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Verlet algorithm

Velocity Verlet algorithm
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VERLET



uLJ (r )=4ε[( σr )
12

−( σr )
6

]

u (r )={u
LJ (r ) r≤r c
0 r>r c }

u (r )={u
LJ (r )−uLJ (rc ) r≤r c

0 r>r c }

Ahora truncated Lennard-Jones potential

Sea el Lennard-Jones potential

Finalmente truncated and shifted Lennard-Jones potential



Lyapunov instability
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Lista de celdas



Lista de Verlet



(distribución mas probable , la densidad de probabilidad 
de distribuciones se va a la )





⟨ x i
∂H
∂ x j

⟩=
1
Γ

∫
E<H<E+Δ

dpdq [ x i∂H∂ x j ]
               =

1
Γ
Δ∂
∂ E

∫
H≤E

dp dq[ x i∂H∂ x j ]
               =

Δ
Γ

∂
∂ E

∫
H≤E

dpdq [ xi (∂(H−E )

∂ x j )]
               =

Δ
Γ

∂
∂ E ∫

H≤E

dpdq∂
∂ x j

( x i(H−E ))−δ ij
Δ
Γ

∂
∂ E ∫

H≤E

dp dq(H−E )

para el termino extra

Γ

Σ



             ⟨ x i
∂ H
∂ x j

⟩   =
Δ
Γ

∂
∂ E

∫
H≤E

dpdq ∂
∂ x j

(x i(H−E ))−δij
Δ
Γ

∂
∂E

∫
H≤E

dpdq( H−E )

⟨ x i
∂H
∂ x j

⟩=δ ij
1
ω

∂
∂ E

∫
H≤E

dpdq (E−H )

⟨ x i
∂H
∂ x j

⟩=δ ij
1
ω

∂
∂ E ∫

H≤E

dpdq E− δ ij
1
ω

∂
∂ E ∫

H≤E

dpdq H⇒

⟨ x i
∂H
∂ x j

⟩=δ ij
1
ω

∂
∂ E

(EΣ (E ))−δ ij
1
ω

∂
∂ E

∫
H≤E

dp dq H



=δij
1
ω
Σ(E )+δ ij

1
ω
E ∂

∂E
(Σ(E ))−δ ij

1
ω

∂
∂ E

∫
H≤E

dpdq H

=δ ij
1
ω
Σ(E )+δij

1
ω
E∂

∂E
(Σ(E ))−δij

1
ω [ ∫

H≤E+ΔE

dpdq H− ∫
H≤E

dpdq H

ΔE ]
=δ ij

1
ω
Σ(E )+δij

1
ω
E∂

∂E
(Σ(E ))−δij

1
ω
E
Γ
ΔE

=δ ij
1
ω
Σ(E )+δij

1
ω
Eω−δ ij

1
ω
Eω

=δ ij
1
ω
Σ(E )

[ ∫
H≤E+ΔE

dpdq H− ∫
H≤E

dp dq H ]=
= [ ∫

H≤E

dpdq H+ ∫
E≤H≤E+ΔE

dp dq H− ∫
H≤E

dpdq H ]=
= ∫
E≤H≤E+ΔE

dpdq H

derivando...
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Con

obtenemos

Solo cuando N  Las fluctuaciones se van a 0



Escaleo de las velocidades

3
2
NkT=∑

1
2
mvi
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Se reescalean las velocidades con 

λ=√ T 0

T
⇒ v '→ λ⋅v

Problemas con las fluctuaciones no es Canónico



Termostato de Berendsen

(la usual)

Es decir las velocidades de las partículas esta acopladas al reservorio
vía una ecuación de Langevin



Movimiento Browniano

Newton

Caso unidimensional

Langevin propone 2 partes de F (en ausencia de campo exterior)

FB es rápidamente fluctuante , de valor medio 0 y auto correlacionada 
según :

Un término, FA de fricción 



Para una partícula esférica

con ley de Stoke

Si hay un campo exterior:

Desplazamiento cuadrático medio:





Escaleo de velocidades



Las fluctuaciones dan mal

256 particulas









El objetivo es encontrar una trayectoria “dinámica” tal que 
los promedios calculados sobre la misma sean los del ensemble
canónico









GAUSSIAN

Binomial en el limite de 
N grande y 
pN no pequeño 

PN (n1)=
1

σ N √2π
exp {−1

2
(n1−⟨n1 ⟩ )

2

σ
N

2 }

Promedio de 5 numeros tomados de una distribución uniforme



Binomial en el limite de 
N   
y 
p  0
con
Np  

Poisson

PN (n1 )=
λ
n

1e−λ

n1!

Solo depende del primer momento





Tenemos una cadena de Markov!!!!!!!!



son estacionarias
son aperiódicas
son irreducibles
tienen una distribución invariante



Es el punto fijo













Resultados para lennard jones, cortado y corrido y luego corregido





Atencion :

Las velocidades aleatorias alteran los 
problemas de flujo


	Diapositiva 1
	Diapositiva 2
	Diapositiva 3
	Diapositiva 4
	Diapositiva 5
	Diapositiva 6
	Diapositiva 7
	Diapositiva 8
	Diapositiva 9
	Diapositiva 10
	Diapositiva 11
	Diapositiva 12
	Diapositiva 13
	Diapositiva 14
	Diapositiva 15
	Diapositiva 16
	Diapositiva 17
	Diapositiva 18
	Diapositiva 19
	Diapositiva 20
	Diapositiva 21
	Diapositiva 22
	Diapositiva 23
	Diapositiva 24
	Diapositiva 25
	Diapositiva 26
	Diapositiva 27
	Diapositiva 28
	Diapositiva 29
	Diapositiva 30
	Diapositiva 31
	Diapositiva 32
	Diapositiva 33
	Diapositiva 34
	Diapositiva 35
	Diapositiva 36
	Diapositiva 37
	Diapositiva 38
	Diapositiva 39
	Diapositiva 40
	Diapositiva 41
	Diapositiva 42
	Diapositiva 43
	Diapositiva 44
	Diapositiva 45
	Diapositiva 46
	Diapositiva 47
	Diapositiva 48
	Diapositiva 49
	Diapositiva 50
	Diapositiva 51
	Diapositiva 52
	Diapositiva 53
	Diapositiva 54
	Diapositiva 55
	Diapositiva 56
	Diapositiva 57
	Diapositiva 58
	Diapositiva 59
	Diapositiva 60
	Diapositiva 61
	Diapositiva 62
	Diapositiva 63
	Diapositiva 64
	Diapositiva 65
	Diapositiva 66

