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Resumo
Um modelo do tipo Ginzburg-Landau om interações ompetitivas entre um termoferromagnétio de urto alane, e outro antiferromagnétio de longo alane (dipolar),é estudado no âmbito de reproduzir a ria fenomenologia de fases moduladas em �lmes�nos ferromagnétios. Esse tipo de material pode apresentar ordens intermediárias asde um sólido e um líquido, e suas transições de fase dependem fortemente dos tiposde exitações geométrias que ele suporta. Dentre os estudos teórios e numérios, assimulações apresentadas aqui introduzem esse modelo dipolar ontínuo omo um bomandidato para estudar as fases omplexas desse sistema, se mostrando em aordo omresultados experimentais.
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Abstrat
A Ginzburg-Landau model with ompetitive short-range ferromagneti interationsand long-range (dipolar) antiferromagneti interations is studied on the sope to repro-due the rih phenomenology of modulated phases in ferromagneti thin �lms. This kindof material an present intermediate order between a solid and a liquid, and its phase tran-sitions depend strongly on the kinds of geometrial exitations that it supports. Amongstthe theoretial and numerial studies, the simulations presented here introdue this on-tinuous dipolar model as a good andidate to study the omplex phases of this system,showing good agreement with experimental results.
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Capítulo 1IntroduçãoEm diversos sistemas magnétios, de diferentes omposições e formatos, surgem espon-taneamente fases de equilíbrio que orrespondem a estados de magnetização não homegê-nea no espaço, formando padrões omplexos de magnetização que dependem do sistemaespeí�o. Filmes �nos magnétios, que têm importantes apliações no desenvolvimentode dispositivos e memórias magnétias, podem apresentar fases om padrões espaiaissimples. O objetivo desse trabalho é estudar as propriedades termodinâmias dessas fasesomplexas presentes em �lmes �nos magnétios (quase) bidimensionais.Semelhantemente aos sistemas magnétios, uma grande variedade de sistemas físio-químios exibem texturas e padrões espaiais. Em geral predominam morfologias simplesom algum grau de regularidade, omo faixas e bolhas em sistemas bidimensionais, eamadas, tubos e estruturas esférias em sistemas tridimensionais [1℄.A �gura (�g. 1.1) ilustra omo a predominânia de um pequeno onjunto de arate-rístias morfológias onduzem a padrões semelhantes, independentemente dos detalhesmirosópios. Os sistemas vão desde superondutores do tipo I no seu estado intermediá-rio de equilíbrio (1.1.A) a misturas químias exibindo padrões omplexos de reação-difusãoem um estado estaionário fora do equilíbrio (1.1.C). Ainda, o omprimento araterístioou período dos padrões varia desde esalas da ordem de angstroms, omo na fase enres-pada de fosfolipídios (1.1.B), até entímetros, omo nos padrões onvetivos gerados poruma instabilidade de Rayleigh-Bénard (1.1.D).Dentre esses sistemas existe uma grande parte que, assim omo em (1.1.A e B), exibeespontaneamente padrões de domínios em equilíbrio. As morfologias desses padrões deequilíbrio são manifestações de fases moduladas, que são araterizadas pela variaçãoespaial do parâmetro de ordem do sistema em questão.Filmes �nos magnétios são exemplos omuns desses sistemas e exibem essenialmentepadrões de faixas e bolhas, omo pode ser visualizado na �gura (�g. 1.2). Outros exemplos



Capítulo 1: Introdução 2

Figura 1.1: domínios de faixas em sistemas físios e químios em esalas distintas. (A) Re-giões normais e superondutoras alternadas na superfíie de um superondutor do tipoI, em seu estado intermediário; período ∼ 7µm. (B) Fase "enrespada"em uma vesíulaomposta por fosfolipídios; período ∼ 240Å. (C) Padrões de Turing estaionários em umsistema químio de reação-difusão; período ∼ 0.25mm. (D) Fotogra�a de �utuações pre-edendo a aparição de padrões de rolos onvetivos em um gás CO2 sob uma instabilidadede Rayleigh-Bénard; período ∼ 1m. (adaptado de [1℄)em duas e três dimensões estão ilustrados nas �guras (�g. 1.2,1.3).Como a fenomenologia, nas propriedades estruturais de equilíbrio e nos modos de evo-lução, é muito pareida em sistemas om diferentes araterístias mirosópias, sugere-seum meanismo omum para a oorrênia das fases moduladas.Esse meanismo é a presença de interações ompetitivas que frustram o sistema; amodulação resulta do ompromisso do sistema em tentar satisfazer ambas interações (quegeralmente atuam em diferentes esalas de omprimento). Seu período é determinadopela força relativa das interações que minimiza a energia e pode ser ajustado variandoparâmetros omo temperatura e ampos externos.Um outro meanismo possível é o aoplamento entre diferentes parâmetros de ordem,em um sistema desrito por dois ou mais, que individualmente favoreem diferentes estadosde equilíbrio.No aso presente, as fases moduladas em �lmes magnétios surgem omo fruto da



Capítulo 1: Introdução 3ompetição entre duas interações omuns em sistemas magnétios: uma interação ferro-magnétia de urto alane que favoree um estado fundamental de magnetização homo-gênea e uma interação dipolar de longo alane que favoree um estado de magnetizaçãoantiferromagnétia.

Figura 1.2: Domínios em �uidos e sólidos magnétios. Fase de faixas (A) e bolhas (B)alternando magnetização positiva (em brano) e negativa (em preto) em um �lme mag-nétio de granada (magneti garnet �lm) om 13µm de espessura resido na fae <111>da granada de gadolínio e gálio (GGG); período ∼ 10µm. (C e D) Ferro�uido on�nadoentre duas plaas de vidro, sujeito a um ampo magnétio perpendiular à amada de�uido exibindo fases labiríntias (C) e de bolhas (D); período ∼ 4µm. (adaptado de [1℄)Muitas vezes as fases moduladas, omo a de faixas, apresentam ordens intermediáriasentre as de um líquido, que possui a maior simetria possível, e de um sólido, que podeter a menor simetria possível onsistente om um preenhimento regular do espaço. Dosmateriais que apresentam tais ordens intermediárias, os mais onheidos e estudados sãoos ristais líquidos. São sistemas onstituídos de moléulas orgânias altamente aniso-trópias, omo por exemplo em forma de barras ou elipsóides, onde geralmente a ordememerge basiamente omo resultado da forma da moléula e do volume exluído (umarepulsão anisotrópia do tipo aroço rígido) [2℄.Dentre a ria diversidade de ristais líquidos, o espeial interesse é no ristal líquidoesmétio bidimensional, onde as moléulas se organizam em amadas a baixas temperatu-
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Figura 1.3: Fase de faixas e de bolhas em sistemas orgânios 2D e 3D. (A e B) Filmeorgânio monomoleular (�lme de Langmuir) on�nado em uma interfae ar-água exibindofase de faixas (período ∼ 1.5µm) e fase de bolhas (período ∼ 20µm). (C e D) Filme depolímeros (diblok opolymers) exibindo fase de faixas (período ∼ 400Å) e fase de bolhas(período ∼ 160Å). (adaptado de [1℄)ras, alinhadas em uma direção preferenial; essa é a fase esmétia, orrespondente a umaordem ristalina e, omo será ressaltado no próximo apítulo, possui a mesma simetriade uma fase modulada de faixas. A temperaturas maiores, na fase nemátia om ordemintermediária, as amadas perdem de�nição mas permaneem orientadas em torno de umadireção preferenial. Na fase isotrópia de altas temperaturas o ristal líquido não temnenhuma ordem, orrespondendo a uma fase líquida. Essas diferentes fases estão bemilustradas na �gura (�g. 1.4).
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Figura 1.4: As fases isotrópia, nemátia (ordem orientaional) e esmétia (ordens orienta-ional e translaional) em uma simulação de Monte Carlo de elipses rígidas bidimensionais.(adaptado de [3℄)Esse trabalho trata de estudar a presença e os aspetos dessas diferentes fases ter-modinâmias em �lmes �nos magnétios apresentando faixas de magnetização alternada,omo na �gura (�g. 1.2 A). Diferente do sistema visualizado nesta �gura, os �lmes �nosmagnétios de interesse são de metais depositados sobre substratos de metais e que temuma espessura da ordem de algumas monoamadas, omo será espei�ado no próximoapítulo.No próximo apítulo (apítulo 2) serão oloados alguns pontos importantes quantoa fenomenologia de �lmes magnétios e sob que ondições estes podem apresentar fasesmoduladas. Depois serão revisados alguns trabalhos relevantes no sentido de entenderas diferentes fases termodinâmias orrespondentes aos estados de faixas e apresentaravanços no estudo do �lme magnétio de interesse. Depois de terem sido disutidos osdiferentes modelos para esse sistema, ontrapostos a evidênias experimentais, o modelode aráter fenomenológio utilizado nesse trabalho é introduzido ao �nal do apítulo 2.O estudo das propriedades termodinâmias do modelo é feito através de simulaçõesnumérias da dinâmia proposta para modelar a relaxação do sistema quando em ontatoom um banho térmio. Essa dinâmia é a dinâmia de Langevin, apresentada no apítulo3. Tratando-se de um estudo omputaional, nesse apítulo também são apresentadasas ténias utilizadas para a simulação. A apresentação e disussão dos resultados dassimulações são feitos no apítulo 4, seguido pelas onlusões.



Capítulo 2Filmes Finos MagnétiosGeralmente, um ferromagneto tridimensional abaixo da temperatura de Curie nãoapresenta magnetização global porque é formado de regiões ontíguas onde a magnetizaçãoestá orientada em diferentes direções. Essas regiões (om tamanho típio de 1 a 10µm)são hamadas de domínios magnétios e estão separadas por paredes de domínios (omtamanho típio de 0.01 a 0.1µm) onde a magnetização rota ontinuamente de uma direçãoa outra [4℄.A magnetização dentro de ada domínio é devido ao aoplamento ferromagnétio detroa (Hex) que tende a alinhar momentos magnétios vizinhos. A existênia dos domí-nios é devida a energia dipolar (Hdip), por isso também hamada energia "desmagneti-zante" (ou "magnetostátia" por ser a rigor a verdadeira interação magnétia entre spins,ou também "de anisotropia da forma" por sua minimização depender fortemente da formada amostra). Finalmente, domínios são magnetizados em direções prefereniais ditadaspela energia de anisotropia magnetoristalina (Han), que depende dos eixos ristalinos.Assim, a estrutura magnétia de um sistema depende da minimização da energia total:
H = Hex + Hdip + Han (2.1)Dentre alguns materiais quase bidimensionais que formam estruturas de domínios simi-lares às de interesse e que são desritos por esse tipo de hamiltoniano, os mais omuns são�lmes magnétios de granada [5℄ e amadas de terras-raras em estruturas de perovskitaREBa2Cu3O7−δ (onde RE representa um terra-rara da família dos lantanídeos) [6℄.No entanto, o interesse é em �lmes (ultra) �nos omo o aso de �lmes de metais sobresubstratos de metais, omo Fe sobre Cu e Co sobre Au [6℄, om espessuras variando de 1a 10 monoamadas.Sendo assim, a anisotropia é uniaxial e uma forma genéria para o hamiltoniano (2.1)em duas dimensões (uma monoamada) é feita tomando os momentos magnétios omo



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 7spins de Heisenberg de módulo unitário. Então, o primeiro termo
Hex =

J

2

∫

d~x(∇ ~S)2 (2.2)é a interação de troa de Heisenberg na aproximação ontínua. O segundo termo
Hdip = H(1)

dip + H(2)
dip (2.3)é a energia dipolar, que pode ser dividida na parte rotaionalmente invariante

H(1)
dip =

Ω

8π

∫

d~xd~x′

|~x − ~x′|3
~S(~x) · ~S(~x′) (2.4)e na parte anisotrópia

H(2)
dip = −3Ω

8π

∫

d~xd~x′

|~x − ~x′|3 (~S(~x) · ~ν)(~S(~x′) · ~ν) (2.5)onde ~ν ≡ (~x − ~x′)/|~x − ~x′| e Ω > 0 é uma onstante que mede a intensidade da energiadipolar.O termoH(1)
dip representa o aoplamento antiferromagnétio de longo alane, enquantoque H(2)

dip representa a anisotropia do termo ristalino, que favoree orientações paralelasao plano (estados ‖). O tereiro termo
Han = −K

2

∫

d~x S2
z (~x) (2.6)é uma anisotropia de uma monoamada ausada pelo ampo ristalino. A onstante

K é onsiderada positiva para favoreer a formação de domínios om magnetização parafora do plano (estados ⊥).Transição de fase de reorientaçãoAlém da ompetição entre a interação dipolarH(1)
dip e a interação ferromagnétia que fa-voree a fomação de domínios para qualquer valor da onstante dipolar [4℄, existe tambéma ompetição entre a anisotropia magnetoristalina e a anisotropia da interação dipolar

H(2)
dip, o que pode levar a hamada "transição de fase de reorientação" (TFR) dos spins deum estado ⊥ de baixas temperaturas a um estado ‖.Por ser de natureza anisotrópia, a TFR depende fortemente da forma da amostra e empartiular, da expessura do �lme: a magnitude da interação dipolar rese om o número



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 8de amadas, enquanto a anisotropia ristalina permanee pratiamente onstante devidoa seu aráter de superfíie. Portanto a TFR oorre quando a expessura é aumentada.O mesmo fen�meno de reorientação pode ser observado aumentando a temperatura,quando os parâmetros (J, Ω, K) são enfraqueidos pelas �utuações térmias. Neste aso,
K(T ) pode ser menor do que Ω(T ) e o estado ‖ ser o preferido - mesmo que a temperaturazero K(0) > Ω(0).Os domínios magnétios que estudados aqui são esperados a temperaturas (espessuras)menores que a da transição de reorientação. A natureza dessa transição é sensível àestrutura desses domínios [4℄ - que dependem por sua vez do estado fundamental e doefeito das �utuações térmias sobre ele.Estados fundamentaisEm uma monoamada e sem ampo externo apliado1, o estado fundamental é o defaixas, isto é, o sinal da magnetização alterna em apenas uma direção om um vetor deonda araterístio km 6= 0.Cálulos om variáveis de Ising [7℄, de Heisenberg [4℄ e outros baseados em aproxima-ções ontínuas [8℄ mostram que a fase de faixas é a mais estável aima de um valor rítioda ontante de troa, abaixo do qual o estado fundamental é antiferromagnétio. Tam-bém mostram que, embora a largura da faixa reça exponenialmente om a magnituderelativa das interações de troa e dipolar (δ ≡ 16πJ/Ω), no limite termodinâmio o estadoferromagnétio nuna é o estado fundamental.No entanto, experimentalmente ou em estudos a tamanhos �nitos, domínios podemser maiores que o tamanho linear da amostra e o estado ferromagnétio ser o mais estável.
2.1 Modelos e Transições de FaseA ompetição entre as interações ferromagnétias e dipolares a temperatura e ampozero leva o sistema a uma estrutura ordenada de domínios - o estado de faixas.Essa rede de paredes de domínio (�g. 2.1) pode ser vista omo um sólido bidimensionalaraterizado por:1. uma ordem orientaional - é invariante sob rotações de ±π.1daqui em diante será o aso, a menos que apontado
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Figura 2.1: estrutura de faixas puras2. uma ordem posiional - é invariante não só sob translações de omprimentos deonda perpendiulares às paredes, omo também sob quaisquer translações paralelas àsparedes. Nesse sentido, o sistema tem simetrias tipo líquido em uma direção (a paralela)e tipo sólido na outra (a perpendiular). Isso leva a hamar a ordem posiional de umaordem translaional anisotrópia [11℄.Fusão de faixasDepois de Brazovskii (1975) [9℄, foi reonheido que sistemas isotrópios ou fraamenteanisotrópios onde o espetro de �utuações tem o mínimo em um vetor de onda diferentede zero podem sofrer uma transição de fase de primeira ordem induzida por �utuações,em ontraste om a de segunda ordem prevista em ampo médio. Em sua análise, a faseisotrópia ou paramagnétia permanee metaestável na fase modulada até temperaturazero, araterizando a transição de primeira ordem. Nessa abordagem de Brazovskii, que édisutida no ontexto de �lmes �nos adiante na seção 2.3, as �utuações levando a transiçãosão de natureza orientaional.A possibilidade desses sistemas sofrerem duas transições para ristalizar, uma paraada quebra de simetria ontínua, foi sugerida por Toner e Nelson (1981) [10℄ omo umaextensão de teorias de transições de fase em duas dimensões mediadas por defeitos [11, 12℄para sistemas de faixas (ou amadas) om ordem translaional anisotrópia, omo �lmesde ristais líquidos esmétios e olestérios e padrões na onveção de Rayleigh-Bénard.A natureza das transições de fase que levam o sistema do sólido de faixas puras aolíquido isotrópio depende essenialmente dos tipos de exitações induzidas por �utuaçõestérmias que esse sólido suporta e as ondições sob as quais elas oorrem.Sendo assim, Toner e Nelson onsideraram as seguintes possibilidades:1. as �utuações do tipo f�non, omo distorções sinuosas nas paredes das faixas (�g.2.2.a) ou ompressões das mesmas (�g. 2.2.b), destroem a ordem translaional a qualquertemperatura �nita, mas não são su�ientes para desorrelaionar orientações das ama-das/faixas. Levam o sistema de uma fase esmétia ou olestéria em T = 0, a uma fasenemátia om ordem orientaional apenas.
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Figura 2.2: diferentes tipos de exitações de f�non, que são basiamente desloamentos ouperturbações nas paredes das faixas.[10℄2. os defeitos topológios quebram a ordem orientaional via desligamento de pares dedefeitos. Diferente de ristais bidimensionais, pares de disloações (�g. 2.3) estão sempredissoiados. Os pares de dislinações (�g. 2.4.b, 2.4.), ao ontrário, estão ligados abaixas temperaturas e sua desorrelação leva o sistema a fase isotrópia via uma transiçãoontínua.Modelos para �lmes �nosNesse ontexto, Garel e Doniah (1982) [13℄ usaram um modelo ontínuo do tipoLandau-Ginzburg2 para um �lme �no om anisotropia uniaxial forte, do tipo Ising, e oma interação dipolar (2.3) modi�ada para levar em onta o efeito da espessura.Eles identi�aram o sistema omo pertenendo a mesma lasse dos sistemas onside-rados por Brazovskii e que, portanto, sofre uma transição de primeira ordem induzida por�utuações de natureza direional.Ao onsiderar as ontribuições elástias das interações de seu modelo, veri�aram quea ordem orientaional se perderia em uma transição mediada por defeitos via desligamentode dislinações. Além disso, pares de disloações estão sempre dissoiados a temperatura�nita e portanto a ordem posiional só aparee em T = 0.Entretanto, eles não puderam a�rmar a prinípio se o desligamento de dislinaçõesoorre antes ou depois da temperatura de transição de primeira ordem prevista pelaabordagem de Brazovskii.O mais detalhado e ompleto estudo das diferentes fases de uma rede bidimensional deparedes de domínio foi feito por Abanov, Kalatsky, Pokrovsky e Saslow (1995) [14℄ onsi-2omo será visto mais adiante, um modelo semelhante ao estudado aqui.
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Figura 2.3: disloação em sistemas de faixas. A intensidade de uma disloação é medida pelo seuvetor de Burgers, de�nido por o quanto um iruito em torno da disloação falha em fehar [12℄.Sua geometria arateriza um defeito translaional.

Figura 2.4: dislinações em sistemas de faixas. Uma arga pode ser assinalada a esses defeitosnotando que um vetor normal às faixas exeuta uma rotação de ±π em um iruito em torno dadislinação + ou − [5℄. Uma dislinação + (−) também é denominada �nava (onvexa) e suasgeometrias as araterizam omo defeitos orientaionais.derando uma versão ontínua do modelo de Heisenberg em termos das energias elástiasdas paredes de domínio feita por Kashuba e Pokrovsky (1993) [15℄.Umas das prinipais diferenças entre esse modelo e os anteriores é a presença de umaanisotropia espaial, gerada pelas direções prefereniais da energia de troa, que �xa asorientações possíveis das faixas em duas direções mutuamente perpendiulares.Isso leva, a baixas temperaturas, a �utuações do tipo f�non (�g. 2.2) e outras sinuo-sidades nas paredes das faixas não quebrarem a ordem posiional e disloações estarempresentes sempre aos pares. Devido a ordem dessa fase de baixas temperaturas lembrar ade um ristal líquido esmétio, a fase é hamada de ristal esmétio.Outra onseqüênia é a fase líquida não ser isotrópia, e sim ter duas direções mu-tuamente perpendiulares e igualmente prováveis. Devido essa simetria, a fase líquida éhamada líquido tetragonal. Ela é formada por domínios de faixas em direções perpendi-ulares, separados por o que hamaram de "paredes de domínio de rotação de faixas".Segundo os autores, a medida que a temperatura aumenta, a passagem entre essasduas fases pode se dar pelas seguintes maneiras:1. os pares ligados de disloações se tornam mais omuns até que uma transição on-



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 12tínua mediada pela proliferação de disloações desligadas oorre e a ordem posiional éperdida. Como a ordem orientaional persiste e apenas duas direções são favoreidas, essafase intermediária é denominada fase Ising nemátia. A perda de ordem orientaional napassagem para a fase de líquido tetragonal oorre via proliferação das paredes de domíniode rotação de faixas, provavelmente numa transição ontínua da mesma lasse de Ising.2. a fase Ising nemátia pode ser instável e o sistema passar da fase de ristal esmétioa de líquido tetragonal via uma transição de primeira ordem.Simulações de Monte CarloAlém de estudos analítios omo os menionados aima, simulações de Monte Carlo domodelo de Ising-dipolar numa rede quadrada também têm sido importantes para estudara natureza das diferentes fases de equilíbrio em �lmes �nos.Booth, Maisaa, Whitehead e De'Bell (1995) [16℄ identi�aram, através do alor es-peí�o e de um parâmetro de ordem orientaional, que a fase de faixas de baixas tempe-raturas, análoga ao ristal esmétio, sofre uma transição de segunda ordem para o líquidotetragonal, em oposição a de primeira ordem esperada por Abanov et al. Eles não enon-traram evidênias de uma fase Ising nemátia, mas apontaram que a possibilidade de umatransição de primeira ordem fraa não podia ser desartada de suas simulações de MonteCarlo.Stoyheva e Singer (2002) [17℄ em uma simulação sob uma rede triangular observa-ram, também em medidas do alor espeí�o e de um parâmetro de ordem orientaional,algumas evidênias de uma transição ontínua mediada por defeitos.Reentemente, Cannas, Stariolo e Tamarit (2004) [18℄ obtiveram, através de umestudo de tamanhos �nitos do alor espeí�o e do umulante de Binder de quarta ordeme de histogramas de energia, evidênias numérias de uma transição de primeira ordemfraa entre o ristal esmétio e o líquido tetragonal, em aordo om as previsões teóriasde Abanov et al.
2.2 Resultados ExperimentaisDentre os trabalhos experimentais em �lmes �nos de metais sobre metais, os que dizemrespeito às diferentes fases de domínios foram feitos por Vaterlaus, Stamm, Maier, Pini,Politi e Pesia (2000) [19℄ e Portmann, Vaterlaus e Pesia (2003) [20℄. Ambos foram em



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 13�lmes de Fe om estrutura f... (úbia de fae entrada) sobre Cu(001) visualizados poruma ténia de mirosopia eletr�nia de varredura om análise de polarização (SEMPA).Com espessuras variando em torno de 2 monoamadas, Portmann et al. obtiveramimagens detetando uma fase de baixas temperaturas3 om ordem orientaional na pre-sença de disloações, geralmente em pares, e que pode ser visualizada na �gura (�g. 2.5).Eles identi�aram essa fase omo a do tipo esmétio prevista por Abanov et al.

Figura 2.5: fase de baixas temperaturas om diversas disloações. Em detalhe o fator deestrutura indiando que as faixas possuem ordem direional loal [20℄.Eles mostraram que a perda de ordem orientaional é iniiada pela emissão de "de-dos" e "galhos" das faixas (�g. 2.6), que promovem um padrão labiríntio (�g. 2.7)formado por uma rede onetada de domínios ontendo dois tipos de defeitos: dislina-ções �navas e onvexas.Um dos resultados que mais lhes hamou a atenção foi o de uma transição inversa emque o sistema vai de uma fase mais simétria (menos ordenada) a baixas temperaturaspara uma menos simétria a medida que a temperatura aumenta. Essa transição pode servisualizada em (�g. 2.8).Anteriormente, Vaterlaus et al. mostraram (em �lmes de até 5 monoamadas) quatrotipos de disloações e outros dois tipos defeitos suportados pelas faixas que não foramprevistos teoriamente (�g. 2.9).3aqui a temperatura efetiva é ontrolada pela temperatura ambiente e pela espessura do �lme



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 14Figura 2.6: abaixo, o proesso de perda de ordem orientaional. A temperatura efetivarese de b-d.

Figura 2.7: padrões labiríntios. Nos detalhes uma ampliação de uma dislinação �navae o fator de estrutura.

Figura 2.8: transição inversa: a temperatura efetiva aumenta de a-d, numa sequênia depadrão de faixas, padrão labiríntio, novamente o padrão de faixas e a fase paramagnétia.
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Figura 2.9: em (A) as diferentes disloações sugeridas por Abanov et al. apontadas nodetalhe. Em (B) um defeito irular, do tipo alvo. Em (C), defeitos do tipo "hevron".
2.3 O Modelo Dipolar ContínuoConentrando-se apenas no diagrama de fases do sólido bidimensional de paredes dedomínio, portanto nas fases moduladas a temperatura �nita, o aso de Heisenberg nãodifere muito do aso de Ising. De fato, no limite em que a largura das faixas é muito maiorque a expessura da parede de domínio, é possível substituir os domínios de Heisenbergseparados por paredes de Bloh, por domínios de Ising separados por paredes vazias [4℄.Entretanto, simulações do modelo Ising-dipolar possuem alguns limites omputaionaisque omprometem omparações om sistemas reais e limita o estudo a tamanhos pequenos,e portanto a faixas de largura pequena.No intuito de observar araterístias em esalas maiores, estudamos uma versão ontí-nua do modelo Ising-dipolar que enfatiza o papel do parâmetro de ordem - a magnetização.



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 16Uma maneira de fazer isso é dividir o sistema em muitas élulas om dimensões gran-des omparadas a qualquer omprimento mirosópio tal que ada élula ontenha umnúmero grande de spins. De�ne-se então um ampo do parâmetro de ordem, φ(x), omoa média da magnetização de uma élula entrada em x e que, omo existem muitos spinsem ada élula, pode ser tratada omo uma variável real ontínua.Este proesso de mediação em uma região do espaço é hamado oarse graining [2℄.Uma transformação gaussiana na função de partição do hamiltoniano disreto [21℄ apturao proedimento desrito aima e o resultado é um hamiltoniano efetivo do tipo Landau-Ginzburg:
H [φ] =

1

2

∫

d2
x

[

(∇φ(x))2 + r0φ
2(x) +

u

2
φ4(x)

]

+
1

2δ

∫

d2
x

∫

d2
x
′φ(x)J(|x − x

′|)φ(x′)(2.7)O termo gradiente de urto alane favoree um estado homogêneo (ferromagnétio)e o termo dipolar de longo alane:
J(|x − x

′|) =
1

|x − x′|3 (2.8)favoree um estado antiferromagnétio. Os termos φ2 e φ4 limitam a energia do sistemafavoreendo um valor nulo de φ se r0 > 0 ou dois valores equivalentes ±m se r0 < 0.Sendo ki = 2πli/L, om i = 1, 2 e li = 0,±1,±2, ... os vetores de onda ompatíveisom as ondições de ontorno periódias e de�nindo as transformadas de Fourier omo:
φ(x) =

1

L

∑

k

φ(k)eik.x (2.9)
φ(k) =

1

L

∫

d2
xφ(x)e−ik.x (2.10)o hamiltoniano (2.7) na representação de Fourier é:

H [φ] =
1

2

∑

k

A(k)φ(k)φ(−k)+
u

4L2

∑

k1

∑

k2

∑

k3

φ(k1)φ(k2)φ(k3)φ(−k1 −k2 −k3) (2.11)onde A(k) é o espetro de �utuações
A(k) = r0 + k2 +

J(k)

δ
(2.12)



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 17Formalismo geralO formalismo geral para tratar desses sistemas em ontato om um reservatório térmioé baseado na função de partição onsistente om o proesso de oarse graining:
Z =

∫

Dφ(x)e−βH[φ] (2.13)que é na forma de uma integral funional sobre todos os valores possíveis de φ(x) emtodas posições x. Essa integral também pode ser expressa no espaço de Fourier omo:
Z =

∫

(

∏

k

dφ(k)

)

e−βH[φ] (2.14)Essa expressão geralmente não onverge, a menos que seja assumido um orte nosvetores de onda: k < Λ, e que determina portanto um omprimento mínimo para oespaço. Em todas integrais no espaço, inlusive em (2.7), esse orte é tomado. Paraampos φ representados em um espaço disreto, esse orte aparee naturalmente omo aonstante de espaçamento da rede.Campo MédioEm (2.13), as on�gurações que mais ontribuem à função de partição são as queminimizam a energia (2.7):
δH [φ]

δφ(x)
= 0 = −∇2φ(x) + r0φ(x) + uφ3(x) +

1

δ

∫

d2
x
′φ(x′)J(|x − x

′|) (2.15)A aproximação de ampo médio na expressão da função de partição (2.13) onsiste emalular as integrais funionais tomar apenas essas on�gurações, o que equivale a trataro hamiltoniano (2.7) omo uma energia livre [2℄.Da equação (2.15) no espaço de Fourier pode-se obter a forma da energia no seumínimo:
H [φ] =

1

4

∑

k

A(k)|φ(k)|2 (2.16)Agora, se A(k) tem um mínimo absoluto em um valor km 6= 0, então a solução queminimiza a energia livre de Landau H [φ] é dada por:
φ(k) = Lm[δk,km

+ δk,−km
] (2.17)
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φ(x) = 2m cos(km.x) (2.18)araterizando a fase modulada.Para satisfazer a equação (2.15) no espaço de Fourier, a amplitude deve satisfazer:
A(km)m + 3um3 = 0 (2.19)O valor de km é independente da temperatura porque ele é determinado pela ondição deque seja um mínimo do espetro de �utuações:

dA(k)

dk

∣

∣

∣

km

= km +
1

δ

dJ(k)

dk

∣

∣

∣

km

= 0 (2.20)Assim, a temperatura rítia é dada pela ondição A(km, Tc) = 0, ou
r0(Tc) ≡ rc

0 = −(k2
m +

J(km)

δ
) (2.21)e a amplitude da fase modulada abaixo de Tc é dada por

m =

√

−A(km)

3u
(2.22)expandindo r0(T ) = rc

0 + a(T − Tc), om a > 0, �a araterizada a transição de fases desegunda ordem:
m =

√

a(T − Tc)

3u
(2.23)onde a modulação rese abaixo da transição ontinuamente a partir da solução paramag-nétia m = 0.A abordagem de BrazovskiiComo um primeiro passo para inluir �utuações ao estudo de ampo médio, pode-seusar a aproximação de ampo auto-onsistente, de Hartee ou de fase aleatória, que onsisteem tomar uma forma gaussiana do hamiltoniano (2.7) substituindo um fator φ2 do termo

φ4 pela sua média 〈φ2〉 e determiná-la autoonsistentemente.Essa aproximação foi usada por Brazovkii (1975) [9℄ para observar, em um sistemaom um mínimo em A(k), que a transição de uma fase isotrópia a uma fase moduladaera de primeira ordem, ao ontrário do previsto em ampo médio.Reentemente, Cannas et al. (2004) [18℄ observaram que o modelo dipolar ontínuo dohamiltoniano (2.7) pertene a mesma lasse do aso de [9℄. Utilizando uma aproximação



Capítulo 2: Filmes Finos Magnétios 19de Hartree para o hamiltoniano (2.7), eles mostraram que omo o espetro de �utuaçõesé isotrópio, ele pode ser minimizado em um ontínuo de direções om vetor de onda
km. Essa forte degenereênia nas direções fazem om que a fase paramagnétia sejametaestável até temperatura zero, araterizando uma transição de primeira ordem.Como a ompreensão da natureza das transições e das fases termodinâmias deste mo-delo estão limitadas a aproximações perturbativas (que em primeira ordem já introduzemmudanças qualitativas ao aso de ampo médio) é interessante estudar este modelo atravésde simulações omputaionais da dinâmia em ontato om um reservatório térmio. Adinâmia proposta nesta dissertação é a dinâmia de Langevin, que, juntamente om ométodo utilizado para sua implementação numéria, será o tema do próximo apítulo.



Capítulo 3Dinâmia de LangevinEm 1908, Paul Langevin prop�s uma equação de Newton fenomenológia para des-rever o movimento browniano de uma partíula oloidal suspensa em um líquido. Suainterpretação era de que o movimento dessa partíula era desrito pela ação de dois tiposde forças provenientes do impato om as moléulas do líquido: olisões aleatórias om apartíula browniana atuariam omo uma força dirigindo seu movimento rápido e errátio(força estoástia), o que levaria a uma força friional (força sistemátia) atuar sobre apartíula em uma esala maior de tempo. Como será apontado logo adiante, uma relaçãointerna entre essas forças resulta do fato de ambas terem a mesma origem mirosópia[22℄.A equação de Newton proposta foi:
m

dv

dt
= − v

B
+ F (t) (3.1)onde o primeiro termo é a força devido a visosidade do meio, om B sendo a mobilidade,e F (t) é a força aleatória, sobre a qual Langevin fez duas suposições fundamentais:1. A força média devida as olisões é nula:

〈F (t)〉 = 0 (3.2)2. As olisões suessivas são independentes, ou desorrelaionadas:
〈F (t)F (t′)〉 = Cδ(t − t′) (3.3)onde C mede a intensidade da força estoástia e 〈〉 é a média em um onjunto de diferentesrealizações. A primeira ondição re�ete a ausênia de uma direção preferenial, enquantoa segunda implia que a partíula não guarda memória das suessivas olisões, o que



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 21signi�a que o tempo araterístio de interação entre a partíula browniana e as moléulasdo líquido é muito menor que os tempos de observação.Utilizando as propriedades estatístias do ruído para obter a solução da equação (3.1)para a veloidade média e a veloidade quadrátia média a tempos longos (após a relaxaçãoiniial devido o termo de atrito frente o termo inerial), juntamente om a suposição deque a partíula browniana está em equilíbrio térmio om o líquido e que portanto vale oprinípio da equipartição da energia, Langevin obteve a relação:
C =

2kBT

B
(3.4)onheida omo relação de Einstein, quem a derivou de outra maneira em 1905, ou relaçãode �utuação-dissipação, exprimindo a onexão entre as �utuações da força estoástia ea dissipação ontida na força de atrito omo uma onsequênia da ondição de equilíbriotérmio om o meio a temperatura T [23℄.Pode-se extender o aso de uma partíula browniana para sistemas de muitas partíulasem ontato om um reservatório térmio e sujeitas a tipos variados de forças determinís-tias [24℄. Para um primeiro passo na apliação da equação de Langevin a outros asos,reesreve-se (3.1) em termos do momentum e do hamiltoniano da partíula browniana:

dp

dt
= − p

mB
+ F (t) = −Γ

∂H

∂p
+ F (t) (3.5)onde Γ ≡ 1/B.A generalização para outras variáveis reais ontínuas φ(x) om hamiltoniano H , tornapossível reesrever a equação de Langevin (3.5) para ada posição x:

∂φ(x)

∂t
= −Γ

δH [φ]

δφ(x)
+ η(x, t) (3.6)om

〈η(x, t)〉 = 0 (3.7)
〈η(x, t)η(x′, t′)〉 = Cδ(t − t′)δ2(x − x

′) (3.8)
C = 2ΓkBT (3.9)onde a relação de �utuação-dissipação é a ondição para que o estado assintótio estejaem equilíbrio om o banho térmio, omo será ressaltado mais adiante. η(t) é uma variá-vel estoástia independente para ada posição no espaço usualmente hamada de ruídobrano, que por ser desorrelaionado no tempo tem uma distribuição de probabilidades



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 22gaussiana. O termo "brano" é porque seu espetro de frequênias, a transformada deFourier no tempo da equação (3.8) ou da (3.3), ontém todas as frequênias possíveis porigual, tal omo a luz brana [23℄.A equação de Langevin (3.6,3.8) também pode ser usada para derivar as equaçõesdinâmias que determinam toda função de distribuição de probabilidades para as variáveisdo sistema [2℄.A equação dinâmia orrespondendo à densidade de probabilidade W ({φ(x)}, t), queé a probabilidade por unidade de volume do espaço de on�gurações para que as variáveis
φ(x) tomem dados valores no tempo t, é hamada de equação de Smoluhowski, ou deequação de Fokker-Plank, [21℄ e é esrita omo:

∂W

∂t
=

∫

ddx
δ

δφ(x)

[

ΓW
δH

δφ(x)
+

C

2

δW

δφ(x)

] (3.10)Supondo que o sistema esteja em equilíbrio térmio e então obedeça uma distribuiçãoestaionária de Gibbs:
WG({φ(x)}) ∝ exp [−βH [φ] ] ,a equação (3.10) para essa distribuição é:

∂WG

∂t
= 0 =

∫

ddx
δ

δφ(x)

[

(Γ − 1

2
βC)WG

δH

δφ(x)

] (3.11)e a ondição para que a distribuição de probabilidades de Gibbs seja solução da equação(3.11) é que Γ e C satisfaçam a relação de �utuação-dissipação (3.9). Ainda é possívelmostrar que a distribuição de probabilidades na equação de Smoluhowski (3.11) sempretende a distribuição de equilíbrio [21℄.Como um formalismo válido para tratar sistemas que troam energia om o ambiente,a dinâmia do modelo dipolar ontínuo pode ser desrita pela equação de Langevin (3.6),usando a forma do hamiltoniano em (2.7) para obter:
∂φ(x)

∂t
= ∇2φ(x) − r0φ(x) − uφ3(x) − 1

δ

∫

d2
x
′φ(x′)J(|x − x

′|) + η(x, t) (3.12)no espaço real, ou no espaço de Fourier omo:
∂φ(k)

∂t
= −φ(k)A(k) − u

L2

∑

k1k2

φ(k1)φ(k2)φ(k − k1 − k2) + η(k, t) (3.13)



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 233.1 Estabilidade Linear a Temperatura ZeroA solução modulada do tipo modo-únio (omo um osseno puro) obtida em ampomédio no apítulo anterior é uma solução da equação de Langevin a temperatura zero.Isso pode ser veri�ado na equação de Langevin (3.6) lembrando que a energia é ummínimo para essa solução e portanto δH
δφ

= 0.Para analisar a estabilidade dessa solução, perturba-se ela em um modo arbitrário k:
φ(k, t) = φ∗(k) + δφ(k, t) = Lm[δk,km

+ δk,−km
] + δφ(k, t) (3.14)Substituindo na equação (3.13) e desprezando os termos não-lineares em δφ(k, t),obtém-se:

∂δφ(k)

∂t
= −A(k)δφ(k) − 3u m2 [δφ(k + 2km) + 2δφ(k) + δφ(k − 2km)] (3.15)De onde é possível estudar a estabilidade das diferentes soluções:Para a solução paramagnétia, m = 0, obtém-se:

˙δφ(k) = −A(k)δφ(k) (3.16)isto é, a solução paramagnétia é estável frente a perturbação em um modo arbitráriose A(k) para esse modo for positivo.A estabilidade das soluções ordenadas om m2 = −A(km)/3u pode ser analisada frentea diversos tipos de perturbação. O aso mais imediato é analisar a estabilidade da soluçãofrente a uma perturbação na sua amplitude, isto é:
δφ(k, t) = δφ(t) (δk,km

+ δk,−km
) (3.17)O que, substituindo na equação (3.15), leva a:

˙δφ(t) (δk,km
+ δk,−km

) = −A(k)δφ(t) (δk,km
+ δk,−km

)−3u m2 (δk,3km
+ δk,−3km

+ 3δk,km
+ 3δk,−km

) δφ(t)(3.18)que, para k = ±km :
˙δφ(t) = −

[

A(km) + 9u m2
]

δφ(t) = 2A(km)δφ(t) (3.19)Isto é, as soluções ferromagnétia (km = 0) e modo-únio (km 6= 0) são estáveis frente



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 24a perturbações na amplitude se A(km) for negativo.Esses resultados, omo se esperava pela ondição de que as soluções ferromagnétiae modo-únio fossem reais, sugerem que os parâmetros r0 e δ devem ser ajustados paraomportar uma solução estável. Como r0 é uma onstante aditiva em A(k), a estabilidadede uma solução pode ser failmente atingida variando esse parâmetro.Em (�g. 3.1), o espetro de �utuações A(k) sem o fator aditivo r0 é gra�ado parasimulações da equação de Langevin (3.12) disretizada a temperatura zero (que serãodetalhadas na seção 3.2), om tamanho linear L = 128, u = 1 e δ = 4.67, onde a soluçãode modo km = π/8 é estável para valores su�ientemente negativos de r0. Os valoresnegativos de r0 usados nas �guras seguintes para ilustrar as soluções de modo km = π/8foram gra�ados em linhas horizontais de valor |r0|. A onstante de disretização espaialfoi tomada omo a = 1.
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Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 25

−1.5

−1

−0.5

 0

 0.5

 1

 1.5

 10  20  30  40  50  60  70  80

φ(
x)

x

r
0

−1.6
−1.7

−2
−3

Figura 3.2: Corte transversal das soluções para os diferentes valores de r0 apontados na�gura (�g. 3.1).

 500

 1000

 1500

 2000

 2500

 0 π/8 2π/8 3π/8 4π/8 5π/8 6π/8 7π/8 π

R
e[

φ(
k)

 ]

k

r
0

−1.6
−1.7

−2
−3

Figura 3.3: Parte real da transformada de Fourier das soluções na (�g. 3.2). Observa-sea ontribuião resente dos harm�nios ímpares à solução de modo-únio.



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 26de modo-únio, omo se observa na (�g. 3.3) na parte real da transformada de Fourierdas soluções na (�g. 3.2). O modo dominante, entretanto, ainda é o de km = π/8orrespondente ao mínimo de A(k).A validade da solução de modo-únio para equações do tipo (3.13) onde o espetrode �utuações tem um mínimo em um vetor de onda km 6= 0 foi levantada por Pomeaue Manneville (1979) [25℄, que estudaram as soluções de um modelo para a onveção deRayleigh-Bénard, onde o espetro de �utações tem a forma Ash(k) = −ǫ+(k2−k2
m)2. Elesderivaram ontribuições de harm�nios ímpares à solução em uma análise que segundoeles poderia ser extendida a formas mais gerais de A(k) om um mínimo em km 6= 0.As soluções numérias apresentadas na �gura (�gs. 3.2) estão de aordo om seusresultados, onde a solução de modo-únio é uma boa aproximação para valores de ǫ muitopequenos, isto é, para Ash(k0) / 0.3.2 Integração Numéria3.2.1 Parâmetros AdimensionaisPara estudar a equação de Langevin om o menor número possível de parâmetrosrelevantes ao problema, é onveniente reesalar [26℄ a equação (3.12) e o hamiltoniano(2.7) de forma a onterem parâmetros adimensionais.Supondo que r0 < 0, tal que o hamiltoniano tenha dois mínimos equivalentes emvalores de φ 6= 0, as seguintes transformações:

x → x

√

|r0|
φ → φ

√

u/|r0| (3.20)
t → t |r0|levam a reesrever a eq. (3.12) omo:

∂φ(x)

∂t
= ∇2φ(x) + φ(x) − φ3(x) − 1

δ′

∫

d2
x
′φ(x′)J(|x − x

′|) + η(x, t) (3.21)om:
δ′ = δ|r0|1/2

T ′ = Tu/|r0|
(3.22)e 〈η(x, t)η(x′, t′)〉 = 2T ′δ(t − t′)δ2(x − x

′).



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 27om o mesmo onjunto de transformações, o hamiltoniano (2.7) se torna:
H ′[φ] =

1

2

∫

d2
x

[

(∇φ(x))2 − φ2(x) +
1

2
φ4(x)

]

+
1

2δ′

∫

d2
x

∫

d2
x
′φ(x)J(|x − x

′|)φ(x′)(3.23)onde a energia é reesalada omo:
H ′[φ] =

u

r0

H [φ] (3.24)Para evitar uma notação pesada, daqui em diante os parâmetros adimensionais sãoesritos sem a linha '.Embora a dependênia únia em δ pareça evidente nas equações aima, o papel de
r0 visto na última seção em ajustar a estabilidade e a forma da solução é transportadoatravés da transformação (3.20) ao espaço e em espeial, ao omprimento de onda de ortenas integrais ∫ d2

x, equivalente à onstante de espaçamento da rede do ampo φ(x) noespaço disretizado.3.2.2 Disretização EspaialA disretização espaial é feita sob uma rede quadrada de onstante a tal que o espaçodisreto seja desrito por:
x = an = a(iêx + jêy), (3.25)om i, j = 1, 2 . . .N e êx e êy são os vetores unitários dos eixos artesianos da rede.De maneira geral, a passagem do ontínuo ao disreto pode ser sintetizada pelas se-guintes substituições:

L = aN,

∫

d2
x → a2

∑

x

(3.26)Apliando-as na equação (3.23), o hamiltoniano adimensional é reesrito omo:
H [φ] =

a2

2

∑

x

[

(∇xφ(x))2 − φ2(x) +
1

2
φ4(x) +

a2

δ

∑

x′

φ(x)J(|x − x
′|)φ(x′)

] (3.27)onde ∇x é o gradiente disretizado na rede.



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 28Se as transformadas de Fourier forem rede�nidas para o espaço disreto omo:
φ(x) =

1

N

∑

k

φ(k)eik.x

φ(k) =
1

N

∑

x

φ(x)e−ik.x

k =
2π

aN
(lxêx + ly êy),o hamiltoniano adimensional (3.27) na representação de Fourier �a:

H [φ] =
a2

2

∑

k

A(k)φ(k)φ(−k) +
a2

4N2

∑

k1k2k3

φ(k1)φ(k2)φ(k3)φ(−k1 − k2 − k3) (3.28)Com
A(k) ≡ k2 − 1 +

a2

δ
J(k) (3.29)onde a transformada de Fourier da forma disretizada do laplaiano na rede em (3.28)foi tomada em sua forma isotrópia: k2.Condições de ContornoA�m de observar propriedades que sugerem o omportamento de uma amostra detamanho marosópio, simulações de amostras �nitas devem ser feitas de maneira aminimizar efeitos de tamanho �nito, tal que a medida que os tamanhos reçam em direçãoao limite termodinâmio o efeito das bordas sejam desprezíveis.Uma das onseqüênias do aráter de longo alane da interação dipolar, até mesmo anível experimental, é justamente o forte efeito da forma da amostra. Para minimizar esseefeito, as interações foram aluladas ontando om in�nitas réplias do sistema. Tem-seentão um sistema in�nito dividido em élulas de tamanho L×L om ondições de ontornoperiódias, onde um ampo φ(x) na élula original interage om as in�nitas réplias dosistema (inlusive dele mesmo).Como a interação ferromagnétia é de urto alane, basta a interação om os vizinhosnas primeiras réplias, o que equivale a ter ondições de ontorno periódias no própriosistema. Já que a interação será sempre tratada no espaço de Fourier, essa ondição éautomatiamente satisfeita pela forma disreta do vetor de onda k.Já para a interação dipolar, as somas sobre as in�nitas réplias é lentamente onver-gente. Para ontornar esse problema, aplia-se o método das somas de Ewald, desenvolvidooriginalmente para sistemas de partíulas arregadas interagindo via potenial de Cou-lomb. O método das somas de Ewald para o aso de interações dipolares está desenvolvido



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 29na literatura [6℄. Como as distânias entre os sítios da rede se mantém onstante ao longoda simulação, a matriz J(x,x′) modi�ada pelas somas de Ewald sob as in�nitas répliaspreisa ser alulada somente no iníio da simulação.Na prátia, o que é feito na simulação é alular a energia loal de um sítio no espaçode Fourier. Isso se faz por duas razões: a primeira é tomar a forma isotrópia do laplaianodisretizado na rede e portanto não se restringir a aproximações de diferença �nita emprimeiros ou segundos vizinhos. Como será oloado na próxima seção, essa forma dolaplaiano failita a integração temporal.Em segundo, omo a ontribuição da interação dipolar é em N2 produtos para adaum dos N2 sítios da rede (um proesso da ordem de N4 operações), é menos ustoso om-putaionalmente transformar φ(x) para o espaço reíproo, multipliar pela transformadade Fourier da interação dipolar (alulada uma só vez no iníio da simulação), e entãotransformar de volta ao espaço real, isto é:
∑

x′

φ(x′)J(|x − x
′|) =

1

N

∑

k

φ(k)J(k)e−ik.x = [φ(k)J(k)]F
−1

x
(3.30)(onde ]F

−1

x
é a omponente x da anti-transformada de Fourier), já que rotinas de FFT(transformadas rápidas de Fourier) diminuem onsideravelmente o tempo de transforma-ção.Rotinas usuais [30℄ usam algoritmos para tamanhos lineares que são potênia de 2e que ustam da ordem de N log2 N operações para ada dimensão, tornando o áluloda energia dipolar de O((N log2 N)2). Esse usto omputaional é diminuído em até 4vezes utilizando a bibliotea FFTW para transformadas de Fourier disretas [31℄, que seadapta ao proessador espeí�o usado para a simulação, além de possibilitar redes detamanhos arbitrários.A forma disreta do ruído brano pode ser obtida observando que na passagem dadelta de Dira no espaço ontínuo (x) para a delta de Kröneker no espaço disretizado(x = an, om n = iêx + jêy) se dá por:

δ2(an− an′) =
1

a2
δ2(n− n

′) ≡ 1

a2
δn,n′ (3.31)e assim: 〈η(x, t)η(x′, t′)〉 = 2T

a2 δ(t − t′)δx,x′.Nota-se que se uma variável estoástia ξ(t) tem uma distribuição de probabilidadesgaussiana de variânia σ e outra variável µ(t) tem variânia unitária, os dois proessos seequivalem por ξ(t) =
√

σµ(t).Para tratar o ruído brano nas simulações, usa-se um gerador de números aleatórios



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 30entre zero e um om uma distribuição de probabilidade uniforme, onde é apliado ummétodo de transformação para passar a uma distribuição de probabilidades gaussiana devariânia unitária [30℄. Na prátia, a desorrelação espaial (e temporal) do ruído branoé garantida om o uso de um bom gerador de números aleatórios.Assim, a equação de Langevin (3.13) no espaço disretizado e om parâmetros adi-mensionais, esrita aproximadamente omo na maneira implementada numeriamente,é:
∂φ(k, t)

∂t
= −φ(k, t)

[

k2 − 1 +
a2

δ
J(k)

]

+

[

−φ3(x, t) +

√

2T

a2
µ(x, t)

]F

k

(3.32)Onde ]F
k
signi�a a omponente k da transformada de Fourier, e o ruído brano µobedee: 〈µ(x, t)〉 = 0 e 〈µ(x, t)µ(x′, t′)〉 = δ(t − t′)δx,x′.Ao transformar para o espaço de reíproo o termo φ3(x), além do próprio ampo

φ(x), evita-se a neessidade de alular um duplo somatório omo na equação (3.13), oque seria tão ustoso quanto alular a energia dipolar no espaço real.3.2.3 Método de Integração TemporalA maneira om que a equação diferenial parial estoástia (3.32) é integrada oudisretizada temporalmente garante a e�iênia (usto omputaional) e a on�abilidadedos resultados obtidos (preisão e estabilidade do algoritmo). O algoritmo esolhido deveráser um ompromisso entre esses dois ritérios.Em termos gerais, um algoritmo de integração temporal onsiste em disretizar a de-rivada no lado esquerdo da equação (3.32) em passos �nitos do tempo ∆t e o do ampo
∆φ, o que leva a equações algébrias para a mudança em φ quando a variável indepen-dente t é aumentada em ∆t. Algoritmos que usam mais de uma equação algébria paradeterminar essa mudança o fazem para orrigir ou anelar erros de ordem mais baixa.Geralmente, o número n de equações determina a ordem do algoritmo, orrespondendo aum erro O(∆tn+1) na mudança da variável [30℄.Como o usto omputaional basiamente limita o tamanho da rede e a região deparâmetro om determidados tempos araterístios, omo o tempo para equilibrar, umalgoritmo que usa apenas uma equação algébria é preferível aos de ordem mais alta ommais de uma equação, mesmo sendo mais instável e impreiso.Por se tratar de uma equação diferenial parial, a maneira omo ambas disretizaçõesdo tempo e espaço estão relaionadas afetam a estabilidade do algoritmo. Dentre asmuitas maneiras de tratar a derivada temporal de primeira ordem frente ao termo difusivo(o laplaiano), um método mais estável reomendado é o semi-implíito [30℄, onde o valordo termo difusivo é tomado no tempo posterior t + dt e a interação dipolar no tempo t.



Capítulo 3: Dinâmia de Langevin 31Alguns trabalhos anteriores de simulações de proessos de ordenamento de fases emdiferentes sistemas que possuem uma equação dinâmia para um ampo esalar similarao aso presente foram tomados omo referênia para a esolha do método de integração.Algorítmos de ordem mais alta foram testados para simulações desses proessos emum modelo do tipo Landau-Ginzburg om interações dipolares modi�adas por um efeitode espessura [26℄, e também para um modelo Landau-Ginzburg om parâmetro de ordemonservado [27℄, onde não foi enontrada uma melhora signi�ativa frente ao algoritmo deprimeira ordem.No entanto, um método explíito de primeira ordem é reonheido ser muito sensívelà esolha das onstantes de disretização e ao efeito de ruído térmio [28℄.Seguindo [27℄, om um esquema de diferenças �nitas no espaço real, o tratamentosemi-implíito do termo difusivo pode ser muito ompliado. Além das vantagens jámenionadas, sua versão isotrópia no espaço reíproo (k2) torna o emprego do métodoimediato.Uma outra vantagem da atualização ser no espaço reíproo, juntamente om umaatualização simultânea em toda rede, é o uso das rotinas de FFT e da maneira simplesem omo o ampo dipolar loal (3.30) aparee no espaço de Fourier.Por �m, a disretização temporal do ruído brano se dá pela mesma maneira que noaso espaial (3.31). Assim, o método semi-implíito espetral de primeira ordem utilizadoaqui é empregado na equação (3.32) omo:
φ(k, t + dt) − φ(k, t)

dt
= −φ(k, t+dt)k2+φ(k, t)

[

−1 +
a2

δ
J(k)

]

+

[

−φ3(x, t) +

√

2T

a2dt
µ(x, t)

]F

k(3.33)e se resume a seguinte equação algébria:
φ(k, t+dt) =

1

1 + dt k2







φ(k, t) − dt

(

−1 +
a2

δ
J(k)

)

φ(k, t) +

[

−dt φ3(x, t) +

√

2Tdt

a2
µ(x, t)

]F

k





(3.34)om 〈µ(x, t)〉 = 0 e 〈µ(x, t)µ(x′, t′)〉 = δt,t′δx,x′.Em omparação om o método explíito onde o termo difusivo é tomado no tempo t,esse método se mostrou muito mais estável nas simulações. A estabilidade aqui dependeessenialmente das onstantes de disretização espaial a e temporal dt e de que a ampli-tude do ampo φ não exeda um valor máximo, o que aaba limitando a intensidade doruído, isto é, a temperatura.



Capítulo 4SimulaçõesAo longo desse apítulo, o estado fundamental orrespondente à modulação do ampo
φ em uma direção om modo araterístio km = π/ah, onde a é a onstante de rede,é denominado faixa h. Essa é a denominação usual no ontexto de fases moduladas,inlusive nas simulações do modelo Ising dipolar.As simulações do modelo dipolar ontínuo são apresentadas aqui om medidas degrandezas omo a energia (3.27) e dois parâmetros de ordem que são de�nidos adiante:1. qo orrespondente a ordem orientaional das faixas e varia entre um para faixasordenadas em uma únia direção e zero para faixas orientadas em direções arbitráriasdiferentes.2. qt orrespondente a ordem translaional das faixas e varia entre um, para faixasom paredes de domínio retas e alinhadas, e zero, para faixas om grandes �utuações nasposições das paredes.As duas ordens estão onetadas, omo se pode pereber rotando uma região de faixasem relação ao estado de faixas perfeitas, ambas ordens são perdidas.Além dessas quantidades, suas �utuações também são medidas para obter as derivadasorrespondentes da função de partição [2℄: o alor espeí�o e as suseptibilidades dosparâmetros de ordem, alulados da seguinte maneira:

c =
N2

T 2

(〈

e2
〉

− 〈e〉2
) (4.1)

χq =
N2

T

(〈

q2
〉

− 〈q〉2
) (4.2)onde e é a energia interna (3.27) por unidade de área e N2 é o número de sítios darede.



Capítulo 4: Simulações 334.1 Parâmetro de Ordem NemátioPara medir a ordem orientaional em sistemas esalares apresentando fase de faixas épreiso onsiderar o vetor diretor:
n̂(x) =

∇φ(x)

|∇φ(x)| (4.3)nas paredes de domínio entre as faixas, omo ilustrado na �gura (�g. 4.1).

Figura 4.1: vetor diretor loal nas paredes de domínio ilustrados omo pequenas barras [32℄O vetor diretor fornee a orientação loal, perpendiular à faixa. Ele foi utilizado porChristensen e Bray (1998) [32℄ para de�nir uma orrelação espaial assoiada a ordemorientaional para o proesso de ordenamento de faixas no modelo de Swift-Hohenberg.Quian e Mazenko (2003) [33℄, no mesmo ontexto, utilizaram uma analogia om os ristaislíquidos para de�nir essa mesma função de orrelação em termos da função de orrelaçãode um parâmetro de ordem nemátio, semelhante ao que é apresentado aqui.No espaço disretizado, o vetor diretor é alulado usando um esquema de diferenças�nitas para o gradiente na rede:
∇αφ(x) ≃ φ(x − aêα) − φ(x + aêα)

2a
(4.4)onde α é a omponente artesiana do vetor diretor.As paredes de domínio são loalizadas através de uma função δdw(x), que vale 1 seo ampo φ em x tiver primeiros vizinhos om sinal ontrário. Se o ampo não tiver aomenos um vizinho de sinal oposto, δdw(x) = 0. Por exemplo, o número Ndw de sítios quese enontram em paredes de domínio pode ser obtido da soma:

Ndw =
∑

x

δdw(x) (4.5)



Capítulo 4: Simulações 34Sendo assim, uma ordem global da rede de faixas pode ser de�nida onsiderando aseguinte quantidade:
qo =

1

Ndw

∑

x

δdw(x) cos 2θ(x) (4.6)onde δdw(x) no somatório esolhe somente as paredes de domínio e θ(x) é o ânguloentre o vetor diretor em x e a direção média dos vetores diretores da rede. Se esse ânguloé zero ou π para todos sítios nas paredes, o sistema está alinhado à direção global e
qo = 1. Porém, se a direção loal é aleatória, o osseno varia arbitrariamente entre −1 e
1 e qo → 0.A quantidade desrita aima é usada em ristais líquidos bidimensionais para de�nir aordem nemátia, om a direção do vetor diretor sendo análoga ao eixo moleular. Assimomo em ristais líquidos [3℄, a orientação global não é neessariamente onheida e paraalular qo é preiso tomar um parâmetro de ordem tensorial Q de�nido omo:

Qαβ =
1

Ndw

∑

x

δdw(x) [2nα(i)nβ(i) − δαβ ] (4.7)onde α, β = 1, 2 são as omponentes artesianas. No limite termodinâmio seus auto-valores são exatamente ±qo. Quando levado em onta o tamanho �nito, seus autovaloresse omportam omo ±qo +O(1/
√

Ndw) e na fase isotrópia [3℄ espera-se um valor positivopequeno para qo. Sendo assim, a forma do parâmetro de ordem nemátio (ou orientaio-nal) utilizada é o autovalor positivo de (4.7):
qo =

√

Q2
11 + Q2

12 (4.8)Esse parâmetro de ordem se mostrou robusto frente às diferentes orientações das faixas,desde que o tamanho do sistema seja su�iente para onter um número mínimo de paredesde domínio.4.2 Parâmetro de Ordem TranslaionalA ordem translaional é medida aqui também através de uma analogia om ristaislíquidos e ristais em geral. Nesses asos o parâmetro de ordem translaional é de�nidoomo [29℄:
ρ(G) =

1

N

∑

i

cos(G.ri) (4.9)onde G é um vetor da rede reíproa e ri é a posição do átomo i. Se todos os N átomosestão separados por uma distânia λ = 2π/G na direção de G, ρG = 1. Se não existe



Capítulo 4: Simulações 35nenhuma periodiidade assoiada a esse vetor de onda, ρG → 0.Como a de�nição (4.9) depende fortemente da origem das oordenadas, de�ne-se umparâmetro de ordem translaional que independe da esolha da fase:
ρ(G) =

1

N

∣

∣

∣

∣

∣

∑

i

eiG.ri

∣

∣

∣

∣

∣

(4.10)Para fazer a analogia om o sistema de faixas, a posição da parede de domínio étomada omo a de um sítio preenhido por um átomo e o vetor de onda G relevante é o
km, orrespondente ao pio do fator de estrutura:

S(k) = |φ(k)|2 (4.11)onde km orresponde ao vetor de onda da modulação de uma on�guração de faixas delargura h = π/|km| om orientação preferenial paralela à km.Como o omprimento de onda orrespondente à km é o de duas faixas (2h), pouospontos entram na soma em (4.10) para alular o parâmetro de ordem translaional.Para aumentar a estatístia de pontos nas paredes de domínio, o parâmetro de ordem éalulado duas vezes om G = 2km para ontar om pontos da parede de domínio deambas as faixas.Na primeira vez as paredes esolhidas, denominadas aqui por "paredes 1", são asparedes à esquerda e/ou aima da faixa a qual pertenem. Na segunda vez as paredesesolhidas, "paredes 2", estão à direita e/ou abaixo da faixa a qual pertenem. Essasparedes estão ilustradas para um aso de faixas vertiais na �gura abaixo (�g. 4.2):
Figura 4.2: à esquerda, uma on�guração de faixas puras, onde os ampos na faixa pretaassumem valores negativos. As duas �guras à direita são os sítios das paredes 1 (preto) eos sítios das paredes 2 (inza), que são as diferentes paredes de domínios usadas indepen-dentemente para estimar qt.



Capítulo 4: Simulações 36O valor do parâmetro de ordem resultante é a média desses dois:
qt ≡

1

2N ′

1

∣

∣

∣

∣

∣

∑

i1

ei2km.x

∣

∣

∣

∣

∣

+
1

2N ′

2

∣

∣

∣

∣

∣

∑

i2

ei2km.x

∣

∣

∣

∣

∣

(4.12)om N ′

1,2 sendo o número de sítios das paredes 1 e 2, respetivamente.Essa de�nição do parâmetro de ordem translaional não é a de�nição usual para sis-temas de faixas. Geralmente a ordem translaional é de�nida em termos de um ampoontínuo de desloamento u(x) que orresponde ao quanto a borda de uma faixa estádesloada em relação à posição do estado fundamental [11℄. Porém, essa de�nição podeser muito ompliada de implementar em um espaço disreto.Entretanto, devido a arbitrariedade em esolher um "lado" da faixa para que o sistematenha uma periodiidade bem de�nida, em alguns asos de faixas inlinadas formadas por"degraus" no espaço, omo na �gura (�g. 4.3), as paredes de domínio não �aram bemde�nidas, prejudiando a preisão do parâmetro de ordem. No aso em que as faixas sãovertiais ou horizontais, esse problema não pareeu ser muito relevante.
Figura 4.3: à esquerda, uma on�guração de faixas em um estado sem ordens orientaionale posiional. A direita, as paredes 1 (preto) e 2 (inza) para esse estado.4.3 ResultadosAs simulações foram feitas om sistemas de faixa de largura h = 2, 3 e 4, orrespon-dendo aos valores de δ = 1, 2 e 3, respetivamente. Esses valores foram esolhidos deaordo om as energias do sistema para as três larguras de faixas a temperatura zero,gra�adas para diferentes δs na �gura (�g. 4.4).A esolha da onstante de disretização da rede foi feita analizando o espetro de�utuações na �gura (�g. 4.5) e determinando um valor de r0 tal que A(km) < 0. Osvalores esolhidos foram de r0 = −5 para as faixas 2 e 3, e de r0 = −3 para faixa4. Essa diferença implia em esalas diferentes de tempo, energia e espaço entre essas
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Figura 4.4: energia por unidade de área para on�gurações de faixa de diferente largura,alulada om L = 192 e a =
√

5.simulações. Entretanto, as transformações das eqs. (3.20) apliadas nas amostras dassimulações tornam possível um omparação entre esses resultados, omo será ressaltadomais adiante.
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Figura 4.5: espetro de �utuações, sem o r0, para os diferentes deltas. a = 1.As soluções de faixas para os parâmetros usados nas simulações podem ser visualizadasem uma seção transversal ao longo da direção de modulação na �gura (�g. 4.6).
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Figura 4.6: as diferentes soluções da equação de Langevin adimensional (3.34) orrespon-tentes ao estado fundamental, obtidas da seção transversal da on�guração estaionáriaa temperatura zero após a iniialização em uma on�guração osseno. Para as faixas 2 e3, a =
√

5 e para a faixa 4, a =
√

3. Para �ns de omparação, a solução de faixa 4 omos mesmos parâmetros utilizados nas faixas 2 e 3 é gra�ada em pontos sem linha.Assim, na equação de Langevin om parâmetros adimensionais (3.34), a onstante derede para experiênias om faixas 2 e 3 é a =
√

5, e om faixa 4, a =
√

3. O passo detempo esolhido foi de 0.5 em que, para todas experiênias, era bem menor que o passode tempo que tornava a atualização instável. O método de integração se mostrou estávelna janela de temperaturas de interesse.As experiênias onsistem primeiramente em equilibrar o sistema na fase isotrópiaa partir de uma ondição iniial paramagnétia, ou no estado fundamental de faixas, eresfriar ou aqueer o sistema a uma taxa lenta, que é determinada pela maior taxa deresfriamento dTm onde o sistema onsegue atingir o estado fundamental. Essa taxa éestipulada por medidas em uma amostra e o valor dela dependente do tamanho e de δ.Próximo às transições de fase, a taxa utilizada é uma ordem de grandeza menor do que
dTm.Todas as medidas apresentadas aqui foram tomadas omo médias sob um onjuntoindependente de amostras. A experiênia foi repetida para ada amostra, onde todasforam preparadas sob ondições iniiais equivalentes, mas ada uma om uma históriatérmia independente, isto é, sob efeito de diferentes realizações do ruído térmio. Paraas faixas 2 e 3 foram usadas 100 amostras. Para a faixa 4, 200 amostras foram usadas.



Capítulo 4: Simulações 39Os tamanhos lineares dos sistemas usados nas simulações foram tais que ontivessemo mesmo número de 16 faixas, portanto de L = 32, 48 e 64.Faixa 2Ao ontrário dos outros asos a seguir, para δ = 1 é usada uma taxa de variação datemperatura muito menor do que a taxa mínima dTm, portanto as urvas de aqueimentoe resfriamento se sobrepõem e o sistema está muito próximo ao equilíbrio. Sendo assim,é apresentado o resfriamento iniiado na temperatura T = 0.1 om a taxa dT = 10−8 atéuma temperatura abaixo da transição, T = 0.05, abaixo da qual as medidas foram obtidasno aqueimento.
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Figura 4.10: parâmetros de ordem para L = 32 e δ = 1
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Figura 4.11: suseptibilidades dos parâmetros de ordem para L = 32 e δ = 1



Capítulo 4: Simulações 42As urvas de energia (�g. 4.7) e do alor espeí�o (�g. 4.8) mostram uma transiçãoabrupta em T = 0.0530, que reebe fortes indíios de uma transição de primeira ordemfraa na análise dos histogramas de energia em torno da transição (�g. 4.9), onde umduplo pio sobre a transição aponta para uma oexistênia entre as fases de baixa e altatemperatura. Essa estrutura do histograma de energia é araterístia de uma transiçãode primeira ordem [18℄.Os parâmetros de ordem e suas suseptibilidades também assinalam, om muito maisênfase, uma transição de primeira ordem.Faixa 3Para δ = 2, a taxa de variação da temperatura utilizada foi a dTm = 10−7 e o resfri-amento foi iniiado na temperatura T = 0.2. Porém, a diferença entre o aqueimento eo resfriamento om essa taxa �a evidente na histerese próxima a transição em T ≈ 0.11e pode ser melhor visualizada na ampliação das urvas de energia em torno da transição(�g. 4.14) ou no grá�o do parâmetro de ordem nemátio (�g. 4.17). Esse efeito india apresença de estados metaestáveis das fases de baixa e alta temperatura.Para obter medidas mais próximas ao equilíbrio, foram utilizadas as on�guraçõesobtidas no aqueimento em T = 0.10 e no resfriamento em T = 0.12 omo ondiçõesiniiais para ontinuar, após um transiente de 104 passos de tempo, a experiênia deaqueimento ou de resfriamento a uma taxa menor, dT = 10−8. As urvas obtidas, amenos que apontado o ontrário, são gra�adas om as urvas de dT = 10−7.Uma diferença ao aso anterior de faixa 2 é a aparênia suave das urvas de energia(�g. 4.13), mesmo próximo a transição. Nessa região, entre T = 0.10 e 0.12 ela sofre umamudança de omportamento muito pequena. O alor espeí�o (�g. 4.15) paree ressaltaresse aráter da energia, já que uma anomalia próxima a transição em T ≈ 0.109 quasenão se faz distingüível frente aos demais pontos. Cabe ressaltar que na �gura (�g. 4.15)do alor espeí�o as barras de erro são omitidas por serem muito maiores que a janelade valores no grá�o (são da ordem de 0.1).Um histograma da energia om algumas on�gurações araterístias são mostradospara a temperatura T = 0.109 na �gura (�g. 4.16) e on�rma a forte degeneresênia daenergia nessa região, que paree não distinguir uma transição de fase.Entretanto, se observa justamente o oposto no omportamento dos parâmetros deordem. O parâmetro de ordem nemátio na �gura (�g. 4.17) india que a passagem entre
T = 0.10 e 0.12 (onde a energia paree ter uma delividade) orresponde a uma transiçãode ordem orientaional. O pio na sua sueptibilidade (�g. 4.19) aponta uma transiçãoem torno de T = 0.113, onde os outros pios menores indiam a presença de estados



Capítulo 4: Simulações 43metaestáveis.A mudança na inlinação do parâmetro de ordem nemátio a temperaturas mais baixas
T ≈ 0.05 pode ser onetada a mudança brusa no parâmetro de ordem translaional nessaregião (�g. 4.18), abaixo da qual as paredes das faixas estão perfeitamente alinhadas e
qt = 1. Essa passagem é bem apturada pela de�nição da equação (4.12) para qt, omose nota pelo pio para essa transição na sua suseptibilidade (�g. 4.20).Pela mesma de�nição, não se pode garantir a natureza da fase intermediária que sedistingue da de alta temperatura no parâmetro de ordem qt, que apresenta ali um valorintermediário, e de sua suseptibilidade χqt

, que tem um pio menor e mais largo napassagem para fase líquida.Porém, visualizando algumas on�gurações para diferentes temperaturas na �gura (�g.4.12) se pode a�rmar que sinuosidades nas paredes das faixas são responsáveis pela quedaabrupta de qt.
T = 0.03 0.09 0.11 0.13 0.20

qo = 0.978356 0.809148 0.740626 0.162963 0.122994

qt = 1.000001 0.112887 0.053950 0.071271 0.023912

Figura 4.12: on�gurações de duas amostras de tamanho L = 48 para δ = 2 om suasrespetivas temperaturas T e parâmetros de ordem qo e qt assinalados aima. Uma amostrasegue a experiênia de aqueimento (nas on�gurações de temperaturas até 0.11) e a outraum resfriamento (nas on�gurações de temperaturas 0.13 e 0.20).Pode-se supor que o plat� em qt e a mudança da inlinação de qo entre a fase defaixas perfeitas e a fase isotrópia seja uma fase om ordem orientaional e sem ordemposiional. As on�gurações na (�g. 4.12), embora não se possa garantir que sejamon�gurações típias ou que estejam em equilíbrio, elas sugerem que essa fase intermediáriadeva suportar �utuações omo sinuosidades (T = 0.09) e pares disloações (T = 0.11).Entretanto, se as sinuosidades destroem efetivamente a ordem posiional isso só podeser on�rmado medindo funções de orrelação espaiais dos parâmetros de ordem quearaterizem efetivamente o grau de ordem do sistema, juntamente om medidas maisuidadosas de equilíbrio que apturem, tanto no alor espeí�o quanto nas �utuações doparâmetro de ordem nemátio, a presença de duas fases termodinâmias de equilíbrio.
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Figura 4.13: energia por unidade de área para L = 48 e δ = 2
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Figura 4.14: uma ampliação da �gura aima
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Capítulo 4: Simulações 46Figura 4.17: parâmetro de ordem nemátio para L = 48 e δ = 2
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Figura 4.18: parâmetro de ordem translaional para L = 48 e δ = 2
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Figura 4.19: suseptibilidade do parâmetro de ordem nemátio para L = 48 e δ = 2. Poruma questão de lareza, dados das taxas dT = 10−7 foram omitidos na região onde se têmresultados de dT = 10−8.
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Figura 4.20: suseptibilidade do parâmetro de ordem translaional para L = 48 e δ = 2.



Capítulo 4: Simulações 48Faixa 4Os resfriamentos foram iniiados em T = 0.1 e todas as medidas entre as temperaturas
0.3 e 0.7 foram em taxas dT = 10−8. Como todas as medidas para essa largura defaixa foram feitas tomando a =

√
3, e não √

5 omo nos asos vistos anteriormente, asesalas de energia, temperatura e de tempo do aso presente estão relaionadas às medidasanteriores através das transformações em (3.20). Essa omparação será feita em detalhesmais adiante. Aqui para a faixa 4, optou-se por não mostrar o alor espeí�o e nem assuseptibilidades do parâmetro de ordem porque se mostraram medidas muito ruidosas eom barras de erro muito grandes (maiores que para faixa 3).A energia por unidade de área (�g. 4.22), assim omo no aso da faixa 3, tem umadelividade suave próximo a transição. Numa ampliação em torno da transição (�g. 4.23),nota-se que as energias abaixo da transição são diferentes para as duas experiênias. Essadiferença permanee até temperatura zero, onde ao ontrário da região de transição, aenergia do aqueimento é a menor.A razão para essa diferença é que em temperaturas imediatamente abaixo da transiçãoa orientação mais estável das faixas é uma direção inlinada om relação às bordas darede quadrada. A temperaturas mais baixas, e sobretudo em T = 0, a orientação maisfavorável é uma paralela a um eixo artesiano da rede quadrada. A �gura (�g. 4.21)mostra uma sequênia de on�gurações para diferentes temperaturas de uma das amostrasdo aqueimento. Observa-se que a troa de orientação nessa amostra em T = 0.0450 émediada por uma intensa �utuação do tipo f�non na urvatura das faixas e por um par dedisloações. A temperaturas mais altas, as faixas pareem mudar novamente de direçãoa medida que a ordem orientaional vai se perdendo.0.0400 0.0425 0.0450 0.0475 0.0500 0.0510 0.0520 0.0530
0.0540 0.0550 0.0560 0.0570 0.0580 0.0590 0.0600
Figura 4.21: on�gurações do aqueimento de uma amostra a partir do estado funda-mental faixa 4, ilustrando a troa de orientação preferenial da faixa. As temperaturasorrespondentes estão assinaladas aima da on�guração.



Capítulo 4: Simulações 49Esse enário não �a muito laro nas medidas do parâmetro de ordem translaional(�g. 4.25) devido a partiularidade de sua de�nição em (4.12). Como faixas inlinadaspermaneem metaestáveis até a temperatura zero no resfriamento, o parâmetro de ordemtranslaional não deteta bem mudanças na estrutura de faixas. Já para o aqueimentopartindo do estado de faixas vertiais, qt distingue uma ordem posiional a baixas tempe-raturas, tal omo no aso de faixa 3, porém a temperaturas muito próximas de zero.O parâmetro de ordem nemátio deteta a troa de preferênia de orientação durante oaqueimento. Há uma primeira queda em (�g. 4.24) ausada provavelmente pelos defeitosriados na passagem para uma orientação inlinada, que só onsegue adquirir seu valor de
qo araterístio (que é aproximadamente o do resfriamento) um pouo antes da transiçãopara a perda de ordem orientaional. Esse efeito de histerese aparee entre T = 0.04 e
T = 0.055, araterizando o aráter dinâmio do aqueimento e do resfriamento.É possível que essa troa de orientações seja ausada por uma pequena anisotropiadireional de A(k), onde o vetor de onda orrespondente ao seu mínimo não está emnenhuma das direções dos eixos artesianos. Em temperatura zero, a geometria da redequadrada e as ondições de ontorno periódias favoreem as faixas horizontais ou verti-ais, que possuem uma energia um pouo menor que as faixas inlinadas. A medida que oruído térmio aumenta, o efeito da rede é menor frente as �utuações das faixas e o sistemapode tomar a orientação que minimiza o A(k).Esse efeito pode ser ontornado favoreendo faixas horizontais ou vertiais através deuma anisotropia direional, determinada por uma disretização espaial sobre uma rederetangular, por exemplo.
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Figura 4.22: energia por unidade de área para L = 64 e δ = 3. Nessa �gura e nas próximaspara faixa 4, o aqueimento é denotado por "aq." e o resfriamento por "res.".
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Figura 4.23: uma ampliação da �gura aima
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Figura 4.24: parâmetro de ordem nemátio para L = 64 e δ = 3
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Figura 4.25: parâmetro de ordem translaional para L = 64 e δ = 3



Capítulo 4: Simulações 52ResumoÉ possível reesalar as amostras das simulações de faixa 4 através das transformações(3.20) e (3.22) a�m de omparar os resultados em uma mesma esala de energia. Caberessaltar que essas transformações não levam neessariamente uma on�guração típia dosistema original a uma on�guração típia equivalente do sistema desrito pelas novasvariáveis.Na �gura (�g. 4.26) é possível omparar as energias para as diferentes faixas. Comoo intuito dessa �gura é fazer uma ompilação dos resultados para omparação, a urva defaixa 3 foi gra�ada usando as medidas que estariam mais próximas do equilíbrio. Assim,a urva é omposta das medidas de taxas mais rápidas, exeto entre T = 0.1 e 0.12 ondefoi gra�ada a urva de resfriamento a dT = 10−8. Para a faixa 4, somente o resfriamentofoi gra�ado. Esses pontos seleionados para gra�ar a energia também foram usados naspróximas �guras do parâmetro de ordem nemátio e sua suseptibilidade.
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Figura 4.26: energia por unidade de área para os diferentes δs.O que é evideniado nessa �gura é a sensibilidade do sistema frente aos diferentesvalores de δ. A medida que a largura das faixas vão aumentando om δ, a energia vaideixando de assinalar uma transição de fases; em omparação à medida de δ = 1 (faixa2), as outras medidas não só adquirem uma forma ontínua, omo quase não mudam de



Capítulo 4: Simulações 53funionalidade perto ou abaixo da transição.Uma transição de fases só �a evidente nas medidas dos parâmetros de ordem, e emespeial o parâmetro de ordem nemátio (�g. 4.28), que está bem de�nido em todas asjanelas de temperaturas exploradas. Assim omo no aso da energia, ele passa a assumirum aráter ada vez mais ontínuo para as faixas 3 e 4, embora ainda distingua bem osdois tipos de fases (om e sem ordem orientaional). Esse enfraqueimento da transição�a laro observando a suseptibilidade desse parâmetro de ordem para as diferentes faixas(�g. 4.27).
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Figura 4.27: suseptibilidades do parâmetro de ordem nemátio para os diferentes δs.
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Figura 4.28: parâmetro de ordem nemátio para os diferentes δs, om algumas on�-gurações típias apontadas (as �guras seguem a mesma proporção entre os diferentestamanhos).



Capítulo 5ConlusõesApós as primeiras onsiderações de Brazovskii e de Toner e Nelson, alguns trabalhossobre o efeito de temperatura em �lmes �nos magnétios se dediaram a distinguir ou nãouma fase intermediária entre o sólido bidimensional de faixas ordenadas e um líquido deparedes de domínios.O trabalho teório de Abanov et al. , om um modelo detalhado de �lmes �nos,obteve sob diferentes ondições do modelo uma perda de ordens orientaional e posiionalsimultâneas levando a uma transição de primeira ordem, e duas transições ontínuasmediadas pelo papel de defeitos topológios em destruir a ordem.As simulações apresentadas aqui pareeram omportar os dois tipos de transição. Ade�nição do parâmetro de ordem orientaional, que é a ordemmais robusta (menos sensívela temperatura), aptura bem as transições para a fase líquida para todas as faixas. Aprovável transição de primeira ordem para faixa 2 a oloa na lasse de sistemas deBrazovskii, muito provavelmente pela sua natureza mais disretizada, om paredes maisabruptas, e pelo fato de ompreender só dois sítios, onde ompressões e sinuosidades sãoimprováveis de oorrer.A faixa 3 apresentou fortes araterístias de uma fase intermediária, separada dasoutras fases por uma transição ontínua. Flutuações sinuosas nas paredes pareem que-brar a ordem posiional em temperaturas baixas, o que paree se repetir a temperaturaspróximas de zero para faixa 4. A visualização das on�gurações dessa região intermediáriapermitiu identi�ar disloações nessa fase.Entretanto, essas são todas medidas dinâmias e fora do equilíbrio. Para a arate-rização efetiva da ordem nas faixas 3 e 4 e dos tipos de defeitos que elas suportam, asmedidas devem ser de equilíbrio. Uma outra medida de ordem que deve ser implementadasão as orrelações espaiais assoiadas aos parâmetros de ordem [32℄. Essas são algumasimplementações imediatas.



Capítulo 5: Conlusões 56Uma araterístia interessante do sistema para futuros estudos é a dinâmia lenta,ausada prinipalmente pela frustração introduzida pela interação dipolar e o grandenúmero assoiado de estado degenerados. Essa dinâmia lenta se apresentou nas presentesexperiênias de resfriamento, om a neessidade de taxas dT muito pequenas para atingiro estado fundamental. No omportamento omplexo das fases intermediárias da faixa 4também se apresentou um forte efeito dinâmio, resultando em uma histerese nessa regiãoomo fruto da alta metaestabilidade.Ressalta-se que esse modelo ontínuo teve suesso em reproduzir araterístias mesos-ópias dos �lmes �nos. Além das on�gurações mostradas ao longo do texto apresentandodisloações e dislinações (nota-se por exemplo na �g. 4.12, onde um defeito tipo espiralestá entrado em duas dislinações �navas), a �gura 5.1 ao lado, para um tamanhodez vezes maior que os usados para as medidas, mostra uma fase om ordem orientaio-nal loal, em domínios, e separadas por muitas dislinações, lembrando a ordem de umristal líquido nemátio. Isso india que a araterização da fase de baixas temperaturaslevando em onta tamanhos maiores pode ser relevante para ompreender os tipos de or-dem presentes no sistema. Nota-se também um defeito do tipo alvo, tal qual observadosexperimentalmente na �gura (�g. 2.9).
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Figura 5.1: ordem orientaional loal em uma on�guração de um sistema L = 480 para
δ = 2. O sistema foi iniilizado no estado fundamental a T = 0 e depois oloado a evoluirom T = 0.13.
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