
  

Transição de Fase de um potencial de 
duas escalas – Dinâmica Molecular

Resultados

Foram obtidos dados de pressão a densidade 
constante, porém variando-se a temperatura do 
sistema, montando então os seguinte gráfico da 
pressão pela temperatura em escalas reduzidas:

Detalhes da Simulação

● Algorítimo Velocity-Verlet para integração numérica

● Termostato de Berendsen

● Equação do Virial usada para o cálculo da Pressão

● Timestep utilizado 0.001

O potencial

O potencial utilizado no trabalho é o potencial 
de Lennard-Jones mais duas Gausianas, e é dado 
pela seguinte expressão:

Introdução

O objetivo do trabalho é representar o diagrama de fase 
(P* vs T*)num fluido usando o potencial de Lennard-Jones 
mais duas gausianas num ensemble canônico (NVT).
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As curvas do gráfico estão dispostas de baixo 
para cima de acordo com as densidades 
simuladas. Sendo a mais de baixo relativa à 
densidade 0.0.2 e a mais acima relativa à 
densidade igual à 0.095.
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