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DENSITY FUNCTIONAL THEORY (DFT) CLASSICO
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Funcional de energia livre

Flp(r)] = Fialp(r)] + Fexclp(T)]

Evans, R. (2009). Lectures at 3rd Warsaw School of Statistical Physics. x/o1
Evans, R., Oettel, M., Roth, R., & Kahl, G. (2016). Journal of Physics: Condensed Matter, 28(24), 240401.




TEORIAS DE PERTURBACAO
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FUNCIONAL PARA ESFERAS RIGIDAS
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DIFERENTES SABORES DE DF'T

Modified Weigthed approximation
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SELF-CONSISTENT DFT
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FLUIDO PROXIMO A PAREDE
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FLUIDO PROXIMO A PAREDE

10



FUNCAO DE DISTRIBUICAO RADIAL

4

Ao = 1.5
;IiJBT/E =:1.0

= kgT/e =1.0

1.0 1.5 2.0 o 3.0

11



TENSAO INTERFACIAL
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Submetido para Fluid Phase Equilibria

A self-consistent perturbative density functional theory for hard-core fluids

A self-consistent perturbative density functional theory for hard-core
fluids: phase diagrams, structural and interfacial properties

Elvis do A. Soares,® Amaro G. Barreto Jr.,! and Frederico W. Tavares® 2!

Y Engenharia de Processos Quimicos e Bioguimicos (EPQB), Escola de Quimica,

Universidade Federal do R de Janero, 21941-909, Riwo de Janewo, RJ, Braznl

3 Programa de Engenharia Quimica (PEQ), COPPE, Universidade Federal do Rio de Janeiro, 21945-970,
Riw de Janeiro, RJ, Brazl

(Dated: 22 April 2021)

The classical Density functional theory (DFT) has become a powerful tool to describe the microscopic struc-
ture of fluids as the radial distribution function. One of its particular capabilities is to express the thermody-
namic properties of those fluids even under the influence of external potentials, such as fluid-solid interaction.
However, good models for the Helmholtz free-energy functionals are necessaryv to improve the results. In this
work, we present a self-consistent thermodynamic perturbation theorv for the excess Helmholtz free-energy
from the DFT applied to hard-core fluids. The new perturbation theory is solved self-consistently without any
closure relation to solving the Ornstein-Zernike equation explicitly. We compare the performance of our self-
consistent perturbation theory with the results obtained with the well-known second-order Barker-Henderson
perturbation theory for the hard-core Yukawa and square-well fluids. Moreover, we propose two versions of
the DFT to describe the perturbative contribution: one based on the weighted density approximation theory
and another from a modified mean-field theory. The present results confirm the modified mean-field theory
as a better option to calculate the thermodynamic and structural properties of hard-core fluids.
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TERMO DE CORRELACAO BASEADO EM FMT
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Termo de correlacao
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Motivacao:
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Rosenfeld, Y. (1989). Physical Review Letters, 63(9), 980-983.
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TERMO DE CORRECAO BASEADO EM FMT
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DFT pARA SAXS/SANS DE PROTEINAS
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Funcao de correlacao direta
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FUTUROS TRABALHOS OU EM ANDAMENTO

SCPT para fluidos com soft-core

SCPT para eletrolitos

SCPT com renormalizacao

DFT com correlacao para misturas de SW

DFT com correlacao para PC-SAFT

DFT com correlacao para dados de interacao de

proteinas
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Por Denise Pires de Carvalho* e Carlos Frederico Ledo Rocha**

A pandemia da Covid-19 revelou a importéncia da ciéncia no
Buscar neste blog Q

enfrentamento de questdes de risco para a sociedade. Conhecimento

2012: RS 773 milhges
2021: RS 299 milhdes
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Em defesa do orcamento da UFRJ

| NOTA DOS ESTUDANTES DA UFRJ

Em defesa do orcamento da
universidade publica

i.IERJ APG UFRJ criou este abaixo-assinado para pressionar Ministério da educacéo e 1outro

NOTA DOS ESTUDANTES DA UFRJ EM DEFESA DO
ORGAMENTO DA UNIVERSIDADE E DA EDUCAGAO PUBLICA

Entidades representativas estudantis da graduacdo e da pos-

aradiiacin da LIFR.] vém a nilhlica eondenar a decisan do MFC

138.823 pessoas ja assinaram. Ajude a
chegar a 150.000!
B

Lydia Salgado assinou este abaixo-assinado
José de Oliveira assinou ha 5 minutos

Hana Silveira assinou ha 5 minutos

Elvis
do Amaral Soares
elvis.asoares@gmail.com

Concordo que APG UFRJ possa entrar em

contato comigo no futuro

Exibir minha assinatura e meu comentdrio neste
abaixo-assinado

1 Assinar este abaixo-assinado

Gl

RIO DE JANEIRO

UFR] é apontada como a melhor
instituicao de ensino superior do
Brasil por estudo espanhol

Auniversidade fica em segundo lugar na América Latina e esta entre as 250 melhores do mundo.

Fechar a UFRJ, significa:

* Fechar 9 hospitais universitarios e o
O
unidades de satde 60?‘ 0<,Q~3
6\60 606
* Fechar 13 museus, O X0
& P
w ©

* Mais de 1.450 laboratérios %90
* 45 bibliotecas

* Mais de 500 cursos de graduacgao, EAD,
PG Stricto e Lato Sensu

* Parque Tecnolégico com startups

* Pesquisa de duas Vacinas Nacionais.
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