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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.



Condiciones iniciales

- Posiciones iniciales: arreglo ctibico simple (sc).

- Velocidades iniciales: distribucion gaussiana

centrada en cero y con dispersion VT
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El potencial de Lennard-Jones es de rango

o e

infinito — lo truncamos.
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Usamos un radio de corte de L/2. Es decir, a . -

partir de dicho punto despreciamos la =
interaccion entre las particulas (U’(r=1./2)=0). : e L]
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Entonces, debemos hacer algo “suave” para Co=1e=1
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Tablas: truncamiento

Dos posibles formas de hacer el truncamiento:

e o

u(r) = 4el(2)*2 — (

1) Desde r=1./4 hasta r=1./2 hacemos un “spline” tal
que U'(r=L/4) = U(r=L/4) y U’(r=L/2) = 0.
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*Understanding molecular simulations, Frenkel-Smit, seccion 3.2.



Termalizacion

Inicialmente nuestro sistema no esta en equilibrio.

Hacemos evolucionar el sistema cierta cantidad de pasos (esto

habra que determinarlo).

void termalizacion()

ciclo pasos temporales verlet();

;Qué podemos medir para determinar si nuestro

Pareciera que el sistema

sistema termaliz6? ;Nos sirve la energia? o ,
estuviese “congelado



Energias
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T = 0.728 y p=0.8442.



Termalizacion: temperatura

Estamos usando el ensamble microcanénico (NVE).

_Ek_ ((vz) +(vy) + (v2)) 5|

La velocidad de cada particula varia en el tiempo

N
1
T(t) = oz ) mawl,(8) +ofy (8) +ol(t) ol
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pasos temporales

Habra que promediar T durante un cierto intervalo de tiempo (continuo).



Termalizacion: temperatura

main()

condiciones iniciales();
as();

fuerzas iniciales();
(nt = 8; nt < nt_maximo; nt++)

termalizacion();

T actual = calculo temperatura();

Hacer evolucionar al sistema “V”
pasos y medir T(t) en cada paso

temporal.

Luego, promediar.



Verlet: rangos

Analicemos como calcular las fuerzas

Tendremos alguna de estas tres situaciones:

Interaccion “real” Sin interaccion Interaccion “virtual”



Verlet: rangos

pos x[i] - pos x[jl;

pos y[i] - pos yl[jl;

= pos_z[i] - pos z[jl;
distancia cuadrado = dx*dx+dy*dy+dz*dz;

(distancia cuadrado == d corte cuadrado) distancia = pow(distancia cuadrado,1/2.);

double dx _abs = fabs(dx);
double dy abs = fabs(dy);
double dz_abs fabs(dz);

(dx_abs >= r corte) dx dx - dx*lado/dx_abs;
(dy abs == r corte) dy dy - dy*lado/dy abs;
(dz_abs >= r _corte) dz dz - dz*lado/dz abs;

distancia cuadrado = dx*dx + dy*dy + dz*dz;
(distancia cuadrado <= d corte cuadrado) distancia = pow(distancia cuadrado,1/2.);

porque mi tabla

usa ry no I’2




Verlet: fuerzas

(distancia*nf/r corte) = 05 1 < N; 1++)

al*dx/distancia;
ion;
acion;
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s[a]*dy/distancia;
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Guardamos las nuevas fuerzas
l*¥dz/distancia;

s[a
cion; para usarlas en el siguiente paso
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temporal (esto lo hacemos a lo

ultimo)

Hay que inicializarlos a cero o
e R (t+ At) = 2® (1) + o®) (1) At + l ) A42
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Reescaleo de velocidades: variacion de la temperatura

main()

condiciones iniciales();
tablas();

fuerzas iniciales();
(nt = 0; nt < nt_maximo; nt++)

termalizacion();
T actual = calculo temperatura();

- T max/(double)nt maximo;

leo velocidades();

k)! Tdeseada (k)
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