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Fase Sólida em Modelo de Duas Escalas

A  água  é  um  líquido  complexo  que  apresenta  uma  série  de  comportamentos 
termodinâmicos  diferentes  dos  outros  materiais.  Entre  eles,  apresenta  uma série  de  fases 
sólidas que são reentrantes, ou seja, a fronteira entre a fase líquida e a sólida no diagrama de 
fases de pressão versus temperatura tem um formato reentrante. 

Esta  característica  está  ligada  às  anomalias  presentes  em  água,  particularmente  a 
anomalia  na  densidade.  Enquanto,  para  líquidos  normais,  a  densidade  aumenta  com  a 
diminuição  da  temperatura,  para  a  água  o  comportamento  é  diferente.  Sua  densidade,  a 
pressão ambiente, aumenta com a temperatura a partir de 0ºC, apresentando um máximo a 
4ºC.

Para modelar tanto a anomalia como a forma reentrante da linha de fusão,  usamos um 
potencial  de  duas  escalas  que  é  uma  combinação  de  um  Lennard-Jones  e  uma  forma 
gaussiana. Em um primeiro momento reproduzimos a energia de um modelo de Lennard-
Jones, e com ela vemos a fronteira de fusão. Em um segundo passo fazemos o mesmo para o 
modelo de duas escalas.


