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Resumo: Neste trabalho foram estudados o modelo de Ising e o modelo do gds de rede com exclusdo de vizinhos numa rede triangular. O
estudo do modelo de Ising objetivava aprender as técnicas a respeito de simulacoes de Monte Carlo (MC). No gas de rede, estudou-se os
casos sem exlusdo de vizinhos (ONN) e de exlusdo dos primeiros vizinhos (1NN) na rede.

Introducao

No modelo do gas de rede, as particulas estdao confinadas a ocuparem os vértices de uma
rede, como na figuras. A exclusdao dos vizinhos se refere as regras de ocupacao das posicoes
na rede.

No caso sem exclusdao (ONN), as particulas ndao podem ocupar 0 mesmo sitio, mas podem
ocupar lugares adjacentes. No caso com exclusao de primeiros vizinhos (1NN), as particulas
sO podem ocupar posicOes que possuam todas as posicOes imediatamente vizinhas
desocupadas, como na figura abaixo e a esquerda. Neste segundo caso, pode-se considerar as
particulas como sendo hexagonos duros e que dois hexagonos podem se tocar, mas nao se
sobrepor, como é mostrado na figura abaixo e a direita. O caso 1NN possui solucdo analitica

[1].

Assim, a rede é dividida em trés subredes, em que o estado com o maior numero de
parituculas possivel so6 tem particulas em uma unica subrede. Este sisterma possui solucao
exata [2].A interacdo entre as particulas é do tipo caroco duro (hardcore). Isto faz que o
sistema seja atérmico e que o seu comportamento seja devido ao formato e ao tamanho das
particulas na rede [3].
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e seus primeiros vizinhos (retangulos).

As subredes no caso 1NN

Metodologia

A principal ferramenta utilizada para o estudo do modelo foi o método de Monte Carlo, mais
especificamente, o algoritmo de Metropolis. No caso do Gas de Rede, os movimentos
permitidos eram a insercao e a remocao de particulas na rede. A difusdao nao foi considerada.
Pode-se ver que o balanco de detalhado é obedecido se considerarmos as seguintes taxas de
aceitacao [4]:

A(N -> N+ l)zmin.l, A;(/;B:l)exp —B[U(N+1)—U(N)H]
A(N > N—1)=min|1, AB]\‘]/eBMexp[—B[U(N—l)—U(N)H]

A primeira para insercao de particulas e a segunda para remocao, onde:
e N é o numero de particulas;
® |1, 0 potencial quimico;
e /\, o comprimento de onda términco de de Broglie;
e V, o volume do sistema;
e U(N), a energia potencial para o sistema com N particulas;

e (3, 1/kyT, o reciproco da temperatura.

Os programas escolhem um dos dois movimentos de maneira aleatoria, com 0,5 de chance
para que cada um ocorra. Depois, gera um novo estado e aceita com as probabilidades
descritas acima, que caracterizam o algoritmo de Metropolis [4].

Para identificarmos as transicoes de fase, € utilizado o parametro de ordem

q—= (|p1_p2|+|p1_93|_|p3_p2|)

2P max
Onde
® pnax € 0 densidade maxima, que no caso 1NN é 1/3.
® n; ¢ a densidade da subrede i.

O parametro g se aproxima de 1 quando estamos na situacdao de empacotamento maximo
(estado ordenado) e de 0 quando cada subrede tiver aproximadamente o mesmo numero de
particulas (estado desordenado).

Depois de codificar o algoritmo, comecamos as simulacOes com redes pequenas para
verificar a correcdo dos programas e saber se existem transicoes de fase nos sistemas e, caso
existam, identificar onde eles ocorrem. Entdao fazemos simulacdes em que o sistema evolui
por um longo periodo de tempo nos pontos em que estamos interessados, para termos ideia
da magnitude do tempo de equilibrio. Depois, podemos simular sistemas maiores e gerar
dados que serdo utilizados nos métodos de repesagem de histogramas para obtermos numeros
bastante precisos sem precisar fazer uso de diversas simulacoes longas.

Resultados

Os programas desenvolvidos para o caso ONN gera dados do tipo p(t) e p(j) que estao de
acordo com o resultado analitico

p()=——r

Isto € mostrado na figura abaixo.
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Solugdo analitica (linha vermelha) e dados providos
pelo programa (cruzes verdes) no caso ONN.

Os programas para o caso 1NN também geram os mesmos dados. Os métodos de
histogramas unico e multiplos ndo forma aplicados ao modelo do gas de rede, somente ao
modelo de Ising. Assim como os métodos de analise de tamanho finito.

Conclusdes parciais

e Ainda precisam ser implementados os métodos de repesagem de histogramas (unico e
multiplos) e de analise de tamanho finito para o0 modelo de gas de rede, assim como foi
feito com o modelo de Ising. Isto para poder detereminar 0s expoentes criticos e as
classes de universalidade que as redes com diferentes camadas de exclusdo se encaixam.

¢ A metodologia utilizada até agora é validada pelo fato de os resultados obtidos serem

compativeis com as solucoes analiticas conhecidas, o que nos da mais confianca para
analisarmos os casos sem solucoes exatas conhecidas com o mesmo método.

e Os programas feitos para os casos ONN e 1NN sao facilmente estendidos para os casos
com exclusao de mais vizinhos (2NN, 3NN, etc.), necessitando apenas pequenas
mudancas no codigo. Além disso, os programas desenvolvidos para o estudo do modelo
de Ising estdo bem documentados e também podem ser usados como referéncia para
aplicar os métodos de repesagem de histogramas e de escala de tamanho finito no gas de
rede.
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