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RESUMO:

Neste trabalho estudamos, através de simula¢les computacionais de Monte Carlo,
vérias propriedades que caracterizam a propagagiio de danos ne modelo de Ising, definido
em redes de Bravais (quadrada e triangular) e na junta de Sierpinski (que ¢ um arranjo
fractal).

Inicialmente, investigamos ¢ modelo antiferromagnético na rede triangular com campo
magnético uniforme, através da dinimica de Glauber; a fronteira critica caética-congelada
que obtivemos coincide, dentro dos limites de precisfo numérica, com a fronteira
paramagnética-ferromagnética da transigfio estatica.

A seguir, estudamos o modelo ferromagnético na junta de Sierpinski, por meio da
dindmica de heat-bath; mostramos que existem dois tempos que caracterizam a relaxagdo
do dano: um deles satisfaz & teoria de escala generalizada proposta por Henley (expoente
critico z ~A/T, para baixas temperaturas) enquanto o cutro tempo nio obedece nenhuma
das teorias de escala conhecidas.

Finaimente, utilizamos métodos de anilise de séries temporais para estudar o dano na
dinfimica de Glauber no modelo de Ising ferromagnético em rede quadrada: Obtivemos um
expoente de Hurst que vale 0,5 em altas temperaturas ¢ que cresce, tendendo para um valor
1, 2 medida que T se aproxima de Tp, que é a temperatura que separa as fases cadtica e

congelada .



ABSTRACT:

In this work we have studied, by Monte Carlo computer simulation, several
properties that characterize the damage spreading in the Ising model, defined in Bravais
lattices (the square and the triangular lattices) and in the Sierpinski Gasket.

First, we investipated the antiferromagnetic model in the triangular lattice with
uniform magnetic field, by Glauber dynamics; The chaotic-frozen critical frontier that we
obtamed coincides , within error bars, with the paramegnetic-ferromagnetic frontier of the
static transition.

Using heat-bath dynamics, we have studied the ferromagnetic model in the
Sierpinski Gasket: We have shown that there are two times that characterize the
relaxation of the damage: One of them satisfy the generalized scaling theory proposed by
Henley {critical exponent z~A/T for low temperatures). On the other hand, the other
time does not obey any of the known scaling theories.

Finally, we have used methods of time series analysis to study in Glauber dynamics,
the damage in the ferromagnetic Ising model on a square latiice. We have obtained a
Hurst exponent with value 0.5 in high temperatures and that grows to 1, close to the

temperature Tp, that separates the chactic and the frozen phases.

i



INDICE

CAPITULO 1: INTRODUCAQ A MECANICA ESTATISTICA DAS

TRANSICOES DE FASE 1
1.1 - Introdugfio geral............... |
1.2 - A teoria de campo médio e ?
1.3 - Simula¢do de Monte Carlo............... O B
CAPITULO 2: 0O METODOQ DE PROPAGACAOQ DE DANQS 27
2.1 - Introdugfio histérica ... e
2.2 - A técnica de propagacio de danos. .. ieenre et recn i verereen 36
2.3 - Breve resumo de resultados conhecidos. .o 39
CAPITULO 3: DANOS EM UM ANTIFERROMAGNETO DE ISING

COM CAMPO MAGNETICO, EM UMA REDE TRIANGULAR 48
3.0 -IntroducBo.. oo ....48
3.2 - Resultados para a propagagio de danos....................... . 55

fii



CAPITULQO 4: DANO EM REDES FRACTAIS: O MODELO DE
ISING NA JUNTA DE SIERPINSKI 63

O B (LT T T U 63
4.2 - Teoria de escala generalizada para fractais......................oienaa 06

4.3 - Modeln @ 1e8UItA008. . e cirirsarira i es st er g i vt rsaraesnsammas amn s smesnens emseme e 69

CAPITULO 5: ANALISE DA CORRELACAO TEMPORAL EM

PROPAGACAQ DE DANOS NO MODELO DE ISING 2-D 86

5.1 - Introdug#o A andlise de SEries tEMPOTAIS. ...t i s 26

5.2 - Analise da correlagfio temporal do dano.......ceei e 93

CAPITULO 6: CONCLUSOES E PERSPECTIVAS 100
APENDICE 1 103
APENDICE 2 105
APENDICE 3 109
REFERENCIAS 11t



CAPITULO 1: INTRODUCAQ A MECANICA ESTATISTICA

DAS TRANSICOES DE FASE

Neste capitulo, faremos uma breve ntrodugo as transigdes de fase usando, como
prototipe, o modelo de Ising ferromagnético. Destacaremos os métodos de campo médio
(por sua importancia historica e facil compreensdo) e o método de Monte-Carlo, que foi

amplamente utilizado nesta tese.

1.1: INTRODUGCAO GERAL

Um dos ramos de maior sucesso na ciéncia deste século, a Fisica da Matéria
Condensada mostrou que, a partir da comprovagio da hipétese atdmica, era possivel
explicar a enorme variedade de comportamento dos corpos macroscdpicos (como por
exemplo, a interagdo com a radiagio eletromagnética, propriedades de {transposte,
comportamentos elétrico ¢ magnético...} em fungio de sua composigio molecular e da
forma como estas moléculas interagiam entre si € com o exterior.

A existéncia de um grande namero de pgraus de liberdade nestes sistemas
(tipicamente N ~ 107 ), e o fato de que o comportamento fisico de seus constituintes

moleculares possui ingredientes probabilisticos {como nos mostrou a Mecdnica



Quintica) tornou imperioso o uso de métodos estatisticos na construgdo de uma teoria
que pretenda explicar suas propriedades fisicas globais (macroscdpicas).

Esta teoria, Mecanica Estatistica, foi desenvolvida a partir do século passado e tem,
como objetivo primordial, obter a forma como um dado sistema macroscopico evolui,
isto é, como suas configuragBes microscépicas mudam no tempo, como o mesmo atinge
estados macroscopicos de equilibrio, respeitando os vinculos internos ¢ externos aos
quais estd submetido.

Um dos resultados mais importantes desta teoria, ¢ a chamada distribuic3io de
Gibbs[1]: Um dado sistema, com nimerc fixo de particulas N, em confato com um
reservatério 4 temperatura T (medida em graus Kelvin, K), ¢velui para um estado de
equilibrio termodindmico, o qual & atingido quando 2 probabilidade de visita 4 uma dada
configuracdo microscépica a de energia E, , € dada por :

P(a) = exp(-PE.)/ 2 (1)

Onde B = 1/kgT , kg = 1.381 x 10" ergs/K & a constante de Boltzmann, e o fator de
normalizacio Z € a chamado fungdo de partigdo, a partit da qual as grandezas
termodindmicas, no equilibrio, podem ser calculadas, O banho térmico acima referido
caracteriza o denominado ensemble candnico. Para outros tipos de vinculos, outras
distribui¢@es de probabilidades sdo usadas para estabelecer diferentes tipos de equilibrio
{ensembles microcandnico, macrocandnico, de pressées...).

Alguns dos mais espetaculares fenémenos exibidos pelos sistemas macroscdpicos, e
abordados com sucesso pela Mecinica Estatistica, sdo os chamados fendmenos criticos,
caracterizados por grandes € bruscas mudangas em algumas propriedades globais do

sistema, quando as condigdes as quais o mesmo estd submetido sofrem pequenas



variagdes. Na classe destes fendmenos, talvez os exemplos mais conhecidos sejam as
chamadas transicfes de fase, que so mudancas entre diferentes estados de equilibrio
termedindmico. Existe uma variedade praticamente inumerdvel de transigées de fase nos
sistemas macroscépicos, dos quais os exemplos mais conhecidos talvez sejam as
transicBes sdlido-liguido-vapor, as transi¢des magnéticas, superfluidas , supercondutoras
e estruturais[2-4].

De modo simplificado, podemos classificar as transigdes de fase[2] como
descomtinuas ou continuas conforme possuam, ou nic, calor latente respectivamente.
Macroscopicamente, c¢las sdo caracterizadas por singularidades (descontinuidades,
divergéncias, cispides...) em algumas de suas fungdes termodindmicas (entropia, calores
especificos, susceptibilidades....), enquantc um aspecto microscopico comum As mMesmas,
¢ 0 aumento da cooperatividade de seus graus de liberdade microscdpicos, que se traduz
por correlagdes espago-temporais de grande alcance.

O tratamento tedrico de uma determinada transigio de fase, inicia cotn a construgso de
um modelo idealizado, que seja capaz de incorporar os ingredientes essenciais do sistema
estudado ( e do fendmeno da transicfio de fase) e, ao mesmo tempo, seja suficientemente
simples para ser estudado pelas técnicas analiticas e/ou numéricas disponiveis. A correta
incorporagio das correlagdes de longo alcance, ¢ o principal ingrediente (e dificuldade)
que uma determinada técnica teérica deve satisfazer para se adequar a investigacio destes
fendmenos. Outra condi¢iio essencial, para que um determinado modelo tebrico exiba
uma transiclio de fase, & a existéncia do chamado limite termodindmice[l], que consiste

na extrapolacdo N—e e V(volume)—, { com N/V permanecendo finito).



Vamos exemplificar, examinando a transigio ferromagnética-paramagnética em um
material cristalino isolanie, onde os ¢létrons est@io localizados nos 4tomos da substéncia
0S quais, por sua vez, se distribuem ao longo de um arranjo periddico de sitios.

O magnetisme € um fendmeno quintico ¢ assim a existéncia do ferromagnetismo nio
pode ser descrita pela Fisica Classica, como meostrou o teorema de Bohr-van
Leeuwen[3]. O ingrediente chave na teoria do magnetismo ¢ o spin do ¢létron ¢ sen
momento magnético associado sendo que o ferromagnetismo aparece quando uma fragéo
significativa dos spins, espontaneamente, se orienta em uma diregéio preferencial,
resultando em uma magnetizacdo macroseépica M ndo nula. Este alinhamento, fruto das
interag@es entre os spins, é destruide 4 temperaturas suficientemente altas.

Em geral, mesmo uma substdncta ferromagnética, em baixas temperaturas, apresenta
magnetizacio total nula, devido 4 presenga de dominios, cujas magnetizagdes se
distribvem de forma aleatdria. A aplicagdo de um campo magnético H, favorece o
crescimento dagueles dominios, cujas origntagles dos spins apontam na  diregdio do
campo, em detrimento dos demais dominios. A medida que o campo cresee, atingimos
um limite em que praticamente, sd hi um dominio, de spins alinhados com o campo, que
corresponde & méxima magnetizagdo possivel para aquela temperatura. A redugido do
campo faz reduzir o tamanho deste dominio, mas neste processo ocotrem fendmenos
irreversiveis {histerese) , de medo que mesmo quando o campo s¢ reduz ao valor nulo,
permanece uma magnetizagao residual M{T,H=0) esponiinea.

A repeticdo do mesmoe processo a temperaturas mais elevadas, produz magnetizacies
menores, isto ¢, SM(T,H=0)/ 8T £ {0, até atingirmos uma temperatura T¢ (Temperatura

Critica), a partir da qual temos M(T,H=0) = { e o sistema ¢ paramagnético. Esta



transigio, que ocomre em Tc, é continua e a magnetizagdo, cujo valor sé € diferente de
zero na fase ferromagnética, ¢ chamada de Pardmetro de Ordem, o qual caracteriza as
simetrias das diferentes fases do sistema e varia de forma continua {descontinua) em uma
transigic de fase do mesmo nome. Para T<T, a fungdo M(T, H) muda de sinal de forma
descontinua quando H inverte sua orientagio (variando de H=0" para H=0"); Logo, para
T<T¢ e H20, temos numa transigio descontinua, pela classificagéio anterior.

O modelo tedrico padriio utilizado para estudar o ferromagnetismo, foi proposto por
Lenz ¢ estudado, em uma dimensdo, por Ising [6], de quem herdou a denominagio (e que
foi aquele investigado nesta tese).

Supomos que o sistema ¢ formado por dtomos com momento magnético de spin=1/2,
distribuidos numa rede regular. Como o spin ¢ um fendmeno quéantico, este modelo € em
“certo sentido” um modelo quintico, isto &, se faria necessario o tratamento do mesmo
com regras quénticas para lidar com o spin, ¢ que dificultaria enormemente os cdlculos

necessarios ao seu estudo (Fig. 1).

Figura 1- Um modelo para o ferromagnetismo



Introduz-se uma simplificacio, que ndo retira os ingredientes essenciais do
magnetismo, supondo que cada spin é capaz de apontar ao longo do eixo +z ou -z, isto &,
para cima ou para baixo & nenhuma outra orientagdo é permitida. Assim sendo o i-ésimo
spin do sistema s6 pode ter um dos dois possiveis valores que, por conveniéncia,
tomamos como S; = 1 (e que representa a componente z do spin). Além disso, supomos
também que a interagio entre spins sd depende de sua componente na diregio z (que € a
diregio do campo H). Estas hip6teses fazem com que o Hamiktoniano do sistema
dependa apenas das componentes z dos spins {Si}, as quais, por comutarem entre si,
podem ser tratadas classicamente.

A energia de interagdio entre 2 spins quaisquer (S; € S;), ¢ dada por:

Eij=- J;S§ (2)
Sendo J;; a constante de acoplamento, cujo sinal descreve a orientagdo preferencial
relativa dos spins (configuragio de menor energia): Para J;; positivo, os mesmos tenderfo
a se alinhar paralelamente (ferromagnetismo), enquanto ¢ caso Ji; < 0, produzird um
alinhamento antiparalelo (antiferromagnetisma).

Em sisternas reais, a interacfio serd maior enire spins que sejam vizinhos mais
proximos e decai rapidamente com o aumento da separaglio enfre os mesmos, Na sua
forma mais simples, consideraremos interagdes constantes e ndo nulas, apenas entre
vizinhos mais proximos, supondo J;; = 0 nos demais casos. Assim, o Hamiltoniane do

sistema, pode ser escrito na forma,

H=-J%355, —HZSf g)}

<f



onde a soma ¢ sobre todos os pares de vizinhos mais préximos <i,j>, ¢ H ¢ ¢ campo
magnético externo, na dire¢éio 2.

Este modelo, que ndic apresenta ordem ferromagnética para T>0 em dimensfio D=1
[6], foi resolvido exatarmnente em redes bidimensionais, a campo H=0 [7], em um dos
mais formid4veis trabalhos de Mecéanica Estatistica onde, pela primeira vez, a natureza
das singularidades de uma transicdo de fase foi conhecida com exatiddo. Sua solugio
exaia na presenga de wm campo H ndo nulo ¢ D>1, bem come no caso de redes
tridimensionais, mesmo para H=0, nio & ainda conhecida.

Intimeras generalizagBes de modelo de 1sing, tem sido construidas, permitindo a sua

conexdo com outros sistemas fisicos, tais como ligas binarias e vidros de spin [8].

1.2: A TEORIA DE CAMPO MEDIO

Esta teoria que estd presente, sob vérias denominagbes, em praticamenie todas as
dreas de fisica que estudam sistemas de varidveis interagentes, foi aplicada ao estudo das
transigdes de fase inicialmente por van der Waals, em sua famosa equagio para
fluidos[9]), ¢ por Weiss para a wansigio associada ao ferromagnetismo[10].
Posteriormente, Landau[l1] mostrou que as hip6teses bésicas de ambos os trabalhos,
podiam ser unificadas dentro de um mesmo arcabougo tedrico.

A hipbtese basica que suporta uma teoria de campo médio, é que cada grau de
liberdade interagente do sistema, sente apenas o efeifo médio das interagdes {campo

média) devidas aos demais graus de liberdade. Nesta hipotese, residem os seus méritos



(intuitivamente simples ¢ de facil resolugho) ¢ os seus aspectos negativos (tratamento
inadequado das flutuaghes, subestimagio dos efeitos de desordem).

Vamos ilustrar esta teoria, para o modelo de Ising ferromagnético, descrito pelo
Hamiltoniano[3] com J>0 e definido em uma rede D-dimensional com N sitios e simetria
de invarifincia translacional.

O valor estatistico médio <8 = T, Pe 8i° , é chamado de média térmica ¢ mede o
grau de alinhamento de S, A soma € realizada sobre todas as configuragdes
microscépicas do sistema e a probabilidade Py, da visita 4 configuragio o €, no presente
caso, dada pela Eq.[1]

Como o sistema possui invariincia translacional, <§p»=<S§;>=<8> para quaisquer
sitios (1,j). A magnetizacio entdo vale:

M=Z<S.->=N<S> (4}

Para calcularmos <S>, vamos inicialmente supor que lemos um sistema de N spins

nfio interagentes entre si, na presenca de um campo externc H, de Hamiltoniano:

H=-H) 8 (5)

<z

Neste caso, cemo o spin s tem dois estados S; = 1, cujas energias sfio E+=-H ¢
E=H, as probabilidades das configuragdes possiveis, P:, sfio dadas por:

+H I KT
P =Ce 8

P’_ = CE—HM,T (6}

C &€ um coeficiente que pode ser determinado pela normalizagao das probabilidades



C= ”(ema,_,r +g—m&,r} (N
¢ a média térmica de S; pode entdo ser calculada como

<8, >= Y S, =P, —P =tanh(H/k,T) (8)

£t

Este € o comportamento de um (nico spin num campo magnético. Yamos usar este
resultado para obter uma solugfio de campo médio para um sistema de N spins

interagentes. Inicialmente, reescrevemos a fung@o Hamiltoniano na forma:

H=-3 (3 §+H)S: (%)

Substituindo 8; pelo seu valor médio <S> na Eq (9), recaimos no caso anterior, em
que o spin interage com um campo efetive dado pela expressio:
Hey= JE<§;>+H = 2]<8>+H (10)
sendo z o nimero de coordenacio da rede (nimero de primeiros vizinhos).

Ao substituirmos o resultado acima na Eq.(8) obtemos:

< § »= tanh((zS <5 > +H)/ &, T) {11



Esta relagdo para <S>, nio pode ser explicitada, excetc no limite em que
x=(zJ<8>+H)/«xpT tende para o valor zero. Entretanto, € possivel encontrarmos uma
solugio numérica da Eq.(11), analisando os pontos de interse¢fio das curvas y, = x ¢
yo-tanh(x).

No caso H=0, sempre existe uma solugdo com <8>=0, correspondente 3 fase
paramagnética, que € a vinica solugdio existente para altas termnperaturas. Para T<Tc=zJ/ xg
aparece uma segunda solu¢#io, que é energeticamente favordvel, com <S>0, ¢ que
caracteriza a fase ferromagnética. Para T=T¢, as duas solugdes coincidem com <8>=(,
indicando que a transigio ocomida em T¢ € continua.

Na fase ferromagnética, na vizinhanga de Te, fazemos tanh(x) = x-x’/3 para x
pequeno, obtendo assim:

al<8> 1 2/ <8>;,
S e —— 12
< T 30 KT a2

que tem solugdes <S>=0 ¢

3 111
<S}=1’%[i”;) [kﬂ—?’) ~{T. -T)" (13)

com Tc=zl/ka e B=1/2 . O parimetro B que indica a forma da singularidade da
magnetizacio na proximidade da transi¢iio, € chamado de expoente critico do parimetro
de ordem e, junto de outros expoentes a serem posteriormente definidos, é uma das

principais grandezas que caracterizam uma transigdo de fase continua (nas transicGes

10



descontinuas, nem sempre se pode definir os expoentes criticos). Apresentamos, na Fig.

2, uma simulacdo numérica para ilustrar o comportamento de <S> neste sistema.

<8 %
o0
l o
© Q
0,8 - Q
OD
0,6 C
04 - o
0,2 o
0,0 - Q 0O O O p (ke T/T)
0 2 4 § g

Figura 2: Solugdo da Eq(11), para z=4 (rede quadrada) e H=0.

Ainda no case da magnetizagio, podemos mostrar[2] que para T=T¢ e H—0,
vale a relaggo {com §=3) :
M~ H"® (14)
De maneira andloga, outras grandezas podem ser calculadas dentro da teoria de campo
média. Para H=0, o calor especifico a campo nulo C sofre uma descontinuidade enquanto
a susceptibilidade ¢ diverge em Tc, singularidades estas que podem ser descritas pelos

expoentes criticos o =0 ey = 1, definidos (para T~ T¢) por:

1

C~ a
| T =T |

(15)

11
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Além destas grandezas macroscopicas, vale ressaltar o estudo feito dentro de hipdieses
de campo médio por Onstein e Zernike[12], para a fungdo de comelagéo de 2 spins S; e S;,

separados por uma distincia r; , que € definida pela expressdo:

Go( Tjj )= ‘:SiSj T }{Sj > {(17)

Dois diferentes comportamentos assintoticos foram observados (com H=0):

() Para T=T¢c e rj > G(ry) ~ exp(-r5/ &) (18}

(i) Para T=Tc e >0 G (rz) ~ 1/ """ (19)
introduzindo assim wm novo expoente critico 1 (=0 em campo médio), que mede o
decaimento em lei de poténcia de G (r; ) ne ponto critico (H=0 e T=T¢). A grandeza § ¢
denominada de comprimento de correlagde, mede o alcance das correlagbes na
vizinhanga do ponto critico, ¢ diverge para uma transigio continua. Esta divergéncia €

caracierizada por umn novo expoente v (que vale v = I em campo médio} definido por:

E ~VT-Te" (20)

12



Dois aspectos devem ser ressaltados nesta teoria: (i) A temperatura critica € sempre
superestimada (por exemplo, Te>0 mesmo em wma dimens3o o que € incorreio) e nio
distingue a topologia da rede, pois s6 depende de z (e, novamente, efra a0 obter o mesmo
valor de T¢ para as redes cibicas e triangular, que tem z=6}); (i1) Os valores dos expoentes
eriticos nfio dependem da dimensio D o que estd em desacordo com resuitados
experimentais € calculos exatos, conforme a tabela a seguir, na qual sdo exibidos valores
experimentais, exatos (Ising2D)) e aproximacdes confidveis (Ising3D e Heisenberg, que €

uma generaliza¢do do modelo de Ising ndo apresentada neste trabalho}

Expoente experimental campo médio 1sing2d Ising3id  Hetsenberg
o 0-0,14 0 Q0 0,12 -0,14

B 0,32-0,39 % 1/8 0,31 0,3

¥ 1,3-1.4 1 7/4 1,25 1,4

& 4-3 3 15 5

v 0,6-0,7 Vo 1 0,64 0,7

n 0,05 {0 Ve 0,05 0,04
at+2ft+y 210,01 2 2 2 2

Estas falhas da teoria de campo médio, sfio devidas ao tratamento incorreto dado as
flutuag@es ja que, a0 supor que um spin interage apenas com a "média" dos outros, deixa
de incorporar satisfatoriamente as flutuages existentes no sistema.

Um método adequade de incluir o efeite destas flutuagdes, foi desenvolvido a partir

das teorias de escala de Widom[13] , e do Grupo de Renormalizagdo de Wilson-
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Kadanoff[14]. Tais teorias, que nio scrio detalhadas neste trabalho, usam como idéia
central a hipétese de que cerios potenciais termodindmicos sdio, na vizinhan¢a do ponto
eritico, fungdes haomogéneas generalizadas de seus argumentos, isto €:

F(AA’y) = AF(xy) (21)

A partir deste fato, procedimentos sistematicos de eliminagio das correlag@es de curto
alcance s¥io desenvolvidos, por meio dé reescalonamentos adequades das varidveis do
sistema. Tais procedimentos usam a nogfo de inmvaridncia por escala, que € um dos
conceitos fundamentais para a compreensio de grande parte da fisica atual (fractais,
ca0s..} .

Outra consequéncia de Grupo de Renormalizacfio, é o conceito de Universafidade,
segundo o qual, os expoentes criticos s6 dependem de aspectos globais
{dimensionalidades do sistema e do parAmetro de ordem...) ¢ pfio de caracteristicas locais
do sistema (tipo de rede, alcance da interagdio...). A universalidade dos expoentes, que
faz com que sistemas diferentes possuam o mesmo conjunto de indices, tornam estas
grandezas de fundamental importincia no estedo das transicdes de fase. Além desie
aspecto, pode-se mostrar por meio de argumentos termodindmicos e da teoria de escala,
que os expoentes ndo s#o inteiramente independentes. Na realidade, os mesmos séo

interlipados por meio de um conjunie de relagdes, das quais algumas exemplificadas

abaixo: Fisher. =v{2-1) (22)
Rushbrooke at2B+y=2 (23)
Widom =p(5-1) (24
Josephson vD=2-ot (25)

Onde D € a dimensdo espacial do sistemz.



1.3: SIMULACAO DE MONTE CARLO

0 estudo analitico de transigdes de fase, através de modelos de varidvels miltuamente
interagentes, se confronta com dificuldades quase intransponiveis quando pretendemos
obter resultados confidveis. A existéncia de comrelagdes de longo alcance, que envolvem
um grande némero de graus de liberdade, torna ineficiente o uso de métodos
aproximativos, que comumente "isolam” alguns graus de liberdade e os estudam
separadamente(como aqueles baseados na teoria de campo médio, e os métodos
perturbativos). Por outro lade, a obtengdo de resultados exatos ¢ tarefa quase impossivel
em face das dificuldades inerentes i obtengiio da fungdo de particdo destes modelos (sdo
pouquissimos os casos conhecidos exatamente) ¢ mesmo os métodos modernos, como
Grupo de Remormalizagfio tem se limitado, quase que exclusivamente A obtengfio de
resultados muméricos aproximados, apesar de oferecerem um quadro qualitativo do
fendmeno, bastante satisfatorio.

Estas dificuldades, aliadas ao espantose desenvolvimento de sistemas computacionais
poderosos e relativamente acessiveis, bem como a sua disseminagfo na vida cotidiana
foram, talvez, as principais razies da ripida expansdo do que hoje chamamos simulacdo
computacional em fisica: Métodos numéricos ¢ grificos (e mesmo algébricos) que
permitem investigar ¢ comportamento de um dado sistema, a partir da criagdo de um

modelo virtual do mesmo, cuja evolugdo € simuwlada numericamente através de
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procedimentos definidos cuidadosamente, objetivando respeitar os vinculos impostos
pelas leis e principios fisicos que a natureza impde aos sistemnas reais.

Entre os métodos de simulagfio, um que € particularmente apropriado para o estudo do
comportamento termodindmico de sistemas macroscépicos, € o denormnado Método (ou
Simulacéo) de Monte Carlofi5-17], que deve este nome ao uso abundante que faz de
procedimentos aleatérios (como o cassino do mesmo nome), com o objetivo de emular as
flutuacdes térmicas que estiio presentes nos sistermas termodindmicos.

Este método que foi extensivamente empregado nesta tese, serd brevemente desernito
nesta se¢do, usando ainda como protétipo o modelo de Ising, definido pelo Hamiltoniano
da Eq.(3), em contato com um reservatdrio de calor 4 temperatura constante T (ensemble
candnico).

Inicialmente, recordemos o comportamento estatistico deste modelo, segundo a
prescricio usual de Mecéinica Estatistica: Uma configuragBo qualquer deste sisterna
a(t)={Si(1), i =1...N}, em um instante t, € caracterizada pelos estados de seus spins, 0s
quais resuitam em  valores determinados para uma grandeza termodindimica
macroscdpica qualquer A(t) (energia , magnetizagdo...). Se considerarmos um ensemble
deste sistemna (conjunto de @ sistemas idénticos, Q—<0, com 0s mesmos vinculos
macroscopicos: T, M, ..}, cada um dos j-ésimos membros deste conjunto, ocupa, no
instante t, uma dada configuragio ot), que produz um valor para A. O valor médio de A,

que & identificado com a grandeza termedinimica correspondente, € dado por:

<A(ty> = T A{tyQ (26)
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Podemos também definir P,(1), a probabilidade de um dado membro do ensemble
ocupar a configuragdo o no tempo t e, se Aq(t) € o valor de A correspondente 3
configuragio ¢, temos:

<A(> = Z Aq(1) Palt) 27

Em geral, ao criamos o ensemble escolhendo as configuragdes microscdpicas iniciais
o4{t=0), temos uma situagio de ndo equilibrio, incompativel com os vinculos
macroscopicos (T, E, M...) a que o sistema estd submetido. Entio, o reservatério troca
energia com o Sistema (causande mudangas nos spins do mesmo), o que proveca
variagfies nas configuragSes microcdpicas oy, que eveluem no tempo. Esta evolugdo, que
pode ser representada por uma trajetoria no “espago de fases" de coordenadas {Si}, ¢
responsdvel pela variagio temporal da  distribuigio de  probabilidades
Pi{t) e do valor da grandeza A(t). O equilibrio termodindmico € atingido quando
<A(t>=<A> nfio depende de t, o que significa que P(t) = P, atinge um valor
estaciondrio, dado neste caso pela distribui¢do de Gibbs da Eq.(1). Uma vez no equilibrio
o sistema nele permanece, mas a interagio com o banho térmico continua (¢mbora a troca
liquida de energia seja nula) e suas configuragéies microscépicas continuam a variar (isto
& os spins flutuam constantemente), de modo a “varrer” todas as possibilidades
(ergodicidade) e, consequentemente, as prandezas fisicas macroscdpicas, também
flutuam, embora mantendo um valor médio constante. Estas flutuagbes de origem térmica
(s ocorrem para T>0) sfio processos estocésticos, que sfo enormemente amplificados
proximo ds temperaturas de transigdes de fase do sistema e esifio ligadas as correlagdes
dos spins do sistema (através do famoso teorema de flutuaggio-dissipagof2]) sendo que a

sua medida permite caleular algumas fungGes resposta do sisterna, tais como o calor
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especifico e a susceptibilidade, que sfo relacionados As variancias da energia (AE) e da
magnetizacio (dM)z, respectivamente, pelas expressdes:
C=(AE)’/ksT’ (28}

*=(AM)*/kgT (29)

Para realizarmos uma simulagZo computacional de Monte Carlo, que pretenda
reproduzir o comportamento acima descrito, devemos seguir os seguintes procedimentos:

(1):/niciar com um modelo virtual de N varidvels bindrias {Sit)= #i}, distribuidas em
uma rede de tamanho linear I, e definir uma funcdo energia E, para cada configuragdo
microscépica « , cujo valor numérico sefa obtido de acordo com o Hamiltoniano da
Eg.(3).

O valor de N (e de L) deve ser suficientemente grande para permitir a reprodugdo da
cornplexidade inerente a um sistema macroscopico, ¢ suficientemente pequeno para
contornar as limitagGes decorrentes do sistema computacional disponivel. E aconselhivel
que simulemos sistemas de tamanhe crescente, para realizarmos a extrapotagéio dos dados
para o limite termodinimico (N—0), onde ocorrem as transices de fase. Existem
procedimentos padrdes de extrapolagdo, dos quais vale destacar o escalonamento de
tamanho finito (finite size-scaling[4])

(2): Criar uma configuracdo inicial a(t=0)={S(1=0)}, airibuinde acs spins valores
determinadas.

A determinagfo dos valores iniciais dos spins ndo altera, em principio, a qualidade da
simulagdo. Entretanto, uma configuragio mais adequada s condigGes do sistema pode

reduzir o tempo necessério para atingir o equilibrio termodindmico, economizando assim
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tempo computacional ( por exemplo, em baixas temperaturas, podemos iniciar com Si=1
para qualguer sitio i)

(3): Escolher uma regra estocdstica F que simule a dindimica do sistema, permitindo
a evolugdo das configuracdes, ou seja, aft+[}=F(aft)}

A fungdo F, que depende de temperatura, deve atribuir uma probabilidade, por
unidade de tempo, para a transi¢fio entre 2 configurages quaisquer o, —»az, qUE Vamos
denotar por W(o,— o). Pode-se mostrar[18], que quando Py, Wit = a)=PoW{a—2o))
, onde P, ¢ a distribuig@io de Gibbs(Eq (1)), o sistema evolui para o equilibrio, j4 que P, é
um atrator no espago das distribuicGes{ P4(t)}.Esta condigfo, denominada balanceamento
detalhado, permite uma grande liberdade na escolha de W{c,— o), o que possibilita a
existéncia de diferentes dindmicas microscépicas igualmente satisfatdrias. A evolugéo do
sistema ¢ realizada, através da comparagiio das probabilidades, com nimeros (pseudo)
aleatdrios gerados pelo computader.

(4): Monitorar a evolugdo do sistema, efetuando a medida das grandezas de interesse
ao longo da trajetoria descrita no espago de jase.

Se estamos medindo grandezas caracteristicas do equilibrio termodindmico, devemos
descartar os dados referentes ao transiente, gquando o sistema estd relaxando para o
equilibrio. Este transiente € caracterizada pelo fempo de relaxagdo r que, para um dado
sistema, depende da dindmica usada para evoluir o sistema. Devido as flutuagdes, este
tempo também cresce 2 medida que nos aproximamos da transi¢do (critical slowing
down), tornando as estatisticas nesta regido menos confidveis, ¢ impondo a necessidade
de simulagBes mais poderosas (maior tempo de monitoramento, maior mimero de

realizagBes, sistemas maiores...). Na realidade, quando T—Tc, temos[18]:
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T~ (30)
onde z é o expoente critico dindmico, que sera objeto de consideragBes posteriores nesta
{ese.

(S)y:Estabelecer testes de convergéncia, de modo a obter critérios objetivos que
definam quando o processo deve ser interrompido, sem prejuizo das qualidades dos
dados.

A paralisagfo da simulagfio sé deve ocorrer, quando temos adquiride a confiabilidade
de que a propriedade medida atingin um estado estaciondrio suficientemente confidvel,
para que ndo haja mudangas qualitativas e quantitativas significativas no que concems a
grandeza observada.

Finalmente, devemos testar a robustez estatistica dos dados, repetindo a simula¢io
para diferentes amostragem, isto &, mudando as condi¢Ges iniciais e as sequéncias de
niimeros aleatorios usados.

Vamos ilusirar este procedimento, definindo uma simulagio na dindmica de
Metropolis[19], que foia primeira usada no método de Monte Carlo:

{i) Escolha uma configuragiio inicial no instante t: oi(t)={S(1), Sx(1),.....Sn(t)}.e

calcule sua epergia Eq

(i  Selecione um spin S{t) (aleatoriamente ou de alguma forma deterministica) e

calcule a energia do sistema (Eqf), em uma nova possivel configuragiio oy, que
difere da anterior somente devido & inversio do sinal deste spin

(i} Se AE = Ey- E;< 0, inverta o spin (o = )
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(ivi  Se AE = Eq¢- Eq 2 0, defina uma probabilidade P= exp (-AE/xgT), escolha um
nimero aleatdric 0 < X <1, e faga: S;{t+1)={sign{X-P)}5;(t) ; onde
sign(y)=sinal de y.

(v}  Repita o procedimento iterativamente, voltando ao passo (ii). Apos N iteragBes
(variando o sitio se a escolha do mesmo € deterministica de modo a atualizar a
todos), teremos avan¢ado uma unidade de tempo de simulagfio (wm passo de
Monte Carlo, MCS).

A seguir, mostramos a titulo de ilustragdo, alpumas simulages que realizamos para a
magnetizacfio, em fungfo do tempo, do modelo de Ising ferromagnético em uma rede
simples cibica {(D=3) de temperatura critica kaTc/J= 4.2... , com N=16" sitios. Apesar do
valor relativamente pequeno de N, podemos notar que, 4 medida que nos aproximamos da
regido critica, as flutuagdes (Figs. 3-5) & o tempo de relaxaglo (Fig. 6) crescem
enormemente. Incluimos, no apéndice 1, o programa utilizade, como um complemento

didatico.
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Assim, encerramos nossa breve introdugfio is transigfio de fase. Devido as limitagGes
de espago e tempo proprias de toda exposi¢io, deixamos de abordar aqui, muitos outros
1opicos igualmente relevantes, tais como a téenica das expansdes em séries, e outros
pontos da teoria de simulacdo MC, enire os quais o problemna conhecide como
amostragem significativa (importance sampling) que em nossa simulag3o Monte Carlo ja
¢ feita automaticamente (pois geramos uma cadeia de Markov de estados), além da teoria
de escalonamento de tamanhos finitos (Finite Size Scaling), j4 que a correta extrapolagdo
para ¢ limite infinito ¢ extremamente importante numa andlise dos resultados de MC.,

Mais recentemente, uma outra técnica que utiliza simulagdo computacional, tem sido
utilizada para investigar a evolugdo dindmica no espago de fase de sistemas de spins, a
qual tem revelado possuir conexfes com o comportamento critico do sislema,
Denominada propagacdo de danos, foi amplamente utilizada nesta tese, ¢ serd exposta
com mais detalhes no Capitulo 2.

Os Capitulos seguintes serio dedicados 4 exposigiio dos resuitados por nés obtidoes:
No capitulo 3 usaremos esta técnica para investigar o imodelo de Ising antiferromagnético
na rede triangular em presenga de wm campo magnético. O Capitulo 4 ¢ dedicado ao
modelo de Ising ferromagnético em uma rede fractal (a junta de Sierpinski) e, no Capitulo
5, empregamos téenicas de andlise de sinais, para investigar a propagacdo de danos no
modele de Ising ferromagnético na rede quadrada. Finalmente, apresentamos nossas

conclusdes e futuras perspectivas deste trabalho no Capitulo 6.
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CAPITULQ 2: O METODO DE PROPAGACAO DE DANOS

Este capitulo é dedicado & uma exposi¢do suméria da técnica de propagagdo de danos,
sua evolugdo historica, metodologia e seus principais resultados, notadamente aqueles
obtidos em modelos estatisticos de spins interagentes, entre os quais se inclui aquele

estudado nesta tese.

2.1: INTRODUCAO HISTORICA

Embora a propagacio de danos scja estudada, em Mecénica Estatistica, h& mais de
uma década, ¢ seu desenvolvimento histérico € pouco conhecido dos pesquisadores da
drea, em parie pela dificuldade de acesse aos trabalhos originais publicados em  revistas
usualmente ndo disponiveis em nossas bibliotecas. Foi esta constatagfo, a principal
motivagdo para a inclusdo desta se¢éio neste trabalho.

Os primeiros trabalhos de codigos de detecgio de erros em sistemas digitais,
datam de longo tempo atras, do inicio da era digital modema [20]. Numa central
telefonica, um grande mimero de operagdes sfio feitas enquanto que os erTos que levam a
nimeros discados errados s3o mantidos sobre controle embora néo possam ser eliminados.

Nestas centrais, este controle € feito por circuitos de auto-checagem. Quando um erro

ocasional escapa 4 rotina de checagem da central, ele € ainda assim detectado pelo
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usudrio que no final das contas recebe uma ligagZo errada e reclama a telefonica caso seja
um erro que persista ¢ ndo um transiente. Num computador digital, por outro lado, uma
simples falha significa uma falha total no sentido que se o erro for detectado, nenhuma
computacdo (calculo) pode continuar a ser feito até que o mesmo seja deteclado e
cormigido, Caso ele escape 4 deteccdio, invalidard todas as subsequemies operages da
méiquina. Assim, numa central telefdnica existe um mimero de canminhos paralelos que sao
mais ou menos independentes enquanto que num computador digital normalmente hi
apenas um caminho Unico que passa através do mesmo equipamento muitas e muitas
vezes antes do cdlculo ser efetuado.

Quando s¢ transmmte informacgfio de um lugar ac outro, miquinas digitais usam codigos
(programas) que sdo simplesmente conjuntos de simbolos, aos quais sfio atribuidos
valores. O primeiros codigos de detecglio de erros  foram usados extensivamente em
sistemas de chaveamento de controle comum no computador a relé da “Bell Telephone™
[21]. Ha situac@es onde a auto-checagem ndo € suficiente. No computador a relé “Modelo
5" construido pelos Laboratérios da “Bell Telephone™ [21] para a Universidade de
Aberdeen, observou-se que logo apds a construgfio deste, duas ou trés fathas de relés
(queimados) por dia nos 8900 relés de dois computadorcs construidos, e que
representavam uma falha por dois ou trés milhGes de operagdes dos relés. Como tais
maquinas funcionavam desatendidas durante a noite ¢ nos finais de semana, boa
quantidade de erros eram introduzidas devido a falhas de relés, tornando necessario fazer,
além de sua detecglo, a correcio dos mesmos (ver foto 1).

O primeiro cddigo de detec¢do e correqdio de erros ern sistemas digitais foi inventado
por R. W. Hamming [22] ¢ foi por este chamado de cédigo sistemdtico. Este pode ser

definido como um cédigo no qual cada simbolo tem exatamente n digitos bindrios (0 ou
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1), onde m digitos sfo associados com a informagfio enquanto que os outros k=n-m
digitos sfio usados para a detecclio e corregdo de etros. Isto produz, como chamou
Hamming, uma redundineia R definida como a relagéio entre digitos binarios usados e o
nimero minimo necessério para conduzir a mesma informagio, isto €, R=n/m. Este
mimero serve para medir a eficiéncia do cédigo e diminui a capacidade efetiva de
transmissdo do canal de informagdo. Fica claro que para se vsar tais cddigos de detecgfio
de erros, equipamentos extras s3o necessirios e entdo a aplicagdo destes cddigos deve ser
feita somente sob condi¢des muito necessirias. Um exemplo de sistema que precisa
destes codiges é o computador digital {ver fotol).

Pode-se construir um codigo de detecgio de erros com n digitos binérios da seguimnie
maneira (com k=1

- Nas primeiras n-1 posigoes coloca-se n-1 digitos de informagio.
- Na n-ésima posi¢ciio coloca-se 0 ou 1, de maneira que as todas as n
posi¢des tenham um nimero par de 1°s.

Note que um erro na transmissdio deixaria um nimero impar de 1’s num
simbolo (string) do cédigo. Se m=n-1, a redundincia vale R=n/(n-1)=1+1/(n-1) e desia
forma pode parecer que para ganhar uma baixa redundincia poderiamos dexar n crescer a
vontade. Contudo, crescer o faz com que a probabilidade de pelo menos um erro acontecer
num simbolo aumente, € ainda cresce o risco de termos um erro duplo (segundo erro).

Q tipo de checagem usado acima, € chamado de checagem da paridade. Usou-s¢ uma
checagem par, porém ¢ possivel definir também uma checagem de paridade impar.

Para mais detalhes, sugerimos a leitura das referéncias [22,23], que deram inicio ao

estudo da propagacdo de danos em teoria da informacg#o.
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Foto 1 - Um computador digital do inicio da década de 50. No fundo se nota a
Unidade Central de Processamento de 2 toneladas (The Boston Computer Museum),

Foto 2- Um quadro de relés de um computador do inicio da década de 50. Cada

retangulo corresponde a uma memoria RAM de IKbyte. Total da memoria,
24Kbytes. Peso Bruto total 1000Kg (The Boston Computer Museum).
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A distancia de Hamming [22] ou dano, aqui denotada por D, ¢ uma medida da
Sfragdo do niumero de bits que sdo diferentes entre dois simbolos (“string” ou “hyte”). A
tabela abaixo ilustra dois simbolos de bits representados por uns ou zeros. Os bits
ideénticos sfio rotulados como “n3o danificados™ (sem dano) ¢ dio contribuicdo zero
enquanto aqueles que estio em estados diferentes, s8o ditos “danificados” e contribuem
com valor 1/N (N sendo o nimero de bits), para o valor de D). Somente os bits 1,3, 7, 8 e
9 estdio danificados, logo a distincia de Hamming que € uma medida normalizada deste

dano, vale 5/9.

Bits: 1 2 3 4 5 & 7 3 0

Dano 1 0 1 0 0 0 1 | 1

No caso de um sistemna de N varidveis discretas { §; (1) }, localizadas espacialmente em
vm arranjo repular, cujas configuragdes evoluem no tempo segundo regras pré-
determinadas (deterministicas ou aleatérias), wm dano criado em um instante inicial 1o,
pode variar no tempo. O estudo das condi¢des que fazem o dano desaparecer, crescer ou
atingir condigbes ¢staciondrias, € a esséncia do que chamamos de propagacdo de danos.

Estas idéias foram aplicadas em autbmatos celulares que simulavam sistemas
biolépicos multicelulares [24], sendo o dano interpretade como  uma mutagio num gene
que poderia afetar um organismo. A questdo central, era sobre as condigdes que fariam o
dano se propapar{metdstase), ficar estacionario ou simplesmente desaparecer (regeneragdo

do organismo).
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Algum tempo depols, estas idéias foram usadas por Michael Creutz [25] pela primeira
vez, em um sistema térmico de spins de Ising (8; (t) = 1), onde a evolugdo temporal €
determinada por regras probabilisticas. Se construirmos um segundo sistema idéntico,
com todos os spins nos sitios correspondentes no mesmo estado, ¢ aplicarmos a mesma
evolugdo temporal {mesmas regras de evolugio e mesma sequéncia de numeros aleatérios)
para ambos os sistemas, entdio ambos percorrerfio, no espago de fase, @ mesma trajetoria ¢
o dano sera identicamente nulo. Entretanto, se introduzirmos alguns sitios danificades,
simplesmente mudando a orientagdo dos spins ali localizados, em um dos sistemas, pode-
se sepuir a evolugiio temporal dos sisternas, ainda mantendo as mesmas regras de
evolugdo e mesma sequéncia de nimeros aleatérios, examinar ¢ comportamento do dano
e, eventualmente, investigar se a sua propagacdc possul conexdes com outras
propriedades fisicas (estéticas ou dindmicas) do modele de Ising.

Neste estudo, Creutz usou uma dindmica de simulagZo que evolui o sistema em um
ensemble microcanénico (caminhada aleatéria numa superficie de energia constante) a
qual se interpola entre aquelas do método de Monte-Carlo usual (estocasticas) € a
dinimica molecular (deterministica). Para manter ¢ vinculo de energia constante, uma ou
mais variiveis chamadas demdnios servem para (ransferir energia ac sistema. Estas
varidveis fazem o papel anilogo da energia cinética em dinimica moiecular, na medida
em que seus valores médios formecem o valor da temperatura do sistema. As varidveis
demdnios ndo se movem ao redor da rede, mas se tornam parte integral do sistema. Cada
sitio da rede tem uma destas varidveis que entdo faz o papel de um momento conjugade ao
commespondente spin. Neste caso, energia n#o € transferida ac longo da rede pelos

demédnios, mas pode fluir através das ligagGes pela interagdo dos spins.

2



A correlacio existente, entre as configuragBes de um sistema ou entre as configurages
de dois sistemas semelhantes, com algum dano, podem ser investigadas pelo exame de
diversas correlagbes entre as varidveis dindmicas do sistema: Na figura 7 mostramos, para
esta dinimica, a autocorrelagio temporal de um spin, definida por < §; {to) 3; (tHt)>,
como fung#o da diferenca de tempo, para o modelo de Ising ferromagnético na rede
quadrada (ke Tc/J=2,269..).onde, cada ponto ¢ uma média sobre os spins da rede, e sobre
5000 passos de MC ( apés 1000 passos para o sisterna ser equilibrado). Para sc obter esta
média foram usadas deis sistemas idénticos, sendo um deles adiantado um tempo t em

relaciio ao outro.
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Figura 7: Autocorrelagdes temporais de um spin C(1) = < §; (to) S; (igHt)> , em
funcdo do tempo, para temperaturas{medidas em unidades de Jkg) T=2.44 (curva
superior) e T=2,57 {(curva inferior), no modelo de Ising ferromagnético na rede quadrada
(T¢ =2,269..).

Nota-se que a diminuigZo da autocorrelagio com o tempo ¢ inicialmente muito rapida
e um decaimente exponencial aparece. Coma se poderia esperar, mais perto do ponto
¢ritico desta rede quadrada, o tempo de descorrelagfo € mais longo.

A figura 8 mostra a evolugio da correlagio para o mesmo medelo < $* (1) 8° (1)>,
entre spins correspondentes de duas redes A e B, que diferem inicialmente pdr apenas um
spin. Apos 1000 passos de tempo para fazer com que a rede A entre em equilibrio, todos
0s seus spins sdio copiados em uma segunda rede B. Exatamente um spin desta segunda
rede ¢ entio mudado. Finalmente, ambas as redes sfio sujeitas a mesma dinimica que foi

explicada anteriormente [25] e comparadas.
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Note que a correlagfio decresce linearmente com t, e se a mesma est de certa forma
conectada ao dano (j4 que envolve a comparagdo emtre dois sistemas ligeiramente
danificados), isto parece indicar que este se propapa na rede por, no maximo, uma
unidade de espagamento da rede a cada intervalo de tempo. Existe entdo uma velocidade
maxima para a velocidade da perturbagfio, e isto significa que como a rede ¢ em duas

dimensdes, o volume incluido cresce com t2,

Figura 8: Correlagdo C(A,B) = < §;* (¥ 3.2 (ty> em fungio do quadrado do tempo,
entre spins correspondentes de duas redes que diferem inictalmente apenas por um spin.,
para temperatura (medida em unidades de J/kg) T=2.44, no modelo de Ising

ferromagnético na rede quadrada.
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2.2: A TECNICA DE PROPAGACAO DE DANOS

Conforme vimos no capitulo anterior, ¢ algoritmo de Monte-Carlo gera uma trajetéria
estocastica no espago de fase do sistema. Embora dindmicas diferentes produzam
trajet6rias distintas, todas elas devem tender para uma distribui¢do estacionaria, onde
cada microestado & visitado com uma frequéneia igual a distribuigéio de probabilidades de
Gibbs, que caracteriza o equilibrio termoedindmico.

Se em um instante t=0, criarmos duas configuragdes iniciais do sistema {equivalente a
introduzirmos um dano inicial), elas estarfio separadas no espago de fase , por uma
distdncia que ¢ uma medida do dano existente. Quando se processa a evolucfio das
configuracdes, pelo mesmo processo de MC, esta distancia pode ser amplificada, flutuar
em torno de um valor médio ou se anular. Visto como wm sistema dindmico, podemos
dizer que no caso da amplificagdio {a partir de pequenas perturbagfes), temos caos; se as
configuragbes encontram-se em um dado instante t (dano nule), permanecerfio iguais para
todos os instantes subsequenies, jA que representam o mesmo sisterna submetido 3s
mesmas regras de evolucdo temporal.

Esta ¢ a idéia central de propapaciio de danos em modelos estatisticos, cuja
metodologia de implementagfio para 0 modelo de Ising, consiste dos seguintes passos:

{i) Criamos, no insiante t=0, duas configuracdes diferentes do modelo A={Sf(0}} ¢
B={S°(0}}. em geral jé termalizadas, com um dano inicial D(0), sendo D(1) o dano total

(ou distdncia de Hamming), definido por:
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(i) Evoluimos as configuracdes, usando o mesmo MC, isto é, a mesma dindmica
microscopica e a mesma sequéncia de numeros aleatorios, para ambas.

(iii) Monitoramos a evelugdo temporal de D, medindo aqueles aspectos nos gquais
estamos interessados. Se examinamos propriedades de relaxagdo, a monitora¢do deve se
estender até o limite em que D atinja o estado estaciondrio,; Para investigar propriedades
estaciondrias, devemos excluir da monitoragdo o tempo transiente em que o dano relaxa.

(w) Garantimos a robustez de nossos resuitados, efetuando evolucdes temporais sob
diferentes condigies, tais como variando as configuragfies iniciais e as sequéncias de
ntimeros aleatorios. O cdlculo do valor estaciondrio do dano <D=, envolve a realizagdo
de 2 média estatisticas, a saber: (@) Primeiro uma média temporal sobre tempos de
evelugdo suficientemente longos; (b) Depois, uma média sﬁbre diferentes amosiras
estatisticas. Proximo as regides criticas, devido a existéncia de grandes flutuaces, ambos
os processos de média exigem simwlacGes mais cuidadosas, de maior custo
computacional.

A escolha da dinimica que simula a evolugio temporal do sistema, € um aspecio
crucial da téenica de propagaclo de danos, pois como dindmicas distintas produzem
trajetdrias diferentes no espaco de fase, o dano, que € obtido através da comparagio enire
trajetérias, também depende da dindmica usada. Um dos pontos cruciais do estudo desta
drea, ainda ndo totalmente respondido, comsiste em distinguir entre o0s aspectos
fisicamente relevantes, daqueles comportamentos artificiais, devidos unicamente a
dinfimica empregada.
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Como mencionamos ne capitulo anterior, o métode MC nos da a liberdade de definir
um namero ilimitado de dindimicas, o que explica a enorme variedade delas na literatura.
J4 mencionamos anteriormente duas delas (Metropolis e Creutz) e vamos agora definir
aquelas usadas nesta tese, as dinfimicas de banho térmico e de Glauber [26}], ainda que
devamos ressaltar também outras bastantes conhecidas, como as Swendsen-Wang[27] e a
de Wolff[28].

a) A _dinimica do bamho térmico: Para descrevé-la, vamos reproduzir com as

modificagies necessarias, 05 passos descritos na segio 1.3, para a dinfimica de
Metropolis:
(0 Escotha uma configuragiio inicial no instante t: a{t)={S:{t}, Sz(1),.....3n{t)}.e
calcule sua energia Eo;
(i)  Selecione um spin S5i(t) (aleatoriamente ou de alguma forma deterministica) e
caleule o campo local hi(t) = JE; §;(t) +H, que atua em 5;(t).
(i) Defina a probabilidade Pift) = {1+exp(-2Bhy(t)}"
(ivy  Escolha um mimero aleatério 0< Xi(t) =1, e faga:  §,(t+1) = sign|Pi(1)-X(t)] ,
onde sign[y} = sinal de y, atualizando assim o i-€simo spin.
{v) Repita o procedimento iterativamente, voltando ao passo (ii).Apos N iteragGes
(variando ¢ sitio se a escolha do mesmo ¢ deterministica de modo a atualizar a

todos), teremes avangado uma unidade de tempo de simulagdio (um passo de

Monte-Carlo, MCS).
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b) A _dindmica de Glauber: Neste caso, a tinica modificagiio em relagfio a dindmica
de banho térmico, estd no passo (iv), que deve ser da forma:
(iv} Escolha um nimero aleatério 0= X;(t) <1, e atualize ¢ i-ésimo spin, pela relagio:
S;(t+1) = sign[Pi(t)-Xi()] se S(t) = -1, ou Si{t+1) = sign(X(O)+P(1)-1] se Si(t) = L.
Se simulamos uma tnica configuragio de cada vez, como no céleulo de grandezas
termodindmicas, estas dindmicas dfo resultados idénticos, j4 que ambas assinalam uma
probabilidade Py(t) (ou 1-Pi(1) ) para o valor Siit+1) =1 (ou -1). No caso do dano, onde
comparamos & evolugdo simultdnea de duas configurages A ¢ B, os nimeros aleatérios
de sitios correspondentes em A e B devem ser idénticos { Xi(t)* = Xi()*), o que introduz
uma correlagio entre A e B diferente para cada dindmica, tornando assim os resultados de

danos distintos.

2.3: BREVE RESUMO DE RESULTADOS CONHECIDOS

O interesse despertado pela propagagiio de danos em modelos de spin, surgiu da
constatagio [29-31] que havia um fendmeno critico dindmico (em uma determinada
temperatura Tp), caracterizado por uma mudanga brusca entre dois regimes (que
chamaremos de fases): Cadtico, onde o dano permanecia diferente de zero, e Congelado.
no qual o dano se anulava. Em alguns casos, a fase cadtica se divide em duas regides:

Uma, onde o dano I} depende do seu valor inicial D{0}, e outra {para valores mais altos
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de T), na qual D nfio varia com D(0). Uma revisfio adequada desta irea, pode ser
encontrada na referéncia [32]..

Tal transigio, estudada inicialmente no modelo de Ising ferromagnético 2D[29] e
3D[30,31), independia das condigGes fortuitas do processo de MC(configuragies iniciais e
sequéncias de nimeros aleatdrios), ocorria 4 uma temperatura bem definida Tp, bastante
proxima da temperatura critica Te, o que induziu 4 crenga inicial de que esta mudanga de
regime era apenas uma manifestacfo microscopica da transicdo de fase estatica.

A dindmica de Glauber foi usada por Stanley et al. [29], com D{0)=1/N, para o modelo
ferromagnético bidimensional. O resultado ¢ mostrado na Fig.(9), onde se nota que a fase

cadtica, ocorre para T = Tp= Tc..
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Figura 9- Obtida de [29], com <D>= A,
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No caso 3D [30], Costa obteve uma propagacfio similar a da Fig. (9}, com Tp »
0.96T¢, o que o levou a sugerir que Tp_ a temperatura de dano, poderia estar conectada
com a temperatura critica de percolagfio de aglomerados de sitios de Ising correlacionados
[33].

A aplicagdo de um campe H [34], nfc destruiv a transigho cadtica-congelada (ver
Fig.(10Y), indicande que esta transi¢do dinimica nfic ¢ idéntica & transicio estatica
(ferromagnética-paramagnética) uma vez que esta ultima ¢ destruida pela presen¢a do
campo. Além disso, a extrapolagdo para campo nulo, encontrou um valor de Tp ainda
menor que aquele obtido em [30], fato confirmade por simulagBes mais recentes[35],
evidenciando assim que esta transicdo também nfo corresponde iquela de percolagio de

sitios correlacionados.
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Figura 10 — Diagrama de fase em presenca de campo para 0 modelo de Ising

ferromagnético em trés dimensdes, na dinimica de Glauber.

Para a dindmica de banho térmico(bt), um quadro diferente foi obtido[31]: Embora Tp
assuma um valor proximo ao do caso de Glauber, a fase cadtica ocorre em baixas
temperaturas & para D{0) ndo muito pequeno{ver Fig. (11)), o que pode ser interpretado
em termos da estrutura de vales de energia do espago de fase: em baixas temperatura

temos dois vales, ¢ configuragdes distantes(em vales diferentes) nfio se encontram
(<D>=0), enguanto na regifio de altas temperaturas, as configuragSes estdo no unico vale

existente e terminam por coincidir (<D>=0),
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Fipura 11 - Dano em fung¢io da temperatura para danos iniciais; D{0)=1(A) ¢

D(0)=1/2 (Q)

Simulagdes no ensemble microcandnico também foram aplicadas para investigar o
dano no medelo de Ising ferromagnético em 2D: Tanto no caso do algoritmo Q2R (que 56
altera o spin se conservar a energia) [29], como no caso da dindmica de Creutz{36] , a fase
cadtica estd sempre presente, mas neste Gltimo caso ocorre uma transico (onde o dano
deixa de depender do seu valor inicial para Tp=1.02T.

A evolucio temporal do dano para modelos de Ising em duas ¢ tés dimensbes,
foi estudada attavés da dindmica de Glauber € banho térmico [37]. As quantidades
examinadas foram a distincia de Hamming ¢ a distdncia média r{t) entre o sitio atingido
pela perturbagio no intervalo de tempo t ¢ a posigo onde ele foi inicialmente introduzido.
As lei de escala usadas foram as segvintes: D(t) o 1, r(t) e "2 ¢ D(t) o¢ (), onde dyé

a dimensdo fractal do aglomerado (“cluster”) de dano. A tabela a seguir mostra os

resultados desta simulag#o.
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Expoente Glauber - 2d Glauber - 3d bt -2d bt -3d

X ~1,5 ~3,7 0,8140,02 0,92H),04
z ~1,3 ~0,88 2,1640,03 2,0910,06
dr ~2 ~3,2 1,761 0,03 1,9240,05

A propagacdo de danos foi também recentemente utilizada para estudar transi¢des do
tipo volume-superficie (surface-bulk transitions) em filmes finos ferromagnéticos de
largura finitas [38] através da dindmica de Metropolis. Proximo a temperatura de transigéo
dindmica Tp, a propagacgo do daro perpandicular 4s camadas exibiu um comportamento
temporal de lei de poténcia caracterizado por um crescimento difusivo r(t) a t'* , com
7z=2,06+0,08 onde z é o0 expoente critico dindmico que caracteriza o ralentamento critico
(“critical slowing down™). Este valor concorda bem com o encontrado pela dinimica de
banho térmico mosirado na tabela.

O expoente z foi também calculado recentemente, no caso bidimensional, vsando-se a
dindmica orientacional de banho térmico [39], que é equivalente 4 dindmica orientacional
de Glauber, onde se leva em consideracio a crientagiio do ruido térmice e faz-se a
enumeragio das probabilidades. Nesta simulagio [40], foi calculado o valor z=2,161,
bem proximo da dindmica de banho térmico usual que fornece z = 2,166.

A técnica de propagagio de danos vem sendo aplicada para inlimeros outros sistemas,
de spins, como o modelo de Ising diluido [41], ¢ modelo de Ising com frustacies [42,43],
o modelo XY [44], o modelo de Potts [45,46] e vidros de spins [47,48). A diviséo da fase

cabtica em duas regides, conforme mencionado anteriormente, foi observada, no quadro
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da dindmica de banho térmico, em varios destes sistemas [43,44,46,47,48], sendo que no
caso de vidros de spins, os valores das temperaturas Tp, {onde se dividem as fases
cadticas) e Tpp (onde comega a fase congelada) coincidiam respectivamente, dentro do
limite de erro, com as temperaturas de transicdo da fase vidro de spins ¢ da fase de
Griffiths (onde as correlagles decaem de forma mais lenta que uma exponencial ¢ mais
rapida que urmna lei de poténcias).

Vale mencionar, brevemente, também a aplicagdc desta técnica para sistemas nio
térmicos, como deposicio balistica [49] em modelos de grande curvatura, sistemas
biodindmicos [50], onde a evolugio bioldgica foi descrita dentro  do modelo Per Bak e
Sheppen , e no problema do caixeire viajante [51].

Multifractalidade nos momentos da distribuicio de probabilidades do dano. foi
encontrada neste problema do caixeiro viajante [51], bem como em vidros de spins, na
temperatura Tpp j definida anteriormente[47).

Exemplificando: Durante um longo intervalo de tempo cada sitio € danificade e
“desdanificado” (curado) muitas vezes, sendo caracterizade por uma frequéncia f de
danos, a partir da qual pode-se construir uma distribui¢io de probabilidade P(f}, ou seja, a
fragdo de sitios que tem uma frequéncia {.

Analisa-se 0s momentos da distribuigio, dados por:

Mg=Z¢ f9P(f) com q=z0 (32)

Estes momentos sio entfo normalizados por:

M= (M¢Mg)* (33)
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A seguir, escala-se estes momentos com o tamanho do sisterna L da seguinte forma:
meer L (34)

Teremos uma distribuicio multifractal se %, varia com q, significando que existe uma
variedade de expoentes de escala..

Uma abordagem diferente de danos, permite estabelecer ligagBes com as fungdes
termodindmicas do sistema. Recordemos que a distdncia de Hamming é a soma de todes
os tipos de danos existentes no sistema (no caso de Ising temos os danos {(+-) = [Si*=1,
SE=_1]e(-t)=[8"=-1,8%=1]). Podemos associar probabilidades a estes danos
P(+-) e P(-+) e mostrar que:

<D>=P(+-) + P(-+) (35)

E também possivel provar [52], que a diferenga <DI1> = P(+-) - P(-+), pode ser
associada, por meio de relagBes analiticas exatas, com a magnetizagiio ¢ a fungio de
correlacio do sistema, e usé-la para calcular fungdes termodindmicas emprepando
qualquer dinfmica ergddica. Tal metodologia tem sido estendida para modelos mais
gerais, como Potts [53], N- Vetorial [54] e. (N, Ng) [5353].

A titulo de ilustragdio apresentamosna foto 3, uma representagdio da propagacio de
danos na dinimica de Glauber na rede quadrada. Em azul aparece o dano e em amarelo
os sitios que ndo estdo danificados. Note que o dano cresce até tocar a borda da rede ¢
entfio, devido as condigdes de contorno periodicas, ele imediatamente é projetado do outro

lado. Um programa que faz estas simulagtes encontra-se no apéndice 2
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Foto 3 - Seqiéncia de fotos da propagagio de danos em dindmica de Glauber,

para o ferromagneto de Ising bidimensional com L=100, T=31/kp, e tempos iguais

at=>5, 10, 15, 30,40, 50, 70, 90, e 100 passos de MC.
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CAPITULO 3: DANOS EM UM ANTIFERROMAGNETO DE

ISING, COM CAMPO MAGNETICO, EM UMA REDE

TRIANGULAR

Investigamos aqui, a propagagéio de danos no modelo de Ising antiferromagnético, em
uma rede triangular, na presenca de um campo externo H. Usamos a dindmica de Glauber
para caleular o valor médio <D, medido no regime estactondrio.

Determinamos a fronteira critica que separa duas fases cadticas, a qual coincide,
dentro dos limites de precisio numérica, com a fronteira critica das fases

antiferromagnética ¢ paramagnética.

3.1: INTRODUCAO

Na resolugdio exata do modelo de Lsing em duas dimensdes[7,56,57], um dos casos mais
interessantes ocorre guando a rede consiste de um arranjo triangular(Fig.(12)), cuja
simetria especial faz com que os modelos ferromagnético e antiferromagnético, possuam
aspectos criticos totalmente diversos. O caso ferromagnético ( J = 0 ) possui uma fase

ordenada, para T < T¢ = 3.6409...1/kp, cuja transigéo para a fase desordenada ¢ destruida
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pela aplicacio de um campo magnético extemo H (que € o pardmetro conjugado da
magnetizacdo), enquanto o caso antiferromagnético ( J < 0 ), nio possul fase ordenada

(Te = 0) 4 campo nulo.

Figura 12 — A rede de Ising triangular. Podemos observar que um arranjo perfeito

antiferromagnetico nio é possivel de ser satisfeito. A rede € dita frustrada

Na Figura (13), exibimos a energia interna U versus T, para os dois casos
mencionados. Note que a derivada dU/dT, que corresponde ao calor especifico, apresenta
uma divergéncia somente no ceso ferromagnético, permanecendo finita para o caso

antiferromagnético.
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Figura 13- Energia em fungo da temperatura para a rede de Ising triangular

A niio existencia de fase ordenada no caso antiferromagnético{com H=0), pode ser
entendida pela impossibilidade de distribuir um arranjo antiferromagnético(spins vizinhos
com orientagio oposta) numa rede {riangular, o que provoca uma multiplicidade de
possiveis estados fundamentais, dando origem ao conceito de frustraciio [58] de
fundamentzl importancia em alguns sistemas ,como vidro de spins.

Este quadro muda radicalmente pela aplicagio de um campo H # 0. Para entendermos
esta mudanca, vamos notar que a rede triangular pode ser dividida em trés subredes
interagentes (A, B e C), cujas magnetizacies podem ser simbolicamente representadas
pelos simbalos: {4 T {}. Argumentos de energia, mostram que o estado fundamental,
para | 07| =6, corresponde as trés subredes ordenadas na diregiio de H { 1 11, cuja
magnetizacdo ndo € espontanea, jA que € induzida pelo campo H € portanto nfo bi ordem

de longo alcance.
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Para 0< | H/T| <6, o estado fundamental consiste de duas subredes alinhadascom He a
outra com alinhamento oposto {T T 4}, o que permite 3 possibilidades (degenerescéncia).

A temperaturas baixas, uma destas configuragbes se  estabiliza(fase
antiferromagnética) e, 4 medida que aumentamos ¢ valor de T, ocorrerd uma transi¢io
para uma fase paramagnética, onde as subredes possuem magnetizagio residual, induzida
pelo campo e alinhada com a sua diregfio. Esta fronteira critica nfio ¢ ainda exatamente
conhecida ¢ para sva obtengiio foram usados métedos de campo médio[59], simulag#o
computacional[60] e grupo de renormalizagio[61]. Foi conjecturade por Alexandre [62],
que esta transicio pertencia 4 classe de universalidade do modelo de Potts com q=3
estados.

Uma motivacdo adicional para o estudo deste modelo, € a sua realizagdo experimental
na transicio ordem-desordem que ocorre em muitos filmes de camadas simples
fisicamente adsorvidos, tais como hélio adsorvido em grafite [63]. Os planos basais
hexagonais do substrato de grafite formam uma rede triangular, na qual os dtomos
adsorvidos de hélio podem se ordenar, para certos valores da concentrac®o e da

temperatura,
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Figura 14- Plano basal de um substrate de grafite com dtomos de hélio

adsorvidos.

Como o diimetro do dtomo de hélio é um pouco maior do que o espagamento da rede,
existe uma interacdo de primeiros vizinhos repulsiva x. Em altas temperaturas ¢ a uma
baixo indice de cobertura, os atomos de hélio se movem livremente sobre o substrato. Em
baixa cobertura, observa-se uma fase ordenada no qual os dtomos de hélie ocupam sitios
distribuidos segundo um arranjo triangular. A (ransicdo entre as jfases ordenada e
desordenada ocorre quando kpT é compardvel com a repulsdo entre os vizinhos. Quando
os atomos de hélio estdo bem localizados nos sitios de adsorg#o, podemos entdio modelar
o sistema pelo modelo d¢ pés de rede. Neste modelo, cada sitio de adsorgdo i pode estar
vazio (n=0) ou ocupado (n=1). A densidade média n=<n> ¢ controlada por um
potencial quimico p. Existe entdio uma equivaléncia entre 0 modelo (gas de rede) e o

modelo de Ising que & bem conhecida [1], através do Hamiltonianoc:

—PH,=K3.S8,+H Y S, +NC, §, =1l (36)

& f> '
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Onde N € o mimero total de sitios da rede, p=1/kpT, K=-Bu/4, HE=[B -3 Br-In(Ar? og)]/2
com o termo constante C=[Bu-3fu —In(Ar?up))/4, ¢ a relagio com o modelo de Ising é
feita através da eqivaléncia: n=(1+S;)/2

Nas relagbes anteriores, u & o potencial quimico do itomo adsorvide de hélio, Ay éo
seu comprimento de onda térmico (Ar =2rh’B/m) e vy € a drea da superficie da célula
primitiva do substrato.

A figura 15 mostra o resuliado experimental da referéncia 63. Os pontos do grafico
valem para o *He em substrato de “Grafoil” e para o material ZXYUCAR que ¢ um
substrate melhorado do “Grafoil”. Note que a temperatura méaxima de transigdo

{T¢~1,4) ocorre a uma densidade n=0,337.

Lol

|?E'—-"—-I-— (TP SR L 1 ] ]
o033 0.32 634 nag g.349 a4
]

Figura 15- Resultado experimental para o “*He num substrato “Grafoil. Note que

0 maximo situa-se um pouco acima de T=1,4 (kp=J=1) para n=0,337.
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Da mesma experiéncia {63], vemos na figura 16 o resultado para o calor especifico
‘He no mesmo substrato, onde nota-se que o maximo do calor especifico ocorre ao redor

de T=1,4 (kp=J=1).

e e e T

o [ TR S S U S P
120 1,30 (W1} 130 16
MR ]

Figura 16 — Calor especifico, por particula, 4 uma cobertura n constante.

Na fipura 17 mostramos a fronteira critica deste modelo, obtida por simulagio de
Monte-Carlo[60], comparada com o resultado de campo médio[59]. Note que esta teoria,
produz o resultado correto para altos valores do campo H, mas na regifio de H pequeno,
fornece um valor finito para T em H=0, em desacordo com o resultado exato e com a

conjectura de Domb [64], que estipula que T—»0 quando o campo H vai a zero
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Figura 17 - Resultados de MC do diagrama de fase da rede triangular
antiferromagnética. Os pontos sio resultados da simulagfio. Uma curva solida

desenhada livremente representa a aproximagdo de campo meédio de Kikuchi e

Burley,

3.2: RESULTADOS PARA A PROPAGACAO DE DANOS

A propagagdo de danos no modelo de Ising, em rede triangular a campo nulo, foi
estudada através de varias dindmicas, como Glauber ¢ banho térmico[42], onde se
mostrou que: (i) Se aplicassemos as dinimicas de modo sequéncial (atualizando um spin
de cada vez, ¢ usando o novo estado para atualizar o proximo spin) ocorria uma transi¢io
caotica-congelada a uma temperatura Tp = T, tanto para o caso ferro (Te = 3.6409)/ks),

como para o caso antiferromagnético (T = 0); (ii) Na atualizagio paralela (onde os spins
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sio atualizados simultineamente), a transicdo ocorria para Tp=Tc, ¢ era independente do
sinal da interagfio J, ou seja os modelos ferro ¢ antiferromagnético apresentavam o
mesmo valor para Tp. Tal comportamente foi explicade pela ndo ergodicidade deste
procedimento de atualizagdo.

A principal motivagiio do trabatho aqui realizado, foi examinar o efeito da aplicagio
de um campo Hs 0, a0 caso antiferromagnético, investigando se a transi¢fio associada ao
dano continuaria a ocorrer em temperaturas proximas as temperaturas de transicao
estaticas ou s, ao comtririo, haveria uma distingfio significativa entre as transigdes,
conforme foi observade no modelo de Ising ferromagnético em rede cibica [34].

Realizamos uma simulagio, através da dindmica de Glauber sequéncial, para redes de
tamanho linear L=100(N=10* spins), e usamos um numero de 100 amostras para a
realizacio da média estatistica de <D>. O tempo de evolugio monitorada de cada
amostra, foi de 1800 passos de Monte Carlo (MCS), ap6s tempos de relaxagio de 80O
MCS. Mais especificamente, para medirmos a distdncia de dane, criamos uma
configuracfio {Sa) aleatoriamente ¢ a deixamos termalizar durante um tempo de
400(MCS); Apds essa relaxagiio inicial, fazemos uma copia {Sg} desta configuracdo,
com um dano inicial D{0) e deixamos o sistema evolir (relaxagio do dano) por mais
400MCS guando entfio se inicia a monitoragio do mesmo(por 1800MCS).. Salientamos
que as duas copias obrigatoriamente devem evoluir com a mesma dimimica e 0 mesmo
conjunto de nimeros aleatdrios, para que qualquer diferenga entre elas seja devido
somente ao dano inicial introduzido. Duas condi¢@es iniciais foram usadas: Dano inictal
D(0)=1/N (um tnico dano criado no sitio central) e dano inicial médximo D{0) =1(todos os

sitios danificades).
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Os resultados de nossa simuiagdo para a dindmica de Glauber sio apresentados

nas figuras a seguir que mostram o dano em fungdio da temperatura, para valores do

campo dados por [H/)| =1,2,3 e4.

e o1 |
10 + DI0=1/N
asr HJ=1.0
DEF o
0orF
L o =}
0-5_— > * & O -
o4

<0~

03
o2k -
o1y '

oo

T
+

BV |

oo 0.3 g 15 2.4a 25 30
KT/

Figura 18 - Dano médio <D> em fungdo da temperatura ksT/J para um campo [H/J| =

I. Note que a dependéncia com o dano inicial desaparece em aitas temperaturas.
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Figura 19: O mesmo que a Figura 18, com |11 | =2.
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Figura 20: O mesmo que a Figura [8, com lwil=1a.
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Figura 21: O mesmo que a Figura 18, com |13 |=4.

Observamos claramente a existéncia de duas regides distintas: A primeira, localizada
em baixas temperaturas, onde <D> depende das condigdes inicias, e uma regifio de altas
temperaturas, na qual o dano médie ¢ independente do seu valor em t=0. A temperatura
de transigio de fase dinfdmica Tp para este caso, pode ser identificada como a

temperatura de separacfic entre estas duas regiGes.
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Para efeito de comparagio com o resultade de Monte Carlo, apresentamos na Figura
22, o diagrama de fases { H' wversus T ), em termos das varidveis normalizadas
H=|H/6J| e T=T/Te(H=0), sende Tc(H=0)=0.9858 atemperatura critica de campo

médio para H=0 [59] .

—o— dano
10 —— .G

sel Xy

H=H/86

04 -

S

i L L L
o 0.2 04 06 058 1.0 12 14 16
T =T /09858

Figura 22 Diagrama de fase do dano e simulagio MC.
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A comparacio mostrada nessa figura, indica claramente uma forte correlagfio entre a
transi¢fio estética que ocorre em Tc {a temperatura de transigio encontrada por simulagfo
MC) e a transigio dinimica caracterizada por Tp (a temperatura que s¢para as regides
cadticas).

Para valores de campos |asr] > 6, a transicde dindmica (assim como a estitica)
desaparece.

Podemos entdo concluir que, para o caso examinado aqui, a presenca do campo nio
destruiu a correlago entre as transigdes estatica (Tc) e dinfmica (Tp), como ocorre no

caso farromagnético.
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CAPITULO 4: DANO EM REDES FRACTAIS: 0 MODELO

DE ISING NA JUNTA DE SIERPINSKI

Neste capitulo, apresentamos um estudo das propriedades de relaxacgfio do dano, no
modelo de Ising ferromagnético em uma rede fractal, a junta de Sierpinski. Nossa
simulagiio, realizada em uma dindmica de banho térmico, usou dano inicial D{0)=1 e
monitorou os tempos T € Tc necessarios  para que D{t) =0 e para que todos os sitios
fossem desdanificados ac menos uma vez (t¢) respectivamente. Mostramos que
enquanto Tc ndo satisfaz uma hipotese de escala, T € caracterizado por um expoente

dindmico z ~ A/T em baixas temperaturas (teoria de escala generalizada).

4.1: INTRODUCAO

O presente entendimento das transigoes de fase tem se beneficiado enormemente do estudo de
modelos de spins interagentes, talvez os exemplos mais simples de sisternas estendidos que
mostram comportamento cooperative ndo trivial, tais como quebra de simetria espontdnea. Na
maioria dos casos, foram estudados sistemas homogéneos que exibem invaridncia translacional,

onde assume-se que 03 spins ocupam as células de uma rede de Bravais. Perto do ponto critico,
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ie. quando o comprimento de correlagio € muito maior do que o ¢spacamento entre sitios, a
influencia da estrutura da rede torna-se negligencidvel e apenas a dimensdo englobalizadora
(embedding dimension), a dimensionalidade do parimetro de ordem, ¢ o alcance (se finito ou
infinito) do acoplamento concorre para determinar os valores dos expoentes criticos.

Entretanto, nas Gltimas décadas, tem se evidenciado de forma cada vez mais sdlida que os
sistemas homogéneos so minoria na natureza, em comparagio com a classe mais ampla de
sistemas desordenados e de sistemas fractais [66]. Estes dltimos nos quais estamos agui
interessados, 530 caracterizados ndo pela invaridncia translacional mas pela invaridncia por
dilatag#o {ou invariincia de escala), freto de uma distribuigfio espacial de matéria tdo peculiar
que faz com que sua dimensdo possa assumir valores ndo inteiros, j4 observadas em rochas
porosas, aerogéis, esponjas, perfis de acidentes geograficos, distribuicGes de artérias venosas
etc.

A existéncia destes sistemas na natureza € a principal motivagiio para o estudo de modelos de
spins em redes fractais, que embora sejam construgdes geométricas abstratas, servem para
modelar um grande nimero de sistemas fisicos que tem uma estrutura auto-similar, tais como
sistemas magnéticos em aglomerados (“clusters™) de percolagio 167].

A existéncia de invaridncia de escala (sem invaridncia translacional) cm fractais, resulta em
um comportamento eritico enriquecido {68,69], de forma que, para uma dada simetria do
pardmetro de ordem e do alcance das interagdes, a dimensionalidade do fractal ndo € a unica
propriedade que determina a sua classe de universalidade (comportamento critico do sistema),
que passa a depender também de outros fatores, tais como. a ordem de ramificagio R a
conectividade ¢ a lacunaridade do fractal. A ordem de ramificagio R pode ser definida como o

mimero minime de conexéies que precisam ser retiradas para que possamos subdividir um



sistema macroscdpico cooperativo em subsistemas também macroscopicos, e desempenha um

papel relevante para a existéncia de ordem de longo alcance em T=0 (fase ordenada estavel),

que $6 ocorre no limite R—yeo .

No caso particular de fenoménos criticos dindmicos[70], sabe-se que o expoente de
relaxacdo z ndo depende da temperatura em sistemas homogéneos. Eniretanto, medidas
experimentais [67] no sistema magnético Rba(Mgos1Coose)Fs, com os ions de Co ma
concentragio critica de percolagio (formando portanto um aglomerado fractal), obtiveram
indicios de¢ uma possivel dependéncia de z com T.

Para explicar este comportamento, foi proposta uma teoria de escala generalizada[71,72], a
ser resumida na se¢do seguinte, que previu uma dependéncia de z com a temperatura na forma
z~1/T {em baixos valores de T), a qual apesar de nfio concordar com andlises de Grupo de
Renormalizagio [73], fol testada e confirmada [74,75], no medelo de Ising definido em uma
junta de Sierpinski (Fig. 23). Tal modelo, embora ndo apresente fase ordenada para T>0, pode
ser resolvido exatamente[76] e apresenta interessantes propriedades fisicas ndo triviais,
principalmente na extrapolagio para o limite termedinamico.

Vamos, neste capitulo, examinar propriedades de relaxagfio associadas com a
propagagiic de danos neste modelo {Ising ferromagnético em uma junta de Sierpinski),
utilizandc a dindmica de banho térmico. Introduziremos a teoria de escala genaralizada na

proxima seqdio para, em seguida, apresentarmos os eesultados e conclusdes deste trabalho.
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4.2:TEORIA DE ESCALA GENERALIZADA PARA FRACTAIS

A teoria de escala generalizada para fractais é baseada no fato de que
o tempo de relaxagio 1 (L,T) de um sistema e tamanho linear L e a uma temperatura T ¢

determinada por uma lei de Arthenius [71,72]:

(L, T)= 1, exp{AE(L}/T) (37)

onde 19 € uma constante de escala de tempo e  AE(L) € a menor energia que o sistema
neccssita para passar de uma configuragdo com todos os spins no estado $;=1, para a
configuragio inversa S/= -1(ver ap&ndice 3), invertendo um spin de cada vez. Além disso,
esta teoria faz a suposicdio que uma quantidade local como a magnetizagiio (e que nds

assumiremos ser também verdadeira para o dano) deve ser escalada dinamicamente, por:

LT =DL6T /€Y 38

Cu seja, temos que reescalar © tempo por um fator €, o tamanho do sistema L por um
fator b, ¢ a nova temperatura deve ser determinada por wna equagdo de grupo de

renormalizacdo[76], com o mesmo fator de escala b. Para o valor que usaremos aqui,

b=2, aescalade K {K=J/kaT ) é dada pela relagio:
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exp(8K) —exp(4K)+4

4K = 39
exp(4K7) exp(4K)+3 &
Henley mostrou [71,72] que AE tem a forma:

AE(LY J=2ZInL+C {40)

onde Z & uma constante que caracteriza o fractal e para a junta de Sterpinski [75] vale:
Z=— an
com (ver calculos no Apéndice3): C=4 (42)
Assim, usando a Eq.(40) na Eq.{37) temos
r(L,T) = g L3140 (43)
e, para baixas temperatwas ( L <<¢& ), temos o comportamento dominante
L, T) ~ L (44)

Pela Eq (38) que escala a magnetizagdo (e o dano em nossa suposicdo), o tempo de

relaxacdo serd escalado por

(LK) =QbK)'(L/b,K") (45)

67



Na equagio anterior, estd a diferenga fundamental entre a teoria de escala ordinaria,
na qual Q(b) ndo depende da tamperatura, e a teoria de escala generalizada, onde Q(b,T).
Fazendo £ = b7, temos z constante na escala ordindria, e 2(T) na teoria generalizada.
Finalmente, supondo para (), a seguinte expressio assintotica (para pequenos valores
de T):
Q=5p" (46)
com

FK)=a,K +a,+00/K) (47

combinando as equages (43) e (46) e fazendo b= L temos

(LK) = QLK) (1,K") (48)

cujo comportamento dominante vale:

(L, K)= " {49)

conk

m=2Z (50}

onde Z =2/ In2.
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Para calcularmos a;, devemnos medir Q = v/1' , considarando sistemas de diferentes
tamanhos {L ¢ L=L/b) e temperaturas (T ¢ T dados pelas Eq.(39)) ¢, através de um gjuste
na cwrva logy € versus K, determinarmes a fungfo f{K). Vale ressaltar que o
comportamento z ~ A/T, previsto por ¢sta teoria, foi recentemente observado em sistemas

supercondutores de altas temperaturas[77].

4.3: MODELO E RESULTADOS

Investigamos o comportamentc nio estaciondrio do dano, ro modelo de Ising
ferromagnético, na junta de Sierpinski, um fractal de dimensdo D¢= In(3)/In(2) ~ 1.584
definido em um suporte bidimensional (Fig.23). Usamos a dinfimica de banho térmico
para evolulr o sistema, com dano inicial méaximo, isto ¢, D(O)=1 (S:*(t) = -S.°(6)=1, onde
A e B sio as configuragbes). Tal modelo, conforme mencionado anteriormente, néo
apresenta fase ordenada para T>0 logo, o valor estaciondrio do dano para T>0 é <D>=0
(nfo ha fase cadtica).

Realizamos simulagdes para redes com tamanho 4 < L. < 128, wtilizando até 10°
amostras com condigBes de contornos abertas (¢vitando assitm quebrar a estrutura
hierarquica da rede) ¢ monitoramos duas quantidades que caracterizam a relaxagdo para o
equilibrio (que sfo estados com <De==0}

(i} O tempo necessério para que o dano atingisse o valor estacionario de equilibrio,

definido por
69



r= [ - 8(D(),0)dr (51)

onde 6(x,y) € a fungac delta de kronecker

(ii) O tempo necessario para que todos os sitios sejam "desdanificados” pelo menos
uma vez, que denotaremos por tc. Este tempo pode ser obtide colocando-se, em cada
sitio i, um marcador que assinala ¢ tempo t¢' em gue naquele sitio, pela primeira vez,

SMt) =8.(t). Assim, Tt¢ é o maior valor do conjunto [tc']

[5=-4 15=0 15=4

Fig. 23. A junta de Sierpinski, com spins de Ising, para L=8. O indice IS

mede a localizac#o relativa dos sitios da base.
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A seeuir apresentaremos os resultados obtidos para esta simulacdo [78):

a) Confiabilidade estatistica: Na figura 24, apresentamos uma comparagao

entre os resultados obtidos para o dano e magnetizagdo em fungio do tempo. Podemos
ver que as flutuagdes associadas com o dano sio significativamente reduzidas,
mostrando que os dados relativos a esta quantidade, possuem confiabilidade estatistica
adequada. Vale lembrar que a redugio das flutuagdes no dano, € consequéncia de sua
definigdo (diferenga entre duas configuragoes). Neste problema os valores de equilibrio
do dano ¢ da magnetizagio sio dados por: <D>=M=0 ¢ o decaimento ¢ exponencial

(D()=D(0)e " ).

SR —_— _ -

£ 100 0 a0 e 50
T (VM C S0

Fig. 24: Gréfico semilogaritmico do dano e da magnetizagio versus tempo (MCs),
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b) Resultados para o tempo .

O tempo de relaxagio (L, T) foi medido por meio do procedimento descrito
anteriormente. Na Fig. 25, apresentamos um grafico de Log(t} versus K {que € o inverso
da temperatura, na unidade J/xp =1 que adotaremos aqui}, para diferentes valores de L.
Podemos notar que no regime de baixas temperaturas, as inclinagdes das curvas crescem

com L, conforme previsto pela Eq. (49), ou seja, neste regime v pode ser descrito comeo
uma lei de poténcia do tipo 1 ~ LAk { teoria de escala generalizada), Para altas

temperaturas (baixos valores de K) as inclinagdes parecem ser as mesmas .

O gréifico da Fig. 26, mostra a curva de Log (1) versus Log (L) para diferentes valores
de T. Para o menor valor de T (T=1.3), os dados concordam com a expressdo abaixo

[71,72):

inr(L,T) =3i—AlnL—%§{lnL)1 +B(In L)+ C(T) {52)

Recordemos que, de acorde com a teoria de escala convencional, o expoente dindmico z

(proporcional & derivada da curva), deveria independer de T.
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Figura 25 Grafico semilogaritmico do tempo de relaxagio versus o inverso da

temperatura K para trés valores diferentes de L (L=4, 8, 16). As curvas mostram que a

inclinagio de Log ( r ) versus K dependem de L para baixas temperaturas,
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Fig. 26: Grafico logeritmico de r versus L para diferentes valores de T: Observam-se
dois regimes bem distintos: Um para altas temperaturas (T=2 0), onde as curvas parecem
]

seguir uma lei de poténcia, e outro para baixas temperaturas (T=1.3) onde r satura.
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Apbs calcularmos T para um sistema de tamanho L com um acoplamento K,
calculamos 1’ para um sistema L'=1L /b, com uma constante de acoplamento K’ dada
peia Eq. 39. Q ¢ entdio calculado por 2 = 1/ 1" onde T e T s%0 os tempos no quais o dano
vai a zero em cada uma das redes L e L’. Um grafico de lop,§) em fungdo de K €
mostrado na Fig. 27, para L=8 ( 42 spins) e L' =4 (15 spins).

Nossos resultados sugerem que existe um lento decréscimo de logaCl em fungdo de K
quando K ¢ diminnido. Para incorporar este efeito, propomos incluir em {K) uma

corregdo de ordem 1/K (altas temperaturas), de modo que:

fK)=a_K'+aq+a,K (53)

Q ajuste realizado (exibido como uma linha sétida na figura) permitiu estimar os
valores: = 57+01,a.,=22+02 e a,=1,1+0,09, que estdo em excelente
concorddncia com o valor ¢xato obtido por Henley:

a=4/In2=577... (54)
e que deve ser comparado com o valor a=4.2, obtido no mesmo intervalo de

temperaturas usando dados da magnetizagio [75]
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Fig. 27 Grafico de logz ©Q em fungdo de K. A linha solida é um ajuste para uma fungdo

ndo linear AK)=a, K'+a,+aK, ondea; =57+0,1 ,a,=22+02ea = 1.140,09
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¢) Resultados para o tempo 1c.

Com o proposito de obter mais informagéio do sistema, também examinamoes um outro
tempo caracteristico Tc, definido como o tempo para que todos os sitios  sejam
“desdanificados” pelo menos uma vez, ou seja, Tc = maximo{tc'}, onde 1c' é o tempo
necessario para que, no i-¢simo sitio pela primeira vez, {SHO=S ().

Mostramos, na Fig 28 para L=16, 1¢' para os sitios da base (i= -3,...,8), onde podemos
notar que existem pelo menos 4 escalas de tempos caracteristicas, com ¢’ aumentando a
medida que caminhamos da fronteira (menos vizinhos e maior sensibilidade as
flutuagBes) para o niicleo do sistema, sendo este efeito mais pronunciado em baixas
femperaturas. A partic da terceira camada interna, ¢’ atinge um valor estaciondrio,
independente dos efeitos de superficie.

Na Fig 29, estédo os resubtados de ¢’ versus K para i=0 (sitio central) e i=L/2 (sitio da
fronteira), onde podemos observar que ¢ crescimente com K =1/T, da diferenga A=tcl-
1™, n#io & linear tornando-se mais pronunciado em baixas temperaturas, indicando uma

violagdo da hipotese de escala.
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Figura 28: Grafico de ' para os sitios da base (i -8....8) com L=16, para diversos

valores de T (de baixo para cima, T=135,14,13e12 respectivamente).
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Figura 29: Tempo medio de cobertura r =j versus o inverso da temperatura (K) para dois

diferentes sitios da base: Para o sitio central (i = 0) , o tempo de relaxag¢io cresce mais

rapido do que para o sitio da fronteira (i=L/2) a medida que diminuimos a temperatura T.

Na Fig 30, exibimos o mesmo efeito mostrado na Fig. 6, com varios valores de L
(L=4.8.16 € 32) ¢ T=1.2, mostrando que para 1.>16 ja atingimos valores estacionarios do
limite termodindmico. Para temperaturas ainda menores, este limite provavelmente so

sera atingido para valores ainda maiores de L.
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Figura 30 Tempo médio (em MCs) para cada sitio da linha da base da junta (L=4, 8,
16, 32, do interior para o exterior) ser desdanificado. As curvas foram calculadas a

uma temperatura T=1.2 e sobre 10* amostras.
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O grafico Log-Log do quociente r_ / Log(L) em fungéo de L ¢ mostrado na Fig.

31, para varias temperaturas. Vemos que a medida que L cresce ocorre uma saturagio,

indicando que r, ~ A(K) Log(L), onde A(K) é uma fungiio crescente (decrescente) de K

(deT).
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Figura 31: Gréfico Log-Log de 7, /Log(L) em fungdo de L, para vrios valores

deT
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Na Fig. 32, exibimos a variagio de r_ com K para varios valores de L, de
onde s¢ conclui que a derivada de Log(r_ ) em fungdo de K praticamente nio depende
de L, significando a impossibilidade de uma relagio da forma r, ~ L como

observado para o tempo de relaxagio 2 no regime de baixas temperaturas, da Fig. 25.
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Figura 32: Grafico semilogaritmico do tempo de cobertura em fungdo do

imverso da temperatura (K), para trés diferentes valores de L. (L=4, 8, 32).



Finalmente, & Fig. 33 mostra um grifico loparitmico de Qc (obtido da mesma forma
que 2, conforme descrito na segfio anterior), em fungéo de K para trés razies diferentes
de L/L' (32/16, 16/8, 8/4). Todas as curvas exibem um méximo (indicando mudanga
brusca de comportamento, chamada “"crossover") na vizinhanga de T=2.0]/kp. Esta
mudanga pode ser um ¢feito de tamanho finito, a ser ainda investigado, ou pode possuir

conexfio com uma temnperatura caracteristica do sisterna, associada & uma anomalia de

Schottky ( maximo do calor especifico), que ocorre proximoa T=2.0J/kg
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Figura 33: Grafico semilogaritmico de €. em fungio de K para L/L' = 32/16,

16/8 e 8/4). Todas as curvas mostram que hi uma mudanga de comportamento

(crossover) ao redor de T=2J/kp.



D) Conclusdes: Resumindo os principais pontos deste trabalho, destacamos:

(DUma estimativa bastamte precisa do valor de aj, que permite caracterizar a
dependéncia com a temperatura de z (o expoente dindmico de relaxagdo), confirmando
assim a teoria de escala generalizada. Tal estimativa, superior aquela obtida pela
relaxacdo da magnetizagfio, foi possivel pela inclusio de um termo adicional na fungio
fRK).

(i) A caracterizagio de outro tempo de relaxaqdo tc, que ndo satisfaz as teorias
{(convencional e generalizada) de escala.

(iii} Um "crossover" para tc, que ocofre proximo a temperatura onde o sistema
apresenta uma anomalia de Schottky (maximo do calor especifico) que necessita de uma
investiga¢do mais aprofundada, no sentido de determinar se este ¢ um efeito de tamanho
finito, ou se possui uma raz3o fisica mais fundamental.

Podemos concluir, que a téenica de propagagdo de danos pareee ser apropriada para o
estudo de fendmenos de relaxacio neste modelo e, acreditamos, em sistemas similares de

estrutura geométrica nfic homogénea, como fractais.
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CAPITULO 5: ANALISE DA CORRELACAO TEMPORAL EM

PROPAGACAO DE DANOS NO MODELO DE ISING 2-D

Este capitulo € dedicado 4 uma andlise da correlagio ternporal do dano no modelo de
Ising ferromagnético em rede quadrada. Usamos a dindmica de Glauber com dano inicial
minimo D{()=1/N, e investigamos a séric temporal {D{t)} na regido cadtica (altas
temperaturas). Mostramos que a medida em que T = Tp = T¢, o expoente de Hurst H
cresce do valor 0.5 {movimento Browniano) para valores proximos de 1 (movimento

Browniano fracionario).

5.1: INTRODUCAO A ANALISE DE SKRIES TEMPORAIS

Um dos temas centrais da teoria de processes estocisticos, a inferéncia estatistica,
consiste no desenvelvimento de técnicas que permitam realizar previsfes estatisticas a

partir de uma determinada série de dados de um conjunto de variaveis aleatérias [X,

Tal conjunto de dados [Xi{ti ), Xi(k2)...creeren AT 2 CT{T) D, €7 ) N—_— SXalti), v Xmity),
) 4V { ) - Xi(te¥] constitui o que chamamos wma série temporal, a qual pode ser
exemplificada de imimeras formas (regime de chuvas, flutwagdes de¢ pregos, indices de

morialidade por faixas etdrias....) de extrema tmporténcia na ciéncia , economia, politica e

sociedade [79].
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Devido 2 sua importdncia em vérios ramos, e a dificuldade de efetuar previsdes,
mesmo que limitadas, em tais séries aleatérias, esta drea tem atraido atengdo de
investigadores de diferentes profissdes, como matemdticos, fisicos, engenheiros e
gstatisticos, que através do uso de técnicas analiticas ¢ numéricas, combinadas com a
recente disponibilizagdo de sistemas computacionais poderosos, possibilitaram avangos
significativos nas dltimas décadas.

Uma método de caracterizagdo destas séries bastante usado {e que serd empregado
neste trabalho) foi intraduzida por H. E. Hurst em fins da década de 40, ¢ ¢ denominada
de analise R/S [80,81], que passaremos a expor resurmidamente, na versZo histérica em
que foi desenvolvida.

Consideremos uma represa, que tem por finalidade conservar as aguas de um rio, para
usé-fa, nos periodos secos, efou regularizar o fluxo de comrente, evitando enchenies nos
periodos chuvosos. A quantidade de aguz liberada por ano (V), incluidas as perdas por
evaporagdo e infiliragio, se situa entre dois extremos: Deve ser suficientemente pequena
de forma a que o reservatorio nfic seque até o proxamo periodo chuvoso, e
suficientemente grande para cumprir suas finalidades (consumo,irigagéo....). Vamos
denotar por E(, o influxo médio de agua por ano para a barragem, cujo valor médio em

7 anos ¢ dado por

<E>y= %Ezu') (55)

=l

O volume "6timo" de agua liberado por ano, é dado por V= <E>; (quanto maior o

valor de T mais confiavel a analise), conforme ilustrado na Fig.(1).
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Figura 1: Reservatorio que recebe um influxo anval de dgua E(1) e libera um volume

V=<£>,, no mesmo periodo.

Vamos definir a acumulago de d4gua em um nimero t de anos por:

X0 =3 0-(8),) (36)

A diferenga entre os valores maximo e o minimo de X(t, t) , definida por
R(r)=max., X{,7)-mn, X7} (57
representa a discrepancia entre os volumes méxime ¢ minimo de dgua na barragem no

intervalo considerado, conforme mostrado nas Figs.{l ¢ 2).
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0} said X{h (167 )

Figura 2: Valores acumulados do influxo de dgua por 30 anos, onde se subtraiu a
descarga média V= <&>, .

Outra grandeza relevante, é o desvio médio quadrético S dado pela expressdo:

5() =% Y- <> (58)

il
Examinando virias séries temporais de fendmenos naturais (ver tabela a seguir), Hurst
observou empiricamente que o quociente R/S (dai 0 nome andlise R/S) seguia a seguinte
lei de poténcias:
R{x)/S(x)~ 7 (59)

Sendo H o denominado expoente de Hurst.

Fenémeno eventos N2 de séries K(ou H)
Descarga de rios 10-100 3% 0,72
Chuvas 24-211 30 0,70
Anéis de drvores 50-900 105 0,79
Langamento de moedas 1000 10 0,503

O expoente H=0.5 representa um processo browniano(MB), descrito por uma

distribuigio de probabilidades Gaussiana, com memorias (comelagdes) espacial ¢
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temporal de curto alcance, enquanto o case H#0 { 0<H<0.5 e 0.5<H<1) comesponde a
processos estocésticos cujas correlagdes espaciais e temporais de longo alcance
desempenham um papel preponderante, isto é, processos ndo Markovianos, aqui
denominades movimentos Brownianos fracionfrios(MBF).
Existem algoritmos que permitem gerar uma série temporal que representa um MBF,
com valor de H determinado, tais como [82,83]:
But)-By(t-1) = [INTTHT VD JF(L H) +Foi, F)] (60)

Onde 7"é a fungfio gama e as fungdes Fy(i, ) (K=1,2) séo dadas por:

P, Hy= S (G- 7 == j=)* D) (61)

Juwi=hd

Fali, )= Y- " 0¢0) (62)

Joi=l
sendo &(1) uma varidvel Gaussiana com valor médie nulo e varidncia 1.
Nas Figs. 3 e 4, ilustramos estas equagdes, mostrando os grificos de A(H)=Bu(1)-
Buft-1} e de Byft) respectivamente, para os cases H=0.5(a),0.7(b) e 0.9(c). Para H=0.5
temos um ruido branco e para H>{.5 aparece uma estrutura no sinal, favorecendo o ruido

de baixa frequéncia, em relagfio as componentes de alta frequéncia.
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Figura 3- Incrementos da fungiio By calculada com M=700 a)H=1/2, b)H=0.7,

c)H=0,9.
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Figura 4- A fungdio By calculada com M=700, para a)H=1/2, b)H=0,7, ¢)H=0,9.
Note que 4 medida que se aumenta o expoente de Hurst o mido tende a diminuir
levando o sinal a fazer grandes excursdes antes de retomar a ongem {(efeitos de

remanéncia ou correlagdes de grande aleance).

De modo geral [82], pode-se classificar estas séries temporais da seguinte forma;

(a) Movimento Browniano comum ¢om H=0.5, caracterizado por um ruido branco e

correlagdes de curto alcance.
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(b) Movimento Browniano Fraciondrio Persistente, obtido quandoe 0,5<H<I.

Neste caso, persisténcia significa que se a curva estiver aumentando (diminuindo),
espera-se que ¢la continue aumentando (diminuindo) num futuro préximo (correlagdes de
longo alcance)

{¢) Movimento Browniano Anti-Persistente, que corresponde ao caso 0<H<{.5, e ¢ um
processo estocdstico extremamente ruidoso em que, ao contrario do anterior, a série tende
a inverter a sua derivada (“anticorrelagtes” de longo alcance}.

Pade-se também mostrar [82] que, a partir de H, pode-se caracterizar duas dimensbes
fractais do sinal: A dimensio da curva X(t} versus t, que é dada por Dyy= 2-H, e a
dimens#o do conjunte de pontos nos quais X(t) = <X>, que vale Dy, = 1-H.

Aplicaremos, na se¢do seguinte, estes conceitos para anaiisarmos o dano no modelo de

Ising ferromagnético na rede quadrada.

5.2): ANALISE DA CORRELACAO TEMPORAL DO DANO

J4 mencionamos em capitulos anteriores, que a fungfio de correlagdo de um sistema,
em uma temperatura ndo critica, decai exponencialmente com a distincia, com um
comprimento de correlagdo caracteristico £ que define uma escala natural para o sistema.
Quando nos aproximamos da temperatura critica Tc, este comprimento aumenta,
divergindo em T¢ {com um expoente critico v), ocasifo em que a fungfio de correlagiio
muda de regime, decaindo {(mais lentamente) com a distdncia na forma de uma lei de

poténcia, com um expoente dado por D-2+n, sendo D a dimensfio espacial do sistema.
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Quando as correlagBes decaem em forma de lei de poténcia dizemos que o sistema ¢
“livre de escala™ visto que nfo ha uma escala caracteristica associada com uma lei de
poténcia. Tal fendmeno ocorre também nas correlagdes temporais, conforme pode ser
visto na Fig.11, para a autocorrelagio temporal de um spin no modelo de Ising
ferromagnético, no qual o pomto critico é aguele onde ocorre um equilibrio entre a
tendéncia a0 alinhamento dos spins devido A energia de acoplamento, e a tendéncia a
desordem provocada pelas flutuagdes térmicas.

CorrelagBes (espaciais e temporais) de longo alcance com decaimento em lei de
poténcia s3o bastantes comuns na natureza, e sio a razfo principal da abundincia de
formas fractais {invariantes por escala) encontradas [66].

Como 2 transicdo associada ao dano, no modelo de Ising ferromagnético em rede
quadrada, ocorre em wma temperatura proxima  temperatura critica, € de se esperar que a
série temporal do dano {D(1)} apresente, nesta regido, um comportamento que reflita o
aumento da correlagdo e que possa ser quantificado pelos métodos de andlise de séries
temporais; Foi esta a principal motivagio do trabalho descrito neste capitulo [84].

Realizamos a simulacio na dinimica de Glauber, com dano inicial minimo D(0)=1/N,
quando a fase cadtica 50 ocorre em altas temperaturas. Usamos redes de tamanho linear
L=40), ¢ realizamos as estatisticas sobre tempos de evolugiio de 32600 MCS (medidos
apds arelaxagdo do dano)

Na Fig.5, apresemamos graficos das séries temporais {D(t)}, para temperaturas
decrescentes T=4(a), T=2.6(b) e T=2.4(c), ressaltando-se que estamos fazendo J/kg=1 e
que Te=2.269.... As curvas {(que sfo estatisticamente invariantes por translagfio temporal),

exibem claramente um avmento da persisténcia 4 medida que T diminui.
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Figura 5: D(t) para 32600MCS; (a} T=4, (b) T=2.6, (¢) T=2.4
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Notemos que quante mais baixa ¢ a temperatura, mais predominante s¢ torna a
componente de baixa frequéncia do sinal, gerando incursdes de grande amplitude
comparado com as componentes de alta frequéncia (ruido 1/f). Isto sigmfica que as
correlagBes temporais sio de longo alcance, devide a relagio entre frequéncia e tempo
=14

O sinal mostrade na figura 5¢ indica correlagio persistente em D(t), ou seja, uma
tendéncia de aumento (ou decréscimo) no passado, reforga a probabilidade de um
aumento (ou decréscimo) no futuro. Queremos dizer com isto que os valores de It)
estio correlacionados de tal forma que incrementos AD{t)=D{(t)-<D(t}> de mesmo sinali,

sdo mais provaveis de estarem préximos, do que incrementos de sinais opostos.
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Nés usamos o método [85] da flutuagiio quadritica média (r.m.s) para caracterizar
quantitativamente estas curvas. Definimos a fungiio de flutuaglio média (ou flutuagio

I.M.5.) ¢Omo
s(p)=<[d(t+ p)—d())’ > & p°” (63)

sende H é o expoente de Hurst e d € a integragéio (acumulagéo) do sinal do dano de onde
se extraiu o valor médio, dado pela expressdo

: (64)
d()= 3[Dr)-< D(x)>]

Operacionalmente, isto € equivalente a2 (a) tomar um ¢onjunto de compassos 4 uma
distincia fixa p, (b) mover o ponto inicial sequencialmente det=1 at=2.... {c) calcular a
quantidade d e o scu quadrado para ceda valor de t (e  t+p), e (d) fazer a média de
todas as quantidades caiculadas e extrair-se a raiz para obter s(p).

Na figura 6, mostramos ¢ grafico logaritmico da fungéio de flutuagdes do dano s(p)
versus o intervalo de tempo p {(medido em MCs). Podemos notar que o expoente de Hurst
H aumenta quando diminuimos a temperatura, nos aproximande do ponto critico Te. Em
altas temperaturas, H estd proximo do valer 0.5 que aumenta 4 medida que T— T¢, para
um valor préximo de 1.

0 caso H=0.5 que corresponde ao Movimento Browniano usual, traduz o fato que, em
altas temperaturas, os spins sdo estatisticamente independentes, gerando um sinal de dano
descorrelacionado temporalmente. Préximo a Tc, o sinal apresenta um expoente de Hurst

H>0.5, indicando que as correlagdes existentes nesta regido, prevocam persisténcia no
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dano. isto ¢, o seu valor em t tende a ser proximo do seu valor nos instantes

imediatamente anteriores.

- H=035 / § gt
= a = ~ . .""
fr o =
e - - -
o L
- ’ & ¥
(=} ’.'f‘u _."' -
= o ‘o" -
4 R L
/ H=048
" i 1 | 1 —
4] K. 3 4 2
leg(p)

Figura 6 Grafco Log-Log da flutuagio do dano s(p) versus p. H=0,95 ¢ H=0.48

correspondem a um sinal persistente e a um ruido Browniano respectivamente.

Como ultimo resultado, queremos destacar uma lei de escala que foi observada para

a fungdo s(p), e que é mostrada na Fig 7, indicando que Log [s(p)T-Te)'] ~ Log[p(T-Tc)"]

com 0s expoentes y =2.55 ¢ x = |.8. Seria desejavel o aprofundamento deste problema no
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sentido de esclarecer se x e y possuem alguma conexao com outros expoentes do

modelo
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Figura 7 - Grafico log-log de s(p) (T-Tc)" em funcéo de p(T-Tc)", com y=2,55 e

x=1.8,

Concluindo, ressaltamos que os resultados obtidos, evidenciam que a série
temporal do dano, reflete as correlagdes presentes no sistema, as quais sio de longo
alcance proximo da temperatura critica do modelo(sinal persistente com H>0.5) e de

curto alcance para altas temperaturas (sinal descorrelacionado com H=0.5)
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Chamamos a atengio para o fato de que o presente modelo pode ser usado como um
gerador de Movimento Browniano Fracionario (MBF) com 0,5<H<I, na regide onde o
sinal apresenta ruido 1/f (que & inerente a sistemas que apresentam criticalidade auto-

organizada [85]).
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CAPITULO 6: CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Apresentamos, nesta tese, alguns resultados relacionados com a propagacdo de danos
no modelo de Ising, obtidos por meio de simulagdes computacionais de Monte Carlo.
Investigamos propriedades estaciondrias (fronteiras criticas) e dindmicas (cormrelagdes
temporais, expoentes de relaxag3o..) do dano, em diferentes sistemas.

Iniciamos com breves introducdes és transigBes de fase, com énfase nas técnicas de
campo médio e de simulagio de Monte Carlo (Capitulol) e aos principais aspectos
(inclusive histdricos) relacionados ao métedo de propagagio de danes (Capitulo 2). Estas
seches tiveram objetivos essencialmente diditicos, ¢ foram complementadas pelos
apéndices (1) e (2) contendo programas computacionais destinados a ilustrar alguns
efeitos fisicos relevantes destas areas.

No Capitvlo 3, estudamos a propagagdo do dano numa rede wnangular
antiferromagnética em presenga de um campo magnético uniforme H, através da
dinidmica de Glauber. Apesar de <Di>0, para todos valores da temperatura(niio hé fase
congelada), existe um fendémeno critico dinimico na temperatura T = Tp(H), que scpara a
regifio onde <[> depende do dano inicial D(0), daquela na gqual o dano € insensive] ac
valor de IX(0). A fronteira critica obtida concorda, dentro dos limites numéricos de nossos
resultados, com a fronteira critica estatica do modele, isto é, Tp(H) = Te(H). Vale

ressaltar que, no caso ferromagnético, tal correlagho entre as temperaturas criticas s0

acorre para H=0
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A seguir, no Capitulo 4 aplicamos esta técnica, pelo nosso conhecimento de forma
pioneira, para 0 modelo ferromagnético em uma rede fractal (a junta de Sierpinski),
usando a dindmica do banho térmice e, como no caso da transi¢4o estatica, obtivemos Tp
=) (s6 ha fase congelada). Analisamos as propriedades de relaxacio do dano, calculando
2 tempos caracteristicos: O tempo 1 necessdrio para que o dano atinja o scu valor
estaciondrio <D>=0, ¢ o tempo t¢ para o qual todos os sitios j& foram "desdanificados”
pelo menos uma vez. Observamos que T satisfaz uma teoria de escala generalizada,
caracterizada por um expoente dinfimico z ~ AfT (na regifio de baixas temperaturas)
enquante Tc ndo segue nenhuma escala conhecida. Obtivemos uma estimativa para A,
superior dquela resuliante de simulagbes da magnetizag3io, resultamte do fato das
flutuacoes desta grandeza serem consideravelmente maiores que aquelas associadas com
o dano,

O tiltimo trabalho apresentado, no Capitulo 5, se dedicou ao estudo das correlagdes
temporais do dano. Abordamos o modelo ferromagnético na dindmica de Glauber com
D{0) = 1/N, para o qual Tp =~ T¢ e mostramos que o expoente de Hurst (H) cresce de um
valor H = (.5 em altas temperaturas {movimento Browniano sem persisténcia), para um
valor proximo a 1 {movimento Browniano fraciondrio) 4 medida que nos aproximamos
do ponto critico. Tal comportamento evidencia que o dano reflete adequadamente as
flutuagdes do sistema, que sfio responsdveis pelas correlagGes de longo alcance em Tg,
Adicienalmente, obtivemos 2 expoentes de escala x ¢ v, cuja interpretagdo em termos de

expoentes ja conhecidos merece estudos posteriores.
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Como perspectivas futuras podemos mencionar :

(i} A investigagdio do dano em outros sistemas fractais, como o tapete de Sierpinski (j
em andamento), que apresentem transigio de fase estatica, com o objetivo de examinar a
possivel conexiio entre Tp € Te bem como verificar a validade da teoria de escala
gencralizada.

{i1) Examinar as correlagBes temporais, do dano para sistemas que apresentem fase de
Griffiths (onde a correlagiio varia de modo intermedidrio entre uma exponencial € uma lei
de poténcia), e da magnetizagdo em sistemas ferromagnéticos (trabalho em andamento
para o caso tridimensional).

(i) Aplicar técnicas de analise de sinais, tais como expoentes de Hurst, “wavelets” ¢
dfa (*detrended fluctuation analysis™), a outros processos estocasticos ndo térmicos
{cujas flutuagdes nio sfio devidas A temperatura) como, por exemplo, o regime pluvial da

regifio Nordeste.
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APENDICE 1: PROGRAMA PARA A MAGNETIZACAO

Apresentamos aqui, com objetivos meramente ilustrativos, um programa para
caleular a magnetizagdo do modelo de Ising ferromagnético, que permite
repraduzir 0s graficos das flutuagbes, exibidos no capitulo 1.

B R R R R S B R A R AR

PARAMETER[LL=2L=LL*8 1 S=L*L LLP=LL+1IMAX=L*L+LIMIN=-L+1]
CIMENSION 1500: LL P AMINAMAX JEX{0:6), XMAG (0000 ), WORK (40000},
1 XABS(A0000}
£ IDISING MODEL, FORTRAN 77 FOR IBM 32-A1T 8-SPIN-FER WORD-CODING
REAL*E DCLOCK
EXTERNAL CPSEC
DATATTC, MAXISTER ISEEDMRIMN/A 3 9192 1,111
MSK=2%%28
€  MNODE=MYNODE)
OPEN( UNIT=2, FILE='C:3D\MSC6 DATY)
C NUMBER=MUMMCDES()
NODE=0
MUMBER=|
DO 9] ITM=1 MAXASTEP
XMAG(ITMEDD
991 XARSITMFLS
IBM2HSEED-1+2*NODE
TeTTCR.221654
IFNCDE EQ.8) PRINT *, T L MAM.ISEEDMRUN , * 16807 [SMSCIB.F
DO2i=0s
EX=EXF{4*-12YT)
2 IEX(1F2147483648.0%2 0*EXK 1 0+EX)-1)
C  T=10M.25
XD MY IRUINa ] NRIR
DO1I1=LLS
DO =LLLL
1 IS
DO & ITIME=1 MAX
IBM=IBM*435539
DO7I=IMING
DOTI=lLL
T ISILEISILIHLS)
Do &1=1,LS
IF(I NE L+ GOTO9
DO 71 I=IMIND
Do 71 =1,
71 IS0 I+ IMAX)=I5(11 3+L)
9 150 ETORUSHFT(IS(L L1341 ISHFT(IS(LL,1}.28))
DO l=1,LL
IF1LEQ2) IS{LLE=LOR{ISHET{1S{ 1.1}, 4)ISHFT{IS{ 1,1 1,283
ICI=[S{ILD)
IEN=IEOR{IS(1-1 LICTHIEQR{IS{11+1,1).JCT)
1HLEGEROE(I-DICHHEQRIS(ILI+1),ICT)
2 +FIEOR{IS( 1-L), ICYHIEORIS(ILI+LY,ICT
KZH=
DO 3 1IB=18
ICH=ISHFT(ICH )
IBM-=[BM* 16807
IF{IBM.LE. IEX{ ANDAIEM, | 3303 ICH=IOR( ICH M5K)
[EM=1SHFT{IEM, =4}
L5 IFIEQRIICLICH)
[TM=ITIMETISTEP
IF{ITIME,NEITM*ISTEP) GOTO &
M=

o
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DOS[=ILS
DO S a=ILL
ICI=IS(ILE
DOS1B=13
M=M+IAND(CL, 1)
5 ICI=ISHFT{IC),4)
N=1.0-(M*2.0}(L"L*L)
IF (ITIME.GT.0) THEN
PRINT* ITIME, X
WRITE(2,%) ITIME,X
KMAG(ITMEX+XMAG(ITM)
XABS(ITME=ABS(XXABS(ITM)
€ IFMNODE.EQ.0) FRINT *, ITIME,M, X XMAG{ITM)
END IF
& COMTINUE
109 FORMAT{1310F7.5)
0 CONTINUE
STOP
END

BEH A B RR S BRI B RNB S SR B RN H A SRR AN R RN AT R R A AU SRR EE R BN RRR SN ERAR SRR R B
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APENDICE 2:PROGRAMA PARA O CALCULO DO DANO

Neste apéndice, mostramos um programa que permite monitorar a propagagio de

danos no modelo de Ising ferromagnético na rede quadrada, cuja evolugio € exibida na foto

3 do capitulo 2.

INCLUDE 'FGRAPH.FI'
INCLODE 'FGRAPH.ED®
ESTE PROGRAMA SERVE PARA FAZER UMA SIMULACAC COMPUTACIONAL FRZENDO
US0 DO METODD MONTECARLO, PARA UMA REDE OQUADRADR DE SPINS DE
ISING, MO QUAL SE CALCULA O DANG MA MESMA, COM DAMO INICTIAL IHIHITESIMAL.
DINAMICE MIMTA { GLAUBER: Ff=1, HEAT-BATH: FF=0!
MODELDG DE ISING , REDE QUADRALRA . CALCULA PROPAGACAD DE DANDS
DIMENMSION IS5¢10C,100),ISF(100, 1000, ISE(1a0,100)
1, TTE(8), EX1{0:4), ISBF(100,100}
1, EXO(0:43, IM(100}, IP{104}). JAB(100,100)
REAL ¥h
REAL*4 HRANVAL
INTEGER*2 IHRO, INR, TMINC, IMIH, ISECO, ISEC, I100T0,I100T
CALL SEEDI-1)
DATA FF, NCOP,ITERM,ITOT.LS1.00,1,100,200,100/
C BEAD (L, *) NCOP, ITERM, ITOT, TK
PRINT*, 'TEKmJ/KBT"
READ™, TK
c OPER (6, FILE="ESPOL.DAT")
CALL GETTIM {ILHRQ,IMINO,ISECQ, I100TO)
C FIND GRAPHICS MODE
IF [SETVIDEQMODE ($VRESZSHCOLOR) .EQ.O)
+5T0F 'ERRDR [ CANNOT 3ET GRAFHICS MODE'
TTK{7}=0,.0044
TTE [2)=0_DOAS
TTE!3)=0.0132
TTE(4)=0.011§
TTK(51=0.033
TTK(6)=0.132
TTE({1)=0.432
TTK ({8)=0.450
LL=L*L
ICEN=L/2
I'TERM--E00
ITOTO=800
ITOr1=1T0T-ITOTO
swad e sLERCRICAD DAS VARIAVEIG*:s+sa
LeTAMANHC LINEAR DA REDE, WCOP=NIMERQ DOE CQPIAS DD SISTEMA, ITERM= TEMEPO
DE TERMLIZACAQ , ITOT=TEMPD DE EVOLUCAD DO SISTEMA , TK=J/HBT
ICEN : INDICE PARA LOCALIZAR O S5ITIC CENTRAL
ITOTH: TEMPO DE RELAXACGARG DO DAMARSE
ITOTL: TEMED DE EVOLUCAS ( MO (UAL £ FEITA A ESTATISTICA) O DAMAGE
1l I=1,L
MARCACED DOS INDICES QUE LOCALIZAM OS PONTOS DA REDE
IM{I)=I-1
1 IP(TI=I+1
IN{1)=L
IF(L)=1
DO 4000 TY=1,1
c CALCOLC DO DAMAGE FARR UMA TEMPERRTURA
c DAMwO . 0
VAR=0.0
C ROW=0

rErEeN s Ey]

TN an

anooon [

1
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c TE=TTK{1Y]
Do 2 I=0,4
C CALCULO DOS PESQS DE BOLTZMAMN { PROBABILIDADES DA DIMAMICA
EXXoEXP{4_=(I-2)*TK)
EX0(E)=EXX/ (1.04EXX]
EX1{I)=1.0-EX0Q{X)
2 CONTINUE
po 1000 INC=1,6 HCOE
DO 344 12%=-1,100
CALL RANDOM{BANVEL}

VA=RANVAL
344 CONTINDE
oo 3 J=1,L
Do 3 1=1,L
C CRIACACO DE UMB CONFIGURAGCAC INICIAL ALEATORIA
CALL RAMDOM ( RAMVAL)
ViacRANVAL
IS{Y, J)ed. S5+VR
3 CONTINUE
Iy 10 ITT=1,ITERM
T TERMALIZAGAC DA CONFIGURACAD INICIAL

DO 4 ISL=1,2
p> 5 J=15L,L1,2
JE1=IF{J}
JM1=TH{I)
B3 5 I=sISL,L.2
IP1~IPII]
IMI=IM{I}
IES=IS{IPl, NN +IS(IM1, ) +IS{I, JPLI+IS(I, ML}
CALL RANDOM (RANVAL)
VA=RANVAL
c DINAMICA
IAAL={1.0-FF*IS{I,d)Y*EX0{IES)-Va+l.0
IRAZ=VA- (EX1 [IES) + [1.0=-FF*IS{I, J) ) *EXO{TES) }+1_0
ISF{I,J)=LRR1+IRAZ
8 CONTITHUE
4 CONTINUE
oo 6 ISL=1,2
0o & J=ISL, L. 2
oG E' I=1EL, Lr-z
I5{I,J)=I5F{I,d}
& CONTINUE
My 7 IBL=1,2
I5L=3-1IBL
Do 8 J=IBL,L,2
JEI=IP{J)
JH1=IM{J)
pt § I=iSL,L,2
IR1=IF{I}
TMIuTIMII)
IES=IS{IP], J})+IS{IM1, JY+IS({I,JPL)+IS{I,JML}
ChLL RAHDOM { RAHVRL}
VaA=RANVAL
c *itittitiitiblﬂmIchiIirllrirlirll
IAAL={1.0=FF*IS(I, )} *EXQ{IES)=VA+1.0
ThaZ?=va- (EX1 {IES)+ [1.0-FF*I1S({1,J} I *EXO{LES51]+1.0
ISF(I, Jj=oIARI4IARZ

8 CONTINUE

T CONTINUE
DG 9 IBL=l,2
IS§Lw3-1BL

Do 9 J=IBL,L,2
D0 9 I1=15L,L,2
IS{I, J)~ISF(L,J}

] CONTINUE

10 CONTINUE

c CRIAGAD DE COPIAS
0o 21 I=1,L
D3 XX J=1,L

ISBE{I,J)=I5(I,Jd}
21 CONTINUE
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23
22

29

26
25

ISB(ICEN, ICEN)=1-15({ICEN, ICEN]}
EVOLUCAD TEMFORAL DAS COPIAS
IDEL=0
DG 2l ITT=1,ITOT
IF{ITT.LE.10} ISB{ICEN, ICEM}=1-IS{ICEN, ICEN}
DO 22 ISL=1,Z
DO 23 J=ISL, 1,2
JE1-IP(J)
JH1FIMIT)
Dozl I=ISL, L, 2
IP1=IF(I}
IM1=1M{1)
IES=IS{IPLl, J)+IS{IML, J}4I5(I, JPL1V+ISIT, JM1)
CALL HANDOM (RANVALI!
YA=RANVAL
DINRMICH

IAR1=(1.0-FF*IS(1,J})*EXQI[IES)-VA+1l.0
IARZ=VA— [EX} (IES)+(1.0-FF*IS(I,J}) YEX0 (IES} ] +1. O
ISF(I,J)=IAh]1+IAAZ
IESB=TSB{IP], J}+ISE(IHL, Y +ISE(I, JPLI+ISB{I, JMl}

DINRMICR
TAAI={1.D-FF*ISB{I,J] ) *EXD{IESB]~VA+1.0
IRAZ-VA- (EXLITESE) + (1. 0-FF*IS0(I,J) ) *EXO(IESE) }+1.0
ISBF(I,J}=IBAL+IAA2
CONTINUE
CONTINUE
Do 24 15L=1,Z
Do 24 J=ISL,L,2
Do 24 I=ISL,L,2
IZ(I,N=L5FiI,N
ISR (I,J)=13BF{I,J}
CONTINUE
DO 25 IBL=1,2
18L=3-IBL
oo 26 J=IBL,L,2
JEI=IP0I)
JHL=IMT)
Bpo 26 I=ISL,L,2
IP1=IP{I)
IMl=TM[I)
IEG=IS{IPl,Jy+I5{IN], 3} +I5{L, JPL}+15(1, JH1])
CRLL RANDOM [ RRNVALY)
VA=RAWVAL
drh AR E AR AARA PO THAMTICR Y P v r A A AT T AT AT AN E Y
IAAl={1.0-FF*I15{I, T} *EXU{IES])-VA+l.0
IAAZ=YA= {EK1(TES)+ (1.0=-FF*IS{I, ] ) *EXD[IES) }+2.0
ISE{I, J)—=TRALI+IRAZ
IESB=ISB{1P1l, J} +ISB{TH], J}+ISB{I, JE1)+ISB(I, JM1)
IAAl={1.0-FF*ISB (I, J}} *EXO(IESRE] ~VA+1.0
IAAZ=VA- [EX1 (IESB}+ (1. 0-FF*ISBII,J})*EXQ(LIESR) }+1.0
LSBFLI. J)=IAAl +IAR2
EONTIRUE
CONTINDE
o 27 IBL=1,2
ISL=3-1BL
DO 27 J=IBL,L., 2
Do 27 I=ISL,L.:2
IS{I,J)=I5F(1,7)
ISBIL,J)=1GBF!{I1,J)
CORTINUE
tflttl'tCHLcULu E PLQTING DQ DHHRGE{ SEHEijt!t!ttiiiti
IF(ITT.LE.ITOTO] GO To 31
IDAD=0
Do 41 J=1,L
Do 41 I=1,L
JAB{I, ) =ABS (IS (I, J}-1I5B({1,J}}
IF {(JABII,J).EQ.0) THEW
HCOLOR=Z
STATUS=SETCOLOR (NCOLOR)
ATATUS=SETFIXEL(I+250,J+200)
ELZE
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§1

1000
4000

L]

HCOLOR=1

STATUS=5ETCOLOR (NCOLOR)
ETATUS=SETPLAEL{I+250, J+200)

END IF

IDAR=IDABR+JRBI(L, N}

CONTINGE

WRITE(G,™) ITT , IDAR

CONTINUE

CONTINUE

CONTINUE

WRITE [*,*}IHRO, IMIKO, ISECO, IX00TE
CALL GETTIM (IHR,IMIH,ISEC,I100T)
WRITE (*,*) IHR,IMIN,ISEC,ILlQ0T
WRITE{*, 398) FF

FORMART (10X, "FF=",F6.3}

CRLL BEEPQD (150,1000)

STOP

END

R A B R B R R R A R R SRR R R
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APENDICE 3: CALCULQ DE AE PARA A JUNTA DE

SIERPINSKI

Apresentamos aqui, uma verificagio da expressio de AE, para o ferromagneto de Ising na

junta de Sierpinski, conforme definido no capitulo 4.

(i) L=1:

—_—p E=-3J

»

ey E=-3) ] ]
i

-3J -3]

Assim, ¢ valor da barreira de encrgia para L=1 é AE=4J

Como AE/J=2710g(L)+C , obtemos, C=4
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E=J
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=3J
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=5J

-9)

-9]

Logo,para L=2, AE=8J=(27ZLog(2)+ 4}], obtemos: Z= 2/Log(2).
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