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Resumo

O projeto tem como objetivo gerar via simulacao computacional a funcao de
autocorrelagao de velocidades, z(t) através de um programa na linguagem de pro-
gramagao FORTRAN, assim entender os comandos utilizados e obter a simulagao.

Para chegar a esse resultado foi necessario estudar mecanica estatistica e dinamica
molecular e obter os calculos da funcao de autocorrelacao de velocidade.

Para conseguir um bom resulatdo é importante ter um pouco de conhecimento da
linguagem de programagao FORTRAN. Terminando todas essas etapas o programa
ird simular a func¢ao de autocorrelagao de velocidade, z(t), onde é uma ferramenta
utilizado no método de Dinamica Molecular para calcular as propriedades dinamica

de um sistema.
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Introducao

A mecanica estatistica é a aplicacao da estatistica, que usa a matématica como
ferramenta para descrever grandes sistemas, para o campo da mecanica, que tem
interresse no movimento das paticulas quando sujeitas a uma forca, que é o caso
da Dinamica Molecular. Fornece uma estrutura que relaciona as propriedades mi-
croscopicas de atomos e de moléculas individuais as propriedades macroscopicas dos
materiais que podem ser observados, explicando consequentemente a termodinamica
como um resultado natural da estatistica e da mecanica classica e quantica. Em par-
ticular, podemos usar os calculos das propriedades termodinamicas dos materiais
através dos dados espectroscépicos de atomos ou moléculas individuais.

Atualmente, através de computadores e com o desenvolvimento da paralelizacao
de algoritmos, a simul¢cao computacional tem se constituido como uma ferramenta
essencial de calculo, tanto para experimentais como para teéricos. Mediante um bom
modelo do sistema fisico, nao s6 podemos reproduzir experimentos de laboratorio
como podemos ir mais além, uma vez que podemos variar livrcemente os parametros
usados, isso permite provar (ou nao) modelos tedricos existentes dentro de um al-
cance de parametros impossiveis de serem alcancados até o momento, por exemplo,
condicoes termodinamica extremas, resolvendo assim o elo entre explicacoes tedricas
e observagoes. Nao somente obtemos dados numéricos que podem ser comparados
com os resultados experimentais e previsoes teodricas, mas também podemos obter
uma imagem grafica do processo em questao. Apartir dos dados obtidos da mecanica
estatistica podemos gerar via simulagao computacional a fungao de autocorrelagao

de velocidades, Z(t).



Revisao Bibliografica

Momento de um Foénon

Os fonons equivalem a um tipo especial de movimento vibratdrio, conhecido
como modos normais de vibragao em mecanica classica, em que cada parte de uma
rede oscila com a mesma frequéncia.

Um fonon de vetor de onda k interage com particulas como fétons, neutrons e
elétrons como se tivesse um momento hk. Entretanto, um fonon nao possui nenhum

momento.

O Método de Dinamica Molecular

O objetivo bésico da técnica de Dinamica Molecular é observar a evolucao do
sistema dado através da determinagao do movimento das particulas individuais.

Calculamos a trajetéria de fase do sistema que obedece a dinamica de Newton.

Funcoes de Correlacoes

O conhecimento do espaco de fase permite-nos obter além das propriedades
estruturais do sistema e todas as propriedades dinamicas que se queira.

A fungao de autocorrelagao de velocidade (VAF) normalizada é definida como



(1)

sendo 7, (t) a velocidade da particula ¢ do tipo a no tempo t. A densidade de
estados vibracionais de fonons, G(w), pode ser obtida através de transformada de

Fourier da funcao de autocorrelacao de velocidades, ou seja,

6]7\:& /000 2o(t) cos(wt)dt (2)

O valor finito de G(w), para w = 0, esta relacionado com a constante de auto-

Ga(w) =

difusao dada por

Me

p, - Ml /O "zt (3)



Métodos Utilizados

Para chegar a finalizacao desse projeto tivemos que fazer um levantamento bi-
bliografico, sobre os assuntos relacionado ao tema.

Feito esse levantamento, os estudos passaram a mecanica estatistica e uma in-
trodugao a fisica do estado sélido, sobre o conceito de fonons.

Com as primeiras etapas realizadas adentramos no estudos de dinamica mole-
cular, para seguir como os calculos da funcao de autocorrelacao, e finalizar com o

estudo do programa fonte.



Resultados Obtidos

O projeto baseou-se no estudo sistematico de uma subrotina (programa-ztvv.f)
em linguagem de programacao Fortran, a subrotina é composta por comandos im-
portantes, como, a caixa de simulagao (ayg, bg, ¢g) , numero de etapas em fungao de
correlacao (NSVV0), nimero de origens do tempo em paralelo (mtop), tempo inicial
e os valores especificos de cada composto.

A subrotina calcula através das velocidades das particulas a fungao z(t), em
relacao as demais particulas, ou seja, mede a correlacao de uma particula entre o
tempo inicial e final.

Com todos os dados a subrotina estd pronta para funcionar, ela mostra os re-
sultados da fungao z(t), através deles encontramos um gréfico da funcao de auto-
correlagao de velocidade em fungao do tempo Figura 2. Como um exemplo, para
comparar com o nosso resultado, a figura 1, nos mostra a funcao de correlagao de
velocidades para o caso de um gés ideal, note que para o nosso caso, composto ZnTe
a temperatura ambiente, encontra-se de acordo com os resultados de um gés ideal

mostrado com o gréafico que representa o movimento amortecido.
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Figura 1: Movimento oscilatério e amortecido
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Figura 2: Gréfico da fungao de autocorrelagao de velocidades, Z(t), para o composto

ZnTe. Resultado de nossa simulacao.



Conclusao

O estudo de fungao de autocorrelagao de velocidade, z(t), que realizamos uma
subrotina na linguagem de programagao fortran, é uma fungao muito 1til no método
de Dinamica Molecular, a mesma server para calcular as propriedades dinamicas de
um determinado sistema. Através da transformada de fourier dessa funcao é possivel
realizar analises dos modos normais de vibracao de um sdlido, liquido ou amorfo.
Dessa forma, o projeto alcancou o seu objetivo principal que foi gerar uma subrotina

em fortran para calcular a funcao de autocorrelagao de velocidade Z(t).
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