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Codigo: 1T-1347 Nome: Termodinamica Estatistica e Simulacao Molecular
Carga Horaria Total: 04 créditos, 60T

*Cada crédito Teorico corresponde a 15 horas-aula e cada Pratico a 30 ou 45 horas.

DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA QUIMICA

INSTITUTO DE TECNOLOGIA

OBJETIVOS:

Abordagem teorica dos fundamentos da termodinamica estatistica para descrigdo de sistemas
microscopicos, € sua conexao com a termodindmica classica. Aplicacdo pratica utilizando
simulacdo molecular para céalculo de propriedades macroscopicas a partir de propriedades
microscopicas do sistema.

EMENTA:

Ensembles estatisticos e a termodinamica; Gases ideais; Mecanica estatistica classica e sistemas
moleculares; Dindmica molecular em equilibrio; Dindmica molecular em nao-equilibrio; Método
de Monte Carlo; Célculos de energia livre e de equilibrio de fases.

CONTEUDO PROGRAMATICO:

Ensembles estatisticos ¢ a termodinamica .Probabilidade e estatistica; .Distribuigdo de
probabilidades e estados microscopicos; .Ensembles e funcdes de particdo candnica, grande
candnica, microcandnica e de Gibbs; .Flutuagdes em sistemas microscopicos; .Interpretacdo
microscopica da entropia; .Equivaléncia termodinamica de ensembles;

Gases ideais .Estados de energia e a fungdo de particdo do ensemble candnico; .Funcdo de parti¢ao
translacional; .Fung¢des termodinamicas; .Graus de liberdade internos.

Mecanica estatistica classica e sistemas moleculares .Funcdo de parti¢do classica; .Espacos de fase e
equagdo de Liouville; .Teorema de Equiparticdo de energia; .Distribui¢do de velocidade de
Maxwell-Boltzmann; .Propriedades/quantidades estruturais.

Dinamica molecular em equilibrio .Equa¢do do movimento para sistemas atdmicos; .O algoritmo de
integragdo velocity-verlet; .Dinamica molecular de corpos ndo esféricos: moléculas lineares e nao-
lineares; .Termostatos e barostatos; .Determinacdo de propriedades termodinamicas e de transporte
utilizando dindmica molecular .Anélise de erros em propriedades calculadas utilizando simulagao
molecular.

Dinadmica molecular em nao-equilibrio: Algoritmos de simulagdo para sistemas fora do equilibrio.
Simulacao utilizando método de Monte Carlo .Amostragem de importancia; .Algoritmo de




Metropolis; .Método de Monte Carlo em diferentes ensembles; .Determinacdo de propriedades
termodinamicas;
Célculos de energia livre e de equilibrio de fases

METODOLOGIA:

Aulas expositivas, trabalhos, seminarios, provas.

BIBLIOGRAFIA: (usar normas ABNT para as citagoes)

ALLEN, M.P., TILDESLEY, D.J., Computer Simulation of Liquids, Reprint Edition, Clarendon
Press, 1989.

FRENKEL, D., SMIT, B., Understanding Molecular Dynamics Simulations: from algorithms to
applications, 2 ed., Academic Press, 2001.

HAILE, J. M., Molecular dynamics simulation: Elementary Methods, 1 ed. New York, John Wiley
& Sons, 1992.

HILL, T., An Introduction to Statistical Thermodynamics, Dover Publications, 1987.

McQuarrie, D., Statistical Mechanics, University Science Books, 2000.

RAPAPORT, D.C., The Art of Molecular Dynamics Simulation, 2 ed. New York, Cambridge
University Press, 2004.




