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Figure: Atomos interactuando entre si. Las fuerzas y las velocidades son
funcién del tiempo.



Ecuaciones de movimiento

Ecuacion de Newton

mi— fz) =0 = /[(m;’t—f)-ém]dtzo (1)

donde dx es un “desplazamiento virtual”. Esta integral
corresponde a una ‘“restriccion” a las trayectorias de la particula.

La integracién por “partes” del primer sumando resulta

T - 0x

T—/T[‘f;-d(jf)ﬂcfn@.éx dt =0 (2)

Esta condicién corresponde a la “minima accién” (para dzx|; = 0).



Funciones “base”

Elegimos una “base” de funciones para resolver la condicién de
“minima accién”. La base mas simple es la “triangular”.

(t—tn_l)/h si tho1 <t<t,
)= 1= (t—t)/h si tn<t<tni

0 otro intervalo

donde t,, = tg + nh. Esta base corresponde a funciones
“triangulares” centradas en t,, y de ancho 2h.
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Funciones “triangulares

Funciones “base” triangulares.

Figure:



Descomposicién en funciones “triangulares”

Si se descompone z(t) y los desplazamientos virtuales dz(t) en la
siguiente base “triangular”

z(t) = zovo+ ..+ Tty +...=9 X
(4)
dx(t) = wbo+ ... tupthp+...=U" T

se obtiene un sistema de ecuaciones lineales

U’[</T\ii¢’dt>X+/T\I"fT(nx)dt]:O (5)

La integral de la fuerza se realiza numéricamente segin la regla del
“trapecio”. Recordar que U es arbitraria.



Esquema “clasico” de Verlet

La condicién (5) resulta en

Tptl = 2%y — Tp—1 + h? f(,:bn) (6)

con las condiciones iniciales xg y 1. La velocidad de obtiene a
partir de la definicién

Tp4+1 — Tp—1
—on ()

Ty =



Esquema “en velocidad” de Verlet

Las ecuaciones “clasicas” de Verlet se resumen asi

Tnt1 = 2xn_xn—1+h2fn/m
Tpy1 = 2hip +xp1

Procedimiento para hallar x,, y &,, simultdneamente

(a) Sumar ambas expresiones.

(b) Restar ambas ecuaciones y desplazar un paso n — n + 1.



Esquema “en velocidad” de Verlet

Xpt1 = Xp+ hx, +h%*,/2m )
Xnt1 = X +h(f, +1,41)/2m

Procedimiento a partir de las condiciones iniciales xo y %o (y fo)

(a) Calcular x,,41 a partir de x,,, X, y .
(b) Evaluar f, 11 a partir de x,,41.

(c) Calcular x,,+1 a partir de x,, £, y £,,41.



Condiciones periddicas de contorno

Imdgenes de la celda de simulacién

Figure: Réplicas de las particulas. Una particula que sale por un costado,
ingresa por otro.



Correccién de posiciones y cdlculo de fuerzas

(a) Correccién en las posiciones

if (x<0) x =x+L;
if (x>L)x=x-L;

(b) Correccién por imagen mas cercana

dx = xi-xj

if (dx<-L/2) dx = dx + L;
if (dx> L/2)dx=dx - L;

dr = sqrt(dx*dx+dy*dy+dz*dz);
fx = dx*fr/dr;



