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APRESENTACAO

A colecao “Avancos das Pesquisas e Inovag¢des na Engenharia Quimica volume
1” € uma obra que tem como foco principal a discusséo e divulgacao cientifica por
meio de trabalhos com diferentes funcionalidades que compde seus capitulos. O
volume abordara de forma categorizada trabalhos, pesquisas que transiram nos varios
caminhos da engenharia quimica de forma mais aplicada tanto para pesquisa como
industria.

O objetivo central foi apresentar de forma categorizada e clara estudos
correlacionados a estudo cinético, termodinamico, fisico-quimico, caracterizacéo de
materiais por meio de varias técnicas (Microscopia eletrénica de varredura, analise
de difracao de raio-X dentre outras) e abordagens (tamanho de particula, tratamento
estatistico) desenvolvidos em diversas instituicdes de ensino e pesquisa do pais. Em
todos esses trabalhos a linha condutora foi 0 aspecto relacionado a caracterizagao,
aplicacao, otimizacao de procedimentos e metodologias, dentre outras abordagens
importantes na area de exatas e engenharia. O avanco das pesquisas e divulgacéo
dos resultados tem sido um fator importante para o desenvolvimento da ciéncia e
estimulo de inovacéo.

Temas diversos e interessantes sao, deste modo, discutidos aqui com a proposta
de fundamentar o conhecimento de académicos, mestres e todos aqueles que de
alguma forma se interessam pela area de exatas e engenharia quimica aplicada e
educacional. Possuir um material que demonstre evolucao de diferentes metodologias,
abordagens, otimizacdo de processos, caracterizacdo com técnicas substanciais
€ muito relevante, assim como abordar temas atuais e de interesse tanto no meio
académico como social.

Deste modo a obra “Avancos das Pesquisas e Inovacdes na Engenharia Quimica
volume 1” apresenta estudos fundamentados nos resultados praticos obtidos pelos
diversos professores e académicos que arduamente desenvolveram seus trabalhos que
aqui serao apresentados de maneira concisa e didatica. Sabemos o quao importante
€ a divulgacao cientifica, por isso evidenciamos também a estrutura da Atena Editora
capaz de oferecer uma plataforma consolidada e confiavel para estes pesquisadores
explorarem e divulgarem seus resultados.

Jéssica Verger Nardeli
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RESUMO: Reportamos efeitos de difusao
anOmala em sistemas particulados com
acoplamento de meméria. NO6s usamos a
classe de passeios aleatérios com memoria
como ferramenta para modelar sistemas de
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particulas. Encontramos os regimes superdifusivo e difusivo ordinario. Observamos
duas transicdes de regimes difusivo. Quando o acoplamento € minimo é observada
superdifusdo acompanhada por oscilagdes log-periédicas do primeiro momento da
posicao, que desaparecem com o aumento do acoplamento. A primeira transi¢cao ocorre
quando o acoplamento cresce de acoplamento nulo para diferente de zero; o sistema
sofre uma transicdo do regime superdifusivo para o regime ordinario. Continuando
a aumentar o acoplamento, os resultados mostram a segunda transicdo do regime
ordinario para o regime superdifusivo

PALAVRAS-CHAVE: Passeios aleatérios. Memoria. Acoplamento. Sistemas
particulados. Oscilagdes amortecidas.

DAMPED OSCILLATIONS IN PARTICULATE SYSTEMS WITH MEMORY
COUPLING

ABSTRACT: We report anomalous diffusion effects in particulate systems with memory
coupling. We used the class of random walks with memory as a tool to modelate
particulate systems. We found the superdiffusive and ordinary regimes. We observed to
regime transitions. When the coupling is minimum we observed log-periodic oscillations
of the first moment of the position, which vanish when the coupling grows. We found
two diffusion regime transitons. The first transition occurs when the coupling grows
from null coupling to non-zero, the system suffer a transition from the superdiffusive
regime to the ordinary regime. Continuing to increase the coupling, outcomes shows
the second transition from the ordinary regime to the superdiffusive regime.
KEYWORDS: Random walks. Memory. Coupling. Particulate Systems. Damped
Oscillations.

11 INTRODUCAO

Em 1905, a publicacdo de uma pergunta feita por K. Pearson na revista Nature,
surpreendentemente, convergiu para o nascimento da teoria dos passeios aleatorios
(Pearson, 1905). Tornou-se uma ferramenta muito utilizada para atacar problemas na
Fisica (Diniz et al., 2017), Economia (Masoliver et al., 2003), Engenharia (McCarthy,
1993) (Klages, 2008) (Neyra et al., 2019), Biologia e Medicina (Moura et al., 2018)
(Cressoni et al., 2012).

Em 2004, G.M. Schitz e S. Trimper descobriram uma classe de passeios
aleat6rios com memoria, i.e., que grava as decisdes ao decorrer de toda a sua histéria.
Este primeiro modelo ficou conhecido como passeios aleatorios do elefante (PAE). A
cada instante uma decisao é recobrada equiprovavelmente. Um espectro de outros
modelos foi construido segundo o modelo PAE: o modelo de passeios aleatérios
com Alzheimer (Cressoni et al., 2007), o modelo de passeios aleatorios com perfil de
memoria Gaussiano (Borges et al., 2012), 0 modelo de passeios aleatorios com perfil
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de memoria exponencial (Alves et al., 2014), o modelo de passeios aleatdrios com
perfil de memoria -exponencial (Moura et al., 2016) e o modelo de passeios aleatdrios
com perfil de memoria binomial (Diniz et al., 2017).

No modelo de PAE, a memoria é formada por um conjunto de variaveis aleatérias
0y, onde ¢’ € o tempo escolhido uniformemente. A cada instante de tempo t, a deciséo
do elefante depende de toda a sua histéria recuperada a partir de uma distribuicéo
uniforme. A probabilidade de recuperar uma acgéo realizada no passado € de 1/t sendo
queté otempo atual. A cada instante t a deciséo é gravada na memoria, tal propriedade
atribui a caracteristica ndo-Markoviana ao passeio aleatorio. O caminhante anda um
passo para a direita (+1) ou um passo para a esquerda (-1), tal como em um passeio
aleatério unidimensional Markoviano. A equacao de evolugao estocastica €

Xr+l =X, + Or1 (1)

Para um tempo t+1, a variavel 0,41 assume o valor quando o caminhante anda
um passo para a direita e -1 quando o caminhante anda um passo para a esquerda. A
memoria consiste de um conjunto de variaveis aleatorias 6, para o tempo t'< t. Este
processo ocorre da seguinte maneira:

a) no tempo t+1 um numero t' do conjunto 1, 2, ..., t & escolhido aleatoriamente
com probabilidade uniforme 1/.

b) 6,, | € determinado estocasticamente por, 0141 = Oy com probabilidade p e
0:+1 = — 0y com probabilidade 1-p.

O primeiro passo no instante t=1, ocorre de acordo com a seguinte regra: o
caminhante se encontra na posi¢cao X, e se move para a direita com probabilidade
g ou para a esquerda com probabilidade 1-q, ou seja, 6; = + 1 com probabilidade
qe 0= -1 com probabilidade 1-q. Entdo, segue-se que a equacdo de evolugao
estocastica é

f
X, =X,+ ) o 2)

t'=1

O parametro p é a probabilidade do caminhante repetir uma acdo do passado
no instante de tempo t'. Quando (p>1/2) o caminhante apresenta um comportamento
persistente, este é caracterizado pela repeticdo de acbes passadas. Para (p<1/2)
0 caminhante toma uma acado contraria a acdo que foi selecionada, o caminhante
apresenta, portanto, um comportamento anti-persistente. Para o valor de (p=1/2) a
caminhada aleatéria € Markoviana. Nas regides limitrofes de (p=0) e (p=1) surgem
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dois comportamentos extremos. No ponto p=0, ocorre 0 maximo do comportamento
anti-persistente, enquanto em p=1 ocorre 0 maximo do comportamento persistente,
caracterizado pelo movimento balistico com (H=1), i.e., o caminhante move-se de
forma deterministica. Este tipo de passeio aleatério apresenta caracteristica de que o
primeiro passo € macroscopicamente relevante, portanto, possui impacto nos regimes
de difusdo medidos pelo expoente de Hurst (Hurst et al., 1969).

O primeiro momento da posicao é

(x(0) = A (3)

rTa+1)

Sendo.a =2g—1.4=2p—1el afuncido gama. Os parametros a e 4 estéo
definidos no intervalo [-1.1].
O segundo momento da posicéo é dado por

~

r 3
3—4p P <7
3
<x2(r)) — < tint P =7 (4)
r4;3—2 3
(3 —4p)I(4p —2) P =

Note que para (» <3/4) o segundo momento, a Equacéo 4 depende linearmente
de t e a difusdo é ordinaria, para (» > 3/4) a difusdo é caracterizada como superdifusiva.
No ponto (p =3/4) 0 segundo momento € descrito através de uma fungéo logaritmica do
tempo (Schutz e Trimper, 2004).

2| METODOLOGIA
2.1 O MODELO PAE-BIDIMENSIONAL

Dois caminhantes aleatérios PAE, 1 e 2, passeiam sobre dois eixos coordenados,
distintos, perpendiculares, digamos x, e x,, respectivamente. No instante de tempo t, a
posicdo do primeiro caminhante é denotada por X,!. Ele recobra tanto passos de sua
propria memaoria como 0s passos da histéria do segundo PAE, rotulado X2 A posicao
do i-ésimo caminhante aleatorio é quantificada pela equacéao estocéastica

X;+1 =X/ + lt7";+1 (9)

com i=1,2. A dindmica microscopica segue as seguintes regras:
1. no tempo t+1, o elefante i escolhe um dos elefantes com indice k=1,2 com

Avancos das Pesquisas e Inovag¢des na Engenharia Quimica Capitulo 7




probabilidade 7. Esta probabilidade deve satisfazer a relacdo 7i + va = 1;
2. no tempo t+1, um tempo t° é uniformemente escolhido do conjunto {1,2,3,....,t};

3. no tempo t+1, o passo do i-esimo elefante é o +1 =+ D’;I‘ com probabilidade

i
pi e o, =-oc*, com probabilidade ! - p;. Portanto notamos que a probabilidade é

1 ,
Plo; of] = 5[1 + (2p] — 1)@“0{6] (6)

k
r+1 ==x Oy

A probabilidade do primeiro passo €
: ) 1 : i
P[a‘ ==*1 |Senrzd0a’ek] = 5[1 + (2‘3; — l)af] (7)

1

A probabilidade do passo do i-ésimo caminhante no tempo t+1, Ji =0, que

provém do espectro de possibilidades do conjunto {c/! s Op 62}, é
. 1 &
P[o" ] = — [1+ 2p; — 1 Jc)'k:l (8)
t+1 57 2 (27 ) Vi

k=1

Onde o paréametro ]’i € a probabilidade de acoplamento do i-ésimo elefante em
relacdo ao k-ésimo elefante. De maneira que a probabilidade do primeiro passo é

Ploj] = i [1 + (2¢, — 1) ] 9)

A partir da equacao 7 é possivel calcular a probabilidade de 6{ =*1, ie,
| 1. .2 21 [ 1,2 .
P[ Opy) = o"o'l, ...,ar,al,...,crt] = P[ar’+1 =0 {51_2,““{}] que é

P[af | =0

I+

1 1 o ..
(o1, | =5, +5 Darixt (10)
k=1

ondea/ =2pi—1e xf=X-X}.
O deslocamento condicional do i-ésimo elefante é

—
NN
£
—
| I

{a}% }> E,;_HJP[UHI —0'|{o" ,

<Jr+] =0

22 ak}’er
k=1 t
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Entéo, a partir da Equacéo 11 obtemos a relagéo recursiva do primeiro momento
da posicao

N LAY
()= X0+ —==)(x) 012
k=1

Outro parametro de deslocamento, neste caso para o primeiro passo, precisa ser
definido como #; = 24} — 1. Através desta definicdo, podemos encontrar o deslocamento
inicial para o caminhante de indice i.

2
(Y=Y Biri  (13)
k=1

O modelo de passeios aleatérios do elefante com acoplamento de memoria foi
publicado em (Marquioni, 2019). Baseado nele, reproduzimos os resultados acima para
servir de base para a constru¢cédo do nosso modelo. Nosso modelo usara os mecanismos
de acoplamento de memoria introduzidos, numericamente e analiticamente, em (Moura
et al., 2018) e (Marquioni, 2019), nesta exata ordem.

2.20 MODELO DE PASSEIOS ALEATORIOS COM PERFIL DE MEMORIA DE
CAUCHY

Seguindo os moldes, as regras e as condi¢des do modelo PAE-bidimensional,
propomos um modelo de passeios aleatérios com o perfil de memoéria segundo
a distribuicao de Cauchy (Feller, 2008) acoplado com o PAE. Pela formulagcdo dos
passeios aleatérios do elefante, com termo de acoplamento, realizamos o acoplamento
do PAE com passeios aleatérios com perfil de memoria de Cauchy (PAC). Atribuimos o
rotulo 1 para o modelo PAE e o rétulo 2 para o modelo PAC. A funcéo de distribuicao de
probabilidade de Cauchy, distribuicdo de probabilidade usada para trazer da memoria
uma lembranca do passado do conjunto 1,2,3...t é

Co

P(w,t) = 14
@) = (14)

Onde C, ¢ a constante de normalizagéo, @ = ¢/2 o parametro de locagédo e / o
parametro de escala. Utilizamos a distribuicdo de Cauchy, truncada, no intervalo . A
dindmica € a mesma do modelo de Schitz e Trimper, modificando apenas a distribuicao
de probabilidade uniforme pela Equacéo 14.

Um comportamento do PAC, com avariacéo do parametrode escala, /3, € o primeiro
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momento da posi¢do. Na Figura 1, destacamos a evolugdo do primeiro momento da
posicao para a regido de anti-persisténcia (p<1/2). Nesta regido, o comportamento
do primeiro momento da posi¢ao é caracterizado por oscilagdes log-periddicas, que
diminuem de amplitude na medida que g cresce, i.e., a regido apresenta superdifusao
acompanhadas por oscilagdes log-periddicas. Portanto, segundo a distribuicao de
Cauchy, para pequenos valores de /#, no intervalo 0 < # <1, no seu primeiro momento
percebemos que ao aumentar o parametro £, as amplitudes das oscilacbes sé&o
maiores para # = 1072, diminuindo para valores tipicos de f# = 10~! ¢, sendo 10® menor
para f =10’ quando comparamos com oscilagdes do primeiro momento da posicéo
para g = 1072, Destacamos estes resultados para a realizacdo do acoplamento entre
os caminhantes aleatérios, que apresentaremos na secao de resultados.

T T o p—
B=10% ——
B=10" ——

5x10°

0x10°

L =

-5x104

-1x10°

ox10° 2x10° 4x10° 6x10° Bx10° 1x10°

Figura 1 - Comportamento do primeiro momento da posi¢ao para os valores positivos de
J £ 1. Observados da magnitude das oscilagoes log-periédicas na medida que / cresce.
Comparamos os valores de f/ na ordem de 102 (curva azul), 10" (curva verde) e 10° (curva
vermelha).

2.3 O ACOPLAMENTO

Os caminhantes aleatérios 1 e 2 passeiam sobre eixos coordenados distintos,
digamos o caminhante 1 passeia sobre 0 eixo X', perpendicular ao eixo x? onde 0
caminhante 2 passeia aleatoriamente. O impacto das decisbes do caminhante,
digamos J, serem influenciadas pelas decisbes do caminhante j é quantificada pelo
coeficiente acoplamento 7/. Os coeficientes de acoplamento estdo relacionados da
seguinte maneira

Avancos das Pesquisas e Inovag¢des na Engenharia Quimica Capitulo 7




?11 = 1—}’2]
1A V0 <yl <1 15)
y%,\fﬂgﬁgl

yi=1-—yf

Segundo a relagéo expressa pela Equagao 15, o primeiro momento da posi¢éo
€ dado pela relac&o abaixo

<xr1-|-1> _1 t+ (1 -7n)o Y0, (X:1> (16)

()] 1 riat otk (1=ni)az J\(x7)

Utilizando a Equacgao 16, sob a condicéo de que ha acoplamento duplo de 2 em
relacéo a 1, tanto quanto de 1 em relacao a 2. Existem dois casos para considerar
para o acoplamento: o0 caso simétrico e o caso nao-simétrico. No caso simétrico os
caminhantes 1 e 2 apresentam a mesma probabilidade de aprendizagem (» = 71). No
caso nao-simétrico 1 ou 2 podem apresentar funcoes de probabilidade que crescem
mais rapidamente do que a outra. Por exemplo, (r >ri) quando o caminhante 1
apresentar maior probabilidade de modificar suas decisdbes microscopicas segundo
as aces do caminhante 2, e (v <71) caso contrario. Vamos abordar o caso em que
(n=7=7) com 0<y < 1. Ainda, vamos variar um Unico parametro de probabilidade de
feedback, chamando a! = a; = af = a3 =a com -1 <a < 1. Seguindo estas mudancas
reescrevemos a equacao matricial do primeiro momento da posicdo como

(x,l_l_l) 1 t+ (1—y)a ya (x:1>

(2a)) I\ ra e+ (1=p)a)\ ()

(17)

Realizamos o acoplamento dos modelos PAE e PAC. Para o modelo PAC, na
regido em que o parametro de escala é f = 102, o0 primeiro momento da posicao
apresenta comportamento log-periddico. Realizamos medidas do primeiro momento
da posicao e expoente de Hurst para diversos valores de intensidade do acoplamento
Y.
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31 RESULTADOS

E apropriado em problemas que envolvem sua modelagem utilizando caminhadas
aleatérias, quantificar os regimes difusivos pelo expoente de Hurst. O comportamento
difusivo pode ser quantificado através da lei de escala assintética do desvio quadratico
médio da posicdo em relagcdo ao tempo. O desvio quadratico médio é definido da
seguinte maneira; sendo A uma constante, H o expoente de Hurst e 17 = (x11)2+ (xfz)z-
Quando o primeiro momento da posicdo cresce mais lentamente do que o segundo
momento, a seguinte aproximacdo € pertinente. Os regimes difusivos podem ser
classificados em subdifusivo (H<1/2), difusivo ordinario (H=1/2) e superdifusivo (H>1/2)
(Hurst et al., 1969).

Na Figura 2 s&o exibidas medidas de H para o problema do acoplamento dos
caminhantes aleatorios 1 e 2, em funcao de p e y. As medidas foram realizadas para
o parametro de feedback 0 < p <1, onde @ = 2p — | e parametro de acoplamento
variando no intervalo 0 < a < 1. Nossas observagdes mostram o surgimento de dois
regimes difusivos, o difusivo ordinario (H=1/2) e o superdifusivo (H>1/2). No painel de
cores da Figura 2, tonalidades mais proximas do azul indicam regimes difusivos mais
proximos do ordinario, i.e., (H—1/2). As tonalidades mais claras indicam aumento
de intensidade do regime superdifusivo. Portanto, quanto mais claras as cores,
observamos que (H—1). As regides e limites dos regimes de superdifusdo e difuséo
ordinaria sdo observadas com mais clareza na Figura 3.

11

0.9
0.8
0.7
0.6

0.5

0.41

Figura 2 - Digrama 3D respectivo a medidas de H para o problema do acoplamento dos
caminhantes aleatérios 1 e 2. As medidas foram realizadas para0 < p < l,ondea =2p—1le
parametro de acoplamento variando no intervalo ) <y < 1.

A Figura 3 exibe o mapa de difusdo, com medidas de H, para o problema de
caminhantes aleatorios, que caminham em eixos perpendiculares, com acoplamento
de memoria. Aos extremos do painel estdo relacionados valores do expoente de Hurst
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associados a tonalidade mais clara da cor azul com (H = 1), a tonalidade mais escura
do azul com (H = 1/2). Tonalidades de azul mais escuras sao relacionadas a menor
intensidade de difuséo, neste caso, ao regime de difusédo ordinario (H—1/2); tonalidades
mais claras com difusdo mais intensa, relacionadas com diversas intensidades do
regime superdifusivo com medidas de (H>1/2). Sao destacadas no mapa contornos
para os quais € constante. Estas curvas possuem uma propriedade de invariancia
com relacdo ao regime de difusdo. Variando p e y de maneira a percorrer alguma
dessas curvas o valor de H ndo muda, i.e., o regime de difusdo é mesmo. Portanto,
encontramos um efeito estacionario do regime difusivo. Destacamos, primeiramente,
as curvas no centro do mapa. Variagdes especificas de p e y exibem curvas, na cor
vermelha, com (H=1/2). Na parte inferior do mapa, em segundo lugar, destacamos
curvas de igual superdifusividade com diversas intensidades. Medidas de H, seguindo
de maneira ascendente, sdo H=0/9 (azul claro), H=0,8 (laranja), H=0,7 (amarelo)
e H=0,6 (azul escuro). Em terceiro lugar, encontramos na parte superior do mapa,
acima das curvas de difusdo ordinaria (H=1/2), no sentido descendente, curvas de
igual superdifusividade com medidas do expoente de Hurst iguais a H=0,9 (azul claro),
H=0,8 (laranja), H=0,7 (amarelo) e H=0,6 (azul escuro).

1.1

0.4

Figura 3 - Mapa de H para o problema do acoplamento dos caminhantes aleatérios 1 e 2.
As medidas foram realizadas para 0 < p < 1, onde @ = 2p — 1 e parametro de acoplamento
variando no intervalo 0 <y < 1.

Na Figura 4, exibimos medidas do primeiro momento da posi¢do resultante do
acoplamento entre os passeios aleatorios PAE e PAC. Na regidao de comportamento
log-periddico do primeiro momento da posicéo para o modelo PAC com parametro de
p =102, exibido na Figura 1, calculamos o impacto do acoplamento das memorias
no processo difusivo resultante dos passeios. Para valores tipicos do parametro de
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acoplamento y=0 e do parametro de feedback p=0, quando os caminhantes estédo
desacoplados, observamos oscilagdes do primeiro momento da posicao resultante (r),
com crescimento de {r) na ordem de 10°, enquanto que, como observado na Figura
1, as oscilacbes dos PAC possuem oscilagcdes da ordem de 10°. Portanto, notamos
o amortecimento das oscilagdes com a simples andlise quantitativa da média do
deslocamento resultante exibido na Figura 4 (a). Aumentado o acoplamento para
y =1, p =0, observamos, na Figura 4 (b), o desaparecimento das oscilacdes.

HI T T T Hly T T 7
r".'
I‘-'.
5 . 5 ¥

b 1 uiv | o
F o

i’ b i ¥
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" '
i’ ";" 1 i’ p o
I : .

.'
.'
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.l
aid' / air | .".

0 uio' Ll i fa | M ] i Al i

(a) y=0,p=0 (b)y=1p=0

Figura 4 - Comportamento do primeiro momento da posi¢ao < I > em fun¢éao do tempo para p=0
em (a) y=0 e em (b) y=1. Estas medidas foram calculadas para o valor de parametro de escala
S =107

41 CONCLUSAO

Realizamos simulagdes numéricas de sistemas particulados com acoplamento
de memoria. Obtemos aproximacao de sistemas de particulas utilizando modelos
de passeios aleatdrio em tempo discreto, bidimensional e acoplados. Analisamos os
extremos do efeito do acoplamento sobre a difusdo do sistema, que esta acoplado
com probabilidade y. Os conjuntos de passeios aleatoérios utilizados foram os dos
modelos PAE e PAC. O modelo de PAC apresenta oscilagdes do primeiro momento
da posicao. Utilizamos esta regidao para realizar o acoplamento e a influéncia das
oscilagdes no processo difusivo resultante. Encontramos o fendmeno de difusao
andmala. Observamos o regime superdifusivo nas regides de persisténcia (p>1/2) e
anti-persisténcia (p<1/2). Para todas as intensidades do acoplamento observamos
difusdo anémala. O mapa de regimes difusivos exibe uma regiao de difusdao normal
circundada por regides adjacentes superdifusivas. Nestas regiées, acenderam curvas
de difusé@o invariantes sob certas mudancas do feedback (p) e da intensidade do
acoplamento y. Por fim, encontramos superdifusao seguida por oscilagdes do primeiro




momento da posicdo. O efeito resultante do acoplamento sobre a posicdo foi de
oscilacOes, que sao amortecidas, desaparecendo na medida em que 0 acoplamento
cresce.
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