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Epigrafes

“The first principle is that you must not fool yourself and you are the easiest person to
fool.”— Richard P. Feynman

“No, no - I think about thinking.”— Douglas R. Hofstadter

“If you are out to describe the truth, leave elegance to the tailor.”— Ludwig Boltzmann



Resumo

O objetivo da presente dissertagao é, primeiramente, desenvolver uma teoria de campo médio
para vortices em um filme supercondutor do tipo II submetidos a um potencial de confinamento
harmonico. Desse modo se obtém o perfil de densidade do sistema. Os resultados tedricos sao
comparados com simulagoes de Dinamica Molecular. Se verifica que no regime de acoplamento
fraco - altas temperaturas - a teoria descreve perfeitamente a distribuicao de particulas do sis-
tema. No regime de acoplamento forte - baixas temperaturas - a teoria falha progressivamente,
pois as correlagoes entre as particulas comecam a ter importancia na descri¢ao do sistema. No en-
tanto, isso nao acarreta em uma falha da mecanica estatistica de Boltzmann-Gibbs, ao contrério
do que recentes trabalhos sugerem. Em regimes de acoplamento forte sao feitas simulagoes de
Monte Carlo baseadas na distribuicao de energias de Boltzmann e no algoritmo de Metropolis e
simulacoes de Dindmica Molecular. Ambas resultam nos mesmos perfis de densidade. Estes resul-
tados claramente demonstram que os sistemas de vortices confinados sdo perfeitamente descritos
pela estatistica de Boltzmann-Gibbs.

Também se desenvolve uma teoria para particulas que interagem pelo potencial de Yukawa
e submetidas a um potencial de confinamento harmoénico. Essa teoria é fortemente embebida
nos paradigmas da Teoria dos Liquidos, onde sao utilizadas a Aproximacgao de Densidade Local
e a equacao de Hypernetted chain. Todos resultados sao novamente comparados com simulacoes
numéricas. Tal teoria permite calcular acuradamente os perfis de densidade para os regimes de
acoplamento forte, onde a teoria de campo médio falha. Esta teoria ndo usa nenhum parametro

de ajuste.



Abstract

We develop a theory to describe the density distribution of vortices in a superconducting film
of type II, confined by an external trap potential. The theory allows us to calculate the vortex
density profiles. The theoretical results are compared with Molecular Dynamics simulations. In
the weak coupling limit - high temperatures - the theory predicts a correct particle distribu-
tion. In the strong coupling limit - low temperatures - the theory progressively starts to fail
- correlations between the particles begin to play an important role. Nevertheless, contrary to
recent suggestions, this does not imply a failure of the Blotzmann-Gibbs statistical mechanics.
To show this, we perform Monte Carlo simulations based on the Boltzmann energy distribution
and the Metropolis algorithm and compare them with the Molecular Dynamics simulations. Both
show identical density profiles. This clearly demonstrates that the system of confined vortices is
perfectly well described by the usual Boltzmann-Gibbs statistical mechanics.

We next develop a theory for particles interacting through the Yukawa potential inside an
external trap. The theory is based on statistical mechanics of liquids and uses a Local Density
Approximation and the Hypernetted chain equation. The results are again compared with the
numerical simulations. This theory enables us to accurately calculate the density profiles of
Yukawa particles in a trap, even in a strong coupling limit, when the mean field theory fails,

without any adjustable parameters.
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1 Introducao

Na presente dissertacdo serdo estudados dois sistemas: vértices quanticos em um supercondutor
de tipo Il e particulas que interagem pelo potencial de Yukawa; ambos os sistemas serdo confinados
por um potencial em uma direcdo arbitraria. Ambos os sistemas apresentam importancia para a teoria
dos liquidos - tratam-se de liquidos ndo-homogéneos, onde os efeitos das correlagdes posicionais sdo
importantes em regime de baixas temperaturas. No regime de altas temperaturas - onde as correlacoes
ndo sdo importantes - nds desenvolvemos uma teoria de campo médio que descreve adequadamente
as propriedades dos sistemas.

Estes dois sistemas modelam sistemas fisicos de interesse tecnldgico. O comportamento dos
vértices quanticos deve ser entendido para que se esclarecam propriedades magnéticas de supercondu-
tores do tipo Il, dessa forma possivelmente aplicando estes materiais em aparelhos da inddstria [1]. As
particulas que interagem por um potencial de Yukawa modelam inlimeros sistemas fisicos. Um exem-
plo sdo as particulas coloidais. Como tais particulas tém a interacdo de Coulomb blindada devido as
correlagdes posicionais, elas interagem entre si através de um potencial do tipo Yukawa [2]. Também
é possivel confinar espacialmente essas particulas através da aplicagdo de um campo eletromagnético
produzido por pingas 6pticas [3-10].

Trabalhos de Andrade et al. [11,12] e Ribeiro et al. [13,14] sugerem que a entropia extensiva usual
ndo se aplicaria a estes sistemas. A sugestdo oferecida por estes trabalhos é o uso de uma entropia
ndo extensiva, como a entropia de Tsallis. Na presente dissertacdo serd detalhadamente mostrado
que tal sugestdo n3o tem fundamento fisico e que esses sistemas s3o descritos perfeitamente pelos
paradigmas atuais da mecanica estatistica.

Basicamente essa dissertacdo serda dividida em duas partes. Na primeira parte trataremos de
vértices em um filme supercondutor do tipo Il confinados por um potencial externo. Para este sistema
desenvolveremos um teoria de campo médio que modela bem o sistema para altas temperaturas. Para
baixas temperaturas realizam-se simula¢des de Monte Carlo (MC), que sdo comparadas com simulagdes

de Dindmica Molecular (DM) para atestar a validade da entropia de Boltzmann-Gibbs (BG) [15] em



qualquer regime. Também s3o analisadas as distribui¢cdes de velocidades dos vértices em equilibrio.
Na segunda parte trataremos de particulas que interagem por um potencial do tipo Yukawa e estdo
confinadas por um potencial externo. Para este modelo uma teoria de campo médio é o suficiente
para descrever o sistema em altas temperaturas. Para baixas temperaturas é desenvolvida uma teoria
de funcionais da densidade (DFT, da expressdo inglesa Density Functional Theory), na qual é usada
a Aproximagdo de Densidade Local (LDA, da expressdo inglesa Local Density Approximation) e a
equacdo de Hypernetted chain (HNC). Todos os resultados tedricos sdo apropriadamente comparados

com simula¢des numéricas.



2 Voértices em um filme supercondutor

Supercondutividade é uma das grandes descobertas do século passado. Muitos materias sofrem a
transicao de fase para o regime supercondutor quando resfriados abaixo de uma temperatura critica,
T.. Este fendmeno foi primeiramente observado em metais, porém muitos compostos e ligas atual-
mente apresentam comportamento supercondutor. Supercondutores sdo materiais que apresentam
absolutamente nenhuma resisténcia elétrica. Se anéis de um material supercondutor s3o submetidos
a uma diferenca de potencial, uma corrente elétrica fluird eternamente, mesmo se a diferenca de
potencial for removida. E constatado que, caso ela decaia, apresenta um tempo de meia-vida de no
minimo um milh3o de anos [16].

Os supercondutores podem ser divididos em dois tipos, | e Il, classificacdo relacionada ao modo
como respondem a aplicacdo de um campo magnético externo. Os supercondutores de tipo |, quando
submetidos a um campo magnético externo, expulsam completamente as linhas de campo de seu
interior, fendmeno conhecido como efeito Meissner. Se o campo magnético for superior a um campo
critico H., ocorre uma transicio de fase de primeira ordem e a supercondutividade é de repente
destruida. Esse tipo de supercondutividade é geralmente exibida por metais puros, como, por exemplo,
aluminio e merciirio.

J3d os supercondutores do tipo Il s3o caracterizados pelo surgimento de vértices magnéticos
quanticos, quando submetidos a um campo magnético externo! A criacdo de vértices ocorre acima
de um campo critico H.; e, a medida que o campo aumenta, a densidade de vértices diminui. Acima
de uma intensidade de campo magnético, H.s, a supercondutividade é completamente destruida [1].
Os supercondutores do tipo Il sdo geralmente cerdmicas ou ligas de metal. Futuras aplica¢bes dos
materiais supercondutores - tipo | e Il - nas tecnologias dependem fortemente do entendimento destes
quando submetidos a um campo magnético [17-20].

Atualmente existe uma vasta aplicacdo de supercondutores no nosso ambiente cotidiano. Mag-
netos supercondutores estdo entre os mais intensos e sdo utilizados em aparelhos de salide, como

mdquinas de IRM (Imagem de Ressonincia Magnética) e RMN (Ressonincia Magnética Nuclear), em



espectdmetros de massa, entre outros dispositivos. Porém sdo aplicacoes utilizando supercondutores

de temperaturas criticas baixas.

H a4 H

Figura 1: Comportamento das linhas de campo magnético na presenga dos dois tipos de supercondutores.

Alguns supercondutores de tipo |l tém T, da ordem de 100K, sendo considerados supercondutores
de altas temperaturas, pois possuem altas temperaturas criticas comparadas as de metais puros que
sdo da ordem de 10K. Por esse motivo os supercondutores de tipo Il sdo alvos de intensa inves-
tigacdo tedrica [21-30]. A compreensdo de supercondutores de altas temperaturas e submetidos a
campos magnéticos é essencial, pois diminuiria os custos de resfriamento de alguns destes dispositivos
tecnoldgicos.

Para melhor compreensao dos supercondutores do tipo Il submetidos a um campo magnético
externo podemos analisar a interagdo vortice-vértice. A teoria de Ginzburg-Landau prediz que a

interacdo em um filme - uma camada bidimensional de material supercondutor - tem a forma [31]
V(T) = QG(Xl,XQ) ) (21)

onde

— ), (2.2)



Ky é uma fung¢do de Bessel modificada, » = |x; — x2| é a distdncia do vértice 1 ao vdrtice 2, ¢ é
a forca de interagdo entre os vortices e A é o comprimento de penetracdo de London, que mede o
alcance do potencial em unidades naturais.

Alguns trabalhos recentes estudaram a distruibuicdo de densidade de vértices quando confinados
por um potencial externo harménico [11-13]. Os autores destes trabalhos obtiveram a distribui¢do de
densidade através da maximiza¢do de uma entropia ndo-extensiva, argumentando que em temperaturas
baixas ou intermedidrias a entropia de Boltzmann-Gibbs n3o se aplica apropriadamente a esse sistema.
Contrariamente a esta sugestdo, um dos objetivos desta dissertacdo é desenvolver uma teoria de campo
médio, baseada na mecinica estatistica de BG, que descreve as distribuicdes de densidade nos limites
de acoplamento fraco - altas temperaturas. Para mostrar que nos limites de acoplamento forte -
baixas temperaturas - o sistema equilibra para o miximo da entropia de BG, comparam-se resultados
de simulacdes de Monte Carlo com resultados de simulacdes de Dindmica Molecular. Tal comparacdo
baseia-se no fato de que o método de MC é construido para o cdlculo numérico da fungdo de particao
de Boltzmann, e as simulacbes de DM s3o as resolucdes das equacdes de Newton para N corpos.
Desse modo, se os dois resultados forem congruentes, se demonstra inequivocamente que a mecanica

estatistica de BG é vdlida em qualquer limite para este sistema.
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2.1 Teoria de campo médio para vortices

Os vértices do presente estudo serdo confinados por um potencial externo harmonico da forma
W(z) = az?/2 , (2.3)

onde « é a constante que nos determina a forca do potencial de confinamento . Porém, vale notar
que a teoria ndo é dependente da forma especifica do potencial de confinamento. No presente caso
escolhemos o potencial do oscilador harmdnico por referéncia a trabalhos anteriores [11,13]. Para
comegar o estudo analitico dos vértices, se nota que a fungdo da Eq. (2.2) satisfaz uma equagdo de
Helmholtz modificada

V3G (x,x1) — G(x,%x1) = —2mqd(x — x1) , (2.4)

onde todos os comprimentos ja estdo expressos em unidades do comprimento A. Como o sistema
sendo analisado é um filme supercondutor, consideraremos um sistema de vértices bidimensional e
infinito em ambas as dire¢les, = e y, com condicdes periddicas na direcdo y. Para solucionar a Eq.
(2.4) podemos utilizar a técnica de separa¢do de varidveis e, como condicdo de contorno, tomamos
a periodicidade em y de comprimento L, arbitrario. Entdo a solugdo da Eq (2.4) pode ser expressa
como [32]

2mmi B_Vm‘x_$1|

Geex) =70 3 BT, (25)
Y m=—oc0 m

onde

Ym = /1 +4m2m? /L2 (2.6)

e m's sdo nimeros inteiros. Em equilibrio, o perfil de densidade do sistema é dado por
plx) = Ae ) (2.7)

onde B = (kpT)~! e w(z) é o potencial de forca média [2]. A densidade deve depender apenas de =,
caso contrdrio haveria uma quebra de simetria sem sentido fisico.
No limite de altas temperaturas as correlagdes podem ser ignoradas, pois a agitacdo térmica

sobrepuja as forcas de interacdo entre as particulas. Nesse regime o potencial de forca média pode ser

11
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Figura 2: Perfis de densidade calculados teoricamente. A seta indica o aumento progressivo da

forga de acoplamento (declinio da temperatura): e = x = 0.1, 0.5, 1, 1.5, 2, 2.5 e 3.
aproximado para w(x) = q¢(x) + W (z). Entdo se pode reescrever a distribuicdo de densidades como
p(z) = AePlad@)+W @) (2.8)

onde A vale

N
- ' 2.9
L, fj;o dx e—Bla¢(@)+W ()] (2.9)

Desse modo ainda n3o é possivel resolver o potencial, porque faltam equacdes. Através das funcdes

de Green, o potencial pode ser escrito como

d(x) = /dx/p(x’)G(x,x’) : (2.10)
Utilizando a Eq. (2.5),
+oo
() = Wq/_ da’ p(a)e 1% =7l (2.11)

pois a peridiocidade em y elimina todos os m # 0 quando se calcula as integrais.  As duas equac¢des
(2.8) e (2.11) podem ser resolvidas iterativamente.

Para a solucdo numérica se utiliza o método oferecido pelo Processo lterativo de Picard, que
consiste basicamente em iniciar a iteracdo com uma forma qualquer de potencial e resolver a Eq.

(2.8) integrando numericamente. No passo seguinte se resolve a Eq. (2.11) com p(x) calculado no

12



passo anterior, dando uma nova estimativa para ¢(z). O processo é repetido até a convergéncia.
Para quantificar a forca de interagdo vortice-vértice e a forca de interacdo vértice-confinamento é (til

definir os pardmetros adimensionais

(2.12)

onde € mede a interacdo vortice-vortice e x a interagdo vértice-confinamento. A Fig. 2 apresenta

solugdes iterativas das equagdes (2.8) e (2.11) para diferentes regimes de acoplamento.

13



3 Simulagoes Numéricas

3.1 Dinamica Molecular

As simulacGes de DM primeiramente serdo usadas para verificar o qudo acurada é a solucdo de
campo médio para perfis de densidade de vértices confinados. Serd observado em que pardmetros
adimensionais o acoplamento é forte e a teoria de campo médio falha. Finalmente serd executada
uma simulacdo de DM em acoplamento forte e serd comparada a uma simulacdo de MC.

Todas simulacdes de DM e MC para filmes supercondutores foram feitas com N = 200 vértices
interagindo pelo potencial de pares descrito pela Eq. (2.1), e estdo confinados em uma tira infinita
de largura L, = 400. O potencial de confinamento ao longo da direcdo x é dado pela Eq. (2.3).
Como nas referéncias [11,12], condigBes periddicas de contorno sdo aplicadas na diregdo y. E preciso

resolver a equacdo de movimento para cada particula 4, da forma

d2 X;
dt?

N
J=1

que sdo resolvidas usando o algoritmo de Leap Frog.

3.1.1 Algoritmo de Leap Frog

O método de Leap Frog é usado para integrar equagbes diferenciais, e é particularmente (til na

resolugdo de problemas em dindmica cldssica. Estes problemas geralmente tém a forma

dzxi (t)
dt?

= —VZ‘V(X), (3.2)
que é isomorfo ao problema dos vértices confinados, onde V' (x) é o potencial de interagdo entre as
particulas e o potencial de confinamento. O método de Leap Frog é projetado para que as posi¢Oes
x;(t) e as velocidades v;(t) = dx;(t)/dt sejam atualizadas em tempos diferentes, de modo que as

atualizacdes pulem umas sobres as outras, como sapos. Um exemplo comum na literatura é que

as posicoes sdo atualizadas num passo inteiro de tempo de integracdo enquanto as velocidades s3o

14



atualizadas em passos semi-inteiros de integracdo. A grande vantagem de método de Leap Frog é
que é um método de precisdo em segunda ordem, porém utiliza o mesmo poder computacional que
o método de Euler. O método de Euler tem precisdao em primeira ordem, ou seja, 0s erros aparecem
em (At)%. Outra vantagem significativa é a reversdo temporal do método.

No método de Leap Frog as equacgdes para atualizar as posicGes e as velocidades tém a forma

X =Xi—1+V,_ 1At e v, 1=V, 1+aAt, (3.3)
2

+3

|

onde a; s3o as aceleracdes. Esse método foi implementado em nossas simulacdes de DM.

3.1.2 Perfis de densidade

Para o cdlculo dos perfis de densidade vérios sistemas s3o preparados com condi¢cdes iniciais diferentes
e sdo integrados até que os sistemas atinjam uma distribuicdo de equilibrio. Para obtermos o perfil
de densidade com DM a tira da simulagdo é dividida em bins de largura A, = 0.1\. Depois que o
equilibrio é atingido nos sistemas se calcula a média de particulas que ocupam esses bins. E atil usar
passos descorrelacionados para cédlculo das médias. Depois que o equilibrio termodinamico é atingido,
a cada dez passos de integracdo é feita uma amostra para a média.

Para que as solu¢des de campo médio sejam comparadas com as solucdes de DM € preciso deixar a
DM relaxar para o equilibrio e calcular < v? > - a média do quadrado da velocidade quando o sistema
estd no equilibrio termodindmico. Para sistemas com um potencial de interacdo de curto alcance
a equivaléncia dos ensembles é vdlida. Neste caso deve existir uma equivaléncia entre o ensemble
microcandnico, simulado em DM, e o ensemble candnico sobre o qual a teoria de campo médio foi
construida. A equivaléncia entre os ensembles é sumarizada em uma relacdo matematica que, em
duas dimensdes, vale m < v? > /2 = kpT.

Usando essa relacdo, em altas temperaturas hd uma excelente congruéncia dos resultados; veja
Fig. 3. Nesse limite sabe-se que a teoria de campo médio se torna exata, por isso DM fornece os
mesmos resultados que a mesma [2]. Porém em baixas temperaturas é esperado que a aproximagdo
nao dé os perfis corretos. No regime de acoplamento forte as correlagBes entre as particulas se tornam
muito importantes e se pode observar a falha progressiva da teoria. Correlages entre as particulas

nos levam a uma concentracdo maior nos estados de baixa energia - particulas mais préximas da

15
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Figura 3: Perfis de densidade de vortices. Simbolos representam os resultados de DM e linhas rep-
resentam os resultados da teoria de campo médio. Para temperaturas decrescentes, os parametros
X e € sao crescentes. Os painéis correspondem aos parametros: (a) € = 0.49 e x = 0.1225; (b)

e=1lex=025(c)e=196ex =049 e (d)e=4exy =1

origem na direcdo z - do que previsto pela teoria de campo médio [2]. Isso é similar ao processo de
supercarregamento observado em suspensdes coloidais com fons de multivaléncia [33-35].

3.1.3 Distribuicao de velocidades de Maxwell-Boltzmann

Nas simulacdes de Dindmica Molecular nés calculamos a distribuicdo de velocidades apds o sistema
atingir o equilibrio. O resultados sdo mostrados na Fig. 4(a). Como o sistema tem interacdo de
curto alcance, se espera que o equilibrio seja o usual de Boltzmann-Gibbs. Se o estado de equilibrio

do sistema for bem descrito pela entropia de BG, se espera que a distribuicdo de velocidades tenha a

16
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Figura 4: (a) Distribui¢do de velocidades para vérias condicoes iniciais: circulos, ¢ = 3.26 e
x = 1.63; quadrados, e = 1.2 e x = 0.6; tridngulos, ¢ = 0.54 e x = 0.27. Painel (b), quando a
velocidade é escalada com v,,s € a funcao de distribuigao de velocidades é escalada com 1/v,p,s,
todas as curvas colapsam numa curva universal, a distribuicao de Maxwell-Boltzmann em duas

xT

dimensoes, f(z) = 2ze~ 2, representada pela linha sélida.

forma da distribuicdo de velocidades de Maxwell-Boltzmann, que em duas dimensdes é

(3.4)

rms
onde vpms = +/(v?). Analisando a forma da Eq. (3.4), se verifica que se a velocidade for escalada
por vUpms € a distribui¢do for escalada por 1/v,,s, todas as curvas plotadas na Figura 4(a) devem

colapsar numa curva universal que apresenta a forma
a2
flz) =2xe ™. (3.5)

A Figura 4(b) nos apresenta mais uma evidéncia de que o sistema é perfeitamente descrito pela
mecanica estatistica usual de BG, pois mostra todas as curvas colapsadas na distribuicdo universal de

Maxwell-Boltzmann.
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3.2 Equacgao de Fokker-Planck e a Entropia de Tsallis

Em trabalhos recentes, Andrade et al. [11,12] e Ribeiro et al. [13] argumentaram que em regimes
de acoplamento forte - baixas temperaturas - o sistema de vértices confinados obedece a estatistica de
Tsallis. Especificamente, eles argumentaram que o estado fundamental de vértices interagentes num
potencial externo de confinamento corresponde ao mdaximo da entropia de Tsallis. Os argumentos
de Andrade et al. s3o baseados na solu¢do de uma equagdo aproximada de Fokker-Planck. Essa
equacao descreve a evolucdo temporal das distribuicGes de probabilidade do sistema. Porém, eles
utilizam uma equacgdo de Fokker-Planck na qual é introduzido um termo n3o-linear que a diferencia
da equacgdo de Fokker-Planck original. Essa equagdo n3o-linear, caso utilizada apropriadamente, é in-
teressante e nos permite fazer previsGes relevantes, como o comportamento das frentes de propagacio
de supercondutores de tipo Il [28]. Porém, é inapropriado tomar como evidéncia para o uso de uma
entropia ndo-extensiva o fato da solucdo de uma equagdo de Fokker-Planck aproximada ser uma g-
Gaussiana. Essas fun¢bes g-Gaussianas seriam uma generalizacdo da Gaussiana original, que surgiriam
nas solu¢des para sistemas que obedecessem esta estatistica de Tsallis.

Observando a equacdo de Fokker-Planck com mais acuidade, se verifica que sua aplicacdo para
a distribuicdo de vértices é apenas uma aproximacao de uma equacdo do tipo Nerst-Planck, que por
sua vez tem a distribuicdo de Boltzmann como solucdo para seu estado estaciondrio. Porém, nem
a equacao do tipo Nerst-Planck, nem a equacdo de Fokker-Planck, levam em conta as correlacoes
posicionais dos vortices, limitando suas aplicagdes para sistemas de acoplamento fraco. Dessa forma,
elas teriam uma aplicabilidade equivalente as teorias de campo médio. No entanto, mesmo nesse
limite, foi recentemente mostrado que a solucdo g-Gaussiana da equacdo de Fokker-Planck obtida
por Andrade et al. é inconsistente com a solu¢do da equagdo de Nerst-Planck [32]. A equagdo de
Nerst-Planck é mais acurada, pois é dela que Andrade et al. obtém a equacao de Fokker-Planck.

Para mostrar que n3o existem problemas para descrever o sistema estudado por Andrade et al.
utilizando a mecanica estatistica usual, em qualquer temperatura, foi feita uma série de simulagcGes
de Dindmica Molecular e de Monte Carlo. Em simula¢des de Monte Carlo nds usamos o algoritmo

de Metropolis [36], que é construido para evoluir o sistema através de uma cadeia de Markov em
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direcdo a um estado estaciondrio. Neste estado estaciondrio as particulas estdo distribuidas no espaco
de fase de acordo com a distribuicdo de Boltzmann. A cadeia de Markov é utilizada para que haja
uma probabilidade de transicdo entre estados adjacentes igual. Se os resultados das simulacdes da
Dinamica Molecular e das simulagées de Monte Carlo forem iguais, isso ird inequivocadamente mostrar
que o sistema de vortices interagindo pela Equagdo (2.1) é tanto ergddico quanto misturado, portanto

sendo descrito pela mecinica estatistica de Boltzmann-Gibbs.
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3.3 Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo teve sua ideia originada do fisico e matemdtico Stanislaw Ulam, que
a apresentou em uma conversa informal ao fisico e matemético John Von Neumann [37]. O Método
foi posteriormente usado por Metropolis et al. [36], nos ainda novos computadores, para o cdlculo
das médias de ensemble presentes na mecinica estatistica de BG. Para esse propdsito o método serd
usado na presente dissertacio.

Nos ja notamos na secdo anterior que a distribuicdo de velocidades dos vértices confinados estd
em perfeita correspondéncia com a mecanica estatistica de BG. Nessa secdo é mostrado que os perfis
de densidade também s3o perfeitamente descritos pela mecanica estatistica de BG - em qualquer
regime de temperatura. Para atingir tal propésito sdo executadas simulagdes de MC e os resultados
sdo comparados com os resultados de simulacdes de DM.

Simula¢des de Monte Carlo sdo feitas para forcar o sistema para um estado de equilibrio de maxima
entropia de Boltzmann - no ensemble microcanénico - ou para o estado de minima energia livre de
Helmholtz - no ensemble candnico. Para simular o ensemble candnico se pode usar o algoritmo
de Metropolis. No algoritmo de Metropolis é construida uma cadeia de Markov. Na cadeia de
Markov, a partir de uma condi¢3o inicial aleatéria, uma configuragdo nova, n, é construida a partir
da configuracdo anterior, 0. A nova configuracdo é construida através de um pequeno deslocamento
aleatério de uma particula do sistema escolhida aleatoriamente. A nova configuragdo é aceita com
uma probabilidade que vale

P = min{1, e AEn=Eo)y (3.6)

onde = 1/kpT, E, é a energia da nova configura¢do do sistema e F, é a energia da configuragcdo
anterior do sistema. Caso a nova configuracdo n3o seja aceita, o sistema permanece na mesma
configuracdo, a qual é contada como uma nova configuragdo na cadeia de Markov.

A proporcao de estados aceitos a partir de um movimento aleatério dependera do tamanho maximo
do deslocamento aleatério da particula. Desse modo é possivel ajustar o tamanho do passo durante
a simulacdo para que o equilibrio seja atingido mais rapidamente. Em nossa simula¢es o passo foi

ajustado para que a aceitacdo fosse de 1/2. A energia dos estados usados nas simulages de MC é

20



dada por

-1 N N
E = Z qG (x4, %) + Z W{(z;) . (3.7)
=1 j=—it1 i—1

Usando o algoritmo de Metropolis pode se ter certeza que o sistema evoluird para o equilibrio ter-

modinidmico de BG. As médias foram calculada usando 10° estados descorrelacionados, tomados

depois de 10° passos até o equilibrio.
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3.4 Comparando resultados de Monte Carlo com resultados de Dinamica

Mbolecular

0.2

|
ODOe< »
<ZZ<Z
onaon
| |

0.15

P(X)

0.05

|
C|
« ¢
@E
|

Figura 5: Perfis de densidade obtidos utilizando simulagoes de DM e simulagoes de MC. Triangulos
para cima e triangulos para baixo, € = 0.54 e xy = 0.27. Circulos e quadrados, e = 3.26 e y = 1.63.

Simulagoes de DM e de MC predizem exatamente os mesmos perfis de densidade.

Analisando a Fig. 5, se nota que hd uma perfeita igualdade entre os resultados. Pode se observar
que no regime de acoplamento fraco - € pequeno - os resultados batem tdo bem quanto no regime de
acoplamento forte - € grande. Esses resultados por si s6 j4 comprovam a validade absoluta da entropia
de BG, ao contrédrio do que é sugerido nos trabalhos de Andrade et al. [11,12] e Ribeiro et al. [13].

Para uma comprovacdo mais acurada decidimos fazer simulacdes de MC para comparar com as
simulagcdes de DM presentes na referéncia [11] - Fig. (2) da mesma. Essas simulagdes de DM foram
executadas com uma dindmica super amortecida e termostato, ou seja, utilizando essa técnica se
pode estabelecer previamente para qual temperatura o sistema ird relaxar. Dessa forma eles poderam
comparar os resultados da sua teoria, que utiliza a entropia de Tsallis, com os resultados de Dindmica
Molecular. Nés utilizamos os dados de DM de Andrade et al. para fazer uma comparacdo com

nossos resultados de MC, ja que os pardmetros utilizados se encontram explicitos na referéncia [11].
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Figura 6: Perfis de densidade de vortices. Os quadrados representam os dados de Andrade et
al. (Fig.2 da Ref. [11]) e circulos representam os dados de MC para os mesmos parametros:

a=10"3¢?/)\2, (a) T = 0.1 ¢*/kp, (b) T = 1.0 ¢*/kp, (c) T =2.0 ¢*/kp e (d) T = 4.0 ¢*/kp.

Se observarmos a Fig. 6 imediatamente se nota que ambos os resultados s3o indistinguiveis, mesmo
nos limites de acoplamento nos quais Andrade et al. dizem que a entropia de BG n3o se aplica e é
necessaria uma entropia nio-extensiva - a entropia de Tsallis. O fato de que a teoria deles também
descreve os resultados de DM advém do fato de que quando eles inserem um termo n3do-linear na
equacdo de Fokker-Planck surge um parametro livre. Esse pardmetro livre serve para que os ajustes
das curvas sejam perfeitos. Mas n3o se pode conceber que uma teoria que deseja competir com a
extremamente bem estabelecida estatistica de BG tenha um pardametro livre, quando a estatistica de
BG é suficiente para descrever o sistema. Mesmo desconsiderando o fato de que utilizar uma teoria

mais complexa e incerta é desnecessario quando se dispde de uma teoria simples e bem estabelecida,
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se nota que a entropia de Tsallis ndo permite uma compreensdo mais profunda de sistemas liquidos

nao-homogéneos.
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4 Particulas de Yukawa

O potencial de interacdo de Yukawa é usado para modelar varias dreas da fisica em nivel molecular.
Entre sua extensa aplicabilidade estdo plasmas [38,39], dusty plasmas [40-42], suspensdes coloidais
[43-45] bem como na fisica atdémica [46,47]. Um exemplo de como o potencial de Yukawa pode surgir
é através de correlagBes espaciais das particulas de cargas opostas nos sistemas de matéria mole [2,48].

A solugdo das interacbes de fons com o potencial de Yukawa é bem estabelecida para eletrdlitos
e foi encontrada no trabalho pioneiro de Debye e Hiickel hd mais de noventa anos [49]. A teoria de
Debye-Hiickel, apesar da simplicidade, é dotada de grande beleza e poder explicativo na ciéncia das
suspensdes idnicas, sendo Gtil para uma compreensdo mais acurada do modelo [2].

Na ideia de Debye-Hiickel, se considera o modelo mais simples de um eletrélito completamente
dissolvido no volume V. Os N ions serdo considerados como esferas rigidas dotadas de carga +¢q ou
—q em seus respectivos centros. Considerando um sistema completamente dissolvido a neutralidade
de cargas requer que N, = N_ = N/2. Para facilitar, o solvente é considerado um meio de constante
dielétrica e. Embora o campo médio do sistema seja nulo nesse sistema, existem fortes correlacbes
espaciais entre particulas de cargas opostas. E conveniente trabalhar em coordenadas esféricas para
obter o potencial atuando em uma carga teste. Fixamos um ion de carga +¢ na origem para ver como
os demais se distribuem em sua volta. Dentro do volume ocupado pelo cdtion, na regido 0 < r < a,

onde a € o raio dos coldides, ndo ha cargas, entdo o potencial eletrostdtico satisfaz
V2 = 0. (4.1)
Para r > a, o potencial eletrostdtico satisfaz a equacdo de Poisson,
V2 = ——pqy(r), (4.2)

onde a fonte de cargas na equagdo pode ser expressa em termos das fungdes de correlages entre as

cargas g44(r) = g——(r) e g4—(r) = g—+(r):

Pq(1) = ap4g++(r) — ap—g+—(r). (4.3)
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As densidades médias das particulas positivas e negativas s3o, respectivamente, p_ N /V ,p_N/V;

p+ = p— = p/2. As fungdes de correlagdes sdo escritas através do potencial de forca média wj;,
gij (7“) = e_ﬁwij(r). (44)

wi; € o trabalho necessdrio para trazer o ion j do infinito para uma distancia  do ion i dentro do
eletrélito. Na aproximacdo de Debye-Hiickel se substitui o potencial de forca média pelo potencial
eletrostatico,

wij(r) = q;pi(r), (4.5)
onde ¢; é a carga do j-ésimo ion e ¢;(r) é o potencial a uma distdncia r do ion i fixado na origem.

Considerando essa aproximagdo a equagdo (4.2) se reduz a equagdo ndo linear de Poisson-Boltzmann,

1 1
V2 = ——[gpre Pt — gp_ePi9] = 4
€ €

sinh(8q¢). (4.6)

Debye e Hiickel linearizam essa equagdo por praticidade, de outra forma ela seria intratdvel analiti-
camente - n3o existiam computadores -, porém é uma aproximacdo valida para fqg¢ < 1. Com essa

aproximag3o a equagdo (4.6) se reduz a equagdo de Helmholtz,
V24 = k29, (4.7)

onde k é o inverso do comprimento de Debye, definido como

Admq-p
kpTe’

&p' =K = (4.8)

Para definirmos o potencial eletrostatico, a equagdo de Laplace (4.1) e a equacdo de Helmholtz (4.7)
precisam ser resolvidas, considerando as condicdes de contorno de continuidade do potencial elétrico

e continuidade do campo elétrico na superficie r = a. Para a regido a > r, o potencial tem a forma

q qaK
_ 4 ) 4.9
b<(r) er €1+ ka) (4.9)
Para a regido r > a o potencial tem a forma
O(ka)e ""
=7 4.10
0x(r) = T (4.10)
onde
61‘
0 = . 4.11
(@) = 10— (4.11)



Finalmente temos o potencial de Yukawa a uma distancia r do cdtion central. Agora se tomarmos o
limite @ — 0, obtemos o potencial para fons - ou coldides - “puntuais”, cuja interacdo tem a forma

—KT

Vr) = (¢Z)*5—. (4.12)

e€r

Dado esse potencial, poderiamos fazer o processo de carregamento de Debye para obtermos a energia
livre do sistema e analisar a existéncia de transicoes de fase. Esse modelo apresenta uma transicio de
fase, a qual pode observar experimentalmente [50-52].

Em um trabalho recente, Ribeiro et al. [14] sugeriram que em um sistema de particulas de Yukawa
confinadas por um potencial generalizado n3o se pode aplicar a maximizacdo de entropia de BG.
Para tal sistema seria necessdrio a introducdo de uma nova entropia, ndo-extensiva, a entropia de
Tsallis. Porém, isso ndo apresenta sentido algum, visto que em um potencial de curto alcance,
como é o de Yukawa, n3o existe nenhum motivo para que o sistema ndo relaxe para o equilibrio de
Maxwell-Boltzmann. Apenas em sistemas com um potencial de longo alcance, como o de Coulomb
ou o gravitacional, a maximizacdo da entropia de BG ndo se aplica, porque o tempo de relaxacdo
do sistema pode ser maior que a idade do universo. Porém, nestes sistemas n3o faz nenhum sentido
fisico aplicar entropia de BG, ou de Tsallis, pois o sistema estd fora de equilibrio termodindmico em
escala macroscépica.

Geralmente é muito dificil introduzir correlacdes em uma teoria de campo médio, porém n3o é
impossivel. Depois de introduzirmos uma teoria de campo médio sem correlacdes para as particulas de
Yukawa, sdo introduzidas correlagdes através de uma DFT, utilizando a LDA e as equacdes de HNC.
Esta teoria serd utilizada para descrever os sistemas no regime de acoplamento forte - onde a teoria
de campo médio falha. Todos resultados obtidos serdo apropriadamente comparados com simulagdes

de MC.
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4.1 Teoria de campo médio para particulas de Yukawa

Para desenvolver uma teoria de campo médio para particulas de Yukawa, o processo é extrema-
mente semelhante ao desenvolvido na construcdo da teoria de campo médio para vértices. Para isso,

primeiramente notamos que a Eq. (4.12) pode ser reescrita como

V(T) = QG(rl, I'2) ) (413)
onde
ef)\r
G(I‘l,rz) =q , , (414)

r = |r; —ra|, A é o inverso da distincia caracteristica e ¢ é a for¢a de interagdo do potencial. Para

sistemas coloidais, g vale
Ze

)
vV €w

onde Ze é a carga das particulas coloidais, e é a carga do préton, ¢, é a constante dielétrica do meio

q= (4.15)

e A é o inverso do comprimento de Debye, que depende da forca idnica da suspensio [2]. Note que a

Eq. (4.14) satisfaz uma equag3do de Helmholtz, porém da seguinte forma:
V2G(r,r1) — N2G(r,11) = —47mqd(r —11) . (4.16)

Vamos considerar que o gds de Yukawa esta confinado na direcdo z - para diferenciar do confinamento

dos vértices. O potencial externo de confinamento tem a forma
W(z)=—. (4.17)

O gés de Yukawa estd em uma hipertira de comprimento L, e L, com condi¢Ges de contorno periddicas

nas direcles = e y e aberto em z. A solu¢do da Eq. (4.16) pode ser escrita como

2 '[m”C( 4 () .
2 | — (z—x1 — Y-y —Ym|Z—Z1
G(r,r) = L”Lq Yoo L Ly S (4.18)
oLy ey Tm
onde
m2  m2
Yo = \/)\2 + 47r2(L—; + L—g) , (4.19)
x Yy
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e —00 < my < oo e —oo < my < oo sao inteiros. L, e L, sdo os comprimentos da hipertira nas
direcOes x e y, respectivamente.
Em equilibrio e na aproximacao de campo médio, a distribuicao de densidades para as particulas

confinadas pode ser escrita como [2]

p(z) = AeBlag(:)+W ()] 7 (4.20)
onde
N
A= — . (4.21)
LyLy [T dz e=Blad(=)+W(2)]
O potencial ¢(z) pode ser escrito utilizando as fun¢es de Green, tomando a forma
(z) = /dr'p(z')G(r,r’) : (4.22)
Se integrarmos em x e y, teremos um resultado semelhante ao do caso para vértices em um super-
condutor
2 teo /
d(z) = =l dZ p(z")e MNF =21 (4.23)
A

Com as Egs. (4.23) e (4.20) se pode resolver para o potencial e para o perfil de densidade. A
solucdo numérica é encontrada utilizando o método de Processo lterativo de Picard. Para o gas de
Yukawa também é (til definir pardmetros adimensionais para quantificar as interacdes do sistema. Os

parametros s3o ligeiramente diferentes dos da teoria de campo médio para vértices,

e o

_ T __a 4.24
kT XY = o TAz (4.24)

€y

E notével a semelhanca existente entre os potenciais de Yukawa e os potenciais dos vortices quanticos
em um supercondutor, a saber, um é a solucdo da interacdo para trés dimensbes e o outro é a
solu¢do da intera¢do para duas dimensdes, respectivamente. Em alguns trabalhos recentes [11-14]
foi sugerido que para ambos potenciais ndo se poderia utilizar a mecanica estatistica de BG, quando
este se encontrava em baixas temperaturas, onde a teoria de campo médio falha e as correlacGes
entre as particulas se tornam de fundamental importancia. Porém, para vértices confinados foram
executadas simula¢des de DM e MC em regime de acoplamento forte para comprovar a aplicabilidade
de BG. Para o gis de Yukawa confinado serd desenvolvida uma DFT, com aproximacdo de HNC e

LDA, que calcula acuradamente os perfis de densidade para baixas temperaturas. Estes perfis serdo
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comparados com simulacdes de MC. Se os resultados forem satisfatérios, ndo existe qualquer motivo
para a utilizacdo da entropia de Tsallis nestes sistemas, visto que sdo tdo bem descritos por um
paradigma bem estabelecido hd mais de cem anos e sem qualquer pardmetro livre - artificio usado

exageradamente nos trabalhos supracitados.
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4.2 Teoria de funcionais da densidade para particulas de Yukawa

Na Fig. 7 podemos observar, novamente, a falha gradual da teoria de campo médio quando a
intensidade de acoplamento aumenta. Isso se deve ao fato das fortes correlacdes presentes entre as
particulas. O efeito se torna pronunciado a medida que a temperatura é diminuida. Um ndmero con-
siderdvel de teorias foram construidas, como teorias de funcionais da densidade [53-57] e as equagdes
integrais [58,59], para o estudo de liquidos inomogéneos. Em geral é complicado inserir correlacdes,
porém é factivel para uma porcdo de casos especificos. Na presente dissertacdo serd utilizada uma
DFT para inserir as correlacdes teoricamente na teoria de campo médio. Todas simulacGes para os
sistemas de Yukawa foram feitas com N = 100 particulas e L, = L, = 351! como comprimentos
da hipertira.

A distribuicdo de particulas no equilibrio corresponde ao minimo da energia livre de Helmholtz.
Minimizar a energia livre é equivalente a extremizar a entropia de BG. A energia livre pode ser escrita
da seguinte forma

F[,O(Z)] _ Fent +Fint + Feor (4‘25)

e é minimizada sujeita a seguinte condi¢do

/drp(r) =N. (4.26)

Na Eq. (4.25) F°" é a contribui¢do entrdpica para a energia livre, F'"* é a energia livre de interagdo
- que inclui tanto a interacdo de campo médio quanto a interacdo com o potencial externo de confina-
mento -, e F°°" é a parcela que insere as correlagles na teoria. Generalizadamente a energia livre de
correlagdo é uma fungdo n3o-local da densidade de particulas, p(z). Para sistemas com interagdo de
nicleos rigidos é necessdrio o desenvolvimento de aproximagles sofisticadas, como as aproximagdes
de densidade pesada [60—-64]. Porém, para um gas de Yukawa se espera que as variagdes na densidade
sejam muito mais suaves e uma LDA deve descrever o sistema suficientemente bem.

Basicamente a LDA considera um equilibrio termodindmico local numa distadncia menor do que a
distdncia que o sistema apresenta inomogeneidades. Ou seja, se o sistema variar sua concentra¢do

suavemente é vélido supor que localmente se tem uma densidade homogénea e que esse sistema estd
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Figura 7: Perfil de densidade para o gas de Yukawa com ey = 40 e xy = 0.004 (circulos); ey = 20
e xy = 0.002 (quadrados); e ey = 10 e xy = 0.001 (triangulos). Os simbolos representam os

dados de MC, enquanto as curvas representam os dados da teoria de campo médio.

localmente em equilibrio, independentemente de sua vizinhanca. Essa condicdo é satisfeita desde
que a distribuicido de densidade n3o varie bruscamente. J3 que os perfis de densidade resultantes do
potencial, Eq. (4.13), variam suavemente, Fig. 7, se espera que LDA seja suficientemente precisa na
presente situa¢do. Para isso os pardmetros do sistema, ¢y e xy, nao devem aumentar sua ordem de
grandeza em relacdo aos da Fig. 7. Executando a extremizagdo da energia livre total do sistema, se

obtém a distribuicdo de densidades de equilibrio [2]

e Blad()+W (2)+1"[p(2)]]

=N 4.27
P = N 7 de e Fade W e ] (4.27)

onde o potencial quimico de correlacao é dado por

(4.28)

Como a descri¢do do sentido fisico da LDA sugere, 1u““"[p(z)] é calculado usando a energia livre de

Helmholtz de um sistema homogéneo

uer o)) = L2 , (4.29)
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onde f¢" é a densidade da energia livre de correlacdo de um gas de Yukawa homogéneo. Quando

" — 0 e a teoria de campo médio, Eq.

as correlacoes sdo negligencidveis - altas temperaturas -
(4.27), se torna exatal!
Para calcular o potencial quimico de correlaccdo nés utilizamos a equacdo de HNC. E bem sabido

que essa equacao descreve bem as propriedades termodindmicas e estruturais de sistemas com potencial

de interag3o do tipo Yukawa [65,66]. A aproximagdo de HNC é baseada numa relagcdo de fechamento
h(r) =In[—pv(r) + h(r) — c(r)] — 1, (4.30)
para a equacdo de Ornstein-Zernike, que para um fluido uniforme e isotrépico tem a forma

h(r) =c(r) + p/c(|r —v'|)h(r")dr’, (4.31)

onde h(r) é a fungdo de correlacdo de pares, c(r) é a fungdo de correlagdo direta e v(r) é o potencial
de interagdo particula-particula. Se for executada uma transformagdo de Fourier na Eq. (4.31), ela
assume uma forma consideravelmente mais simples, devido a convolugdo presente na relacdo. A
equacdo de Ornstein-Zernike no espaco de Fourier tem a forma

c(k)

k) = 1=

(4.32)

As Equagdes (4.30) e (4.32) podem ser resolvidas iterativamente. O método é um tanto diferente do de
Picard. Primeiramente nés podemos usar uma aproximacao inicial para a funcio de correlacio direta,
co(r). Entdo a transformada de Fourier de cy(r) é inserida na Eq. (4.32), dessa forma fornecendo
uma aproximagdo de ordem zero para hg(k). A transformagdo inversa de Fourier fornece ho(r). A
relacdo de fechamento, Eq. (4.30), nos permite calcular a fun¢do de correlagdo direta, ci(r), na
ordem seguinte, assim sucessivamente. O processo é repetido até a convergéncia [67]. Para acelerar
o processo de convergéncia foi usado o método de Ng, com seis parametros utilizados para atualizar
¢(r) a cada passo de iteracdo [68]. Dentro da aproximagdo de HNC se tem uma equagdo para o
potencial quimico de excesso da forma

1

5t = 5 [ H@h(r) — ee)de — p [ ctr)ar (4.33)

onde o excesso é considerado sobre o gds ideal - sistema no qual n3o se tem correlagcdes espaciais.

Na Fig. (8) se observa uma perfeita congruéncia entre o excesso de potencial quimico calculado com
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Figura 8: O potencial quimico de excesso - sobre o gas ideal- como fungao da concentragao de
particulas para ey = 100 e ey = 50. Os simbolos representam os dados de simulagao, e as linhas

sao calculadas usando a equagao de HNC e Eq. (4.33).

a Eq. 4.33 e o valor calculado com o método de Widom dentro de simulagées de MC. O método
de Widom consiste basicamente de inserir uma particula inexistente no sistema e analisar o custo
energético da insercao. Porém vocé nunca aceita esta particula, a tornando uma espécie de particula
teste. A valor do potencial quimico de excesso - sobre o gds ideal - calculado no método de Widom
é [69]

But = —ln(/ dan4+1 < e PAE >N)7 (4.34)

onde AFE é o custo energético da insercdo da particula, q s3o as coordenadas espaciais generalizadas
e o subindice N indica média sobre o ensemble de N particulas. Se nota que esse método é facilmente
implementado em uma simulagdo de MC.

O potencial quimico de excesso tem tanto a contribuicdo da teoria de campo médio quanto a
contribuicdo da parte correlacional. E necessdrio calcular apenas o potencial quimico de correlacao.

cor

O potencial quimico de correlacdo, u°", é calculado subtraindo a parte de campo médio do potencial

quimico de excesso. O potencial quimico de campo médio vale

oF™f
f_
pn = ——

N (4.35)
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Figura 9: Perfis de concentracao para ey = 100. Os simbolos representam os dados de MC, a
linha representa os dados da DFT e a linha pontilhada representa os dados da teoria de campo

médio. Os parametros x4 s sao 0.01 e 0.005, para as figuras (a) e (b), respectivamente.

onde a energia livre de campo médio de um gas de Yukawa vale

—Alr—r’
=L /d3 /d3 ’e‘r_r,‘ (4.36)

Integrando a Eq. (4.36) se obtém

Amp* VP
= — (4.37)
onde V' é o volume ocupado pelo gas. Diferenciando em relagdo a N se obtém
4 2
gumf = a8 (4.38)

22
Para calcular o perfil de densidade de um gds inomogéneo de Yukawa confinado por um potencial
externo é necessdrio resolver simultaneamente as Eqs. (4.27), (4.23) e a equagdo de HNC. Na
pratica, para ganho de tempo computacional, primeiro é calculado o potencial quimico para um
sistema de Yukawa homogéneo variando a densidade. A solu¢do da equagdo de HNC nos mostra que

a dependéncia do potencial quimico de correlacio tem uma forma parabdlica e pode ser expresso por
Bucr = ap + bp?. (4.39)

Ent3o para valores diferentes de ¢y a equacdo de HNC nos permite calcular os valores de a e de b.
Para acelerar a resolugdo numérica do conjunto de equag¢des, (4.27) e (4.23), n6s podemos utilizar

a forma aproximada da equacdo da LDA, Bu"[p(2)] = ap(z) + bp?(z). Dessa forma evitamos o
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Figura 10: Perfis de concetracao para ey = 50. Os simbolos representam os dados de MC, a linha
representa os dados da DFT e a linha pontilhada representa os dados da teoria de campo médio.

Os parametros x4 s sdo 0.02 e 0.01, para as figuras (a) e (b), respectivamente.

calculo do potencial quimico de correlacido com a equacdo de HNC para cada passo de iteragdo. Visto
que a pardbola ajusta os dados com excelente precisdo, ndo sdo esperados desvios na resolugdo do
sistema de equacoes.

Nas Figs. 9 e 10 sdo comparados os perfis de densidades calculados teoricamente usando a DFT
que utiliza LDA e a aproximacdo de HNC com as simulacdes de MC. Se nota que enquanto a teoria
de campo médio falha consideravelmente em nos fornecer um resultado acurado, a DFT nos permite
calcular com altissima precisdo os valores corretos das distribuicoes de densidade. A DFT n3o utiliza
nenhum pardmetro de ajuste. Talvez inesperadamente, a teoria permanece extremamente acurada
para parametros de acoplamento extremamente fortes. A auséncia de pardmetros de ajuste faz com
que a teoria possa ser interpretada fisicamente com acuidade. Modelos com pardmetros de ajuste,
que se mostram presentes em teorias de outros dmbitos, como em ‘“ciéncias” ecnomicas e sociais, se

permitem interpretacdes mais sutis e ddbias.
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5 Conclusoes

Na presente dissertacdo foi estudado vértices quanticos em um supercondutor do tipo Il. No
limite de acoplamento fraco foi construida uma teoria de campo médio que nos permite calcular
com precisdo a distribuicdo de equilibrio das particulas submetidas a um potencial de confinamento
externo. Nos limite de acoplamento forte as correlagles entre as particulas se tornam importantes e
a teoria de campo médio falha. lIsso, no entanto, ndo implica na falha da entropia de Boltzmann-
Gibbs. A validade da entropia extensiva é mostrada claramente pelo fato das predices das simulacGes
de Monte Carlo serem as mesmas que as de simulagdes de Dindmica Molecular. O outro fato que
corrobora o equilibrio de Boltzmann-Gibbs é que as particulas obedecem a distribuicdo de velocidades
de Maxwell-Boltzmann.

Também foi estudado um sistema de Yukawa, visto que um trabalho recente sugeriu que esse
sistema confinado por um potencial externo n3o obedeceria a mecanica estatistica de Boltzmann-
Gibbs. Esse sistema também é de interesse para diversas dreas da fisica. Para o gas de Yukawa
também foi construida uma teoria de campo médio muito semelhante a desenvolvida para vértices
quanticos em um supercondutor de tipo Il. A teoria de campo médio descreve acuradamente as
concentracdes no limite de acoplamento fraco. No limite de acoplamento forte se obtém um desvio
devido as correlacdes entre as particulas. Para desenvolver uma teoria que descreva o sistema em
acoplamento forte nds apelamos para uma teoria de funcionais da densidade, onde foram usadas
Aproximacdo de Densidade Local e aproximagio de Hypernetted chain. Os resultados dessa teoria
sdo &timos mesmo para interacBes muito fortes entre as particulas. Finalmente, isso também atesta a
validade da teoria de Boltzmann-Gibbs para potenciais de interacdo de curto alcance, mesmo quando
confinados por um potencial externo.

Originalmente a entropia de Tsallis foi introduzida com a esperanca de que ela ajudasse na com-
preensdo de sistemas com interacdo de longo alcance, como aglomerados gravitacionais ou plasmas.
No entanto este approach n3o se mostrou vélido ao passar dos anos. O motivo é simples, os sistemas

gravitacionais ou carregados estdo fora do equilibrio, onde n3o faz nenhum sentido fisico definir en-
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tropia. A esperanca de que esse approach ajude na compreensdo e descricdo de liquidos inomogéneos
ndo apresenta nenhuma justificativa. Estes sistemas tém o potencial de curto alcance particula-
particula, ou seja, ndo existem motivos para que um potencial externo de confinamento impega o
sistema de atingir o equilibrio de Maxwell-Boltzmann. Esta alternativa se mostra ainda mais dis-
paratada pelo fato de que no presente trabalho foi demonstrado que a entropia de Boltzmann-Gibbs

¢ suficiente para descrever estes interessantes sistemas.
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