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1. O que é Agua Virtual?

Agua Virtual ¢ um programa de realidade virtual do tipo “janela para o mundo”
(Window on World), de acordo com a classificagdo de sistemas de realidade virtual. Trata-se
de um ambiente virtual para o estudo da Fisica e da Quimica, que abrange conceitos sobre
fases, transicdes de fase, orbitais atdmicas do hidrogénio e orbitais moleculares, reunidos a
proposito da agua. Neste software os cenarios sdo visualizados num ecrd de computador,
podendo ou ndo existir estereoscopia. Neste ultimo caso, recorre-se a utilizacdo de 6culos
especiais (ligados a placa grafica do computador) que, em conjunto com o ecrd de
computador, permitem dar o efeito de relevo, isto €, a sensagdo que os objectos do cendrio
virtual ficam a pairar a frente do utilizador, no espaco entre ele ¢ o ecrd. A interac¢do do
utilizador com o programa ¢ feita de modo convencional com o rato.

O ambiente virtual € constituido por trés cenarios, de acordo com o organigrama

apresentado na Figura 1.
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Figura 1: Organigrama do programa Agua Virtual.




Os cenarios que constituem o programa Agua Virtual sio:

e “Boas Vindas”. E o primeiro ambiente que aparece ¢ a sua finalidade consiste

em familiarizar o utente com o modo de navegagao.

e Dinamica molecular. Neste cenario estudam-se as fases sélida, liquida e gasosa
da 4gua e das transi¢des de fase. E também possivel, na fase liquida, analisar a
estrutura de alguns agregados moleculares (dimero, trimero e hexamero) e, na
fase solida, estudar, para além da estrutura normal do gelo, a estrutura do gelo

XII.

e Orbitais. E um cenario para estudar orbitais moleculares da 4gua e orbitais

atomicas do hidrogénio.

A Tabela 1 sintetiza as caracteristicas dos varios cenarios de Agua Virtual no que

respeita a visualizacdo tridimensional dos modelos e de animagdes, a possibilidade de

exploragdo do cendrio e escolha do referencial, e ainda a formagdo ou separacao de moléculas

de 4gua.
Tabela 1: Caracteristicas dos cenarios de Agua Virtual.
Transi¢Oes de Fase Fases
Caracteristicas Gasosa Liquida _ _ Orbitais
do cenario 0 1 Gasosa | Liquida | Sélida
Liquida Soélida
Modelos v v v v v v
tridimensionais
Navegacao v v v v v
pelo cendrio
Animagdes:
Dinamica v v v v
molecular
Formacao ou
quebra de v v
ligacdes

2.  Caracterizacdo do cenério de “Boas Vindas”

O objectivo deste cenario ¢ ambientar o utilizador na navegagcdo no espago

tridimensional, usando o rato, e familiariza-lo com a utilizagdo dos 6culos estereoscopicos.

Trata-se de um cendrio constituido por um amplo espago verde que envolve uma casa

(Figura 2a). No interior da casa, para além de alguma informacdo sobre a dgua (estrutura e




densidade total) em imagens colocadas nas paredes (Figura 2b), sdo também apresentados, em
cima de uma mesa e no centro da casa, trés caixas cujas faces representam
macroscopicamente cada uma das fases da dgua (Figura 2c).

E através daquelas caixas de d4gua que ¢ feita a passagem para o cenario de dinimica
molecular. Assim, ao aproximar-se suficientemente do cubo que, por exemplo, mostra a fase

gasosa, o utilizador ¢ transportado para a dindmica molecular nessa fase.

¢)

Figura 2: Cenario de “Boas Vindas”: a) Perspectiva exterior a casa mostrando um amplo
espaco verde; b) Varias representacdes da molécula de agua nas paredes da casa; ¢) Interior da
casa mostrando as caixas contendo agua nas trés fases: sélida (cubo da esquerda), liquida (cubo
ao centro) e gasosa (cubo da direita). A visualizacdo microscépica daquelas fases faz-se por
aproximacao a cada um dos cubos.




3. Caracterizacao do cenario de dindAmica molecular

O cenario da dindmica molecular contempla o estudo da geometria das moléculas de
agua, da dindmica molecular das fases gasosa e liquida, a fase solida e as transi¢des de fase.
Em qualquer caso, ¢ possivel navegar pelo cenario e visualizar o conteudo da caixa a partir de

qualquer referencial.

3.1 Fases gasosa e liquida e transicoes de fase
Variando as condigdes de pressdo e/ou temperatura no interior do cubo vé-se ao

comportamento dindmico da dgua nas varias fases e transi¢cdes de fase (Figura 3).
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Figura 3: Diagrama de fases da 4gua. Cada linha a cheio que separa duas fases representa as
condicOes de pressdo e temperatura as quais as duas fases podem coexistir em equilibrio. O
ponto no qual as trés fases podem existir em equilibrio (0,006 atm e 0,01 °C) chama-se ponto
triplo.

Para as fases gasosa (Figura 4a) e liquida (Figura 4b) surgem animagdes

tridimensionais da dindmica molecular, correspondentes a condi¢des de pressdo e de

temperatura daquelas fases. As transicdes de fase obtém-se por mudanca da pressdo e/ou




temperatura. Em qualquer uma das transi¢des € possivel observar a formacao ou dissociagao

de ligagdes por pontes de hidrogénio entre moléculas de agua (Figura 5).
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Figura 4: Fases da agua: a) Fase gasosa a temperatura de 100 °C: ha movimento desorganizado
das moléculas com grande mobilidade; b) Fase liquida obtida por diminuicdo da temperatura:
formam-se ligacdes, ha menor mobilidade das moléculas e a densidade aumenta.
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Figura 5: Transi¢des de fase por variacao de temperatura a pressao constante: a) Transi¢ao gas
— liquido: os fenémenos mais importantes sdo a diminuicdo da mobilidade das moléculas, a
formacéo de ligagcOes intermoleculares por pontes de hidrogénio, o aumento da densidade e o
agrupamento de moléculas; b) Transicdo liquido — sélido: agora ha perda de mobilidade dos
agregados moleculares e formacéo de novas ligacfes de modo a emergir a estrutura do gelo.




3.2 Simulacéo da dindmica molecular

A simula¢do da dindmica da agua baseia-se no método da Dindmica Molecular. Esta
consiste na resolugdo no computador das equacdes de Newton para cada uma das moléculas
de um sistema, a partir das posicdes e das velocidades iniciais de todas as moléculas e da
forca que actua em cada molécula num determinado instante. Para simplificar os célculos

consideraram-se as moléculas de dgua esfericamente simétricas e quimicamente inertes.

3.3 Agregados moleculares
Os agregados moleculares da dgua (conjuntos de moléculas) integram a agua na fase
liquida. No programa Agua Virtual é possivel, na fase liquida, ver e estudar em separado
alguns agregados moleculares da d4gua como o dimero (Figura 6a), o trimero (Figura 6b) e o
hexamero (Figura 6¢). Note-se que estes agregados sdo apenas alguns exemplos da enorme

variedade de configuragdes que podem existir entre uma molécula de agua e o gelo.

3.4 Fase solida
No programa Agua Virtual, no cenario da fase solida (Figura 7), para além do estudo da
estrutura hexagonal do gelo normal (Ih) (Figura 8a) ¢ possivel analisar uma estrutura de gelo
menos comum, o gelo XII (Figura 8b), que foi descoberto no espaco de fase do gelo V (trata-

se uma estrutura metaestavel).
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Figura 6: Agregados moleculares da 4gua: a) dimero (H,0),; b) trimero (H,O); e c) hexamero
(H,0)e, com a forma de um anel. Os modelos representados ndo estdo a escala ndo havendo, por
isso, preocupacao de rigor nas distancias intra e intermoleculares.




Figura 7: Fase sélida: estrutura compacta em larga escala em que ha quase auséncia de
movimentos moleculares translacionais e rotacionais.
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Figura 8: Estruturas de gelo: a) gelo normal (Ih) e b) gelo XII, que existe numa estrutura
tetragonal que se obtém na faixa de pressdes de 0,2 GPa a 0,6 GPa e na gama de temperaturas
de —100 °C a 0 °C. Os modelos representados ndo estdo a escala, ndo havendo preocupacgao de

rigor nas distancias intra e intermoleculares.




O gelo XII, dificil de obter em laboratério, existe num tipo de estrutura em forma de

hélice (com ligagcdes por pontes de hidrogénio desordenadas) e que ndo se encontra em

equilibrio com a agua liquida.

4.  Caracterizacdo do cenario de orbitais
Neste cendrio ¢ possivel visualizar as orbitais atomicas do hidrogénio e orbitais

moleculares de valéncia da 4gua assim como a densidade electronica total da molécula de

agua.

4.1 Orbitais atomicas
A Figura 9 mostra algumas superficies de isoprobabilidade para as orbitais do atomo
de hidrogénio (3px e 3dx). Nesta representagdo perde-se a variacdo da densidade electronica

dentro da superficie de isoprobabilidade. Mas as caracteristicas mais importantes das orbitais

atomicas sdo as suas formas e tamanhos relativos, que sdo representadas adequadamente pelas

superficies de probabilidade.

orbitais atémicas
do hidrogénio

b)

Figura 9: Representacdo de algumas orbitais do hidrogénio no programa Agua Virtual: a)
orbital 1s; b) orbital 3p, orientada segundo o eixo dos x e com um corte no plano xy; ¢) orbital
3d,y, orientada segundo o eixo dos z.
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4.2 Orbitais moleculares

Neste cendrio podem ser visualizadas varias orbitais moleculares da agua e vérias
configuragdes da densidade electronica total da molécula de agua.

A Figura 10 representa uma das orbitais moleculares da 4gua enquanto a Figura 11
apresenta algumas configuragdes da densidade total da molécula de 4gua para diferentes

valores de contorno.

orbiran moleculares

Figura 10: A segunda orbital molecular ocupada de maior energia (, ) da molécula de &gua no
programa Agua Virtual.

orbitals moleculares da dgua

orbitaly moleculares da dgua

b)

Figura 1: Representacdo da densidade total da molécula de dgua para diferentes valores das
linhas de contorno: a) visualizacdo em corte mostrando as posi¢Oes relativas dos nudcleos de
oxigénio (a vermelho) e dos nucleos de hidrogénio (cinzento); b) densidade total para valores de
contorno mais baixos.
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Requisitos Minimos

Processador Pentium II

256 MB RAM

Placa Grafica com acelera¢ao 3D

CD-ROM

Sistema Operativo Microsoft Windows NT 4.0 / 2000 / XP

5. Execucéo do programa

O programa tanto pode ser executado a partir do CD como do disco do computador.
Neste ultimo caso ¢ necessario copiar o conteudo do CD para uma pasta, com um
nome a escolha, para o disco do computador.

Em qualquer dos casos os procedimentos a seguir sao:

1.  Execute o ficheiro “data antiga”.

2. Execute o programa “Agua Virtual” situado na pasta [programa].

3. Quando terminar a execucdo do programa execute o ficheiro “data actual”.

6. Comandos de utilizacéo

Teclas
e ESC - Sair do programa

Rato

Movimentos

Aproximar - clicar com o botdo esquerdo na parte superior do ecrd;

Afastar - clicar com o botdo esquerdo na parte inferior do ecr;

Direita - clicar com o botdo direito na parte direita do ecr;

Esquerda - clicar com o botdo direito na parte esquerda do ecrd;

Cima - clicar com o botdo direito na parte superior do ecr;

Baixo - clicar com o botdo direito na parte inferior do ecra;

Rotacoes

Direita - clicar com o botdo esquerdo na parte direita do ecr;

Esquerda - clicar com o botdo esquerdo na parte esquerda do ecra;

Cima - clicar com os botdes direito e esquerdo na parte superior do ecra;
Baixo - clicar com os botdes direito e esquerdo na parte inferior do ecr;
Sentido dos
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ponteiros do reldégio - clicar com os botdes direito e esquerdo na parte direita do ecrd;
Sentido contrario aos
ponteiros do reldégio - clicar com os botdes direito e esquerdo na parte esquerda do ecra;

e Para activar os menus clicar com o botao esquerdo sobre 0os mesmos

7. Utilizacao do programa

No cenario de “Boas Vindas” pode passar-se para o cenario da Dinamica Molecular
entrando num dos cubos que se encontram em cima da mesa. O da esquerda indica o estado
solido, o do meio o estado liquido e o da direita o estado gasoso.

No cendrio da Dindmica Molecular ¢ possivel mover a caixa. Com a caixa podemos
fazer trés movimentos:

e aproximar / afastar;
e subir/ descer;
e rodar para a esquerda / direita.

Em todos os cenarios (a excepcao do de “Boas Vindas™), podemos executar quatro tipos
de operagdes:

e aproximar / afastar;
e rodar para a esquerda / direita;
e rodar para cima / baixo;

e rodar no sentido dos ponteiros do relogio e no sentido contrario.
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