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Los procesos de reaccién controlados por difusién resultan de interés para el estudio de fenémenos fisicos,
quimicos o bioldgicos. Usualmente estos procesos se modelan considerando la difusién de un conjunto de
particulas en presencia de una trampa que también difunde. Una suposicién frecuente en estos modelos es
considerar la trampa fija y la movilidad de las particulas determinada por la suma de los coeficientes de
difusién de ambas especies. En este trabajo hemos considerado un modelo unidimensional sobre una red,
con una distribucién inicial de particulas uniforme en presencia de una trampa mévil. La difusién de las
particulas y la trampa se plantea como una caminata aleatoria sobre la red suponiendo los tiempos medios
de espera en cada sitio de red para las particulas y la trampa (y consecuentemente las constantes de difusién)
arbitrarios, como asi también la densidad de probabilidad para los tiempos de atrapamiento en cada
encuentro trampa-particula. Para el modelo en consideracién se determinan la densidad de probabilidad
de atrapamiento local, la tasa de reaccién dependiente del tiempo local y la evolucién temporal de la
concentracién de particulas en la representacién de Fourier-Laplace. Se muestra la coincidencia de las
magnitudes globales con los resultados para trampa fija.

Diffusion mediated reaction models are of great interest to study certain physical, chemical or biological
phenomena. Usually these models are based on the consideration of the diffusion of a distribution of parti-
cles in the presence of an inmobile trap. The time evolution of the initial particle distribution is considered
by assuming a relative diffusion constant as given by the addition of the diffusion constant of both reactive
species. In this communication we consider an one dimensional model on a lattice, with a uniform initial
distribution of particles in the presence of an imperfect mobile trap. Diffusion of the particles and the
trap are considered through a random walk on the lattice and the mean waiting time at a lattice site are
assumed arbitrary for each species. Besides this we are also assuming a general probability density for
the reaction time upon the encounter of reactives. For the model under consideration the local absorption
probability density and time dependent reaction rate and the time evolution of particles’ distribution are
obtained in the Fourier Laplace representation. The coincidence of the global behaviour of these magni-

tudes with the corresponding ones for the fixed trap model is also shown.

Pacs N° 05.40+j; 05.60.4-w; 02.50+Ey; 82.20 Hf

1 Introduccién

Decimos que una reaccion B+ T — C estd controlada
por difusién cuando el desplazamiento de una de las
especies (o de ambas) es difusivo, siendo la difusién de-
terminante en la reaccion. La dindmica de los procesos
de reaccién controlados por difusién ha sido estudiada
intensivamente en los iltimos anos debido a su rele-
vancia en diversos fenémenos en el area de la fisica,
quimica y biologia. Un modelo muy difundido para
la descripcién de este tipo de procesos, iniciado por
Smoluchowskil!?, asume que una de las especies se en-
cuentra en una concentracién muy diluida (suponemos
T aqui), lo que permite asimilar el proceso de reaccién
a un proceso de captura de las particulas B (la es-
pecie mayoritaria), que realizan una caminata al azar,
por una trampa en la posicion de T. El cdlculo de
la tasa de reaccién a partir de estos modelos se ha
basado en general en diversas simplificaciones tales
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como una dindmica exponencial para el proceso de
reaccién o la suposicién de que, aun cuando ambos-
tipos de particulas difundan, la trampa T esta fija en
tanto que las particulas B difunden isotrépicamente
con un coeficiente de difusién D = Dg + Dr, siendo
Dr y Dpg los respectivos coeficientes de difusién de
las particulas T y B. La suposicion de difusién rela-
tiva ha sido estudiada recientemente a partir de la ex-
tensién de los modelos usuales en el espacio continuo a
fin de considerar las movilidades de ambas particulas
separadamente(23.

En este trabajo presentamos un modelo para proce-
sos de reaccién controlados por difusién, basado en el
esquema de caminatas aleatorias de tiempo continuo
sobre una red, asumiendo frecuencias de salto arbi-
trarias Ay y Ap para las particulas T y B respecti-
vamente. Se formula as{ una generalizacién del mod-
elo de trampa imperfecta(*® en redes asumiendo que
tanto la trampa (T') como las particulas B son méviles.
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La extensién del modelo asume ademds una dindmica
de reaccién generalizada, introducida a través de la
densidad de probabilidad para el tiempo de reaccién
en ausencia de difusién ¢, (¢)(®. La densidad de pro-
babilidad ¢, (t) estd determinada por la dindmica del
proceso de reaccién considerado en ausencia de di-
fusién. El modelo de trampa imperfecta usual queda
incluido en el formalismo que aqui presentamos asum-
iendo una forma exponencial ¢ (£} = v exp (—+t), con
v la reactividad especifica. Por otra parte los casos
extremos de trampa perfecta (atrapamiento inmedi-
ato en el encuentro de un par B — T'} corresponde a
¥r(t) = 6(t —0%) en tanto que la ausencia de atra-
pamiento estd dada por ¥,.(t) = 0. La eleccién de
un modelo en redes permite ademds, como ha sido
senialado por Aslallgul(7), un mejor andlisis del com-
portamiento a tiempos cortos de magnitudes tales
como la tasa de reaccién dependiente del tiempo.

El modelo propuesto se describe en la seccién 2, de-
terminando la densidad de probabilidad para el tiempo
de atrapamiento de una particula B en el encuentro
con T. En la seccién 3 analizamos el problema ho-
mogéneo, definido como el problema de la difusién de
un par de particulas B - T en ausencia de reaccién
(¥r(t) = 0), asimilable a un proceso de difusién
anisotrépico dos dimensional. A partir de la funcién
de Green obtenida para el problema homogéneo calcu-
lamos en la seccién 4 la funcién de Green para el pro-
blema con atrapamiento y la densidad de probabilidad
para el tiempo de atrapamiento de B por T (APD) en
la representacién de Fourier-Laplace. La APD asi de-
terminada es usada en las secciones 5 y 6 para calcular
respectivamente la tasa de reaccién local dependiente
del tiempo y la evolucién temporal de la concentracién
de particulas B. Ambos resultados son obtenidos en
forma analitica exacta en la representacién de Fourier-
Laplace. Por iltimo, en la seccién 7, ilustramos los re-
sultados obtenidos con nuestro modelo considerando
un caso de atrapamiento con densidad exponencial.

2 Descripcién del Modelo

Consideramos una red unidimensional infinita sobre
la cual se distribuye un conjunto de particulas B, no
interactuantes entre si, con concentracién inicial uni-
forme cp. Denotamos el sitio de red que ocupa una
particula B por un entero z. Cada particula realiza
una caminata aleatoria sobre la red con frecuencia de
salto Apg, de forma tal que la probabilidad de que B
realice una transicién del sitio z’, alcanzado en el ins-
tante t’, al sitio z entre t y ¢t + dt es

¥B (I;t —t' l .15') dt = Azﬂ-e'f\a(t~t')x
x [6z,z'+] + 62721_1]dt

(1)

Consecuentemente la probabilidad de que la
particula B permanezca en un sitio de red un tiempo
t, sin realizar transicién alguna es

Pp(t) =e 7! (2)
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Suponemos ahora que en ¢t = 0 aparece sobre la red
una trampa (T) que también efectia una caminata
aleatoria con frecuencia de saltos Ar. Denotando el
sitio de red que ocupa T por un entero y, la prebabi-
lidad de que T haga un saltode y' a y entre t y t +dt
es )

r (gt =t/ |y')de = e (") x
3)
X [byyr41 +byyra]dt

suponiendo que T llegd a y’ en t’. Por lo tanto la
probabilidad de que T permanezca en un sitio de red
un tiempo ¢ es

Br (t) = e~ 7! (4)

La evolucidn temporal de la distribucién de
particulas B sobre la red estda regulada por la posi-
bilidad de la reacciéon B + T — C, cuando ambas
particulas ocupan un mismo sito de red, incluido en
el modelo como el atrapamiento de la particula B. Al
ser atrapada, B pasa a un estado de limbo del cual no
puede regresar, desapareciendo de la red (aunque no
la trampa). El atrapamiento de B estd caracterizado
por la probabilidad de que, en ausencia de difusién,
un par de particulas que se encuentran en el instante
t’ reaccionen entre t y t +dt: ¢, (t —t’) dt. La densi-
dad de probabilidad ., (t) estard determinada por la
dindmica del proceso de reaccién.

Suponemos que el proceso de reaccién es la tinica in-
teraccién entre las particulas B y T, por lo que ambas
particulas pueden coexistir en un mismo sitio de red e
incluso separarse sin reaccionar, continuando cada una
con su caminata aleatoria. La probabilidad de que un
par que se ha encontrado en el instante ¢’ permanezca
en la misma posicién sin reaccionar hasta el tiempo ¢
serd

@, (t) = @5 (t) r (t) 2, (t) (3)

con

¢4a=[wmw4w (6)

la probabilidad de que el par no haya reaccionado al
tiempo t dado que no se han separado y habiendo
supuesto que los procesos de reaccién y difusién son
estadisticamente independientes. A su vez, la proba-
bilidad de que se produzca la reaccién entre t y t + dt,
con t contado desde el instante de encuentro y sin que
las particulas se desplacen sera

ba(t)dt =y, (t)dt®p (t) or (t) (

-1
~—

3 El Problema Homogéneo

Consideramos a continuacién un par de particulas
B — T que comienzan su caminata aleatoria en ¢t = 0
en los sitios zg e yp respectivamente, en ausencia de
reaccién (¢, (t) = 0). Calculamos aqui la probabili-
dad de encontrar al par de particulas en la configu-
racién (z,y) al tiempo t. Nos referiremos a este pro-
blema como el problema homogéneo. Dada la ausencia
de interaccién entre ambas particulas, la probabilidad
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de que ambas particulas mantengan una configuracién
particular alcanzada en el instante ¢t hasta el tiempo
{ sera

B (t—t') = e (11) (8)

determinada por el producto de las probabilidades ® 5
y ®r, siendo A = Ap + Ar. A su vez la probabilidad
de que la configuracién (z',y’) cambie a (z,y) entre t
y t + dt serd

Yo (z,y;t | z',y') dt = e~ (t=t") aex
X [%ﬁ‘ (5z,z'+1 + 6"*’—1)511.:/’ + (9)

+ 1\21513’ (5y,v’+1 + 5v,v’--1)]

despreciando transiciones simultdneas de ambas
particulas por ser de orden (dt)z. Vemos asi que el pro-
blema es equiparable al de la difusion de una particula
en un espacio dos dimensional con coeficientes de di-
fusion distintos para los desplazamientos en las direc-
ciones T e y respectivamente.

Sea G, (z,y;t | o, yo) dt la probabilidad de que un
par inicialmente en (zq,yo) alcance la configuracién
(z,y) entre t y t + dt, donde G}, satisface la relacién
de recurrencia

Gh (‘T?y't It'TanO) = 6:,206y,y06 (t - O+) X
X/ dt’ Y yo(zyst—t'|z',y") x  (10)
0 ' ’
z'y
xGr(z' y'st' | zosyo)

y es la funcién de Green del problema homogéneo.

Tomando transformada de Fourier para cada una
de las variables espaciales y de Laplace en la variable
temporal, obtenemos la solucién para (10)

eikgzoeikryo
1 — 4o (kp,kriu)

donde hemos usado la convencién de representar la
transformada de Laplace por la sustitucién t — u:
flu) = f0°° dte™"'f (t) y la transformada de Fourier

por el simbolo @ f (k) = 3, e*** f (z) siendo

Gh (kBskT;u | mﬂayo) =

(11)

- Apcoskp + Ar coskr
o (kg kr;u) =
Yo (kp, kT3 u) e

(12)

la transformada de Fourier y Laplace de la densidad
de probabilidad de transiciones (9).

La probabilidad de encontrar al par en la configu-
racién (r,y) al tiempo t estd dada por el producto de
la probabilidad de alcanzar dicha configuracién en un
instante t’ < t y la probabilidad de que la configu-

racién se mantenga hasta el tiempo ¢
t
Ph(x$y;tlmo,yo)=/ dt' & (t—t')x (14
0 (13)
xGh(z,y;t" | 20, %0)

que resulta en la representacién de Fourier-Laplace
i (u) eikBTopikTy0

1 - o (ks kriu)

Ph (kB,kT;u I 9’0,310) =
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4 Densidad de Probabilidad de Absorcién

Consideramos ahora la evolucién del par B — T en
presencia del proceso de reaccién. Suponemos que las
particulas comienzan su caminata aleatoria en la con-
figuracidn (zo,y0). Dado que cuando la posicién de
ambas particulas coincide existe ahora la posibilidad
de atrapamiento de B por T, la probabilidad de que
el par mantenga una configuracién (z’,y’), alcanzada
en t’, se modifica segin

&, (t-t") z'=y’

(', y' t—t) = (15)
Bo(t—t!) z'#y’
Si consideramos ahora un par que se ha encontrado
en un sitio de red z. en el instante f, tenemos que la
probabilidad de que el par se separe entre t y t + dt
estard condicionada a que la particula B no haya sido

atrapada en ese intervalo de tiempo, resultando
Y1 (T, Yt — te | Tey ) dt = e M1 (¢ — t,) dtx

X [_)\23_ (6z,z¢+1 + 6xe, T — 1) 6y,:c +
+ %151,22 (5y,z,+1 + 6y.z,—l)]

(16)
correspondiente a la probabilidad de que B o T
efectien un salto entre t y ¢t +dt. No hemos considera-
do aqui la posibilidad de transiciones simultdneas por
ser de orden (dt)z. Para cualquier otra configuracién
del par B — T con z # y las propiedades de difusién
de cada particula no se ve afectada por la presencia de
la otra dado que la iinica interaccién supuesta, el pro-
ceso de reaccién, sélo puede tener lugar cuando ambas
particulas ocupan un mismo sitio de red. Tenemos asi
que la probabilidad de que el par cambie de la con-
figuracién (z’,y’), alcanzada en t’, a la configuracién
(z,y) entre t y t +dt es

Yo (z,y5t —t" |z’ y')
V' #y'
Y(zyt—t'|2ly)=
v (z, gt —t' | z',y')
II = yl
(17)
La funcién de Green para el problema con atra-
pamiento deberd por lo tanto satisfacer

Gi(z,y;t Itxo,yo) = 6z200y.400 (t — 0F) x
x/ dt’ Z y(z,yt—t' 2’y ) x  (18)
0 e
xGi(z',y'it" | zo,90)

donde G, dt es la probabilidad de que el par B — T
alcance la configuracién (z,y) entre t y t + dt. Tene-
mos asi que las relaciones de recurrencia (10) y (18)
difieren entre si por la contribucién de los términos
correspondientes a / = y’ en la suma del segundo
miembro.
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Para resolver la relacién‘de recurrencia {18) usamos
una extensién del método de la inhomogeneidad local
en{® obteniendo en la representacion de Laplace

Gi(z,y;u za,yo) = Ga (I,y;u fzo,yo) +

" +6qur(u+A)G1(l‘ y’ul‘r07y0)—
_-‘Z;,"v, z'\y' d"r(u"f'A)Gh (x y’ulg; Y )X

xGe(z',y'5u | 2o, 90)
‘ {19)
Siguiendo ahora a Aslangull”), podemos obtener una

solucion explicita para Gy usando la representacién
: 1 2w

bry = — dpe'=-vNé=kg) ‘20
z.y 27 ¢ ) ( )
para la delta de Kronecker. Tomando transformada de
Fourier en las variables espaciales en (19) obtenemos

Gi(k,kriu | 2o, yo) = fEpreetlte
- (2
~e (a4 2) PRERAT (o 4 i)

o(kp . kT;u)

donde hemos definido la funcién
. 1 A21|. .. . L
hiw)= 5= [ d8Gi(6.k = S5ulz0m0) (22)
S [ oL o

La ecuacién (21) resulta asi una ecuacién integral de
Fredholm de kernel degenerado para G/, que puede
resolverse sustituyendo’ la expresién (21) en (22) obte-
mendo

. . :.ky"F-(k'-u | zo,¥o) . .
h(ku) = T (23)

con las definiciones

, A=Ag + )\Te""‘

m=/w+M”4AP

. {1-‘.:1:.:\. _ &]Zo—yo (24)
A A
To 2 Yo
F(kju | zo,y0)= T ‘
utd | Ry ]%0~¥o
[+ + %
To S Yo .
Sustituyendo la solucién (‘73) para h (k u) en (21)
obtenemaos finalmente

e'kT¥o
—_—
l—wo(ks kr;u)

lkBZo llio(ke kr; UZE kB vo
1+¢ w4 A

\b,- t.+A

G, (kB»kTvu | xo,Jo) =
} (25)
muummﬁ

una expresion anahtma exacta en la representacién de
Fourier Laplace. '
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Para que la particula B sea atrapada poer T entre ¢
y t + dt en el sitio z. las particulas deberan haberse
encontrado en z, a un tiempo t’ £ ¢ y producirse el
atrapamiento al cabo de un tiempo t—t’, antes de que
las particulas se separen. La probabilidad para este
evento queda asi determinada por :

" A(zet|zo,yo) = fy dt' wa(t—t') x
(26)

XG(ZeyTest' | To,0)

con ¥4 la densidad de probabilidad definida en (7).
Pasando a la representacién de Fourier y Laplace
y usando nuevamente la representacién (20) para 8, ,
obtenemos finalmente
Alkiu|o,y0) = ¥a (u+ A h(k;u)  (27)
Notamos én particular que en el caso de trampa
perfecta, dado por ¢, (t) = §(t=0%) = Y4 (t) =
5(t~0%); ®.(¢t) =0, obtenemos para la APD local

. o )
A(k;u | zo,y0) = eV F (k;u | zo,90). (28)

que permite interpretar el segundo miembro como la
transformada de Fourier-Laplace de la densidad de
probabilidad para el instante del primer encuentro de
las particulas B — T en el sitio z: en el problema de
trampa perfecta el instante de atrapamiento coincide
con el instante del primer encuentro.

La APD global para el par de particulas, definida
como la APD independiente del sitio en que se pro-
duzca la reaccién '

A'(t I .’Bg,yo) = Z A'(-Te;t I 17053/0) (29)

ZTe

resulta a su vez en la representacién de Laplace (eva-
luando (27) en k = 0)

:\ 3 Izo~yol
|42 - V27 -]

A (x| z0;30) = (30)

& (ut+d) utA)?
1+ ¥ (utX) ( =) -1
que, como era de esperar, sélo depende de la distan-
cia inicial entre las particulas y coincide con la APD
por una trampa fija’®>% en yo de una particula que
comienza en zy con frecuencia de saltos A = Ag + Ap

(ze D= D3+DT)

5 'Tasa de Reaccxon

Calculamos a continuacién la tasa local de reaccién
dependiente del tiempo definida como el nitmero de
particulas que reaccionan en un sitio de red en la
unidad de tiempo alrededor del tiempo ¢t. Retor-
namos aqui al sistema conformado por la distibucién
inicialmente uniforme de particulas B en presencia
de la trampa T. -Dado que hemos supuesto que las
particulas B no interactian entre si, el niimero medio
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de particulas que reaccionan en la posicién z. entre t
y t + dt sera

R(Ig;tlyo)—_-ZA(xe;tianyO)CO (31)

Tomando transformadas de Fourier y Laplace y
sustituyendo (27) y (23) obtenemos

coe'kvo
u+Ar(l—cosk)

R
x w4 A
l+\b,(u+,\;

La tasa de reaccion global dependiente del tiempo,
definida como el nimero medio de reacciones que se
producen entre t y t + dt independientemente del sitio
de red en que se produzcan: R(t) = ), R(z.t),
puede obtenerse en la representacién de Laplace, eva-
luando la expresién anterior en k = 0

\/—

Rluly) = LoV d 2D (g)
w14 3D fuu+ 2))

también en coincidencia con el resultado que se obtiene

al considerar una trampa fija en yg en presencia de un

conjunto de caminantes con concentracién inicial co y

frecuencia de saltos A = Ag + Ar.

De esta forma hemos verificado que los modelos de
reaccién para trampa fija predicen los mismos resul-
tados para las magnitudes globales que el modelo de
trampa mévil aqui formulado, justificando la hipétesis
de difusidén relativa. Debiera notarse, sin embargo, que
esta coincidencia es consecuencia de la suposicion de
una distribucién de tiempos de salto exponencial para
ambos tipos de particulas. El andlisis deberd ser mas
cuidadoso al considerar sistemas donde uno o ambos
tipos de particulas posean una distribucién de tiempos
de salto distinta de la exponencial.

R(k;u|y0)= X

(32)

6 Evolucién del conjunto de particulas

Consideramos por tltimo la evolucién temporal de
la concentracién de particulas B en presencia de la
trampa mévil T inicialinente en yo: c(x;t | yo). Calcu-
lamos en primer término la probabilidad de encontrar
un par B —T, inicialmente en la configuracién (zo, 30),
en la configuracién (z,y) al tiempo ¢, determinada por

Pi(z,y;t | zo,yo) = Jy dt' @ (z,y;t —t') X
(34)

xG(z,y;t" | zo,y0)

con la funcién de Green determinada en la seccién
4 y la probabilidad de permanencia en la configu-
racién (z,y), dada por (15). Tomando transformada
de Fourier y Laplace obtenenios

. - . (u)
Pf (k'BskT'«u l Zo, yO) - 1-¢):(’Zauyk'r;u) X (35)
x {ei*szoeikTvo — A (kg + kriu | x0,90)}
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que puede reescribirse formalmente en la repre-
sentacién espacio temporal como

Py (z,y;t| zo,y0) = Pn(z,y;t | To,50) —
—-fot dt' 3, Pa(z,yit —t'| ze,7e) % (36)

A(ze;t' | zo,y0)

con una interpretacion directa del resultado obtenido:
la probabilidad encontrar el par de particulas en la
configuracién (z, y) es la correspondiente a la obtenida
del problema homogéneo, descontadas las realizaciones
en las que la particula B ha sido absorbida en algin
instante t’ < t.

A partir de la probabilidad conjunta determinamos
la probabilidad de encontrar la particula B en la
posicién z independientemente de la posicién que
ocupe la trampa

PP (zit | zo,90) = 3 Pi(z, 35t | 2o, 30)  (37)
v

y, basindonos nuevamente en la suposicién de
particulas no interactuantes, tenemos que la concen-
tracién de particulas B en el sitio z al tiempo ¢ sera

c(zit|yo) =co »_ Pu(x,yit|z0,30)  (38)
Zo,Y¥

Finalmente, tomando transformada de Fourier y
Laplace obtenemos

@0 (u)
1~ v (k;u)

que podemos reescribir formalmente como

c(kiu|yo) = 2 - R(kiu|yo) (39)

’ t
C(z;tlyo)=Co—/ dt' Y Pu(ze;t —t') R(zest’)
0 z.

(40)
también con una interpretacién directa: la concen-
tracion de particulas B es la del problema homogéneo,
descontadas las contribuciones de aquellas particulas
que han reaccionado a un tiempo t’ < t.

7 Ejemplo de Aplicacién

Nustramos los resultados obtenidos con el tratamiento
propuesto para el problema de la trampa mévil con-
siderando el caso ¥, (t) = yexp(—~t) con 7 la reac-
tividad especifica (tasa de reaccién especifica), con lo
cual la tasa de reaccién local dependiente del tiempo
resulta en la representacién de Fourier-Laplace

coe't¥o R
w4+ Ar (1 —cosk) A+ Ry /v

R(kiu|yo) = (41)
correspondiente al caso usual de trampa imperfecta.
La figura 1 muestra los valores de R (z.;t | yo) /Aco
en funcién del tiempo en unidades de 1/A para
distintos valores de A = &, — yg, la separacién
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" asintStico como ¢~

R(AL)/Ac,

_7 1072 107" 10° 10" 10?  10®  10*  10® 10
10 S T T T T T
107 107t 10° 10! 10% 10® - 10¢ 10° 10°
. At

Figura 1: Tasa de reaccién dependiente del tiempo vs. At para el problema de trampa mévil. Se ha graficado
la-tasa de reaccién global.y las tasas de reaccién locales para distintos valores de A = z, — yo con z el sitio
en consideracién e yo la posicién inicial de la trampa. Las curvas corresponden a la eleccién )\B//\ 05y
¥/A = 100. El inset muestra las curvas correspondientes a distintos valores del cociente Ag/A.

del sitio de reaccion respecto de la posicién ini-
cial de la trampa. Estos valores fueron calculados
numéricamente a través del algoritmo de inversién
en Laplace LAPINU® y mediante una integracién
numérica de Simpson para la inversién en Fourier.
Las curvas ilustradas corresponden a Ag/A = 0.5,
También se incluye en la figura, a efectos de com-
paracidn, la tasa de reaccién global

& Vu(u+2d) :
R(u|yo) u1+\/u(u+2/\)/7 (42)

Se observa en la figura la coificidencia a tiempos cor-
tos de las tasas de reaccién global y local para A = 0
(e = yo). Este efecto puede interpretarse notando que
a txempos cortos (comparados con la escald de tiem-
pos definida por el ploceso de chfusmn) las reacciones
observadas en el snstema corresponden a pares B-T
que ocupan la misma posicién en la red. En el otro ex-
temo, a tiempos largos, se aprecia el compmtanuento
1/2 conocido para la tasa de reaccién
global, en tanto que la tasa de reaccién local presenta
un comportamiento t~! para todos los sitios, luego de
alcanzado un valor méaximo 'dependiente de- la sepa-
racién a la posicién inicial yo.

En el inset de la figura se ilustra la tasa de reaccién
para distintos valores del cociente Ag /) y separaciones
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A = 0,10. Nuevamente apreciamos la coincidencia
a a tiempos cortos entre las tasas de reaccién global y
locales para A = 0. A su vez, la ubicacién temporal
del méximo para la tasa de reaccién en A = 10 exhibe
una dependencia del valor Ap.

En la figura 2 ilustramos a su vez el perfil de concen-
tracién de particulas B a distintos valores de tiempo
(en unidades de ) en funcién de la separacién A. Los
valores han'sido ‘obtenidos numéricamente mediante
el mismo-procedimiento ya descripto’ para la tasa de
reaccién. A diferencia de los resultados obtenidos por
Koza y Taitelbaum(®; obtenemosa tiempos cortos una
caida de la concentracién en-yy (A = 0) por debajo
de su valor asintético a tiempos largos.” Este resultado
puede interpretarse considerando que a tiempos cortos
se produce un vaciamiento parcial de 1a concentracién
en’yg debido al proceso de reaccién que no es compen-
sado por el proceso difusivo hasta tiempos mayores.

8 - Conclusiones -

Se ha presentado un modelo para procesos de reaccién
bimoleculares mediados por difusién en redes en el que
ambas especies difunden con coeficientes de difusién
arbitrarios. El tratamiento ha sido efectuado median-
te la técnica de caminatas aleatorias de tiempo con-
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Figura 2: Concentracién de particulas B en funcién
de la separacion a la posicién inicial de la trampa yp. -
Se incluyen los perfiles de concentracion para distintos
valores de t en unidades de 1/A. Las curvas correspon-
den a los valores Ag/A = 0.5y /A = 100.

tinuo sobre una red unidimensional. Se han obtenido
expresiones exactas para la densidad de probabilidad
de absorcidn, la tasa de reaccién y la concentracion de
la especie mayoritaria en la representacion de Fourier-
Laplace. La propuesta efectuada permite incluir una
dindmica de reaccién general dada por la densidad de
probabilidad para los tiempos de reaccién 1. (t). Se
verifica en particular que tanto la densidad de proba-
bilidad de absorcién como la tasa de reaccion globales
coinciden con la predicha por los modelos de trampa
fija en los que la especie mayoritaria difunde con un
coeficiente de difusién suma de los respectivos coefi-
cientes de cada tipo de particulas(®®. Debe tenerse
en cuenta, sin embargo, que se ha supuesto una dis-
tribucién exponencial para los tiempos de salto de
ambos tipos de particulas. En casos mas generales
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el andlisis deberd ser mas cuidadoso, dado que no es
valido suponer en general la regeneracén del sistema
luego de cada evento. Un trabajo en esta direccion se
encuentra en desarrollo y serd comunicado con poste-
rioridad.

Para el estudio del problema con trampa mévil
hemos elegido un modelo en redes debido a que, como
ya fuera sefialado por Aslangull”), permite un mejor
andlisis del comportamiento del sistema a tiempos cor-
tos. En el ejemplo particular considerado en la seccion
7 se han graficado la tasa de reaccién y la concen-
tracién de particulas como funcién del tiempo. Para
la obtencién de estos valores se recurrié a un método
numérico de inversién. Se observa la coincidencia de
las tasas de reaccién global y local en la posicién inicial
de la trampa. Como surge del tratamiento para tram-
pas fijas(®>%), este comportamiento a tiempos cortos
(comparados con los tiempos caracteristicos del pro-
ceso de difusidn) estd esencialmente determinado por
la dindmica del proceso de reaccién. También se ha
considerado la evolucién temporal de la distribucién
de las particulas mayoritarias. Destacamos en parti-
cular que en la posicién inicial de la trampa (yo) la con-
centracién a tiempos cortos cae por debajo del valor
asintético a tiempos largos, un comportamiento dis-
tinto al sefialado por Koza y Taitelbaum(? a partir de
un modelo en el espacio continuo. En el citado trabajo
se obtiene una concentracién constante independiente
del tiempo en yg. Atribuimos esta discrepancia al er-
ror introducido en los modelos en el espacio continuo
por la suposicién de extensién nula para la zona de
reaccion.
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