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Dinâmica Molecular (DM) → Física Clássica
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Dinâmica!!!

t = 0 fs

ijF

ijF−

iv

jv

i

j



Dinâmica!!!
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Dinâmica!!!

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

Assume que as posições, velocidades e forças de todos os átomos/partículas do sistema são 

conhecidas em cada passo.
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1. Determina-se a velocidade das partículas 

em metade do tempo do passo:

2. Determina-se a posição após o tempo de 

passo:

3. Determina-se a velocidade das partículas 

no final do passo:
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Caixa de 
Simulação

É impossível estudar um 
sistema molecular infinito.

Este deve ser ajustado às 
propriedades que se pretendem 
estudar.
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Condições Fronteira



Condições Fronteira



Raio de Corte

2

caixa
c

l
r rc



Uvdw

Ucoul

 = 3.39 Å 

 = 0.9769 kJ.mol-1

d = 1e d = -1e

rij

6

1

r


1

r




Baróstatos e Termostatos
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Baróstatos e Termostatos



Propriedades 
Médias



Validação de Campos de Força

1. Comparação de dados volumétricos (por exemplo, 

densidade de líquidos ou de sólidos)

2. Dados de energia de rede ou coesão (por exemplo, 

energia de sublimação ou vaporização)

3. Dados espectroscópicos (por exemplo, espetros de 

infravermelhos e de NMR)
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Analise conformacional de Moléculas 

sub/vap (g) (cr/l)U U U = −
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Que tipo de Estudos se Podem Fazer com DM

1. Determinação de propriedades estáticas: estrutura de substâncias e matérias, 

previsão de propriedades energéticas (Funções de Distribuição Radiais)
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Que tipo de Estudos se Podem Fazer com MD

1. Determinação de propriedades estáticas: estrutura

de substâncias e matérias, previsão de propriedades

energéticas.

2. Determinação de propriedades dinâmicas usando

funções de autocorrelação, como por exemplo, de

velocidades (coeficientes de difusão) e de tensão

(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=TTtrk0Ue-Cg

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


Que tipo de Estudos se Podem Fazer com DM

Cryst. Growth Des. 2020, 20, 2321-2336.




