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Introducao

Resultados e Discussao

Na década de 1980 o fisico-quimico Dan
Shechtman descobriu uma liga metalica
de aluminio e manganés que apresentava
um padrdao de difracdo ndo usual para
materiais cristalinos. Sua descoberta

Partindo de evidéncias experimentais [1],
consideramos sistemas de misturas
binarias de discos duros com potencial
de apresentar simetrias “proibidas”,
testando a ideia de que a formacdo de

redefiniu as convencgoes cristalograficas e  coloides quasicristalinos tem uma
lhe rendeu o Nobel de Quimica de 2011.  origem puramente entropica [1].

Da combinacao linear de fatores parciais se escreve o fator de estrutura de Bhatia-
Thornton: S,,;, = S + Sgs + 25;5. Com ele é possivel avaliar a relagdo namero-ntmero
entre os N = N; + Ny discos de espécies distintas que compdem os sistemas [4]. A Fig.2
apresenta alguns resultados obtidos:
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difracdo que correspondem a simetrias
rotacionais discretas que sao
essencialmente proibidas aos cristais, i.e.,
que nao sao de ordem 2, 3, 4 ou 6.

implementamos o algoritmo de event-
chain Monte Carlo (ECMC), que se
destaca em simulacdoes de sistemas
grandes e densos [2].

Objetivos

Utilizar métodos computacionais para construir sistemas bidimensionais de misturas
binarias de discos duros de diferentes raios. Caracterizar estes sistemas através da
quantidade fisica chamada de fator de estrutura, que é o equivalente teodrico do
resultado de um experimento de difracdo. Investigar a presenca de simetrias
rotacionais “proibidas” nestes sistemas, o que indicaria a existéncia de uma estrutura
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1.5 i

quasicristalina.

Metodologia

Varios sistemas bidispersos de diferentes
fracdes de area ¢; = N;A, /As foram
construidos com o ECMC, onde, i é a
espécie do disco, N; é o numero de
discos, Ay, € a area do disco e A € a area
do sistema.

O ECMC é um método simulacional de
Monte Carlo para sistemas de discos
duros e afins. Ele permite deslocar uma
longa cadeia de elementos numa dada
direcao, em um tinico movimento, como
mostra a Fig.1.

Fig.1: Dois instantes de tempo num

O fator de estrutura é dado por:
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E o fator de estrutura parcial, por:
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onde 1, é a posicio do disco v da
espécie i, ou u da espécie j (N = N; + N;),
e q é o vetor 2D do espaco de momentos,

em que |g| = 2n/L, onde L é o tamanho
do sistema.

Além da fracao de area total, o = d; +
¢s, atuam como parametros as razoes
T=¢;/¢; e y=o0/0;, onde g5 € O
didmetro do disco maior [, ou menor s.
Um termo de ndo-aditividade A < 0 entre
discos de raios diferentes também foi
considerado, tal que:

dis == (o, +0)(1+1),  (3)
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Fig.2: a) Sistema, apo6s aplicacao do ECMC, com parametros: L = 181.9 um, ¢, = 0.67, t = 0.37, y = 1.45, 0, =
4.04 ym, o3 = 2.79 um e A = —0.017. b) Mapa 2D do fator S,,,, representado no espago-q. c¢) Grafico da parte real
de S, por |g| para trés valores diferentes de ¢, comparados a resultados experimentais [4].

d) Sistema, ap6és ECMC, com parametros: L = 177.8 um, ¢, = 0.68, t = 0.48, y = 2.19, 0; = 6.10 um, o5 = 2.79 um
e A = —0.070. e) Mapa 2D do fator S,,, representado no espago-q. f) Gréfico da parte real de S,, por |q| para trés
valores diferentes de ¢, comparados a resultados experimentais [4].

Conclusoes

Os resultados encontrados apontam a formacao de estruturas amorfas (e.g. vidros),
que ndo possuem simetrias rotacionais discretas, caracterizadas por fatores de
estrutura contendo anéis concéntricos ao ponto central (Fig.2 b) e e)). O raio médio dos
anéis sao inversamente proporcionais as distancias caracteristicas entre discos num
sistema. A influéncia do termo de ndo-aditividade é maior para valores de y maiores, e
a sua inclusao afetou os resultados para os sistemas com y = 2.19, tal que, no geral, os
graficos de S,, obtidos estdo em razoavel concordancia com resultados

experimentais para sistemas quase-bidimensionais de misturas de esferas rigidas [4].
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Adaptado de [3]. opde d;; é a /dl.stanga. entre o centro de
discos de espécies distintas.
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