Sistemas Classicos de Muitos Corpos

Uma introducao atraves da dinamica molecular
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\ Dinamica Molecular|

e As leis de Newton sao aplicadas a atomos,
onde fenOmenos quanticos podem ser desprezados
em boa aproximacao, para obter a trajetdria de um
grande numero de particulas em um certo periodo
de tempo, e assim calcular propriedades de inte-
resse do sistema.
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Figura 1: Potencial de Lennard-Jones (unidades re-
duzidas)

\ Unidades Reduzidas|

Tabela 1: k €& a constante de Boltzmann, igual a
1,38 10~2°J/K. A unidade de pressao é dada para
um sistema de duas dimensoes. Os valores das
unidades no Sl para o Argbnio sao apresentados
na terceira coluna [1].

Quantidade Unidade | Valor para o Argbnio
Comprimento o 3,410 m

Energia € 1,65107 21 J

Massa m 6,69 1072° kg
Tempo o(m/e)'?]2,17 10712 5
Velocidade (e/m)? | 1,67 102 m/s

Forca €/o 48510~ 1° N
Pressao €/o? 1,43 1072 N.m~1
Temperatura e/k 120 K

Funcao Radial de
Distribuicao de Pares

e Medida de correlacao entre as particulas de um
sistema de muitos corpos.

e Densidade local: numero médio de particulas
entrerer +dré pg(r)dr

L/2
p/ g(r)2mrdr = N — 1. (2)
0
‘Algoritmo Numerico |
Tpi1l = Ty + VAL + %an (At)2 : (3)
Un+1 = Up + % (an—l—l + afn) At, (4)
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Resumo

Neste trabalho estudamos algumas das propriedades de solidos formados por atomos de Argonio. Adotamos
para descrever as interacoes interatomicas um potencial da forma Lennard-Jones, tanto pela sua simplicidade como
pelos bons resultados que ele permite obter. O método que utilizamos para obter os resultados foi 0 da dinamica
molecular. A execucao deste trabalho exigiu a modificacao de programas existentes para calcular a funcao radial de
pares, e a implementacao de calculos tanto a temperatura como a pressao constantes. Foi igualmente importante
para a determinacao dos resultados a utilizacao do programa MD++ da Stanford University. Os calculos da funcao
radial de pares (para solidos, liquidos e gases) e das constantes elasticas do sistema apresentaram um bom acordo
com os resultados da literatura.

Condicoes Periodicas de
Contorno e Convencao da
Minima Imagem

Figura 2: Sistema periodico bidimensional [2]. A
caixa central é replicada (A,B,C,D,E,FG,H), bem
como a posicao relativa das 5 particulas. Cada vez
gue um atomo “sai” da caixa de simulacao, ele “en-
tra” na caixa adjacente, de tal forma que o numero
de particulas permanece constante na célula de
simulacao. Cada particula interage apenas com as
que estao em uma distancia menor que L /2.

\ Grandezas Termodinamicas |

P(t)A = NET(t) + %Z ti(t) -Fii(t),  (6)
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O ensemble NPT |

e Barostato: reescala as distancias

1/2
= [1 -2 Po>] | )

e [lermostato: reescala as velocidades

ANET
\ = \ S~ o (9)
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Figura 4: Grafico g(r) versus r; p=0,5 (fase liquida)

Figura 5: Grafico g(r) versus r; p=0,03 (fase ga-
sS0sa)
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Figura 6: Grafico P x iteracoes; 1T=0,8; p=0,03;
Pt=770, T =10
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Figura 7: Grafico T x iteracoes; T=0,8; p=0,84

\ Elasticidade |

Tabela 2: As trés constantes elasticas indepen-
dentes de um cristal cubico e as relagoes com as
tensoes e deformacoes.

Crx Cyy €zz Cyz Crx Cry
X | Ci11 | Ci2|Ci2| O 0 0
Y, |Ci2|Ci1|Cia| O 0 0
Z, |Ci2|Ci2|Ci1| O 0 0
Y. 0 0 O |Cuu]| O 0
Z. | O 0 0 O |Cuu]| O
Xy, | O 0 0 0 0 | Cua

Calculo das
Constantes Elasticas
para o Argonio

e Programa MD++ [3]

Resultados para T=0K

aly

P vy o)

e Cy1 =4.36+0,01 GPa
e (15=2,52+0,01 GPa
o (44 =2,4306 £ 0,0001 GPa

Resultados para Temperatura Finita [4]
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Figura 8: Constante Elastica C1
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Figura 9: Constante Elastica C1
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Figura 10: Constante Elastica Cy4

Conclusao

Obtivemos resultados satisfatorios para o ter-
mostato e o barostato, muito utilizados no chamado
ensemble NPT. A funcao radial de distribuicao de
pares fol minuciosamente estudada, levando a re-
sultados com alta concordancia com a literatura.

Com relacao as propriedades elasticas do
Argonio, adquirimos um embasamento tedrico
que permitiu compreender o calculo das constan-
tes elasticas através do sofisticado programa de
dinamica molecular MD++ [3]. Os resultados das
constantes elasticas a temperatura finita e para
T=0K apresentaram concordancia com os dados
experimentais da literatura e, também, de outras
simulacoes de dinamica molecular.
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