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INTRODUGAO

Nos ultimos anos o estudo da agua superidnica tem atraido uma atengao significativa na fisica
da matéria condensada devido as suas propriedades interessantes e potenciais implicagbes para a
ciéncia planetaria, dado que acredita-se que esta é a fase da agua presente na composigcédo de Urano
e Netuno [1]. Esta fase exdtica da agua que existe em condi¢cbes extremas de temperatura e pressao
desafia os conceitos tradicionais de comportamento sdlido e liquido: seus constituintes perdem a
caracteristica molecular e os atomos de hidrogénio exibem um comportamento liquido, enquanto os
atomos de oxigénio formam estruturas de rede solida.

A transicdo de fase entre as configuragcbes cubica de corpo centrado (BCC) e cubica de face
centrada (FCC) é o ponto focal de investigagao neste trabalho. Empregando simulagées de Dinamica
Molecular (MD), uma técnica tradicional da fisica computacional, exploramos a transi¢cao de fase e as
propriedades dindmicas de gelos superidnicos utilizando recursos computacionais de alto desempenho
para modelar as interagdes entre os constituintes da agua.

A metodologia se da no desenvolvimento de scripts na estrutura computacional LAMMPS [2],
um coédigo especifico para simulagdes moleculares. Utilizando o potencial de interacdo das particulas
derivado de redes neurais [3], investigamos a transi¢ao de fase sélido-soélido de estruturas BCC para
FCC. Este trabalho tinha como objetivo principal validar este potencial. Os resultados obtidos foram o
deslocamento quadratico médio (MSD), os coeficientes de difusao, calor especifico e energias livres,
comparando nossas descobertas com a literatura existente para validagéo.

METODOLOGIA:

A Dindmica Molecular é uma técnica fundamental de simulagdes computacionais muito utilizada
para investigar e compreender o comportamento das particulas em sistemas complexos de escala
atdbmica e molecular. Ela nos permite entender propriedades intrinsecas de sistemas de muitos corpos,
assumindo que seus nucleos seguem as regras da mecanica classica [4].

Inicialmente, analisamos os parametros de entrada do sistema, como massa, posigdo e
velocidade, resolvemos as equacgdes de movimento de Newton, que descrevem a agao que uma forga
derivada de um potencial realiza sobre os corpos, até que o sistema esteja em equilibrio e, a partir dai,
performamos a simulacao.

Definindo a hamiltoniana do sistema de muitos corpos [5] :
N o2
P;
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onde P: € o momento generalizado e U é o potencial que descreve as forgas
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Assim, as equacdes de movimento sio:
oM . M
op; Pi= or; |
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Destas, podemos derivar expressdes estatisticas para a energia cinética e temperatura:

mu? _ka Z
2 /2 kBNf

As interagbes entre particulas sdo expressas por equag¢des que descrevem como estas se
comportam sob a influéncia das forgcas. A simulagdo entdo avanga no tempo em pequenos
incrementos, utilizando métodos numeéricos iterativos para calcular as posi¢cdes e velocidades das
particulas em cada passo da simulagdo. Assim, € possivel acompanhar a evolu¢gado do sistema ao
longo do tempo.

No programa LAMMPS, os calculos realizados sao automaticos, sendo necessario apenas
preparar o sistema inicial. Este procedimento pode ser descrito nas seguintes etapas:

- Descricao do sistema: especificacdo de quantidade de atomos, quais elementos estdo sendo
estudados, temperatura e pressédo escolhidas, quais propriedades serdo estudadas, qual a
duracao da simulacéo, quais as condicdes de equilibrio.

- Modelo de interacao: definicdo de como as interagdes ocorrem, podendo ser por algum modelo
classico de dindmica molecular, como o potencial de Lennard-Jones, ou algum caso préprio do
sistema estudado, como € o caso deste trabalho.

- Integracdo temporal: as equag¢des de movimento sdo resolvidas iterativamente com métodos
numeéricos computacionais, atualizando as informagdes a cada passo.

- Analise dos resultados: com os dados obtidos pela simulagdo temos a informacao necessaria
para estudar as caracteristicas do mesmo.

RESULTADOS E DISCUSSAO:

Inicialmente caracterizamos a transicao de fase:

Comportamento da Energia durante a transigao de fase BCC para FCC
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Figura 1: Na curva vermelha o sistema segue em aumento de temperatura constante até aproximadamente 2200K,
quando ocorre a transi¢cdo de fase entre BCC e FCC. Ao resfriar o sistema, processo representado em azul, ele permanece
na fase FCC até 1600K, quando ocorre a transicdo novamente, indo para a fase BCC. Podemos ver o classico
comportamento do lago de histerese, tipico de transi¢gdes de fase de primeira ordem.
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Para caracterizarmos a fase liquida, estudamos o Mean Square Displacement (MSD), que
contabiliza o quanto uma particula se deslocou do seu ponto de equilibrio ao longo do tempo.

MSD = [r(0) = r(O)* = 5 3 Ir'e) = (o)

Com esse dado, calculamos o coeficiente de difusdo dos protons (D):

Mean Squared Displacement (MSD) Coeficiente de difusdo dos prétons em comparacao ao DFT
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Figuras 2 e 3: Dados de Mean Square Displacement e coeficientes de difusao obtidos para o hidrogénio, estes ultimos
apresentados em comparagao aos dados de [3].

O calor especifico do sistema pode ser obtido pelo coeficiente angular da reta da entalpia pela
temperatura ou pelo ajuste quadratico da expressao (5([} + PV)E) - kBT2 Cp [6].

Entalpia por Temperatura Varidncia por Temperatura
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Figuras 4 e 5: Ajustes utilizados para o calculo do calor especifico. Temos como resultado, para o ajuste linear C, = 0.000259
eV/K por dtomo e para o ajuste quadratico C, = 0.000258 eV/K por dtomo.

Calculamos também a energia livre do sistema.
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CONCLUSOES:

Simulagbes computacionais nos permitem estudar sistemas em condigcbes que ndo seriam
possiveis de reproduzir em laboratério, assim aumentando nosso conhecimento de fases em
condi¢des extremas.

O modelo de redes neurais para o potencial de interagao do sistema superiénico foi criado para
reproduzir propriedades mecéanicas e neste trabalho concluimos que ele foi bem sucedido em
reproduzir as propriedades termodindmicas também. Logo, pudemos com sucesso validar a utilizagao
deste modelo.
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