Visualizaggo 3D e Interactiva da Dindmica Molecular da Agua http://nautilus.fis.uc.pt/Read_c/RV/virtual _water/articles/art6/art6.htmi

A Investigacao no Ensino Superior Politécnico

19-20 de Maio de 1999, Santarém

VISUALIZACAO TRIDIMENSIONAL E INTERACTIVA

DA DINAMICA MOLECULAR DA AGUA

Jorge Alberto Fonseca Trindade
Escola Superior de Tecnologia e Gestao
Instituto Politécnico da Guarda

Guarda

jtrindade @ipg.pt

Carlos Fiolhais
Departamento de Fisica da Universidade .de Coimbra e
Centro de Fisica Computacional

Coimbra

tcarlos @fteor5.fis.uc.pt

Resumo

E cada vez mais frequente o recurso as capacidades gréficas tridimensionais dos
computadores para visualizar e interpretar informagéo complexa, quer na investigagao
cientifica quer no ensino das ciéncias (por exemplo, para ajudar a formar modelos
conceptuais correctos).
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O Instituto Politécnico da Guarda esta a desenvolver, em colaboragdo com o Departamento
de Fisica da Universidade de Coimbra, o Exploratério Infante D. Henrique e o Centro de
Computacgéao Gréfica, também em Coimbra, um ambiente virtual sobre a agua.

Uma parte importante desse ambiente é a dindmica molecular (classica) das fases gasosa e
liquida da agua. As moléculas movem-se de acordo com condigdes iniciais que se podem
escolher liviemente e com forcas baseadas no potencial de Lennard-Jones. Trata-se de
uma visao simplificada da realidade pois simulagdes mais realistas tém de ser feitas com
base na mecénica quéntica, sendo as for¢gas mais complicadas. No entanto, o0 nosso
trabalho, que pode ser explorado usando capacete para visdao imersiva e luva de dados, tem
interesse pedagdgico para o ensino secundario e primeiros anos do ensino superior.

A importancia do estudo da agua

A agua é uma substancia quimicamente simples mas fisicamente bastante complexa.
Trata-se, segundo Gillan [Gil97], de um dos liquidos mais dificeis de compreender. De facto,
possui algumas propriedades invulgares que o distinguem de um qualquer outro liquido
(e.g., maior densidade na fase liquida do que na sélida - por isso é que o gelo flutua).

O estudo fisico-quimico da agua realizado por numerosos investigadores ([JCM82], [Spr91],
[0ja92], [LSP93], [Oja94], [Gil97], [Ham97], entre outros) conduziu a descoberta de novas
propriedades da agua, incluindo novas fases do gelo [LVL92], [LFK98].

O estudo da agua é importante em areas como a nucleagdo em fase gasosa, fendmenos de
catélise, a fisica e quimica da atmosfera [BB75] e o comportamento de solugbes aquosas
em Biologia e Quimica. E necessario, em qualquer um dos casos, que o comportamento da
agua seja bem compreendido ao nivel molecular. Simulagées moleculares, mais simples ou
mais sofisticadas, sdo essenciais nessa compreensao.

Podem ser consultadas varias paginas na Internet sobre a agua contendo desde informagéo
de caracter geral, com inegavel interesse pedagdgico [Mir], até informagédo mais especifica,
como a modelagao da agua pura baseada em potenciais ab initio ou em potenciais efectivos
[Ciw], [Cor], [Nyu].

Meios graficos computacionais

A utilizacdo complexa de graficos tridimensionais para visualizar e interpretar informacéao
tem vindo a crescer na investigagdo e no ensino das ciéncias. Em particular, este recurso é
importante em dominios onde a interpretagéo de informagao é mais exigente tal como na
modelagdo molecular.

Os motivos de tal interesse s&o claros: quer na investigacao cientifica quer no ensino, é
mais facil compreender certos conceitos a partir de modelos tridimensionais do que a partir
da leitura de nimeros ou férmulas. No ensino, a utilidade de métodos graficos, em particular

os imersivos, é cada vez mais reconhecida na formagédo modelos conceptuais correctos
[TFO6].
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Assim, é possivel juntar uma simulag@o molecular da dgua com a respectiva visualizagao
tridimensional e interactiva, com grandes possibilidades de exploragao. Poder-se-ao, por

exemplo, assistir a mudangas de fase de liquido para gas ou sélido, ou mesmo alterar a
estrutura do gelo.

O Instituto Politécnico da Guarda esta a desenvolver, em colaboragdo com o Departamento
de Fisica da Universidade de Coimbra, o Exploratério Infante D. Henrique e o Centro de
Computacgao Grafica, também em Coimbra, um ambiente virtual sobre a agua. Durante a
simulagédo, por exemplo da fase gasosa, as acgdes provenientes do utilizador, através dos
dispositivos de entrada/saida, sdo submetidas ao programa, devendo ser interpretadas em
tempo real para minimizar o tempo de resposta (laténcia). O ambiente virtual desenvolvido
é, portanto, visto em tempo real. A Figura 1 mostra o ciclo de simulagéo do sistema de
desenvolvimento WorldToolKit (da Sense8), e que esta a ser utilizado no desenvolvimento
do software. As forgcas e condigbes iniciais das moléculas séo utilizadas para actualizar a
sua posigao e velocidade de acordo com as leis da dindmica classica. A visualizagédo
acompanha os passos dessa dinamica.
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Figura 1: Ciclo de Simulagao do WorldToolkit

Simulagédo da dinamica classica

No caso em estudo, os efeitos quéanticos na dindmica das moléculas sao tdo pequenos que
a dindmica baseada nas leis de Newton se revela suficientemente realista. As equagdes de
Newton sao resolvidas para cada uma das moléculas da amostra, a partir de posigdes e
velocidades iniciais e do conhecimento da forga que actua em cada molécula num
determinado instante. Calculam-se assim as posi¢oes e velocidades de cada molécula ao
fim de intervalos de tempo sucessivos, ou seja, obtém-se a evolugao temporal do sistema.
Considerando um grande numero de condigdes iniciais, podem efectuar-se médias
estatisticas.

Vejamos em pormenor qual é o algoritmo que preside a dindmica. Consideramos moléculas
de agua esfericamente simétricas e quimicamente inertes. Supde-se que a energia potencial
total é a soma das interacgdes entre pares de particulas:

x-1 2

=22

iml jmi+l (1)
em que u(r”‘) apenas depende da distancia 'V entra as particulas i e j.

Frequentemente, basta escolher uma forma simples de u(r) . As suas caracteristicas mais

importantes sao a forte repulsédo para pequenos valores de re a fraca atrac¢ao para valores
grandes de r.
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Uma das formas mais comuns de ¥¢7 é o potencial de Lennard-Jones:

u(r) = 4‘{(13“ - (—ff)ﬁ]
r r (2)

onde ‘mede a profundidade do potencial e “é o didametro molecular (Figura 2). O termo
-6 . —~ P

I~ caracteriza a atracg¢ao de longo alcance entre duas moléculas, enquanto o termo
~12 . ~

I " caracteriza a repulséo de curto alcance.

Os parametros deste potencial para a 4gua sdo 4= 1.031 kJ/mol e ¥=3.41 A [Mir].

Figura 2: Potencial de Lennard-Jones

As forgcas que actuam em cada par de moléculas podem ser assim obtidas:

r r r

12 6
By = uiy =2 4 2[_] [__] 7
@®)

com 7 o versor na direcgdo da linha entre as duas moléculas e apontando de uma molécula
para a outra.

As configuragdes do sistema ao fim de incrementos de tempo sucessivos £ sdo calculadas
a partir das equagdes de Newton para cada molécula de massa m:

2
m %;i = -ﬁ’i Zu ("z'i)
t j (4)

Existem varios métodos numéricos para resolver as equagdes (4). Um dos mais simples e
fiaveis é o método de Verlet [Ver67]:

x; (¢ + A) = 2x, () - x, (¢ - AxF) +M&’ + 0 )
" (5)
e ___xi(z+&t)—xi(£~&)+0&3
V(&) SAs ( )(6)
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em que ) designa os termos de ordem superior. O valor de

é dado por:

x; (¢ — &) =x, () —v,; @)t + 0(as) (7)

O incremento de tempo £ deve ser suficientemente pequeno de modo a obter conservagéo
da energia total.

Visualizacao grafica

Na Figura 3 esta representada uma imagem da dindmica da fase gasosa e o respectivo
equipamento utilizado. O capacete permite uma visualizagao imersiva do cenario. Este é
modificado sempre que o utilizador executa movimentos com a cabega, gragas a um sensor
de posicdo. Com a luva, o utilizador pode interagir com as moléculas, agarrando-as ou pode
elevar o valor médio da velocidade (temperatura). O impacto pedagégico deste tipo de
ferramentas para o ensino secundario e superior esta a ser investigado.

‘. e ——

Figura 3: Cendrio da dinamica molecular da agua
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. Computagao Grafica, todas as facilidades concedidas.
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