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Resumo: Este trabalho é fruto da pesquisa desenvolvida na realizagdo do projeto
intitulado "Anomalias Termodinamicas, Dinamicas e Estruturais em Potenciais
Continuos". Sabemos que a agua é uma substancia fundamental para a vida, ela é
encontrada em meios intra e extracelulares, atuando como solvente universal. A
compreensao das suas propriedades é um passo essencial para entendermos os
processos bioldgicos relacionados a manutengao da vida. Ao analisar um copo com
agua e gelo, podemos perceber que o gelo, estado sdlido da agua, flutua na agua,
estado liquido. Este exemplo, mostra o comportamento anémalo da agua, o qual
classificamos como anomalia na densidade. A anomalia da densidade acontece
devido a competicdo entre duas escalas que agua pode possuir, uma de baixa
densidade e outra de alta densidade. O objetivo deste trabalho foi de aplicarmos
duas técnicas para a determinacdo da existéncia de anomalia na densidade, em
uma amostragem de mistura heterogénea, de agua e silicio. Tanto a agua e o silicio
apresentam anomalia na densidade, quando sdo analisados individualmente. Ao
efetuarmos uma mistura heterogénea entre essas duas substancias, qual sera o
comportamento da anomalia na densidade? Para respondermos essa problematica,
utilizamos simulagdo computacional utilizando o método de Dindmica Molecular no
ensemble NVT e controlamos a temperatura através do termostato de Nosé-Hoover.
A Dinamica Molecular € um método de simulagado que calcula a movimentagao das
moléculas individuais -- as posi¢cdes e momentos das particulas sao descritas pelas
equacgdes de Newton. Construimos um sistema utilizando dois tipos de particulas,
agua e silicio. Quando realizado a mistura, o silicio tem a fungéo de soluto e a agua
tem a fungdo de solvente. O potencial de interacédo entre as particulas de agua e as
particulas de silicio € um potencial continuo efetivo de duas escalas,
proporcionando anomalia na densidade. Ja o potencial de interagcdo entre as
particulas de agua e de silicio € o potencial continuo efetivo de uma escala,
proporcionando assim a auséncia de anomalia na densidade. Para verificarmos a
existéncia das anomalias nesta mistura, utilizamos as técnicas de funcdo de
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distribuicdo radial e o do diagrama de fase pressao-temperatura. Apds efetuarmos
as analises, podemos concluir que ambas as técnicas de analises de dados sao
eficientes em demonstrar a existéncia ou ndo da anomalia na densidade. Desta
forma, ambas as técnicas demonstraram coeréncia nos resultados obtidos.
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