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Resumo

Neste trabalho, estudamos as propriedades do transporte de particulas em sistemas
mesoscopicos. Na primeira parte, usamos o modelo proposto anteriormente por Zapperi
et al. (Phys. Rev. Lett. 86, 3622 (2001)) para descrever o transporte de particulas
superamortecidas e interagentes no estado estacionario, na presenca de um obsticulo para
o fluxo, e confinadas em um canal com largura da ordem do comprimento caracteristico
do sistema. Com este modelo, obtivemos uma equacao diferencial de primeira ordem
nao-linear, cuja solucao em 1D é capaz de descrever a densidade ao longo de um canal
2D para diferentes sistemas de particulas (e.g., vortices em supercondutores, coloides e
pedestres, todos simulados por dinamica molecular) e diferentes tipos de obstaculos (e.g.,
uma barreira de energia, um canal com uma constricao e uma rede de pinos no centro
do canal). Observamos que este modelo pode ser usado para descrever o escoamento de
qualquer sistema de particulas superamortecido, desde que as interacoes entre elas possam
alcancar distancias maiores que os primeiros vizinhos.

Na segunda parte deste trabalho, estudamos o escoamento de particulas interagentes
(nao necessariamente superamortecidas) confinadas por paredes assimétricas. Aqui o ob-
jetivo é descrever a dinamica de pedestres e a dinamica de vortices em supercondutores.
Em ambos os sistemas, as paredes assimétricas sao responsaveis pela introducao de um
sentido preferencial para o fluxo. No caso da dinamica de pedestres, estudamos as pro-
priedades do sistema quando os pedestres andam em sentidos opostos. Verificamos que
este confinamento induz uma ordem responsavel pela maximizacao do escoamento. Esta
ordem pode ser destruida quando variamos a densidade, a velocidade, a razao entre a
largura do canal e a sua rugosidade, o ruido externo e a assimetria do canal. Verifi-
camos também que as transicoes de ordem-desordem neste sistema sao acompanhadas de
metaestabilidades e ciclos de histerese. No caso de vortices em supercondutores, verifi-
camos que, para pequenos campos de comensurabilidade entre o nimero de “catracas” e
o numero de vortices, o sistema apresenta miultiplas transicoes de depinamento.



Abstract

In this work we investigate the transport properties of particles in mesoscopic systems.
In the first part, we use the model originally proposed by Zapperi et al. (Phys. Rev. Lett.
86, 3622 (2001)) to describe the steady-state transport of overdamped particles in the
presence of an obstacle and confined to a channel with width of the order of the charac-
teristic size of the system. With this model, we obtain a non-linear first-order differential
equation, whose solution in 1D is capable to describe the behavior of the particle density
along a 2D channel for different particle systems (e.g., superconducting vortices, colloids
and pedestrians, all simulated with molecular dynamics) and obstacle types (e.g, one en-
ergy barrier, a channel constriction and a network of pinning centers). We observe that
such a model can be used to represent the flow of any system of overdamped particles,
as long as the interactions between them can reach a distance greater than only the first
neighbors.

In the second part of this work, we investigate the flow of interacting particles (not
necessarily overdamped) confined to a channel of asymmetrical walls. Here the main ob-
jective is to describe through molecular dynamics techniques both the flow of pedestrians
as well as the transport of superconducting vortices through irregular channels. In both
cases, we observe that the asymmetry of the confining walls can induce a preferential di-
rection to the flow. In the case of pedestrians, our results indicate that, when two groups
of people move in opposite directions in a ratcheted type of corridor, this induced order
is also responsible for flow maximization. This order can be destroyed, however, when we
change the total number of particles in the system, their target speed, the amplitude of
the external added noise or the degree of the asymmetry of the channel. We also observe
that the order-disorder transitions in this system are usually followed by metastability and
hysteresis cycles. In the case of superconducting vortices, multiple depinning transitions
are observed when there is a small comensurability field between the number of ratchets
in the channel and the number of particles (vortices) in the system.
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em todas as direcoes, em um canal de largura L = 4\ sofrendo a acao de
uma forga externa F' = 1.0 fy. Podemos notar que existem dois diferentes
comportamentos para a configuracao dos vortices neste sistema: um para
o interior da amostra, onde o mecanismo de reducao de camadas pode
ser verificado, e outro para as borda do material, onde h&4 um gradiente

da concentracao de vortices na direcao x. . . . . . . . ... ... ...

(a) Modelo usado para estudar o comportamento dinamico da rede de
vortices escoando por um canal com uma barreira de energia como obs-
taculo para o fluxo. A forca devido ao obsticulo F*° s6 atua sobre os
vortices numa pequena faixa de comprimento localizada em x; e z5. (b)

Densidade ao longo do canal é mostrada em codigo de cores. . . . . . .

Comparacao dos resultados obtidos por dindmica molecular, para um
canal com uma barreira de energia como obstéculo para o fluxo, com os
resultados obtidos por integracao numérica da Eq. (2.31). Para diferentes

valores da energia da barreira AU e diferentes nimeros de vortices V. .
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Ajuste das curvas obtidas por dinamica molecular (preta) com a solugao

analitica do nosso modelo dada pela Eq. (2.32) (vermelha). . . . ...
Modelo do canal com uma constri¢ao, usada como obstaculo para o fluxo.

(a) Ajuste das curvas obtidas por dindmica molecular com a solucao
analitica de nosso modelo, em um canal com uma constricao para duas
forgas diferente. Os circulos representam os resultados obtidos por si-
mulagoes de dinamica molecular e as linhas tracejadas representam os
ajustes analiticos feitos com a Eq. (2.32). Os resultados aqui mostrados
sao para um canal com N = 1333 e com secao transversal y; = 8.0 e
y2 = 5.5. (b) Curvas obtidas para a se¢do transversal efetiva do canal
para duas forcas diferentes e com o perfil de densidade mostrado na Fig.
34(a). A segao transversal efetiva encontrada foi y; = 9.76 e yo = 7.41
para ' =1.0e y; = 9.82 e y, = 7.40 para F' = 0.10. Os valores encon-

trados sao maiores que a secao transversal do canal y; = 8.0 e yo = 5.5.

Modelo de um canal com uma rede de pinos como obstaculo para o fluxo.
Consideramos o potencial de interacao entre os pinos e os vortices como
sendo: 1) um potencial de atragao infinito, 2) um potencial de atracao

ONito. . . . .

Graficos obtidos para uma rede de vortices escoando através de um canal
com uma rede de pinos com potencial de interacao infinito. As curvas
sao obtidas para um canal com largura L = 8.7\ com N = 300 vortices
em movimento e 210 vortices pinados. (a) Perfil de densidade para uma
rede de vortices para diferentes valores da for¢a externa. (b) Fluxo para
uma rede de vortices para diferentes valores da for¢a externa. (c)Ajuste
do perfil de densidade obtido para uma rede de vortices. Os circulos
pretos representam os valores obtidos por simulacao de dinamica mo-
lecular para um canal de largura L = 8.7\ com uma forca externa de
F =1.0fy. A linha vermelha continua é o perfil de densidade obtido pela
solucao analitica do nosso modelo. Os parametros usados no ajuste con-
cordam até a segunda casa decimal com os valores obtidos por dinamica

molecular. . . .. L
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Perfil de densidade em co6digo de cores para a rede de vortices escoando
através de um canal com uma rede de pinos com potencial de interagao
infinito para diferentes valores da forca externa, a)F = 0.05fy, b)F =
0.10fy, ¢)F = 0.50fy, d)F' = 1.0fy, e)F' = 5.00f, e f)F' = 10.00 fo.

(a) Fluxo da rede de vortices através de um canal com uma rede de
pinos com potencial finito distribuidos periodicamente no centro do canal.
Podemos ver que o fluxo é nulo quando a forca externa é suficientemente
pequena F' = 0.05fp. Os resultados mostrados sao para um canal com
N = 510 vortices. O canal tem uma secao transversal de y = 8.7A. (b)
Perfil de densidade obtido para canal com uma rede de pinos com poten-
cial finito distribuidos periodicamente no centro do canal. Os perfis de
densidade aqui mostrados sao equivalentes aos fluxos mostrados na Fig.
38(c). Podemos ver que o perfil de densidade ¢é linear desde que & — 0.
(¢) Perfil de densidade para canal com uma rede de pinos, com potencial
finito, distribuidos periodicamente no centro do canal. Podemos notar
que para forcas externas suficientemente grandes F' > 10f, os obstéacu-
los nao podem produzir nenhum gradiente de concentracao ao longo do
canal, fazendo com que o perfil de densidade seja constante e dado pela
razao J/F. (d) Comparacao entre os resultados obtidos por dinamica
molecular com a solugao analitica dada pela Eq. (2.32). Podemos ver
boa concordancia entre os resultados. Os parametros “corrente de vor-
tice e densidade inicial ”, usados para fazer a curva analitica, concordam

até segunda casa decimal com os valores obtidos por dinamica molecular.

Perfil de densidade em co6digo de cores para a rede de vortices escoando
através de um canal com uma rede de pinos com potencial de interagao
finito para diferentes valores da forga externa, a)F = 0.05fy, b)F =
0.10fy, ¢)F = 0.50fy, d)F = 1.0fy, e) F = 5.00fy e f) ' = 10.00f, .
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Forca de interacao entre as particulas para diferentes sistemas em funcgao
da distancia r . Para vortices em supercondutores a a forca de interagao
¢ dada pela funcao de Bessel modificada de primeira ordem F""(r) o
K;(r), para coldides a forga é dada pelo potencial de Yukawa F(1) o
(1 — k) exp(—rr)/r?, onde k = 0.8 & o inverso do alcance do potencial
e para pedestres a forga é dada por uma funcao exponencial segundo o
modelo de D. Helbing (31, 32) FPP(r) = A exp(d — ), onde A = 10 é

uma constante e d = 0.5 é o diametro do pedestre. . . . . . . . . .. ..

(a) Perfil de densidade obtido para um sistema coloidal confinado em
um canal em todas as direcoes. O perfil de densidade mostrado aqui é
para um canal com N = 630 e largura L = 3.0 com uma forca externa
F =1.0. (b) Perfis de densidade para diferentes valores do ntmero de

particulas e diferentes valores da for¢a externa. . . . . . .. .. .. ..

Parametro a em funcao da largura do canal para diferentes ntmeros de
particulas e diferentes valores da forca externa. A linha continua preta
representa o ajuste feito nas curvas obtidas por simulacoes de dinamica
molecular, Os parametros obtidos no ajuste foram A = 0.78, B =1.86 e
C = 0.33. A linha tracejada representa o valor do parametro a para um

sistema aberto. . . . . . .. L

Configuracao final para as particulas sendo forcadas contra a parede em

x = 0 num canal fechado em todas as direcoes. . . . . . .. ... ...

Perfil de densidade para particulas suspensas, escoando em um canal
e na presenca de uma barreira de energia com forca Fg = 1.0 como
obstéaculo, para um sistema com N = 600 particulas confinadas em um
canal de largura L = 5.0 sendo for¢cada por uma forca F' = 4.0. A linha
continua representa a curva de densidade obtida por integracao numérica
da Eq. (2.31). O parametro a usado nesta equagao foi obtido através do

ajuste feitona Fig. 42. . . . . . . . .. ... . oo

Perfil de densidade para particulas suspensas escoando em um canal com
uma constri¢do. Os simbolos (circulos pretos) foram obtidos por simu-
lacoes de dinamica molecular, a linha continua vermelha representa o
perfil de densidade obtido pela Eq. 2.32, e as linhas continuas em azul

representam as regioes onde os perfis de densidade nao foram ajustados.
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Configuracao final para um canal com particulas suspensas submetidas a
uma for¢a externa em um canal mesoscopico na presenca de uma constri-
¢ao. As setas indicam o sentido do fluxo. As simulacoes foram feitas para
um sistema com N = 1250 particulas confinadas em um canal com uma
constricao, cujas secoes da parte larga e estreita sao y; = 10.0 e y, = 2.5,

respectivamente. As particulas sao forcadas por uma forca F = 1.0.

(a) Perfil de densidade obtido para pedestres em um canal confinado em
todas as dire¢oes. Os simbolos (circulos) representam os resultados obti-
dos por simulagoes de dinamica molecular, e a linha tracejada representa
o ajuste linear desta curva, usando a Eq. (2.33). (b) Colapso das curvas
de densidade obtidas para diferentes valores do nimero de particulas e da

forgca externa. mostrando que o valor do parametro a ¢é invariante para

uma grande faixa de valores do niimero de particulas e da for¢a externa.

Valor do parametro a em funcao da largura do canal L, obtido para
pedestres confinados em um corredor estreito, com tendéncia a se movi-
mentarem em diregao a parede em x = 0. As diferentes curvas foram
obtidas para diferentes valores da razao N/A e da forga externa. A linha
continua vermelha representa o ajuste feito nas curvas obtidas por simu-
lacoes de dindmica molecular, Os parametros obtidos no ajuste foram
A=608,B=406eC=020.. ... ... ... ... ... ...

Perfil de densidade para N pedestres escoando através de um canal de
largura L = 10m e com uma constri¢cao de largura h = 2.5m. A curva
continua descreve o ajuste da curva obtida por simulagao de dinamica

molecular com a Eq. 2.32. . . . ..o o Lo

Geometria de um corredor responsavel por induzir uma direcao preferen-
cial para o escoamento. Os parametros usados nesta figura sao: L = 10.0,
b=-30,w=40,v=30,p=06,(=00and H=10 ... ... ..

Parametro de ordem como funcao do parametro b. Vemos que o or-
denamento preferencial do sistema ocorre apenas para altos valores de
|b]. Os parametros usados nestas simulagoes foram: w = 4.0, H = 1.0,
L =10.0,p=0.6,& =0.0ev=3.0. Os resultados obtidos aqui sao para

20 diferentes realizacoes do sistema. . . . . . .. ... ... ... ...
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35
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Parametro de ordem em funcao da densidade para w = 4.0,de H = 1.0,
L =10.0,b = —4.0, £ = 0.0 and v = 3.0. Os resultados obtidos aqui sao

para 10 diferentes realizagoes do sistema. . . . . . . . ... . ... ...

Parametro de ordem como fun¢ao do parametro H/w com w = 4.0 ,
L =10.0,b=—4.0, £ = 0.0 and v = 3.0. Os resultados obtidos aqui sao

para 10 diferentes realizagoes do sistema. . . . . . . ... . ... ...

Parametro de ordem como funcao do ruido externo &; presente no sistema,
para w = 4.0 com H = 1.0, L = 10.0, b = —4.0 e v = 3.0. Os resultados

obtidos aqui sao para 10 diferentes realizagoes do sistema. . . . . . ..

Dependéncia do parametro de ordem com a velocidade, para w = 4.0
com H=1.0, L =10.0 e b = —4.0. Os resultados obtidos aqui sao para

10 diferentes realizacoes do sistema. . . . . . . ... ...

Design do canal usado para confinar as particulas. Este canal é respon-
savel por introduzir um potencial tipo catraca, dando um sentido prefe-
rencial para o escoamento quando o sistema é submetido a uma forca ac
com média zero. L é o comprimento da catraca, L1 é o comprimento do
eixo dificil da catraca, L2 é o comprimento do eixo facil da catraca, H é

a altura da catraca e d é o espacamento entre as catracas. . . . . . . . .

Velocidade média da rede de vortices na direcao x em funcao da forca
externa aplicada para diferentes valores da comensurabilidade entre o
numero de catraca e o nimero de vortices. Estes resultados foram obtidos
para uma catraca de comprimento L = 12, com L1 =3 e L2 = 9, com

altura H = 3.0 e espacamento d =09 . . . . . ... .. ... ... ...

Velocidade média das particulas em funcao da forca externa aplicada,
para altos campos de comensurabilidade. Este grafico mostra que, quando
o campo de comensurabilidade é aumentado, as multiplas transicoes plas-
ticas que ocorrem em baixos campos de comensurabilidade desaparecem.
Estes resultados foram obtidos para uma catraca de comprimento L = 12,

com L1 =3e L2=9, com altura H = 3.0 e espagamento d = 0.9.

Velocidade média das particulas em funcao da forca externa para dife-
rentes largura do canal. Os resultados aqui mostrados sao para uma

densidade p=0.22. . . . . . . . ...
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Resistividade elétrica do mercirio em funcao da temperatura absoluta.
Curva original obtida por H. K. Onnes em 1911, esta curva marcou a
descobeta da supercondutividade. Isto s6 foi possivel porque em 1908
Onnes conseguiu ligiiefazer o hélio pela primeira vez, possibilitando al-
cancar temperaturas extremamente baixas jamais alcancada anterior-
mente (51). Posteriormente, Onnes Verificou que este fenomeno também

ocorria com outros elementos quimicos da tabela periddica. . . . . . . .

Comportamento de um supercondutor e de um metal normal quando
submetidos as seqiiéncias de medidas magnéticas ZFC(zero field cooled)
e FC (field cooled). Podemos ver que a magnetizacdo de um material su-
percondutor independe da histéria magnética do sistema, isto nao ocorrer

com um metal normal. . . . . . ...

Este grafico mostra os avangos nas pesquisas em busca de materiais com
temperatura critica cada vez mais elevada. podemos ver o aumento ex-
plosivo na temperatura critica dos materiais supercondutores ap6s a de-
scoberta da supercundutividade no sistema La-Ba-Cu-O, este trabalho
rendeu o prémio nobel aos pesquisadores J. G. Bednorz e K. A. Muller

em 1987 . . ..

Tabela mostrando os valores da temperatura critica 7., do comprimento
de penetracao A, do comprimento de coeréncia £ e do parametro de
Ginzburg-Landau . Os valores de A e ¢ para o M gB; nao foram encon-

trados na literatura. . . . . . . . . ...

(a) Perfis do campo, h (azul), e do parametro de ordem supercondutor
|¢|* (vermelho). (b) Linhas de contorno da supercorrente (azul) em torno
do niicleo do vortice. Nesta figura temos A = 10£. Figura obtida de L.
E. Cabral. . . . . . . .

Figura obtida de G. Bergmann publicado em phys. rev. 107, 1 (1984).
Este grafico mostra uma medida de magneto-resisténcia em um filme fino
de Cu com espessura de 80 com resisténcia R = 98() e um auto grau de
desordem, o livre caminho médio nesta amostra ¢ da ordem de 10. Neste
grafico podemos ver a supressao do efeito de localizacao fraca quando a
amostra é exposta a um campo magnético vemos também que este efeito

é fortemente dependente da temperatura. . . . ... ... . ... ...
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Grafico obtido de S. Datta, Electronic transport in mesoscopic systems,
Cambridge Univ. Press. 1995. Estes resultados foram obtidos por exper-
imentos numéricos para ambas as condutancias, classica e quantica. A
condutancia quantica é calculada por combinar matrizes de espalhamento
para sucessivas secoes, cada uma contendo uma impureza, assumindo co-
eréncia completa. A condutividade classica é calculada combinando ma-
trizes de probabilidade e assumindo incoeréncia completa. Os resultados

sao para um condutor com 30 modos e com 600 impurezas. . . . . . .

Gréafico obtido por B. J. van Wees (PRL,60 848 (1988) ). Este grafico
mostra um esboco do sistema usado para fazer as medidas bem como o
grafico da resisténcia em fungao da tensao aplicada, esta curva é acom-
panhada de varios platores que sao resultados da quantizacao da con-

dutdncia. . . . . .

Grafico obtido por B. J. van Wees (PRL,60 848 (1988) ). para a quan-

tizacao da condutancia equivalente a resisténcia mostradas na Fig. 67. .
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INTRODUCAO

O estudo das propriedades de transporte em sistemas mesoscopicos é de fundamental
importancia para o desenvolvimento de conceitos chave na Fisica Bésica e para o desen-
volvimento de novas tecnologias. Em geral, o mecanismo de transporte destes sistemas é
muito complexo, sua compreensao pode ajudar a descrever as propriedades dinamicas de
sistemas fora do equilibrio (11, 25, 26, 66, 76, 80).

Em meados de 1980 foram iniciados os estudos das propriedades de transporte em
estruturas artificiais de metais e materiais semicondutores fabricados pelas técnicas hoje
usadas na nanofabricacao. Estes estudos revelaram que o transporte eletronico nestes
materiais sao acompanhados de efeitos de localizacao fraca (7), efeitos de interferéncia
“efeito Ahanarov-Bohm” (81), flutuagdes universais (49) e quantizagdo da condutancia
(79). Hoje em dia as propriedades mesoscopicas tem sido observadas em outros sistemas
com diferentes escalas de comprimentos, como no transporte de col6éides, materiais gran-

ulares, fluidos e no movimento de pedestres (10, 25, 32).

Recentemente foi verificado que o transporte de particulas confinadas em um canal
mesoscOpico, movendo-se em sentidos opostos e interagindo entre si por um potencial
repulsivo, exibe um novo estado de cristalizacao, obtido quando aumentamos o ruido
externo ao sistema (32). Tal efeito foi denominado “Freezing by Heating”, tendo sido
verificado pela primeira vez por D. Helbing et al. (32) no estudo da dinamica de sistemas

coloidais e no movimento de pedestres.

Nesta tese, estudamos as propriedades do escoamento de particulas interagentes e
confinadas em sistemas mesoscopicos, com énfase na descrigao do comportamento de vor-
tices em supercondutores, sistemas coloidais, ondas de densidade de carga, canais i6nicos,
microfluidos, sistemas granulares e o movimento de pedestres. Por possuir um compor-
tamento fortemente coletivo estes sistemas apresentam muitas caracteristicas complexas

que serao discutidas a seguir.

Em geral, as particulas dos sistemas estudados interagem através de um potencial
repulsivo e descrevem uma dindmica superamortecida. Nossos estudos estao focados na

descricao da dinamica de vortices em supercondutores, sistemas coloidais e pedestres.
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O modelo proposto anteriormente por Zapperi et al. (87) sera utilizado para descrever
tais sistemas. Como resultado, obtemos uma equacao diferencial de primeira ordem nao-
linear também conhecida como equacao diferencial de Abel de segundo tipo. Mostramos
que a solucdo desta equagao diferencial em uma dimensao (1D) é capaz de descrever o
comportamento da densidade de particulas ao longo de um canal bi-dimensional (2D). Os
obstéaculos empregados em nossos estudos foram uma barreira de energia, uma constricao
e uma rede de defeitos periodicos (empregada apenas no estudo do transporte de vortices
em supercontudores), ou seja, uma rede de pinos. Consideramos dois limites para a
interacao entre os vortices e os pinos. No primeiro os pinos apresentam um potencial de
atracao infinito de forma que os vortices pinados nunca entram em movimento. Neste caso,
consideramos que os pinos se comportam como uma rede de vortices fixos. No segundo
limite, consideramos que a interagao entre os vortices e os pinos ¢ dada por um potencial
finito, ou seja, os vortices podem ser depinados, dependendo apenas da concentracao de

vortices e da forca externa.

Na segunda parte deste trabalho, estudamos o transporte de particulas confinadas
geometricamente por paredes assimétricas que introduzem um potencial tipo “catraca”
responsavel por induzir uma direcao preferencial ao escoamento. Estudamos inicialmente
o movimento de pedestres em sentidos opostos em um canal estreito, onde medimos o
parametro de ordem em funcao da densidade, velocidade, assimetria, ruido externo e da
razao entre a largura do canal e a profundidade da assimetria. Investigamos também
as propriedades de escoamento da rede de vortice confinada por paredes assimétricas.
Neste caso todos os vortices escoam no mesmo sentido. Calculamos a velocidade média
do sistema em funcao da for¢a externa aplicada nos dois sentidos de movimentos, ou seja,

no sentido do eixo facil e do eixo dificil da catraca.

Esta tese esta organizada da seguinte forma. No Capitulo 1, apresentamos uma des-
cricao geral dos sistemas mesoscopicos e descrevemos os sistemas aqui estudados. No
Capitulo 2, mostramos os resultados obtidos para o transporte de particulas em meios su-
peramortecidos, escoando em um canal mesoscopico na presenca de um obstéculo para o
fluxo. Os resultados mostrados nesse Capitulo foram obtidos por simulacoes de dinamica
molecular, integracao numeérica da equagao diferencial responséavel pela descricao do com-
portamento do sistema, bem como por calculos analiticos. No Capitulo 3, descrevemos a
dindmica de particulas confinadas geometricamente por paredes assimétricas. Estes estu-
dos sao feitos para descrever a dinamica de voértices em supercondutores e o movimento
de pedestres escoando em um canal, e confinados por paredes assimétricas no limite de

baixa densidade. Os resultados deste Capitulo foram obtidos por simulacoes de dindmica
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molecular. Finalmente apresentamos nossas conclusoes finais e perspectivas para futuros

trabalhos.
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1  CONCEITOS GERAIS

Neste Capitulo fazemos uma revisao bibliografica dos problemas estudados nesta tese,
mostrando os principais resultados ja obtidos para sistemas mesoscopicos, vortices em

supercondutores e movimento de pedestres.

1.1 Sistemas mesoscopicos

Os estudos das propriedades de transporte em sistemas mesoscopicos, ou seja, sistemas
onde pelo menos uma de suas dimensoes é da mesma ordem de grandeza de algum de
seus comprimentos caracteristicos, tém revelado novas propriedades fisicas extremamente
peculiares. Tais estudos tiveram inicio por volta de 1980 e proporcionaram intmeros
avancos tecnolégicos, como a miniaturizacao de componentes eletronicos, possibilitando

o desenvolvimento de computadores e dispositivos eletronicos mais eficientes.

Os primeiros resultados obtidos para estes sistemas mostraram que o transporte
eletronico ¢ acompanhado por efeitos de localizagao fraca (7), interferéncia (81) tam-
bém conhecido como efeito Ahanorov-Bohm, flutuagdes universais (81) e quantizagao da

condutancia (79).

No transporte de elétrons o principal comprimento caracteristico, ¢ o comprimento
de coeréncia de fase eletronico Lg, dado pela distancia que um elétron pode percorrer
sem perder sua fase “memoria”, Este comprimento cresce com a diminuicao da tempera-
tura, chegando a dimensoes da ordem de microns. Outros comprimentos caracteristicos

importantes na descrigao de sistemas mesoscopicos sao:

e o0 comprimento de localizacao eletronica &: mede a extensao espacial da funcao
de onda. Em condutores, este comprimento ¢ do tamanho da amostra, enquanto
que em isolantes ele decai exponencialmente, a partir dos chamados centros de

localizagao.
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e 0 livre caminho médio elastico L.: mede a distancia que os elétrons podem viajar
sem sofrer colisoes. Este comprimento depende fortemente do grau de impurezas
das amostras, de defeitos cristalinos e da temperatura. Variando de alguns microns

a alguns angstroms.

e o0 comprimento de onda de Fermi Mg, estd relacionado com a energia do nivel

de Fermi do material dado por Ap = \/27hnTF Em geral este comprimento é da ordem

de angstroms.

Estes comprimentos caracteristicos sao responsaveis por distinguir os diferentes regimes
de transporte em sistemas mesoscopicos, usualmente identificados como: balistico, difu-
sivo ou localizado. A Fig. 1 ilustra a relacao entre os comprimentos caracteristicos e os

regimes de transporte.

quantico mesoscopico cldssico
| ‘ , >L
— | | —>
}LF /e i L(D

balistico ~ difusivo " localizad

Figura 1: Diferentes regimes para o transporte de elétrons em estruturas mesoscopicas.
Estes regimes de transporte sao descritos pelos comprimentos caracteristicos do sistema.
Os efeitos mesoscopicos podem ser verificados quando um dos comprimentos do sistema
(L) é menor que o comprimento de coeréncia de fase eletronico L.

Podemos ver na Fig. 1 que, em sistemas eletronicos, as propriedades mesoscopicas
podem ser medidas em uma faixa de comprimento intermediaria entre o macroscopico,
onde o transporte é regido pelas leis da Fisica Classica, e o nanoscopico, com o transporte
regido pelas leis da Mecanica Quantica. Sendo L o menor comprimento do sistema estu-
dado, para L >> Lg¢ as propriedades de transporte sao puramente difusivas e podem ser
descritas pela equacgao de Boltzmann. Quando L << Lg as propriedades dos sistemas sao
quantizadas e descritas pela equacao de Schrodinger e pela equacao de Liouville. Para
comprimentos L < Lg, os sistemas encontram-se no limite mesoscépico, sendo descritos

pelas teorias da Fisica Classica adaptadas com ingredientes Quanticos.
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O termo mesoscoOpico nao faz nenhuma referéncia ao tamanho do sistema, e sim a
razao entre suas dimensoes e seus comprimentos caracteristicos, devendo portanto ser
usado para descrever um regime de transporte e nao uma escala de comprimento. As
propriedades de transporte em sistemas mesoscopicos sao de grande importancia para o

desenvolvimento de novos dispositivos nanoestruturados,

Recentemente, as propriedades de transporte em sistemas mesoscopicos tém sido veri-
ficadas em maiores escalas de comprimento, como no transporte de particulas em coloéides
e no movimento de pedestres. Dentre estas propriedades podemos citar o efeito “ Freezing
by Healing”, que consiste em uma cristalizacao induzida por um ruido externo no trans-
porte de particulas confinadas movimentando-se em sentidos opostos (32). Vale citar
também a presenca de um comprimento caracteristico induzido pela nao-localidade do
fluxo, efeito este que pode ser observado em materiais “vitreos” (glassy materials), em

coloides e em sistemas granulares em geral (25).

1.2 Voértices em supercondutores

A dinamica de vortices em supercondutores comecou a ser estudada apos A. A.
Abrikosov (Nobel 2003) ter verificado que a supercondutividade pode coexistir com o mag-
netismo em alguns materiais (supercondutores do tipo-II). Em seu trabalho, Abrikosov
(1) mostrou que o campo magnético aplicado pode penetrar na amostra supercondutora,
na forma de linhas quantizadas de fluxo magnético chamadas de vortices. Os vortices
apresentam um quantum de fluxo magnético dado por &5 = h/2e, onde h é a constante
de Planck e e ¢é a carga elementar do elétron. Eles possuem um niicleo com raio igual
ao comprimento de coeréncia &, onde o campo magnético ¢ maximo. O campo magnético
do ntucleo do vortice, por sua vez, decai em um comprimento caracteristico conhecido com
“comprimento de penetracao de London” X\. No Apéndice A apresentamos as principais

teorias fenomenologicas usadas para descrever o estado supercondutor.

Os vortices em supercondutores podem alcancar diferentes niveis de interacao quando
variamos o campo magnético externo. Isto faz com que este sistema seja ideal para o
estudos das propriedades de sistemas coletivos. O estudo da dinamica de vortices tem
mostrado nos iltimos anos a existéncia de muitas formas complexas de movimento, como

descrito na Secao 1.2.1.

O estudo da dinamica de vortices em materiais supercondutores foi intensificado apos

a descoberta dos supercondutores de alta temperatura (HTSC), pois estes materiais sao
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fortemente do tipo-II e permitem que a fase supercondutora e os vortices coexistam em
uma ampla faixa de campo magnético. Durante muito tempo estes estudos procuraram
entender como os vortices poderiam ser aprisionados, pois quando submetidos a forcas
externas os vortices podem entrar em movimento, fazendo com que a energia seja dissipada

neste sistema.

A compreensao da dindmica de vortices em supercondutores é fundamental para o
desenvolvimento de conceitos fisicos em outras areas do conhecimento, e.g., coloide e
onda de densidade de carga, tendo também importancia para o desenvolvimento de novos
dispositivos. Os vortices em supercondutores se comportam como uma rede cristalina -
“rede de Bragg” também conhecida como rede de vortices - que apresenta caracteristicas

tipicas de uma fase termodinamica, como fusao e calor especifico.

1.2.1 Propriedades da rede de vortices

A primeira propriedade observada nos vortices em supercondutores foi a formacao de
uma rede periddica e triangular. Isto pode ser verificado desde que o material super-
condutor esteja livre de impurezas e/ou defeitos e os vortices ndo estejam confinados em

estruturas mesoscopicas, esta rede é conhecida como rede de Abrikosov.
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Figura 2: Visualizacao da rede de vortices obtida por U. Essmann e H. Trauble publicado
na Physics Letters, 24A 526 (1967). Esta visualizacao foi obtida pela técnica de decoragao
magnética, comprovando que os vortices formam uma rede triangular na auséncia de forcas
externas e de defeitos no material.

As propriedades estaticas e dinamicas da rede de vortices sao alteradas quando o
sistema é confinado. O confinamento dos vortices em regides da ordem do comprimento

de coeréncia ¢ favorece a formacao de vortices gigantes, com mais de um quantum de
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fluxo magnético. Quando os vortices sao confinados em regioes da mesma ordem do
comprimento de penetracao de London A\ , as propriedades estaticas sao alteradas fazendo
com que a configuragio triangular ndo seja a mais estavel para a rede de vortices (88). As
propriedades dinamicas também sao alteradas como verificado em trabalhos anteriores e

nesta tese.

Na presenca de uma corrente externa, os vortices podem entrar em movimento in-
duzindo perdas de energia. Para que a corrente supercondutora flua sem que haja dissi-
pacao de energia, faz-se necessario aprisionar os vortices. Isto pode ser feito usando as
proprias nao-homogeneidade e defeitos na estrutura cristalina do material ou através de

estruturas artificiais, conhecidas como rede de pinos.

Uma das primeiras teorias sobre o movimento da rede de vortices foi elaborada por
Anderson e Kim (2). Esta teoria, conhecida também como teoria de flux creep, prevé a
existéncia de pacotes de vortices que se movem independentemente uns dos outros devido
a variacao local da densidade de pinos. Larkin e Ovchinnikov (47) demonstraram que a
ordem cristalina de longo alcance da rede de vortices é destruida na presenca de centros
de aprisionamento, nao importando quao fracos eles sejam. Esta teoria é conhecida como

teoria do pinning coletivo.
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Figura 3: Diagrama de fase obtido numericamente por A. E. Koshelev and V. M. Vinokur
publicado em PRL, 73 3580 (1994). Neste trabalho foi prevista uma transi¢ao de fase
dinamica, onde uma “cristalizacao” pode ser obtida para valores da corrente externa maior
que zero.

A rede de vortices apresenta um diagrama de fase dindmico muito complexo, com a

presenca de varios regimes. O diagrama de fase obtido numericamente por Koshelev e
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Vinokur em 1994 (46) prevé o movimento de um cristal de vortice “moving crystal” para
forcas maiores que f;. Para forcas menores que f; e maiores que a forca de depinning f.
(forgas onde os vortices comecam a se movimentar) os vortices se movimentam em um
regime plastico.Abaixo de f., os vortices estao pinados e apresentam uma configuragao
quase homogénea, mas sem ordem cristalina de longo alcance. Para temperaturas acima
de T}, a rede de vortices se comporta como um liquido, sendo 7;,, a temperatura de fusao

da rede de vortices.

As medidas de transporte em supercondutores na presenca de um campo magnético
deram inicio as investigacoes das fases dinamicas da rede de vortices. Bhattacharya e
Higgins (8) estudaram a dependéncia da corrente de transicdo com o campo magnético

separando o movimento dos vortices em dois regimes, como mostrado na Fig. 4(a).
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Figura 4: (a) Diagrama de fase experimental obtido por S. Bhattacharya e M. J. Higgins
publicado em PRL, 70 2617 (1993), mostrando as fases da rede de vortices. Como pode-
mos ver ha trés fases distintas para a rede de vortice: vortices pinados (fase estatica),
escoamento plastico e escoamento elastico. (b) Diagrama de fase experimental obtido por
M. C. Hellerqvist et al., publicado em PRL, 76 4022 (1996). Este diagrama de fase pos-
sibilitou uma comparacao direta com os resultados numeéricos obtidos por A. E. Koshelev
and V. M. Vinokur.

Hellerqvist et al. (33) fizeram outro trabalho experimental, medindo desta vez a
corrente em funcao da temperatura para uma amostra bidimensional de Mo7;Gess. Estas
medidas possibilitaram uma comparacao direta com o trabalho de Koshelev e Vinokur
(46). Hellerqvist et al. (33) observaram um aumento da correlagao da rede de vortices para
correntes altas. Para baixas temperaturas, eles encontraram que os vortices iniciam seu
movimento muito abruptamente quando a corrente elétrica ¢ aumentada e o movimento
inicial da rede de vortices exibe caracteristica de um fluxo plastico. Os resultados obtidos

por Hellerqvist sao mostrados na Fig. 4(b).
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Giamarchi e Le Doussal (21), usando técnicas de renormalizagao, mostraram que, ao
contrario do previsto por Koshelev e Vinokur (46), alguns modos de desordem nao sao
afetados pelo movimento, mesmo em altas velocidades. Sendo assim, a rede de vortices se
comporta como um vidro em movimento (moving glass) e nao como um cristal perfeito.
O moving glass possui as seguintes propriedades: (i) decaimento da ordem translacional
de longo alcance, (ii) as particulas fluem através de canais estaticos, (iii) padrao de canais
altamente correlacionado ao longo da direcao transversa ao movimento, devido a com-

pressdo elastica, e (iv) existéncia de barreiras ao movimento transverso.

Zapperi et al. (87) mostraram numericamente que a frente de penetragdo do fluxo
magnético “vortice” e o perfil de densidade obedecem a uma lei de escala. Neste trabalho,
uma equacao de difusao nao-linear é obtida através do coarse graining da equacao de
Fokker-Planck para um sistema de particulas superamortecidas em um meio desordenado.
Estes autores observaram que tal equacao é capaz de descrever a dinamica de penetracao
de vortice em supercondutores. Os resultados obtidos por Zapperi et al. (87) mostrando o

colapso das curvas para frente de penetracao e para o perfil de densidade sao reproduzidos

na Fig. 5.
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Figura 5: Graficos obtidos por Zapperi et al. publicados em PRL 86, 3622 (2001).(a)
Posicao média da frente de penetracao em funcao do tempo. O inset deste grafico mostra o
colapso das curvas obtidas para diferentes valores da forga externa. (b) Perfil de densidade
em funcao da posicao para diferentes forcas externas. No inset ¢ mostrado o colapso destas
curvas. Os graficos mostrados em (a) e (b) foram obtidos por simulagoes de dindmica
molecular

A integracdo numeérica da equacao de difusao nao-linear mostrou que a frente de
penetracao do fluxo magnético tem uma estrutura fractal com dimensao que varia entre
Dy =4/3 e 1.0. Este valor da dimensao fractal indica que o processo de penetracdo de

vortices em supercondutores pode ser descrito pelo modelo de percolagao gradiente (69)
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(ver Fig, 6). A dimensao fractal ¢ obtida usando o método da contagem de caixas. O
sistema é dividido em caixas de tamanho b e contamos entao o niimero de caixas ocupadas

N(b), que decai com b=P7, onde Dy ¢ a dimensdo fractal.
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Figura 6: Gréaficos obtidos por Zapperi et al. publicados em PRL 86, 3622 (2001). O inset
desta figura mostra a densidade obtida por integracao numérica da equacao continua. O
grafico principal mostra a contagem do nimero de caixas ocupadas em fungao do tamanho
da caixa. A dimensdo fractal medida para este sistema foi D; = 4/3 (linha solida). A
mudanca de comportamento para dimensao fractal Dy = 1 é obtida para grandes escalas
de comprimento.

Quando a rede de vortices é exposta a algum tipo de assimetria espacial ou temporal,
podemos observar uma direcao preferencial para o escoamento quando aplicamos uma
forca externa alernada ac com média zero. Esta simetria é responsavel por induzir um

efeito de retificagdo conhecido como efeito “catraca” (48).

1.3 Colodides

Os estudos da dinamica em sistemas coloidais na presenca de uma forca externa

sao de fundamental importancia para o desenvolvimento de novos dispositivos como, por
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exemplo, aqueles empregados no processo de migracao de particulas sob a influéncia de um
campo elétrico (eletroforese) e no processo de eletro-osmose (55). Dispositivos produzidos

com estas técnicas sao utilizados em grande escala na separacao de proteinas e DNA.

A dindmica de colbides carregados na presenca de um campo elétrico externo ocorre
através de processos de nao-equilibrio. Estes sistemas sao ideais para se estudar as tran-
si¢oes de fase. Estudos recentes (15), baseados em simulagoes de dindmica de Langevin,
mostraram que estes sistemas apresentam uma transi¢ado ordem-desordem (formacao de
fileira “lanes”) quando as particulas sao submetidas a altos valores de campos externos e
densidades. Esta transicao parece ser de primeira ordem, apresentando uma metaestabi-
lidade que pode ser verificada devido & presenga de ciclos de histerese neste sistema (15).
Nas Fig. 7 e Fig. 8 mostramos os resultados obtidos por Dzubiella et al. (15) através
de simulacoes de dinamica Browniana, para uma mistura coloidal submetida a uma forca

externa. Na Fig. 7 mostramos a configuracao final das particulas para diferentes forcas
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Figura 7: Configuracao final para uma mistura binaria de particulas suspensas em um
sistema bi-dimensional movimentando em sentidos opostos, figura obtida por J. Dzubiella
et al. (15). (a) Sistema no estado desordenado, configuracao obtida para um campo
externo nulo. (b) Sistema ainda no estado desordenado, mas agora com um campo externo
aplicado proximo do campo critico fi ~ f.. (c¢) O sistema no estado ordenado, formando
fileiras. Esta configuracao foi obtida para um campo externo fo > f;. Nesta situacao, o
parametro de ordem obtido é (¢ ~ 0.99). Como podemos ver o sistema apresenta uma
transicao de ordem-desordem dependendo do campo “forca” externa. Esta transicao de
fase é conhecida como transicao de ordenamento dindmico. Maiores detalhes sobre esses
resultados podem ser encontrados em (15).

externas e na Fig. 8 mostramos a variacao do parametro de ordem em funcgao da forca
externa para diferentes valores de ko, onde o é o diametro das particulas e s é o inverso
do alcance do potencial de interagao entre as particulas. Em 8(a) as medidas sao feitas
aumentando-se a for¢a externa, com as particulas inicialmente distribuidas aleatoriamente
e em (8b) as medidas sao feitas com as particulas inicialmente organizadas em duas fileiras

e com a forga externa sendo diminuida gradualmente. A dinamica deste sistema pode rev-
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elar muitos aspectos importantes, validos na descri¢ao do movimento de pedestres (41),

de particulas granulares (12, 16) e da interface entre fluidos (84).
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Figura 8: Parametro de ordem em funcao do campo externo, para diferentes valores do
diametro das particulas o e do inverso do alcance do potencial x. Estes resultados foram
obtidos através de simulagoes de dindmica Browniana por J. Dzubiella et al. (15). O
parametro de ordem mede o grau de organizagao do sistema. a) Parametro de ordem
obtido para as particulas inicialmente distribuidas aleatoriamente e com a forca externa
sendo aumentada. (b) Parametro de ordem para as particulas inicialmente organizadas
em duas fileiras e com a forca externa sendo diminuida gradualmente. Estes resultados
mostram a existéncia de uma metaestabilidade, verificada através de ciclos de histerese,
indicando que esta transicao ¢ uma transicao de fase de primeira ordem. Maiores detalhes
sobre estes resultados podem ser encontrados em (15).

A formacao de fileiras na dindmica de misturas binarias de particulas carregadas
em coldides, que se movimentam em direcoes opostas devido a aplicacao de um campo
elétrico, foi confirmada experimentalmente por meio de visualizagao da dindmica através
de microscopios confocais (50). Na auséncia de campos elétricos externos, as particulas
em suspensao formam um cristal binario (36). Quando o campo elétrico excede um campo
critico, a estrutura cristalina é destruida e as particulas formam fileiras paralelas ao campo
aplicado. Para campos ainda maiores, as fileiras sao destruidas e as particulas entram
em um estado de transporte desordenado, que pode levar a uma obstrucao do canal,

impedindo o transporte.

Na Fig. 9, mostramos o diagrama de fase de nao-equilibrio, onde podemos classificar os
diferentes estados estacionarios da dinamica de sistemas coloidais em funcao da densidade
e do alcance do potencial de interacdo (67). A transi¢do observada para altos campos
externos e para altas concentracoes de particulas parece ser de primeira ordem com a

presenca de histerese.
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Figura 9: Diagrama de fase de ndo-equilibrio obtido por M. Rex et al. (67) para uma
mistura binaria de coldides carregados, movimentando-se em sentido contrario devido
a acao de um campo elétrico externo. Os resultados foram obtidos por simulacoes de
dindmica Browniana. « é o alcance do potencial e ¢ é a fracao volumétrica das particulas.
Maiores detalhes deste grafico podem ser obtidos em (67).

Estudos do transporte de colbides superparamagnéticos através de canais estreitos re-
velam que o gradiente de concentracao esta relacionado com o mecanismo de reducao de
camadas no canal (layer reduction) (45). Quando a forca externa domina o escoamento,
o mecanismo de reducao de camadas nao pode ser encontrado. No entanto, quando o
transporte ocorrer devido a um gradiente de concentracao, podemos verificar um meca-
nismo de reducao de camadas e as particulas se organizando em uma rede hexagonal. O
ordenamento hexagonal é atribuido a interacao das particulas com varios vizinhos ao seu
redor, sendo que o alcance da interacao entre as particulas é determinado pelo campo
magnético externo. Este sistema ¢ ideal para estudarmos o comportamento de sistemas
coletivos, pois variando o campo magnético externo mudamos o alcance da interacao entre
as particulas e, consequentemente, as propriedades estaticas e dinamicas deste sistema.
Estes estudos sao de fundamental importancia para a compreensao do mecanismo de

transporte em sistemas biologicos, como em canais ionicos (68).

Na Fig.10 mostramos o perfil de densidade e os parametros da rede na direcao x e
na direcao y, obtidos por Koppl et al. (45), para sistemas coloidais de particulas su-
perparamagnéticas forcadas a escoar através de um canal estreito. Podemos ver que o
parametro de rede na direcao x cresce de forma aproximadamente linear e na direcao y é

aproximadamente constante, fazendo com que haja um gradiente de concentracao linear
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ao longo da direcao x.
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Figura 10: Grafico obtido por M. Koppl et al. (45) mostrando o perfil de densidade ao
longo de um canal estreito quando as particulas estao escoando devido a um gradiente de
concentragao.

O mecanismo de “layer reduction” foi observado inicialmente por Glasson et al. (23).
A mudanca do ntmero de camadas nas proximidades de uma constricao foi prevista
por simulagoes da dinamica de Langevin para particulas interagindo com o potencial de

Yukawa (61), como mostra a Fig. 11.
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Figura 11: Perfil de densidade obtido por G. Piacent et al. (61) para um sistema de
particulas interagindo com o potencial de Yukawa para diferentes valores da forca externa.

Os estudos das propriedades de transporte em coldides em uma estrutura assimétrica
indicam um mecanismo de retificacdo do movimento das particulas (efeito catraca) quando
o movimento dela é induzido por uma for¢a ac (53). O mecanismo de transporte neste
sistema é fortemente dependente da abertura do canal e do tamanho das particulas (44).
Foi verificado que a velocidade das particulas cresce linearmente com a freqiiéncia e com
a amplitude dessa forca ac, até um valor critico, a partir do qual nao ha mais transporte,

como mostra a Fig. 12.
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Figura 12: Gréaficos obtidos por C. Marquet et al. (53) mostrando a retificagao de particu-
las micrométricas escoando através de um canal assimétrico como mostrado em (a), as
particulas sao submetidas a um campo elétrico ac de baixa freqiiéncia e com meédia zero.
(a) Design do canal assimétrico usado para retificar o movimento de particulas confinadas
em um canal usado por C. Marquet et al. (53). (b) Resultados encontrados por C. Mar-
quet et al. (53), mostrando a dependéncia da velocidade de transporte com freqiiéncia da
forca alternada ac aplicada e com a intensidade do campo elétrico externo.
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1.4 Pedestres

Nos ultimos anos, a dinamica de pedestres tem despertado grande interesse na co-
munidade cientifica. O aumento da populacao nos grandes centros urbanos faz com que
incidentes, como incéndios, possam se transformar em desastres se o local nao puder ser
evacuado em tempo habil. Na tentativa de evitar estes desastres, muitos estudos tém
sido feitos para viabilizar formas de evacuar regioes densas e fechadas em um intervalo de
tempo minimo. Estes estudos sao realizados por meios de simulagoes numeéricas, analitica-
mente e empiricamente ou experimentalmente por meio de andlise de videos. Os modelos
usados para estudar a dinamica de pedestres podem ser divididos em duas classes: mod-
elos continuos e modelos discretos. O modelo continuo é baseado no modelo de forca
social proposto por Helbing (32). O modelo discreto é baseado na dindmica conhecida
como automato celular e suas variagoes: floor field model e lattice gas model (82, 86). Em
geral, a dinamica de pedestres é muito complexa e dificil de ser modelada numericamente,
pois os pedestres estao sujeitos a um grande ntmero de interagoes. Modelar estes sistemas

representa um grande desafio para os pesquisadores desta area.

A modelagem da dinamica de pedestres é um dos mais excitantes campos da ciéncia
e da engenharia. Compreender como os pedestres se movimentam é de fundamental
importancia para podermos nos antecipar evitando desastres, e para melhorar o fluxo de
pessoas em locais publicos como em estagoes de trens, auditorios, teatros, cinemas, etc
(35). Foi observado que tais sistemas apresentam uma transicao de fase induzida por uma
quebra espontanea da simetria (85). Os efeitos coletivos nesses sistemas sdo responsaveis

pelas seguintes fases (57, 82):

e ordenada - movimento na forma de camadas bem definidas “lanes”
e desordenado - movimento turbulento, altamente resistivo “jamming”

e obstruida - as particulas estao paradas “clogging”

As propriedades da dinamica de pedestres, incluindo os fenémenos de auto-organizacao,
tém sido observadas e reproduzidas por varios métodos fisicos. E importante ressaltar que
a evacuacao de pedestres é na realidade muito mais complexa que os modelos usados para
descrever esta dinamica. As circunstancias de perigo e panico sao muito dificeis de serem
reproduzidas numericamente, sendo quase impossiveis de serem verificadas na vida real.
Isto encoraja pesquisadores a estudar o comportamento de evacuagao por varios modelos
(35).
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O modelo continuo proposto por Helbing et al. (32), usado nesta tese para a descri¢ao
de pedestres que se movimentam em corredores mesoscopicos assimeétricos, pode ser usado
para descrever a dinamica de qualquer sistema de particulas que se movimentem em
direcoes opostas e interajam entre si através de um potencial repulsivo de curto alcance,
i.e., sistemas coloidais e sistemas granulares. Neste trabalho, a utilizacao de um modelo
matematico para descrever o movimento de particulas em canais mesoscopicos mostrou
que este sistema apresenta um estado de cristalizagao para altos valores da energia total.
A transicao responsavel por levar o sistema ao estado de cristalizacao foi chamada de
“freezing by heating”. O aumento da energia total foi obtido pela adicao de um ruido

externo.

Sendo a posicao da particula ¢ dada por x;(t) e a velocidade por v,(t) = dx;(t)/dt, a

equagao de movimento para a particula ¢ pode ser escrita como:

mdvét(“ = mvoe%(ﬂ () + X Eilxi(8), ()] + Blxi(0)]. (L.1)
J(#1)

Nesta equagao, m é a massa das particulas, vy é a velocidade com que a particula tende
a se mover na auséncia de interagdes, 7 é o tempo de relaxagao e e; € {(1,0),(—1,0)}
¢ a diregdo na qual a particula ¢ se movimenta. 7 = m/7 pode ser interpretado como
um coeficiente de atrito. f;; = —VA(d;; — D)~ ® representa a interagdo repulsiva entre as
particulas i e j, f, é a interacao com a parede de confinamento e £ representa as flutuacoes
do sistema. d;; = |x;(t),x,(t)]| > D é a distancia entre as particulas i e j, sendo que seu
valor é sempre maior que o diametro D das particulas. A interacao entre as particulas e a
parede é dada de forma similar & interacao entre as particulas. As flutuagoes do sistema
&;(t) sao nao-correlacionadas e seguem uma distribui¢ao normal truncada com média zero

e variancia finita 6.

Na Fig. 13 mostramos a configuracao final para um sistema de particulas fortemente
interagente, confinadas em um canal mesoscopico e se deslocando em sentidos opostos.
Esta figura mostra que, dependendo do ruido externo ao sistema, as particulas podem
se organizar na forma de fileiras maximizando o fluxo ou obstruir o canal. Mais precisa-
mente, para pequenas amplitudes de 6, e para densidades suficientemente pequenas, as
particulas se organizam na forma de fileiras. A forma como estas fileiras sao distribuidas
no canal depende apenas da condicao inicial do sistema. Além disso, para um nimero
de particulas relativamente grande, um estado de transporte altamente resistivo pode

ser obtido. Para baixas densidades, mas com um alto valor do ruido externo, o sistema
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mostra uma obstrucao no transporte de particulas, levando-o a um estado de cristalizagao
dindmica. Na dinamica de pedestres este ruido externo pode representar uma situacao
de panico. Sendo assim, em corredores estreitos e em situacoes de panico ha uma forte

tendéncia de obstrucao do movimento.

e O 00 © 00000
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(c) 00000
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Figura 13: Gréafico obtido por D. Helbing et al. publicado na PRL 84, 1240 (2000). As
simulagoes foram feitas para um sistema com 20 particulas movendo-se da esquerda para
direita (bolas pretas) interagindo com 20 particulas movendo-se da direita para esquerda
(bolas brancas) com condi¢oes de contorno periodicas na diregao z e confinadas na direg¢ao
y para diferentes valores do ruido externo. (a) Para pequenos ruidos § = 1 formagao
de fileiras com movimento uniforme pode ser obtido. (b) Estado intermediario entre a
cristalizagdo “obstrucdo” do canal e a formacao de fileiras com transporte uniforme. (c)
Estado cristalizado obtido para grandes intensidades do ruido (6 = 1000).

O valor da eficiéncia do sistema foi calculado por D. Helbing et al. (32) como sendo,

) e
= TIEEO T / dt (1.2)

Foi possivel mostrar que a transigdo de um estado ordenado onde E — 1 (fileiras),
para um estado cristalizado, onde £ — 0 (obstrucdo do transporte), apresenta uma

histerese. O estado cristalizado obtido com o aumento do ruido externo permanece quando
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a amplitude do ruido é diminuida novamente. Ainda nao ha relatos de como destruir este
estado cristalizado, mas baseado nos resultados encontrados neste trabalho, acreditamos
que isto possa ser obtido com a adigao de uma energia ao sistema, devido ao trabalho

realizado por uma forga alternada ou transversal “ao sentido de movimento do sistema”.

Na Fig. 14, mostramos o resultado obtido por Helbing et al. (32) para a eficiéncia
média do transporte em fungao do ruido 6. Este trabalho relata que a cristalizacao é mais
pronunciada quando o tempo de relaxagao 7 (Ver Fig. 1.1) e o comprimento do canal L,
sao grandes. A formacao de fileiras é favorecida quando o tempo de relaxacao e a largura
do canal sao grandes, porém a transicao “freezing by heating” pode ser verificada até no

movimento superamortecido onde 7 — 0.
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Figura 14: Gréafico obtido por D. Helbing et al. publicado na PRL 84, 1240 (2000),
mostrando a transicao de ordenamento dindmico, chamada “freezing by heating”, para
diferentes valores do tamanho do sistema mantendo a razao L,/L, =4 : 1 constante. No
inset ¢ mostrada a média da energia potencial, cinética e total.

Helbing et al. (32), usando o modelo continuo proposto anteriormente, estudaram as
propriedades da evacuacdo de pedestres em situacoes de panico (31). Este estudo foi um

dos pioneiros na area e mostrou que a evacuacgao ¢ afetada pela velocidade dos pedestres,
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como mostra a Fig. 15. Podemos verificar um minimo na curva do tempo de evacuagao
em funcao da velocidade desejada dos pedestres. Para velocidades muito baixas o tempo
de evacuagao diverge, e para altas velocidades o tempo de evacuagao satura e o nimero

de pedestres feridos cresce de forma aproximadamente linear com a velocidade.
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Figura 15: Grafico obtido por D. Helbing et al. publicado na Nature 407, 487 (2000). Este
resultado mostra o tempo que 200 pedestres gastam para sair de uma sala sob condicoes
normais (sem péanico). O tempo que os pedestres levam para sair da sala, diminui com
o aumento da velocidade desejada vy. No entanto, quando a velocidade cresce acima de
um valor critico vy > 1.5ms~! o tempo de saida volta a crescer novamente até que, em
velocidades mais elevadas acima de 5.0ms™!, o nimero de pessoas feridas comeca a crescer
de forma aproximadamente linear.

A eficiéncia do processo de evacuacao é verificada para um canal com uma cavidade
simétrica no meio do corredor. Este estudo mostra que a eficiéncia diminui quando o valor
do angulo de abertura da cavidade ¢ é aumentado. E importante notar que o aumento do
angulo ¢ faz com que a profundidade da cavidade cresca. Estes resultados nos indicam que
a construgao de cavidades em rotas de fuga pode aumentar consideravelmente as chances
de ocorrer desastres e deve ser evitada em locais onde haja iminente probabilidade de
ocorrer acidentes. Por outro lado, o uso desse tipo de arquitetura pode ser favoravel em
algumas situacgoes, e.i. em shopping centers e em centros comerciais, onde se deseja que

as pessoas fiquem olhando as vitrines pelo maior tempo possivel. Os resultados obtidos
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por Helbing et al. (31) sdo apresentados na Fig. 16.
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Figura 16: Grafico obtido por D. Helbing ef al. (Nature 407, 487 (2000)). Simulacao
para pedestres movimentando-se em uma rota de fuga com uma cavidade. (a) Posigao
dos pedestres obtida num corredor de 3m de largura e 15m de comprimento como rota
de fuga, com os pedestres saindo com uma velocidade alvo de v° = 2ms™. A cavidade
tem a forma de um tridngulo isosceles com base de 6m . (b) Eficiéncia para a saida como
fungao do angulo ¢ para a estrutura mostrada em (a), a linha tracejada representa a
eficiéncia para uma cavidade irregular. A eficiéncia cai nos dois casos, sendo um pouco
mais pronunciada quando o corredor possui uma cavidade irregular.

Usando um modelo de automato celular para uma rede quadrada, com dois tipos de

particulas que se movimentam de baixo para cima e da direita para esquerda, Biham et
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al. (9) verificaram uma transi¢cao de primeira ordem do estado livre com v — 1.0 para
o estado congestionado com v — 0. Os autores deste trabalho consideraram condigoes
de contorno periodicas em todas as direcoes. Os resultados obtidos neste trabalho sao

mostrados na Fig. 17.
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Figura 17: Gréafico obtido por O. Biham et al. (9), mostrando a transicdo de ordem-
desordem em funcao da concentracao para sistemas de diferentes tamanhos.

Estudos numéricos da dinamica de pedestres para descrever a evacuacao de salas com
obstéaculos e multiplas saidas, mostram que o tempo de evacuacao é muito sensivel aos
locais onde as saidas sao colocadas. Em situacoes onde os pedestres nao conhecem os
locais de saida, o uso de varias portas para evacuar o local pode causar um efeito negativo
e aumentar o tempo de evacuacao. Os pedestres tém uma dinamica fortemente coletiva
e tendem a seguir uns aos outros andando sempre em grupos. Quando as portas nao sao
uniformente distribuidas, o uso de miltiplas saidas ajuda na evacuagao apenas nos casos

onde os pedestres sdo familiarizados com o local (35).

Quando os pedestres escoam em sentidos opostos com diferentes velocidades, Weng
et al. (82) verificaram que, para um canal com condi¢do de contorno periddica ha trés

diferentes regimes para o escoamento. No primeiro regime, obtido no limite de baixas
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densidades, as particulas interagem fracamente umas com as outras e apresentam um
movimento livre. No segundo regime, obtido para densidades intermediarias, é observada
a formacao de fileiras. No terceiro regime, obtido em altas densidades, ¢ observada a
obstrucao do fluxo. Quando supomos que o canal tem condi¢oes de contorno abertas,
podemos observar duas fases para o estado estacionario. A primeira, obtida para densi-
dades relativamente pequenas, apresenta uma metaestabilidade que pode eventualmente
obstruir o transporte neste sistema. Na segunda fase, obtida no limite de altas densidades,

podemos observar uma obstrucao do fluxo.
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Figura 18: Grafico obtido por W. G. Weng (82), (a) Velocidade média em funcao do
tempo para diferentes densidades no sistema com condi¢oes de contorno abertas. (b)
Configuracao final para o sistema com Fy = 0.2 e um tzme step de 800 para um sistema
com condi¢ao de contorno aberta.

Na Fig. 18(a) mostramos a velocidade média para o sistema em fun¢ido do tempo
para diferentes valores da densidade do sistema. Este grafico mostra uma fase onde a
velocidade média apresenta um valor intermediario entre o estado livre (v) — 1.0 e o
congestionamento total do sistema (v) — 0 . Este estado intermediario é caracterizado

por congestionamentos locais, como mostrado na Fig. 18(b).

A dinamica de pedestres na presenca de uma constricao foi estudada numerica e
analiticamente por Nagatani et al. (59). Os estudos numéricos foram realizados com
um modelo lattice gas, onde as particulas interagem apenas com seus primeiros vizinhos.
O calculo analitico foi realizado usando o modelo de campo médio. Estes resultados
produziram um diagrama de fase que revelam a transicao do regime de fluxo livre para o
regime de fluxo resistivo na presenca de forte espalhamento. Podemos observar perfeita

concordancia entre os resultados obtidos por calculos numéricos e pela teoria de campo
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médio. Estes autores mostraram ainda que a solugao para o modelo de campo médio em

1D pode descrever a dinamica de pedestres em 2D.
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Figura 19: Diagrama de fase obtido por T. Nagatani (Physica A 300, 558 (2001)),
mostrando os diferentes regimes de escoamento dos pedestres em um corredor com uma
constrigao.

1.5 Efeito catraca “Ratchet effect”

Inicialmente, o efeito catraca foi proposto por Richard Feynman (19) na tentativa de
construir uma maquina cujo rendimento fosse maior que o rendimento da maquina de

Carnot. Isto implicaria na violacao da segunda lei da termodinamica.

Embora o dispositivo idealizado por Feymann nao viole a segunda lei da termodina-
mica, estudos recentes indicam que as propriedades do efeito catraca sao relevantes na
descricao de sistemas quando as flutuagoes térmicas sao da mesma ordem da energia total
do sistema. Isto pode ser conseguido naturalmente em dispositivos nanoestruturados e em
motores moleculares. Com o avanco das ciéncias experimentais, o uso destes dispositivos
tem se tornado cada vez mais freqiiente. A compreensao destes sistemas se faz necessaria
para que possamos desenvolver novos dispositivos e tornar este mecanismo cada vez mas

comuim.
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Figura 20: Dispositivo tipo catraca idealizado por Feymann na tentativa de violar a
segunda lei da termodinamica. Este dispositivo consiste de duas caixas de gas mantidas
a temperatura 77 = T, = T. Numa caixa temos uma roda com paletas e na outra temos
um dispositivo tipo catraca, ligados por um eixo que possui uma polia ligada a um peso.
A questdao proposta por Feymann era se este dispositivo poderia realizar um trabalho
mecanico capaz de levantar o peso preso a polia. Segundo a hipdtese de Carnot isto
seria impossivel. No entanto, a primeira vista vemos que isto é possivel, mas se olharmos
mais de perto podemos ver uma série de complicagoes, (para maiores detalhes consultar
Lecture of Feymann Vol 1, capitulo 46.)

A eficiéncia destes dispositivos é maior nos processos de filtragem e selecao de particu-
las. A principal caracteristica do efeito catraca é induzir uma direcao preferencial para o

escoamento do sistema, sendo condigoes basicas para que isso ocorra:

e O sistema esteja fora do equilibrio.

e [Exista uma quebra de simetria espacial ou temporal.

Quando um sistema de particulas interagente sofre a acao de um potencial assimétrico
e é submetido a uma forca externa oscilante com média zero, um fluxo de particulas dc
no regime estacionario pode ser observado numa direcao preferencial. Este efeito ocorre
devido & quebra de simetria espacial ou temporal. A quebra de simetria espacial pode
ser obtida por meio de um substrato assimétrico, por obsticulos assimétricos ou por
geometrias de confinamento assimétricas. A quebra de simetria temporal pode ser obtida

através da quebra de simetria do periodo ou da amplitude da forca externa ac.

O efeito catraca tem sido usado para manipular o movimento de particulas em diver-
sos sistemas, dentre os quais podemos destacar: vortices em supercondutores, colbdides,
motores moleculares e canais i6nicos. Estudos recentes tém mostrado que em materiais
supercondutores o efeito catraca pode apresentar miltiplas reversdes de movimento (74).
O mecanismo responsavel por estas miltiplas reversoes do efeito catraca na dinamica de

vortices em supercondutores foi estudado por Gillijns et al. (22). Estes estudos mostraram
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que tais reversoes dependem nao s6 da interacao vortice-vortice, mas também da razao
entre os comprimentos caracteristicos deste sistema, que sao o “comprimento de pene-
tracao de London” X e o periodo do potencial assimétrico d. A condicao sine qua non
para que as multiplas reversoes do efeito catraca sejam observadas é dada pela relacao
d/\ <1 (22).

Silva et al. (74) mostraram que o efeito catraca reverso em materiais supercondutores
pode ser controlado através do campo de comensurabilidade entre os vortices e a rede
de pinos. Foi mostrado que, para miltiplos impares do campo de comensurabilidade,
as particulas se movimentam no sentido do eixo facil da catraca. Porém, para multi-
plos pares deste campo de comensurabilidade, as particulas se movimentam no sentido
contrario,ou seja, no sentido do eixo dificil da catraca. Estes resultados foram verificados
experimentalmente e modelados numericamente por simulacoes de dinamica molecular em
1D. O mecanismo responsavel por estas multiplas reversoes esta relacionado & mudanca do
minimo local de energia do potencial responsével pelo efeito catraca nesse sistema. Esta
mudanca ocorre devido ao aprisionamento de vortices nos pinos. Na Fig. 21 apresentamos

modelo usado para explicar os resultados obtidos neste trabalho.
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Figura 21: Diagrama ilustrando o mecanismo do efeito catraca reverso tirado de C. C. S.
Silva et al. (Nature 440, 651 (2006)). (a) Diagrama da configuracdo de equilibrio para
n = 1—4 (n é o namero de vortice por potencial tipo catraca). Podemos ver a alternancia
entre os minimos de energia quando n é par ou impar. (b) Esquema demonstrando o
mecanismo catraca quando a rede de vortices é submetida a uma forca ac. As setas
vermelhas indicam a diregao da forca, os quadros com cor de fundo indicam onde ocorre
o movimento macroscopico das particulas “vortices”.

O uso do efeito catraca na dinamica de vortices em supercondutores também tem

sido apontado como uma poderosa ferramenta para a remocao de vortices do interior
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Figura 22: Diagrama de fase experimental obtido por C. C. S. Silva et al. (Nature 440,
651 (2006)) mostrando as fases dinamicas da rede de vortice, bem como as regides onde
o fluxo da rede de vortices é direto (verde) ou reverso (vermelho). Podemos notar que o
efeito catraca ocorre proximo da transicao supercondutora, regiao onde ha uma grande
flutuagao da energia, condigao necessaria para que possamos observar o efeito catraca.

de amostras supercondutoras (48). Além de gerar dissipacdo de energia, a presenca de
vortices no interior de amostras supercondutoras induz ruidos nestes sistemas, limitando

ainda mais as aplicacoes destes materiais.

Matthias et al. (54) mostraram que um dispositivo tipo catraca pode ser usado para
retificar o movimento de particulas massivas e mesoscopicas (ver Fig. 23), empregando
poros assimétricos feitos em membranas de silicone. Mais precisamente, Matthias et al.
(54) mostraram experimentalmente, e por meio de simulagao de dindmica de Langevin,
que este dispositivo (poros unidimensionais de um sistema poroso em uma membrana de
silicone) pode ser empregado na separacao de particulas de acordo com o seu tamanho.
Aplicando uma pressao periédica com média zero esta membrana induz um fluxo perioédico
ao fluido e as particulas suspensas nestes poros, resultando em um movimento dc das

particulas em uma direcao preferencial. Foi verificado que o transporte de particulas
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a
Upper basin
Lower basin

Figura 23: Figura obtida de S. Matthias et al. (Nature 424, 54 (2003)) mostrando (a)
membranas de silicone capazes de atuar como filtros para particulas massivas com dife-
rentes tamanhos. O processo de transporte nesses sistema depende muito da razao entre
o tamanho da abertura e o tamanho da particula. Ajustando o tamanho da abertura,
este sistema pode ser usado na separagao de particulas de diferentes tamanhos. (b) Foto
obtida por microscopia eletronica de varredura dos poros assimétricos em uma amostra
de silicone.(¢) Microscopia eletronica de varredura obtida em um poro da amostra em (b).

depende da pressao, e que esta dependéncia pode resultar numa inversao do movimento,

como mostrado na Fig. 24.
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Figura 24: Figura obtida de S. Matthias et al. (Nature 424, 54 (2003)), mostrando a
dependéncia da corrente dc obtida por aplicar uma pressao ac no sistema da Fig. 23.
Este grafico mostra uma clara reversao do efeito catraca nestes sistemas.
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O efeito catraca também pode ser usado no processo de eletromigracao para a obtencao
de superficies mais regulares. Derényi et al. (14) mostraram que as superficies que
apresentam uma barreira de Scwoebel, quando submetidas a um campo elétrico alternado
ac paralelo a superficie, induzem uma corrente devido a eletromigracao. Um esquema
ilustrando a formagao de camadas irregulares no processo de deposicao de filmes finos é

mostrado na Fig. 25.

Figura 25: Figura obtida por I. Derényi (Appl. Phys. A 75, 217 (2002)), mostrando (a)
o potencial que um atomo sente ao difundir por uma superficie irregular como mostrado
em (b).

Posteriormente, Pablo et al. (13) mostraram experimentalmente que esta técnica
pode ser empregada na obtencao de filmes finos de ouro com superficies menos rugosas.
Os autores deste trabalho verificaram também que o tamanho do grao cresce gradualmente

devido ao aumento da difusao causado pelo aquecimento Joule.
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Figura 26: Figura obtida originalmente por P. J. Pablo (Surf. Interface Anal. 30, 278
(2000)) e adquirida de L. Denényi (Appl. Phys. A 75,217 (2002)), mostrando a evolugao da
superficie de uma fita de ouro.(a) Uma estrutura claramente granular pode ser observada
em graos com tamanho de aproximadamente 25 nm, (b) superficie da fita de ouro apos
40h submetida a uma densidade de corrente dc com 1.6 x 10" A m=2 com 25 mA, os
graos tiveram um crescimento de aproximadamente 100 nm, (c) a superficie da fita de
ouro apos 24 h de corrente ac sob os mesmo valores de (b), neste caso pode se observar o
crescimento dos graos, formando terracos como marcado por circulos brancos na amostra.
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2 TRANSPORTE DE
PARTICULAS EM MEIOS
SUPERAMORTECIDOS

Neste Capitulo descrevemos a dinamica de particulas confinadas, interagentes e em
movimento superamortecido na presenca de um obstaculo contra o fluxo. Modelamos nu-
mericamente a dinamica de vortices em supercondutores, a dinamica de sistemas coloidais
e o movimento de pedestres. Os obstaculos empregados sao uma barreira de energia, uma
constri¢ao e uma rede de defeitos (pinos) periodicos. Estudamos o escoamento de particu-
las em um canal com largura da ordem do comprimento caracteristico do sistema. Usamos
o modelo proposto por Zapperi et al. (87) para encontrar uma equacao diferencial nao-
linear de primeira ordem capaz de descrever o fendmeno de transportes nestes sistemas
no estado estacionario. A solucao desta equacao diferencial nos da o comportamento da

densidade ao longo do canal.

O modelo proposto em (87) é baseado em um coarse-graining da equa¢ado de movi-
mento do sistema, baseado na equacao de Fokker-Planck. Isto faz com que deixemos
de tratar as particulas como objetos discretos e passemos a usar a concentracao média
das particulas como a tnica variavel relevante do sistema. Em seguida, usamos simu-
lacoes de dinamica molecular para testar o nosso modelo e determinar o seu limite de
validade. Observamos que mesmo quando temos poucas camadas de particulas inter-
agindo, a aproximacao continua pode ser usada para calcular o perfil de densidade ao
longo do sistema, desde que facamos pequenas corre¢oes no modelo proposto em (87).
Nossa equagao diferencial também ¢é integrada numericamente por métodos convencionais
de diferencas finitas. Verificamos que a natureza discreta das particulas desempenha um

papel fundamental para a resposta desse sistema.
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2.1 Transporte de voértices em supercondutores

2.1.1 Modelo

Modelamos nosso sistema com intuito de descrever a dinamica dos vortices em um
filme fino supercondutor. Nesse sistema os vortices podem ser tratados como um sis-
tema bidimensional de particulas em movimento superamortecido (73). A equacao de

movimento para um vortice ¢ pode ser escrita como,
nvi =F" +FP + F& 4+ FT (2.1)

onde n = ®%d/21&2py ¢ a viscosidade efetiva, d é a espessura do filme fino, ¢ é o compri-
mento de coeréncia, py € a resistividade no estado normal e &g = h/2e é o quantum de
fluxo magnético. Os termos do lado direito da equagao representam a interacao particula-
particula F¥?, a interagao particula-parede F;”, a forca externa F¢*' e a forga térmica F7.

Para um vortice ¢ a forga vortice-vortice é dada, segundo o modelo de London, por,

N, r
Fi' =3 fol (TJ) tij (2.2)

J#Fn
onde r;; = |r; —r;|, ¥;; = (r; —r;)/|r; — r;| sdo as distancias entre os vortices e o

vetor unitario que liga os vortices i(j), respectivamente. Tijy ¢ a posicao do vortice
i(7), Ki(rij/A) é a fungao de Bessel modificada de primeira ordem, A é o comprimento
de penetracao de London e f; é uma constante que depende apenas das propriedades
do material. Para uma melhor eficiéncia computacional (65), a forca vortice-vortice é
calculada apenas quando r;; < 6, sendo que para distancias maiores a for¢a entre os
vortices pode ser desprezada. Usamos diferentes formas da forga F;” para confinar os
vortices em nosso sistema e verificamos que as propriedades medidas independem da
forma da forca de confinamento. As paredes dos canais responsaveis pelo confinamento
sao tratadas como barreiras de energia infinita e como particulas pontuais repulsivas, de
maneira que a principal caracteristica desta forca é a sua natureza de curto alcance. Em
geral, a forca de confinamento tem um alcance muito menor que a largura dos canais
estudados. Considerando a parede como sendo constituida por particulas pontuais, a

forca de interacao particula-parede pode ser escrita como,

Np
ng = ZIAR?](RZ - T,%)4/Fmar7 (23)
j=
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onde 7, é o raio de interacao da parede, N, ¢ o nimero de particulas repulsivas na
parede, R;; ¢ a distancia entre os vortices e as particulas da parede. Por questao de
eficiéncia computacional, consideramos que F;” é diferente de zero apenas para R;; < ;.
Consideramos ainda que as particulas da parede sao separadas por uma distancia d, =
0.1\, Fiee € o fator de normalizacao e A é a amplitude da forca. Nas nossas simulagoes
supomos que a forca externa F¢ é constante sobre todas as particulas. Finalmente, a
forca FT devido aos ruidos térmicos é implementada usando o algoritmo de Box-Muller

que nos fornece uma distribui¢ao normal com média zero e variancia unitaria,
Ty _
(FT) =0 (2.4)

(FT(t) FT(£)) = 2nksT6;0(t — ). (2.5)

A forca térmica é usada apenas para obtermos a configuracao inicial do sistema, posto
que supomos posteriormente que esta forca é nula. A forca é medida em unidades de
fo = ®3d/2mppA3, o campo magnético é medido em unidades de ®¢/\* e o comprimento
¢ medido em unidades do comprimento de penetracao de London A. A temperatura

adimensional é dada por T' = kgT}ca /A fo-

2.1.2 Propriedades macroscopicas do sistema

Para calcular as propriedades durante as simulacoes, dividimos nosso sistema em
células de comprimento dr e dy onde sao feitas as médias das grandezas macroscopi-
cas.Sao0 estas a densidade p(x), o fluxo de campo magnético ¢(z) e a se¢ao transversal
o(x) . As propriedades macroscopicas foram medidas usando médias nao-paramétricas
(27), sendo a densidade local vista com uma grandeza continua. O kernel de nossa média
nao-paramétrica para um sistema de vortices em supercondutores é dado pela funcao de
Bessel de ordem zero Ky(x) que nos fornece a densidade de energia magnética do sistema.
Neste contexto, o fluxo do sistema é calculado como sendo a média temporal da taxa com

que a energia magnética atravessa um plano da secao transversal do nosso sistema,

%%%Ko (T”) v-X, (2.6)

k:l]lzl

onde Np ¢é o numero total de passos de tempo, ¥, ¢ o nimero de células ao longo da
largura do canal, N, ¢é o namero de vortices do sistema e Ky(r;;/A) ¢ a fungao de
Bessel modificada de ordem zero. A densidade de fluxo magnético do sistema é calculada

como sendo a média temporal da média da densidade de energia magnética do sistema ao
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longo da secao transversal e é dada por,

ay i (S K ()]
Nr p(x)o(x)

p(z) = (2.7)

Na Eq. (2.7), o(z) & a secdo transversal, e o produto p(z)o(z), é calculado como

sendo,

plrole) = 235505 ko (7)) 2.5)

kl]lzl

Desta forma, a secao transversal pode ser calculada como sendo,

_dy TR SL T | Ko (%)
Nrosoe, [0 52 16 ()]

(2.9)

2.1.3 Equacgao macroscopica para o transporte

A equagao macroscopica para o transporte de fluxo magnético obtida anteriormente
por Zapperi et al. (87) foi explorada nesse trabalho e resolvida analiticamente para o es-
coamento no estado estacionario da rede de vortice. Para construir esta equacao continua
capaz de descrever a evolu¢ao temporal da densidade do sistema p(r,t), Defrinimos a
fungao P(ry, 79, ...,7,) como a probabilidade de que os vortices encontrem-se nas posigoes
ry,Tro,...,r, em um tempo t. Podemos entao escrever a equagao de Fokker-Planck para a

evolugao temporal da distribuicao P,
oP

onde v; é a velocidade da particula ¢, dada pela equacao de movimento. O termo kgT'V P
é introduzido para dar conta dos efeitos térmicos. A distribuicao P descreve o estado
do sistema no espaco das configuragoes de 2N dimensoes. Nosso objetivo é determinara
evolugao da densidade de vortices p(r,t). definida no espaco bidimensional das linhas de
fluxo. A densidade média é encontrada somando as contribuicoes de todas as configu-

racoes, onde a funcao P determina a probabilidade de cada configuragao,
- /d?Nr’Pza(r - (2.11)

A evolugao temporal de p(r,t) pode, entao, ser relacionada com a derivada temporal

da distribuigao P,

0p(r,t) _ 2N /8_P )
o _/d e ;5@ r). (2.12)
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Substituindo a Eq. (2.10), obtém-se

dp

= / 2Ny /Z V! (VP + kgTV.P)3(r — ). (2.13)

Operando com a delta de Dirac nas derivadas espaciais, podemos reescrever essa equacao

na forma,

% =-V- Z/dQNT/ VIPS(r — 1)) + kgTV? /dzNT/Pé(r — ;). (2.14)

e substituindo a defini¢ao de p(z,t) dada pela Eq. (2.23), obtemos,

% - vy / SNV PS(r— 1) + ksTV ). (2.15)

onde fica evidente a forma difusiva da contribuicao térmica.

A velocidade v; é definida pela equacao de movimento superamortecida Eq. (2.1),

tomando apenas os termos que contribuem para o escoamento podemos escrever,

110®F ri — 1\ cat
P = K F; 2.16
Vi =5 3 Z 1 ( \ |I'z — I'J‘ + (2.16)

Neste ponto, a Eq. (2.15) pode ser reescrita como

0 ..
o ==V Gutio) + kalVp. (2.17)
onde j, e j. sao, respectivamente, as contribuicoes devido a acao dos vortices e da forca

externa a corrente de escoamento do fluxo magnético.

Para a parcela referente a forca externa temos que,

1
je = —pF", (2.18)
1

De forma semelhante a contribuicao da interacao entre os vortices para a corrente de

escoamento do fluxo magnético é dada por,

jo = /d?Nr SR, — ) Po(r — 1)), (2.19)
J#i
onde a funcao F(r) = Ho®h i K1 (‘L)\‘) I é a interagao entre os vortices. Atuando com

273
uma delta de Dirac no argumento da fungao F, obtemos

Z/dZNr'ZF r —r;)Pé(r — ;). (2.20)

J#i
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Substituindo o termo 7, dentro da integral pela forma equivalente,
v = / VS —rl), (2.21)
chegamos a
/d2N "F(r /d2N "D Po(x" —r))o(r —ry). (2.22)
i jF#L
Definindo agora a funcao densidade de dois vortices,
PP (r,x",t) /dQNr'ZZPér —1})0(r — 7). (2.23)
i j#i

podemos escrever a contribuicao dos vortices na forma,
1
=— /dQNr"F(r —1r")pP(r, " t). (2.24)
n

Fazendo agora uma aproximacao de campo médio para a densidade de dois vortices, ou

seja, p? (r,x" 1) = p(r,t)p(r",t), podemos escrever,

Jo = otr ) [ R =)0 ), (2.25)

Sabemos que a interagao F(r—r") entre os vortices’é de curto alcance, indo rapidamente a
zero quando se toma distancias maiores que o comprimento de London, A. Nao se espera
que a densidade de fluxo varie consideravelmente na regiao do espaco que contribui para
a integral (4.21). Podemos, entao, supondo que a funcdo p(r) varie lentamente, expandir

em torno de r é tomar apenas os termos até primeira ordem.

) 1

Jo = (1) [ VIR p(r,0) + Fple, ) 1), (2.26)
onde 1 = r” — r. Devido a simetria axial da funcao F, o termo de ordem zero se anula.
Quanto ao termo de primeira ordem, as contribui¢coes perpendiculares a Vp se anulam,

restando apenas as contribuigoes na direcao do gradiente. Temos, entao,
jo = —pVp <§/d IF(1) - 1) , (2.27)
Ui

ou ainda,
1
J» = —apVp, (2.28)
n

onde a = 5 [d*NIF(1) - 1= ®F /.

Incorporando as contribuicoes dos vortices Eq. (2.28) e da forca externa Eq. (2.18) a

corrente de fluxo magnético, podemos, determinar a evolucao temporal da densidade de
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vortices,

dp
Ua—

onde F & a forca externa sobre os vortices.

V- [(p(aVp — FY)] + kgTVip. (2.29)

Esta equacao pode ser interpretada como um equacao de difusao-convecgao

0 .

a—f =V j+ ksTV?p. (2.30)
onde a corrente de fluxo magnético é identificada como j = pv, e v é a velocidade local

de escoamento de campo. A velocidade é determinada pela forca aplicada a um vortice

nesta regiao do supercondutor. Observamos que, na descricao macroscopica, a forca

devida aos demais vortices pode ser determinada pelo gradiente local de concentragao de

vortices, —Vp.

Para construir a equagao continua, precisamos fazer algumas consideragoes com re-
lacao ao nosso sistema. Nossa descricao nao pode descrever variacoes na densidade que
tenham comprimento caracteristico menor que a distancia entre as particulas r;;. O com-
primento de interacao ¢ suficientemente grande, A > r;; , de forma que cada vortice pode

interagir com varios vortices ao seu redor.

Para o estado estacionéario, dp/0t = 0, em temperatura nula 7' = 0 e considerando

n=1a Eq. ( 2.29) pode ser escrita como,

p(aVp—F)=J. (2.31)

A conservacao do nimero de vortices impoe que a corrente de vortice J no estado esta-
cionario seja constante. A Eq.(2.31) é conhecida como uma equagao diferencial de Abel
de segundo tipo (62). Para resolver esta equacao analiticamente levamos em consideragao
que a variacao da velocidade na dire¢ao perpendicular ao movimento (na dire¢ao y) quase
nao é alterada no estado estacionério, exceto nas proximidades da constri¢ao, quando
houver. Sendo assim, podemos aproximar a Eq. (2.31) para descrever o movimento em
1D. Calculos unidimensionais em outros sistemas, como no movimento de pedestres, po-
dem ser usados para descrever sistemas 2D (59). Resolvendo a Eq. (2.31) neste limite,

podemos escrever a solugao para a densidade ao longo do canal como,

F J aJ J

onde pg é o valor da densidade de fluxo magnético no inicio do canal distante do obstaculo,

o(z) = % l1+w lexp (—1+M+F—2x> (M— )H , (2.32)
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J é a corrente de vortice e F' ¢ o modulo da forca externa. W (z) é a funcdo W-Lambert,

que ¢é dada pela solucao principal para W na equacao v = We'.

Os obstaculos podem ser usados para aprisionar o fluxo da rede de vortices desde
que a forca externa seja suficientemente pequena. Nesta situacao, J = 0, e a solugao da

Eq.(2.31) pode ser escrita como,

o) = ) (2.33)

onde zy é o valor de  no qual a densidade vai a zero. Quando a forca imposta pelo
obstaculo é muito menor que a forca externa, os vortices escoam quase sem sentir os
obstéculos. Experimentalmente (8) foi verificado que quando os vortices escoam em uma
amostra com uma rede de pinos periddica, este sistema apresenta uma transicao de fase
dindmica para altos valores da corrente (for¢a externa). Nesta fase, conhecida como
“moving glass”, os vortices nao sentem a presenca dos centros de pinos e escoam numa
estrutura “vitrea” desordenada. Neste limite, os obstaculos impostos para o transporte
de vortices nao podem produzir nenhuma variacdo na densidade local. Desta forma,
podemos supor que o gradiente de concentragao é nulo (Vp — 0). Sendo assim, a solugio

da Eq. (2.31) pode ser escrita como,

(2.34)

2.1.4 Propriedades estaticas (sistema fechado)

Iniciamos nossos estudos analisando o comportamento da rede de vortices num canal
fechado em todas as direcoes, submetida a uma forca externa F contra a parede em
xr = 0. Inicialmente os vortices sao distribuidos aleatoriamente dentro do canal. Em
seguida, aplicamos uma forca externa e deixamos o sistema evoluir no tempo através de
simulagoes de dinamica molecular até alcancar o estado de equilibrio mecanico, quando
é medido o perfil de densidade. No estado de equilibrio mecéanico, o fluxo ® e conse-
qliientemente a corrente de vortice J sao nulos. Quando J = 0, a solucao da equacao
que descreve a dindmica de nosso sistema no estado estacionario Eq. (2.31) é dada pela
Eq. (2.33). Esta solugdo nos fornece um perfil de densidade linear com um coeficiente
angular F'/a ,onde F & a forga externa e a é o parametro do nosso modelo, cujo valor
¢ dado pela Eq. (?7). Para um sistema aberto com condi¢ao de contorno periddica em

todas as diregoes, Zapperi et al. (87) mostraram que a = 27 fo\3/P, .

Realizamos um grande ntimero de simulagoes neste sistema variando o nimero de
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Figura 27: (a) Perfil de densidade para uma rede de vortices em um canal fechado em
todas as direcoes, submetida a uma forca externa F' contra a parede em xz = 0. Este
resultado foi obtido por simulagoes de dinamica molecular apds o sistema atingir o estado
de equilibrio mecanico. Os resultados mostrados nesta figura sao para uma rede com
N = 576 vortices em um canal com largura L = 4.0 A, submetidos a uma forca
externa [° = 1.0fy contra a parede em xy. (b) Perfil de densidade ao longo do canal
para diferentes valores da forca externa e diferentes nimero de vortices. Podemos notar
que os perfis de densidade colapsam em uma mesma curva, mostrando que o parametro
a € invariante para um grande intervalo de valores da densidade e da forca externa.
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vortices N, a forca externa F' e a largura do canal L. Para todos os casos, obtivemos
um perfil de densidade linear como mostrado na Fig. 27(a). Fazendo o ajuste linear
deste perfil de densidade, podemos calcular o parametro a e o parametro xy que nos
fornecem o valor de x no qual a densidade vai a zero. Nossos resultados mostram que o
parametro a ¢é invariante para um grande intervalo de valores da densidade e da forca
externa. Na Fig. 27(b) fizemos uma renormalizacdo das curvas obtidas por simulagoes
de dinamica molecular usando os valores de xy e da forca externa F . Com isso,
mostramos que todos os perfis de densidade colapsam numa mesma curva. Os valores de
a obtidos para canais com larguras da ordem de A nao concordam com o valor previsto
por Zapperi et al. (87) para um sistema aberto com condi¢ao de contorno periodica em
todas as dire¢oes. Atribuimos este desvio a influéncia da energia de superficie introduzida
pelo confinamento. Quando pelo menos uma dimensao do sistema é da mesma ordem de
algum comprimento caracteristico, condi¢ao necessaria para um sistemas mesoscopico, a
energia de superficie passa a desempenhar um papel importante, tornando-se até mesmo

dominante nas propriedades destes sistemas.
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Figura 28: Parametro a em funcao da largura do canal para diferentes valores da
densidade e da forca externa. A linha preta continua descreve o ajuste das curvas obtidas
através de simulacoes de dindmica molecular por uma funcao continua. Os parametros
do ajuste sao A = 2.74 B = 0.19. A linha preta tracejada representa o valor obtido por
Zapperi et al. para um sistema aberto.
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O comportamento do parametro a com a largura do canal é mostrado na Fig. 28,
onde os resultados sao obtidos mantendo a razao entre o nimero de vortices e a area do
canal fixa (N/A = const.) quando variamos a largura do canal. Podemos notar que o
valor de a se aproxima do valor previsto por Zapperi et al. (87) para canais com larguras
maiores que 30 \. As curvas do parametro a em funcao do comprimento apresentada na
Fig. 28 foram ajustadas por uma funcao continua f(x) = 2+ A exp(—Bz), possibilitando
que conhecamos o valor de a para canais de quaisquer larguras. Neste caso, os valores
dos parametros obtidos no ajuste sao A = 2.74 ¢ B = 0.19. Observamos ainda que a
configuragao dos vortices apds encontrarem o estado de equilibrio mecanico é governada
por dois diferentes mecanismos: um para o interior da amostra (Bulk) e outro para as
bordas. No interior do sistema observamos que os vortices sao distribuidos segundo uma
configuragao na qual o nimero de camadas decresce gradualmente ao longo da direcao x.
Este mecanismo foi observado em outros sistemas, como em coloides (45) e em cristais de
Wigner (61). Além disso, devido a forte repulsao entre os vortices e a natureza mesoscopica
do canal, observamos que os vortices nas bordas apresentam um gradiente de concentracao

ao longo da direcao x. Esta configuracao faz com que a energia seja minima neste sistema.

7 6 S5 4

VaVaVaVaVaVal
oo

= AOPFoTT

0]
(0]
(0]
)
)
)

T

oooooooooooooooooo
Oooo0o0000 °o o
o 000000000 (g

0000000 00000
o 0000000

oooooooCo ©

o}
0000000 0pPO0000000 O pO00O0O0O

~oaocooloeo oo ol pal
oo O—C A4

510 15 807725 © 30
X

Figura 29: Configuracao final para uma rede com N = 216 de vortices, confinados em
todas as direcoes, em um canal de largura L = 4\ sofrendo a agao de uma forca externa
F = 1.0 fy. Podemos notar que existem dois diferentes comportamentos para a config-
uracao dos vortices neste sistema: um para o interior da amostra, onde o mecanismo de
reducao de camadas pode ser verificado, e outro para as borda do material, onde ha um
gradiente da concentracao de vortices na direcao x.
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2.1.5 Propriedades dinimicas

Nesta Secao, estendemos o modelo usado na se¢ao anterior para descrever o compor-
tamento dinamico da rede de vortices, J # 0. Para isto, consideramos uma rede na qual
os vortices sao forcados a se movimentar através de um canal com algum obstaculo para
o escoamento. Precisamente, os obstaculos aqui considerados sao de natureza geométrica
na forma de uma constri¢ao, ou produzidos artificialmente, como barreiras de energia ou
centros de pinos. A producao destes obstaculos torna-se factivel em laboratérios usando
técnicas de litografia por feixe de elétrons e técnicas de crescimento de filmes finos como

sputtering.

2.1.5.1 Barreira de energia

O primeiro obstaculo que estudamos foi uma barreira de energia. Experimentalmente
esta barreira de energia pode ser obtida através de interfaces entre filmes finos supercon-
dutores do mesmo material com diferentes espessuras ou pela interface entre filmes finos
de materiais supercondutores diferentes. Na Fig. 30 mostramos tanto o modelo usado
para estudar numericamente este caso, como também a densidade do canal em codigo de

cores. Em nossas simulacoes, medimos uma secao transversal efetiva que é maior que a

(a) X X,

l l I . a
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5

Figura 30: (a) Modelo usado para estudar o comportamento dindmico da rede de vortices
escoando por um canal com uma barreira de energia como obstaculo para o fluxo. A forca
devido ao obstaculo F'° s6 atua sobre os vortices numa pequena faixa de comprimento
localizada em x; e x5. (b) Densidade ao longo do canal é mostrada em codigo de cores.
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segao transversal do canal. Experimentalmente, P. Kes et al. (63) mostraram que quando
os vortices estao escoando através de um canal mesoscopico, o fluxo da rede de vortices

tem lugar através de um canal de largura efetiva maior que a largura real do canal.

Nosso objetivo nesta Segao é verificar se o valor do parametro a obtido no caso estatico
pode ser usado para descrever a densidade em sistemas confinados com J # 0. Os
obstaculos sao usados para induzir uma variacao local da densidade. Por simplicidade,
consideramos condigoes de contorno periddicas na dire¢ao do fluxo (diregdo x). Os perfis
de densidade foram medidos apds o sistema alcancar o estado estacionario. Na Fig. 31
apresentamos os perfis de densidade por meio de simulagoes de dinamica molecular para
uma rede de vortices escoando através de um canal mesoscopico com uma barreira de
energia AU contra o fluxo. As linhas tracejadas (vermelhas) representam os resultados

obtidos por integracao numérica da Eq. (2.31).
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Figura 31: Comparacao dos resultados obtidos por dinamica molecular, para um canal
com uma barreira de energia como obstéculo para o fluxo, com os resultados obtidos por
integracao numérica da Eq. (2.31). Para diferentes valores da energia da barreira AU e
diferentes niameros de vortices N.

A integracdo numérica de nossa equacao diferencial (Eq. 2.31) foi feita por métodos
convencionais de diferencas finitas, supondo que a forca que atua sobre os vortices é dada
pela expressao F'+ AU (x — 1) — AU (x —x1), onde F' ¢é a forga externa e os outros dois
termos sao as forcas do substrato, responséaveis por introduzir os efeitos da barreira de
energia AU. Os perfis de densidade obtidos para este sistema dependem da forca externa
F, da interacao vortice-vortice e da forga do substrato responsavel pela barreira de energia

atuando apenas nos pontos z; e o (ver Fig. 30).
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Os resultados obtidos por integracao numérica e por dinamica molecular concordam
perfeitamente quando a barreira de energia imposta pelo obstaculo AU é suficientemente
pequena. No entanto, & medida que a energia da barreira cresce, os resultados obtidos
por integracao numérica e por dinamica molecular comecam a divergir. Isto pode ser
atribuido ao fato de que a forga do substrato na interface varia muito mais rapido que a
distancia entre os vortices. Sendo assim, fica claro que a natureza discreta dos vortices

desempenha papel fundamental na descricao do perfil de densidade desses sistemas.

Na Fig. 32 mostramos o ajuste das curvas obtidas por dindmica molecular através da
solugdo analitica do modelo continuo, Eq. (2.32). Ajustamos cada se¢do do canal sepa-
radamente, antes e depois do obstaculo. Os efeitos provenientes da insercao do obstaculo
foram incluidos nas condi¢oes de contorno. A forca externa F' é constante em cada secao
do canal, ao contrario dos parametros py e J, que precisam ser determinados separada-
mente. Assim, os parametros py e J sdo os parametros de ajuste. E importante notar
que os parametros py e J nao estao totalmente livres em cada se¢ao, pois a conservacao
do nimero de vortices implica que a corrente de vortice J seja a mesma em cada se¢ao
do canal. As condicbes de contorno periodicas do sistema também impdem que o nimero
de vortices seja constante N = L [ p(z)dz. Isto nos fornece uma relagao entre os valores
de pg em cada se¢ao, fazendo com que o ajuste do perfil de densidade tenha apenas dois

parametros livres.
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Figura 32: Ajuste das curvas obtidas por dindmica molecular (preta) com a solugao
analitica do nosso modelo dada pela Eq. (2.32) (vermelha).

Podemos ver que as curvas obtidas por simulacoes de dinamica molecular podem ser
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perfeitamente ajustadas pela solucao analitica de nosso modelo, mesmo no caso onde
as solucoes numéricas divergem. Os valores de J obtidos através dos ajustes usando a

Eq. (2.32), e por simulagdes de dinamica molecular, estdo em concordancia até a segunda

casa decimal, como mostra a Tabela 1.

J (DM) J (Ajuste)
N=24 AU =06 0.14196735 0.14200000
N =120 AU =0.6 0.71920997 0.71800000
N =360 AU =10.6 2.24040036 2.23991036
N =360 AU =0.2 2.24212194 2.24197210
N =360 AU =2.8 2.22573083 2.22344230
N =360 AU =6.0 2.10952776 2.10864600

Tabela 1: Tabela com os valores da corrente de vortice J obtidas pelas simulacoes de
dindmica molecular e pelos ajustes das curvas de dinamica molecular com a Eq. (2.32).

2.1.5.2 Transporte de vortices através de um canal com uma constrigcao

Para verificar se o parametro a obtido no caso estatico pode ser usado para ajustar os
perfis de densidade obtidos por diferentes obstaculos, estudamos a dinamica de vortices
em um canal mesoscopico com uma constricao como obstaculo para o escoamento. Neste
caso, teremos diferentes valores de a, de acordo com a secao transversal do canal. A

Fig. 33 mostra esquematicamente o canal com uma constri¢ao utilizado nesta Secao,

L, L, L,
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Figura 33: Modelo do canal com uma constri¢ao, usada como obstéculo para o fluxo.

Para vincular os parametros de cada secao transversal do canal, levamos em conta que

no estado estacionario o fluxo de vortices é constante e, como nao hé fontes ou sorvedouros
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no sistema, o nimero de vortices também deve ser conservado. Sendo assim, os vinculos

do sistema nos dao as relacoes,

Sy = Jays, (2.35)

Ly /pl(x)dx + Lg/pg(x)dx = N. (2.36)

O valor de a para cada secao do canal é obtido usando a fun¢ao que ajusta os valores de a
para um canal fechado, como mostrado na Fig. 28. Nas equacoes de vinculos anteriores,
os indices 1 e 2 indicam as propriedades do canal largo e da constri¢ao, respectivamente.
O perfil de densidade obtido por simulagoes de dinamica molecular, bem como o ajuste

desta curva pela Eq. (2.32), sdo mostrados na Fig. 34(a).

E importante notar que a solucdo do nosso modelo dada pela Eq. (2.32), obtida para
um sistema unidimensional, é capaz de descrever a dinamica em sistemas bidimensionais
mesmo com as secoes transversais variando. Os resultados obtidos para o perfil de den-
sidade e para a secao transversal do canal com uma constricao sao apresentados na Fig.

34.
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(a) Perfil de densidade (b) Secao transversal

Figura 34: (a) Ajuste das curvas obtidas por dindmica molecular com a solucao analitica
de nosso modelo, em um canal com uma constricao para duas forcas diferente. Os circu-
los representam os resultados obtidos por simulagoes de dinamica molecular e as linhas
tracejadas representam os ajustes analiticos feitos com a Eq. (2.32). Os resultados aqui
mostrados sao para um canal com N = 1333 e com secao transversal y; = 8.0 e y, = 5.5.
(b) Curvas obtidas para a segdo transversal efetiva do canal para duas forgas diferentes e
com o perfil de densidade mostrado na Fig. 34(a). A se¢do transversal efetiva encontrada
foiy; =9.76 e yo = 7.41 para F' =1.0 e y; = 9.82 e yo = 7.40 para F' = 0.10. Os valores
encontrados sao maiores que a secao transversal do canal y; = 8.0 e yo = 5.5.

Podemos observar que, para forcas externas suficientemente baixas, o perfil de den-
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sidade é aproximadamente linear. Neste limite, o perfil também pode ser dado pela
Eq. (2.33, obtida no limite J — 0. A Fig. 34(b) mostra que a se¢ao transversal efetiva,
por onde passa o fluxo magnético, ¢ maior que a se¢ao transversal do canal. Este fato tam-
bém foi observado por Kes et al. (63) para vortices escoando em um canal mesoscopico.
Canais com uma constricao tém sido sugeridos como um dispositivo para o aprisiona-
mento de particulas interagentes, i.e., vortices em supercondutores, cristais de Wigner,
etc. Esta geometria é conhecida por apresentar um mecanismo de fraco aprisionamento
(61). Aplicando um arranjo de campos cruzados nas proximidade da constri¢ao, acredita-
mos ser possivel controlar a densidade de campo magnético, bem como o fluxo de vortices

neste sistema.

2.1.5.3 Rede de pinos

Apesar dos materiais supercondutores ja terem possibilitado alguns avancos tecnolo-
gicos importantes, como na construgao de equipamentos de ressonancia nuclear magnética
(RMN), no desenvolvimento de equipamentos aeroespaciais, no transporte de energia e
na construcao de trens de levitagao magnética, o uso destes materiais em aplicacoes de
grandes escala, acessiveis a maior parte da populacao, ainda é muito limitado. Isto ocorre,
primeiramente, devido ao uso de temperaturas extremamente baixas, fazendo com que os
custos destes sistemas sejam extremamente altos. Além disso, a maioria dos materiais
supercondutores usados para desenvolver as aplicacoes sao do tipo II, permitindo que
a fase supercondutora e os vortices coexistam numa ampla faixa de campo magnético.
Quando submetidos a uma corrente externa, os vortices sao susceptiveis a uma forga de
Lorentz, que faz com que eles se movimentem dissipando energia e introduzindo ruido
neste sistema. Muitos estudos nestes materiais foram feitos tentando melhorar as suas
propriedades. Em geral, estes estudos visavam aprisionar a rede de vortices empregando
centros de pinos artificiais. Neste contexto foi mostrado que a corrente critica cresce com
a introducao destes centros de pinos, possibilitando a obtencao de campos magnéticos

mais elevados.

Nos ultimos anos, a dinamica de vortices em supercondutores na presenca de centros
de pinos tem sido explorada na tentativa de desenvolver novos dispositivos eletronicos.
Vérios comportamento interessantes foram observados, especialmente quando o sistema é
colocado na presenca de arranjos de campos eletromagnéticos cruzados, e na presenca de
diferentes configuracoes da rede de pinos. Dentre as propriedades observadas, podemos

destacar o uso destes sistemas para a retificagdo da corrente de vortices (diodo).
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Nas proximas Secoes mostraremos os resultados obtidos para o transporte de vortices
confinados em um canal e na presenca de uma rede de pinos espacados periodicamente no

centro do canal, como mostrado na Fig. 35. Inicialmente, trataremos os centros de pinos
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Figura 35: Modelo de um canal com uma rede de pinos como obstéculo para o fluxo.
Consideramos o potencial de interagao entre os pinos e os vortices como sendo: 1) um
potencial de atracao infinito, 2) um potencial de atracao finito.

como centros de ancoragem com potencial infinito. Consideraremos que cada centro de
ancoragem tem a capacidade de aprisionar somente um vortice e que a interacao entre os
centros de ancoragem (vortices pinados) e os vortices em movimento é sempre repulsiva.
Por simplicidade, supomos que a interacao entre os vortices e os centros de ancoragem é
dada pela interacao vortice-vortice. Finalmente, os pinos sao centros de ancoragem com

forca de aprisionamento finita e com a interacao entre os vortices e os pinos dada por:
NP
F? =3 AR}(R}, —r2)"/ Fraa, (2.37)
j=1

onde N, é o namero de particulas que compoem a parede, A é a amplitude maxima
da forca, R;; ¢ a distancia entre os vortices e as particulas da parede, r, ¢ a distancia
maxima em que os vortices interagem com as particulas da parede, e F,.. ¢ o fator de
normalizacao desta forca. Para distancias maiores que r, assumimos que esta forca é nula.
Neste caso, os pinos atuam como armadilhas para os vortices, atraindo-os com uma forga
finita. Dependendo da concentracao de vortices e da forca externa os vortices aprisionados

podem escapar dos pinos e entrar em movimento.

2.1.5.4 Rede de pinos com potencial infinito

Aqui estudamos as propriedades de transporte da rede de vortices em um canal

mesoscopico, contendo uma rede de pinos com potencial de aprisionamento infinito, como
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descrito na Secao anterior. Verificamos também o comportamento deste sistema para

diferentes valores da forca externa.

A Fig. 36(a) mostra os perfis de densidade para diferentes valores da forga externa.
Observamos que, para valores da for¢a externa suficientemente pequenos, o perfil de den-
sidade é linear. Neste caso, a rede de vortices esta aprisionada e apresenta um fluxo nulo,
como mostrado na Fig. 36(b). Usando os valores do parametro a obtidos anteriormente
para o caso estético, fazemos o ajuste do perfil de densidade usando a Eq. (2.32), como

mostrado na Fig. 36(c).
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Figura 36: Gréficos obtidos para uma rede de vortices escoando através de um canal com
uma rede de pinos com potencial de interacao infinito. As curvas sao obtidas para um
canal com largura L = 8.7\ com N = 300 vortices em movimento e 210 vortices pinados.
(a) Perfil de densidade para uma rede de vortices para diferentes valores da forga externa.
(b) Fluxo para uma rede de vortices para diferentes valores da forca externa. (c¢)Ajuste do
perfil de densidade obtido para uma rede de vortices. Os circulos pretos representam os
valores obtidos por simulagao de dinamica molecular para um canal de largura L = 8.7\
com uma for¢a externa de F' = 1.0fy. A linha vermelha continua é o perfil de densidade
obtido pela solucao analitica do nosso modelo. Os parametros usados no ajuste concordam
até a segunda casa decimal com os valores obtidos por dinamica molecular.

Podemos observar que, quando a forca externa é suficientemente pequena, os vortices

nao conseguem superar a barreira de energia imposta pela rede de pinos. Isto faz com que
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o fluxo e conseqiientemente a corrente de vortices nestes materiais sejam nulos (J — 0).
Nesta situacao, como mostrado anteriormente, o perfil de densidade cresce de forma linear
através do canal e pode ser descrito pela Eq. (2.33). Quando a forga cresce, a rede de
vortices supera a barreira de energia e entra em movimento. Nesta situagao, J > 0, e 0
perfil de densidade é descrito pela Eq. (2.32). Na Fig. 37 mostramos a densidade deste

sistema em codigo de cores.
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Figura 37: Perfil de densidade em coédigo de cores para a rede de vortices escoando através
de um canal com uma rede de pinos com potencial de interacao infinito para diferentes
valores da forga externa, a)F = 0.05fy, b)F' = 0.10fy, ¢)F = 0.50fy, d)F = 1.0/,
e)F' = 5.00fy e £)F = 10.00 fo.
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Podemos observar nas Figs. 37(a) e 37(b) que, como na Fig. 36, para forcas externas
pequenas o perfil de densidade cresce linearmente ao longo do canal e o fluxo é nulo, ou
seja, a rede de vortices se encontra pinada. Isto é refletido nestas figuras onde observamos
que a densidade local é discretizada, sendo maxima no nidcleo dos vortices. Pode-se ver
também que os vortices se comportam como uma rede cristalina no estado solido. A
medida que a forga externa cresce, como podemos ver em 37(c), apesar de os vortices
ainda estarem pinados, eles nao mais se comportam como uma rede cristalina. Devido a
forca externa, ocorre uma “fusao” local da rede de vortices, eliminando a ordem de longo
alcance nas proximidades do obstaculo. Para forgas um pouco maiores, como em 37(d),
os vortices comecam a se movimentar em um regime plastico. Quando aumentamos ainda

mais a forga, os vortices se movimentam em uma fase vitrea.

2.1.5.5 Rede de pinos com potencial finito

Consideramos agora que os pinos apresentam um potencial de atragao finito, ou seja,
os vortices pinados agora podem entrar em movimento. Isto depende apenas da magnitude
da forca externa e da concentracao de vortices nas proximidades dos pinos. Neste sistema
além de verificar as fases mostradas anteriormente, para forcas externas pequenas onde
o perfil de densidade cresce linearmente e para forcas intermedidrias onde o perfil de
densidade é dado pela Eq. (2.32), observamos um terceiro regime, obtido quando a for¢a
externa é muito mais alta que a forca imposta pela barreira de energia criada pelos pinos.
O perfil de densidade obtido para este sistema deve ser uma constante dada pela razao

entre a corrente de vortices e a forca externa p = J/F (Eq. 2.34).

Nas Figs. 38(a) e 38(b) mostramos o perfil de densidade deste sistema para forgas
externas baixas e altas, respectivamente. Observamos que, para forcas externas suficien-
temente pequenas, o perfil de densidade é aproximadamente linear e a corrente de vortices
tende a zero, J — 0. Para valores intermediarios da forca externa o perfil de densidade
passa a ser descrito pela Eq. 2.32. Quando a forca externa é muito alta, o perfil de densi-
dade pode ser simplificado, tornando-se uma constante. Na Fig. 38(d) fazemos um ajuste
do perfil de densidade obtido por simulagoes de dinamica molecular com a Eq. (2.32) e
verificamos que o valor do parametro a pode ser usado para ajustar o perfil de densidade

adquirido neste sistema.
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Figura 38: (a) Fluxo da rede de vortices através de um canal com uma rede de pinos
com potencial finito distribuidos periodicamente no centro do canal. Podemos ver que o
fluxo é nulo quando a forca externa é suficientemente pequena F' = 0.05fy. Os resultados
mostrados sao para um canal com N = 510 vortices. O canal tem uma segao transversal
de y = 8.7\. (b) Perfil de densidade obtido para canal com uma rede de pinos com
potencial finito distribuidos periodicamente no centro do canal. Os perfis de densidade
aqui mostrados sao equivalentes aos fluxos mostrados na Fig. 38(c). Podemos ver que
o perfil de densidade é linear desde que ® — 0. (c¢) Perfil de densidade para canal com
uma rede de pinos, com potencial finito, distribuidos periodicamente no centro do canal.
Podemos notar que para forgas externas suficientemente grandes F' > 10f, os obstaculos
nao podem produzir nenhum gradiente de concentracao ao longo do canal, fazendo com
que o perfil de densidade seja constante e dado pela razao J/F. (d) Comparagio entre os
resultados obtidos por dindmica molecular com a solugao analitica dada pela Eq. (2.32).
Podemos ver boa concordancia entre os resultados. Os parametros “corrente de vortice
e densidade inicial ”, usados para fazer a curva analitica, concordam até segunda casa
decimal com os valores obtidos por dinamica molecular.
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Na Fig. 39 mostramos o perfil de densidade em coédigo de cores ao longo do canal com

uma rede de pinos com potencial finito. Novamente, podemos observar que para forcas
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Figura 39: Perfil de densidade em cédigo de cores para a rede de vortices escoando através
de um canal com uma rede de pinos com potencial de interacao finito para diferentes

valores da forga externa, a)F = 0.05fy, b)F' = 0.10fy, ¢)F = 0.50fy, d)F = 1.0/,
e)F'=5.00fy e f)F = 10.00f, .

externas suficientemente pequenas, a rede de vortices estd pinada e podemos encontrar

uma rede discreta onde a densidade é maxima no ntucleo dos vortices. Quando aumentamos
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a forca externa, a rede de vortices comeca a se desprender dos pinos até escoar livremente,
pois os pinos nao sao mais capazes de produzir nenhuma variacao na densidade do sistema.
Como na Segao 2.1.5.4, podemos verificar que a densidade é constante (Ver Fig. ao longo

do sistema 38(b)) e que esta constante é dada por p = J/F.

2.2 Colo6ides

2.2.1 Modelo

Explorando a abrangéncia do modelo usado anteriormente para descrever o escoa-
mento de particulas através de um canal com um obstaculo, estudamos agora dinamica
em sistemas coloidais confinados e na presenca de um obstaculo, Como serd mostrado
posteriormente, este sistema também pode ser descrito pela Eq (2.31). A tnica ressalva
é que o parametro a precisa ser recalculado, pois seu valor serd diferente para a nova
forma da forca de interagao entre as particulas. Na Fig. 40 comparamos as forcas entre os
sistemas estudados - vortices, coldides e pedestres - com nosso modelo continuo, podemos

ver que todas as forcas tendem a zero para grandes distancias,

10 | T | T | T | T

| — Vortices
gH --- Coloides 4
i Pedestres |

L ] L
6 8

Figura 40: Forga de interacao entre as particulas para diferentes sistemas em funcao da
distancia r . Para vortices em supercondutores a a forca de interacao ¢ dada pela funcao
de Bessel modificada de primeira ordem F*’(r) o Ki(r), para coloides a forca é dada
pelo potencial de Yukawa F°(r) o< (1 — k) exp(—rr)/r?, onde k = 0.8 é o inverso do
alcance do potencial e para pedestres a forca é dada por uma fungao exponencial segundo
o modelo de D. Helbing (31, 32) FPP(r) = A exp(d — r), onde A = 10 é uma constante e
d = 0.5 é o diametro do pedestre.
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Para um sistema coloidal, a forca sobre a particula ¢ é dada por,

Np
exp(—kKri;) .
FP =3 qig(1 —r)— (rz —J)rij ; (2.38)
i#i ij

onde g;(;) sdo as cargas das particulas i e j respectivamente, 1/x representa o alcance do
potencial, r;; = |r; — ;| é a distancia entre as particulas i e j e T;; é o vetor unitario que
une o centro de massa das duas particulas. Em nossas simulagoes supomos que todas as

particulas tém a mesma carga g;;) = 1 e que k = 0.8.

Consideramos também que as particulas movem-se de maneira superamortecida. Con-

sequentemente, a equacao de movimento para este sistema pode ser escrita como,
v = F 4 B L F, + FT (2:39)

onde F}?7 ¢ a forga entre as particulas e a parede, F; é a forga externa e F! ¢é a forga
térmica, cujas expressoes matematicas sao as mesmas empregadas na secao anterior.
Analogamente, as propriedades macroscopicas desse sistema sao calculadas da mesma
forma como no caso dos vortices, sendo que o kernel da funcao é dado pelo potencial de

interagao entre as particulas UP? = ¢;q;exp(—kr4j) /Tij.

2.2.2 Sistema fechado

Para calcular o parametro a medimos o perfil de densidade para um canal confinado
em todas as direcoes. Nesta situacao temos que a corrente de particulas é nula, J = 0,
quando o sistema alcanca o equilibrio mecanico. Iniciamos nossas simulagoes com as
particulas distribuidas aleatoriamente dentro do canal. Em seguida, aplicamos uma forca
externa F' e deixamos o sistema evoluir por meios de simulacoes de dinamica molecular até
que o estado de equilibrio mecanico seja atingido, quando medimos o perfil de densidade.
Os perfis de densidade obtidos para um sistema coloidal “empurrado” contra uma parede

em r = 0, confinado a um canal mesoscopico fechado em todas as direcoes, é mostrado
na Fig. 41(a),

Para todos os casos estudados, observamos a presenca de um perfil de densidade linear.
Fazendo o ajuste destes perfis de densidade, podemos calcular o valor do parametro a,
bem como o valor de 2. Na Fig. 41(b) mostramos que os perfis de densidade obtidos para
diferentes valores do ntimero de particulas N e da forca externa colapsam numa mesma,
curva. Isto nos mostra que o valor de a ¢ invariante para um grande intervalo de valores

da densidade e da forca externa.
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(b) Colapso curvas de densidade

Figura 41: (a) Perfil de densidade obtido para um sistema coloidal confinado em um canal
em todas as diregoes. O perfil de densidade mostrado aqui é para um canal com N = 630
e largura L = 3.0 com uma forga externa F' = 1.0. (b) Perfis de densidade para diferentes
valores do ntimero de particulas e diferentes valores da forca externa.
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Medimos o valor do parametro a variando a largura do canal, e observamos que o
confinamento do sistema faz com que este parametro seja alterado quando esta largura
¢ da mesma ordem do comprimento de interacao entre as particulas. Recentemente, foi
verificado que o confinamento de sistemas vitreos em canais mesoscopicos faz com que
as particulas tenham um comportamento nao-local, apresentando um comprimento de
cooperatividade caracteristico (25). Os valores de a em funcao da largura do canal L para

diferentes valores da densidade e da forca externa sao mostrados na Fig. 42.
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Figura 42: Parametro a em funcao da largura do canal para diferentes nimeros de particu-
las e diferentes valores da forca externa. A linha continua preta representa o ajuste feito
nas curvas obtidas por simulagoes de dinamica molecular, Os parametros obtidos no ajuste
foram A = 0.78, B =1.86 e C' = 0.33. A linha tracejada representa o valor do parametro
a para um sistema aberto.

Para canais estreitos, o parametro a, em sistemas coloidais, apresenta um comporta-
mento muito parecido com o obtido para vortices em supercondutores. Porém, o seu valor
numérico é substancialmente diferente. Podemos observar na Eq. (?7?) que este parametro
depende exclusivamente da interacao entre as particulas, isto é, da forma e do alcance
desta interacao. Para um sistema coloidal nao confinado “aberto”, o valor deste parametro
pode ser facilmente calculado. Empregando a Eq. (??) obtemos que a = 27(1/k—1), para
k = 0.8, ou seja, para k = 0.8 encontramos a = 0.78, em concordancia com os resultados

apresentados na Fig. 42.

Analisamos também a configuracao final das particulas quando sao forcadas contra a
parede em um canal fechado. Verificamos que o nimero de camadas ao longo do canal

decresce gradualmente ao longo deste, este mecanismo tem sido apontado como responsa-
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vel pela mudanca de densidade ao longo do sistema. Observamos que nas bordas ha um
comportamento diferente do interior da amostra, onde um gradiente de concentracao de
particulas ao longo da direcao x pode ser encontrado. Este resultado é mostrado na Fig.
43.
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Figura 43: Configuracao final para as particulas sendo forcadas contra a parede em z = 0
num canal fechado em todas as diregoes.

Como enfatizado, os resultados obtidos nesta Sec¢ao sao muito semelhantes aos obtidos
para a dinamica de vortices em supercondutores. O tipo de interacao entre as particulas,
no entanto, altera os valores numéricos do parametro a. Isto nos fornece um indicativo
de que o nosso modelo e sua respectiva solucao analitica podem ser usados para descrever

outros sistemas de particulas interagentes.

2.2.3 Barreira de energia

Para verificar se o valor do parametro a obtido no caso estatico para a dinamica
de sistemas coloidais pode ser usado no caso dinamico, estudamos as propriedades de
transporte de sistemas coloidais em um canal mesoscopico na presenca de uma barreira
de energia como obstaculo. Os perfis de densidade, bem como a solugao numérica da
Eq. (2.31), sdao mostrados na Fig. 44. Iniciamos nossas simula¢des com as particulas
distribuidas aleatoriamente dentro do canal. Em seguida, aplicamos uma forca £ com
o objetivo de movimentar as particulas, superando o obstaculo. O perfil de densidade é

medido tomando uma média temporal do sistema ap0s este estado estacionéario.
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Figura 44: Perfil de densidade para particulas suspensas, escoando em um canal e na
presenca de uma barreira de energia com for¢a Fg = 1.0 como obstaculo, para um sistema
com N = 600 particulas confinadas em um canal de largura L = 5.0 sendo forcada por uma
forca F' = 4.0. A linha continua representa a curva de densidade obtida por integragao
numérica da Eq. (2.31). O parametro a usado nesta equagao foi obtido através do ajuste
feito na Fig. 42.

Podemos ver que os resultados obtidos por dinamica molecular estao em perfeita
concordancia com a integracao numeérica da equacao obtida a partir do coarse-grainning da
equagao de Fokker-Planck, para um sistema de particulas em movimento superamortecido,
no estado estacionario e na presenca de desordem. Aqui a desordem é introduzida através
de uma barreira de energia que atua como um obstaculo para o transporte de particulas

no sistema.

Os resultados obtidos nesta Secao confirmam que o nosso modelo pode ser estendido
para outros sistemas de particulas interagentes. A tnica restricdo é que as particulas
devem interagir com muitas particulas em suas vizinhangas, com as interagoes indo além

dos primeiros vizinhos.

2.2.4 Constricao

Para confirmar que a equacao macroscopica 2.31 é capaz de descrever o transporte

de particulas através de qualquer tipo de obstaculo, estudamos a dinamica de sistemas
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coloidais na presenca de uma constricao. Como na Secao anterior, iniciamos nossas si-
mulacoes com as particulas distribuidas aleatoriamente dentro do canal e em seguida
aplicamos uma forca F' = 2.0 no sistema. O perfil de densidade obtido para um sistema
coloidal percorrendo um canal com uma constricao, apds alcancar o estado estacionario,

é mostrado na Fig. 45.
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Figura 45: Perfil de densidade para particulas suspensas escoando em um canal com
uma constrigao. Os simbolos (circulos pretos) foram obtidos por simulag¢oes de dindmica
molecular, a linha continua vermelha representa o perfil de densidade obtido pela Eq.
2.32, e as linhas continuas em azul representam as regides onde os perfis de densidade nao
foram ajustados.

Nesta figura, os simbolos (circulos pretos) representam os resultados obtidos por si-
mulagoes de dinamica molecular e a linha continua (vermelha) representa os ajustes feitos
usando a solugdo analitica do nosso modelo, Eq. (2.32). A linha continua (azul) repre-
senta as regioes nas proximidades da constri¢cao, onde nao fazemos o ajuste com a solugao

analitica.

Por ultimo, obtemos a configuracao final para as particulas escoando no estado esta-
cionario em um canal com uma constricao. O mecanismo de “layer reduction” também
pode ser identificado, porém este mecanismo nao é tao claro como no caso de um canal

fechado. Aparentemente ha uma alternancia entre os regimes plastico (particulas des-
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organizadas) e elastico (rede hexagonal). Além do mecanismo de redugdo de camadas,
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Figura 46: Configuracao final para um canal com particulas suspensas submetidas a uma
forca externa em um canal mesoscopico na presenca de uma constricdo. As setas indicam
o sentido do fluxo. As simulacdes foram feitas para um sistema com N = 1250 particulas
confinadas em um canal com uma constri¢ao, cujas secoes da parte larga e estreita sao
y1 = 10.0 e yo = 2.5, respectivamente. As particulas sao forcadas por uma forca F = 1.0.

observamos que, nas proximidades da parede de confinamento, as particulas apresentam
um gradiente de concentracao que compete com o mecanismo de reducao de camadas para
determinar o perfil de densidade neste sistema. Nas regides mais estreitas (constri¢do), o
mecanismo responsavel pela variacao da densidade parece ser exclusivamente relacionado

ao gradiente de concentracao.
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2.3 Movimento de pedestres na presenca de obstaculos

Estendemos nosso modelo para estudar a dindmica de pedestres em movimento super-
amortecido. Este sistema tem sido muito estudado nos taltimos anos na tentativa de evitar
e/ou minimizar os desastres em situagoes de panico. Surpreendentemente, verificamos que
o modelo continuo anteriormente empregado por noés para descrever o comportamento do
fluxo e da densidade na dinamica de vortices em supercondutores, e na dinamica de sis-

temas coloidais, pode descrever o movimento de pedestres.

2.3.1 Modelo

Usamos o modelo proposto por Helbing et al.(32) para simular a dinamica de pedestres
através de um obstaculo. Neste modelo, a equagao de movimento das particulas pode ser

escrita como,

: 0(4)e0(t) — vi(t
dt T; oy
J(#9) w

Esta equacao descreve o movimento de N pedestres de massa m que se movem com
velocidade v° numa direcdao e . Neste modelo, 7 é o tempo caracteristico que os pedestres
tém para adequar sua velocidade desejada (forga externa) a sua velocidade atual v. Esta
adequacao da velocidade depende da distancia entre os pedestres e da distancia entre os

pedestres e a parede.

Para adequar o movimento de pedestres ao modelo aqui estudado, supomos que a
dindmica de pedestres pode ser descrita por um movimento superamortecido. Isto é
possivel desde que consideremos que o tempo de relaxacdo 7 seja muito pequeno (30), ou
seja, que os pedestres ajustem sua velocidade instantaneamente. Sendo assim, a Eq. (2.40)

pode ser escrita como,

YV = F+ Z fl'j + Zsz + &, (2.41)
3(#) w

onde v = m/7 & o coeficiente de atrito do sistema, F = mv®/7 é a forca externa, fi; é a
forca de interacao entre as particulas, f;r é a forca de interacao entre as particulas e a
parede e o termo £ representa um ruido nao-correlacionado com distribuicao Gaussiana e
desvio padrao #. Na dinamica de pedestres, este ruido esta associado & indecisao, panico
ou a algum outro fator externo que influencie o seu movimento de forma aleatéoria. Em

todos os casos aqui estudados supomos que o ruido externo é nulo.
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As interacoes entre os pedestres sao dadas por,
fij = {Aieap|(rij — dij) | Bi] + kg(rij — dig) yn; + wg(ry; — dij) Avj;t, (2.42)

onde d;; representa a distancia entre as particulas e r;; = r; +r; & a soma dos raios das
particulas que representam os pedestres. O primeiro termo do lado direito da equacao
representa a repulsao entre os pedestres e os outros dois termos sao tipicos na dinamica
de sistemas granulares, representando uma repulsao de “hard core” e uma forga de atrito
tangencial, respectivamente. Estas duas tultimas forcas s6 atuam no sistema quando as
particulas estao em contato, sendo controladas pela funcao g(z), que é zero quando 7;; >
2d,; e é igual ao seu argumento quando 7;; < 2d;;. Os parametros usados nas simulagoes
foram A; =10 N, B;=1m, r;; =050 m, k=12 x 103Kgs ™2, k = 2.4 x 10° Kgm~'s™1.
Aqui, os valores dos parametros A; e B; foram escolhidos de forma que os pedestres
consigam perceber a presenca de varios outros pedestres ao seu redor. Sendo assim, a

aproximacao 7 — 0 é justificada na descricao do sistema.

2.3.2 Sistema fechado

Como nos casos anteriores, na dinamica de vortices em supercondutores e na dindmica
de coldides, precisamos determinar o parametro a usado em nosso modelo. Para isso
empregamos a Eq. (2.33) obtida no limite em que a corrente J — 0. Para garantir
esta situacao, confinamos o sistema em todas as diregoes. Iniciamos nossas simulacoes
com os pedestres distribuidos aleatoriamente dentro do canal (corredor) e aplicamos uma
forca externa ao sistema, equivalente aos pedestres desejarem se deslocar em um sentido
preferencial. Os pedestres sao todos confinados na parede em x = 0, e ap6s cessar todo o

movimento (o sistema alcangar o equilibrio mecanico) medimos o perfil de densidade.

Na Fig. 47 apresentamos os perfis de densidade obtidos por simulacoes de dinamica
molecular para pedestres em movimento superamortecido, em corredores estreitos, e confi-
nados em todas as dire¢oes. O ajuste deste perfil com a Eq. (2.33) nos permite calcular os
parametros a e o empregados para fazer o colapso dos perfis de densidade, como mostrado
na Fig. 47(b). Podemos observar que o parametro a ¢ invariante com a forga externa
e com a densidade. Realizamos um grande ntimero de simulagoes nestes sistemas, com
diferentes quantidades de pedestres, diferentes forcas externas e larguras do canal. Estes
resultados sao mostrados na Fig. 48. Observamos que para canais estreitos o parametro

a cresce, enquanto que para canais mais largos torna-se constante.
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Figura 47: (a) Perfil de densidade obtido para pedestres em um canal confinado em todas
as dire¢oes. Os simbolos (circulos) representam os resultados obtidos por simulagoes de
dinamica molecular, e a linha tracejada representa o ajuste linear desta curva, usando a
Eq. (2.33). (b) Colapso das curvas de densidade obtidas para diferentes valores do nimero
de particulas e da forca externa. mostrando que o valor do parametro a é invariante para
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uma grande faixa de valores do niimero de particulas e da forca externa.
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Figura 48: Valor do parametro a em funcao da largura do canal L, obtido para pedestres
confinados em um corredor estreito, com tendéncia a se movimentarem em direcao a
parede em x = 0. As diferentes curvas foram obtidas para diferentes valores da razao
N/A e da for¢a externa. A linha continua vermelha representa o ajuste feito nas curvas
obtidas por simulacoes de dinamica molecular, Os parametros obtidos no ajuste foram
A=6.08, B=4.06e C =0.20

2.3.3 Constricao

Como nos casos anteriores, é importante verificar se 0 modelo macroscopico dado pela
Eq. (2.31) é capaz de descrever a dindmica de pedestres sujeitos a diferentes tipos de ob-
staculos, com o objetivo de estudar pedestres em movimento superamortecido, confinados
e na presenca de uma constricao. Na Fig. 49 mostramos o perfil de densidade obtido por
simulagoes de dinamica molecular (circulos pretos), bem como o ajuste deste perfil com
a Eq. (2.32) (linha vermelha). Podemos observar que este perfil de densidade pode ser
descrito pela solugao de nossa equacao de difusao nao-linear Eq. (2.32). A linha continua
azul representa a regiao onde o ajuste analitico nao é considerado. Com estas evidéncias,
acreditamos que nosso modelo pode ser usado para dimensionar locais piblicos, evitando
que picos de densidades ocorram nas proximidades de saidas. O perfil de densidade de
pedestre depende nao s6 da abertura da constricao, mas também do nimero de pedestres
e da velocidade de movimento destes. Isto pode evitar que ocorram desastres quando um
grande nimero de pessoas decidirem evacuar locais com grandes concentracoes. O nosso

modelo também pode ser utilizado para estimar o tempo de evacuacao destes locais.
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Figura 49: Perfil de densidade para N pedestres escoando através de um canal de largura
L = 10m e com uma constri¢ao de largura h = 2.5m. A curva continua descreve o ajuste
da curva obtida por simulagao de dinamica molecular com a Eq. 2.32.

Acreditamos que os resultados obtidos neste Capitulo sejam validos em outros sis-
temas, como em sistemas biologicos e na medicina. Acreditamos também que o com-
portamento da densidade e do fluxo sejam universais, dependendo apenas do alcance da
interacao entre as particulas. Seria interessante empregar o nosso modelo ou similar com
o objetivo de calcular o fluxo de sangue através de vasos sanguineos obstruidos, e as-
sim medir a concentragao de oxigénio enviada para o cérebro. Isto poderia auxiliar na

determinacao do limite onde danos irreversiveis ao cérebro possam ocorrer.
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3 TRANSPORTE DE
PARTICULAS CONFINADAS
POR PAREDES ASSIMETRICAS

Neste Capitulo estudamos a dinamicas de particulas interagentes, confinadas por pare-
des assimétrica em canais mesoscopicos. Na primeira parte, investigamos a dinamica de
pedestres e na segunda parte estudamos a dinamica de vortices. Em ambos os casos, um

efeito tipo catraca pode ser observado.

Na dinamica de pedestres, o confinamento por paredes assimétricas induz um ordena-
mento com sentido preferencial para o escoamento e faz com que o fluxo seja maximizado.
Verificamos que ha trés fases diferentes para o movimento dos pedestres: o movimento
livre, o movimento ordenado e o movimento desordenado. Estudamos os limites onde estes
movimentos podem ser obtidos com a variacao de parametros como o grau da assimetria,
a profundidade da assimetria, o nimero total de pedestres, a velocidade alvo destes e o

ruido externo.

Na segunda parte deste Capitulo, mostramos que a dinamica de vortices confinados
por paredes assimétricas em estruturas mesoscopicas leva a uma condicao de miultiplos
“depinning”, que esta relacionada com a plasticidade do sistema. Observamos também
que o nimero de vortices em movimento é igual a um maultiplo inteiro do nimero de

obstéculos assimétricos (catracas) no canal.

3.1 Movimento de pedestres

Para facilitar o movimento de pedestres em corredores estreitos ou em tineis, é
necessario criar uma estrutura ordenada na formas de filas em sentidos opostos, quando
for o caso. Aqui estudamos um mecanismo para induzir esta organizacao no escoamento
utilizando a geometria da parede responsavel pelo confinamento. A esséncia de nossos

estudos esta no uso de uma geometria tipo catraca, ou seja, um zigzag assimétrico, como
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Figura 50: Geometria de um corredor responsavel por induzir uma dire¢ao preferencial
para o escoamento. Os parametros usados nesta figura sao: L = 10.0, b = —3.0, w = 4.0,
v=30,p=06,£=0.0and H =1.0

mostrado na Fig. 50. Cada objeto tipo catraca (rugosidade assimétrica) possui compri-
mento L. O parametro de assimetria b é medido com relagao ao centro da catraca, ou
seja, ele é calculado como b = L1 — L/2. O sistema de eixos coordenados é colocado no

centro do canal, como mostrado na Fig. 50.

Para estudar os efeitos introduzidos pelo confinamento assimétrico sobre os pedestres,
realizamos um grande nimero de simulagoes de dinamica molecular empregando o mod-
elo proposto por Helbing et al. (32). Neste modelo as interagoes entre os pedestres sdo
dadas por uma forte repulsao, acompanhada de duas forcas tipicas de materiais granu-
lares. Estas forcas sao a forca de “hard core” e a forga de atrito tangencial. Consideramos
o movimento de N pedestres, modelados como discos de raios r; e massa m;, tentando se
movimentar com uma velocidade v). Os pedestres sao divididos em dois grupos iguais,
movimentando-se em sentidos contrarios, com N/2 pedestres movimentando-se para di-
reita (direcao e; = {(1,0)})) e N/2 pedestres movimentando-se para esquerda (direcao

= {(—1,0)}). Similar ao mecanismo de arraste de particulas em um fluidos, a acelerac¢ao
com que os pedestres se movimentam é ajustada a cada instante, em proporcionalidade
a diferenca entre a velocidade alvo e as suas velocidades instantaneas. A equacao de

movimento dos pedestres é dada por,
m, d;;i - V(t)ed(t) — v

t
) + > 6+ fw+&, (3.1)
J(#4) w

onde 7 & o tempo caracteristico. f;; é a for¢a (repulsiva) de interagao entre os pedestres,
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fiw € a forga (repulsiva) de interacao entre os pedestres e a parede e & representa as
flutuagoes da velocidade. Estas flutuagoes sao nao-correlacionadas e obedecem a uma

distribuicao normal com um desvio padrao #. A forca entre os pedestres é dada por,

fij = {Aiexp|(ri; — di)/ Bi] + kg(ryj — dig) yni; + kg(ri; — dig) Avjjtij, (3.2)
onde n;; = (ng;,n3;) = (r;—7;)/di; é 0 vetor unitario que conecta os centros dos pedestres,

tij = (_n?jv

n}]) ¢ o vetor unitario na dire¢ao tangencial e d;; ¢ a distancia entre os centros
de massa dos pedestres. A fungao g(x) é zero se d;; > 2 r;, e é igual ao seu argumento em
todos os outros casos. Quando a distancia entre os pedestres é maior que um comprimento
de corte, (Ap > 2.0 m), a forga entre eles é desprezada. A parede é descrita por particulas
pontuais separadas por uma distancia d,, = 0.20 m, menor que o raio dos pedestres r;. A

interagao dos pedestres com a parede é dada de forma semelhante & Eq. (3.2),
fiw = {Awexp|(rij — diw)/Biw] + kg(rij — diw ) yuw + kg (15 — diW)AUftiW7 (3.3)

onde d;y é a distancia entre os pedestres e as particulas da parede. Se esta distancia é
maior que um raio de corte Ay > 1.0m, supomos que esta forca pode ser desprezada.
Os pedestres se movem em um corredor na dire¢ao x e sao confinados na diregao y por

paredes assimétricas na forma de zigzag, como mostrado na Fig. 50.

Por simplicidade, impomos condigoes de contorno periodicas na direcao x. Usamos
os seguintes parametros em nossas simulagoes: m = 80 kg, A; = 2000 N, B; = 0.08 m,
Agw = 10000 N, By = 0.02 m, k = 1200 kg s72, k = 2400 kg m~! s7! e 7 = 0.50s.
Todos os resultados obtidos nesta Secao correspondem a 10 diferentes realizacoes deste
sistema, com excecao daqueles obtidos para o parametro de ordem em funcao do grau de

assimetria, como mostrado na Fig. 51, onde foram feitas 20 diferentes realizagoes.

Para medir a formacao de fileiras, introduzimos o seguinte parametro de ordem:

U;'yi
<I>:Z o

|U2 .y_ ? (34)

onde v’ = v;-X ¢ a componente da velocidade na dire¢ao do fluxo e y; ¢ a se¢ao transversal
do canal. Este parametro é igual a £1.0 quando o sistema esta ordenado com uma diregao

preferencial, sendo que, seu valor positivo ou negativo depende apenas da assimetria b.

A equacao de movimento deste sistema é resolvida numericamente ao longo do tempo
empregando-se Verlet (64) com um intervalo de tempo dt = 1073s. As propriedades

macroscopicas do sistema, sao calculadas somente apds 3 x 10® passos de tempo, quando o
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estado estacionério é alcancado. Em nossas simulagoes, variamos os seguintes parametros:
a profundidade da assimetria na parede de confinamento (profundidade do zigzag) H, a
assimetria do zigzag b, a velocidade dos pedestres v, a densidade p = N/A, onde a area é

dada por A = L, x (H + W), e o ruido externo &.
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Figura 51: Parametro de ordem como funcao do parametro b. Vemos que o ordenamento
preferencial do sistema ocorre apenas para altos valores de |b|. Os parametros usados
nestas simulagoes foram: w = 4.0, H = 1.0, L = 10.0, p = 0.6, £ = 0.0 e v = 3.0. Os
resultados obtidos aqui sao para 20 diferentes realizacoes do sistema.

Na Fig. 51 mostramos como o parametro de assimetria b influéncia na formacao de
fileiras com direcao preferencial. Observamos a existéncia de duas fases distintas, uma com
altos valores de |b|, onde temos um forte ordenamento com dire¢ao preferencial e outra
para valores intermedirios de b onde observamos um efeito de histerese. A presenca deste
efeito sugere que estes sistemas apresentam metaestabilidade tipica de uma transicao de
fase de primeira ordem. Descrevendo os resultados mais detalhadamente, observamos que,
para assimetria negativa, e grande o suficiente para garantir a existéncia de uma diregao
preferencial para o escoamento (b < —2.0), o pardmetro de ordem introduzido é igual a 1.0.
Da mesma forma, quando a assimetria for positiva e o seu valor for suficientemente alto
para induzir uma ordem preferencial (b > 2.0), o pardmetro de ordem é —1.0. Para valores
intermediarios da assimetria (—2.0 < b < 2.0), o sistema nao apresenta ordem preferencial,
com o parametro de ordem podendo assumir valores no intervalo —1.0 < ® < 1.0. Este

resultado é conseqiiéncia da formacao de fileiras intercaladas com sentidos contrérios.

Na tentativa de verificar a existéncia de um ordenamento preferencial, realizamos si-
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mulacoes com as particulas inicialmente ordenadas em duas fileiras, mas com direcoes
opostas aquelas que seriam induzidas pela geometria do sistema. Neste caso, nao obser-
vamos a inversao do ordenamento do sistema para o sentido induzido pela assimetria.
Atribuimos isto ao fato de que no estado ordenado as particulas interagem fracamente
com a geometria do sistema, nao havendo portanto energia suficiente para escapar desta
configuragao, que corresponde a um minimo local de energia. Foi possivel verificar que,
quando a densidade do sistema esta proxima do valor critico, as flutuacoes permitem que
as particulas saiam deste minimo local de energia e alcancem o minimo global, onde o

escoamento ocorre no sentido induzido pela assimetria.
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Figura 52: Parametro de ordem em funcao da densidade para w = 4.0,de H = 1.0,
L =10.0,b =—4.0, £ = 0.0 and v = 3.0. Os resultados obtidos aqui sao para 10 diferentes
realizacoes do sistema.

A densidade também tem uma forte influéncia sobre o ordenamento, como mostrado
na Fig. 52. Observamos trés fases distintas para o movimento dos pedestres quando vari-
amos a densidade do sistema. Para baixos valores da densidade, os pedestres interagem
fracamente com a parede. Isto favorece a formagao de fileiras em posicoes aleatorias,
permitindo que ® assuma qualquer valor em seu intervalo de validade [—1,1], depen-
dendo apenas da configuracao inicial. Para valores da densidade suficientemente altos,
os pedestres sao sensiveis a influéncia da assimetria da parede, que leva o sistema a um
forte ordenamento em fileiras com direcao preferencial. Neste caso o parametro de ordem
depende apenas do valor de b, ou seja, || = 1. Quando o valor da densidade é aumen-

tado ainda mais, o ordenamento é destruido e uma forte resisténcia ao fluxo é observada
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fazendo com que ® =~ 0. A obstrucao do canal somente acontece quando w = 2.0, posto

que para w > 4.0 observamos este efeito.

Para confirmar a presenca do ciclo de histerese observado na Fig. 52, realizamos
simulagoes adicionais de dinamica molecular. Para tanto, iniciamos o sistema com as
particulas distribuidas aleatoriamente e esperamos um longo tempo para que a ordem
preferencial seja obtida. A partir dai, aumentamos a densidade lentamente e esperamos
um tempo suficiente para o sistema relaxar até uma configuracao mais estavel. Particulas
sao entao acrescentadas em posicoes aleatorias nas extremidades do canal, tomando as

devidas precaucoes para evitar a superposicao.
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Figura 53: Parametro de ordem como fung¢ao do parametro H/w com w = 4.0 , L = 10.0,

b = —4.0, £ = 0.0 and v = 3.0. Os resultados obtidos aqui sao para 10 diferentes
realizagoes do sistema.

Variando a profundidade H da assimetria da parede, também observamos trés fases
distintas, como mostrado na Fig. 53. Para pequenos valores de H, fileiras sao criadas
mas sem ordem preferencial. Apenas para grandes valores de H, a forma assimétrica da
parede (zigzag) induz uma dire¢do preferencial, fazendo com que ® = +1, dependendo
apenas do valor de b. Quando H assume valores acima de um valor critico H,., o fluxo

passa a ser desordenado, levando a um aumento da resisténcia ao escoamento.

O efeito do ruido na dinamica é mostrado na Fig. 54, onde podemos ver que o
ordenamento ¢ sistematicamente destruido. Nao observamos o efeito “freezing by heating”

com o aumento do ruido externo, como obtido anteriormente por Helbing et al. (32) para
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o movimento de particulas confinadas em um canal com paredes lisas.
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Figura 54: Parametro de ordem como fun¢ao do ruido externo §; presente no sistema,
para w = 4.0 com H = 1.0, L = 10.0, b = —4.0 e v = 3.0. Os resultados obtidos aqui sao
para 10 diferentes realizacoes do sistema.

Podemos observar dois regimes diferentes nesta transicao, ou seja, uma transicao
rapida que destroi o estado ordenado do sistema, levando-o a um estado de espalhamento
resistivo caracterizado pelas intimeras colisoes entre os pedestres. O segundo regime desta
transicao esta associado ao aumento do espalhamento das particulas com a parede. Este

mecanismo de transicao serd melhor investigado em um trabalho futuro.

Finalmente, também estudamos a dependéncia do parametro de ordem ® com a ve-
locidade alvo dos pedestres v, como mostrado na Fig. 55. Para pequenos valores de
v, o sistema é sempre desordenado. Neste caso, os valores intermediarios de ¢ indicam
uma desordem e, eventualmente, um ordenamento sem direcao preferencial. Para valores
intermediarios de v, o sistema permanece ordenado na direcao preferencial induzida pela
geometria da parede, até que acima de um valor critico de v entra em uma nova fase

desordenada. Esta tltima transicao novamente mostra pronunciada metaestabilidade.

A metaestabilidade observada na Fig. 55 nao pode ser reproduzida percorrendo um
ciclo normal de histerese, ou seja, aumentando e diminuindo a velocidade lentamente.
Pelo mesmo motivo mencionado anteriormente, ao entrar no estado ordenado o sistema
atinge um minimo local de energia. A mudanca da energia introduzida pela variacao da

velocidade nao ¢é suficiente para retirar o sistema desse minimo local de energia.
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Figura 55: Dependéncia do parametro de ordem com a velocidade, para w = 4.0 com
H =10, L = 100 e b = —4.0. Os resultados obtidos aqui sao para 10 diferentes
realizagoes do sistema.

Concluindo, verificamos que uma parede assimétrica na forma de zigzag induz a for-
macao de fileiras com direcao preferencial para altos valores de assimetria. A formagao
destas fileiras também depende da profundidade da assimetria, da velocidade, da densi-
dade e do ruido presente no sistema. O efeito “freezing by heating” (32) nao foi observado
nesta geometria, como mostrado na Fig. 54. A transicao de ordem-desordem neste caso

parece ser de primeira ordem, apresentando um pronunciada metaestabilidade.

3.2 Transporte de vortices

3.2.1 Modelo

Nesta Ssecao estudamos o efeito catraca em um sistema de vortices em superconduto-
res bidimensionais. O sistema é confinado na direcao y e supomos condi¢oes de contorno
periddicas na direcao x. O potencial tipo catraca é introduzido por meio de uma quebra
de simetria espacial no sistema. Tal efeito pode ser introduzido na parede de confinamento
ou na forma de um substrato tipo “dente de serra”. Neste tltimo caso, consideramos que
o substrato possui uma forca F°. A equagao de movimento para este sistema pode ser

escrita como,
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dR;
dt

A forca do substrato ¢ nula, F;° = 0, no primeiro caso onde a assimetria ¢ introduzida na

n — Fvivv +EVP+ES+Ee$t+ET. (35)

parede de confinamento. No segundo caso, esta forca é dada por

1
FS = §Ap se 0 <mod(x;a) <IT;

= A, se 1T <mod(x;,a) < a, (3.6)

onde A, =1.0fy , z;=r-X , 1T =(2/3)a ¢é o comprimento ao longo do eixo facil da
catraca e [~ = (1/3)a é o comprimento ao longo do eixo dificil da catraca. A configuracao
inicial do nosso sistema ¢é obtida usando a técnica de annealing , na qual o sistema é
iniciado a uma alta temperatura 7,,,, = 5.0 que é subsequentemente lentamente reduzida
até zero. Apoés reduzirmos a temperatura, aplicamos uma forca dc, . e medimos o valor
da forga de depinamento (for¢a a partir da qual a rede de vortice comega a se mover) para
uma forga dc positiva e depois para esta mesma forca negativa. Por questoes de eficiéncia
computacional, desprezamos a forca de interacao vortice-vortice para distancias maiores

de 6. A densidade do sistema é medida como sendo,

p="2, (3.7
onde S = L(H + d) é a area do canal. A velocidade média do sistema ¢ medida como
sendo,

1 (1
=52 (2o %) 55)

onde N; é o numero de passos de tempo utilizado, v; é a velocidade do vortice e X é o vetor
unitario na direcao do movimento. Ao submetermos este sistema a uma forca externa,
observamos pelo menos trés regimes diferentes de movimento. O primeiro regime é obtido
quando a forca externa é menor que uma forca critica F,. Neste caso, a rede de vortices
estd pinada, (v,) = 0. Quando a for¢a externa é maior que F,, a rede de vortices entra
em movimento, encontrando-se no regime pléastico. A principal caracteristica desta fase
¢ que o movimento ocorre sem que a vizinhanca dos vortices seja preservada. Quando
a forca externa é muito maior que a forca critica F,., a rede de vortices move-se sem
sentir a presenca da barreira de energia devido ao potencial tipo catraca. Este tipo
de movimento é conhecido como regime elastico, sendo que nesta fase a vizinhanga dos

vortices é preservada.
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3.2.2 Paredes assimétricas

O primeiro caso aqui estudado foi a dinamica de vortices confinados em um canal de
paredes assimétricas, cujo esquema é dado pela Fig. 56. A parede do canal responsavel
pela retificagao do movimento é constituida de particulas repulsivas, onde a distancia

entre elas ¢ muito pequena se comparada as dimensoes do canal.
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Figura 56: Design do canal usado para confinar as particulas. Este canal é responsavel por
introduzir um potencial tipo catraca, dando um sentido preferencial para o escoamento
quando o sistema é submetido a uma for¢ca ac com média zero. L é o comprimento da
catraca, L1 ¢ o comprimento do eixo dificil da catraca, L2 é o comprimento do eixo facil
da catraca, H ¢é a altura da catraca e d é o espacamento entre as catracas.

Para verificar se este sistema induz uma direcao preferencial ao movimento, ou seja,
se este sistema é capaz de introduzir um efeito catraca quando submetido a uma forca
externa ac, estudamos o comportamento desse sistema quando submetido a uma forca dc
apontando no sentido do eixo facil da catraca, e depois aplicamos esta mesma forca dc
no sentido do eixo dificil da catraca. Feito isto, calculamos a for¢a de depinamento nos
dois casos para diferentes valores da densidade. Variamos a densidade deixando comen-
suravel o numero de vortices e o nimero de catracas do sistema. Observamos que, para
baixos campos de comensurabilidade, a curva da velocidade média em funcao da forca
externa apresenta multiplas transicoes plasticas e que o nimero dessas multiplas tran-
sicoes depende apenas do campo de comensurabilidade. Tais transi¢oes ocorrem devido
ao movimento plastico da rede de vortices. No primeiro depinamento temos que, em mé-
dia, apenas um vortice por catraca entra em movimento; no segundo depinamento, dois

vortices por catraca entram em movimento, e assim por diante.
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Figura 57: Velocidade média da rede de vortices na diregao x em fungao da forca externa
aplicada para diferentes valores da comensurabilidade entre o nimero de catraca e o
numero de vortices. Estes resultados foram obtidos para uma catraca de comprimento
L =12, com L1 =3¢ L2 =9, com altura H = 3.0 e espacamento d = 0.9

Para forcas externas suficientemente pequenas F' < f,, a rede de vortices encontra-
se pinada. Neste caso, os vortices nao possuem energia suficiente para superar a barreira
de energia imposta pelo potencial tipo catraca. Existem dois termos que contribuem
para a energia dos vortices: a energia de interacao entre eles e a energia introduzida
pelo trabalho da forca externa sobre a rede de vortices. Quando a forca externa alcanca
o primeiro campo critico de depinning f.1, apenas um vortice por catraca pode entrar
em movimento. Quando o primeiro vortice entra em movimento, a soma da energia de
interacao entre os demais vortices da catraca com o trabalho da forca externa nao é
suficiente para coloca-los em movimento. Portanto, eles permanecem pinados. O vortice
em movimento colide com os outros vortices da catraca a frente e transfere momento,
colocando um outro vortice em movimento. Com o aumento da forca externa, podemos
alcancar os demais campos de depinamento, fazendo com que todos os vortices do sistema
entrem em movimento. Quando a forca externa é muito maior que a forca imposta pela

barreira de energia F¢*' >> F® os vortices apresentam um movimento elastico.

Para baixos campos de comensurabilidade, podemos notar que a diferenca entre as
curvas obtidas com a for¢a no sentido do eixo facil F'™ e no sentido do eixo dificil F~
é nula nas proximidades dos campos de depinamento, implicando em uma auséncia de

movimento quando o sistema for submetido a uma corrente ac para forcas acima da forca
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do primeiro depinamento.
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Figura 58: Velocidade média das particulas em funcao da forca externa aplicada, para
altos campos de comensurabilidade. Este grafico mostra que, quando o campo de comen-
surabilidade é aumentado, as multiplas transicoes plasticas que ocorrem em baixos campos
de comensurabilidade desaparecem. Estes resultados foram obtidos para uma catraca de
comprimento L = 12, com L1 =3 e L2 =9, com altura H = 3.0 e espacamento d = 0.9.

As multiplas transicoes plasticas desaparecem quando o campo de comensurabilidade
é aumentado. Isto ocorre principalmente pelo fato de que, para altos campos de comensu-
rabilidade, a forca de interacao entre os vortice ¢é significativamente aumentada, fazendo
com que o incremento da forca necessaria para haver o depinning de um tnico vortice seja
muito pequeno, bem como a amplitude dos saltos torna-se significativamente reduzida.
Para altos campos de comensurabilidade, o depinamento ocorre de forma coletiva, como
mostrado na Fig. 58. Além da existéncia de um depinamento coletivo, observamos que
a diferenca entre as curvas com a forca no sentido do eixo facil F* e no sentido do eixo

dificil F~ da catraca nunca é zero.

Finalmente, verificamos que os nossos resultados independem do comprimento do
canal. O mecanismo de reversao do efeito catraca verificado em outras estruturas nao foi

obtido aqui.
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3.2.3 Substrato assimétrico

No segundo caso, onde temos as paredes lisas, o efeito catraca é introduzido por um
substrato na forma de um potencial assimétrico. Estudamos o comportamento do sistema
variando a largura do canal, mas nao verificamos nenhuma alteracao das propriedades da

rede de vortices.

Iniciamos os estudos com um canal com condicao de contorno periédica em todas
as direcoes. Confinamos o sistema na dire¢ao y e diminuimos gradativamente a largura
do sistema até dimensoes da ordem do comprimento de penetracao de London A. Nao
observamos o mecanismo de multiplas transicoes plasticas, como encontrado no caso onde

a rede de vortices é confinada por paredes assimétricas.
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Figura 59: Velocidade média das particulas em funcao da forca externa para diferentes
largura do canal. Os resultados aqui mostrados sao para uma densidade p = 0.22.
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CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Como conclusao deste trabalho, mostramos no capitulo 2 que as propriedades dinami-
cas de um sistema de particulas interagentes no estado estacionario e na presenca de um
obstéculo para o transporte pode ser descrita por uma equacao diferencial obtida a partir
do coarse-graining da equacao de Fokker-Planck. A tnica restricao para a utilizacao desta
equagao é que a interacao entre as particulas envolva particulas além dos primeiros vizin-
hos. Observa-se também que esta equacao é capaz de descrever o fluxo no transporte de
vortices em supercondutores, sistemas coloidais e para o movimento de pedestres. Mais
precisamente, mostramos que para canais mesoscOpicos, o parametro a que aparece na
Eq. (2.23), precisa ser corrigido devido a influéncia da energia de superficie na dinamica
do sistema. Este parametro depende da forca de interacao entre as particulas que pode

mudar de acordo com o sistema estudado.

Mostramos que o modelo dado pela Eq. (2.23) é valido para diferentes tipos de ob-
staculos. Nos limites onde a forca externa e muito alta ou muito baixa com relacao a
energia imposta pelo obstéculo, a solu¢ao da equagao diferencial Eq. (2.23) que descreve

o comportamento do sistema pode ser substancialmente simplificada.

No capitulo 3 mostramos que o confinamento, por paredes assimétricas de um sistema
de particulas interagentes escoando em direcoes oposta, induz uma ordem preferencial no
escoamento do sistema. Esta ordem faz com que o fluxo seja maximizado. Mostramos
também que o ordenamento preferencial do sistema pode ser destruido pelas seguintes
propriedades da parede de confinamento: grau de assimetria e a profundidade da assime-
tria; e por propriedades do sistema como densidade, velocidade e ruido externo ao sistema.
Verificamos que as transicoes de ordem-desordem neste sistema sao acompanhadas de me-
taestabilidade e apresentam ciclos de histerese, ou seja, propriedades caracteristicas de

uma transigoes de fase de primeira ordem.

Ainda no capitulo 3 Na dindmica de particulas “pedestres” movimentando-se em di-
recoes opostas, verificamos trés fases diferentes fases para o sistema: movimento livre,
movimento ordenado (formagao de fileiras) e movimento desordenado (transporte com

alta resisténcia).



CONCLUSOES E PERSPECTIVAS 105

Finalmente, também no capitulo 3 observamos que a dinamica de vortices em estru-
turas assimétricas, calculada em baixos campos de comensurabilidade, leva ao apareci-
mento de multiplos depinamento neste sistema. Estes multiplos depinamento estao rela-
cionados com os diferentes regimes de plasticidade do sistema e sao intrinsecos as pro-
priedades de confinamento assimétrico. Quando a assimetria é introduzida no substrato,

esta propriedade nao é observada.

Como perspectivas para trabalhos futuros, pretendemos fazer simulacoes com condicoes
de contorno abertas em todos os sistemas estudados, objetivando verificar a influéncia do

comprimento do canal na dinamica destes sistemas.

No que se refere a dindmica de pedestres pretendemos introduzir um potencial atrativo
e/ou repulsivo nas paredes de confinamento do sistema e usar diferentes velocidades para
os pedestres. Usaremos a solucao analitica obtida nesta tese para a dinamica de particulas
superamortecidas na presenca de um obstaculo com intuito de descrever a dinamica de

pedestres em sentidos contrarios.

Pretendemos aprofundar nossos estudos para a dinamica de vortices na tentativa
de compreender melhor o mecanismo de miltiplas transicoes plasticas nestes sistemas.
Verificaremos como este comportamento é afetado pela inclusao de efeitos de temperatura.
Acreditamos que este mecanismo pode ser usado para desenvolver novos dispositivos para
a remocao de vortices do interior de amostras supercondutoras. Tentaremos expandir o
modelo aqui empregado para descrever um movimento mais geral nao necessariamente

superamortecido e resolver este sistema para o estado estacionério.

Esperamos comprovar os resultados obtidos nesta tese através de experimentos. Ini-
cialmente tentaremos realizar experimentos com particulas magnéticas suspensas em solugao
aquosa, confinadas e na presenca de um obstaculo para o fluxo. O fluxo e a densidade de
particulas poderao ser medidos através de videos, por imagens de ressonancia magnética,

por medidas da resisténcia transversal no canal ou ainda por técnicas de microscopia Hall.

Tentaremos obter sistemas com particulas interagentes de maior diametro ou com
maiores raios de acao na tentativa de poder usar estruturas da ordem de milimetros ou

maiores. Isto podera reduzir os custos com dos experimentos e tornar factivel tais medidas.
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APENDICE A - Um Breve Historico da

supercondutividade

Em 1911, H. K. Onnes verificou que a resisténcia elétrica do mercirio cai abrupta-
mente a zero quando este é submetido a uma temperatura extremamente baixa. Este

fendmeno recebeu o nome de supercondutividade (75, 78).

Posteriormente, H. K. Onnes observou que esta propriedade pode ser destruida quando
um campo magnético ou uma corrente elétrica suficientemente intensa fosse aplicado no
material. Em 1916, Silsbee sugeriu pela primeira vez que o campo critico magnético seria

0 campo necessario para criar uma corrente critica (56).
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Figura 60: Resistividade elétrica do merctrio em funcao da temperatura absoluta. Curva
original obtida por H. K. Onnes em 1911, esta curva marcou a descobeta da supercon-
dutividade. Isto s6 foi possivel porque em 1908 Onnes conseguiu ligiiefazer o hélio pela
primeira vez, possibilitando alcancar temperaturas extremamente baixas jamais alcancada
anteriormente (51). Posteriormente, Onnes Verificou que este fenomeno também ocorria
com outros elementos quimicos da tabela periédica.

Inicialmente imaginava-se que os supercondutores seriam apenas condutores perfeitos
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com resisténcia elétrica nula abaixo de uma determinada temperatura. Em 1933 Meis-
sener e Ochsenfeld mostraram que além de resisténcia elétrica nula os supercondutores sao
diamagnéticos perfeito, isto é, o campo magnético em seu interior, abaixo de uma tempe-
ratura critica 7, ¢ nulo. Independente da histéria magnética do material. Posteiormente
foi verificado que o estado supercondutor ¢ um estado termodinamico com uma transicao
de fase em T' = T, (60). Este efeito ¢ hoje conhecido como efeito Meissner, ele é res-
ponsavel pela diferenca entre um material supercondutor e um condutor perfeito como

podemos ver na ilustracao abaixo.
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Figura 61: Comportamento de um supercondutor e de um metal normal quando sub-
metidos as seqiiéncias de medidas magnéticas ZFC(zero field cooled) e FC (field cooled).
Podemos ver que a magnetizacao de um material supercondutor independe da historia
magnética do sistema, isto nao ocorrer com um metal normal.

Na Fig.61, comparamos o comportamento de um metal normal e de um material
supercondutor quando submetidos a seqiiéncias de medidas magnéticas ZFC (do inglés
Zero Field Cooled ou esfriada a campo zero) e FC (do inglés Field Cooled ou esfriada
com campo). Nas medidas magnéticas ZFC o comportamento do metal normal e do
material supercondutor sao idénticos, no entanto, nas medidas magnéticas FC o material
supercondutor apresenta uma magnetizacao nula no seu interior diferente do verificado

num metal normal.

A supercondutividade ficou até a metade do século XX sem uma explicacao tedrica ca-
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paz de descrever a sua origem satisfatoriamente. Antes disso, alguns modelos fenomenologi-

cos, foram usados com sucesso para explicar as propriedades bésicas dos supercondutores.

O primeiro modelo fenomenolégico, usado para explicar as propriedades do estado
supercondutor, foi proposto em 1935 pelos irmaos London. Este modelo introduz um
comprimento caracteristico conhecido como comprimento de penetracao de London A, que
descreve quanto o campo magnético consegue penetrar em um material supercondutor.
A teoria de London considera os vortices como particulas pontuais e nao leva em conta o

tamanho nem a estrutura interna do vortex (78).

Em 1950, L. D. Ginzburg (nobel 2003) e V. L. Landau propuseram uma nova teo-
ria fenomenologica (teoria de Ginzburg-Landau), capaz de explicar a maioria das pro-
priedades macroscopicas dos supercondutores, A teoria de Ginzburg-Landau é baseada
na existéncia de um parametro de ordem complexo, que descreve uma funcao de onda
macroscopica, cujo moédulo quadrado é a densidade de portadores de cargas da fase su-
percondutora. A teoria de Ginzburg-Landau introduz dois novos parametros tteis na
descricao do estado supercondutor, o comprimento de coeréncia £ que mede a distancia
entre os elétrons que formam os pares de Cooper e o parametro adimensional de Ginzburg-
Landau k = A/&, dado pela razao entre os comprimentos de penetragao de London e o
comprimento de coeréncia. A teoria de London pode ser obtida apartir da teoria de
Ginzburg-Landau no limite A > £. A teoria de London tem sido usada com sucesso
na descricao do estado de vortices em supercondutores do tipo II no limite A > . Na
descricao do estado de vortices & pode ser interpretado como o diametro do nicleo do

vortice.

Em 1957, A. A. Abrikosov (Nobel 2003) estudou os limites da teoria de Ginzburg-
Landau com k > 1 e Kk < 1. Ele observou que a supercondutividade podia
coexistir com regioes normais quando k > \/m . Abrikosov mostrou que quando
aplicamos um campo magnético suficientemente intenso (acima de H.) e & > \/m
o material supercondutor pode coexistir com regides normais com H # 0 no seu interior.
O campo magnético entra no material supercondutor na forma de linhas quantizadas
chamadas de vortices. Nestes materiais, as propriedades supercondutoras so sao destruidas
quando o valor do campo magnético externo ultrapassa o valor do campo critico superior
H., que pode ser muito maior que o campo critico termodinamico H.. A partir dai os

supercondutores foram divididos em duas classe: supercondutores do tipo I, com k <

\/1/2, e de supercondutores do tipo II com x> /1/2 (1).

Ainda em 1957 Bardeen, Cooper e Schriffer (3, 4) (Nobel 1972) propuseram uma teoria
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microscopica (Teoria BCS) capaz de descrever as propriedades dos supercondutores uni-
formes (supercondutores do tipo I), essa teoria considera a formagao de pares de elétrons
(particula bosonica) intermediados por fonons, responséaveis pela propagacao de corrente
sem dissipar energia. A teoria BCS nao menciona nada sobre a supercondutividade em
materiais com propriedades de transporte anisotropicas ou em materiais nao homogéneo

com o parametro de ordem variando no espaco.

Em 1959, L. P. Gor’kov (24) mostrou que a teoria de Ginzburg-Landau pode ser obtida

a partir da teoria BCS no limite de temperaturas proximas da temperatura de transicao.

Em 1962, B. D. Josephson (42) verificou que uma corrente supercondutora pode fluir
através de uma juncgao supercondutor-isolante-supercondutor (SIS) sem nenhuma tensao
através da barreira, desde que a camada isolante fosse suficientemente fina. Este efeito é
chamado de efeito Josephson dc e foi posteriormente comprovado em laboratério e permi-
tiu mostrar conseqiiéncia da fisica quantica em escala macroscopica. O efeito Josephson
foi usado para desenvolver dispositivos supercondutores capaz de fazer medidas magnéti-
cas de alta precisao. Por essa descoberta, B.D. Josephson recebeu o Prémio Nobel de
Fisica em 1973.

Em 1986, os cientistas J. G. Bednorz e K. A. Muller (6), pesquisadores da IBM, desco-
briram a supercondutividade em uma nova classe de materiais a base de La— Ba—Cu—0O
com temperatura de transicao de aproximadamente 30K revolucionando as pesquisas na
area da supercondutividade. Vérios grupos de pesquisa do mundo inteiro entraram numa
corrida em busca de materiais com temperaturas de transicao cada vez mais elevadas,
surgindo entdo os chamados supercondutores de alta temperatura critica (HTSC - do

inglés Hight temperature superconductors).

Em 1987, os fisicos americanos Paul Chu e Maw-Kuen Wu (34, 83, 89) descobriram
a supercondutividade no composto por Y-Ba-Cu-O com temperatura critica de 93 K o
que possibilitou o uso de nitrogénio liquido criogénico para o estudo das propriedades
supercondutoras. Posteriormente novos materiais foram encontrados: Bi-Ca-Sr-Cu-Cu-O
com T, = 110K (52), Tl-Ca-Ba-Cu-O com T, = 125K (29, 71, 72), Hg-Ba-Ca-Cu-O com
T. = 140K podendo chegar a T, = 160 quando sobmetido a pressao (37, 70).

Na década de 1990 foi verificado a coexisténcia de supercondutividade com mag-
netismo. (17, 28). Os compostos que exibem este comportamento na classe dos HTSC
sao em geral & base de Ru com composi¢ao nominal RuSrsRECuy0Os (Ru — 1212) e
RuSry(RE>_,Ce,)CusOro—s (Ru — 1222) com RE = Gd, Eu. (5, 18). Embora a tem-

peratura de transi¢do nesses materiais sejam inferiores a maioria dos (HTSC), eles tem
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Figura 62: Este grafico mostra os avangos nas pesquisas em busca de materiais com tem-
peratura critica cada vez mais elevada. podemos ver o aumento explosivo na temperatura
critica dos materiais supercondutores apos a descoberta da supercundutividade no sis-
tema La-Ba-Cu-O, este trabalho rendeu o prémio nobel aos pesquisadores J. G. Bednorz
e K. A. Muller em 1987

chamados bastante a atencao devido as suas propriedades.

Em 2001, foi descoberto a subercondutividade no composto MgBs com temperatura
critica T, = 39K (58). A descoberta da supercondutividade nesses materiais mostrou ser

possivel encontrar HTSC sem planos de Cu — O. *

Recentemente, em 2008, uma nova classe de (HTSC) baseado na liga La-Fe-As-F-
O (77), tem sido apontada como promissora para encontrar materiais supercondutores
com temperatura critica ainda mais elevada, com baixo custo de producao e com novas

propriedades.

Ainda nao ha um consenso sobre o mecanismo responsavel pela supercondutividade
nos HTSC. A teoria BCS nao é capaz de descrever completamente a supercondutividade
nesses materiais, isto ocorre principalmente pelo fato dos HT'SC apresentarem uma funcao
de onda do tipo d e a teoria BCS s6 consegue explicar a supercondutividade em materiais
homogéneo com funcao de onda do tipo s. Ha varias especulagoes sobre o mecanismo

responsavel pela supercondutividade. Dentre eles se destacam os mecanismos: emparea-

Lo nome HTSC e designado a todos os materiais supercondutores que apresentam temperaturas criticas
superiores a 26 K valor maximo da temperatura de transicao estipulado por B. T. Mathias.
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mento de ondas do tipo d, supercondutividade mediada por interacao entre spins. (38-40)

dentre outros (20, 28, 43).
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APENDICE B - Teorias para o estado

supercondutor

B.1 Teorias fenomenolégicas

B.1.1 Teoria de London

Em 1935, os irmaos H. London e F. London propuseram a primeira teoria fenomenolog-
ica capaz de explicar as propriedades basicas dos materiais supercondutores. A primeira
consideracao, desta teoria, é assumir que a segunda lei de Newton pode ser escrita como:

Ladv

— =—¢'E B.1
m = B, (B.1)

onde m* é a massa, e* é a carga e v ¢ a velocidade dos portadores de carga, E é o campo

elétrico aplicado. Assumindo que a densidade de corrente supercondutora é dada por

j = —nse*v, onde ny é a densidade de elétrons supercondutores, a Eq. (B.1) pode ser
escrita como )
0j nge*
—= = E. B.2
ot m* (B:2)

A Eq. (B.2) representa a primeira equacao de London, Usando a lei de Faraday

V x E = —dh/dt juntamente com esta equagao obtemos
5, nge*?
— j > h| =0 B.3
By lv X Jj+ " ] ) (B.3)

esta equacao é valida para todo condutor perfeito. Podemos ver que qualquer valor de
j e do campo magnético h constantes no tempo pode ser solugao da Eq. B.3. Para
que esta equagao pudesse descrever o efeito Meissner os irmao London assumiram que s6
uma familia restrita de solugoes da Eq. B.3 pode descrever o estado supercondutor, estas

solugoes sao dadas por:

n86*2
*

Vxj+ h=0, (B.4)

m
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combinando a Eq. (B.4) com a lei de Amperé para o regime estacionario V x h = pyj,
temos

1
Vx(Vxh)%—ﬁh:O, (B.5)

assumindo V - h = 0 e usando a identidade V x (V x h) = V(V - h) — V?h podemos
escrever

1
V’h = 5h (B.6)

A Eq. (B.6) é conhecida como a segunda equagao de London, onde A é o comprimento
de penetracao de London definido como

*

z=

. B.7
nge*? (B.7)

A energia livre de Helmholtz segundo a teoria de London para uma interface normal-
supercondutor paralela ao plano xy na presenca de um campo magnético externo h apli-
cado na direcao z pode ser escrita como,

A

F=_"
240

/d:c(fs+h2+)\2 IV x hf?) | (B.8)

neste caso consideramos que o material supercondutor esta ocupando a regiao r > 0,
Esta equagao sera usada posteriormente para calcular as propriedades do material super-

condutor.

Usando a Eq. (B.6) podemos calcular o campo magnético no interior do material
supercondutor no semi-espaco x > 0, a superficie do supecondutor coincidi com o plano
em r = 0. o supercondutor é submetido a um campo magnético externo H = hgz

levando em conta a simetria do problema podemos escrever a equacao B.6 como:

d’h
i A?h=0. (B.9)

As condigbes de contorno do problema sao: h(0) = hg, h(co) = 0, esta segunda

condicao de contorno é devido ao efeito Meissner. A solucao da equacao diferencial B.9 é

h = hoe /. (B.10)

O comprimento de penetracao de London A é um comprimento caracteristico do sis-
tema. Este comprimento varia muito entre os materiais supercondutores, em geral, o
comprimento de penetragao e da ordem de nanometros em supercondutores do tipo I po-

dendo chegar a micrometros em supercondutores do tipo 11, isto pode ser visto na tabela
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abaixo.
Te (K) A (nm) E(nm) K
Al 12 1600 16 0.01
Ph 72 83 37 0.45
Nb 9.2 38 39 1.02
YBCO 92 1460 2 730
MgB, 39 ~ ~ 26

Figura 63: Tabela mostrando os valores da temperatura critica 7., do comprimento de
penetracao A, do comprimento de coeréncia £ e do parametro de Ginzburg-Landau . Os
valores de A\ e & para o M gB, nao foram encontrados na literatura.

A teoria de London tem provado ser tutil na descricao do estado supercondutor e do
estado de vortice em supercondutores do tipo II, no limite A > ¢. E importante lembrar
que a maioria dos supercondutores sao do tipo II e apresentam A > &£, neste limite os
vortices podem ser tratados como objetos pontuais. Para que possamos usar a teoria de

London temos ainda que observar que:

e O campo magnético externo h deve ser pequeno para que possa ser tratado como

uma pertubacao,isto é, h < hes

e A densidade de elétrons supercondutores ng(r) deve ser aproximadamente constante
em todo material supercondutor. Esta condicao é equivalente a assumir que a

temperatura do sistema nao varia localmente.

Embora a teoria de London nao consiga descrever a estrutura dos vortices ela pode

ser usada para seu comportamento em escala macroscopica.

B.1.2 Teoria de Ginzburg-Landau

Embora a teoria de London descreva de forma pratica as propriedades basicas dos
supercondutores, ela é limitada a sistemas onde o campo magnético aplicado é constante
e muito menor que o campo critico da amostra. A teoria de London também nao pode
ser aplicada a sistemas onde a densidade de elétrons supercondutores varia considera-
velmente. Nestes casos convém utilizar a teoria de Ginzburg-Landau (GL). A teoria de
GL oferece uma descricao simples e compativel com a maioria dos resultados experimen-

tais, permitindo inclusive estudar a dinamica de vortice em supercondutores, esta teoria é
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baseada na teoria de transicao de fase de segunda ordem de Landau, basicamente ela con-
siste em expandir a energia livre em poténcias do parametro de ordem, numa temperatura

préoxima da temperatura de transicao.

A teoria de GL pode ser vista como uma generalizacao da teoria de London, esta
teoria prever a existéncia de uma funcdo de onda ¥ (r) que descreve o fluido quéntico
formado pelos elétrons supercondutores. Esta fungao de onda, introduzida por Ginzburg

e Landau como um parametro de ordem complexo, é dada por:
o(r) = [i(r)[e?), (B.11)
desta forma a densidade local de super-elétrons n, é dada por
ns = [(r)* . (B.12)

Podemos ver que diferentemente da teoria de London, ng nao é necessariamente homoge-

neo no espago.

A densidade de energia livre de Helmholtz proposta por Ginzburg e Landau para
um supercondutor isotropico, expandida em poténcias pares do parametro de ordem (r)

proximo da temperatura de transicao pode ser escrita como:

()
2410

1
2m*

fu = fuo+ @b (@) + SO0 + (B.13)

[?V — 6*A(r)] ()

onde m* e e* sao a massa e a carga efetiva dos portadores de carga, respectivamente. A
¢ o potencial vetor dado por h = V x A. Na descricao de supercondutores anisotropi-
cos é importante levar em conta a natureza tensorial de m*. O primeiro termo do lado
direito da Eq. (B.13) corresponde a energia do estado normal, os proximos dois ter-
mos correspondem a energia de condensacao do estado supercondutor, representado por
uma expansao tipica para a energia livre na teoria geral de Landau, onde a e (§ sao os
parametros fenomenologico da expansao. O quarto termo pode ser visto como a energia
associada as variagoes espaciais do parametro de ordem (uma das limitagoes da teoria de
London) e pode ser escrito como P?/2m, onde P é o momento candnico invariante de
calibre. O 1ltimo termo corresponde ao aumento na energia necessaria para assegurar o

efeito Meissner, ou seja , para expulsar o fluxo magnético do interior do supercondutor.

Para interpretamos fisicamente as constantes « e (3, iremos considerar o funcional de

energia na auséncia de campos e de variagoes espaciais do parametro de ordem, sendo



B.1 Teorias fenomenoldgicas 116

assim a energia livre pode ser escrita como
1
fo = Fuo+ @b + 3B (B.14

Podemos ver claramente que § nao pode ser negativo, caso contrario nao teriamos um
minimo global de energia (exceto para valores infinitos de 1) onde a expansao nao é mais
valida). Mesmo com > 0, « precisa ser negativo, pois para valores de o« > 0 o tunico
minimo possivel é para 1 = 0, o que faz o material estd no estado normal. Para valores
de o < 0, havera um minimo em na energia livre em um valor nao nulo de || dado por:
!

G

O comportamento de a com a temperatura é dado por a(T") = ao(T —1T.). Podemos notar

[hoo|® = — (B.15)

que esta expressao nos dar um valor de a maior que zero para 1" > T, e menor que zero
para T' < T., temos ainda que «(7T") = 0 define a temperatura de transi¢ao 7,. O indice oo
na Eq. (B.15) significa que este é o valor que [¢)|* assume no interior do supercondutor,

muito longe das bordas do material, onde a supercondutividade é homogénea.

Usando o valor do minimo de energia livre dado pela Eq. B.15 na Eq. B.14 e in-
tegrando esta equacao no volume, obtemos que a diferenca de energia entre os estados

normal e supercondutor neste limite, é dada por
Fs_FnO = /dgr(fs_an)

— /d?’r <—%%2> (B.16)

Esta ¢ a energia necessaria para manter o campo magnético fora do material supercondu-
tor, F e F,o sao os valores da energia livre do estado supercondutor e do estado normal

respectivamente.

O campo critico termodinamico é proporcional a diferenca de energia livre entre o

estado normal e o estado supercondutor
F,— Fy= %Hf , (B.17)

sendo assim os valores de « e (§ se relacionam com o campo critico termodinamico pela

expressao,

042

H? = — B.
b (B.18)

Para obtermos as equagoes de Ginzburg-Landau temos que minimizar a energia livre dada

pela Eq. (B.13) com relacao ao parametro de ordem v e ao potencial vetor A(r), temos
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entao

of. L

8{; =0 = (V= AV U+ ap+ AP =0, (B.19)
0fs . _he* . . Ae*?

I I T LU TS I (B.20)

Para chegar nas Eqs. (B.19) e (B.20), usamos o gauge de Coulomb (V- A = 0) e
definimos o campo magnético como h =V x A. j, é a densidade de corrente supercondu-
tora. As equacgoes B.19 e B.20 sao a primeira e a segunda equacao de Ginzburg-Landal,

respectivamente.

O limite de validade das equagoes de Ginzburg-Landau foi estimado, em 1959, por
L.P. Gorkov. Levando em conta a pureza das amostras, Gorkov mostrou que podemos
obter as equagoes de GL apartir da teoria microscopica BCS enfatizando os seguintes

critérios:

e A funcao de onda deve variar suavemente em distancias da ordem de &, sendo assim

uma condi¢ao necesséaria para a validade da teoria é que £(T") > &.

e As relacoes locais entre a corrente e o potencial vetor devem ser validas apenas se h
e A variarem suavemente em distancias da ordem de &,. Para que isto seja verdade

temos que A(T) > &.

Embora a teoria de GL seja, a principio, limitada a temperaturas proximas a 7., ela
tem mostrado descrever bem as propriedades das amostras em temperatura longe de 7.
Isto pode ser atribuido ao fato de que a maioria das amostras supercondutoras usadas
no nosso dia-a-dia estejam enquadradas no "limite sujo". Neste limite a teoria de GL é

valida em um amplo espectro de temperatura.

B.1.3 Comprimentos caracteristicos

Os comprimentos caracteristicos do estado supercondutor, comprimento de coeréncia
£(T) e comprimento de penetragao A\(T"), podem ser obtidos a partir da primeira e segunda
equacao de GL, respectivamente. O comprimento de coeréncia &(T') nos dar a escala de
comprimento a partir da qual o parametro de ordem pode variar, mede também as dis-

tancias entre os elétrons que formam os pares de Coopper. O comprimento de penetracao
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AT) nos dar a escala de comprimento onde os campo e correntes podem variar, numa

interface normal-supercondutor.

(a) (b) -

2k

Figura 64: (a) Perfis do campo, h (azul), e do parametro de ordem supercondutor ||
(vermelho). (b) Linhas de contorno da supercorrente (azul) em torno do nicleo do vortice.
Nesta figura temos A = 10£. Figura obtida de L. E. Cabral.

Na auséncia de campos e de correntes externas, podemos assumir que A = 0 e que
todos os coeficientes da Eq. (B.19) sao reais de modo que ¢ = ¢*, a menos de uma fase.

Desta forma a Eq. (B.19) pode ser escrita como,

R? d*y)

_2m*ﬁ

+ B + ay = 0. (B.21)

Esperamos que para um supercondutor homogéneo o parametro de ordem seja apro-
ximadamente constante (1) = 1)) . Nesta regido a solucdo da Eq. (B.21 nos dar
Y2 = —a/B > 0. Para encontrarmos o comprimento caracteristico de ¢)(x) em torno de

um ponto onde (¢ # 1)), reescrevemos a Eq. (B.21) na forma reduzida,

d*f
J— 2— —
§ dz?

onde f(z) =¥/ e & =h?/2m*|al, € é o comprimento caracteristico da variacio

fP+f=0, (B.22)

de f. Usando a dependéncia na temperatura de a nos temos

o h’ _ &0
C2mAa(T)] 2mra(0)(T —T.) ~ 1—t

&(T) (B.23)

onde t = T/T, é a temperatura reduzida e £(0) = h*/2m*a(0). podemos ver que para

T =~ T, o comprimento caracteristico £ diverge.

Para determinar o outro comprimento caracteristico A, usaremos a Eq. (B.20). Numa
aproximacao de primeira ordem, a densidade de super-elétrons pode ser substituida pelo

seu valor no equilibrio e em campo zero ¥y = y/—a/ 3 Nesta aproximagdo podemos escr-



B.1 Teorias fenomenoldgicas 119

ever,

Al B.24
~A Y. (B.24)

m

js:_

Tomando o rotacional em ambos os lados da Eq. (B.24) temos que

6*2

. 6*2 )
Vxjs=———'VxA=

m m*

[¥[’h (B.25)

Esta equacao é equivalente a segunda equacao de London, onde o comprimento de
penetracao é dado por

_ m* [ _2%(0)
 pee2a(0) (T —T,) — 1—t

N(T) (B.26)

onde A(0) coincide com o comprimento de penetragdo de London em 7" = 0.

Existe um parametro adimensional, chamado de parametro de Ginzburg-Landau, s =
MT)/(T) , que descreve a relagao entre o comprimento de penetracdo e o comprimento
de coeréncia de um material supercondutor. Como X\ e ¢ possuem essencialmente a mesma,

dependéncia com a temperatura, £ ¢ um parametro constante em T.
Podemos expressar o campo critico termodinamico em termos dos comprimentos ca-
racteristicos, sendo assim o campo critico pode ser escrito como

) . 1 (I)O
2V 2mp MT)E(T)

onde &y é o quanto de fluxo magnético dentro do material supercontutor.

H.(T (B.27)

Os comprimentos caracteristicos obtidos acima podem ser diretamente relacionado

com os comprimentos £ e Ao obtidos pela teoria BCS, de modo que

&T)=0 74% ; ler > &o (B.28)
T

&(T) = 0.855 Ll; ; la < &o (B.29)
(1-%)
Ao

ANT) =0.71 la > & (B-30)
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§o ,
a(l=-%)

onde [, & o livre caminho médio elastico dos elétrons normais, as Egs. (B.28) e (B.30)

A(T) = 0.64),,(0) le < o, (B.31)

sao validas apenas no "limite limpo" quando T &~ T, por outro lado o limite sujo faz com

que as Egs. (B.29) e (B.31) sejam validas para um grande intervalo de temperatura.

B.2 Teoria de vortices em supercondutores

B.2.1 Supercondutores do tipo II

Em 1957, Abrikosov explorou a solugao das equagoes de Ginzburg-Landau no limite
extremo dos parametros A e &. E observado que quando aplicamos um campo magnético
em um material supercondutor e a relacao entre os comprimentos caracteristicos desse
material obedece a relagcao A > ¢ as equagoes de Ginzburg-Landau apresentam uma
solugao periodica, e esta solucao consiste em uma rede bidimensional e triangular de
regioes tubulares bem definida, onde a densidade de elétrons supercondutores vai a zero
(regides normais ou nucleo dos vortices). Esta rede bidimensional também é conhecida

como rede de vortices ou rede de Abrikosov.

Cada vortice apresenta um nicleo com raio igual a £, onde o fluxo magnético é maximo
e o parametro de ordem é nulo e um corpo que decai num comprimento caracteristico A

onde encontramos a maior parte do fluxo magnético.

B.2.2 Energia numa interface normal-supercondutor

Para verificarmos o que acontece em uma interface normal-supercondutor iremos con-
siderar uma interface plana paralela ao plano xy na presenca de um campo magnético
externo h aplicado na diregao z. Consideramos que o material supercondutor est& ocu-
pando a regiao x > 0. A energia livre de helmholtz segundo o modelo de London é dada

por

A
2410
onde A é a area da interface, f; é a densidade de energia de condensagao, o segundo e o

F= /dw (fo+ 12+ N2V x %), (B.32)

terceiro termo dentro da integral sao respectivamente, a densidade de energia devido ao
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campo magnético e a densidade de energia cinética dos super-elétrons. Sendo a energia
livre de Gibbs G definida por

GorF-2 [H.Bxd, (B.33)
2410

fora do material supercontutor, isto é, para x < 0 nos temos que
G, =Gy, (B.34)

a solucao para o campo magnético dentro do material supercondutor, usando a teoria de
London, é dada pela Eq. (B.10) (h(r) = He=*/*¢) | usando este resultado na Eq. (B.32)

e levando em conta a Eq. (B.33) noés obtemos

_ A > 2 ( —2x/X —2z /A —xz/\
G = Q—/m/o dx[fs+|H| (e Lte L —2e L)]
1 00
- 3 A, B.35
s ) BT (B.35)

onde 7 é a energia de superficie por unidade de area (tensao superficial), dada por:

H? A o0
No= —Mo <—?Le_2“”/& +)\Le_“}/)‘L> ‘0 (B.36)
H2

Podemos ver, que a energia da interface normal-supercondutor é negativa. Este re-
sultado sugere que podemos diminuir a energia total do sistema se aumentarmos a area
de contato entre os estados normal e supercondutor. Uma das formas de fazermos isto é
criar dominios da fase normal (vortices) dentro da fase supercondutora, como ocorre em

supercondutores do tipo-II.

Em supercondutores do tipo I e/ou no estado Meissner, o estado misto ndo existe,
portanto podemos dizer que eles possuem uma energia superficial positiva. Fisicamente
esta energia de superficie positiva ¢ destruida em distancias da ordem de & perpendicular

a interface.

B.2.3 A quantizacao do fluxo magnético

Como vimos anteriormente, em supercondutores do tipo-1I, a energia de superficie na
interface metal-supercondutor é negativa para campos acima de H.. Nestas condigoes,
sao criados dominios normais no interior do volume supercondutor para maximizar a area

de superficie.
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As regioes normais no interior do material supercondutor possuem um fluxo magnético

quantizado, determinado a partir da Eq. (B.5)
0

1
- VXVXh—i——h]:O, (B.38)

)\2

integrando esta equacdo numa secao transversal de area A, e usando a lei de Ampére,

temos

%/[A?vxﬁh}-m:o, (B.39)

integrando agora com relacao ao tempo ficamos com
/[AQV xj+h|-dA=¢, (B.40)
aplicando agora o teorema de Stokes no primeiro termo, temos

A27§j~dl+/h~d,4:¢. (B.41)

Para uma grande area de integracao, podemos esperar que o primeiro termo seja
pequeno, desde que a corrente decai exponencialmente com um comprimento caracteristico
A, podemos entao identificar a constante de integracao, ¢, como o fluxo total contido em

um vortice.

Substituindo h = V x A na Eq. (B.41) e aplicando a lei de Stokes obtemos

j[[p +eA]-dl=eg, (B.42)

assumimos que j = nse*v = nge*(p/m*). Podemos identificar o integrando da Eq. (B.42)
como sendo o momento canonico associado ao movimento das particulas carregadas na
formulagao da mecanica Hamiltoniana. F. London concluiu que a supercondutividade era
um fenémeno quantico macroscopico, sendo assim ele sugeriu que a Eq. (B.42) precisava
ser consistente com a quantizacao de Bohr-Sommerfeld. Desta forma, chegamos a um

valor para ¢,

onden =0,1,2,... e ¢g = h/e*, ¢ & o valor de um quantum de fluxo magnético, segundo

a teoria BCS e* = 2e, sendo assim temos

h

= 2,07x 107" Tm?. (B.45)
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B.2.4 Campos criticos H.; e H.,

O campo critico inferior, H,;, esta relacionado com o campo magnético que permite
a nucleacao do primeiro vortice no interior da amostra, nesta situacao a energia livre do

estado supercondutor pode ser escrita como,
F,=F, +e,L — H/bd3r , (B.46)

onde Fj é a energia livre do estado normal, €, é a energia livre do vortice por unidade
de comprimento e o ultimo termo da Eq. (B.46) corresponde a energia magnética da
amostra. Quando H = H., a energia livre dentro e fora do material supercondutor tem o

mesmo valor,sendo assim Fy; = Fy e a Eq. (B.46) pode ser escrita como:
Hcl = 51}/9250- (B47)

@
_ _ %
= Te Ink.

No limite em que k > 1, ¢,

O campo critico superior H., ¢ o campo onde a amostra perde as propriedades su-
percondutoras e passa a se comportar como um metal normal. Quando aumentamos o
campo magnético, o espacamento entre os vortices diminui. Quando o espacamento da
rede fica da ordem do comprimento de coeréncia &, ocorre a transicao do estado misto

para o estado normal.

Podemos calcular H., a partir da primeira equagao de GL, sendo o parametro de
ordem muito pequeno, proximo a H.,, podemos desprezar o termo de ordem superiores a

Y e escrever a Eq. (B.19) como

" <v Z"9*A>2¢+ Y =0 (B.48)
— - — ap =0 . .
2m* h

A Eq. (B.48) pode ser vista como a equagao de Schrodinger para uma particula com
energia —a, massa m* e carga e* em um campo magnético H, que esta associado a um
potencial vetor A. Por questao de simplicidade consideraremos um campo magnético

uniforme paralelo ao eixo z, Hpl|z . Assumindo o gauge de Landau onde o potencial

vetor & dado por A = Hoxy , a Eq. (B.48) pode ser escrita como:

R e (0 ieH \PL 9
022

assumindo ¥k g, (2, y, 2) = e*==Twy, (2) | podemos aplicar o método de separa¢ao
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de variaveis na Eq. (B.49), e com isso escrever

h2 d2 1 * 2 2
~5 =0 + 3 wo(T — 0)*| up(x) = gpun(x) , (B.50)

onde zg = (h/e*Ho)k, e &, =—a—(hk?/2m*). A Eq. (B.50) pode ser identificada como
a equagao de Schrodinger para um oscilador harmonico com freqiiéncia w. = |e*|Hy/m*

e com energia

1
£n = (n 4 5) o, . (B.51)
A funcao de onda normalizada pode ser escrita como
Yooy = € FHh=) (@0l 203 pr (93 - xo) 7 (B.52)
ag

onde a% = h/m*w. = ¢o/2 e H,(z) é o polinomio de Hermite.

S6 o menor autovalor dado pela Eq. (B.51) representa uma solucao significante da
Eq. (B.50), isto &, s6 quando n =0 , k, =0 a fungao de onda dada pela Eq. (B.52)
¢ uma solucao significante. Como a teoria linearizada é vélida apenas proximo de H.,

podemos escrever:

1
—a = ihwc , (B.53)
ou
2m*a
Ho=— B.54
2 he* ( )
Usando o(T') = a(0)(T — T.) temos,
2 *
Ho = " a(0)(T, — T), (B.55)
he*
esta expressao é usualmente escrita como:
bo
Ho = ) B.56
2 2mE? ( )

Podemos ver que para temperaturas proxima da temperatura de transicao H.o — 0 e

o valor de H., cresce linearmente em baixas temperaturas.

B.2.5 Campo magnético de um vértice isolado

Considerando o limite, A > &, podemos considerar que a densidade de elétrons su-
percondutores é aproximadamente constante, exceto proximo ao nicleo do vortice. Nesta
aproximacao o inico termo que contribui significativamente para a variacao espacial de

1 é a sua fase.
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Substituindo o valor do parametro de ordem supercondutor ¥ (r) = [i(r)]e"" na

segunda equagao de GL Eq. (B.20), a densidade de corrente supercondutora é dada por

* 2
jo= S v ey (B.57)

*

A equacao eletromagnética de um supercondutor na presenca de um vortice, pode ser

obtida tomando o rotacional em ambos os lados da equacao B.57 temos

. o 1
s = — —h. B.
V X j 27r,u0)\2v x Vo 32 (B.58)

Considerando que a amostra possui apenas um vortice em seu interior, e que este vortice
seja paralelo ao eixo z localizado em r; = (z;,9;) no plano xy , integrando V x Vi

no plano zy e usando o teorema de stokes, o termo V x Vi pode ser identificado como:
V x Vo =27mv(r,r;) =2nzpd(r —r;) . (B.59)

o termo v(r,r;) define a fun¢do de fonte ou vorticidade de um vortice com p quanta de
fluxo (onde p é inteiro e positivo). Usando j; = V x h, podemos escrever a equagao B.58
como

~ Mo V2h + pgh = ¢ov(r, ;) = 2pgod(r — ;) . (B.60)

A Eq. (B.60) corresponde a equacao de London, incluindo o termo devido a presenca de
vortices em r; = (x;,y;). A teoria de London pode ser usada para descrever o compor-
tamento dos vortices em supercondutores do tipo II, desde que estes sejam inseridos na
forma de singularidades. Isto é equivalente a impor que £ — 0, o que é verdade para um

supercondutor onde A > £.

A solugao da Eq. (B.60) pode ser obtida integrando diretamente no espaco real ou
usando a transformada de Fourier. Para integrar no espaco real devemos inicialmente
reescrever a Eq. (B.60) em coordenadas cilindricas

d ( dh,
h, — \? <%d_r (r = )) = %pé(r —r;). (B.61)

A Eq. (B.61) é um caso especial da equacdo de Bessel e tem como solucdo a fungao de

Bessel modificada de ordem zero Ky, e pode ser escrita como,

Pdo r—ril) |
h = K . B.62
27 A2 g 0 < A ) - (B.62)

r/A

Quando (r > A) o comportamento da fun¢do Ky decai exponencialmente com e~ "/* e

quando r — 0 esta funcdo diverge logaritimicamente com [n(r/)). Uma maneira de
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evitar a divergéncia de h no niicleo do vortice é adotar o procedimento de corte de Clem
(Clem, 1975), possibilitando desta forma calcular h proximo ao nicleo do vortice. Usando

este artificio a solugdo da Eq. (B.61) passa a ser escrita como,

. /
h_L%KO<<Ir r,| + 26° )”)2‘ (B.63)

272 A

B.2.6 Enmnergia de um voértice isolado

No limite de A > &, a energia de um vortice é dada pela soma da energia cinética das
correntes com a energia do campo magnético gerado pelo vortice,integrando estas energias
no plano zy, excluindo a area correspondente ao nicleo do vortice,temos

1 2 2 2
gvz—/ dr(\¥|V x b|?) + b?) (B.64)
210 Jr>g
usando a identidade V- (a x b) =b-Va — V- [V X b], onde assumimos que a=V x b

e o teorema da divergéncia, podemos reescrever a integral da Eq. (B.64) como,

1
€v=2—/ dr(b+ A’V x V x b) - b + b?) +—7§d1 (b x Vb) . (B.65)
Ho

Como nao estamos considerando o nicleo do vortice, o primeiro termo da Eq. (B.65) se
anula. O segundo termo desta equacgao ¢é integrado em dois caminhos, um de raio infinito
e outro de raio igual a &, ambos centrado no nicleo vortice, temos entao que

2 [ db 2 [ db
€y = A lb—Zm‘] A [b 27?7"] : (B.66)
13 2,&0 r—00

O segundo termo da Eq. (B.66) se anula, pois no infinito o campo magnético do
vortice ¢ zero. Para calcular o primeiro termo n6s usamos uma aproximacgao assintotica

para r < 00, isto ¢, b(r) ~ 225 In(r/\), temos entdao que

— 272
Pe% 2
v = [
€ g2 ———plnk
£y = %thm : (B.67)

Introduzimos € como um parametro de escala para energia. A energia do vortice é
proporcional ao nimero de quanta de fluxo que ele possui, sendo assim, é energeticamente
desfavoravel termos um voértice com p quanta de fluxo com relacao a termos p vortices

com um quantum de fluxo.
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B.2.7 Energia de interagao vortice-vortice

Para sistemas com mais de um vortice, estes podem interagir desde que a distancia
entre eles seja menor que A. Para determinar esta energia consideraremos um sistema
com dois vortices retilineos e paralelos, localizados em r; e r; respectivamente. o vortice
localizado em 7; sente a presenca do vortice localizado em r; devido uma distribuicao local
de corrente ‘gl) gerada pelo vortice localizado em r; e vice-versa. Como um vortice pode
ser visto como sendo essencialmente uma linha de fluxo magnético , ele sente uma forca
de Lorentz devido a corrente do outro vortice. sendo assim o vortice localizado em r;

sentird um forca por unidade de comprimento dada por
fz(i) = jV(r:) x ¢oz . (B.68)
A corrente gerada por um vortice ¢ dada por
js=Vxh, (B.69)

como h = h(r)Z, temos j, = —0h/0r, entao:

) @) (. 2 B
@ ., ohY(r) R K (7"23) .
p— Z = Z 9 B-
/i FijPo or; 27 o A\3 W) J (B.70)
onde r;; = |r; —rj|, Ty = (r; —r;)/(|r; — r;]) e Ki(riy/A) é a funcdo de

Bessel modificada de primeira ordem, usando a Eq. (B.70) podemos encontrar a energia

de interacao vortice-vortice como sendo

E (r..)_i[( Lij (B.71)

vol\tig) — 277‘,&0)\2 0 . .
Podemos também encontra este resultado integrando a energia livre no plano xy como
fizemos para calcular a energia de um vortice isolado, porém agora teremos que excluir o

nucleo dos dois vortices, encontraremos entao a energia total do sistema que ¢ dada pela

somas das autoenergias dos vortices com a energia de interacao vortice-vortice.

B.2.8 Equacao de movimento dos vortices

Quando submetemos a rede de vortices a uma forca externa e/ou quando esta encontra-
se fora do equilibrio, ela pode movimentar-se. Este movimento é responsavel por criar
um campo elétrico E =B x v = %2 X v, onde A é a area da amostra no plano normal

ao vortice. O material no interior do nticleo do vortice se encontra no estado normal,
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podendo sofrer efeitos de espalhamento, responsaveis por criar uma forca viscosa. Como
os efeitos inerciais para o movimento do vortice podem ser desprezado com relagao aos
efeitos dissipativos. Esperamos que os vortices obedecam a uma equacao de movimento
super-amortecida,

nv=7]jXzpg, (B.72)

esta equacao pode ser entendida como sendo uma espécie de lei de Ohm, isto fica mais
%05

claro se fizermos o produto vetorial desta equagao com 9z, temos:
. Bgy
E =i, onde Pis == (B.73)

prr € conhecido como resistividade de flux flow que esta relacionada ao movimento con-
tinuo de fluxo magnético. Sendo assim, quando uma rede de vortices se move com ve-
locidade média v a amostra supercondutora se comporta como um condutor convencional
com resistividade p;; = np3/n, e dissipando uma poténcia Py = E-j = ﬁEz = nu?,

definimos a densidade de vortice como n = N/A.

A derivacao microscopica da viscosidade 1 é um tema ainda em aberto. Fenomeno-
logicamente , 1 pode ser estimada considerando que o efeito dissipativo é devido a um
processo puramente resistivo no interior do nicleo do vortice. Esta deducao foi feita pela
primeira vez em 1965 por Bardeen e Stephen, usando a lei de Ohm j = 1/p(E + v x B)
para um material normal como para um supercondutor p = 0 obtemos da equagao acima
que E = —v x B para um material no estado normal, temos que a corrente elétrica dentro

do nucleo serd j = (B x v)/p, substituindo esta equagao dentro da Eq. (B.72) obtemos:

1
n= p—%Bcz (B.74)

Onde p, é a resistividade do estado normal extrapolada para a regiao de interesse.
Esta teoria deve ser valida no limite onde [ < &, isto é, onde os processos dissipativos sao

dominantes. [ é o livre caminho médio dos elétrons normais dentro do ntcleo do vortice.

Uma outra forca que pode ser incorporada a equacao de movimento dos voértices
é a forca de ancoragem produzida pelas inomogeneidades do material supercondutor.
Usualmente estas inomogeneidades atuam como um potencial atrator de vortices, ou seja,

como centros de ancoragem de vortices (centro de pinning).
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APENDICE C - Principais propriedades
mesoscopicas no transporte

de elétrons

Descreveremos agora algumas das principais propriedades encontradas no transporte

de elétrons em sistema mesoscopico.

C.0.8.1 Localizagao fraca

O efeito da localizacao fraca foi verificado em sistemas eletronicos desordenados e
em baixas temperaturas. A desordem nestes sistemas é obtida devido a presenca de im-
purezas, responsaveis pelo grande ntiimero de colisoes. Estas colisoes fazem com que os
elétrons tenham um movimento browniano fazendo com que, estes materiais apresentem
um regime de transporte puramente difusivo. A localizacao fraca pode ser interpretada
como uma correcao positiva para a resistividade p em metais e em semicondutores, resul-
tando em uma diminui¢ao da condutancia o = 1/p. Este efeito tem origem na interferén-
cia construtiva das funcoes de onda dos portadores de carga que se movimentam sentidos
opostos. Esta interferéncia ocorre devido a presenca de uma coeréncia de fase encontrado
no regime de transporte difusivo em sistemas mesoscopicos devido as intimeras colisoes

com as impurezas.

A condutancia quantica é calculada usando uma combinacao de matrizes de espal-
hamento contendo amplitudes de probabilidade de secoes adjacentes, cada se¢ao con-
tendo impurezas em quantidade pequena suficiente para valer a aproximacao de Born. A
condutancia pode ser escrita como:

62

=—> T,y 1
G 27h g (C.1)

onde o quantum de condutancia é dado por Gy = ¢?/27h, o é o operador de spins para
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os elétrons, dados pelas matrizes de Pauli e T, é o coeficiente de transmissao do canal
definido como:
Taa’ - |tka,k’a’|2N0N0’7 (02)

onde N, = L/(de,/dk) e N,y = L/(de, /dK') sdo as densidades dos estados, tys ko €

conhecido como parametro de hopping .

Para um condutor com condutancia total muito maior que o quantum de condutancia,
o decréscimo da condutancia devido aos efeitos da localizacao fraca é da ordem de Gy.
Este efeito pode ser suprimido pela quebra de simetria de reversao temporal causada pela

aplicagao de um campo magnético.
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Figura 65: Figura obtida de G. Bergmann publicado em phys. rev. 107, 1 (1984). Este
grafico mostra uma medida de magneto-resisténcia em um filme fino de C'u com espessura
de 80 com resisténcia R = 98() e um auto grau de desordem, o livre caminho médio nesta
amostra é da ordem de 10. Neste grafico podemos ver a supressao do efeito de localizagao
fraca quando a amostra é exposta a um campo magnético vemos também que este efeito
é fortemente dependente da temperatura.

Na presenca de um campo magnético B de pequena intensidade as funcoes de onda
adquirem um fase adicional que destréi a coeréncia inicial para B = 0, resultando em
uma magneto-resisténcia negativa, (i.e.,magneto-condutancia positiva). Isto resulta numa
supressao da localizacao-fraca. A localizacao fraca é um efeitos de natureza quantica e tem
origem na desordem eletronica do sistema, o elétron se move de forma difusiva sofrendo
inimeras colisoes devido as impurezas isto resulta numa caminhada aleatéria do elétron

“random walk”.
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A resistividade deste sistema esta relacionada com a probabilidade de um elétron
propagar entre dois pontos do espaco. A fisica classica assume que esta probabilidade
é aditiva, isto é, que a soma das probabilidades dos caminhos que ligam dois pontos.
Na mecanica quantica a probabilidade ¢ dada pela soma das amplitudes dos caminhos.
A largura deste pico é determinada pelo tempo de coeréncia de fase do elétron e sua
amplitude deste pico pela razao entre este e o tempo de espalhamento spin-orbita. O
tempo de coeréncia de fase do elétron é uma das propriedades mais importantes destes
sistemas, pois ele determina o limite quantico destas amostras. Este tempo de coeréncia

ainda nos da informagao sobre as interacoes elétron-elétron e elétron-fonon.

Hoje em dia a teoria de Localizagao fraca esta bem estabelecida como um método
eficiente para obtermos tempo de relaxacao da fase do spin dos elétrons. Este mecanismo

é de fundamental importancia para o desenvolvimento de dispositivos “spintronicos”.

C.0.8.2 Efeito Ahanorov-Bohm

O efeito Ahanorov-Bohm é um efeito quantico onde particulas carregadas sao afetadas
por um acampo magnético levando a uma modificagao da resisténcia da amostra. Quando
um anel condutor é colocado na presenca de um campo magnético a fase da funcao de
onda dos elétrons que atravessam os dois bracos do anel é afetada alterando a resisténcia

da amostra.

Devido a quebra de simetria de reversao temporal do sistema quando aplicamos um
campo magnético. Uma particula com carga ¢ que viaja em um determinado caminho
P em uma regiao com campo magnético nao nulo B = V x A pode adquirir uma fase ¢

dada por:
_ 4 j
¢_hLAm (C.3)

A diferenca de fase entre os dois caminhos com mesma extremidade é determinada
pelo quantum de fluxo magnético através de uma area entre os caminhos. usando o

teorema de Stokes nés podemos obter:

Ve =1 (C.4)
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C.0.8.3 Flutuagoes universais da condutancia

Em sistemas mesoscopicos a condutancia flutua com uma amplitude universal in-
dependente da amostra. Experimentalmente estas flutuagoes podem ser observadas em
funcao do campo magnético ou da energia de Fermi. Estas flutuacoes nao sao ruidos
pois sao padroes completamente reprodutiveis numa mesma amostra. O carater universal
na amplitude de oscilacoes da ordem de Gy independe da amostra e do valor médio da

condutancia. As flutuagoes na condutancia sao atenuadas com o aumento da temperatura.
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Figura 66: Grafico obtido de S. Datta, Electronic transport in mesoscopic systems, Cam-
bridge Univ. Press. 1995. Estes resultados foram obtidos por experimentos numéricos
para ambas as condutancias, classica e quantica. A condutancia quantica é calculada por
combinar matrizes de espalhamento para sucessivas secoes, cada uma contendo uma im-
pureza, assumindo coeréncia completa. A condutividade classica é calculada combinando
matrizes de probabilidade e assumindo incoeréncia completa. Os resultados sao para um
condutor com 30 modos e com 600 impurezas.

Podemos notar que a média da condutancia quantica (Gg) é menor que o resultado
para a condutancia classica de um valor aproximadamente de (e*/h) e que também as

flutuagoes da condutancia quantica sio da ordem de (~ €2/h).

C.0.8.4 Quantizagao da condutancia

Estudos das propriedades de transporte de sistemas eletronicos no regime balistico
mostraram que a condutancia e como conseqiiéncia a resistividade é quantizada. Ini-
cialmente estes estudos foram feitos em uma constricado como mostrado na Fig. 67, a

constricao tem largura W e comprimento L muito menor que o livre caminho médio /..
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A resisténcia foi medida em varios pontos de contato como funcao da voltagem aplicada,
para um campo magnético nulo e um temperatura de 0.6 K, estes resultados mostraram

varios platores como podemos ver na Fig. 67.
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Figura 67: Grafico obtido por B. J. van Wees (PRL,60 848 (1988) ). Este grafico mostra
um esbogo do sistema usado para fazer as medidas bem como o grafico da resisténcia em
funcao da tensao aplicada, esta curva é acompanhada de varios platores que sao resultados
da quantizacao da condutancia.

Na Fig. 68 mostramos os resultados obtidos por B. J. van Wees et al.. para a
condutancia equivalente ao grafico da Fig. 67. A Quantizagao da condutancia é atribuida

a quantizacao do momento transverso nos contatos da constricao.
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Figura 68: Grafico obtido por B. J. van Wees (PRL,60 848 (1988) ). para a quantiza¢ao
da condutancia equivalente a resisténcia mostradas na Fig. 67.
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