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Resumo

Neste trabalho foi utilizado o algoritimo de Metropolis, que tem como base o método
de Monte Carlo, para reproduzir as solugdes do modelo de Ising em duas dimensoes.
Foi estudado o comportamento da sua magnetizagao e suscetibilidade magnética para
se analisar a transicdo de um material paramagnético para um material ferromagnético.
Também foram calculados os valores de energia e da capacidade térmica para se estudar
a temperatura de transicao do sistema. Diferentes tamanhos de rede foram utilizados
a fim de verificar as possiveis alteragbes no comportamento da capacidade térmica e
suscetibilidade magnética e, com estes dados, obter uma melhor precisao do valor da
temperatura de Curie em uma rede macroscépica.

Palavras chave: Mecanica Estatistica, Modelo de Ising, Método de Monte Carlo.
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Introducao

A Mecénica Estatistica tem por objetivo criar uma ponte de interagao entre sistemas
microscoOpicos e macroscopicos a partir de calculos probabilisticos, e para tal, uma de
suas grandes ferramentas, na interacao entre teorias atomicas e sistemas termodinamicos,
sao os estudos dos ensembles'. Os 3 principais ensembles sdo: o ensemble microcandnico
que estuda sistemas completamente isolados, isto é, sem troca de calor e particulas com o
ambiente. O ensemble canonico que tem por objetivo estudar sistemas onde existe a troca
de calor, mas tem um numero fixo de particulas. E o ensemble grancanonico, que além
da troca de temperatura com o ambiente, também o faz com seu niimero de particulas.

O estudo do ensemble candnico pode ser utilizado ao se estudar o modelo de Ising,
nomeado a partir de Ernst Ising, que em 1924 apresentou a solugao exata em uma di-
mensao [4]. Esse modelo, tem como objetivo principal descrever as caracteristicas de uma
rede de dipolos magnéticos a partir da interagao entre primeiros vizinhos e interagoes com
o campo magnético. Dentro do estudo deste modelo sao observados os valores médios de
energia, magnetizacao, suscetibilidade magnética e capacidade térmica e, com estes dados,
pode-se ser percebido uma transicao de fase de um material paramagnético e um material
ferromagnético proximos a temperatura de Curie. Vale lembrar que tal transi¢do ocorre
pois em temperaturas acima a temperatura de Curie a agitacao das moléculas torna difi-
cil o alinhamento dos momentos de dipolo, por outro lado, ao se abaixar a temperatura
temos que a os momentos de dipolo tendem se alinhar mais facilmente.

O modelo de Ising unidimensional pode ser resolvido sem grandes complicagoes po-
rém, em tal modelo, ndo é possivel se estudar a transicao de fase dado que a magnetizacao
obtida a partir deste modelo s6 apresenta magnetizacao em contato com um campo mag-
nético. O modelo de Ising em duas dimensoes apresenta resultados mais satisfatorios no
que se diz respeitos as caracteristicas magnéticas do material. Porém, obter a solugao al-
gébrica para este modelo bidimensional pode se tornar uma tarefa penosa e, assim sendo,
torna-se uma boa alternativa ir atras de uma solugao numérica.

Um método muito utilizado para se solucionar problemas relacionados a probabilidades
é conhecido por método de Monte Carlo, publicado em 1945 por S. Ulam e John Von
Neumann [5]. O método de Monte Carlo tem aplicagoes, além dos estudos em Fisica,
em areas da saude [6-8], em dreas econdmicas [9], entre outras. Tal modelo nega a
necessidade de se resolver algumas equacoes diferenciais, desde que o dado sistema fisico
(ou matemaético) possa ser definido a partir de fungoes de distribuigdo de probabilidades.
Para que este modelo possa obter resultados satisfatorios, é essencial que se obtenha
numeros aleatérios, geralmente sao utilizados nimeros entre 0 e 1. Por depender das
probabilidades definidas pelo sistema estudado, um fator que é importante se observar é
o numero de resultados obtidos para se realizar uma analise dos mesmos.

Do francés conjunto, é o estudo de conjuntos de microestados, em um determinado niimero de energias
acessiveis, onde suas propriedades podem ser estudadas a partir da probabilidades do sistema se encontrar
em cada microestado.



Para se entender melhor o funcionamento do método de Monte Carlo pode-se utilizar
um exemplo a partir de dois dados de seis faces. Neste exemplo se tem que a soma dos
valores obtidos nas faces voltadas para cima dos dados podem ser: 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9,
10, 11 e 12. Teoricamente, a probabilidade de se obter cada resultado é: 1/36, 2/36, 3/36,
4/36, 5/36, 6/36, 5/36, 4/36, 3/36, 2/36 e 1/36 respectivamente. Para se resolver este
problema a partir do método de Monte Carlo, deve-se sortear dois nimeros aleatorios,
como os numeros sorteados tem valores entre 0 e 1, para se ajustar ao sistema aqui
trabalhado deve-se multiplicar o valor obtido em cada nimero por 6 e arredondar (para
cima) o resultado obtido, soma-se os valores obtidos para cada dado e entdao é armazenado
este resultado. Se repetirmos tal teste 36 vezes é pouco provavel que os resultados obtidos
condigam com a probabilidade tedrica mencionada acima, mas, se repetirmos este teste
36 x 500 vezes entao um resultado mais satisfatorio se apresentara, e assim, quanto maior
o numero de testes realizados melhor sera o resultado obtido.

Dentro do método de Monte Carlo um algoritimo muito utilizado é o algoritimo de me-
tropolis. Neste sao definidos passos simulando uma evolugao temporal dentro do sistema,
baseando-se na funcao de distribuicao de probabilidade. De forma resumida, a cada passo
é sugerido uma mudanca aleatoria no sistema e entao é sorteado um niimero aleatorio para
verificar, de acordo com a probabilidade inscrita no sistema, se a nova configuragao sera
aceita ou se o sistema voltara para a configuragdao anterior. A cada passo sdo coletados
dados para que se obtenha os valores médios (ou esperados).

No capitulo 1 serd demonstrado uma construcao matematica do ensemble canonico
para a obtencao dos valores médios de energia, capacidade térmica, magnetizacao e sus-
cetibilidade magnética. No capitulo 2 serd apresentado a solu¢ao do modelo de Ising em
uma dimensao e uma breve explicacao do modelo em duas dimensées. No capitulo 3
havera uma breve discussao sobre o método de Monte Carlo com enfase no algoritimo de
metrépoles, baseando-se na confeccao do algoritimo utilizado neste trabalho, que pode ser
visto no apéndice A. Os resultados serao apresentados no capitulo 4. Fechando o trabalho
com algumas conclusoes



Capitulo 1

Ensemble Canonico

Como este trabalho foi realizado a partir do estudo de valores probabilisticos, forneci-
dos a partir de simulac¢oes que fazem uso de niimeros aleatérios, faz se necessario definir as
grandezas fisicas em termos de densidades de probabilidades. Neste sentido, serdao apre-
sentados neste capitulo o calculo da capacidade térmica e da suscetibilidade magnética a
partir de valores probabilisticos da energia e magnetizacao, respectivamente. Além disso,
serao apresentados uma revisao de termodindmica e o calculo da capacidade térmica, a
partir da energia, de forma analitica. Assim como, o calculo da suscetibilidade magnética
a partir da magnetizacao de um dado material.

1.1 Revisao de Termodindmica [1]

Em termodinamica, a variacdo de energia livre pode ser descrita como a diferenga
entre o calor recebido () e o trabalho realizado W;,;, ou seja,

sendo que o calor recebido é dado por Q = T'dS e o trabalho realizado por W;,; = pdV,
onde, dS é a variacdo da entropia (também conhecido como grau de desordem), T a
temperatura, p a pressao e dV a variagao de volume. Como no modelo de Ising o volume
é constante, pode-se dizer que o trabalho interno é nulo, e assim, reescrever dE' da seguinte

forma, (dF)y = TdS obtendo,
dE

<dS>V _T (1.2)

A partir dessa definicao de FE, é possivel calcular a capacidade térmica, que relaciona o
calor recebido e a variagao de temperatura. A capacidade térmica possui valores diferentes
no caso do volume ser constante e no caso onde a pressao é constante. Em simulacoes
computacionais é mais facil simular sistemas onde o volume é constante, sendo entao
aplicado o primeiro caso. Em pesquisas realizadas em laboratério é mais facil se manter
a pressao constante, tornando o segundo caso mais adequado. A capacidade térmica a
volume constante pode ser escrito como

Q

= ar

(1.3)

agora, utilizando AT em porgoes infinitesimais, e lembrando que o calor recebido, a
volume constante, pode ser escrito como ) = (dE)y pode-se reescrever a capacidade



térmica da seguinte forma:

dE
Cy = () . 1.4
v=\q1), (1.4)
Sera apresentado na proxima secao, a suscetibilidade magnética, e como calculé-la a partir
da magnetizacao.

1.2 Conceitos de Magnetizacao [2]

No estudo de propriedades macroscopicas dos materiais magnéticos temos os conceitos
de magnetizagdo (M), que diz respeito a polarizacdo dos momentos de dipolo magnético
(spins) do material, e suscetibilidade magnética (), que denota a facilidade dos dipolos de
se alinharem a um campo magnético (H ), esses materiais podem ser classificados em mate-
riais entre diamagnéticos, paramagnéticos e ferromagnéticos. Os materiais diamagnéticos
tendem apresentar uma magnetizacao inversa ao campo magnético aplicado, tornando o
campo magnético menor perto da regiao onde se encontra tal material, os valores de ¥,
desses materiais diamagnéticos, sdo negativos, sendo que o menor valor possivel é -1 [2],
encontrados em supercondutores onde a corrente elétrica interna se torna muito forte,
fazendo com que a magnetizacao anule completamente o campo magnético aplicado. Os
materiais paramagnéticos sao materiais que apresentam apenas uma pequena magneti-
zagao na presenca de um campo externo, mas logo a perde quando o mesmo é retirado.
O x é positivo e apresenta valores geralmente na ordem de 10~*. Por fim, os materiais
ferromagnéticos tendem a alinhar grande parte de seus momentos de dipolo magnéticos
na direcao do campo aplicado gerando uma grande magnetizacao, permanecendo com esta
magnetizagdo mesmo quando o campo ¢é retirado. Os valores de x podem ser maiores que
10°, uma particularidade desta terceira categoria é a presenca de materiais antiferromag-
néticos, onde os spins tendem a se alinhar antiparalelamente gerando campos magnéticos
muito pequenos, e materiais ferrimagnéticos, um caso intermediario entre os materiais
ferromagnéticos e antiferromagnéticos.

Como o valor de x denota a propor¢ao da magnetizacao em relacao ao campo aplicado,
pode ser denotado a partir da seguinte relacado M = yH, que na forma diferencial fica
sendo, dM = ydH, e assim, pode-se definir o valor de x como sendo:

_aMm
- dH

Durante o decorrer do trabalho sera estudado a transi¢do de um material paramagné-
tico e um material ferromagnético. Os efeitos diamagnéticos por outro lado serao negli-
genciados.

Tendo realizado a revisao quanto os conceitos termodinamicos e magnéticos, sera cal-
culado, a partir dos valores probabilisticos da energia, o valor médio da energia e o capa-
cidade térmica a volume constante que serao utilizados no decorrer do trabalho.

X (1.5)

1.3 O valor médio da energia (F) [3]

Consideremos um material em banho térmico, cujo o qual a energia total do sistema
¢ definida como FEj, temos entao que a probabilidade da energia do material ser £} ¢é a
mesma probabilidade do banho térmico se encontrar com energia Ey — E;, ou seja:

pj = 4 (Ey — Ej), (1.6)
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sendo ,.(E) a probabilidade de termos um sistema com energia E e ¢ sendo a constante
de normalizagao, lembrando que 3=, p; = 1. Pode-se aplicar a funcao In na equagao (1.6),

para obter
In(p;) = In(c) + In[Q, (Ey — E;)]. (1.7)

Expandindo o tltimo termo da equagao (1.7) em série de Taylor, isto é,

[, (o — )] = i (o m(a.()]

(=E5)"); (1.8)

E=Ey

onde o primeiro termo é uma constante, o segundo termo (n = 1) pode ser resolvido a
partir da descri¢ao da entropia pela mecénica estatistica, S = kg In(€,.(F)), e lembrando

que = 1/T, com T sendo a temperatura do banho térmico, tem-se:
d 1 dS 1
— In[Qgr(E — 1.
ap MR = o = T (1.9)

e o terceiro termo, assim como os termos seguintes, devera ser nulo pois a temperatura T’
¢é praticamente constante, ou seja:

(] = éﬁg(%) 0, (1.10)

e assim ¢é possivel reescrever a equagao (1.7) da seguinte forma:

E.

Inp; = In[c2,.(Ey)] — kBJT' (1.11)
Como Q,.(Ep) é constante, pode-se escrever:
_ B
pPj = Ce kpT | (112)
tal que C' é obtido pela condi¢ao de normalizacao
B 1
Ypj= Ceml =1=C=—p—. (1.13)
j j >, e FBT
define-se a somatoéria o
Z =Y e FT (1.14)
J

como a funcao de partigao, sendo essa a responsavel pela normalizacao de p;, e, por
simplicidade, pode-se definir a temperatura inversa 3 = kE%T
A partir da derivada do logaritmo de Z, é obtido o valor médio da energia:

0 d

— 55 mlZ] = ——1n] —PE = E; =Y Ejp;=(E 1.1
86 n[ } H aﬁ Ze Z i€ ZJ: ]pJ < >7 ( 5)
Uma nova derivada nos leva a seguinte relacao,
0 01107 19°2 90 ,0Z
5B = 66[206} = o3t 957 55 (1.16)



onde, resolvendo as derivadas,

0

op

De acordo com a equagao (1.15), pode-se utilizar a equagao (1.17) para descrever o
desvio padrao da energia,

9

op

Partindo das equagoes (1.4) e (1.18), é possivel reescrever a capacidade térmica em
termos do desvio padrao da energia

O(E) L 0, _ (B —(E)

=7 :_k:BT2%< i) = kpT?

1 2 —BE; 1 ,—BE;j\2
(E;) = Z;Eje h —(Z;E]e PE2, (1.17)
(Bp) = (ED — (B = ((B; — (E)?). (118

(1.19)

1.4 Magnetizacao e suscetibilidade magnética

Considerando agora que nosso material esta sendo submetido a um campo magnético
H, e possui N particulas com spin 1/2 apontando aleatoriamente para cima ou para baixo,
temos que o Hamiltoniano! tem contribuicao +uyH por cada spin para cima e contribuicao
—uoH por cada spin para baixo, assim sendo, o Hamiltoniano pode ser escrito da forma:

N
H=pH> o (1.20)
J
e assim, a funcao de particao é dada por:
N
(5M0HZUJ')

j 01,02...05

onde a somatoria engloba todas as combinagoes possiveis dos spins o1, 05...0;. E assim, ¢
possivel calcular a magnetizagao média m como sendo:

N
1 N 1 N (ﬁuoHfoj)

(m) = N(Mozaﬁ = ZHo . D gje T (1.22)

01,02...05 j

e, comparando com a derivada de In[Z] em relagao a H,

N
(ﬁuoHZ%‘) N
0 d 0 (BNOHZNU') 1 -
O e g5 T S, 1)
OH Z ;

01,02...0; 01,02...0;
pode-se relacionar a magnetizagao média com a funcao de particao, obtendo

1 0 1 dZ

m) = S e M2 = Z (1.24)

10 Hamiltoniano é a soma de todas a energias do sistema, seja ela cinética, magnética, térmica ou
potencial.



E possivel encontrar o valor de x a partir das equacdes (1.5) e (1.24):

_<8m> 109 (1 82)_ 1 (1 >z 1 <dZ)2> (1.25)
X=\oH)r " BNoH\ZoH) ~ BN\Zamz ~ z2\aH’ )’ ‘
e analogamente & equagao (1.18) podemos reescrever a equagao (1.25) da seguinte forma:

(m?) — (m)*

1.2
T (1.26)

X:



Capitulo 2

Modelo de Ising

Para a solugdo do modelo de Ising em duas dimensoes, serao apresentados conceitos,
como a energia e magnetizacao proporcionada por tal modelo. E, para uma melhor
compreensao, sera solucionado o modelo de Ising em uma dimensao.

Sera também estudado a transigao de segunda ordem, de um material paramagnético
para um ferromagnético, que pode ser observada no modelo de Ising em duas dimensoes.

2.1 O modelo

O modelo de Ising tem como objetivo explicar as caracteristicas de uma rede devido
interagoes entre momentos de dipolo magnéticos, seus respectivos primeiros vizinhos, e
um campo magnético externo, H. Esses dipolos magnéticos podem ser considerados como
spins. A energia da rede é descrita por,

E:—JZO'iO'j—ZHO'i, (21)
(i.9) ¢

onde, J é o fator de interacao entre spins vizinhos, o primeiro somatorio é realizado em
todos os conjuntos de primeiros vizinhos e o segundo somatério em todos os spins. Os spins
o podem assumir dois valores, +1 quando voltado para cima e -1 quando voltado para
baixo. O valor de J pode identificar se o material possui caracteristicas ferromagnéticas ou
antiferromagnéticas, onde no primeiro caso J > 0 leva a minimizagdo da energia quando
os spins se alinham paralelamente. Enquanto o alinhamento antiparalelo tem a energia
minimizada com J < 0. Lembrando que os efeitos ferromagnéticos se fazem presentes em
temperaturas abaixo da temperatura de Curie, como sera visto no decorrer do trabalho.
Por simplicidade serao trabalhados apenas casos onde o campo externo H é nulo, tendo
assim, apenas a magnetizagao espontanea do material.

2.2 Solugao em uma dimensao

Considerando-se uma rede em uma dimensao, temos que, cada par de spins pode
assumir 4 configuragoes diferentes, sendo elas:

L1 214 31 4:1



e, partindo da equagao (2.1), lembrando que o campo H é nulo, pode-se calcular a energia
de cada uma destas configuracoes:

By = By = —J(+1)(+1) = —J;
Ey=FEy = —J(+1)(-1) = +J;
Ey=Eyp =—J(-1)(+1) = +J;
BEi=E, = —J(-1)(~1) = —J.

E com isso, é possivel encontrar a fungao de particao de uma rede unidimensional. Par-
tindo de um exemplo mais simples, tem-se uma rede de N spins com as extremidades
soltas, isto é, o ligado apenas a o9, e oy ligado apenas a oy_1. Neste sentido, usando a
equagao (2.1), obtém-se a funcao de partigao (1.14)

DD D D Y (exp[Nz_:lﬁjaiaiH]), (2.2)

o1=*x109==%41 on—1l=F1lony=%1 =1

atbtet...

lembrando que e e%eec, é possivel reescrever a equacio (2.2), como

Z=> > . > > [ePIoro2  PIoN-20N-1pBToN-10N] (2.3)

o1=x109==+1 on—1=*1lony=%1

Expandindo o somatério em oy,

Z=Y Y .3 [Fnor ePlon-atni(eflonar 4 o=Blonn)] (2.4)

o1=1109==+1 ony—1==%1

et4e” @
2 )

Sy Y {eﬂjc’l”...eﬁ‘]‘w?””12cosh[ﬁJ0N1]}, (2.5)

o1=x109==%1 ony—1==%1

e entao, utilizando-se que cosha = tem-se

como a fungao cosh(z) é uma funcao par, é possivel expandir novamente a funcao de
particao so6 que, desta vez, em termos de oxn_1, para obter

Z= > .. > ez ePlon-son-a(ePlon-29 cosh [3]] 4 e P/7V-22 cosh [ 3.]])]2.6)

o1=%1 ony—2=%1
escrevendo e?/7N-2 4 ¢=BJoN-2 = cosh[B.Jon_s] e Teagrupando a equacio

Z= > .. > [Pz ePlov-soN=22 cosh [BJon_s]2 cosh [B]]] (2.7)

o1==+1 on—2==%1

repetindo esse processo N — 1 vezes,

Z =Y 2cosh[3Joy](2cosh [3J])N 2 (2.8)

ol==+1

restando apenas resolver o somatério referente a o;. A equagao (2.8) pode ser reescrita
como

7 = 2(2cosh[BJ])(2 cosh [BJ])N 72 = 2(2 cosh [BJ])N ! (2.9)

Sobre a mudanca de contorno. A funcao de particdo para uma rede unidimensional,
limitadas por uma condigao periddica de contorno, isto é, com os spins o; e oy interligados



(imagine a rede com o formato de uma anel), pode ser resolvida partindo de uma equagao
similar a (2.2). Mas, como existe uma ligagao entre os spins oy e oy, e utilizando N+1 = 1,
a equagao se torna

=D > > > eXpZﬁJazam (2.10)

o1==1102==+1 ony—1l=x1lony==%£1

utilizando novamente a relacdo e®t?Tet+ = e%be¢, podemos reescrever a equacdo, mas
agora em termos de um produtério, como

N
S I (2.11)

O',L'Zﬂ:l =1

Para solucionar tal produtoério, é necessario reescrever a equagao (2.11), a partir da ma-
triz de transferéncia construida utilizando-se os valores possiveis de energia, para uma
combinag¢ao qualquer de spins, tal qual

T = (eEM 6E¢¢> - (e_ﬁJ eﬁJ> , (2.12)
onde, ao se diagonalizar a matriz T, obtém-se a matriz D, descrita como
A O 2 cosh 5.J 0
1_ (M
b=Utu <0 )\2> ( 0 2sinh ﬁJ) (2.13)

com \; e Ay sendo os autovalores de T. E assim, como cada par de spins possuem as
mesmas possibilidades de energia, a fungao de particao (2.10) pode ser descrita pelo trago
do produto de N matrizes D, obtendo

Z = Tr(DV) (2.14)
onde, os autovalores de T sdo A\ e \YY, e com isso, a funcio de partigao se torna
7 = 2N (cosh™[3.J] + sinh™ [3.]]). (2.15)

Em uma rede macroscépica (N — 00), lembrando que sinh é menor que cosh, podemos
reescrever o valor de Z como,

A2

7 = AN[H(A

) } |V 00 AV v o= 2V cosh™ [BJ] [N 00 (2.16)
condizendo com o valor obtido no caso de pontas soltas, ao se considerar o sistema ma-
croscopico. Assim sendo, os calculos relacionados a capacidade térmica utilizarao a fungao
de partigdo com as pontas soltas.

Partindo da equacao (1.15) e da fungao de partigao (2.9), obtém-se
0

(E) = —%ln[ (2 cosh[3J])) V] (2.17)

que, resolvendo a derivada, pode ser escrita como

1
2(2 cosh[pJ])N-1

(E) = — 2(N — 1)(2cosh[BJ])N 22 sinh[3.J], (2.18)
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agrupando-se os termos e aplicando propriedades trigonométricas hiperbdlicas, o valor
médio da energia em termos da temperatura é

(BY = —J(N — 1) tanh[3.J], (2.19)

demonstrado no gréafico 2.1a.
Utilizando-se das equagoes (1.19) e (2.19), podemos escrever a capacidade térmica
como sendo
Cv = a5 (N — 1) tanh[3J]

_ J2(N-1) 1
Cy = kpT? cosh?[3J]’ (220)

demonstrado no grafico 2.1b.

0,8

0,6

E(N —1)/J

0,4

Cv(N —-1)/kp

0,2

Figura 2.1: Valor médio da energia e capacidade térmica em relacao a temperatura.

Para se estudar a magnetizacdo no caso unidimensional, sera trabalhado agora o sis-
tema onde se tem um campo magnético aplicado H. E entdo, sera visto se permanece
alguma magnetizacao espontanea no sistema ao se retirar este campo magnético.

Neste caso, serao utilizadas as condigoes periddicas de contorno, onde, a partir da
fungao (2.1), a func¢ao de parti¢ao (1.14) é escrita como

7 — Z Z ﬁeﬁ[JJiUi+1+%(UiUi+1)], (2.21)

Ui::l:l Ui+1::t1 =1

onde, o segundo termo é dado por %, pois cada spin contribui para a energia em dois
pares distintos. A matriz de transferéncia relacionada a esta fungao é
PBU+H)  —BJ
T= e—BJ  oBJ-H) (2.22)
)

tendo como autovalores \; = e/ cosh[BH] + (e**/ cosh*[BH] — 2sinh[23J])1/? e Ny =
P cosh[BH] — (e*%/ cosh?[3H] — 2sinh[23.J])Y/2. Assim, a fungdo de particio para N
particulas, lembrando que Z = A + A\, pode ser escrito como,

Z = (65‘] cosh[BH] + (€27 cosh®*[BH] — 281nh[25J])1/2>N +
(% cosh[BH] — (277 cosh?[SH] — 2sinh[267])1/2)" (2.23)
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utilizando-se de calculos semelhantes aos realizados em (2.16), pode-se reescrever a equa-
¢ao (2.23) na seguinte forma:

Z =\ = (eﬁ‘] cosh[BH] + (27 cosh®[BH] — QSinh[QBJ])l/Q)N (2.24)

e, a partir de (1.24), o valor da magnetizagao, em relagdo a A\; pode ser descrito como
sendo

1oAY o\
tendo como base as equagoes (2.24) e (2.25) e realizando as derivadas, obtém-se:
N3 o
= h|sH
() b7 cosh[BH] + (€287 cosh®[BH]| — 2sinh[23.]])1/2 [e sinh{SH] +
257 sinh [26H
e’ sinh [25H] | (220

+2(e2ﬂJ cosh? [BH] — 2sinh[28.J])1/2

e, a partir de algumas manipulagbes algébricas, a equacao (2.26) pode ser reescrita na

forma simplificada

(m) Npsinh[fH]| (2.97)

\/sinh2 [BH| + e=487
onde, pode ser visto que ao se retirar o campo magnético atuante, a magnetizacao vai &
zero, independente da temperatura inversa(/3) e das caracteristicas do material (.J), e isso
implica que o modelo de Ising unidimensional nao consegue explicar a transicao de fase
entre materiais paramagnéticos e ferromagnéticos.

Tal fenomeno pode ser entendido partindo de um sistema, regido pela condigao perio-
dica de contorno, que, no estado fundamental, possua N spins voltados para cima. Em
um segundo caso, se os spins o; até o;4n/2 se voltarem para baixo, o sistema possuird
energia —(N — 4)J e magnetizagdo nula. Além desse, existem muitos outros casos onde
a magnetizacao vai a zero, ou muito préximo, com um pequeno incremento na energia.
Como, para sistema muito grandes, a diferenca de energia entre as situagdes é muito pe-
quena, existe uma grande probabilidade do sistema passar de uma situagao para outra,
demonstrando uma grande instabilidade, tornando muito dificil o sistema se manter com
um alto valor de magnetizacao, o que nao ocorre em duas dimensoes que apresenta uma
diferenca de energia muito maior entre os dois casos.

A solucao exata para o modelo de Ising em duas dimensoes, no que se diz respeito a
energia e a capacidade térmica, foi apresentada por Osanger em 1943 [10]. A partir de
tal solucao, é possivel ver que a capacidade térmica diverge quando a rede se encontra
proxima a transicao de fase, temperatura de Curie, e ao se aumentar o tamanho de rede
se obtém picos mais altos e estreitos. tendo isso em mente, ao considerarmos o limite
termodinamico, a capacidade térmica da rede possuira um pico praticamente infinito em
uma temperatura muito bem definida.

2.3 Dimensionamento em escala finita

Ao se resolver o modelo de ising dentro de uma escala finita, é percebido uma grande
limitagao. A suscetibilidade magnética e a capacidade térmica, que deveriam divergir na
temperatura critica, apenas apresentam um pico, onde em redes menores é mais suave e
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em redes maiores torna-se mais abrupto, tornando mais dificil o calculo da temperatura
critica em si. Por outro lado, ao se utilizar de métodos probabilisticos, como o método de
Monte Carlo, torna-se impossivel a solugao de dados a partir de uma rede infinita. Para
contornar estes problemas, uma solugao viavel é extrapolar os dados obtidos a partir de
redes finitas. Tal método é conhecido como dimensionamento em escala finita.

Para estudar o comportamento do sistema proximo a temperatura critica, é util definir
os seguintes expoentes criticos que correlacionam os valores maximos da suscetibilidade
magnética (), magnetizacdo (M), capacidade térmica (Cy) e comprimento de correlagdo
(€) com a diferenga entre a temperatura de transicdo e a temperatura de Curie (7;). Os
expoentes criticos podem ser vistos nas seguintes relagoes:

§T) ~|T =T (

M(T) ~ (T - T,)" (2.29
Cy(T) ~ [T =T (

X(T) ~ [T =T (

Pode ser visto também que quanto maior o tamanho da rede, mais o valor da tempe-
ratura onde se ocorre a transicao de fase se aproxima da temperatura de Curie, ou seja,
|T'—T.] < 1 quando L — oco. Pode-se entao aplicar um expoente critico para o tamanho
da rede, produzindo

L(T)~|T-T,|" (2.32)

que pode ser utilizado nas equagoes (2.28) a (2.31) para se obter

ET)~|T T[] =L (2.33)
M(T) ~ (T = T,)% — L8/ (2.34)
Cy(T) ~ |T =T~ — L (2.35)

X(T) ~|T = T.| 7" — L. (2.36)

Em uma rede de duas dimensoes, os valores tedricos dos expoentes criticos sao, v =
1,=0,125,7 = 1,175 e a« = 0 [3,11], e serdo comparados com os valores obtidos durante
a execuc¢ao do presente trabalho.

Devido a complexabilidade dos calculos referentes a rede bidimensional, serd apresen-
tado agora o método de Monte Carlo, utilizado para se obter a solu¢do numérica.
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Capitulo 3

Solucao Numérica

Uma das grandes dificuldades em se resolver o medelo de Ising em duas dimensoes
é definir a funcao de particdo. Dado isso, é conveniente utilizar-se de um algoritimo
que elimine a necessidade de tal cédlculo, assim como o algoritimo de Metropolis. Esse
algoritimo trabalha apenas com a probabilidade do sistema passar de um estado para
outro a partir da razao entre as probabilidades do sistema se encontrar em cada um
destes estados. Neste sentido, a probabilidade do sistema passar de um estado ¢ para um
estado 7, partindo da equacao (1.12), é dado por

W =Pi_ CePE; — (BE-E))
T T CeBEL ,

(3.1)

ou seja, a probabilidade do sistema passar do estado ¢ para o estado j depende apenas

das energias nestes respectivos estados e da temperatura do sistema. Tendo por definicao

a maxima probabilidade sendo 1, e definindo AE = E; — E;, deve-se reescrever a equagao
(3.1) como sendo

—BAE AFE >0

e se > 0,

Wi = { (3.2)

1 se AE <0.

Com base no algoritimo de Metrépolis, sera apresentado agora os passos utilizados no
programa para a solu¢ao do Moldelo de Ising bidimensional, note que os valores aleatérios
obtidos sao todos entre 0 e 1, distribuidos uniformemente.

Para que o programa seja realizado sem nenhuma tendencia inicial, é construida uma
rede quadrada definindo a orientagao de cada spins utilizando uma forma totalmente alea-
toria, isso pode ser realizado sorteando-se um numero aleatério para cada spin e definindo
como orientacao positiva (para cima) valores superiores a 0,5 e orientagdo negativa (para
baixo) valores inferiores a 0,5. Tendo a rede montada, deve-se entao coloca-la em um es-
tado de equilibrio e, para isto, o processo realizado é sortear um spin aleatorio, calcula-se
entdo a variagdo de energia caso este spin seja rotacionado, e a partir da equacao (3.2)
serd decidido se a alteragao se mantém.

Como neste trabalho serd realizado apenas a transicao de um spin de cada vez, tem-
se apenas b casos possiveis, ou seja, serda necessario calcular cinco variagoes de energia
diferentes, utilizando como exemplo um spin voltado para cima, temos primeiramente o

caso onde todos seus vizinhos estejam voltados para cima, com energia F; = —4J
T T
Ei=—4J t+ 17 1 = E=4] 1 |1 7
T T
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tendo assim uma variacao de energia AE = 8J. No segundo caso, apenas um spin esta

voltado para baixo, a energia entao ¢ dada por F; = —2J
3 3
Ei==2] t+ 11 = E=2J 117
T T

e sua variacao de energia ¢ AE = 4.J. No terceiro caso, tem-se dois spins voltados para
baixo, a energia entao é dada por E; =0

\ S
Ei=0 11T 1T = E=01{,{]1
T T

e sua variacao de energia é AF = 0. No quarto caso, apenas um spin esta voltado para
cima, a energia entao é dada por F; = 2.J

} \:
E=2 | t 1= E=-2/ 11
\J 3
e sua variagao de energia é AE = —4J. No quinto caso, todos os spins estao voltados
para baixo, a energia entao é dada por F; = —4J
\J }
Eo=4J L 11 = E=-4J | ||
3 }
e sua variagao de energia é AE = —8J.

Perceba que a partir de (3.2) pode-se concluir que nos trés tltimos casos a rotagao do
spin é automaticamente aceita. Nos outros casos é gerado um nimero aleatério, caso o
nimero obtido seja menor que e #2F entdo a nova configuracdo é aceita, caso contrario
é retornado a configuragao anterior. Este processo deve ser realizado varias vezes, uma
média de mil vezes o nimero de spins, a fim de se obter uma configuragdo compativel com
a temperatura. Esse passo é chamado de transiente e ajusta o sistema para uma melhor
coleta de dados.

Tendo a rede montada, o passo seguinte é o calculo da energia e magnetizagao iniciais.
Para o célculo da energia inicial, pode-se somar as energias de interacao entre todos os
spins da rede com seus vizinhos da direita e de baixo, sendo esse processo equivalente
a somar a interagdo com seus quatro primeiros vizinhos, de uma forma mais eficiente.
Onde, em vez de se somar todas as interagoes e dividir a energia por 2, pois a energia
de interacao de cada par de spins sera mensurado duas vezes, a energia do sistema ¢é
mensurada na metade dos passos. Para a magnetizacao, tendo os valores de spin como
+1 em spins voltados para cima e -1 em spins voltados para baixo, basta somar todos os
valores de spin e se obterda o niimero de spins vezes a magnetizacao.

Com esses valores iniciais, pode-se entdo partir para a simula¢gdo do sistema que, no
presente trabalho, foi realizado na seguinte ordem:

1. Sorteia-se um spin aleatoriamente, é entao calculado a variacdo de energia caso este
spin seja rotacionado, e entao:

(a) se a variagao de energia for AE < 0, é aceita a nova configuragdo do sistema;
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(b) se a variacao de energia for AE > 0, é sorteado um ntmero aleatério e caso
este ntimero seja menor que e ?2F a rotacdo é aceita. Caso o nimero sorteado
seja maior que e #2F o sistema se mantém no estado original.

2. Caso tenha ocorrido a rotagao do spin, a energia e a magnetizacao sao recalculados.
Usa-se neste caso £ = E; + AE e M; = M; + 2s;, com E; (M;), E; (M;) sendo a
energia (magnetizacdo) antes e depois da rotagdo do spin para o estado s;.

3. Os valores da energia e da magnetizagao sao armazenados na forma somatoéria, sendo
a magnetizacao tendo considerado apenas o seu valor absoluto. Para o uso posterior
nas equagoes (1.19) e (1.26), sdo armazenados também os valores ao quadrado da
energia e da magnetizacao. Por exemplo, serdao criadas as variaveis E; e Fs, onde
E, = Y, Er e By = Y, E%, com T sendo a temperatura do presente ciclo, i a
quantia de spins sorteados na temperatura T e E;r é a i-ésima energia obtida na
temperatura 7.

4. Os passos 1 a 3 sao repetidos N vezes, onde N é a quantidade de spins na rede. Isto
é considerado um passo de Monte Carlo, que equivale a uma medida realizada no
sistema inteiro.

5. O passo 4 é repetido de acordo com a precisao desejada, assim como em um labo-
ratorio deve-se repetir um determinado experimento a fim de se obter um melhor
resultado. Sendo essas repeticoes definidas como a quantia de passos de Monte
Carlo realizados. No presente trabalho foram realizados 100 mil passos de Monte

Carlo.

6. Para se obter o valor médio, do sistema, de cada variavel obtida no passo 3, deve se
dividir os valores obtidos pela quantia de passos de Monte Carlo e por N.

7. Tendo (E), (E?), (M) e (M?), é entdo calculado os valores da capacidade térmica Cy,
e da suscetibilidade magnética y utilizando-se as equagoes (1.19) e (1.26). Os valores
de (E), (M), Cy e x sao divididos por N, obtendo-se os respectivos valores por spin,
para que possam ser comparados com os resultados obtidos em outros tamanhos de
rede. Os dados entdo sdo armazenados, com sua respectiva temperatura, para que
se possa iniciar uma nova série de medidas.

8. E adicionado um incremento na temperatura e entao os passos anteriores sao refeitos.
Note que quanto menor o incremento na temperatura, mais suaves serao as curvas
dos graficos obtidos e, consequentemente, melhores serdao os dados. Por outro lado,
o tempo de processamento do programa serda maior.

9. No presente trabalho os passos anteriores foram repetidos entre as temperaturas
T, =1eT; = 3,9 com uma variacao de temperatura AT = 0.1 e a energia de
interacao entre spins J = 1.

E assim sao mensurados todos os dados importantes para a construcao de graficos e
analise de resultados que serao apresentados no capitulo seguinte.
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Capitulo 4

Resultados

No presente capitulo serdao apresentados os graficos, da energia, da capacidade térmica,
da magnetizacao e da suscetibilidade magnética, obtidos a partir do programa apresentado
no apéndice A, confeccionado para solucionar o modelo de Ising em duas dimensoes a
partir do algoritimo de metrépoles.

4.1 Valores de Energia e Capacidade Térmica

A figura 4.1 apresenta a energia média encontrada entre as temperaturas 7; = 1,0
e Ty = 3,9, tendo a variacao e temperatura de AT = 0,1, com os tamanhos de rede
2x2,5x5,10 x 10 e 100 x 100. Onde, quanto maior o tamanho da rede, mais intenso
se torna o aumento de energia, tendo um limite em aproximadamente E/J = —0,4, o
que nao ocorre na rede 2 x 2, isso é devido as poucas energias acessiveis. Para baixas
temperaturas pode-se notar que os spins tendem a se alinhar, onde a energia por spin é
dada por E/J = —2

I I
+ 2x2

& 5x5
—0,8H 10 x 10
o 100 x 100

1 1,5 2 2,5 3 3,5 4
kT

Figura 4.1: Valor médio da energia em relacdo a temperatura a partir do método de
Monte Carlo para as redes 2 x 2, 5 x 5, 10 x 10 e 100 x 100.

a capacidade térmica pode ser visualizado na figura 4.2, onde, pode-se perceber que
quanto maior o tamanho da rede mais alto e estreito se torna o pico, assim como previsto
por Onsanger [10], sendo que esse pico ocorre na transigao de fase. Com base nas curvas
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apresentadas na figura 4.2 pode-se presumir que, no limite termodinamico, a capacidade
térmica deve divergir na transi¢ao de fase. Sendo a capacidade térmica a derivada primeira
da energia livre de Helmholtz e tendo que seu valor diverge, podemos dizer que ocorre
aqui uma transicao de segunda ordem, isto é, a energia livre de Helmholtz nao possui uma
segunda derivada.

kgT

Figura 4.2: Valor da capacidade térmica em relacao a temperatura a partir do método de
Monte Carlo para as redes 2 x 2, 5 x 5, 10 x 10 e 100 x 100.

4.2 Valores de Magnetizacao

Os dados referentes ao valor da magnetizagao absoluta média foram utilizados para
confeccionar a figura 4.3, onde pode ser visto que o tamanho da rede influencia bastante
no formato da curva. Em redes menores, a magnetizacao apresenta uma curva mais suave.
Em redes maiores, a magnetizagao apresenta uma curva mais brusca, se assemelhando a
um degrau quando a temperatura se aproxima a T¢.

Foram utilizados apenas os valores absolutos da magnetizacao pois, em redes muito
pequenas, exite uma probabilidade do sistema passar de um estado onde M = 1 para um
estado totalmente oposto M = —1, tornando o valor médio da magnetizacao muito baixo.
Tal efeito se torna menos evidente quando se aumenta o tamanho de rede, como pode ser
visto na figura 4.4. Lembrando que a intencao do trabalho é ver em que temperaturas
um material apresenta magnetizacao espontanea, isto é, em qual temperatura ocorre a
transicao de um material paramagnético para um material ferromagnético.

A suscetibilidade magnética estd apresentada na figura 4.5, onde pode-se visualizar
que, assim como ocorre na capacidade térmica, em redes maiores o pico se torna mais alto
e estreito além do seu valor maximo se localizar cada vez mais préoximo da temperatura
T="Tc.
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Figura 4.3: Valor da magnetizacao em relagao a temperatura a partir do método de Monte
Carlo para as redes 2 x 2, 5 x 5, 10 x 10 e 100 x 100.

M/N

11,5 2 25 3 35 4 1 1,5 2 25 3 35 4
kBT kBT
(a) 2 x 2 (b) 5x5
(|M])
o (M
= ,
= |
| | | | | | | | | | | | | \7
11,5 2 25 3 35 4 1 1,5 2 25 3 35 4
kT kT
(c) 10 x 10 (d) 100 x 100

Figura 4.4: Comparacao entre o valor médio da magnetizacao absoluta e o valor absoluto
da magnetizacao média para as redes 2 x 2, 5 x 5, 10 x 10 e 100 x 100.
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Figura 4.5: Valor da suscetibilidade magnética em relacdo a temperatura a partir do
método de Monte Carlo para as redes 2 x 2, 5 x 5, 10 x 10 e 100 x 100.

Para uma melhor visualizacao da formacao de dominios, foram confeccionados quatro

mapas da rede de momentos de dipolo magnéticos para uma rede 100 x 100, quem podem
ser vistos na figura 4.6.

Figura 4.6: Mapas da rede 100 x 100 confeccionados para a visualizagao da formacao de
dominios.

Foi utilizado no primeiro mapa uma temperatura préxima ao equilibrio (7" = 1).
Quanto ao segundo e o terceiro mapa foram utilizados temperaturas proximas a tempe-
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ratura critica (7' = 2.2¢T" = 2.3). No quarto mapa fui utilizada uma temperatura onde o
sistema supostamente se encontraria em total desordem (7" = 4).

Os dados obtidos agora serao utilizados para a obtencao dos valores dos expoentes
criticos e posteriormente a temperatura de Curie.

4.3 Expoentes criticos e temperatura de Curie

Para a obtencao da temperatura de Curie é necessario utilizar-se da equagao (2.32),
que apresenta a diferenca entre a temperatura critica de uma rede infinita e uma rede
finita, e, em uma rede bidimensional, podemos reescrevé-la da seguinte forma:

T,=T+L" (4.1)

Tendo em vista uma melhor precisao, foi realizada uma nova simulagao com a rede
100 x 100 mas com a variacdo de temperatura AT = 0,01 e 10° passos de Monte Carlo,
nao foram realizados testes com redes maiores pois isto demandaria um tempo de proces-
samento muito elevado.

'L—x‘ T

1600

T
1

1200

T
1

Cy

8001~ —

400 —

0
2,15 2,2 2,25 2,3 235 24 245
kT

(b) Suscetibilidade magnética.

Laoaaol oo | |
2,15 2,2 2,25 2,3 2,35 2,4 2,45
kgT

(c) capacidade térmica e suscetibilidade magnética, a
linha verde corresponde ao valor teérico de T, e as
linhas verdes pontilhadas equivalem aos valores espe-
rados para uma rede 100 x 100.

Figura 4.7: Graficos utilizados para a obtencao da temperatura critica.
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No grafico 4.7a é apresentado a capacidade térmica. No grafico 4.7b pode ser visto
a suscetibilidade. O grafico 4.7¢ foi confeccionado para uma melhor comparacao entre
as duas caracteristicas. A partir destes graficos foram obtidos os valores de T, que estao
listados tabela 4.1. Como pode ser visto na rede 100 x 100, a suscetibilidade magnética
aparentemente apresentou um resultado mais preciso em relacao ao valor da temperatura
critica quando comparada a capacidade térmica. Porém, pensando em termos da equacao
4.1, seria necessario uma rede maior para que os dois valores estimados de uma rede oo
sejam mais proximos.

Medida | T estimada (L=100) Te estimada (L=00) Te tedrico [10]
Cy 2,27 £ 0,01 2,26 £ 0,01 ou 2,28 £ 0,01 2,269
X 2,26 + 0,01 2,25 + 0,01 ou 2,27 + 0,01 2,269

Tabela 4.1: temperaturas criticas obtidas a partir de simulacoes. A estimativa para L— oo
possui dois valores para cada medida devido a equagao 4.1

0 T

[ [
-+ valores obtidos

[ [
-+ valores obtidos
ajuste

ajuste

—0,2

70747

-0, 6/

In M

I I
-+ valores obtidos
ajuste

Figura 4.8: Gréaficos utilizados para a obtencao dos expoentes criticos.

Partindo das equagoes (2.34), (2.35) e (2.36) pode-se perceber que para a obtengao dos
expoentes criticos é necessario a confeccao dos seguintes graficos: In M xIn L, In Cy x1In L
elny xIn L. Onde, ao se considerar v = 1 temos que a inclinacao da reta serd dada pelos
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proprios expoentes criticos. Pelo que pode ser visto a partir da figura 4.3, a magnetizacao
na rede 100 x 100 possui uma variacao muito abrupta perto da temperatura critica,
trazendo uma imprecisao indesejada no calculo do expoente critico. Para contornar tal
adversidade, nesta etapa do trabalho foram utilizados os dados obtidos no programa
confeccionado para o calculo da temperatura critica.

Surge um problema ao se tentar confeccionar o grafico InCy x In L pois @ = 0 no
modelo de Ising bidimensional, e assim sendo, torna-se mais interessante realizar o grafico
Cy x In L para a obtencao de ¢y. Isso pode ser realizado pois a capacidade térmica pode
ser escrito como sendo Cyy = CyIn L. C serve como base para se prever o comportamento
da capacidade térmica perto da temperatura critica em diferentes tamanhos de rede.

Os valores obtidos a partir do ajuste realizado no grafico 4.8 pode ser visto na tabela
4.2.

Medida Expoente | Valor Experimental | Valor Tedrico [3] [11]
Magnetizacao 6] 0,112 £ 0,005 0,125
Sus. Magnética v 1,808 4+ 0,037 1,75
Capacidade térmica Co 0,452 +0,031 0,5

Tabela 4.2: Valores obtidos para os expoentes criticos

Os valores encontrados para a temperatura critica (7.), para Cy e para o expoente
critico v estao todos dentro do erro experimental, porém, o valor do expoente critico
possui um valor, mesmo sendo préximo, menor que o esperado.
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Conclusoes

Neste trabalho, foram realizados alguns calculos relacionados ao ensemble canonico
direcionado a solucao do modelo de Ising, bem como a solu¢ao deste mesmo modelo em
uma configuracao unidimensional. A partir dos resultados obtidos com estes calculos é que
tornou-se possivel a reproducdo de um programa em C para a solu¢do do modelo de Ising
bidimensional em redes finitas, que ja fora realizado em outros artigos. O programa rendeu
varios dados que posteriormente foram analisados em forma de graficos para obtencao dos
expoentes criticos J e . Também foram encontrados o valor da temperatura critica para
uma rede infinita e o comportamento da capacidade termica em funcao do tamanho do
sistema.

No decorrer do trabalho, foi possivel perceber que deve-se prestar uma atenc¢do con-
sideravel na coleta da medida da magnetizagao. Pode ser visto, principalmente em redes
menores, que ao se considerar apenas o valor médio absoluto da magnetizagao é possivel
obter uma magnetizacao nula, quando se deveria ser observado uma magnetizacao espon-
tanea. Para solucionar tal problema, no lugar de se utilizar o valor médio absoluto da
magnetizacao, é necessario a utilizacao do valor médio da magnetizacao absoluta.

Outro fator que se tornou visivel no decorrer do trabalho esté relacionado aos tamanhos
de rede, bem como as vari¢oes de temperatura e a quantidade de passos de Monte Carlo
que foram utilizados durantes as simulagoes. Vale lembrar que quanto maior o tamanho
da rede mais “préoximo” os resultado chegam de uma rede infinita, porém o tempo de
processamento serd maior tanto pelo tanto de passos de Metropolis, lembrando que em um
passo de Metropolis sao realizados um ntimero de sorteios aleatorios equivalente ao nimero
de spins da rede, quanto pelo aumento de passos de Monte Carlo para que o resultado se
torne confiavel. Analogamente temos a variacdo de temperatura presente no algoritimo,
onde, quanto menor ela for mais preciso serd o calculo da temperatura critica, porém,
mais temperaturas serao simuladas e maior sera a quantidade de passos de Monte Carlo
necessarios para a obtencao de um resultado satisfatério. Sendo que no presente trabalho
foi utilizado um processador “Celeron(R)Dual —CoreC PUT3500Q@Q2, 10GHz x 27, para a,
confecgao da rede 100 x 100 com a temperatura inicial 7; = 2,15 e a temperatura final 7y =
2,45, tendo uma variagao de temperatura AT = 0.01 foram necesséarios aproximadamente
8 horas de processamento.
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Apéndice A

O Algoritimo

#include
#include
#include
#include

#define
#define
#define
#define
#define
#define

<stdio.h>
<math.h>
<gsl/gsl_rng.h>
<time.h>

Nx 2

Ny Nx
Ti 1.
dT 0.
Tf 4.
MCS 100000

O = O

main( argc,

i, ju, jd, j, il,ir, k, ki;

spin[Nx] [Ny];
M=0, M1, M2, E=0, E1, E2, dE, T, cp, xm;
const gsl_rng type * t;
gsl_rng * r;

gsl_rng _env_setup();
r = gsl rng alloc (gsl rng ranlxsO);
gsl rng set (r,time(NULL));

T=Ti;

*fp;

//define o numero de colunas que o sistema apresentara.
//define o nimero de linhas sendo igual ao nimero de colunas

//define
//define
//define
//define

*x*kargv)q{

fp = fopen ("output", "w");

//Constr
for (i

ugdo - Inicio
=0; i<Nx; i++)

{for(j=0; j<Ny; j++)

{if (gsl_rng uniform (r)<.5)
{spinl[i]l [j1=-1;} else {spin[il[jl=1;}
//printf("%d ", spinli] [j1);

+
+

//printf ("\n");

//Construgdo - FIM

//Transi

for (k=0; k<1000%(Nx*Ny); k++){

ente - Inicio

a
a
a
a

temperatura inicial do sistema.
variacdo de temperatura do sistema.
temperatura final do sistema.
quantia de passos de monte carlo.
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7

78

79

80
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82

83

i=abs(gsl_rng uniform (r)*Nx);
j=abs(gsl_rng uniform (r)*Ny);
ir=(i+1)%Nx;
i1=(i+Nx-1)%Nx;
ju=(j+1)%Ny;
jd=(j-1+Ny) %Ny;
dE=2x(spin[i] [jl*(spin[i] [jul+spin[i] [jd]l+spin[il] [jl+spin[ir] [j1));
if (gsl_rng uniform (r)<(exp(-dE/T)))
spin[i] [j1=-1;
}
//Transiente - Fim
//calculo energia e magnetizagdo iniciais - inicio
for (i=0; i<Nx; i++){
for(j=0; j<Ny; j++){
ir=(i+1)%Nx;
ju=(j+1)%Ny;
E-= spin[i] [jl1*(spin[i] [jul+spinlir] [j1);
M+= spin[i] [j];
+
}
//calculo energia e magnetizagdo iniciais - fim
for (T=Ti; T<Tf; T+=dT){
E1=0; E2=0; M1=0; M2=0;
for (k1=0; k1<MCS; ki1++){
for (k=0; k<(Nx*Ny); k++){
i=abs(gsl_rng uniform (r)*Nx);
j=abs(gsl_rng uniform (r)*Ny);
ir=(i+1)%Nx;
il=(i+Nx-1)%Nx;
ju=(j+1)%Ny;
jd=(j-1+Ny) %Ny;
dE= 2% (spin[i] [jI1*(spin[i] [jul+spin[i] [jd]l+spin[il] [jl1+spin[ir] [j1));
if (gsl_rng uniform (r)<(exp(-dE/T))){
spin[i] [j1*=-1;
E+= dE;
M+= 2xspin[i] [j];
}
El+= E; Mi+= M; E2+= pow(E, 2); M2+= pow(M, 2);
}
}
E1/= MCS* (Nx*Ny); E2/= MCS(Nx*Ny); M1/= MCSx(Nx*Ny); M2/= MCS(Nx*Ny);
cp= (E2 - pow(E1,2))/(pow(T,2)); xm= (M2 - pow(M1, 2))/(T);
E1/= Nxx*Ny; M1/= Nx*Ny; cp/= NxxNy; xm/= Nx*Ny;
fprintf (fp," %e %e e %e e \n" , T, E1, fabs(M1), cp, xm);
}
fclose(fp);
gsl rng free (r);
return 0; }
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