XXVII Congresso de Iniciagéo Cientifica
Unicamp
I6 a 18 de outubro de 2019 - Campinas | Brasil

DOI: 10.20396/revpibic2720192418

| y

SIMULACOES DE MONTE CARLO DO PROBLEMA DE ISING TRIDIMENSIONAL

Guilherme M. Lopes, Luis F. M. Franco*.

Resumo

O modelo de Ising, topico classico da mecanica estatistica, € um processo estocastico que permite a obtencao direta de
dados termodinamicos relacionados a criticalidade e transigéo de fases. O presente trabalho objetivou elaborar um cédigo
que realizasse a simulagdo computacional do caso tridimensional de tal modelo visando, além da obtencao direta destas
propriedades, a geracdo de estruturas que mimetizam a configuracdo de rochas porosas, unindo-as, a posteriori, a
trabalhos na area de fluidodinamica computacional (CFD) para o estudo do escoamento nestes meios.
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Introducéo
O modelo de Ising é um problema classico de mecénica
estatistica que permite o estudo de fenémenos
como criticalidade e transicdo de fases. Resolvido para
um  sistema unidimensional  porlsing (1925) e
bidimensionalmente por Onsager (1943), pela dificuldade
inerente aos problemas de muitos corpos, o problema
tridimensional ndo possui solugdo analitica. Assim, resta
a simulagdo computacional como Unica alternativa para
investigar este caso.
Proposto inicialmente para descrever a magnetizacdo de
determinados materiais quando submetidos a baixas
temperaturas, o modelo pode também ser aplicado em
problemas termodindmicos de transicdo de fases, sendo
gue o agrupamento dos dipolos magnéticos em regides
positivas e negativas é comparavel visualmente a
conformacdes adquiridas por rochas porosas.
A andlise estatistica dos dados obtidos durante a simulagao
permite averiguar a confiabilidade do algoritmo. A

magnetizacdo, susceptibilidade, energia interna e
capacidade térmica, sdo calculadas respectivamente
M= (M(0))

X = (M@ - M)

U =(E(0))
€= W) - U

Resultados e Discusséo

Para a simulacéo, foi considerada a configurag&o inicial
do sistema como xadrez, a qual corresponde a maior
energia, e 0 programa foi executado até que a
equilibracédo fosse atingida, ou seja, até que a energia
permanecesse em uma determinada faixa de oscilacéo.
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Figura 1. Propriedades termodinamicas e magnéticas

Para o célculo das propriedades, somente a segunda
metade dos dados foram utilizadas uma vez que estas
correspondem aos dados da equilibragdo. SimulagBes
foram feitas para um sistema de 103 spins, utilizando 4.107
passos para uma faixa de baixas temperaturas.

A partir da analise dos dados da Figura 1 observou-se
uma temperatura critica com g, = 0,224. Este resultado
mostrou-se condizente com Cosme (2013), S, = 0,222.
Entretanto, nota-se visualmente que algumas simulacdes
destoaram do comportamento esperado, tal fato justifica-
se pela ocorréncia de estados néao estaveis.

Para as estruturas geradas, na Figura 2 nota-se a
separacao dos dipolos para um sistema com 243 spins,
simulado para 4.107 passos em condicao subcritica.

(a) (b)
Figura 2. (a) Estrutura inicial - (b) Estrutura final a 4 K.
Conclusdes
Dessa forma, conclui-se que o algoritmo apresentou
resultados satisfatérios. As estruturas geradas para o caso
supercritico podem ser futuramente aplicadas para o estudo
em escoamento de meios porosos. Ressalta-se que as

discrepancias quanto a energia interna devem ser
investigadas mais detalhadamente.
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