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Objetivo

Elétrons



➢Dinâmica dos núcleos e dos elétrons 

Moléculas



➢Aproximação de Born-Oppenheimer 

Núcleo fixo: problema 
eletrônico

Dinâmica Molecular 
(DM) / Monte Carlo (MC)

Moléculas



➢Aproximação de Born-Oppenheimer 

Ψ(ri,R α) = ψ (ri;R α)Φ (R α)

Desacopla o problema eletrônico do nuclearDesacopla problema eletrônico e nuclear

Moléculas



Átomos	e	Moléculas
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Superfície	de	energia	potencial	
	 	 	 (SEP)



ESTRUTURA	DA	(MOLÉCULA	DE)	ÁGUA

Mecânica Quântica

Dipolo



PLANETA	ÁGUA	?

Superfície da Terra 
70% água

CORPO	HUMANO
62% água



MAS	NEM	TANTO!ESSENCIAL PARA A VIDA

LÍQUIDO	SIMPLES…



ANOMALIAS	DA	ÁGUA

http://www.lsbu.ac.uk/water/anmlies.html• Densidade em função da temperatura

H2SO4



ANOMALIAS	DA	ÁGUA

75 ANOMALIAS

http://www1.lsbu.ac.uk/water/water_anomalies.html#bi



ESTRUTURA	DA	ÁGUA:	LIGAÇÃO	DE	HIDROGÊNIO

+ -



Interação	entre	moléculas



ESTRUTURA	DA	ÁGUA

❓



ESTRUTURA	DA	ÁGUA



SIMULAÇÕES	COMPUTACIONAIS



SIMULAÇÕES	COMPUTACIONAIS



SIMULAÇÕES	COMPUTACIONAIS



ESTRUTURA	DA	ÁGUA:	LIGAÇÃO	DE	HIDROGÊNIO

Estrutura tetraédrica



ESTRUTURA	DA	ÁGUA:	GELO	

Gelo Ih



ESTRUTURA	DA	ÁGUA:	GELO	

Gelo Ih

Gelo é menos denso 
que a água líquida



ESTRUTURA	DA	ÁGUA-GELO	



ESTRUTURA	DA	ÁGUA:	GELO	(S)



MODELOS	PARA	INTERAÇÕES

E. Brini et al, Chem. Rev. 2017, 117, 12385−12414



SIMULAÇÕES	COMPUTACIONAIS



Água - Redes Neurais

64 molecules

up to 1728 molecules



+

Água



Água - Redes Neurais

A.	Torres,	LSP,	M.	Fernandez-Serra,	A.	Rocha,	JPCB	125,	10772	(2021)



Água - NN MD

1728 molecules 

2 ns NVT NN-MD



T = 300 K

Water - NN MD - Self-diffusion coefficient
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Mecânica	quântica

Computação	alto	desempenho
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Mecânica	quântica

Computação	alto	desempenho

MD Sampling of MM region in a replicated system 

MM region:  
TIP3P charges 

RESP chargres on surface metal atoms and water 
(QM region) 

Adv. Sustainable Syst.  4, 2000070 (2020)
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