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APRESENTAÇÃO

A engenharia de materiais é um campo interdisciplinar que abrange o conhecimento 
acerca dos materiais e a relação que exige entre processamento, estrutura, propriedade 
e desempenho. É necessário compreender a interdependência entre esses componentes 
para que o material seja manuseado e aplicado da forma correta. A engenharia de materiais 
desenvolve modos de transformar esses materiais em dispositivos ou estruturas úteis.

A classificação dos materiais sólidos abrange, levando em consideração a 
composição química e estrutura atômica: metais, cerâmicas, polímeros, compósitos e 
materiais avançados (aplicação). Nesse sentido, a busca por materiais com melhores 
propriedades físico-químicas, mecânicas, melhor comportamento térmico, tem sido alvo de 
grande destaque nesse meio. É comum profissionais da engenharia, sejam eles mecânicos, 
civis, químicos, ou elétricos, cientistas se depararem com problemas de projeto envolvendo 
materiais.

Desta forma, neste livro são destacados trabalhos científicos nesse ramo da 
Engenharia de Materiais com pesquisas atuais. Apresenta desenvolvimento de novos 
materiais com combinações máximas ou ideais requeridas de acordo com sua aplicação 
já existente.

Por isso, esta obra surge com grande importância para o meio acadêmico sabendo 
que cientistas de materiais e engenheiros precisam estar envolvidos na investigação de 
novos produtos com melhorias para situações reais.

Boa leitura!

Amanda Fernandes Pereira da Silva
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RESUMO: A interação entre partículas em 
sistemas granulares dita o comportamentos 
que esses partículas apresentarão, desde 
comportamentos comuns até fenômenos não 
previstos. A importância do estudo dessas 
interações é critica para o Brasil, visto que é um 
dos maiores exportadores de minério e grãos, 
que se comportam como sistemas particulares. 
Com isso, o presente trabalho teve como objetivo 
idealizar e testar uma rotina em Python, para 
prever as energias de poço de potencial de 
Lennard-Jones, para sistemas particulados 
genéricos, ou seja, com a possibilidade de 
adaptar os dados para qualquer partícula. 
Com essas energias de atração e repulsão, 

tem-se a possibilidade de cálculos de energia 
internas desses sistemas com maior precisão, 
possibilitando a otimização de processos. A 
rotina executada e apresentada no estudo 
foi eficiente para prever os valores reais para 
diversas partículas. A rotina apresenta o poço de 
potencial e a visualização do comportamento das 
partículas por meio de imagens. 
PALAVRAS-CHAVE: Poço de potencial, 
particulas, python, silo flow.

SIMULATION VIA PYTHON OF THE 
INTERACTIONS OF ATTRACTION AND 
REPULSION OF PARTICLES BY THE 

LENNARD-JONES POTENTIAL WELL AS 
A REQUIREMENT FOR SIMULATION OF 

FLOW IN SILOS
ABSTRACT: The interaction between particles in 
granular systems dictates the behavior that these 
particles will present, from common behaviors 
to unforeseen phenomena. The importance of 
studying these interactions is critical for Brazil, 
since it is one of the largest exporters of ore and 
grains, which behave as particular systems. With 
this, the present work aimed to idealize and test 
a routine in Python, to predict the Lennard-Jones 
potential well energies, for generic particulate 
systems, that is, with the possibility of adapting 
the data to any particle. With these energies of 
attraction and repulsion, it is possible to calculate 
the internal energy of these systems with greater 
precision, enabling the optimization of processes. 
The routine performed and presented in the study 
was efficient to predict the real values ​​for several 
particles. The routine presents the potential 
well and the visualization of the behavior of the 

http://lattes.cnpq.br/7071168201328013
http://lattes.cnpq.br/5768088781427355
http://lattes.cnpq.br/6619922564101297
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particles through images. 
KEYWORDS: potential well, particles, python, silo flow.

1 | 	INTRODUÇÃO
Os materiais granulares são aglomerados de partículas sólidas, em que a interação 

de uma partícula com suas vizinhas ocorrem por meio de forças de contato. Os sistemas 
granulares são sistemas fora do equilíbrio termodinâmico, sendo assim, o tratamento de 
dados deve ser realizado por métodos de simulação computacional [1-3]

Exemplos comuns de materiais granulares são areias, sementes, britas e 
minérios. Esses materiais estão presentes em diversas áreas industriais, da agroindústria 
aos produtos farmacêuticos, da geologia à mineração e siderurgia. Por esse motivo, o 
comportamento das interações entre partículas é estudado por vários grupos de pesquisa 
em todo o mundo, tanto para a pesquisa básica, quanto para as ciências aplicadas e as 
engenharias.

Sistemas granulares apresentam comportamentos interessantes, cuja explicação 
não encontrava base seja na Mecânica de Fluídos ou na Mecânica do Contínuo [4]. Tem-
se como exemplos as vibrações e cisalhamento que levam a movimentos convectivos e 
segregação, variações de tensão que causam a formação de cadeias de tensão, entre 
outros [5]. 

Sabe-se que esses fenômenos curiosos estão atrelados as interações atômicas entre 
as partículas [3,6,7]. Um grande número de estudos experimentais em sistemas granulares 
foi realizado com base em analises das energias e distancias do poço de potencial de 
Lennard-Jones, que dita que um par de moléculas esta sujeita a duas forças distintas em 
relação à suas distancias físicas: uma força atrativa a grande distância (forças de London 
- forças de van der Waals) e uma força repulsiva em menores distâncias (o resultado de 
sobreposição de orbitais de elétrons, relacionados à forças do princípio de exclusão de Pauli) 
[8,9]. Esses estudos previram por simulações fenômenos quantitativo de compactação, 
misturas, segregação e padrões formados devido a vibrações [9,10]. Foram descobertos 
também vários mecanismos (percolação, convecção, inércia, etc.) para a segregação de 
grãos dissimilares; diversos tipos de padrões de ondas estacionárias (listras, hexágonos e 
defeitos, ondas desordenadas, agrupamentos de excitações localizadas, etc.); cadeias de 
tensão altamente não homogêneas e localizadas em meios granulares quase estáticos [9-
11]. Em resumo, esses experimentos em meios granulares revelaram padrões complexos 
de escoamento similares aos observados em fluidos normais, mas, também, aglomeração, 
congelamento, plasticidade e histerese, comuns em sistemas de suspensão concentradas.

Um trabalho interessante da compreensão do comportamento de sistemas 
granulares foi o de Silva (2010), que previu, por meio de simulação, os fenômenos de 
liquefação responsáveis pelos desastres recentes em barragens de minérios em Minas 
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Gerais [12]. 
Além disso, o Brasil é o segundo maior exportador de minério de ferro do mundo 

e o primeiro em exportação de soja, com valores na ordem de R$50 bilhões em 2019, 
demonstrando ainda mais a importância de se compreender sistemas granulares, pois 
com isso, tem-se a possibilidade de otimização desses processos, diminuindo o custo e 
aumentando o lucro final [1,2].

	 Com base nas informações citadas, o presente estudo formulou uma rotina em 
Python para avaliar o poço de potencial de Lennard-Jones de uma partícula genérica, 
para poder ser adaptado para qualquer partícula, com a finalidade de avaliar as forças de 
atração e repulsão do sistema, contribuindo para entender o comportamento da energia 
interna de sistemas particulares.

2 | 	OBJETIVO
Formular uma rotina em Python, com a possibilidade de alterar os parâmetros 

das partículas, para simular o poço de potencial de Lennard-Jones das partículas em um 
sistema particulado.

3 | 	METODOLOGIA
A simulação em escala atômica foi realizada para que pudesse ser visto a interação 

entre átomos utilizando-se da linguagem em Python. Além do gráfico com o poço de 
potencial, a interação entre os átomos pode ser visualizada em escala macroscópica 
(imagem). 

Os métodos utilizados foram: pygame, random, math, itertools, matplotlib, pyplot. 
Todos de livre acesso e código aberto. 

A rotina e variáveis das partículas foram apresentadas e discutidas no texto.

4 | 	DISCUSSÃO
A rotina implementada em Python para a visualização do potencial de LJ, pode ser 

observado nas Figuras 1 – 3.
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Figura 1: parcela do código da primeira etapa (potencial LJ)

Figura 2: parcela do código da primeira etapa (potencial LJ)
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Figura 3: parcela do código da primeira etapa (potencial LJ).

Como pode-se observar, vários parâmetros relacionado as partículas em estudo 
devem ser inseridos no código.

Após a execução desta rotina no Python 2, tem-se o aparecimento de uma janela 
do método PyGame. Nessa janela, podem-se observar as moléculas interagindo entre si, 
seguindo as regras do potencial de interação de LJ. Esse método de exibição é de grande 
importância visto que se tem a possibilidade de variar os parâmetros base encontrados 
no programa, alterando assim a visualização de interações de átomos de diferentes 
configurações, importante para as aplicações reais.

Com base nos parâmetros utilizados (vide código), que são catalogados (para testar 
a eficiência do código), obteve-se a seguinte janela de execução, conforme a Figura 4:
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Figura 4: Janela de visualização gerada após a execução do código da primeira etapa (potencial LJ)

Os pontos escuros na imagem representam as partículas, que se movimentam 
livremente conforme o tempo varia. De maneira geral, quando uma partícula se aproximam 
suficientemente, ocorre a repulsão mútua dos corpos, quando se afastam a uma distância 
também suficiente, tem a atração mútua. Esse processo de atração e repulsão é regido 
pela energia do posso de potencial de LJ, demonstrando a importância da analise desse 
poço de potencial.

Após a janela da visualização das partículas, também foi gerado o gráfico do poço 
de potencial LJ para as partículas simuladas, apresentado na Figura 5.



 
Desenvolvimento e transferência de tecnologia nas engenharias de materiais e metalúrgica Capítulo 4 53

Figura 5: Potencial LJ

Como se pode observar no gráfico da Figura 5, tem-se o poço de potencial que regi o 
comportamento dessas partículas. Ao analisarmos, foi possível determinar que na distância 
entre as partículas de 1,1 unidades (eixo x) é o ponto de equilíbrio das forças, sendo 
que antes desse ponto (<1,1), tem-se as forcas de repulsão agindo, pois as partículas 
encontram-se muito próximas. E acima do ponto de equilíbrio (>1,1), se tem as forças 
de atração atuando, pois as moléculas estão se afastando, mas ainda interagindo entre 
si. Contudo, as partículas costumam se relacionar em distancias próximas ao ponto de 
equilíbrio, oscilando entre atração e repulsão, ou seja, as partículas se atraem e se repelem 
em um ciclo incessante próximo ao poço de potencial de LJ, por isso a importância de se 
realizar esse estudo para qualquer sistema particulado, pois com base nessa distancia de 
equilíbrio, consegue-se sistemas cada vez mais próximos à realidade. Vale ser ressaltado 
que essa simulação se trata de uma simulação não dissipativa, então a energia total do 
sistema é conservada.

5 | 	CONCLUSÃO
O presente trabalho teve êxito em programar uma rotina para avaliação do poço de 

potencial de Lennerd-Jones, pois os resultados simulados coincidiram com os resultados 
empíricos.

Com isso, essa simulação se torna de suma importância para prever os valores 
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da energia interna de sistemas particulados, como em escoamentos em silos de grãos 
ou minérios, favorecendo o entendimento de fenômenos desses processos, abrindo a 
oportunidade para sua otimização.
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