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Neste trabalho foi feita a simulagdo de um gas
ideal, constituido de particulas eletricamente neutras,
utilizando-se da interacao descrita pelo potencial de
Lennard-Jones. A interagdo sob esse potencial se reduz
a um problema classico de interacao entre N corpos, por-
tanto nao serao levados em conta efeitos quanticos entre
os constituintes do gas. O projeto tem como objetivo ser
uma introdugao ao estudo de dindmica molecular, com o
intuito de que mais adiante possa-se adicionar complexi-
dade ao sistema simulado a partir da utilizacao modelos
tedricos mais elaborados.

O potencial de Lennard-Jones é um modelo de in-
teragao simples e computacionalmente leve, dado por:
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Onde o termo a sexta poténcia é um termo atrativo
de longo alcance, que modela a interagao dipolo-dipolo
devida a dispersao eletronica das particulas. O termo
a décima segunda poténcia é o termo repulsivo, e uma
simplificacao do modelo de repulsao de Pauli. Apesar de
sua simplicidade, o potencial de Lennard-Jones é uma
o6tima aproximacao para a interacao entre particulas de
um gés ideal; juntamente com a vantagem de sua im-
plementagao simples, se torna o modelo ideal para os
propésitos desse trabalho.

O sistema simulado consiste de uma caixa cibica,
com dimensoes a serem definidas pelo usudrio, contendo
N particulas de gas ideal, a temperatura constante. Para
a realizagao da simulagao foi preparada a amostra de gés
sobre a qual foram feitas as medidas do sistema, através
dos seguintes passos:

1. Alocacdo das particulas de gds na caixa;

2. Computacao das forcas de interacao entre todas as
particulas;

3. Resolucao das equagodes de movimento para cada
uma delas;

4. Calculo da temperatura e velocidade do centro de
massa instantaneos do sistema.

Para manter a simulacao simples, partiu-se do pres-
suposto de nao interacao entre as particulas e as frontei-
ras da caixa. Portanto, foram implementadas condi¢oes
de contorno periédicas para que, ao atravessar por uma
fronteira, nao houvesse colisdo entre a particula e a
caixa e sim uma realocagao da particula para a fronteira
oposta, de modo a conservar seu momentum.

A integracao das equagbes de movimento foi feita
utilizando-se o algoritmo Verlet, considerado adequado
para esse sistema pelo fato de apresentar pouca dis-
sipacao de energia a longo prazo, além de nao requerer
muita memoéria e ser de simples implementacdo. Além
disso a simulagao utiliza passos pequenos de iteracao
no tempo, regime sob qual o algoritmo Verlet apresenta
uma maior precisao na determinacao das trajetérias das
particulas.

Como o sistema simulado nao estd submetido a ne-
nhuma forga externa, apenas ao potencial de interagao,
o comportamento esperado é que a temperatura se man-
tenha constante, juntamente com o centro de massa
do sistema. Porém, como a temperatura é calcu-
lada através da média das energias cinéticas de cada
particula, observa-se uma flutuagao nesse valor, e por-
tanto se faz necessario o uso de um termostato, que, em
dinamica molecular, é um algoritmo utilizado para equi-
librar a temperatura do sistema. Para tal, foi escolhido
o termostato de Berendsen, que suprime as flutuagoes
na energia cinética do sistema, simulando um ”banho
térmico”sobre a amostra. Por sua simplicidade, o ter-
mostato de Berendsen introduz um erro no céalculo das
trajetérias das particulas do gés, porém é adequado ao
escopo do trabalho.



