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Resumo: Por meio de simula¢cdes Monte Carlo, foram estudados gases de rede com exclusdo de até segundos e até terceiros vizinhos na rede honeycomb.
Apesar da simplicidade da rede, ambos o0s sistemas apresentam alto grau de complexidade na caracterizacdo das possiveis transicoes de fase devido a simetria
da rede, apresentando a formacao de diferentes dominios, bem como fases colunares, diferentemente de outras redes que apresentam transicoes de fase do tipo
liquido-solido.

1. Introducao: 4. E x :
: s . Exclusao 3-NN:
O interesse no estudo de gases de rede com excluséo de vizinhos se da na existéncia
de classes de universalidade nas transicoes de fase. Por serem simples, estes sistemas Realizando uma simulacéo multicandnica[5], as curvas de densidade como funcao
sdo otimas ferramentas para a caracterizacao destas transicdes, permitindo um melhor do potencial quimico ndo dao indicios de uma transicdo de fase do tipo liquido-sélido.
entendimento de fendmenos criticos em fluidos complexos[1]. Entretanto, por andlise de simetria, conclui-se que existem diversas configuracées
A exclusao de vizinhos se da no bloqueio de sitios proximos a um sitio ocupado, equivalentes para o estado de méaxima densidade (pmax=1/6). Como estas configuragées
gerando assim uma area de exclusdo para cada particula na rede, dando origem a aparentam ser instaveis, pela conjectura descrita em [4], pode haver uma fase do tipo
interacdes do tipo caroco-duro[2]. colunar. Tal transicao esta sendo estudada pela implementacéo do algoritmo descrito na
Por meio da andlise de escala de tamanho finito, trabalhos anteriores mostraram que mesma referéncia.

0S expoentes criticos para rede honeycomb com a exclusdo de primeiros vizinhos séo
pertencentes a classe de universalidade do modelo de Ising 2D.

Neste trabalho serdo exploradas as redes honeycomb com exclusao de até segundos Figura 4: Exemplo de duas
(2-NN) e até terceiros (3-NN) vizinhos utilizando simulacbes de Monte Carlo, de forma a configuracbes equivalentes em
entender as simetrias e transicoes de fase. Foram utilizados os algoritmos descritos em densidade, diferindo apenas por um
[3], [4] e [5]. H deslizamento da linha central para

a esquerda. Estes deslizamentos
. colunares podem ocorrer nas trés
2- REde Honeycom b = b direcdes principais da rede.

A rede honeycomb apresenta dois tipos diferentes de sitio, sendo um dos objetivos do
trabalho o entendimento da influéncia desta assimetria da rede nas transicoes de fase.
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Figura 1: Particulas (vermelho) ocupam os vértices da rede honeycomb, excluindo os e R R R G A K 2K X S g B L redes grandes, o sistema parece
vizinhos de primeira (rosa), segunda (roxo) e terceira (preto) ordem. As duas figuras RO S S S St S0 P Sem e Se S = .

.. g : ~ AEE e P SAT Serd Bt wlf BEES g S Sl S S nao convergir para somente uma
mostram dos dois tipos de;l 3130 existentes 7a rede honeycomb, o que ndo ocorre em e e e 0w configuragao fundamental, estando
OUHEE (E0ES, OO & QIEIE0E 00 & Heinee e P e constantemente alterando de uma
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X . g BP0t s pequenas escalas. Isso dificulta a
3. Exclusao 2-NN: B B A B I T K X X S B X (X e definicio  de  um Dardmeto  de
R T ? :
TR e R R e e e R g R ordem capaz de captar uma quebra
e oo e A
Pode-se dividir a rede hexagonal em quatro sub-redes, de modo que cada vértice e ol SIMEE E QOUIETELD € E0E &
g g ! qu i A I Ay A B X Iy a L T L por conseguinte, na caracterizagcéo
pertenca somente a uma sub-rede. Desta forma, pode-se observar a formacgao de diferentes S e S e S B e e e S

da transicdo de fase.
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dominios na fase solida. A densidade maxima permitida pela rede é pmax=0.25. = B
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5. Conclusoes:
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Diferentemente de outras redes mais simples ja estudadas, como a quadrada ou a
triangular, a rede honeycomb apresenta dois tipos de sitio, bem como diferentes tipos
simetria, fazendo com que existam diversas configuracbes de maxima densidade.
Estas propriedades dificultam a caracterizacdao das possiveis transicoes de fase,
fazendo com que técnicas mais avancadas de simulacfes sejam necessarias.
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Co o O sistema com exclusao 2-NN apresenta a formacao de diferentes dominios,
[ ]
FLp@egy indicando que o sistema possa nao estar atingindo o equilibrio termodinamico. Um
A Q ':—-: algoritmo capaz de contornar as fronteiras entre os dominios devera ser mais eficiente
T Do gue o empregado até entdo. Até 0 momento, os resultados apontam para a existéncia
oS e e e e e e - -

el e P IgL L a ® TP AP g de duas transicoes de fase, sendo uma do tipo sub-rede e outra do tipo colunar.

SIS HBRG S-T LY RO w s O sistema com exclusdo 3-NN n&o demonstra possuir transicdo do tipo liquido-

.".".":.;.:..I.:..:.:..:..‘. solido, ainda que tal fendbmeno ndo possa ser descartado. Andlises de simetria

o 8 78T i lgl e el 8 Y62 s ™ apontam para uma transicido de fase do tipo colunar, fenOmeno que pode ser

observado por meio de deslizamentos colunares durante as simulacodes.

Figura 2: A medida que o potencial quimico aumenta, os diferentes dominios, indicados
pelas cores das sub-redes, vdo se desmanchando, formando uma fase sodlida néao

homogénea.
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