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A interpretagdo e descricio dos fendmenos naturais, intrinseca a Ciéncia, demanda abstragdo conceitual,
utilizando observagoes e construgdes tedricas. Conceitos como dtomos e moléculas, junto a equagdes matematicas,
foram desenvolvidos para descrever interacgoes e evolucio temporal das propriedades naturais. A anélise criteriosa
desses modelos, considerando pardmetros termodinidmicos, viabiliza a investigacdo de fendmenos complexos.
Ferramentas computacionais, como a Dindmica Molecular, permitem modelar sistemas atomico-moleculares,
auxiliando na compreensao das transformagdes da matéria. O potencial de Lennard Jones, um modelo isotrépico
proposto nos anos 1920, é eficaz na descricdo termodindmica de fluidos simples. Neste trabalho, revisaremos
este modelo para construir o diagrama de fases da temperatura versus densidade (T X p) usando simulagoes de
Dindmica Molecular com o LAMMPS, disponivel gratuitamente online. Obteremos a temperatura e densidade
criticas, assim como a regido de coexisténcia das fases liquida e vapor. Isso proporcionaré aos professores de fisica,
em todos os niveis educacionais, uma abordagem computacional simples para ensinar sobre transi¢ées de fase.
Palavras-chave: Termodindmica, Diagrama de Fases, Dindmica Molecular, Lennard-Jones.

The interpretation and description of natural phenomena, intrinsic to Science, require conceptual abstraction,
using observations and theoretical constructs. Concepts like atoms and molecules, along with mathematical
equations, have been developed to describe interactions and the temporal evolution of natural properties. Careful
analysis of these models, considering thermodynamic parameters, enables the investigation of complex phenomena.
Computational tools, such as Molecular Dynamics, allow for the modeling of atomic-molecular systems, aiding
in the understanding of matter transformations. The Lennard-Jones potential, an isotropic model proposed in
the 1920s, is effective in the thermodynamic description of simple fluids. In this work, we will review this model
to construct the temperature and density phase diagram (7" X p) using Molecular Dynamics simulations with
LAMMPS, available freely online. We will obtain critical temperature and density, as well as the coexistence
region of the liquid and vapor phases. This will provide physics teachers at all educational levels with a simple
computational approach to teach about phase transitions.
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1. Introducao

A Termodindmica, como um ramo fundamental da Fi-
sica, investiga as relagdes entre calor, trabalho e energia
nos mais variados sistemas compostos de um ndamero
muito grande de constituintes. Além disso, busca enten-
der como a energia é transferida e transformada entre
diversas formas durante os processos termodindmicos
[1, 2]. Tais sistemas sdo compostos por muitos corpos
(da ordem do Ntimero de Avogrado, ~ 1023 particulas) e
tem sido objeto de estudo da Termodinamica desde o seu
surgimento em meados do século XVIII, onde o interesse
pelo papel do calor nos processos fisicos se tornou
primordial, inclusive, ao desenvolvimento tecnologico e
econoémico [3] [4]. Desde entdo, sistemas completamente
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diferentes (4tomos, moléculas em fluidos, sélidos ou
plasmas; gases quanticos em semicondutores ou metais;
anas brancas, sistemas de particulas de leptons, quarks
e bésons do universo primordial) tem se mostrado fieis a
leis fisicas bastante gerais e de natureza fenomenologica
envolvendo algumas poucas varidveis macroscépicas [5].
Enquanto teoria relacionando as propriedades macros-
cépicas de um sistema e que analisa como a energia é
transformada e como a entropia evolui, a Termodindmica
reconheceu os aspectos aleatério e probabilistico dos
processos naturais, afirmando-se como um fundamento
para a energia e a entropia que governam o mundo [6].

As condigoes termodindmicas, descritas através de
suas variaveis de estado, nas quais uma determinada
substdncia existird em suas diferentes fases (como
gas, liquida e sélida) é sumarizada em um diagrama
de fases [7]. Tais diagramas permitem representar


www.scielo.br/rbef
https://orcid.org/0000-0002-0688-9395
https://orcid.org/0000-0001-7857-4539
https://orcid.org/0000-0002-8025-6529
mailto:thiagoponogueira@gmail.com

€20230336-2

graficamente as possiveis transicoes de fase, como,
por exemplo, a fusdo, a evaporacdo e a condensa-
¢ao, além de fornecer uma compreensao valiosa sobre
o comportamento de materiais em diferentes regimes
termodindmicos, contribuindo para a compreensao de
fenémenos complexos que cercam o nosso dia a dia,
e também aplicagoes praticas em diversas areas da
ciéncia e engenharia [§]. Dada a importancia da dgua
para a mnossa sobrevivéncia, seu diagrama de fases é
um exemplo amplamente utilizado para fins pedagogicos
em todos os niveis de ensino [9]. Neste, ilustram-se os
distintos estados de agregagdo (sélido, liquido e gasoso),
através dos quais a agua pode existir de acordo com
a temperatura e pressdo. Através do diagrama, pode-
se estudar as curvas de aquecimento e resfriamento,
bem como a relagdo entre pressdo e ponto de ebuligio/
condensacgao [10]. Tais conceitos estabelecem uma base
importante para compreender os comportamentos tér-
micos da matéria [11].

E possivel aprimorar significativamente a obtencdo
de diagramas de fases por meio da aplicacdo de simu-
lagbes computacionais. Nelas, a evolugao dos sistemas
fisicos pode ser analisada tanto de forma deterministica
(através da técnica de Dindmica Molecular [12]) quanto
probabilistica (via técnica de Monte Carlo [I3], por
exemplo), gerando médias termodindmicas que represen-
tam cada ponto no grafico dos diagramas [I4]. Desta
forma, o computador se torna um poderoso laboratério,
tanto de pesquisa quanto de ensino, permitindo a eluci-
dacao de conceitos fisicos a todos os niveis de instrugao,
particularmente aqueles relacionados as transigoes de
fase, que desempenham um papel significativo em muitos
aspectos da vida cotidiana, desde a culindria até a
climatizagdo de ambientes. Seja no ensino médio ou no
ensino superior, a exploragdo do diagrama de fase une a
teoria termodindmica & realidade pratica, enriquecendo
a compreensao dos alunos sobre as complexidades do
mundo fisico que nos rodeia [I5] [16].

Simulagoes computacionais vém sendo utilizadas como
ferramentas didaticas no ensino de ciéncias ha bastante
tempo [I7H2I]. Com a crescente integragdo tecnoldgica
na educacao, especialmente apds a pandemia de Covid-
19, a adogao de simulagoes computacionais como uma
ferramenta para aprimorar a compreensao de conceitos
cientificos é agora amplamente aceita por educadores
em todo o mundo. Como resultado, uma diversidade
de aplicagbes computacionais estd sendo desenvolvida e
implementada no ensino de Fisica [22H24]. Os efeitos da
integracao de simulagbes computacionais no ensino de
Fisica também foram analisados por uma extensa revisao
realizada por Banda e Nzabahimana (2021), que rati-
ficaram a recomendacao da integracao das simulagoes
interativas para aprimorar a compreensdo conceitual
da fisica dos alunos [25]. No contexto das transigoes
de fase, softwares computacionais tendem a otimizar o
aprendizado (e a discussdo) de conceitos mais abstratos
a partir, por exemplo, do comportamento das fungoes
termodindmicas na regiao de criticalidade, evidenciando
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os expoentes criticos a partir da generalizagdo das
transicoes de fase ja conhecidas.

Neste artigo, buscamos estimular professores de Fisica
(e de Ciéncias em geral) a utilizarem outro tipo de
simulacao computacional — aquela geralmente voltada
a pesquisa cientifica, e disponivel em softwares gratuitos
que nos permitem caracterizar termodinamicamente as
mais variadas substancias. Assim sendo, apresentaremos
uma técnica de construgdo de diagrama de fases a
partir de simulagoes de Dindmica Molecular para um
modelo de fluido simples, composto por apenas um tipo
de particula e que interage via potencial de Lennard-
Jones [26]. Utilizaremos o pacote de simulagdes gratuito
LAMMPS, acronimo do termo em inglés Large-scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator — um
cédigo classico de dindmica molecular amplamente uti-
lizado no contexto de pesquisas. Esse trabalho esta
organizado da seguinte forma: na Secdo [2} iremos apre-
sentar um resumo sobre Transicoes de Fase e Curva
de Coexisténcia; na Secgdo discutiremos a técnica
de Dinamica Molecular, o modelo de Lennard-Jones,
o método computacional utilizado para construcao do
diagrama de fases, além de técnicas usadas para andlise
dos dados gerados; na Segdo iremos apresentar o
pacote de simulagdo LAMMPS e o cédigo utilizado na
execucao desse trabalho; na Secdo apresentaremos
os resultados obtidos e sua discussao; e, finalmente, na
Secdo [0} iremos apresentar nossas consideragdes finais.

2. Transicoes de Fase e Curva de
Coexisténcia

As transigoes de fase s@o fendmenos fisicos que ocorrem
quando uma substidncia passa por uma alteracdo em
seu estado de agregacao, como da fase liquida para a
fase gasosa (por exemplo, ao fervermos a agua), ou da
fase s6lida para a fase liquida (quando o gelo derrete).
Tais mudancas de fase sdo governadas por propriedades
termodindmicas e ocorrem em temperaturas especificas
para diferentes valores de pressao, pelos quais o sistema
esta sujeito. Para entender esse conceito, é 1til explorar
a transicdo e coexisténcia liquido-gds da agua, um
fendbmeno que encontramos com frequéncia em nosso
cotidiano.

Evidenciando a transicdo de fase liquido-gas, a qual
ocorre quando a agua muda de seu estado liquido para
o estado gasoso, vé-se que tal fendémeno é influenciado
pela temperatura e pressao, de acordo com os seguintes
passos:

1. Aquecimento da agua: inicialmente, a 4gua estd no
estado liquido. Quando aquecida, suas moléculas
ganham energia cinética, o que as faz vibrar mais
rapidamente, separando-se umas das outras.

2. Atingindo o Ponto de Ebuli¢do: para o caso de
sistemas fechados, como por exemplo a dgua den-
tro de uma panela com uma tampa bem vedada,
a medida que a temperatura aumenta, a energia

DOI: https://doi.org/10.1590/1806-9126-RBEF-2023-0336



Puccinelli et al.

cinética das moléculas da dgua também aumenta
até atingir uma temperatura especifica, o equilibrio
¢é atingido quando a pressdao da fase liquida se
iguala a pressao de vapor, conhecida como ponto
de ebulicdo. Como estamos injetando calor ao
sistema continuamente, essa energia adicionada é
utilizada para superar as forgas intermoleculares
de atragdo que mantém as moléculas de &agua
juntas como um liquido, aumentando a distancia
entre as mesmas. Portanto, a energia adicionada
durante a fervura contribui tanto para a energia ci-
nética das moléculas (4 medida que se movem mais
rapidamente) quanto para a energia potencial do
sistema (& medida que as forgas intermoleculares
sdo superadas), desta forma ocorre a transigao da
substancia de um estado liquido para um estado
gasoso. Especificamente, para a dgua ao nivel do
mar e a uma pressao atmosférica normal, o ponto
de ebulicio é de 100 graus Celsius (ou 373K).
Neste ponto, é importante relembrar que para
sistemas abertos, como é o caso de uma poca de
agua ou roupa molhada secando sob o sol, ocorre
o processo de evaporagao, abaixo desse ponto de
ebulicdo. Na evaporacao apenas as moléculas na
superficie do liquido escapam para o ar e, mesmo
a temperaturas muito baixas como em dias frios
de inverno, algumas moléculas na superficie da
agua ainda tém energia suficiente para evaporar,
tal que taxa de evaporacao também é influenciada
por fatores como a umidade relativa do ar, a
superficie de contato, o movimento do ar sobre
a poca (ventilagdo), e a pressao atmosférica. Em
condicoes de baixa umidade, alta ventilagdo e
pressdo atmosférica normal, a evaporacgao ocorre
mais rapidamente.

Durante a transicao de fase, hd um equilibrio entre a
fase liquida e a fase gasosa. Isso significa que, mesmo
que parte da dgua tenha se transformado em vapor,
ainda havera uma parte remanescente no estado liquido.
Tal coexisténcia é fundamental, sendo representada pela
curva de coexisténcia — uma representacao grafica das
condigoes de temperatura e pressao (ou pressao e den-
sidade, ou temperatura e densidade, etc) em que duas
fases diferentes de uma substancia podem coexistir em
equilibrio. No caso da agua, a curva de coexisténcia
entre a fase liquida e a fase gasosa é bem conhecida,
como mostrado na Figura [[} Os pontos que formam
essa curva, e que separam a regiao liquida da regiao
gasosa, representam as condigdes em que a agua estd
passando por uma transicao de fase. Se vocé estiver
abaixo dessa linha no diagrama de fases a 4gua estara no
estado gasoso; se estiver acima, estara no estado liquido.
Isso permite entender como a agua pode coexistir nas
duas fases, dependendo da temperatura e pressao, sobre
os pontos da linha de transicdo (ou de coexisténcia).
Essa linha termina no Ponto Critico (PC): acima destes
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Figura 1: Diagrama pressdo vs temperatura da agua. As linhas
tracejadas representam as curvas de coexisténcia. A esfera
inferior indica o Ponto Triplo (PT), onde as fases gasosa, liquida
e sélida coexistem, e esfera superior indica a ocorréncia do Ponto
Critico (PC).

valores de temperatura e pressdo, as duas fases se tornam
indistinguiveis.

Voltando a linha de coexisténcia em um diagrama
Pressdo P e Temperatura T (conforme ilustrado na Fi-
gura, temos que, para cada ponto contido nessa linha,
haverd dois valores de volume, ou densidade, para um
mesmo valor de temperatura e pressdo. Outra forma 1til
de representar o sistema é, entdo, através de isotermas
em um diagrama Pressdo P e volume V', como ilustrado
na Figura a). Neste diagrama, ao invés de haver uma
curva de coexisténcia, teremos uma regiao de coexis-
téncia delimitada pela curva em cor vermelha, como se
pode ver na Figura a). As curvas, que se iniciam a
altas pressoes e baixos volumes correspondendo a fase
liquida (ver seta preta & esquerda), atravessam a regiao
de coexisténcia e, terminam a baixas pressoes e altos
volumes correspondendo a fase de gés (ver seta preta a
direita). Essas curvas representam isotermas, ou seja, os
pontos contidos nelas sdo de mesma temperatura. Além
disso, a regiao de coexisténcia é delimitada acima por um
ponto de inflexdo (ver seta vermelha), ou o ponto critico.
Como se pode ver através da Figura a), na regiao de
coexisténcia (ver drea em vermelho), o sistema apresenta
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- i1 e Ne
1.2 Ponto Critico ! ; + CO
o = ; 10{ Gas . N
aon 6 0.9 G
’ = Liquido
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Figura 2: (a) Diagrama pressio P — volume V com todas
as isotermas até o ponto critico — representado pela seta em
vermelho. (b) Diagrama Temperatura T' — densidade p para o
Nebnio, Monéxido de Carbono, Nitrogénio e Oxigénio. Figura
adaptada da Ref. [27].
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patamares no espago p—VH Tais patamares, de pressao e
temperatura constantes, indicam os dois valores de vo-
lume que o sistema ocupa: um menor, correspondente a
fase liquida, e outro maior, correspondente a fase gasosa.
Assim, nessa regido, teremos ambas as fases liquido e
gds coexistindo para uma mesma dada temperatura e
pressao.

O ponto critico, como vimos, caracteriza-se por uma
inflexdo no diagrama P-V, assinalando o término da re-
gidao de coexisténcia. E interessante examinar a maneira
como as densidades do liquido e do vapor se aproximam
uma da outra, tornando-se idénticas no ponto critico.
Desta forma poderemos introduzir a nocao de expoentes
criticos, e para isso iremos assumir que a diferenca entre
as densidades liquido e vapor se anulem no ponto critico
de acordo com a lei de poténcia:

pL—po~ (T, —T)", (1)

onde py, py, T, e T sdo a densidade da fase liquida, den-
sidade da fase vapor, temperatura critica e temperatura,
respectivamente [T}, [2]. Ao supor essa aproximacao, pode-
mos reescrever a equagao acima multiplicando (T, — T)8
por uma constante de proporcionalidade:

PlL— Pv = A(Tc - T)B' (2)

A anilise do comportamento ao redor do ponto
critico, onde as densidades do liquido e do vapor se
aproximam, tornando-se idénticas, foi apresentada por
Guggenheim, em 1945, quando publicou originalmente o
diagrama de onde retiramos os dados apresentados na
Figura2b) [27]. Tal resultado é um diagrama Tempera-
tura T e densidade p e, assim como o diagrama P-V, ele
apresenta uma regiao de coexisténcia das fases liquidas
e vapor quando analisamos a variagdo da temperatura
com a densidade ao longo de curvas de pressao constante
(is6baras). Ajustando a equagdo [2| a estes resultados, e
utilizando o expoente critico experimental 5 = 0.35 [2],
pode-se estimar a temperatura critica T,.. Por outro lado,
é possivel também obter a densidade critica; para isso,
usa-se a regra de média Caillet-Mathias [2], ou a lei do
diametro retilineo, segundo a qual, ao redor de um ponto
critico, a média aritmética entre ambas as densidades,
liquido e vapor, é linear com a temperatura critica. Desta
forma, podemos escrever,

Pl + Pu

5 =p.+B(T. - T), (3)

onde p. e B sao a densidade critica e um parametro
ajustavel, respectivamente. Ajustando os resultados ilus-
trados na Figura|2| (b) & equacio acima, pode-se, entéo,
estimar o valor da densidade critica. Vale ressaltar que
essa regra deixa de ser valida muito proxima do ponto
critico e outros métodos devem ser utilizados [2].

1 Sugerimos ao leitor interessado, buscar a Fig. 8.1 da Ref. [2]
para uma melhor compreensdo desses patamares na regiao de
coexisténcia das isotermas no espago p-V

Revista Brasileira de Ensino de Fisica, vol. 46, €20230336, 2024

O pacote LAMMPS como uma ferramenta para o ensino de transicdo de fases

3. Modelos e Métodos Computacionais

3.1. A Dinamica Molecular Cléassica

A proposta deste trabalho é utilizar simulacbes de
Din&dmica Molecular (DM) Classica para o ensino de
Termodindmica. A DM permite estudar problemas que
envolvem sistemas com muitas particulas a partir do
conhecimento das energias potenciais de interacao entre
elas, sendo possivel analisar tanto as propriedades de
transporte quanto as de equilibrio do sistema de inte-
resse [28].

De forma simplificada, em uma simulacdo de DM
deve-se resolver as equacdes classicas de movimento de
Newton para cada particula do sistema,

m;i; = f;, (4)
onde m; é a massa da i-ésima particula e
fi = —Vri U, (5)

é a forca resultante sobre a particula ¢ dada pela sua in-
teracdo com as outras particulas que compdem o fluido.
U(r;) é a energia potencial que representa as interagoes
do sistema de N particulas e que define o Campo de
Forcas necessario a obtencao da forca resultante. Na
ampla maioria das situacdes, visando-se reduzir o custo
computacional das simulagoes, o Campo de Forcgas sera
um potencial efetivo entre pares de particulas que levara
em conta todas as demais interagoes (entre tripletos,
entre quadrupletos, etc), desde que consiga reproduzir
os dados experimentais [29]. Neste sentido, o potencial
de Lennard Jones ¢é capaz de descrever o comportamento
de diversos sistemas [28]. Contudo, sistemas ibnicos
possuem termos coulombianos no seu Campo de Forgas
(por conta da interacdo eletrostatica) e a modelagem de
fluidos poliatéomicos exige a definicdo de potenciais de
ligacao entre as particulas que compoem cada molécula.
Portanto, simulagbes de DM implicam em resolver a
equacao diferencial para cada particula que compoe
o sistema, resultando em 3N equagdes para um sistema
tridimensional.

O algoritmo padrao de um programa de Dindmica Mo-
lecular (DM) é representado no diagrama da Figura
Apés a leitura da configuragao inicial, o préximo passo é
calcular a forga resultante atuante sobre cada particula.
A natureza dessa for¢a depende do Campo de Forgas
adotado e, no nosso caso, utilizamos o potencial de
Lennard-Jones. Para sistemas mais complexos, modelos
mais elaborados sao necessarios. Uma vez conhecida a
forga resultante, podemos determinar a aceleracdo de
acordo com a equagao de Movimento . A partir deste
ponto, iniciamos a integragdo das equagbes de movi-
mento, avancando o tempo até alcangar o tempo maximo
de simulacdo, tmax. A cada incremento infinitesimal de
tempo dt, conhecido como o passo de simulagdo, as
equagdes de movimento sao resolvidas para calcular as
novas posicoes e velocidades de cada particula nos ins-
tantes t e t 4 dt. Existem varias técnicas numéricas para
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Define o Campo de Forgas

[Leitura da configuragao inicial (posicoes e velocidades.)]

Calculo da for¢a em ¢t =0

Novas velocidades em ¢ + 6t/2;
Novas posi¢oes em t + 6t

Calculo da for¢a em  + 6t

[Atua.liza as velocidades de ¢ + 6t/2 para t + 6t]

tt+ 0t

Figura 3: Fluxograma esquemético de algoritmo padrdo de um
programa de Dindmica Molecular (MD) [29].

realizar essa integragao, sendo o algoritmo de wvelocity —
Verlet um dos mais amplamente empregados [29]. Para
fins de simplicidade, ndo entraremos em detalhes sobre
os aspectos especificos da integracdo aqui. Apds essa
integragdo das equagbes de movimento, um programa
de DM normalmente calcula varias propriedades de inte-
resse, como a energia do sistema, pressao, temperatura,
entalpia e uma gama de outras propriedades. Além
disso, é possivel armazenar as trajetérias das particulas
para andlises posteriores e pods-processamento: através
de softwares especificos (como ovito [30]), varias andlises
podem ser realizadas sobre as propriedades do sistema,
a saber: possiveis transicoes de fase, ordem translacional
e rotacional, comportamento dindmico.

3.2. O Potencial de Lennard-Jones

O principal potenciaﬂ de pares utilizado para represen-
tar a interacao entre as particulas de um sistema em DM
é o potencial de Lennard-Jones [26],

-l @) e

onde € e ¢ sdo a profundidade do pogo do potencial e o
didmetro da particula, respectivamente. Esse potencial
simples é capaz de reproduzir a forga atrativa que surge

2 Na literatura especializada, é comum nos referirmos & energia
potencial de interac@o entre as particulas U(r) como sendo apenas
o potencial de interacido entre as particulas.

DOI: https://doi.org/10.1590/1806-9126-RBEF-2023-0336

€20230336-5

U(r) e F(r)
|
Q
\
\
\
\
\
1

—24

TFmax
_34
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50 1.75 2.00
r(o)

Figura 4: Potencial e Forca de Lennard-Jones em funcdo da
distancia r. Setas indicam a distancia o, a distancia de equilibrio
Teq € a distancia rFmaz, onde a forca atrativa, em médulo,
é maxima.

devido as forcas de London/forgas de van der Waals
que surgem pelos dipolos induzidos momentaneamente
quando dois 4tomos comecam a se aproximar e, a forga
repulsiva que surge a pequenas distdncias, menores que
21/645 — como indicado na Figura Essa repulsao ocorre
devido & sobreposi¢ao das nuvens eletronicas dos atomos
e, é relacionada a forga de troca do principio de exclusao
de Pauli [31].

Para facilitar a execucao dos passos de DM, é con-
veniente estabelecer um raio de corte r. = 2.50 para
o potencial, assim, se as moléculas estiverem a uma
distdncia de separacgdo igual ou maior que 7., a inte-
ragdo entre ambas as moléculas nao sera levada em
consideragao durante a evolugao temporal do sistema,
ou seja, U(r > r.) = 0. Este potencial de interacao
estd ilustrado pela curva de cor preta na Figura
juntamente com a forga de interagdo (curva pontilhada
vermelha) dada pelo gradiente negativo do potencial
F(r) = —V,U. A primeira observagdo que pode ser
feita acerca desse potencial é que o é a distancia na qual
U(r) = 0 e € é a profundidade do potencial de interacio,
ambos estdao indicados no grafico. Por outro lado, se
fizermos F(r) = 0, podemos encontrar a distancia de
equilibrio 7, (indicada no gréfico), de forma que se duas
particulas encontram-se a uma distdncia de separacao
IMenor que T4, elas sentirdo uma repulsdo, enquanto se
estiverem separadas por uma distadncia maior, estarao
sujeitas a uma atragdo. Outra indicacdo no gréafico é
a distdncia onde a forga é maxima 7., €, nota-se
que para distdncias maiores que esta, a forca decresce
continuamente até alcancar a distancia de corte ..

Nao somente, é interessante descrever o sistemas em
unidades reduzidas (ou adimensionais). Como podemos
ver pela Figura b), a curva de coexisténcia liquido-gas
de diversas substancias caem sobre uma mesma curva.
Em simulagoes de DM, é conveniente a utilizagdo destas
unidades, ja que estas permitem a descricdo qualitativa
de uma ampla faixa de pressbes e temperaturas. Através
delas, pode-se escrever propriedades, tais como: a densi-
dade, a temperatura, a pressdo, assim como outras [28].
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Tabela 1: Convers3o das unidades reduzidas para unidades reais
do elemento Argdnio fazendo uso da equagdo[7]e os pardmetros
¢/kp = 119.8 K, o = 3.405 x 107'° m, respectivamente [28].

Propriedade  Unidades Reduzidas Unidades Reais
Temperatura T =1.0 > T=1198 K

Densidade pt=1.0 < p=1680 kg/m?
Pressao p*=1.0 < p=41.9 MPa

Esse procedimento facilita, por exemplo, a execugao de
simulagoes de DM, ja que lidar com constantes muito
pequenas, como a constante de Boltzmann kg, a0 mesmo
tempo com unidades muito grandes, pode levar a erros
matematicos. Além desse fato, temos uma motivacgdo
maior para tratar sistemas em unidades reduzidas, que é
o fato de permitir miltiplas combinagoes de densidade p,
temperatura T e parametros de Lennard-Jones, como a
profundidade do potencial € e o didmetro da particula o,
que correspondem ao mesmo estado termodindmico [28].
Desta forma, definimos as unidades reduzidas como

k‘B % p0'3

p* = po®, T*ETTep == (7)

Por exemplo, para uma dada simulagdo com densidade
p* = 1.0 e temperatura T* = 1.0 e p* = 1.0, se
convertermos essas unidades reduzidas em unidades reais
(usando as Equacoes @, como mostrado na Tabela
para o caso do elemento Argdnio, temos um sistema a
uma densidade p = 1680 kg/m?3, uma temperatura T =
119.8 K e pressao p = 41.9 MPa. Dessa forma, confere-
se aos resultados obtidos nas simula¢gbes de DM uma
dada universalidade. Por simplicidade, iremos omitir em
nossas notagoes o simbolo * (indicativo de unidades
reduzidas), sem qualquer perda de generalidade.

3.3. Obtendo as propriedades do sistema

Com o objetivo de construir o diagrama de fase T' X p
(Temperatura T' em funcdo da densidade p) do sistema,
iremos utilizar a metodologia descrita em Watanabe
et al. [32], Blas et al. [33] e Silmore et al. [34]. O primeiro
estudou o diagrama de fases de um sistema de particulas
monoatomicas, enquanto os outros dois, polimeros de di-
ferentes comprimentos. Portanto, a metodologia consiste
em introduzir em uma caixa de simulagao de tamanho
fixo L, um nimero N de particulas, de forma a ter uma
densidade p liquida alta a uma dada temperatura T fixa
nao tao grande de maneira a ultrapassar a temperatura
critica T, do sistema (aquela temperatura a partir da
qual as fases liquida e gasosa serdo indistinguiveis).
Em seguida, aumenta-se um dos lados da caixa ctbica,
normalmente na direcdo z, centralizando a fase liquida
entre —L,/2 e L./2, de forma a se ter uma caixa
paralelepipeda, como ilustrado na Figura[f] Além disso,
iremos utilizar ao longo de nossas simulacées condig¢oes
de contorno periddicas, ou seja, quando uma particula
atravessa um dos lados da caixa, ela é substituida
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3 B

Figura 5: Representacdo esquematica do sistema simulado do
plano yz, com o eixo x perpendicular a folha.

instantaneamente no lado oposto por outra com a mesma
velocidade a fins de se manter a continuidade do sistema.

Com o sistema pronto, realiza-se equilibragbes a T
fixa, permitindo que algumas particulas se libertem da
fase liquida e comecem a povoar os espacos vazios da
caixa. Como a regido densa estd centralizada na origem
da caixa, ela ocupa os espagos entre —100 e 100 na
direcdo x, entre —100 e 100 na direcao y, e entre —100
e 100 na direcéo z. A partir do momento que particulas
passam a ocupar posi¢oes maiores que 100 e menores que
—100 na direcao z, é possivel observar a coexisténcia
das fases vapor e liquido. Para estimar as densidades
liquido p; e vapor p,, calcula-se o perfil de densidade ao
longo do eixo z da caixa; assim, se definem as regides
correspondentes as fases de baixa e alta densidade.
Em seguida, faz-se um ajuste com a seguinte funcao
sigmoide [33],

p(Z):%(Pl‘i’pv)*%(pl*pv)tanh <Z_d20>7 (8)

onde p;, py, zo € d sdo pardmetros ajustaveis. Os dois
ultimos pardmetros correspondem a posi¢ao da interface
vapor-liquido e & espessura da mesma, respectivamente.
Vale ressaltar que a espessura interfacial d é uma
terminologia cuja referéncia se faz a distdncia entre
dois pontos especificos, normalmente associados a uma
interface ou a fronteira entre duas fases. Neste caso, é
uma medida com dimensao de distancia o. Para melhor
ilustrar, pode-se utilizar o exemplo da interface entre
agua e 0leo. Se temos um tanque com tal mistura, ao se
medir a espessura da interface onde ambos se encontram,
estaremos medindo a distancia entre os pontos onde
a concentracio de 6leo é de 10% e 90% do total. Tal
medida nos ajuda a entender o quao misturadas estao
as substéncias. Se a espessura da fronteira é grande, isso
significa que o éleo e a dgua nao estdo bem misturados,
entretanto se a espessura é pequena, isso indica uma
boa mistura. Entdo, em resumo, quando falamos sobre
a espessura interfacial, estamos simplesmente medindo
0 quao espessa é a camada onde duas substancias se
encontram e, para entender o quao bem misturadas elas
estao. Voltando a equagdo [§, apos definidas as densida-
des da fase liquida e da fase de vapor, podemos utilizar
a diferenga entre elas, usando a equagdo [2} e ajustar
nossos resultados para obter a temperatura critica T,
do sistema. Além disso, através da lei dos didmetros
retilineos dado pela equagao 3, podemos estimar o valor
da densidade critica p. através de mais um ajuste de
curva. Seguindo todos esses passos, obtendo os valores
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de py, pu, T € pe, pode-se construir o diagrama de fases
T % p.

Neste trabalho, simulagoes foram realizadas a uma T
fixa com namero fixo de particulas N = 6080, e o con-
trole da temperatura foi realizada através do termostato
de Langevin [28], o qual adiciona um termo aleatério ao
movimento das particulas. Este termostato simula a in-
fluéncia de um banho térmico por meio da adig¢ao de duas
forgas na equagdo B} uma forga de viscosidade propor-
cional a velocidade das particulas e uma forca aleatéria
de natureza gaussiana, representando as colisdes com o
banho térmico. A inclusao das forgas viscosa e aleatéria,
como no caso da dindmica de Langevin, é necessaria para
modelar um sistema a temperatura constante devido
a natureza aleatoria do processo de equilibrio térmico.
Estas forcas simulam o efeito do ambiente térmico sobre
as particulas do sistema, garantindo que as mesmas
mantenham uma distribuicdo de velocidades tipica de
um ensemble candnico — a distribuicdo de Maxwell-
Boltzmann [35]. No entanto, existem outros termostatos
que podem ser empregados para manter a temperatura
constante em simulacdes de DM, sao eles:

e Termostato de Berendsen [36]: aplica uma escala
de velocidade a todas as particulas do sistema com
base na diferenca entre a temperatura atual do
sistema e a temperatura desejada. No entanto, ele
nao reproduz fielmente a distribuicdo de Maxwell-
Boltzmann.

e Termostato de Nose-Hoover [37, [38]: introduz va-
ridveis dindmicas adicionais que evoluem ao longo
do tempo e sdo acopladas as particulas do sis-
tema. Ele ajusta as velocidades das particulas para
manter a temperatura constante, permitindo uma
distribuicao de velocidades mais realista.

Esses sao apenas alguns exemplos de termostatos que po-
dem ser utilizados para manter a temperatura constante
em simulagoes de DM. A escolha do termostato ade-
quado depende das propriedades especificas do sistema
que esta sendo simulado e dos objetivos da simulagao.

Para a produgdo do diagrama de fases, diversas si-
mulagoes a diferentes temperaturas (no intervalo entre
0.5 e 1.2) foram realizadas, onde se equilibrou o sistema
com 1 x 10% passos temporais, permitindo que algumas
particulas se libertassem da fase liquida e comecgassem
a povoar os espacos vazios da caixa paralelepipeda.
Visando assegurar que o sistema estava em equilibrio, o
comportamento da Energia Cinética e Energia Potencial
do sistema foram analisadas (Figura @ Nota-se que ao
fim da equilibracdo, ambas as energias nao variavam de-
masiadamente, indicando que o sistema se encontra em
equilibrio termodindmico. Ap0ds esses passos, realizamos
mais 1 x 10% passos de simulacdo para a producio dos
resultados. Os cédigos para realizacoes das simulagdes
e analise dos dados em DM podem ser encontrados no
repositério de cédigos |https://github.com/thiagopuc
cinelli/slab-rbefl Na préxima segio, apresentaremos o
pacote de simulagoes usado neste trabalho.
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—— Energia Potencial
-3 Energia Cinética

—

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Passos de Simulacéo 1e6

Figura 6: Energia potencial e cinética do sistema em funcdo
dos passos de simulacdo para o sistema, cuja temperatura é
T =0.5.

4. Apresentacao do Pacote de Simulacao
LAMMPS e script de entrada

O LAMMPS é um cédigo classico de DM [39] que modela
sistemas atOmicos, poliméricos, biolégicos, de estado
sélido (metais, cerdmicas, éxidos), granulares, coarse-
grained ou macroscopicos, utilizando uma variedade de
potenciais interatomicos (campos de forga) e condigoes
de contorno. Ele pode modelar sistemas bidimensionais
ou tridimensionais com tamanhos que vao desde apenas
algumas particulas até bilhoes.

No sentido mais geral, o LAMMPS integra as equagoes
de movimento de Newton para um conjunto de particu-
las que interagem entre si. Uma particula pode ser um
atomo, uma molécula ou um elétron, um aglomerado de
atomos coarse-grained, ou um aglomerado de material
mesoscopico ou macroscépico. Os modelos de interacao
que o LAMMPS inclui sdo, na sua maioria, de curto
alcance; Entretanto, também estdo incluidos alguns
modelos de longo alcance. Esse pacote de simulagoes
é distribuido gratuitamente pelos laboratorios Sandia,
através do link (https://www.lammps.org/). Nesta
secdo, descreveremos algumas porcoes do codigo em
LAMMPS usados para a realizagdo deste trabalho.

Quando se inicia uma simulacdo em DM, faz-se ne-
cessario definir algumas propriedades do sistema, por
exemplo: as unidades utilizadas, a dimensdo do sis-
tema, as condigbes de contorno (afinal estamos resol-
vendo equagdes diferenciais) e o tipo de particulas e/ou
moléculas encontradas no sistema. Tais caracteristicas
estdao ilustradas na Figura [} Temos, nas linhas 2 a
6, os comandos que estdo transmitindo as informacoes
ao LAMMPS sobre as unidades, dimensées, condi¢oes

1 log thermo_output_temp_1.0
units 1j

s  dimension 3

4 boundary ppp

atom_style molecular

Figura 7: Introducdo do cédigo de simulacGes.
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1 region box block -10.0 10.0 -10.0 10.0 -10.0 10.0
2 create_box 1 box
s create_atoms 1 random 6080 30349 box

1 neighbor 0.5 bin
2 neigh modify every 10 delay 0
s timestep 0.001

Figura 8: Bloco de caracteristicas da caixa de simulacdo e
insercdo de particulas no sistema.

1 pair_style 1j/cut 2.5
pair_coeff 11 1.0 1.0

Figura 9: Bloco de defini¢cdo do potencial de interagdo.

de contorno (neste caso, periédicas) e o tipo atdmico
molecular, respectivamente.

Em seguida, deve-se informar ao simulador as informa-
¢oes a respeito da caixa de simula¢do, como os tamanhos
laterias Ly, Ly, e L., o nimero de particulas (e como
as inserir na caixa). Este procedimento estd ilustrado
na Figura [8 Como se pode observar, as informagoes a
respeito da caixa de simulacao estdo no comando na li-
nha 1, seguida do comando para criacao dessa caixa com
as devidas dimensoes na linha 2. Estamos centrando a
origem da caixa na origem (0, 0,0), ou seja, as dimensdes
para o comando sdo —L,/2, L, /2, —L,/2, L, /2, —L,/2
e L, /2. Desta forma, teremos uma caixa cibica com lado
L = 20. Outra nota importante: optamos por inserir as
6080 particulas de forma randémica dentro da caixa (na
linha 3). As particulas poderiam também ser inseridas,
na caixa, em uma rede cristalina pré-definida.

Agora, devemos informar ao LAMMPS o tipo de
interacdo entre as particulas do sistema. Existe um
numero grande de formas de interacdo ja incluidas no
LAMMPS, como é o caso da interacao de Lennard-Jones,
cuja a forma é dada pela Eq. [f] Os comandos para
esta defini¢do estdo ilustrados na Figura [0] Definimos,
portanto, uma interagdo de Lennard-Jones com raio de
corte r. = 2.50 através do comando na linha 1, bem
como definimos os parametros da interacao € e o através
do comando apresentado na linha 2. Nestas simulagoes,
estamos usando como € e o, em unidades reduzidas, como
sendo iguais a 1.0.

Na Figura [I0] encontramos alguns comandos que
definem algumas caracteristicas técnicas da simulagao,
como por exemplo, a otimizagao da simulacao e para-
metro de incremento de tempo (também chamado de
passo temporal). Como otimizacao, estamos utilizando,
nas linhas 1 e 2, os comandos que definem a lista de
vizinhos e como esta é modificada ao longo da simulagao,
respectivamente. Esta forma de otimizacao cria uma lista
de particulas vizinhas para cada par de particulas. Todos
os pares de atomos dentro de uma distancia de corte de
vizinhanga igual ao raio de corte (da for¢a) mais uma
dada disténcia, sdo armazenados na lista (para o nosso
caso esta distancia é dada por 2.50+0.5¢0). Tipicamente,
quanto maior essa dada distancia, menos frequentemente
as listas de vizinhos precisam ser construidas, contudo
mais pares de particulas devem ser verificados para
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Figura 10: Bloco destinado a caracteristicas técnicas e de
otimizac3o da simulac3o.

1 group tracer type 1
2 mass * 1.0
s minimize 0.0 0.0 1000 10000

Figura 11: Bloco de caracteristicas adicionais da simulac3o.

possiveis interacoes de forca a cada passo temporal.
O comando de modificagdo estd definindo que essa
lista serda checada a cada 10 passos de simulacdo e
sem atrasos. Além disso, definimos como incremento de
tempo, um passo de 0.001 em unidades reduzidas de
tempo através do comando inserido na linha 3.

Em seguida, definimos algumas caracteristicas adi-
cionais ao sistema ilustradas na Figura [II] Estamos
agrupando as particulas do sistema ao grupo “tracer”
através do comando na linha 1. Além de definir a massa
das particulas m = 1.0, em unidades reduzidas, através
do comando na linha 2. Como também, minimizamos a
energia do sistema através do comando dado pela linha
3, com o objetivo de evitar sobreposi¢oes de particulas,
visto que elas foram introduzidas aleatoriamente dentro
da caixa.

Para finalizar o cddigo, temos de informar ao
LAMMPS qual serd o comportamento dindmico do
sistema em andlise. Desta forma, serdo executadas (i)
duas etapas de equilibragdo termodindmica (cada uma
com um tamanho distinto da caixa) e, apds esta equi-
libragdo, (ii) mais passos de simula¢do para a tomada
de resultados, na etapa chamada de produgao. Todos
esses comandos estdo ilustrados na Figura[I2] Nas linhas
de codigo 1 e 2, encontram-se as informagoes sobre a
dindmica do sistema. Como escrito previamente, estamos
realizando a DM a temperatura constante e fazendo uso
do termostato de Langevin. Nestas linhas, encontram-
se os comandos para implementar tal termostato. Em
seguida, nas linhas 4 a 7, encontram-se os comandos para
imprimir — na tela onde seréd executada a simulacao — in-
formacgoes importantes a cada intervalo de passos, como:
a energia potencial, a energia cinética, a temperatura,
a pressao, a densidade e os lados da caixa, além do
comando run, o qual faz com que o LAMMPS execute
a primeira etapa da simulagao (de equilibragdo da fase
densa liquida), antes de aumentarmos a caixa no eixo z.
Os comandos para aumento da caixa, encontram-se nas
linhas 9 e 10. Apds esse procedimento, realizamos uma
outra equilibragdo a temperatura desejada. Feito todos
estes procedimentos, estd na hora de calcularmos o perfil
de densidade ao longo do eixo z. Nas linhas 14 a 17,
encontram-se os comandos relacionados a computacao
dessa propriedade, além do comando para rodar 1 x 108
passos para a producao de resultados.
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1 fix fxlange all langevin $t $t 1.0 265358
2 fix fxstandard all nve

4 thermo 10000
5 thermo_style custom step pe ke temp press demnsity 1lx ly 1lz

7 run 100000

9 group none empty
10 change_box none z final -100 100

12 run 1000000

14 compute mypress all pressure thermo_temp

15 compute mychunk all chunk/atom bin/1d z center 0.5 units box

i7 run 1000000

Figura 12: Bloco de caracteristicas dindmicas da simulacdo,
equilibracdo, e tomada de resultados.

Figura 13: Zoom dos instantdneos da simulacdo entre as
distancias —700 e 700 na direcdo z. Do painel superior ao
inferior, temos os instantidneos do sistema nas temperaturas
T =0.50,T=0.80,7T=0.90eT =1.00.

5. Observando a Coexisténcia e o
Diagrama de Fases

As fotografias da simulagdo, que foram obtidas utili-
zando as trajetérias das simulagoes realizadas e a versao
gratuita do pacote de visualizagdo Owito [30], estdo
ilustradas na Figura Como se pode observar, no
painel superior, temos o sistema na menor temperatura
simulada T = 0.5 com a fase liquida densa centrada
e apenas algumas particulas povoando o espaco vazio.
Nota-se que, a medida que aumentamos a temperatura
do sistema (ver painéis inferiores), estamos fornecendo
maior energia cinética, e desta forma possibilitando que
mais particulas saiam da fase liquida e comecem a povoar
os espagos vazios. Este efeito gera uma interface entre as
fases liquida e vapor. Com o objetivo de se observar o
efeito da temperatura sobre o sistema a a formacao da
coexisténcia liquido-vapor, um video desta simulagao foi
criado e pode ser encontrado clicando-se aquik
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Figura 14: (a) Perfis de densidade p(z) ao longo do eixo z
para as diversas temperaturas simuladas. (b) O mesmo gréfico,
mas apenas tomando a parte positiva de z. Ambos os graficos
representam resultados obtidos diretamente da simulacio para
as diversas temperaturas simuladas. Para a obtencdo da den-
sidade da fase liquida p;, densidade da fase vapor p,, posicdo
da interface zp e espessura da interface d recorre-se ao ajuste
de curva via a equacdo . Esses resultados estdo ilustrados na
Tabela

Ao se calcular o perfil de densidade p(z) ao longo do
eixo z, conseguimos apreciar o efeito da temperatura
sobre o sistema. Este perfil estd ilustrado na Figura
(a) para as diversas temperaturas simuladas. Como se
pode observar, temos na menor temperatura 77 = 0.5
a fase liquida com maior densidade (ver curva azul)
preenchendo o espaco entre z = —10 e z = 10. A medida
que aumentamos a temperatura, mais particulas passam
a povoar os espagos vazios, entdo, a densidade da fase
liquida comega a diminuir. Isto pode ser observado pelo
alargamento das extremidades da curva de densidade
e diminuicdo do pico a medida que aumentamos a
temperatura do sistema. Por exemplo, ao observar a
curva para temperatura 7' = 1.0, temos um pico bem
menor em ralagdo a 7' = 0.5 e as extremidades maiores
e nao nulas. Tal efeito de alargamento indica o aumento
da densidade de particulas nos espagos vazios, ou seja,
onde temos a fase vapor. Pode-se observar melhor esse
efeito tomando-se apenas uma das interfaces, na regiao
positiva, como ilustrado na Figura [14] (b).

Para obter o diagrama de fases deste sistema, ajusta-
mos os dados ilustrados na Figura [14] (b) com a funcao
sigmoide, dada pela equagdo 8] para cada temperatura
simulada, de forma a, se obter os valores da densidade
da fase liquida p;, da densidade da fase vapor p,, da
posicao da interface zg e, finalmente, da espessura dessa
interface d. Os resultados obtidos através desse ajuste
estao ilustrados na Tabela[2] Em seguida, para se obter o
valor da densidade critica, tomamos a diferenca entre p;
e p, em fungao de cada temperatura T simulada e usando
o expoente critico experimental § = 0.35, ajustamos
esses dados usando a equacao . Assim, obtivemos o
valor da temperatura critica do sistema, dada por T, =
1.171. Por outro lado, tomando a média aritmética entre
ambas as densidades liquida e vapor em func¢ao de cada
temperatura simulada, mas agora usando 7. —7T onde T
é a temperatura critica obtida anteriormente, ajustamos
esses valores através da equagao , e foi possivel obter
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Tabela 2: Resultados obtidos ap6s o ajuste de curva dado pela
equagéo para cada temperatura e seus valores de densidade da
fase liquida p;, densidade da fase vapor p,, posicdo da interface
zo € espessura da interface d.

T Pl Pv 20 d

0.50 0.8822 0.0000 8.7153 0.6627
0.55 0.8594 0.0002 8.8549 0.7132
0.60 0.8364 0.0006 9.0403 0.8002
0.65 0.8124 0.0013 9.2125 0.9144
0.70  0.7868 0.0027 9.2152  1.0555
0.75 0.7599 0.0049 9.1400 1.1832
0.80 0.7313 0.0077 9.1182 1.3332
0.85 0.7006 0.0122 8.8688 1.5974
0.90 0.6669 0.0165 8.7127 2.0479
1.00 0.6080 0.0299 7.6881 4.1969

o valor da densidade critica p. = 0.277 do sistema. Ao
compararmos os valores obtidos com o valor indexado
pela literatura cientifica [40], temos uma diferenca entre
nossos valores encontrados e os dados pela literatura de
apenas 10.75% para a temperatura critica T, e 10.35%
para a densidade critica p.. Tendo em mente que nosso
sistema ¢é finito, e, assim sendo, essas discrepancias
podem estar relacionadas com efeitos de tamanho finito.
A influéncia de tamanho finito é uma boa sugestao para
ser explorada por um professor de graduagao em cursos
de Mecanica Estatistica, pois s6 se obtém o valor exato
dessas quantidades no limite termodinamico, ou seja,
quando o volume da caixa tender ao infinito. Voltando
aos valores obtidos para a temperatura e densidade
criticas, T, e p., respectivamente, o ponto dado por esses
valores, no diagrama de fases, significa o tltimo valor de
temperatura e densidade para os quais ainda podemos
encontrar a coexisténcia entre as fases liquida e vapor.
Acima deles, o sistema torna-se indistinguivel.

Com todos esses resultados em maos, podemos mon-
tar o diagrama de fases T X p, o qual se encontra
ilustrado na Figura Podemos observar a regiao de
coexisténcia liquido-vapor abaixo da curva vermelha,
onde temos as letras indicativas de cada fase (V+L).
Nao somente, ilustramos através dos pontos em azul,
a média aritmética das densidades das fases liquida e
vapor, segundo a lei dos didmetros retilineos dada pela
equagdo [3] Além da sua extrapolagdo para se obter o
ponto critico (p., T¢). E possivel notar que, para valores
de densidade e temperatura acima desse ponto, ndo ha
mais coexisténcia, pois a partir dele as fases se tornam
indistinguiveis.

6. Consideracoes Finais

Neste estudo, apresentamos uma abordagem acessivel (e
economicamente vidvel) para a construcao de diagramas
de fases por meio de simulacoes de Dindmica Molecu-
lar aplicadas a um sistema de moléculas interagentes
de acordo com o potencial de Lennard-Jones. Além
disso, apresentamos o software de simulaggo LAMMPS,

Revista Brasileira de Ensino de Fisica, vol. 46, €20230336, 2024

O pacote LAMMPS como uma ferramenta para o ensino de transicdo de fases
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Figura 15: Diagrama de fase T' X p obtido para esse sistema,
cuja densidade global é p = 0.076. As letras V e L correspondem
as fases vapor e liquida, respectivamente. V+L a regido de
coexisténcia de ambas as fases (drea vermelha). Além de
apresentar os pontos criticos para a densidade p. e temperatura
Te. A curva azul n3o possui significado fisico, mas representa
a média aritmética das densidades das fases liquida e vapor,
segundo a lei dos didmetros retilineos dada pela equacao E[

disponivel gratuitamente na internet e compativel com
sistemas Linuzx, Windows e Mac.

A metodologia apresentada permite obter, através da
andlise de perfis de densidade para cada temperatura
simulada, informagdes cruciais sobre o sistema, tais como
temperatura critica, densidade critica, localizacao da
interface entre as fases liquida e de vapor e a espessura
dessa interface. Nossos resultados para o ponto critico
estdo em consonancia com os valores reportados na lite-
ratura cientifica, validando a precisdo do nosso método.
Isso nos permitiu identificar a regidao de coexisténcia
entre as fases liquida e de vapor no diagrama de fase,
e visualizar como ocorre essa coexisténcia.

Com este estudo e tendo em mente o constante avango
da tecnologia, esperamos incentivar professores de Fisica
em todos os niveis de ensino a aproveitar, de forma
gratuita, uma ferramenta valiosa para o ensino das
transformagoes termodindmicas. Isso proporciona um
laboratério instrutivo para a construgao de diagramas
de fases, onde é possivel explorar tanto os detalhes
da construcao desses diagramas, quanto a teoria das
transicoes de fase e fendmenos criticos, adaptados a cada
nivel de ensino. A simplicidade do modelo permite que as
simulagoes sejam realizadas em computadores pessoais
comuns, ampliando o acesso e beneficiando uma ampla
gama de estudantes. Obviamente, com mais acesso a
recursos computacionais, é possivel visualizar o compor-
tamento de modelos mais complexos, como moléculas
poliatéomicas e mesmo macromoléculas. Isso, por sua
vez, contribui para a disseminacdo do conhecimento e
o aprimoramento do ensino da termodinamica.
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