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Comparação entre resultados de teorias integrais e de simulações computacionais 

I. HNC e DM – função de distribuição radial e pressão termodinâmica 

 

 

 

 

 

 

O artigo apresenta resultados de DM para um modelo de interações coulombianas com um potencial 

repulsivo a curtas distâncias. A energia do modelo é dada por  
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Dados de simulação (DM) obtidos para fração volumétrica 𝜌∗ ≡
𝑁𝑎3

𝑉
≈ 0,37, e temperatura dada por 𝛽∗ ≡

𝑞3

𝜖𝑘𝐵𝑇
≈ 18,8. (Esses números são obtidos a partir dos dados descritos no artigo original.) 
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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 cálculo HNC foram apresentados no artigo original (1975) na forma de tabela. Colocados no 
gráfico, pode-se ver a comparação entre os resultados da simulação (DM) e do cálculo com teoria integral na 
aproximação HNC. As constantes possuem os mesmo valores da figura anterior. 
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Os dados da tabela são para a o mesmo modelo da figura anterior (modelo primitivo restrito), para o desvio 

da pressão do gás ideal, 𝑃/𝑛𝑘𝐵, em diferentes densidades 𝜌∗, temperaturas 𝛽∗ ≡ 𝑞2 𝜖𝑘𝐵𝑇⁄ . O terceiro 

parâmetro não é independente, pois 𝜉∗ ≡ (4𝜋𝜌∗𝛽∗)1/2. 

 

Notem que as funções de distribuição radial da figura anterior, para o mesmo modelo, foram calculadas para 

fração volumétrica 𝜌∗ ≈ 0,37, e temperatura 𝛽∗ ≡
𝑞3

𝜖𝑘𝐵𝑇
≈ 18,8 . Não se verifica a mesma concordância 

entre DM e HNC que vemos para a função de distribuição radial. 

 

 

II. HNC e DM – dificuldades com a convergência para as funções termodinâmicas 

calculadas a partir da função de distribuição radial (PY e HNC) 

 

Vimos anteriormente que as funções termodinâmicas podem ser obtidas a partir da função de distribuição radial. Em 

particular, para a pressão e para a compressibilidade, temos 
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Podemos obter a pressão a partir de 𝑔(𝑟) tanto da primeira quanto da segunda expressão. 

Dados do livro de Hansen e McDonald, Theory of simple liquids, 1986, cap 5 mostram que pode haver discrepâncias 

importantes entre os resultados para a pressão obtidos por estes dois caminhos, ao adotarem-se as diferentes 

aproximações nas teorias integrais. 
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Uma tentativa de tornar coerentes os dois resultados para a pressão está 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 direção e aplica-o ao modelo de energia 
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HNC/H2 corresponde à tentativa de trazer coerência termodinâmica.  

 

Por algum motivo, não são mostrados resultados para dois cálculos diferentes para a pressão. Talvez porque 

a imposição do método leve a resultados idênticos. No entanto, o método leva a um distanciamento da 

função de estrutura do resultado de simulação. 


