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Exercícios – Simulação do CO2 - roteiro 
 
Condições iniciais 
 

O que é necessário para a execução das simulações do CO2? 
 

1) Arquivo de topologia 
 

2) Arquivo de input 
 
Veremos que no arquivo de input definimos uma série de procedimentos 
necessários para a execução das simulações: 

 
- Estamos utilizando unidades reais. (na figura abaixo temos quais são 

estas unidades) 
- Condições periódicas de contorno. 
- Potenciais intra e interatômicos. 
- Replicação da caixa unitária. 
- Lista de vizinhos. 
- Propriedades termodinâmicas e critério para a realização da 

simulação!!! 
 

 
 
 

Simulação 
 
Equilibração das propriedades termodinâmicas (valores médios!!!) 
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• Com os arquivos de topologia e de input podemos realizar o cálculo de 
dinâmica molecular com o auxílio do executável lmp_serial compilado 
no início da aula. 

• Vamos realizar 3 simulações iniciais – NVE, NVT e NPT 
 

1) Executando in.co2_E – 1º simulação feita em NVT 
 

       lammps < in.CO2_E > saida_1.dat ou 
    lmp_daily < in.CO2_E > saida_1.dat 
 

• Serão criados alguns arquivos CO2.restart a cada 5000 passos de 
integração. 

• Será criando um arquivo NVE.dat 
• Ao término da simulação analisaremos os dados obtidos em NVE.dat 
• Como iremos plotar alguns gráficos, vamos fazer uma cópia do arquivo 

NVE.dat, mantendo o arquivo original a salvo. 
 

cp saida_1.dat  out_NVE.dat 

 
• Em outNVE.dat remover todo o texto desnecessário mantendo apenas os 

valores pedidos no termo_style. 
• Deveremos obter algo assim.... 

 

 
 

- Utilizando o xmgrace vamos plotar a 1º coluna com a 3º coluna! 
- O que vocês estão plotando? 
- Qual o significado do gráfico obtido? 

 
Após a realização deste cálculo inicial, passamos as simulações em NVT 
 

2) Executando in.co2_T 
 

• Antes vamos verificar o input e observar o que foi modificado. 
• Qual temperatura você foi designado a executar? 
• Considerando o mesmo procedimento para o cálculo anterior...fazemos: 

 



Dinâmica Molecular – Lucas Stori de Lara 

 

      Lammps < in.CO2_T > saida_2.dat 

 
• Serão criados arquivos CO2.restart também a cada 5000 passos de 

integração, sempre tomados em relação à última simulação realizada. 
• Será criando um arquivo NVT.dat 
• Ao término da simulação analisaremos os dados obtidos em NVT.dat 
• Como iremos plotar alguns gráficos, vamos fazer uma cópia do arquivo 

NVT.dat, mantendo o arquivo original a salvo. 
 

 
 

- Utilizando o xmgrace vamos plotar a 1º coluna com a 2º coluna, e a 1º 
coluna com a 3º coluna! 

- O que vocês estão plotando? 
- Qual o significado dos gráficos obtidos? 

 
 
Após a realização das duas primeiras simulações, passamos a simulação em NPT. 
 
 

3) Executando in.co2_PT 
 

      Lammps < in.CO2_PT > saida_3.dat 

 
• Antes vamos verificar o input e observar o que foi modificado. No caso 

qual é o valor de pressão e temperatura a ser simulada. 
• Ao término da simulação analisaremos os dados obtidos em NPT.dat 
• Como iremos plotar alguns gráficos, vamos fazer uma cópia do arquivo 

NPT.dat, mantendo o arquivo original a salvo. 
 
-  



Dinâmica Molecular – Lucas Stori de Lara 

 

- Utilizando o xmgrace vamos plotar a 1º coluna com a 2º coluna, e a 1º 
coluna com a 3º coluna e a 1º coluna com 8 º coluna. 

- O que vocês estão plotando? 
- Qual o significado dos gráficos obtidos? 

 
 

- O que percebemos ao final dos três cálculos com respeito à 
energia, a temperatura e a pressão? 

 
 

- De posse da última simulação podemos reproduzir uma pressão em 
específico no ensemble NVT mediante uma média do volume obtida 
no ensemble NPT. 
 

- Este 4º passo será necessário a fim de utilizarmos o último input 
in.CO2_VT_Equi 
 

- Utilizaremos o programa volume.f90  e assim obter o volume médio e 
também o comprimento de cada lado da caixa. 
 

- Neste caso o volume médio foi de....  Vm=_____ A3. 
 

4) Fase de Produção 
 
 

• Nesta etapa utilizaremos o valor do volume médio em termos do dos 
cumprimentos Lx, Ly e Lz da caixa resultante a serem modificados no 
arquivo de input. 

• O arquivo input é o in.CO2_VT_Equi 
 

 
 

• Executando o arquivo input 
 

Lammps < in.CO2_VT_Equi > saida_4.dat 

 
 

• Ao término da simulação analisaremos os dados obtidos em 
NVTproducao.dat, criando um arquivo para ser manipulado onde 
podemos verificar o valor da densidade do CO2 nas condições 
estudadas por cada um. 

• Qual é o valor da densidade obtido? 


