é.")é Universidade Estadual de Campinas

FACULDADE DE
v,‘.\" Faculdade de Engenharia Quimica R SR A A
UNICAMB Coordenacao de Pdos-Graduacao UNICAME

Disciplina: 1IQ707 - Simulacao Molecular para
Calculo Proprieddades Fluidos Derivados
Petroleo

Responsavel: Luis Fernando Mercier Franco (Imfranco@unicamp.br)
Periodo: 1 semestre de 2022

Estrutura: Aulas tedricas combinadas com discussées em grupo
Avaliac¢ao: Trabalhos individuais

Programa:

i) Dinamica Molecular:

Configuracao inicial;

Distribuicdo de Maxwell-Boltzmann;

Algoritmos de integracao: Verlet de velocidade;

Convencao da Imagem Minima e Condi¢ao Peri6édica de Contorno;
Céalculo de temperatura e pressao.

ii) Monte Carlo:

Configuracao inicial;

Cadeias de Markov;

Algoritmo de Metropolis;

Céalculo da pressao e do potencial quimico.

iii) Calculo de propriedades termofisicas:

Calculo de propriedades derivadas por teoria de flutuacao;
Calculo da funcao de distribuicao radial;

Calculo de coeficiente de difusio (Einstein) e de viscosidade (Green-Kubo).
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