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1. INTRODUGAO

O estudo da matéria condensada, que procura compreender a natureza
dos diferentes estados da matéria, possibilita o desenvolvimento de novas
tecnologias (CALLISTER, 2002). Em particular, o fendmeno de anisotropia
magnética, via campos cristalinos, € um dos temas de relevancia cientifica dentro
da fisica da matéria condensada. Tal ocorréncia esta relacionada ao fato de que
alguns materiais necessitam de uma maior energia para se magnetizar em certas
direcbes. Efeitos de campos de cristal tém sido estudados, por exemplo, a partir
do modelo Blume-Capel (BC) (BLUME, 1966). Este modelo consiste em uma
generalizagdo do modelo Ising com a adigdo de um campo cristalino anisotropico
D que pode favorecer estados magnéticos (D<0) e nao magnéticos (D>0)
(BUTERA, 2018). O modelo acaba sendo uma peg¢a chave na modelagem de
sistemas fisicos com anisotropia magnética, como encontrado nas terras raras
(COEY, 2021).

Do ponto de vista de tratamento tedrico do modelo BC, utilizam-se
conceitos da termodindmica e mecanica estatistica, juntamente com uma
aproximagao de campo médio (KAUFMAN, 1990), resultando em uma equacgao
de estado na forma m(T,D). Consequentemente, estudaremos o comportamento
magnético a partir da equagao de estado obtida. Um fator importantissimo neste
modelo € o comportamento magnético para valores diferentes do campo
anisotrépico, em que notamos também a ocorréncia de uma mudanga na
criticalidade, caracterizada por uma descontinuidade na magnetizagéo do sistema
para certo valor de D critico. Neste trabalho, mostramos essa caracteristica do
comportamento da magnetizagdo, bem como a construgdo de um diagrama de
fases que mostra o aparecimento de um ponto ftricritico, o ponto onde ocorre a
separagao entre as transigbes de primeira e segunda ordem, caracteristico do
modelo BC.

2. METODOLOGIA

O modelo Blume-Capel trata-se de um modelo de spin-1 do tipo Ising com
interacdes de longo alcance entre pares de sitios. Neste modelo os sitios
interagem mediante a uma variavel de interacdo J. O diferencial do modelo
Blume-Capel é a presenga de um campo anisotrépico (D) que atua sobre todos os
sitios magnéticos, favorecendo ambos os estados magnéticos e nao magnéticos.

O modelo Blume-Capel é descrito pelo seguinte hamiltoniano

g = L - 2
W= Jzss - pxs) (1)

onde o0s spins podem assumir os valores S =+ 1,0. J €& a interagao
ferromagnética e D (positivo) o campo cristalino. Para obtengao das quantidades
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macroscopicas, a conexao da mecanica estatistica e termodinamica é feita pela
identidade F =— T In(Z), sendo F a energia livre de Helmholtz e Z a fungao de
particdo (Z = Tr exp(— BH)), onde B = 1/T e T a temperatura). Utilizando da
teoria de campo médio, é possivel aplicar o traco e obter F, tomando como ] = 1

F(T,D,m) =— %mz + %ln[l + Ze_BDcosh(Bm)]. (2)

Podemos notar que agora F é funcdo também de uma variavel auxiliar m, que
surge da teoria de campo meédio. Aplicando o método de ponto de sela para a
energia livre em relacdo a m. Ou seja, fazendo com que o valor de m minimize a
energia do sistema, obtemos

m(T, D, m) = —Zhbm__ (3)

o
e * +coshpm

Esta equacao transcendental autoconsistente € chamada de parametro de
ordem da magnetizagao, desta forma, ndo existe uma forma analitica de obtengcao
da sua solug¢ao (somente em alguns regimes). Assim, através do calculo numérico
computacional, obteremos a magnetizagdo do sistema para poder enfim o
descrever.

A partir da metodologia utilizada e da equagao (3), vamos analisar o
comportamento magnético para valores diferentes do campo anisotrépico D
varrendo sua temperatura de maneira iterativa. Similarmente, podemos fixar
alguns valores de temperatura T e criar um grafico de m por D, onde percebemos
a transicao de fase de primeira ordem, caracterizada pela descontinuidade da
magnetizacéo.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

A partir de um algoritmo implementado em FORTRAN, utilizando o método
iterativo, o calculo numérico do parametro de ordem é realizado.

Primeiramente varremos a magnetizacado e a temperatura para diferentes
valores de D. Conforme apresentado no grafico (a) da Figura 1, notamos que o
comportamento magnético decai conforme a temperatura aumenta, até a
ocorréncia de uma transicdo de fase ferromagnética (FM) (m # 0) para uma
paramagnética (PM) (m = 0). A temperatura em que esta transicao ocorre é
chamada de temperatura critica. Para os valores de D apresentados no grafico da
figura 1, as temperaturas criticas sdo, em ordem crescente do campo cristalino D:
T/J = 0,68, T/ = 0,635, T/d =0,6, T =0,54 e T/J =0,46. A temperatura critica
diminui conforme a intensidade do campo D aumenta.

Figura 1: (a) Magnetizacggo m em fungéo da temperatura T/J para diferentes
intensidades do campo cristalino D/J. (b) Magnetizagdo m em fungdo do campo
cristalino D/J para diferentes valores de temperatura T/J.
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Fonte: do Autor (2024).

Outro ponto a ser analisado é o comportamento da magnetizagdo em
fungdo do campo cristalino D em diferentes valores de temperatura, como é
mostrado na Figura 1 (b). Podemos observar que para valores suficientemente
grandes de T (T/J=0.33) o comportamento da magnetizagao € continuo em fungéo
de D. Mas quando diminuimos a temperatura ocorre que m comega a mostrar um
comportamento descontinuo para determinados valores de D, isso indica uma
mudanga na natureza da transigdo de fase, indo de uma transicéo continua (2
ordem) para descontinua (1 ordem).

Figura 2: Diagrama de fase T x D destacando o ponto tricritico, linha azul marca a
transicdo de segunda ordem e linha vermelha o limite de validade da solugdo
magnética (espinodal).
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Como vimos pela Figura 1 (b) existe uma mudanga no tipo de transi¢ao de
fase em funcdo de T e D, assim, montamos um diagrama de fase, disposto na
Figura 2, que engloba todas as caracteristicas. Nele temos a linha que separa as
fases FM e PM, sendo a linha azul a que marca a transi¢cao de segunda ordem e
a linha vermelha a que marca a espinodal. Note que a marcagao da transi¢ao de
fase foi feita somente através do comportamento de m (quando m vai a zero),
desta forma, ndo temos ainda uma maneira de marcar a transicao de primeira
ordem. Assim, a analise que fizemos foi o limite de validade para a solugéo
diferente de zero em m que € a espinodal. Outro ponto importante neste diagrama
€ o ponto tricritico que marca a separagao dos tipos de transicéo, sendo o divisor
do comportamento continuo e descontinuo do sistema.

4. CONCLUSOES

Neste trabalho, a criticalidade proveniente do tratamento analitico e
numérico do modelo BC foi discutida. Essencialmente, foram localizadas a
transicdo de segunda ordem via parametro de ordem e o ponto ftricritico, que
marca o ponto em que o parametro de ordem m continuo passa a ser
descontinuo. Uma consequéncia da descontinuidade surge devido a uma
dificuldade na localizagao da transigcdo de fase abaixo do ponto tricritico. Sem
uma analise a nivel de energia livre, somente foi possivel localizar o limite de
validade da solugdo magnética. Logo, para possibilidade de trabalho futuro, sera
realizada uma analise da energia livre com ajuste do campo de cristal e a
localizagdo da transicdo de fase de primeira ordem, o que a principio nos
permitiria concluir o diagrama de fases em acordo com a literatura.
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