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1. INTRODUGAO.

Um grande desafio na area da matéria condensada é a caracterizagdo de
materiais polimorficos, especialmente em materiais com polimorfismo liquido.
Dentre as substéncias que possuem esta propriedade destaca-se a agua. A
transicdo de fase liquido-liquido (LLFT) ocorre na regiao liquida super-resfriada
da agua, terminando em um ponto critico liquido-liquido (LLCP) (BORDIN;
KROTT (2023)). Este ponto critico (ainda ndao obtido experimentalmente) é a
hipétese mais aceita atualmente para a origem das mais de 72 diferentes
anomalias da agua (BARBOSA, 2015). Ainda, transi¢cdes liquido-liquido nao
acontecem somente na agua. Diversos estudos recentes tem relacionado a LLFT
com diversas doencgas neuroldgicas, cancer e mesmo COVID19 (TONG; TANG;
XU; WANG; ZHAO; YU; SHI, 2022).

A forma de -caracterizacdo que propomos neste trabalho é modelar
computacionalmente um liquido simples capaz de reproduzir as anomalias e o
LLCP da agua. A ideia é criar um ambiente virtual que consiga contemplar as
interacdes fisicas conhecidas da agua entre uma quantidade consideravel de
particulas, para entdo, realizar o pds-processamento dos dados obtidos e os
analisar, para enfim determinar se podemos identificar a transicdo de fase
liquido-liquido e o ponto critico LLCP.

Apos a conclusao da etapa de pos processamento de dados, pretende-se
expandir o trabalho, criando uma rede neural que seja capaz de identificar de
forma autébnoma transi¢des liquido-liquido e o ponto critico LLCP.

2. METODOLOGIA

Para descrever um fluido semelhante a agua optamos pela utilizagdo do
poténcial CSW, proposto por FRANZESE, 2007.

U —(r=R,)? a 24
CS(.\_ R 20,2 a
U (r)——1+eA(r_RR) U,e +UA(r) :

Com os parametros U,/U,=2 , R,/a=1,6 , R,/a=2 , (8,/a)’=0.1 e
A=15 . Esse poténcial descreve um nucleo duro de didmetro (a) com

caracteristica repulsiva. E uma casca mole de didametro (2a) de caracteristica
atrativa para particulas proximas.
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Figura 1 — Comparacgao entre o poténcial CSW e o LJ.

Na linha vermelha, que descreve o poténcial CSW, podemos ver que o
poténcial atrativo do nucleo duro e o repulsivo da casca mole criam uma
competicdo entre duas conformacdes entre particulas, conforme se aproximam ou
se distanciam umas das outras. Acredita-se que essas interagcbes podem ser a
origem de anomalias da agua, conforme sugerido por MARQUES; HERNANDES;
BORDIN (2021).

O software LAMMPS foi utilizado para elaboragdo da modelagem
computacional do sistema, que além de utilizar o poténcial CSW, considerou
inicialmente 7000 particulas, com o sistema de unidades reduzidas LJ em uma
caixa cubica. A caixa no instante inicial possuia lados iguais de tamanho

L=L,=L,=30 e temperatura T=0,58 . Apo6s 500 mil passos de simuagéo,
adicionamos 3000 particulas ao sistema e a caixa foi extendida no eixozem L,=50,
de maneira a evitar o congelamento das particulas e forgar a coexisténcia liquido-liquida
no sistema (REGY, et al 2020).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Até o momento, obtivemos perfis de densidade ao longo da dire¢do z de
algumas simulacdes testes. Alguns dos graficos destes sistemas indicam a
presencga da coexisténcia liquido-liquido, conforme a figura abaixo.
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Figura 2 - Perfis de densidade de um sistema teste com coexisténcia liquido-
liquido.
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Figura 3 - Perfis de densidade de um sistema teste soélido-liquido.
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Figura 4 - Perfis de densidade de um sistema teste inconclusivo.

O proximo passo € analisar os sistemas que apresentaram a coexisténcia
liquido-liquido mais detalhadamente, e entender uma forma simples de
caracterizagao para entao, se possivel criar uma rede neural capaz de identificar
a LLFT de qualquer sistema semelhante.
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4. CONCLUSOES

Neste trabalho pretendemos demonstrar a importancia da investigagdo do
fendbmeno de coexisténcia liquido-liquido, que além de ser uma das possiveis
causas da grande quantidade de anomalias da agua, também pode estar
associado ao surgimento de doencas degenerativas e cancer. Nossa
compreensao sobre o assunto pode ser essencial para o desenvolvimento de
farmacos mais eficazes e apropriados para esse tipo de situagao.

Apds a conclusdo da etapa de pds-processamento, temos o objetivo de
realizar entdo o treinamento de uma rede neural. Acreditamos que a aplicacéo
das redes neurais para essa abordagem de categorizagcdo e identificagdo da
coexisténcia liquido-liquido possa economizar muito tempo da etapa de pds
processamento e também reduzir consideravelmente o custo computacional,
agilizando o processo e nos permitindo trabalhar com uma quantidade
significativamente maior de dados ou sistemas.
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