DIFUSAO E RANDOM
WALKS




Antes do intervalo

Random walk 1 dimensao
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Passo aleatorio
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Difusao

Self-avoiding walks



Difusao e Random walk




Para definir a densidade

3l Infinitésimo fisico




Densidade e probabilidade

1 Discretizar x,y,z e t




Em 3d - RW

Probabilidade de estar no sitio (i,J,k) no tempo n




Reescrevendo

Lembrando que




Temos

Onde [ERIDWSSE:




Equacao de difusao

Sl




Difusao em uma dimensao




Difusao

p(x)




Como implementar numericamente




Diferencas finitas




Substituindo




Para fazer o programa

o0 AL ey (T




Estabilidade

Disturbio se espalha de o durante
um passo de simulacao




Estabilidade

Disturbio se espalha de o durante
um passo de simulacao




Programa
Inicializa p:

Paran=1 ate t;
Para i=-L+1 até L-1

Escreve p para n desejado:t=0, 10, 100




Random walk e difusao

1 realizacao
Ax=1.0

d =1

At = 0.5, t = nAt

Satisfaz a condicao de estabilidade



Random walk e difusao
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Random walk e difusao




Random walk e difusao
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Oscilacao da densidade - RW




Oscilacao da densidade - difusao

Singularidade:
delta de Dirac, carga puntual



Solucoes




Bin=2 RW

t=10 passos

t=100 passos




Solugoes




Largura inicial w=3 sitios
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Largura inicial w=9 sitios
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Difusao em 2D

Estabilidade: mais restritiva em At



Café com creme — Como fazer RV ?
A cada passo escolhemos uma
molécula aleatoriamente
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Entropia
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22 lel da termodinamica




Entropia para cafée com creme
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Para 1 molecula de creme

P. = probabilidade de encontrar a

molécula no estado | em um
determinado t



Entropia
S =klnQ2

Q=1 s§=-0
- - Muito desordenado




Definicao estatistica de entropia

§=-Y PP

Soma sobre todas as

2 ‘ células do grid

Muitas moleculas: calculo de P;



22 lel da termodinamica
AS =0

t=0 ‘ Entropia baixa

Creme TODO no centro
S T

da xicara

Creme em T?r'no do :> S pequeno




22 lel da termodinamica

t grandes mm) Entropia alta

Hipotese ergddica:
todos os estados de

um sistema em P.=1/64
equilibrio vao ser

ocupados com igual
probabilidade




22 |lel da termodinamica

Entropy versus time

-3(1/64)In(1/64)=4.16

~—~—

Mixing of cream in coffee

2 4
time (10° steps)




Modelos de crescimento de cluster

Modelo de Eden Modelo DLA

Diffusion-limited
aggregation




Modelo de Eden

= Escolha uma semente (0,0)
=> encontre o perimetro do cluster (+1,0) e (0,+1)

=> escolha aleatoriamente um sitio do perimetro para
ocupar

S

até o tamanho desejado
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DLA

= Escolha uma semente (0,0)

até o tamanho desejado







Aparéncia muito diferente

Eden cluster DLA cluster
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Como quantificar?



Dimensao fractal

— ()2
R
T -

cusio I O




Dimensao fractal

DLA cluster
10000 | EdenI cluster 1000 , : =

mass versus radius mass versus radius
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