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• Íon-Dipolo.

• Dipolo-Dipolo.

• Dipolo-Dipolo induzido.

• Dipolo Induzido-Dipolo induzido.

• Ligações de hidrogênio.

• Interação hidrofóbica.

• Interação atrativa total.
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• Interações intermoleculares:

• Ligações de hidrogênio:

• Não há maneira simples de descrever a ligação de hidrogênio.

• Métodos bastante avançados falham.

Ligação Energia Máxima (eV) Energia Mínima (eV)

F−H···:F 1,67 0,40

O−H···:N 0,30 0,07

O−H···:O 0,22 0,05

N−H···:N 0,13 0,03

N−H···:O 0,08 0,02
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• Interações intermoleculares:

• Interação hidrofóbica:

• Moléculas polares não interagem com moléculas apolares.

• Ou seja, não se misturam.

• Mas, na escala atômica o mundo não se comporta tão bem.

• Há uma pequena solubilidade de moléculas apolares na água.
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Interações Intermoleculares

•   Rasmussen MH, et al. Evidence that gecko setae are coated with an 

ordered nanometre-thin lipid film. Biol. Lett. 18: 20220093 (2022)
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Atrativo, vdWRepulsivo



•Os sistemas simulados são finitos.

• Mas geralmente queremos representar sistemas infinitos.

• Como fazer isto?

Condições periódicas de contorno
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• Calcular as interações entre todos átomos e suas imagens é 

impossível.

• Contribuições de longa distância são pequenas.

• Portanto, definimos um raio de corte.

Raio de corte



• Calcular as interações entre todos átomos e suas imagens é 

impossível.

• Na prática utilizamos uma lista de vizinhos

Raio de corte



• Efeitos no potencial de Lennard-Jones:

• Correções de cauda são necessárias.
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• Efeitos no potencial de Lennard-Jones:

• Correções de cauda são necessárias.

Condições periódicas de contorno



•O mesmo acontece para as interações Coulombianas.

• Assunto para outro momento.

Condições periódicas de contorno
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Volume da 

casca esférica

Número de átomos 

na casca esférica

Função de distribuição radial
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• Informação da mobilidade dos átomos.
• Vem do movimento Browniano, explicado por Einstein.

Coeficiente de autodifusão
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• Vamos simular o argônio em várias temperaturas.

• 60 K, 80 K, 100 K, 120 K, 140 K, 160 K, 180 K, 200 K e 220 K.

• Identificar as transições de fase.

• Tutorial:
• https://www.youtube.com/watch?v=ftPXun1rYZ8

Atividade da Aula

https://www.youtube.com/watch?v=ftPXun1rYZ8


• Fazer os seguintes gráficos, todos em função da temperatura:

• Densidades.

• Energia total.

• Energia cinética.

• Energia potencial.

• Funções de distribuição radial.

• Coeficiente de autodifusão.

• Identifiquem as transições de fase em cada gráfico.

Atividade da Aula



ilum.cnpem.br

James Moraes de Almeida

OBRIGADO
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