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Abstract

Nesse projeto de Iniciação Cient́ıfica, propomos o estudo de transições de fase em difer-

entes sistemas, tais como sistemas f́ısicos, biológicos, entre outros. Esse estudo deve ser

realizado a partir de modelos teóricos e de simulações computacionais com autômatos celu-

lares. Gostaŕıamos, por meio desse estudo, de identificar caracteŕısticas universais presentes

nessas transições.

1 Introdução

Uma transição de fase consiste na mudança brusca de uma caracteŕıstica macroscópica de um
dado sistema como consequência da variação de um certo parâmetro de controle. Por exemplo, a
densidade (caracteŕıstica macroscópica) da água aumenta bruscamente quando sua temperatura
(parâmetro de controle) ultrapassa 100o C (no ńıvel do mar). Nesse caso, a água sofre uma
transição de uma fase ĺıquida (maior densidade) para uma fase gasosa (menor densidade).

A grande motivação nesse estudo consiste no fato que essas transições de fase da água acontecem
de forma análoga ao que acontece em transições de fase em sistemas completamente diferentes. Por
exemplo, transições de fases em sistemas magnéticos, de uma fase ferromagnética para uma fase
paramagnética frente a mudança de temperatura [8]. Ou mesmo transições de fase em modelos
computacionais de propagação de doença, onde pode-se observar transições de uma fase com
eliminação de indiv́ıduos infectados para outra fase de disseminação da doença, de acordo com a
taxa de infecção (parâmetro de controle) [3]. Dessa forma, embora sistemas magnéticos, sistemas
epidemiológicos, densidade da água, entre outros, possuam natureza completamente distintas,
o mecanismo matemático que rege as transições de fase desses sistemas se apresenta de forma
análoga. Esse fato nos leva à investigação de aspectos universais presentes nas transições.

2 Cenários de Estudo

Durante o primeiro ano da Iniciação cientifica do estudante Felipe, foi realizado o estudo de
transições de fase restrito ao contexto da dinâmica epidemiológica. Pretende-se dar continuidade
a esse trabalho, estendendo o estudo a transições em outros sistemas f́ısicos e biológicos. Como,
por exemplo, os cenários que serão discutidos nessa seção.

Modelo de Van der Waals de um Gás Real

Van der Waals foi o primeiro pesquisador a obter uma descrição matemática do comportamento
macroscópico de um gás real. A partir do modelo proposto por ele, foi posśıvel descrever a transição
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de fase de fluidos, fato que não era posśıvel no chamado modelo de gás ideal [1].
No modelo do gás ideal, considera-se (por simplificação) um gás dilúıdo, de modo que as

part́ıculas constituintes nunca se chocam umas com as outras. Embora esse modelo simplificado
seja útil para a descrição de certas propriedades dos gases, ele não é capaz de prever transições de
fase (liquido-gás ou solido-liquido) de fluidos.

Em 1873 Van der Waals propôs seu modelo, que leva em conta as colisões entre as part́ıculas.
A sua proposta foi uma primeira investida em direção a uma descrição menos simplificada de um
gás. Com esse modelo ele chega na sua famosa equação e consegue descrever as transições de fase
de fluidos. O estudo do modelo de Van der Waals será importante para o estudante adquirir uma
familiarização com as ferramentas matemáticas e noções de modelagem matemática.

Modelo de Ising

É bem conhecido que um material constitúıdo de ferro apresenta uma magnetização permanente
mesmo sem a presença de qualquer campo magnético externo. Verifica-se também que essa mag-
netização “espontânea”, i.e. emergente das próprias interações internas dos átomos constituintes,
desaparece quando o material é aquecido à temperaturas maiores que um certo valor caracteŕıstico
(temperatura cŕıtica). Usando o vocabulário da mecânica estat́ıstica [7], diz-se que o material se
encontra numa fase termodinâmica ordenada quando em baixas temperaturas, ou numa fase des-

ordenada, quando em altas temperaturas. Ordenada pois, neste caso, os átomos se encontram (na
grande maioria) em um mesmo estado magnético; e desordenada pois os átomos estão homoge-
neamente distribúıdos em todos os estados acesśıveis.

Um modelo matemático simples (mas não trivial) que consegue prescrever tal fenômeno é o
chamado Modelo de Ising [7, 9]. Essencialmente, este modelo considera que as interações entre os
átomos são de curto alcance, i.e. cada átomo interage apenas com seus vizinhos mais próximos.

Nesse trabalho de Iniciação Cient́ıfica, gostaŕıamos de implementar computacionalmente o
modelo de Ising, usando, para isso, o método de Monte Carlo e o algoritmo de Metrópolis [10].
Através dessa implementação poderemos verificar o comportamento do sistema frente a variações
da temperatura, e estudar aspectos universais da transição de fase.

Modelos de Percolação

Outro contexto em que observa-se transições de fases são os modelos de percolação. Modelos de
percolação foram introduzidos na década de 50 por Broadbent e Hammersley [12]. Este tipo de
modelo é usado para descrever a dinâmica de um fluido em um meio poroso. Usando um exemplo
dado pelos próprios autores, considere uma molécula de gás (fluido) que pode ou não ser absorvida
na superf́ıcie de um sólido 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 absorção da molécula, pode-se mostrar que existe um certo valor cŕıtico pc abaixo
do qual não há absorção do fluido pelo meio, e acima do qual há absorção. Nesse ultimo caso,
diz-se que o fluido percolou o meio poroso.

De modo simular, podemos pensar na percolação de uma doença em uma população. Considere
agora que p seja a probabilidade de que uma doença infecciosa seja transmitida de um indiv́ıduo
para outro dentro de uma população. Caso p seja menor que o valor critico pc, apenas uma
pequena quantidade de indiv́ıduos será contaminada e a doença desaparece espontaneamente da
população. Por outro lado, se p > pc, a doença espalha-se pela população. Nesse ultimo caso,
diz-se que a doença percolou a população.

Sistemas como esses descritos nos parágrafos anteriores apresentam transições de fase no ponto
critico pc. Podemos dizer que há duas fases acesśıveis a esses sistemas. A primeira, quando p < pc,
que caracteriza a situação em que o fluido não é absorvido pelo meio ou que a doença infecciosa
é dissipada espontaneamente. A segunda, caracteriza uma fase de percolação.

Nesse trabalho de iniciação cient́ıfica, também será implementado modelos de percolação via
autômatos celulares. Essa implementação nos permitirá analisar, assim como no modelo de Ising,
aspectos universais das transições de fases.
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3 Metodologia

A abordagem metodológica que será usada nesse trabalho de iniciação cient́ıfica consiste na mod-
elagem computacional via autômatos celulares. Os autômatos 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 população por agentes/indiv́ıduos
que possuem caracteŕısticas próprias. O objetivo desse tipo de modelagem é tornar mais realista
as simulações de populações naturais.

Com essa implementação computacional, o estudante terá contato com várias técnicas que
permitirão atacar problemas nas mais diversas áreas da simulação computacional. Entre essas
técnicas podemos citar o método de Monte Carlo e o algoritmo de Metrópoles[10], entre outras
técnicas da f́ısica computacional[11] e da Mecânica Estat́ıstica [7, 9].

4 Plano de Trabalho de 1 ano

• Estudo da literatura (livros textos e periódicos): Modelos matemáticos e computacionais de
autômatos celulares; mecânica estat́ıstica das transições de fase - 3 meses;

• Estudo do Gás de Van der Waals- 1 mês;

• Estudo e Implementação do Método de Monte Carlo e Algoritmo de Metrópolis - 1 mês;

• Estudo e implementação computacional do modelo de Ising via método de Monte Carlo e
algoritmo de Metrópolis - 2 meses;

• Estudo de Modelos de transição de fase em sistemas Epidemiológicos - 2 meses;

• Implementação e estudo do Modelo de Percolação via algoritmo de Monte Carlo - 2 meses;

• Redação do relatório de atividades - 1 mês;
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