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1 Introducao

E impossivel resolver analiticamente as equacgoes de movimento para siste-
mas com elevado nimero de particulas. A fisica computacional usa modelos
e métodos para descrever sistemas com muitos corpos atraves de simulagoes
computacionais.

O nosso modelo consiste em uma rede ctibica de face centradas (fcc) com
256 atomos de Argonio. O passo inicial é o estudo do equilibrio do sistema
de particulas interagindo através de um potencial do tipo Lennard-Jones.
Inicalmente estudamos a curva de dependéncia da energia em funcao da
temperatura e determinamos a temperatura de fusao, para uma determinada
densidade da substancia. Posteriormente, variamos a densidade e estudamos
o comportamento da temperatura de fusao. Simulada a transigao tiramos um
atomo da rede para simular um cristal com defeito de monovacancia. Depois
de introduzido o defeito simulamos a transicao do cristal para comparar com
a transicao do cristal puro.

2 Metodologia

A Dinamica Molecular(DM) é uma técnica para calcular as propriedades
de equilibrio e de transporte de um sistema classico, que pode ter muitos ou
poucos corpos.

O método de DM fornece trajetérias de fases classicas de um sistema
de particulas interagentes via um potencial bem conhecido. As trajetérias
classicas podem ser obtidas resolvendo-se as equagoes de movimento de New-
ton.



Em simulagao devemos usar o tempo como sendo uma variavel discreta.
Exitem vérios algoritmos que utilizam o tempo como uma varidvel discreta.
Em nossos calculos, utilizamos o algoritmo de velocidade de Verlet [1].

O potencial usado ¢é do tipo Lennard-Jones(LJ) que é dado por:
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onde, €, é o minimo do potencial.

A forma mais comum de minimizar os efeitos de superficie e simular
melhor as propriedades de um grande sistema é usar o que é conhecido por
condicoes periodicas de contorno.

A simulagao por dinamica molecular pode ser dividida em trés partes:
inicializagao, termalizacao e observagao dos resultados (calculos das proprie-
dades fisicas deinteresse).

3 Resultados e Discussao

As transicoes foram observadas através de uma descontinuidade no gréfico
da energia em fungao da temperatura. Um exemplo deste grafico pode ser
visto na figura (1)
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resultados obtidos para a transicao foram 1,532 106,0
colocados na tabela (1). 1,656 162,67
Um gréfico da temperatura de fusao 1,78 247 68

em funcdo da densidade do Argonio foi
plotado e pode ser visto na figura (2). Tabela 1: temperatura de fusao
Este Gréfico mostra que ha um grande (TF) em K em funcao da densi-
aumento da temperatura de fusao com dJade em (gem™3).

um pequeno aumento da densidade. Ou

seja, a temperatura de fusao é muito sensivel a mudanca de densidade. De-
pois de ter simulado a transicao para algumas densidades introduzimos um
defeito no cristal e simulamos a transicao. A temperatura de fusao do cris-
tal com defeito para a densidade 1,408 gem ™3 é de 51,85 K. O valor da
temperatura de fusao para a mesma densidade do cristal puro é 59,76 K.
Apresentando assim uma diferenca percentual de aproximadamente 13%. J4
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Figura 1: Energia em funcao da Figura 2: temperatura de fusao
temperatura em unidades adi- (TF) em K em funcao da den-
mensionais (reduzidas). sidade em (gem™3).

era esperado que a fusao ocorrese com uma temperatura menor para o cristal
com defeito, pois quando o sistema atinge um estado meta-estavel espera-se
que o defeito possa provocar um desequilibrio do sistema.

4 Conclusao

Apesar do trabalho ainda estd em andamento, até agora percebe-se que
a temperatura de fusao do Argonio cresce com o aumento da densidade. E
para o sistema com defeito tivemos uma temperatura de fusao inferior a do
puro. O que era de se esperar pois o cristal puro deve ser mais estavel que o
defeituoso.
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