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Liquidos simples sdo frequentemente estudados por meio de potenciais isotropicos de pares,
0s quais descrevem a interacdo entre pares de particulas sem as interacdes depederem da
orientacdo espacial das particulas. Neste trabalho, foram realizadas simula¢Ges
computacionais com o potencial quadratico suavizado (CSW) - uma versdo suavizada do
potencial quadratico, que compartilha algumas semelhangas com o potencial de Lennard
Jones, e capaz de reproduzir de maneira mais eficiente o comportamento (teorico) de
substancias tipo agua, possibilitando principalmente a analise de anomalias na densidade.
Tais simulagdes envolveram a criacdo de uma tabela potencial, confeccdo do input que
incluiu a escolha por unidades reduzidas LJ, a determinagdo da quantidade de particulas com
rede de face cubica centrada em uma caixa periodica, no ensemble NVT (o qual mantém o
Numero de particulas, o Volume e a Temperatura constantes (também chamado de ensemble
candnico) . Os resultados obtidos ainda tem apresentado certas discrepancias com 0s
resultados da literatura, particularmente nos diagramas de Pressdo versus densidade. Mais
simulacdes estdo sendo realizadas a fim de se entender todos os parametros (porventura
divergentes) do sistema, soluciona-los e construirmos o diagrama de fase para este potencial
utilizando simulacdes de Dinamica Molecular através do software gratuito LAMMPS.
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