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» Las ecuaciones de movimiento de Newton son integradas
numéricamente para N ~ 100 — 10000 particulas.
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» Las ecuaciones de movimiento de Newton son integradas
numéricamente para N ~ 100 — 10000 particulas.

» Se comienza con una configuracion I que representa
todas las posiciones y velocidades del sistema.
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» En el equilibrio se pueden obtener promedios temporales
de cantidades importantes sobre un intervalo de tiempo
h<t<b+r:
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Dinamica molecular

Flujo de la simulacion

1. Definir configuracion inicial g.
2. Calcular las fuerzas sobre todas las particulas:
od(r)

fOé(r) = _77 o = (X7yaz)

3. Obtener nuevas posiciones y velocidades por integracion
de las ecuaciones de Newton:
dv; . dr;

Fi=mi—-, vi=
i Idta 1 dt

4. Repetir los pasos 2y 3.



Dinamica molecular

Flujo de la simulacion

1. Inicializacion

N 2
mvs NKgT
Eun=3 T =ML oo w115 P=0

i=1

2. Calculo de fuerzas: N(N — 1)/2 interacciones 0 rey
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Algéritmo de Verlet
Expansion de Taylor
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Integracion de las ecuaciones de Newton

Algéritmo de Verlet
Expansion de Taylor

df 1 (d3f\ 174"\,
o) =100+ (55 ) v (), 25 (r) 7

Verlet:
(a0 = rt)+vat+ Dap CEBC o
N 2m o3 3l
B f(t) , PrAfd A

Sumandolas y restando r(t — At) a ambos lados:

f(t
r(t+ At) = 2r(t) — ¥t — At) + fn)AtZ +0(AtY
No se usa la velocidad para calcular la posicion. (Mostrar que
se conserva el momentum y la energia total).



Integracion de las ecuaciones de Newton

Algéritmo de velocidad de Verlet

Buen algoritmo

v

Rapido y bajo uso de memoria.

Suficientemente preciso para pasos de tiempo largos.
Conservacion del momentum y de la energia.
Reversible en el tiempo.
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Buen algoritmo

v

Rapido y bajo uso de memoria.

v

Suficientemente preciso para pasos de tiempo largos.
Conservacion del momentum y de la energia.
Reversible en el tiempo.

v

v

Método de Euler no satisface 3.
Verlet para la velocidad:

r(t+ At) = r(t)+v(t)At+';(,:3At2

f(t + At) +1(t)

A
2m t

V(t+ A1) = v(t)+




Aplicaciones

Busqueda del equilibrio

» En lugar de simular el movimiento de las particulas se
busca la configuracion de minima energia:

Epot = Z d)i,j(ri,j)

i<j
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buscar un minimo en una superficie multidimensional.



Aplicaciones

Busqueda del equilibrio

» En lugar de simular el movimiento de las particulas se
busca la configuracion de minima energia:

Epot = Z d)i,j(ri,j)

i<j

» No se requiere integrar las ecuaciones de Newton sino
buscar un minimo en una superficie multidimensional.

» Ejemplo: Moleculas con Avogadro.
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