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AB INITIO = Fisica Quantica

H, (R)W, (r;R) = E, (R)¥, (r;R)

Dinamica Molecular (DM) = Fisica Classica

U=U__+U

Intra Inter



Campo de Forcas

bonds k angles dihedrals 4

%ij(rij_ro,ij)z‘l' ZHTUK(HIJk ouk) + Z Z nljkl [1+( 1) COS(n¢,Jk| ):|

ijk ijkl - n=1

Vix)




Campo de Forcas
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Dinamicall!!

t=0fs




Dinamicall!!

t=2fs




Dinamicall!!

Integracdo do movimento das moléculas (e.g. algoritmo Velocity Verlet - VV)

Assume que as posicoes, velocidades e forcas de todos os atomos/particulas do sistema sao
conhecidas em cada passo.

Determina-se a velocidade das particulas 1 1 m
tade dot d ; _ _,
em metade do tempo do passo V(t+—At)(—V(t)+—A
2 2 m
Determina-se a posicao apds o tempo de 1

passo: Ft+At) « r(t)+At-v(t + > At)

Det_ermina—se a velocidade das particulas 1 1 If t + At
no final do passo: \7(t +At) «— \7(t +§At) +§At ( )
m



Calculo da Forca




E impossivel estudar um
sistema molecular infinito.

Caixa de

Simulacao

Este deve ser ajustado as
propriedades que se pretendem
estudar.
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Condicoes Fronteira




Condicoes Fronteira
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c=3.39 A
£=0.9769 kJ.mol1



Bardstatos e Termostatos




Barostatos e Termostatos
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Propriedades
Médias
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Validacao de Campos de Forca

Comparacao de dados volumétricos (por exemplo, 0= m
densidade de liquidos ou de solidos) V
Dados de energia de rede ou coesao (por exemplo, A(Cf/') —> A(g)

energia de sublimacao ou vaporizacao)

A U =U(g)-U (cr/l)

sub/vap

Dados espectroscopicos (por exemplo, espetros de
infravermelhos e de NMR)

Analise conformacional de Moléculas



1. Determinacao de propriedades estaticas: estrutura de substancias e matérias,

Que tipo de Estudos se Podem Fazer com DM

previsao de propriedades energéticas (Funcdes de Distribuicdo Radiais)
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Que tipo de Estudos se Podem Fazer com DM

1. Determinacao de propriedades estaticas: estrutura de substancias e matérias,
previsao de propriedades energéticas (Funcdes de Distribuicdo Radiais)
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Que tipo de Estudos se Podem Fazer com MD

1. Determinacdo de propriedades estaticas: estrutura
de substancias e matérias, previsao de propriedades
energeticas.

2. Determinacao de propriedades dinamicas
determinadas a partir de funcdes de autocorrelacao,
como por exemplo, de velocidades (coeficientes de
difusao) e de tenséao (viscosidades).

3. Estudar o comportamento da matéria.



Que tipo de Estudos se Podem Fazer com DM

Composites Science and Technology 2011, 71, 1811-1818.



Que tipo de Estudos se Podem Fazer com DM

https://www.youtube.com/watch?v=TTtrkOUe-Cg



https://www.youtube.com/watch?v=TTtrk0Ue-Cg

Que tipo de Estudos se Podem Fazer com DM
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Tabela 1. Parametros dos modelos SPC/E (“Simple Point Charge/Extended”) e TIP3P

(*“Transferable Intermolecular Potentials with 3 Points™) para a agua.

Interacao Too [A £oo / kJ-mol™ rog /A ° Brow/ deg ° qole gule
SPC/E

0-0 3.166 0.650 1.00 109.47 —0.8476 +0.4238
O-H 0.0 0.0

H-H 0.0 0.0

0-0 3.1507 0.6364 0.9572 104.52 +0.417
O-H 0.0 0.0
H-H 0.0 0.0

@ comprimento da ligacio O-H da molécula de agua. ® angulo H-O-H da molécula de igua. Para comparacio,
os valores experimentais do comprimento de ligacioc O-H e do angulo H-O-H da mwolécula isolada

(monodmero no gas) sio, respetivamente, 0.9572 A e 104.52°




