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o 'comportamlento cooperatwo que mvolucre a todas ellas.b"

PREFACIO.

Son objeto de estudio de la }nécdriicd ésta&fsticu "sistenids formados
por muchas partzculas tales como solidos, l:qu:dos, gases, etc. Lo
. tarea de comprender el comportamzento de tales sistemas dzsta muchof
de ser trivial debido @ su comple Jldad, ‘sobre todo cuando exlsten -
interacciones apreciables entre las par'l:icula., que los forman. - Por
e Jemplo un hecho dificil de comprender es el que los atomos que
forman un gas puedan condensarse bruscamente para formar un lzquzdo '

~ con. propledades muy dzferentes.v e

La razon de la brusquedad de este t:po de truns:cwnes‘,_v_: ,v_”que_; la

»presencm de las mteracczones entre las purt:culas puede dar lﬁgar u un

En prmc:pzo,-f “la

n.',descrzbzrm todos estos , fenorhenos, mcluyemdo la presencmrﬁ' de i
_tr'anszczones de fase,' pero el problema teorlco esta prec:samente en la-_r

S ',ﬂ'fszstemas con': mtefacé _one."sl_apreciables debemos L

los que cada parl:lcula no. pueda cons:derarse mdependzente de las demas‘, o
como, por e jemplo, en un gas denso., ' [ TR
En mecdnica estadisticae se considera que un problema esta resuelto L
cuando se ha evaluado su Funcmn de part:czon, ya que entonces pueden -
calcularse los wvalores esPerados de las observables del szstema.
| Podemos entonces dec:r que lo lmportante es logmr Ia evaluac:on de la

'1'



o ‘..ausencza de campo magnetzco exl:erno

funcion de particién y cuendo no es posible hacer esto analiticamente el

- metodo de Monte Carlo representa una opcion.

El objetivo del presente trabajo es proporcwnar una presentacwn‘
pedagogzca de como se ‘puede  estudiar. el comportam:ento critico del
modelo de Iszng utllzzando el método de Monte Carlo. El modelo de
Ising, ha sido amplmmente estudmdo Y se tienen. resultados exactos'
para los casos unidimensional con y sin campo magnetzco externo y
bidimensional en ausencia de campo magnetlco externo. Sin embargo, el
modelo trzdzmenszonal no ha sido resuelto hasta la fecha, ni aun en g

Para lograr nuestro ob Jetrvo se ""plem ent un progr ma\‘en una
' ~,-microcomputadora., por medw del cual “se simula el ‘model” de ls:"g‘""' -

“zmplementado en{ BASIC,‘y‘dlsenado para simular el ma delo - d e
los . casos ferr'o Yy antlferromagnetzco, : se tradu _)o a PASCAL |
zncorporando los cambms pertin entes 'pura realizar la s:mulacmn de o
otros | modelos tales como un modelo bid:menszonul ‘que presenta", B

m150tropza en el espac:o real y un modelo que presenta frustracwn.' El

' 'traba jo esta estructurado de la szguzente manera‘




En el Capitulo 1 se da una breve presentacion de la fenomenologia de
las transiciones de fase y fenomenos criticos y del lengua je que se usa
para descrzbzrlos. En el Capltulo 2 nos concentramos en dar una
descr:pc:zon somera de los fenomenos mugnetzcos y su Qrtgen, asz como

una descrzpc:zon del modelo de Iszng

El Capltulo 3 esta dedlcado a la presentaczon del meétodo de Monte
Carlo y de su uso dentro de la mecanica estadzstzca para calcular ,
| promedzos de las observables de un szstema.‘ El Capltulo 4 contlene una_'

. descrzpcmn del programa que se xmplemento e mcluye ademd 'el propzo :'. ,

programa.

F znalmente en el Capftulo 5 se ;exponen los resultados obtemd-isf en

externo, 4 por ultzmo un szstema muy pequeno( en el que se observa el

7 ferromagnetzsmo amsotr'opzco (en elfes;mc:o real) sm campo magnetzco,‘fm o

Ny fenomeno de frustr'acwn.

"Cabe mencionar‘):que e

. obtlenen con el progfuma, es posible tambien ;entender a traves de este,%
algmos aspectos de la f'enomenologm de las transzcmnes de fase y de'
los fenomenos criticos, y que por lo tanto serie de gr‘an utllldad en la

ensenanza de la mecanica estad:stlca, tanto a mvel de hcencmturu como

a mvel posgrado y de la educacwn medza superior.




Capitulo 1 . Introduccioén a los fenomenos criticos.
1.1 Termodindmica de las Transiciones de Fass. '

Importantes tanto desde el punto_' de vista teérico como expeﬁimlental
las transiciones de fase se han estudiado desde hace mucho tiempo. [ os
primeros trabajos scbre transiciones de fase se | levuron a cabo
alrededor de 1870 [Sengers, 1979] prmczpalmente por Andrews

[Andmws 1869] y van der Wﬂﬂls [van der WaalS, _ 1873] qmenei 5

" hicieron poszble el surglmzento de la llamada teorm clas:ca de van der :
‘ Waals de Ias transwzones de fase lzquldo-gas f s _'
Lu prmc:pal contr:buc:on “del trabaJo de Andrews Aes el

_'_establemmwnto de que los componentes de las fase hquzdu y gase "sa_ de!jf o

e partzculas dzferentes (gasones y lzqmdones, 1como hasta entonces sev:_ f .

i pensaba). Por su parte van de Waals establecid que la condensaczon yel :‘
o "‘comportam:ento crztzcotde}un, fluzdo puedenentendersesobre ‘-law»i‘b'asg de

:‘jffjf*v"saber la exzstencia 'un01 corazaffewlsiva y unat’x energ:a:;‘___ :

:'entre las partzculas dependzente de la denszdad. ' o ,
 Afos mas tarde s urgzeron otras teorias, de Ias denommadas
clasu:as, como la teoria de Curle-Wezss (1948) de las transzcmnes de
fase magnetzcas y la teoria de I andau (1937) de las transzcwnes de fase

de segundo orden, en la cual por primera vez se intentd dar una

descrzpczon umf'zcada de todas las transzc:ones de fase de segundo
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orden. A partir de entonces se ha dado un desarrollo sistemdtico en el
area y es en los ultlmos aios que se han consolidado teorms complstas
que han permitido el entendzmiento de estos fenomenos con relativo
exito. _ o .

El presente capztulo t:ene como ob Jetzvo presentar Ia fenomenologia
'y caracteristicas principeles de las transiciones de fase, asf como el
lengua je que se utiliza para su estudio, prestando especml atencion a la
region critica de éstas. Se plantean ademas algunas de las teorzas ant;es

menc:zonadas.

Las substanc:zas en la naturaleza se encuentran en una gran varzedad |

de estados, cada uno de los cuales esta caracterlzado por Ios valores ds :

“v’,ifestrechos de estas varzables en los que el szstema cambza notablemente

i ,. :Vsus propzedades, .se dzce_entonces que el szstema, sufre unu trunszcmn de -

"'sohdo—llqmdo, M'amque :hay una; gran -varledad --de‘ transzcicmes de fase'y -
como son ferromagnetlcas, ferr'oelectncas, orden-desorden, etc. o f
_ Para empezar a entender las transzc:lones de fase lo’ mas convemente
es analizar el diagrama de fases del szstema. Con el proposzto de
introducir algunas ideas conszderaremos tres_ dzagramas de fase
Partzculares. | | R | : et
o El prlmero (Fi zgura 1 1) es el dmgrama Preswn - Temperatw*a de un




fluido, que muestra los dominios en donde existen las diferentes fases.
En el diagrama, ademds de las lineas que definen los dominios, se

observan dos puntos muy lmportantes que son el punto tnple, (donde

coexzsten las tres f'ases), y el llamado punto critico que es el punto

'ﬁnal de Ila linea de la mterfase !zquxdo—gas. El hecho de que esta curva
termine en un punto y no se continue infinitamente . significa que

podemos convertir lzquzdo en ges continuarente sin cruzar la linea de
transicion, como se indica con la linea punteada. En la proxlma seccwn

daremos una caracterlzacxon mas def;allada del punto crltlco. Lo

et Crikico

El segundo (F lgura 1. 2) es un' dmgrama Cumpo Magnetzco— |
Temperatur'a de un f'erromagneto, en el se observa una regwn en el eje

horizontal que termzna en un punto llamado critico (1gual que en el caso

anterior). A altas temperaturas se observa una fase desordenada, quev - "
no exhibe magnetizacién espontdnea; cuando se dzsmmuye la temperatura'
ocurre una transicion de fase en el punto critico T=Tc, y para T{Tc se ' .




observa una fase ordenada que pre.éenl:a magnetizacién espontanea. En
la Figura 1.2, al cruzar la reglon H=0, 0<T< Tc (es decir, al pasar de
" H{O a H)Ocon 7<Tc) la ‘magnetizacion cambia discontinuamente, &sta
discontinuidad decrece a medida que nos acercamos al punto critico y

finalmente desaparece en el punto critico. .

_ama Campo Magnet:co—Temperatura de un

:Fv'lgura 1 2 Dl
IR Ferromagnetm

) turxz lmea en Ia que solo una parte es contlma y la otra es ptmteada., Al
cruzar la parte continua, se observa una discontinuidad en la magmtud de
la magnet.zzaclon alternante del sistema. Esta dzscontmuadad no se
observa al cruzar la parte punteada de la linea, por lo que se dzce que
esta parte de la linea es una linea de puntos criticos (por que no hay
dzscontmuzdad) Al punto termmul de la lmea de puntos crltzcos se le

N El tercer dzugrama (Fzgura 1 3) es. tamblen un dmgtiam o



lilama punto tricritico.

En el punto de transicion dos (o mas) fases pueden coexistir en
equilibrio termodindmice, el numero de estas esta dado por lu regla de
las fases de Gibbs, que nos dice que en un. sistema f'ormado por. k tlpos
de particulas pusden coexistir a lo mas ( k+2) fases. - '

L as tansiciones de fase pueden darse bruscamente como en el caso ) de
la transicion l!quzdo-sol:do o suavemente como en el cuso de la

transmlon orden - desorden en un ferromagneto.

i erromagneto. ’

1.2 Clasificacidn de las Transiciones do Fas.E‘.Puhtb crl'.ti'cb."_if_,‘ "

‘Cuando ocwrre una transicidn de fase, el potentiial de Helrhhbltz .  >
- cambia continuamente, pero sus derivadas pueden  ser contmuas c
discontinuas. Esta dwers;dad de comportam:entos se observa debldo a




que en el potencial de Helmholtz F=U-TS, a una temperatura fija T,
existe una competencia entre la energia U (que favorece el orden) y la
"entropza S (que favorece el desorder).

ta diferente naturaleza - de las transiciones hace necesario
clasificarlas. Dos claszf'zcaczénes que se utilizan actualmente son la de
Ehrenfest y la de lLandau, el propdsito de ambas es describir la
brusquedad con gue se da la transicidon. En términos del potencial de
Gibbs la clasificacién de Ehrenfest nos dice que wna transicidn es de

primer orden o discontinua si leo primera derivede del potencial es

_dlscontznua y es de segunda orden si esta derzvada es contmua, pero -

- alguna de las derzvadas de orden superior BS dlscontmua. S
lLa claszfzcacwn de Landau conszste en dlstlngmr' una fase de otra

dehmendo un parametro de orden que tzené un valor dlferente de cero en

’ “”.‘-v,la fase ordenada yes cero en !a fase desordenada.‘ En general un valor .

: dlferente de cero del par'ametro de. orden corresponde al "omplmlenf;of;” B

| "'_de una szmetrm. En el caso ferromagnetlco la szmetrm que se destruye‘g_f;i E

ES la szmetrza ba jo rotacmnes, ya que por e Jemplo un ferromagneto L

tr:dzmenswnal en la fase desordenada s’ mvarzante ante rotaciones,

rotac:wries? alr'f:_"_’k'dor del eje’ que coznczde 'con Ia dzrecc:on"” de la -

Rty magnetlzaczon., i R e - ,
" En términos del parametro de orden la claszfzcaczon de Landau nos
dzce que si este tiene una dzscontmuzdad en la transicion, entonces la
transzczon es de primer orden. ' Donde no hay tal discontinuidad se dice
qQuE la transzczon es de segundo orden. En las Fzguras 1.1 y 1.2 laos
lineas de transzczon son lineas de transiciones de prlmer' orden,

’-mzentras que en los punt:os criticos las transzcwnes son de segundo ‘

9

alr‘ededor ._de sus tres g] _]es y‘en la fase ordenada:solo es amarmm';e ante-




orden. £En la Figura 1.3 la linea de tronsicion tiene un segmento de
transiciones de segtmdo orden (la linea de puntos crltzcos) y otro de
) transzczones de primer orden (l{nea contznua) .

Cuando se construye una grafica del parametro de orden p contra la
Temperatura tipicamente se obtiene una curva como la que se muestra

en la Figura 1.4, en donde se observa que no hay discontinuidades en el

parametro de orden mismo, pero si en su pendiente.

por “lo . que es. y"'f'. zmpm‘tunte estudzar )
detenidamente las caracterzstzcas del swtemu a mvel mzcroscoplco.

transxcmnes de ‘fase,A

Podernos aqui mencionar algunos de los aspectos mds importantes.

En la vecindad del- pzmto de transicion el sistema tiene dos fases
diferentes, estables cada una, con energias muy proxzmas.  Bajo estas
condiciones lus fluct;uacwnes en la rmergza goblernan el comportamzento .
del szstema cerca de la transzczon. _ ’ |




cr'ztu:o las Fluctuaczones se '}vuelven cadu vez}{ i mas
encontrandose [Toulouse, 1 977] que E —b © cuando T—ch. N

Considerernos por ejemplo un sistema ferromagnético, cuyo
diagrama de fases es el de la Fi igura 1.2. Para T)Tc la fase estable es
la fase desordenada, sin embargo cuando T se acerca a Tc la fase
ordenada es solo ligeramente menos estable, las luctuaczongs térmicas
permiten que el sistema al_caﬂ;éj la fase ordenada prbvacdﬁdq::entb‘nces
la aparicion de regiones locdlmete ordenadas.  Definimos para las
fluctuaciones en la densided de magnetizacion una lbngitud de
correlacion & que mida su exfenSEén media. = Esta longztud & crecera

portantes,

Fi zgura 1.5 }n‘agen de un ferromagnsto en T—Tc.. : |

Lo onterior se puede aprovechar' para construzr una 1magen del.

sistema en el punto critico. La dzvergencm en la longztud de
] 4 [ s ) y .
correlacion implica que en el sistema existen correlac_:ones‘entrehl_os

. ‘entonces a medida que nos aproxzmemos al ptmto cr:t:co. : En el "-.punto'- :
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espines a todas las distancias y por consiguiente se presentardn
fluctuaciones en la magnetizacion a todas las escalas. Dado que la
susceptibilidad magnetica es la suma de estas fluctuaciones, en el punto
critico presenterd una divergencia. De acuerdo con esta descripcion el
sistemna estard formado por dominios (de espines positivos o negativos),
que a su vez contienen otros dominios y asi hasta llegar a dominios de
un elemento. La imagen tipica de un ferromagneto en el punto critico se

musstra en la Figura 1.5.

"ou

” : oo‘oz~oc o8 o£1}$:ib T4 xkv]hiéb‘zklzi 2k'f¥
F zgura 1.6 Dlagrama T/Tc - p/pc de dlferenfes substanr‘zas
[Guggenheim].

Ahora bien, aurgue los puntos criticos aparecen en una gran variedad
. : r .
de sistemas, se ha encontrado que para un gran numero de sllos existe
‘ ' i s s . ) ' . o r
una sorprendente similaridad en su comportamiento termodinamico a

medida que se aproximaen a su punto critico, cuando las variables
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involucradas se escalan apropiadamente. Un ejemplo de esta
similorided lo constituye el ya clasico diagrama de Guggenh91m
(Figura 1.6) [Guggenhmm, 1945], en donde se muestra le dependencia
de T/Tc con p/pc, observdndose que para ocho gases diferentes los
- datos caen sobre la misma curva, cuya ‘ecuacion se conoce como Ley de
’Estados Correspondlent:es. ,

En la siguiente. seccion se expondra brevemente lo que se considera

una de las me jores caracterizaciones del comportamzento de un sistemna

en el entorno del punt;o crztlco, sabsr los exponentes crltzcos. :

1.3 | 'Expoﬁéntgs Critu:os o

.‘iinn las ‘ proxlmzdadesﬁdel punto E‘Gl"lthD las fmc:ones termodmamlcas :

’p( eden exhlbzr var:osf‘vcomportumlentos, _es de_,lr pueden ser‘r'_‘ -

| dlvergentes, }d:sconl;muas, hacerse cero o b:en permtmecer anztas. Al

) _ml:roduczr el parémetro. ]

| R (1 1)
5 j-i‘donde T es la' temperatwa y Tc la emperatw*u cr:tma,_ cerca del punto
’ 'ﬂcrztlco (e—bO) todas,,_las fmc:mnes termodznamlcas si_‘y'pueden?dasarrollar“

en laforma: 3 N R
Flo = A48 ), (1.2)
con v)O. _ | : _

El exponente critico correspondlente al punto crztu:o e =0 de la B

funczon F{e) se define entonces como

A=lim InF&)/lne, (1.3)

- e-»0




o bzen a una dzscontmuzdad

si el limite existe.
El comportamisto de la funcion en la vecindad de € = 0 depende

fundamentalmente del valor de A, "pof e jemplo si A<0, F(e) diverge en
el punto critico, si AD0 la hmcmn se hace cero y si \=0 se tienen
varios posibles comportamzentos, por e Jemplo puede corresponder a una

divergencia logaritmica :

Fle) = Aln (&) + B, B £ 1)
a una dependencza en € de la forma: , S
Flo=A+8 lelf’ s

A Io largo de esta dzscusmn el par‘ametro de expanszon 3 'sé 'ha

| elegzdo con relacion a la temperatura, pero. pueden zntroductrse Otf'OS 0 -

parametrOS que dependan por e Jemplo de la preszon, el volumen, elvj_"
- campo - magnetzco "'externo, etc Y- def'lmr -en forma : ":analogai sus
irespectzvos exponentes crztzcos. En las tablas 1. 1 y 1 2 se defmen los“‘i-"._"
.~ exponentes crztlcos ‘mas usados, ‘relatzvos a e, para dos tzpos de

sistemas: fluzdos Y szstemas magnetzcos. o

g4 Metodosde Soluczon |

Como mencionamos en la seccion I.I, las priméras teorfas que
surgen en el estudio de los fenomenos criticos y transiciones de fase
son las llamadas teorfas de Campe Medio y a este grupo per_'tehecen la
teoria de van der Waals, la teoria de Ginzburg-L andau, la teoria de
CurieWeiss, etc. o e R
El nombre de teorias de Campo Medio se debe a que puedenv derivarse




suponiendo que cada porticula interacciona con un campo promedio
producido por las demds. En la mayoria de los casos estudiados las
teorias pertenecientes a este gfupé predicen correctamente el
comportamiento cualitativo del sistema, sin embargo no proporcionan
los valores correctos de los exponentes criticos ni de la temperatura,
critica, debido a que no toman en cuenta correctamente las correlacionss

de corto alcance qbe son especialmente importantes en el punto critico.

A TABLAN® 1.1
Defznzczones de exponentes crztzcos para un: fluldo.
.'Exponente Deﬁmczon - Condiciones Cantzdad que caracterlza.‘
| € P—Pcf"‘p—pc;‘ S o h '
@ (9T O =0 =0 Calor especificoas

:x Cv~(e)"" - >0 =0 :0 ”'Calor espsmﬁco a‘volumsnr-‘ff‘?"
| | constante. o

B p —p --(—e)ﬁ (0:0 :{:0 :‘;‘}:Grado vd‘e 7la‘jﬂcurva‘— den_fco- i

e ‘-exlstencm.

| Y, 2 ’K‘“:"? (‘F"'_);—Y,".' | (O =O¢0 Compreszbzhdud .1soterml—
S G P A , S 3 g
Y K~ ¥ >0 =0 =0 Compreszbzlzdad lsotermz—
N | : -ca. -
& PPelppt®
sgn(p-p) >0 #0 #0  Grado de la isoterma cri-

tica.




TABLA N° 1.2
* Definiciones de éxpDnéhtés criticos para un magneto.

 Exponente  Definicién Condiciones - Cantidad que caracteriza.
e H M

a’ C _'-r‘(—e)_a’ <0 =0 =0 Calor especzfzco a campo
| | ' _-constante. L
@~ 20 =0 =0 Ca!or especzf'zco a campo
; o . ‘ ' o constante. L
‘ﬁ S M-v(—e)B : (0 =0  $0  - "Magnetlzaczon a campo
s PR Lo fﬂ'{-__,yf'cero..;;: IR Lo
i y’ x «r('-fsrY (0 :0 1;0 Susceptlbzlzdad magnetz— .
R _ R . -caa ‘campo cero.
Y ' X —.‘_(E)“Y\ e )0 =0 =0 : Susceptzbzlzdad magnetz—

_.ceacampocero. '

& H-M%sgn(M =0 #0 #0 © . Grado'de '1a isoterma
I e e T T Crlthd.v FEIRERIOI S

Como se menciono anterlormente una caracteristlca muy impertante

de los sistemas en el punto critico es la existencia de correlaciones a

todas las escalaes. Esta multlplzczdad de escalas compl ica notablemente

-de descrzpc:on de ststema as{ como su solucién. Son muy p0cas las
soluciones exactas para este tzpo de szstemas y en muchos casos aun las
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me jores aproximacionss son poco saotisfactorias. En la decada pasada
se introdujo un nuevo metodo, {lamado grupo de renormalzzaczon, para
' tratar el tipo de problemas en donde son 1mportantes muchas escalas de
longzud. o

El grupo de renormalzzaczon no -es una teorza descriptiva de la
naturaleza, sino mas ‘bien 1n método general para construir teorias.
Puede aplicarse no solo a un fluido, sino a un material ferromagnético,
una aleacion, etc , todos ellos en su punto critico. Otra clase de
problemas a los que puede aplicarse son [Wzlson] flujos turbulentos,
: pohmeros, los. enlaces ertre quarks, etc.. De hecho muchas de las zdeas

y tecnicas. utz!zzadas en el grupo de renormahzaczon tzenen su orzgen en

‘ las teorfas cuantzcas de ‘campo-

Un hec:ho que parece ser conf:rrﬁado por el grupo de renormalzzaczon

T es el que menczonamos en la secczon 1.2 acerca de que algunos smtemas i

que supeercmlmente parecen ser dlsl:mtosv pertenecen a cluses de

""‘"_'-_‘equlvalencm muy generales a ‘un’ mvel ;.,mas' profundo._ .'_.fEl :

comportamzento crltlco de f'luzdos, ferromagnetos, aleacwnes, mezclas

. llqmdas, etc., puede ser descnto por;un solo modelo.,: :

que se. obtlenen son preczsos, Ios errores estadzstlcos que se generan se

pueden hacer tan pequenos como se quiera si se invierte suficiente
tiempo de magquina. E ! Capztulo 3 esta dedzcado a la descrzpczon de este

metodo

De las soluciones exctas que se mencionan, la mas conocida es la

solucmn de Onsager al Modelo de ]smg bzdzmenszonal en ausencia de




campo magnetico. El Capitulo 2 esta dedicado a dichc modelo, debido
al hecho de que es este modelo uno de los mds sencillos que permite
estudiar las truhsiciohés de fase y en partiéular el comportamiento
, critico. ' | _

El modelo de Iszng originalmente creado para explicar algunos
aspectos del magnetismo, actualmente tiene aplicaciones en diversos

problemas de la fisica estadistica como mezclas binarias, aleaciones,

- gases en redes, emulsiones, stc.




Capitulo 2. Magnetismo y el Modelo de Ising.

2.1 Magnetismo {F er'fo Y antiferromqgnetismo).

En esta seccidn se expondrdn brevemente los aspectos mds
importantes de los fendmenos ferro- y antiferro-magnético con el fin de
familiarizarnos con ellos, y en le seccion 2.2 nos refef‘irembs al
modelo de Ising propiamente dicho. ' | |

A la fecha los diferentes tzpos de magnetzsmo que se han observado_

’_]son alrededor de catorce [Hurd 1 892], que 'pueden dwzdlrse En dosfj'{i -
grandes grupos aquellos que son. de t:po no cooperatzvo Y. los de tzpo‘
: cooperatzvo, los prlmeros son aquel los en. donde no hay mteraccwnlﬁf»g} o

 entre los espmes magnetzcos, y los de tlpo cooperatzvo, en los que lasfff‘_‘
‘ vz‘mportantes.j i

o "znteracc:zones entre los espmes son__j_ mf:rmsec:amente
Ambos fenomenos el Fer'ro— y el antzi'erromagnet:smo 'sp
e cooperatzvos puesto que se deben a las znteracczonés entre Ios'.

momentos magnetlcos atomzcos. , ‘ | S B
i La znteraccmn entre los momentos magnetlcoskno, es prec:sument
e ~:;1nteraccmn ,magnetica P
-"ﬁgsneral demasmdv pequena [Reif;" Ot P
- ejemplo ferromagnetlsmo. o La znteracczon predomznanté es '-l'd

usu_almente llamada znter'acéién . de mtercambzo, la cual B85 ung

fenomenosvf;f g

manifestacion del principio de exclusion de Pauli. Como los electrones' |
no pueden ocupar el mismo estado, dos electrones de atomos muy
proxlmos con momento magnetzco paralelo no pueden estar muy
proximos entre si en el espaczo, -por otra parte si los electrones tienen
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- '~":,":donde S es el opefador de espzn d'el 1—eszmo atomo y J es un parametro

) de !a mteraccmn de mt:ercambzo

momentos magneticos antiparalelos, ya estan en estados diferentes y
por lo tanto no existe restriccion del principio de exclusion sobre
 cuanto puedan aproxzmarse entre si. Ahora bien dado que separaciones
espaciales diferentes de los electrones don lugar a interacciones -
 electrostaticas dif'érentés entre ellos, - este estudio cualitativo
demuestra gue la mter'acczon electrostatlca (que puede ser del orden de
1 eV, y por lo tanto mayor que cualquzer znteracczon magneética) entre
dos dgtomos proxzmos depende también de las orientaciones relativas de
los espines. Este es el origen de la znteracczon de intercambio que,

- como lo demostro Hezsenberg en 1928[Gopal 1 976], para dos atomos J; B ;'»i‘
y k esta dada por. R g

H"‘ZJSJ & 2.0

B (dependzente de la separacmn‘entre los atomos),‘,_que mlde lu mtenszdad[v'

- Sz 3 ) o, la energm de znteraccwn ;‘es "masi_,_pequena cuando Ios;"'_;_
_'Amomentos magnetzcos son’ paralelos que cuando son antzparalelos.v
,_A_Cuando J ( 0 se tzenu la sztuacmn‘ znvers‘a._,‘ Por lo tunto ysz J >0 (J ( 0) .

. ~-’fjtlenda a vproduczr ferromagnetzsmo (mztzferromagne _zsmov.h, Observese:f?_ o
* tarnbidn que como la znteracczon de intercambio depende del grado’ de

‘ t:raslape que puedan alcanzar las funciones de onda de los electrones de

los dos atomos, para ocupar aproxtmadamente la misma regidn del
espacio, J cae rdpzdamente con el incremento de la separacion entre los
atomos, en consecuencia la 1nteracczon de mterca.mbm es despreczable S

excepto cuando los atomos estan lo suficientemente proximos unos de
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otros. As{ pues, cade atomo tendra interacciones apreciables
tnicarnente con los atormos mads proximos a él.

{ a mecdnica estadfstica de part!culas con interacciones entre vecinos
cercanos de la forma -2J S 5, j S muy complicada, debido al
comportamzento cooperativo que . presentan Por este. motivo han
surgido aproximaciones al modelo de Hmsenberg tales como el modelo
de Weiss o el modelo de Ising. En este ultimo solo se conserva el
termino -21S Sk como termino dominente de la interaccidn de

v mtercambm Jt)e tal manera que se obtzene el hamlltomano.

+ donde S_] es Ia proyecczon del operador de espln Sj sobre el e _]e z

Aunque el modelo de lsmg no proporczonu una descnpcwn adecuada'?'
‘del ordenmnlento magnet:c:o a ba JQS temperatwas, e_s ,;mteresante su‘;

EI numero de modelos que se han estudmdo con el Fin de. 'obtener‘v'f--f
,mformacwn acerca de la naturaleza de las transwzones de f'ase es

muy grande. En los u!tlmos ahos se ha logrado avunzar |
| con51derczblemente en el entendimiento de las trans:czones de fase
magnel:zc:as, y en general de las trans:cwnes de fase, al traba jar_con tin
_modelo muy partlcular, el modelo de lszng L '
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Este pertenece a la clase de modelos en redes, entre los cuales se
encuentran también. el"modelo de‘Potts el modelo Esf'er'z o, el model

- Gausszano, vel -:modelo X—Y modélos O(n), Zn’ etc. En Lesta

El Hamlltomano del modelo en red cuadrada




H=-”225i,j Si+1,j+§.25i,jsi,j+1 l“h.ESi j» @9

donde J es la constante de interaccion entre dos espines y h es un campo

magnetico externo.

vy L Siju

S, 4
i4,) A

F 1gur'a 2: 1 Modelo de Ismg en red cuadr‘ada.r,v

El modelo nace en 1920 como una 1dea de Wzlhemyr Lenz,‘m

-[Brush 1967] puru explzcar algunos aspectos del fenomeno del

| 'E-jdecu', evaluo Ia fmcwn de par'tzczon defmzda por. R T o
Nm {E exp (-BH{S; }) T @5

'donde B=1 /Ky T, K es la constante de Boltzmam, T la temperatura, N
el numero de s:tzos en la red Yy H{S} es el Hamzltomano del sml:ema'

dado por lu ecuacion [2 4)




'f«'",”_::‘exzstzr una transzcwn de fas'"

En su solucion Ising encontro que el modelo umd:menszonal no exhibe

una transicion de fase para T> O, e incluso argwnento que lo mismo

sucederfa en los casos bi- y tri-dimensional. Esto causd en cierta
medida decepczon debide a que el modelo semic:ldsic:b de Lenz era
in_capaz de. expl icar los aspectos basicos del ferromagnetzsmo, en
consecuencia el in 1 teres por' este decayo. ; ‘

Afios mds tarde el estudio de lo que en adelante se conoceria como
modelo de Ising renacio debido al desarrollo de la fisica de aleaciones

mds que por un lnteres dlrecto. Algunos de los primeros traba jos

- provienen de. Bragg Y W:lhams [Bragg Y Wlllmms, 1 934 1 935], Bethe';_,-:lf -

'v'f.[Bethe, 1 935] Y Pelerls [Pezerls, 1 9360,1 936b]':”

. . pare el problema bzd:menszonal lo obtuvo Pezerls {1 936b), quzen did un

"":_'.”argumento por
"‘“-*exzstlr una magnetzzacion:espontanea dzferente de‘cero,

es’ dec zr deberfa

:-:',[Kramers y W amzer,-

| l'.'termznos dP matru:es y por_pons:deracwnes de s:metrfa lograron

v 3"exacta de v‘:la funcion .de particion se,obl:uvo hasta 1 944 -con':el' 4traba JD de :
 Lars Onsager [Onsager 1944] En la proxzma seccmn daremos los

prmczpales resultados de Ia soluc:on de Onsager.

El przmer resultadoi it i

que _a  temperaturas snfzczentemente ba Jas"’deberzaj BECHES

”19"“ ], qu!enes formularon el prbbléma an




2.31a solucién de Onsager al modelo bridimen)sionarl}._‘ B

En 1944 Onsager medmnte la aplicacién del olgebra de Lie y de
representacionés de grupo ':liotgr'o' resolver exactamente el modelo de
Ising bzdzmenswnal en red . cuadrada en ausencm _de _campo magnético
externo, cuyo Hamzltomano esta dado por la ecuacion (2.4). Para una B
derivacion de este resultado ver por ejemplo [Thompson, 1972]. |

Con su solucidn Onsager encontro que el modelo de Iszng

bidimensional en ausencia de campo magnetzco externo sufre una

transzczon de fase de segundo orden en una temperatma f'znzta Tc dada i

Tc/J— 2. 26918 S S (z 6)

"‘:Onsager soni':'(para su definicion v ver _y!a TABLA N° 1.2 del Capztulo 1 )

..f‘magnetzzacxon, y capaczdad\_calorlflca ‘@ campo” magnetico cero.'- e
estas Flgur'as se puede ver que la capac:dad calorifica tiene un
comportamzento smgulur en -la temperatura T-—Tc y que la
,magnet:zzaczon muestra el comportamzento tipico de un pardmetro de
orden (Flgura 1.49). :

A partir de la silucidn de Onsager el desarro[lo del drea de S

'transwzones de fase y fenomenos criticos sm"rzo cambzos aprec:mbles

Rt T

Algunos de los exponente crztzcos que se. obtzénen con la soluczon de"




debido a que esta solucicn constztuyo la primera demostrac:én de que la
“funcidn de partzcwn de de un modelo o sistema contzene toda la

informacion ref'erente a éste zncluyendo la existencia de transzczones de

fase.

+ B-0.00 HABNETIZACICN EXACTA

Debido a la 1mportancm del resultado de Onsager, el modelo de- ]smg

y en general los modelos en redes han reczbzdo mucha atenczon, sobre

todo porqus muchos problemas se vuelven. tratables bajo este esquema: -

ferromagnetos, polzmeros, emulszones, aleacmnes, mezclas de f'luzdos, 7_
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F :gura 2. 3 Capuc:dud culor:f'zca del modelo de Ismg bldtmensmnal‘ : 2
| segun la 501“310" d9 Onsager' (——), segun la aprox1mac1on de o

2.4 Generalizaciones del modelo de Ising.

Algunos de los modelos que estan relaczonados con el modelo de

Ising son aguellos en los que:
1.- as interacciones no son uniformes,
interaccion depende ds los sitios i y j, por lo que el Hamiltoniano del

~ sistemna se puede escribir como:

es decir lg constante de




- H=E2 34555, e 2B

 donde como antes los espines solo interaccionan con sus vecinos mds
cercanos y el simbolo (i, j> indica que le suma se realiza sobre los
pares de espinss que son vecinos cercanos. Un ejemple sencillo que se
encuentra en un modelo bidimensional es aquél en el que hay una
constante de interaccion J, entre los espines a lo largo de . las
columnas y otra I, a lo largo de los renglones, de tal manera que el

.Hamiltoniano' es: B
H=-1J zh.,j z+1 hES‘z,J ,_]+1 e (29)

" Bajo estas condzczones se dzce que el s:stema Ees anzsotropzco en sl :

: espaczo fzszco. o »
2. —Las , znteracczones se. extzenden a mas vecmos, »e"é'" decir el

o ~Hamz!tomano’§era. =

convzerte en. L

n~in" jn?

2 > IS, s, o [2.10)
| b > =t - | L
donde D es la dimension de espacw en el que se encuentran los espines. -

Clar'amente este caso se reduce al caso zsotropzco cuando J—-Jn._ para

r=1,2,...,0.




Otros modelos en redes que es interesante estudiar y que guardan
cierta similaridad con el modelo de Ising son aquellos que presentan
frustracion y/o desorden.

Un modelo que presenta frustracion es aquél que no siendo capaz de
alcanzaer un estado de minima energia que satisfaga enteramente sus .
constricciones microscdpicas, poSee varios estados igualmente
frustados. Es decir un modelo frustrade no tiene uwna unica

corfiguracion pare su estado base, y como resultado de ello muestra

B met:aestabzudaa, vefecto:, de histeresis, etc.

Figura 2. 4Antzferromagneto enredtrlangular E

El modelo 'mas sencillo que presenta f'rustraczon es un
qntiferromagnéto en red triangular (Figura 2.4). Conmderemos un
tridngulo elemental o plaqueta de la red, mediante una rdpida inspeccion
es facil convencerse de que dada cualquier configuracion, cada plaqueta
tendrd al menos un par de espines que no estan en su s.,tadu de minima

~ energfa, lo cual segin lo expuesto en sl parrofo anterior, szgmf:ca que el
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modelo presenta el fendmeno de frustracion.

Existen otros modelos que presentan frustraczon, en los que tamblen
aparece el desorden. fxisten varias clasificaciones de los diferentes
tipos de desorden, que dependen del area en que’ se traba je. Dentro del
contexto de este trabajo es conveniente dzvzdlr a los sistemas
desordenados en verios grupos dependiendo de si el desorden se debe a
la presenéia de campos aleatorios, constantes de interaccidn aleatorias
o) anisotropl'as aleatorias [Hertz, 1 985] En lo que resta de este

capitulo solo nos ocuparemos de! ‘caso en que uparecen c:onstantes de

f"‘,mteraccmn aleal;orlas. | _ . | |
- Es posible ademas hac:er clas:fzcaczones mas fznas al especzfzcar si
"_-el desorden es debzl o fuerte y cual es la funcwn de dzstrzbuczon de la
. ’-"v..,var'mble,que prfo,voca{el. desor-'den., Un modelo lzgeramente desordenado

- 'ﬁf‘cr'ltzcos ‘o nuevas fases,’ m:entrasxque }uno fuerl:emente "desordenado esh_‘,
g aquel en el que si aparecern nuevas fases. I e R |
Una sztuaczon de desorden debzl produczdo por constmltes ds N

Un vzdr:o de espln es un'e _)emplo de -un ferromagneto fuertemente

desor‘denado,. donde el desorden esta provocudo por interacciones

aleatorias, aunque estrictamente. hablando son los signos de estas
constantes de interaccién los que tzenen un cardcter aleatorio mas que
las interacciones mismas. szzcamente en un vidrio de espm 50% de
las - interacciones son ferromagne’tzcas y "el otro 50% son
antiferromagnéticas. Esto se manifiesta en que el modelo no presenta




una condensacion, ya sea ferromagnética o antzferromagnetlca, a bajos
temperoturas, sino que parece quedar congelado en una conf iguraczon en
donde los espines estan orientados al azar, como se muestra en la
Figura 2.6, apareciendo plaquetas frustradaos.

Un vidrio de espin esta caracterzzado preczsamente por esta fase de
ba ja temperatura, en la que el tlempo de relajacion hacia el equilibrio
es muy largo (como se observa en los vidrios reales). Esta
caracteristica puede relacionarse con la imposibilided prdctica de
encontrar m:'mericamente el estado base del vidrio de espin. El m}mero

de operaczones que es necesarm reallzar a traves de cualqu:er'ﬂ
| algontmo para Hegar al estudo de equzlzbrzo crece exponencmlments con
el volumen [Stanley, 1986] ” A | S
Para termznar esta seccmn solo menczonaremos que g estudzo de
."SlStemaS desordenados yen partzcular de vzdr'zos de espln es una de laS‘ e

. .’-areas mas a" tzvas de "-"nvesl;:gac

Figura 2.6 Vidrio de espin en red cuadrada.




Capitulo 3 Meétodo de Monte Carlo.

3.1 Iintroduccion.

A menudo los sisternas que se estudwn en ﬁs:ca son szsl:emas con un
gran rnumero de grados de libertad. lLa descrzpczon de estos szstemas
frecuentemente involucra la evaluacion de mtegr'ales en espacios de
dimensidn muy grande. Conszderemos por e Jemplo un gas for'mado por

N partzculas de masa m que se encuentra a ma temperatwa”'r»’ '.“flf.quyo R

e “.:f;Hamlltonmno es

H[x) 2” (r j) + Epl /Zm

Sabemos que Ia funczi

:;;;dadﬂ por_ o ";;-.;

perado de. cualquzer Vbservable A del sis

Uy que e[ valor'

<A>= 11/2) jA(z)exp[-ﬁmxndmp : . ‘?f"ff. @3 |

Dado que las fuerzas entre las partzculas no dependen de Ios -
momerntos, la mtegral de la ecuacion (3.2) defzmda sobre un espaczo 6N-

_dzmensmnal se. reduce al producto de dos mtegrales sobre espacws 3N—




dimensionales. Lo mismo sucede con la integral de la ecuaciocn (3. 3) o
en el caso en que A{x)=A(r) Az(p) | '

Para describir las propledades termodmamzcas de mestro sistema
es necesarioc evaluar estas mtegrales, pero la evaluacion analitica de
este tipo de integrales es la mayorm ‘de las veces zrrealzzable, por lo
qQue se recurre a la evaluac:zon numerica. Sin embargo esta evaluacicn
tampoco es directa, ya que no es posible utilizar los métodos numericos
convencionales excepto para valores extremadamente pequerios de N.

- Supongamos por € _)emplo que N=2 0 Y. que el mterva!o de. zntegracwn

j’f-correspondzente a  cada una - de l " 'varz_ables se. dzv:de en. 10

L ,submter'valos, esto szgnzﬁcarm llevur a cabo: 1 O evaluacionés. ) Sz se

o ffcuenta con ‘una computadora capaz de reahzar 10 evaluuczones por

3 2 El metodo de Monte Carlo en mecamca estadzstzca.: Algorztmo'
de Metropolis et. al.

El método de Monte Carlo en mecanica estadistica se éfnplea para
estudiar modelos de sisternas termodmamzcos por. medio de una

szmulaczon estoccfstzca realizada en una computadora. La descrzpcwn
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del sistema que se desea estudiar se hace en terminos de un modelo y
el Homiltoniano asociado a este.

De acuerdo a lo expuesto al final de la seccibn anterior, para evaluar
las integrales que surgen en la descripcion de nuestro sistema, es
necesario realizar una discretizacidn del espacio de integracidn, que en
este caso es el espacio de corfiguraciones del sistema. “La realizacidn
mas sencilla de dicha discretizacion es a través de un muestreo
aleatorio simple, sin embargo, en la evaluacion de integrales del tipo
~de laos que aparecen en las ecuaciones (3.2} y (3. 3) &sto no es posible
jdebzdo a que el mtegrando exp[ BH(x)] tzene vurmc:wnes de varios
>':ordenss de magmtud Por lo tanto ‘es necesarzo zmplementar un

B algorltmo que permzta muestrear eﬁmentemente el espaczo de

e mtegracwn. e

LEl algorltmo que permzte aphcar efunent;emente el _mét ”d ) de’ Mont;ea

“y*f’:’,f_'fCarlo en Ia evaluaczon del tzpo de mtegrales en ;_;que estamosf"

mteresados, fue’ propuesl:o por N Metropol:s, A W Rosenbluth N

'»__Rosenblul:h A Teller y E Teller en 1953 [Metropolls, 1953] :
venf'oque de Metropolzsf_ et. aL se. basa en la: ldea de muestrear aquella

;,f'zstema,‘ lo cual elzmma el problem que -conlieva 91

f-‘.vr’:n.z‘uestreo aleatofzo SImple - v _ V
De acuerdo con el algorumo de Metropolzs et. al los puntos
adecuados para la evaluacién de una integral se eligen de acuerdo a ung
probabilidad P(xy) v=1,2,....M, de tal mansra que sea. mds probable
considerar puntos en donde la funcidn tenga valores mds s;gmf'zcat;zvos
- que en otras regzones

{a probabzhdad adecuada es en este caso:
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Pix,) = 0/2) epl-fHix )], @49
donde Z es la funcion de partwlon definida por la ecuacion (3.2). Es
claro que la probabzhdad dadae por la ecuacicn (3.4) es la probabilidad
adecuada, ya que al elegir los puntos con esta probabzl:dad el valor
esperado de la observuble A definido por la ecuaczon (3 3) puede
aproximarse por: . ' - ' o

<A = A= (I/M) 2 A(Xy) ’ (3.5)

'{-donde x son los puntos que se tomarun en cuenta para la evaiuacwn |

: l_a zmplementac:on del algorltmo no es dzrecta debzdo a que no =
conocemos explzc:tamente da probabllldad P(x ), : el conocerla' ,'
_‘Slgmhcarla haber evaluado la. funczon de part:czon Z Sm embm‘go los

’ .';'-.pmtos necesarzos para la evaluaczon pueden,generarse a través de una
_,;ff*cadena;de.-Markov. ' ' e '

" La cadena ‘de. Maréov estar _'i:caracterzzuda por' “una Hprobablhdad de -

‘v':r"»:f;ranszcmn ‘W{x —-bx ) de unj punto a ot:ro, »la cual: debera construzrse de

; f.j ecuacwn 3. 4) :

| Para que’ Ia probab:lldud de transzcwn W(x —vx ,) tenga la R
propzedad deseada son condzcwnes necesarias y suﬁczentes. |

'U)',Condicién de Normavlrizacio'n:‘; ’

SV =L paratoda v .  (3.6)




e _‘adox - azie, do x,, debe or: que |
"""i’_;;:estado xu' al estado xy, EAT PO

(2) Condlczon de Er‘godzczdad. e e e e
Si P(xy) >0 y P(x 2) > 0, > entonces W(x Zpx ,) > 0. - {3.7)

Es decir siempre que las probabzlgdades de l’os estados xy ¥ X, no sean

cero es posible ir de un estado a otro.

(3) Condicion de estado estacionario:

SPi) Wix, 4, =Pl  parateda . (3.8
4 .

Una condicion 'sencillu que.garantiza que se satisFaga la condicion (3)

P(x l)W(x b, ,) = P(x ,)W(x . bx V) k. a8y

e que es la condzczon de reverszbz!zdad mzcroscop:ca, la cual requzere que

la f'rac:c:zon de szstemas que pasan del estado x al X sea zgual a la de . |

| P(x‘) /P(x ’) N W(x ;_' ";)/ W(x -"x ,) : RSP @100
L esta nos mdzca POF “"‘1 pﬂl‘té Que 51 lu pr‘obabllldad del estado X, es

'-jprobabzlzdades de transzcwn sblo depende clel cambto en la energza, ya

. que:

Plx,)/Pl,) = oxp [F (Hog) -HOM . (3.1

El siguiente paso es entonces construir la probabzl idad de transicion
W(x —x .,), de acuerdo a la condiciones (1), (2) y (3)- - Fn este punto

'cabe hacer notar que dichas condiciones no determinan univocamente la




probabilidad de transicion, por lo que existe cierto grado de

“arbitrariedad en su eleccmn. ‘No hay forma de saber de antemano si

una probabilidad de transicion dada tiene le propieded de convergencia
mencionada y en general es necesario probarla para decidir su utilidad.

Una defi zmczon que se encuentra adecuada es:

ex [—ﬁdH(x »x a)] ' éH{x +x ,) ) [B
Wix,—px ;) ={ P. - v.v o, (3.12)

1 en otr'o caso.

‘donde SH(x ,—bxu) H(x ,)-H(xy) Ndl:ese que esta probabilidad no esta
_ ,lvnormalzzada, sin embargo esto no es necesarw para 1a simulacidn.

~Ahora bzen, de acuerdo con lu ecuacmn (3. 1 2 )'_::dado un. punto X en eI i

. fespaczo fase, para generur X 1 ‘sE da un. paso tentatzvo al punto xt" el

| j:._’-"jcual se elzge de acuerdo a una. probczbzhdad unzf'orme dentro de un cubo 7

. »_'_'_;ds;.lado € a!rededor de \‘x y se 4calcula el cambzo 6H[x —bxt)‘fen la energfa |

";A'”acepta y ’ xt.. Por otro; lado si éH(x —*xt) > o, 'éntonces el cambzo? :

se huce con probabllzdad exp[—ﬁéH(x —bxc_)] En la practzca esto se lleva_- o
‘ ' tidad ext [BéH(x*;bxt)] con un

"t

contrarzé x 1.-‘— x . El proceso se repzter hasta f'ormar el con Junto de |
puntos necesarzo. ' o [ ‘
El parametro € que fija Ios estado eleg:bles se determina

‘emplrzcamente teniendo en cuenta que si € es muy grande es poco

probable que se acepte sl estado de pruebu y st € es muy pequena el

espacio fase se recorrera muy lentamente.
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Las caracterz"tzcas mas importantes del algoritmo de Metropolis

. .et. al. som: i).- calcular los promedios de una funczon, tomando en
cuerta los valores de ésta en puntos del espacio cuyas probabilidades
son significativas y  ii). - -asegurar la convergencia del promedio
,calcu!ado sobre la cadena de Markov (ec. (3. S)) hacza el promedio

definido por la ecuacwn (3 1) cuando Mo

Un aspecto que en Ia realizacion pract:zca es importante tener en

cuenta es el de que dosv puntos adyacentes en la cadena son en generczl v

puntos cercanos en el _espacio de corfzguraczones, por lo que es

C necesarzo generar ‘un":in.ﬂmero suf icientemente grande de puntos para

. ftener mformaczon estad[éhca relevante sobre regzones del espaczo fase;

‘dzstmtas de Ia zmczal' R

vv'corresponda a unvestado- de equzhbrzo del s:stema en cons:derac:on. Asf
pues, para llegar al equzlzbrzo es. necesarm avanzar w cierto nifmero de
conf:guraczones, las cuales deberan ellmmarse al calcular las
observables para que estas no dependan de la condicién inicial.

Debido o lo alta correlacién que puédé existir entre los puntos
_adyacentes de la cadena de Markov conviene calcular las observables del
sistema en coffigafacidnes lo suficientemente separadas para que no




haya correlacidn entre ellas. Una manera de llevar a cabo esto es
considerar confzguraczones separadas por algunos puntos dentro de la
cadena, de tal manera que:
A= (1/m) EA(x ) . : S (3.13)
o i=] ' : : :

donde v, = votipo, - i'—fJ,Z,...,m, y m= (Mvo}/pq. L

Fn la ecuacioh (3.13) vy es el ndmero de pasos que es necesario
realizar porae llevar al sistema a su estado de Ethbrlo y po e5 el
numero de pasos que sepamn a las conflguracwnes en donde se calculen

: -:_yl_las ) observubles. Los valores de | estos parametros
‘f’_';dependeran ern general del szstema part:cular que se este estudiando. |
| Una medzda del error' estadmhco de A esta dada por la desvmcwn S

(6A) - (1 /m)" 2 ’[,;A(x ) A L]”. £ .('3;.;7;1;,.;,7

: v 1—1 £ o
‘alovcual mdlca, en general que el error. en el calculo de A d:smznuye al

..;cadena, _531‘1(1 convemente tomar' med:c:ones ~con mucha ;frecuenczu, es :

deczr eleglr po pequena.» Sm embargo esto puede resultar ‘Costoso en'"_ o
t:empo de mafuina y por otro lado no ser lo mas convemente para logar
un muestreo eficiente. Es necesarzo entonces tener un criterio que tome
en cuenta estos dos as,oectos. Fn el prox:mo capltulo nos ref'erzremos @
este criterio. ’ |

Alguros aspsctos que pueden afectar la conf zabzlldad de los dalculos y

- que por lo tant;o hay que tomar en cuenta SOM:




_ . (1) En la simulacion se estan empleando numeros que son en realidad

pseudo-aleatorios, ya que se generan a traves de un procedimiento

determinista. Poara determinar la influencia de estos numeros sobre
los promedios se han hecho estudios [Binder] con sistemas cuya
solucién se ,conoce, encontrandose que cuando se toman en cuenta del

orden de 10 o) 10 confzgur‘acwnss por partzcu!a. R R
(<A> - K)/<A> =107, (3.15)

donde A es el promedzo calculado con los nimeros pseudoaleatorzos.
(2) Enel metodo de Monte Carlo la dzscretzzaczon no es un pr'ob!sma de -
ipnnczp;o pues. se ha demostrado su convergencm estocas..mu, queda sm>
N smbargo por L.omprobar sz en la practzca ésta es alcanzable en un
* nlmero razonable de pasos. Esto ha szdo Comprobado f'avorablerreme Ers

~muchos c:asos.v N v i e
'(3‘ : EI tratar de szmu!ar szstemas macroscopzcos for'mados por'

-‘VJO partlculas. ,, Este in&onvemente se puede reduczr medzante ol uso de |

| condzc:zones a la frontera perzodzcas.

'sqmlzbr.o termodmamzco, por. e Jemplo, ‘en puntos termodmamzcos RN
cercanos a ur punto critzco. | ' T '

En el siguiente capitulo comentaremos todos los detalles finos que

hay que cuidar dependzendo de la naturaleza del problema partzcular que

se trate. Estos detalles los ana!zzaremos en 91 caso de la szmu!aczon

del Modelo de ]smg Tambien se dara una descrzpczon del programa que -

se zmplemento y de St funczonamzsnto




Com elos, como los menczonados en la se ,_czo 2.4, Para lievar a cabo

_Capitulc 4. Descripcidn del programa de computadora. . .

4.1 Introduccion.

En este capitulo descrzbzremos el programa que se zmplemento para
simular el modslo de Ising bidimensional. El programa esta dissnadc
para - : simular este modelo e el caso bidimensional en red cuadrada,

»cuyo Hamzltomano esta dado por la ecuacchn (2.4)- La simulacion se
- leva a cabo por medlo deI metodo de Monte Carlo y haczendo USo dsinr E

‘algorztmo de Metropo!zs et. al (secc:zon 3. 2) En la simulacion se

"_f.,lmponen al. mode!o condzcwnes a la fronter‘a perzodzcas. de tal mansra

. que el modelo se encuentra sobre la superﬁcze de un toro.

f-Por' medw_ de este rograma__es 'poszble v_tambz»e_n” szmular ot;ros”

”"ffestas szmulaczones es - necesar'zo realzzar algunas modzf'zcaczones al

RES programa. A sstas nos referzremos mas adelante. -

. , 7 /] lcrocomputqdora perSonal compatlble con e!:
”?'}ﬁ‘v'-szstem)a’ IBM-PC%;‘de 16*~bzts'>con‘~5'1 2‘ K de memor‘m‘reszdente._ En la

’ *jszguzen*e secclon se pr'esenta'una ‘descrzpcz'ov de este programa. '

4.2 Estructura dsl prbgramq.

El programa ISING, cuyo listado se f“sncuéntr&i al "’fihd['l de é's'ﬁa

i El programaesta lmplementado en lengud je PASCAL Y. esta dzsenado” st

seccidn, realiza una simulacion de Monte Carle del modelo de Ising

a1




bidimensional en red cuadrada, en el caso ferromagrético, empleando el

algoritmo de Metropolis et. al.:
Para implementar el algoritmo de Metropolis et. al., el paso de una
corfiguracion x, a otra X puede consistir por ejemplo en cambiar

aleatoriamente todos [os espines, sin embargo esto puede producir una

corfiguracién x,, muy diferente de x, y por lo tanto habrd wa

probabilidad muy grande de rechazerla. Por esta razon y otras que

| VEremos mas adelante, tomaremos cormo conf:guracmn tentativa una que

,:“' _d:hera de !a anterior en tan solo un espm. - Recugirdese que el

) :algorztmo de Metropohs et el. nos du:e que. el cambzo de conf:gur'aczon

  "59 acepta siz g o } . | e
| Wk, = exp {—BéH(x -» ,)} > no “n

'db"de JH(" ”“”) ES el cambzo}ﬂ en la energ{a‘ "as 'cvmdo al paso X, —lrx Y
: ’:’?,, 95"1 un"n&merok aleator:o ' a :

it 'que ‘son /Qécmos cerc&nos del espzn‘ S y h es ela ct mpo magnetzco S
. -,

~externo. :

Dado que S =*1, es fdcil ver que f solo puede tomar' cinco valores |

0,t2,%4 y por lo tanto solo tenemos 10 posibles valores de W(x X ’)

“Estos se calculan L sola vez y se a!macenan en la memoria a fm dE'

~evitar su cdlculo repe{:ldamenet;e. Nétese que si o conflguraczon x,’
" difiere en mds de un espin de la anterior, W(xy—lfxy’) tornara una f'orma




mds complicada. N

~ Antes de zmczar la szmulaczon es necesario proporczonar algunos
datos tales como las variables que determmm el tamano del szstemo yi-
el estado termodmamzco en el que se encuentra, ademas de los

’ parametros que intervienen en el calculo de los promedzos. N, s N, T

y F, a los cuales nos referzremos en la secczon 4 3.

El tamario del s:stema esta determmado por Nx y Ny, que son el
numero de espines en cada renglon y en cada columna de la red
“-_respectlvamente._ El estado termodmamzco lo determznan 'a‘ constante .

o _cuadro de color a los espmes posxtwos‘y'am\ cuadro negro,;a _los espmes"
anegatzvos, obtemendose una zma’gen como la. que se muestra env a F igura

.(4 1) Una vez que se ha llevado a cabo la termalzzac16n del szstema '

| se procede a calcular los pr'omedlos de las observables del szstema.

Las observables baszcas (energla y magnetzzaczon) se calculan cada L

”uo Pasos de Monte Corlo, estos valores se van almacenando B g 8" “P"s’

e




FROGRAM ISING(tNPUT;UUTPUTX;”'
[eR+3 -

Label 0.1,2,3,4;
Yar NX NY, Nprnes NBrupos TAM, FREQ NTERM T0P,BOT,

ACCEPT,GRUPD MORE, SWEEP, T,J: INTEGER,

B, dJ, ENER, SUME, SUMER, SIIMSIGE, SUMS1GM,
sSUMSM, SUMSM2, SUMCE, SUNCEZ SUHH,SUMMZ,
EGPJPG,ECPUPDZ MAG , MGRUPO, HBRUPD
SEMILLAzREAL;

Spin:ARRAYL1..42,1..791 of INTEGER;
R:ARRAVL1..5,1..23 of REAL;

RESPUESTR:CHAR;

:"Fbcedufgﬁibl
‘Laﬁal ) BT h-3 B : g S :
EEBIN { ¢ fﬁf(¥ttf$HPIEZA}EL;PRDCEDiﬂiENTﬁﬁiﬂICfﬁinA:iy*’:~ -T*b

Clrscry DT e e e T e EL

= fGothy(l0 10)s5 T :
Lo Write(?Da la longxtud horxzontal de

CIRLIZA,
s b

1a red, (<=79)

T (Not ((NY<= _
”NSpJnes-‘NXtNY"V
RANDDNIZE" ;

g s
'zBDT'—Trunc(13+NY/4)-
B: =03 )
33:=0; : T T SRR g

Dy - (xtt FIN DEL PROCEDIMIENTO INICIALIZA X3%)

Frocedure PASDSDEMUNTECARLD"
Var F, M, IP,JdM,IP,ESPIN: Integer'”

Z:REAL;
BEGIN . ' cttifEanEZA~EL'PRUCEDIMIENTD~Pascs£DEquNrEcaRLc~txt)s
ACCEPT:=0; . S R S
For T:=1 to NY do‘
- BEGIN - e T e T
Tf I<NY then IP:=SUCC(I) Else IP:=13
LI 131 then IM:=I1-1'else IM NY;3: ..




For J:=1 *+rn MY do
BEGIN : : ) e
I JINX then JP:=SUCCGT) E1 s JPi=1;
T4 I8 tthen JMi=Jd-1 Else JM:=NX'
ESPIN:=BpinlI,J331; :
F-"“‘pu ACIF, 33+8pinl Ik, J'HSplnEI..JF'H'SplnCI JHJ,
PERTTRUNC (2+4F/72) , TRUNC ((Z+ES FIN)/L)]-
J’f RAapDOMCZ then
BEGIN )
Spinll,Jdl:=—ESFIN;
ACCERT: =SUCC (ACCEPT) ;
END;

END;
o END; : e CoTnl T
L EWND; , © CkXX FIN DEL FROCEDIMIENTO FASOS DE MONTECARLD %Xx%)

.?#rééédgfe'DESPuiEség', _
Var " SY: Integer: A
’ CQRACTER Chal’" :

(**$.FMFIEZA;FL PRDC DIMIENTD DESPLIF"P$*#*\'

BEGIN”

RS € prn[l 1 JJ =1 then SY-—"i?,Else
,:CARAFTER-—CHAR(SY), N
j_soto,y(>9+J—TRUNC(NX/”)‘

Prccedure LEEPARAMCTPDS,
Label S 73 . i

BREGIN . COkXE EMFPIEZA EL PF:QCEDINIENTO'L_EEF'AF(QMET_RDS FEND
Clrsctr; ) : E L FI Sl o
Gotouy (10,8 3 o . . - -
Writeln(*El valor actual de JJ es TL.JJ: 1/:4); S
Gotoky (10,10) - L . N o
Urite("Da el huevo valor: de 33 *Yy3 =~
Rewd]n(JJ)' ' I
Gotouy (10,12) ¢ ) )
“Fitpln(’El walor,actUalvdevB es . ",Eil1:Z);
Sotoxy (10, 14); T o A LY
Hrite( Da el nuevo val or
Re;-.dln (B) S .

de B )y




rE“d]ﬁ(NTFRH"

C‘Dto“y(lo IB)-

bi-ite("Da e} numero de grupD"_ R
Read]n(NCrust) :

Gotony (10, 20);

brite("Da e tamanc de loxs arupos

~ ) :
Resdln(TAaM) ;
H Goto\~(10,22\"
Write("Da 1a frecusnci a de muestreco s
Readln (Ff"EG') :

If FREQ<=0 then

For I-»-.l tc 5 dc
GIM
PFI,BJr—EVp(—"X(J

REI,11:=1/RCT, 21,
END:

goto 7;

JI(EXI*6)+B))§

END;

Ckxr FIN‘DEL‘PRDCEDIMiENTDYLEE#QRANETRQéU*&}iT5'

) »Fro:edure TERMALIZA"‘_ S

BEGTN e i
: TLEEPAFAMETRDS'~Hl :
Clreery . IR

bﬁ,Gotory( ,TDP)“
’ertE( NX*‘

END; , o Oekx PIN DELJEchspxﬁJENTDvrsnmégiza;$$ir**“'“‘*”"“"

Frocedure OBSCPV(\BLES' '
Var TM.JM 'EUPL.»' Iﬂtcc.'er-




BIN (Xx% EMFIEZA EL PROCEDIMIENTO OBSERVABLESXXX)
MAG: =03
SUMS: =03
For I:=1 to NY do
BEGIM
If I>1 then IM:=1-1 Else IM:=NY;
For J:=1 to NX do
BEGIN
If J3>1 then IM:=Jd-1 Else JIM:=NX;
SUMS: =SUMS+SpinlI,J1%X(SpinlfIM,JI+Spinfl1I,JdMI);
MAG: =MAG+Spinl1,J1;
END
END;
ENERG: =(—JJXSUMS—BXMAG) 3
D3 (Xx¥ FIN DEL PROCEDIMIENTO OBSERVAEBLES XXX)

ocedure CALCULOS;
r ; E.M,CE,SM,SIGE,SIGE!,S5IGM,S516M1,SIGCE, SIBSM PRDME,‘

'-PRDME-,PRDHM PRDMM El SIGEE Ml SIGMM SMI CEI REAL'

GIN. . (X% EMFIEZA EL PRDCEDIMIENTD CALCULDS XXKX)

FROMM: =MGRUFO/ TAM;
PROMMZ2: =MGRUFO2/TAM;
FROME : =EGRUFO/ TAM;
PROME2: =EGRUPD2/ TAM;
SM: =FROMM2-SGR (FROMM) ;
CE::PRGMEz—SQR(PRDHE);

- S16M: =SRQRT (SM/TAM) ;-
SIGE:=SQRT(CE/TAM);
El:= PROME/NSpines-
SIGEE==SIGE/NSp1ne5;
M1:=PROMM/NSpines;
SIGMM: =SIGM/NSpines; -
SM1:=8M/NSpines;
CE1: =CE/NSpines;

. Cotoxy (1, BOT)' o

"'“j'"'fWr‘te(’GRUPC! ,BRUPD), L
Write(" —;,El 1-», .,SIGEE 1 3)
Write (™ M=° ,Ml 1: =, >3 SIGMM: 12 1)*
Write(® Sm=?,5M1: 1-~.,=" Ce=",CE1:1:3);
?SUMM.-SLMM+PROMM, : I
SUMM2: =SUMM2+SGR (FROMM) ;
SUMS IGM: =SUMSIGM+SOR (SIGM)
SUME : =SUME+PROME ;
SUME22: =SUME2+SGR (FROME) 3
SUMSIGE: =SUMSIGE+SOR (SIGE)
SUMSM: =SUMSM+SM;
SUMSM2: =SUMSMZ2+SER (SM) 3
SUMCE : =SUMCE+CE ;
SUMC°2'—SUMCEZ+SQR(CE)-

=SUME/GRUPO;

SIGE:-SQRT((5UME¢/GRUPD—SQR(E))/GRUPD\
SIGE1:=S@RT (SUMSIGE) /GRUFO;
M: =SUMM/GRUFO;
SIGM:=SART { (SUMMZ/GRUPDO—-SGR (M) ) /GRUFPO) ;

a.
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SIGM1: =8SART (SUMSIGM) /GRUFO;

SM: =SUMSM/GRUPO;

SIGSM: =SORT ( (SUMSM2/GRUFPD~-SER (SM) ) /GRUFOD) 3

CE: =SUMCE/GRUFO;

SIGCE: =SAORT ( (SUMCE2/GRUFO-SQR (CE) ) /GRUFO) 3
=E/NSpines;

SIGE: =SIGE/NSpines;

SIGE1:=8IGE1/NSpines;

Mz =M/NSpiness

SIGM: =SIGM/NSpines;

SIGM1:=8IGMI1/NSpines;

Sm: =SM/NSpines;

SIGSM: =SIGSM/NSpines;

Ce:=CE/NSpines;

SIGCE: =8IGCE/NSpines;

Gotoxy (1,24);

Write('Cantidades Totales®):

Botoyy(l.LS)-

Write(® E=",E: l:o,' ,SIGE 1:3,"/°,8I6GE1:1:3) ¢
‘Nrité(’ = M:1:3,° SIGM'I 3,7 /7*"ySIGML1:1:3) 3
Write(® Sm=‘ Smz1: 3, » . SIGSM: 1 3)s
Write(® Ce=",Ce:1:3," ’,SIGCE:1=3);'
ENDz (x%x% FIN DEL PROCEDIMIENTO CALCULOS XXX

Frocedure GRUF0S;

BEGIN o (X%X% EMFIEZA EL PROCEDIMIENTO GRUPOS %XX)-
‘ Clrscrg : Lot : : -
- Gotoxy (1, TOP) 3 P R : .
Write ("NX=", NX NY—‘.NY. JI=",3J:1:4," B=",B:1:3);5 "
- For GRUPO-—NGrupos~MDRE+1 TO NGrupos do Pt ’
: BEGIN
MGRUFD: =03
MGRUFO2: =03
. EGRUFPQO: =03
EGRUFOZ: =03
~Fur BWEEFR:=1-- TO FREO*TAM~dD"
"BEGIN :
o PASOSDFMDNTECARLD,
DESFL IEGA; .
If (SWEEF mod FRE® = 0) then
BEGIN
Gntoxy(31 TOP) 3
Write("Dato ° trunc(SWEEP/FREQ) 2,7 de ", TAM:2);
Gotoxy(48,TOP)--
Write(*En el grupo *,6RUPO:2," de " .NBrupos:22);
OBSERVABLES; -
MGRUFO: =MGRUFPO+MAG§
MGRUFO2: =MGRUFOZ2+50R (MAG) 3
EGRUFO: =EGRUPO+ENERG;
EGRUPOZ: =EGRUFOZ2+SER (ENERG) 3
ENDj;
Gotoxy (69, TOF);
Wrzte(’hcept-’,ACCEPT/NSp;nes.1 3)s
" ENDj; )




CALCULOS;

ENDj; .
END3; (Xx% FIN DEL FIROCEDIMIENTO GRUPOS XX%x)
BEGIN (X% %%¥¥x EMFIEZA EL FROGRAMA FRINCIFAL XXXXX)
Clrscr;.

Gotoxy (10,10);
Write( X X X X % X X X % % % % % %X %X %X %X ¥ X %X ¥ %X %X X X %X ¥ ¥ ~)j;
I Gotoxy (10,11) 3

Write("X Este programa realiza una simulacion del modelo %X )
Gotoxy (10,12);
Write(*x de Jlisng bidimensional en los casos ferromagnetico % )
Gotoxy (10,13)
Write(™ X% y antiferromagnetico haciendo usc del algoritmo de % )3
Gotoxy (10,14) 3
Write(”x Metropolis et. al. . X ")

Gotoxy(lo 15); : o
Write( % % X %X ¥ X X % X ¥ %X % % ¥ X X ¥ XX x,* ¥ X *.*'# X % ")z
Gotoxy (10,17} ; o
Write (" x¥% FARA CONTINUAR OFRIME UNA TECLA **t',Char(7))
O If KEYFRESSED then
BEGIN :
INICIALIZA,

TERMAL 1ZA;

CBRUPDS; . -

Botoxy (30.24);: : ' SR o
‘Wr;te(’***PARﬁ CDNTINUAR DPRIME UNA TECLA***',Ch'r(?))
»,If KEYFRESSED' then : : P

- BEGIN -
Clrscr;
Gotoxy (10, 10) 3 . :
Write(*Cuantos grupos mas quieres formar?®);
Gotoxy (10, 11); -
Write(® (X=0 para term1nar) ");,»
*“Peadln(MDRE) . B R
‘I MORE>O then
BEGIN " g ;
NEGrupeos: fNGrupos+HDRE.:
GRUFDOSS
Gotouy (30,24) ¢ ' ' o
Write (" Xx*PARA CONTINUAR OPRIME UNA TECLAXX%® sChar (7))

N:

3z

q: : ‘If ¢ NOT KEYPRESSED ) then Goto 4
Else Goto 33
END
‘Else
BEGIN

Gotoxy (10,12) 3
Write("Quieres cambiar el tamano de 1la red?(S/NM) ")
Readln (RESFUESTA) 3 ' ]
If (RESFUESTA="S") or (RESPUESTA="s?) then Goto 1
Else Goto 2 :
END;
END
Else Goto 3
END- :
Else :Boto 0.




cada uno con T _elementos. En cada grupo se calculan el valor medio y
la desviacion estdndar de cada observable. El proceso se repite hasta
formar un total de N grupos y a medida que estos se van f'ornwndo los

promedios de cada observable se combman en un gr‘an promedlo.

NX=30 NY=30 JJ=0.S5000 B=0.000

'pfofned:os son mdependlentes unos de otros. y aplzcar la ley de Ios

grandes numeros, ds acuer'do a la cual: B
o= U/m <AT6x)> - <Ab>’ 1T @3

,La segunda altsrnatwa es. calcular la deswaczon estandar' como el

| promedlo de las desvmc:wnes estdndar en cada uno de los grupos.




Si la frecuencia de muestrec es suficientemente grande, estas dcs
estimaciones coinciden, pero si ésta es muy pequena habrl una alta
correlacion entre los valores de las observables, por lo que la segunda
estimacion resultara considerablemente menor que la primera. Nodtese |
que esto técnica no es aplicable al calor especifico y a la susceptibilidad
magnética, yo que ellas mismas son fluctuaciones en le energia y la-
magnetizacidn respectivaments. Por lo tanto las desviacionses estahdar
de estas se calculan con el primer método. 'Pdra'mayor' claridad ver la

LFi zgura 9. 2 donde SE. da un dzagrama del funcwnamzento del programa. L

Cﬂdﬂ vez 9"9 "SeAf' ormd vun rmevd ‘grupo se calculan los pr -omedios y

_ _desvmc:zones corr'espondzentes, despues de lo cual se actual izan los
-grandes promedzos ""todos estos resultados se muestran en Ia pantalla. 5

4.3 Calibracidn del progfamd,

Nos referiremos ahora a los criterios que 'se siguieron para

. determinar los valores de los parametros que zntervzenen en-el calculo- -

de los promedzos de las observables. Como se menciono en la ‘seccion
, ‘4 1 estos son NTHERM NGRUPOS TAM y FREQ
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El primero de ellos se determina al construir una grdfica de la
energio como funcion del numerce de pasos de Monte Carlo. Como puede
verse de la Grdfica 4.1 despues de cierto numero de paso de Monte
Carlo, lu energia oscila alredeor de un valor, es entonces cuando
decimos que el sistemna ha llegado al equilibrio. El numero de pasos en
que el sistema alcanza el equilibrio depende del estado termodindmico,
pero se encuentra que un valor aceptable es NTERM=100.

Para determinar la frecuencia FREQ con que se calculan los valores

de las observables se rocedio’ a calcular los omedios  los errores
p

‘}gstad:s:.lcos de la energm y la magnetlzacmn pura dlfer'entes wvalores dei

Wy dzferentes valores de FREQ encontrandose que para FREQ—IO las -

. dos est;lmaczones de los er'rores estadlstlcos (secczon 4 2} de los .

,',"k_.’promedlos de la energm y la magnetzzacwn comt:!den la mayorm de las

o '{que ‘en -los dos ult:mos ‘casos -Se, logra tan‘solo-una pequena me JOI‘ZQ, con’:?

" Vrespecto al pr:mero, en las desvzacwnes estandar de los promedios, la -

- cual no Justlfzca el aumento -de tlempo de’ maquzna. Consecuentemente o

los valores util zzados en todas las corridas de los programas fueron B

B NTHERM—}OO NGRUPOS—IO TAM=10 y FR:Q‘"IO El tamano del

¥ szstema que se encuentru adecuado es 30x30 espmes, cabe senalar que

esta elecc:on se hace en termznos de que el tzempo de mdquina es ¢



proporcional al tamaono del sistema y que por lo tanic no es posible
traba jar con redes muy grandes. Este fué el tamaoiic miniino para el

gue 58 encuentran resultados aceptables.
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Grafica 41 Energfa‘Qs‘_'pdsos de Monte Carlo

(Ferromagnetismo, B=0, 7=2.0).
4.4 Simulocidn de otros Modelos.
E!l programa implémentado permite simular tqrhbién‘ elmodelo de

- ag




. . . e, T4
Ising en el caso antioferromagnético. Fara ello la unica modificacion

que es necesario realizar consiste en distinguir dos subredes|{una que
contenga a los espines positivos y otra a los espines negativos) y hacer
que el programa calcule {av magnetizacion en cada una de estas subredes
asi como su promedio. Notess qué.en este caso la magnetizacicn totai
de jo de ser una observable adecuada, ya que en ausencia
magnético externo, el promedzo de ésta es cero para cuaiquier
temperatu-a. Lo observabie adecuada es ahora la magnetiz cion en las
,‘”suur'ed@a, ‘la cual debera tener un comportamiente similan ¢l de a

. '_::magnetzzacmn total ds‘un*‘ferromagneto.

Otros . modelos qu [pueden szmuiarse a traves de | vsrszonns S

. cuando el




Para simular un modelo desor'denado que presente frustracion es

necesario tambzen tener dos constant.es f mter'acc:zon, PECC Que _ahpra

>'—»toman valores szmetracos +JJ y '-JJ. Es»;claro'que ‘esta modzfzcaczon

,_'tamblen zmplzcu una modzfzcaczon del Hamzltonzano del szstema lo cuala

es necesario tener en cuenta para la szmulaczon.,

“En este caso lo gite se prel:ende mostrar es ' la exzstencza de »'arzos :
‘estados metaestables que poseen Ia mzsma energm y que estanl{-"
. zgualmen’:e frustrados. Para el lo se traba JO con un szstema formaa'o por 5
16 _espines y en la F zgw‘a 4 3 se : muestra la dzstrzbuczon de
znterjacczones:fempl" ada. 5 .

En e A_-prox.zmo‘cc‘zvpztulo se; xpondran dos resultados. obtemdos en 'cada

- uno de los casos estudzados

 Figura 4.3 Ferromagneto desordanado frustrado




Capitulo 5. Resultados y Conclusiones.

5.1 Resultados.

Se exponcb"an en esta seccion los resultados obtemdos en los casos
estudiados: ferromagnetlsmo con y sin campo magnetu:o externo,
antiferromagnetismo sin campo magnetu:o externo, ferromagnetismo

,amsotropzco (en el espac:zo real) sin cumpo magnetlco externo y

: 'fmalmente un szstema 'fqus presenta Frustraczon. T

'ftemperatura crltu:a que es T.,—Z 4 (y no Tc—Z 26918..), la no
gdwergencm de .la susceptzbzltdad magnetu:a y la caida mas o menos
'suave de la magnetzzaczon hacza cero en T=T, Se observa sin embargo
S un pu:o blen mar‘cado tanto en la grufzca de la susceptibilidad magnetica 3
f__c:omo en lu de la capamdad calorlfzca en T-To (Grdflcas &.3 y5.4). El
valor To se determzno a partzr de la grufu:a 5 1 tomando como Tg el




valor de T para el cual la magnetizacion se anula por primera vez
viniendo de tamperaturas ba j 2 jas. Los incrementos en la temperatura al
construir la Grdfica fueron de O.1 unldades, por lo que el valor de T,
no puede dorse con mas cifras. » .

El modelo exhibe por abajo de Te una fase ordenada en la gue la
mayoria de los espines estan orientados en la misma direccion por lo |
QUE se observa una mdgnetizacic'm espontaﬁea. En la vecindad de Ty se
observa la formacidn de dominios caracteristica de la transicidn de fase
(Figura 1.5}. La diversided de tamanos de estos dominios aumenta a

medida que nos aproxzmamos a To, szendo esto una mamfestaczon de la.
"",.,_exzstsncza""de correlac:zones' """':itodas Ias escalas Por aba _)o de Te, €
modelo exhlbe una fas par'amagnetzca (es deczr desordenada), que esta

R caracterzzada por
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Granca 5.1 Energla vs T {Ferromagnetzsmo, B—O)
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5. ’b F romagnetlsmo con campo magnetlco externo. e L

R C‘uando se aplzc:a 'm campo magnetu:o externo a un ferromagnsto SE
-~'observa que la magnetzzaczon tzene una cazda mucho mas suave gue en el

] aba _;o de To como f'unc:on de este campo magnetlco.; Como Se muestra‘_

en las Graflcas 5.6 y 5.7, se obtiensn comportamzentos diferentes para
TLTo y 7) To respectzvamente. Es claro que los resullzados concuerdan

con el comportamiento qus se observa experzmentalmente Un esbozoc

de este comportamzento se da en la Gr‘af'zca 5.8. En este caso se

o observa aderiias que el ordenumzento se da a una temperaturu superzor a

S




Ty (ver Grdfica 5.5).
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5.1.c Antiferromagnetismo sin campo magnetico externo.

Frn este caso las observables calculadas son la energla, la
magnetizacion en cada una de las subredes (asi como su promedio) y la
capacidad calorifica. Al igual que en el caso 5.1.a la magnetizacion
cae a cero en una cierta temperatura T (Grdfica 5.9}, la cual coincide
coni Ty. El calor especifico sigue teniendo un maximo, Grdfica 5.10, lo’
cual es una indicacion de que las correlaciones de corto alcance ain
estan presentes. ‘ , _

En Bste caso el s:stema muestra un ordenamlento a ba jas
temperatw‘as, mzentras que en altos temperaturas muesl:ra una fase '

par-amagnetzca al igual que en el cgsogferr,omqgnetz‘cp, o

UUU RN | ZIUU‘ C?.UU B I.DU g‘U‘J e ..’l'"]. =
B R - TEMPERATLER ER

.00

 Grafica 5.9 Magnetizacién vs T (Ant'iferromdgnezt_ismb}éms B=0).

57




¢ B8-0.00 _ CALOR ESPECIFICO :

1.20

-4 s

]

.80

-&Fica 510 Capacidad calorficavs T+~




5.1.d Ferromagnetismo anisotropico.

En este caso mas que analizar el comportamiento cualitativo del
sistemna, se estudia el comportamiento de la temperatura critica cuando
una de las interacciones entre los espines tiende a cero. £l programa
se corrid con diferentes valores de una de les interacciones, rientras
que la otra permanecio constante. Los resultados obetenidos se
muestran en la Grdfica 5. 11 y se observa que, como se eSperaba la
j_temperatura crztzca tzende a cero . cuando una de las znteracczones va
*decreczendo hacia cero, que s el valor de la temperatura crftu:a en el,

€aso m:dzmenswnal El comportamzento observado concuerda,al menos

; ,vcualztahvamente, con. 7los resultados reportados por Chang [Stanley,i
19711 [Gréfzca‘S.IZ) B o

o0 Jmn o 1LED AT EPn 4000 L6
v SRR ( 4TS .;fE:I[H 'FF’I I HI : .
Graf'zca : 5 11 Temperatura | crftlca Vs constante de

mteracczon (F erromagnetzsmo anzsotr6p1co, B—O)







5.1.e Sistema con frustracion.

Fl sistema que se estudid en este caso se muestra en la Figura 4.2,
en la cual se observa que todas los ploquetas del sistemna estar
frustradas. El comportarniento encontrado concuerda con lo esperado er
el sentido de que por arribo de una cierta temperatura el sistema tomao
una serie de estados recurrentemente, lo cual es wna indicacion de que
Este es incapoz de alcanzar su estado base y queda airapado en este

conjunto de estados. En altas te*nperacuras el sistema muestra una fass

- -‘paramagnetzca, es deczr existe una c:erta temperat.ura que ES. capaz de

desor‘denar al sistena auﬁ cuando las plaquetas estan frustradas. : Es’
. interesante estudzar ademas el comportmnzento de! smtema cuando Este

prs-senta frustracmn dzlu:da, es. dec:r cuando no todas sus plaquetas |

Sm embargo en este traba JO no nbs ocupar'emos de ello. )

-2 Conclusiones.’

Al ter‘mmo de es‘e traba JO podemos ‘conclu:r ‘que . ‘es’ pombls‘

‘1mp!ementar un programa que permzta el estudio cuahtutwo y En
ciertos aspectos cuantitativo  de’ 51stemas de muchos cuerpos que
pr'esenl:an comportamzento cooperatlvo, en partzcular de ststemas qQue
Presen 1tﬂﬂ transiciones de fase y puntos crltlcos. |

En el caso partzcular del modelo de lsmg” dos dzmenswnes, los

f’:es;,,,’




resultados obetnidos reflejaon el comportamiento que establece la.
solucion de Onsager. Existen diferencias apreciables que se deben a
que el sistema que se modela es Finito, pero existen evidencias de qus
los resultados me joran cuando se incrementa el tamafo del sistermna
[Binder, 1979]. Por otro lado el programa impementado permite
visualizar aspectos de comportamiento cooperativo cerca y lejos del
punto criti co tales COmo: ' |

1. Fluctuaciones.

2. Formacio'n de domz'nios.

o8, Dlstancm de correlacwn.‘ :

4. Efectos de un campo magnetu:o externo., en el casoj_-ferromagnetwo""

';gl,respecmlmente en el punto critico.

_5.- La aparzcwn de una transzmén de pnmer' orden. -

5 »Efectos de’ frustraczdn."’

: 6 Reducc:on dzmens:onal“ causada p l‘amsotropzas. S

Es convemente ahora hacer algunos comentarzos concermentes a las:

'caracte 1st1

6as _de'? este y otros progrumus zm" lementados 'con propdsztos}. -

el prmczpal -ob _;etwo _ es ob..ener resﬁ“ltvadus_muy “preci
representa una lzmztuczdn ya que no cualquler msﬁtuczon educat:wa
cuenta con una de estah. grandes computadoras. Se han dzsenado
entonces programas con fines diddcticos que real:cen este tipo de
szmulaczones.} El unico programa con que se conto para realizar

comparaciones fue con uno’ dzsenado para szmular‘ un fer'romagneto con

'y sin campo magngtl_go externo y que permite al obsery_uglor ,mteractuar




cambiando el estado termodinamico del sistema [Ercolese 1986] Este
programa permite apreciar rapidamente los aspectos cualitativos mas
ro los cuahtitativos,' ya que no esta disefiado para calcular promedios.
Finalmente rios referiremos al tipo de trabojo que aun puede
realizarse a partir de este programa. Enire los traba jos que es
posible llevar a cabo se encuentran' L
1).- La szmulamon del modelo de Ising trldlmenszonal aunque quiza
entonces sea necesario érabajar en una mdquina con mayor capacidad de

“memoria. _En este caso hay que tener presente que el tzempo de

| ‘*_f‘aleaczones Ffluidos ‘multzcomponentes,
6).- La szmulaczon ‘de otros modelos que lnvolucren cumbzos en el

vnumero de estados znternos de los espmes. e
7).- El estudm cuahtatwo de las propzedades de escalamzento de tamano

f zmto.
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