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Introducao Resultados e Discussao

Pela eq. (2) obtém-se a combinacao linear S,,,, = S;; + S5 + 25;5, que fornece o fator de
estrutura de Bhatia-Thornton que considera a relacdo numero-niimero entre os

Quando primeiramente descobertos, em
1982, os quasicristais redefiniram as

de apresentar estruturas quasicristalinas,
testando a ideia de que a formacdo de

convencoOes cristalograficas e renderam o coloides  quasicristalinos tem uma N = N; + N; discos que compdem os sistemas [4]. A Fig.2 apresenta alguns resultados:

Nobel de Quimica de 2011 a Dan  origem puramente entropica [1]. 2) B N e K

Shechtman. Os quasicristais possuem . S RS
Para estudar essas misturas
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padroes de difracdo que correspondem a
simetrias que sdao essencialmente

proibidas aos cristais, i.e., que ndo sao de
ordem 2, 3, 4 ou 6.

implementamos o algoritmo de event-
chain Monte Carlo (ECMC), que se
destaca em simula¢bes computacionais
que lidam com sistemas grandes e
densamente ocupados, onde algoritmos
misturas de Monte Carlo convencionais se

Partindo de evidéncias experimentais [1],
consideramos sistemas de

binarias de discos duros com potencial = mostram insuficientes [2].
- — %=0.10 1 Fig.2: a) Configuracgao inicial: ¢, = 0.67, 7 =
Ob. t. 2.5 e reiuétzc;o experimental | 1 (),37 e y = 1.45, onde g; = 4.04 e o, = 2.79.
]e 1VOS i ‘ o fe;uﬁado experimental | 4 Oistema quadrado com lados de tamanho L =
T G vel  f ~ d rut cristali - S ” — <I>=(ll6g | |- 181.9. b) Configuracao final do sistema apos
nvestigar a possivel formacdo de estruturas quasicristalinas em  sistemas _ > resultado experimental| | 20 G ECMC. ¢) Fator de estrutura de
bidimensionais de misturas bindrias de discos duros através da aplicacao do algoritmo s Bhatia-Thornton Sy, bidimensional,
de ECMC. Obter quantidades fisicas de interesse, como o fator de estrutura, que - representado no espago-q. A regiao do ponto
: : : : . ! 2 i I | i tral é d tada. d) Grafico d t 1
possibilita caracterizar o sistema como cristalino, quasicristalino ou amortfo e, também, L itoollia bl ol --1‘1-*ﬁ'|'!|!v*'%‘%”' (Cjen ral € descartada. d) Gratico da parte re;
bili do d idad dinami ¢ : b i Ry e e Sqn por |q| para o sistema em questao e de
possibilita o0 estudo de quantidades termodinamicas referentes ao sistema. - 1 outras duas fracdes de area ¢, comparados a
0.5 — - resultados experimentais obtidos para
Meto dolo gla . {1 sistemas bidimensionais coloidais de
0 | | misturas binérias de esferas rigidas [4].
s e . . ~ , 0 5 6 7
Varios sistemas de diferentes fracoes de O fator de estrutura é dado por:
area ¢; = NAy;/A; foram construidos Conclusoes

com o ECMC, onde, i é a espécie do

S(C_I)) :%Z\}Zuelﬁ'(r_\;—ﬁ) . (1)

, ) ) , ) , Para os sistemas analisados neste estudo,  correspondéncia com dados obtidos
disco, N é o numero de discos, A; é a  E o fator de estrutura parcial, por: . . :

om do di 1 6a srea do sist encontramos que a configuracao final  experimentalmente, como mostra a
area o disco € A € a area do sistema. S (1dD =%<Ze’i Zﬁfeiﬁ'(?‘?’—ﬁ’)), (2) ndo apresenta uma fase quasicristalina  Fig2.d).
O ECMC ¢é um método de cadeia de do 7 ¢ 50 do di i global. De fato, a Fig.2c) revela um Como erspectiva ara  encontrar
Markov Monte Carlo para sistemas de  °M9¢ Tvu © @ POSIGAO €O CUSCO V- da padrao de difracdo de substancia amorta, uasicristgis P ficam pa exploracio
discos duros e afins que permite deslocar ~ €SPECi€ L, OU U da espécie j (N = N; + Nj) pois nao é composta de pontos discretos 1 protds

uma longa cadeia de discos num tnico
movimento, como na Fig.1.

O. o O. 0

-

e ¢ é o vetor 2D do espaco-q, em que
|g| =2n/L, onde L é o tamanho do
sistema.

brilhantes dispostos de forma simétrica.

Todavia, a metodologia empregada foi
capaz de produzir fatores de estrutura de

cuidadosa dos parametros ¢, T e y e da
conexdo entre os fatores de estrutura de
Bhatia-Thornton com certas quantidades
termodindmicas dos sistemas, que

O O O O O) Fig.1: Dois instan-

tes de tempo num
O deslocamento no
ECMC. Adaptado de
t; lp=1;+3 [3]

Além da fracao de area total, ¢, = ¢; +
¢g, atuam como parametros as razoes
T=¢;/b: e y=0,/0s, onde gy € O
didmetro do disco maior [, ou menor s.

Bhatia-Thornton que possuem boa  podem ser obtidas no limite g — 0 [4].
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