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Caracterizacdo experimental do papel do solvente em uma reacao
guimica a partir da analise da densidade espectral dependente do

tempo de processos estocasticos.

Rene A. N. Silva (PQ), Bruno F. Zornio (PG), Debora A. Tesserolli (IC).

Resumo

Este projeto visa a andlise estatistica de processos quimicos em solu¢do, averiguando o papel do meio
sobre o soluto durante a dindmica de processos fisico-quimicos a partir da analise de densidade espectral
dependente do tempo de processos estocasticos, tomando como base o modelo de dindmica Browniana

para descricdo de reacbes quimicas.
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Introdugéo \

Um processo estocastico consiste na dindmica
aleatéria da posicdo de uma particula definida em
um espaco de probabilidade dependente do
tempo ™. Um exemplo bem conhecido de
processo estocastico € o movimento Browniano,
movimento aleatério de particulas em um fluido. A
densidade espectral auxilia na captura da
frequéncia do processo estocastico e identifica
periodicidades. Neste estudo buscou-se maior
compreensdo sobre a investigacdo do papel do
meio sobre o soluto durante a dindmica de
processos fisico-quimicos a partir da analise de
densidade espectral dependente do tempo de
processos estocasticos.

Resultados e Discusséo |

A partir da Dinamica de Langevin sabe-se que o
potencial é dependente apenas da posicdo da
particula, logo qualquer informacdo sobre o
sistema é obtido por sua posicdo em funcédo do
tempo. Sendo assim, na tentat|va de prever a
transicdo de estados B|ggs propoe analisar os
momentos amostrais — média, variancia,
assimetria e curtose.
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Figura 1. Graficos dos momentos amostrais para
intervalos iguais da: a) média, b) variancia, c)

curtose e d) assimetria.

Porém outros autores sugerem que a densidade
espectral possa ser um bom indicador da
transicdo entre estados.

A densidade espectral é uma fungdo real positiva
de uma frequéncia de uma varidvel associada a
um processo estocstico.
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Figura 2. Gréfico da densidade espectral.

Para a média, existe um comportamento
semelhante aos dados originais. Ja para a
variancia, pode-se correlacionar cada pico a uma
transicdo de estados. Quanto a assimetria e
curtose, ndo ha indicios de nenhum padrdo que
se possa aferir sobre a transicdo de estados.
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