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Quarks no Computador

m Estudo da Fisica de Particulas Elementares
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Quarks no Computador

m Estudo da Fisica de Particulas Elementares
m Estranhas propriedades dos quarks

m QCD narede

m Simulacoes numeéricas

m Resultados
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Modelo Padrao das Particulas Elementares:

guarks e leptons (fermions)
+ suas interagoes (bosons)
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Modelo Padrao das

quarks e

Particulas Elementares:

eptons (féermions)

+ suas interagoes (bosons)

Prétons e néutrons nao sao elementares,
sao formados por quarks!
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Modelo Padrao das Particulas Elementares:

guarks e leptons (fermions)
+ suas interagoes (bosons)

Prétons e néutrons nao sao elementares,
sao formados por quarks!

A (Nossa) Massa vem do Higgs??
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Quarks: Estranhas Propriedades
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Quarks: Estranhas Propriedades

m carga elétrica fracionaria (!!)
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Quarks: Estranhas Propriedades

m carga elétrica fracionaria (!!)

m carga de cor (?)
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Quarks: Estranhas Propriedades

m carga elétrica fracionaria (!!)
m carga de cor (?)

m Nao podem ser observados livres (!?)
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Quarks: Estranhas Propriedades

m carga elétrica fracionaria (!!)
m carga de cor (?)

m NAo podem ser observados livres (!7)
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Fisica das Particulas Elementares
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Fisica de Particulas: Teoria

pequeno

Mecanica
Classica

veloz

Teoria

Quantica
de Campos
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Fisica de Particulas: Teoria

veloz

mecanica quantica: estado 1 (probabilistico)
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Fisica de Particulas: Teoria

pequeno
Mecanica Mecanica
Classica Quantica
veloz
Teoria
Quantica
de Campos

mecanica quantica: estado 1 (probabilistico)
mecanica relativistica: ndo ha conservagédo da massa (E = mc?,
particulas de massa zero)
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Fisica de Particulas: Teoria

pequeno
Mecanica Mecanica
Classica Quantica
veloz
Teoria
Quantica
de Campos

mecanica quantica: estado 1 (probabilistico)

mecanica relativistica: ndo ha conservagédo da massa (E = mc?,
particulas de massa zero)

TQC: anti-particulas, spin (principio de Pauli), simetria de gauge

Particulas elementares sao idénticas = importancia das
simetrias e leis de conservacao (numeros quanticos)
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O que € uma interacao?

M Fisica classica

M uma carga elétrica Q gera um campo elétrico E x Q7 /r?;
B uma segunda carga ¢ esta sujeita a uma forca F = qE;
M 0 alcance € infinito.
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O que € uma interacao?

M Fisica classica

M uma carga elétrica Q gera um campo elétrico E x Q7 /r?;
B uma segunda carga ¢ esta sujeita a uma forca F = qE;
M 0 alcance € infinito.

M Fisica quantica
MW as cargas (Q e g trocam fotons virtuais (nao
observaveis), que carregam uma energia AFE

por um intervalo de tempo At < h/AF; e\/e

B sendo que o féton nao possui massa, o alcance g;?/

r daforca é infinito: r = cAt x 1/AFE; /\

M a forca € dada por
F = Ap/At <« AE/At o« 1/r?.

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018



O Modelo Padrao e a Forca Forte
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O Modelo Padrao e a Forca Forte

B Conjunto de Teorias Quanticas de Campos que descrevem
3 (das 4 conhecidas) interacoes fundamentais da natureza:
as forcas electromagnética, fraca e forte. Bem confirmado
experimentalmente, incluindo o béson de Higgs.
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O Modelo Padrao e a Forca Forte

B Conjunto de Teorias Quanticas de Campos que descrevem
3 (das 4 conhecidas) interacoes fundamentais da natureza:
as forcas electromagnética, fraca e forte. Bem confirmado
experimentalmente, incluindo o béson de Higgs.

W Interacao forte entre quarks € descrita pela Cromodinamica
Quantica (QCD), uma TQC baseada na carga de cor, que
tem 3 valores possiveis e € mediada pelos
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O Modelo de Quarks (Gell-Mann e Zweig, 1964)

hadrons (mésons e barions) sao compostos, a partir de 3 quarks (+
anti-quarks correspondentes): up (u), down (d) e strange (s); 0S
quarks tém spin 1/2.
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O Modelo de Quarks (Gell-Mann e Zweig, 1964)

hadrons (mésons e barions) sao compostos, a partir de 3 quarks (+
anti-quarks correspondentes): up (u), down (d) e strange (s); 0S
quarks tém spin 1/2.

B méson = quark +
anti-quark

M barion = trés quarks
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O Modelo de Quarks (Gell-Mann e Zweig, 1964)

hadrons (mésons e barions) sao compostos, a partir de 3 quarks (+
anti-quarks correspondentes): up (u), down (d) e strange (s); 0S
quarks tém spin 1/2.

, Quark | Cargarelativa | A I 5
B méson = quark +
. u 2/3 1/3|1/2| 0
anti-quark
d —~1/3 1/31/2| 0
M barion = trés quarks S ~1/3 1/3| o | -1
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O Modelo de Quarks (Gell-Mann e Zweig, 1964)

hadrons (mésons e barions) sao compostos, a partir de 3 quarks (+
anti-quarks correspondentes): up (u), down (d) e strange (s); 0S

quarks tém spin 1/2.

, Quark | Cargarelativa | A I 5
B méson = quark +
. u 2/3 1/3|1/2| 0
anti-quark
d —~1/3 1/31/2| 0
B barion = trés quarks s —~1/3 1/3| 0 1
W proton =2 u + 1 d: carga elétrica = Proton Neutron

2%x2/3 +1x(—1/3)=+1

W néutron =2 d + 1 u: carga elétrica =

2x(=1/3) +1x2/3=0
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O Modelo de Quarks (Gell-Mann e Zweig, 1964)

hadrons (mésons e barions) sao compostos, a partir de 3 quarks (+
anti-quarks correspondentes): up (u), down (d) e strange (s); 0S

quarks tém spin 1/2.

, Quark | Cargarelativa | A I 5
B méson = quark +
. u 2/3 1/3|1/2| 0
anti-quark
d —~1/3 1/31/2| 0
B barion = trés quarks s —~1/3 1/3| 0 1
W proton =2 u + 1 d: carga elétrica = Proton Neutron

2%x2/3 +1x(—1/3)=+1

W néutron =2 d + 1 u: carga elétrica =

2x(=1/3) +1x2/3=0

A BN\

M\
| | ;

Explica 0 momento magnético do néutron
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Quarks: evidéncias experimentais

M Trés cores
B 3 particula ATT é constituida de 3 quarks u e tem
spin 3/2;
B a3 configuracdo AT+ = w1 u 1 w1 viola o principio de
Pauli;

M solugdo: cada quark tem um novo ndmero quéntico, a
carga de cor;

B existem 3 cores (vermelho, verde, azul) e 3 anti-cores
(amarelo, magenta, ciano).

B Trés cores e carga elétrica fracionaria

a(e+e_ — qq — hédronS)

M arazdo R = e )

é proporcionala Ne - g7 ;

B com uma energia de 10 GeV no centro de massa podemos produzir os
quarks up, down, strange, charm e bottom e R € proporcional a

3 [2 (2/3)% +3 (1/3)2] —= 11/3, de acordo com o0s experimentos.
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QCD: o Mistério do Proton

Interacao forte entre prétons e néutrons € um resi-

duo da interagao entre os quarks que os formam. o
Nucleons sao formados por 3 quarks de cores
diferentes.

O préton é um estado ligado de quarks intera-
gindo atraves da troca de gluons (sem massa)

Propriedades curiosas:

m 99% da massa do estado ligado vem da interacao!
=- Nao somos poeira de estrelas, somos gluons!

m Quarks estao confinados
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Problema: quarks livres

m Por que nunca foi observada uma carga elétrica
fracionaria?
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Problema: quarks livres

m Por que nunca foi observada uma carga elétrica
fracionaria?

m Resposta: os quarks estao confinados dentro dos
hadrons!
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Problema: quarks livres

m Por que nunca foi observada uma carga elétrica
fracionaria?

m Resposta: os quarks estao confinados dentro dos
hadrons!

m Confinamento: € necessaria uma energia infinita para
separar os quarks que constituem uma dada particula.

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018



As massas dos hadrons

W A particula J/vy (estado ligado cc) tem massa ~ 3.1 GeV
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As massas dos hadrons

W A particula J/vy (estado ligado cc) tem massa ~ 3.1 GeV

B Amassadoquark ¢ é =~ 1.15—1.35 GeV
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As massas dos hadrons

W A particula J/¢ (estado ligado cc) tem massa ~ 3.1 GeV
B Amassadoquark ¢ é =~ 1.15—1.35 GeV

m A massa do proton (estado ligado uud) € ~ 0.938 GeV
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As massas dos hadrons

W A particula J/¢ (estado ligado cc) tem massa ~ 3.1 GeV
B Amassadoquark ¢ é =~ 1.15—1.35 GeV
m A massa do proton (estado ligado uud) € ~ 0.938 GeV

B Considerando a massa dos quarks u e d temos
2m, + mg ~ 10 MeV !
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As massas dos hadrons

W A particula J/vy (estado ligado cc) tem massa ~ 3.1 GeV
B Amassadoquark ¢ é =~ 1.15—1.35 GeV

B A massa do proton (estado ligado wud) € =~ 0.938 GeV

B Considerando a massa dos quarks u e d temos

2m, + mg ~ 10 MeV !

— como explicar de onde vem a massa dos nucleons (i.e.
a massa do universo visivel)!??
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Liberdade assintotica

B A secao de choque do espalhamento inelastico profundo
pode ser explicada imaginando que o proton seja
constituido de particulas livres (R.P. Feynman, 1969)
(partons — quarks).
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Liberdade assintotica

B A secao de choque do espalhamento inelastico profundo
pode ser explicada imaginando que o proton seja
constituido de particulas livres (R.P. Feynman, 1969)
(partons — quarks).

W D.J. Gross, H.D. Politzer e F. Wilczek ganharam o prémio
Nobel de Fisica de 2004

“for the discovery of asymptotic freedom
in the theory of the strong interaction”
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Liberdade assintotica e confinamento

A altas energias (pequenas distancias), quarks se
comportam como particulas livres, mas a grandes
distancias a forca torna-se constanie e seria necessaria
uma energia infinita para separar dois quarks.

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018



Cromodinamica Quantica (QCD)

A forca forte entre os quarks € devida a carga de cor. A
particula mediadora € chamada de gluon.

A teoria matematica que descreve a interacao forte é
chamada Cromodinamica Quantica (QCD).

Lagrangiana da QCD é muito semelhante a da Eletrod-
inamica Quantica (QED), que descreve o eletromag-

netismo, trocando-se o grupo de simetria U(1) por SU(3).
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Quarks e hadrons

Usando a QCD deveria ser possivel:

M obter um potencial ¢ ¢ linear (potencial de .
corda) para r grande; o\

proton d- d
— v, '—I—P wu'

—
proton

M explicar por que os hadrons contém 2 ou 3
quarks/anti-quarks;

B prever o confinamento dos quarks; >

M explicar a forca nuclear (entre particulas —)
sem carga de cor) como uma interagao > ¢
residual da forga forte; >0 >

B prever a quebra da corda.
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Quarks e hadrons

Usando a QCD deveria ser possivel:

M obter um potencial ¢ ¢ linear (potencial de .
corda) para r grande; oo\

proton d- d
— v, '—I—P wu'

—
proton

M explicar por que os hadrons contém 2 ou 3
quarks/anti-quarks;

B prever o confinamento dos quarks; >
M explicar a forca nuclear (entre particulas >
sem carga de cor) como uma interagao > ¢
> >

residual da forca forte;

B prever a quebra da corda.

Como fazer as contas?
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Lagrangiana da QCD

A QCD ¢ descrita pela Lagrangiana

L

a
Fl

Dy,

6
- _
_ZF,LLVFC/;L +wa(z'7'uD,u_mf)¢f
F=1

a,qu — aI/AZ + 4o fabc AZ AIC/

8M—z'g0AZTa

gue € invariante por transformacoes locais de gauge:

A, (z)

V¥ ()

Q) Ap(@)Q (z)

Q(x)s(x)

(

go

onde Q(x) = exp [—igoA®(x)T,| € SU(3).
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O problema da QCD

Os métodos usuais de teorias quanticas de campos —
baseados em teoria de perturbacoes (tratamento de
Feynman) — falham para a QCD no limite interessante

para o estudo dos problemas acima
Felizmente, sera possivel aplicar o trugue de simulacoes

de Monte Carlo, partindo da formulacao usual e
empregando a regularizacao de rede para a teoria

— QCD na rede
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Renormalizacao

Lagrangiana da QED:

o tirme, t

. — 1
istance, x £ p ¢(Z’y'LLDM—m)¢ — ZF/,LI/FMV

onde

(a)
: : >}€< >~CN< D,=9d,—eA,, F,=0,A,-0A,
{b) (c) (d)
M > é M Calculo perturbativo: diagramas de
Feynman para o espalhamento de
(e} if (g}

elétrons; € possivel inferir qual deve

M >.w< >m< ser a redefinicao de m e e para
" 0 0 obter respostas finitas
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Opinioes
| believe there is really no satisfactory quantum
electrodynamics [...] | think that the renormalization
theory is simply a way to sweep the difficulties of the
divergences of electrodynamics under the rug. | am, of

course, not sure of that.
R. Feynman, Nobel lecture, 1965

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018



Opinioes
| believe there is really no satisfactory quantum
electrodynamics [...] | think that the renormalization
theory is simply a way to sweep the difficulties of the
divergences of electrodynamics under the rug. | am, of

course, not sure of that.
R. Feynman, Nobel lecture, 1965

In the end the problem of infinities turned out to be not a
disaster, but rather one of the best reasons for optimism
about progress toward a final theory. When proper care
Is given to the definition of masses and charges and
other constants the infinities all cancel, but only in
theories of certain special kinds.

S. Weinberg, Dreams of a Final Theory, 1992
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Lagrangiana da QCD (II)

A Lagrangiana da QCD é semelhante a da QED mas além de termos
guadraticos nos campos de gluon e de quarks (propagadores)
aparecem termos com trés e quatro campos de gauge:

Laaa = go fave AL Ay 0, A (vértice de trés gluons)

Lipa = oY ALY (vértice de quark-quark-glion)

Os vértices com 3 e 4 particulas mediadoras (gluons) estao
presentes somente nas teorias de gauge nao-abelianas.
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Lagrangiana da QCD (II)

A Lagrangiana da QCD é semelhante a da QED mas além de termos
guadraticos nos campos de gluon e de quarks (propagadores)
aparecem termos com trés e quatro campos de gauge:

Laaa = 9o fave AL Ay 0, A5 (vértice de trés gluons)

Lipa = oY ALY (vértice de quark-quark-glion)

Os vértices com 3 e 4 particulas mediadoras (gluons) estao
presentes somente nas teorias de gauge nao-abelianas.

\

Os gluons também tém carga de cor e interagem entre eles! —
Efeitos nao-lineares!
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QCD vs. QED

QCD (strong force) vs. QED (EM force)

quarks, eletrons,
SU(3) (3 “colors”) U(1)
My, s(P) Me, = 1/137

|
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Como fazer as contas?

A intensidade da interacao o, torna-se maior para r
grande (p pequeno) e vice-versa (liberdade assintotica).

A teoria de perturbacao apresenta problemas no limite de
baixas energias.

0.4

0.3

o) |
0.2

0.1+

! Lol L
2 5 10 20 50 100 200

i (GeV)

0.01
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QCD na rede

W K. Wilson (1974); demonstrou confinamento no limite de
acoplamento forte

B Quantizacao usando integrais de trajetoria — soma sobre as
configura¢des com peso e’ 5/7

B Formulacao Euclidiana (continuagao analitica para variavel
temporal imaginaria) = peso e~ °/"

M Introducao da rede discreta para o espaco-

tempo = corte para grandes momentos 1/a Ko
(ultra-violeta) = regularizacao da teoria 1{ i
]
B Redes de tamanho finito — corte para pe- T

quenos momentos 1/L (infra-vermelho)
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QCD vira Modelo de Moléculas!

O procedimento acima transforma uma teoria
guantica de campos em um modelo de mecanica
estatistica, que pode ser estudado por simulacao
numeérica com métodos de Monte Carlo.
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m O que é a Simulacao Computacional?
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m O que é a Simulacao Computacional?

— Experimento Virtual (Tedrico!)
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m O que é a Simulacao Computacional?

— Experimento Virtual (Tedrico!)

m E para que serve?
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m O que é a Simulacao Computacional?

— Experimento Virtual (Tedrico!)

m E para que serve?

= Importancia para pesquisa aplicada
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m O que é a Simulacao Computacional?

— Experimento Virtual (Tedrico!)

m E para que serve?
= Importancia para pesquisa aplicada

Modelagem de sistemas
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m O que é a Simulacao Computacional?

— Experimento Virtual (Tedrico!)

m E para que serve?
= Importancia para pesquisa aplicada
Modelagem de sistemas

= Crucial para o entendimento das
iInteracoes entre quarks!
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Evolucao Temporal (Dinamica)

E o que caracteriza uma simulacao.
Sistema evolui no tempo, tem vida proprial
Realizamos medidas, analisamos dados
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Evolucao Temporal (Dinamica)

E o que caracteriza uma simulacao.
Sistema evolui no tempo, tem vida proprial
Realizamos medidas, analisamos dados

Regra de evolucao (dinamica) pode ser classica ou
mesmo quantica. Sistema real, com dinamica conhecida,
em condicoes ficticias (exemplos: dinamica molecular,
Gedankenexperiment)
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Evolucao Temporal (Dinamica)

E o que caracteriza uma simulacao.
Sistema evolui no tempo, tem vida proprial
Realizamos medidas, analisamos dados

Regra de evolucao (dinamica) pode ser classica ou
mesmo quantica. Sistema real, com dinamica conhecida,
em condicoes ficticias (exemplos: dinamica molecular,
Gedankenexperiment)

Casos em que nao ha formulagao fisica: Sistema ficticio
= modelagem (in silico)
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Evolucao Temporal (Dinamica)

E o que caracteriza uma simulacao.
Sistema evolui no tempo, tem vida proprial
Realizamos medidas, analisamos dados

Regra de evolucao (dinamica) pode ser classica ou
mesmo quantica. Sistema real, com dinamica conhecida,
em condicoes ficticias (exemplos: dinamica molecular,
Gedankenexperiment)

Casos em que nao ha formulagao fisica: Sistema ficticio
= modelagem (in silico)

Ou: sistema real, dinamica ficticia (truque!)
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Automato Celular

Células assumem valores finitos a cada instante de tempo.
Regras locais de transicao = comportamento emergente,
solucao numérica de equacoes diferenciais, geracao de padroes
visuais interessantes, e.g. agregacao limitada por difusao
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O Jogo da Vida

Autdmatos deterministicos, com regras simples, ilustram o

comportamento de diversos sistemas fisicos (e.g. autbmatos
unidimensionais de Wolfram)

— Jogo da Vida, proposto em 1970 por J. Conway, pode

modelar a dinamica populacional de formas simples de vida
(e.g. colonias de bactérias).

Tabuleiro de células, com as regras:
MW células com menos de 2 ou mais de 3 vizinhos morrem
W células com 2 ou 3 vizinhos vivos sobrevivem

MW individuos nascem em células vazias com 3 vizinhos

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018



" |

http://www.kyphilom.com/www/java/life/life.html
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Método de Monte Carlo

Sistemas estocasticos sao simulados no computador usando
um gerador de numeros aleatoérios

— tratamento teodrico, com aspectos
experimentais:

W dados, erros

5

o ——
T '..l‘ﬁ

SRCRN © CHOR GG B “medidas” no tempo
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Gerador de Numeros Aleatorios

Anyone who considers arithmetical methods of
producing random digits is, of course, in a state of sin.

John Von Neumann (1951)

gerador = prescricao algebrica que produz sequéncia de
numeros r; com distribuicao desejada (em geral uniforme
em [0,1]) dada uma semente.

Nota: esta sequéncia € deterministica, a operacao
repetida a partir do mesmo ponto inicial gera a mesma
sequéncia = numeros pseudo-aleatorios.
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Exemplo: rand ()

' inicializacao
1seed = 2011

call srand(iseed)

' numero aleatorio

r = rand/()

e semente: numero inteiro

e a cada passo um novo inteiro é produzido e usado como
semente para 0 passo SUCesSsIvo

e inteiros sao convertidos em reais em [0,1]

e nUmero aleatorio em [a,b|: a + rand() * (b-a)
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Area do Circulo de Raio 1

Lancando N pontos aleatorios uniformemente no
quadrado: =z € [—1,1], y € [—1,1]

y
A
1 razao entre as areas
- . A, T on
- ] A 4 N
n . —
o U A 1 X n < N é o numero de
. . pontos no circulo
~1
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Integral Unidimensional

Integral como soma de variaveis aleatérias igualmente
distribuidas

_ ! ) dr . Z@f(afz)
1= [ @i~ =

com z; uniformemente distribuidos em [0,1].

Na verdade, para N finito 7 _ 2 f(@)
N

é uma variavel aleatoria, que converge para seu valor meédio [
com erro proporcional a 1/+/ /N (teorema central do limite).

2 2
2 _ 9 _ <fiP>—-<f>

I N N

Exercicio: derive a expressao acima
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Métodos Deterministicos

i Regra do trapezoide: estima a area
J) compreendida entre x e x+h como a
/ N area do trapezéide definido pela apro-
Xximacao linear da funcao entre estes

- dois pontos.

X X+h

x+h h
[ s = 5@ + S ) + o)
erro para integral em [a,b] € O(h?) ~ N *

Regra de Simpson: aproximacao de 3 pontos para f(z) =
erroé ~ N
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Comparacao

mJd=1:
métodos deterministicos tipicamente tém erros
O(N~*) (regra do trapézio) ou ~ O(N~*) (regra de
Simpson); Monte Carlo tem O(N~'/2): com 2N pontos
o erro diminui por um fator 4 (trapezoide), 16
(Simpson) ou /2 (Monte Carlo)

md> 1
para integral d-dimensional N ~ 1/h¢ = erro N —2/4
(trapezéide) ou N~/ (Simpson) = Monte Carlo
comeca a ser vantagem a partir de d = 8...
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O Problema da Mecanica Estatistica

Mecanica Estatistica: probabilidade de uma configuracao S para
um sistema em equilibrio a temperatura 7' € dada (no ensemble
candnico) em termos de sua hamiltoniana H(.S) pela distribuicao
de Boltzmann

e—BH(S) _BH(S)
P(S) = 7 7 = /dSe ;. B=1/KT

Média termodinamica do observavel A dada por
<A>= /dSA(S) P(S)

e.g. energia: £ = < H(S) >
Integral (multi-dimensional) muito complicada!
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Estimativa

Tipicamente, em mecanica estatistica o numero de
dimensoes (i.e. nUmero de graus de liberdade) é d ~ 10°
(e.g. modelo de Ising em 3d com 10 pontos por direcao)

= tempo para somar 2! termos em computador de 1
Tflops:
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Estimativa

Tipicamente, em mecanica estatistica o numero de
dimensodes (i.e. nimero de graus de liberdade) é d ~ 10°
(e.g. modelo de Ising em 3d com 10 pontos por direcao)

= tempo para somar 2! termos em computador de 1
Tflops:

t = 10%%s = 10%"° x idade do universo
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Estimativa

Tipicamente, em mecanica estatistica o numero de
dimensodes (i.e. nimero de graus de liberdade) é d ~ 10°
(e.g. modelo de Ising em 3d com 10 pontos por direcao)

= tempo para somar 2! termos em computador de 1
Tflops:

t = 10%%s = 10%"° x idade do universo

= Monte Carlo nao &€ a melhor escolha,

@ a unica escolha!
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Amostragem da Distribuicao de Boltzmann

Mesmo com bons métodos e amostragem por importancia,
para uma distribuicao conjunta de muitos graus de
liberdade como a distribuicao de Boltzmann

Z

<A>= /A(a:)w(x) dx , w(x) =
nao ha esperanca de amostragem direta!

Solugao: Monte Carlo dinamico. Inventamos uma evolucao
temporal de modo que as configuracoes geradas sejam dis-
tribuidas de acordo com w(x). Isto pode ser feito para uma

dindmica markoviana escolhida de forma conveniente.
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Método de Metropolis

based on proposing and accepting/rejecting a step z — y
W accept if w(y)/w(x) > 1
B otherwise accept with probability w(y)/w(x)

the probability of acceptance is A,, = min{1, w(y)/w(x}. Then
consider the transition matrix p, = 1, Ay, (with general 7., = T),)

Exercise: show that the above choice satisfies detailed balance

For the Boltzmann distribution this means

e~ BE(z) w
w(x) = 7 = wéi; = e P2F . AFE = E(y) — E(z)

— accept if AE < 0; otherwise accept with probability e=#~F

Note: if proposed step is rejected, keep old value and move to a new
site; when possible, choose T, such that acceptance is 50%
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Monte Carlo Method: Summary

Integral becomes sum of random variables

N
[f@dn, d = i = 3 S
1=1

where x; have statistical distribution
e Static Monte Carlo: independent sampling (error ~ 1/+/N)

e Dynamic Monte Carlo: Simulation of a Markov chain with
equilibrium distribution 4 (error ~ /7 /N). Autocorrelation time 7
related to critical slowing-down. Note: similar to experimental
methods, but temporal dynamics was artificially introduced

Errors: either consider only effectively independent samples (via
temporal correlation analysis) and error is given by standard deviation,
jack-knife, bootstrap or consider all samples and error is estimated
taking correlations into account: binning method, self-consistent
windowing method
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Referencias

B A Guide to Monte Carlo Simulations in
Statistical Physics, Landau & Binder
(Cambridge, 2000)

B Monte Carlo Methods in Statistical
Physics, Newman & Barkema

(Oxford, 1999)

B Monte Carlo Methods in Statistical Mechanics: Foundations
and New Algorithms, Sokal (1996),

http://citeseer.nj.nec.com/sokal96monte.html

m Notas de aula - Transicao de fase e fenOmenos criticos
(2002), http://lattice.if.sc.usp.br/
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Exemplo: o0 Modelo de Ising

53 S 3 spins de dois estados, que preferem ficar
! } alinhados
H(S) = —=J Y S8 — H) 5
-] +] <1,7> 1
L . } A
Observaveis de interesse I B R B
b b
e Energy: E =< H(S) > B -4 .
Y T
e Specific Heat: Cy = 0E /0T ; ;
o Magnetization: M =<}, 5, > 4 * P s ¢
e Suscetibility: xy = 0M/0H & & p 4 P

http://www.1inference.phy.cam.ac.uk/mackay/itprnn/ising/
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Aplicacoes do Método de Monte Carlo

m Mecanica Estatistica: descricao de sistemas de muitos
corpos (=~ 10%° corpos...) utilizando grandezas médias
— comportamento macroscopico (termodinamica) a
partir da descricao microscopica de sistemas como
fluidos/gases, modelos de materiais magneticos,
sistemas bioldgicos; tratamento de fendmenos criticos,
sistemas complexos.

m Matéria Condensada: descricao aproximada de
sistemas quanticos, polimeros, fluidos complexos,
propriedades condutoras/magnéticas.

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018



m Cromodinamica Quantica (QCD): teoria quantica de
campos que descreve a forca nuclear como interacao
forte entre quarks e gluons; Formulacao de Rede <
Mecanica Estatistica.
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Simulacoes de QCD na rede

m Consideremos una particula de massa m = my.qq4./a.
B No limite do continuo (a — 0) = Mmyege — 0.

B No mesmo limite o0 comprimento de correlacao
Srede = l/mrede — OQ.

m O limite do continuo corresponde ao ponto critico da teoria
de rede.

Meétodos de Monte Carlo:
simulacoes sem quarks (quenched
QCD) e com quarks (full QCD ~
100 vezes mais pesadas) — super-
computadores.
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Quark Bound States from Lattice QCD

The recipe for lattice simulations:

1) Evolve gluon fields (link variables) in the Monte Carlo dynamics
associated with the partition function

Z = /DUe_SQ/D@bDE e~ TP E D) _ /DUe—Sg det K (U)

(the quenched approximation corresponds to det K = 1)
2) Obtain quark propagators from < ¥ >=< K~ >

3) Use the quark fields to build (Euclidean) correlators for the desired
bound states C(t) =< O(t) O(0) >, where O(t) = ¢ I'¢ and T is the
appropriate Dirac matrix (e.g. I' = 5 for pseudoscalar mesons)

4) Extract masses, etc from C(t) — >. |<0|O|n >|? e Fn!
= atlarget m.ss(t) = log[C(t)/C(t + 1)| approaches a plateau

5) Translate results into physical units: m = m.:/a
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De volta ao espaco continuo

B Limite termodinamico (volume V = N infinito).
M Limite do continuo (a — 0).

B N — oo parater L = aN (medido em fm) fixo e N > &£,.cqe ;

W grupo de renor.—> log(&rede) ~ 1/95 ~
B;1ssoimplica gg — 0, B — 00 € &rede ~
e’ (lei de escala assintética), i.e. £ =
1/m~ae’;

W climina e’ calculando razdo de duas
massas (lei de escala) ou fixa o es- | ™ ‘
pacamento de rede a usando um input
experimental (renormalizacao).

B Limite quiral (m, pequenas).
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Particulas na rede

O comprimento de onda de Compton de uma particula € dado por /

\ = h  1.2GeVfm
mc  m(GeV) '

Para estudar uma particula usando o formalismo de rede devem
ser satisfeitas as desigualdades

a << AL L= Na - -
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Particulas na rede

O comprimento de onda de Compton de uma particula € dado por /

\ = h  1.2GeVfm
mc  m(GeV) '

Para estudar uma particula usando o formalismo de rede devem
ser satisfeitas as desigualdades

a << AL L= Na - -

\

Exemplo: estudo do pion e do quark b

.

mn. ~ 140MeV — . ~ 8.5fm
a~0.06fm e L ~34fm

my < 5GeV — Ap =~ 0.24fm
Redes de tamanho ~ 560% |

a <A <A < Na \
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Problemas-Desafio da Supercomputacao

Estudo do Scalable Computing Laboratory, Universidade do Estado do
lowa (2001): “A Paradigm For Grand Challenge Performance

Evaluation”

Aceitabilidade de tempo de simulacao por cultura cientifica

! _.-——"'_'Tf’--

D
Physicists

Chemists

Arcepitability =i

Secords for Ore Fun =l

: i i i
10 10P 10 107 107
& Year Wesk Dzr  Hour e

“QCD physicists have an extraordinary tolerance for execution times
that take a significant fraction of a human lifetime”
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Super-computadores para o estudo da QCD

Século passado: APE100 (100 Gflops, Europa);
QCDSP (400-600 Gflops, EUA); CP-PACS (600
Gflops, Japao); APEmille (~1 Tflops, Europa)
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Super-computadores para o estudo da QCD

Século passado: APE100 (100 Gflops, Europa);
QCDSP (400-600 Gflops, EUA); CP-PACS (600
Gflops, Japao); APEmille (~1 Tflops, Europa)

Novos supercomp. dedicados dos anos 2000
(~10 Tflops): QCDOC (EUA), apeNEXT (Europa);
No Japao: (parte do) Earth Simulator (40 Tflops);
SciDAC, EUA estabelece requisitos de cerca de
40 Teraflops para resolver a QCD
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Super-computadores para o estudo da QCD

Século passado: APE100 (100 Gflops, Europa);
QCDSP (400-600 Gflops, EUA); CP-PACS (600
Gflops, Japao); APEmille (~1 Tflops, Europa)

Novos supercomp. dedicados dos anos 2000
(~10 Tflops): QCDOC (EUA), apeNEXT (Europa);
No Japao: (parte do) Earth Simulator (40 Tflops);
SciDAC, EUA estabelece requisitos de cerca de
40 Teraflops para resolver a QCD

Clusters de PC atuais (milhares de nos): Blue Gene/L
(IBM) no Lawrence Livermore National Laboratory na
Califérnia, EUA (478 Tilops); Blue Gene/P (IBM) em
Julich, Alemanha (167 Tflops)
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Super-computadores para o estudo da QCD

Século passado: APE100 (100 Gflops, Europa);
QCDSP (400-600 Gflops, EUA); CP-PACS (600
Gflops, Japao); APEmille (~1 Tflops, Europa)

Novos supercomp. dedicados dos anos 2000
(~10 Tflops): QCDOC (EUA), apeNEXT (Europa);
No Japao: (parte do) Earth Simulator (40 Tflops);
SciDAC, EUA estabelece requisitos de cerca de
40 Teraflops para resolver a QCD

Clusters de PC atuais (milhares de nos): Blue Gene/L
(IBM) no Lawrence Livermore National Laboratory na
Califérnia, EUA (478 Tilops); Blue Gene/P (IBM) em
Julich, Alemanha (167 Tflops)

Projeto QPACE (Universidades Européias + IBM): supercomputador
paralelo para QCD na rede, escalavel, processadores PowerXCell 8i.
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Recursos Locais

IFSC-USP: 21+23+29 Gflops (peak), 4+8+12 GB de memoria

M Cluster 1: 16 nds e 1 servidor com 866MHz Pentium Il e
256/512 MB RAM (133 MHz), 4 nés com 1.7GHz Pentium IV e
256 MB RAM (266 MHz), rede full duplex de 100 Mbps

M Cluster 2: 4 nés 2.8GHz Pentium IV e 1 GB RAM (400 MHz), 4
nés 3.0GHz Pentium IV e 1 GB RAM (400 MHz), duas redes full
duplex de 100 Mbps

B Cluster 3: 8 nés 3.6GHz Pentium IV e 1.5 GB RAM (400 MHz),
redes full duplex de 1 Gbps

— =l o !
¥ v~ i i

B f ‘-_':
\S, \G; \6 L

Supercomputador IBM na USP: 112
blades com 2 CPU’s dual-core PowerPC
970 de 2.5GHz, rede Myrinet, cerca de
4.5 Tflops peak, posicao 363 no TOP500
(Novembro de 2006)
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Mais recentemente: GHOST-FACTORY

B 1 master + 8 nés, cada um com 2 CPU Intel Xeon 2.40GHz (quadcore, 8 MB
cache) e 24 GB de memoria

M total de 72 (x2) cores e 216 GB de memodria

M 8 placas NVIDIA Tesla S1070 Série 500, 960 cores e 16 GB de memoria, 346
Gflops de peak performance (trabalhando em precisao dupla) e 4.147 Tflops (em
precisao simples)

M infiniBand 16 Gbits/s, total de 6 Tbytes HD
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Resultados da QCD na rede: espectro

2,000
i —8—()
1,500 - ~ g
i il é 5*
a — =
3 : i H A
< 1,000 ’
% - == —— N
= i —— P
500 — e K — Experiment
. = Width
[ ¢ QCD theory
J]—— T
0

Massas dos hadrons leves obtidas por S. Durr et al. (Science, 2008)
vs. valores experimentais. Note: 7, K, = como inputs.

Repercussao: (Novembro 2008): United Press, Scientific American, Nature (F. Wilczek)

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018


http://www.upi.com/Science_News/2008/11/21/Scientists-confrirm-Einsteins-emc2/UPI-33361227327663/
http://www.scientificamerican.com/blog/post.cfm?id=new-computer-model-gives-particle-p-2008-11-21
http://www.nature.com/nature/journal/v456/n7221/full/456449a.html

QCD na rede: confinamento

Pode-se observar a formacao de tubos de fluxo

2 T T | T | T T 114k ' ' ' o ' ' ' /'./._
i | )
> s
o) % L i B G‘H:-;:v = &
< ~ o9t o’
= : »
.
o ground state —e
08 | excited state —e—
o Maq
/ 2qu
[ [ i | : : : | | | 1 1 1 | |
02 04 06 08 1 12 14 16 1 12 13 14 }5 16 17 18 19
$ rE |
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Visualizacao

Quatro “fatias” (tridimensionais) da rede mostrando a carga topologica
para o vacuo da QCD

Links:
http://latticeqgcd.org/

http://www.physics.adelaide.edu.au/theory/staff/leinweber/VisualQCD/Nobel/

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018


http://latticeqcd.org/
http://www.physics.adelaide.edu.au/theory/staff/leinweber/VisualQCD/Nobel/

Concluindo: a Forca Forte

m Os quarks estao dentro de nos!

Direcionamento Académico |l 1 de Outubro de 2018



Concluindo: a Forca Forte

m Os quarks estao dentro de nos!

B Se a forca forte nao fosse tao estranha teriamos
apenas 1% da nossa massa!
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Concluindo: a Forca Forte

m Os quarks estao dentro de nos!

B Se a forca forte nao fosse tao estranha teriamos
apenas 1% da nossa massa!

m A QCD na rede possibilita “insights” importantes sobre
0 comportamento da forca forte
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m Os quarks estao dentro de nos!

B Se a forca forte nao fosse tao estranha teriamos
apenas 1% da nossa massa!

m A QCD na rede possibilita “insights” importantes sobre
0 comportamento da forca forte

m Espectro hadronico preciso obtido a partir da teoria
(ab initio)
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Concluindo: a Forca Forte

m Os quarks estao dentro de nos!

B Se a forca forte nao fosse tao estranha teriamos
apenas 1% da nossa massa!

m A QCD na rede possibilita “insights” importantes sobre
0 comportamento da forca forte

m Espectro hadronico preciso obtido a partir da teoria
(ab initio)

m Nao somos apenas poeira de estrelas, somos
principalmente gluons virtuais (flutuacoes do vacuo)!
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Concluindo: a Forca Forte

m Os quarks estao dentro de nos!

B Se a forca forte nao fosse tao estranha teriamos
apenas 1% da nossa massa!

m A QCD na rede possibilita “insights” importantes sobre
0 comportamento da forca forte

m Espectro hadronico preciso obtido a partir da teoria
(ab initio)

m Nao somos apenas poeira de estrelas, somos
principalmente gluons virtuais (flutuacoes do vacuo)!

m Falta muito a ser feito (confinamento...)
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A QCD na Rede e 0o LHC

M cnergia suficiente para encontrar o boson de Higgs, particulas
super-simétricas, etc. (Atlas, CMS)

B estudo da B physics (LHCb): desequilibrio entre matéria e
anti-matéria no universo (violacao da simetria CP, medida dos

elementos da matriz CKM)

M colisao de ions pesados (Alice): re-criacao das condicoes do
universo primordial (little bang), estudo do plasma de quarks e

gluons

Resultados de QCD na rede serao cruciais para testar os limites
do Modelo Padrao, ou seja, os limites da nossa capacidade de
descrever o universo. Este estudo dependende fortemente de
interfaces entre a fisica de altas energias e duas outras areas da
ciéncia: mecanica estatistica e ciéncia da computacao.
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Conclusao

m Das bactérias aos quarks (ou vice-versa?) a simulacao
computacional € uma ferramenta indispensavel
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Conclusao

m Das bactérias aos quarks (ou vice-versa?) a simulacao
computacional € uma ferramenta indispensavel

m Simulacdes de QCD na rede atingiram a maturidade,
com calculos precisos do espectiro hadronico e
visualizacao do confinamento
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m Das bactérias aos quarks (ou vice-versa?) a simulacao
computacional € uma ferramenta indispensavel

m Simulacdes de QCD na rede atingiram a maturidade,
com calculos precisos do espectiro hadronico e
visualizacao do confinamento

m Ainda falta muito... Podemos ver o confinamento, mas
saberemos explica-lo? (problemas do milénio)
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com calculos precisos do espectiro hadronico e
visualizacao do confinamento

m Ainda falta muito... Podemos ver o confinamento, mas
saberemos explica-lo? (problemas do milénio)

B Simulagcdes numericas sao essenciais para a
determinacao dos limites do Modelo Padrao (e.g.
através de inputs de QCD para calculo da matriz CKM)
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Conclusao

m Das bactérias aos quarks (ou vice-versa?) a simulacao
computacional € uma ferramenta indispensavel

m Simulacdes de QCD na rede atingiram a maturidade,
com calculos precisos do espectiro hadronico e
visualizacao do confinamento

m Ainda falta muito... Podemos ver o confinamento, mas
saberemos explica-lo? (problemas do milénio)

B Simulagcdes numericas sao essenciais para a
determinacao dos limites do Modelo Padrao (e.g.
através de inputs de QCD para calculo da matriz CKM)

m Meétodo geral, com possiveis aplicagoes a fisica alem
do Modelo Padrao
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