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1. INTRODUCAO

O estudo das propriedades dos materiais tem importancia pois, somente
quando conhecemos o comportamento do material € que podemos compreender
suas possiveis aplicagbes. A area da fisica que busca entender as propriedades
dos materiais sélidos e liquidos é a matéria condensada, uma subarea da matéria
condensada é o estudo de materiais magnéticos.

Os materiais magnéticos sdao amplamente utilizados em tecnologias de
armazenamento (ex: discos rigidos e computadores quanticos), na area médica
(ex: maquinas de tomografia) e no melhoramento de itens ja existentes.
Recentemente, o efeito magneto-calérico (EMC) também tem sido estudado, que
consiste em um fendmeno no qual variagdes de temperatura ocorrem a partir da
aplicagao de campos magnéticos externos. Uma consequéncia desse efeito seria
a possibilidade de desenvolvimento de geladeiras e ar-condicionados magnéticos
(HARIKRISHNAN, 2018). Um dos mecanismos fisicos sugeridos para favorecer o
EMC é a frustragdo geométrica, que consiste em um cenario de interagdes
competitivas e nao ftrivial. Portanto, é necessario estudar o fenémeno do
magnetismo, incluindo a frustragdo geométrica, para um desenvolvimento
tecnologico mais assertivo.

Tais sistemas magnéticos sédo constituidos de um grande numero de
particulas. Consequentemente, para estudar os sistemas apresentados, é
necessario a utilizagdo da mecanica estatistica. Segundo GARROD (1995),
podemos utilizar a mecanica estatistica como uma teoria de probabilidade e
determinar o equilibrio das propriedades macroscopicas, levando em conta o
macroestado de maior probabilidade. A termodinamica também é utilizada, pois o
estado de equilibrio é determinado pela minimizagédo da energia do sistema.

O objetivo deste trabalho € com o modelo de Ising e a teoria de campo
médio com cluster utilizar as ferramentas da mecanica estatistica e da
termodinamica para determinar, computacionalmente, a magnetizacao de uma
rede triangular cristalina com interacbes ferromagnéticas (FM) e
antiferromagnéticas (AF), que apresenta frustracdo geométrica, entre primeiros
vizinhos. Nesse caso, pretendemos estudar a frustragdo geométrica de maneira
tedrica, revisando um modelo frustrado, para que possamos compreender o
papel da frustracdo na magnetizagao.

2. METODOLOGIA
NISHIMORI (2001) descreve o modelo de Ising como sendo um dos mais

simples para o estudo de sistemas com muitos corpos. Nele estabelecemos sitios,
no caso da rede triangular, temos 3 sitios (N=3) em cada cluster, sendo cada
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tridngulo na rede, Figura 1, um cluster. Cada sitio (S) possui um spin, podendo
ser positivo (up=+1) ou negativo (down=-1) e também possuem uma
magnetizagéo local. A magnetizacdo média sera a média entre as magnetizagdes
locais.

Para calcular a magnetizagéo, precisamos do Hamiltoniano, uma fungéo de
probabilidade (P(S)) e uma fungao de particao (Z), que é o fator de normalizagao
para a funcao de probabilidade.

O Hamiltoniano é a fungao que descreve a energia do sistema no modelo de
Ising. Ele é dado por:

H=—] ¥ SS. (1)
e '’

Cada par de sitio que interage possui uma energia de interagao, descrita no
primeiro termo do Hamiltoniano. A soma das interagdes entre os sitios € dada
pelo somatério do produto das energias de todos os sitios, multiplicado pela
energia de interagéo (J). Sendo a energia de interagdo FM (+1) ou AF (-1).

Na técnica de cluster com solugdo de campo médio (JIN, 2013), baseando
na composi¢do da Figura 1, a qual considera uma rede infinita separada em
cluster de trés sitios, o Hamiltoniano pode ser escrito na forma:

H=H +H |, (2)
inter intra
onde Hmtm corresponde a parte de solugao exata:
intracluster - ][(5152 + 5153 + 5253) (3)

e Hinter corresponde a uma corregdo de campo médio (JIN, 2013), sendo a soma

das equacobes 4, 5 e 6:
=— ][(Ss1mF2 — mSlsz/Z) + (551mA2 -m_m_[2) +

intercluster—SSl s1' a2
S.,m,—mem./2) + (S,m,—m.m_/2)], (4)

intercluster—S_ == JIS;m, —m m /2) + (S,,m. —m,m. [2) +
(SpMey = MMy 2) + (Sgmyy, — mgm, /2)], (5)

intercluster—S,_ == JISsm,, —mem, [2) + (Sgymy, — mem,/2) +
(Sggmpy — My /2) + (Smp, — mem,,/2)]. (6)
Figura 1: Rede com clusters triangulares considerando um sistema de subredes
(formas geomeétricas coloridas). Interagdes interclusters, entre primeiros vizinhos,
destacadas com linha vermelha tracejada.
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Fonte: a autora.

E importante apontar que os indices das magnetizacdes locais s&o
referéncia. Na pratica, devido a simetria, cada sub-rede tera 3 magnetizagoes
locais m;=m(1), m, = m(2) e m;=m(3). Nossa func¢ao de probabilidade é:

oA
P(S) = -, (7)
onde § = 1/T. E o fator de normalizacdo Z, também chamado de funcéo de
particao, é dado por:

BH

(8)

Dadas essas fungdes, podemos calcular nosso parametro de ordem, a

magnetizacéo:
m = Tr((S )P(S)). (9)

Para calcularmos a magnetizagcdo da rede demonstrada na Figura 1,
considerando os primeiros vizinhos com J=+1, primeiramente somamos o
Hamiltoniano intracluster do cluster principal S, com o Hamiltoniano das energias
intercluster, isto é, entre os sitios do cluster S e os sitios dos demais clusters
(demarcada pela linha tracejada na Figura 1).

Quando J=-1 precisamos considerar um sistema de subredes para
determinar a magnetizagcéo por conta da frustragcdo geométrica que surge na rede
AF. Esse sistema esta demonstrado na figura 1, onde determinamos cores
diferentes para cada sitio, cada cor possui uma magnetizagao local inicial
diferente para considerar a competicao entre interacbdes, que causa frustracao
geomeétrica. A magnetizacao inicial dos sitios serdo: uma positiva, uma simétrica
negativa e uma nula. Novamente é feita a soma dos Hamiltonianos intra e
interclusters entre primeiros vizinhos.

Com os Hamiltonianos calculados, utilizamos as outras equag¢des descritas e
calculamos a magnetizacdo da rede com interagdo FM e AF em funcédo da
temperatura. O resultado esperado, considerando a literatura, € uma curva em
queda exponencial até atingir seu 0 na temperatura critica.

Os calculos foram realizados utilizando a linguagem FORTRAN 90 para
rodar os calculos iterativos variando a temperatura a partir de um valor inicial.
Resolvemos o sistema nao linear acoplado, encontrando os zeros das das
fungdes para m(1), m(2) e m(3), utilizando o método do ponto fixo.

Z=Ye ™M =Tre
s

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Para o sistema de subredes da rede AF, com J=-1, consideramos as
magnetizagdes iniciais dos spins dos sitios: m(1)(vermelho)= 1, m(2)(azul)= -1 e
m(3)(verde)= 0.

Apods rodar os calculos iterativos, com um passo de 0.01 para a temperatura,
obtemos os dados utilizados para confecgéo do grafico da Figura 2.

A partir do grafico podemos determinar a temperatura critica da rede
triangular FM sendo =~ 5.65 e da rede AF sendo = 2.5. Na rede AF obtemos
magnetizagdes diferentes para os 3 sitios, m(1) e m(2) sendo opostas simétricas
enquanto m(3) € nula. A magnetizacdo média da rede AF sera nula, ja que a
soma de m(1), m(2) e m(3) é igual a zero. Na rede FM os 3 sitios possuem a
mesma magnetizacéo, o que a torna a magnetizagdo média da rede.

Figura 2: Magnetizagdo em fungdo da temperatura para os sitios de uma
rede triangular com interacbes antiferromagnéticas (a esquerda) e
ferromagnéticas (a direita).
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Fonte: a autora.
4. CONCLUSOES

Neste trabalho conseguimos calcular computacionalmente e demonstrar, em
forma de gréafico, a magnetizacédo em fungdo da temperatura, para os primeiros
vizinhos, de uma rede triangular FM. Conjuntamente, calculamos a magnetizagao
de um rede triangular AF, com frustracdo, utilizando um sistema de subredes.
Ambos os resultados estdo de acordo com o esperado da literatura. E importante
ressaltar que esta revisdo do tema € uma primeira abordagem em direcdo a uma
avaliacao mais completa em proximos trabalhos, no que diz respeito ao efeito de
frustragdo geométrica.

Para trabalhos futuros temos a discussdao de outras quantidades
termodinamicas, como a energia livre e entropia, e a implementagdo do método
para segundos vizinhos. Em paralelo buscaremos um interfaceamento entre
computacional e experimental, na tentativa de sintetizar uma amostra magnética
que sejamos capazes de modelar sua rede e calcular sua magnetizagao
computacionalmente.
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