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Simulag¢ao de vendas usando Monte Carlo

Table 1 Product Descripions

Strest Prelaunch Postlaunch Tatal
Artist Title Date VWeeks Weeks Sales

Dave Matthews Band Before These Crowded Streets A28 1994 4 14 Gk
Madonna Ray of Light 37319498 g 22 G219
Sarah Mclachlan Surtacing 7151997 5 ) a588
Eric Clapton Pilgrim 210/19598 4 21 5269
Eftan John Something About the Way You . . . 3231991 2 45 4601
Celine Dhon Lat's Talk About Lowe 11718719497 4 I 4436
Bob Dylan Time Out of Mind 9730,/1997 5 1 3934
Matalie Imbruglia Left of the Middle 3101954 4 Zl 3728
Beastie Boys Hello Mashy 1471908 5 3 J633
Pearl Jam Yield 2739 5 26 1564
Garbaga Version 2.0 3121998 B 12 3345
Ton Amos Fram tha Chowgirl Hotel 3108 B 13 3305
Matalia Mearchant Ophelia 5191998 r 1 Iin4
Smashing Pumpiinsg Adare 6/ 2/ 1906 5 g 3252
Enya Paint the Sky With Stars-Best 111171597 5 3B F135%




Estocastico vs Deterministico

Estocastico - . Deterministico
Metropolis Force-biased Dinamica Dinamica Dinamica

Monte Carlo  Monte Carlo Browniana Langevin Molecular




Calculando o valor de t de maneira estocastica

« Uma classe muito importante de métodos de Monte Carlo sao os que calculam uma integral de

maneira estocastica NoToE PO NI 2500 REEEs g |
y « Consideramos um circulo de lado r dentro de quadrado
on] de lado 2r

« Sorteamos pontos aleatorios dentro do quadrado, e com
(xy) \| radius=r a razao das areas podemos estimar o valor de nt
[ ]

\ /“’O) o — Nin — T =4 Nir
4r? Nsteps Nsteps

Loop to calculate = with Monte Carlo

1: for 1 =110 Nsteps do

2. x=rand[01]; y = rand[0/1]
3 if x +y? < 1then

& Nin = Njp + 1

5:  end if

6: end for

http://iwant2study.org/lookangejss/math/ejss model CalculoPl/
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http://iwant2study.org/lookangejss/math/ejss_model_CalculoPI/

Aplicagcoes em reatores ...

Blindagem de fonte de néutrons.

Fonte se localiza na origem (0,0,0). 1
Distribuicao de energia das particulas ée: //E

Os néutrons podem ser, refletidos, espalhados ou
transmitidos.

E possivel escolher o numero de néutrons e a
espessura da camada absorvedora.

Accelerator

Coolant

_____________
< ey

Subcntical core

Spallation target =%




Calculando outras integrais

« Além do valor de m (integral do circulo) podemos obter outras integrais e razoes entre integrais com
Monte Carlo

 Podemos inclusive determiner o valor de integrais em espacos com alta dimensionalidade,
onde os métodos numericos convencionais de integracao tipicamente tem problemas

t f(x1)*(b-a) + 1 f(x2)*(b-a) + t  f(x3)(b-a) + 1 f(x4)*(b-a)

a x1 b a X2 b a ®3 b

a xd b

& www.scratchapixel.com




Simula¢oes moleculares

- Dinamica Molecular: integra
as equacoes de movimento

- Monte Carlo: amostragem por
Importancia




Visitando a supetrficie de energia potencial

« Durante uma simulacao, visitamos
diferentes configuracoes do sistema para
calcular as contribuicGes para as médias

<A>NVT - Idr Pxvr A(F) p=
o PH(I)

Prvr ()= where { H=K+V

ZNVT

Lyyr = _[dr PNvT -

N 'E
(&)
-

* As configuracOes de mais baixa energia tem
um peso de Boltzmann maior

» ConfiguragcGes com energia muito alta nao
contribuem para as médias

« Durante a amostragem, queremaos visitar
todas as configuracGes acessiveis
naquelas condicOes termodinamicas




Diferencas de abordagem na amostragem

Dinamica
Molecular




Vantagens e desvantagens do Monte Catlo

Vantagens

* Na&o € preciso calcular forcas e velocidades

 Podemos propor movimentos que dao
grandes saltos na superficie de energia
potencial

t MD

Energy

C

Coordnate

« Facilidade em utilizar ensembles em que N
nao é constante

Desvantagens

Nao tras informacéao temporal
Implementacdes podem ser bem complexas
e depender do tipo especifico de problema a
ser estudado (tipo de movimento)

Em geral, programas menos otimizados

! 179
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Meédias de ensemble com Monte Carlo

No ensemble candnico (NVT) sendo as posi¢cfes e momentos das particulas

O valor medio de uma propriedade A’ € dado por
y [[ -+ [dPNdRN A/ (RN, PN) exp [—,;BH( RN, PV )}
(A) = [+ [dPNdRN exp [ SH(RY, PY)]

Se a energia potencial depende somente da posicao e as contribuicOes da propriedade podem ser

separadas . T S - ,,
P H(RY, PY) = K(PY) + URY) ARY,PY) = 4,(PY) + ARY)

Podemos separar as contribuicoes devido ao momento e posicao

[[ -+ [dPNA,(PYN)exp[—BKPN)]  [[-- [dRY ARY) exp[—SURN)]

(A) == [[ - [ dPN exp[—K(PY)] - [[--- [ dRYN exp[—SURN)]
Gas ideal Monte Carlo
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Meédias de ensemble com Monte Carlo

Estamos interessados em calcular entao a parte configuracional

(A) = [f--- [ dRT A{:R;) P {_'C]}U(RN” Z = | // - / ARV exp [—_.;:;fU(RNﬂ

Para isso, faremos uma amostragem por importancia (lembre que altas energias pouco contribuem)

NVt
[ ] - l"‘ . ] L
aF A g %
a - a L i “
LG
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Meédias de ensemble com Monte Carlo

Sabendo que a distribuicao de estados € dada pela distribuicdo de Boltzmann

o = exp|—5U,|
1L

— 3, exp[—AU,]

Se tivermos uma maneira de amostrar estados com essa distribuicao, podemos calcular as

médias como 1 Nucs y
("4):%?.-‘1& cs — \* Z ‘4(Rz ) F IS 1
Nmes 5

Amostraremos configuracoes obedecendo essa distribuicdo com o
algoritmo de Metropolis

O algoritmo de Metropolis foi proposto em 1953 por Nicholas Metropolis,
e € baseado na aceitacao e rejeicao de novas configuracoes.

A ideia é construir uma cadeia de Markov, isto €, gerar configuracoes
em sequéncia de modo que uma configuracdo nova e construida
baseada somente na anterior.
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Metropolis Monte Catlo

Sendo a probabilidade de transicao de ir de uma configuracao o para uma n:
(o —=n)=alo—n) X acc(o— n)

Com «(o — n) dando a probabilidade de fazer a mudanca de coordenadas que leve de o paran e
sendo acc(o — n) a probabilidade de aceitar tal movimento.

Uma condicao bem forte que é suficiente para amostrarmos estados da distribuicdo de equilibrio
(de Boltzmann) é satisfazer o balanco detalhado:

Pg'ﬂ'(ﬂ —n) = p;ﬁ?r(n — 0)

No algoritmo de Metropolis, assumimos que a probabilidade «(c — n) é a mesma tanto indo de o
para n quanto de n para o, e chegamos no criterio de aceitacdo que envolve a razdo dos fatores
de Boltzmann das duas configuragoes,

exp{— S[UR]) — U(RY)]} se URY)<U(RY)

acc(o — n) = 4

1 se URY)>URY)

\
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Algoritmo para Metropolis Monte Catlo (/NVT)

> w nhoE

Selecione aletoriamente uma particula do sistema
Dé um deslocamento aleatério na sua coordenada: r'=r + A
Calcule a energia da nova configuracao

Se a energia for menor que a da configuracao antiga, aceite
e substitua a configuracao anterior pela nova

Se for maior, sorteie um ndmero aleatério no intervalo [0,1]:

« aceite caso seja menor que a probabilidade do critério
Metropolis, e aceite e substitua a configuracao anterior
pela nova

e Caso seja maior, rejeite a configuracao e mantanha a
configuracao antiga

Acumule o valor das propriedades de interesse as médias

randomly select a particle

v

compute old energy Uo

v

randomly perform a displacement

v

compute new energy Un

retain old config accept new config

v v

15



Calculo das médias de ensemble

Assim como na dinamica molecular, € necessario esperar o equilibrio antes de comecar a
computar medias

2000 — 20 —

_ 2200 -

o) 18 —

5 -2400 - )

L] 5

= 2600 — 2 16—

§ -2800 - i

£ -3000 — 14 —

3200 4/ —— T4.0_D0.8 —_ T4.0_D0.8

| | | | | | | | | | | | | |
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Modelo de Ising




Amostragem por impotrtancia

Generalizacao multidimensional de

I = [Yg(x) p(a)da

sistema Discreto: Modelo de Ising
Funcao de Distribuicao da Probabilidade

1
P; = ~, €XP [—BE;]

Funcao de Particao
Z =) exp[—BE]
)

Valor médio: energia

(E) =) E;P;

«— > > > —>

> —> —> ¢— —>

— — > —> —>

> —> ¢— —> 4+

> —> —> —> —>




Modelo de Ising e sua extensao a Materiais

«Hamiltoniano do sistema € dado por:

= —J Z SiSj — thZ

<191>

Onde s=%1, i =1,...,,N

<ij> = soma de todos os pares de spins (1°s viz.)
J= constante de acoplamento

h = campo magnético externo

«— > —> > —>
—> —> —> «— —>
—> — > —> —>

—> — > ¢— >

—> —> —> —> —>




Modelo de Ising

« Modelo de rede

« Um dos mais simples modelos de sistemas com graus de
liberdade interagentes, porém nao trivial

« Introduzido por Lenz e Ising para modelar transicoes de
fase em materiais magnéticos (~1920)

« Resolvido exatamente em 2D por Onsager (Nobel 1968)

« 3D ainda nao resolvido analiticamente




Modelo de Ising

« Bastante util em Fisica da Matéria Condensada, Teoria de Campo e
Ciéncia dos Materiais

« Modelo para magnetismo (nao muito sofisticado)
« Usado como modelo para ligas binarias em Ciéncia dos Materiais
« Usado para modelar particulas adsorventes em Superficies

« Pode ser extendido em diversas direcoes e situacoes.




Ferromagnetismo

Dominios magnéticos de um material se alinham em uma direcéo Podem ser obrigados a alinhar-se

em uma direcao
Em geral, os dominios n&o se alinham I/I\,I\Hi \1, @
- nenhuma magnetizacao macroscopica mm‘ 'I\
Configuracao de menor energia, em T baixas

—> todos spins alinhados - 2 configuracdes (up e down)

Temp de Curie - temperatura onde o ferromagnetismo
desaparece

Fe: 1043 K

+++++++++
+++++++++
+++++++++
+++++++++
+++++++++
+++++++++
+++++++++

+1 4+ 41+
1+1 +1 +1
+1 4+ 41+
1+ + +
+1+1+1 +
1+ + +
+1+1+1 +

Ponto Critico
- Transicao de fase de 2 ordem




Modelos

Classe de universalidade - grande classe de sistemas cujas propriedades sao
independentes dos detalhes dinamicos do sistema

Modelo de Heisenberg -

Modelo de lsing- Modelo de Potts -
vetores apontam vetores apontam vetores apontam em
P ouL ireca qualquer direcdo
UP OU DOWN em qualquer direcao
Em um plano NO ESPACO

-> Modelo mais simples

SN Nt 0 o
REAR ¥ g °© a § 9
F el 17— A
- Ligas binarias Ll : SN ?
- Misturas liquidas binarias - Helio superfluido © O O Ox Q¢
- Gas-liquido - Metais supercondutores ® & @> o> o> O

(atomos e vacancias)

Dimensionalidade distinta = classe de universalidade diferente




Ising Model

Low T High T Solucéo

-0 PRERERRERY O PtRRRty ) e

i

_ SEEERRR -

2D HHHHH HHHHH Onsager — 1944
A AT AR AY
A oA
++++++++++++ ++:++:++I++: Provado ser

3-D Aoh b VRGN A Comgutamonalmente
bbb by PR A Ay Intratavel - 2000
oA VA A

LA S B

Com o aumento de T, aumenta-se S, mas magnetizacao liquida diminui




Modelo de Ising

Material Ferromagnético

— — — — —>

Baixa T AltaT
rtT 11 I A
L I | |
rtTt 11 t 1t 1|
r1Tr 1t 1 L B |
t 1t 11 tt i

ferromagneético paramagnético

Magnetizacao

0.4 0.6 0.8 1.0

Temperatura

+—————>

Ligas Binarias

Baixa T Alta T
O—O—0or—— @ © ® O
® | @ I ® o | @ | o
O 2 I O—@
e | ® I - O | @ | O
) o O * 'S
Y ol - » I S | ©
O—— 5 ¢y O- o o

Liga ordenada

Liga desordenada

Calor especifico

Temperatura




Caso unidimensional

A funcao de particao, Z, é dada por:
N+l )

/ = Z f, (Jl)eXp< KZGG,+1+mZJ -t (GN+1)

Gk :il

where K :% and m :2 where H is the magnetic field

Com nenhum campo magnético externo m = 0.

Com condicées de contorno livres f ((7) = f_ (g) —1.
Fazendo a substituicdo N

O.0. S. Zsi \
Z=>)» e = =(2coshK)

1 1+1
Sk :il

O modelo de Ising 1-D nao tém uma transicao de fase.




Caso 2-D

A energia é dada por E=—J] Z Sisj

Energia, E, € proporcional ao comprimento dos limites, e
maior o limite, maior (mais positivo) a energia.

E=0J
Em um caso-1D, E ~ # de paredes

[ _ _ _ ’T T\ _ No caso de 3-D, E ~ area de fronteira

_|_| — _ |_|_ L Sl e O limite superior para a entropia, S, € kBIn3 por unidade de
S + 4+ -+ -- 4| - comprimento.
- - -+ ++ +|-

O sistema quer minimizar F=E - TS.
Em baixas T, a configuracao de menor energia dominam.
Em altas T, as configuracbes com entropia mais elevada domina.




Diagramas de fase

Baixas T

+
Magnetization ==

1
—
' |

+
—

ion

t

124

Order Parameter
Magneti

1
d

Fe rmmﬂgn
e i

unstable

Paramagnetic

pitchfork
bifurcation

}
4 et & &
Positive magnetisation t‘;_
| o]
£ 8
3 ! 0
L : o
g T . .- 7

Q -

% r v T, Temperature {T) 2
é &
S =

©
= | H ' 2
) D]
Negative magnetisaticn | ——[— =

M L

E | g
(D) 'g
a

Figure 8.1. (1 'The critical point of a magnet. Below a crucdl
temperature T, a magnet possesses o magnetic moment, The
divection of the magnetic moment can be switched by a magnelic
ficld, 1. Aleng the line of zero magnetic field dilferent phases,
distinguished by the direction of the magnetic moment, coexist. As
the magnetic tield is varied at constant temperature (the grey pathl
the orientation ol the magnetisation, M. is reversed at the line of
phase coexistence {insell. The line of coexistence ends at T, where
the magnetic moment vanishes, and the different phases merge
into a single paramagnetic phase.




O que ocorre em Tc

Comprimento de correlacéo - distancia sobre a qual os efeitos de uma perturbacao espalhar.

Cadeias longas Aproximando-se do lado de alta Tc
Filme fino '//
3D > 1D -
S =3 £ l
z | < I \ -
sl | =) =
& A g | \ @
o \ o \ L
: ~ . : 5 L 5 \ :
Comprimento de correlacdo aumenta sem limite (diverge) em Tc, = \) 3 \\l 8
7 = ~ - | = “,
torna-se comparavel ao comprimento de onda da luz (opalescéncia 4 \ = \ £
critica). = | ] \ E
8 \ S \\\ o
g \\\ @ \\'\ _"E
@ . 7 v:
£ \ < \'\ L
Susceptibilidade magnética - relacéo entre 0 momento magnético 5 L 5 N z
- - 447 - , : = | N -] 1 E—
induzido ao campo magnético aplicado, tambem diverge em Tc. e Temperatute (7}

=) lb]
Magnetic susceptibilty (black) and correlation lengths (red) for (@) a finite

cube (dashed lines) compared with the infinite three-dimensional system
(zolid lines), and (b) a bar of square cross-section.



Calor especifico, C, diverge em Tc.

Magnetizacao, M, é continua.

Entropia, S, € continua.

Transicao de Fase de 22 ordem

Magnetizacao, M, (parametro de ordem) -1 2
derivada da energia livre - continuo

Fittpa Sy fhiblio.orgfe-notesPercizing bim

Entropia, S - 1 2 derivada da energia livre - . - —
continuo 1 2 3 4 T S

Calor especifico, C - 2 2 derivada da enerqgia
livre - descontinua

Parametro de ordem, M (magnetizacéo), calor especifico,

C e susceptibilidade magnética, X, proximo do ponto

Susceptibilidade magnética, X - sequnda critico para o Modelo de Ising 2D onde Tc = 2,269.
derivada da energia livre - descontinua




Ising 2-D — Qual o valor de Tc

De Onsager 2tanh2(2,BJ ) -1 anh x — e -1
let 25J = x then 2tanh’x=1 Z,BJ:EIn(BJ_rZ\/f) e” +1
2
e™ —1 e —2e” +1
2 =2 =1 2 1
(ezx+lj e™ +2e” +1 ﬁ=§|n(3i2\/§)
B
2e™ —4e” +2 ="+ +1
kT 4 but 3—2+/2 <1

et —6e** +1=0

} In(3i2\/§)

let e** = y then y2 —-6y+1=0 0 que levaria a T negativas, fisicamente a

: unica resposta correta seriam Valores positivos
quad formula yields y=3+ 242 so 4] )]

e =3+2/2 kBTCZIn(3+2\/§):|n(1+\/§)
x:%ln(BiZ\/z) SO

12.269J

k. T =2 269]
BIC 1 e I I T

28 :%In(SiZ\/E)



Expoentes criticos

Temperatura reduzida, t | |
t=— € | Bl o
C ., E | X
Calor especifico C o ‘t‘ e | 1 L
- i 1
o B & S %
Magnetizacao M oc ‘t‘ 8 \/ | g
) 8
—y /) 3
Susceptibilidade magnética s ‘t‘ 72
y o l i
. - - -1 0 1
comprimento de correlacao é: oC ‘t Reduced temperature
Critical behavior of the order parameter an the
. - correlation length. The order parameter vanishes with
& = O (lOg dlvergence) the power [3 of the reduced temperature t as the critical
1 7 point is approached along the line of phase coexistance.
IB == y=—= V= 1 The correlation length diverges with the power v of the
8 4 reduced temperature,

Os expoentes exibem universalidade ponto critico (independem de detalhes do modelo).
Isto explica o sucesso do modelo de Ising em fornecer uma descricao quantitativa de imas reais.



Modelo de Ising usando Metropolis

1. Define a temperatura T e o campo externo h

2. Inicializa o sistema (configuragao aleatoria ou de simulacao anterior)
3. Realiza N numero de ciclos Monte Carlo atraves da rede

4. Excluir as las configuracoes (equilibracao)

s. Calcula as médias e errors das configuragdes estatisticamente
independentes (Producao)




Modelo de Ising usando Metropolis

Secao do Metropolis:
3a. Realiza uma tentativa de mudanca, invertendo um spin escolhido aleatoriamente T-> |
3b. Determina a diferenca de energia AE

3c. Se AE < aceita a nova configuracao

3d. Se AE > O, gera um numero aleatorio r entre 0 e 1 e compara com a probabilidade:
Exp(-AE/kgT) > r (aceita),
se nao rejeita e mantém a configuragao




Modelo de Ising

Equilibracao :Verificar se o sistema atingiu a condicao de equilibrio Condicdes Periodicas de Contorno

0 2000 4000 000 8000 100



Modelo de Ising: simulagdes

Is‘glz_l model Mngnﬂtizlaﬂnn VS. T:ime
T=15

Ising model Magnetization vs. time

1.0

1.0

0.5 f

Temperatura em unidades de J/kg




Exato vs simulagao

Magnetization

=]
-

M.
m_ E
M‘ L
u...._._._.
ﬂl A i 'l L L A i 1 L
0 05 1 15 2 15 3 33 4 45 5
1"“ ;w L] L] L]
'II
]
- 10 x 10 lattice
05 - . -
L]
* 0
-
0 B 0B 2 St
1] 2 3 4 5
Temperature

05 1 15 2 25 3 35 4 45 5§

Ising model Monte Carlo
10x10 lattice
Energy versus Temperature o = ]
L]
. L]
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] o
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]
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& in " L L 1
1 2 3 4 ]
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3 T =T T T
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1 .
15 ¢
1 3
M 9
u St —
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L ]
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. ‘e, -
D ’ | 4 A *1
0 1 2 3 4 5




Correlacoes de spin

Funcao de correlacao espacial

f(i) = <s;s,>, onde s; € o spin localizado no site da rede i, distante de s,,.

A temperatura T tem unidades de J/kg

Ising model Correlations
1 » i-mnE-—l- = F 4
T=15
-"‘"——4 » P +
Q_‘_‘_‘—‘—
A 05 T=225 [
ﬁ'—
[}
T=3
ok
0.1 B LLL
0 2 4 6 10
| = Distance
T=3.0




Ligas binarias (sistema Cu-Zn)

Equilibrium phase diagram CuZn (B-brass)

heat capacity

4.48

3841

320

2.56
0 100 200 300 400 500 600 700

temperature




Ligas binarias (sistema Cu-Zn)

Liga AB com estrutura BCC

Caso: Cu-Zn (B-estanho)

Parametro de ordem de longo alcance P

NUumero de atomos A na sub-rede a

O

N S ¢ = 1/2 (1+P)N
@ I L I ® O | @ | O
O O O — P=z1 - ordem perfeita
® o o | @ | O _
P =0 (sem ordem
C Y O0—O0—@ ( )
® o o ® | O | O A
O—O——0—0 O—eo—e Parametro de ordem de curto alcance P
Q= numero de los vizinhos da ligacédo AB
N atomos A e N atomos B r=1/4(g-4)

r =1 completamente ordenado

Rede BCC = combinacao de 2
redes cubicas (a e b) r = 0 completamente disordenado




Liga Binaria

A energia: EF = NaaFEaan+ NppEpp + NapE AR

Onde Nij € o numero de 1os vizinhos da ligagao ij e E; € a energia de uma ligagao ij
Aproximacao de campo médio:

Sem correlagoes: 1

Naa = 8 [;(1+PIN] [;(1 - P)| =201 - PN
Npp = 8 [(1+P)N] [5(1 - P)] = 2(1 - PPN

Nap = 8N [L(L+ P2 +8N (1~ P)I? = 4(1 + PN

Earrpr = B — QNPQ&.E

&
-
|

2N(Eprsa+ Epp +2E4B)

AFE Eaan+ FEpp —2FE 4R




Liga Binaria

Numero de configuracoes

2
N

W = :
[5(1 4 P)N]! [5(1 — P)N]!




Liga Binaria

Numero de configuracoes

2
N

(1 + P)NT! [3(1 = P)N]!

W =

Entropia

S

kpln W
2NkgIn2 — Nkp[(1 + P)In(1 4+ P) + (1 — P)In(1 — P)]




Liga Binaria

Numero de configuracoes

Entropia

S

Energia livre

F

N

W = :
[é(l + P)N]! [%(1 — P)NJ!

kpln W
2NkgIn2 — Nkp[(1 + P)In(1 4+ P) + (1 — P)In(1 — P)]

U-TS
Eg — 2NP2AE
PNkgTIn2 + NkgT[(1 4+ P)In(1 4+ P)+ (1 — P)In(1 — P)]




Liga Binaria

Numero de configuracoes

N

W= |5 ‘1 -
[2(1 + P)N]! [2(1 — P)N]!

Entropia
S = kginWwW
= 2NkpIn2 = Nkg[(1+P)In(1+P)+ (1 —P)In(1 — P)]
Energia livre o
F = U-TS

= Eo— 2NP?AE
— 2NkgTIn2 4+ NkgT[(1L4+P)In(L 4+ P)+ (1 — P)In(1 — P)]

A estrutura de equilibrio é obtida a partir da optimizacdo do mimino da energia livre em
relacdo ao parametro de ordem P. A Temperatura critica da transicao de fase e

Te =2AF/kp




O modelo de Ising

Uma importante aplicacao do Metropolis
Monte Carlo € na mecanica estatistica em
modelos na rede, como o de Ising
Considere uma rede 2D como a ao lado
(0s spins cinzas representam as condicoes
periodicas de contorno) ,. T
Se 0s spins interagem com a Hamiltoniana o (@Fredmeman o O)Menedason
S = —]Z O'iO'j
(i) U= = Z Ei,
Podemos usar o algoritmo de Metropolis | _
para estudar as propriedades do sistema  ¢= g [E) - ®],

=4 e e e e e e e e
o2 [ 2 & 2 S [ = 3
= T - T T T T

“«0— 0> 0> <o
“— o> «0— o>

000000

20 25 30 35 ] 4.5
T

alterando spins aleatoriamente, L Nfsmw T ettt
. . Tor2 T g2 4 ! . . - »
CO m putan do a e n e rg Ia e ap I ICand O O L L NMCS i=1 (c) Capacidade térmica c. (d) Susceptibilidade magnética y.
Lz . ~ Figura 4: Propriedades do modelo de Ising em duas dimensdes obtidos com o método de MC
C“terlo de aceltaQaO Y= 1 [(MZ) _ (M)Z] para uma rede de lado L = 100. As linhas ligam os pontos somente para guiar os
O I2T ) olhos.
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Kinetic Monte Carlo

Um método de Monte Carlo que pode
trazer informacoes temporais é o Kinetic
Monte Carlo

O limite maximo de tempo de simulacao de
uma dinamica molecular € de no maximo
micro segundos

Contudo, diversos eventos na natureza sao
mais raros, e ocorrem com uma frequéncia
gue mesmo uma dinamica de micro
segundos nao consegue observar, ao
menos nao com uma estatistica razoavel

length (m)

0.001

-

10

1
o))

kinetic
Monte Carlo

— e s s o —

_ _I_n_uiccll ar| |
| dynamics ! I
9 I 7 - 1

_! 1 | |
- — . — — . 1] | |

10-15 10-12 10-9 10-6 0.001
time (s)

47




Kinetic Monte Carlo

Imagine uma superficie de energia
potencial como a ao lado

Se as barreiras de energia (linha azul) entre
uma “bacia” e outra sao altas, a
probabilidade de uma dinamica escapar é
muito pequena

O que o Kinetic Monte Carlo faz € a
evolucao temporal do sistema, assumindo
que as taxa de transigao kj; entre essas
pacias sao conhecidas

Portanto @ necessario conhecer todos os
DOSSiVeIS processos e suas taxas

p;‘j(t) — }?J‘j exp[_kfjt]
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Kinetic Monte Carlo

* Assumindo que taxa de transi¢ao k;; entre
essas bacias sao conhecidas evoluimos os
sistema no tempo

« Selecionando um dos caminhos para
escapar e movendo para um novo
estado

« Avancando o tempo

 Podemos determinar as taxas de transicao
baseados em barreiras conhecidas

R11PT — Do exp[—Estatic/ReT]

gy ———

il

Numero aleatdério no intervalo (0,1)

td'raw — —(1/[{)111(7“)

/

Krot
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Monte Carlo reverso

RMC _ /
(Metropolis, NVT Ensemble):y.

B=3 [K"(xg; - xg )P/ Slog k™ xg P
Ap <0 =>p_=1 f
AB >0 =>p_=exp{-Af } )

Reverse Monte Carlo analysis

configuration

s
8 '—t::,c:..‘:} B—
-

o]

partial pair distribution functions

EXAFS spectrum
Xl(k) = 2] f4ﬂ:p - r2- Yij(r’k) g,j(r) dr
'Yij(k,r) = Aij(k,r)’Sin{ZK‘r + (I>,](k,r)}

X2 = Z (yobs - ycalc:)2 / 02
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Extraido de: https://www.nppt.uni-due.de/research/nanoparticles-and-nanomaterials/structural-characterization/rmc-2/



