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Resumen

Efecto Magnetocaldrico en un sistema de g-clock

Por Sergio Alejandro Pino Alarcon

En esta tesina hacemos una revisién bibliografica sobre el efecto magnetocaldrico y también sobre
sistemas de espin, para luego obtener resultados sobre el efecto magnetocaldrico en un sistema de
g-clock. Utilizando la mecdnica estadistica en conjunto a simulaciones Monte Carlo con algoritmo
Metropolis, logramos obtener resultados termodindmicos para redes con ¢ pares entre 2 y 8, de
tamafio L X L, con L = 3,10, 16, 32, 64, 128 con condiciones de borde libre, y campos magnéticos que
varian entre B = 0 y 1 en las unidades naturales del sistema. Las cantidades reportadas por particula
fueron calor especifico C'/ N, Entropia S/ N y diferencia de entropia en procesos isotérmicos AS;s,/N.
Encontramos que para g = 4 se reporta el mayor peak en C'/N, con B = 1 y consecuentemente,
obteniendo el mayor —AS;,,/N. Por otro lado, respecto a los efectos del tamafio de red, el efecto
es aumentar los valores encontrados en C/N y —AS,,,/N, pero este efecto cada vez se reduce
mas hasta no encontrar diferencias significativas entre L = 64 y L = 128. También, los resultados
termodindamicos encontrados estan de acorde a los presentados en trabajos anteriores, logrando
observar que para ¢ = 2,4 existe solamente una transicion de fase de estado ferromagnético a
paramagnético, mientras que para ¢ = 6, 8 observamos dos transiciones de fase, correspondientes de
un estado ferromagnético, a tipo BKT, y finalmente a uno paramagnético.
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Capitulo 1

Efecto Magnetocaldrico

81 Introduccion al MCE

El efecto magnetocaldrico, o también conocido por sus siglas en inglés, MCE, corresponde a una
respuesta térmica de un material magnético ante la presencia de un campo magnético variante. Este
efecto es proveniente de los cambios de entropia que sufre el material al tener el acople de un sistema
de espin magnético con un campo magnético externo [1].

Este efecto se descubrid por primera vez por E. Warburg, en 1881 [2], y se explicé en la década
de 1920 por P. Debye [3]] y W.F. Giauque [4], como también se sugirié que serviria para llegar
a temperaturas menores a 1K desmagnetizando adiabaticamente una sustancia paramagnética,
especificamente, primero, teniendo un material expuesto a un gran campo magnético, después
enfriar este a la menor temperatura posible por medios convencionales, y luego de esto, aislar
térmicamente el material y remover este campo magnético. Esta técnica se usa actualmente en
investigacién a temperaturas ultrabajas [5].

El interés actual por estudiar este efecto es la refrigeracién usando el MCE, o también conocida
como refrigeracién magnética, la cudl ya es posible realizar a temperatura ambiente, por lo que se
trata de aumentar este efecto en ese rango de temperaturas. Refrigeraciéon basada en el MCE tiene las
ventajas de que [6]]: (i) No es dafiina al medioambiente. (ii) Materiales magnéticos tienen densidad
entrépica mayor que la de un gas refrigerante. (iii) No necesitan trabajo mecanico para aplicarse.
(iv) Eficiencias altas, llegando a un 60% de la del ciclo de Carnot. (v) No necesita mantenimiento
continuo. Aun asi, todavia existen dificultades que se tienen que superar, especificamente los altos
costos, el uso de campos magnéticos fuertes y que el efecto actualmente solo se ha visto con pequefias
variaciones de temperatura. Siguiendo esta idea, el objeto de estudio en este trabajo es el efecto
magnetocaldrico en un sistema de g-clock, correspondiente a un sistema de espines en dénde cada
uno tiene ¢ estados posibles, y ver en que condiciones podemos obtener un mayor efecto.

Para poder analizar este efecto, empezamos tratando la entropia total de un material como la
suma de tres entropias: electrénica S., magnética S,,, y de red S;. [7]]. En esta primera representacion,
vamos a tener que a presion constante P, estas tres entropias dependen de la temperatura T'y el
campo magnético H:

S(T, H) = Se(T, H) + Si(T, H) + S (T, H) (1.1)

En general, se tiene que la entropia magnética depende fuertemente del campo magnético, mientras
que es muy comun encontrar materiales con entropia electrénica y de red con poca dependencia del
campo magnético, pero es posible encontrar materiales que a bajas temperaturas (~< 10 K) tienen
entropia electrénica con una dependencia no lineal en el campo magnético [7]. De todas formas,
para poder entender la base del MCE, vamos a asumir que estamos ante un sistema mas usual, en
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donde podemos establecer nula dependencia del campo magnético en las entropias mencionadas,
con lo que la eq.(1.1) queda de la forma:

S(T,H) = 8(T)+ Si(T) + S (T, H) (1.2)

Con esto establecido, podemos discutir de forma cualitativa el efecto, que de manera general, se
mide con dos pardmetros, que son la variacion de entropia en un proceso isotérmico AS;s,, y la
variacion de temperatura en un proceso adiabdtico AT,,;. Comencemos viendo la siguiente figura:

Total entropy

I
|
|
T, T,
Temperature

Fig. 1.1: Diagrama entropia versus temperatura para dos campos magnéticos [8]].

Entonces, si en un sélido decidimos hacer una variaciéon de campo magnético de H; a Hy en un
proceso isotérmico, vemos que nuestra variacién de entropia del sistema solamente depende de la
variacién de la entropia magnética, y esta a su vez del campo magnético, de tal manera que:

ASiso(T, AH) = Sy (T, Hp) — S (T, Hy) (1.3)

También, en un proceso de magnetizacién adiabdtica, vamos a tener que el efecto magnetocaldrico
es una funcién de la temperatura y la variacion de campo magnético, con:

ATad(T, AH) = TQ(S)H2 — Tl(S)HU Con S(HQ,TQ) = S(Hl,Tl) (14)

Y asi vemos las dos formas posibles de medir este efecto [7].

Ahora, para mostrar un ejemplo del efecto y asi entender a grandes rasgos que ocurre y su utilidad,
vamos a ver que pasa en un ciclo de refrigeracion magnética [1]]:

Partiendo de un sistema sin un orden magnético dominante, lo sometemos a los siguientes

procesos:

1. Le aplicamos rdpidamente un campo magnético de tal manera que el proceso sea adiabatico,
con lo que los espines se reordenan. Al ocurrir esto, notamos que por este reordenamiento
la entropia magnética disminuye, y para mantener la entropia del sistema constante, deben
aumentar las otras dos entropias, por lo que la temperatura del sistema aumenta.

2. Luego transferimos calor del sistema a un reservorio de menor temperatura, mantienendo el
campo constante, y el orden de espines se mantiene.
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3. Tras esto, disminuimos el campo magnético rapidamente, o sea, el proceso inverso al hecho
inicialmente, por lo tanto la temperatura del sistema disminuye atin mas.

4. Se finaliza la refrigeracion poniendo en contacto el sistema con la muestra que se quiere enfriar,
en donde se realiza una transferencia de calor desde la muestra al sistema.

Todo este ciclo esta representado en la siguiente figura:

Fig. 1.2: Representacién grafica del proceso de refrigeracion magnética [9].
Si bien, no existe un convenio exacto de qué se necesita exactamente para decir que un material
optimo para el efecto, la literatura coincide en varios puntos que se deben necesitar [[1]:
1. Temperatura de Debye bajas.
Temperatura de Curie cercana a la temperatura ambiente.
Altas diferencias de temperaturas (AT,4) cerca de las transiciones de fase.
Ausencia de histéresis térmica y magnética.
Bajo calor especifico y alta conductividad térmica.
Alta resistencia eléctrica para evitar Corrientes de Foucault al variar el campo magnético.
No téxico.

Resistente a la corrosion.

v ® N o 9 kK WD

Buenas propiedades mecénicas.

—
e

Bajo coste de produccion.

[
—_

. Bajo impacto medioambiental.
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§2 Termodinamica del MCE

Para poder obtener expresiones necesarias a la hora de describir el MCE, vamos a considerar un
sistema no deformable, y bajo la presencia de un campo magnético H, y ocupamos 7', P, S, My V
para la temperatura, presion, entropia, magnetizacion y volumen para cierto estado, respectivamente
[10]. Comenzamos estableciendo nuestro diferencial de energia interna dU como E]:

dU (S,V,H) = 6Q + W =TdS —pdV — HdM (1.5)
Haciendo una transformacion de Legendre, podemos llegar a la energia libre de Gibbs G:
G(T,p,H)=U—TS +pV — MH (1.6)
Con lo que su diferencial queda:
dG(T,p,H) =V dp— SdT — M dH (1.7)

De esto, podemos obtener las siguientes relaciones:

V= <8G> (1.8)
Ip TH
0G
S=- () (1.9)
o), uy
0G
M = (3H>TJ, (1.10)
Y las siguientes relaciones de Maxwell:
oS oM
n ), = (57),, I
). ()
Op T.H oT o H
oS OH
(1), = (or).,, Y

Otro parametro util para analizar este efecto es la capacidad caldrica Cy, el cudl nos permite optimizar
que tipo de material transfiere mejor el calor, ademas de indicar si estamos ante transiciones de fase.
Dado que estamos considerando un sistema a presién constante, vamos a tener que:

L (6Q\ ..[0S
CHJ] B <W>p,H B T(”)p,H (114)

Podran ir notando que estamos dando un gran énfasis a férmulas relacionadas a la entropia, esto ya
que esta cantidad la podemos calcular de distintos modelos y ocupando herramientas de ensembles
termodindmicos.

Ahora, dado que estamos trabajando en un proceso sin deformaciones, o sea, a presion constante,
vamos a establecer nuestro diferencial de entropia como funcion de las cantidades 7'y H:

dS(T,H) = <$>HdT+ <§1§I>TdH (1.15)

!Notamos que la constante ;o se iguala a 1.




Efecto Magnetocaldrico en un sistema de g-clock §2. Termodindmica del MCE

Ocupando las ec. y[1.14] este queda como:
Cu oM
ds (T, H) = —-dT + <8T>HdH (1.16)

Y de esta ecuacion, podemos obtener el cambio de temperatura en un proceso adiabatico como:

e oM
0= —1dT+ <8T>HdH

H2 o 8M>
AT, g = — — | —= dH 1.17

Para procesos isotérmicos, ocupando [1.16, podemos calcular el cambio de entropia como:

H» M
ASiso = / <8> dH (1.18)
m \OT )y
Y en procesos con campo magnético constante, tenemos que el cambio de entropia es:
T> C
(AS), = / = ar (1.19)
n T

Observamos que, para cambios de 7'y C'y pequefios, la eq. se puede aproximar a [7]:

T ("2 /oM
AT, g~ —— — | dH
4 Ch /H1 <8T>H

T

ATad ~ —FH

ASiso (1.20)
Con lo que nos enfocamos en calcular —AS;,, para poder reportar el efecto.

Igualmente es importante recordar la energia libre de Helmholtz y su forma diferencial para
varios célculos que se realizaran [11]]:

F(T,V,H)=U-TS (1.21)
dF (T,V,H) = —SdT — pdV — M dH (1.22)
Con lo que podemos obtener:
F
S=- a— (1.23)
o) vy
oF
M=—|-= 1.2
(52).., (2

Asi, de las ecuaciones anteriores, la energia interna puede ser reescrita como:

_ _ o p(OFY  _ 0 (F\_OWF/T)
U=TS+F=F T<<9T>VH_ T6T<T>_8(1/T) (1.25)
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§2.1 Ciclo de Carnot version magnética

Como se ha dicutido anteriormente, una de las motivaciones para estudiar el MCE es poder encontrar
alternativas mejores a mecanismos de refrigeracion usados actualmente, que estan basados en
compresion y expansion de gases, con lo cudl, se pueden liberar gases dafiinos al medioambiente. Los
ciclos térmicos usados en estos mecanismos hacen uso de cambios de entropia para poder realizar su
efecto, y en el caso del MCE, hacemos cambios de temperatura y entropia a través de cambios de un
campo magnético, con lo que podemos establecer que todos los procesos ocupados en las maquinas
térmicas de gases, pueden ser realizados a través del MCE [12].

En general, los refrigeradores magnéticos se componen de: Un material magnético, un sistema
magnetizante/demagnetizante, intercambiadores de calor caliente y frios, y un sistema de transfer-
encia de calor junto a un fluido térmico, encargdndose de transferir el calor desde el material y los
intercambiadores de calor.

Para ver un ejemplo de un ciclo ideal, procedemos a estudiar el ciclo de Carnot en su version
magnética, el cudl esta compuesto de:

T 4

vy

Fig. 1.3: Diagrama temperatura versus entropia para un ciclo de carnot magnético [1]].

1. Comenzamos de un estado (7, S1, H1), aplicamos adiabdticamente un campo externo Ho.
Ocupando los argumentos de la parte 1 para explicar la refrigeracién magnética, como debe
disminuir S,,, aumenta S, y S; lo que conlleva a un aumento de temperatura a 7},.

2. Luego, isotérmicamente aumentamos el campo magnético a Hs, llegando a la configuracion
(Th, Sa, Hs), proceso en el cudl el sistema entrega calor Q.

3. Disminuimos el campo magnético a H, adiabdticamente, en dénde igualmente la temperatura
se disminuye hasta T..

4. Isotérmicamente disminuimos el campo magnético hasta llegar a la configuracién inicial
(T,, Sy, Hy), proceso en el cudl el sistema recibe calor Q..

Notamos que los procesos que lo componen, justamente son los mas importantes para el MCE, el
proceso isotérmico y adiabdtico.

Ahora, podriamos pensar que este es un buen ciclo a replicar en general, pero resulta que el ciclo,
al ocupar campos magnéticos variables en cada uno de los puntos de trabajo, necesita un electroiman

10
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o un iman superconductor para que el campo magnético sea controlado, los cudles son ineficientes
en su uso de energias, lo cudl convierte en el ciclo en uno no apto para la refrigeracion.

También, existen otros tipos de ciclos que son ocupados mayormente, en especial la regeneracion
magnética activa (Active magnetic regenerator cycle o AMR) [1]], pero su estudio esta fuera del
propdsito de este trabajo.

83 Resultados del ensemble canodnico

Si bien, todos los resultados anteriores son correctos y ttiles, en términos de lo que vamos a estudiar
son insuficientes, y en general, nos valemos de la teoria de ensembles, especificamente, del ensemble
canonico, para poder obtener las cantidades que nos interesan.

Para esto, realizaremos un pequefio resumen conceptual y de férmulas importantes para este

ensemble [TTIF
Primero, la funcién de particion se puede expresar como:

Z(T,B) = gne "%, Con B=1/(kgT) (1.26)

Con esta obtenida, las otras cantidades termodinamicas pueden ser obtenidas con:

F(T,B) = —kT'n Z(T, B) (1.27)

S(T, B) = %(kBTan(T, B)) = % +kpln Z(T, B) (1.28)
B B _Ban B 2&

U(T,B) = (B) = === = kpT* 5 m Z(T, B) (1.29)

C(T, B) = g—g (1.30)

Otra relacidn que se usard es la siguiente:
C = k352<<E2> - <E>2> (1.31)

Deducida de:

) . 10°Z (10z\* 9 (10Z
@) == 555 (355) ~5(70)

_821nZ
=57
_oU 1 oU
- 98 kpo(1/T)

1 /oT1—'\ toUu T2
e
" kpp?

2Si desea revisar con mayor detalle el tema, puede revisar el libro Statistical Mechanics de R. K. Pathria y P. D. Beale.

11
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§3.1 Modelo de Paramagnetismo

Primero, estudiaremos lo que pasa en un sistema de N dipolos magnéticos, cada uno con momento
magnético p y un campo magnético externo H. En general, esperamos que el sistema de dipolos se
alinee con este campo magnético, pero no en su totalidad, ya que la temperatura hace un efecto
de resistir a esta tendencia. También, para temperaturas 7' — 0, esperamos que no exista esta
resistencia por parte de la temperatura, y para 7' — oo, haya una magnetizacion nula, dado que los

dipolos deberian estar completamente desalineados unos de otros.
Primero, la energia de este sistema es:

N N
Epy = _Z“i -H = —MHZCOSQZ'
i=1 i=1

De esto, la funcion de particion es:

Z(T,H,N) = [2(T, H,1)]" = [/0% d¢/11 d(cos 0) eﬁuHcose]N

sinh(BuH) ) N

Z(T,H,N) = (47r e

Y el potencial de Helmholtz:

F(T7 H, N) - —N]{JBT In (47'[‘Slnh(5'uH—>>

BuH
Y ocupando [1.24] se obtendra que:
1
M = Npu|coth 3 H—} = NuL(BuH),
u[ wi =5 g pL(BuH)

con L(z) la funcién de Langevin:

1
L(z) = cothz — —
(z) = cothx .

L(x)

X

Fig. 1.4: Grafica de la funcién de Langevin.

(1.32)

(1.33)

(1.34)

(1.35)

(1.36)

12



Efecto Magnetocaldrico en un sistema de g-clock §3. Resultados del ensemble candnico

Viendo una gréafica de esta funcién, como en la figura anterior, notamos que se cumple lo
esperado, ya que a campos fuertes H >> 1 o (T' << 1), la funcién de Langevin tiende a 1, y para
T >>1 (o H << 1), la funcién de Langevin tiende a ser lineal en su argumento, y tiene la forma
x/3 —23/45 + ..., con lo que la magnetizacién tiende a un valor pequefio.

Finalmente, las cantidades termodinamicas, ocupando (1.28)), (1.29) y (1.30), son:

inh(SuH NuH
S = Nkyln (zmsm Bfﬁl )> - :‘; L(BuH) (1.37)
U=F+TS=—-NuHL(BuH) (1.38)
_ Nkp But \?
=75 |~ (o) -

§3.2 Modelos de Ferromagnetismo

En los modelos de Ferromagnetismo, en general estamos analizando qué es lo que le pasa a una red
de espines (0 momentos magnéticos) al aumentar la temperatura del sistema, o aplicar un campo
magnético externo, etc. También, tenemos que considerar que tenemos varias formas de escribir que
pasa en términos de interaccidnes de los espines [13]].

Para poder ver los procedimientos para poder analizar estos sistemas, vamos a realizar algunos
calculos en unos modelos simplificados, para luego, entrar en la discusién del modelo que queremos
tratar.

§3.2.1 Modelo de Ising en 1 dimension

Fig. 1.5: Cadena cerrada de una red de Ising 1D [13].

Para este modelo, consideramos que tenemos una cadena cerrada de espines, en la cudl tenemos
dos tipos de interaccién: entre espines, que depende de la orientacién relativa entre espines vecinos
(nearest neighbours, n.n.), y la interacciéon con un campo magnético externo, en dénde esperamos
que cada espin se intente alinear con este. Con esto, el Hamiltoniano de este modelo (caso general
de Ising) es el siguiente

N
Higing=—JY 0i0;—pBY o5, o0;==%l1 (1.40)
(i) i=1

El origen del primer término es proveniente de una interaccién de exchange entre espines, de
origen totalmente cuantico, dado que un tratamiento cldsico para poder explicar el fenémeno de
alineamiento paralelo (o el caso de alinearse anti paralelamente) no es lo suficientemente fuerte

®De ac4 en adelante, cambiaremos la notacién de campo externo H con B para evitar confusiones con el Hamiltoniano.
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para explicar ciertos fendmenos. En general, tenemos que la interaccién de exchange proviene de la
antisimetrizacion de la funcién de onda de dos particulas, con interaccion:

Jnm = /Wn(rl)¢Z(rz)Unm¢m(r2)¢n(r1)d37”1 d’rs (1.41)

Y la diferencia de energia entre configuraciones con espines paralelos y antiparalelos es:
ETT — €+ = _2Jnm (142)

De lo que vemos que si J,,,,, > 0 (Caso ferromagnético), se prefieren estados con espines alineados.

Ahora, volviendo al analisis del modelo, notamos que podemos reescribir el Hamiltoniano de
una forma mads simétrica, recordando que estamos en una cadena cerrada, y periddica, con lo que el
vecino mas cercano al espin o; es 0;41. Notar que para evitar contar dos veces la misma interaccién
solo nos interesa el 0; 1. Asi, reordenando la segunda suma, el Hamiltoniano toma la forma:

N N
1
Hrpging = —J g Oi0i11 — §,MB g (0i + 0ig1) (1.43)
i=1 i=1

En este caso, nuestra funcién de particion es:

Z Z exp [B Z {JJZJZ_H + ,uB(m + O’H_l)}] (1.44)

o1==%1 on==%1

Definimos el operador P en el espacio de espines 2 x 2 con sus elementos de matriz:
N
1
(04| Ploiy1) = exp [52 {JO'iO'iJrl +5uBloi + O’i+1)}] (1.45)
i
. 1 0
Asignando el o; = +1 como <O> y 0; = —1 como <1>, tenemos que:
66(J+MB) e_ﬁj
P = ( py eﬁ(JuB)> (1.46)

Ocupando la relacién de clausura > _ ., [o)o| = 1,y que on4+1 = 01, reemplazamos esto en la
funcion de particion:

= Y ... Y (o1|Plog) (02|Plos) ... (on|Plon 1) (1.47)
o1=%1 on==%1

Z(T,B)= > (o1|PN|oy) = Tr PV =AY + ) (1.48)
o1==%1

con A1 y Aq los autovalores del operador P, que son:
28J | 28J 2 1/2
Az = e? cosh(BuB) + {e— BJ 4 287 Ginh (BMB)} (1.49)

Como comentario, este método de resolucién ocupa la llamada matriz de transferencia, la que nos
permite realizar un cdlculo rapido y relativamente facil de Z.
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Ahora, volviendo a analizar Z, notamos que \; > )y, con lo que para N — oo (Limite termod-
indamico), podemos hacer la siguiente aproximacién:

)\N
Z(T,B) = AV + A =AY <1 + 2) ~ AV (1.50)
Entonces, ocupando lo anterior y la ecuacion (1.27)), la energia libre de Helmholtz se puede aproximar
a:
F(T,B) ~ ~NkgTIn (W cosh(BuB) + {e_QBJ 287 sinh2(ﬁuB)}> (1.51)

Una cantidad que puede ser importante a la hora de analizar las transiciones de fase del sistema es
la magnetizaciéon M, que la podemos calcular de (1.24):

e?87 Ny sinh(BuB)

M(T,B) =
7.5 (14 €487 sinh?(BuB))

(1.52)

1/2

La cudl notamos que para B = 0, M = 0, lo que nos dice que es imposible tener una magnetizacién
espontdnea a cualquier temperatura 7' # 0, pero, si tomamos 7" — 0, con cualquier B # 0, tenemos
que la magnetizaciéon tiende a Ny , que es la mayor magnetizacion que puede tener el sistema,
todos los espines estan alineados, y por lo tanto, con esto podemos demostrar que debe existir
una transicién de fase a un comportamiento ferromagnético en este modelo, en 7, = 0. También,
ocupando las ecuaciones (1.28), (1.29), (1.30), podemos obtener las gréficas de las cantidades
termodindmicas por particula S(T', B)/N; U(T,B)/N; C(T, B)/N presentadas a continuacién:

Bu/J
— 0.

0.4
0.8
— 1.2
— 1.6
—_— 2.

=
2=
| [ 1
[V} (V] —
3 o =
— L
o -
-
.
)

kyT/J

Fig. 1.6: Grafico Energia interna versus temperatura para el modelo de Ising 1D.

0.7F

0.6

0.5F

s 0.4F
Nkp 0.3}
0.2

0.1F

0.0F

kg T/J

Fig. 1.7: Grafico Entropia versus temperatura para el modelo de Ising 1D.
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0.7F

ky T/J

Fig. 1.8: Gréfico Calor especifico a campo constante versus temperatura para el modelo de Ising 1D.

Igualmente podemos estudiar el efecto magnetocaldrico al obtener AS:

0.5F

0.4+

0.3+
AS

Nk o0

0.1

0.0

kg T/J

Fig. 1.9: Grafico AS versus temperatura para el modelo de Ising 1D. Cabe destacar que no obtuvimos
la grafica para B = 0 dado que es la nula (AS = 0).

§3.2.2 Modelo de Ising en campo medio

Hasta ahora, lo que hemos considerado es que cada espin interacttia con sus vecinos mas cercanos y
un campo externo, pero resulta que solamente existen soluciones analiticas para el caso 1D y el caso
2D sin campo externo (Solucién de Onsager). Por lo tanto, lo que se realiza es una aproximacion al
modelo de Ising (en cualquier dimensién) para poder obtener resultados.

Esta aproximacidn se realiza intercambiando la interaccién con los vecinos mds cercanos, a una
interaccion con el espin promedio de la red, y en términos matematicos lo que hacemos es ignorar
las fluctuaciones de espin, para lo cudl vemos la siguiente identidad [[14]:

0i0j = 0i(05) + 0; (0i) — (03) (05) + (05 — (03)) (05 — {7})) (1.53)

Notamos que los valores promedios de los espines son iguales para cada uno ya que el sistema
presenta una invariancia traslacional, y que el ultimo término son las fluctuaciones de espin con
respecto a su promedio, el cual vamos a despreciar. Con esto, el Hamiltoniano de Ising se convierte
en:

N
Higing = —J Y _{0i(0) + 05 () = (0) (o)} —uB ) o (1.54)
(4,5) i=1
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Los primeros dos términos, por la simetria traslacional del sistema, son equivalentes, y la suma por
los vecinos cercanos la podemos escribir como:

Z: izz f: (1.55)

'Lv]> i=1 <7’ i=1

N | —
QO

en donde lo que hicimos fue cambiar la suma por vecinos cercanos, por una en dénde vemos los
vecinos cercanos de cada sitio, denotada por (i) y agregamos un factor de 1/2 para evitar el doble
conteo por sitio, y dado que ya no nos interesa la interaccion entre vecinos, podemos cambiar esta
suma por un numero () que es llamado numero de coordinacién que nos indica el numero de vecinos
de cada sitio, el cuédl es dependiente de la geometria que analicemos, por ejemplo, para una red 1D,
seria () = 2, para una red 2D cuadrada, seria Q = 4.

Con estas simplificaciones, el Hamiltoniano anterior (que renombraremos a Hamiltoniano de
campo medio H,, y) nos queda como:

2 N
Hy g = NQ‘;@ =) {JQ (o) 0i + pBoi} (1.56)
i=1
2 N
= NQ‘;@ — (B + B) > o (1.57)

=1

En dénde el término B/ es un campo magnético producido por los espines, y tiene la forma:

gt — @7L0) (1.58)
I
Y podemos definir un campo magnético efectivo de la forma:
Beff = Bm_f. + B (1.59)

Luego, la funcién de particion del sistema la calculamos con (1.26)) junto a (1.57)), y nos queda:

Inp(TB)= Y ... 3 e INQU@ 2 bubey Do
o1==+1 on=%1

— o—BNQJI()/2 Sy ¢~ BnBesy 0Ly 0

o1==%1 on==%l1

N
- e—BNQJ<U>2/2< Z e—BuBeff‘T)

o=%1
= T INQIOP2 (B e/B:UBeff>N

Zmt(T,B) = e_BNQJ<U>2/2[2 cosh (BuBeff)}N (1.60)

Ahora, tenemos que la funciéon de particién depende del valor promedio de los espines, pero en
general, cantidades promedio las podemos obtener ocupando la funcién de particién, y en este caso,
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ocupando la siguiente férmula:

N N _BH
1 1 Zi:l oje BHm.s.
(o) =+ <Z;a> =Nz, (1.61)
N
— 1 Z 8 e_BHmAf.
NZm.f. i—i a(ﬂﬂBeff)
1 Oy
BUN Zp,.y. OBeyy
1 0lnZ,
o) BuN OBy
Con lo que obtenemos:
1 0 2
_ —BNQJ(0)? /29N
(o) BuN 9B,y <ln (e 2 ) + N Incosh (BuBeff))
(o) = tanh (BuBrs) = tanh (BQJ (o) + BuB), (1.63)

que corresponde a una ecuacién autoconsistente (y trascendental) para determinar (o), del cuél
podemos determinar la magnetizacién promedio (M), notando que esta es:

(M) = Np(o) (1.64)

Para analizar esto, primero vamos a ver el caso con B = 0, en dénde podemos intentar obtener una
solucion gréfica para (o), en la figuras siguientes:

10} BQJ=1

— (o

0.3 1.0 ) tanh(B J Q (o))

|
g

Fig. 1.10: Gréfica para ambos lados de la ecuacién autoconsistente, con 5QJ < 1.
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A

1of BQJ=1
05k

@
. L = : » (o)
-1.0 -05 0.5 1.0 - tanh(B J Q {c)

05l
-10F
15}

— (o}

-1.0 -5 0.5 1.0 : tanh(B J @ (&)

Fig. 1.12: Grafica para ambos lados de la ecuacién autoconsistente, con 5Q.J > 1.

Vemos que hay soluciones cualitativamente diferentes con 5QJ < 1 (ConT > QJ/k) 0 fQJ > 1
(Con T < QJ/kyp), siendo el primer caso un régimen paramagnético, con (M) = 0, y el segundo
el régimen ferromagnético (M) = +£Mj 6 0. Por esta razdén, dejamos que nuestra temperatura de
transicion en este modelo (a campo nulo) sea:

T. = @ (1.65)
kp
Comparando con el modelo de Ising 1D, correspondiente a campo medio con ) = 2, este resultado
es incorrecto, aunque ocurre que, en general, para altos numeros de coordinacidn, este es una buena
aproximacion, e incluso en el limite de () — oo, este resultado deberia ser exacto [[15].
También, podemos intentar obtener una gréfica de la solucién positiva de (o), en dénde podemos
ver mas detalladamente cudl es el comportamiento de este al aumentar la temperatura:
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0 2 4 6 8
kg T/J

Fig. 1.13: Grafica de (o) versus 7" para distintos valores de campo magnético, con ) = 4, obtenida
numéricamente.

Igualmente, se puede demostrar que el sistema no asume cualquiera de las posibles magne-
tizaciones (o valores promedio de espin), si no que hay configuraciones preferenciales, que nos
permiten descartar la solucién con (o) = 0 para T’ < T, y descartar la solucién negativa para campos
magnéticos positivos, y esto lo podemos hacer viendo que la grafica de la energia libre de Helmholtz,
obtenida a partir de (1.27)), con respecto a (o), y notar que valores minimizan F':

-14+¢ 1
-1.6F 1

p -18f |

JN
-2.0f T<Tg,B>0 ]

-2.2r 1

-2.4+F .
-1.5 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5
(o)

Fig. 1.14: Gréfica de F versus (o) para el modelo de Ising de campo medio, con @ = 4.

Luego, para poder obtener las cantidades termodinamicas tenemos que obtener numéricamente
(o) y asi saber su dependencia en 7'y B, con lo que podemos obtenemos que la gréfica de S(7')/N
es la siguiente:
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0.7F

0.6F

AS
N kg

N kp (),3;

0.0F

kgT/J kyT/J
(a) Gréfica de S versus T para el mod- (b) Gréfica de AS versus T para el
elo de Ising de campo medio, con modelo de Ising de campo medio, con
Q=4 Q=4

§3.2.3 Modelo de reloj g-Estados (g-State Clock)

En este modelo, trabajamos con una red de espines cuadrada bidimensional de dimensiones I X L =
N, y pasamos de tener solamente dos orientaciones posibles para los espines, a ¢ orientaciones
posibles (equiprobables) dentro del plano de la red, de tal manera que estas se asemejan a las
manillas de un reloj (de ahi su nombre). También, este modelo se ha pensado como una version
discreta del modelo 2D XY, en dénde los espines pueden tomar cualquier dngulo dentro de un circulo
en un plano. Varios sistemas se pueden aproximar a este modelo, como la unién Josephson, y ldminas
delgadas granulares desordenadas superconductoras [16]. Usando el modelo de g-clock, se han
llegado a resultados de comportamientos similares entre ambos modelos [17].

Una forma matemadtica de representar esto, es que el vector de momento magnético local del
sitio 7 puede ser representado como:

S; = <cos (%k),sin (%k)>, k=0,1,...,q—1 (1.66)
q q

De esta manera, el Hamiltoniano del sistema puede ser representado como:

N N

Hy=-J» Si-S;—uB-)_S; (1.67)
(4,5) i

En este Hamiltoniano, vamos a trabajar con J como una unidad de energia, y B también estara en

unidades de energia, con lo que B estard medido en unidades de .J/p, la temperatura en unidades

de J/kp, el calor especifico y entropia en unidades de kg, lo que significa dejar kg = J = = 1.

Sélo trabajaremos con los valores de ¢ pares, ya que nuestro sistema a campo cero presenta una
simetria con respecto a la inversion de espin S; — —.S;, mientras que los ¢ impares rompen esta
simetria.

De este modelo ya hay algunos resultados previamente reportados [[18], por lo que en este
informe, se informara de resultados obtenidos por medio de técnicas computacionales, para asi
lograr ver las caracteristicas termodindmicas del modelo, como también las dos transiciones de fase
que presenta este, la transicion de un estado ferromagnético a uno caracterizado por la formacién
de voértices, siendo esta transicion llamada Berezinskii—Kosterlitz—Thouless (BKT) [19]], y la otra
transicion es de este ultimo estado, a uno paramagnético [20]]. Por estas transiciones, se vuelve
interesante ver el efecto magnetocalérico en este modelo, y asi también podremos ver cual de estas
dos transiciones presenta un mayor MCE [18].

Una forma de trabajar con el modelo, es escribir el Hamiltoniano y su funcién de particién de
forma explicita, o sea, evaluar cada Hamiltoniano para cada configuracion, obtener la funciéon de
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particién considerando todas las configuraciones, y calcular las cantidades termodinamicas. Nos
podemos dar cuenta que en general, vamos a tener ¢V configuraciones distintas, lo que paraun g = 2y
L = 3, significa 2° = 512 configuraciones posibles, notando que este niimero crece exponencialmente,
y si bien, podemos usar calculos computacionales para poder intentar hacer este trabajo posible, en
algtin momento los tiempos de célculo se vuelven muy grandes, con lo que nos vemos en necesidad
de ocupar métodos numéricos para poder analizar de esta forma el modelo.

84 Simulacion Monte-Carlo

Una manera muy utilizada para abordar el problema de los tiempos de calculo es el de procedimientos
estocasticos para poder calcular integrales, o en este caso directamente, la funcién de particiéon. Uno
de ellos es el la simulacién Monte Carlo, introducido por Metropoli en 1949 [21].

En la simulacién Monte Carlo, seguimos la "dependencia temporal" de un modelo en el cudl sus
cambios no siguen un camino predeterminado, si no de manera estocdstica que depende de nimeros
aleatorios generados en la simulaciéon. Con una segunda secuencia de nimeros aleatorios diferentes,
los resultados no seran idénticos, pero se acercardn a los iniciales con algtn error estadistico [22].

El objetivo de esto es calcular valores de expectacion de cantidades observables, y en este trabajo,
en especial de la energia interna, que junto a (1.31)), encontramos el calor especifico C'y, y finalmente,
con la dejando T} cercano a 0, obtenemos la entropia A(S)y (7T, B), y finalmente, haciendo
distintas simulaciones con distintos campos, podemos calcular AS;s, = S(T, B) — S(T,0).

Para obtener AS;,, de A(S)x (T, B) seguimos el siguiente razonamiento: A temperatura 7 = 0, y
campo magnético B = 0, nuestro sistema tiende a alinear todos los espines entre si, con g orientaciones
posibles, con lo que la entropia sera S(0,0) = In ¢, mientras que a campo magnético B # 0, los
espines ademds de alinearse, también lo debe hacer con este campo externo, con lo que S(0,0) = 0,
con lo que podemos establecer que S(7,0) =Inqg+ A(S)g(T,0),y S(T, B) = A(S)y (T, B), con lo
que es AS;so = A(S)g(T,B) — (Ing+ A(S)g(T,0)).

84.1 Estimadores

En general, sabemos que para obtener el valor de expectacién de un observable () hay que ponderar
cada valor @, con sus respectivas probabilidades p,,, y usando el ensemble candnico, tenemos que
esto es [23]:

—BE,
<Q> = Z Qup,u = % (1.68)
o H

Pero a la hora de realizar célculos exactos con esta féormula, esta cantidad se vuelve no préctica
de calcular al aumentar el nimero de particulas disponibles en nuestro sistema. Ahora, si queremos
encontrar un estimador de este valor de expectacién dado M estados, tendremos que el mejor de
ellos es:

M —1_—BE,;

0 > Quib; € PBui
M= M -1 _BEL'
Zj Py € "

Nos podriamos preguntar, (Como podemos elegir estos M estados de tal manera que ; sea un
estimador adecuado para (Q)? Si eligiéramos que todas las probabilidades sean iguales, tendriamos:

(1.69)

Qur = 2= it " (1.70)
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Pero, resulta que esta decision es muy mala. Esto dado que solo podemos muestrear un pequefio
numero de estados en comparacion al total. Para dar un ejemplo, consideremos un sistema ctibico
Ising de 10 x 10 x 10 espines. Este sistema tendria 2190 ~ 103% estados, y un cdlculo computacional
podria intentar obtener alrededor de 10® de esos estados en un buen nimero de horas en un
computador de alta gama, lo que significaria que estariamos muestreando solamente 1 en 10%%2
estados, y podria ocurrir que el mayor efecto esté dado por un nimero pequeiio de estados, mientras
que los otros estados contribuyen muy poco a la simulacién. Este efecto es muy importante a la hora
de ver temperaturas bajas, en dénde en general los sistemas son dominados por un niimero pequefio
de estados de baja energia dado que no hay suficiente energia térmica.

Entonces, el problema ahora se vuelve en como encontrar estados representativos del sistema, y
usar estos para reemplazarlos en sin tener que usar muchos términos. La técnica para poder
realizar esta seleccion de estados mas importantes entre todos los posibles se llama "Muestreo por
importancia" (Importance sampling).

84.2 Muestreo por importancia

Una situacién real que nos puede ayudar a entender la préxima eleccién de probabilidades, es ver
que ocurre con las mediciones de un gas. Consideremos un litro de gas en condiciones ambientales
estandar. Este sistema tiene una cantidad de moléculas en el orden de 10%2. Velocidades tipicas de
estas son de alrededor de los 100 m/s, lo que les da una longitud de onda de Broglie de alrededor
de los 10~m. Entonces, cada molécula tendrd 10?7 estados cuénticos posibles, y el gas completo

(1027)1022 estados posibles. Estas moléculas cambian de un estado a otro al colisionar entre ellas o
con las paredes del recipiente, con 10 colisiones por segundo, o 103! cambios de estado por segundo.
A este ritmo, deberfa tomar alrededor 1019 veces la vida del universo para que nuestro litro de gas
pase por todos los estados posibles, pero claramente no necesitamos todo este tiempo para que al
medir cualquier cantidad de este gas, obtengamos un valor promedio adecuado. Esto es ya que el
gas solo pasa un pequefio numero de estados significativos para tener esas cantidades promedio. En
efectos practicos, estos sistemas reales realizan un calculo Monte Carlo por si solos [23].

Nosotros podriamos intentar replicar este efecto, y recordando que estos gases se distribuyen
de forma Boltzmaniana, podriamos elegir esta distribucién como la representativa para nuestro
estimador :

6_6E;L
Pu = 7 (171)
Con lo que nuestro estimador es:
| M
Qu =17 2; Qui (1.72)

Esta definicion de Q,; es mucho mejor que la anterior, especialmente cuando el sistema pasa la
mayor parte de su tiempo en un nimero pequefio de estados en comparacién al total.

Ahora queda el como hacer que la seleccion de estados siga esta distribucion de Boltzmann, lo
que se logra de forma estandar con los "procesos de Markov".

8§4.3 Procesos de Markov

Para nuestros propdsitos, un proceso de Markov es un mecanismo en el que, dado un sistema en
el estado u, se genera un nuevo estado v de forma aleatoria [23]]. La probabilidad de general
estado v dado p es llamada la "probabilidad de transicién" P(u — v), y debe cumplir las siguientes
condiciones:
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* No deben cambiar en el tiempo.

* Deben depender en las propiedades de los estados . y v, y no en alguno de los otros estados
por los que el sistema ha pasado.

¢ Debe satisfacer la restriccion:

> Plu—v)=1, (1.73)

dado que se debe generar algtn estado cuando trabajamos un estado . También, cabe recalcar
que se incluye la probabilidad de que se mantenga el mismo estado, o sea, P(u — ().

En las simulaciones Monte Carlo, los procesos de Markov se usan para generar nuevos estados, tal
que dado un tiempo suficiente, se produce una sucesion de estados que siguen la distribucion de
Boltzmann, y asi termalizamos nuestro sistema. Para lograr esto, se imponen dos criterios mas:
ergocidad y balance detallado.

La condicion de ergocidad para nuestra cadena de procesos de Markov constituye en que, par-
tiendo de un estado, sea posible llegar a cualquier otro estado dado un tiempo suficientemente
largo. Este principio se puede ajustar acorde a los recursos disponibles, y el tipo de Monte Carlo
a implementar, pero tenemos que tener en cuenta de que al tener menos estados a elegir, nuestra
simulacién tenga menor precision.

La condicion de balance detallado nos garantiza que si nuestro sistema se termaliza o llega
al equilibrio, generamos una distribuciéon de probabilidades de Boltzmann. Para demostrar esto,
primero, nos valemos de la llamada ecuacidon maestra, que nos dice la evoluciéon temporal de las
probabilidades de que un sistema se encuentre en un estado yu, es acorde a las tasas de transicion de
que el sistema llegue al estado p, y salga del mismo estado:

dpgt(t) = zyjp”(t)P(V — ) = zy:pu(t)P(u —v) (1.74)

Luego, notamos que en el equilibrio, esperamos que la derivada temporal de p,, sea 0, con lo que:
ZpMP(,u —v)= ZpVP(V — 1)
pu Y Pp—=v) =Y p,Pv—np)

Pu=Y_ pP—p), (1.75)

v

dénde ocupamos (1.73)).

Podriamos pensar que con esto, estariamos con todas las condiciones necesarias para asegurar la
seleccidon adecuada de estados, pero todavia existen problemas con ello, y se puede demostrar este

punto.
Partiendo con que la probabilidad de tener el estado v en un tiempo ¢ + 1 viene dada por:
po(t+1) = P(u— v)p(t) (1.76)
I
En notacién matricial es:
p(t+1)=P-p(t) (1.77)
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Con p el vector con elementos p,,. Si el proceso alcanza un estado de equilibrio en ¢ — oo, tendriamos:
p(c0) =P - p(c0) (1.78)

Pero, es posible que el proceso llegue a un equilibrio dindmico, en dénde p rota alrededor de distintos
valores. Esta rotacion es llamada ciclo limite, y se satisface que:

p(co) = P" - p(00), (1.79)

con n la longitud del ciclo. Con esto, la ecuacién (1.75)) no garantiza que se llegue a una distribucién

del tipo Boltzmann, y para arreglar este problema, se agrega una nueva condicion llamada balance
detallado:"

puP(p —v) =p,P(v— p) (1.80)

Asi, el sistema tiende a transitar en estados ;. — v con la misma frecuencia que v — p. También, se
puede demostrar que esta condicién elimina los ciclos limite, y una explicacion de esto es que, en
los ciclos limite, las probabilidades de transicion son tales que el sistema sigue un orden ciclico de
estados, y para esto, deben ocurrir mas transiciones a un estado en particular, que transiciones hacia
afuera de ese estado, pero esta condicién de balance detallado nos dice que en general, estas deben
ser iguales y asi logra eliminar los ciclos limite. Esto, con la condicién de que el balance detallado
nos da al reemplazar p,, con (1.71), tenemos que:

Plu—v) _pv_ B (1.81)

P(v—=p)  pu

Y finalmente, con esto logramos garantizar que el proceso de Markov genera estados que siguen
probabilidades de la distribuciéon de Boltzmann.

84.4 Tasas de aceptacion

Si bien, se ha detallado en la teoria de procesos de Markov, todavia no se ha establecido cual es el
proceso de Markov correcto a usar en nuestro Monte-Carlo. En general, encontrar este es un gran
trabajo de por si. No siempre es necesario encontrar uno que produzca las probabilidad de transicién
exactas para una probabilidad de Boltzmann, sino que podemos introducir las llamadas tasas de
aceptacion, que nos ayudan en esta eleccién.

Notando que la probabilidad de transicién P(u — p) siempre satisface el balance detallado,
esto nos da flexibilidad en como podemos elegir las otras probabilidades de transicién, siempre que
ajustemos el valor de P(u — p) de tal manera que se satisfaga y no sean valores fuera de
[0, 1]. Ahora, descompondremos P(u — v) en dos partes:

Plu—v)=gp—v)A(p —v) (1.82)

La primera de estas (g(u — v)) es la probabilidad de seleccién, en el que dado un estado , se
genera el estado v, y A(u — v) es la tasa de aceptacién, que nos dice que si estamos en el estado p,
y se genera v, aceptamos el cambio al estado v por una fraccién de tiempo, y el resto deberia estar
en p. Con esto, tenemos libertad de como elegir g(i« — v) ya que (1.81) solo fija las razones de los
Alp = v)[A(v — p)

A ) (1.83)
I 1t)
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Con esto dicho, nosotros queremos un algoritmo que se mueva muchisimo entre nuestros estados
para asi lograr obtener una buena muestra de las cantidades a través de ellos, y la solucién a esto
es hacer que las tasas de aceptacidn sean lo mas cercanas a 1. Ahora, una forma eficiente de hacer
esto es que al tener fijas las razones de los A(u — v)/A(v — u), podemos dejar la mayor de estas
como 1, y dejar la otra como el valor que cumple la ecuacién (1.83)). Con esto, nos aseguramos que
al menos se van aceptar los cambios de estado en cierta direccion.

Otro detalle importante, es que en la practica, lo mejor es dejar las caracteristicas de los estados
p 'y v como factores que afectan en su mayor parte solamente a g(; — v), y poco a las tasa de
aceptacion.

§4.5 Algoritmo Metropolis

El algoritmo a utilizar en el trabajo es el Metropolis, introducido por Nicolas Metropoli y sus
compaiieros de trabajo en 1953, usado para simular gases de esferas duras [24]. Cabe recalcar que
si bien, existe una gran cantidad de algoritmos, este es uno de los mas utilizados.

Un hecho importante es que las energias en el equilibrio térmico tienen fluctuaciones muy
pequefias en comparacion a la energia del sistema completo, o en otras palabras, el sistema pasa la
mayor parte del tiempo en estados en un rango pequeiio de energias y no hay muchas transiciones
a estados que cambien la energia del sistema de forma dramatica. La forma mas facil de usar
esto es considerar cambios de estado en los cudles solo hayan variaciones en un solo espin, o en
aglomeraciones de ellos, llamadas “single espin updates”, o “Cluster updates”, respectivamente.

Ahora, en el algoritmo Metropolis, se eligen las probabilidades de seleccién g(p — v) de todos los
estados v iguales. Notando que nuestro sistema tendra /N espines, y usando los single espin updates,
vamos a tener /N posibles estados v a los que podemos llegar dejando fijo u. Por lo tanto, tenemos N
probabilidades de seleccién g(n — v) distintas de 0, con el valor:

1
gp—v)= N (1.84)

Con esto, la condicién de balance detallado (1.83) va a ser:

Py —v) _ gl — v)A(p — v) _ Alp — v) — ¢ BE-Ey) (1.85)
Pr—pm)  gw—mAw—p) A —p) |

Para poder maximizar la tasa de aceptacion, la idea es dejar el mayor de estos como 1, y ajustar
el otro. En este caso, se hace el siguiente raciocinio: Teniendo los estados . y v, si la energia del
estado v es menor que la de y, el cambio de estado A(u — v) es 1, y en caso contrario, tendriamos
que A(v — p) tiene que ser 1, y A(u — v) debe ser e~ #(Ev=E) para poder mantener la condicién
anterior. Por lo tanto, tendriamos que A(y — v) es:

e AE-ED Si E,>E,

Alp = v) =
(h=v) =9, ., Si E,<BE,

(1.86)

Ahora, queda ver si en caso que F, > E,, el cambio realmente ocurre o no (Hasta ahora, solo hemos
visto la probabilidad con que ocurra), y esto lo hacemos eligiendo un nimero r al azar entre 0y 1,
con distribucién uniforme, y si < e~#(¥»—Fk)  aceptamos el cambio, y en caso contrario, lo dejamos
igual.

De forma resumida, los pasos a seguir en el algoritmo Metropolis, para trabajar en el sistema de
g-clock, son [22]:

1. Elegimos un estado inicial, por ejemplo, que todos los espines estén alineados en cierta direccion,
o todos apuntando en direcciones aleatorias uno con respecto a otro.
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2. Elegimos un sitio i.

3. Calculamos el cambio de energia AE = E, — E,, que resultaria si cambidramos el espin del
sitio 4, a alguno de los ¢ — 1 posibles.

4. Si AE < 0, aceptamos el cambio, dejamos este como nuestra nueva configuracién inicial, y
volvemos al paso 2.

5. Si AE > 0, elegimos un numero aleatorio r con 0 < r < 1.

6. Sir < e #2F cambiamos el espin, dejamos este como nuestra nueva configuracién inicial, y
volvemos al paso 2.

7. Sir > e PAF no se acepta el cambio, y volvemos al paso 2.

En general, se mide el "tiempo" de este proceso en tiempo Monte Carlo, con medida el paso Monte
Carlo, correspondiente a que nuestro algoritmo recorra cada sitio de la red una vez.

8§4.6 Mediciones

En general, nuestra toma de datos ocurre una vez que nos aseguramos que el sistema se encuentra
termalizado, pero con ello, nos entra la duda de, {Cuanto tiempo tarda el sistema en llegar a la
termalizacion? Podriamos hacer un grafico de nuestras cantidades con respecto al nimero de pasos
Monte Carlo, ver en que punto llega a un equilibrio o se estabiliza alrededor de un valor, y luego
empezar a tomar datos.

magnetization m

ln.ll._lna'fllll.llllll_n]_l

PP S U TN BENEPEI B
0 2000 4000 6000 8000

time ¢

8
8

Fig. 1.16: Magnetizacion de un sistema Ising 2D 100x100 respecto al tiempo (Pasos Monte Carlo),
para dos simulaciones distintas con estados inciales diferentes. Para el tiempo ¢ = 6000, ambos
fluctian con respecto a un valor promedio igual, con lo que se concluye que ambos sistemas han
termalizado [23].
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—920}t ]

0 1000 2000 3000 4000 5000
t

Fig. 1.17: Energia interna de un sistema q-clock 4x4 con ¢ = 8, respecto al tiempo (Pasos Monte
Carlo) y variables 7" = 0.5, B = 0. Notamos que la termalizacién se alcanza en un pequefio nimero
de pasos.

Para ello, se define una cantidad llamada tiempo de correlacién 7, que corresponde al tiempo
para que un sistema en un estado A, genere un estado B no correlacionado, de tal forma que A
pueda ser usado para los promedios estadisticos. Esto ocurre ya que las cadenas de Markov generan
estados poco diferentes uno del siguiente, lo que a la hora de medir, afecta como un sesgo, por lo
que se espera un tiempo 7 para asegurar que estos dos estados sean independientes. Para encontrar
este tiempo, se encuentra la funcién autocorrelacién de la cantidad a medir, definida como:

() = / at' [m(t') — (m)] [m(t' + ) — (m)] (1.87)

Como ejemplo, en el caso de la magnetizacién en un sistema Ising 2D, podriamos observar la
siguiente grafica.

1,0 LI B I LA B | I L | I LA N B l LA ] T Trey ]
= 08 s
2 [ ]
g i ]
g 06 ]
§ L -
s 04 -
5 - J
o L 4
S - 1
sz 02 -
N i i
5 ! :
o 0.0 |- —
g [ ]

_0.2 [ | T I N - I T T - I T -} I T | l i | |—

0 100 200 300 400 500 600
time ¢

Fig. 1.18: Autocorrelacién de la magnetizacién en un sistema Ising 2D 100x100 respecto al tiempo
[23].
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Se espera que la autocorrelacion sea una funcién exponencial decayente, de la forma:
NOET (1.88)

Con esto, se espera que se pueda encontrar una configuracién independiente cada 27, con lo que el
numero de mediciones totales que se puede hacer, si la simulacién durara ¢,,,,, seria:

tmaz
= 1.
n=—- (1.89)

De todas formas, es muy comun tomar datos en intervalos menores que el del tiempo de correlacion.
Por ejemplo, en el caso del algoritmo Metropoli, podriamos tomar una medicién cada paso Monte
Carlo (vez que consideramos toda la red). Esto ya que no conocemos el tiempo de correlacién hasta
una vez que nuestra simulacién termine, y queremos asegurarnos de aunque sea tomar una medicién
independiente cada 2 tiempos de correlacién, y también necesitamos suficientes datos para poder
calcular nuestra funcién de autocorrelacién con precisic')n

§4.7 Simulaciéon computacional

Para trabajar en esta tesina, se hizo uso de dos programas. Los calculos tedricos, y graficos se
obtuvieron con Mathematica, mientras que el algoritmo Monte Carlo se realizé con 10000 pasos
Monte Carlo para termalizacion, y la gran cantidad de pasos nos asegura que todos los sistemas
que analicemos estardn termalizados (ver figuras y[1.17), y 50000 pasos para el célculo de
promedios. Una vez calculados los dltimos, se avanzé en temperaturas con pasos de 0.01, partiendo
de T'=0.01 a T = 5.00, y se repite todo el procedimiento para distinto campo magnético. Esto se
llevo a cabo en un codigo de C+ +, compilado con g+ +, del cudl se obtuvo los datos usadosE]

Cabe destacar, que las redes usadas fueron de un largo (L + 2)x(L + 2), esto ya que ocupamos las
condiciones de borde libre, en dénde dejamos el espin de los bordes como 0, y esta eleccién proviene
de que esta condicion es mejor para emular el hecho de trabajar en sistemas pequefios.

“El tema de simulacién Monte Carlo se trata con mayor profundidad en los libros de D. Landau y K. Binder A Guide to
Monte Carlo Simulations in Statistical Physics, y M. E. J. Newman y G. T. Berkema Monte Carlo Methods in Statistical Physics.
°En el anexo §3 puede encontrar mds informacién sobre estos cédigos.
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Capitulo 2

Resultados y discusion

81 Resultados analiticos

§1.1 Resultados y discusion para 3x3

Empezamos la discusién viendo los resultados analiticos de la red 3x3, la cudl, por nuestra potencia
computacional, sélo la calculamos para ¢ = 2y ¢ = 4. Los resultados estdn en las siguientes figuras:

U/N

-2.0 — 0.8
— L.

@ ()]

Fig. 2.1: Energia interna U/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el
modelo de g-clock para una red de 3x3, con g = 2 (izquierda) y ¢ = 4 (derecha).

0.7f 14
0.6f 1.2
05f B 1.0 B
— 0. ‘ — 0.
04} 0.8
C/N 0.2 C/N 0.2
03¢ — 04 0.6 — 04
0.2f — 06 0.4 — 0.6
0.1} — 08 0.2 — 08
— 1L — 1
0.0f 0.0} 4
1 2 3 4 5 1 2 3 4 5
T T
(@ (b)

Fig. 2.2: Calor especifico C'/ N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el
modelo de g-clock para una red de 3x3, con g = 2 (izquierda) y ¢ = 4 (derecha).
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1.4r

5 -
1.2 | — 0.
1.0k 0.2
0.4
0.8+
S/N — 0.6
067 1 o8

04F | — 1.
0.2 __%
0.0} ‘

@ (b)

Fig. 2.3: Entropia S/N en funcién de 7" para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo
de g-clock para una red de 3x3, con ¢ = 2 (izquierda) y ¢ = 4 (derecha).
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Fig. 2.4: Variacién de entropia AS;s,/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje
y, para el modelo de ¢-clock para una red de 3x3, con ¢ = 2 (izquierda) y ¢ = 4 (derecha). Cabe
destacar que no obtuvimos la gréfica para B = 0 dado que es la nula (AS;s, = 0).

Dado que trabajamos con ¢ < 5, solo se observa un peak en C (figura [2.3)), correspondiente a la
transicién de un sistema ferromagnético, a uno paramagnético desordenado.

Primero, a temperaturas bajas y campo nulo, vemos que se cumple nuestra prediccién de la
entropia, ya que esta adquiere el valor de (Ingq)/N, mientras que al aplicar campo magnético se
rompe la degenerancia de la energia y la entropia adquiere el valor 0. Por otro lado, a temperaturas
altas, la interaccion de exchange y acople a campo magnético son muy bajas al compararlas con
las fluctuaciones térmicas, en la que cada espin es independiente uno del otro, y tenemos ¢V
configuraciones distintas del sistema, correspondiente a una entropia de S/N = Ing.

El efecto de aplicar campos magnéticos es un corrimiento del peak, lo que se puede deber a que el
estos campos hacen favorecer la fase ferromagnética sobre la desordenada, con lo que la temperatura
de transiciéon debe aumentar. También, se observa que a mayor campo aplicado, mayor es nuestro
efecto magnetocaldrico, lo cudl es esperable, ya que deberia existir una mayor diferencia en el orden
entre los estados sin campo magnético, comparados con los que tienen un campo. Igualmente, este
campo hace que la energia base del sistema disminuya.

En relacién a ¢ podemos ver las figuras y[2.4] se observan mayores valores al comparar
los resultados de ¢ = 2 con los de ¢ = 4, lo que se puede deber a que en el dltimo caso, el sistema
tiene un mayor nimero de configuraciones posibles comparado al primero.
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§2 Resultados computacionales

§2.1 Resultados
§2.1.1 Red 10x10
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Fig. 2.5: Calor especifico C'/ N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el
modelo de g-clock para una red de 10x10, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.6: Entropia S/N en funcién de 7" para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo
de g-clock para una red de 10x10, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.7: AS;s,/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo de
g-clock para una red de 10x10, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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§2.1.2 Red 16x16
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Fig. 2.8: Calor especifico C'/N en funcién de 7" para distintos campos B apuntando al eje y, para el
modelo de g-clock para una red de 16x16, con ¢ = 2,4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.9: Entropia S/N en funcién de 7T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo
de ¢-clock para una red de 16x16, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.10: AS;s,/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo de
g-clock para una red de 16x16, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.11: Calor especifico C'/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el
modelo de g-clock para una red de 32x32, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.12: Entropia S/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo
de g-clock para una red de 32x32, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.13: AS;s,/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo de
g-clock para una red de 32x32, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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§2.1.4 Red 64x64
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Fig. 2.14: Calor especifico C'/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el
modelo de ¢-clock para una red de 64x64, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.15: Entropia S/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo
de ¢-clock para una red de 64x64, con ¢ = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.16: AS;s,/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo de

g-clock para una red de 64x64, con ¢ = 2,4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.17: Calor especifico C'/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el
modelo de g-clock para una red de 128x128, con ¢ = 2,4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.18: Entropia S/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo
de g-clock para una red de 128x128, con ¢ = 2,4, 6, 8 respectivamente.
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Fig. 2.19: AS;s,/N en funcién de T para distintos campos B apuntando al eje y, para el modelo de
g-clock para una red de 128x128, con g = 2, 4, 6, 8 respectivamente.
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§2.2 Discusion

Primero, los gréficos del calor especifico por espin C'/N son los obtenidos con los datos directos de
la simulaciéon computacional, mientras que los otros son obtenidos al interpolar y obtener los datos
en puntos especificos, para luego interpolar, y dado el gran nimero de puntos, esperamos que esta
sea una buena simulacion de la situacion.

En las gréficas de C/N (figuras 12.11}|2.14]y) [2.17] observamos para ¢ = 2 y 4 una unica
transicion de fase igual a los casos estudiados anteriormente, siendo esta transicion correspondiente
a un estado ferromagnético a paramagnético desordenado, mientras que para ¢ = 6 y 8 observamos
otra transicién mas, en dénde entre los dos estados nombrados anteriormente, vemos una fase BKT,
en la cual existen estados de vortices entre los espines, y la transicion de fase a este estado ocurre a
temperaturas bajas, disminuyendo esta temperatura de transicion al aumentar q. También, en general
se observa que el mayor peak en C'/N es con g = 4, y este aumenta a medida que aumentamos el
tamafio de la red. Que el mayor peak ocurra con g = 4 puede deberse a que es el menor estado con
solo una tnica transicién, y que la presencia de dos transiciones hace que el cambio de estados sea
mas gradual, disminuyendo la capacidad calorifica de cada peak.

También, se observa que el calor especifico disminuye su peak al aumentar el campo magnético,
lo cudl puede deberse a una transicion de fase mas gradual por el hecho de que el campo se opone al
"desorden" de los espines. Notamos que a temperaturas altas, el calor especifico decae a 0.

En relacién a la entropia por espin S/N (figuras [2.12][2.15|y[2.18)), se logra apreciar un
ntmero de inflexiones en ella correspondiente a cuantas transiciones de fase presenta el sistema con
un ¢ respectivo, y el valor de S(7"= 0, B = 0) = Ing¢ no se logra observar para L grandes, ya que
dividimos por N = L? para obtener las graficas. También, se observa que se cumple lo predicho en
relacion al valor de S/N con T altas, siendo teniendo de asintota In ¢, independiente de B, sélo que
a B mayores se necesita mas temperatura para acercarse a esta asintota.

Finalmente, en relacién a AS;s,/N (figuras 12.10}2.13} [2.16]y[2.19), observamos peaks en las
mismas temperaturas de transicién observadas para C'//N, y este aumenta con el campo magnético,
siendo maximo en ¢ = 4.

Ahora, vamos a mostrar graficas que comparan las cantidades termodindmicas mostradas pero
paraq =4y B =1, con los L usados en la simulacion:

3.5

3.0

T
-

— 10

20" 32

1.0¢

0.5

0.0

Fig. 2.20: Calor especifico C'/N en funcién de 7', con B = 1 apuntando al eje y, para distintos largos
de red L con q = 4.
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Fig. 2.21: Entropia S/N en funcién de 7', con B = 1 apuntando al eje y, para distintos largos de red
L con g =4.
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Fig. 2.22: AS;,/N en funcién de T, con B = 1 apuntando al eje y, para distintos largos de red L
con g = 4.

Viendo estas, podemos ver que el calor especifico y la diferencia de entropia aumentan mientras
aumentamos el nimero de espines, mientras que la entropia disminuye, como también el peak es
desplazado a temperaturas ligeramente mas altas, pero en general, estas diferencias son minimas y
se reducen con el nimero de espines. Esto es una buena sefial ya que nos dice que podemos estudiar
sistemas de una gran cantidad de espines analizando que ocurre con sistemas mas pequenos, y
usando las cantidades normalizadas.

83 Conclusiones

En este trabajo estudiamos la mecdnica estadistica y termodinamica de variados sistemas de espines
considerando interacciones de exchange entre vecinos y acoplamiento espin-campo magnético,
enfocdndonos en la obtencion de resultados nuevos para un sistema de g-clock 2D y con el objetivo
principal de analizar que ocurre con el efecto magnetocaldrico en este. Para ello tuvimos que usar
distintos métodos analiticos y, en su mayoria, numéricos y computacionales, en especial el método
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Monte Carlo con algoritmo Metropoli, usando distintos tamafios de red para poder obtener las
cantidades deseadas, normalizarlas por la cantidad de espines, y asi analizar estas.

En relacién a los resultados, primero logramos observar los resultados esperados para las distintas
redes con ¢ = 2,4, 6,8, en donde obtuvimos una transicién de fase para ¢ < 5, con la presencia de
un estado ferromagnético ordenado a temperaturas bajas, y un estado paramagnético desordenado
a temperaturas altas, mientras que para g > 5, se observan dos transiciones de fase, una de ellas
llamada fase de vortice o BKT. A temperaturas bajas empezamos en un estado ferromagnético, para
luego a temperaturas medias pasar a un estado BKT, caracterizado por formacién de vértices, para
terminar a temperaturas altas con un estado paramagnético. El efecto del campo magnético es el de
aumentar la temperatura de transicion, ademas de aumentar el ancho de los peaks.

El mayor —AS;,,/N se encontré en ¢ = 4 con B = 1, y el andlisis para distintos tamafios de
red nos indica que al aumentar este, aumenta el efecto, pero cada vez en magnitudes menores y
despreciables luego de 64 X 64, por lo que podemos concluir que el andlisis de una red de tamafo
pequefio nos puede dar resultados aproximados para redes grandes.

84 Proyecciones a futuro

Una forma de ampliar nuestro modelo es la inclusién de mas interacciones que no fueron nombradas,
especificamente la presencia de anisotropia en la red, correspondiente a un direccién privilegiada por
los espines, y otra posible interaccion es la interaccion dipolar entre espines, la cudl fue despreciada
ya que disminuye en gran cantidad con la distancia.

Estos dos términos afectan en el Hamiltoniano como [25]] [126]:

Hanisotropy = KZ (Sz : ﬁ)2 (21)
Si-8; —3(Si - 7i;)(S, - 74
Hdipolar = az ! ( 3 ])( ! ]) (2.2)
i<j (]

Otra forma de ampliar el trabajo es usar otros tipos de algoritmo para el cdlculo Monte Carlo, y
comparar resultados. También es posible usar redes con espines faltantes. Finalmente, en este
trabajo se podria observar que ocurre con las otras cantidades termodinamicas como energia interna,
magnetizacion y también obtener curvas de histéresis, y realizar un mejor andlisis de las transiciones
de fase.
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Capitulo 3

Anexos

§1 Energia por campo externo

Podemos calcular el trabajo en un inductor considerando un pequefio cambio en el flujo magnético,
y aplicando la ley de Faraday [27]:

ow = —EIot =15 3.1
Ahora, con la ley de Ampére:
I= 55 H.dl (3.2)
Podemos reescribir este resultado como, y considerando B como la inducciéon magnética, tendremos:
Sw = —EI5t = 55 §OH -dl = / H -§Bd*r (3.3
Cuando la magnetizacién es uniforme, esta expresion puede ser reescrita como:
W =H-/B (3.4
Con §W el incremento de energia por unidad de volumen.
Ahora, tenemos que el campo magnético H esta compuesto de 2 contribuciones, un campo

magnético externo H' y un campo demagnetizante, proveniente del material, que es Hg, y la
induccidon magnética cumple que:

B = po(H + M) = j1(H' + Hy+ M) (3.5)
Con:
V-H =0 (3.6)
V x H' = j', Con j' una distribucién de corriente externa. (3.7)
VXH;=0 (3.9)

Con esto, la expresion de trabajo también contiene la energia del campo magnético H en un
espacio vacio [ pugH' - §H'd3r, la cudl no cambia nada la energfa del sistema magnético con el que
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trabajamos, por lo que la restamos a la expresion original de trabajo. Y con esto, tendremos que:
Suw' = /H 6B — woH' - 6H' &®r (3.10)
= o [/5(H’-Hd) d3r+/Hd-5Hdd3r+/ H-5Md3r] (3.11)
v

La primera integral es 0 ya que V- H' = 0,V x H, = 0, la segunda integral es la energia propia
magnetostatica, que la podemos reescribir como:

8em = —Jlo / H,-5Mdr (3.12)
1%
Y con esto, finalmente tendremos:
ow' = / H' - 5M d3r (3.13)
1%
W' = ugH' - 5M (3.14)
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§2 Ensemble Canonico

Consideramos un sistema cerrado de un reservorio junto a el sistema a analizar, en lo que vamos a
tener que la energia total es [13]]:

E=FErp+ FEg (3.15)

7777777777777
heat bath W /
ff//’//f;;//

/E tem S
f / R // s}rg ‘e:.-rnT /

/;/ff f/////éf

/

Fig. 3.1: Sistema en un bafio térmico/reservorio [[13].

Dado que el reservorio es muy grande comparado al sistema en cuestion, tenemos que:

Eg Er
1-— 1 1
i3 ( E) << (3.16)

Si S es un sistema cerrado, la probabilidad de encontrar el microestado ¢ con cierta energia F;, p; es
proporcional a su nimero de microestados con la energia correspondiente Qg(E;). También, p; es
proporcional al numero de microestados en el sistema total con S en el microestado i y energia F;,
que es igual al nimero de microestados con energia £ — F;:

pi X Qr(ER) = Qr(E — E;) (3.17)

Ahora, por la condicién de energias, podemos expandir {2 con respecto a E;, pero primero expandi-
mos la entropia del reservorio Sg = kg In Qg:

kg IHQR<E — Ez) ~ kp IHQR<E) — EZ%U{B IHQR(E)) + ... (3.18)

Recordando que tenemos la siguiente relacion:

0 oSp 1

o keI Qr(E)) = -0 = & (3.19)
Entonces, queda:
E;
kB IHQR(E — Ez) = kB IHQR(E) — T (320)
IHQR(E — Ez) ~ In QR<E) — 5EZ, B = L (321)
kT

Qr(E — E;) = Qp(E)e PEi = CePE (3.22)
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Con C una constante.

Ahora, podemos obtener la probabilidad p; al también considerar que esta debe ser normalizada

con ) . p; = 1, con lo que queda:

Pi = S~ CBE;

Denotamos como funcién de particion:
Z = E e PE:
i

Y las energia interna de nuestro sistema la podemos obtener con:

BE;
ZEzpz = ZE% = ——1n <Ze—ﬂE> = —(Zan

Comparando la ecuacién (1.25)) con (3.25), y recordando la definicién de 3, notamos que:

F=—-kplnZz

(3.23)

(3.24)

(3.25)

(3.26)
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§3 Cddigos computacionales

§3.1 Cddigo C++

El cédigo de C+ + fue realizado en su completitud por el prof. Patricio Vargas y Oscar A. Negrete, y
fue ocupado para obtener todos los datos de las simulaciones para los distintos casos analizados.

#include <iostream>
#include <cmath>
#include <random>
#include <string>
#include <iomanip>
#include <fstream>
#include <sstream>
#include <algorithm>
#include <ctime>
#include <cstdlib>
#include <vector>
#include <array>

int
int
int
double

double
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const

double

alpha

std::string ini_State

bool
bool

const
const
const

const
const
const

const
const

]
]

double
double
double

double
double
double

int
int

long double

se_B_File
se_T_File

B_ini
B_end
dB

T_ini
T_end
dt

thermLoops
avgLoops
divNumber

# define M_PI

0.01;
5.00;
0.01;

10000;
500000;
LxL*xavglLoops;

3.14159265358979323846

typedef unsigned long long int Ullong;
typedef unsigned int Uint;

struct RandomGenerator {

Ullong v,w;

RandomGenerator(Ullong j)
v A=

}

inline Ullong inté4() {
v A= v > 17; v A= v << 31; v A= v >> 8;
W = 4294957665U*x(w & @xffffffff) + (w >> 32);

W =
v

i
int64();
inté4();

: v(4101842887655102017LL), w(1) {
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inline Ullong inté4() {
return v * w;
}
inline double doub() { return 5.42101886242752217E-20 * inté64(); }
inline Uint int32() { return (Uint)intéa4(); }

RandomGenerator rGenerator(std::time(®@));

template<typename RandomAccessIterator>
void knuthShuffle(RandomAccessIterator begin, RandomAccessIterator end) {
for(unsigned int n = end - begin - 1; n >= 1; ——n) {
unsigned int k = rGenerator.inté64() % (n + 1);
if(k !'=n) {
std::iter_swap(begin + k, begin + n);

}

double dotP(double vecl[], double vec2[]);

double energyState(int siteSpin[L+2][L+2], double g_States[Q+1]1[2], double
anisotropyl[2], double K, double J, double B);

void printConfig(int siteSpin[L+2]1[L+2]);

double delta_Energy(int siteSpin[L+2][L+2], double q_States[Q+1]1[2], double
S1_vec_old[2], double S1_vec_new[2], int pos_i_S1, int pos_j_S1, double
anisotropy[2], double K, double J, double B);

void getMxMy (int siteSpin[L+2][L+2], double q_States[Q+1][2], double &Mx, double
&My, double &M);

void createIniState(int siteSpin[L+2][L+2], std::string ini_State);

std::string To_String(double Number, int nDecimals);
static intkx FisherYatesShuffle(int* data, int count);
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std::vector<double> VEC_Loop®@1l;
std::vector<double> VEC_Loop@2;
std::vector<double> VEC_Loop®@3;

int main() {

int siteSpin[L+2]1[L+2];

double T, Bj;

double anisotropyl[2] = {cos(alpha x M_PI/180), sin(alpha *x M_PI/180)};
std::string B_print, T_print, nameFile;

double q_States[Q+1]1[2];

g_States[@][@] = g_States[8]1[1] = @;

for(int iQ = 1; iQ < Q+1; iQ++ ) {
q_States[iQI[@] = sin((iQ-1)*(2%M_PI)/Q);
g_States[iQ1[1] = cos((iQ-1)*(2%M_PI)/Q);

if(use_T_File) {
std: :fstream T_File;
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T_File.open("T_File.dat", std::ios_base
double T_reader;

while(T_File.good()) {
T_File >> T_reader;
VEC_Loop®2.push_back(T_reader);

} else
for(double T = T_ini; T <= T_end; T += dt)
VEC_Loop®@2.push_back(T);

if(use_B_File) {
std::fstream B_File;
B_File.open("B_File.dat", std::ios_base::in);
double B_reader;

while(B_File.good()) {
B_File >> B_reader;
VEC_Loop®@1.push_back(B_reader);

} else
for(double B = B_ini; B <= B_end; B
VEC_Loop®1.push_back(B);

std::vector<double>::iterator pt_Loop@l = VEC_Loop®@l.begin();
std::vector<double>::iterator pt_Loop®2 = VEC_Loop®2.begin();
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std: :vector<int> X;

std: :vector<int> Y;

for (int posL = 1; posL <= L; posL++) {
X.push_back(posL);
Y.push_back(posL);

std::string K_print To_String(K,2);

std::string data_print (J >=08) ? "dataFM_" : "dataAFM_";

std::string Q_print (Q < 10) ? "Qe" : "Q";

std::string A_print (alpha < 10.00) ? "@" + To_String(alpha,2) :
To_String(alpha,2);

for(pt_Loop@l = VEC_Loop@l.begin(); pt_Loop@l != VEC_Loop@l.end(); pt_Loop@l++)
{

B = *pt_Loop0l;

B_print = To_String(B,3);

nameFile =
data_print+To_String(L,@)+"x"+To_String(L,®8)+Q_print+To_String
(Q,0)+"_K_"+K_print+"_A_"+A_print+"_B_"+B_print+"_.dat";
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FILE *0bsFILE;
obsFILE = fopen(nameFile.c_str(),"w");

createIniState(siteSpin, ini_State);

for(pt_Loop@2 = VEC_Loop®2.begin(); pt_Loop®2 != VEC_Loop®2.end();
pt_Loop@2++) {

T = *pt_Loope2;
std::cout << "T: " << xpt_Loop@2 << "\n";

double sum_energies

double square_sum_energies
long int TOT_counter
long int ASP_counter
long double U

long double U2

long double CE

long double X_x = 8, Xy = 8, XM= 0, acc_OBS = 0;

long double sum_Mx = @, sum_My = @, sum_MM = 0;

long double sum_square_Mx = @, sum_square_My = @, sum_square_MM
long double sum_acc = 0;

double Mx @, Mx2 = 9, My=0, My2 = 0;
double MM = @, MM2 9;
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double Eini = energyState(siteSpin, q_States, anisotropy, K, J, B);

for(int trm_counter = @; trm_counter < thermLoops; trm_counter++) {
knuthShuffle(X.begin(),X.end());
knuthShuffle(Y.begin(),Y.end());

for(int 11 = 8; 11 < L; 11++) {
for(int 12 = 0; 12 < L; 12++){

int p X[11]1;
int q Y[12]1;

double S1_vec_old[2];

int S1_state_old siteSpinlpllql;
S1_vec_old[6] g_States[S1_state_old][e];
S1_vec_old[1] g_States[S1_state_old][1];

double S1_vec_new[2];

int S1_state_new 1 + rGenerator.inté4()%(Q);
S1_vec_new[6] = q_States[S1_state_new][@];
S1_vec_newl[1] g_States[S1_state_newl[1];

siteSpin[pllql S1_state_new;

double deltaE = delta_Energy(siteSpin, q_States,
S1_vec_old, S1_vec_new, p, g, anisotropy, K, J, B);
double Efini = Eini + deltaE;
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double eta rGenerator.doub();
double acc_rate exp(-deltaE/T);
double alpha eta - acc_rate;

if(alpha >= @)

siteSpin[pllq] = S1_state_old;
else

Eini = Efini;

double Mx_ini = @, My_ini = @, MM_ini = sqrt(Mx_ini*Mx_ini +
My_inixMy_ini);
getMxMy(siteSpin, q_States, Mx_ini, My_ini, MM_ini);

for(long int d = ©; d < avgLoops; d++) {

knuthShuffle(X.begin(),X.end());
knuthShuffle(Y.begin(),Y.end());

for(int 11 = 8; 11 < L; 11++) {
for(int 12 = 0; 12 < L; 12++){

sum_energies += Eini;
square_sum_energies += Eini*Eini;

sum_Mx Mx_ini;
sum_My My_ini;

55



Efecto Magnetocaldrico en un sistema de g-clock

§3. Cddigos computacionales

sum_MM

sum_square_Mx
sum_square_My
sum_square_MM

int p = X[11];
int q Y[12];

double S1_vec_old_loca
int S1_state_old_local
S1_vec_old_locall[@]
g_States[S1_state_
S1_vec_old_locall1]
g_States[S1_state_

double S1_vec_new_loca
int S1_state_new_local
rGenerator.inté64()
S1_vec_new_locall[@]
g_States[S1_state_
S1_vec_new_locall[1]
g_States[S1_state_

siteSpin[pllg] = S1_st

double deltaE = delta_Energy(siteSpin, g_States,
S1_vec_old_local, S1_vec_new_local, p, q,

anisotropy, K, J,
double Efini = Eini

double deltaMx = S1_vec_new_locall[@] -

S1_vec_old_locall[®@

double deltaMy = S1_vec_new_locall[l] -

MM_ini;|

Mx_ini*Mx_ini;
My_inixMy_ini;
MM_ini*MM_ini;

1[2];

siteSpinlpllql;

old_locallle];

old_localllll;
1[2];

%(Q) ;

new_localll[@];

new_localll1];

ate_new_local;

B);
+ deltaE;

1;
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double Mx_fini = Mx_ini + deltaMx;

double My_fini = My_ini + deltaMy;

double MM_fini sqrt(Mx_fini*Mx_fini +
My_fini*My_fini);

double eta = rGenerator.doub();
double acc_rate = exp(-deltaE/T);
double alpha = eta - exp(-deltaE/T);

if(alpha >= 0)

siteSpin[pllql = S1_state_old_local;
else {

Eini = Efini;

Mx_ini = Mx_fini;

My_ini = My_fini;

MM_ini = MM_fini;

ASP_counter += 1;

sum_energies/divNumber;
square_sum_energies/divNumber;
(U2 — UxU)/(T*T);

sum_Mx/divNumber;
sum_My/divNumber;
sum_MM/divNumber;
sum_square_Mx/divNumber;
= sum_square_My/divNumber;
= sum_square_MM/divNumber;
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X_ (Mx2 - Mx*Mx)/T;
X_ (My2 — MyxMy)/T;
XM = (MM2 — MM%MM)/T;

fprintf(obsFILE, "%f %Lf %LT %f %f %f %Lf %Lf %Lf %Lf
%1i\n",*pt_Loop®2, U, CE, Mx, My, MM, X_x, X_y, X_M, divNumber,
ASP_counter);

fclose(obsFILE);

}

return 9;

double dotP(double vecl[], double vec2[]) {
double sum = 9;
for (int 1 = 0; i < 2; i++)
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sum += vecl[il*xvec2[i];
return sum;

double energyState(int siteSpin[L+2][L+2], double g_States[Q+1]1[2], double
anisotropy[2], double K, double J, double B) {
double totalEnergy = 0;
double S1[21, S2_upl[2]1, S2_right[2];
double B_field[2];
int stateSl, stateS2_up, stateS2_right;

B_field[8] = @;
B_field[1] B;

for (int i = 1; 1 < L+1; 1i++)
for (int j = 1; j < L+1; j++) {
stateS1 = siteSpin[il[j];
stateS2_up siteSpin[i-11[j1;
stateS2_right = siteSpin[il[j+11;

si[a] = q_States[stateS1][0];

S1[1] = g_States[stateS11[1];
S2_uple] = q_States[stateS2_upl[e];
S2_upl1] = q_States[stateS2_upl[1];
S2_right[@] = q_States[stateS2_rightl[e];
S2_right[1] = q_States[stateS2_rightl[1];

totalEnergy += —-( J * ( dotP(S1,S2_up) + dotP(S1,S2_right) ) +
dotP(S1,B_field) ) - (K * dotP(S1, anisotropy)*xdotP(S1,
anisotropy));

}

return totalEnergy;

59



Efecto Magnetocaldrico en un sistema de g-clock §3. Cddigos computacionales

void printConfig(int siteSpin[L+2]1[L+2]) {
for(int i = 0; i < (L+2); i++) {
for(int j = 0; j < (L+2); j++)
std::cout << siteSpin[il[j] << " *;
std::cout << std::endl;

double delta_Energy(int siteSpin[L+2][L+2], double g_States[Q+11[2], double
S1_vec_old[2], double S1_vec_new[2], int pos_i_S1, int pos_j_S1, double
anisotropy[2], double K, double J, double B) {
int i = pos_i_S1;
int j = pos_j_S1;

double S2_up[2], S2_down[2], S2_right[2], S2_left[2];
int stateS2_up, stateS2_down, stateS2_right, stateS2_left;

double B_field[2];

B_field[®] 0;
B_field[1] = B;

stateS2_up = siteSpin[i-11[j];
stateS2_down siteSpin[i+11[j1;
stateS2_right = siteSpin[i][j+1];
stateS2_left siteSpin[il[j-11;

S2_uple] = _States[stateS2_upllo];

S2_upl1] q_States[stateS2_upl[1];

S2_down[0] g_States[stateS2_down]l[@];
S2_down[1] q_States[stateS2_down][1];
S2_right[0] = q_States[stateS2_rightl[@];
S2_right[1] = q_States[stateS2_rightl[1]1;
S2_left[@] = q_States[stateS2_leftl[6];
S2_left[1] q_States[stateS2_leftl[1];
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double A[2];
A[e] = S1_vec_new[@] - S1_vec_old[@];
A[1] = Si1_vec_new[1] - S1_vec_old[1];

double S_near[2];
S_near[8] = S2_up[@] + S2_down[@] + S2_right[@] + S2_left[0];
S_near[1] = S2_up[1] + S2_down[1] + S2_right[1] + S2_left[1];

return —(J * dotP(A,S_near) + dotP(A,B_field)) - K * (dotP(S1_vec_new,
anisotropy)*dotP(S1_vec_new, anisotropy) - dotP(S1_vec_old,
anisotropy)*dotP(S1_vec_old, anisotropy));

void getMxMy(int siteSpin[L+2]1[L+2], double q_States[Q+1]1[2], double &Mx, double
&My, double &MM) {
int S1_state = 0;
double Mx_local = @, My_local = 8, Mx2_local = @, My2_local = @;

for (int 1 = 1; i <= L; i++) {
for (int j = 1; j <= L; j++) {
S1_state = siteSpin[il[jl;
Mx_local += q_States[S1_statel[9];
My_local += q_States[S1_statell1];

Mx Mx_local;
My My_local;
MM sqrt(Mx_local*Mx_local + My_localxMy_local);

return;
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void createIniState(int siteSpin[L+2][L+2], std::string ini_State) {
for(int i = @; i < (L+2); i++)
for(int j = @; j < (L+2); j++) {
if (1 ==0o0or i==1L+1or j ==0 or j == L+1)
siteSpin[il[j] = o;
else {
siteSpin[il[j] = (ini_State == "Random") ? (1 +
rGenerator.inté4()%(Q)) : std::stoi(ini_State);

return;

:istring To_String(double Number, int nDecimals) {

std::ostringstream convert;
convert << std::fixed << std::setprecision(nDecimals) << Number;

return convert.str();
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§3.2 Cddigo Mathematica

(*LEE DATOS=*)
SetDirectory["C:\\Users\\fiur3\\Desktop\\10x10"]

C:\Users\fiur3\Desktop\10x10

Datos10x10q2boo = Import["dataFM_10x10Q02_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q2bo2 = Import["dataFM_10x10Q02_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q2bo4 = Import["dataFM_10x10Q02_K_0.00_A_00.00 B_O.
Datos10x10q2bo6 = Import["dataFM_10x10Q02_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q2bo8 = Import["dataFM_10x10Q02_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q2b10 = Import["dataFM_10x10Q02_K_0.00_A_00.00_B_1.
Datos10x10q4boo = Import["dataFM_10x10Q04_K_0.00_A_00.00_B_0O.
Datos10x10q4bo2 = Import[“"dataFM_10x10Q04 K 0.00 _A_©00.00 B_O.
Datos10x10q4bo4 = Import["dataFM_10x10Q04_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q4bo6 = Import["dataFM_10x10Q04_K_0.00_A_00.00_B_0O.
Datos10x10q4bo8 = Import["dataFM_10x10Q04 K 0.00_A_00.00 B_O.
Datos10x10q4b10 = Import["dataFM_10x10Q04_K_0.00_A_00.00_B_1.
Datos10x10q6boo = Import["dataFM_10x10Q06_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q6b02 = Import["dataFM_10x10Q06_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q6bo4 = Import["dataFM_10x10Q06_K_0.00_A_00.00_B_0O.
Datos10x10q6bo6 = Import[“"dataFM_10x10Q06 K 0.00 _A_©0.00 B_O.
Datos10x10q6bo8 = Import["dataFM_10x10Q06_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q6b10 = Import["dataFM_10x10Q06_K_0.00_A_00.00_B_1.
Datos10x10q8boe = Import["dataFM_10x10Q08 K 0.00_A_©0.00 B_O.
Datos10x10q8b02 = Import["dataFM_10x10Q08_K_0.00_A_00.00_B_0O.
Datos10x10q8bo4 = Import["dataFM_10x10Q08_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q8bo6 = Import["dataFM_10x10Q08_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q8b08 = Import["dataFM_10x10Q08_K_0.00_A_00.00_B_0.
Datos10x10q8b1@ = Import[“"dataFM_10x10Q08 K 0.00 A_©0.00 B_1.
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2 | Leedatos 10x10.nb

Inf]

Datos10x10q2beoN = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q2be0O[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q2bo2N = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@Datos10x10q2b02[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q2b04aN = {#[1], #[2] / (10 = 10) } & /@ Datos10x10q2bo4[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q2b@6N = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q2be6[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q2be8N = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q2b08[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q2b10ON = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q2b10[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q4boeN = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q4bo0[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q4bo2N = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q4b02[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q4be4N = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q4bo4[[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q4bo6N = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q4bo6[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q4besN = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q4be8[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q4b10ON = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q4b10[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q6boON = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q6bOO[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q6bO2N = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q6b02[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q6bo4aN = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q6bo4[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q6bO6N = {#[1], #[2] / (10 « 10) } & /@Datos10x10q6bO6[A1l, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q6bO8N = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q6bO8[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q6b16N = {#[1], #[2] / (10 +» 10) } & /@ Datos10x10q6b10[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q8beeN = {#[1], #[2] / (10 = 10) } & /@ Datos10x10q8bee[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q8bo2N = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q8b02[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q8b04N = {#[1], #[2] / (10 » 10) } & /@ Datos10x10q8bO4[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q8bO6N = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@ Datos10x10q8bO6[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q8bo8N = {#[1], #[2] / (10 % 10) } & /@Datos10x10q8b0O8[All, 1 ;; 3 ;; 2];
Datos10x10q8b16N = {#[1], #[2] / (10 « 10) } & /@ Datos10x10q8b10[All, 1 ;; 3 ;; 2];

ListLinePlot [ {Datos10x10q8boON, Datos10x10q8bO2N, Datos10x10q8b04N, Datos10x10q8bo6N,
Datos10x10q8bo8N, Datos10x10q8b10ON}, Frame - True, PlotRange » {{0.1, 3}, {0, 1.4}},
PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0, 1, ©.2}]], LegendLabel -» "B",

LegendFunction -» (Framed[#, FrameMargins - 0, Background - White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle -» {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.63}],
Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[C "/" N]},
LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],
GridLines - Automatic, FrameTicks -» { {Automatic, None}, {Automatic, None}}]
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= ListLinePlot [ {Datos10x10q6bOON, Datos10x10q6bO2N, Datos10x10q6bo4N, Datos10x10q6boO6N,
Datos10x10q6bo8N, Datos10x10q6b10N}, Frame » True, PlotRange -» {{0.1, 3}, {0, 1.4}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0, 1, ©.2}]], LegendLabel -» "B",
LegendFunction -» (Framed[#, FrameMargins -» @, Background - White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle » {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.63}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[C"/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]
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= ListLinePlot [ {Datos10x10q4b0ON, Datos10x10q4bO2N, Datos10x10q4b04N, Datos10x10q4boO6N,
Datos10x10q4bo8N, Datos10x10q4b10N}, Frame » True, PlotRange » {{0.1, 3}, {0, 2.5}},
PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0.2, 1, 0.2}]], LegendLabel -» "B",
LegendFunction -» (Framed[#, FrameMargins -» 0, Background - White] &),
LegendMargins - 5, LabelStyle » {FontFamily -» "Helvetica", 9}], {0.9, 0.63}],
Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[C "/" N]},
LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize » 12],
GridLines -» Automatic, FrameTicks » {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]

25

2.0

15}
2

O
out] ] 1.0F

0.5

0.0

Printed by Wolfram Mathematica Student Edition

65



Efecto Magnetocaldrico en un sistema de g-clock §3. Cddigos computacionales

4 | Leedatos 10x10.nb

= ListLinePlot [ {Datos10x10q2b0ON, Datos10x10q2bO2N, Datos10x10q2b04N, Datos10x10q2bo6N,
Datos10x10q2bo8N, Datos10x10q2b10N}, Frame -» True, PlotRange -» {{0.1, 5}, {0, 1.5}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0, 1, ©.2}]], LegendLabel -» "B",
LegendFunction » (Framed[#, FrameMargins -» @, Background -» White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle » {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.63}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[C"/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]
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CC10x10q2boeN = Interpolation[Datos10x10q2booN,
CC10x10q2b0O2N = Interpolation[Datos10x10q2bo2N,
CC10x10q2b04N = Interpolation[Datos10x10q2bo4N,
CC10x10q2bo6N = Interpolation[Datos10x10q2bo6N,
CC10x10q2bo8N = Interpolation[Datos10x10q2bosN,
CC10x10q2b1@N = Interpolation[Datos10x10q2b16N,
CC10x10g4beeN = Interpolation[Datos10x10q4boeoN,
CC10x10q4b0O2N = Interpolation[Datos10x10q4bo2N,
CC10x10g4bo4N = Interpolation[Datos10x10q4bo4aN,
CC10x10q4b06N = Interpolation[Datos10x10q4bo6N,
CC10x10q4bo8N = Interpolation[Datos10x10q4bosN,
CC10x10q4b10N = Interpolation[Datos10x10q4b1@N,
CC10x10q6b0eN = Interpolation[Datos10x10q6booN,
CC10x10q6bO2N = Interpolation[Datos10x10q6bo2N,
CC10x10q6b04N = Interpolation[Datos10x10q6bo4aN,
CC10x10q6b0O6N = Interpolation[Datos10x10q6bo6N,
CC10x10q6bO8N = Interpolation[Datos10x10q6bosN,
CC10x10g6b1ON = Interpolation[Datos10x10q6b10N,
CC10x10q8boeN = Interpolation[Datos10x10q8booN,
CC10x10q8b02N = Interpolation[Datos10x10q8bo2N,
CC10x10q8b04N = Interpolation[Datos10x10q8b0o4N,
CC10x10q8bo6N = Interpolation[Datos10x10q8bo6N,
CC10x10q8be8N = Interpolation[Datos10x10q8bos8N,
CC10x10q8b10ON = Interpolation[Datos10x10q8b1oN,

SSN10x10q2b08[T_] :=

Quiet [NIntegrate[CC10x10q2bOON[x] / X, {X, ©0.05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 17;
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder -» 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 17;
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder -» 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 1];
InterpolationOrder - 17;
InterpolationOrder - 1];

SSN10x10q2b02[T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q2bO2N[x] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q2b04 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q2bO4N[Xx] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q2b@6 [T_] := Quiet [NIntegrate [CC10x10q2b@6N[X] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q2be8[T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q2bO8N[x] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q2b10[T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q2b1ON[Xx] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q4b@e [T_] := Quiet [NIntegrate [CC10x10g4bOON[X] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q4be2[T_] := Quiet [NIntegrate [CC10x10q4bO2N[X] / X,

{x, .05, T}, Method » "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q4b04 [T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q4bO4N[x] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q4be6 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q4bO6N[X] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];

SSN10x10q4be8 [T_] := Quiet [NIntegrate [CC10x10g4bOSN[X] / X,

{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
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SSN10x10q4b10[T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q4b1ON[x] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q6b00 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q6bOON[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q6b02[T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q6bO2N[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q6b04 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q6bO4N[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q6b06 [T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q6bO6N[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q6b08 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q6bO8N[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q6b10[T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q6b1ON[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q8be0 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q8bOON[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q8b02[T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q8bO2N[x] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q8b04 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q8bO4N[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q8b06 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q8bO6N[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q8be8 [T_] := Quiet[NIntegrate [CC10x10q8bO8N[X] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
SSN10x10q8b10[T_] := Quiet[NIntegrate[CC10x10q8b1ON[x] / X,
{x, .05, T}, Method -» "LocalAdaptive"]];
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§3. Cddigos computacionales

SN10x10q2b0ee =
SN10x10q2b02 =
SN10x10q2be4 =
SN10x10q2b06 =
SN10x10q2bo8 =
SN10x10q2b10 =
SN10x10q4b0o0 =
SN10x10q4bo2 =
SN10x10q4be4 =
SN10x10q4b06 =
SN10x10q4be8 =
SN10x10q4b10 =
SN10x10q6b00 =
SN10x10q6b02 =
SN10x10q6b04 =
SN10x10q6b06 =
SN10x10q6b08 =
SN10x10q6b10 =
SN10x10q8b0o0o =
SN10x10q8b02 =
SN10x10q8bo4 =
SN10x10q8b06 =
SN10x10q8b0e8 =
SN10x10q8b10 =

ParallelTable[ (T,
ParallelTable[{T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[{T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[{T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[{T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[{T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[{T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[ (T,
ParallelTable[{T,

SSN10x10q2b@o[T] + Log[2] / (10 +10)}, {T,
SSN10x10q2b@2[T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}1;
SSN10x10q2be4 [T]}, (T, ©.05, 5, 0.01}];
SSN10x10q2b06 [T]}, (T, 0.5, 5, 0.01}];
SSN10x10q2b@8[T]}, {T, ©.05, 5, 0.01}1;
SSN10x10q2b10[T]}, (T, 0.5, 5, 0.01}];
SSN10x10q4beo[T] + Log[4] / (10 % 18)}, {T,
SSN10x10q4b02[T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}1;
SSN10x10q4be4 [T]}, (T, 0.5, 5, 0.01}];
SSN10x10q4be6[T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}1;
SSN10x10q4bes [T]}, (T, 0.05, 5, 0.01}];
SSN10x10q4b1@[T]}, (T, 0.5, 5, 0.01}];
SSN10x10q6b@0[T] + Log[6] / (10 % 18)}, {T,
SSN10x10q6be2[T]}, (T, 0.5, 5, 0.01}];
SSN10x10q6b04 [T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}];
SSN10x10q6b@6 [T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}1;
SSN10x10q6be8 [T]}, (T, 0.05, 5, 0.01}];
SSN10x10q6b10[T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}1;
SSN10x10q8be@ [T] + Log[8] / (10 %10)}, (T,
SSN10x10q8be2[T]}, (T, 0.5, 5, 0.01}];
SSN10x10q8b04[T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}1;
SSN10x10q8be6 [T]}, (T, 0.05, 5, 0.01}];
SSN10x10q8bes [T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}];
SSN10x10q8b10[T]}, {T, 0.05, 5, 0.01}];
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0.01}];
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0.01}];

| 7
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8 | Leedatos 10x10.nb

inf-}- ASN1@x10q2b02 =
Transpose [ {SN10x10q2b00[All, 1], Subtract[SN10x10q2b00[All, 2], SN10x10q2b02[All, 2]1]1}1;
ASN10x10q2b04 = Transpose [
{SN10x10gq2b0@0[All, 1], Subtract [SN16x10q2bOO[All, 2], SN10x10q2b04[All, 2]]1}1];
ASN10x10q2b06 = Transpose [ {SN10x10q2be@[All, 1],
Subtract [SN10x10q2b@@[All, 2], SN10x10q2bo6[All, 2]]1}];
ASN10x10g2b08 = Transpose [ {SN10x10q2b0o[All, 1],
Subtract [SN10x10q2boo[All, 2], SN10x10q2bo8[All, 2]1}1;
ASN10x10q2b10 = Transpose [ {SN10x10q2b0@[All, 1],
Subtract [SN10x10q2b00@[All, 2], SN10x10q2b10[All, 2]]}];
ASN10x10q8b02 = Transpose [ {SN10x10q8b00[All, 1],
Subtract [SN10x10q8b0O[A1l, 2], SN16x10q8b02[All, 2]11}1;
ASN10x10q8b04 = Transpose [ {SN10x10q8b00O[All, 1],
Subtract [SN10x10q8b@@[All, 2], SN10x10q8bo4[All, 2]]1}];
ASN10x10gq8b06 = Transpose [ {SN10x10q8b00O[All, 1],
Subtract [SN10x10q8boo[All, 2], SN10x10q8bo6[All, 2]1}1;
ASN10x10q8b08 = Transpose [ {SN10x10q8b00[All, 1],
Subtract [SN10x10q8b00O[All, 2], SN10x10q8b08[All, 2]]1}];
ASN10x10q8b10 = Transpose [ {SN10x10q8bo0[All, 1],
Subtract [SN10x10q8b0O[Al1l, 2], SN16x10q8b10[All, 2]]11}1;
ASN10x10gq6b02 = Transpose [ {SN10x10q6b00O[All, 1],
Subtract [SN10x10q6b@@[All, 2], SN10x10q6bo2[[All, 2]]1}];
ASN10x10gq6b04 = Transpose [ {SN10x10q6b00O[All, 1],
Subtract [SN10x10q6boo[All, 2], SN10x10q6bo4[All, 2]1}1;
ASN10x10q6b06 = Transpose [ {SN10x10q6b00[All, 1],
Subtract [SN10x10q6b0O[All, 2], SN10x10q6bO6[[All, 2]]1}];
ASN10x10q6b08 = Transpose [ {SN10x10q6b00[All, 1],
Subtract [SN10x10gq6bOO[A1l, 2], SN16x10q6bO8[All, 2]]11}1;
ASN10x10g6b10 = Transpose [ {SN10x10q6b00O[All, 1],
Subtract [SN10x10q6b@@[All, 2], SN10x10q6b10[All, 2]]1}];
ASN10x10g4b02 = Transpose [ {SN10x10q4b00[All, 1],
Subtract [SN10x10q4boo[All, 2], SN10x10q4bo2[All, 2]1}1;
ASN10x10q4bo4 = Transpose [ {SN10x10q4bo0[All, 1],
Subtract [SN10x10q4b00O[All, 2], SN10x10q4bo4[All, 2]]1}];
ASN10x10q4b06 = Transpose [ {SN10x10q4be0[All, 1],
Subtract [SN10x10gq4b0O[All, 2], SN16x10q4bO6[[All, 2]1}1;
ASN10x10q4b08 = Transpose [ {SN10x10q4bo0@[All, 1],
Subtract [SN10x10q4b@@[All, 2], SN10x10q4bo8[All, 2]]1}];
ASN10x10g4b10 = Transpose [ {SN10x10q4b00[All, 1],
Subtract [SN10x10q4boo[All, 2], SN10x10q4b10[All, 2]]1}1;
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Leedatos 10x10.nb | 9

n-= ListLinePlot [ {SN10x10q2b00, SN10x10q2b02, SN10x10q2bo4, SN10x10q2bo6,
SN10x10q2b08, SN10x10q2b10}, Frame -» True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 1}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0, 1, ©.2}]], LegendLabel -» "B",
LegendFunction » (Framed[#, FrameMargins -» @, Background -» White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle » {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.65}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[S "/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]
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0.8 02
04 ||
0.6 o Bl
> 06 |4
— — 0.8
)
QU 041 S
0.2
0.0 : : :
0 1 2 3 4 5

mn-= ListLinePlot [ {SN10x10q4b00, SN10x10q4b02, SN10x10q4bo4, SN10x10q4bo6,
SN10x10q4b08, SN10x10q4b10}, Frame - True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 2}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, ©, 1, ©.2}]1], LegendLabel » "B",
LegendFunction -» (Framed[#, FrameMargins - 0, Background - White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle -» {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.65}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[S "/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]

2.0
B
— 0
15F 0.2
- 04 |4
= o —— 06
Z 10+ —— 08
Outf+]= n
—_—
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0 1 2 3 4 5
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10 | Leedatos 10x10.nb

n-= ListLinePlot [ {SN10x10q6b00, SN10x10q6b02, SN10x10q6b04, SN10x10q6b0O6,
SN10x10q6b08, SN10x10q6b10}, Frame - True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 2}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0, 1, ©.2}]], LegendLabel -» "B",
LegendFunction » (Framed[#, FrameMargins -» @, Background -» White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle » {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.65}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[S "/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]

2.0

outf+J=

n-= ListLinePlot [ {SN10x10q8b00, SN10x10q8b02, SN10x10q8b04, SN10x10q8b0o6,
SN10x10q8b08, SN10x10q8b10}, Frame - True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 2.5}},
PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, ©, 1, ©.2}]1], LegendLabel » "B",
LegendFunction -» (Framed[#, FrameMargins - 0, Background - White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle -» {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.65}],
Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[S "/" N]},
LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],
GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]
2.5

2.0

1.5

SIN

outf+J=

1.0

0.5

0.0
0

Printed by Wolfram Mathematica Student Edition

72



Efecto Magnetocaldrico en un sistema de g-clock §3. Cddigos computacionales

Leedatos 10x10.nb | 11

= ListLinePlot [ {ASN10x10q2b02, ASN10x10q2b04, ASN10x10q2b06, ASN10x10q2b08, ASN10x10q2b10},

Frame -» True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 0.8}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0.2, 1, ©.2}]], LegendLabel -» "B",
LegendFunction » (Framed[#, FrameMargins -» @, Background -» White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle -» {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.68}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[-AS "/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]
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«n 04r —
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n-j= ListLinePlot [ {ASN10x10q4b02, ASN10x10q4b04, ASN10x10q4b06, ASN10x10q4bO8, ASN10x10q4b10},

Frame -» True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 0.8}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0.2, 1, ©.2}]], LegendLabel » "B",
LegendFunction -» (Framed[#, FrameMargins -» @, Background - White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle -» {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.68}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[-AS "/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]

0.8

— 0.2
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12 | Leedatos 10x10.nb

= ListLinePlot [ {ASN10x10q6b02, ASN10x10q6b04, ASN10x10q6b06, ASN1Ox10q6bO8, ASN10x10q6b10},

Frame -» True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 0.8}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0.2, 1, ©.2}]], LegendLabel -» "B",
LegendFunction » (Framed[#, FrameMargins -» @, Background -» White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle -» {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.68}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[-AS "/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]

0.8

— 0.2

outf+J=

mn-= ListLinePlot [ {ASN10x10q8b02, ASN10x10q8b04, ASN10x10q8b06, ASN10x10q8b08, ASN10x10q8b10},

Frame -» True, PlotRange » {{0, 5}, {0, 0.8}},

PlotLegends -» Placed[LineLegend [Evaluate[Table[B, {B, 0.2, 1, ©.2}]], LegendLabel » "B",
LegendFunction -» (Framed[#, FrameMargins -» @, Background - White] &),
LegendMargins » 5, LabelStyle -» {FontFamily » "Helvetica", 9}], {0.9, 0.68}],

Frame - True, FrameLabel -» {T, HoldForm[-AS "/" N]},

LabelStyle - Directive [Black, FontFamily -» "Helvetica", FontSize - 12],

GridLines - Automatic, FrameTicks -» {{Automatic, None}, {Automatic, None}}]

0.8

— 0.2
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Este corresponde a uno de los cédigos usados para obtener los graficos en Mathematica, comen-
zando por la importacion de los datos, obtencion de las gréficas de calor especifico, y de estas al
interpolar y posteriormente integrar estas, obtenemos las graficas de entropia.
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