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Abstract
Nesse projeto de Iniciagdo Cientifica, propomos o estudo de transi¢oes de fase em difer-
entes sistemas, tais como sistemas fisicos, biolégicos, entre outros. Esse estudo deve ser
realizado a partir de modelos tedricos e de simulacées computacionais com autdématos celu-
lares. Gostariamos, por meio desse estudo, de identificar caracteristicas universais presentes
nessas transigoes.

1 Introducao

Uma transicdo de fase consiste na mudanca brusca de uma caracteristica macroscopica de um
dado sistema como consequéncia da variagao de um certo parametro de controle. Por exemplo, a
densidade (caracteristica macroscépica) da dgua aumenta bruscamente quando sua temperatura
(parametro de controle) ultrapassa 100° C (no nivel do mar). Nesse caso, a dgua sofre uma
transicdo de uma fase liquida (maior densidade) para uma fase gasosa (menor densidade).

A grande motivacao nesse estudo consiste no fato que essas transicoes de fase da dgua acontecem
de forma andloga ao que acontece em transigoes de fase em sistemas completamente diferentes. Por
exemplo, transicoes de fases em sistemas magnéticos, de uma fase ferromagnética para uma fase
paramagnética frente a mudanga de temperatura [8]. Ou mesmo transi¢oes de fase em modelos
computacionais de propagacao de doenga, onde pode-se observar transigoes de uma fase com
eliminacao de individuos infectados para outra fase de disseminagao da doenga, de acordo com a
taxa de infecgao (pardametro de controle) [3]. Dessa forma, embora sistemas magnéticos, sistemas
epidemioldgicos, densidade da agua, entre outros, possuam natureza completamente distintas,
0 mecanismo matematico que rege as transigoes de fase desses sistemas se apresenta de forma
analoga. Esse fato nos leva a investigacao de aspectos universais presentes nas transigoes.

2 Cenarios de Estudo

Durante o primeiro ano da Iniciacao cientifica do estudante Felipe, foi realizado o estudo de
transicoes de fase restrito ao contexto da dinamica epidemioldgica. Pretende-se dar continuidade
a esse trabalho, estendendo o estudo a transigoes em outros sistemas fisicos e biolégicos. Como,
por exemplo, os cendrios que serao discutidos nessa secgao.

Modelo de Van der Waals de um Gas Real

Van der Waals foi o primeiro pesquisador a obter uma descricao matemaética do comportamento
macroscopico de um géas real. A partir do modelo proposto por ele, foi possivel descrever a transicao



de fase de fluidos, fato que nao era possivel no chamado modelo de gds ideal [1].

No modelo do gés ideal, considera-se (por simplificagdo) um gds diluido, de modo que as
particulas constituintes nunca se chocam umas com as outras. Embora esse modelo simplificado
seja ttil para a descrigao de certas propriedades dos gases, ele nao é capaz de prever transicoes de
fase (liquido-gds ou solido-liquido) de fluidos.

Em 1873 Van der Waals propos seu modelo, que leva em conta as colisoes entre as particulas.
A sua proposta foi uma primeira investida em direcao a uma descri¢ao menos simplificada de um
gas. Com esse modelo ele chega na sua famosa equagao e consegue descrever as transicoes de fase
de fluidos. O estudo do modelo de Van der Waals serd importante para o estudante adquirir uma
familiarizagao com as ferramentas matematicas e nogoes de modelagem matematica.

Modelo de Ising

E bem conhecido que um material constituido de ferro apresenta uma magnetizagdo permanente
mesmo sem a presenca de qualquer campo magnético externo. Verifica-se também que essa mag-
netizagao “espontanea”, i.e. emergente das proprias interagoes internas dos atomos constituintes,
desaparece quando o material é aquecido & temperaturas maiores que um certo valor caracteristico
(temperatura critica). Usando o vocabuldrio da mecanica estatistica [7], diz-se que o material se
encontra numa fase termodinamica ordenada quando em baixas temperaturas, ou numa fase des-
ordenada, quando em altas temperaturas. Ordenada pois, neste caso, os d4tomos se encontram (na
grande maioria) em um mesmo estado magnético; e desordenada pois os dtomos estdo homoge-
neamente distribuidos em todos os estados acessiveis.

Um modelo matemadtico simples (mas nao trivial) que consegue prescrever tal fendmeno é o
chamado Modelo de Ising [7, 9]. Essencialmente, este modelo considera que as interagoes entre os
atomos sao de curto alcance, i.e. cada atomo interage apenas com seus vizinhos mais proximos.

Nesse trabalho de Iniciagao Cientifica, gostariamos de implementar computacionalmente o
modelo de Ising, usando, para isso, o método de Monte Carlo e o algoritmo de Metrdpolis [10].
Através dessa implementacao poderemos verificar o comportamento do sistema frente a variagoes
da temperatura, e estudar aspectos universais da transicao de fase.

Modelos de Percolacao

Outro contexto em que observa-se transicoes de fases sdo os modelos de percolagdo. Modelos de
percolagdo foram introduzidos na década de 50 por Broadbent e Hammersley [12]. Este tipo de
modelo é usado para descrever a dinamica de um fluido em um meio poroso. Usando um exemplo
dado pelos préprios autores, considere uma molécula de gds (fluido) que pode ou nao ser absorvida
na superficie de um sélido poroso (meio). Caso a molécula esteja sobre um poro suficientemente
grande, a molécula é absorvida pelo meio. Se p é a probabilidade de que o poro seja suficientemente
grande para a absorcao da molécula, pode-se mostrar que existe um certo valor critico p. abaixo
do qual nao ha absorgao do fluido pelo meio, e acima do qual ha absorcao. Nesse ultimo caso,
diz-se que o fluido percolou o meio poroso.

De modo simular, podemos pensar na percolacao de uma doenga em uma populagao. Considere
agora que p seja a probabilidade de que uma doencga infecciosa seja transmitida de um individuo
para outro dentro de uma populagdo. Caso p seja menor que o valor critico p., apenas uma
pequena quantidade de individuos serd contaminada e a doencga desaparece espontaneamente da
populacao. Por outro lado, se p > p., a doenca espalha-se pela populagao. Nesse ultimo caso,
diz-se que a doenga percolou a populagao.

Sistemas como esses descritos nos pardgrafos anteriores apresentam transigoes de fase no ponto
critico p.. Podemos dizer que ha duas fases acessiveis a esses sistemas. A primeira, quando p < p,
que caracteriza a situagdo em que o fluido nao é absorvido pelo meio ou que a doencga infecciosa
é dissipada espontaneamente. A segunda, caracteriza uma fase de percolacao.

Nesse trabalho de iniciagao cientifica, também serd implementado modelos de percolagao via
automatos celulares. Essa implementacao nos permitird analisar, assim como no modelo de Ising,
aspectos universais das transicoes de fases.



3 Metodologia

A abordagem metodolégica que serd usada nesse trabalho de iniciagao cientifica consiste na mod-
elagem computacional via automatos celulares. Os automatos celulares fazem parte de uma classe
de modelos computacionais conhecidos por Modelos Baseados em agentes [2, 6]. Esses modelos
simulam sistemas populacionais, representando cada membro da populagao por agentes/individuos
que possuem caracteristicas proprias. O objetivo desse tipo de modelagem é tornar mais realista
as simulacoes de populagoes naturais.

Com essa implementacao computacional, o estudante terd contato com varias técnicas que
permitirao atacar problemas nas mais diversas areas da simulagao computacional. Entre essas
téenicas podemos citar o método de Monte Carlo e o algoritmo de Metrdpoles[10], entre outras
técnicas da fisica computacional[11] e da Mecéanica Estatistica [7, 9].

4 Plano de Trabalho de 1 ano

e Estudo da literatura (livros textos e periddicos): Modelos mateméticos e computacionais de
automatos celulares; mecanica estatistica das transigoes de fase - 3 meses;

e Estudo do Gas de Van der Waals- 1 més;
e Estudo e Implementacao do Método de Monte Carlo e Algoritmo de Metrépolis - 1 més;

e Estudo e implementacao computacional do modelo de Ising via método de Monte Carlo e
algoritmo de Metrépolis - 2 meses;

e Estudo de Modelos de transicao de fase em sistemas Epidemiolégicos - 2 meses;
e Implementacao e estudo do Modelo de Percolacao via algoritmo de Monte Carlo - 2 meses;

e Redagao do relatério de atividades - 1 meés;
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