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Resumo

O hidrogénio liguido no nucleo de grandes planetas e
estrelas ands marrons sofre uma transicao de fase para
um estado metélico condutor. A pesquisa sobre essa
transicdo enfrenta desafios experimentais devido as
condigBes extremas necessarias e a dificuldade de
confinar o hidrogénio para medi¢cBes. Simulagbes
computacionais tém sido fundamentais para entender o
as fases do hidrogénio.

Introducao

O hidrogénio  metédlico pode revolucionar a
superconducdo a temperatura ambiente. A transicdo
liquido-liquido (LLT) é crucial para simular a estrutura e
evolucdo de planetas gigantes como Jupiter, que
apresentam uma mudanca abrupta de densidade entre
um manto metalico interno e outro isolante externo.
Devido a grandes dificuldades experimentais, utilizam-se
diversas teorias da estrutura eletrdnica, desde métodos
de Monte Carlo Quéntico e a conhecida aproximagédo da
Teoria do Funcional da Densidade até métodos de
dindmica molecular classica, apresentada neste trabalho.

Materiais e Métodos

Foram feitos estudos por revisdes bibliogréaficas, através
de sites como The Harvard Gazette, New Scientist e
Prisma - A Luz da Fisica: os planetas do sistema solar e
a utilizacdo do programa de simulacdo computacional
LAMMPS.

Resultados e Discussao

Resumidamente, através de simulagdes, obtivemos os
resultados do gas hidrogénio em pressfes diversas,
obtendo uma fase sdélida e uma estrutura cristalina,
conforme vista na figura 1. Nota-se que as variacdes de
pressdes da ordem de 1 atm até 50000 atm, provocam
alteracOes estruturais profundas no comportamento das
moléculas de hidrogénio, passado de uma fase gasosa
até atingir uma fase cristalina. Na figura 2, quantificamos
as propriedades estruturais para as moléculas de
hidrogénio através da distribuicéo radial de pares, g(r). E
através da forma destas curvas que podemos estimar as
diferentes fases do hidrogénio. Nas fases cristalinas, a
g(r) se apresenta com diversos picos engquanto nas
gasosas, apenas um pico caracteristico é observado.
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Figura 1. Hidrogénio molecular em diferentes pressées.
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Figura 2. Gréafico g(r) da distribuicéo radial de pares.
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Conclusao

Foi possivel obtermos as propriedades estruturais para as
moléculas de hidrogénio através das medidas da g(r), via
simulagfes de dindmica molecular classicas. Tais
resultados sdo comparaveis aos experimentais
disponiveis até 0 momento.
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