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* Simulacoes atomisticas.

* Simulacodes classicas.

* Simulacdes quanticas.



* Avaliacao somativa:
* Tarefas passadas em aula.

* Desenvolvimento de projetos.

* Entregas individuais.

* Poderao ser avaliacdes orais, pedido de entrega de resultados parciais ou totais.

* Avaliacao formativa:

* Engajamento nas aulas.

* Fazer atividades alheias a disciplina pesa negativamente.
* Progresso na disciplina (derivada positiva ou negativa?).
* Perguntas (boas) para mim ou para o monitor.

* Pode ser fora de aula.



* Porque estudamos fisica?

 Para descrever a natureza!

* A matematica € a ferramenta para descricdo quantitativa.

Physics 1s the bfligf that a
simple and consistent

T HE

description of nature 1s possible.

4 Niels Bohr
i
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https://quotefancy.com/quote/1009199/Niels-Bohr-Physics-is-the-belief-that-a-simple-and-consistent-description-of-nature-is

e Como estudamos fisica?

* Criar um modelo do problema.

* O mais simples o possivel!

4

https://3dexport.com/3dmodel-low-polygon-pine-trees-84175.htm



https://3dexport.com/3dmodel-low-polygon-pine-trees-84175.htm

* Como estudamos fisica?

* Criar um modelo do problema.

* O mais simples o possivel!
e Carro > Particula.

* Nao podemos simplificar demais!

oretti, Albert & Ordys, A=-& Al-Zubaidy
.analysis of a LMP1-H racing car-by using SG

: ‘ : i'ul;"‘;.; E-
. (21 grddy_nariﬁi!’
diworks Flow Simula




* Como estudamos fisica?
* Criar um modelo do problema.

* Descrever o modelo de forma matematica.
* Existe uma equacao que descreva seu movimento?
* Qual a sua estrutura?

* Alguém ja resolveu um problema semelhante?



e Como estudamos fisica?
* Criar um modelo do problema.
 Descrever o modelo de forma matematica.

* Podemos chegar a resultados fantasticos!

TECHINSIGHTS




O que ¢ afisica? SN

* Como estudamos fisica?
* Criar um modelo do problema.
 Descrever o modelo de forma matematica.

* Podemos chegar a resultados fantasticos!

* Qu nao!

980
iy




Meca

* Aprenderemos aplicacoes da mecanica quantica.

Blackbody Radiation Curves

A
Bodies radiating at similar
temperatures

6000 K Surface of the sun: 6000 K
: Carbon arc lamp: 4000 K

Lamp filament max.: 3000 K

Intensity
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Ultraviolet ' Infrared
Wavelength



Mecnica QuANTCHN

* Aprenderemos aplicacoes da mecanica quantica.




Quantizacio da RSN

* Niveis de energia de um atomo de hidrogénio.

* Série espectral do hidrogénio:
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Quantizagio da ER IR

* Niveis de energia de um atomo de hidrogénio.

* Série espectral do hidrogénio:

V B G R

Narrow slit Thin rlbbon
of light
Screen or
photographic
Tube containing Lens Prlsm plate

excited H, gas
(a) (b)



* Interacoes entre atomos também podem ser

descritas:




* A mateéria pode ser explicada a partir dos atomos:




Lig

* Organismos sao maquinas quimicas:

Raven/Berg, Envircnment, 3/e

Minor groove

Major groove

¢ Hydrogen
© Oxygen

@ Nitrogen

© Carbon

© Phosphorus

Pyrimidines  Purines

Figure 4.1

% | Atoms

Biosphere

Harcourt, Inc.



Interaco

* Mesmo mteragoes fracas sao mwortantes

Energia da ligacao de hidrogénio Consequéncia

Nao existencia das ligacdes de hidrogénio Nao existiria vida

LigacOes de hidrogénio pouco mais fracas Vida a temperaturas mais baixas
Como conhecemos Vida como conhecemos
Ligacdes de hidrogénio pouco mais fortes Vida a temperaturas mais altas

Ligacdes de hidrogénio muito mais fortes Nao existiria vida



Interacoe

* Mesmo interacoes fracas sao importantes:
* Van der Waals
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* O que é a dinamica molecular?

 Obviamente, trata da dinamica das moléculas.




Dinamica MolecUlSHIN

* O que é a dinamica molecular?

* Obviamente, trata da dinamica das moléculas.

* Precisa descrever a interacao entre os atomos.
* Caso simples, colisao de duas particulas nao interagentes.

* SO é necessario descrever a colisao entre as duas particulas.

1—)}




Dinamica MolecUlal

* O que é a dinamica molecular?

* Obviamente, trata da dinamica das moléculas.

* Precisa descrever a interacao entre os atomos.
* Conservacao de momento.

* Conservacao de energia (colisoes elasticas).

At




Dinamica MolecUlal

* Mas e se as particulas interagem?
* Havera uma forca atraindo ou repelindo as particulas.

* Como tal forca é obtida?
* Qual a interacao entre dois atomos.
* Somente a mecanica quantica descreve elétron:
* Calculos quanticos sao caros.

* Podemos aproximar???

Hydrogen atoms (H)

Electrons attracted by
each others’ protons

Covalently bonded
hydrogen molecule (H;)



Dinamica MolecUlal

* Vamos olhar para um gas nobre.
* Nao ha ligacdes quimicas para descrevermos.

» As interacoes serao:

» Repulsido nucleo-nlicleo: « e~ 8"

. 1
 Pode ser aproximada para: « -

o~ 1
* Interacao de van der Waals: «< — ors



Dinamica MoleEUISHI

* Funcdes podem ser propostas para descrever tal interacao:

- - c
» Buckingham: Vgye = Ae™"" —
‘ o\ 12
* Lennard-Jones: V,; = 4¢ [(;) - (

« Morse: Vi = D,o(1 — e=20=7))’

interaction energy (cm~1)

—— Lennard-Jones fit

—— Buckingham fit

—— Morse fit (shifted)

® MP2/aug-cc-pVDZ (no CP)

3 4 5 6 7 8 9
interatomic separation (A)

10



Dinamica MolecUlSHIN

* Vamos focar no potencial de Lennard-Jones.

vy =4e|(2) - ()] ,
- ¢

-

a=gpd " - pgd "

enaray (a)

! A

\/’_' distance (d)




Dinamica MolecUlal

* Vamos focar no potencial de Lennard-Jones.

a 12 a 6
Vi = e [(:) - (%) ]
 Podemos determinar a forca entre os atomos:
® ﬁ — —VVL]

« Com as forcas, podemos determinar a posicao das particulas em

funcao do tempo.



* Com as forcas, podemos determinar a posicao das particulas

em funcao do tempo.
. t=0




* Com as forcas, podemos determinar a posicao das particulas

em funcao do tempo.
*t=1fs




* Com as forcas, podemos determinar a posicao das particulas

em funcao do tempo.
- t=2 fs




Dinamica MolecUlSHIN

« Com as forcas, podemos determinar a posicao das

particulas em funcao do tempo.

 Mas como exatamente isso é feito?
« F=ma
« A aceleracao é a taxa de variacao da velocidade:

- dv
.a=—

dt
« A velocidade é a taxa de variacao da posicao:

g
at



Dinamica MolecUlSElN
 Com as forcas, podemos determinar a posicao das

particulas em funcao do tempo.

« Mas como exatamente isso é feito?

v _ - d%
dt  dt?

e F=ma=m
 Entao

a2x
dt?

‘m = —VVL]

 No entanto essa expressao nao é conveniente de resolvermos numericamente.



Dinamica MolecUlal

* O método de Verlet € um dos mais utilizados.

* Queremos determinar a posicao em um tempo t + At:
« 7(t + At)

« Vamos escrever em uma expansao polinomial (série de Taylor):

. dx(t) 1d%X(t) 2 , 1d3%() 3
r(t + At) = 7(t) + At + —— (At)= + - (At)> +

« Também podemos expandlr r(t — At):

dx(t)

At+—d X(t)(At)z 1d x(t)(At)3

e 7(t = At) =7(t) — S 5



Dinamica MolecUlSElN

* Integracao de Verlet.

« Agora, temos essas duas expressoes:

dx(t)

At+ld x(t)Atz dx(t)

3 4
e pa—ve At + O(At*)

e 7(t + At) = 7(t) +

.
. #(t — At) = () — dx(t)At + ;dd’;g%tz TEED AL + 0(at?)

« Somando:

« 7(t 4+ At) + 7t — At) = 27(t) + & (t)AtZ +0(AtYH

« 7(t + At) = 27(t) — 7(t — At) + a(t)At2



D

* Integracao de Verlet.
« 7(t + At) = 27(t) — 7(t — At) + d(t)At?
« Com r(t) e 7(t — At), podemos determinar 7(t + At).

« Mas, nos temos r(t — At)?

« Obtemos assim:

d3x
2 EEOAL + 0(at)

e #(t = At) = 7(t) — B(O)AL + %c—i(t)Atz -2S

e 7(t = At) ~ 7(t) — B(O)AL + %Ei(t)Atz



Dinamica MolecUlEHI
* Agora vamos fazer a dindmica molecular.

* Tutorial de WinSCP:
* https:/www.youtube.com/watch?v=2_rJNkslYjk

e Tutorial do Amber:
* https://youtu.be/KJrVB4q pll



https://www.youtube.com/watch?v=2_rJNksIYjk
https://youtu.be/KJrVB4q_pII
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