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Pseudo-código

Más data acá: Understanding molecular simulations, Frenkel-Smit, capítulo 4.

Loop de 
temperaturas



  

Descorrelacionando nuestras mediciones

Al igual que en Ising, debemos calcular la 
mínima cantidad de pasos necesarios para 
descorrelacionar las mediciones.  

- Podemos usar como observables la energía 
cinética o la energía potencial. 

Potencial
(T = 0.728 y 
ρ=0.8442, N=512)



  

Descorrelacionando nuestras mediciones



  

Energías vs. Temperatura

ρ=0.4, N=512
¿Cambio 
de fase?



  

Energías vs. Temperatura

ρ=0.4, N=512
¿Cambio 
de fase?



  

Presión de exceso

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

Ya lo tenemos “casi” calculado



  

Presión de exceso vs. Temperatura

N=125



  

Presión vs. Temperatura

N=125

Formación de pseudo-
pastas para p<0



  

Presión vs. Temperatura

N=125

Formación de pseudo-
pastas para p<0



  

Función de distribución radial (la calcula VMD)

donde

ρ=0.4, T=1.5

ρ=0.8, T=1.5

ρ=1.5, T=1.5
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