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i) Dinâmica Molecular: 
Configuração inicial; 

Distribuição de Maxwell-Boltzmann; 
Algoritmos de integração: Verlet de velocidade; 
Convenção da Imagem Mínima e Condição Periódica de Contorno; 
Cálculo de temperatura e pressão. 

ii) Monte Carlo: 
Configuração inicial; 
Cadeias de Markov; 
Algoritmo de Metropolis; 

Cálculo da pressão e do potencial químico. 

iii) Cálculo de propriedades termofísicas: 
Cálculo de propriedades derivadas por teoria de flutuação; 
Cálculo da função de distribuição radial; 

Cálculo de coeficiente de difusão (Einstein) e de viscosidade (Green-Kubo). 
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