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1. INTRODUCAO

O modelo de Blume-Capel de spin-1 € um modelo magnético simples,
mas, que ainda assim apresenta uma fenomenologia fisica bastante complexa e
interessante (KIMEL, et al. 1992). Provavelmente, a propriedade mais
interessante deste modelo consiste na presenca da linha de transi¢cdes de fase de
segunda ordem que, com uma diminuicdo da temperatura, se torna de primeira
ordem. O modelo de Blume-Capel foi uma generalizagdo do modelo de Ising para
descrever o comportamento de materiais magnéticos (BLUME, et al. 1971,
CAPEL, 1966), mas pode ser aplicado de forma mais geral para compreender
fendbmenos como a transigdo A e a separagdo de misturas de He®*-He* (BLUME,
1966).

O objetivo deste trabalho € estudar o modelo de Blume-Capel
antiferromagnético (AFM) em uma rede quadrada através da teoria de campo
médio com clusters (KIMEL, et al. 1992). Nesta investigagdo, faremos uma
caracterizagcdo do estado fundamental desse sistema e analisaremos
propriedades termodindmicas. Na aproximagao empregada, o sistema infinito é
dividido em clusters iguais. As interagbes dentro dos clusters sdo calculadas de
maneira exata, entretanto as interacées com os clusters vizinhos sao estimadas
através de campos auxiliares introduzidos pela teoria de campo médio.

2. METODOLOGIA

Para o desenvolvimento do trabalho, utilizou-se o0 modelo de Blume-Capel
com spin-1. O Hamiltoniano que descreve esse sistema pode ser escrito da

seguinte forma
N

H = —-J]Yoo —Xho—-DYoc® +HYo. (1)
c L] i i i — 0 ~ 0
(l!]) i=1 2 i
Na equagao (1) o primeiro somatério mensura as interagbes no cluster
central, onde o € 0 momento magnético de spin e pode assumir os valores

{-1,0,1}, /] é o termo de interacdo de troca entre vizinhos e pode assumir a
seguinte forma, quando J > 0 a interagao € do tipo ferromagnética (FM) e quando
J < 0 a interacdo é do tipo AFM, o primeiro somatério, entido, calcula a interagao
entre os primeiros vizinhos mais préoximos do cluster central, o termo D é
conhecido como termo de campo cristalino que modula a energia do sistema,
favorecendo estados de spins +1 quando D > 0 e spins zero quando D < 0, jao
termo H é referente ao campo magnético externo aplicado. O termo hl_ é referente

ao campo magneético auxiliar. Para estudar as interagbes do sistema emprega-se
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a aproximacao de campo meédio, onde a rede infinita & dividida em clusters
(conjuntos de spins) de spins interagentes e cada cluster é resolvido de maneira
exata. Entao, utiliza-se o campo médio para lidar com as conexdes entre o cluster
central e os clusters adjacentes. O método aproximativo utilizado pode ser
descrito pelo seguinte Hamiltoniano.

H = —]Zco +—]ch (2)
a) -’ [i,]]

Na equacéao (2), o primeiro somatério mede a contribuicdo das interagdes
dos termos do cluster central, ja o segundo somatorio calcula a interagao entre os
vizinhos mais proximos dos clusters adjacentes, somatério sobre [i,j]. No trabalho
de (JIN et al., 2013), o autor diz que para minimizarmos }(C (equacéo (1)) o valor

de hi, deve ser

h =—3%] <o >. (3)
U] g
Da equagao (3) temos que < o, > ¢é o valor médio de o, e € escrito como

sendo < o, >=m,ondeméa magnetlzagao local. Com isso podemos reescrever
H . de modo que

H,= —JXoo +]Xo,<0> - DYoo’ + HYo, (4)
) [i] i i
A funcéao de particdo desse sistema pode ser escrita como
Z = Zoexp{— B<H — U >1, (5)

onde Z, = exp {— B}[G} ep = 1/KbT onde K, € a constante de Boltzmann e

T é a temperatura. O modelo é resolvido pela desigualdade de Bogoliubov, o que
pode ser visto em (CALLEN, 1985). Assim, conseguimos escrever a energia livre
da seguinte forma

F = —KT In Z, +< H - J{C > = —KT In (Tr(exp{— Bﬂ-[eff})), (6)

onde, }[eff € a contribuicdo energética das interagdes do cluster interno

separadamente e as interagdes do cluster interno com os clusters externos. A
magnetizacao do sistema pode ser escrita como

Zdexp{ BH ff}

m = — (7)
z,exp{—sﬂeﬁ}
i=j

Como foi dito anteriormente, H = H + H onde os termos
eff interno externo

representam as seguintes contribuicées
- 2 2 2 2
= ](0’10'2+0'20'3+0'30'4+0'40'1) +D(01+ 0, + 0, +04) +
- H(01+02+03+04), (8)

interno

=—J( [.Z (Gimi+1 — LT mm +0 m, —imiﬂmi)] +

externo 2 i i+l i+1 i 2

1 1
+(c;1m4—7m1m4)+(04m1 —7m4m1)). (9)
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3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados obtidos foram feitos a partir de calculos computacionais
utilizando o ferramental tedrico discutido na metodologia. Nesse contexto, cada
sitio (o) pode assumir o valor de o = {— 1,0, 1}. O valor do termo de interagao J
foi mantido fixo em — 1 de forma a privilegiar alinhamentos antiferromagnéticos.
Variando entdo o valor do campo cristalino D e do campo magnético externo H
obtemos os resultados das figuras abaixo.
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Figura 3.1: Parametro de ordem como fungéo de H/|J| (a esquerda) e D/|J| (a direita) .
A esquerda temos o valor de D/|J| =— 1 constante e a magnetizag&o das
fases, AFM (em vermelho) e FM (em azul). A direita temos o valor de
H/|J| = 6 constante e as magnetizagdes das fases FM (em vermelho) e

MS (em azul). Em ambos resultados o parametro de ordem é descontinuo.
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Figura 3.2: Valores da energia livre F versus H/|J| com D/|J]| =— 1 (a esquerda) e o

diagrama de fases (a direita).

Na Figura 3.1 temos o comportamento do parametro de ordem, quando
mantemos D/|J]| =— 1 fixo e analisamos a variagdo de H/|J|, podemos notar que
as fases apresentam uma descontinuidade no parametro de ordem caracterizado
pelo fato da temperatura ser zero. Na parte direita da Figura 3.1 temos um
comportamento similar ao da parte esquerda, quando mantemos fixo H/|J]| = 6 e
variamos D/|J|, temos a transicdo entre as fases FM e a fase mista (MS). Por
estarmos incapacitados de analisar a transi¢cao de fase pelo parametro de ordem,
nds precisamos fazer a analise a partir da energia livre do sistema, o resultado
pode ser visto na parte esquerda da Figura 3.2. Nos temos que para D/|J]| =— 1
fixo, a transicdo acaba ocorrendo em H/|J]| = 4, onde temos a inflexdo da reta,
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onde as setas indicam o sentido que H/|J]| esta sendo percorrido e a fase
presente antes e depois da inflexdo da reta. Para caracterizagdo do ordenamento
magnético, calculamos o mesmo intervalo, adotando diferentes valores para a
magnetizagdo, de modo que a escolha das fases que compdem o diagrama séo
selecionadas baseadas em um critério de menor energia. Com as fases
caracterizadas, podemos finalmente montar o diagrama de fases, na parte direita
da Figura 3.2 temos este diagrama, onde a fase FM é delimitada em
— 4>H/|J| = 4, onde temos o sentido oposto dos momentos em cada um dos
extremos. As fases FM séo delimitadas em D/|]| = |H/] | — 4. Acima da fase
FM, temos a fase MS, delimitada em (ZS(H/] |S4) e (0<D/|J| £2) onde
D/] =4 — |H/]| e para (2< D/|J| £8) temos que o valor de D/] = |H/]|.A
fase presente na parte superior do diagrama € uma fase ndo magnética (NM) que
€ delimitada proximo das laterais pela fase MS e abaixo pela fase AFM de modo
que D/|J| = 2emque (— 2 < | H/] | <2).

4. CONCLUSOES

O presente trabalho investigou o0 modelo de Blume-Capel em uma rede
quadrada em temperatura zero. Esse modelo foi tratado através da teoria de
campo médio com clusters, a qual foi utilizada com o intuito de incorporar a
geometria da rede. Esse modelo, portanto, foi tratado utilizando o método
variacional de Bogoliubov para a solugdo com aproximagao de campo médio. A
estrutura proposta foi escolhida por possuir solugéo conhecida, a qual foi discutida
na referéncia (KIMEL et al. 1992), e por ser base para aplicagdes posteriores.

Métodos numéricos foram empregados para a resolu¢gado do problema onde
as fases eram limitadas pelas transicbes. Como consequéncia, as energias livres
associadas as ordens magnéticas e linhas de transicdo foram obtidas. Para
futuros trabalhos, é considerado o aumento do numero de sitios que compdem a
rede, bem como a mudanga na geometria da mesma. Ademais, com a
implementagdo da temperatura, sera proposta a adicao de desordem térmica ao
sistema. Consequentemente, é esperado mudangas significativas nas
quantidades termodinamicas, que enriquecem as propriedades analisadas pelo
modelo.
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