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INTRODUCAO

e FLUIDOS EM CONFINAMENTO
e GAS DE XISTO

* MODELAGEM DE FLUIDOS CONFINADOS:
» SIMULACAO MOLECULAR : METODO DE MONTE CARLO E DINAMICA MOLECULAR;
 TEORIA DENSIDADE FUNCIONAL(DFT);
* EQUACOES DE ESTADO;
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INTRODUCAO

» DINAMICA MOLECULAR
e PROPRIEDADES DE TRANSPORTE

* INTEGRACAO DAS EQUACOES DIFERENCIAIS DE MOVIMENTO PARA UM
DETERMINADO CAMPO DE FORCAS



INTRODUCAO
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~* DETALHES IMPORTANTES:
* POTENCIAL DE LEANNAR-JONES

v =ae(Q) - ()

V*(T) - 4_(7,,*—12 okt 7"*_6)






ASPECTOS INTRODUTORIOS DE MECANICA it
ESTATISTICA

« ENSEMBLE : E UM CONJUNTO DE N SISTEMAS, CADA UM CONSTRUIDO PARA SER REPLICA NO
NiVEL TERMODINAMICO DO SISTEMA EM QUE ESTAMOS INTERESSADOS EM ESTUDAR

e ENSEMBLE CANONICO (N, V,T)
* ENSEMBLE GRAND-CANONICO (1, V,T)
» ENSEMBLE MICRO CANONICO (E,V,N)



ASPECTOS INTRODUTORIOS DE MECANICA it
ESTATISTICA

* QUEREMOS AVERIGUAR O VALOR MEDIO DA PROPRIEDADE < A > . NO ENSEMBLE CANONICO:
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ASPECTOS INTRODUTORIOS DE MECANICA it
ESTATISTICA

e ASSIM TEMOS QUE RESOLVER AS INTEGRAIS ACIMA PARA AVERIGUAR O VALOR MEDIO DE UMA
PROPRIEDADE DE INTERESSE.

« METODOS NUMERICOS USUAIS SE MOSTRAM INSUFICIENTES (mP™)

* METODOLOGIA DE MONTE CARLO PROPOSTO POR METROPOLIS ET. AL. (1953)
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METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO i
MOLECULAR

* SUPONHA QUE QUEREMOS OBTER

I = fbf(x)dx

* NOTE QUE
I=(b—-a)< f(x)>



METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO o
MOLECULAR

e CONFORME VIMOS ANTERIORMENTE, ESTAMOS INTERESSADOS EM
[d¥rEXP(—BU (N )A(r")
= A=
[aNrU@V)

DEFININDO
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METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO o
MOLECULAR

e SE DE ALGUMA MANEIRA FOR POSSIVEL GERAR PONTOS ALEATORIOS DE ACORDO COM ESSA

DISTRIBUICAO DE PROBABILIDADE.

* PARA ISSO CONSIDERAMOS UM ESTADO

0 COM EXP(—BU,)
E

n COM EXP(—BUy)



METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO o
MOLECULAR

* ESQUEMA PROPOSTO POR METROPOLIS ET. AL. (1953)

« SEJA (o — n), A PROBABILIDADE DE TRANSICAO ENTRE OS ESTADOS, ENTAO IMPOREMOS
QUE

N(o)m(o » n) = N(n)r(n - o)
CONHECIDO COMO BALANCO GERAL



METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO
MOLECULAR

e m(o > n) = alo » n)acc(o » n)

e ASSUMINDO a(o — n) SIMETRICA, ENTAO O BALANCO GERAL LEVA A

acc(o »n) N(n)
acc(n - 0) N(o)

= EXP{—-p(U, — U,)}



METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO
MOLECULAR

* VARIAS ESCOLHAS PARA acc(o — n) SATISFAZEM A RESTRICAO DO BALANCO
e METROPOLIS ET. AL. PROPOE

N(n)
N (o)

acc(o —» n) = MIN {1, } = MIN {1, EXP[-L8(U,, — U,)1}



METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO o
MOLECULAR

 ASSIM, NO ENSEMBLE CANONICO:
« SORTEIA-SE UMA PARTICULA i = inteiro(N * rand) + 1.
« PROPOE-SE UM MOVIMENTO DE COMPRIMENTO 287,45
e APLICA-SE O CRITERIO DE ACEITACAO COM A UTILIZACAO DE UM NUMERO ALEATORIO.



METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO o
MOLECULAR

« ASSIM, NO ENSEMBLE ISOTERMICO ISOBARICO (N,PT):
N(n) <« VN EXP[-B(U + PV)]

e LOGO, ALEM DAS TRANSLACOES TEMOS

N
acc(o » n) = MIN {1, (%) EXP[—B (AU + PAV)]
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METODO DE MONTE CARLO EM SIMULACAO i
MOLECULAR

 ASSIM, NO ENSEMBLE GRAND CANONICO (u, V, T):

N

N(n) « %EXP[—,B(U + uN)]
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o CONFINAMENTO DE FLUIDOS

* RONTINA EM FORTRAN PARA O ENSEMBLE GRAND CANONICO (u,V,T)
* POTENCIAIS : POCO QUADRADO E LENNARD-JONES
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CONFINAMENTO DE FLUIDOS

* RONTINA EM FORTRAN PARA O ENSEMBLE GRAND CANONICO (u,V,T)

* POTENCIAIS : POCO QUADRADO E LENNARD-JONES
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RESULTADOS OBTIDOS: CONFINAMENTO EM
CILINDRO GCMC
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"~ RESULTADOS OBTIDOS: CONFINAMENTO EM “
° CILINDRO GCMC
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d RESULTADOS OBTIDOS: CONFINAMENTO EM
CILINDRO GCMC




y =15,279x + 0,1
R2 = 0,9985
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y =1,1273x2 - 1
RZ2=C

7222x + 1,0254
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