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2. Descripción 

El continuo crecimiento de los ordenadores, el cual se ha dado desde la década de los 50, así como 

su aplicación a la solución de diversos problemas científicos, ha originado un hecho que algunos 

han denominado una tercera metodología de investigación científica: la simulación por 

ordenador. Generalmente, cualquier fenómeno físico se puede estudiar haciendo uso de tres 

metodologías: la experimentación, la formulación de modelos teóricos y el uso de las 

simulaciones. El fin de una simulación por ordenador es dar solución a modelos teóricos de gran 

complejidad, mediante el uso de los métodos numéricos. 

 

En el área de la física, la simulación por ordenador fue introducida en la década de los 50 con el 

fin de estudiar y analizar sistemas compuestos por muchos cuerpos con el trabajo de Metropolis, el 

cual se realizó en el ordenador de “Los Alamos”. La primera simulación numérica la cual modeló 

el comportamiento de un líquido se hizo mediante un método que consistió en generar números 

aleatorios, a este método se le dio el nombre de MonteCarlo, nombre inspirado en los casinos 

existentes en aquella ciudad. En esa misma década, en el año 1957, Alder y Wainright realizaron 

una investigación sobre el diagrama de fases de esferas duras mediante una simulación por 

dinámica molecular, a diferencia del método de Montecarlo, este método es de corte 

determinístico y se basa en la solución de las ecuaciones de Newton del movimiento. Para esto se 

utilizaron ordenadores UNIVAC e IBM 704. 

 

A partir de aquel momento, los métodos de dinámica molecular y Montecarlo han tenido una 

enorme aplicación a una gran cantidad de problemas, siendo empleados con éxito para simular 

sistemas compuestos por una gran cantidad de partículas (gases, líquidos, solidos), extendiéndose 

mediante el desarrollo de nuevos algoritmos en forma paralela al avance tecnológico de los 

ordenadores. 
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4. Contenidos 

1. Ideas fundamentales de los gases 

 

Se inicia este capítulo hablando brevemente del concepto de gas, para luego entrar a definir el 

sistema estadístico más simple: el gas ideal (o en algunas obras denominado: el gas perfecto), 

abarcado el anterior concepto se deduce la ecuación de estado de dicho sistema. Posterior al 

estudio de los gases ideales, se estudian los sistemas de partículas interactuantes, los gases reales 

(en algunas obras llamado: el gas imperfecto) y similar a la sección anterior se hace énfasis en su 

ecuación de estado: la ecuación de Van Der Waals y la ecuación de virial. 

 

2. Fundamentos de mecánica estadística clásica  

 

Este capítulo inicia con el concepto de equilibrio estadístico, abarcado este concepto se deduce 

una relación muy importante: la ley de distribución de Maxwell-Boltzmann (caso general), para 

luego entrar a estudiar una aplicación del gas ideal: el concepto de distribución de velocidades. 

Después de estudiar los casos generales, se hace estudio del caso particular de dicha distribución 

de velocidades: caso en 2D, parte que se tendrá en cuenta en este trabajo en el capítulo de análisis 

y resultados. 

 

3. Dinámica molecular   

 

Este capítulo constituye la parte fundamental de este trabajo, se inicia hablando sobre dicho 

simulación, posterior a ello se hablan sobre los elementos que constituyen tal simulación: el 

potencial intermolecular y el algoritmo de integración en el tiempo, se finaliza este capítulo 

hablando del uso de las unidades reducidas en una simulación de DM y se presenta una tabla de 

unidades reducidas para un gas de argón. 

 

4.  Análisis y resultados  

 

Abordado el marco teórico que comprende los tres capítulos mencionados anteriormente, ya se 

está preparado para hablar sobre la simulación por dinámica molecular realizada por el autor. 

En la parte de análisis, se habla sobre la construcción de las dos simulaciones: la de gas ideal y la 

de un gas bajo interacciones moleculares y se tienen en cuenta aspectos como: el lenguaje de 

programación en que se diseñó, las variables que se tuvieron en cuenta y las diferentes rutinas y 

subrutinas principales. 

Finalmente, en la parte de resultados se realizan los diagramas de presión VS temperatura para las 

dos simulaciones, un diagrama de presión VS volumen para la simulación de gas ideal y las 

distribuciones de velocidades, los resultados que arrojan ambas simulaciones son comparados y 

contrastados con la teoría en general. 
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5. Metodología 

La metodología usada en este trabajo es de corte cuantitativo-comparativo, ya que no solo tiene 

como objetivo medir, sino comparar. Inicialmente se hace una revisión extensa de la literatura 

para luego observar los datos arrojados por el programa de computo (simulación por dinámica 

molecular construida por el autor), abarcados estos dos aspectos se realizan los respectivos 

procesos de comparación y se observa finalmente si la simulación arroja los resultados esperados, 

acorde con los modelos teóricos.   
 

 

6. Conclusiones 

1. Se diseñó un programa de cómputo que simula la interacción molecular en dos dimensiones de 

partículas que interactúan bajo el potencial de Lennard-Jones, mostrando específicamente el 

comportamiento de la distribución de velocidades que permite contrastarse con la del gas ideal. 

 

2. El programa calcula la presión asumiendo choques completamente elásticos con las paredes del 

recipiente arrojando resultados estables acorde a lo esperado. 

3. El programa utilizó como integrador de movimiento el método de velocidad de Verlet 

optimizado, pero es posible utilizar otros más sencillos o más complejos dependiendo de los 

objetivos que se quieran alcanzar. 

 

4. Con el programa diseñado y la metodología expuesta en este Trabajo, para realizar las gráficas 

de presión contra temperatura y de los histogramas, pueden ser utilizadas para la enseñanza de la 

física estadística en los temas de gases reales. Se sugiere que en la medida que se tengan 

computadoras más potentes se trabaje con un mayor número de partículas que permitan obtener 

histogramas más finos. 
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