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Secao 1

1. Introducao

1/43



Fases: solido, liquido e gasoso
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Agua nas 3 fases. Fonte: Wikipedia.



Parametro de ordem

e Cada fase é caracterizada por um

e Agua: organizacdo espacial das moléculas de H,0.
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Parametro de ordem

e Cada fase é caracterizada por um

e Agua: organizacdo espacial das moléculas de H,0.

e Fase solida: moléculas formam uma rede cristalina (hexagonal).
e Liquida: ndo ha rede cristalina mas aglomerados.

e Gas: nem rede cristalina nem atracdo (uma molécula nio sente
interacdo da outra).
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Fase solida
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http://www.snowcrystals.com/.


http://www.snowcrystals.com/

Transicao de Fase

° : determina a fase. Exemplo: temperatura
para a dgua.
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Transicao de Fase

° : determina a fase. Exemplo: temperatura

para a dgua.

Outros fendbmenos apresentam mais de uma fase: magnetismo,
interacoes coletivas, eletricidade.

Algumas propiedades sdo observadas em diferentes sistemas.

A busca desses padrées é de grande relevancia em Fisica.
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Fase hexatica

Transicoes de fase em 2D: diferencas em relacdo ao caso 3D.
° : é um toépico
muito estudado em Mecanica Estatistica.

E observado experimentalmente [1]!

Este trabalho: caracterizacdo de um sistema 2D que apresenta a
fase hexatica.
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Secao 2

2. Modelo Teérico
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Sistema

e N discos rigidos (ndo deformaveis) de raio R em um espaco
retangular de duas dimensodes Ly e L.

e Superposicao entre discos é proibida: distancia minima 2R.
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Discos rigidos em 2D

e Parametro de controle:

NTR?
L,

n:

e Faz o mesmo papel que a temperatura no caso da agua.

0.700 0.716 0.720
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Orientacao global

o A é a média da orientacao local :
1N
=D Ui
N

[
k(X yk) = EE bk,
=1

v —

’

onde (X, yk) € a posicao do disco k, i = 4/—1e ) é 0 dngulo
da reta que une os discos k e | com o eixo x.
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Orientacao local
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Constante de tempo

e Estudamos a dependéncia temporal: ¥ = ¥oe /" onde T é a
constante de tempo [7].
e Para determinar T: linearizacdo de ¥ de forma que y = a + bx

onde

1
y=InY, a=InY,, b=—-, x = Int.
T

e Ajuste linear de y vs. x:
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Obijetivos

e Nosso objetivo:
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Obijetivos

e Nosso objetivo:
e Inédito para esse sistema.

e Ha varias sugestoes teoricas para esse comportamento mas
nenhuma numérica.
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Discos rigidos em 2D

14/43

Fonte: [7].



Fase hexatica
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Fonte: [7]



Secao 3

3. Implementacao computacional
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Evolucao temporal

° : evolucao temporal do sistema.

O tempo é medido em iteracoes. Em cada iteracdo calculamos
Y.

Estado final no equilibrio (t > t.): fase macroscopica observada.

Nosso trabalho: estudamos a dependéncia temporal de ¥ antes
do equilibrio (t < t,).
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Algoritmo 1

e Em cada iteracdo varios discos se movem em -+x ou +y, um por
vez, até a distancia total percorrida seja £.
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Algoritmo 1

Em cada iteracdo varios discos se movem em -+x ou +y, um por
vez, até a distancia total percorrida seja £.

Construimos uma implementacao do zero em C++.

Calculo de distancias entre os discos: é a parte mais demorada
do algoritmo.

Lista de células: mais rapido que forca bruta.
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Algoritmo 2

e Monte Carlo com Cadeia de Markov: médulo HPMC [2] do
pacote [3, 5, 4].

e Semelhante ao MCCE porém com apenas um disco se movendo
por iteracao.

e Versao paralelizada com possibilidade de execucao na GPU
também.

e Facilidade: funcées implementadas em Python (Miniconda).
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HOOMD-Blue

HOOMD-blue

Home Download Tutorial Benchmarks Documentation Publications

HOOMD-blue is a general-purpose particle
simulation toolkit. It scales from a single CPU
core to thousands of GPUs.

You define particle initial conditions and
interactions in a high-level python script. Then
tell HOOMD-blue how you want to execute the
job and it takes care of the rest. Python job
scripts give you ur ed flexibility to create
custom initialization routines, control

simulation parameters, and perform in situ
analysis.

Download and get started using HOOMD-blue
today. Please cite HOOMD-blue if you use it
published work.

UNIVERSITY OF

MICHIGAN

hoomd, hoomd.md
hoomd.context.initialize()
unitcell=hoomd.lattice.sc(a= , type_name='A")
hoomd.init.create_lattice(unitcell=unitcell, n= ")
nl = hoomd.md.nlist.cell()
1j = hoomd.md.pair.1lj(r_cut= , nlist=nl)
1j.pair_coeff.set("A', 'A', epsilon= , sigma=
all = hoomd.group.all();
hoomd.md. integrate.mode_standard(dt= )
hoomd.md. integrate.langevin(group=all, kT= , seed=)
hoomd. run( )

$ hoomd run.py --mode=cpu
$ hoomd run.py --mode=gpu
$ mpirun -n hoomd run.py --mode=cpu
$ mpirun -n hoomd run.py --mode=gpu

http://glotzerlab.engin.umich.edu/hoomd-blue/index.html
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http://glotzerlab.engin.umich.edu/hoomd-blue/index.html

Secao 4

4. Resultados
4.1 Monte Carlo Cadeia de Eventos
4.2 HOOMD-blue HPMC
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Procedimento

—

H> w N

Calculo de ¥ (t) em funcdo do tempo parat =0,1,2,...,Q.
Grafico loglog de ¥ (t).
Ajuste linear de In'¥(t) vs Int para obtencéo de .

NuUmeros de discos calculados
N = 642,1282, 2562, 4002, 5122, 6602, 8102, 9602 e 10242,

Densidades calculadas n = 0.695, 0.705 e 0.718.
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Algoritmo MCCE

1: procedure MCCE

2 Input: N, Z,n, S, Q, Lk

3 listcell < create_list(N)

4 fork € Sdo

5: LxLy « initial(N, n, Ly)
6 add_disks(N, listcell)

7 seed « k

8 fort € Qdo

9: LxLy < newL(LxLy, N, n, £, seed, listcell)
10: Psi(t) < abs_Psi(n, LxLy, listcell)

1: file « time_Psi.csv

12: write(t,Psi,file)
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Evolucao Temporal

N=16%71n=0.5t=0
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Evolucao Temporal

N=16%,7=0.5t=1
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Evolucao Temporal

N=16%7=0.5t=2
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Evolucao Temporal

N=16%1n=0.5t=3
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Evolucao Temporal

N=16%,17=0.5,t=4
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Evolucao Temporal

N=16%,7=0.5,t=5
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Evolucao Temporal

N=16%1n=0.51t=6
00000000090 00000
.................

1.0
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Evolucao Temporal

N=162,7=0.5,t=7
00000000090 00000
.................

1.0
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Evolucao Temporal

N=16%71n=0.51t=8
00000000090 00000
.................

1.0

24/43



Evolucao Temporal

N=16%71n=0.5t=9
0000 00000%00Y%000
..................

1.0
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Evolucao Temporal

N=162%,4=0.5, t=10
000000000 09000
...................

1.0
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Evolucao Temporal

N=162,7=0.5,t=11
000000000 09000
...................

1.0
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Evolucao Temporal

N=162,7=0.5, t=12
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N=16% 7=0.5, t=100
- -

25/43



1282 = 16384

N =

0

12, t=

N=128?, =0

HE

T

T

HHTHHHHH
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eixo x



N = 1282 = 16384

N=128? 1

TR

eixoy
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Forca bruta vs. Lista de células

Computing time (s)

10-1L % B}
103 104 10°

Number of disks N
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Monte Carlo Cadeia de Eventos

— N = (42
0.012 —_— N _ 1982
0.010 1 n = 0.705 — N = 2562

— N =512?
0.008 — N = 10242

0.006

0.004

0.002 4

Orientacao global ¥

0.000

—0.002

0 5000 10000 15000 20000 25000 30000
Tempo t 29/43



Conclusoes

1. Dindmica temporal usando Monte Carlo com Cadeia de Eventos:
bem sucedida.

2. Calculo de ¥: alguns ajustes precisam ser feitos.
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Conclusoes

1. Dindmica temporal usando Monte Carlo com Cadeia de Eventos:
bem sucedida.

2. Calculo de ¥: alguns ajustes precisam ser feitos.

3. Porém, o nos fez
compreender os detalhes da dindmica temporal e sua
implementacao.

4. Isso nos permitiu entender e usar adequadamente o médulo
HPMC do pacote HOOMD-blue.
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HPMC HOOMD-Blue

hoomd, freud
hoomd . hpme
freud.order HexOrderParameter

class PsiAnalyzer:

def __init_ (self, system):
self.system system
self.psi_soma_array np.zeros{(Q, dtype=np.complex64)
self.psi2_soma_array np.zeros(Q, dtype-np. complex64)
self.order_parameter HexOrderParameter (2.8, 6.0,

self.initial_configuration system. take_snapshot();

__call_(self, step):

snap self.system.take_snapshot()

pos snap.particles.position

box freud.box.Box(snap.box.Lx, snap.box.Ly, is2D-True)
self.order_parameter.compute(box, pos)

self.psi_soma_array[step Q] np.sum(self.order_parameter.getPsi())
self.psi2_soma_array[step Q] np.sum(self.order_parameter.getPsi() "2)

def get_soma_psi_abs(self)
np.abs(self.psi_soma_array)

def get_soma_psi2_abs(self)
np.abs(self.psi2_soma_array)




HPMC HOOMD-Blue
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Ajuste exponencial
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Ajuste exponencial

Orientacao In ¥

N = 10242

N = 810?
loglog, LH, n = 0.705.

50 55 60 65 70 75 80
Tempo Int

34/43



Costante de tempo

12 1

—e— 5= 0.695 (L)
10 4 —&— 5 =0.705 (L+H)
—— 1 =0.718 (H)

Constante de tempo 7
(=]

0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0
Numero de discos N/10° .



Secao 5

5. Conclusoes
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Conclusoes

1. Usando HPMC do pacote HOOMD-Blue, calculamos a constante
de decaimento T para varios nimeros de discos N em diferentes
fases.

2. Novos calculos (longos e demorados) estdo sendo feitos para

outras fases.
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Conclusoes

1. Usando HPMC do pacote HOOMD-Blue, calculamos a constante
de decaimento T para varios nimeros de discos N em diferentes
fases.

2. Novos calculos (longos e demorados) estdo sendo feitos para
outras fases.

3. Afisica precisa cada vez mais da colaboracdo com a
Computacio para conseguir resolver problemas trabalhosos!
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Obrigado pela atencao!
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Secao 6

6. Extras
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Orientacao local

initial
disk

D




Transicao de Fase

e O comportamento espacial de ¢ e ¢ pode ser classificado em
termos do alcance: curto, longo e quase longo.

e A fase hexatica é observada apenas em sistemas 2D.

Ordem Sélido Hexatico Liquido
[0) Quase longo Curto Curto
] Longo Quase longo  Curto

Tabela: Fonte: Refs. [?, ?].
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Alcance

Alcance Comportamento
Curto exp (—r/&g)
Quase longo r—1s
Longo constante # O

Tabela: Definicdes dos tipos de alcance em funcao da distancia [1].
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