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SISTEMAS CLASSICOS DE MUITOS CORPOS: UMA INTRODUGCAO ATRAVES DA
DINAMICA MOLECULAR

Lucas Madeira (Bolsista PIBIC/CNPQ) e Prof. Dr. Silvio Antonio Sachetto Vitiello (Orientador),
Instituto de Fisica "Gleb Wataghin" - IFGW, UNICAMP

Estudamos, através do método de simulagdes de dinamica molecular, os fendmenos de muitos
corpos onde efeitos quénticos possam ser desconsiderados em boa aproximacgdo, mais
especificamente sistemas Lennard-Jones nas fases solida, liquida e gasosa. Demos inicio ao
estudo de simulagbes de dindmica molecular com a fundamentacao tedrica, a analise de um
programa de codigo aberto simples e a implementagdo de fungbes mais sofisticadas nesse
programa. Obtivemos resultados para propriedades fisicas dos sistemas Lennard-Jones
(temperatura, pressédo e funcao radial de distribuicdo de pares). Estudamos os aspectos da
teoria de elasticidade para sélidos cristalinos cubicos, utilizando um sofisticado programa de
cbdigo aberto para calcular propriedades elasticas do Argdnio sélido. Os resultados foram
comparados com outras simulagbes de dindmica molecular e dados experimentais. Tendo
dominado a técnica de dindmica molecular para esse sistema formado apenas por atomos de
Argbnio, introduzimos uma folha de grafeno bidimensional. Calculamos propriedades
termodindmicas de interesse, comparando os resultados com outras simulacdes da literatura e

também dados experimentais.
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