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Introducao

Este trabalho teve como objetivo estudar as anomalias presentes na agua. Para tal utilizamos um modelo simples de dinamica
molecular, na tentativa de reproduzir estes comportamentos an6malos, mais especificamente as anomalias na difusao e na

densidade.
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Figura 2: Grafico experimental das anomalias da
densidade e difusao

Modelo

Em nosso modelo usamos dinamica molecular em uma
caixa cubica com condicOes de contorno periddicas. As
particulas de raio o acopladas de maneira a formar dimeros. A
distancia entre as particulas dos dimeros € de Ac. Para a
interacao entre os dimeros utilizamos um potencial tipo
Leonard-Jones adicionado de uma Gaussiana.
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Figura 3: Grafico do potencial. Detalhe da parte atrativa e exemplo de
dimero.

Resultados

Podemos calcular os diagramas PT para diversos lambdas e
assim encontrar as regioes de anomalias na densidade e na
difusao. Ao fazermos este procedimento para mais de um lambda
podemos compara-lo, observando assim como comportamento
anomalo depende do A.
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Figura 4: Grafico da Temperatura de Maxima Densidade para A=0.50. A TMD
identifica a regiao de anomalia na densidade.

Figura 5: Diagrama PT para A=0.50 e A=0.20, com a transi¢ao solido-
fluido, anomalias na densidade e na difusao.

Conclusoes

Nosso modelo apresentou as anomalias de densidade e de
difusao coerentes com as medidas experimentalmente para
agua. Além disso, podemos ver que ao variarmos o0 A
obtivemos variacoes no diagrama de fases. Porem, ao
contrario do esperado, as regides anOmalas para dimeros nao
se aproximam da regiao an6bmala para esferas unicas com a
diminuicao do A.



