AN SEMANA DA FIXS-IE/A

e & D) TERRA A LUA:
*58 ANOS DE UM
SONHO
* SCAN ME
N

Minicurso de Dinamica Molecular Classica

https://siseve.apps.uepg.br/semanafisica2019

Prof. Lucas Stori de Lara

Islara@uepg.br



Dos movimentos moleculares aos fendmenos macroscopicos

Principios de uma simulacao classica

1 - Como os objetos interagem: . O
el @

T,
Fi(ri;) = G—5—

W

2 - Posicdes e velocidades iniciais: 23 de Agosto de 2013, 10h 12m 54s ...

3 - Integracédo das equacdes de movimento Newtonianas:

A(t) = 17
i(t) = Ft)/m,

Tt + At) = T(t) + a(t)At

1
7t 4+ At) = 7(t) + V() At + Eﬁ:(t)ﬁtg



Dos movimentos moleculares aos fendmenos macroscopicos

Principios de uma simulacao: Sistema planetarios vs. Sistema molecular
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Forca gravitacional <« Interacdes intra- e inter-moleculares
Trajetdrias precisas <+ Propriedades médias
Energia total «—» Temperatura e pressao

Dias, semanas, anos «-—» Nano-segundos



Interacoes

Quantico vs. Classico

O mundo é quantico...

h? 0
2 — — — . —
... mas nido tanto assim ... _ _
A A Boa aproximacao para
tas curvas:
H-H 10,003 es
+ 3+ R )
S 42 —+0,002 % V(r)= D, (1 _ E—a{r—nq))
g Ne-N [ b
T T ee . +0,001 o (potencial de Morse)
T 0 0 O
© =
o -1- --0,001 ©
o o
c 27 —--0,002 @
L ' c ~
o 0005 KT ~ 0,026 eV
-4 —-0,004 (298 K)




Interacoes

Campos de forca classicos

[ ] [

+3] |HH [ +0,003 Interacées intermoleculares:
S +27 - +0,002 3
2 4n Ne-Ne -+0,001 g Podem ser razoavelmente bem representadas
T 0 = IR usando potenciais simples, para qualquer
] . ~ .
D -1 F0.001 2 distancia.
£ - --0,002 ©

-3 —-0,003 w T =~ = = 1]

> ooa Interacoes nao-ligadas
e .0,

Interacdes intramoleculares:*

Potenciais especificos que para a representacao
de deslocamentos intramoleculares, sem ruptura
de ligacdes quimicas.

“Interacoes ligadas”

*Ou entre grupos distantes na mesma molécula. 6



Interacoes

Interacoes nao-ligadas

Forcas de London, ou de van der Waals:

1} 1 3
+3 |HH - +0,003 _ . _
- i 100025 Interacdes resultantes das flutuacdes da densidade
= ! [:H] ~ . r
2 4y Ne-Ne -+0,001 g eletrénica, presentes em todas as moléculas,
T 0 = e dependentes da polarizabilidade:
]
™ -1 ~-0,001 =
: ooz § o\12 (o6
w T “h c _
34 0,003 “ VLJ(T) = 4e (_) — (_)
4 0,004 r r
A
ES Lennard- Jones
® O :
. - °
/" rij
E

Cada “classe” de atomo possui parametros
€ € 0, que, combinados por pares,

determinam os £ e ¢ especificos

da interacao. B
{; ﬁ ﬁ‘}' R




Interacoes

Interacoes nao-ligadas Interacdes eletrostaticas:
1} 1 3

+3 |HH F+0003 Resultantes diretas das cargas, ou cargas parciais
S +2] . 00023 dos atomos:
T +h e-Ne ) F+0,001 g 1
I; 0 0 g Ve(?‘) _ d142
2 ] (0001 5 Aeg 7
E -2 --0,002 ¢

34 --0,003

- —-0,004

"

+0.40 +0.40
f’F‘“x { 1

Lennard-_ Jones 4

T‘t‘J
‘ """"" . Tij

¥ Tig

Potencial

Cada “tipo” de atomo possui uma carga
parcial caracteristica.

As cargas s&o mais sensiveis ao
ambiente molecular que a polarizabilidade.  €ij--f------

aEmsmmemmSmEET
_________
m——
.--- L
- -
-




Interacoes nao-ligadas

I
2 Le d-
2 nnarc-Jones SERINA: ATOM OG OH1  -0.66
2 TIROSINA: ATOM OH OH1  -0.54
T Gii OHL -0.152100 1.770000 ! ALLOW ALC ARO
¥ Tij
o, +0 j
O.iﬁj T 2
Eletrostatico
€ jjonfennnnn T
yd
i 12 6] 1
v =N g (T (%) | 419
nonbonded — €ij T r. Aren 1
pares I 1] 17 ] 0 713

Parametros o e ¢ definidos por pares de “classes” de atomos (mais gerais).

Cargas parciais definidas por “tipo” de atomo, geralmente bastante especificas.

10



Interacoes ligadas

Potenciais ndo dissociativos - ligacdes covalentes

-

Potencial

. Harmoénico

V(T—ij) = kf(?" — ?"[})2

/

Constante de forca
da mola

Distancia de
minima energia
Potencial harmdnico € uma boa aproximacéo
para a regiao de minimo de energia potencial. k f ro
Ligacdes covalentes sao raramente rompidas CT3 CA 230.000 1.4900
na temperatura ambiente: / \
D, >> KT classe classe

11



Interacoes ligadas

~ Angulos: V(Q) - ]{;9(9 — 90)2
0=0(r1,7m,73)

Potencial harménico dependente explicitamente do angulo.

Potencial de Urey-Bradley

V(d) = kup(d — do)?
d = d(7y, 73)

Ligacao entre os atomos 1 e 3 do angulo. Introduz a
correlacdo entre o comprimento de ligacdo e o potencial
angular - importante para um refinamento da descricdo

das vibracdes. Geralmente ndo € importante em simulacdes

de biomoléculas.

12



Interacoes

Diedros:

Energia

0 180 360 (,35

Ng
V(g) = Y Ky 1+ cos(nip — 6,)]
¢ = @(11,72,73,74)

Soma de varios termos deste tipo para cada diedro.

Determinantes para o equilibrio conformacional! 13



Definicao do campo de forga

V=) Kyr—r)+ > Kai0—0)+

bonds angle
—I—ZKUB(S Sg + Z K¢ —I—COS(ﬂ(f) 5)]
dihedrals
+ Y Ki( — )+
impropers
[ 12 6
+ Z 4e; (m) — (Jij> + L 94,
paros |\ T4y rij ) dmeg T4

Parametros: Kba ro, Kaj 901 KUB; S[]a Kqﬁn n, ‘51 Ki:r @l’[}& €,0,q

15



Definicao do campo de forga

ij o, K(:H 903 KUB*) SU: K-;E&! n, 6? K’ij GS’U& €,0,q

Topologia: Parametros:
RESI CYS 8.8e BONDS
GROUP 1
ATOM N NH1 -0.47 1 | IWibond} = Kb{b - b@j**2
ATOM HN H @.31 ! HH-N !
ATOM CA CT1 @.a7 ! |  HB1 IKb: kcal/mole/a**2
ATOM HA  HB 0.09 1 | 1bB: A
GROUP |  HA-CA--CB--5G !
ATOM CB  CT2 -9.11 ! | \ latom type Kb be
ATOM HB1 HA a.e9 |1 | HB2 HG1 1
ATOM HEZ HA @.60 1 0=C ICarbon Dioxide
ATOM 5G g -8.23 1 | C5T 05T 937 .96 1.1688 1 JES
ATOM HG1 HS f_16 C C 606 . 0ea8 1.3358 1 ALLOW ARO HEM
GROUP I Heme vinyl substituent (KK, from propene {JC
ATOM C C A.51 CA CA 385._ 008 1.3750 | ALLOW ARO
ATOM O 0 -8.51 | benzene, JES 8/25/89
BOND CB CA sG CB HNHN N CA CE1l CE1 446 _0600 134006 !
BOMD C CA € 4N CA HA CB HB1 ! for butene; from propene, yinfadm jr.o, 12/95
BOWND CB HBZ SG HG1 CE1l CE2 500,008 1.3420 !
DOUBLE 0 C ! for propene, yinfadm jr.. 12/95
IMPR W -C CA HN ©C CA +MN O CE1 CT2 365.008 15020 1

De onde vieram todos esses parametros?

Cada classe de atomos tem seus parametros, cada tipo suas cargas, cada molécula
sua topologia... 16



Interacoes

Ajuste dos parametros usando calculos ab-initio

Potencial eletrostatico ao redor da
estrutura, calculado quanticamente

Quais s&o as cargas pontuais (cargas parciais) dos atomos, que melhor
reproduzem este potencial eletrostatico?

Ajuste do potencial eletrostatico quantico: determinacao das cargas parciais

17



Interacoes

Ajuste dos parametros usando calculos ab-initio

Parametros de Lennard-Jones:

Dadas as cargas, calcular a energia potencial
quéntica para diferentes distancias e orientacdes
intermoleculares: ajustar os parametros para
reproduzir a superficie de energia potencial.

18



Interacoes

Ajuste dos parametros usando calculos ab-initio:

]
LN LA A

— » Energia ab-initio
inclui todas as interacdes
(angulos, diedros, cargas,
vdW, etc)

Potential energy (kealimal)

Distancias,

P I P .
0 &0 120 180 240 300 360

con Sta ntes Dihedral angle ideg.)
de forca de
ligacoes, etc. V=S Ki(r— s + 3 Kus(S — Sous)®
bonds uB -
+ Z K:rfﬂ - ﬁ{].ﬁjz + Z
angle dihedrals
2
+ Z Ki(W — o)
impropers

R i 12 R i 6 -
+ Z Ef}.[( : ,r;) _2( : .r_r) ] n 4‘?r‘?}
nonbonded Fij r‘f TLept iy

19



Interacoes

Ou, alternativamente, usando dados experimentais

- o . e
N TN T A T YR I

_E.:IE -hH.I

o b ) (08 0 W IAE IR D] e
124 ¢ ! 20
T T TN T
e S s

sl ima

Foe! : | i

e ! i 1

%u.m- \ i M | 5 A fum

- -\. _n. .. 1 _I 1 I-_ _. 1 i PR - -
! 0 B 13 We e D M O BO 120 18 g 0 :MM.-I
1 [deg] & fdeg]

Lins and Hiinenberger, J. Comp. Chem. 13, 1400, 2005.

V4 v3 2
symmetns streicn gsymmetr c siretch band
X y z
libratiens

Parametros para ligacdes covalentes e
angulos podem ser obtidos a partir de dados
de espectroscopia vibracional.

A parametrizacdo de diedros pode ser validada
comparando as populacdes de conférmeros em
um simulacdo com experimentos de RMN (por exemplo).

20



Interacoes

Ou, alternativamente, usando dados experimentais
Hy, =U, + pV,
H; =U; +pV

AHyo, =Uy, — U +p(V, — V)
Vi <<V, pVy = RT/n
U, : Energia intramolecular - conformacional
U; : Energia potencial média do liquido

1. Simulacao da molécula em fase gasosa; 2. Simulacao do liguido
21



Parametrizacao de uma nova molecula

1. Obter parametros de LJ, ligacdes, angulos por analogia de grupos com OH
estruturas ja parametrizadas. e NH;

2. Geralmente as cargas devem ser recalculadas, usando os protocolos
adequados para os campos de forca em uso.

{

3. Geralmente alguns diedros devem ser reparametrizados.

Muito cuidado com casos especiais!

Ex. Carboidratos: parece facilmente transferivel,
mas nao él

Porential energy (kcalfmal)

Ex. Moléculas inusuais, muito polarizaveis. Muito
carregadas. Liquidos iénicos, etc.

mE PR PR P P
0 60 120 180 240 300 360
Dihedral angle (deg,.)

A gualidade do resultado depende da qualidade da parametrizacao. -



*A Dindmica Molecular

Optical Microscopy
DIC -

S
Continuum
g P i ba: Theories strz-?in
LLS : : b T gradient
. crystal theories
Discrete plasticty continuum
. . v
Dlslocaltlon dislocation
Dynamics phase theory
field
pS Molecular
Dynamics
Monte-Carlo  "Essentially, all models are wrong,
Molecular ”
Quantum Dynamics but some are useful.
fs Mechanics George E. P. Box

DFT




Ensemble

- Ensemble: é a colecao de todos os
estados possiveis de um sistema sao
differences microscopicamente MAS,
tem o mesmo IDENTICO estado
termodinamico (macroscopico)

¢ Cada estado microscopico tem a mesma distribuicdo
de probabilidade.

¢ Funcao distribuicao descreve tudo.




De volta para o futuro ....

Simulacoes moleculares provem um maneira de:
1) Calcular as médias temporais de um observavel

2) Visitar os pontos mais importantes do espaco de

#

Py Conhecendo o espaco de

% fases e as médias
temporais, podemos
conhecer as propriedades
MACROscopicas do

sistema.

%
&,

Fy

Figure 5.1: Motion of a point in a two-dimensional phase space, The diagram only maps
the temporal evolution of two coordinates, r,, (t) and pz, (t), out of the 6 N coordinates,
ra, (t), Tzy (1), o0y oy (), Pay (E), Pas (), «ry Pay (t). The arrows indicate the continuous
increase of time.




Dindamica Molecular

Equacoes de
movimento de

Newton
d’t »
m? =-V.V(L,%....

—_—

Iy

)




Que tipo de informacao podemos obter ?

s(Q)

Intensity (arb. units)

T T
e Thi wrk
— Exp

12 GPa

2 31 4 B8 & 7 -] 5 10
Momentum transfer @ (Ang’)

Propriedades estruturais

(Raio-X e neutron)

PV
.

ab initic

|

I|| This wark

N
M.J”u"lh_,,f L .

M0 400 600 800 60D 1260
Raman Shift (cm™)

Espectroscopia

(Infrared, Raman & NMR)

Absolute

& (eVia

Simulagdes

Atomisticas

issbaric Gibbs Free energy of crystalline and liguid Si.
EE3 T T T T
S
0 T
-H\._ 1565 K

044 |
08 |
Py 150 ,
164 c-5i [RS-MC) ‘\.
204 * -5 (Expt) "-

I-54 (RS-MC)
244 ® |5 [Expt)
28

B 500 1000 1500 000 2500 3000 350

Temperature (K)
Termodinamica

(calorimetria)

w

E gl —®— Cold compression

- O Exp.

£ 5 .
- ' ,f"f
L Ve

g from

€ sl -

3 &

A e

3 =

m

l;l E '1II] 1li !‘tl- ‘.!IE
Pressure (GPa)
PruPri cdades
elasticas
(ondas sismicas)

—B— Cold compression

#— Densified glass

(A7)
5 s

O Exp.
Q A
i s ' ’h
A
= 30| e,
5 Ay
> .

= |

—a&— Quenching from liquid

l.:l 5 1I'.'II 1I5 20 !IE
Prassure (GPa)

Estabilidade de fases

E ]

(Experimentos em altas pressoes




*LAMMPS e outros

LAMMPS Molecular Dynamics Simulator

lamnp: a device that generates light, heat, or therapeutic radiation; something that illumines the mind or soul -- www.dictionary.com

hover to animate -- mput script

physical analog (start at 3:25) & explanation

| Big Picture “ Code “ Documentation “ Results “ Related Tools “ Context “ User Support |
Features ‘ Download Manual ‘ Publications ‘ Pre/Post processing | Authors ‘ Mail list I
.\’on-feamres‘ SourceForge Developer guide ‘ Pictures ‘ Pizza.py Toolkit | Historv ‘ Workshops |
I EA “ Latest features & bug fixes “ Tutorials “ Movies “ Offsite LAMMPS packages & tools “ Funding “ User scripts and HowTos |
Wish list ‘ Unfixed bugs | MD to LAMMPS glossary Benchmarks ‘ Visualization | Open source‘ Contribute to LAMMPS |

‘ Pull requests | Commands ‘ Citing TAMMPS ‘ Related modeling codes | |

LANGMUIR

CHemisTRY

CHEM CHEM

A

A0

Nanoscale [ Nenoscale [ Soft Matter

Maero Lettersy




*Tranquilo...com o basico posso seguir o manual

Vamos ver o que interessa!!!

6

| para
! iniciantes

De acordo com nosso
objetivos.




“Etapas de uma DM

* Gerar configuracdo inicial das moléculas.

* Cdlculo das forcas exercidas sobre cada particula
devido as interacées intermoleculares.

* Movimentacdo das particulas.
* Condicées (Ensembles) e controle da simulacéo.

* Armazenamento das configuracées obtidas
(trajetoria).

* Andlise da trajetéria atémica.



*“Etapas de uma DM

* Gerar configuracdo inicial das moléculas.

Com todo o conhecimento possivel

do sistema, gera-se um arquivo de Tamanho. do sistema.
* Potenciais.

 Posicoes atomicas.
» Descricao das ligacoes

topologia com todas as
informacoes fisicas provenientes
da interacao entre as particulas.

¢

Pode ser uma coisa facil ou




*Arquivo de topologia s pemrm

unidades a

v serem
LAMMPS Description utilizadas

3 atoms Bond Coeffs
2 bonds
1 angles 1 1284.6 1.149000

2 atom types Angle Coeffs

1 bond types

1 angle types 1 147.840 180.00

0.0 4.900 xlo xhi Atoms

0.0 4.900 ylo yhi

0.0 4.900 zlo zhi 1 1 1 0.65120 1.14900 0.00000 0.00000
2 2 2 -0.3256 2.29800 0.00000 0.00000
Masses 3 3 2 -0.3256 0.00000 0.00000 0.00000
1 12.01100 Bonds
2 15.99900
1 1 12
Pair Coeffs 2 1 13
1 5.5899E-002 2.752 Angles
2 0.1599 3.0329

1 1 312



*Arquivo de InPUT

# CO2

units real
atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic
angle_style  harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top
restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic
neighbor 2.0 bin
neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Ja pensar nas
unidades a
serem
utilizadas



*Arquivo de InPUT

#C0O2
units real Unidades no modelo do Lammps
Eto%':]‘c—i;glz f;‘é B  Todo tipo de Atomos

Assumir condicoes periodicas de contorno

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic
angle_style  harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top
restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic
neighbor 2.0 bin
neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5



*Arquivo de InPUT

# CO2

units real
atom_style full
boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic
angle_style  harmonic
kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top
restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin
neigh_modify delay 10
variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Potenciais - intermoleculares e
intramoleculares



*Arquivo de InPUT

# CO2

units real
atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

flistecstyle  harmonic Uma vez assumido as condicées

kspace_style ppPM 0.0001 | ) perlodlc_as d,e contorno, pensar que a
sua caixa € uma parte de um todo

read_data CO2.top macroscépico.

00 CO2.restar Como é definido um volume, as

replicate 6 6 6 particulas nas fronteiras do volume,

devem interagir com seu exterior como

pair_modify mix arithmetic se tivesse uma imagem sua fora da

neighbor 2.0 bin .

neigh_modify delay 10 caixa.

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5



*Arquivo de InPUT

# CO2

units real
atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic
angle_style  harmonic

k tyl 0.0001 : : :
—c PPPM Leitura do arquivo de topologia
read_data CO2.top Gravar arquivo de topologias apos
restart 5000 CO2.restar unidades de tempo: Ex: CO2.restar.5000

——>

replicate 6 6 6

Com a leitura do arquivo de topologia,

pair_modify mix arithmetic vocé pode aumentar o sistema
neighbor 2.0 bin replicando nas direcées xyz
neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5



*Arquivo de InPUT

# CO2

units real
atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic
angle_style  harmonic
kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top
restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic
neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

——>

Interacao entre as particulas

envolvendo um acoplamento aritmético

Lista de correcao - vizinhos

Verificacao da lista de vizinhos apos
uma unidade de tempo.



*Arquivo de InPUT

# CO2

units real
atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic
angle_style  harmonic
kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top
restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin
neigh_modify delay 10
variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

=

Comando variable - pode-se definir

equacoes a serem calculadas durante as

simulacoes - Ex: densidade do CO2



*Arquivo de InPUT

# CO2

units real
atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic
angle_style  harmonic
kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top
restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin
neigh_modify delay 10
variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

=)

Intervalo de tempo para cada calculo
de integracao por parte do programa,
respeitando a unidade utilizada.



*Arquivo de InPUT

thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000 ‘

velocity all create 300 4928459 dist gaussian Dados a serem gravados em um
| arquivo de saida assumindo
fix 1all nve intervalos de tempo no tempo

total de simulacao - Ex: a cada 100
unidades de tempo grava-se 0s

run 20000 parametros solicitados no

thermo_style.

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z



*Arquivo de InPUT

thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000 Minimizacao dos parametros de
. . _ — energia do sistema e determinacao
velocity all create 300 4928459 dist gaussian de uma velocidade inicial para
o 1 all nve cada particula atraves da
distribuicao de Boltzmann, em
dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z termos de temperatura.

run 20000



*Arquivo de InPUT

thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000

velocity all create 300 4928459 dist gaussian

Fixar um ensemble para o sistema
fix 1 all nve ' - Ex: NVE

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000



*Arquivo de InPUT

thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000
velocity all create 300 4928459 dist gaussian

fix 1 all nve

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000 \

Arquivo com as trajetorias
cartesianas utilizadas para
visualizacao do sistema.



*Arquivo de InPUT

thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000
velocity all create 300 4928459 dist gaussian
fix 1 all nve

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000 \

Tempo total de simulacao.



*Arquivo de saida

Step Temp TotEng PotEng KinEng E_bond E_angle Press Volume v_dens

2
100
200
300
400
500
600
700
800
900
1000
1100
1200
1300
1400
1500
1600
1700
1800
1900
2000
2100
2200
2300
2400

300
364.32784
541.11842
600.94232
590.82721
559.1327
600.67084
649.39398
607.84795
603.2007
640.42334
602.95379
604.98176
626.53188
633.74082
604.19653
617.04271
609.43672
567.85993
575.84347
637.5378
632.25545
618.19261
665.83843
645.5099

1099.9287 521.35351

578.57523

19.546266

1105.3075 402.67064 702.63687 43.884595

1106.9155
1106.3617
1106.426
1106.9748
1106.6317
1106.1833
1106.1146
1105.8544
1105.6592
1106.065
1105.9253
1105.6933
1105.8899
1106.5068
1106.5035
1106.4883
1106.7618
1106.5227
1105.9573
1105.8235
1105.5832
1105.6547
1105.5435

63.323141
-52.606092

-33.033933

28.64037
-51.812499
-146.22764
-66.171269

-57.468928

-129.45112
-56.782081
-60.832915
-102.62609
-116.33258
-58.737064
-83.515249
-68.861624
11.596171
-4.0398223
-123.58798
-113.53426
-86.653223
-178.47067
-139.37665

1043.5924
1158.9678
1139.46
1078.3344
1158.4442
1252.4109
1172.2859
1163.3233
1235.1103
1162.8471
1166.7582
1208.3194
1222.2225
1165.2438
1190.0188
1175.35
1095.1656
1110.5626
1229.5453
1219.3578
1192.2364
1284.1254
1244.9201

79.671446
115.06944

125.84383

109.67254
75.941437
45.251918
31.775719
37.747321
52.409176
64.520977
65.156266
55.55901
47.704278
53.771152
75.132872
103.38225
116.67
108.36885
79.066906
39.927938
14.033739
11.380303
32.13201

0 14160.182 25412.184

48.543904 9475.9097 25412.184
129.28817 25.153675 25412.184
43.447013 289.61082 25412.184

18.26945

1370.2393 25412.184

119.39529 480.11513 25412.184

76.436475
6.8880839
93.563937
104.07287
14.031207
65.384904
116.94787
34.183434
38.249437
113.53774
64.307941
21.651168

96.049344

90.751321
21.282744
71.736026
105.66463
36.534567

1133.6214
2030.7006
1494.3472
1391.5938
2353.6641
2047.3738
600.55422
2217.4731
2188.0105
1220.889
1937.1621
2786.8554

2080.7581

2106.9832
2424.2602

2218.4966
2232.0267
2479.6211

25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184

25412.184

25412.184
25412.184
25412.184
25412.184
25412.184

48.619126 2379.5617 25412.184

1.8635093

1.8635093
1.8635093
1.8635093

1.8635093

1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093
1.8635093



*A partir seguir o
roteiro e as
explicacdes do
professor



