Diagrama de fases da agua

N . .
1l bqud | P} b
g /""J ————— A"
® MPa i Pt
0] : Ic{ | Ih /
v : E -
L txi 7
g /
1kPat 2 I 4 —
Solid |/
1Pal /

0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
Temperature (K)

Quimica Computacional / Modela¢ao Molecular - SérganifRgues - 2007/2008 — p.

Diagrama de fases da agua
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298 0.03127 0.9970 0.000023
573 84.69 0.712 0.046
623 162.98 0.575 0.1135
647 217.7 0.3068 0.3068
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Modelos da agua TIPnP e SPC

Modelos TIP3P, TIP4P e TIP5P nas suas varias versoes:
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Nestes modelos as moléculas de agua tém geometria fixa.
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Os modelos SPC acrescentam um termo constante de polarizacao.
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Diagrama de fases do modelo TIP3P
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Diagrama de fases do azoto
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Resumo e revisao
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O que é e para gque serve a mecanica molecular?

O que é e para que serve um campo de forcas? Quais sdo os termos de
potencial mais comuns nos campos de for¢as?

Em geral, quais os passos necessarios para fazer a modelacéo tedrica ao
nivel molecular de um sistema com um nimero muito grande de atomos?

O que é e para que serve a simulacao computacional de ensembles
termodinamicos? O que é um ensemble Termodinamico?

O que é o método da dinamica molecular? E o método de Monte Carlo?

Quais sdo os ensembles naturais dos métodos da dinamica molecular e
Monte Carlo?

Quais sao as propriedades termodinamicas que sao fixas e que flutuam
nos diferentes ensembles?

O que sao e para que servem as condi¢des de fonteira periodicas?

Como pode simular o equilibrio de fases liquido-gas de um sistema sem
ter de considerar uma interface?
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