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¿Qué es lo que queremos simular?

Queremos estudiar un sistema de partículas que interactúan entre si. 

Las mismas se ubican en una caja cúbica de lado L. 

Analizaremos como se comporta el sistema en función de la densidad y de la temperatura. 



  

Diagrama de fases para un potencial de Lennard-Jones

Queremos estudiar un sistema de partículas que 
interactúan entre si. 

Vamos a “movernos” sobre el diagrama de fases.

Caracterizaremos las distintas regiones mediante 
diferentes observables (ej. la presión y la energía). 



  

Ingredientes

- Debemos indicar el número de partículas a simular 
para una dada densidad (fija) → volumen de la caja.

- Potencial de interacción.

- Algoritmo para integrar las ecuaciones de movimiento 
(Verlet en velocidades).

¿Condiciones de contorno? 

¿Condiciones iniciales?



  

Condiciones iniciales: posiciones 

Las partículas empiezan posicionadas en un arreglo cúbico 
simple (sc), ¿por qué? 

N = 512 → habrá 8 partículas por lado (pow(N,1/3.)). 

→ despejamos el lado de nuestro cubo. 

Con estas dos cosas podemos 
obtener la distancia de 
separación entre las partículas.



  

Condiciones iniciales: posiciones 

Sea “a” la distancia entre las partículas (primeras vecinas).

“Barremos por completo cada piso y luego subimos otro”



  

Condiciones iniciales: velocidades 

Distribución de Maxwell-Boltzmann (sistema en equilibrio a temperatura T)

Distribución gaussiana centrada en cero y con dispersión √T

Como hacerlo:
1) Asignación de velocidades “gaussianas”. 
2) Calculo valor medio (cada coordenada).
3) vx

(i) = vx
(i) - <vx> (lo mismo con “y” y “z”).

alta



  

Condiciones iniciales: velocidades 

Distribución de Maxwell-Boltzmann (sistema en equilibrio a temperatura T)

alta



  

Algoritmo de Verlet (en velocidades)

Condiciones 
iniciales

Fuerzas 
iniciales

Nuevas
posiciones

Condiciones 
de contorno

Fuerzas
(t+∆t)

Nuevas 
velocidades



  

Algoritmo de Verlet (en velocidades): caso sin interacción

Condiciones 
iniciales

Nuevas
posiciones

Condiciones 
de contorno

Nuevas 
velocidades



  

Condiciones de contorno: efecto Mario Bros

lado



  

Condiciones de contorno: efecto Mario Bros

Coordenada x de una partícula en función del tiempo

lado



  

Condiciones de contorno: efecto Mario Bros

Coordenada x de una partícula en función del tiempo



  

VMD (Visual Molecular Dynamics)



  

VMD (Visual Molecular Dynamics)



  

http://gebi.df.uba.ar/

VMD: guía de instalación (versión criolla)



  

VMD: guía de instalación (versión criolla)
http://gebi.df.uba.ar/

Pasemos a la acción...



  

VMD: lectura y almacenamiento de los datos

Type     x                y                z 

Importante: guardar un único archivo de la siguiente manera: nombre.XYZ
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