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Resumo

Um modelo do tipo Ginzburg-Landau com interacoes competitivas entre um termo
ferromagnético de curto alcance, e outro antiferromagnético de longo alcance (dipolar),
é estudado no ambito de reproduzir a rica fenomenologia de fases moduladas em filmes
finos ferromagnéticos. Esse tipo de material pode apresentar ordens intermedirias as
de um soélido e um liquido, e suas transicoes de fase dependem fortemente dos tipos
de excitagoes geométricas que ele suporta. Dentre os estudos teéricos e numéricos, as
simulacoes apresentadas aqui introduzem esse modelo dipolar continuo como um bom
candidato para estudar as fases complexas desse sistema, se mostrando em acordo com

resultados experimentais.



Abstract

A Ginzgburg-Landau model with competitive short-range ferromagnetic interactions
and long-range (dipolar) antiferromagnetic interactions is studied on the scope to repro-
duce the rich phenomenology of modulated phases in ferromagnetic thin films. This kind
of material can present intermediate order between a solid and a liquid, and its phase tran-
sitions depend strongly on the kinds of geometrical excitations that it supports. Amongst
the theoretical and numerical studies, the simulations presented here introduce this con-
tinuous dipolar model as a good candidate to study the complex phases of this system,

showing good agreement with experimental results.
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Capitulo 1

Introducao

Em diversos sistemas magnéticos, de diferentes composicoes e formatos, surgem espon-
taneamente fases de equilibrio que correspondem a estados de magnetizacao nao homege-
nea no espago, formando padroes complexos de magnetizacao que dependem do sistema
especifico. Filmes finos magnéticos, que tém importantes aplicacoes no desenvolvimento
de dispositivos e memorias magnéticas, podem apresentar fases com padroes espaciais
simples. O objetivo desse trabalho é estudar as propriedades termodinamicas dessas fases
complexas presentes em filmes finos magnéticos (quase) bidimensionais.

Semelhantemente aos sistemas magnéticos, uma grande variedade de sistemas fisico-
quimicos exibem texturas e padroes espaciais. Em geral predominam morfologias simples
com algum grau de regularidade, como faixas e bolhas em sistemas bidimensionais, e
camadas, tubos e estruturas esféricas em sistemas tridimensionais [1].

A figura (fig. 1.1) ilustra como a predominéncia de um pequeno conjunto de caracte-
risticas morfologicas conduzem a padroes semelhantes, independentemente dos detalhes
microscopicos. Os sistemas vao desde supercondutores do tipo I no seu estado intermedia-
rio de equilibrio (1.1.A) a misturas quimicas exibindo padroes complexos de reagao-difusao
em um estado estacionario fora do equilibrio (1.1.C). Ainda, o comprimento caracteristico
ou periodo dos padroes varia desde escalas da ordem de angstroms, como na fase encres-
pada de fosfolipidios (1.1.B), até centimetros, como nos padroes convectivos gerados por
uma instabilidade de Rayleigh-Bénard (1.1.D).

Dentre esses sistemas existe uma grande parte que, assim como em (1.1.A e B), exibe
espontaneamente padroes de dominios em equilibrio. As morfologias desses padroes de
equilibrio sao manifestacoes de fases moduladas, que sao caracterizadas pela variacao
espacial do parametro de ordem do sistema em questao.

Filmes finos magnéticos sao exemplos comuns desses sistemas e exibem essencialmente

padroes de faixas e bolhas, como pode ser visualizado na figura (fig. 1.2). Outros exemplos
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Figura 1.1: dominios de faixas em sistemas fisicos e quimicos em escalas distintas. (A) Re-
gides normais e supercondutoras alternadas na superficie de um supercondutor do tipo
I, em seu estado intermediario; periodo ~ 7um. (B) Fase "encrespada"em uma vesicula
composta por fosfolipidios; periodo ~ 240A. (C) Padrdes de Turing estacionarios em um
sistema quimico de reag¢ao-difusao; periodo ~ 0.25mm. (D) Fotografia de flutuagoes pre-
cedendo a aparicao de padroes de rolos convectivos em um gas CO, sob uma instabilidade
de Rayleigh-Bénard; periodo ~ lem. (adaptado de [1])

em duas e trés dimensoes estao ilustrados nas figuras (fig. 1.2,1.3).

Como a fenomenologia, nas propriedades estruturais de equilibrio e nos modos de evo-
lugao, é muito parecida em sistemas com diferentes caracteristicas microscopicas, sugere-se
um mecanismo comum para a ocorréncia das fases moduladas.

Esse mecanismo é a presenca de interacoes competitivas que frustram o sistema; a
modulagao resulta do compromisso do sistema em tentar satisfazer ambas interagoes (que
geralmente atuam em diferentes escalas de comprimento). Seu periodo é determinado
pela forca relativa das interagbes que minimiza a energia e pode ser ajustado variando
parametros como temperatura e campos externos.

Um outro mecanismo possivel é o acoplamento entre diferentes parametros de ordem,
em um sistema descrito por dois ou mais, que individualmente favorecem diferentes estados
de equilibrio.

No caso presente, as fases moduladas em filmes magnéticos surgem como fruto da
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competicao entre duas interagoes comuns em sistemas magnéticos: uma interagao ferro-

magnética de curto alcance que favorece um estado fundamental de magnetizacao homo-

génea e uma interacao dipolar de longo alcance que favorece um estado de magnetizacao
antiferromagnética.
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Figura 1.2: Dominios em fluidos e solidos magnéticos. Fase de faixas (A) e bolhas (B)
alternando magnetizagao positiva (em branco) e negativa (em preto) em um filme mag-
nético de granada (magnetic garnet film) com 13um de espessura crescido na face <111>
da granada de gadolinio e galio (GGG); periodo ~ 10um. (C e D) Ferrofluido confinado
entre duas placas de vidro, sujeito a um campo magnético perpendicular & camada de
fluido exibindo fases labirinticas (C) e de bolhas (D); periodo ~ 4um. (adaptado de [1])

Muitas vezes as fases moduladas, como a de faixas, apresentam ordens intermediarias
entre as de um liquido, que possui a maior simetria possivel, e de um soélido, que pode
ter a menor simetria possivel consistente com um preenchimento regular do espago. Dos
materiais que apresentam tais ordens intermediarias, os mais conhecidos e estudados sao
os cristais liquidos. Sao sistemas constituidos de moléculas organicas altamente aniso-
tropicas, como por exemplo em forma de barras ou elipsbides, onde geralmente a ordem
emerge basicamente como resultado da forma da molécula e do volume excluido (uma
repulsao anisotropica do tipo carogo rigido) [2].

Dentre a rica diversidade de cristais liquidos, o especial interesse é no cristal liquido

esmético bidimensional, onde as moléculas se organizam em camadas a baixas temperatu-
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Figura 1.3: Fase de faixas e de bolhas em sistemas organicos 2D e 3D. (A e B) Filme
organico monomolecular (filme de Langmuir) confinado em uma interface ar-agua exibindo
fase de faixas (periodo ~ 1.5um) e fase de bolhas (periodo ~ 20um). (C e D) Filme de
polimeros (diblock copolymers) exibindo fase de faixas (periodo ~ 400A) e fase de bolhas
(periodo ~ 160A). (adaptado de [1])

ras, alinhadas em uma direcao preferencial; essa é a fase esmética, correspondente a uma
ordem cristalina e, como sera ressaltado no proximo capitulo, possui a mesma simetria
de uma fase modulada de faizas. A temperaturas maiores, na fase nemdtica com ordem
intermediaria, as camadas perdem defini¢cao mas permanecem orientadas em torno de uma
direcao preferencial. Na fase isotrépica de altas temperaturas o cristal liquido nao tem
nenhuma ordem, correspondendo a uma fase liquida. Essas diferentes fases estao bem

ilustradas na figura (fig. 1.4).
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Figura 1.4: As fases isotropica, nematica (ordem orientacional) e esmética (ordens orienta-
cional e translacional) em uma simulac¢ao de Monte Carlo de elipses rigidas bidimensionais.
(adaptado de [3])

Esse trabalho trata de estudar a presenca e os aspectos dessas diferentes fases ter-
modinamicas em filmes finos magnéticos apresentando faixas de magnetizacao alternada,
como na figura (fig. 1.2 A). Diferente do sistema visualizado nesta figura, os filmes finos
magnéticos de interesse sao de metais depositados sobre substratos de metais e que tem
uma espessura da ordem de algumas monocamadas, como serd especificado no proximo
capitulo.

No proximo capitulo (capitulo 2) serdo colocados alguns pontos importantes quanto
a fenomenologia de filmes magnéticos e sob que condigoes estes podem apresentar fases
moduladas. Depois serao revisados alguns trabalhos relevantes no sentido de entender
as diferentes fases termodinamicas correspondentes aos estados de faixas e apresentar
avancos no estudo do filme magnético de interesse. Depois de terem sido discutidos os
diferentes modelos para esse sistema, contrapostos a evidéncias experimentais, o modelo
de carater fenomenologico utilizado nesse trabalho é introduzido ao final do capitulo 2.

O estudo das propriedades termodinamicas do modelo é feito através de simulacoes
numéricas da dinamica proposta para modelar a relaxacao do sistema quando em contato
com um banho térmico. Essa dinamica é a dindmica de Langevin, apresentada no capitulo
3. Tratando-se de um estudo computacional, nesse capitulo também sao apresentadas
as técnicas utilizadas para a simulacao. A apresentacao e discussao dos resultados das

simulacoes sao feitos no capitulo 4, seguido pelas conclusoes.



Capitulo 2
Filmes Finos Magnéticos

Geralmente, um ferromagneto tridimensional abaixo da temperatura de Curie nao
apresenta magnetizacao global porque é formado de regioes contiguas onde a magnetizacao
esta orientada em diferentes dire¢oes. Essas regides (com tamanho tipico de 1 a 10um)
sao chamadas de dominios magnéticos e estdo separadas por paredes de dominios (com
tamanho tipico de 0.01 a 0.1um) onde a magnetizagao rota continuamente de uma dire¢ao
a outra [4].

A magnetizacao dentro de cada dominio é devido ao acoplamento ferromagnético de
troca (He,) que tende a alinhar momentos magnéticos vizinhos. A existéncia dos domi-
nios é devida a energia dipolar (Hgp), por isso também chamada energia "desmagneti-
zante" (ou "magnetostatica" por ser a rigor a verdadeira interagao magnética entre spins,
ou também "de anisotropia da forma' por sua minimizagao depender fortemente da forma
da amostra). Finalmente, dominios sdo magnetizados em dire¢oes preferenciais ditadas
pela energia de anisotropia magnetocristalina (H,,), que depende dos eixos cristalinos.

Assim, a estrutura magnética de um sistema depende da minimizac¢ao da energia total:

Dentre alguns materiais quase bidimensionais que formam estruturas de dominios simi-
lares as de interesse e que sao descritos por esse tipo de hamiltoniano, os mais comuns sao
filmes magnéticos de granada [5] e camadas de terras-raras em estruturas de perovskita
REBayCuzO7_s (onde RE representa um terra-rara da familia dos lantanideos) [6].

No entanto, o interesse é em filmes (ultra) finos como o caso de filmes de metais sobre
substratos de metais, como Fe sobre Cu e Co sobre Au [6], com espessuras variando de 1
a 10 monocamadas.

Sendo assim, a anisotropia é uniaxial e uma forma genérica para o hamiltoniano (2.1)

em duas dimensoes (uma monocamada) é feita tomando os momentos magnéticos como
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spins de Heisenberg de médulo unitario. Entao, o primeiro termo

Hep = % / di(V S)? (2.2)

é a interacao de troca de Heisenberg na aproximagao continua. O segundo termo

Haip = Hiy) + M) (2.3)

dip
é a energia dipolar, que pode ser dividida na parte rotacionalmente invariante

o Q[ dEd?

Hdip - g ‘f— f/ygs(f) ) S(f,) (2.4)
e na parte anisotropica
@2 39 dzdd = . = L
Hdip - _8_7T ‘f— 51‘3(5(1)) ’ V)(S(l’/) : V) (25)

onde 7 = (¥ — ") /|Z — &'| e © > 0 é uma constante que mede a intensidade da energia
dipolar.

O termo Héli; representa o acoplamento antiferromagnético de longo alcance, enquanto
que Hfﬁ; representa a anisotropia do termo cristalino, que favorece orientacoes paralelas

ao plano (estados ||). O terceiro termo

K
o - 2/ =
Han = _? dz Sz(x) (26)
¢ uma anisotropia de uma monocamada causada pelo campo cristalino. A constante
K é considerada positiva para favorecer a formagao de dominios com magnetizagao para

fora do plano (estados ).

Transicao de fase de reorientacao

Além da competicao entre a interacao dipolar Héli; e a interagao ferromagnética que fa-
vorece a fomagao de dominios para qualquer valor da constante dipolar [4], existe também
a competicao entre a anisotropia magnetocristalina e a anisotropia da interacao dipolar
Hg;, o que pode levar a chamada "transi¢ao de fase de reorientagao" (TFR) dos spins de
um estado L de baixas temperaturas a um estado ||.

Por ser de natureza anisotropica, a TFR depende fortemente da forma da amostra e em

particular, da expessura do filme: a magnitude da interacao dipolar cresce com o nimero
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de camadas, enquanto a anisotropia cristalina permanece praticamente constante devido
a seu carater de superficie. Portanto a TFR ocorre quando a expessura é aumentada.

O mesmo fenémeno de reorientacao pode ser observado aumentando a temperatura,
quando os parametros (J,Q, K) sao enfraquecidos pelas flutuagoes térmicas. Neste caso,
K(T) pode ser menor do que £2(T) e o estado || ser o preferido - mesmo que a temperatura
zero K (0) > €(0).

Os dominios magnéticos que estudados aqui sao esperados a temperaturas (espessuras)
menores que a da transicao de reorientacdo. A natureza dessa transicao é sensivel a
estrutura desses dominios [4] - que dependem por sua vez do estado fundamental e do

efeito das flutuacoes térmicas sobre ele.

Estados fundamentais

Em uma monocamada e sem campo externo aplicado!, o estado fundamental é o de
faixas, isto é, o sinal da magnetizacao alterna em apenas uma direcao com um vetor de
onda caracteristico k,, # 0.

Calculos com variaveis de Ising [7], de Heisenberg [4] e outros baseados em aproxima-
¢oes continuas [8] mostram que a fase de faixas ¢ a mais estavel acima de um valor critico
da contante de troca, abaixo do qual o estado fundamental é antiferromagnético. Tam-
bém mostram que, embora a largura da faixa creca exponencialmente com a magnitude
relativa das interagoes de troca e dipolar (§ = 167J/2), no limite termodinamico o estado
ferromagnético nunca é o estado fundamental.

No entanto, experimentalmente ou em estudos a tamanhos finitos, dominios podem

ser maiores que o tamanho linear da amostra e o estado ferromagnético ser o mais estavel.

2.1 Modelos e Transicoes de Fase

A competicao entre as interagoes ferromagnéticas e dipolares a temperatura e campo
zero leva o sistema a uma estrutura ordenada de dominios - o estado de faixas.

Essa rede de paredes de dominio (fig. 2.1) pode ser vista como um sdlido bidimensional
caracterizado por:

1. uma ordem orientacional - é invariante sob rotacoes de 4.

ldaqui em diante sera o caso, a menos que apontado
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Figura 2.1: estrutura de faixas puras

2. uma ordem posicional - é invariante nao s6 sob translacoes de comprimentos de
onda perpendiculares as paredes, como também sob quaisquer translacoes paralelas as
paredes. Nesse sentido, o sistema tem simetrias tipo liquido em uma dire¢ao (a paralela)
e tipo solido na outra (a perpendicular). Isso leva a chamar a ordem posicional de uma

ordem translacional anisotrépica [11].

Fusao de faixas

Depois de Brazovskii (1975) 9], foi reconhecido que sistemas isotropicos ou fracamente
anisotropicos onde o espectro de flutuagoes tem o minimo em um vetor de onda diferente
de zero podem sofrer uma transicao de fase de primeira ordem induzida por flutuagoes,
em contraste com a de segunda ordem prevista em campo médio. Em sua anélise, a fase
isotropica ou paramagnética permanece metaestavel na fase modulada até temperatura
zero, caracterizando a transicao de primeira ordem. Nessa abordagem de Brazovskii, que é
discutida no contexto de filmes finos adiante na secao 2.3, as flutuacoes levando a transicao
sao de natureza orientacional.

A possibilidade desses sistemas sofrerem duas transicoes para cristalizar, uma para
cada quebra de simetria continua, foi sugerida por Toner e Nelson (1981) [10] como uma
extensao de teorias de transigoes de fase em duas dimensoes mediadas por defeitos [11, 12]
para sistemas de faixas (ou camadas) com ordem translacional anisotropica, como filmes
de cristais liquidos esméticos e colestéricos e padroes na conveccao de Rayleigh-Bénard.

A natureza das transicoes de fase que levam o sistema do solido de faixas puras ao
liquido isotropico depende essencialmente dos tipos de excitacoes induzidas por flutuacoes
térmicas que esse solido suporta e as condig¢oes sob as quais elas ocorrem.

Sendo assim, Toner e Nelson consideraram as seguintes possibilidades:

1. as flutuacgoes do tipo fonon, como distor¢oes sinuosas nas paredes das faixas (fig.
2.2.a) ou compressoes das mesmas (fig. 2.2.b), destroem a ordem translacional a qualquer
temperatura finita, mas nao sao suficientes para descorrelacionar orientagoes das cama-
das/faixas. Levam o sistema de uma fase esmética ou colestérica em 7" = 0, a uma fase

nemética com ordem orientacional apenas.



Capitulo 2: Filmes Finos Magnéticos 10
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(b)

Figura 2.2: diferentes tipos de excitagdes de fonon, que sdo basicamente deslocamentos ou
perturbagoes nas paredes das faixas.|10]

2. os defeitos topologicos quebram a ordem orientacional via desligamento de pares de
defeitos. Diferente de cristais bidimensionais, pares de dislocagoes (fig. 2.3) estdo sempre
dissociados. Os pares de disclinagoes (fig. 2.4.b, 2.4.c), ao contrario, estao ligados a
baixas temperaturas e sua descorrelacao leva o sistema a fase isotropica via uma transicao

continua.

Modelos para filmes finos

Nesse contexto, Garel e Doniach (1982) [13] usaram um modelo continuo do tipo
Landau-Ginzburg? para um filme fino com anisotropia uniaxial forte, do tipo Ising, e com
a interacdo dipolar (2.3) modificada para levar em conta o efeito da espessura.

Eles identificaram o sistema como pertencendo a mesma classe dos sistemas conside-
rados por Brazovskii e que, portanto, sofre uma transicao de primeira ordem induzida por
flutuagoes de natureza direcional.

Ao considerar as contribuicgoes elasticas das interacoes de seu modelo, verificaram que
a ordem orientacional se perderia em uma transicao mediada por defeitos via desligamento
de disclinacoes. Além disso, pares de dislocacoes estao sempre dissociados a temperatura
finita e portanto a ordem posicional s6 aparece em T = 0.

Entretanto, eles nao puderam afirmar a principio se o desligamento de disclinacoes
ocorre antes ou depois da temperatura de transicao de primeira ordem prevista pela

abordagem de Brazovskii.

O mais detalhado e completo estudo das diferentes fases de uma rede bidimensional de

paredes de dominio foi feito por Abanov, Kalatsky, Pokrovsky e Saslow (1995) [14] consi-

2como serd visto mais adiante, um modelo semelhante ao estudado aqui.
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i

Figura 2.3: dislocagao em sistemas de faixas. A intensidade de uma dislocacao é medida pelo seu
vetor de Burgers, definido por o quanto um circuito em torno da dislocagao falha em fechar [12].
Sua geometria caracteriza um defeito translacional.

o —

+1T

Figura 2.4: disclinagoes em sistemas de faixas. Uma carga pode ser assinalada a esses defeitos
notando que um vetor normal as faixas executa uma rotacao de =7 em um circuito em torno da
disclinacao + ou — [5]. Uma disclinagdo + (—) também é denominada concava (convexa) e suas
geometrias as caracterizam como defeitos orientacionais.

derando uma versao continua do modelo de Heisenberg em termos das energias elasticas
das paredes de dominio feita por Kashuba e Pokrovsky (1993) [15].

Umas das principais diferencas entre esse modelo e os anteriores é a presenca de uma
anisotropia espacial, gerada pelas direcoes preferenciais da energia de troca, que fixa as
orientacoes possiveis das faixas em duas direcoes mutuamente perpendiculares.

Isso leva, a baixas temperaturas, a flutuagoes do tipo fonon (fig. 2.2) e outras sinuo-
sidades nas paredes das faixas nao quebrarem a ordem posicional e dislocacoes estarem
presentes sempre aos pares. Devido a ordem dessa fase de baixas temperaturas lembrar a
de um cristal liquido esmético, a fase é chamada de cristal esmético.

Outra conseqiiéncia é a fase liquida nao ser isotropica, e sim ter duas direcoes mu-
tuamente perpendiculares e igualmente provaveis. Devido essa simetria, a fase liquida é
chamada liquido tetragonal. Ela é formada por dominios de faixas em direcoes perpendi-
culares, separados por o que chamaram de "paredes de dominio de rotacao de faixas".

Segundo os autores, a medida que a temperatura aumenta, a passagem entre essas
duas fases pode se dar pelas seguintes maneiras:

1. os pares ligados de dislocacoes se tornam mais comuns até que uma transi¢ao con-
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tinua mediada pela proliferacao de dislocagoes desligadas ocorre e a ordem posicional é
perdida. Como a ordem orientacional persiste e apenas duas dire¢oes sao favorecidas, essa
fase intermediéaria é denominada fase Ising nemdtica. A perda de ordem orientacional na
passagem para a fase de liquido tetragonal ocorre via proliferacao das paredes de dominio
de rotacao de faixas, provavelmente numa transi¢ao continua da mesma classe de Ising.
2. afase Ising nematica pode ser instavel e o sistema passar da fase de cristal esmético

a de liquido tetragonal via uma transi¢ao de primeira ordem.

Simulacoes de Monte Carlo

Além de estudos analiticos como os mencionados acima, simulacoes de Monte Carlo do
modelo de Ising-dipolar numa rede quadrada também tém sido importantes para estudar
a natureza das diferentes fases de equilibrio em filmes finos.

Booth, Macisaac, Whitehead e De’Bell (1995) [16] identificaram, através do calor es-
pecifico e de um parametro de ordem orientacional, que a fase de faixas de baixas tempe-
raturas, andloga ao cristal esmético, sofre uma transicao de segunda ordem para o liquido
tetragonal, em oposicao a de primeira ordem esperada por Abanov et al. Eles nao encon-
traram evidéncias de uma fase [sing neméatica, mas apontaram que a possibilidade de uma
transicao de primeira ordem fraca nao podia ser descartada de suas simulagoes de Monte
Carlo.

Stoycheva e Singer (2002) [17] em uma simulagao sob uma rede triangular observa-
ram, também em medidas do calor especifico e de um parametro de ordem orientacional,
algumas evidéncias de uma transicao continua mediada por defeitos.

Recentemente, Cannas, Stariolo e Tamarit (2004) [18] obtiveram, através de um
estudo de tamanhos finitos do calor especifico e do cumulante de Binder de quarta ordem
e de histogramas de energia, evidéncias numéricas de uma transicao de primeira ordem
fraca entre o cristal esmético e o liquido tetragonal, em acordo com as previsoes teoricas
de Abanov et al.

2.2 Resultados Experimentais

Dentre os trabalhos experimentais em filmes finos de metais sobre metais, os que dizem
respeito as diferentes fases de dominios foram feitos por Vaterlaus, Stamm, Maier, Pini,
Politi e Pescia (2000) [19] e Portmann, Vaterlaus e Pescia (2003) [20]. Ambos foram em
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filmes de Fe com estrutura f.c.c. (ciibica de face centrada) sobre Cu(001) visualizados por
uma técnica de microscopia eletronica de varredura com andlise de polarizacao (SEMPA).

Com espessuras variando em torno de 2 monocamadas, Portmann et al. obtiveram
imagens detectando uma fase de baixas temperaturas® com ordem orientacional na pre-
senca de dislocagoes, geralmente em pares, e que pode ser visualizada na figura (fig. 2.5).

Eles identificaram essa fase como a do tipo esmético prevista por Abanov et al.

wtmﬁm%ﬁwl e e
. m‘m’l}ﬁﬁ et -

b T D
i

Figura 2.5: fase de baixas temperaturas com diversas dislocacoes. Em detalhe o fator de
estrutura indicando que as faixas possuem ordem direcional local [20].

Eles mostraram que a perda de ordem orientacional é iniciada pela emissao de "de-
dos" e "galhos" das faixas (fig. 2.6), que promovem um padrao labirintico (fig. 2.7)
formado por uma rede conectada de dominios contendo dois tipos de defeitos: disclina-
¢oOes concavas e convexas.

Um dos resultados que mais lhes chamou a atencao foi o de uma transi¢ao inversa em
que o sistema vai de uma fase mais simétrica (menos ordenada) a baixas temperaturas
para uma menos simétrica a medida que a temperatura aumenta. Essa transicao pode ser
visualizada em (fig. 2.8).

Anteriormente, Vaterlaus et al. mostraram (em filmes de até 5 monocamadas) quatro
tipos de dislocacoes e outros dois tipos defeitos suportados pelas faixas que nao foram

previstos teoricamente (fig. 2.9).

3aqui a temperatura efetiva é controlada pela temperatura ambiente e pela espessura do filme
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Figura 2.6: abaixo, o processo de perda de ordem orientacional. A temperatura efetiva

Figura 2.7: padroes labirinticos. Nos detalhes uma ampliagao de uma disclinagao concava
e o fator de estrutura.

Figura 2.8: transicao inversa: a temperatura efetiva aumenta de a-d, numa sequéncia de
padrao de faixas, padrao labirintico, novamente o padrao de faixas e a fase paramagnética.
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Figura 2.9: em (A) as diferentes dislocagoes sugeridas por Abanov et al. apontadas no
detalhe. Em (B) um defeito circular, do tipo alvo. Em (C), defeitos do tipo "chevron".

2.3 O Modelo Dipolar Continuo

Concentrando-se apenas no diagrama de fases do solido bidimensional de paredes de
dominio, portanto nas fases moduladas a temperatura finita, o caso de Heisenberg nao
difere muito do caso de Ising. De fato, no limite em que a largura das faixas é muito maior
que a expessura da parede de dominio, é possivel substituir os dominios de Heisenberg
separados por paredes de Bloch, por dominios de Ising separados por paredes vazias [4].

Entretanto, simulagoes do modelo Ising-dipolar possuem alguns limites computacionais
que comprometem comparacoes com sistemas reais e limita o estudo a tamanhos pequenos,
e portanto a faixas de largura pequena.

No intuito de observar caracteristicas em escalas maiores, estudamos uma versao conti-

nua do modelo Ising-dipolar que enfatiza o papel do parametro de ordem - a magnetizacao.
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Uma maneira de fazer isso é dividir o sistema em muitas células com dimensoes gran-
des comparadas a qualquer comprimento microscopico tal que cada célula contenha um
niumero grande de spins. Define-se entao um campo do parametro de ordem, ¢(x), como
a média da magnetizacao de uma célula centrada em x e que, como existem muitos spins
em cada célula, pode ser tratada como uma variavel real continua.

Este processo de mediagdo em uma regido do espaco é chamado coarse graining [2].
Uma transformagao gaussiana na fun¢ao de particao do hamiltoniano discreto [21] captura
o procedimento descrito acima e o resultado ¢ um hamiltoniano efetivo do tipo Landau-

Ginzburg:

1
Hio = 5 [ @x[(Vo00)? + rod?(x) + 50'00)] + 5 [ x [ @x0)(x  xpot)
(2.7)
O termo gradiente de curto alcance favorece um estado homogéneo (ferromagnético)

e o termo dipolar de longo alcance:

1

J(x=%X|) = ——= 2.8

(=) = =g (28)

favorece um estado antiferromagnético. Os termos ¢? e ¢* limitam a energia do sistema
favorecendo um valor nulo de ¢ se ry > 0 ou dois valores equivalentes +m se ry < 0.

Sendo k; = 2nl;/L, com i = 1,2 e [; = 0,£1,42, ... os vetores de onda compativeis

com as condicoes de contorno periddicas e definindo as transformadas de Fourier como:

= % Z o(k)ex (2.9)

6(k) % / i b(x) ek (2.10)

o hamiltoniano (2.7) na representagao de Fourier é:
1
h §¥A(k)¢(k 4L2 kzkzkz¢ (ki)o ks)o(—ki —k, —ks) (2.11)
1 2 3

onde A(k) é o espectro de flutuagoes

J(k)

A(k):T0+I€2+ S

(2.12)
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Formalismo geral

O formalismo geral para tratar desses sistemas em contato com um reservatorio térmico

é baseado na funcgao de particao consistente com o processo de coarse graining:

7= / Dep(x)ePHI9 (2.13)

que é na forma de uma integral funcional sobre todos os valores possiveis de ¢(x) em

todas posigoes x. Essa integral também pode ser expressa no espago de Fourier como:

7 = / (Hdgf)(k)) e~ PHI9] (2.14)

Essa expressao geralmente nao converge, a menos que seja assumido um corte nos
vetores de onda: k£ < A, e que determina portanto um comprimento minimo para o
espaco. Em todas integrais no espago, inclusive em (2.7), esse corte é tomado. Para
campos ¢ representados em um espaco discreto, esse corte aparece naturalmente como a

constante de espacamento da rede.

Campo Médio

Em (2.13), as configuragbes que mais contribuem a funcdo de partigdo sao as que

minimizam a energia (2.7):

SH 9]
6¢(x)

—V2(x) + rod(x) + ug®(x) + % / d*x'o(x')J(|x — x| (2.15)

=0

A aproximagao de campo médio na expressao da fungao de partigao (2.13) consiste em
calcular as integrais funcionais tomar apenas essas configuragoes, o que equivale a tratar
o hamiltoniano (2.7) como uma energia livre [2].

Da equagao (2.15) no espago de Fourier pode-se obter a forma da energia no seu
minimo:

Hlg) = 1 3" Ao (2.16)

Agora, se A(k) tem um minimo absoluto em um valor k,, # 0, entao a solugdo que

minimiza a energia livre de Landau H|[¢] é dada por:

¢(k) = Lm[(5k,km + 5k,fkm] (217)
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o(x) = 2m cos(k,.x) (2.18)

caracterizando a fase modulada.
Para satisfazer a equagao (2.15) no espaco de Fourier, a amplitude deve satisfazer:

A(kp)m + 3um® =0 (2.19)

O valor de k,, é independente da temperatura porque ele é determinado pela condicao de

que seja um minimo do espectro de flutuacoes:

dA(K) 1dJ(k)
aatm)) - _ 1aJik)) 9.9
7 PR - M (2.20)

Assim, a temperatura critica é dada pela condi¢ao A(k,,T.) = 0, ou

J (K
ro(T,) =15 = —(k2, (5 )) (2.21)
e a amplitude da fase modulada abaixo de T, é dada por
—A
m = | —Alm) (2.22)
3u

expandindo 7o(T) = r§ + a(T — T.), com a > 0, fica caracterizada a transi¢ao de fases de

segunda ordem:

a(T —T.)
T (2.23)
onde a modulacao cresce abaixo da transi¢ao continuamente a partir da solugao paramag-

nética m = 0.

A abordagem de Brazovskii

Como um primeiro passo para incluir flutuagoes ao estudo de campo médio, pode-se
usar a aproximagcao de campo auto-consistente, de Hartee ou de fase aleatoria, que consiste
em tomar uma forma gaussiana do hamiltoniano (2.7) substituindo um fator ¢* do termo
¢* pela sua média (¢?) e determina-la autoconsistentemente.

Essa aproximacao foi usada por Brazovkii (1975) [9] para observar, em um sistema
com um minimo em A(k), que a transi¢do de uma fase isotropica a uma fase modulada
era de primeira ordem, ao contrario do previsto em campo médio.

Recentemente, Cannas et al. (2004) [18] observaram que o modelo dipolar continuo do

hamiltoniano (2.7) pertence a mesma classe do caso de [9]. Utilizando uma aproximacao
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de Hartree para o hamiltoniano (2.7), eles mostraram que como o espectro de flutuagoes
é isotropico, ele pode ser minimizado em um continuo de dire¢oes com vetor de onda
k.. Essa forte degenerecéncia nas direcoes fazem com que a fase paramagnética seja

metaestavel até temperatura zero, caracterizando uma transicao de primeira ordem.

Como a compreensao da natureza das transicoes e das fases termodinamicas deste mo-
delo estao limitadas a aproximagoes perturbativas (que em primeira ordem ja introduzem
mudancas qualitativas ao caso de campo médio) é interessante estudar este modelo através
de simulac¢oes computacionais da dinamica em contato com um reservatorio térmico. A
dinamica proposta nesta dissertacao ¢ a dindmica de Langevin, que, juntamente com o

método utilizado para sua implementagao numeérica, serd o tema do proximo capitulo.



Capitulo 3
Dinamica de Langevin

Em 1908, Paul Langevin propos uma equagao de Newton fenomenoldgica para des-
crever o movimento browniano de uma particula coloidal suspensa em um liquido. Sua
interpretacao era de que o movimento dessa particula era descrito pela acao de dois tipos
de forgas provenientes do impacto com as moléculas do liquido: colisoes aleatorias com a
particula browniana atuariam como uma forga dirigindo seu movimento rapido e erratico
(forga estocéastica), o que levaria a uma forga friccional (forga sistematica) atuar sobre a
particula em uma escala maior de tempo. Como sera apontado logo adiante, uma relacao
interna entre essas forcas resulta do fato de ambas terem a mesma origem microscopica
[22].

A equacao de Newton proposta foi:
m— = —— + F(t) (3.1)

onde o primeiro termo é a forca devido a viscosidade do meio, com B sendo a mobilidade,
e F(t) é a forca aleatoria, sobre a qual Langevin fez duas suposi¢oes fundamentais:

1. A forca média devida as colisoes é nula:
(F(t)) =0 (3.2)
2. As colisoes sucessivas sao independentes, ou descorrelacionadas:
(F)F(t')) = Co(t —t) (3.3)

onde C mede a intensidade da for¢a estocastica e () ¢ a média em um conjunto de diferentes
realizacoes. A primeira condicao reflete a auséncia de uma direcao preferencial, enquanto

a segunda implica que a particula nao guarda memoria das sucessivas colisoes, o que
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significa que o tempo caracteristico de interagao entre a particula browniana e as moléculas
do liquido é muito menor que os tempos de observacao.

Utilizando as propriedades estatisticas do ruido para obter a solu¢ao da equagao (3.1)
para a velocidade média e a velocidade quadratica média a tempos longos (apos a relaxacao
inicial devido o termo de atrito frente o termo inercial), juntamente com a suposi¢ao de
que a particula browniana esta em equilibrio térmico com o liquido e que portanto vale o

principio da equiparticao da energia, Langevin obteve a relacao:

2kgT
B

conhecida como relagao de Einstein, quem a derivou de outra maneira em 1905, ou relacao

C = (3.4)

de flutuacao-dissipag¢ao, exprimindo a conexao entre as flutuacoes da forca estocastica e
a dissipacao contida na forca de atrito como uma consequéncia da condicao de equilibrio
térmico com o meio a temperatura 7" [23].

Pode-se extender o caso de uma particula browniana para sistemas de muitas particulas
em contato com um reservatorio térmico e sujeitas a tipos variados de forcas determinis-
ticas [24]. Para um primeiro passo na aplica¢do da equagdo de Langevin a outros casos,

reescreve-se (3.1) em termos do momentum e do hamiltoniano da particula browniana:
— =———+F@t)=-T—+F(1) (3.5)

onde I' =1/B.
A generalizagao para outras variaveis reais continuas ¢(x) com hamiltoniano H, torna

possivel reescrever a equagao de Langevin (3.5) para cada posigao x:

8%(;‘) - —r‘;f—([f)] +(x, 1) (3.6)
(n(x,t)) = 0 (3.7)

(n(x, tn(x', 1)) = Co(t —1')*(x — x) (3.8)
C = 2TkpT (3.9)

onde a relacao de flutuacao-dissipagao ¢ a condicao para que o estado assintotico esteja
em equilibrio com o banho térmico, como serd ressaltado mais adiante. n(t) é uma varia-
vel estocastica independente para cada posicao no espaco usualmente chamada de ruido

branco, que por ser descorrelacionado no tempo tem uma distribuicao de probabilidades
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gaussiana. O termo "branco" é porque seu espectro de frequéncias, a transformada de
Fourier no tempo da equagao (3.8) ou da (3.3), contém todas as frequéncias possiveis por
igual, tal como a luz branca [23].

A equagao de Langevin (3.6,3.8) também pode ser usada para derivar as equagoes
dinamicas que determinam toda funcao de distribuicao de probabilidades para as variaveis
do sistema [2].

A equagao dinamica correspondendo a densidade de probabilidade W ({¢(x)}, ), que
é a probabilidade por unidade de volume do espacgo de configuragoes para que as variaveis
¢(x) tomem dados valores no tempo ¢, é chamada de equagdo de Smoluchowski, ou de

equagao de Fokker-Planck, [21] e é escrita como:

aW /dd [ SH — C §W

56(x) T 2 50(x) (3.10)

Supondo que o sistema esteja em equilibrio térmico e entao obedeca uma distribuicao

estacionaria de Gibbs:

Wa({o(x)}) o exp [-GH|[¢]],

a equacao (3.10) para essa distribuicao é:

We _ o [ g, 5 1 SH
o —O—/d e {(r 2PCOWegs (3.11)

e a condicao para que a distribuicao de probabilidades de Gibbs seja solucao da equacao
(3.11) é que I' e C satisfacam a relacdo de flutuagao-dissipacao (3.9). Ainda é possivel
mostrar que a distribuigao de probabilidades na equagao de Smoluchowski (3.11) sempre
tende a distribui¢ao de equilibrio [21].

Como um formalismo valido para tratar sistemas que trocam energia com o ambiente,
a dindmica do modelo dipolar continuo pode ser descrita pela equagdo de Langevin (3.6),

usando a forma do hamiltoniano em (2.7) para obter:

99(x)
ot

= V?p(x) — rod(x) — up*(x —3 /d2x/¢ J(|x — x'|) + n(x, 1) (3.12)

no espaco real, ou no espaco de Fourier como:

ad)a(tk)‘ = —0(K)A(F) — =5 > (k)6 (ka)o(k — Ky — ko) +71(k, 1) (3.13)
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3.1 Estabilidade Linear a Temperatura Zero

A solu¢ao modulada do tipo modo-tinico (como um cosseno puro) obtida em campo
médio no capitulo anterior é uma solucao da equacao de Langevin a temperatura zero.

Isso pode ser verificado na equacdo de Langevin (3.6) lembrando que a energia é um

dH _
5 :
Para analisar a estabilidade dessa solugao, perturba-se ela em um modo arbitrario k:

minimo para essa solucao e portanto

ok, t) = ¢"(k) + dop(k,t) = Lm[dkx,, + Ok —xk,.| +0o(k,1) (3.14)

Substituindo na equagao (3.13) e desprezando os termos nao-lineares em d¢(k,t),

obtém-se:

950 (k)
ot

— —A(k)5p(K) — 3um? [5o(k + 2k,) + 20(k) + 56(k — 2k,,)] (3.15)

De onde é possivel estudar a estabilidade das diferentes solugoes:

Para a solugao paramagnética, m = 0, obtém-se:
d(k) = —A(k)s(k) (3.16)

isto é, a solucdo paramagnética é estavel frente a perturbacao em um modo arbitréario

se A(k) para esse modo for positivo.

A estabilidade das solugdes ordenadas com m? = —A(k,,)/3u pode ser analisada frente
a diversos tipos de perturbacao. O caso mais imediato é analisar a estabilidade da solucao

frente a uma perturbacao na sua amplitude, isto é:

0p(k,t) = 0¢(t) (Ok k. + Ok, k) (3.17)

O que, substituindo na equagao (3.15), leva a:

5¢(t) (5k,km + 5k,7km) = —A(k)5¢(t) (5k,km + (5k,,km)—3u m2 (5k,3km + 5k,73km + 35k,km + 35k,fkm) (5¢(t)
(3.18)
que, para k = £k, :

56(t) = — [A(kp) + 9um?] 5¢(t) = 2A (K, )3(1) (3.19)

Isto &, as solugoes ferromagnética (k,, = 0) e modo-tunico (k,, # 0) sao estaveis frente
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a perturbagoes na amplitude se A(k,,) for negativo.

Esses resultados, como se esperava pela condicao de que as solugoes ferromagnética
e modo-tunico fossem reais, sugerem que os parametros 7y e 6 devem ser ajustados para
comportar uma solugao estavel. Como ry ¢ uma constante aditiva em A(k), a estabilidade
de uma solugao pode ser facilmente atingida variando esse parametro.

Em (fig. 3.1), o espectro de flutuagdes A(k) sem o fator aditivo rq é graficado para
simulagoes da equagao de Langevin (3.12) discretizada a temperatura zero (que serao
detalhadas na se¢ao 3.2), com tamanho linear L = 128, w = 1 e § = 4.67, onde a solucao
de modo k,, = 7/8 é estavel para valores suficientemente negativos de ro. Os valores
negativos de 7y usados nas figuras seguintes para ilustrar as solugoes de modo k,, = /8
foram graficados em linhas horizontais de valor |rg|. A constante de discretizagao espacial

foi tomada como a = 1.

10

K2 + J(K)/3

k

Figura 3.1: A(k) sem o fator ry. Os valores constantes correspondem aos valores escolhidos
de —rg = 1.6, 1.7, 2 e 3.

Para valores positivos ou pouco negativos de rg, a solucao estacionéria é a paramag-
nética ¢ = 0. Diminuindo o valor de 7y < 0 (aumentando seu valor absoluto), as solu¢oes
estacionarias de modo k,,, = 7/8, além de aumentarem suas amplitudes a partir de ¢y = 0
como se espera, tém a forma de suas ondas modificadas. Na figura (fig. 3.2) se observa
que as modulagoes passam de ondas senoidais para ondas mais quadradas a medida em
que |A(k.,)| aumenta com os valores de 1y apontados na figura (fig. 3.1).

As formas das ondas sao alteradas pela inclusao de harmonicos impares & solucao
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Figura 3.2: Corte transversal das solugoes para os diferentes valores de ry apontados na
figura (fig. 3.1).
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Figura 3.3: Parte real da transformada de Fourier das solugées na (fig. 3.2). Observa-se
a contribuiao crescente dos harmonicos impares a solugao de modo-tnico.
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de modo-tinico, como se observa na (fig. 3.3) na parte real da transformada de Fourier
das solugoes na (fig. 3.2). O modo dominante, entretanto, ainda é o de k,, = 7/8
correspondente ao minimo de A(k).

A validade da solugdo de modo-unico para equagoes do tipo (3.13) onde o espectro
de flutuacoes tem um minimo em um vetor de onda k,, # 0 foi levantada por Pomeau
e Manneville (1979) [25], que estudaram as solugoes de um modelo para a conveccao de
Rayleigh-Bénard, onde o espectro de fluta¢oes tem a forma Ay, (k) = —e+ (k* —k2)?. Eles
derivaram contribuicoes de harmonicos impares a solucao em uma anéalise que segundo
eles poderia ser extendida a formas mais gerais de A(k) com um minimo em k,, # 0.

As solugbes numéricas apresentadas na figura (figs. 3.2) estdo de acordo com seus
resultados, onde a solucao de modo-tinico ¢ uma boa aproximacao para valores de ¢ muito

pequenos, isto é, para Ay, (ko) < 0.

3.2 Integracao Numérica

3.2.1 Parametros Adimensionais

Para estudar a equacao de Langevin com o menor nimero possivel de parametros
relevantes ao problema, é conveniente reescalar [26] a equagdo (3.12) e o hamiltoniano
(2.7) de forma a conterem parametros adimensionais.

Supondo que rg < 0, tal que o hamiltoniano tenha dois minimos equivalentes em

valores de ¢ # 0, as seguintes transformacoes:

X — Xy/|rol

o — o\ u/lrgl (3.20)

t — t‘?“o’

levam a reescrever a eq. (3.12) como:

T = 000 060~ %00 - 5 [ ExaGIx - xl) a2
com: 5 sl
T = Tulin (3.22)

e (n(x, t)n(x',t')) = 2T"6(t — t)6*(x — x).
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com o mesmo conjunto de transformagoes, o hamiltoniano (2.7) se torna:

116 = 5 [ x| (Vo) - 200+ 3000 | + g [ [ Pxot0 (- xotx)
(3.23)

onde a energia ¢é reescalada como:
H'l¢] = ~H] (3.24)

To

Para evitar uma notacao pesada, daqui em diante os parametros adimensionais sao
escritos sem a linha ’.

Embora a dependéncia tnica em § pareca evidente nas equagoes acima, o papel de
ro visto na ultima secao em ajustar a estabilidade e a forma da solucao é transportado
através da transformagao (3.20) ao espago e em especial, ao comprimento de onda de corte
nas integrais f d*x, equivalente & constante de espagamento da rede do campo ¢(x) no

espaco discretizado.

3.2.2 Discretizacao Espacial

A discretizacao espacial é feita sob uma rede quadrada de constante a tal que o espaco
discreto seja descrito por:
x = an = a(ié, + jé,), (3.25)

comi,j=1,2...N eé¢, e ¢, sao os vetores unitarios dos eixos cartesianos da rede.
De maneira geral, a passagem do continuo ao discreto pode ser sintetizada pelas se-

guintes substituicoes:

L =aN, /d2x — a® Z (3.26)

X

Aplicando-as na equacao (3.23), o hamiltoniano adimensional é reescrito como:

1ol = T 37 [(Veo(x))? — 62(x) + 564 (x 5Z¢ J(x=xNo(x)|  (327)

onde V, é o gradiente discretizado na rede.
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Se as transformadas de Fourier forem redefinidas para o espaco discreto como:

0 = 3 Dol

o hamiltoniano adimensional (3.27) na representacao de Fourier fica:

2

16 = £ 3" A096096(—10 + 25 3 606 ()o)o(—s ks~ k) (3.25)

om
C 2

ARy =k — 1+ %J(k) (3.29)

onde a transformada de Fourier da forma discretizada do laplaciano na rede em (3.28)

foi tomada em sua forma isotropica: k2.

Condigoes de Contorno

Afim de observar propriedades que sugerem o comportamento de uma amostra de
tamanho macroscopico, simulacoes de amostras finitas devem ser feitas de maneira a
minimizar efeitos de tamanho finito, tal que a medida que os tamanhos crecam em direcao
ao limite termodinamico o efeito das bordas sejam despreziveis.

Uma das conseqiiéncias do carater de longo alcance da interagao dipolar, até mesmo a
nivel experimental, é justamente o forte efeito da forma da amostra. Para minimizar esse
efeito, as interagoes foram calculadas contando com infinitas réplicas do sistema. Tem-se
entao um sistema infinito dividido em células de tamanho L x L. com condigoes de contorno
periodicas, onde um campo ¢(x) na célula original interage com as infinitas réplicas do
sistema (inclusive dele mesmo).

Como a interagao ferromagnética é de curto alcance, basta a interacao com os vizinhos
nas primeiras réplicas, o que equivale a ter condi¢oes de contorno peridédicas no proprio
sistema. Ja& que a interacao serd sempre tratada no espago de Fourier, essa condicao é
automaticamente satisfeita pela forma discreta do vetor de onda k.

Ja para a interacao dipolar, as somas sobre as infinitas réplicas é lentamente conver-
gente. Para contornar esse problema, aplica-se o método das somas de Ewald, desenvolvido
originalmente para sistemas de particulas carregadas interagindo via potencial de Cou-

lomb. O método das somas de Ewald para o caso de interacoes dipolares esté desenvolvido
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na literatura [6]. Como as distancias entre os sitios da rede se mantém constante ao longo
da simulagdo, a matriz J(x,x’) modificada pelas somas de Ewald sob as infinitas réplicas
precisa ser calculada somente no inicio da simulacao.

Na pratica, o que é feito na simulagao é calcular a energia local de um sitio no espago
de Fourier. Isso se faz por duas razoes: a primeira é tomar a forma isotrépica do laplaciano
discretizado na rede e portanto nao se restringir a aproximacoes de diferenca finita em
primeiros ou segundos vizinhos. Como ser& colocado na proxima secao, essa forma do
laplaciano facilita a integracao temporal.

Em segundo, como a contribuicdo da interacao dipolar ¢ em N? produtos para cada
um dos N? sitios da rede (um processo da ordem de N* operagoes), ¢ menos custoso com-
putacionalmente transformar ¢(x) para o espago reciproco, multiplicar pela transformada
de Fourier da interagao dipolar (calculada uma s6 vez no inicio da simulagao), e entao

transformar de volta ao espaco real, isto é:
1 ik 1
> o) I(x - X)) = v > o(k) (ke ™ = [p(k)J (k)] (3.30)
x/ k

(onde ]57" & a componente x da anti-transformada de Fourier), ji que rotinas de FFT
(transformadas rapidas de Fourier) diminuem consideravelmente o tempo de transforma-
Gao.

Rotinas usuais [30] usam algoritmos para tamanhos lineares que sao poténcia de 2
e que custam da ordem de N log, N operacoes para cada dimensao, tornando o calculo
da energia dipolar de O((N log, N)?). Esse custo computacional ¢ diminuido em até 4
vezes utilizando a biblioteca FFTW para transformadas de Fourier discretas [31], que se
adapta ao processador especifico usado para a simulacao, além de possibilitar redes de

tamanhos arbitrarios.

A forma discreta do ruido branco pode ser obtida observando que na passagem da
delta de Dirac no espago continuo (x) para a delta de Kronecker no espaco discretizado
(x = an, com n = ié, + jé,) se da por:

1
a?

5n,n/ (331)

e assim: (n(x,t)n(x,t')) = Z56(t — ')dxx-

Nota-se que se uma variavel estocéstica £(t) tem uma distribui¢do de probabilidades
gaussiana de variancia o e outra variavel () tem variancia unitaria, os dois processos se
equivalem por £(t) = \/ou(t).

Para tratar o ruido branco nas simulag¢oes, usa-se um gerador de niimeros aleatorios
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entre zero e um com uma distribuicao de probabilidade uniforme, onde é aplicado um
método de transformagcao para passar a uma distribuicao de probabilidades gaussiana de
variancia unitaria [30]. Na pratica, a descorrelagao espacial (e temporal) do ruido branco
é garantida com o uso de um bom gerador de niimeros aleatorios.

Assim, a equagdo de Langevin (3.13) no espaco discretizado e com parametros adi-

mensionais, escrita aproximadamente como na maneira implementada numericamente,

—¢3(x,t) + \/i:Zu(x, t)] (3.32)

k

é:
op(k, t) 2

e = —olkt) {kQ 1+ %J(k)} +

Onde ]f significa a componente k da transformada de Fourier, e o ruido branco pu
obedece: (u(x,t)) =0e (u(x, t)u(x',t')) = 0(t —t')dxx-

Ao transformar para o espago de reciproco o termo ¢*(x), além do proprio campo
¢(x), evita-se a necessidade de calcular um duplo somatorio como na equagao (3.13), o

que seria tao custoso quanto calcular a energia dipolar no espago real.

3.2.3 Meétodo de Integracao Temporal

A maneira com que a equacao diferencial parcial estocastica (3.32) é integrada ou
discretizada temporalmente garante a eficiéncia (custo computacional) e a confiabilidade
dos resultados obtidos (precisao e estabilidade do algoritmo). O algoritmo escolhido devera
ser um compromisso entre esses dois critérios.

Em termos gerais, um algoritmo de integracao temporal consiste em discretizar a de-
rivada no lado esquerdo da equacdo (3.32) em passos finitos do tempo At e o do campo
A¢, o que leva a equacoes algébricas para a mudanca em ¢ quando a variavel indepen-
dente t é aumentada em At. Algoritmos que usam mais de uma equacao algébrica para
determinar essa mudanca o fazem para corrigir ou cancelar erros de ordem mais baixa.
Geralmente, o nimero n de equacoes determina a ordem do algoritmo, correspondendo a
um erro O(A¢"™) na mudanga da variavel |30].

Como o custo computacional basicamente limita o tamanho da rede e a regiao de
parametro com determidados tempos caracteristicos, como o tempo para equilibrar, um
algoritmo que usa apenas uma equacao algébrica é preferivel aos de ordem mais alta com
mais de uma equacao, mesmo sendo mais instavel e impreciso.

Por se tratar de uma equacao diferencial parcial, a maneira como ambas discretizacoes
do tempo e espaco estao relacionadas afetam a estabilidade do algoritmo. Dentre as
muitas maneiras de tratar a derivada temporal de primeira ordem frente ao termo difusivo
(o laplaciano), um método mais estavel recomendado é o semi-implicito [30], onde o valor

do termo difusivo é tomado no tempo posterior ¢ + dt e a interagao dipolar no tempo ¢.
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Alguns trabalhos anteriores de simulacgoes de processos de ordenamento de fases em
diferentes sistemas que possuem uma equacao dindmica para um campo escalar similar
ao caso presente foram tomados como referéncia para a escolha do método de integracao.

Algoritmos de ordem mais alta foram testados para simulacoes desses processos em
um modelo do tipo Landau-Ginzburg com interacoes dipolares modificadas por um efeito
de espessura [26], e também para um modelo Landau-Ginzburg com parametro de ordem
conservado [27], onde nao foi encontrada uma melhora significativa frente ao algoritmo de
primeira ordem.

No entanto, um método explicito de primeira ordem é reconhecido ser muito sensivel
a escolha das constantes de discretizacao e ao efeito de ruido térmico [28].

Seguindo [27], com um esquema de diferengas finitas no espago real, o tratamento
semi-implicito do termo difusivo pode ser muito complicado. Além das vantagens ja
mencionadas, sua versiao isotropica no espago reciproco (k?) torna o emprego do método
imediato.

Uma outra vantagem da atualizacao ser no espago reciproco, juntamente com uma
atualizacao simultdnea em toda rede, é o uso das rotinas de FFT e da maneira simples
em como o campo dipolar local (3.30) aparece no espago de Fourier.

Por fim, a discretizacao temporal do ruido branco se da pela mesma maneira que no

caso espacial (3.31). Assim, o método semi-implicito espectral de primeira ordem utilizado

F
| 2T
_¢3 (X> t) + %M()Q t)]
k

aqui é empregado na equagao (3.32) como:

ok, t+dt) — o(k,t)

= —¢(k, t+dt)k*+o(k, t) {—1 - %QJ(k)} +

dt
(3.33)
e se resume a seguinte equagao algébrica:
1 2 27T'dt :
_ T _dt &P N fnaliasd
o(k, t+dt) = e ok, t) — dt < 1+ 5 J(k:)) ok, t) + |—dt ¢’ (x,t) + = u(x, t)]k
(3.34)

com (u(x,t)) =0 e (u(x, t)u(x',t')) = 0y oxx-

Em comparacao com o método explicito onde o termo difusivo é tomado no tempo ¢,
esse método se mostrou muito mais estavel nas simulagoes. A estabilidade aqui depende
essencialmente das constantes de discretizacao espacial a e temporal dt e de que a ampli-
tude do campo ¢ nao exceda um valor maximo, o que acaba limitando a intensidade do

ruido, isto é, a temperatura.



Capitulo 4
Simulacoes

Ao longo desse capitulo, o estado fundamental correspondente & modulacao do campo
¢ em uma diregao com modo caracteristico k,, = m/ah, onde a é a constante de rede,
¢ denominado faiza h. Essa é a denominacao usual no contexto de fases moduladas,
inclusive nas simulac¢oes do modelo Ising dipolar.

As simulagoes do modelo dipolar continuo sao apresentadas aqui com medidas de
grandezas como a energia (3.27) e dois parametros de ordem que sao definidos adiante:

1. g, correspondente a ordem orientacional das faixas e varia entre um para faixas
ordenadas em uma unica direcao e zero para faixas orientadas em direcoes arbitrarias
diferentes.

2. q; correspondente a ordem translacional das faixas e varia entre um, para faixas
com paredes de dominio retas e alinhadas, e zero, para faixas com grandes flutuacoes nas
posicoes das paredes.

As duas ordens estao conectadas, como se pode perceber rotando uma regiao de faixas
em relacao ao estado de faixas perfeitas, ambas ordens sao perdidas.

Além dessas quantidades, suas flutuacoes também sao medidas para obter as derivadas
correspondentes da fungao de partigao [2]: o calor especifico e as susceptibilidades dos

parametros de ordem, calculados da seguinte maneira:

c = ﬁ<<62>—<6>2) (4.1)
Xg = N72(<q2>—<Q>2) (4.2)

onde e é a energia interna (3.27) por unidade de drea e N? ¢ o nimero de sitios da

rede.
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4.1 Parametro de Ordem Nematico

Para medir a ordem orientacional em sistemas escalares apresentando fase de faixas é

preciso considerar o vetor diretor:

e
i 2] “3)

nas paredes de dominio entre as faixas, como ilustrado na figura (fig. 4.1).

Figura 4.1: vetor diretor local nas paredes de dominio ilustrados como pequenas barras [32]

O vetor diretor fornece a orientacao local, perpendicular & faixa. Ele foi utilizado por
Christensen e Bray (1998) [32] para definir uma correlagao espacial associada a ordem
orientacional para o processo de ordenamento de faixas no modelo de Swift-Hohenberg.
Quian e Mazenko (2003) [33], no mesmo contexto, utilizaram uma analogia com os cristais
liquidos para definir essa mesma funcao de correlacao em termos da funcao de correlacao
de um parametro de ordem nemético, semelhante ao que é apresentado aqui.

No espago discretizado, o vetor diretor é calculado usando um esquema de diferencas

finitas para o gradiente na rede:

d(x — aéy) — p(x + aéy)

o (4.4)

Vo (x) >~

onde « é a componente cartesiana do vetor diretor.

As paredes de dominio sao localizadas através de uma funcao d4,(x), que vale 1 se
0 campo ¢ em X tiver primeiros vizinhos com sinal contrario. Se o campo nao tiver ao
menos um vizinho de sinal oposto, d4,(x) = 0. Por exemplo, o nimero N, de sitios que

se encontram em paredes de dominio pode ser obtido da soma:

Ndw = Z5dw(x) (45)
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Sendo assim, uma ordem global da rede de faixas pode ser definida considerando a

seguinte quantidade:

Qo = L Z daw (x) cos 20(x) (4.6)

onde d4,(x) no somatorio escolhe somente as paredes de dominio e #(x) é o angulo
entre o vetor diretor em x e a direcao média dos vetores diretores da rede. Se esse angulo
é zero ou 7 para todos sitios nas paredes, o sistema estd alinhado a direcao global e
qo = 1. Porém, se a direcao local ¢ aleatoéria, o cosseno varia arbitrariamente entre —1 e
leg,—0.

A quantidade descrita acima é usada em cristais liquidos bidimensionais para definir a
ordem neméatica, com a direcao do vetor diretor sendo analoga ao eixo molecular. Assim
como em cristais liquidos [3], a orientacao global nao é necessariamente conhecida e para

calcular ¢, é preciso tomar um parametro de ordem tensorial () definido como:
Qap = 7= D _ Saw(X) [20a(i)n5(i) — dag] (4.7)

onde «, 3 = 1,2 sao as componentes cartesianas. No limite termodinamico seus auto-
valores sao exatamente +¢q,. Quando levado em conta o tamanho finito, seus autovalores
se comportam como ¢, + O(1/v/Ny,) e na fase isotropica [3] espera-se um valor positivo
pequeno para ¢,. Sendo assim, a forma do parametro de ordem nemético (ou orientacio-

nal) utilizada é o autovalor positivo de (4.7):

Qo = 1/ Q%l + Q% (4-8)

Esse parametro de ordem se mostrou robusto frente as diferentes orientacoes das faixas,
desde que o tamanho do sistema seja suficiente para conter um nimero minimo de paredes

de dominio.

4.2 Parametro de Ordem Translacional

A ordem translacional é medida aqui também através de uma analogia com cristais
liquidos e cristais em geral. Nesses casos o parametro de ordem translacional é definido

como [29]:

p(G) = % Z cos(G.r;) (4.9)

onde G é um vetor da rede reciproca e r; é a posicao do atomo 7. Se todos os N atomos

estao separados por uma distancia A = 27 /G na direcdo de G, pg = 1. Se nao existe
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nenhuma periodicidade associada a esse vetor de onda, pg — 0.
Como a defini¢ao (4.9) depende fortemente da origem das coordenadas, define-se um

parametro de ordem translacional que independe da escolha da fase:

)

(4.10)

Para fazer a analogia com o sistema de faixas, a posicao da parede de dominio é
tomada como a de um sitio preenchido por um atomo e o vetor de onda G relevante é o

k,,, correspondente ao pico do fator de estrutura:
S(k) = [o(k)* (4.11)

onde k,, corresponde ao vetor de onda da modulacao de uma configuragao de faixas de
largura h = 7/|k,,| com orientagdo preferencial paralela a k,,.

Como o comprimento de onda correspondente a k,,, é o de duas faixas (2h), poucos
pontos entram na soma em (4.10) para calcular o parametro de ordem translacional.
Para aumentar a estatistica de pontos nas paredes de dominio, o parametro de ordem é
calculado duas vezes com G = 2k, para contar com pontos da parede de dominio de
ambas as faixas.

Na primeira vez as paredes escolhidas, denominadas aqui por "paredes 1", sao as
paredes & esquerda e/ou acima da faixa a qual pertencem. Na segunda vez as paredes
escolhidas, "paredes 2", estao a direita e/ou abaixo da faixa a qual pertencem. FEssas

paredes estao ilustradas para um caso de faixas verticais na figura abaixo (fig. 4.2):

Figura 4.2: a esquerda, uma configuracao de faixas puras, onde os campos na faixa preta

assumem valores negativos. As duas figuras a direita sao os sitios das paredes 1 (preto) e
os sitios das paredes 2 (cinza), que sdo as diferentes paredes de dominios usadas indepen-

dentemente para estimar ¢;.



Capitulo 4: Simulacdes 36

O valor do parametro de ordem resultante é a média desses dois:

E 6i2km.x + E :6i2km.x
i1 9

G = (4.12)

2V} 2N;
com Nj, sendo o niimero de sitios das paredes 1 e 2, respectivamente.

Essa definicao do parametro de ordem translacional nao é a definicao usual para sis-
temas de faixas. Geralmente a ordem translacional é definida em termos de um campo
continuo de deslocamento u(x) que corresponde ao quanto a borda de uma faixa esta
deslocada em relagao a posi¢ao do estado fundamental [11]. Porém, essa defini¢ao pode
ser muito complicada de implementar em um espaco discreto.

Entretanto, devido a arbitrariedade em escolher um "lado" da faixa para que o sistema
tenha uma periodicidade bem definida, em alguns casos de faixas inclinadas formadas por
"degraus" no espago, como na figura (fig. 4.3), as paredes de dominio nao ficaram bem
definidas, prejudicando a precisao do parametro de ordem. No caso em que as faixas sao

verticais ou horizontais, esse problema nao pareceu ser muito relevante.
LI
T
I 'S L=
Pl I -, e

I./_J';-__
r/_r H;—’I

Figura 4.3: a esquerda, uma configuracao de faixas em um estado sem ordens orientacional

e posicional. A direita, as paredes 1 (preto) e 2 (cinza) para esse estado.

4.3 Resultados

As simulagoes foram feitas com sistemas de faixa de largura h = 2,3 e 4, correspon-
dendo aos valores de 6 = 1,2 e 3, respectivamente. Esses valores foram escolhidos de
acordo com as energias do sistema para as trés larguras de faixas a temperatura zero,
graficadas para diferentes Js na figura (fig. 4.4).

A escolha da constante de discretizacao da rede foi feita analizando o espectro de
flutuacoes na figura (fig. 4.5) e determinando um valor de 7y tal que A(k,) < 0. Os
valores escolhidos foram de ry = —5 para as faixas 2 e 3, e de rp = —3 para faixa

4. Essa diferenca implica em escalas diferentes de tempo, energia e espaco entre essas



Capitulo 4: Simulacdes 37
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Figura 4.4: energia por unidade de area para configuragoes de faixa de diferente largura,
calculada com L = 192 e a = v/5.

simulagbes. Entretanto, as transformagoes das eqs. (3.20) aplicadas nas amostras das
simulacoes tornam possivel um comparacgao entre esses resultados, como sera ressaltado

mais adiante.

K2 + J(K)IS

Figura 4.5: espectro de flutuagoes, sem o ry, para os diferentes deltas. a = 1.

As solucoes de faixas para os parametros usados nas simulagoes podem ser visualizadas

em uma se¢do transversal ao longo da direcao de modulagao na figura (fig. 4.6).
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Figura 4.6: as diferentes solugoes da equagao de Langevin adimensional (3.34) correspon-
tentes ao estado fundamental, obtidas da secao transversal da configuragao estacionaria
a temperatura zero apo6s a inicializacao em uma configuragao cosseno. Para as faixas 2 e
3, a = /5 e para a faixa 4, a = /3. Para fins de comparacio, a solucio de faixa 4 com

os mesmos parametros utilizados nas faixas 2 e 3 é graficada em pontos sem linha.

Assim, na equagao de Langevin com parametros adimensionais (3.34), a constante de
rede para experiéncias com faixas 2 e 3 & a = /5, e com faixa 4, a = v/3. O passo de
tempo escolhido foi de 0.5 em que, para todas experiéncias, era bem menor que o passo
de tempo que tornava a atualizacao instavel. O método de integracao se mostrou estavel

na janela de temperaturas de interesse.

As experiéncias consistem primeiramente em equilibrar o sistema na fase isotropica
a partir de uma condicao inicial paramagnética, ou no estado fundamental de faixas, e
resfriar ou aquecer o sistema a uma taxa lenta, que é determinada pela maior taxa de
resfriamento d7,, onde o sistema consegue atingir o estado fundamental. Essa taxa é
estipulada por medidas em uma amostra e o valor dela dependente do tamanho e de 9.
Proximo as transicoes de fase, a taxa utilizada é uma ordem de grandeza menor do que
dT,,.

Todas as medidas apresentadas aqui foram tomadas como médias sob um conjunto
independente de amostras. A experiéncia foi repetida para cada amostra, onde todas
foram preparadas sob condicoes iniciais equivalentes, mas cada uma com uma historia
térmica independente, isto é, sob efeito de diferentes realizacoes do ruido térmico. Para

as faixas 2 e 3 foram usadas 100 amostras. Para a faixa 4, 200 amostras foram usadas.
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Os tamanhos lineares dos sistemas usados nas simulagoes foram tais que contivessem

o mesmo numero de 16 faixas, portanto de L = 32,48 e 64.

Faixa 2

Ao contrario dos outros casos a seguir, para 0 = 1 é usada uma taxa de variacao da
temperatura muito menor do que a taxa minima d7,,, portanto as curvas de aquecimento
e resfriamento se sobrepoem e o sistema estd muito proximo ao equilibrio. Sendo assim,
¢ apresentado o resfriamento iniciado na temperatura 7' = 0.1 com a taxa dT" = 107% até
uma temperatura abaixo da transicao, 7' = 0.05, abaixo da qual as medidas foram obtidas

no aquecimento.
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Figura 4.11: susceptibilidades dos parametros de ordem para L =32e § = 1
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As curvas de energia (fig. 4.7) e do calor especifico (fig. 4.8) mostram uma transi¢ao
abrupta em T' = 0.0530, que recebe fortes indicios de uma transicao de primeira ordem
fraca na analise dos histogramas de energia em torno da transigao (fig. 4.9), onde um
duplo pico sobre a transicao aponta para uma coexisténcia entre as fases de baixa e alta
temperatura. Essa estrutura do histograma de energia é caracteristica de uma transicao
de primeira ordem [18].

Os parametros de ordem e suas susceptibilidades também assinalam, com muito mais

énfase, uma transicao de primeira ordem.

Faixa 3

Para § = 2, a taxa de variacao da temperatura utilizada foi a d7,, = 10~" e o resfri-
amento foi iniciado na temperatura 7' = 0.2. Porém, a diferenca entre o aquecimento e
o resfriamento com essa taxa fica evidente na histerese proxima a transicao em 7'~ 0.11
e pode ser melhor visualizada na ampliacao das curvas de energia em torno da transicao
(fig. 4.14) ou no grafico do parametro de ordem nematico (fig. 4.17). Esse efeito indica a
presenca de estados metaestaveis das fases de baixa e alta temperatura.

Para obter medidas mais proximas ao equilibrio, foram utilizadas as configuracoes
obtidas no aquecimento em 7" = 0.10 e no resfriamento em 7" = (.12 como condicoes
iniciais para continuar, apés um transiente de 10* passos de tempo, a experiéncia de
aquecimento ou de resfriamento a uma taxa menor, dI" = 1078, As curvas obtidas, a
menos que apontado o contrario, sio graficadas com as curvas de dT" = 107".

Uma diferenca ao caso anterior de faixa 2 é a aparéncia suave das curvas de energia
(fig. 4.13), mesmo proximo a transi¢ao. Nessa regido, entre 7' = 0.10 e 0.12 ela sofre uma
mudanca de comportamento muito pequena. O calor especifico (fig. 4.15) parece ressaltar
esse carater da energia, ji que uma anomalia proxima a transicao em T ~ 0.109 quase
nao se faz distingiiivel frente aos demais pontos. Cabe ressaltar que na figura (fig. 4.15)
do calor especifico as barras de erro sao omitidas por serem muito maiores que a janela
de valores no grafico (sao da ordem de 0.1).

Um histograma da energia com algumas configuracoes caracteristicas sao mostrados
para a temperatura 7' = 0.109 na figura (fig. 4.16) e confirma a forte degenerescéncia da
energia nessa regiao, que parece nao distinguir uma transicao de fase.

Entretanto, se observa justamente o oposto no comportamento dos parametros de
ordem. O parametro de ordem nematico na figura (fig. 4.17) indica que a passagem entre
T =0.10 e 0.12 (onde a energia parece ter uma declividade) corresponde a uma transigao
de ordem orientacional. O pico na sua suceptibilidade (fig. 4.19) aponta uma transi¢ao

em torno de 7" = 0.113, onde os outros picos menores indicam a presenca de estados
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metaestaveis.

A mudanca na inclinagao do parametro de ordem nematico a temperaturas mais baixas
T =~ 0.05 pode ser conectada a mudanca brusca no parametro de ordem translacional nessa
regiao (fig. 4.18), abaixo da qual as paredes das faixas estao perfeitamente alinhadas e
q: = 1. Essa passagem é bem capturada pela defini¢do da equacdo (4.12) para ¢;, como
se nota pelo pico para essa transi¢do na sua susceptibilidade (fig. 4.20).

Pela mesma definicao, nao se pode garantir a natureza da fase intermediaria que se
distingue da de alta temperatura no parametro de ordem ¢;, que apresenta ali um valor
intermediério, e de sua susceptibilidade x,,, que tem um pico menor e mais largo na
passagem para fase liquida.

Porém, visualizando algumas configuragoes para diferentes temperaturas na figura (fig.
4.12) se pode afirmar que sinuosidades nas paredes das faixas sao responsaveis pela queda

abrupta de ¢;.

T =0.03 0.09 0.11 0.13 0.20
go = 0.978356 0.809148 0.740626 0.162963 0.122994
g = 1.000001 0.112887 0.053950 0.071271 0.023912

:

)
A

Figura 4.12: configura¢des de duas amostras de tamanho L = 48 para § = 2 com suas

Sy

-
s

il
)

respectivas temperaturas 7' e parametros de ordem ¢, e ¢; assinalados acima. Uma amostra
segue a experiéncia de aquecimento (nas configuragoes de temperaturas até 0.11) e a outra

um resfriamento (nas configuragoes de temperaturas 0.13 e 0.20).

Pode-se supor que o platd6 em ¢; e a mudanca da inclinacao de ¢, entre a fase de
faixas perfeitas e a fase isotropica seja uma fase com ordem orientacional e sem ordem
posicional. As configuracoes na (fig. 4.12), embora nao se possa garantir que sejam
configuragoes tipicas ou que estejam em equilibrio, elas sugerem que essa fase intermediéria
deva suportar flutuagdes como sinuosidades (7" = 0.09) e pares dislocacoes (17" = 0.11).

Entretanto, se as sinuosidades destroem efetivamente a ordem posicional isso s6 pode
ser confirmado medindo funcoes de correlacao espaciais dos parametros de ordem que
caracterizem efetivamente o grau de ordem do sistema, juntamente com medidas mais
cuidadosas de equilibrio que capturem, tanto no calor especifico quanto nas flutuacoes do

parametro de ordem nemético, a presenca de duas fases termodinamicas de equilibrio.
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taxas dI' = 1077 na regido proximo a transicio e as barras de erro foram omitidas por

uma questao de clareza.
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Figura 4.16: histograma da energia na temperatura correspondente ao maior valor do
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Faixa 4

Os resfriamentos foram iniciados em 7' = 0.1 e todas as medidas entre as temperaturas
0.3 e 0.7 foram em taxas dT" = 107%. Como todas as medidas para essa largura de
faixa foram feitas tomando a = v/3, e nio /5 como nos casos vistos anteriormente, as
escalas de energia, temperatura e de tempo do caso presente estao relacionadas as medidas
anteriores através das transformagcoes em (3.20). Essa comparagao sera feita em detalhes
mais adiante. Aqui para a faixa 4, optou-se por nao mostrar o calor especifico e nem as
susceptibilidades do parametro de ordem porque se mostraram medidas muito ruidosas e
com barras de erro muito grandes (maiores que para faixa 3).

A energia por unidade de area (fig. 4.22), assim como no caso da faixa 3, tem uma
declividade suave proximo a transi¢ao. Numa amplia¢ao em torno da transicao (fig. 4.23),
nota-se que as energias abaixo da transi¢ao sao diferentes para as duas experiéncias. Essa
diferenca permanece até temperatura zero, onde ao contrario da regiao de transicao, a
energia do aquecimento é a menor.

A razao para essa diferenca é que em temperaturas imediatamente abaixo da transicao
a orientacao mais estavel das faixas é uma direcao inclinada com relacao as bordas da
rede quadrada. A temperaturas mais baixas, e sobretudo em T = 0, a orientacao mais
favoravel ¢ uma paralela a um eixo cartesiano da rede quadrada. A figura (fig. 4.21)
mostra uma sequéncia de configuragoes para diferentes temperaturas de uma das amostras
do aquecimento. Observa-se que a troca de orientacao nessa amostra em 7" = 0.0450 é
mediada por uma intensa flutuacao do tipo fonon na curvatura das faixas e por um par de
dislocagoes. A temperaturas mais altas, as faixas parecem mudar novamente de direcao

a medida que a ordem orientacional vai se perdendo.

R
IR ZA RN AT

Figura 4.21: configuracoes do aquecimento de uma amostra a partir do estado funda-
mental faixa 4, ilustrando a troca de orientacao preferencial da faixa. As temperaturas

correspondentes estao assinaladas acima da configuragao.
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Esse cenario nao fica muito claro nas medidas do parametro de ordem translacional
(fig. 4.25) devido a particularidade de sua definicdo em (4.12). Como faixas inclinadas
permanecem metaestaveis até a temperatura zero no resfriamento, o parametro de ordem
translacional nao detecta bem mudancas na estrutura de faixas. Ja para o aquecimento
partindo do estado de faixas verticais, ¢; distingue uma ordem posicional a baixas tempe-
raturas, tal como no caso de faixa 3, porém a temperaturas muito proximas de zero.

O parametro de ordem nematico detecta a troca de preferéncia de orientacao durante o
aquecimento. H& uma primeira queda em (fig. 4.24) causada provavelmente pelos defeitos
criados na passagem para uma orientacao inclinada, que s6 consegue adquirir seu valor de
q, caracteristico (que é aproximadamente o do resfriamento) um pouco antes da transi¢ao
para a perda de ordem orientacional. Esse efeito de histerese aparece entre 7' = 0.04 e
T = 0.055, caracterizando o carater dinamico do aquecimento e do resfriamento.

E possivel que essa troca de orientacoes seja causada por uma pequena anisotropia
direcional de A(k), onde o vetor de onda correspondente ao seu minimo nao estd em
nenhuma das direcoes dos eixos cartesianos. Em temperatura zero, a geometria da rede
quadrada e as condigoes de contorno periddicas favorecem as faixas horizontais ou verti-
cais, que possuem uma energia um pouco menor que as faixas inclinadas. A medida que o
ruido térmico aumenta, o efeito da rede é menor frente as flutuacoes das faixas e o sistema
pode tomar a orientac¢do que minimiza o A(k).

Esse efeito pode ser contornado favorecendo faixas horizontais ou verticais através de
uma anisotropia direcional, determinada por uma discretizagao espacial sobre uma rede

retangular, por exemplo.
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Figura 4.22: energia por unidade de area para L = 64 e 6 = 3. Nessa figura e nas proximas

para faixa 4, o aquecimento é denotado por "aq." e o resfriamento por "res.".
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Figura 4.23: uma ampliacao da figura acima
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Resumo

E possivel reescalar as amostras das simulacoes de faixa 4 através das transformacoes
(3.20) e (3.22) afim de comparar os resultados em uma mesma escala de energia. Cabe
ressaltar que essas transformagoes nao levam necessariamente uma configuracao tipica do
sistema original a uma configuragao tipica equivalente do sistema descrito pelas novas
variaveis.

Na figura (fig. 4.26) é possivel comparar as energias para as diferentes faixas. Como
o intuito dessa figura é fazer uma compilacao dos resultados para comparagao, a curva de
faixa 3 foi graficada usando as medidas que estariam mais proximas do equilibrio. Assim,
a curva é composta das medidas de taxas mais rapidas, exceto entre T'= 0.1 e 0.12 onde
foi graficada a curva de resfriamento a d1" = 107®. Para a faixa 4, somente o resfriamento
foi graficado. Esses pontos selecionados para graficar a energia também foram usados nas

proximas figuras do parametro de ordem nemético e sua susceptibilidade.
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-0.06 I I I I I I I I I
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45

T

Figura 4.26: energia por unidade de area para os diferentes ds.

O que é evidenciado nessa figura é a sensibilidade do sistema frente aos diferentes
valores de 0. A medida que a largura das faixas vao aumentando com ¢, a energia vai
deixando de assinalar uma transigao de fases; em comparagao a medida de § = 1 (faixa

2), as outras medidas ndo s6 adquirem uma forma continua, como quase ndo mudam de
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funcionalidade perto ou abaixo da transicao.

Uma transicao de fases so fica evidente nas medidas dos parametros de ordem, e em
especial o parametro de ordem nemético (fig. 4.28), que estad bem definido em todas as
janelas de temperaturas exploradas. Assim como no caso da energia, ele passa a assumir
um carater cada vez mais continuo para as faixas 3 e 4, embora ainda distingua bem os
dois tipos de fases (com e sem ordem orientacional). Esse enfraquecimento da transi¢ao

fica claro observando a susceptibilidade desse parametro de ordem para as diferentes faixas
(fig. 4.27).
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Figura 4.27: susceptibilidades do parametro de ordem nemético para os diferentes 9.
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Figura 4.28: parametro de ordem nemaético para os diferentes ds, com algumas confi-
guragoes tipicas apontadas (as figuras seguem a mesma propor¢ao entre os diferentes

tamanhos).
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Conclusoes

Apos as primeiras consideragoes de Brazovskii e de Toner e Nelson, alguns trabalhos
sobre o efeito de temperatura em filmes finos magnéticos se dedicaram a distinguir ou nao
uma fase intermediaria entre o sélido bidimensional de faixas ordenadas e um liquido de
paredes de dominios.

O trabalho teoérico de Abanov et al. , com um modelo detalhado de filmes finos,
obteve sob diferentes condicoes do modelo uma perda de ordens orientacional e posicional
simultaneas levando a uma transicao de primeira ordem, e duas transicoes continuas
mediadas pelo papel de defeitos topologicos em destruir a ordem.

As simulagoes apresentadas aqui pareceram comportar os dois tipos de transicao. A
definigao do parametro de ordem orientacional, que é a ordem mais robusta (menos sensivel
a temperatura), captura bem as transi¢oes para a fase liquida para todas as faixas. A
provavel transicao de primeira ordem para faixa 2 a coloca na classe de sistemas de
Brazovskii, muito provavelmente pela sua natureza mais discretizada, com paredes mais
abruptas, e pelo fato de compreender s6 dois sitios, onde compressoes e sinuosidades sao
improvaveis de ocorrer.

A faixa 3 apresentou fortes caracteristicas de uma fase intermediaria, separada das
outras fases por uma transi¢ao continua. Flutuagoes sinuosas nas paredes parecem que-
brar a ordem posicional em temperaturas baixas, o que parece se repetir a temperaturas
proximas de zero para faixa 4. A visualizacao das configuragoes dessa regiao intermediaria
permitiu identificar dislocacoes nessa fase.

Entretanto, essas sao todas medidas dinamicas e fora do equilibrio. Para a caracte-
rizacao efetiva da ordem nas faixas 3 e 4 e dos tipos de defeitos que elas suportam, as
medidas devem ser de equilibrio. Uma outra medida de ordem que deve ser implementada
sao as correlacoes espaciais associadas aos parametros de ordem [32]. Essas sao algumas

implementacoes imediatas.
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Uma caracteristica interessante do sistema para futuros estudos é a dinamica lenta,
causada principalmente pela frustracao introduzida pela interacao dipolar e o grande
numero associado de estado degenerados. Essa dinamica lenta se apresentou nas presentes
experiéncias de resfriamento, com a necessidade de taxas d1" muito pequenas para atingir
o estado fundamental. No comportamento complexo das fases intermedirias da faixa 4
também se apresentou um forte efeito dinamico, resultando em uma histerese nessa regiao
como fruto da alta metaestabilidade.

Ressalta-se que esse modelo continuo teve sucesso em reproduzir caracteristicas mesos-
copicas dos filmes finos. Além das configuracoes mostradas ao longo do texto apresentando
dislocagoes e disclinagoes (nota-se por exemplo na fig. 4.12, onde um defeito tipo espiral
esta centrado em duas disclinagoes concavas), a figura 5.1 ao lado, para um tamanho
dez vezes maior que os usados para as medidas, mostra uma fase com ordem orientacio-
nal local, em dominios, e separadas por muitas disclinagoes, lembrando a ordem de um
cristal liquido nemético. Isso indica que a caracterizacao da fase de baixas temperaturas
levando em conta tamanhos maiores pode ser relevante para compreender os tipos de or-
dem presentes no sistema. Nota-se também um defeito do tipo alvo, tal qual observados

experimentalmente na figura (fig. 2.9).
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