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Sistema de trabajo
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Sistema de trabajo

Los sistemas de reaccién-difusién (RD) son conocidos por:

. Complejidad:
Caracteristicas:
' . @ Procesos no lineales
@ Mecanismo basico de transporte
de materia: Difusién @ Procesos fuera del equilibrio

@ Dependencia con la

o Sistema limitado por difusion . . ) .
P dimensionalidad espacial

(DL): Sistema no homogéneo

@ Dependencia con las condiciones
o Sistema limitado por reaccién iniciales
(RL): Sistema homogéneo
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Sistema de trabajo
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Como sistema de trabajo se considera una red unidimensional discreta de longitud
2L con reactantes inicialmente separados.

Las particulas estan sometidas por la siguiente reaccién:

A+B 25 ¢
A: Inicialmente en —L < 2 <0 A: Tasa de salto
B: Inicialmente en L > x > 0 J: Corriente del flujo de particulas
C: Particula inerte At: Paso de tiempo
B: Tasa de reaccién. Ax: Paso espacial
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Sistema de trabajo
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Dinamica del sistema:

— Saltos aleatorios a primeros

vecinos
J) J
— Ocupacién miltiple prohibida — AX —
. -L e e A A—A AL
— MAt: Probabilidad de salto " L7 7
— BAt: Probabilidad de A At B At A At

reaccién
@ : Particulas A

— JAt: Namero promedio de A : Particulas B

particulas que entran a la red
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Método Monte Carlo cinético

Para simular la dindmica del sistema se utiliza el método llamado Monte Carlo
cinético.
Algoritmo:

En un paso de tiempo se escoge aleatoriamente un sitio de red:

@ Si en éste hay una particula, entonces esta cambia de posicién moviéndose a uno
de sus vecinos

@ Si el sitio escogido es uno de los extremos del arreglo se insertan particulas del
tipo correspondiente

@ Una vez realizado el movimiento, si A y B son vecinos, se efectiia una reaccion.

Para resaltar...

El movimiento solo se hace efectivo si el sitio de salto estd vacio.
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Cédigo de simulacién

@ Para la simulacién y el analisis se

realizan dos cédigos.
Sitio de red escogido

o El primero es el encargado de
efectuar la dinamica del sistema y
los datos encontrados con el

algoritmo son exportados. 000

@ Para la realizacién de la simulacién
se evalla tener iteraciones
suficientes tal que, la distribucién
de niimeros aleatorios sea
homogénea (ver imagen). “0 &

Nimero aleatorio

2000

1000

Cantidad nimero aleatorio Generado

@ Para la escritura de los archivos se
utiliza el médulo csv de python.

S.J. Vargas Médulo de Datos

Modulo de Datos LA CoNGA 10/25



Cédigo de analisis

o Para obtener variedad de resultados, se repite el algoritmo para diferentes
semillas de random (se realizan 10 repeticiones, semilla del 0-9).

o El segundo cédigo se encarga de la lectura y analisis de los datos. Para ello
se utiliza la libreria de Pandas.

@ Los datos encontrados a trabajar se representan como un Data Frame, en
total se tienen 20 Data Frames almacenados en dos listas, una
correspondiente a los datos de la dindmica de las particulas A y la otra
correspondiente a las particulas B.

Médulo de Datos
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El cédigo para la lectura de

In [2]: M #Para La

for 1 in range(@,16):

archivos

luce de la siguiente manera:

Lista_a. append(pd.read_csv('./ header = 8))
Listo B.oppend(pd. read_csv(' header = 8))
Lista_A[0]

500 490 480 470 460 450 440 430 420 410 .. 410 420 430 440 450 460 47.0 480 430 0.0

TiempoiPosicion
0.0 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
1.0 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
20 10 10 10 10 10 19 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
30 10 10 10 10 10 19 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
40 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
49996.0 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
49997.0 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
49960 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
499990 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00
50000 10 10 10 10 10 18 10 10 10 10 00 00 00 00 00 00 00 00 00 00

50001 rows = 101 columns

En esta imagen también se encuentra una representacién de los Data Frames
con los que se van a trabajar. Las filas representan la evolucién del tiempo y las
columnas la evolucién espacial.
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A partir de los Data Frames encontrados se encuentra el perfil de densidad para
cada semilla, siguiendo la expresién:

_<n; >
v

pi(z)

Donde v = 1 ya que estamos trabajando con un arreglo unidimensional, p; es el
perfil de densidad para las i = A, B particulas y n; es el nimero de particulas
en la posicién x para diferentes tiempos. El promedio se realiza sobre el tiempo.

Para ello se encuentran los perfiles de densidad para cada semilla y se hace una
lista con cada uno de los promedios por simplicidad.

M | #Perfiles de den a de r

densidad_ListaA

[

=
densidad_ListaB = []

for i in range(9,18):

densidad_ListaA.append(list(Lista_A[i].mean
densidad_ListaB.append(list(Lista B[i].mean

oY)
90}
0
(9D}
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Se convierte lo encontrado
anteriormente en un Data Frame
para utilizar nuevamente las
funciones de Pandas.

M #Dens i de A en Data Frame

densidad DF_A=pd.DataFramez(densidad_Listaa)

densidad DF_B=pd.DataFrame(densidad ListaB)

S.J. Vargas
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Para poder tener una estadistica de los
datos, se realiza un promedio sobre los
pi de las diferentes semillas de nimeros
aleatorios, este nuevo promedio se
denomina perfil de densidad total.
Igualmente es posible encontrar la
desviacién estandar de estos datos.

Para ello se hace:

de la dei Las sef as

M | #Pram:

ist(densidad_DF_A.mean(

prom_densidad Listi )]
ist(densidad_DF_B.mean())

prom_densidad_List

desviacion_A = list(densidad_DF_A.std(ddof=a)

#De n estandar
desviacion B - list{densidad DF B.std(ddof-2)
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Resultados

Para una mejor visualizacién de los datos, se muestra el perfil de densidades de
las particulas A y B junto a su respectiva desviacién estandar, siendo esta altima
representada por barras de error.

140 —— Particulas A
—— Particulas B

Perfil de densidad

-50 -40 -30 -20 -10 O 10 20 30 40
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Resultados
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La grafica de la desviacién estandar para cada posicién x se muestra a continua-

cion.

Desviacion estandar
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Representandose las
rojo.
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particulas A con el color azul y las particulas B con el color
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Resultados
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Para analizar los puntos con la mayor dispersién, se busca la maxima desviacién
estandar para el perfil de densidades de cada una de las particulas.

Dentro de la figura del perfil de densidad total, se grafican los puntos corres-
pondientes a la posicién de la maxima desviacién estandar y se presentan los
histogramas de los datos en estos puntos.

Msxima desviacién estandar A Maxima desviacién estandar B
10 — particuns & “0
— Particuas 8 35
25

Perfil 2 densidad

S0 40 30 20 10 0 1 2 B @ 0

=100 x=100

Médulo de Datos

S.J. Vargas
Modulo de Datos LA CoNGA 18 /25




Discusion
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Discusién

@ Como un aspecto importante para la realizacién del método Monte Carlo
cinético, cabe resaltar la necesidad de tener un gran namero de niameros
aleatorios, ya que el tener uniformidad en la escogencia de los sitios de
red, es indispensable para no favorecer un sitio mas que otro. Mas adn,
debido a que el método presentado no es un método libre de rechazos
(método en el cual siempre hay un salto en cada iteracién), entonces la
importancia de la cantidad de los niimeros aleatorios resalta atin mas. En
este caso se realizaron 5001 iteraciones.
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Discusién
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@ Ya que para encontrar el perfil de densidades total se necesita realizar un
promedio sobre el nimero de repeticiones del algoritmo, como un futuro
trabajo, se podria implementar el mismo procedimiento mostrado en esta
presentacién, pero para mas semillas de niimeros aleatorios, a partir de
esto se podria encontrar una mejor estadistica. Sin embargo, los resultados
encontrados presentan adecuadamente el comportamiento dindmico del
sistema.

o El manejo de datos como un Data Frame, es realmente favorecedor, ya
que permite trabajar con una gran cantidad de datos de manera sencilla,
en este caso se tenian 10 arreglos, cada uno de 50001 filas x 101
columnas. Lo cual aumentaria si se hace crecer la longitud del arreglo y el
namero de iteraciones.
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Discusién

[eJe]e] )

@ Se puede observar en las graficas de la maxima desviacién estandar, que
los puntos donde ocurre esta misma, se encuentran dentro de una zona
denominada: 'Zona de reaccién’, region en la cual, la densidad de

particulas A y B empieza a decrecer debido a que A+ B 2, C, siendo

C una particula inerte que no interacciona ni con A ni con B. De acuerdo
a los histogramas se puede decir que estos sitios de red, permanecen mas
veces ocupados que vacios.
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Conclusiones

@ Se concluye que el uso de los Data Frames para el tratamiento de datos es
bastante Gtil, ya que permite trabajar y realizar procedimientos estadisticos
a los datos con mas facilidad.

@ Para obtener una mejor estadistica se requiere realizar una mayor cantidad
de veces el procedimiento, sin embargo, con 10 repeticiones se logra
ilustrar adecuadamente la dinamica de la aniquilacién de un sistema de
reaccién-difusién en una dimensién.
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