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A Dinédmica Molecular estuda a evolucédo de sistemas de muitas parti-
culas e cujas forcas de interacdo sdo conhecidas.Sua metodologia é
a da simulacdo do movimento de cada particula,através da resolucgdo
da equacdo diferencial que o representa.
Computacionalmente, precisamos enfrentar dois problemas formidaveis:
a enorme quantidade de equacOes a resolver e o enorme intervalo de
tempo para evidenciarmos fendmenos significativos no sistema.Tradi-
cionalmente,a Dindmica Molecular usa métodos numéricos clédssicos e
de alta ordem.Isso implica num grande volume de cdlculos (supercom-
putadores),e a acumulacdo dos erros computacionais,se trabalharmos
em intervalos de tempo fisicamente Uteis,nos levard a conclusdes
absurdas,como o crescimento explosivo da energia- do sistema.
Neste trabalho usamos uma estratégia diferente:empre8amos métodos de
baixa ordem MAS que conservam a energia do sistema,o que reflete a
estabilidade computacional dos mesmos.Com isso,conseguimos fazer
simulacOes de dindmica molecular até mesmo em microcomputadores e
durante grandes intervalos de tempo.
Demonstrando o sucesso dos métodos implementados,apresentaremos a
comprovacdo computacional de algumas propriedades de fluidos:

-a relacdo de Einstein: R() o V-T

-a expressdo da constante de auto-difusdo em termos da auto-

correlacdo das velocidades das particulas do flufdo.(CNPq)
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