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SIMULACAO DO EQUILIBRIO: O METODO DE MONTE CARLO

Alejandro Loépez-Castillo* e José Candido de Souza Filho
Departamento de Quimica, Centro Universitario FIEO (UNIFIEO), Av. Franz Voegeli, 300, 06020-190 Osasco - SP, Brasil

Posigdo de equilibrio

Figura 18. Cilindro com émbolo mével com dois tipos de gases
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Figura 2S. Modelo da urna de Ehrenfest para o caso da reagdo ASB—C, apds 1, 2, 3, 5,10, 50, 100 e 130 sorteios
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S2 Lopez-Castillo e Souza Filho

Define variaveis e parametros:
Numero de particulas, N.
Nuamero de Jogadas, J.
Vetores A, B e C, N posicdes.

Vetores Na, Nb e Nc, J posi¢des.

) Gera numero aleatorio
inteiro entre 1 e N, x

Ax)=0

B(x)=1

Calcula Na <

Calcula Nb

J vezes \ 4
Gera numero aleatorio
inteiro entre 1 e N, x

nao

Gera numeros 1 (cara) ou
2 (coroa),aleatoriamente

B(x)=0
C(x)=1

A 4
Calcula Na

A

Calcula Nb
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coroa
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Figura 3S. Fluxograma para implementacdo de um programa que efetue os sorteios automaticamente para um sistema do tipo ASB—C
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Simulacao do Equilibrio

: 0 Método de Monte Carlo
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Figura 4S. Porcentagem relativa de particulas (concentragdo) em fungdo da jogada (tempo) para a reagdo A—BSC com N=30 (acima) e N=50 (abaixo)
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Figura 5S. Mesmo da Figura 4S para a reacdo ASBSC com N=30 (acima) e N=50 (abaixo)
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Figura 6S. Mesmo da Figura 4S para a reagdo A SB com N=20 (acima) e N=60 (abaixo)
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Figura 7S. Mesmo da Figura 4S para a reagdo ASE,SB com N=20 (acima) e N=60 (abaixo). Para N=20 (1/2X1/2) e N=60 (1/3X2/3)
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