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Density Functional Theory (DFT) Clássico
O grand potencial            é um funcional da densidade local de 
partículas 

A distribuição de densidade no equilíbrio termodinâmico é dada 
pelo extremo do grand potencial:

Funcional de energia livre

Evans, R. (2009). Lectures at 3rd Warsaw School of Statistical Physics.
Evans, R., Oettel, M., Roth, R., & Kahl, G. (2016). Journal of Physics: Condensed Matter, 28(24), 240401.
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Teorias de Perturbação

Expansão de Taylor no 
parâmetro de acoplamento: 

S. Zhou, Physical Review E 74, 031119 (2006).
S. Zhou, The Journal of Chemical Physics 125, 144518 (2006).

Barker-Henderson PT

J. A. Barker and D. Henderson, The Journal of Chemical Physics 47, 2856–2861 (1967).
J. A. Barker and D. Henderson, The Journal of Chemical Physics 47, 4714–4721 (1967).

Coupling Parameter Expansion PT
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Funcional para Esferas Rígidas

Densidades ponderadas

Distribuições peso

Roth, R. (2010). Journal of Physics: Condensed Matter, 22(6), 063102.
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Modified Mean-Field Theory

Diferentes sabores de DFT
Modified Weigthed approximation
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Self-consistent DFT
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Fluido de Poço Quadrado

SCPT

BH
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Fluido de Yukawa

SCPT

BH
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Fluido próximo à Parede



10

Fluido próximo à Parede
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Função de Distribuição Radial 

Square-Well Yukawa



12

Tensão Interfacial

Square-Well

Yukawa
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Submetido para Fluid Phase Equilibria



Pararemos por aqui?
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Termo de correlação

Termo de correlação baseado em FMT

Motivação:

Rosenfeld, Y. (1989). Physical Review Letters, 63(9), 980–983.
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Termo de correção baseado em FMT
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DFT para SAXS/SANS de Proteínas

Potencial de interação entre proteínas:

Intensidade de raio-X espalhado

com

Função de correlação direta
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Futuros trabalhos ou em andamento

● SCPT para fluidos com soft-core

● SCPT para eletrólitos

● SCPT com renormalização 

● DFT com correlação para misturas de SW

● DFT com correlação para PC-SAFT

● DFT com correlação para dados de interação de 

proteínas
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21Fonte: https://g1.globo.com

Fonte: Prof. Marta Castilho (UFRJ)
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Fechar a UFRJ, significa:
● Fechar 9 hospitais universitários e 

unidades de saúde 
● Fechar 13 museus, 
● Mais de 1.450 laboratórios
● 45 bibliotecas 
● Mais de 500 cursos de graduação, EAD, 

PG Stricto e Lato Sensu
● Parque Tecnológico com startups
● Pesquisa de duas Vacinas Nacionais.

#EuDefendoAUFRJ

#somostodosU
FRJ 
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