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Resumo. O estudo de fen̂omenos magńeticos em escala nanométrica é imprescind́ıvel para
o desenvolvimentos de novas tecnologias e materiais. Este estudo pode ser facilitado com o
emprego de simuladores, que oferecem ao pesquisador a possibilidade de criar e alterar as
condiç̃oes de estudo de modo simples e rápido. Neste trabalho apresentamos um modelo fisı́co-
mateḿatico-computacional para a simulação de spins em estruturas tridimensionais genéricas
formadas poŕatomos com propriedades magnéticas. Este modelóe em seguida implementado
através do simulador batizado de Monte Carlo Spin Engine. O simulador permite ao usúario
definir condiç̃oes de simulaç̃ao, bem como a geometria do objeto a ser simulado. Detalhes
visuais e nuḿericos gerados a partir da modelagem computacional proporcionam ao cientista
uma importante ferramenta que auxilia no melhor entendimento de processos fı́sicos.

Abstract. The study of magnetic phenomena in nanometer scale is essential for the development
of new technologies and materials. This study can be facilitated with the use of simulators
which offer to the researcher the ability to quickly and easily create and modify the conditions
of the experiments. This work presents a physical-mathematical-computational model for the
simulation of spins in tridimensional structures formed byatoms with magnetic properties. The
Monte Carlo Engine Spin simulator implements this model. Thesimulator allows the user to
define simulation conditions as well as the geometry of the object being simulated. Visual and
numerical data generated by the simulator are important tools to better understand the physical
processes.

Keywords: simulaç̃ao computacional, interação de spins, simulação de materiais ferromagnéti-
cos.

1. Introdução

Os fen̂omenos magńeticos s̃ao amplamente utilizados no desenvolvimento de novas tec-
nologias, como sistemas de geração e distribuiç̃ao de energia, dispositivos eletrônicos e de
telecomunicaç̃oes, e sistemas de conversão eletromagńetica, dentre muitas outras. Dispositivos
que utilizam esses fenômenos estão muitas vezes presentes em nossas atividades cotidianas,



muito embora sem que muitos se dêem conta disso, comóe o caso dos discos rı́gidos dos
computadores, cartões de cŕedito, televisores, aparelhos de videocassete e dos examesde res-
son̂ancia magńetica.

Para uma melhor análise e compreensão do comportamento dos fenômenos magńeticos,é
imprescind́ıvel o estudo destes em escala nanométrica. Foi assim que os Fı́sicos Albert Fert e
Peter Gr̈unberg descobriram, em trabalhos simultâneos e independentes, o efeito de Magnetor-
resist̂encia Gigante, trabalho que lhes valeu o prêmio Nobel de F́ısica em 2007. A descoberta
deste fen̂omeno proporcionou um aumento da ordem de 100 vezes na capacidade de armaze-
namento dos discos rı́gidos. Aĺem do mais, a pŕopria origem do magnetismo está associada
a duas propriedades dos elétrons em escala nanométrica: a) o momento angular, associada ao
movimento destes ao redor do núcleo at̂omico; e b)spins, associada a forma como os elétrons
ocupam os ńıveis de energia nóatomo.

O estudo de fen̂omenos magńeticos em escala nanométrica pode ser facilitada com o em-
prego de simuladores. Estes são capazes de fornecer um conjunto detalhado de informações
do comportamento dos fenômenos magńeticos quando sujeitos̀as mais diversas situações, que
podem ser criadas e alteradas livremente pelo cientista. Detalhes visuais e nuḿericos gerados a
partir da modelagem computacional proporcionam ao cientista uma importante ferramenta que
auxilia no melhor entendimento de processos fı́sicos.

Neste trabalho apresentamos um modelo fı́sico, mateḿatico e computacional para simulação
da interaç̃ao despinsem estruturas tridimensionais genéricas formadas poŕatomos com propri-
edades magńeticas. O objetivo do simuladoré fornecer instrumentos para que Fı́sicos analisem
o comportamento dosspinsde um objeto sob a ação de um campo magnético externo uni-
forme. As diretrizes que guiaram a construção do simulador foram a eficiência no ćalculo das
interaç̃oes dosspinse a facilidade de ańalise do objeto simulado através de computação gŕafica.

Nosso trabalho está organizado como se segue. Na Seção 2.0 apresentamos o modelo
fı́sico-mateḿatico que guiaŕa a construç̃ao de nosso simulador. Na Seção 3.0 apresentamos o
modelo computacional utilizado na implementação do simulador, batizado deMonte Carlo Spin
Engine, além de alguns resultados experimentais obtidos a partir de simulaç̃oes nele executadas.
A Seç̃ao 5.0 apresenta os trabalhos correlatos, enquanto a Seção 6.0 apresenta propostas de
trabalhos futuros.

2. Modelo F́ısico-Matemático

Podemos classificar os materiais de acordo com a sua reação diante da inflûencia de um
campo magńetico externo, aplicado de acordo com sua susceptibilidadeχ = M/H (H é o
campo externo eM a magnetizaç̃ao), criando com isso várias fases: ferromagnético e fer-
rimagńetica (χ � 1); diamagńetica (χ < 1); paramagńetica (χ > 0); antiferromagńetica (χ
pequeno) e materiais supercondutores (dos Santos Cabral Neto, 2004). Em especial, neste traba-
lho focamos na modelagem dos elementos com propriedades ferromagńeticas, onde a interação
entre seuśatomos faz com que todos os momentos magnéticos dos mesmos tendam a dispor-se
na mesma direç̃ao e sentido. Uma importante propriedade desses elementosé o fato de seu
campo magńetico local ser causado pelos seusspins.

Em meĉanica qûantica, ospin(S– vetor 3D) de uḿatomo refere-sèas posśıveis orientaç̃oes
que part́ıculas subat̂omicas (pŕotons, eĺetrons, n̂eutrons e alguns núcleos at̂omicos) t̂em quando
est̃ao sob aç̃ao, ou ñao, de um campo magnético externo. Ospinnão possui uma interpretação
clássica, ou seja,́e um fen̂omeno estritamente quântico. Podemos representá-los matematica-
mente com vetores orientados, nos permitindo, com isso, increment́a-los em formulaç̃oes que
nos retornam algumas caracterı́sticas do sistema estudado.

Considere um sistema fechado composto de uma estrutura molecular ou cristalináunica,



que pode tomar qualquer forma geométrica b́asica conhecida, como esferas, cilindros e cubos.
Osátomos desta estrutura são modelados como pontos no espaço providos de uma carga não fixa
Si que representa seuspin. Estes s̃ao igualmente espaçados em uma grade regular de tamanho
variável, tendo comóunica inflûencia externa um campo magnético(H) inerentemente vetorial.

Estruturas magńeticas como estas, quando sob a influência de um campo magnético ex-
terno(H) têm a tend̂encia de orientar seusspinsde acordo com a direção do mesmo, acom-
panhada de uma natural queda de temperatura. Ao longo do tempo essesspinsvão girando,
buscando preferencialmente o ajuste de direção com o campo. Essa mudança nos garante que
a energia total do sistema varie a cada giro desta propriedade. Uma vez que cadáatomo pos-
sua uma energia própria e posiç̃ao espacial bem definida,é posśıvel calcular a energia total do
sistema ao longo do tempo.

ParaN dipolos localizados em uma grade de simulação regular e igualmente espaçados, a
energia totalEt das interaç̃oesé dada por:

Et =
A

2

N
∑

i,j=1

i6=j

{

Si · Sj

|r ij|
3 − 3

[Si · r ij] [Sj · r ij]

|r ij|
5

}

− J
N

∑

i,k=1

i6=k

Si · Sk −
N

∑

i=1

D(Si · H) (1)

ondeSi denota ospin da part́ıcula analisada,r ij = r i -r j é o vetor posiç̃ao que separa os
átomosi ej, A correspondèa intensidade de interação dipolo-dipolo,J ao fator ferromagńetico
do elemento em questão,H ao campo externo uniforme eD ao seu fator. O primeiro termo da
express̃ao é chamado de interação dipolo-dipolo. Este termo de longo alcanceé caracterizado
computacionalmente por um alto custo de execução, pois a energia de cadaátomoé calculada de
um para todos, ou seja, para que a energia individual de umátomo, em especial, seja computada,
é necesśario o acessòa posiç̃ao de todos os outros, sem exceção. Estabelecemos a este termo,
ent̃ao, complexidade computacional deO(n3), se tornando com isso a fatia de computação mais
cara de toda a expressão.

O segundo termo refere-se a interação ferromagńetico entre ośatomos. Por se tratar de uma
interaç̃ao de curto alcance, os elementos do sistema que exercem influência direta no resultado
dessa parcela serão apenas osk átomos mais pŕoximos (k=1,2,3,...,6) para uma rede quadrada
regular. J́a o terceiro termo da expressão reportàa influência que o campo externo exerce sobre
cadaátomo, tendoH como o vetor que representa a sua direção.

Com todos os dados devidamente configurados, temos como resposta umEt que corres-
pondeà energia total do sistema. Uma análise minuciosa desta energia ao longo da simulação e
em funç̃ao da temperaturàa qual o sistema esteja sujeito pode nos fornecer um dado muito im-
portante: onde ocorre a transição de fase de um comportamento magnético para ñao-magńetico.
O comportamento ñao-magńetico é associado ao momento em que o sistema sofre um decai-
mento abrupto no somatório total da energia. Assim, o principal objetivo da resolução nuḿerica
deste ćalculo é encontrar, para uma determinada configuração, oEt que corresponde ao valor
cŕıtico do sistema.

A mudança de fase de um sistema está diretamente ligada ao estado de energização em
que ele se encontra. Contudo, existem outros fatores que influenciam a faixa de temperatura
em que ocorre a transição entre o comportamento magnético e o ñao-magńetico como, por
exemplo, a magnetização interna do objeto. A variação na magnetização depende ñao apenas
do material escolhido, mas também da configuraç̃ao (por exemplo, térmica e magńetica) a ele
imposto. Adicionalmente, no caso de elementos com propriedades ferromagńeticas, temos que
seusspinstamb́em exercem inflûencia direta nesta propriedade; neste caso, paraN átomos,
temos:
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N
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OndeMt corresponde a magnetização total,Si indica ospindo átomoi.

3. Modelo Computacional

Nesta Seç̃ao, seŕa descrito como a aplicação foi modularizada, o algoritmo implementado e
o processo de geração visual dos dados. A aplicação foi chamada deMonte Carlo Spins Engine,
ou MCSE. A MCSE, desenvolvida na linguagem C, segue o modelo de programaç̃ao seq̈uencial
e é dividida em duas partes distintas. Umaé responśavel pela visualizaç̃ao dos resultados e a
outraé responśavel pela execuç̃ao do algoritmo de Monte Carlo no qual a simulaçãoé baseada.
A interface que une as duas partesé a estrutura de dados chamadamatrix. Esta estrutura foi
criada com o proṕosito de mapear o arranjo despinsem uma grade tridimensional e armazenar
as informaç̃oes correspondentes a cada um de seusátomos na posiç̃ao correspondente da grade.

3.1 Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo (MMC) obtêm aproximaç̃oes nuḿericas para funç̃oes complexas
atrav́es da convers̃ao de um modelo fı́sico ou mateḿatico em um modelo estatı́stico. Os resul-
tados s̃ao gerados sobre uma distribuição de probabilidades e a amostra obtidaé usada para
aproximar a funç̃ao de interesse.

O MMC foi desenvolvido por Nicholas Metropolis e Stanislaw Ulam durante a segunda
guerra mundial para estudar a difusão de n̂eutrons durante o fenômeno de fiss̃ao nuclear. Em
1953, Nicholas Metropolis desenvolveu o algoritmo que levaseu nome com base no MMC a fim
de estudar o comportamento estatı́stico dos gases. Desde então este algoritmóe muito utilizado
pela F́ısica.

De maneira geral, o algoritmo de Metropolis determina valores esperados de propriedades
de um sistema em simulação calculando-se uma média sobre uma amostra, queé obtida atrav́es
da geraç̃ao de ńumeros aleatórios. O algoritmóe concebido de modo a se obter uma amostra
que siga a distribuiç̃ao de Boltzmann (Metropolis et al., 1953): assim, o sistema a ser simulado
deve se encontrar em temperaturas diferentes de zero e o valor da energia para cada partı́cula
do sistema deve ser conhecido.

3.2 Implementaç̃ao do algoritmo de Metropolis

O algoritmo de Metropolis (Fig. 1) implementado na MCSEé composto pelas seguintes
etapas:

• Definição das condiç̃oes f́ısicas iniciais do sistema (arranjo espacial dosspins);

• Iniciação da grade;

• Escolha arbitŕaria de umspina mudar de direç̃ao

• Mudança arbitŕaria na direç̃ao de umspin;

• Cálculo da nova energia total do sistema;

• Validaç̃ao do resultado.



Figura 1: Fluxograma do algoritmo de Metropolis
onde∆E é a variaç̃ao de energia obtida (antes e após
a mudança dospin).

No passo 1 o usúario configura os parâmetros de entrada da aplicação atrav́es da interface
para simulaç̃ao. Nela, os valores da temperatura do sistema (Kt), fator da energia dipolo-
dipolo (A), fator ferromagńetico (J), o campo magńetico externo (H) e o seu fatorD, e a
freqüência com que os quadros são atualizados. O campo magnético externóe modificado por
um controle que permite rotacioná-lo no espaço que compreende a grade inicial exibida na
janela de visualizaç̃ao dos resultados. As dimensões da grade e o valor inicial dosspinssão
manipulados diretamente no código fonte.

Uma vez configurado o sistema,é passadàa etapa 2 que consiste em iniciar a grade de
simulaç̃ao. Isso se d́a atrav́es de quatro aç̃oes. Primeiro será feita a convers̃ao doı́ndice triplo
de acessòa grade em uḿındiceúnico, ou seja, a matriz, quée tridimensional, será acessada
de maneira unidimensional. Feito isso,é verificado se a partı́cula visitada faŕa parte do arranjo
de spins, isto é, se ela faz parte do suporte do objeto a ser analisado. A geometria do objeto
é definida de forma implı́cita (Velho et al., 2002). A peńultima aç̃ao é atribuir o valor zero a
energia inicial da partı́cula e, porúltimo, é verificado se h́a algum valor inicial despin a ser
atribúıdo a todos os elementos. Se não h́a spina ser atribúıdo, os valores despinser̃ao gerados
aleatoriamente.

Na etapa 3, inicia-se a escolha aleatória de uma partı́cula cujo valor despin seŕa modifi-
cado. Este processo deve garantir que a probabilidade de sortear cada partı́cula seja uniforme.
Para que esta condição ocorra utilizamos o algoritmoMersenne Twistercuja periodicidadée de
219937 (Matsumoto & Nishimura, 1998). A partı́cula escolhida recebe um novospin tamb́em
aleatoriamente distribuı́do no espaço de vetores unitáriosS

2.
Para cada troca despiné necesśario calcular a energia total do arranjo despins(Eq. 1). Esta

é a etapa de maior custo computacional. Na validação da troca despin, se a nova energia total
do sistema for menor do que a energia total anterior, a condic¸ão de aceitaç̃ao estaŕa satisfeita e
a troca despiné implementada imediatamente. Porém, se a nova energia totalé maior do que a
anterior, possivelmente a temperatura do arranjo despinsestaŕa influenciando o ćalculo e essa
troca despinsomente será aceita se satisfizer a seguinte condição:

e(−∆E/Kt) > A (3)



sendo que Áe um valor aleat́orio no intervalo[0, 1]. Se este resultado for maior do que o
número gerado então a troca despin é implementada. Caso contrário, a trocáe rejeitada e o
spinanterioré reatribúıdo à part́ıcula sorteada.

3.3 Monte Carlo Spin Engine

A MCSE gera gŕaficos para permitir a análise da variaç̃ao de energia e da magnetização do
arranjo despinsdurante a simulaç̃ao. Essas informações s̃ao de fundamental importância para
uma ańalise realista e precisa do comportamento do sistema, dadascondiç̃oes como tempera-
tura, forma geoḿetrica, campo externo no qual o sistema está imerso, dentre outras.

Figura 2: Em destaque a interface da MCSE

Na natureza podemos encontrar diversos elementos com propriedades ferromaǵeticas. Para
que possamos simular com precisão o comportamento de um elemento com propriedades fer-
romagńeticas em nosso simulador, faz-se necessário ajustar cada da um dos parâmetros de
simulaç̃ao citados na Equação 1. O Ferro, Cobalto e Nı́quel s̃ao exemplos de elementos ferro-
magńeticos, e muito embora sejam de uma mesma famı́lia, apresentam algumas singularidades
que influenciam no resultado final da simulação. A forma no qual seuśatomos interageḿe
caracteristica, porém as constantes da Equação 1, comoA, por exemplo, se diferenciam, sendo
necesśario com isso o ajuste adequado das mesmas. A MCSE nos permite,em tempo real, al-
terar esses parâmetros que caracterizam unicamente cada um dos elementos citados acima, por
exemplo. A Figura 2 apresenta a interface do programa, onde os camposA, J eD são edit́aveis
e correspondem as constantes da Equação 1.

Conforme visto na Seção 2, a magnetização interna (ou local) de um sistema composto por
elementos ferromagnéticos depende de fatores externos, como o campo e a temperatura no qual
ele est́a submetido. A MCSE nos permite alterar de forma direta e simples esses dois fatores. O
fatorKt (temperatura multiplicada pela Constante de Boltzmann) podeser facilmente alterado
de acordo com a nossa necessidade, como ilustra a Figura 2. O campo edit́avel, chamado de
Kt, recebe o valor que o usuário desejar. A mesma figura apresenta uma esfera utilizada no
direcionamento do campo magnético externo; ao clića-la e seguŕa-la, o vetor que representa o
campo uniformée girado simultaneamente, nos dando com isso total liberdade para alterar as
condiç̃oes que gostarı́amos que fosse imposto ao sistema. Note que tanto as constantes quanto
o campo externo podem ser alterados de forma simples e rápida.

O termo de longo alcance (interação dipolo-dipolo) da Equação 1 força-nos a calcular,



Figura 3: Representaç̃ao dosspinsdentro de uma grade de
simulaç̃ao regular, os dois vetores no centro mostram o campo
externo e a magnetização do arranjo.

Figura 4: Gráfico que informa a ḿedia das energias e seu so-
mat́orio total(tracejado)

Figura 5: Desenvolvimento da magnetização ao longo do
número de iteraç̃oes concluidas. Cada linha indica como ela
evolui pelos tr̂es eixos coordenados(x,y,z)

a cada iteraç̃ao, as dist̂ancias entre osspins. Assim, podemos concluir que a energia total
Et est́a diretamente ligada a forma no qual estes estão dispostos na grade. A geometria do
objeto influencia diretamente em sua energia e conseqüentemente em sua magnetização, visto
que a magnetização interna depende dosspinse o direcionamento destesé influenciado pela
energia total. Como apresentado na Seção 3.2, a geometria do objetóe definida atrav́es da
equaç̃ao impĺıcita da forma que quermos adotar. Desta forma, sendo necessário alterar o arranjo
dosspins, basta apenas modificar a formulação impĺıcita do modelo geoḿetrico que achamos
conveniente ao problema.

Ao longo da simulaç̃ao osspinsvão girando, e conseqüentemente a energia e a magnetização



vão se alterando. Na MCSE podemos acompanhar a evolução de cada resposta ao decorrer do
tempo: gŕaficos justapostos informam ao usuário como o sistema está reagindòas condiç̃oes
que foram escolhidas. Na Figura 4 apresentamos o comportamento da energia pelo número
de iteraç̃oes. O tracejadóe utilizado para informar a ḿedia de todas as energias calculadas e
a linha śolida o somat́orio total destas ao longo do tempo. Um segundo gráfico (Fig. 5) in-
forma ao usúario como a magnetização do arranjo está respondendòas freq̈uentes mudanças de
direç̃ao dosspins. Durante toda a simulação, o usúario pode acompanhar a evolução dosspins
durante a simulaç̃ao, bem vetores representando o campo externo que está atuando no arranjo e
a magnetizaç̃ao do arranjo 3.

4. Resultados Experimentais

Foram realizadas cinco simulações com um ńumero distinto déatomos, poŕem mantendo
fixa a geometria do objeto e as constantes da equação de energia (Fig. 6). O critério adotado
para a parada do algoritmo foi o valor médio de energia do sistema: quando este se torna
est́avel a simulaç̃ao é encerrada. Com este nı́vel de energia, o arranjo molecular apresentava
caracteŕısticas de magnetização nula e os spins se encontravam praticamente alinhados como
campo magńetico externo.

Figura 6: Variaç̃ao de interaç̃oes e do tempo de execução em funç̃ao do ńumero déatomos.

O objetivo da simulaç̃ao foi analisar o comportamento do simulador, em termos de tempo
de execuç̃ao e ńumero de iteraç̃oes, diante da variação no ńumero de spins de um arranjo . Os
resultados mostram que, a medida que aumentamos o número de spins, o tempo de execução
aumenta com tendência exponencial. Como pretendemos criar arranjos com quantidades mai-
ores de spins, de forma a simular estruturas de maior porte, torna-se evidente a necessidade de
paralelizarmos nosso simulador, de forma a tirar proveito das modernas arquiteturas paralelas
providas pelas ḿaquinas multi-ńulcleo e pelas GPUs de propósito geral. Esses resultados foram
obtidos atrav́es da simulaç̃ao feita em uma ḿaquina Pentium Core 2 Quad Q6600 com 4GB de
meḿoria RAM e sistema operacional Windows Vista 64 bits Ultimate.

É importante salientar que o número de iteraç̃oes ñao tem o mesmo significado que o tempo
de execuç̃ao. Como o objeto tem a mesma geometria mas número despinsdiferente,é ne-
cesśario um ńumero diferente de iterações para que a energia média convirja para a energia de
refer̂encia. Poŕem, o tempo de execução de cada iteração depende do volume no qual o objeto
est́a definido, ou seja, do seu suporte emR

3.

5. Trabalhos Correlatos

Encontra-se na literatura trabalhos semelhantes ao proposto neste artigo. Diferenças na
modelagem da parte fı́sica e estrutura computacional influenciam muito no resultado e no de-



sempenho do sistema. Como exemplo, pode-se considerar alguns artigos que abordam a parte
do ćalculo da energia de uma forma diferente, omitindo o termo delongo alcance (interação
dipolo-dipolo) e usando apenas os termos ferromagnéticos e de campo externo para encontrar
o ponto cŕıtico do sistema (Landau & Binder, 2005; Leite & Figueiredo, 2007).

Como visto anteriormente, o termo dipolo-dipoloé o mais custoso entre os três em aspecto
computacional, pois requer dados de todos os outrosátomos do conjunto. Omitindo este termo,
consegue-se um redução na complexidade computacional, passando deO(n3) para uma com-
plexidade linearO(n). O tempo de processamento cai consideravelmente, porém sua omiss̃ao
acarreta em uma não confiabilidade por completa dos dados colhidos. Os avanços na parte de
hardware, a criaç̃ao de processadores multinucleados e o desenvolvimento de placas gŕaficas
mais poderosas e com suporte a implementação direta, fornece uma gama de possibilidades ao
desenvolvimento de aplicações com grande custo computacional, por esse e outros motivos, é
proposta uma aplicação que requer um processamento mais intenso, porém com resultados mais
condizentes e confiáveis.

6. Trabalhos Futuros

O custo computacional para o cálculo da interaç̃ao dipolo-dipolo, cuja complexidade com-
putacionalé da ordem deO(n3), é hoje um fator limitante em nossa simulação. Emúltima
inst̂ancia, quanto maior a quantidade despinsa ser simulado, mais demorada será a simulaç̃ao.
Assim, nossos esforços futuros terão como foco a busca de alternativas que tornem computaci-
onalmente víavel simulaç̃oes com uma quantidade maior despins. Para alcançar este propósito
utilizaremos t́ecnicas de programação paralela. Em um primeiro momento, desenvolveremos
uma vers̃aomultithreadde nossa aplicação, que possa explorar o paralelismo existente nos re-
centes processadores multi-núcleo. Em um segundo momento, pretendemos explorar o grande
número de ńucleos de execução providos pelas placas gráficas de proṕosito geral (GPGPU)
(Owens et al., 2008). Estas duas versões ser̃ao disponibilizadas na forma de módulos, que
poder̃ao ser selecionados pelos usuários atrav́es da interface gráfica. Por fim, pretendemos de-
senvolver um terceiro ḿodulo para aprimorar a visualização do arranjo despins.

Al ém de explorar o paralelismo existente no cálculo da interaç̃ao dipolo-dipolo, a vers̃ao
multithread tamb́em procuraŕa separar o processamento de dados do processamento gráfico, a
fim de melhorar o desempenho final do sistema. Pretendemos utilizaremos a biblioteca PThre-
ads (Butenhof, 1997) para o desenvolvimento desta versão.

A vers̃ao que utilizaŕa GPGPUs para o cálculo da interaç̃ao dipolo-dipolo utilizaŕa CUDA
(NVIDIA, 2007) para explorar o alto grau de paralelismo oferecido por este hardware. Assim,
as partes paralelizáveis do processamento serão enviadas a placa de vı́deo, que realizará os
cálculos e retornará os resultados.

O terceiro ḿodulo consiste em reconstruir o arranjo despinsde modo real, utilizando para
isso uma biblioteca de manipulação geoḿetrica de malhas, a GCGPolygon. Este módulo teŕa
como finalidade estender a simulação para estruturas mais complexas, como, por exemplo, os
nanotubos. Os três tipos de nanotubos,zigzag, chiral earmchair(Kharissova et al., 2007), serão
modelados e simulados, com o objetivo de se observar o comportamento dessas estruturas em
diversas condiç̃oes f́ısicas.

7. Conclus̃ao

A simulaç̃ao de interaç̃ao entreátomos de elementos e compostos ferromagnéticos s̃ao
muito importantes em estudos de fı́sica da mat́eria condensada. A limitação em sistemas de
simulaç̃ao est́a na alta complexidade computacional de modelos matemáticos pŕoximos da re-
alidade. Isso implica que esses estudos necessitam de computaç̃ao de alto desempenho que



frequentemente possuem alto custo. Este trabalho visa propor um modelo computacional: (1)
explore as caracterı́sticas nuḿericas de equações de interaç̃ao (Eq. 1); (2) facilite a modela-
gem de objetos magnéticos; (3) use tecnologias emergentes de alto desempenho como GPGPU
(CUDA) e processadores multinucleados.

Os resultados apresentados demonstram que a boa compreensão das equaç̃oes de interaç̃ao
despinsé fundamental para um sistema integrado de modelagem e simulaç̃ao de objetos magné-
ticos. Foi posśıvel obter resultados que envolvem objetos com geometria complexa e com
tempo de execução razóavel. Nesse sentido, a perspectiva futuraé bastante animadora. A
introduç̃ao de vers̃oes paralelas ampliará o leque de aplicações. Aĺem disso, será posśıvel rea-
lizar comparaç̃oes objetivas entre as diversas tecnologias envolvidas.
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