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Palavras-chaveCatalise. Fendbmenos criticos. Transi¢cdo de fase.

Neste trabalho buscou-se estudar um modelo deaeagddmero-mondmero em uma
cadeia linear. O modelo & descrito pela seguirdedee A+B= 2V, em que A e B sdo dois
mondmeros que se aniquilam e deixam dois sitio®¥aZ a reacdo inversa, na qual dois sitios
vazios davam origem aos monémeros A e B tambérpegraitida. Trata-se, essencialmente, de
um modelo de criacdo e aniquilacdo de particulasa Bso foi necessario inicialmente fazer um
estudo de referéncias tedricas que tratassem tilgsske problema.

As primeiras referéncias estudadas tratavam dsit@es de fase de primeira e segunda
ordem, estabilidade de sistemas termodinamicos@nrfenos criticos, que sdo observados com
frequéncia em reacbes de catélise, como a propeste trabalho. Posteriormente passou-se a
estudar artigos que trabalhavam com diferentes lmode catélise e aplicavam aproximacdes de
sitios e pares independentes, assim como simuldgddonte Carlo, para estudar a evolugcao
temporal dos modelos e suas transi¢cdes de fase.

Entdo, da mesma forma que os artigos estudadbspape a aproximacao de sitios e
pares para ver se haviam indicios de transicaasierfo nosso modelo. Na aproximacao de sitios
independentes nds desconsideramos a correlacdo stiis primeiros vizinhos e os tratamos
como estatisticamente independentes. Consideraamd®m que o sistema é translacionalmente

invariante. Dessa forma definimos as densidaf&sNi/N moceendo 0 numero de sitios
ocupados pela espécie i dividido pelo niumero tatalde sitios na cadeia linear. O indice i
representa 0s mondmeros A e B, assim como 0s g&mss, V.

A evolucao temporal do sistema é dada pelas et—:mzd;i)ganho-per&(%é = YP2 — pPaPp
dpy

e—-= 2papp — 2YPp2, sendo quey, + pp + p, = 1. Nestas equactgs a taxa de criacdo dos

mondmeros A e B a partir de dois sitios vaziosxa inversa € 1 e se refere a aniquilacdo de A e
B resultando em dois sitios vazios. Estas equagadespuderam ser resolvidas analiticamente,

mesmo para os estados estacionarios. Entao fosmividas pelo método de Runge Kutta de 42

ordem. A Fig. 1 mostra alguns resultados.

Na aproximacdo de pares introduzimos a correlecdie dois sitios primeiros vizinhos
usando a definicdo da probabilidade condicional|P,(que € a probabilidade de um sitio ser do
tipo i, dado que um de seus sitios primeiros viziné@ do tipo j. Definimos assim a probabilidade
pij = pjP(ilj), de que um par de sitios primeiros vizinhos estajaonfiguracéo i-j, com i, j=A,

B, V. Considerou-se apenas as probabilidades @&spar, iy, Psv, Pas Pes €Pag, ViSO que 0S
pares i-j e j-i, mesmo sendo diferentes, ocorrem aomesma probabilidade. As densidades de
pares satisfazemy,y + paa + Peg + 2(Pay + Pey + Pag) = 1. A dindmica do modelo também é
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dada por equactes de ganho e perda que sdo esontdsase nas mudancas de configuracédo de
um dado par de sitios primeiros vizinhos. Por eXerrgé;‘—V = Y Tyanno — X Tperaa, SENMO

Tyanno @s taxas dos processos que envolvem o aumentmbabgidadep,,, como VV-AV,

dentre outras, @..4,€ definida de modo semelhante. Assim, obtemos umuet de seis
equacgOes diferenciais nédo lineares e acopladafrpra resolvidas numericamente. O resultado,
€ semelhante, qualitativamente, aos da Fig. 1.

Os estados estacionarios foram obtidos em ambagiagacdes. Na Fig.2 apresentamos
as densidades estacionarias, na aproximacdo de, gme diferentes valores g¢le Nossos
resultados ndo mostraram transicéo de fase poé&pubauma faixa de valores ggara os quais
a cadeia se encontre saturada, ou seja, sem\&tass, sendo 0 mesmo observado para outras
condic¢des iniciais.
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Fig. 1 Grafico das densidadgs, en,em funcao do tempo na a aproximacao de sitios géesentesy. A
densidadpgtem 0 mesmo comportamento gie usamos a condi¢do inicial de uma cadeia vazia.
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Fig. 2 Gréfico das densidadep,,pgepyem funcdo do pardmetrp nos estados estacionarios para a
aproximacdo de pares. A condicdo inicial adotadaapaste grafico foi a de uma cadeia vazia.

paeppestdo representados pela linha continua, pois géais ao longo do gréficopg esta representado
pela linha pontilhada.

Péginaz de2



