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1. Introducao:

Caracterizados pela distribuicdo discreta de particulas em uma rede cristalina, gases de
rede s&do modelos simplificados de fluidos complexos. Como diferentes classes de universalidade
ja foram observadas nestes sistemas, dependendo da area de exclusao e da simetria da rede,
juntamente com a simplicidade do sistema, gases de rede se mostram 6timos instrumentos para
0 estudo de transicoes de fase.

A exclusao de vizinhos se da no bloqueio de sitios proximos a um sitio ocupado, gerando
assim uma area de excluséo para cada particula na rede, que dao origem a interacoes do tipo
caroco-duro[1].

Neste trabalho seréo exploradas as redes triangular com exclusao de segundos e terceiros
vizinhos e a rede quadrada com excluséo de terceiros vizinhos.

2. Monte Carlo - Amostragem Grande Candnica e
MulticanOnica

Para a rede triangular com exclusédo de segundos vizinhos foi utilizada a amostragem
Grande Candnica(uVT), pois a temperatura se mostra irrelevante em um sistema onde a Unica
interacdo se da pela exclusédo de vizinhos. Para tal amostragem utilizou-se o algoritmo de
Metropolis [2].

Porem, este algoritmo se mostra ineficiente em altas densidades e, quando somado a uma
transicao de primeira ordem, dificulta a correta amostragem das duas fases coexistentes,

Por isso, nas demais redes foi utilizada a amostragem Multicandnica[3] seguindo o algoritmo
de Wang-Landau[4]. Como os resultados obtidos pela amostragem Multicandnica nao estao em
nenhum ensemble especifico, pode-se obter os resultados no ensemble Grande Canonico pelo
método de repesagem de histogramas[1].
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3. Exclusao de Vizinhos

Os vizinhos excluidos em cada uma das redes estao apresentados na Figura 1.
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Figura 1: Rede Quadrada (esquerda) e Rede Triangular (direita). Em vermelho, o sitio
ocupado, e os vizinhos de primeira, segunda e terceira ordem nas cores azul, verde claro e verde
escuro, respectivamente.

4. Resultados:

Os resultados obtidos estao apresentados nas Figuras 3, 4 e 5.

A rede triangular com exclusao de segundos vizinhos apresenta uma transicao de fase
de segunda ordem na classe de universalidade do modelo de Potts de quatro estados, com
expoentes criticos y=7/8, 3=1/12 e v=2/3. A transi¢cdo se da uma fase liquida (desordenada)
para uma fase solida (ordenada).
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Figura 3: Colapso do parametro de ordem (esquerda) e da susceptibilidade (direita) em
funcdo do potencial quimico para a rede triangular com exclusdo de segundos vizinhos. A
transicéo se da em y =1.756 .
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Diferentemente dos outros sistemas estudados anteriormente[5], as redes quadrada e
triangular com excluséo de terceiros vizinhos apresentam uma transicao de fase de primeira
ordem. O principal indicio desta propriedade esta nos dois picos presentes no histograma da
densidade em uma simulacéo com potencial quimico préximo a transicao.

A medida em que o potencial quimico ultrapassa seu valor critico, a fase mais densa passa
a ser dominante sobre a fase menos densa. Este efeito pode ser visto na Figura 4, onde o
potencial quimico critico é 3.67.
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Na rede triangular com exclusao de terceiros vizinhos pode-se desenvolver um
parametro de ordem (P.O.) de maneira a enfatizar a transicéo de fase. Tal P.O. foi baseado
em sub-redes do sistema que surgem por conta da exclusao de vizinhos
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Figura 5: Densidade em funcdo do potencial quimico na rede quadrada (esquerda).
Parametro de ordem em funcao do potencial quimico na rede triangular (direita).

5. Conclusoes:

A rede triangular com excluséo de segundos vizinhos apresenta uma transicao de fase
de segunda ordem, de uma fase liquida para uma fase solida, em py =1.756, com expoentes

criticos correspondentes aos da classe de universalidade do modelo de Potts de quatro
estados.

Tanto a rede triangular como a rede quadrada com exclusao de terceiros vizinhos
apresentam transicao de fase de primeira ordem, explicitadas pela existéncia de dois picos
no histograma da densidade. Por conta disso, uma amostragem Multicanbnica se fez
necessaria de modo a viabilizar o tempo computacional necessario.

Os potenciais quimicos de transicdo foram p =3.67 para a rede quadrada e uy =4.47, e
estao de acordo com agueles encontrados na literatura.
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