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Resumo
Estudamos um sistema formado por átomos de Argônio depositados em uma folha de

grafeno. Os resultados permitiram um primeiro contato com a estrutura da adsorção dos
átomos de Argônio. Redigimos um artigo que ilustra o uso de dinâmica molecular para o cál-
culo da função radial de distribuição de pares em um sistema bidimensional também formado
por átomos de Argônio, o qual foi submetido para a Revista Brasileira de Ensino de F́ısica.
Implementamos funcionalidades no nosso programa de dinâmica molecular para possibilitar a
simulação e a obtenção de resultados. Futuramente, pretendemos usar um sofisticado software
livre de dinâmica molecular para investigar mais profundamente o fenômeno de adsorção.



Lucas Madeira

Silvio Vitiello

Sumário

1 Resumo do Projeto Inicial 1

2 Atividades de Iniciação Cient́ıfica 3

3 Resultados 3

4 Produção Cient́ıfica 4

5 Trabalhos Futuros 5

6 Conclusão 5

7 Parecer do Orientador 5

Referências 5

ii



1 Resumo do Projeto Inicial

Pretendemos estudar, através do método de dinâmica molecular, as interações atômicas
entre átomos de Argônio e uma folha bidimensional de grafeno. Faremos a aproximação dos
átomos de Carbono estarem fixos, assim eles contribuem apenas para o cálculo da energia po-
tencial, e portanto não participam diretamente dos cálculos das propriedades termodinâmicas.

Figura 1: Potencial de Lennard-Jones para interações Ar-Ar

Utilizaremos o potencial de Lennard-Jonnes, Figura 1, o qual descreve todas as interações
em razoável aproximação [1]:

V (r) = 4ε

[(σ
r

)12
−
(σ
r

)6]
, (1)

onde σ é um parâmetro de comprimento e ε é um parâmetro de energia. Para o Argônio, esses
parâmetros são: σAr = 3, 4 10−10m e εAr = 1, 65 10−21J [2]. Para interações entre Argônio-
Carbono, utilizaremos a regra de Lorentz-Berthelot [3] para calcular os parâmetros de interação:

εAr−C =
√
εArεC , (2)

σAr−C =
(σAr + σC)

2
, (3)

onde σC = 0, 335 nm e εC = 2, 40 10−3 eV [3].
O método que empregaremos para computar a trajetória de cada átomo de Argônio é o

chamado Velocity Verlet. Esse algoritmo é consistente com as leis de conservação, é reverśıvel
no tempo e é preciso para iterações pequenas de tempo. A posição xn+1 e a velocidade vn+1,
de uma componente do movimento de uma das part́ıculas, são dadas por [4]:

xn+1 = xn + vn∆t+
1

2
an (∆t)2 , (4)

vn+1 = vn +
1

2
(an+1 + an) ∆t, (5)

sendo que o ı́ndice n denota as quantidades no instante atual e n + 1 o novo valor, após uma
iteração de tempo ∆t.
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A fração de part́ıculas nas bordas do sistema é significativa e para contornar este problema,
adotamos as condições periódicas de contorno e a convenção da mı́nima imagem. As condições
periódicas de contorno consistem na replicação da caixa de simulação, a qual contém N part́ıcu-
las, em todas as direções. Já a convenção da mı́nima imagem define um raio de L/2 centrado
em cada part́ıcula, onde L é o lado da caixa quadrada central. Somente part́ıculas dentro desse
raio irão interagir com a part́ıcula central, ou seja, o potencial de Lennard-Jonnes (Equação
(1)) só é calculado para distâncias menores do que L/2. A contribuição das demais part́ıculas,
com uma distância de separação maior que L/2, é calculada de forma aproximada.

Partimos de um código modelo [4] capaz de calcular apenas umas poucas propriedades (tem-
peratura, pressão e energia), em um sistema bidimensional. A partir desse código, pretendemos
implementar um programa capaz de computar várias propriedades termodinâmicas para um
sistema com uma densidade ρ, definida pelo quociente entre o número de part́ıculas de Argônio
e a área do sistema: ρ = NAr

L2 .
As posições iniciais das part́ıculas obedecem uma rede definida. A estrutura da folha de

grafeno, formada pelos NC átomos, obedece uma rede hexagonal, e todos eles permanecem na
mesma posição durante a simulação. Já as velocidades iniciais são amostradas da Distribuição
de Velocidades de Maxwell-Boltzmann para a temperatura desejada.

As quantidades termodinâmicas de maior interesse são a pressão e a temperatura do sistema.
A pressão (P ) é dada por:

P (t)A = NArkT (t) +
1

2

∑
i<j

rij(t) · Fij(t), (6)

onde A é a área, k é a constante de Boltzmann, T a temperatura, rij = ri−rj a distância, e Fij

é a força na part́ıcula i devido à part́ıcula j, computada para as N part́ıculas. A temperatura
é calculada através do Teorema da Equipartição da Energia, e corrigida para que o centro de
massa do sistema esteja fixo:

kT (t) =
1

2 (NAr − 1)

NAr∑
i=1

mivi(t) · vi(t), (7)

onde vi(t) · vi(t) denota a média temporal.
Uma ferramenta importante para a análise de dados é a função radial de distribuição de

pares, a qual é uma medida da correlação entre as part́ıculas de um sistema de muitos corpos.
Escolhendo-se arbitrariamente uma das part́ıculas como a origem, temos que o número médio
de part́ıculas entre uma distância r e r + dr é de ρg(r)dr, onde g(r) é a função radial de
distribuição de pares. Na prática, ela funciona como uma “densidade local”, ou seja, quando
g(r) = 1, a densidade à distância r é a mesma do sistema como um todo. Valores mais altos
da função indicam que a densidade local é maior que a densidade média do sistema, enquanto
valores mais baixos mostram que a densidade é menor. A condição de normalização adotada é
dada por:

ρ

∫ L/2

0

g(r)2πrdr = N − 1. (8)

Essencialmente, essa equação nos diz que, posicionando uma part́ıcula na origem e contando
todas as outras restantes, obtemos N − 1 part́ıculas. Como o valor de N é tipicamente grande
em simulações de dinâmica molecular, podeŕıamos ter feito a aproximação N − 1 ≈ N . Para
o potencial de Lennard-Jones, esperamos que g(r) → 0 quando r → 0, pois as part́ıculas não
podem penetrar umas nas outras.

A ordenação espacial de um sistema pode ser medida através da função g(r) e, consequente-
mente, temos informações sobre o estado do sistema em questão. Consideramos um sistema
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bidimensional de empacotamento hexagonal. Se r0 é o parâmetro da rede, teremos seis primeiros
vizinhos a uma distância de r0, seis segundos vizinhos a uma distância de

√
3r0, seis terceiros

vizinhos a 2r0, e assim sucessivamente (
√

7r0, 3r0,...) [5].

2 Atividades de Iniciação Cient́ıfica

Como previsto no plano inicial, demos ińıcio ao estudo da literatura relacionada ao projeto,
principalmente os artigos envolvendo interação entre Argônio e grafeno [6] [3] e adsorção de
Argônio em grafeno [7].

Nessa primeira etapa do projeto, estamos considerando um potencial de interação de Lennard-
Jones nas interações Argônio-Argônio e Argônio-Carbono, enquanto supomos que a folha de
grafeno é formada por átomos estáticos de Carbono. Em particular, utilizamos parâmetros
desse potencial adequados à descrição Ar-C.

O código-modelo [4], do qual partimos, possúıa apenas algumas funcionalidades básicas de
dinâmica molecular. No entanto para as nossas simulações, necessitávamos de funções, como a
função radial de distribuição de pares, a qual é essencial para caracterizarmos o ordenamento
do sistema [5]. Assim, a implementamos em nosso programa.

Em seguida, precisávamos controlar a temperatura e a pressão do sistema. No entanto, o
algoritmo usado produzia um ensemble NVE (com o número de part́ıculas, o volume e a energia
total fixas). Para transformar o ensemble NVE em um NPT (número de part́ıculas, pressão e
temperatura fixas), implementamos um barostato e um termostato.

O termostato consiste em reescalarmos a velocidade de todas as part́ıculas, multiplicando-as
por um fator λ. Assim, mudando as velocidades do sistema, teremos uma temperatura diferente:

λ =

√√√√ 4NkT∑
i

mv2i
. (9)

Já o barostato funciona de maneira similar ao termostato, porém com distâncias. Como a
pressão é definida como força por área (no caso bidimensional é força por unidade de compri-
mento), multiplicamos todas as distâncias envolvidas na simulação por um fator µ, tal que:

µ =

[
1− ∆t

τ
(Pt − P0)

]1/2
, (10)

onde τ é um parâmetro que determina a velocidade com que a pressão desejada (Pt) será
alcançada, e P0 é a pressão calculada antes de reescalar as distâncias.

3 Resultados

Estamos interessados em comparar os resultados obtidos entre adsorção de Argônio em
substrato de grafeno com simulações de adsorção de Argônio em nanotubos de Carbono [7].
Para isso, simulamos um sistema composto por uma folha de grafeno contendo 84 átomos de
Carbono e 40 átomos de Argônio. Inicialmente, os átomos do gás nobre estavam centrados nos
hexágonos do grafeno a uma distância que minimizava o potencial.

Permitimos a evaporação dos átomos de Argônio durante a simulação. Para isso, aplicamos
as condições periódicas de contorno nas direções formadas pela folha de grafeno, enquanto a
direção normal permitia o fenômeno de evaporação.

Como estávamos interessados no ordenamento da camada adsorvida resultante, calculamos
a função radial de distribuição de pares para os átomos adsorvidos de Argônio, bem como
a visualização tridimensional da camada. Realizamos uma simulação com o ensemble NVE,
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Figura 2: Gráfico de g(r) versus r. A distância r foi calculada como a projeção da distância
no plano da folha de grafeno.

Figura 3: Vista da caixa de simulação na configuração de equiĺıbrio. Dos 40 átomos iniciais, 30
evaporaram. Os 10 átomos restantes formaram uma camada adsorvida. Devido às condições
periódicas de contorno, a configuração é equivalente a uma camada no centro da folha.

durante 30.000 iterações, das quais 15.000 corresponderam à fase de equilibração, à temperatura
de 10K. As Figuras 2 e 3 ilustram g(r) e a configuração de equiĺıbrio.

A função g(r), Figura 2, permite uma análise da ordenação da camada formada. Os valores
para distâncias próximas de zero indicam que há possibilidade de um átomo estar acima da
primeira camada adsorvida. O pico da função corresponde à distância que minimiza o potencial
entre dois átomos de Argônio, enquanto que o valor decrescente da função para valores maiores
de r indica que a camada não ocupa todo o plano paralelo ao do grafeno.

4 Produção Cient́ıfica

Durante o peŕıodo compreendido pelo relatório, o aluno e o orientador escreveram um artigo
que foi enviado à Revista Brasileira de Ensino de F́ısica. O artigo tem o t́ıtulo “A função radial
de distribuição de pares para sistemas Lennard-Jones bidimensionais”, e está em processo de
avaliação pelos revisores da revista.

4



O artigo foi escrito de maneira a ilustrar o uso da dinâmica molecular através do cálculo
da função radial de distribuição de pares (g(r)). Discutimos os aspectos técnicos da dinâmica
molecular como: as unidades reduzidas utilizadas, o algoritmo numérico, as condições periódicas
de contorno e a convenção da mı́nima imagem, a distribuição de velocidades de Maxwell-
Boltzmann, bem como uma breve explicação da transformação entre os ensembles NVE e
NPT. A função g(r) e suas propriedades foram apresentadas, assim como a possibilidade de
caracterizar os três estados da matéria (sólido, ĺıquido e gasoso) através dela. Os resultados
foram comparados com simulações similares da literatura.

O peŕıodo também compreendeu a preparação de um seminário sobre dinâmica molecular
para o grupo de Simulação de Muitos Corpos, formado pelo orientador, dois alunos de mestrado
e três alunos de iniciação cient́ıfica. Na apresentação foram abordados tópicos semelhantes aos
do artigo, bem como uma breve introdução ao projeto de iniciação cient́ıfica do aluno.

5 Trabalhos Futuros

Pretendemos realizar inúmeros testes para verificar a exatidão de nosso programa. Esse
passo é essencial para termos confiabilidade no programa e, consequentemente, nos resultados
produzidos por nós. Resultados da literatura [7] facilitarão essa tarefa.

Como a complexidade do programa está evoluindo rapidamente, pretendemos adquirir fa-
miliaridade com o simulador de dinâmica molecular LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular
Massively Parallel Simulator) [8]. Além de implementar o uso de funções sofisticadas, a para-
lelização do código permite a simulação de sistemas muito maiores.

6 Conclusão

Partimos de um código modelo [4] e implementamos funções com o intuito de simular um
sistema formado por uma folha de grafeno e átomos de Argônio. Os resultados obtidos são
o primeiro passo de uma investigação sobre o ordenamento das camadas de Argônio adsorvi-
das pelo grafeno. Para continuar nosso estudo, vamos recorrer a um sofisticado programa de
dinâmica molecular [8], o qual permitirá o cálculo de outras grandezas associadas ao fenômeno
de adsorção.

A redação do artigo para a Revista Brasileira de Ensino de F́ısica foi importante para ter
um primeiro contato com a forma de apresentação de resultados de uma revista, bem como a
organização e análise dos resultados obtidos com o método de dinâmica molecular.

7 Parecer do Orientador

Meu orientador concorda com o expressado neste relatório parcial e deu a seguinte opinião:
O relatório reflete de forma plenamente satisfatória o excelente trabalho de iniciação cient́ı-

fica que o aluno vem realizado. Nele não só adquiriu um conhecimento das técnicas de dinâmica
molecular como dos conceitos importantes para o estudo dos sistemas de muitos corpos quânti-
cos.
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