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1. INTRODUCAO

O modelo de Blume—Capel € uma extensdo do modelo de Ising que introduz
um termo de campo anisotrépico capaz de favorecer os estados de spin S = 0
e S = 1, a depender do sinal do campo (BLUME, 1966; CAPEL, 1966). Dime-
ros, por sua vez, sdo quaisquer agregados formados pela unido de duas unidades
basicas, distintas ou ndo, o que os caracteriza como a forma mais simples de se
associar unidades elementares. Eles podem ser utilizados para descrever diversos
sistemas reais como pares de ions de transicao, acoplamento de spins e unidades
moleculares como gases diatébmicos, sendo utilizado o modelo de Blume—Capel,
por exemplo, para estudar misturas He*-He* a baixas temperaturas (BRITO, 2017).

Neste trabalho, estudaremos o modelo de Blume—Capel em uma rede de di-
meros no estado fundamental, ou seja, em temperatura 7' ~ 0. Para isso, listamos
os microestados acessiveis ao sistema, calcularemos propriedades termodinami-
cas e, a partir de varreduras nos parametros de campo externo e campo anisotro-
pico, construimos o diagrama de fases do sistema, identificando as ordens magné-
ticas e os locais em que ocorrem as transi¢des de fase.

2. METODOLOGIA

Para realizar os calculos, foram adotados como valores constantes uma tem-
peratura T' =~ 0, constante de acoplamento magnético entre os spins J = —1 e
constante de Boltzmann kz = 1. Inicialmente, construimos uma lista completa dos
3" = 9 microestados acessiveis para o sistema, onde N é o nimero de sitios do
dimero, com cada sitio, S; e S,, podendo possuir os valores de spin S = {—1,0, 1}.
Em seguida, para cada microestado, calcula-se a energia pelo Hamiltoniano.

N N
H=-J) SiS,+D> S}-HY S, (1)
(i, k) i=1 i=1

onde J € o termo acoplamento magnético entre os sitios, quando J < 0 este fa-
vorece 0 alinhamento antiferromagnético (AFM) enquanto que J > 0 favorece o
alinhamento ferromagnético (FM), D é o campo anisotrépico e este, por sua vez,
controla a ocupacgao do estado magnético S = +1 frente ao estado ndao magnético
S =0, ou seja, D > 0 favorece spins S = 0 e D < 0 favorece spins S = +1 e por
ultimo, H é o termo do campo magnético externo que favorece o estado magnético
positivo S = 1 quando H > 0 e o estado magnético negativo S = —1 quando H < 0.

Apos determinar as energias para cada um dos 9 microestados, o cédigo en-
tao calcula a funcao de particdo Z somando as contribuicées de Boltzmann de cada
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um, ou seja,
1

=T (@)

3N
Z =Y exp[—BH;], onde §
j=1
Apés ser calculado Z, é determinado o valor das magnetizacdes locais de
cada sitio do dimero através de médias ponderadas de cada peso de Boltzmann
(exp[—0 H,]), de forma que

mi=(S) =38, M. 3)

j=1

Por fim, utilizando as grandezas calculadas anteriormente, o c6digo determina
os valores para a energia livre F' do sistema,

F = —%an, (4)

que sera utilizada para mapear as regidées em um diagrama de H/|J| x D/|J| onde
ha transicao de fase magnética.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados foram obtidos a partir de varreduras do c6digo em uma faixa de
valores variados de H/|J| e D/|J|, de forma que fosse obtida uma série de dados
que permitiram identificar, a partir da energia livre F' e da magnetizacao total M
as regides onde ha mudanca de fase magnética no sistema. A Figura 1 mostra
a magnetizacao total M do sistema em funcao de H/|J| a esquerda e de D/|J| a
direita.

Figura 1 — Magnetizagéo total M em funcao de H/|J| para D/|.J| = 0 (& esquerda)
e em funcdo de D/|J| para H/|J| = 0 (a direita)

| D/|J] =00 : | [ H/1J]=00

70'5,

—d

—00 1t —00

-1 — 00

-3 -2 -1 0 1 2 3-3 -2 -1 0 1 2 3
H/|J| D/|J|

Fonte: acervo do autor (2025).

Como visto na Figura 1, o gréfico a esquerda apresenta a curvade M x H/|J|
exibindo trés platés bem definidos, com H/|J| < —1 temos M = —1, 0 que carac-
teriza uma fase ferromagnética com spins down (FMd), para —1 < H/|J| < 1 é
possivel observar que M = 0, o que caracteriza uma fase ndo-magnética (NM), e
para H/|J| > 1 vé-se que M = 1 o que caracteriza uma fase ferromagnética com
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spins up (FMu). Além disso, o grafico apresenta saltos abruptos localizados em
H/|J| = —1 e H/|J| = +1 que caracterizam transi¢des de primeira ordem, pois a
magnetizacao se torna descontinua nesses locais. No quadro a direita da Figura 1,
temos o comportamento continuo de M = 0 para —3 < D/|J| < 3com H/|J| =0
0 que, por sua vez, sugere que a analise de transicoes de fase via parametro de
ordem, neste cendrio, ndo evidencia a existéncia de uma transicdo. Neste caso,
faz-se uso de critério termodindmico via comparativo das energias livres para ve-
rificar possiveis transicoes de fase. Esse comportamento da magnetizacédo ocorre
pois, por estarmos em baixa temperatura, o pardmetro de ordem magnetizacao to-
tal M acaba tendo multiplas solucbes acessiveis e, para determinar qual solugcéao
sera tomada, a analise da energia livre se torna necessaria.

A partir da andlise da energia livre F' determinamos um ponto onde diferentes
fases possuem a mesma energia e, quando o sistema transita entre os estados de
menor energia, surgem assim inflexées visiveis nas curvas de F'. A Figura 2 mostra
a energia livre F' em funcdo de H/|J| e D/|J| variados.

Figura 2 — Energia livre F' em fungéo de H/|J| para D/|J| = 0 (a esquerda) e em
funcéo de D/|J| para H/|J| = 0 (a direita)
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Fonte: acervo do autor (2025).

No quadro a esquerda na Figura 2, & possivel observar que em H/|J| = —1
temos uma transi¢do entre as fases FMd/NM, j& em H/|J| = 1 temos a transi¢cao
entre as fases NM/FMu. No grafico a direita na Figura 2, vemos a transicao entre
as fases NM/paramagnética (PM) em D/|J| = 0,5. Vale notar que as energias livres
demonstradas sao referentes aos intervalos dos graficos apresentados na Figura
1. Devido a descontinuidade, ou pelo comportamento constante da magnetizacao,
a andlise da energia livre € o que torna possivel a identificacdo dos pontos onde
ocorrem as transicoes de fase.

Realizando a analise da energia livre ao longo de varias varreduras em H/|J|
e D/|J|, & possivel construir o diagrama de fases da rede de dimeros, como pode
ser visto na Figura 3.

O diagrama subdivide-se em seis regides, sendo elas uma faixa central NM
para D/|J| < 0,5; duas regides FM: FMd para valores de H/|J| < —1 e FMu para
valores de H/|.J| > 1; dois setores mistos: spins zero e down na fase MSd e spins
zero e up na fase MSu, além de uma regiao PM, para valores de D/|J| > 0,5. As re-
tas que constituem o diagrama indicam transicdes de primeira ordem demarcadas
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Figura 3 — Diagrama de fases magnéticas de D/|J| em funcdo de H/|J| para um
sistema composto por dimeros em temperatura 7' ~ 0
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Fonte: acervo do autor (2025).

através da minima energia mutua entre as fases. A partir da analise do diagrama,
podemos notar que o0 aumento ou diminuicdo de H/|J| gera uma tendéncia dos
spins se alinharem com o campo externo. Ja quando variamos o termo de campo
anisotropico, para D/|J| > 0,5 temos uma tendéncia do aparecimento de estado
S = 0epara D/|J| < 0,5 temos a priorizagdo dos estados de spin S = +1, entre-
tanto, como havia sido dito anteriormente, o termo J = —1 foi escolhido a fim de
priorizar alinhamentos antiparalelos, ou seja, S; = —S;. Essa escolha faz com que
a magnetizagao total do sistema seja zero, assim como foi apresentado no quadro
a direita da Figura 1, e por consequéncia, fazendo com que o estado NM seja a
configuracao de menor energia.

4. CONCLUSAO

E possivel concluir com esse trabalho que o estudo do dimero no modelo de
Blume—Capel a uma temperatura de 7' ~ 0, mostra que a energia livre permite
identificar as mudancas de fase, ja que os pontos de inflexdo nas curvas F' indi-
cam exatamente onde o estado de menor energia do sistema muda. Dessa forma,
a partir das varreduras dos parametros de ordem H/|J| e D/|J| foi possivel a de-
terminacéo das transigdes de fase, caracterizando entao o diagrama de fases do
sistema. Como perspectiva de trabalhos futuros, pretende-se trabalhar com outras
abordagens, alterar a geometria da rede e considerar novas interagdes do sistema,
com isso possibilitando explorar novos resultados e cendrios exoticos.
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