FFI 202 — Fisica Computacional II

Primeiro Projeto

Instrucoes

e Crie um diretério “PROJ1 nome” em /home/public/FISCOMP2/PROJ1

(1)) (1P

e Proteja seu diretdério para nao ser lido por “g” e “o

e Deixe no diretério um arquivo de nome “rel projl.pdf”, com um relatério (ela-
borado utilizando latex) sobre o projeto, incluindo texto, listagens dos cédigos,

graficos e tabelas.

Exercicios

1. Distribuicao (continua) uniforme: Utilizando o gerador de nimeros aleatd-
rios rand () do fortran, calcule os primeiros momentos da distribui¢ao uniforme
em 0,1

<z" > vpara n=1,2,3,4,

onde a média <> é tomada sobre as N amostras geradas para x. Compare seus

resultados aos resultados exatos, obtidos a partir de
1
<z">= / x"dx .
0

Considerando a variavel aleatoéria x, vocé é capaz de representar graficamente

a sua distribuicao de probabilidades? e para a varidvel 22?7

A média < x > calculada numericamente também é uma variavel aleatéria,
com valor central dado pelo resultado exato para < x > e “largura” dependente
de N. A medida que N aumenta, seu resultado para a média (e os outros
momentos) torna-se cada vez mais preciso, pois a largura desta distribui¢ao
diminui com N. Qual o nimero de amostras necessario para obter precisao de
10% no resultado? e de 1%? interprete seus resultados a partir da distribuicao
de probabilidade para a variavel < x >, e.g. invocando a lei dos grandes niimeros
e o teorema central do limite. Vocé consegue calcular exatamente qual deve ser

a largura desta distribuicao?



2. Distribuigao discreta: Considere agora “andarilhos aleatérios” (e.g. bébados)
em uma dimensao. Cada passo do percurso é aleatério e independente dos de-
mais, dado com probabilidade p para a frente (valor +1) e ¢ = 1 — p para tras
(valor -1). Qual o valor do passo em média (previsto exatamente e calculado
em seu programa)? Sendo s a distancia percorrida, calcule (exatamente e nu-
mericamente) os valores de < s > e < s > apds T passos (i.e. “tempo” t = T).
Use p = 1/2,1/3,1/4,1/5. Note que s = Y./_; 2;, onde cada passo é represen-
tado pela variavel aleatéria x;. Em seus calculos exatos utilize as relagoes para

médias e variancias dadas no Apéndice.

Tomando p = ¢ = 1/2 considere N andarilhos partindo da origem s = 0 em
t = 0. Faca graficos das trajetdrias de cada andarilho (para N pequeno) e um
histograma para a posicao dos andarilhos no tempo ¢t = 1000. O que esse grafico

representa? qual a relacao com os valores de < s > e < 52 > calculados acima?

Faca um grafico de < s? > em funcao de t. Vocé consegue explicar a inclinacio
deste grafico? como mudaria sua resposta se o passeio aleatorio fosse dado por
passos de tamanho varidvel, com distribuigdo uniforme entre -1 e 1?7 (dica:

relacione com o problema 1 acima)

3. Generalizacao para duas dimensoes: Vamos agora chamar os andarilhos
de moléculas. Elas se movem aleatoriamente em duas dimensoes, dando passos
para cima, baixo, esquerda e direita com probabilidade 1/4. Faga gréficos da
distribuic¢@o espacial de N moléculas (partindo da origem em t = 0) apds tempo

= 10, 100, 1000, 10000, 10°, 10%. Utilizando o cédigo do exercicio anterior, faca
um histograma da coordenada x das moléculas no tempo ¢ = 1000 e compare

com o caso unidimensional.

Verifique que a funcao entropia do sistema aumenta com o tempo. Use a de-
finicao

S = _Z-len-sz

onde P; é a probabilidade de encontrar o sistema em um micro-estado i. No
nosso caso, podemos tomar P; como a probabilidade de uma molécula estar em
uma dada “célula”s do espago, obtida e.g. dividindo o plano em caixinhas de
lado um pouco maior que um passo temporal. (O mesmo critério pode ser usado

para o histogramas produzidos acima.)



Apéndice: Breve Introducao a Probabilidade

Seja  uma variavel aleatoria com distribuigao discreta. A probabilidade de obter
para z o valor X, dada por P(z = X) = u(X), é um nimero positivo e menor do

que 1. A distribuicao de probabilidades para = é normalizada, ou seja
douX) = 1.
X

Podemos calcular médias de fungdes A(x) de x somando para cada possivel valor X

de x o produto de sua probabilidade pelo valor da funcao em X
< Az) > = ZA(X) pu(X).
X

(Claramente A(z) também é uma varidvel aleatdria.) Da mesma forma, aplicando a

férmula acima, temos a variancia da funcao A(x)
0*(A) = < [A(x)—- < Ax) >]*> = < [A@)]* > — < A(z) >* .

Note que com A(x) = x obtemos a média e variancia da variavel x.

Considere agora as variaveis aleatérias x; e xo, com mesma distribuicao de pro-
babilidade ou nao. Dizemos que as variaveis sao independentes se a distribuicao de
probabilidade conjunta dessas varidveis satisfizer: P(xq;x2) = P(x1) P(z3), ou seja
a probabilidade de obter ao mesmo tempo determinados valores para x; e x5 € igual
ao produto das respectivas probabilidades nas duas distribui¢oes independentes. Em

outras palavras, para x; e x5 independentes vale

< A(l‘l) B(LIZ‘Q) >12 = ZZA(Il) B(Ig) P(I‘l = Xl;IQ = XQ)

X1 Xo
= Y A(z) P(z1 = X1) D A(xs) P(za = X5)
X1 X2
= < A(xy) >1 < B(xg) >o .
Com as féormulas acima é simples entao demonstrar
< A(z1) + B(za) > = < A(r1) > + < B(xg) >
<aAlx)> = a <Ax)>
o*(aA) = a® < A(z) > .
para variaveis aleatérias x, x1, T2 quaisquer (a é uma constante) e
o*[A(z1) + Blas)] = o®[A(z1)] + o?[A(a2)].

para variaveis aleatérias xq, x9 independentes.
Os resultados acima podem ser generalizados para somas de nimeros arbitrarios

de variaveis aleatorias e para distribuicoes de variaveis continuas.



