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Resumo

Estudamos o comportamento das linhas de densidade constante para diferentes
temperaturas de um fluido representado por um potencial de Lennard-Jones. O referido
potencial € interessante para tratar fluidos simples e a completa compreensao do seu
diagrama de fases € importante para misturas entre eles.

Neste trabalho analisamos o comportamento da pressao versus temperatura de diversas
isocoras obtidas para este modelo via Dinamica Molecular. Como este € um modelo
muito simples, ele serve como aprendizado de saber lidar com a dinamica do sistema.

Simulacao
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Figura 1 : Diagrama PV(Pressao Vs Temperatura) para densidades em estados diferentes.

O Diagrama PV acima decorre de simulacoes em dinamica molecular NVE, regido pelo
potencial Lennard-Jones, com uso de um termostato Berendsen. Neste foram tracadas as
linhas de densidade constante, com seus respectivos valores de pressao e temperatura,
utilizando-se de duas densidades em que o sistema esta na fase liquida e duas na
gasosa.
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Figura 2 : Caixa de Simulacao com 500 particulas utilizando-se do potencial Lennard-Jones.
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