Caos, complexidade

A Quimica afastada do equilibrio: termodinamica, ordem e

caos in Nina Hall, Neoguimica, Bookman, 2004, cap. 16

David Ruelle, Acaso e Caos, Edunesp 1993

James Gleick, Caos, Campus 1990

http://classes.yale.edu/fractals,

Relagao com a Cinética Quimica

— ReacgGes
oscilanteshttp://www.youtube.com/watch?v=f30kdQsluwU&NR

=1
— http://www.youtube.com/watch?v=QdscFBvdTLg&feature=relat
ed
¢ Instabilidades, mudancas inesperadas de comportamento
— Em processos quimicos
— Na armazenagem de produtos quimicos
¢ Formagdo de estruturas durante as transformacdes
espontaneas de um sistema
— Evolugdo das espécies em um universo cuja entropia sé
aumenta?
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Um reator apropriado: continuo, com mistura eficiente e
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A regidao do segundo limite, ampliada

Séries temporais: concentragoes,
emissao de luz, calor
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Vocé também pode observar isto...

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

Reacdo de Belousov-Zhabotinskii

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

Reacgdo oscilante de Belousov-
Zhabotinskii

t=0 1=35s t=10s t=15s 1=20s
1=23s t=30s t=133s 1=40s t=45s




Reagdo oscilante: Belousov-Zhabotinskii
bromato de potassio, sulfato de cério (1V), dcido propanodidico e acido citrico
em solugdo diluida de acido sulfurico: a relagdo entre as concentragdes de ions
Ce(IV) e Ce(lll) oscila. Indicador: ferroina.

t=0 1=35s 1=10s t=15s 1=20s
1=23s t=30s 1=135s 1=40s t=45s

Paradigmas da Ciéncia

* Reducionismo

— Hierarquia positivista: Matematica, Fisica,

Quimica, Biologia, Psicologia, Sociologia.

e Critérios de validacdo

— Reprodutibilidade

— Compatibilidade com primeiros principios

— Modelos com capacidade de predigdo

* Hipoteses verificaveis

Alguns velhos problemas

* Quanto mede a fronteira entre Brasil e Uruguai?
¢ Vai chover amanha? E daqui a uma semana?

¢ Qual é o maior tamanho possivel da populagdo
humana?

¢ Dejetos humanos sdo absorvidos pelo meio ambiente,
como fertilizantes, ha muito milhares de anos. Quando
eles se transformam em polui¢do?

* Qual serd a importancia das epidemias de gripe, em
2010?

* Quando eu terei um cancer, de que tipo?

Novos caminhos para obter respostas

¢ Complexidade

— Muitas situagOes concretas tém caracteristicas de
imprevisibilidade, embora todos os fenémenos
fundamentais sejam bem conhecidos.

— Muitas moléculas juntas apresentam
caracteristicas que ndo sdo prediziveis a partir das
propriedades das moléculas isoladas.

— Fendmenos muito diferentes seguem padrées
semelhantes (universalidade).




A equacao logistica

o y=a*x*(1-x)
-a=0
—x variaentre0 e 1.

Dez primeiras iteracdes: a=2

|___0_0.100000__0,200000 0,300000 _0.400000__0.500000

0 0,180000 0,320000 0,420000 0,480000 0,500000
« A equagéo pode ser aplicada iterativamente. Por 0 0,295200 0,435200 0,487200 0,499200 0,500000
exemplo, comegando com a=2 e x=0,1 0 0416114 0,491602 0,499672 0,499999 0,500000
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Equacao logistica, a=3
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Iteragdes 245 a 250, a=3 e a=3,1
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pnzr*pn-l*(l-pn-l)

Steady state values of p

“Period Thiee Implies Chaos”,

—(r=3.00)

p,, comverges to a limit

p. oscillates between values

P =M, (1-p)
Starting value p = .02

resumo

Value of r —

Por que a equacao logistica?

Porque é muito simples e evidencia muito bem

comportamentos complexos.

Qualquer equagdo do segundo grau e muitas
outras equagdes ndo-lineares apresentam o
mesmo tipo de comportamento.

Por isso, distinguimos entre comportamento

"linear" e "ndo-linear".

Estamos acostumados a raciocinar

"linearmente". Podemos adquirir novos padrées

de raciocinio.




Atratores

Representam pares de valores possiveis para um
sistema.

Podem se referir a valores em um dado momento, em
fungdo de valores em uma leitura anterior, ou cinco
leituras antes, etc.

Mostram qual é a faixa possivel que valores de uma
série temporal podem mostrar, conhecido um valor
anterior.

"Vai chover amanha?"

"0 reator estd a 70 graus C; ha dois minutos, estava a
60 graus C. Qual sera a temperatura daqui a mais dois
minutos?"

0.100000
0.360000
0.921600
0.289014
0.821939
0.585421
0.970813
0.113339
0.401974
0.961563
0.147837
0.503924
0.999938
0.000246
0.000985
0.003936

Obtendo atratores

0,100000
0,360000
0,921600
0,289014
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0,000985 0,003936 0,555277
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Algumas licdes

e Séries temporais (tal como a temperatura de
uma reagdo quimica, ou concentragdes de
reagentes e produtos) podem mostrar
comportamentos muitos diferentes, desde a
estabilidade até um comportamento caético,
imprevisivel.

* Observa-se bi-estabilidade e comportamentos
oscilatdrios mais complexos.

— Comportamentos intermediarios entre a estabilidade
€ 0 caos.

Séries temporais sao fontes
importantes de informacgao

¢ Permitem modelar um fendbmeno, mesmo que os
seus detalhes mecanisticos sejam desconhecidos.
¢ Os métodos de analise sdo aplicaveis a muitos
problemas completamente independentes:
— Meteorologia e previsdo do tempo
— Reag0es quimicas

— VariagBes de pregos de mercadorias e de titulos em
bolsa

— PopulagGes de predadores e presas

— Epidemias

— Episddios de poluigdo ("maré vermelha")
— Loterias

No espaco e no tempo

Variagdo no espago ¢ Variagdao no tempo
Linha suave, reta, curva ¢ Estabilidade

euclidiana

Variagdo peri6dica * Bi-estabilidade...
Rugosidade » Comportamento cadtico

— Superficie de carvéo ativo,
catalisadores e
absorventes

— Fronteiras entre paises

Simulac¢ado da reacdo em uma placa de
Petri

http://upload.wikimedia.org/wikipedia/en/d/d9/The_Belousov-Zhabotinsky_Reaction.gif




