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RESUMEN

Actualmente, se reconoce en los materiales magnéticos una fuente para la
fabricacion y mejoramiento de dispositivos tecnologicos, 1o que constituye un desafio
desde el punto de vista cientifico para el entendimiento de sus propiedades. En este
sentido, el método de simulacion Monte Carlo ha mostrado ser eficaz, para la simulacién
de propiedades de materiales. La interaccion dipolar magnética juega un papel importante
en el comportamiento de los materiales magnéticos, es de largo alcance y
computacionalmente costosa ya que el calculo es sobre todos los pares de momentos
magnéticos de la muestra. En este trabajo se implementaron modelos que incluyen
interacciones de corto y largo alcance por el método de Monte Carlo para la simulacion
de propiedades magnéticas de estructuras cubica dentro de las que caben las manganitas
tipo perovskita. La descripcion de la interaccion dipolar magnética en capas delgadas se
llevd a cabo sobre celdas de simulacion replicadas periédicamente, para lo que se
emplearon el método de los radios de corte, que es una aproximacion, y el de las sumas
de Ewald que es de convergencia rapida. En este trabajo se realizaron procesos de
paralelizacién en CPU utilizando la libreria OpenMP y GPU utilizando la libreria
OpenACC para reducir los tiempos de computo en las sumas de Ewald. Se lograron
reducir los tiempos en cada prototipo implementado, primero optimizando el cddigo,
después paralelizando en CPU, finalmente y paralelizando en GPU. Se encontrd que con
el modelo basico implementado mediante las sumas de Ewald el costo computacional es

cinco veces mayor al que se alcanzé con el modelo paralelizado en GPU.



PALABRAS CLAVE: Materiales magnéticos, Manganitas tipo perovskita, Monte

Carlo, Modelo de Heisenberg, Sumas de Ewald, Parelelizacion, Radios de Corte.
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1 INTRODUCCION

La nanotecnologia trata sobre las diferentes estructuras de la materia con
dimensiones del orden de una millonésima parte de un metro [1]. Esta area es
relativamente nueva y esta dedicada al estudio de los materiales con el fin de entender los
fendmenos fisicos que ocurren a nivel atbmico y molecular. El entendimiento de estos
fendmenos permite tener el control de las propiedades de un material, las cuales posibilitan
su produccion y modificacion de acuerdo con el interés de investigacion. Los materiales
magnéticos tienen propiedades de aislantes, conductores, superconductores,
ferromagneéticos, ferroeléctricos y su tamafio les permite interaccionar a niveles celulares,

subcelulares e incluso moleculares.

Ademas, estos materiales son empleados en multiples aplicaciones como
componentes electronicos inductivos, sensores, antenas flexibles, entre otros de gran
utilidad, exploracion y uso para la sociedad moderna. Se destaca el uso de nano particulas
magnéticas en diversos campos de la industria, la tecnologia, la biologia, la aeronautica,
entre muchos otros. Algunos de los usos destacados son el diagndstico médico con la
resonancia magnética; esta técnica utiliza un campo magnético intenso para para obtener
imagenes de alta calidad de los 6rganos y estructuras del cuerpo [2]. Otro uso a destacar
es la utilizacion de nanoparticulas para la produccion de imanes mucho méas poderosos o de

materiales magnéticos blandos con menores pérdidas de energia [3], ademas de la aplicacién

en liquidos magnéticos para uso en medicamentos, pigmentos en pinturas y ceramicas.
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En este trabajo se plantea la utilizacion de técnicas de fisica computacional basadas
en el método Monte Carlo para reproducir y predecir, mediante simulacion, los
comportamientos magnéticos de nanoestructuras de manganitas tipo perovkistas, a escala
atobmica. En este sentido, el método de simulacion Monte Carlo es una herramienta
ampliamente usada para la simulacion de propiedades de materiales, en el cual empleando
un Hamiltoniano tipo Heisemberg se puede incluir la interaccion dipolar magnética la cual
juega un papel importante en el comportamiento de los materiales magnéticos. Esta
interaccion es de largo alcance y, por tanto, computacionalmente costosa por que el
calculo es sobre todos los pares de momentos magnéticos de toda la muestra. EI problema
del calculo de estas interacciones magnéticas dista de ser sencillo dado el caracter infinito
de las mismas La descripcion de la interaccion dipolar magnética en capas delgadas se
puede llevar a cabo sobre celdas de simulacién replicadas periddicamente y emplear
método de diversa indole como son los radios de corte, el método de multipolo réapido,
que son aproximaciones en las cuales se trunca la suma lo que lleva a pérdida de
informacion que podria ser importante en el modelado del compuesto, y las sumas de
Ewald que es el método exacto, de convergencia répida, pero costoso

computacionalmente.

El objetivo final de este trabajo es el desarrollo modelos computacionales empleando
el método Monte Carlo para la simulacion de propiedades magneticas en nanoestructuras
de manganita tipo perovskita mediante el calculo de interacciones de corto y largo alcance.
El modelo analizado es de las sumas de Ewald al cual se le realizaron procesos de

paralelizacion en CPU (unidad central de procesamiento) utilizando la libreria OpenMP y
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la libreria OpenACC para GPU (unidad de procesamiento grafico) en busca de optimizar
los tiempos de computo. Se simularon propiedades como energia, magnetizacion,
susceptibilidad y ciclos de histéresis de estructuras cubicas como lo son manganitas
perovskita a bajos niveles de dopaje, variando parametros como la temperatura, el tamafio
de la muestra, la constante de anisotropia, la constante de intercambio y la contribucién

de la interaccion dipolar.
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2 PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA DE INVESTIGACION Y SU

JUSTIFICACION

2.1 Descripcion del area problematica

Es notorio el interés reciente por el estudio y caracterizacion de materiales
magnéticos, entre ellos las nanoestructuras de manganitas tipo perovskita. En ellos
sobresalen sus propiedades magnéticas y de transporte eléctrico, haciéndolos excelentes
candidatos para potenciales aplicaciones. Dichas propiedades resultan ser sensibles a
variables como la técnica con la que se producen, la temperatura, la geometria de los
nanosistemas, la estequiometria de sus componentes, entre otras. Estudios experimentales
encaminados a identificar el comportamiento de estos sistemas, en relacion con estas
variables, se ven altamente limitados por los altos costos, la disponibilidad de insumos de
laboratorio, equipos para el crecimiento y la caracterizacién, asi como por el tiempo
necesario dedicado por los investigadores. Por ello, el planteamiento de modelos
susceptibles de ser llevados a algoritmos computacionales resulta ser una alternativa que
debe tenerse presente por las posibilidades que ofrece para un mejor entendimiento de

tales nanosistemas [3].

El método de simulacion Monte Carlo ha mostrado ser una herramienta eficaz en el
tratamiento de problemas con las caracteristicas y la escala de tamafio implicita en los
fendmenos ya mencionados. En dichos sistemas a escala atomistica, tanto las

interacciones de corto como largo alcance deben ser tenidas en cuenta. No obstante, la
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simulacion de interacciones de largo alcance como la interaccién dipolar magnética es
computacionalmente costosa dado que el calculo se hace sobre todos los pares de
momentos magnéticos de toda la muestra. El problema del calculo de estas interacciones
magnéticas dista de ser sencillo dado el caracter infinito que pueden tomar las sumas que
intervienen. Algunas aproximaciones para el calculo de la interaccion dipolar hacen uso
de radios de corte, que obligan a realizar truncamientos sobre la suma total perdiéndose
informacién que podria ser fundamental en el modelado de ciertos compuestos. Otra
propuesta es utilizar sumas de Ewald, las cuales tienen una rapida convergencia y una alta
precision al momento de calcular energias. A pesar de ser mas practicas que el método de
sumas directas, exigen un alto consumo de tiempo. Es importante combinar la simulacion
con técnicas de paralizacion efectivas que permitan optimizar tiempo y recurso durante la

ejecucion.

2.2 Formulacion del problema

La descripcion de la interaccion dipolar magnética se lleva a cabo sobre celdas de
simulacion replicadas periodicamente, para su calculo se han propuesto métodos diversos
que incluyen sumas directas, el método de multipolo rapido y las sumas Ewald. Cada uno
de estos métodos presenta ventajas y desventajas, asi por ejemplo el método de las sumas
directas puede aplicarse a sistemas de pocas particulas, para sistemas de tamafios mayores
es necesario definir radios de corte; donde el orden de célculos necesarios para sistemas
de N particulas es de O(N™) y su resultado no es tan preciso. EI método de multipolo

rapido permite calcular la interaccion dipolar para sistemas finitos, pero de mayor tamafio;
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el nimero de operaciones para un sistema de N particulas es del orden de N(logN). Por
ultimo, las sumas de Ewald permiten calcular la interaccion dipolar en sistemas infinitos
mediante la imposicion de condiciones periddicas; el nimero de operaciones para un

sistema de N particulas es del orden de N(logN).

De acuerdo con lo expuesto anteriormente, Surge entonces la pregunta de investigacion:

¢Como simular propiedades magnéticas en nanoestructuras de manganita tipo perovskita

teniendo en cuenta las interacciones de corto y largo alcance?

2.3 Justificacion

Actualmente, se reconoce en los materiales magnéticos una fuente de crecimiento
cientifico y social que permite ayudar a una mejor calidad de vida, puesto que sus
aplicaciones repercuten en el ser humano en ambitos tan importantes como lo son el medio
ambiente, la tecnologia y la biomedicina. Ciertas caracteristicas asociadas a su
comportamiento magnético que permiten llevar a cabo tareas como la destruccion de
tumores mediante hipertermia al aprovechar la capacidad que poseen las particulas para
producir calor en respuesta a la aplicacion de campos magnéticos externos. El nlcleo
magnético de las nanoparticulas magnéticas también permite que puedan ser guiadas y
focalizadas hacia zonas de interés especificas. Una vez situadas en la zona de interés, las
nanoparticulas magneticas son capaces de liberar de forma localizada farmacos o
medicamentos terapéuticos con los que previamente han sido cargadas [4], evitando los
efectos secundarios que puedan tener estos farmacos en el organismo, al ser administrados

de forma generalizada.
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Las nanoparticulas magnéticas también pueden ser utilizadas en la resolucién de
problemas de contaminacion y uso de fuentes de energia como el aprovechamiento de la
energia renovable, la reduccion del consumo de esta y de los efectos sobre el ambiente en

procesos industriales [5]

Debido a sus aplicaciones, el conocimiento de los materiales ferromagnéticos se
constituye en un desafio desde el punto de vista cientifico el cual puede llevarse a cabo,
reduciendo costos y tiempo en experimentacion, a través del modelamiento y simulacion
de sus propiedades. Tales modelos permiten el analisis de la variacion en las propiedades
del material cuando se hacen modificaciones en algunos de los pardmetros de crecimiento,

lo cual redunda en un mejor conocimiento del material y sus potencialidades.

El presente proyecto busca ahondar en el conocimiento que se tiene sobre el planteamiento
de modelos y la simulacién (Monte Carlo) para el estudio de propiedades asociadas al
ferromagnetismo. Para ello se emplean modelos como las sumas de Ewald que aunque
ampliamente estudiada, ain es susceptible de ser optimizada a través de codigos de

programacion mas eficientes.

La metodologia que se plantea en este proyecto permite realizar la investigacion
con un paso a paso que hace la toma de decisiones mejor y mas segura, pues se propone
realizar 5 prototipos en los cuales se pueda verificar el correcto funcionamiento de la
simulacion al finalizar cada iteracion y poder comparar los resultados con la literatura para

avanzar en un proceso de construccion exitoso.
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2.4 Objetivo general

Desarrollar modelos computacionales empleando el método Monte Carlo para la
simulacion de propiedades magnéticas en nanoestructuras de manganita tipo perovskita

mediante el calculo de interacciones de corto y largo alcance.

2.5 Objetivos especificos

1. Implementar modelos computacionales para el célculo de la interaccion dipolar
magnética en nanoestructuras de manganitas tipo perovskitas.

2. Definir un modelo tipo Heisemberg que permita el calculo de propiedades
magnéticas teniendo en cuenta interacciones de corto y largo alcance.

3. Simular mediante el método de Monte Carlo propiedades magnéticas de
nanoestructuras de manganitas como magnetizacion, susceptibilidad y curvas de

histéresis.
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3 ANTECEDENTES

En la actualidad es notable el interés de la comunidad cientifica en materiales
magnéticos como son las manganitas tipo perovskita debido a su comportamiento y sus
diversas aplicaciones. Estas caracteristicas los hacen atractivos para ser usados en la
industria, la biomedicina, el medio ambiente, y el disefio de dispositivos tecnoldgicos de
ultima generacion, los cuales permiten avanzar en el desarrollo tecnolégico. Es por tanto
importante aportar al estudio teérico y experimental de las propiedades de estos materiales
de una manera mas rapida por medio de la simulacién de sus propiedades, cuyos
resultados se pueden contrastar con los resultados experimentales reportados por la

literatura.

Los materiales magnéticos con estructura manganita tipo perovskitas se vienen
estudiando desde 1950 cuando Jonker y Van Santen reportaron por primera vez la
cristalizacion en estructura perovskita de los compuestos policristalinos (La;Ca)MnQOs3,
(La;Sr)MnO3z y (La;Ba)MnO3 y realizaron la identificacion de efectos ferromagnéticos
como la magnetorresistencia (MR) [6]. Con estos primeros avances, en 1951 Zener habld
sobre como la conduccién eléctrica en estos compuestos, como el acoplamiento
ferromagnético, surge de un proceso de doble intercambio, y se desarrolla una relacion
cuantitativa entre la conductividad eléctrica y la temperatura ferromagnética de Curie
escribiendo asi las ideas de lo que hoy se conoce como doble intercambio [7]. En 1955

Wollan y Koehler realizaron un estudio de las propiedades magnéticas de Lal-xCaxMnOs,
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y reportaron propiedades ferromagnéticas y antiferromagnéticas que dependen
relativamente del contenido idnico del manganeso trivalente y tetravalente [8]. En los afios
90s se volvio a retomar el estudio de estos materiales reportando en un campo magnético
aplicado la obtencion de grandes proporciones de magnetorresistencia (MR)>2200% para

varias peliculas depositadas in situa 180 Ky H=6 T [9].

Para el estudio tedrico de estos materiales es muy importante tener informacion
experimental que permita conocer su comportamiento fisico, pero es también importante,
adaptar modelos fisicos a los fendmenos observados, que puedan ser representados por
modelos matematicos, los cuales pueden ser modelados y simulados computacionalmente
de manera confiable. EIl método Montecarlo permite calcular mediante un muestreo
aleatorio observables fisicos que al corroborarse con los resultados reportados desde la
parte experimental resultan coherentes y fiables. Este método permite obtener resultados
confiables de manera répida y mas econémica, ademas de facilitar la variacién de

parametros como temperatura, tamafio, estequiometria y geometria en el material.

Cabe resaltar que es un tema de actualidad en el cual algunos cientificos colombianos
han aportado resultados relevantes e importantes. Por ejemplo Restrepo-Parra en [10]
realizd simulaciones Monte Carlo, obteniendo resultados como la no influencia del
periodo de la red en las propiedades eléctricas y la importancia de la relacion dFM/dAFM
en dichas propiedades de transporte eléctrico. Estudid, igualmente, el fenémeno de
exchange bias y su dependencia con respecto al espesor de la capa FM, el namero de
capas, la temperatura de enfriamiento y el campo de enfriamiento, construyendo un

modelo que presenta la dependencia de HEB con respecto al conjunto de parametros.
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Por otro lado es importante hablar de la importancia del método de Monte Carlo a la
hora de realizar simulaciones, ya que se constituye en una poderosa manera de resolver
eficientemente problemas de fendmenos fisicos de alta complejidad y cuya solucion
analitica es compleja [11]. Cabe también resaltar el trabajo de Ortiz [3], quien realizd
simulaciones computacionales, empleando el método de Monte Carlo con el fin de
estudiar propiedades asociadas al ferromagnetismo y la ferroelectricidad en bicapas
multiferroicas constituidas por materiales tipo perovskita, donde para la interaccién
dipolar se calcula por el método de multipolo rapido. También se han realizado
simulaciones de propiedades fisicas de materiales magnéticos nanogranulares, con
parametros ajustados al rango experimental con condiciones de contorno periddicas y
también con un radio de corte definido [12]. Los trabajos anteriores tienen en comdn que
el calculo de las propiedades se realiza a través de técnicas similares, manteniendo como
limite un radio de corte; mientras lo que se propone en este proyecto es obtener el
comportamiento del material de estudio simulado mediante sumas de Ewald, las cuales
permiten calcular interacciones de largo alcance en sistemas periddicos mediante la

utilizacion de series infinitas de rapida convergencia.

No se encuentran muchos ejemplos de simulacion de materiales magnéticos con
sumas de Ewald ya que son computacionalmente costosos; para obtener resultados
prudentes se deben realizar procesos de paralizacion en su respectivo lenguaje de
programacion. Algunos referentes del uso de sumas de Ewald son la tesis descrita en [13],
en la cual se expresa que el uso de un radio de corte no resulta apropiado cuando las

fuerzas entre las particulas son de muy largo alcance, como sucede con las interacciones

29



electrostaticas. Por esta razon es importante la implementacion de sumas infinitas como
lo son las sumas de Ewald, para calcular la interaccion de cada particula no sélo con las
particulas de la propia celda sino de las vecinas lo que puede resultar en una contribucion
importante. De otra parte, [14] realizd un estudio de transiciones de fase en sistemas
nucleares finitos e infinitos; para la simulacion de sistemas finitos realizo colisiones de
lones Pesados en el rango de energias en el que se observa Multifragmentacion con
aproximacion de Thomas-Fermi. Para los sistemas infinitos realizd simulaciones de
dindmica molecular bajo condiciones periddicas de contorno a temperatura y densidad

fijas bajo la técnica de sumas de Ewald.

Alguno de las investigaciones encontradas de simulacion con Ewald es la del analisis
de Gorn y Berkov donde muestran el comparativo de los métodos simples de Ewald,
Ewald basado en mayas y multipolo rapido para la evaluacién del campo dipolar de largo
alcance en sistemas desordenados. Obteniendo como resultados altamente costosos y
logrando una reduccion mediante el método de Ewald mejorado.[15], otra investigacion
importante es este tema ha sido la comparacion de 3 métodos de Ewald, la version
Original, la modifica y la version modifica en tercera dimension en sistemas de
condiciones periddicas, variando el termino de la suma correspondiente a la parte
reciproca. Donde se concluye que la versién modifica es eficiente siempre y cuando se
trabaje con sistemas unidimensionales, puesto en sistemas tridimensionales es realmente

ineficiente debido a su alto costo computacional.[16]
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4 REFERENTE TEORICO

4.1 Condiciones de fronteras periodicas

Las condiciones de frontera periddicas equivalen a considerar una red infinita, donde una
red de tamafio n*n*n se replica hacia todos los lados infinitamente. La forma de la celda
a la que se aplican estas condiciones de contorno determina el tipo de red, mientras que el
contenido de esa celda define la celdilla unidad de lared [17]. Las moléculas pueden entrar
y salir de cada caja a través de cada uno de los cuatro bordes. En un ejemplo

tridimensional, las moléculas serian libres de cruzar cualquiera de las seis caras del cubo.

4.2 Sumas de Ewald

Las sumas de Ewald fueron propuestas por Paul Ewald en 1921 [17], fisico,
quimico, matematico, quien realizé su doctorado en la Universidad Ludwig Maximilians
de Munich, en el instituto de fisica tedrica [18]. La ventaja de estas sumas es la rapida
convergencia [17] de la energia en comparacion con la de una suma directa. Gracias a su
alta precision y velocidad razonable cuando se computan interacciones de largo alcance
se ha convertido en el método estandar para calcular tales interacciones en sistemas
periddicos [19], derivandose de este gran cantidad de métodos. Este método es aplicado a
todo tipo de redes de cargas eléctricamente neutras, permitiendo asi la eficiencia de los
calculos de las sumas de red usadas en fisica del estado sélido, lo cual parece apropiado
para las simulaciones de un cristal y puede ser la mejor opcion para la simulacion de

sistemas moleculares organicos.
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Dichas sumas son una técnica bien establecida para la evaluacion de las
interacciones electrostaticas requeridas para muchas simulaciones por computadora [20].
Las sumas de Ewald son un método para calcular interacciones de largo alcance en
sistemas periodicos, son un caso especial de las sumas de Poisson que reemplazan la suma
de energias de interaccion en el espacio real con una suma equivalente en el espacio de

Fourier [21].

4.2.1 4.2.1 La Energia electrostatica

La energia electrostatica para un sistema con N particulas en tres dimensiones viene dada

por:

N

N
:E::E: q.9;
[Ty + vl

i=1j=1

!

thP‘
ng

Ecuacion 1
Donde q;q; son las cargas de las particulas i y j. El vector de red v tiene la forma:

v =v,a+v,b+ vzC

Donde cada v es un numero entero que genera el indice de la celda, reflejando la forma
de la caja bésica y teniendo en cuenta que la celda origen donde el valor es cero se omite

de la sumatoria.

Existen varias formas para realizar las sumas, pero la tradicional y mas utilizada es sumar
las celdas de acuerdo con la proximidad a la celda central, las celdas se van sumando en

secuencia en primer lugar aquellas en las que |v| =0, es decir, v = (0; 0; 0);
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la segunda capa incluird todas las celdas que se encuentren a una distancia L,es decir,
aquellas con vectores de celda: v = (xa, 0, 0); (0, £b, 0); (0, 0, +c) yasi sucesivamente

construyendo el sistema periodico como se muestra en la Figura 1.
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Figura 1. Representacion del método de Ewald [17]

Como se habia expresando anteriormente, las sumas de Ewald se basan en la division de
la energia potencial de interaccion, tienen como caracteristica principal transformar una
serie lenta y condicionalmente convergente en la suma de dos series rapidamente
convergentes mas un término constante [19], dichas sumas estan descritas por una suma

en el espacio reciproco, una en el espacio real y un término constante (ver ecuacion 2).

EEwald = Er + Em +E0

Ecuacion 2 Representacion de las sumas de Ewald
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La parte real esta caracterizada por las traslaciones de la distribucion periodica de

las cargas y se representa de la siguiente manera:

Ecuacion 3
donde N es el tamafio de la muestra; i y j son las posiciones; rij es el vector que va de la

posicion de carga gi a la posicion de la carga g;; y 7;; + n da la posicion con respecto al

centro de la distribucion.

erf(x) es la funcion de error complementario, la cual tiende a cero cuando x se incrementa,
lo cual es escogido para que sea suficientemente grande y pueda ser rapidamente

convergente, gracias al corto rango de esta funcién.

La notacion Z}lez. significa que el término donde i = j se ha omitido cuando n = 0, en

palabras mas comunes, cada particula interactGa con todas las demas particulas y todas las

imagenes de si mismo; pero no interactla con si misma.

Donde a es un parametro de ajuste cuyos valores son arbitrarios y r;; + n es el vector de

posicién que define la ubicacién de las cargas y de sus replicas periodicas.

La parte reciproca forma también una red periddica de cargas, la cual estd expresada de

acuerdo con la ecuacion 4.

k2

N N N
T
= —32 Z Z qlq]e4o<2cos(k )

k#0 i=1 j=1
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Ecuacion 4

Para esta ecuacion L es el volumen de la celda que se va a simular y k es un vector

del espacio reciproco.

Para completar las sumas de Ewald se tiene un termino constante, que corrige las
interacciones con sus imagenes introducidas de forma artificial en el espacio reciproco.

Este término esta dado mediante la ecuacion 5.

o N
E® = —Z q;
\/Ei=1

Ecuacion 5
De acuerdo a lo explicado anteriormente se tiene como resultado final para la

energia mediante las sumas de Ewal una expresion como la que se muestra en la ecuacion

qi J (6)

1 N N
Ewald = 1Z:(Z:Z:.—qerfc(oc2 |ri; +n|))
2 - |ri]' + nl Y

N N N 2 N
2m -k o« )
+ L—ZZZ%CH?‘*“ cos(k;r;;) +—%; qi

i=1 j=1

S
+
(=)

Ecuacion 6
Una descripcién mas detallada de estos resultados puede encontrarse en [22].

4.2.2 4.2.2 Interaccion dipolar

Interaccién dipolo — dipolo: La interaccion dipolo-dipolo es la observada entre un
dipolo positivo de una molécula polar con el dipolo negativo de otra. En los enlaces

covalentes polares, el atomo con mayor electronegatividad atrae los electrones hacia si,
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formandose un dipolo negativo en torno al mismo. En el atomo con menor
electronegatividad, el dipolo formado es de carga positiva, ya que cede parcialmente sus
electrones. Las atracciones electrostaticas entre dipolos de carga contraria, de diferentes

moléculas son las Ilamadas interacciones dipolo-dipolo.

Figura 2 Interaccion dipolo-dipolo entre moléculas de &cido clorhidrico

En la Figura 2 se observa un ejemplo de este tipo de interaccidn, entre moléculas de
acido clorhidrico, otro ejemplo puede ser el de las moléculas de cloruro de bromo. Las

interacciones dipolo-dipolo se representan con lineas punteadas en la Figura 3.

Cl

/ _ ‘.
® 0

Figura 3 Interaccion dipolo dipolo entre moléculas de cloruro de bromo

La fuerza de este tipo de interaccion es bastante débil, de un promedio de 4 kJ por

mol, en comparacion con la energia de enlaces covalentes o idnicos.

Existen varios tipos de interaccion dipolo-dipolo:
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Interaccion Dipolo permanente: Es el que ocurre entre dos moléculas cuyos
enlaces son covalentes polares, es decir, que forman dipolos por diferencia de

electronegatividad entre sus a&tomos.

Interaccion dipolo inducido: Se produce cuando en moléculas no polares, el
dipolo es inducido, por ejemplo mediante un campo eléctrico. También existen
interacciones entre un dipolo permanente y un dipolo inducido. Los iones también son
capaces de interaccionar con dipolos de moléculas, ya sean estos permanentes o inducidos.
La interaccion dipolo-dipolo puede suceder entre dos partes de la misma molécula, si ésta
es lo suficientemente grande. En un liquido, por ejemplo, las moléculas estan muy
cercanas entre si, unidas por fuerzas intermoleculares, por ejemplo interacciones dipolo-
dipolo. Cuanto mayor es la fuerza intermolecular que las une, mayor seré el punto de
ebullicion del liquido, dado que se necesitara mas energia para romper dichos enlaces.
Esto es lo que sucede con las moléculas de agua, que estan unidas por un tipo especial de
interaccion dipolo, el puente de hidrégeno. En el puente de hidrégeno de esta molécula el
dipolo positivo del &tomo de hidrogeno interacciona con el par libre de electrones del
atomo de oxigeno. Estos enlaces dan mayor cohesion a las moléculas y es la razon por la
cual el punto de ebullicion del agua es mucho maés alto del esperado para su peso
molecular. La interaccién dipolo-dipolo existe independientemente de otras fuerzas
intermoleculares, como las fuerzas de dispersion de London, donde los movimientos de
las moléculas causan dipolos temporarios que ejercen fuerzas de atraccion electrostatica

temporarias [23].
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Para una interaccion dipolo a dipolo se usan, en forma similar a su contraparte
electrostatica, tres contribuciones de las Sumas de Ewald. La expresion de la energia para

la interaccidn dipolo - dipolo queda expresada en la ecuacion 7.

N N
1
Ewald = EZ z z (i ) B(ry +m) — (g + 1) (p + r35)C (1 + m)

+ Z (1/11L3) (u; * K) (M,- * K) (4”2/Kz) exp (_K2/4K2) cos(K

k=0

N

N N
1 1
*ri]') —ZZK3 I«liz/37t/2+zzz /3L3 i*Hj

i=1 i=1j=1

Ecuacion 7

Donde y; y u; son dos dipolos (sean momentos eléctricos o magnéticos), rij es el
vector que va de la posicion de los dipolo y; a la posicion del dipolo x; , N es el tamafio

de muestray L es el volumen de la celda y los componentes B y C estan dados por

erfc(xr) + (zj%r)exp(—azrz)

B(r) = 3

Ecuacion 8

2 r¥)exp(—«? r?)

2«r
NG

c(r) = -

Ecuacion 9
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erf(x) es la funcion de error complementario la cual tiende a cero cuando x se
incrementa, su valor es elegido de tal manera que sea lo suficientemente grande para que

la suma pueda ser rdpidamente convergente gracias al corto rango de esta funcion.

Los valores de « se obtiene de acuerdo al peso de la parte real y reciproca y han

sido establecidos en otros trabajos alrededor de 2.0 [16]

Como se observa las sumas de Ewald de interacciones dipolo-dipolo son més

complejas que las sumas para las interacciones de carga-carga.

4.3 Meétodo de Monte Carlo

Los primeros anélisis tipo Monte Carlo datan de finales del siglo XIX [24], en el
laboratorio de los Alamos, mientras Stan Ulam y John Von Neumann investigaban el
movimiento aleatorio de los neutrones. Estos analisis mostraron un gran desarrollo con la
era de la computacién y el uso de datos simulados, constituyéndose en la actualidad en
una importante herramienta para el desarrollo de teorias y métodos matematicos. Esta
técnica se ha venido aplicando en diferentes ambitos, y se ha convertido en el método mas
importante para solucionar problemas fisicos estadisticos, cuyo objetivo es generar un
conjunto representativo de configuraciones aleatorias para acceder a cantidades
termodinamicas del sistema en el que se esta interesado, pasando de un estado a otro por
medio de una cadena de Markov a través del espacio de configuraciones, sin la necesidad

de resolver el sistema analiticamente o realizar una enumeracion exacta [25].
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Un proceso de Markov es el mecanismo por el cual dado un estado i se genera un
nuevo estado v del sistema. Esta transicion se hace de una forma aleatoria, y la
probabilidad de generar el estado v a partir del estado pn estd dada por la probabilidad de

transicion P (u — v), la cual debe estar normalizada [10].

ZP(M—>V)=1

Ecuacion 10

Puede decirse entonces que este método es un proceso estocastico numeérico, es
decir, una secuencia de estados cuya evolucidn viene determinada por sucesos aleatorios.
En el método de Monte Carlo se simula directamente el proceso en estudio, creando un
modelo del sistema y haciéndolo pasar sobre una gran cantidad de estados posibles que se
calculan estadisticamente. Esto se hace de acuerdo a una cierta distribucion probabilistica
que calcula los valores esperados de los observables fisicos deseados. La estimacion nunca
se realizara dentro de los limites dados con certeza, pero solo, si el nimero de pruebas es

grande, con gran probabilidad. (Afirmacion de Metrdpolis y Ulam en 1949)[26].

4.4 Mecanica estadistica

Al estudiar sistemas compuestos por un nimero muy grande de componentes
atomicos, la fisica deja de lado la propuesta de analizar detalladamente trayectorias o
estados cuanticos, y busca un método estadistico basado en probabilidades que prevalece

sobre los conceptos de Orbitas exactamente prescriptas. La mecanica estadistica del
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equilibrio clasica o cuantica conduce a predicciones tedricas acerca del equilibrio térmico

de un sistema fisico sobre la base de cuatro etapas conceptuales [27].

e La especificacion o enumeracion de los estados microscopicos del sistema.

e Un conjunto hipotético de sistemas repetidos [28].

e El postulado de igual probabilidad de los microestados de un sistema aislado.

e Las técnicas para el célculo de las probabilidades y los promedios de las

variables dindmicas del sistema.

La mecanica estadistica provee una explicacion de la termodinamica clasica a partir
de la teoria atémica, y permite el calculo de los potenciales termodinamicos y de otras
propiedades de un cuerpo. La mecanica estadistica se ocupa también de procesos fuera

de equilibrio.

Para un sistema que mantiene fijo el nUmero de particulas y la temperatura se
demostro que la probabilidad de encontrar al sistema en un estado particular E;, [28] esta

dada por:

£y (14)

e(_KBT)

i= 7

Ecuacion 11

Donde Efi, es la energia del estado i, K5 es la constante de Boltzmann y Z es la funcion de

particion, que se define como

Z =Y e(~E;/KsT). (15)

Ecuacion 12
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Para un sistema en equilibrio, el valor de un observable A, puede calcularse mediante

i

Ecuacion 13

Por otro lado, el valor esperado de la energia interna (Eint), del sistema es:

1
i i

Ecuacion 14

4.5 Algoritmo metropolis

El algoritmo metrdpolis aplica el muestreo por importancia, ya que las muestras se
toman siguiendo una distribucion de probabilidad no uniforme. Este algoritmo es un
método de cadenas de Markov [29] para simular distribuciones multivariadas, es utilizado
principalmente para simular observables de distribuciones dificiles de manejar [26] y se

describe de la siguiente manera:
El algoritmo Metropoli se describe mediante los siguientes pasos

Se establece una configuracion inicial del sistema.

Se visita un sitio de red y se intenta una movida o inversion del espin.

Se calcula el cambio en la energia AE por dicha inversion

Si AE es menor o igual a cero se acepta dicha inversion y se va al paso 2.
Si AE es positivo se calcula W=exp(—AE/KBT)

o a k~ w b -

Se genera un numero aleatorio r en el intervalo [0,1].

42



7. Si r < W se acepta la nueva configuracion; en otro caso se mantiene la
configuracién inicial.

8. Sevaal paso 2 hasta completar la visita completa de los espines del sistema.

9. Se calculan los observables deseados.

10. Se repiten los pasos 2 a 8 para colectar un numero suficiente de configuraciones.

11. Se calculan los promedios sobre el ensamble

4.6 Modelos de espines

4.6.1 Modelo de Ising

Es un modelo magnético y fue propuesto por el fisico Aleman Ernest Ising para
explicar la transicién de fase que existe en los materiales magnéticos al variar la
temperatura, inicialmente fue desarrollado para una sola dimensién. El sistema que
estudiaba Ernest no tenia transiciones de fase, por esta razon concluyo inicialmente que
para ninguna otra dimension existian, pero mas adelante en 1944, Lars Onsager, hizo el
analisis para dos dimensiones, encontrando una solucién mas acertada para las
propiedades térmicas de una red LxL, con condiciones de frontera periddicas. En este
analisis se observo una transicion de fase de segundo orden con divergencias en el calor

especifico, la susceptibilidad y la longitud de correlacion [30].

El modelo de Ising en dos dimensiones estad conformado por una matriz de LXL
espines S; que pueden tomar solo dos valores +1 6 -1. Cada espin interactla con cuatro
vecinos que estan inmediatamente a su alrededor en la matriz, el superior, inferior, a la
izquierda y a su derecha. Ademas, para simular que la matriz es infinita, a los espines que

se encuentran en los extremos de la matriz se les asocia como vecinos los espines del otro
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extremo de la matriz, duplicando asi la matriz LXL infinitamente y llenando el espacio

bidimensional con conjuntos de puntos LXL idénticos.

El nimero de posibles configuraciones del sistema es 2L*L [31], cada una de las
cuales tiene una energia, la cual se puede determinar por el Hamiltoniano con un campo
magnético h , tomando la siguiente forma:

H=—]Zs,-—ﬁz.s,-

)] ®

Ecuacion 15

En esta ecuacion iy j representan las diferentes posiciones de los espines dentro
de la red de iones, J es el pardmetro de acoplamiento entre los espines, para este trabajo

es constante, aunque para para cada espin podria ser variable.

Jij = —J; de esta manera si el sisttma es FM J >0, si es AFM J <0, no hay

magnetizacion si J = 0 [30].

Y por ultimo se tiene el parametro H, el cual es un campo escalar externo, que en
el Hamiltoniano ayudaré a que los espines se alineen con él, significando esto que los
espines tomen el mismo signo que el campo ya que de este modo se minimiza la energia,
La contribucion energética de este término, tendera a minimizarse cuando los momentos

magnéticos se alinean con la direccién del campo.

Este modelo tiene una funcion de particion que permite el calculo de variables

fisicas, como la magnetizacion, la susceptibilidad o el calor especifico mostrando
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claramente transiciones de fase muy propias de los materiales FM. A temperaturas
elevadas, todos los clusteres con espines paralelos son muy pequefios, en tanto que a bajas
temperaturas hay un gran cluster de espines paralelos (J>0) o antiparalelos (J<0). El
fundamento esencial de este modelo, y de muchos otros modelos magnéticos, es que el
magnetismo de un material en blogue, esta hecho por la combinacion de momentos de

dipolos magnéticos de muchos espines atomicos presentes en el material [32] [10].

4.6.2 Modelo de Heisemberg

El modelo de Heisenberg fue introducido en 1928 y discutido con algun detalle
como un modelo para ferromagnetismo en el libro de Van Vleck de 1932 [33]. El
formalismo matematico para la solucion del modelo de Heisemberg fue desarrollado a
través del modelo de Potts [3]. Este modelo, junto con el método de Monte Carlo,
permiten simular la energia de un sistema cuando éste pasa a través de una serie de estados
asociados a cierta probabilidad, hasta alcanzar el equilibrio termodinamico [3]. Después
de alcanzar este estado, se proceden a calcular los promedios de los observables de interés,
que para el caso de estudio puede ser, energia, magnetizacion, susceptibilidad magnética

o el calor especifico.

El modelo de Heisenberg involucra vectores de giro clasicos S; unitarios, que

interactUan a través de un Hamiltoniano dado por los siguientes términos:

Hpy = Hexep + Hdip+Hanis + Hfield

Ecuacion 16
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Donde el primer término representa la energia de intercambio, que es un efecto
cuéntico que surge del traslape de las funciones de onda vecinas entre los &tomos del material,

representada asi:

Hexch = _] z §i *§j

<ij>
Ecuacion 17

El segundo término representa la interaccion dipolar. En este trabajo se utilizaran
las sumas de Ewald descritas anteriormente en la ecuacion (7), en su forma dipolo-dipolo

para la interaccion dipolar.

El tercer término representa la anisotropia, que se puede describir como otra contribucién a la
energia que depende de la direccidn de la magnetizacion respecto a los ejes cristalograficos del

material.

Hunis = k Z (S]?)Z
i

Ecuacion 18

Donde K es la constante de anisotropia que depende de la temperatura y S es la

componente es z del momento magnético S;.

Y por ultimo se tiene el término de campo externo,

Hfiela = h Z Sj (13)
i

Ecuacion 19
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donde h es el campo magnético y S es la componente es z del momento magnético S;.

Este hamiltoniano describe muchos sistemas magnéticos fisicamente interesantes, en los
cuales se puede estudiar la energia, la magnetizacion, la susceptibilidad, las curvas de

histéresis, entre otros.

4.7 Perovskytas y Manganita

Las perovskitas son éxidos mixtos con estequiometria ABOsz. Una de las
caracteristicas distintivas de las perovskitas respecto de otras familias de 6xidos es la gran
variedad de sustituciones que puede aceptar su estructura cristalografica. El Ba, el Ky los
lantanidos son ejemplos de los aproximadamente 25 elementos que pueden ocupar la
posicién A. Por otra parte, se conocen casi 50 elementos de la tabla periddica capaces de
ocupar el sitio B. En la Figura 4 se muestra la estructura cubica ideal (grupo espacial

Pm3m) de un 6xido con estructura de perovskita.

Las manganitas son compuestos con estructura cubica tipo perovskita. Segun
Jonker y Van Santen, el término manganita inicialmente se aplicaba solo a los compuestos
que contuvieran iones de manganeso tetravalentes Mn**; sin embargo, por facilidad, ellos
aclararon que se podria utilizar el término manganita para compuestos que contengan
manganeso trivalente o tetravalente indiscriminadamente. Los sitios A son iones que
pueden ser metales de tierras raras y/o tierras alcalinas, tales como Ca?*, Sr**, Ba** y La®*

entre otros, los sitios B son los iones de Mn** y Mn** y los sitios O son los iones 0%
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El LaixSrxMnO3z (LSMO) es uno de los compuestos pertenecientes a la familia de
las manganitas mas estudiados. Una de las razones para esta popularidad es su conocido
efecto de MR, con mayores temperaturas criticas que en otras manganitas y la posibilidad
de analizar el compuesto para todo el rango de concentraciones de Sr. En el compuesto
La1-xSrkMnOs el manganeso se encuentra en forma trivalente y tetravalente Mn 31,

Mn*y.

En general, dependiendo del nivel de dopaje x en las manganitas, se tendra una
mayor o menor presencia de atomos de manganeso Mn 3*1.x o Mn**, favoreciendo uno u
otro tipo de interaccion, esto es, de largo o corto alcance. Por ejemplo, en un extremo del
dopaje podemos tener el compuesto CaMnOs , con presencia de Mn**, donde la
interaccion dominante es la dipolar [34]. Al ir aumentando la sustitucion de estos iones
por iones Mn 3, este tipo de interaccion va disminuyendo practicamente hasta
desaparecer, dando lugar a fenédmenos de corto alcance como el del doble intercambio
entre estos dos iones, y al dominio de comportamientos de tipo FM o AF. Por lo anterior
cualquier modelo que pretenda estudiar esta familia de compuestos debe tener en cuenta

ambos tipos de interaccion.
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Figura 4 Estructura cristalografica de una manganita tipo perovskita

4.8 Paralelizacion

La programacion paralela tiene sus inicios en los afios 50, con el objetivo de
construir una méaquina con capacidad de procesamiento 100 veces mayor de cualquier otra
disponible. Lo que se buscaba era una maquina para disminuir el tiempo total de ejecucion
de aplicaciones, conseguir resolver problemas mas complejos, de grandes dimensiones, y
proporcionar concurrencia, 0 sea, permitir la ejecucion simultanea de tareas y esta sigue

siendo la razon por la que se busca realizar paralizacion en los programas.

La paralizacion de algoritmos se usa fundamentalmente para aumentar la velocidad
del recorrido secuencial de las tareas programadas y asi obtener resultados de manera mas
rapida, en otras palabras, paralelizar es una funcién que realiza el procesador para ejecutar

varias tareas al mismo tiempo sin afectar los resultados [35]

En la actualidad hay dos grandes arquitecturas que permiten implementar un

problema de forma paralela: CPU y GPU. La CPU puede incluir algunos cientos de
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nucleos, mientras que en GPU puede tener miles de ndcleos, lo anterior no significa que
la GPU tenga mejor desemperio que la CPU ya que un solo nucleo de CPU es muy superior
a uno de GPU, pero la GPU esta optimizada para gestionar la memoria de forma paralela,
teniendo en cuenta el consumo de memoria ram, pues esta memoria es menor para cada

nacleo GPU que para el de CPU.

Existen varias librerias las cuales ayudan a la hora de paralelizar:

48.1 OpenMP

OpenMP (Open Multi-Processing) es una interfaz de programa de aplicacion API
(Application Program Interface) que posibilita la programacion paralela en entornos
multiprocesador con memoria compartida [36] y la concurrencia en varios lenguajes de
programacion que, para el caso, es muy usada en Fortran ayudando a una parelelizacion
optimizada. OpenMP es un modelo de programacién portable y escalable de un manejo
simple y flexible para el desarrollo de aplicaciones paralelas, debido a su escalabilidad se
puede correr en computadores de escritorio hasta computadores con altos desempefios

como supercomputadoras.

Lo que busca OpenMP es dividir una tarea muy pesada en varios hilos con menor
peso, para luego recolectar sus resultados al final y unirlos en un solo resultado. OpenMP
esté disefiado para maquinas multiprocesador/nucleo, memoria compartida como se puede

observar en la Figura 5.
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CPU Memoria CPU
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Figura 5 Memoria Compartida OpenMP

Los programas basados OpenMP logran paralelismo exclusivamente a través del
uso de hilos, teniendo en cuenta que un hilo es la unidad de procesamiento méas pequefia
que puede programar un sistema operativo. La idea de una subrutina que se puede
programar para ejecutarse de forma autdnoma podria ayudar a explicar qué es un hilo. Los
hilos existen dentro de los recursos de un solo proceso. Sin el proceso, dejan de existir, la

paralelizacion en OpenMP se puede apreciar en la Figura 6.

master thread . .
el 2 B e teads
. threads .
K . threads .
parallel region parallel region parallel region

Figura 6 Paralizacion con OpenMP
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4.8.2 OpenACC

OpenACC es un modelo de programacion paralelo portétil relativamente nuevo,
data de 2011, el cual permite a los programadores de Fortran, C y (hasta cierto punto) C
++ aprovechar el poder de los sistemas de arquitecturas y plataformas de hardware HPC
(High performance Computing) heterogéneas, con un esfuerzo de programacion
significativamente menor que el requerido con un modelo de bajo nivel. Este modelo de
programacion esté disefiado para el usuario, para cientificos e ingenieros interesados en

mejorar el tiempo de procesamiento de sus cddigos [37].

OpenACC permite a los programadores usar directivas de compilacion simples
para identificar qué areas de codigo a acelerar, sin necesidad de modificar el codigo
subyacente. Al identificar los segmentos de codigo paralelos, las directivas de OpenACC
permiten al compilador hacer el trabajo de mapear el calculo en el acelerador; este también
permite que el cadigo sea ejecutado por un acelerador conectado, como una GPU. Por lo
tanto, OpenACC permite la programacion hibrida de CPU + GPU e intenta obtener lo

mejor del mundo secuencial y paralelo. Ademas, utiliza la CPU para optimizar la porcion
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secuencial del cédigo y usa el acelerador para ejecutar la porcion paralela del codigo,

como se puede apreciar en la Figura 7.

Figura 7 Modelo de Ejecucion OpenACC

53



5 METODOLOGIA

Para realizar la simulacion se utilizé una metodologia incremental basada en la
creacion de prototipos evolutivos, los cuales se van refinando a medida que se analizan
los resultados. Esta metodologia se encarga del desarrollo de disefios para que sean
analizados e implementados y pasar a uno mejorado a medida que se realizan nuevas
especificaciones. Esta metodologia es de gran utilidad en proyectos en los cuales se desea
refinar los requerimientos a medida que se va realizando el desarrollo, pues como se dijo
anteriormente aprovecha la retroalimentacion obtenida del prototipo anterior para generar

nuevos disefios de prototipos con una mejor calidad y eliminando asi errores observados.

Este tipo de metodologia se inicia con la definicidn de los objetivos globales para
el software, luego se identifican los requisitos conocidos y las areas del esquema en donde
es necesario realizar mas énfasis, para asi tener una vision mas amplia y clara de lo que se
desea construir. EI modelo es basicamente prueba y error ya que si no se obtienen los
resultados esperados significa que la prueba fall6 por lo cual se debe corregir el error que
se tenga hasta obtener los resultados y quedé satisfecho. Ademas cada prototipo debe ser
construido en poco tiempo, usando los algoritmos adecuados y a partir de estos, finalmente

se puede obtener una version final con un desarrollo claro, organizado y refinado.

Cada iteracion genera un prototipo cada vez mas evolucionado, y cada uno es
guardado por si en determinado momento se desea volver a él, de esta manera cuando se

requieran los prototipos se pueden volver a utilizar una y otra vez, pues el codigo fuente
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es reutilizable. Este paradigma de programacion se compone de las siguientes etapas, las

cuales se muestran en la Figura 8.

Comienzo

Parada \
\ Recoleccion y
refinamiento

de requisitos

Producto de Diseiio
ingenieria S z ripido

- ) < e

- - %
-
- - =
- - S o
- - 7 =
-
refinamiento g 2 Construccion
del -7 del
prototipo prototipo

Evaluacién del
prototipo por
el cliente

Figura 8 Metodologia por prototipos, Tomado de libro de Pressman (2005)
A continuacién se describen cada una de las etapas del ciclo de vida elegido que

forman parte de la metodologia.

1. Recoleccion y refinamiento de requisitos: Se realiza un analisis de las
necesidades para determinar las caracteristicas y funcionalidades del software a
desarrollar, determinando la factibilidad y especificando todo lo que debe hacer el

sistema sin entrar en detalles técnicos.

2. Disefio rapido: En esta etapa se describe la estructura interna del software, se
define lenguaje de programacion, se desarrollan diagramas de flujo de las
actividades y alcances, verificando la estructura de control, el tamafio, los

algoritmos basicos.
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3. Construccion del prototipo: Se programan los requisitos especificados haciendo
uso de las estructuras de datos disefiadas en la fase anterior en forma legible para

la maquina, desarrollando asi un prototipo.

4. Evaluacion del prototipo: Consiste en lograr un funcionamiento adecuado del
producto incluyendo objetivos definidos en las fases anteriores. La evaluacion
debe asegurar que se han probado todas las sentencias del mismo, y que en las
funciones externas se han realizado pruebas que aseguren que la entrada definida
produce los resultados que se esperan realmente. Se verifica que todos los

componentes del sistema funcionen correctamente y cumplen con los requisitos.

5. Refinamiento del prototipo: Es un aumento de la funcionalidad del sistema, para
luego volver a la especificacion de los requisitos y aumentar las necesidades del
prototipo o continuar, si se logro el objetivo y alcance deseados, en la iteracién

gue esta terminando.

6. Producto de ingenieria: Es una transicién adecuada de los prototipos, realizada
para obtener el producto final, después de haber sido refinado durante varias

iteraciones.

Para este proyecto se realizaron 5 prototipos, cada uno fue una etapa de la
metodologia, utilizando como lenguaje de programacion Fortran 95 y como entorno de
desarrollo Silverfrost Plato Version 4.7; antes de describir cada uno de los prototipos es

importante realizar las siguientes aclaraciones.
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Para modelar el comportamiento magnético de compuestos de manganitas tipo
perovskita se elegira una estructura de simulacion con celdas unitarias cubicas. Este
acercamiento esta de acuerdo con a las estructuras reales observadas en esta familia [32]
(ver Figura5). Debe aclararse que este comportamiento cubico para la celda unitaria puede
cambiar un poco debido a deformaciones causadas por el dopaje, o la temperatura, la

presion, entre otros.

Debido a que el comportamiento magnético en las manganitas esta dominado por
el momento magnético de los iones de manganeso, este modelo de celdas se representara
mediante una reticula de posiciones (i,j,k) en la cual cada posicion representa un ion de
manganeso. En este trabajo no se ajustaran los parametros del modelo a ninguna
manganita en particular. Sin embargo, cabe la posibilidad de hacerlo utilizando
informacion experimental del compuesto de interés como es la temperatura critica del
material y la constante de red mediante procedimientos ya explorados por otros autores

[3], [11], [12], [38].

Para el presente estudio se eligieron tamafios de muestrade L=2, 3,4,5y 6 y con
corridas hasta de 10000 pasos de Monte Carlo. Lo anterior para realizar comparaciones

de tiempos de coémputo entre los algoritmos empleados.

Los prototipos implementados seran explicados brevemente a continuacion.
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5.1 Prototipo 1: Célculo de energia de estructuras tipo manganita sin tener en

cuenta la Interaccion Dipolar

Para la creacion de este primer prototipo se inicidé con una muestra plana y mediante
la implementacién del método de Ising (hamiltoniano dado por la ecuaciéon 11) para
muestras de varios tamafos (2, 4, 6, 8, 10...20) empleando 10000 pasos Monte Carlo
como una primera verificacion de la comprension del proceso. Seguidamente se realizo la
implementacién con el modelo de Heisemberg (hamiltoniano dado en la ecuacion 12) sin
incluir el término de interaccién dipolar. Se crearon muestras espaciales de diferentes
tamanos (2, 4, 6, 8, 10...20), para un rango de temperaturas de 0.1 en 0.1 hasta 10.0. Se
realiz6 el célculo de la energia en el estado termodinamico mediante el método Monte
Carlo a traves del algoritmo Metrdpolis descrito en la seccion de marco tedrico, el cual
mediante muestreo por importancia, permite obtener distribuciones multivariadas, y
realizar el calculo de la energia actual y de la energia de prueba, para cada punto de la red.
Para este modelo se obtuvieron los observables fisicos energia, magnetizacion y
susceptibilidad que resultaron ser comparables a los resultados reportados en la literatura.

Para la simulacion de los ciclos de histéresis se procede de la forma descrita en el
parrafo anterior cambiando la variable temperatura por la variable campo magnético
externo. Los estados de la muestra se recorren con el algoritmo Metropoli para cada valor

de campo dentro de un rango de 4 a -4 unidades de J y de regreso desde -4 hasta 4.
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5.2 Prototipo 2: Célculo de energia de estructuras tipo manganita teniendo en
cuenta la interaccién dipolar: Radio de corte

Para la realizacion de este segundo prototipo se retomo la version anterior, a la cual
se adiciono en el Hamiltoniano un término de interaccion dipolar. La suma respectiva se
realiz6 mediante la estrategia de emplear radios de corte. Se realizaron pruebas, con pocos
pasos Monte Carlo, para diferentes radios de corte (3, 4, 5, 6, ... 17, 20, 25, 28), con el
fin de determinar los tiempos necesarios para las corridas y la convergencia de la suma.
Se implementd el método de Monte Carlo repitiendo cada una de las iteraciones de los
calculos de energia y seguidamente se obtuvieron los observables fisicos para un rango
pequefio de temperatura (0.1 en 0.1 hasta 4.0). La intencion de este prototipo fue
determinar los tiempos necesarios para llevar a cabo el célculo de energia en funcién de

los radios de corte seleccionados.

5.3 Prototipo 3: Célculo de energia para estructuras tipo manganita con

interaccién dipolar: Sumas de Ewald

Basado en el prototipo anterior se procedi6 a implementar las sumas de Ewald en el
calculo de la interaccion dipolar tal como se describen en la ecuacion 7; estas sumas tienen

una complejidad tanto matematica como computacional.

Para esta iteracion se crea una muestra tridimensional donde asignan los espines a
una estructura en bloque de manera aleatoria, definiendo dipolos magnéticos en cada
punto de la red, con condiciones periddicas y se proceden a realizar pruebas para asi

definir unas condiciones de entrada confiables.
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Para este proceso se realiza un estudio de la relajacion mediante la identificacion
del nimero de pasos de Monte Carlo necesarios para la relajacion del sistema. Lo anterior
para asegurar que los promedios para el calculo de los observables realmente se hagan en
el equilibrio termodinamico del sistema, realizando corridas con 100, 1000 y 10000 pasos

de Monte Carlo.

Por otro lado se realizaron diferentes corridas variando la J de intercambio, la cual
permite observar que al ser incrementada, los espines tienden a alinearse con mayor
facilidad a altas temperaturas por lo que la temperatura critica aumenta con este
incremento. Igualmente se varid la constante de interaccion dipolar (g), con diferentes

tamarios, pasos de Montecarlo y temperaturas.

Es de anotar que los observables fueron evaluados promediando los resultados de

utilizar 5 semillas diferentes en el generador de nimeros aleatorios de Monte Carlo.

5.4 Prototipo 4: Optimizacion de codigo del prototipo anterior

Después de tener un prototipo del algoritmo funcional se busca optimizar el tiempo
de procesamiento, para esta iteracion se realiza una revision a fondo de cada uno de los
blogues de cddigo y su funcionalidad, buscando siempre consumir el menor tiempo
posible de procesamiento. Para este proceso era importante escribir lo menos posible en
disco, es decir, se implemento un caché de resultados en memoria RAM, debido a que este
proceso es el que consumia mas tiempo; esto se hizo guardando informacion en arreglos
que se pudieran consultar sin necedad de abrir archivos y ser leidos de nuevo. También se

busca delimitar la informacion que se debia guardar, y tener la menor cantidad de ciclos
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anidados y recorrer arreglos tridimensionales en un solo ciclo. De esta manera, en el
siguiente prototipo seria posible distribuir tareas equitativas a varios nucleos del

computador.

5.5 Prototipo 5: Paralelizacion del prototipo anterior

En este prototipo ya se tiene un codigo depurado y optimizado para proceder a ser
paralelizado mediante dos librerias OpenMP y OpenACC, las cuales necesitan de paquetes

instalados en el sistema.

Una vez configurados los computadores para este tipo de arquitecturas se procede a
realizar la eleccion de los bloques de codigo a paralelizar y las respectivas pruebas de
tiempo en los diferentes equipos a los que se tenia acceso, los cuales se describen en la
Tabla 1. Los tiempos de corrida tienden a variar en los diferentes equipos, dadas sus
caracteristicas propias y teniendo en cuenta que solo en dos de los equipos se pueden

realizar pruebas a nivel GPU.

En la siguiente Figura 9 se muestras los 5 prototipos implementados

. Calculo de ’
Calculo de Célculo de

energias sin

energias con
interaccion
Dipolar y radio
de corte

energia con Optimizacion
Sumas de de codigo
Ewald

Paralelizacion

interaccion
Dipolar

Figura 9 Prototipos implementados
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5.6 Marco experimental

Para la eleccién del nimero de pasos de Monte Carlo se realizaron las curvas de
relajacion y se decide trabajar con 10.000 y con un radio de corte de 800 el cual se toma
mayor a 10 veces el tiempo de relajacion integral calculado. De acuerdo a este criterio, las
simulaciones se efectuaron sobre 1.5 x 10* configuraciones (MCSmax) niimero maximo
de pasos de Monte Carlo, descartando los primeros 1 x 10* pasos. Para la constante de
intercambio (J) se realizan también las pruebas correspondientes, donde a mayores valores
de la constante de intercambio hay un mayor acople ferromagnético entre primeros
vecinos, lo cual implica a su vez la necesidad de mayores temperaturas para eliminar el

orden magnético, se decide trabajar con un J de 1.0.

El valor del parametro a se fijé en 0,5 ya que permitia convergencias mas rapidas en las

unas y ademas es un valor reportado en la literatura.

Se procede a variar los siguientes parametros:

Temperatura 0.1 a 10 Kz T en incrementos de 0.1.

Semillas en los generadores de nimeros aleatorios para las simulaciones.

La cantidad de pasos de MC para identificar un valor donde se estabiliza la energia.
Tamanos de la muestra.

La constante de intercambio J y de interaccion dipolar g.

Ejecucion en varios servidores.

5.6.1 Condiciones iniciales

Para iniciar el proceso de simulacion se debe tener un archivo con extension .Dat

en el cual se describen las condiciones con las que se llevara a cabo la corrida de la
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simulacion, permitiendo de esta manera variar pardmetros de inicio sin necesidad de

afectar el codigo. Los valores necesarios para la configuracion inicial del programa son:

(Ti): Es el valor que define la temperatura inicial en unidades de energia para iniciar los

calculos.

(Tf): Es el valor donde se define hasta que temperatura en unidades de energia se desea

trabajar.

(dT): Paso en la temperatura en unidades de energia.

(Ppy): Relacion de presion-maddulo de Young

(Mcsmax): Nimero maximo de pasos de Monte Carlo

(No): Corte en mcs a partir del cual calculamos los promedios

(E): Campo eléctrico para polarizacion

(1-x,2-y,3-z) (ic): Seleccidn de la direccion del campo

(Des): Seleccion, 1 para temperatura, 2 para campo:

(sp): Porcentaje de sitios con polarizacion (entre cero y uno):

(Jg=J/g): Constante de intercambio

(kg=k/g): Constante de anisotropia

(9): Constante de interaccion dipolar
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5.6.2 Equipos de computo utilizados

Para la ejecucion de los programas y la obtencién de resultados se utilizan los

equipos computo ubicados en diferentes lugares descritos en la Tabla 1, los cuales

permitieron realizar procesos a distintas velocidades, y realizar corridas de diferentes

programas y en distintos computadores al mismo tiempo. Se Debe tener en cuenta que las

comparaciones de tiempo se realizaron en dos equipos para medir el nivel de

paralelizacion con CPU (Gaia, Bioinfomaster.ird.fr) y para probar con GPU se realiz6 en

el Laboratorio realidad Virtual de la Universidad Autonoma de Manizales (UAM)

Tabla 1 Configuracién Equipos de computo

Nombre Ubicacion Tecnologia Core Ram Caleda- Sistema GPU
Cpu operativo
rizador
Intel(R)
Xeon(R)
Gaia UAM CPU E5-2630 16 32GB No Linux NO
v3 @ Ubuntu
2.40GHz 14.04.3
Intel(R)
Xeon(R)
Bioinfomaster.ird. Francia CPU E5-2630 12 64 SGE Linux No
fr V2 @
2.60GHz CentOS 7
Laboratorio Intel(R) GeForce
realidad Virtual Core(TM) i9- RTX 2080Ti
UAM 9900K CPU | 16 64 NO Linux 11GB
@ 3.60GHz Ubuntu Ram 2944
18.04.3 CudaCores
Intel(R)
Xeon(R)
BIOS Manizales CPU E5-2670 32 256 Slurm CentOS NO
0 @ 2.60GHz
6.7
Intel(R) 2 nvidia
Xeon(R) Tesla K20m
BIOS Manizales CPU E5-2670 32 256 Slurm CentOS 4.7GB Ram
0 @ 2.60GHz 2496
6.7 CudaCores
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5.7 Archivos de salida

Como resultado de la simulacién se obtienen como producto tres archivos con extension
.Dat de los cuales se puede obtener la informacion necesaria para realizar los respectivos

andlisis de los observables fisicos. Estos archivos se presentan de la siguiente manera:

Magnetizacion: Este archivo esta compuesto por 9 columnas las cuales describen,
temperatura, Energia promedio, Magnetizacién promedio en X, Magnetizacién promedio
en y, Magnetizacion promedio en XY, Magnetizacién promedio en Z, susceptibilidad,

susceptibilidad en XY y susceptibilidad en Z.

Posiciones_ini: Este archivo almacena las posiciones y los dipolos iniciales en 7 columnas
las cuales describen, posicion en i, posicion en j, posicion k, tipo de celda (1) con dipolo

magnético (2) sin dipolo magnético, dipolos en la posicién X, Yy Z.

Posiciones_Fin: Este archivo almacena las posiciones y los dipolos de configuracion, final
la simulacion en 7 columnas las cuales describen, temperatura, posicion en i, posicion en

J, posicién k y dipolos en la posicion X, Yy Z.
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6 RESULTADOS Y DISCUSION

En este capitulo se presentan los resultados de las simulaciones realizadas para
manganitas tipo pervoskitas partiendo de la implementacion de un modelo sencillo (Ising)
y pasando a un modelo méas completo (Heisemberg). Los resultados se presentan en tres
secciones; en la primera se incluye los observables fisicos sin tener en cuenta la
interaccion dipolar; en la segunda, se incluye la interaccion dipolar como término en el
Hamiltoniano y se emplean las sumas de Ewald y los Radios de Cortes para realizar el
calculo de las sumas. Y en latercera, se presentan los resultados de tiempos y rendimientos
cuando se realizan modificaciones y mejoras al programa tal como la opitimizacion del

codigo, la paralelizacion con OpenMP y OpenACC.

6.1 Calculo de los observables fisicos sin incluir la interaccion dipolar

Como un primer acercamiento al modelo de Heisemberg, se partié de un modelo basico
de Ising con el cual se calcularon energias, magnetizacion y susceptibilidad. A pesar de
su sencillez, este modelo contiene todos los elementos necesarios para estudiar
Hamiltonianos mas complejos mediante la dindmica de Monte Carlo. En las Figuras 10,
11, 12 se muestran las curvas de energia, magnetizacion y susceptibilidad en funcién de
la temperatura obtenidas para una muestra plana de 20 x 20 para 20000 pasos Montecarlo
mediante el modelo de Ising. Las curvas presentan el comportamiento esperado para este

tipo de sistemas lo cual verifica el adecuado funcionamiento del prototipo.
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Verificado el adecuado comportamiento del modelo de Ising, se procedié a construir el
modelo espacial de Heisemberg que, a diferencia del anterior, permite una direccion
aleatoria de los espines en el espacio. En la Figura 13 se observan las curvas de relajacion
para la energia de un sistema de tamario 4x4x4 cuando no se tiene en cuenta la interaccion
dipolar. Se debe tener en cuenta que las fluctuaciones siempre van a darse debido a que,

incluso a temperaturas bajas, existe la probabilidad de que la direccion del dipolo
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magnético pueda pasar de un estado de menor energia a uno de mayor. Se aprecia cdmo
se alcanzan niveles de estabilidad en tiempos superiores a 8000 pasos Monte Carlo y se
considera que realizar 10.000 pasos es suficiente para trabajar en el equilibrio

termodinamico.
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Figura 12 Susceptibilidad con modelo de Ising

De acuerdo con la Figura 14, es importante anotar que las curvas de energia tienden hacia
una curva maestra que se corresponde con un sistema en equilibrio termodindmico. El
resultado anterior permite concluir que se pueden realizar algunos analisis con 1000 pasos
para determinar comportamientos generales de los observables ahorrando tiempo de

computo, y dejar para los valores finales las corridas a 10000 pasos.
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En las Figuras 15, 16, 17 se muestran los resultados obtenidos con el modelo de

Heisemberg para una muestra de tamafio 20 x 20 x 20 sin tener en cuenta la interaccion

dipolar, estas curvas se obtuvieron con un J de intercambio igual a 1. Se evidencia el
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comportamiento clasico ampliamente reportado para un sistema de este tipo de sistemas,

verificando el buen comportamiento del programa.
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Se analizaron las variaciones debidas al J de intercambio para una muestra de 12

x 12 x 12 y para 1000 pasos. Los resultados se muestran en la Figura 18. Se observa que

al incrementarse el J de intercambio los momentos magnéticos tienden a alinearse con

mayor facilidad a altas temperaturas, por lo que la temperatura critica aumenta con este

incremento. A partir de estos analisis se selecciona el valor de J=1 para realizar las

siguientes simulaciones.

En las figuras 19 y 20 se presentan los resultados obtenidos del anélisis de tamafio
de la muestra para 1000 pasos Monte Carlo. Se muestran las curvas de susceptibilidad en
funcion de la temperatura y la variacién de la temperatura con el reciproco del tamafio. Se
identifica un aumento de la Tc con el aumento del tamafio de la muestra, lo cual se puede
explicar desde la teoria del escalamiento finito. Estos aumentos estan fuertemente ligados
a la diferencia de coordinacion entre los dipolos de la superficie del material y los dipolos
no superficiales, o a efectos relacionados con el peso que tiene la periodicidad de los

dipolos en muestras pequefias y grandes.
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6.2 Célculo de los observables fisicos incluyendo la interaccion dipolar

6.2.1 6.2.1 Mediante sumas de Ewald

Cuando se incluye el término de interaccién dipolar en el Hamiltoniano tipo Heisemberg
se encuentra que las curvas de relajacion sugieren trabajar el método promediando los
observables més alla de los 5000 pasos de Monte Carlo, sin embargo se observa que se
alcanza la estabilidad termodinamica para valores menores que cuando no se incluy6 la

interaccion dipolar.

Si bien, al incluir el término de interaccion dipolar las simulaciones tardan mas
tiempo, ya que los modelos incluyen operaciones mas complejas, estas simulaciones
generan la posibilidad de hacer mas realista el estudio del fendbmeno. A continuacion se
presentan los resultados obtenidos de los observables fisicos incluyendo el término de

interaccion dipolar.
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En las Figuras 22, 23, 24 se presentan algunas curvas de energia, magnetizacion y

susceptibilidad para una muestra de 5x5x5, con 1000 pasos Montecarlo y variando el valor

de g desde 0,010 a 2 para un J de intercambio igual a 1.
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Después de evidenciar el buen comportamiento del programa, se realiza un analisis
de la energia, la magnetizacion y la susceptibilidad para cuatro valores de g con 10000
pasos Monte Carlo, los resultados se presentan en las Figuras 23, 24, 25. Ademas, en la
Figura 28 se muestran los ciclos de histéresis obtenidos para una muestra de tamafo

5x5x5, con un valor de g=0.2 y variando el parametro J.
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En las curvas de magnetizacion (Figura 24) se observa como la interaccion dipolar
destruye el ordenamiento ferromagnético dando lugar a menores magnetizaciones a bajas
temperaturas y al surgimiento de nuevos ordenamientos, donde se conjugan las
interacciones de corto y largo alcance de naturaleza FM y AM. En la Figura 26 [39] se
observan configuraciones magnéticas experimentales de peliculas delgadas resultado de
una interaccion dipolar dominante. En la Figura 27 [3], se aprecia el resultado de
simulaciones como las realizadas en este trabajo para peliculas delgadas de manganitas
con fuerte interaccion dipolar. Dichas interacciones han sido calculadas por el método de

multipolo rapido.

Por otra parte, en las curvas de susceptibilidad (Figura 25) se observa una menor
definicion de los picos a medida que aumenta la interaccion dipolar, lo anterior debido al

menor orden ferromagnético que se ocasiona.
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Figura 26 Configuraciones magnéticas experimentales [39]

Figura 27 Configuraciones magnéticas simuladas [3]

Con relacion a los ciclos de histéresis, se observa en la figura 28 un
comportamiento tipico de esta clase de ciclos. Al aumentar el campo magnético aumenta
la magnetizacion hasta que el campo alcanza un valor llamado campo coercitivo en el cual
la magnetizacion cambia de signo abruptamente; luego de lo cual la magnetizacion sigue
aumentando de manera suave hasta alcanzar su maximo. Cuando el campo se barre en
sentido contrario, la disminucion en el campo hace que los dipolos magnéticos vayan

perdiendo alineacion con este campo de una manera suave. Cuando el campo magnético

77



externo es cero aln se presenta una magnetizacion remante (imanacién) debida a la
formacion de dominios ferromagnéticos en la muestra. Para romper estos dominios es
necesario que el campo magnetico aplicado siga disminuyendo hasta alcanzar un valor
negativo del campo coercitivo para el cual la magnetizacion se invierte nuevamente

formando un ciclo para la magnetizacion.
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Figura 28 Magnetizacion vs Campo Magnético

Valores mayores de la constante de intercambio J hacen que la interaccion
ferromagnética sea mas fuerte y por ende sea mas dificil romper los dominios en los ciclos
de histéresis, lo cual se evidencia en mayores campos coercitivos. Por otra parte, el
aumento en el pardmetro de interaccion dipolar g se traduce en menores valores de
magnetizacion remanente y menores campos coercitivos. En la Figura 28, se observan

valores de magnetizacién relativamente altos debido a un valor bajo del pardmetro g

(9=0.2).

78



A continuacion, se realiza un analisis de los observables fisicos en funcion del

tamafo de la muestra. En las Figuras 29 y 30 se muestran las curvas de energia y

magnetizacion para diferentes tamafios de la muestra. Se observan tendencias

caracteristicas esperadas en este tipo de estudios. Por otra parte, a medida que aumentan

las dimensiones de la muestra base (sin considerar las réplicas) los efectos de tamafio van

disminuyendo hasta que las simulaciones reflejan el comportamiento en bulk del material.

Esto puede observarse por el corrimiento de las curvas hacia una curva maestra al

aumentar el tamafio.
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6.2.2 6.2.2 Mediante radios de corte

Una primera aproximacion al célculo de la energia de interaccion dipolar es el uso de un
radio de corte para la sumatoria (sumas directas). En este caso la serie empleada es de
lenta convergencia y el uso de dichos radios de corte puede dar lugar a la aparicion de
momentos magnéticos inexistentes en la frontera de dicho radio de corte; lo cual, puede
Ilevar a resultados y a comportamientos no realistas o artificiales. La limitante para utilizar
radios de corte mas grandes es, como ya se habia mencionado, el tiempo de computo

requerido.

Se realizaron los célculos para muestras de diferentes tamafios mediante las sumas
totales empleando radios de corte. En la Tabla 2 se presentan los valores del tiempo
necesario para obtener la energia de dos muestras (4x4x4 y 8x8x8) con 1000 pasos Monte

Carlo en un rango de temperaturas de 0 a 4. En la Figura 31 se observa como a medida
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que aumenta el tamafio de la muestra los tiempos se hacen cada vez mayores aumentando

en forma exponencial para los mismos radios de corte.

Tabla 2 Tiempo en horas de computo para diferentes radios de Corte

Radios de Tiempo (h) [ Tiempo (h)

corte Muestra |Muestra
4X4AX4 8x8x8

1 0,04333 0,09556

2 0,06889 0,32222

3 0,14778 0,96667

4 0,26889 1,94444

5 0,50222 3,73333

6 0,86667 6,52222

7 1,33333 10

8 1,97778 15,14444

9 2,87778 23,94444

10 3,91111 35,45556

11 5,28889 50,68889

12 6,91111 65,23333

15 14,12222 190,32222

16 18,63333

17 21,87778

20 39,47778

25 110,16667

28 153,43333
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160
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Radios de corte
Figura 31 Tiempos de computo vs Radios de Corte

En la Figura 32 se muestran curvas de energia de interaccion dipolar vs

temperatura para diferentes radios de corte. Si bien los valores a radios mayores que 2

son cercanos, no se observa convergencia en los resultados para los radios elegidos. Por

otra parte, los tiempos computacionales se tornan cada vez mas prohibitivos conforme

aumente dicho radio.
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6.3 Resultados de comparacion de tiempos

En esta seccion, se presentan los resultados de la optimizacion del codigo, proceso
realizado con el objetivo de bajar los tiempos de ejecucién. En primer lugar se realizé
una revision detallada de cada porcion del codigo, especialmente en los lugares donde
se almacenan y se procesan la mayor cantidad de datos, con el fin de reducir el consumo

de tiempo.

Se realizaron varias pruebas para identificar los fragmentos donde se consumia
mas tiempo de procesamiento; se obtuvo como resultado el archivo de posiciones finales
donde se definid que no era necesario guardar todas las configuraciones sino las de bajas

temperaturas, en las cuales el sistema se estabiliza en configuraciones FM, AF o
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combinaciones entre estas dos. Se decide guardar las configuraciones finales de las
temperaturas de 0.5 a 0.1. Por otro lado el archivo de relajacion también tomaba
demasiado tiempo, ya que se guardaba informacion por cada paso de Monte Carlo y
teniendo en cuenta que las corridas se realizaban con 10000 pasos, eran 10000 veces las
que tenia que ir al disco a escribir. Por tanto, después de realizar el estudio de relajacion,
e identificar la cantidad de pasos de Monte Carlo necesarios para la estabilidad

termodinamica, este archivo se dejé de crear.

Otro aspecto importante en la optimizacion del algoritmo puede verse en la Figura
33, que muestra un fragmento del cédigo inicial donde se tenian 5 ciclos anidados que
computacionalmente se convertian en altos costos de ejecucion. Suponiendo que se tiene
una muestra de tamafio 5*5*5, la variable nion tendria un valor de 375, lo que significa
que los dos primeros ciclos se ejecutarian 140.625 veces para poder ir a los calculos
subsiguientes que se ejecutan 1000 veces. Es decir este fragmento del programa se
ejecutaria en total 140.625.000 veces, lo que genera un gran consumo de memoria y de
tiempo de procesamiento. Para evitar este proceso que consume tiempo de ejecucion se

decide partir el codigo como se puede observar en las Figuras 34 y 35.

En la Figura 34 se crea una matriz para almacenar los calculos realizados en los dos
primeros ciclos, de tal manera que en las siguientes iteraciones no se tengan que volver a
calcular estos valores, sino consultar los datos almacenados en una matriz. Lo anterior,
optimiza el proceso de calculo y por ende el tiempo de ejecucion. Los ciclos 3,4,5 de la
Figura 33 son transformados en un solo ciclo, tal como se muestra en la Figura 34, en el

cual es posible recorrer una matriz tridimensional con un solo ciclo. Después de tener la
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menor cantidad de ciclos anidados, se procede a realizar los procesos de paralelizacion
que consistieron basicamente en dividir los procesos y gestionar el envio de cada iteracion

a un hilo que este libre, de esta manera se ejecutaron varias iteraciones al tiempo.

1do a = 1,nion
2do b = 1,nion
ICONSULTA DATOS Y REALIZA OPERACIONES

2do i = —mmml, mmml
4do j = —mmmZ2, mmm2
_5do k = —mmm3, mmm3

if (xxxx) then
| CALCULO FARTE REAL
endif

enddo

enddo
enddo
enddo
enddo
Figura 33 Cddigo sin optimizar

do b = 1,nion**2
RECORRE UNA MATRIZ
| BIDIMENSIONAL, REALIZA
ICALCULOS Y LOS GUARDA
Z!EH OTERA MATRIZ
enddo |

Figura 34, Cadigo optimizado

En la Figura 35 se puede observar como se paralelizaron los fragmentos de cédigo,

identificando las variables compartidas y las libres. Este proceso de optimizacién y
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paralelizacion se realizo con cada uno de los fragmentos del codigo y es solo una muestra

de la funcién donde de calculan las sumas de Ewald.

do iter = 1, (var**3*nion**2)

3 4!RECC}RRE MATEIZ TRIDIMENSIONAL
I|CALCULA PARTE REAL DE LA SUMA

enddd

Figura 35, Cédigo optimizado

En la Tabla 3 (figura 36) se muestra como cambia el tiempo de ejecucion en
segundos para una muestra de tamarfio 4*4*4, con 40 temperaturas y 1000 pasos de Monte
Carlo con corte en 800 y un g de 0.5, por métodos diferentes. Se analiza un radio de corte
de 18 para el cual el tiempo de computo es similar al tiempo necesario por sumas de Ewald
con codigo optimizado. Se debe tener en cuenta que aunque los tiempos son similares los
radios de corte son un método aproximado mientas las sumas de Ewald son el método
exacto. Cuando se realizan paralelizaciones el codigo con Ewald los tiempos disminuyen

pasando de 197.600 segundos a 38.400 segundos.
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Tabla 3 Comparacion de tiempos
Metodo Tiempo Segundos

Interaccion dipolar con radio ~98.000
de corte de 18

Interaccion Dipolar con Ewald 197.600
con todos los DO

Interaccion Dipolar con Ewald 96.000
minimizando DO

Interaccion Dipolar con Ewald 47.200
Paralelizado OPENMP

Interaccion Dipolar con Ewald 38.400
Paralelizado Gpu OPENACC

Porcentaje de tiempos

100%
90%
80%
70%
60%
50%
40%
30%
20%
i =
0%

Interaccién Dipolar Interaccion Dipolar Interaccion Dipolar  Interaccion Dipolar
con Ewald con Ewald, cédigo con Ewald con Ewald
optimizado Paralelizado CPU Paralelizado GPU

Figura 36 Tiempo de ejecucion vs tamafio de la muestra paralelizado

En la Tabla 1, de la seccion de metodologia, se puede observar la configuracion de

cada uno de los equipos de computo usados para obtener resultados del programa, es de
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anotar que para las mediciones de tiempo solo se trabajaron sobre 3 equipos, el servidor
Gaia (UAM) y el cluster South Green, bajo el servidor maestro Bioinfomaster.ird.fr nodo
13 para medir tiempos de ejecucion a nivel CPU y Laboratorio realidad Virtual (UAM)
para medir tiempo de procesamiento utilizando GPU. En la Tabla 4 puede observarse los
tiempos de procesamiento para diferentes tamafios de muestra en los dos equipos de
computo elegidos para estas comparaciones. Es de aclarar que se decidio trabajar con estos
dos equipos porque eran los que tenian las configuraciones mas similares, ademas de ser
los equipos en los que el acceso para trabajar era menos restringido en cuanto a

disponibilidad.

Tabla 4 Comparacion de tiempos en servidores

Servidor ubleado en Francla Servidor Gala ubleado en la UAM
Tamafode la
muestra |2°2%2 3*3°3 4=4=4 E=5=§ 12 3°3°3 4=4°4 5=5*5
2.353 24,705 298,777 1128 465 2.378 26.085 118,755 565,72
2.282 54715 132,148 1124 455 2377 26.462 118,22 569,341
2.283 25441 135,375 1155, 554 2.382 26.%45 118,201 557,605
Tiempo de 5.013 41 562 259,136 455 21 2.373 26.114 118,255 558, 108
ejecud 6n en 4 854 53.552 131 BES 1148 158 2376 26.117 118,36 557,757
segundos 2312 25 134 045 455 75 2375 26.131 118,146 558 212
2232 35628 258 945 455 665 2380 26.126 118,115 558, 2596
2315 24584 152,124 1131 725 2376 26.120 118,544 557,133
227 21603 132 136 500, BBE 2.4M 26.119 118,560 550, 256
2245 41 054 208, 96 502 497 2375 26.176 118,032 580,42
Promedio 2 817 32692 205,301% B20,4263 238 26.241 118,360 560,5888
Desviaddn
estandar 1,117 12,559 82,48 335,592 0,015 0,271 0,304 4,801

Para este experimento se ejecut6 cada tamafio de muestra 10 veces y en cada uno

de los servidores, con el fin de determinar la reproducibilidad y la confiabilidad en los
tiempos obtenidos. Como se observa en la Figura 37 el tiempo de ejecucién en el servidor
Gaia ubicado en la Universidad Auténoma de Manizales es aproximadamente 32% mas

rapido en ejecucion que el Bioinfomaster.ird.fr ubicado en Europa, Pais Francia. Esta
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diferencia se podria explicar por la cantidad de Cores de cada equipo, pero es importante
resaltar que el momento de la ejecucion los Cores utilizados en el servidor Gaia eran
restringidos a 12 para que estuvieran en igualdad de condiciones. EIl tamafio de la memoria
Ram tampoco es una causa debido a que el programa consume solo 1024 MB (Figura 40),

un tamafio muy inferior al de la configuracion de los equipos.
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Figura 37 Tiempo de ejecucion en servidores

El Cluster de South Green ( https://bioinfo.ird.fr/) para realizar el proceso de

escritura de resultados utiliza la tecnologia NAS (Network Attached Storage), que
significa almacenamiento en red, dedicada a compartir la capacidad de almacenamiento
entre los servidores que componen el cllster a través de una red. Esta tecnologia altera el
tiempo de procesamiento en comparacion con el servidor de la UAM, en el que su proceso
de escritura es interno y no tiene que viajar por la red, lo que se constituye en una posible

causa en las diferencias de tiempo de procesamiento.
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En la Tabla 5 se puede observar como el tiempo de ejecucion va disminuyendo a

medida que se incrementan el nimero de cores, pero llega un momento donde el tiempo

se estabiliza e independientemente de la cantidad de cores usados, el tiempo ya no

disminuird y sera sostenido, lo que permitié elegir como numero indicado de cores para

trabajar el 10. Este experimento se realizd en el computador Gaia, repitiendo cada

ejecucion 10 veces para de esta manera obtener una desviacion estandar confiable.

Tabla 5 Tiempo de ejecucion por Core

Tiempo (en segundos) de ejecucion por Numero de Cores
Sequential
Seucencial
(1 Core) 2 4 6 8 10 12 16
240.038 219.096 150.535 141.403 131.490 118.360 118.952 119.138
240.125 219.948 150.438 141.425 131.659 118.280 118.983 119.095
240.095 219.845 150.587 141.000 131.590 118.361 118.972 119.110
Tiempo de 240.128 219.800 150.421 141.356 131.458 118.425 118.993 119.010
ejecucion 240.222 219.985 150.395 141.378 131.549 118.263 118.923 119.025
(Segundos) 240.120 219.984 150.478 141.325 131.643 118.364 118.941 119.125
240.048 219.905 150.532 141.501 131.489 118.398 118.884 119.142
240.225 219.000 150.463 141.478 131.542 118.355 118.942 119.133
240.100 219.892 150.389 141.381 131.568 118.302 118.872 119.098
240.119 219.803 150.502 141.429 131.656 118.300 118.962 119.102
Promedio 240.122 219.726 150.474 141.368 131.564 118.341 118.942 119.098
Desviacion
estandar 0,062 0,364 0,065 0,14 0,073 0,039 0,04 0,046

La forma de construccion de la Figura 38 fue mediante el calculé de aceleraciones,

el cual consiste en dividir el tiempo de ejecucion obtenido mediante el uso de una

estrategia paralela para los diferentes nimeros de ndcleos, y el tiempo de ejecucion

obtenido mediante una estrategia secuencial. Se obtiene como resultado la identificacion

de la cantidad méxima de Cores utilizados para este programa es de 10, ya que es en este

valor donde se estabiliza la aceleracion y los cambios en tiempo de ejecucion ya no son

significativos.
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Figura 38 Aceleracion de los cores

En la Figura 39 se muestra como la aceleracién se duplica reduciendo tiempo de
ejecucion en un 50 %. Por otra parte, en la Figura 40, se evidencia la variacion de los cores

y el consumo de memoria.

Tiempo de ejecucion en segundos vs nimero
de cores
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S O
o O
o O
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100.000

50.000
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0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
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Figura 39 Tiempo de ejecucion vs nimero de cores
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Figura 40 Variacién de Cores y consumo de memoria

En la Figura 41 se puede observar el tiempo de ejecucion en segundos de muestras
de diferentes tamarfios paralelizados a nivel CPU y GPU, se concluye que la diferencia
entre los tiempos de ejecucion de estos de estas dos técnicas es del 20%, con un valor

mayor para CPU.
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En la Figura 42 se puede observar como los resultados no cambian al implementar las

estrategias de paralelizacion, dado que al realizar cada cambio, los observables fueron

comparados de manera que no se alteraran el correcto funcionamiento de los algortimos

sino el tiempo de ejecucion.
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Figura 42 Comparacion resultados con Ewald sin paralelizar y paralelizado.
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7 CONCLUSIONES

Se ha encontrado que las sumas de Ewald planteadas en este trabajo para el calculo
de las interacciones de largo alcance son un método efectivo en relacion con el tiempo de
convergencia, el cual disminuye a medida que se realizan procesos de paralelizacion en

los cddigos de programacion.

De otra parte, es necesario darle mas peso a la interaccion dipolar dentro de las
simulaciones Monte Carlo para evidenciar cambios significativos en los observables

fisicos como se espera de acuerdo con resultados experimentales.

La metodologia usada fue una decision importante la cual permitid realizar un
desarrollo de la simulacion ordenado y claro, ademas de avanzar de manera segura al

poder verificar por cada prototipo los resultados.

El lenguaje de Programacion usado ha sido fortran el cual por ser un leguaje de
alto nivel, procedimental e imperativo, permite un buen desempefio en el momento de
realizar calculos nimeros, ayudando esto a un mejor desempefio en el desarrollo de la

simulacion.

Se implementaron modelos computacionales para el calculo de interacciones
magnéticas de corto y largo alcance en nanoestructuras periddicas empleando un
Hamiltoniano tipo Heisemberg con el método Monte Carlo junto con el algoritmo

Metropolis.
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Se desarrollaron algoritmos para el calculo de la interaccion dipolar magnetica

mediante los modelos de sumas directas y sumas de Ewald.

El modelo planteado puede ser usado para simular el comportamiento magnético
de nanoestructura de manganitas tipo perovskita dada la concordancia entre la geometria
cubica del modelo y la geometria cristalina de estos materiales para ciertos niveles de

dopaje.

Los observables obtenidos a partir de los modelos propuestos: energia,
magnetizacion, susceptibilidad y ciclos de histéresis reproducen comportamientos

tedricos y experimentales reportados en la literatura para el tipo de materiales propuestos.

Todo modelo que pretenda explicar el comportamiento magnético de este tipo de
materiales debe incluir el término de interaccidn dipolar, puesto que es un efecto presente
a bajos niveles de dopaje que puede dar lugar a fendmenos y a propiedades importantes.
No debe olvidarse que el fendmeno de la interaccion dipolar es de largo alcance y por
tanto puede generar campos significativos al trabajar con muestras de gran tamario

(infinitas).

El célculo de la interaccion dipolar mediante la sumas de Ewald conlleva a costos
computacionales elevados, sin embargo, es posible reducir los tiempos de manera
considerable mediante procedimientos de optimizacion de cédigo, consumo de memoria,

almacenamiento de informacion y paralelizacion.

Los cddigos que transformaron los ciclos Do...While anidados en ciclos mas

simples lograron una reduccion de tiempo alrededor de un 50% mediante cddigo limpio,
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optimizacion y reduccion de almacenamiento. El tiempo del paso anterior se pudo reducir
en un 50% mas, mediante métodos de paralelizacion con CPU encontrando el maximo
namero de core en el cual se obtiene la mayor reduccion de tiempo. Finalmente se reduce
en un 20% mas el valor anterior empleando técnicas de paralelizacion a nivel GPU.
Gracias a estas mejorar se obtiene una reduccion de la quinta parte del tiempo comparado

con el inicial.

El uso del cddigo optimizado, depurado y paralelizado en este trabajo es
significativo, debido a que puede permitir el estudio de muestras de mayor tamafio,

variando sus configuraciones con menores tiempos de ejecucion.
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8 TRABAJOS FUTUROS Y SOCIALIZACION DE RESULTADOS

8.1 Trabajos futuros

Como trabajo futuro se podria optimizar mas el codigo para que al ser paralelizado
a nivel GPU se tenga una mayor disminucion en el tiempo de ejecucidn, esto podria
realizarse con plataformas de paralelizacion mas avanzadas como son CUDA o con
modelos que permitan la ejecucion del cddigo en varios nodos de un Cluster, los cuales se

componen de varias maquinas independientes conectadas por una red.

También se puede explorar el modelo genérico aqui desarrollado en la simulacién
de las propiedades magnéticas de una manganita en particular ajustando parametros como

temperatura critica, nivel dopaje y valores del parametro de red.

Desde el punto de vista computacional, se sugiere formalizar ain mas el usos de
librerias y plataformas de computacion en paralelo para optimizar este tipo de

simulaciones, haciendo codigo mas granular y utilizando

8.2 Socializacién de resultados

Con los resultados de este trabajo se realizé una ponencia en Las XVII jornadas de
Ingenieria Liderazgo + Emprendimiento realizadas en la universidad de Caldas del 11 al

13 de septiembre de 2018.
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Se encuentra en escritura un articulo de investigacion con los resultados de este

trabajo, el cual se espera enviar a revista indexada en el mes de noviembre del presente.

Se ha realizado la creacion de un semillero de investigacion en modelamiento y
simulacion de materiales en el grupo de investigacion en fisica y matematica de la UAM,

al cual pertenecen 4 estudiantes de diferentes programas de la Universidad.
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