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* A simulacao de adsorcao e fundamental para diversas aplicacbes como
desenvolvimento de catalisadores, técnicas para tratamento de
efluentes, etc.[3];

* Este estudo apresenta um Método Monte Carlo Cinético (MMCC) para
calcular a evolucao temporal da taxa de ocupacao dos sitios de uma
superficie cristalina adsorvendo um gas, de acordo com o modelo de
Langmuir, assim como determina a taxa de ocupacao no equilibrio
dinamico.

* Uma melhoria no algoritmo proposto por [1] é realizada, aplicando uma
malha adaptiva para minimizar a variancia da solucao numerica;

- Suposicoes do modelo:
* As moléculas adsorvidas nao interagem significativamente entre si;
* Cada molécula ocupa um unico sitio de adsorcao em uma superficie
cristalina homogénea,;
* O equilibrio de adsorcao e desorcao é atingido quando as taxas de
adsorcao (rA) e desorcao (rD) se igualam.

Testes foram realizados com uma malha de resolucao inicial 32x32 e
maxima de 256x256, o tempo real t maximo estabelecido foi t=10. Na fig. 1,
tem-se o0 fluxograma de uma versao simplificada do algoritmo
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Figura 1: Algoritmo simplificado do MMCC para obtencao do equilibrio
de adsorcao de Langmuir
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* Erros permanecerem abaixo de 3% para todas as simulacoes;
* Resolucao necessaria para convergéncia (erro < 3%), res. max. de
128x128, exceto p/ os ultimos dois cenarios (res. max. de 256x256).

Cenarios simulados para Ta e Td encontram-se na Tabela 1:

Ta To Erro Erro * Diferenca de
(sitios/tempo)  (sitios/tempo) Relativo Relativo tempo de
(algoritmo (algoritmO Convergéncia
original) modificado) entre original e
novo (s)
Cenario 1 0.5 1.0 1.88% 1.92% -1.2
Cenario 2 0.5 2.0 1.85% 1.81% -0.5
Cenario 3 2 1.0 2.58% 2.49% -1.8
Cenario 4 1.0 1.0 0.86% 0.80% -1.9
Cenario 5 107 1 2.86% 2.83% 1.6
Cenario 6 1.0 107 1.92% 1.92% 04

Tabela 1: Cenarios simulados e taxas de adsorcao e dessorcao, assim
como erro relativo e diferenca de tempo entre algoritmos.
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Figura 2: Estado final do Lattice e solucao obtida pelo MMCC em
comparacao com solucao analitica no cenario 1.

*Dinamicas de adsorcao e desorcao podem ser modeladas como um
processo de Poisson e simuladas através de um MMCC, apresentando
resultados consistentes com as equacoes de equilibrio de Langmuir;

*Malha adaptativa permite uma convergéncia mais rapida assim como
uma maior acuracia;

* Estudos futuros podem:

* obter taxas de adsorcao/dessorcao especificas a um sistema utilizando
técnicas experimentais e/ou DFT e MDJ[2];

* Simular sistemas complexos como filmes finos, materiais porosos e/ou
catalisadores com geometria complexa.
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