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Além de ser essencial para a manutencdo da vida e ocupar % da superficie do
nosso planeta, a agua apresenta diversas propriedades fisicas e quimicas que ainda
precisam ser estudadas. Ela possui mais de 70 comportamentos anémalos, sendo
boa parte deles consequéncia das ligagdes de hidrogénio e da estrutura angular de
suas moléculas. Para agua a baixas temperaturas, as propriedades quanticas das
ligagdes de hidrogénio se tornam relevantes para o entendimento de anomalias,
como é o caso da constante dielétrica. A constante dielétrica da agua pode ser
dividida em duas partes: uma real (que esta relacionada a interagdo da molécula
com um campo elétrico externo) e uma imaginaria (que esta relacionada com a
perda de energia na forma de calor). Trabalhos experimentais mostram que, ao
contrario da maioria dos materiais, a parte imaginaria ndo apresenta o
comportamento monoténico decrescente como a parte real, mas possui um minimo
em torno de 20 Kelvin seguido de um crescimento conforme a temperatura diminui.
Uma das explicagdes para esse fenbmeno é que ocorre o tunelamento coletivo dos
prétons compartilhados nas ligagées de hidrogénio de um hexdmero. Visto que esse
movimento dos protons nao altera o momento de dipolo, é possivel explicar a
presenga da anomalia somente na parte imaginaria da constante dielétrica. Para
investigar os mecanismos dessa anomalia, serdo utilizadas simula¢gdes de Dinamica
Molecular com Integral de Caminho (PIMD) em conjunto com a técnica de Resolugao
Adaptativa, para reduzir o custo computacional. At¢é o momento, foram realizadas
simulagdes atomisticas utilizando o modelo rigido de agua SPC/E com o objetivo de
reproduzir diagramas de fase da literatura. A partir desses resultados, pretende-se
aprender a simular sistemas classicos com Resolucdo Adaptativa e posteriormente
aplicar essa técnica em simulagdes de PIMD para calcular a constante dielétrica da
agua.



