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OBJETIVO DA DISCIPLINA: Introduzir conceitos básicos de termodinâmica estatística e 
sua relação com a simulação molecular. Prover entendimento de como propriedades 
macroscópicas de um sistema em equilíbrio estão conectadas ao comportamento microscópico 
desse sistema. Promover ao aluno a possibilidade de utilizar a simulação molecular como 
ferramenta em seus projetos de pesquisa. 
 
EMENTA: Potenciais de interação entre moléculas e átomos, conceitos básicos de 
termodinâmica e mecânica estatística, dinâmica molecular em equilíbrio, dinâmica molecular 
em não-equilíbrio, equilíbrio de fases utilizando simulação molecular. 

 

CONTEÚDO PROGRAMÁTICO:  
1) Potenciais de interação “inter” e intramoleculares; 
2) Conceitos básicos de termodinâmica e mecânica estatística: 
 a) Revisão: Mecânica Newtoniana clássica, termodinâmica e conceitos de matemática; 
 b) Ensembles canônico, microcanônico e grande canônico; 
 c) Ergodicidade e flutuações de um sistema; 
 d) Função de distribuição radial; 
 e) Funções de correlação temporal e propriedades de transporte; 
3) Dinâmica molecular em equilíbrio: 

a) Equação do movimento para sistemas atômicos; 



b) O algoritmo de integração velocity-verlet; 
c) Dinâmica molecular de corpos não esféricos: moléculas lineares e não-lineares; 
d) Termostatos e barostatos; 
e) Determinação de propriedades de interesse utilizando dinâmica molecular: entalpia 
 de vaporização, massa específica, capacidade calorífica, condutividade térmica, 
 coeficiente de difusão, viscosidade; 
f) Análise de erros em propriedades utilizando simulação molecular; 

4) Dinâmica molecular em não-equilíbrio: Algoritmos de simulação para sistemas para 
sistemas fora do equilíbrio; 
5) Cálculo de energia livre e equilíbrio de fases. 
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