Velocidades de reacgao:

Consumo de reagente:
-d[R]/dt

Tangent,
rate = —slope

Molar concentration, [J]

Reactant

Caos, complexidade

Formagao de produto: © Timet
- . - d[P)/dt s
A Quimica afastada do equilibrio: termodindmica, ordem e = Tangent,
caos in Nina Hall, Neoquimica, Bookman, 2004, cap. 16 % rate = slope Product
David Ruelle, Acaso e Caos, Edunesp 1993 . =
James Gleick, Caos, Campus 1990 VeIOC|dade da §
http://classes.yale.edu/fractals/ reagé0=d[€]/dt §
s
(b) Time, t
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Reacado de Belousov-Zhabotinskii

t=0 1=35s 1=10s t=15s t=20s

1=23s t=30s

Reacgaooscilante de Belousov-
Zhabotinskii

t=0 1=35s t=10s t=15s t=20s

t=133s

| |

1=40s t=45s

Reagdooscilante: Belousov-Zhabotinskii
bromato de potassio, sulfato de cério (IV),
4cidopropanodidicoedcidocitricoemsolugaodiluida de acidosulfurico: a relagdo
entre as concentragdes de ionsCe(IV) eCe(lll) oscila. Indicador: ferroina.
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Ignition

First fimp

H,+ O,
uma reagao
simples, pode
provocar
explosoes.
Essencial em
uma “economia
do hidrogénio”.




Escoamento
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Vocé também pode observar isto...

¢ ...na queima de madeira ou carvdo, em uma
churrasqueira, como pontos de chama
intermitente

.’ﬂ-"i"-

* Rheochaos can be defined as the occurrence of

macroscopic chaosin a viscoelastic material at a
negligible Reynolds number. With the neglect of
inertia that this implies, the nonlinearity must
come not from the advection of momentum as in
the Navier-Stokes turbulence but from the
constitutive behavior of the material, which may
include strong memory effects. Likewise, for the
chaos to be macroscopically observable for
example in time series data on the stress measu
at a fixed strain rate, or vice versa, in a bulk
sample a mechanism must be present...

red

¢ Strong candidates for rheochaos include micellar
materials, dense lamellar phases, and also dense
suspensions where erratic stress response at
fixed strain rate or vice-versa is widespread but
poorly documented.

e M. E. Cates, D. A. Head, and A. Ajdari
e PHYSICAL REVIEW E 66, 025202R (2002)

¢ Rheological chaos in a scalar shear-thickening
model




..the shear iution at

ParadigmasdaCiéncia

* Reducionismo

— Hierarquiapositivista: Matematica, Fisica,

Quimica, Biologia, Psicologia, Sociologia.

e Critérios de validacdo

— Reprodutibilidade

— Compatibilidade com primeirosprincipios

— Modelos com capacidade de predigdo

* Hipotesesverificaveis

Algunsvelhosproblemas

Quantomede a fronteira entre BrasileUruguai?
Vaichoveramanha? E daqui a umasemana?
Qualéomaiortamanhopossiveldapopulagdohumana?

Dejetoshumanossdoabsorvidospelomeioambiente,
comofertilizantes, hamuitomilhares de anos.
Quandoeles se transformamempoluigdo?

Qualsera a importancia das epidemias de gripe, em
2010?

Quandoeuterei um cancer, de quetipo?




Novoscaminhosparaobterrespostas A equacaologistica

* Complexidade © y=a*x*(1-x)
-a=0
— xvariaentre 0 e 1.

» A equacaopode ser aplicadaiterativamente.
Porexemplo, comegando com a=2 ex=0,1

— MuitassituagGesconcretastémcaracteristicas de
imprevisibilidade,
emboratodososfendmenosfundamentaissejambe
mconhecidos.

— Muitasmoléculas juntas oragio [y
apresentamcaracteristicasquendosaoprediziveis a 0,18000
partir das propriedades das moléculasisoladas. 0,18000 0,295200

— Fendmenosmuitodiferentesseguempadrdessemel 0,295200 0,416114

hantes (universalidade). 416114 0,485926

Dezprimeirasiteracdes: a=2 Equacaologistica, a=2

|0 0100000020000 _0,300000 _0.400000__0,500000
0 0,180000 0,320000 0,420000 0,480000 0,500000
0 0,295200 0435200 0,487200 0,499200 0,500000
0 0416114 0491602 0499672 0,499999 0,500000
0 0485926 0499859 0,500000 0,500000 0,500000
0 0499604 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000
0 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000
0 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000
0 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000
0 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000 0,500000




Equacaologistica, a=2,5

Equacaologistica, a=3
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Equacdol
ogistica,
a=3,1
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Iteragdes 245 a 250, a=3 e a=3,1

0,681090
0,651619
0,681035
0,651679

0,651429 0,652497 0,680963 0,681212 0,681090
0,681208 0,680234 0,651757 0,651487 0,651619
0,651491 0,652547 0,680909 0,681155 0,681035
0,681151 0,680188 0,651816 0,651548 0,651679

0,764567
0,558014
0,764567
0,558014

0,558014 0,558014 0,764567 0,764567 0,764567
0,764567 0,764567 0,558014 0,558014 0,558014
0,558014 0,558014 0,764567 0,764567 0,764567
0,764567 0,764567 0,558014 0,558014 0,558014
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p,, comverges to a limit

p. oscillates between values

P.=m,(1-p)
Starting value p = .02
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Porque a equacaologistica?

¢ Porqueémuito simples
eevidenciamuitobemcomportamentoscomplexos

¢ Qualquerequagdo do
segundograuemuitasoutrasequagdesnao-
linearesapresentamomesmotipo de
comportamento.

¢ Porisso, distinguimos entre comportamento
"linear" e "ndo-linear".
¢ Estamosacostumados a raciocinar "linearmente".
| Podemaosadauirirnovosnadrdes de raciocinio

Atratores

Representam pares de valorespossiveispara um
sistema.

Podem se referir a valoresem um dado momento,
emfuncgdo de valoresemumaleitura anterior,
oucincoleituras antes, etc.

Mostramqualé a faixapossivelquevalores de umasérie
temporal podemmostrar, conhecido um valor anterior.

"Vaichoveramanha?"

"O reatoresta a 70 graus C; hadoisminutos, estava a 60
graus C. Qualserd a temperaturadaqui a
maisdoisminutos?"

Obtendoatratores
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a=4

=a*x*(1-x
s 4 (2 Valor inicial=0,2

y=a*x*(1-x) Valor inicial=0,1

Algumasli¢cdes

¢ Sériestemporais (talcomo a temperatura de
umareagaoquimica, ouconcentragdes de
reagenteseprodutos)
podemmostrarcomportamentosmuitosdiferentes
, desde a estabilidadeaté um
comportamentocadtico, imprevisivel.

¢ Observa-se bi-

estabilidadeecomportamentososcilatériosmaisco
mplexos.

— Comportamentosintermedidrios entre a
estabilidadeeocaos.

Sériestemporaissaofontesimportantes
de informagao

Permitemmodelar um fendbmeno,
mesmoqueosseusdetalhesmecanisticossejamdesco
nhecidos.

Os métodos de analisesdoaplicaveis a
muitosproblemascompletamenteindependentes:
— Meteorologiaeprevisdo do tempo

— Reagbesquimicas

— Variagdes de pregos de mercadoriase de titulosembolsa
— PopulagGes de predadoresepresas

— Epidemias

— Episddios de poluigdo ("marévermelha")

— Loterias

No espagoe no tempo
Variagdo no espago ¢ Variagdao no tempo

Linha suave, reta, ¢ Estabilidade
curvaeuclidiana

Variag&operiddica « Bi-estabilidade...

Rugosidade o

— Superficie de carvdoativo,
catalisadoreseabsorventes

— Fronteiras entre paises

Comportamentocadtico




Simula¢daodareagcaoemumaplaca de
Petri

http://upload.wikimedia.org/wikipedia/en/d/d9/The Belousov-Zhabotinsky Reaction.gif




