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Pseudo-codigo

main()

p
condiciones iniciales():
tablas();

fuerzas iniciales();
Loop de

(nt = 0; nt < nt maximo; nt++)

tennperaturas
termalizacion();

T actual = calculo temperatura();

- T _max/(double)nt maximo;

co velocidades();

Mas data aca: Understanding molecular simulations, Frenkel-Smit, capitulo 4.



Descorrelacionando nuestras mediciones

Al igual que en Ising, debemos calcular la ) SNE (Y, _ V) (Yigx — 7)
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Fisica Estadistica Computacional

Dindamica molecular - 1° cuatrimestre 2021

Problema 1: gas de Lennard-Jones

Considere un sistema de 512 particulas que interactian a través de un potencial del tipo Lennard-Jones, ubicadas
inicialmente en una red cibica simple. Confiera al sistema inicialmente una “temparatura™ T = 0.728 v una densidad
p = 0.3442. Deje evolucionar al sistema utilizando un algoritmo de dinimica molecular que genere estados en el
ensamble microcandnico.

(a) Grafique la evolucidn de la energia total, la energia cinética v la potencial del sistema ;En cudnto estima el
tiempo de termalizacién?

(b) Estime las fluctuaciones, en el equilibrio. que presentan las cantidades estudiadas en el punto anterior. Tenga
en cuenta que configuraciones sucesivas pueden presentar cierto grado de correlacion.

(¢) Repita los puntos anteriores para diferentes “temperaturas” iniciales de manera de obtener diferentes tempera-
turas de equilibrio. Estudie el comportamiento de la energia total en funcidn de la temperatura de equilibrio
E(T). Estime Cy a partir de esta curva v compéirelo con el valor de O calenlado a partir de fluctuaciones de
las cantidades apropiadas en un ensamble microcandnico.

Problema 2: transiciones de fase

Encuentre la dependencia de la energia total E v la presion F con la temperatura T para un sistema de 125 particulas
Lennard-Jones, para el rango de temperaturas T € [0.4. 2.0] ¥ para un rango de densidades p € [0.4,0.8]. Utilice para
ello el método de rescaling de velocidades. Asegirese de tomar las mediciones una vez que la muestra haya termalizado
en cada caso. ;Como cambian los resultados si se utilizan 512 particulas?

Problema 3: funcidon de distribucidon radial

Calcule la funcién de distribucidn radial g(r) para el sistema del punto anterior, a temperatura T = 1.5 v p = 0.6, (1.8
y L. Expligque el comportamiento cualitativo observado.



Energias vs. Temperatura
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Presion de exceso

int (int) (distancia*nf/d corte) - 1;
1 1 _ actualizacion = fuerzas[al*dx/distancia;
P = ,r)k!BT + — Z —F(T_‘ij) : T_‘E-j p += actualizacion * dx;
3V \=—~12 f x t h[i] += actualizacion;
*J f x t h[j] -= actualizacion;

actualizacion = fuerzas[a]*dy/distancia;
p += actualizacion * dy;
f yv t hli]l += actualizacion;
T v t h[j] -= actualizacion;
] “casi” calculad e
Ya lo tenemos “casi’ calculado R
actualizacion = fuerzas[al*dz/distancia;
p += actualizacion * dz;
~t h[i] += actualizacion;
~t h[j] -= actualizacion;

Fi
Z

Calculamos P a cada paso (sin descorrelacionar) y hacemos un promedio temporal

presion de exceso = p/(double)(3*volumen);



Presion de exceso vs. Temperatura
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Presion vs. Temperatura
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Presion vs. Temperatura
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Distribucion radial

Distribucion radial
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Funcion de distribucion radial (la calcula VMD)

e
- -
N
%
—_
W

2.0

0.0

0.0

2.0 25 3.0 35 4.0 4.5
Distancia

Distribucion radial

N N
donde  (6N) = (Z D 8(r—rij)

(]

temperature kT/g

Distancia

(] o
Vapor

Liquido/Vapor

0.7

-0.1

density po?




	Diapositiva 1
	Diapositiva 2
	Diapositiva 3
	Diapositiva 4
	Diapositiva 5
	Diapositiva 6
	Diapositiva 7
	Diapositiva 8
	Diapositiva 9
	Diapositiva 10
	Diapositiva 11

