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O artigo apresenta resultados de DM para um modelo de intera¢des coulombianas com um potencial
repulsivo a curtas distancias. A energia do modelo é dada por
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FIG. 1. Radial distribution functions.
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Dados de simulagdo (DM) obtidos para fracdo volumétrica p* = NTa ~ 0,37, e temperatura dada por §* =
3

~ 18,8. (Esses numeros sdo obtidos a partir dos dados descritos no artigo original.)



Collective dynamical properties of molten salts: molecular dynamics calculations on sodium chloride, Eveline M.
Adams, I. R. McDonald and K. Singer, Proc Royal Soc A, Volume 357Issue 1688 (1977)

Do livro de Hansen e McDonald, Theory of simple liquids, 1986, cap 10

Os dados para o calculo HNC foram apresentados no artigo original (1975) na forma de tabela. Colocados no
grafico, pode-se ver a comparacgdo entre os resultados da simulagdo (DM) e do cédlculo com teoria integral na
aproximagdo HNC. As constantes possuem os mesmo valores da figura anterior.



https://royalsocietypublishing.org/doi/10.1098/rspa.1977.0154
https://royalsocietypublishing.org/doi/10.1098/rspa.1977.0154
https://royalsocietypublishing.org/doi/10.1098/rspa.1977.0154
https://royalsocietypublishing.org/doi/10.1098/rspa.1977.0154
https://royalsocietypublishing.org/toc/rspa1969/1977/357/1688

Os dados da tabela sdo para a o mesmo modelo da figura anterior (modelo primitivo restrito), para o desvio
da press3o do gés ideal, P/nkg, em diferentes densidades p*, temperaturas §* = q?/ekgT. O terceiro
pardmetro n3o é independente, pois £* = (4mp*f*)/2.

Notem que as fungdes de distribui¢do radial da figura anterior, para o mesmo modelo, foram calculadas para
3

fracdo volumétrica p* = 0,37, e temperatura §* = 6:—T ~ 18,8 . Ndo se verifica a mesma concordancia
B

entre DM e HNC que vemos para a fungao de distribuicdo radial.

II. HNC e DM - dificuldades com a convergéncia para as fungdes termodindmicas
calculadas a partir da fungdo de distribuigdo radial (PY e HNC)

Vimos anteriormente que as fung¢des termodinamicas podem ser obtidas a partir da fungdo de distribuigdo radial. Em
particular, para a pressao e para a compressibilidade, temos
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Podemos obter a pressdo a partir de g(r) tanto da primeira quanto da segunda express&o.

Dados do livro de Hansen e McDonald, Theory of simple liquids, 1986, cap 5 mostram que pode haver discrepancias
importantes entre os resultados para a pressdo obtidos por estes dois caminhos, ao adotarem-se as diferentes
aproximagdes nas teorias integrais.




Uma tentativa de tornar coerentes os dois resultados para a pressao esta neste trabalho de Fantoni, Classical
liquids: exact results, integral equations theory and Monte Carlo simulations. R Fanton, tese de Doutorado,

Trieste, 2003.

Ele apresenta um tratamento nessa direcao e aplica-o ao modelo de energia
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FiGURE 5.2: Comparison of the Monte Carlo (MC), the HNC, and HNC/H2 results for the
pair distribution function of the inverse 12th-power fluid at z = 0.813.

HNC/H2 corresponde a tentativa de trazer coeréncia termodinamica.

closure Ue¢/(Ne) | BP" jp—1| B, B,
RY (o = 0.603) | 2.626 18.359 69.782 | 70.125
HNC 3.009 21.036 45.278 | 80.430
HNC/H2 3.200 22.372 52.661 | 87.255

TABLE 5.1: We compare various thermodynamic quantities as obtained from the RY, the
HNC, and the HNC/H2 closure, for the inverse 12th-power fluid at the freezing point (z =
0.813). U®*/(Ne) is the excess internal energy per particle, 3P(*) /p — 1 the excess virial
pressure, B. and B, are the bulk moduli from the compressibility and the virial equation

respectively.

Por algum motivo, ndo sdo mostrados resultados para dois calculos diferentes para a pressao. Talvez porque
a imposicdo do método leve a resultados idénticos. No entanto, o método leva a um distanciamento da

funcdo de estrutura do resultado de simulacao.



