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Resumo: Este trabalho investiga efeitos magnéticos desordenados e frustrados em uma
rede quadrada 2x2 (4 sitios) utilizando o modelo J; — J, frustrado com campos aleatdrios
locais de spins de Ising (RFIM). Os parametros J; e J, representam interacdes entre
sitios primeiros e segundos vizinhos. A frustracdo por interacdo ocorre quando J, < 0
(antiparalelo) e J; > 0 (paralelo), resultando em um sistema altamente degenerado sem
estado de energia minima bem definido. Utilizando métodos de campo médio em
cluster, investigamos os efeitos dos campos aleatérios (hy) e externos uniformes (h,)
nos parametros de ordem. Nossos resultados mostram que, para h, = hy = 0, ocorrem
transicoOes entre as fases antiferromagnética (AF) e paramagnética (PM) para g < 0.5, €
entre as fases super antiferromagnética (SAF) e PM para g > 0.5. Ajustando os campos #,
e ho a valores nao nulos, identificamos uma rica termodinamica, com tricriticalidade nas
transicoes AF/PM e SAF/PM, e magnetiza¢do induzida na presencga de 4,. Além disso,
observamos que h, suprime mais significativamente as fases AF e SAF do que 4,. Na
regiao de maxima frustrag@o (g = 0.5), a supressao de AF e SAF € ainda mais pronunciada,
e todas as transicoes sdo de primeira ordem. Platds nas curvas de magnetizagdo em
funcao de h, sao observados, sugerindo que iy, pode desempenhar um papel importante
na formacao de platds adicionais de magnetizacao.
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1 INTRODUCAO

A pesquisa e andlise dos fendmenos associados as fases magnéticas desempenham
um papel crucial em diversas dreas cientificas e tecnoldgicas, especialmente na fisica
da matéria condensada (Binder e Young, 1986 e Psaroudaki e Panagopoulos, 2021).
Particular interesse académico € posto na andlise das ordens magnéticas na presencga de
frustrac@o e desordem mediada pelo modelo de Ising de campo aleatério (RFIM?!), como
em certos materiais magnéticos (Duijn ez al., 2004). E sugerido que o mecanismo de
frustrag@o tem papel fundamental em diversos fendmenos magnéticos exoticos (Ramirez,
1994 e Ramirez, 2003). Nesse contexto, o estudo de modelos tedricos com frustracao
e desordem a partir da implementacdo de modelagem computacional sao fundamentais
para a compreensao desses fendmenos.

Um modelo conveniente para investigar efeitos de frustragcdo e desordem € o modelo J;
— J, frustrado, na presenca de campos aleatorios em uma rede quadrada (Abalmasov e
Vugmeister, 2023). Nesse modelo, ilustrado na Figura 1, cada sitio na rede representa
um spin de Ising que pode assumir estados +1 (1 ou |). Os spins interagem entre si com
uma energia de interacao J, sendo que J > 0 representa uma interagdo paralela e J < 0 uma
antiparalela. J, e J, representam interagdes entre sitios primeiros e segundos vizinhos,
respectivamente.

a)

J>0

J<0 &b ﬁ EE ou EE E

Figura 1: a) Esquema que ilustra os tipos de energia de interacdo, J, entre os sitios, em que
cada um destes representa um estado de spins de Ising, +1 ou -1. b) Ilustragdo de uma rede
de sitios magnéticos frustrados. Fonte: Os autores.

Uma caracteristica interessante desse modelo, exemplificada na Figura 1-b, € a chamada
frustracao por interacdo (g = J»/|/1|), que ocorre quando J, < 0 (antiparalelo, 1| ou [T)
em uma rede com interagdes J; > 0 (paralelas, 77 ou |]). Nesse cendrio, nao é possivel
encontrar um dnico estado de spin que satisfaca simultaneamente todas as interacoes,
resultando em um sistema altamente degenerado, ou seja, sem um estado de menor energia
definido. Além disso, € possivel introduzir desordem no modelo por meio de campos
aleatdrios locais RFIM nos sitios da rede de spins. Isso seria um paralelo a dilui¢ao de
impurezas em uma liga metalica (Ahrens et al., 2013).

O campo uniforme externo também € um elemento fundamental na modelagem, pois
aproxima o comportamento do sistema ao que € observado experimentalmente. Muitos
métodos de deteccao de propriedades magnéticas, como a ressonancia magnética e a

1Random Field Ising Model.
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magnetometria, requerem a aplicagdo de um campo externo para estimular as respostas
do material (Lundgren, Svedlindh, e Beckman, 1981 e Wosnitza, Zvyagin, e Zherlitsyn,
2016). Além disso, em materiais reais, a distribuicdao dos constituintes fundamentais nao
¢ perfeitamente uniforme, o que pode gerar a influéncia de campos internos. Portanto,
a inclusao de um campo uniforme no modelo reflete melhor as condicdes reais, onde
ha heterogeneidades que podem induzir efeitos semelhantes aos de um campo externo
aplicado.

Nesse contexto, este trabalho tem como objetivo analisar computacionalmente o
comportamento de sistemas magneticamente frustrados na presenga de RFIM e campo
uniforme externo em uma rede 2x2 (4 sitios). Para aproximar os resultados obtidos de
comportamentos macroscopicos, serd utilizada a aproximagao de campo médio em clusters.
Pretendemos identificar parametros de ordem na rede, que estdo diretamente relacionados
a observaveis fisicos, como a magnetizacdo média. Adicionalmente, buscaremos
identificar pontos criticos de transicao de fase e determinar grandezas termodinamicas
relevantes, oferecendo uma compreensdao mais aprofundada do comportamento da
frustracdo magnética associada a desordem por meio do RFIM.

2 METODOLOGIA

A fim de realizar a modelagem computacional, uma rede infinita foi aproximada e
dividida em clusters (sub redes), conforme ilustrado na Figura 2. A rede intra-cluster
foi resolvida de forma exata, enquanto as sub redes inter-cluster foram tratadas com uma
aproximacao baseada em campo médio.

Figura 2: Esquema da rede intra-cluster (nimeros amarelos) e inter-cluster (nimeros
brancos). Fonte: Os autores.

Foi elaborado um c6digo em FORTRAN, em que a partir do modelo, pudessem ser
obtidos parametros de ordem, pontos criticos de transi¢ao de fase, além de determinar
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grandezas termodinamicas relevantes. A escolha da linguagem FORTRAN foi motivada
pela sua eficicia computacional e adequacao para lidar com sucessivos cdlculos em loop.
Aplicando o algoritmo numérico descrito através de calculos computacionais em um
cluster 2 x 2, ou seja N = 4 sitios no modelo frustrado J; — J,, sem campos, com campos
locais aleatdrios e com campo externo uniforme, analisamos os parametros de ordem
dos sistemas e as energias livres nos pontos de transi¢dao de fase. Especificamente, os
resultados apresentados a seguir foram obtidos com J; mantido constante (J; = 1), de
forma que: 0 < J,/|Ji| < 1, respeitando-se as condi¢des especificadas na Figura 3. A
constante de Boltzmann é considerada adimensionalmente e fixada em kz = 1. Além disso,
cada sitio da rede pode assumir duas configuracoes de spins de Ising possiveis, § = +1.

PN | v N

J1=1
ou

J1 =-1
0<Jol|3]<1

J
NN
J]_ =1
0< 031
S

Figura 3: Chutes iniciais das magnetizacdes locais de cada sitio da rede para aproximacao
de campo médio. Fonte: Os autores.

2

O Hamiltoniano do modelo é dado pela seguinte expressao:
H = 7_(intra + Wimer + Wh, (1)

onde H;,,., se refere a contribuicao intra-cluster de solucdo exata, #;,,., a contribuicao
inter-cluster da solucdo obtida com a aproximacgao de campo médio, e H;, a contribui¢dao
dos campos uniforme e aleatdrio.

Explicitando cada termo, temos:

N N
Hinra =1 ), SiSj+J2 D SiS), )
(ijh (ij)2
N nm;m ; N m;m;
7’(imer=112(5imj— lzj)+-]2Z(Simj_ 121), 3)
(ij)3 (ij)a
N
Hy == > (ha+h)Si, (4)
i=1

onde os indices (i, j) referem-se ao par de sitios no cluster, sendo que S;; = +1. J;, € a
energia de intera¢do de um par de sitios ij, h, € 0 campo uniforme externo e 4, refere-se
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ao campo aleatdrio, cujos valores, neste trabalho, sdo determinados por uma distribuicao
bimodal, dada por:
1
P(hi) = 516(hi = ho) +6(hi + ho)], (5)

onde P (h;) é a funcao distribui¢dao de probabilidade da varidvel aleatéria ; de um dado
campo magnético aleatério i. O espago amostral da varidvel aleatéria € {h} = {~ho, +ho}.

O grau de ordenamento em uma rede de spins de Ising — isto €, o nivel de alinhamento
ou anti-alinhamento dos spins — serd inferido a partir da magnetizacao do sistema. Dessa
forma, a magnetizacao surge como o parametro de ordem, sendo definida por

A

L

1

m=—Tr
N

: (6)

em que N = 4 é o nimero de sitios na rede, g = 1/kT, com k sendo a constante de Boltzmann
(considerado k = 1) e T a temperatura. O termo Z € a fun¢do particao total.

A aproximagdo de campo médio envolve equagdes auto-consistentes que requerem
chutes iniciais para os valores de magnetizacao local da rede (Figura 3). Cada ordem
magnética € caracterizada por um arranjo especifico de spins, que serd utilizado como
ponto de partida para a aproximagdo de campo médio. A magnetizacao média da rede

SEra myeq = (M1 +mo +msz +my) /4.

3 RESULTADOS

Utilizando a modelagem numérica descrita na se¢ao 2, analisamos os parametros
de ordem e pontos de transi¢cao de fase para as ordens magnéticas: paramagnética
(PM), antiferromagnética (AF), super antiferromagnética (SAF) e magnetizacdo induzida
pelo campo uniforme externo (MI). Cada resultado considera trés fatores: frustracdao
(g = J2/141), campo aleatorio local (n/]J1]), campo uniforme externo (h,/|/;]) ou suas
combinagdes.

Primeiramente, analisamos o modelo com campos nulos (ho/|J;| = h,/|Ji| = 0), com-
parando os resultados com a referéncia Jin ef al. (2013). O pardmetro de ordem foi
inferido a partir da magnetizacao dos sistemas AF e SAF em funcao da temperatura,
T/|J1], como mostrado na Figura 4-a,b. Observamos que, com o aumento de 7/|J;|, a
magnetizacio diminui até se anular, definindo a transi¢io para a fase PM. A medida que
g — 0,5 (frustragao méaxima), 7../|J;| diminui. Além disso, 4-b indica transi¢des SAF/PM
de primeira ordem para g = 0,5 € 0,6. O campo uniforme reduz 7,./|J,| € induz magnetizacao
residual (m # 0), como visto em 4-c,d. O aumento dos campos aleatdrios locais, mostrado
em 4-e.f, reduz 7./|J,| e favorece transi¢des de primeira ordem.

Consequentemente, diagramas de fase foram construidos para examinar de forma
combinada os efeitos da frustracdo, dos campos aleatérios e do campo uniforme no
sistema magnético proposto. Na Figura 5-a, observa-se o diagrama do modelo com
campos nulos. Na regido g < 0,5, identificam-se pontos de transi¢ao entre as fases AF
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Figura 4: Grificos do pardmetros de ordem sob influéncia das varidveis: frustragcdo, campos
aleatdrios locais e campo uniforme externo. Fonte: Os autores.

e PM. O aumento de g reduz 7,/|J,|, indicando uma relacao direta entre o aumento da
frustracdo e a correspondente inducao de desordem no sistema, com a maxima frustracao
ocorrendo em g = 0,5. Na regido g > 0,5, sdo observadas transicoes entre as fases SAF e
PM.

Com a aplicacdo de um campo uniforme #,, como mostrado nas Figuras 5-b e 6-a, as
regides das fases ordenadas AF e SAF se reduzem, dando lugar a fase M1, que, embora
desordenada, apresenta inducao de magnetizacao residual decorrente de h,. Além disso,
0 campo #, tende a induzir mais transi¢des de primeira ordem para AF/MI e de segunda
ordem para SAF/MI. Aplicando os campos aleatdrios locais iy, como visto em 5-c e 6-b,
nota-se um aumento da fase desordenada PM em detrimento das fases ordenadas AF e
SAF, o que esta de acordo com o esperado aumento de desordem no sistema devido a
introducao de campos aleatorios locais nos sitios da rede. Também foi observado que
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ho provoca mais transi¢oes de primeira ordem tanto para AF/PM quanto para SAF/PM.
Por fim, em 5-d e 6-c, analisam-se os efeitos combinados de 4, € &, no sistema frustrado,
onde uma regido ainda maior da fase desordenada MI € observada, com mais transi¢oes
de primeira ordem para AF/MI e de segunda ordem para SAF/ML.

a) as/ b)
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e — 2.0
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Figura 5: Diagramas de fases do modelo J; — J, com: a) Campos nulos; b) Campo
uniforme #,/|J;| = 3.0; ¢) Campos aleatdrios hy/|J;| = 1.5; e ¢) Campos aleatérios e uniforme
ho/|J1| = hy/|J1| = 1.5. Linhas tracejadas referem-se a transicdes de primeira ordem e continuas
a transi¢des de segunda ordem. Fonte: Os autores.

Em baixas temperaturas (7/|J,| < 0.05), observam-se platds nas curvas de magnetizacao
em funcao de h,/|J;], ajustando-se a frustracao. Isso indica que h¢/|J;| pode influenciar na
formacao de platds adicionais, como mostrado na Figura 7. O sistema frustrado apresenta
um platd central em 1/2 da magnetizacao de saturacdo. Com o aumento de h¢/|J/;|, surgem

até sete novos platds em fragdes da magnetizacdo de saturacao, sugerindo um padrao
fraciondrio especifico.

4 CoNSIDERACOES FINAIs

Em conclusao, este estudo elucidou comportamentos intrigantes de fases magnéticas em
sistemas complexos, com foco na influéncia da frustragao de interagdes e campos aleatorios
no modelo J; — J, em uma rede quadrada. A abordagem metodoldgica, combinando
RFIM e aproximacgao de campo médio, permitiu investigar como se comportam grandezas
fisica termodinamicas e observaveis macroscopicos de sistemas magnéticos quando
associados a frustragcdo e desordem. Além disso, os resultados indicam uma relacdo entre
o surgimento de platds de magnetizacao e campos aleatorios locais, abrindo caminho para

102 MCSul / X SEMENGO — Universidade Federal do Rio Grande



P0G

POT,
A7pos

To/|-h]

¥ pp/pu0
5 LY

Transi¢des:

[ —— AF/PM, AF/MI de primeira ordem;
— AF/PM, AF/MI de segunda ordem;
[ —— SAF/PM, AF/MI de primeira ordem;

R SAF/PM, AF/MI de segunda ordem.

Figura 6: Diagrama de fases do modelo J; — J, com: a) Campo uniforme externo; b)
Campos aleatdrios locais; ¢) Campos aleatdrios locais e uniforme externo. Os respectivos
pontos tricriticos constam na Tabela 1. Fonte: Os autores.

investigacdes futuras. Olhando para o futuro, o escopo deste trabalho pode ser ampliado
para explorar mais a fundo os efeitos combinados de frustracao e campos aleatdrios.
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Tabela 1: Pontos tricriticos dos diagramas da Figura 6, em que g = J>/|J;|, T. = T./|J1l,
hy, = hy /|11, b = ho/|J1] € kY , Tepresenta a combinagao de hj, = hy/|J1| € h{, = ho/|J1].

a ¢ m T b ¢ w T. © g Mk, T

PO1 043 3.00 1.13 POl 0.00 1.67 1.79 POl 000 165 1.73
P02 050 530 093 P02 0.10 1.48 154 P02 0.10 145 1.51
PO3 052 3.00 130 PO3 020 127 136 PO3 020 124 133
PO4 054 200 134 PO4 030 1.06 1.12 P04 030 1.02 1.15
PO5S 060 140 163 PO5S 040 082 093 PO5S 040 080 0.92
P06 0.64 1.00 1.85 P06 066 000 200 P06 0.66 0.00 2.00
PO7 0.66 0.00 2.00 PO7 068 050 192 P07 0.68 0.50 1.91
PO8 0.70 0.74 1.81 PO8 0.70 0.79 1.74
P09 0.74 1.00 1.66 P09 0.75 1.00 1.72
P10 0.80 1.16 1.74 PIO 080 1.18 1.65
P11 090 139 190 PI1 09 145 1.70
P12 095 150 196 P12 093 150 1.70
P13 1.00 159 211 PI3 1.00 1.63 191
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Figura 7: Graficos dos Parametros de ordem com 7/|J;| = 0.05. Q) ho/|J;| = 0; b) ho/|J1| = 0.08;
¢) ho/lJ1] =0.25; e d) ho/|J;| = 0.35. Fonte: Os autores.
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