Inhomogeneidad anémala en sistemas con condiciones de contorno periédicas
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La colectividad de la Mecédnica Estadistica correspon-

diente a las simulaciones mediante dindmica molecular ~ 08

de sistemas en equilibrio es diferente de la microcanénica o)

6 EVN, donde E, V y N son, respectivamente, la ener- ?

gia, el volumen y el numero de particulas del sistema. \éo_4
Historicamente las simulaciones de dindmica molecular & )

|l
han sido asociadas a la colectividad EV NM, donde M es i
el momento lineal total del sistema que permanece cons- 0§
tante. Recientemente,’? se ha puesto de manifiesto la
existencia de otra magnitud fisica conservada G, relacio-
nada con el centro de masa del sistema. En particular,
la consideraciéon de condiciones de contorno periédicas 08F
en las simulaciones de dindmica molecular inducen la lo- o
calizacién del centro de masas del sistema en una red % ,
discreta. El paso de dicha red estd relacionado con la Xoat A
&

y

7L
L

ey

razon entre las masas de las particulas que componen el z ‘z::
sistema. KEsta localizacién del centro de masa introduce
una correlacion entre las posiciones de las particulas y 09
modifica la densidad del sistema de manera que deja de
ser uniforme. De esta manera un sistema que a priori
podria ser considerado como homogéneo presenta, sor-
prendentemente, una inhomogeneidad provocada por las
condiciones de contorno periddicas.

En este trabajo estudiaremos los perfiles de densidad 08r

de sistemas de discos duros conteniendo pocas particulas © |

en la colectividad de dinamica molecular EV NMG. En ? .

la figura 1 se presentan los perfiles de densidad de un ‘§0_4 éf‘{’lﬂ”m
sistema de discos duros de la misma masa conteniendo 2 g L L

(a), 3 (b) y 4 (c¢) discos. En todos los casos la energfa
del sistema fue F = 1, su momento lineal total M = 0 09
y el tamaifio del sistema fue L? = 3 x 302 donde o es el
didmetro de los discos. Los perfiles de densidad muestran
que, en efecto, dichos sistemas presentan una gran inho-
mogeneidad que se ateniia a medida que crece el niimero
de partfculas3. Figura 1. Densidad
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de un sistema de discos duros con con-

diciones de contorno periédicas. El nimero de particulas del

sistema fue a) N = 2,
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