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CAPITOL SIS E

CONCLUSIONS

- Les dificultats que es presenten a lhora d'utilitzar ['Equacid
de Langevin Generalitzada (ELG) exacta per » particules interactives en les
simulacions per ordinador han justificat I'ts duna ELG de caracter

fenomenologic en les simulacions de Dinamica de Langevin Generalitzada

(DLG).

S'ha comprovat que la realitzacio d'un test de la DLG, basat en
la comparacié dels resultats que se n'obtenen amb els provinents de la
Dinamica Molecular (DM), és un cami molt util tant per millorar el meétode

com per a aprofondir en les seves limitacions i possibilitats.

- S'ha posat de manifest la necessitat d'utilitzar funcions
memoria efectives per tal d'obtenir una bona reproducci6 de les propietats

dinamiques per temps curts pel metode de la DLG.

- S'ha proposat un metode per a l'obtenci6 de funcions memoria
efectives que parteix de la funcidé d'autocorrelacidé de velocitats C(z) de
les particules de solut. També s'ha presentat un metode semiempiric

aproximat que dona bons resultats en els sistemes considerats.

- S'ha comprovat que, per liquids simples, existeixen potencials
de forca mitjana efectius i funcions memoria efectives que permeten obtenir
els mateixos resultats per DLG que per DM per les funcions g(r), C(t) i

(1), 1 també per al coeficient d'autodifusié D.

- S'ha analitzat la funcio d'autocorrelacié entre la velocitat 1
l'acceleraci6 efectiva d'una particula de solut (47 a DLG 1 sha
comprovat que juga un paper petit en el calcul de les funcions memoria
efectives. Aixd implica que la dinamica d'una particula per temps curts es
veu poc afectada a la DLG per les interaccions amb les altres particules i,

en conseqiiéncia, pel potencial d'interaccio utilitzat.
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- Les funcions memoria calculades s'han ajustat a desenvolupaments
de Mori truncats a diferents nivells, 1 s'ha comprovat que com més complexa
¢s la funcid memoria, més coeficients de Mori s6n necessaris per a
descriure-la. Aixi mateix, amb el nombre de coeficients de Mori augmenten
també els requeriments de temps de calcul a les simulacions de DLG en les
quals aquests desenvolupaments s'utilitzen. En conseqiiencia, €&s interessant
estudiar  altres  algorismes d'integraci6 de 1ELG que no  requereixin

desenvolupaments de Mori per a les funcions memoria.

- S'ha constatat que la simulaci®6 ¢€s una eina insubstituible en

l'analisi dels models tedrics representats per les equacions de Langevin, ja
9

que permet obtenir les forces estocastiques que hi apareixen i que, com que

no tenen una existéncia "real", no sobn mesurables experimentalment.

- S'han calculat en simulacions de DM les forces estocastiques que
apareixen a I'ELG, tant duna com de #» particules interactives. S'ha
comprovat que aquestes forces satisfan totes les propietats que els sén

caracteristiques des d'un punt de vista teoric.

- La distribuci6 estadistica de les forces estocastiques presenta
algunes diferéncies quantitatives respecte a una distribucid gaussiana. Ara
bé, tot 1 que en les nostres simulacions es parteix d'una distribucid
d'aquest tipus, no s'ha detectat cap problema que pugui associar-se a la no

gaussianitat d'aquestes forces.

- Pels sistemes estudiats, s'ha comprovat que existeixen algunes
diferencies entre la funci6 de correlaci6 de les forces estocastiques sobre
una particula de massa infinita 1 la de correlaci6 d'aquestes forces si la
particula es troba en moviment. Aix0 ens porta a concloure que, tot 1 que
per ions en aigua les anteriors funcions presenten una gran similitud, cal
anar en compte a lhora d'extendre la hipotesi de la seva igualtat a tot

tipus de sistemes.

- S'ha comprovat que la DLG déna resultats prou realistes en el
comportament microscopic de cada element d'un subconjunt de particules
interactives, si en aquestes simulacions s'utilitzen com a dades d'entrada
les funcions memoria efectives 1 els potencials d'interaccid efectius
proposats. I aixdo és cert no només per la g(r), la C(t) 1 la F(1), sin6
també per altres funcions com la 6(z), la G°(r,1) i la Gi(rt) .
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- S'ha constatat l'existéncia de serioses discrepancies entre els
resultats aportats per la DM 1 els obtinguts a través de la DLG per les
funcions de correlacid de velocitats creuades entre particules diferents. Aixo
¢s natural ja que aquestes funcions indiquen com és el comportament col-lectiu
del sistema, fortament depenent de les interaccions hidrodinamiques, que

no s'han considerat en les nostres simulacions.
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