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Caminhadas Interagentes (ISAW)
- -

olimeros em maus solventes: transicao
estendida-colapsada ao baixar a temperatura
(ordem-desordem). Pode ser modelada por caminhadas
auto- e mutuamente excludentes com interacOes atrativas
(energia —¢) entre monomeros em sitios primeiros vizinhos:
- @
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Peso estatistico da contribuicdo (grande-candnico): z'° w>,

\_z — ePH. = ePe, J
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Caminhadas Interagentes (ISAW)
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Diagrama de fases grande-canonico do modelo:
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No canoOnico: Estamos sempre na regiao de coexisténcia
(critica ou n&o) entre as fases P e NP. Transicao
Lestendida—colapsada continua. J
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Modelo MMS

fNovo modelo, com termos de um sitio apenas: J. Krawc:zykT
et al, Phys. Rev. Lett. 96, 240603 (2006). Ate K

mondmeros no mesmo sitio. Peso de um sitio com 4
mondmeros: w;:
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Peso estatistico dessa configuracéo: wi’wiws. Parametros
(K — 3): w1 = 1, 61 = In w9, ﬁg = In ws.
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Modelo MMS
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Diagrama de fases obtido por simulacoes:
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Modelo MMS
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Resolvemos, com Tiago J. de Oliveira e Pablo Serra, o
modelo K = 3 na rede de Bethe (regiao central de uma
arvore de Cayley):




Modelo MMS
=

A solucéao é definida pelo ponto fixo de um sistema de
relacOes de recorréncia em trés variaveis. Diagrama de
fases obtido:
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Modelo MMS
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Diagrama de fases canonico:
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Modelo MMS
| -

Relacao entre os modelos SASAW e MMS (modelos
celulares): w; = z'w®®, com e(i) = i(i — 1)/2. Para o modelo
K = 3 isso implica gy = 33;. Ponto multicritico faz parte
dessa reta na solucao do modelo na rede de Bethe Como
se situa essa reta em relacao ao ponto multicritico nas
simulacbes? E possivel que a reta cruze a linha de pontos
tricriticos.

~p. 10



Entropia de polimeros

-

Questao: de quantas podemos inscrever cadeias de M
monomeros cada, com no maximo um mondmero por sitio,
de maneira que 0s monomeros ocupem uma fracao p dos
sitios da rede: entropia sy;(p) Caso exatamente resolvido:
so(1) = G/m =~ 0,29156. ... Usando técnicas de matriz de
transferéncia e extrapolacoes de FSS, podemos encontrar
boas estimativas para essa entropia na rede quadrada
(com Wellington G. Dantas):

-
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Entropia de polimeros




Fluidos com ligacoes de hidrogéenio

o N

Fluidos com ligacdes de hidrogénio (agua): gases de rede
associativos. Modelo de um gas de rede associativo na
rede triangular (A. L. Balladares, V. B. Henriques, and M. C.
Barbosa, J. Phys.: Condens. Matter 19,116105 (2007)).
Resolvemos, com Tiago J. de Oliveira e Marco Aurélio A.
Barbosa, esse modelo no ensemble grande-canonico numa
rede de Cayley constuida com hexdgomos (rede de
Husimi). Exemplo de resultado:
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Fluidos com ligacoes de hidrogéenio
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