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Caminhada aleatdria em 3 dimensdes e difusdo molecular em gases:

Imagine uma particula em movimento, cuja trajetéria possa ser decomposta em uma sequéncia de
passos consecutivos de tamanho € e que o tempo gasto para executar cada passo seja dt. Se a diregao e
o sentido de cada passo podem ser tomados como sendo aleatérios, o movimento resultante é conhecido
como caminhada aleatéria (ou também passeio aleatdrio) e pode se dar sobre uma reta, uma superficie,
no espaco 3D, etc.

O conceito de caminhada aleatéria é mais geral do que o movimento de uma particula, de forma que a
varivel aleatdria nao necessariamente precisa ser um deslocamento. Assim, a caminhada pode ser usada
para a modelagem de inimeros fenomenos: a trajetéria de uma molécula no interior de uma gés ou a
de alguns transeuntes pela Rua Mem de S& por volta das 2h de um sdbado, o prego de certas a¢oes no
mercado financeiro, etc.

A figura abaixo ilustra caminhadas aleatérias em 3 dimensoes.

Escreva um programa que simule uma caminhada aleatéria em 3 dimensoes dados valores para o
passo € e para o intervalo de tempo entre passos dt.

Seu programa deve entdo realizar um grande nimero N. de caminhadas de uma particula. O
movimento deve terminar depois de um tempo AT, ou equivalentemente, apds um nimero total de
passos Vp,, também fornecidos.

Ao final da caminhada, o programa deve imprimir num arquivo de saida os valores finais das
coordenadas cartesianas da particula, tomando como origem do sistema de coordenadas a posicao
inicial da particula.

Para um ntmero de passos N, — 00, o teorema do limite central garante que a distribuicao da
posicao da particula é gaussiana com variancia o2 dada por:
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Pergunta: antes de graficar o histograma no Gnuplot, vocé seria capaz de dizer qual o valor médio
da distribuigao de cada coordenada?

Histograme as distribuicoes de cada coordenada cartesiana e compare os resultados com as previsoes
tedricas, lembrando-se que:
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Pergunta: Que relacao vocé espera haver entre o, oy € 0,7



Figure 1: Caminhada aleatéria em 3 dimensoes de 3 particulas diferentes.

Se tomarmos as particulas acima como moléculas gasosas, os histogramas de posigao podem ser
utilizados para se estimar uma velocidade de difusao molecular:
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Num gés ideal, por exemplo, € pode ser interpretado como o livre caminho médio A, e de acordo com
a teoria cinética, depende somente do diametro molecular d e da densidade do gas:
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onde N é o nimero de moléculas contidas no volume V. Por outro lado, dt, de acordo com a mesma
teoria, deve depender, de alguma forma, do livre caminho médio A e da velocidade molecular média, que
num gas com distribuicao Maxweliana de velocidades é dada por:
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onde R é a constante molar dos gases, T' a temperatura e M a massa molar do gés.

Apesar da velocidade molecular média numa mistura gasosa como o ar atmosférico ser da ordem de
centenas de metros por segundo (nas CNTP), a velocidade de difusdo calculada a partir de (3) é muito
menor devido as numerosas colisdes entre moléculas. Se vocé abrir um frasco de perfume num dos cantos
de uma sala fechada, o tempo necessario para que outra pessoa no canto oposto comece a sentir o odor
deve ser calculado utilizando-se a velocidade de difusao.



