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Apresentação do Curso

• Simulações atomísticas.

• Simulações clássicas.

• Simulações quânticas.



Apresentação do Curso

• Avaliação somativa:

• Tarefas passadas em aula.

• Desenvolvimento de projetos.

• Entregas individuais.

• Poderão ser avaliações orais, pedido de entrega de resultados parciais ou totais.

• Avaliação 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.



Modelos

• Porque estudamos física?

• Para descrever a natureza!

• A matemática é a ferramenta para descrição quantitativa.

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

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


Modelos

• Como estudamos física?

• Criar um modelo do problema.

• O mais simples o possível!

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

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


Modelos

• Como estudamos física?

• Criar um modelo do problema.

• O mais simples o possível!

• Carro > Partícula.

• Não podemos simplificar demais!

BoretÝ, Albert & Ordys, A. & Al-Zubaidy, Sarim. (2016). Aerodynamic 

analysis of a LMP1-H racing car by using Solidworks Flow Simulation.



Modelos

• Como estudamos física?

• Criar um modelo do problema.

• Descrever o modelo de forma matemática.

• Existe uma equação que descreva seu movimento?

• Qual a sua estrutura?

• Alguém já resolveu um problema semelhante?



Modelos

• Como estudamos física?

• Criar um modelo do problema.

• Descrever o modelo de forma matemática.

• Podemos chegar a resultados fantásticos!



O que é a física?

• Como estudamos física?

• Criar um modelo do problema.

• Descrever o modelo de forma matemática.

• Podemos chegar a resultados fantásticos!

• Ou não!



Mecânica Quântica

• Aprenderemos aplicações da mecânica quântica.



Mecânica Quântica

• Aprenderemos aplicações da mecânica quântica.



Quantização da Energia

• Níveis de energia de um átomo de hidrogênio.

• Série espectral do hidrogênio:



Quantização da Energia

• Níveis de energia de um átomo de hidrogênio.

• Série espectral do hidrogênio:



Ligações Químicas

• Interações entre átomos também podem ser 

descritas:



Ligações Químicas

• A matéria pode ser explicada a partir dos átomos:



Ligações Químicas

• Organismos são máquinas químicas:



Interações intermoleculares

• Mesmo interações fracas são importantes:

• Ligações de hidrogênio.

Energia da ligação de hidrogênio Consequência

Não existencia das ligações de hidrogênio Não existiria vida

Ligações de hidrogênio pouco mais fracas Vida a temperaturas mais baixas

Como conhecemos Vida como conhecemos

Ligações de hidrogênio pouco mais fortes Vida a temperaturas mais altas

Ligações de hidrogênio muito mais fortes Não existiria vida



Interações intermoleculares

• Mesmo interações fracas são importantes:

• Van der Waals:



• O que é a dinâmica molecular?

• Obviamente, trata da dinâmica das moléculas.

Dinâmica Molecular



 
 

• O que é a dinâmica molecular?

• Obviamente, trata da dinâmica das moléculas.

• Precisa descrever a interação entre os átomos.

• Caso simples, colisão de duas partículas não interagentes.

• Só é necessário descrever a colisão entre as duas partículas.

Dinâmica Molecular



• O que é a dinâmica molecular?

• Obviamente, trata da dinâmica das moléculas.

• Precisa descrever a interação entre os átomos.

• Conservação de momento.

• Conservação de energia (colisões elásticas).

 
 

Dinâmica Molecular



• Mas e se as partículas interagem?

• Haverá uma força atraindo ou repelindo as partículas.

• Como tal força é obtida?

• Qual a interação entre dois átomos.

• Somente a mecânica quântica descreve elétrons.

• Cálculos quânticos são caros.

• Podemos aproximar???

Dinâmica Molecular
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Dinâmica Molecular
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Dinâmica Molecular
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Dinâmica Molecular



•  

Dinâmica Molecular



• Com as forças, podemos determinar a posição das partículas 

em função do tempo.

• t=0 

 
 

Dinâmica Molecular



• Com as forças, podemos determinar a posição das partículas 

em função do tempo.

• t= 1 fs 

 

 

Dinâmica Molecular



• Com as forças, podemos determinar a posição das partículas 

em função do tempo.

• t=2 fs 

 

 

Dinâmica Molecular



•  

Dinâmica Molecular
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Dinâmica Molecular
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Dinâmica Molecular
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Dinâmica Molecular



•  

Dinâmica Molecular



• Agora vamos fazer a dinâmica molecular.

• Tutorial de WinSCP:

• https://www.youtube.com/watch?v=2_rJNksIYjk 

• Tutorial do Amber:

• https://youtu.be/KJrVB4q_pII

Dinâmica Molecular

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