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1. INTRODUCCIÓN 

La dinámica molecular ha sido empleada desde hace varios años, para 

simular, a nivel atómico, el comportamiento de diversos materiales, estudiar sus 

características y fonnular nuevas ecuaciones de estado. 

Ha sido hasta el advenimiento de computadoras más veloces, que ha sido 

posible tener acceso a los tiempos de simulación que se requieren para determinar 

propiedades y estudios de configuraciones de los sistemas de interés. Aún así, es 

necesario mantener programas en proceso por períodos de horas, incluso días, 

para simular fenómenos que en la naturaleza tienen duraciones del orden de 

fracciones de segundo. 

Existen varios grupos actualmente trabajando en este ramo de la ciencia, 

. tratando de hacer los algoritmos más eficientes, y no necesitar equipos de 

supercómputo para la obtención de los resultados deseados. 

Esta tesis, codificará y validará algoritmos de aceleración, tales como: 

• : Árboles binarios para la organizació~ de eventos. Este algoritmo fue 

propuesto por Rapaport D.e[I) y permite un acceso más rápido a los 

eventos previamente calculados (un evento se define como las 
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colisiones entre partlculas o bien el cambio de subceJda en donde se 

ILaliza la partlcula). Este acceso más 'expedito se debe a la estructura , 

del árbol binario y las leyes de organización que lo rigen, permitiendo 

un número mínimo de búsquedas para cualquier elemento (nodo) 

deseado y algoritmos sencillos de identificación de los elementos 

máximo y mínimo. 

• División de la celda primaria de simulación en subceldas para 

determinar un vecindario de partlculas. Este algoritmo descrito por 

Allen [2) permite reducir el número de parejas de partlculas que 

"pueden" sufrir una colisión, tomando en cuenta que sólo las partlculas 

más cercanas pueden interactuar entre sí. 

• El uso extensivo de apuntadores. Debido a la naturaleza del problema, 

es posible asignar a cada partlcula un número consecutivo el cual puede 

ser usado para evitar al máximo búsquedas sobre los indicios de las 

variables. El ejemplo más claro de esto corresponde a las subrutinas de 

borrado de partículas. Cada vez que un par de partlculas ha sufrido una 

colisión, todos los eventos programados en donde se presentan 
, 

cualquiera de estas dos partlculas deben de ser eliminados, dado que 
I 

I 
esos cálculos están basados en las trayectorias y velocidades anteriores a 

Il colisión. Así pues, el uso de apuntadores evita hacer búsquedas sobre 

I 
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I 

el iJool para eliminar estos nodos, pues cada partícula tiene una lista en 

don~e se incluyen todos los eventos programados para ella y de donde 
I 

se puede extraer la dirección de cada uno de los nodos involucrados de 

forma más eficiente. 

El objetivo de la elaboración de esta tesis es· el tratar de dar a conocer e 

instrumentar los algoritmos de aceleración antes descritos y que se han dado de 

forma aislada e integrarlos para generar un código que permita la simulación 

rápida de sistemas moleculares de gran tamaño. 

De tal forma se contará con Un código de simulación que servirá como 

punto de partída a un código mejorado, para ser utilizado en un proyecto 

patrocinado por la industria quimica e informática, para diseñar un nuevo 

polimero que será empleado en. la fabricación de circuitos integrados de alto 

desempeño. 

La forma en que este programa ayudará al desarrollo del nuevo polímero, 

una vez que se instrumenten interacciones partícula-partícula y partícula-

superficie, será en la visualización de posibles estructuras e interacciones que 

pueden suceder en las películas monomoleculares. Debido a que el objetivo final 

es un pOlimJo que permita cubrir zonas específicas en una superficie, es necesario 
I 

saber cuál esila resolución máxima que se puede obtener, variando la naturaleza de 
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la molécula (interacciones y tamaño). Debido aIa dificultad que existe en la 

preparación d~ polímeros, se espera que la simulación molecular indique qué tipo 
: 

de polímero sl, debe intentar sintetizar y cuáles polímeros deber ser descartados. 

El modelo que se empleará en la elaboración de este trabajo es el propuesto 

por Rapaport, el cual consiste en cadenas de esferas duras unidas por un enlace, 

·que no presenta ninguna resistencia conforme las partículas se alejan o se acercan 

entre sí, pero sufre una tensión elástica cuando la distancia entre dos esferas 

vecinas que se encuentran en la misma molécula alcanzan la distancia de enlace, 

evitando así, que las partículas se separen una distancia mayor a ¡¡ (ver anexo 11). 

Los resultados obtenidos se validarán con información previamente 

publicada, tal como la función de distribución radial para esferas duras, y el 

coeficiente de compresibilidad. 

Una vez que se haya confirmado que el programa dewelve resultados 

correctos, la siguiente fase será el comparar cuánto tiempo le lleva a este código el 

negar a estos resultados, comparando éstos con códigos desarrollados por otros 

grupos de investigación y cuyos resultados han sido publicados. 
I 

I 
I 

El siguiente capítulo, describe de forma más profunda los trabajos 

publicados p~evios a la elaboración de esta tesis, de las ideas que servirán para 
! 
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comprender a1gtmos conceptos de mecánica estadística, así como de la 
, 

importancia de la función de distribución radial-g(r)-, y la justificación por la que 
.. I .. 

fue elegida chmo parámetro para determinar la validez del programa. 

En el capítulo de Instrumentación, se mostrará básicamente la estructura del 

programa, así como una breve descripción de las subrutinas que lo conforman, 

haciendo hincapié en las ecuaciones de movimiento, tanto para el cálculo de 

tiempos de colisión, como de las ecuaciones para modificar las velocidades 

después de una colisión entre partículas. 

En la parte correspondiente a Resultados, se incluirán las gráficas y tablas 

necesarias para comprender y comparar los resultados obtenidos de la simulación 

y verificar que el programa desarrollado es de calidad, al menos comparable a los 

programas que actualmente varios equipos de investigación tienen a su alcance. 

En las Conclusiones, se incluirá además, un breve resumen de las mejoras 

que son necesarias para poder emplear este programa en la solución de problemas . 

técnicos de frontera, como es el desarrollo de un nuevo polímero. 
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2. ANTECEDENTES. 

2.1. Breve descripción de un algoritmo típico de Dinámica Molecular. 

La simulación molecular puede ser 1\evada a cabo de distintas maneras, con 

una amplia gama de tipos de cálculo, siendo los más utilizados, los 1\amados 

métodos de tipo Montecarlo y los basados en Dinámica Molecular. 

Los métodos del tipo Montecarlo se basan en la probabilidad de éxito de 

insertar una particula en una configuración dada. 

Esto es, los movimientos de particulas no siguen las leyes de movimiento 

de Newton, sino que, en cualquier momento, una particula "desaparece" del 

sistema y cambia de lugar "apareciendo" en un lugar al azar en el sistema. Es aquí 

en donde se evalúa un factor de probabilidad que depende de las condiciones y 

naturaleza del fluido, el cual permite determinar. el rechazo o aceptación del 

movimiento de la particula. 

La ventaja que tiene la Dinámica Molecular sobre cálculos del tipo 

Montecarlo,bs que los movimientos de las particulas·se hacen de forma dinámica, 

esto es, se blsa en la evolución del sistema por medio de la solución sucesiva de 

I . . 
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laS ecuaciones de movimiento de Newton que gobiernan a cada una de las 

I 
partículas del sistema y no artíficial, pennitiendo así estudiar propiedades de 

transporte y no quedar limitada a sólo propiedades en equilibrio como en el caso 

de las simulaciones basadas en el método Montecarlo, el cual, si bien es cierto, 

obtiene resultados de forma más rápida, lo hace a costa de ser específico a este 

tipo de problemas en donde lo que importan son las propiedades macroscópicas 

basadas en el promedio· de las configuraciones instantáneas del sistema en 

cuestión. 

Actualmente, se está tratando de desarrollar un polimero para la fabricación 

de circuitos integrados de alto desempeño, y se desea simular el comportamiento 

de este polimero sobre superficies de silicio, para poder determinar la resolución 

que se puede lograr en el grabado del circuito. Es por ello, que es necesario 

recurrir a métodos de Dinámica Molecular para cumplir este objetivo. 

A lo largo de este trabajo, se compararán los resultados aqui logrados, con 

diversos valores obtenidos por medio de distintos métodos -incluyendo métodos 

tipo Montecarlo- pero no se hará ninguna comparación entre el tiempo de proceso 

requerido para llegar a esos resultados, a menos que el método corresponda a una 

Dinámica Molecular. Esto debe quedar claro, pues como ya se dijo previamente, 

los métodoJ Montecarlo obtienen resultados de forma más rápida, pero, dado que 
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la meta a largo plazo es calcular propiedades de transporte, estos métodos no 
I . 

pueden ser aplicados. 
I 

La Dinámica Molecular se basa en el cálculo de trayectorias de sistemas 

que varían desde cientos, hasta cientos de miles de átomos, y que evolucionan por 

medio de la solución repetida de las ecuaciones de movimiento de Newton. 

La forma usual de llevar a cabo una simulación de Dinámica Molecular, es 

partir de una configuración inicial, como la que se muestra en la siguiente figura. 

/ 

Figura l. "Configuración inicial" 

/ 
/ 

/ 

J- - - - - - -+-----;} 
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Ésta será la celda de simulación principal, en donde se fija temperatura y 

I 
densidad del sistema. 

La temperatura fija la energía cinética del sistema, así pues, se asignan 

velocidades a cada partícula de acuerdo a una distribución gaussiana, en donde la 

media corresponde a: 

V=~3;T 

y donde las direcciones de la velocidad se fijan al azar y arbitrariamente. 

Cabe mencionar que, para el caso de esferas duras, la temperatura es por 

definición infinita, lo cual implica que, para este caso en partícular, la distribución 

de velocidad en realidad no importa. 

Pero debido a que no se desean imponer como límites a los bordes de 

nuestra celda de simulación, . es necesario adoptar condiciones periódicas de 

frontera, esto es, cuando una partícula salga por un lado de la caja, otra entrará por 

el lado contrario a ella, manteniendo así fijo, el número de partículas presentes en 

la celda primaria, permitiendo de esta forma simulaciones a densidad constante. 
I 

EI
1 d· d·· ·ód· dfr l·· uso e con IClones pen ICas e ontera, se representa en a sIguIente 
I 

figura. I 
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Figura 2. "Empleo de condiciones periódicas de frontera" 
1 . 

./ 
/ 

/ 
ParticuIa. eo1ra.do a la cdda primaria. 

El primer intento de hacer más eficientes estos métodos y que por un 

tiempo fue un rasgo común en este tipo de simulaciones, es el empleo de la 

convención de la imagen mínima. 

La convención de imagen mínima, establece que cada partícula puede 

interaccionar con la imagen más cercana a ella. Eso quiere decir que, no importa 

que la partícula más cercana se encuentre localizada en una celda distinta, siempre 

y cuando lal distancia entre ésta y la partícula de interés sea mínima. Esto quedará 

claro con lal ayuda del siguiente gráfico. 

12 



Figura 3. "Condiciones de imagen mínima" 

Esta figura corresponde a una proyección en dos dimensiones de la celda 

primaria, Y del resto de celdas imágenes a ella. 

Como se puede observar en la figura, .existen pares de partículas que si se 

toma una sola celda estarían demasiado alejadas como para poder interaccionar en 

un tiempo corto, pero las imágenes de éstas en las celdas vecinas, hacen que se 

deba de tomar en cuenta para el cálculo de un evento próximo a ocurrir. 

Para poder obtener las propiedades macroscópicas que nos interesan, se 
I . 

obtiene e1

l
promedio de ciertas cantidades instantáneas, que se irán muestreando 
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durante el tiempo de simulación, siendo necesario conocer de antemano los tipos 
! " 

de interacciones que existirán entre las partículas; de hecho, el establecer el tipo de 

interacción que pueden sufrir las partícuhis nos permite hacer la siguiente 

clasificación para las simulaciones de Dinámica Molecular: 

1.- Dlnáoúca Molecular continua, en la cual la fuerza que actúa sobre las 

partículas es debido a un potencial continuo, por ejemplo del tipo Lennard~Jones. 

2.- Dináoúca Molecular discontinua, en la que, como su nombre lo indica, el 

potencial al que están sujetas las partículas es discontinuo, como el caso del 

modelo de esferas duras. 

En el caso del empleo de potenciales continuos, las ecuaciones de 

movimiento se van resolviendo a intervalos regulares de tiempo, por medio de 

técnicas de diferencia· finita [3]. Aunque es posible estudiar fenómenos por 

periodos prolongados usando equipos de supercómputo para emplear potenciales 

continuos, el hecho de que el paso entre evento y evento es fijo y muy pequeño, y 

que el costo de tiempo de proceso es elevado para este tipo de equipos, hace que 

sea más atiactivo el empleo de los potenciales discontinuos. 
I 

U I . I . . d D· .. M I "ul d·· l· na sunu aeloo e mmruca o ee ar Isconhnua,. evo UClOna en una 
I 

base evento-a-evento, esto es, una vez que se ha calculado el tiempo al que 
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sucederán toaos los siguientes eventos, se toma el más próximo, se avanza el 

. I I . cal ul (ti'· sIstema a ese punto en e bempo, se c an nuevos eventos como co SlOnes o 

cambios de celda, como se explicará más adelante) y se repite el proceso. 

2.2. Modelo empleodo y conceptos báskos de mecánka esúJdlstica. 

Esta tesis se ha basado en el modelo de Rapaport [1], para simular cadenas 

de esferas duras. Es el modelo más simple que se puede encontrar para el caso de 

cadenas poliméricas. En este modelo, se permite que la distancia entre partículas 

. unidas varie libremente en un intervalo entre cr y cr + 1), donde 1) es mucho menor 

que cr (típicamente en el rango de 0.02 a 0.1). 

La cadena se compone de n esferas de diámetro cr unidas unas a otras como 

un "collar de perlas" y con los enlaces que se pueden deslizar por la superficie. Así 

pues, las esferas adyacentes pueden tener dos típos de colisiones intramoleculares; 

una es la colisión entre la superficie de las esferas, y la otra es la atracción súbita 

que sufren ambas partículas una vez que la distancia entre ellas es igual a (cr+/). 

Al momento en que el enlace está complelamente tenso, debido a que las 

I 
partículas se están alejando, se le llamará lambién colisión, debido a que el cálculo 

para este .Jento, es prácticamente idéntico a una colisión elástica entre esferas, y 

I 
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además es ampliamente usado en las publicaciones utilizadas como referencia para 
I . 

. el desarrollo de esta tesis. 
I 

Es oportuno en este momento, hablar de la importancia de la mecánica 

estadística, esto con el fm de establecer en la mente del lector el porqué se eligió 

algo tan poco "usual" como pudiera ser la función de distribución radíal, como un 

parámetro para determinar la validez del programa de cómputo desarrollado. 

Citando a Donald McQuarrie [4) "La mecánica estadística es la rama de la 

fisica que estudia desde un punto de vista microscópico a los sistemas 

macroscópicos. La meta de la mecánica estadística es el entendimiento y la 

predicción de fenómenos macroscópicos y el cálculo de propiedades 

macroscópicas a partir de las propiedades de moléculas individuales que forman el 

sistema". 

Actualmente, la mecánica estadística se emplea en muy díversos ramos de 

la ciencia, resolviendo problemas sobre gases, líquidos, soluciones, polímeros, 

adsorción, metales, espectroscopia, teoria de transporte, DNA, propiedades 

eléctricas de la materia, entre otros. Y es en la mecánica estadística donde 

información como g(r), es de suma importancia para el entendimiento sobre todo 

de líquidos, por dos razones: 

! 
I 
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l. Si se asume que la energía potencia! total de un sistema de N-cuerpos es 

di · la!' d .' 1 . a Ilva c!ln respecto numero e parejas presentes en e SIstema, entonces 

i 
TODAS' las funciones termodinámicas del sistema pueden escribirse en 

términos de g(r). 

2. Es una cantidad que puede ser determinada por difracción de rayos X. y sirve 

para determinar el orden de corto alcance en un fluido .. 

El sentido fisico de la función g(r), corresponde a la· probabilidad de 

encontrar a cierta distancia (tomando cualquier partícula como punto de 

referencia), una partícula vecina a la distancia (r) elegída. El sólo observar esta 

función y conociendo su significado, da una idea de la estructura del material, de 

acuerdo al arreglo que tienen las partículas en el bulto, así como de la densidad del 

mismo. 

Quiero agradecer al profesor Anm Yethiraj del Departamento de QUímica 

de la Universidad de Wisconsin-Madison, por permitirme usar. su código para 

determinar g(r), a diversas fracciones de empaquetamiento, así como al Dr. 

Fernando Escobedo, del Departamento de Ingeniería Química, de la mencionada 
, 

universidad, por permitirme usar su código para el cálculo de g(r) a partir de 

archivos dJ configuraciones. 
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El cóhigo del profesor Yethiraj está basado en la ecuación de Percus-Yevic, 

I 
la cual fue elegida debido a que devuelve los resultados de forma rápida y, a pesar 

I 

de que no se trata de una teoria exacta, se ha encontrado que los resultados que 

predice son muy similares a los resultados encontrados de forma exacta por Barker 

y Henderson quienes emplearon métodos del tipo Montecarlo [4]. 

La forma de calcular la función de distribución radial sigue el siguiente 

algoritmo. Se fija una distancia desde una partícula central hacia el resto del 

fluido. Esta distancia defme el radio de una esfera alrededor de esa partícula en 

especial. Posteriormente se hace un conteo del número de partículas cuyo centro 

de masa cae dentro de esta esfera y se determina la densidad local 'que corresponde 

a la' distancia r elegida. Esta operación se repite para todas las partículas en la 

celda de simulación, obteniéndose así un promedio a la distancia definida 

inicialmente, y se repetirá esta operación incrementando desde cero hasta la mitad 

de la celda de simulación el valor del radio de la esfera. La razón por la que sólo 

se puede medir g(r) hasta una distancia menor o igual al lado de la celda de 

simulación (en el caso de una celda cúbica), corresponde al empleo de las 

condiciones periódicas de frontera. 

En ~l caso de cadenas, una vez que se ha elegido una partícula en especial, 
I 
I 

las partículas vecinas a ésta que se localizan en la misma cadena son descartadas. 

I 
De esta forina se evita un "pico" de grandes dimensiones a la distancia 10' que sólo 

I 
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I 
indica que las cadenas se encuentran interconectadas. El resto del a1goribno es el 

. lId' . nusmo que e esento antenonnente. 

I 

El otro valor que servirá como punto de comparación será el factor de 

compresibilidad, al cual estarnos más familiarizados. Para poder calcular este 

factor, se instrumentó en el programa la siguiente fónnula, la cual se escribirá en 

su forma vectorial. 

donde: 

Z : Factor de compresibilidad 

n : Número de monómeros en la cadena 

l\ V; : Cambio de velocidad de una partícula debido a la colisión 

fij ::; fi - fj : Diferencia en el vector posición 

t, : Tiempo total de simulación 

N, : Número de cadenas poliméricas 

v, : Suma de las nonnas de las velocidades de cada partícula. 
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2.3. Limitaciones de la Dindmica Molecular. 

I , 
I 

Se usan métodos como la simulación molecular para la solución. de 

problemas debido a que existen aún muchos aspectos que han sido observados 

experimentalmente en el bulto de polímeros, y que no pueden ser medidos 

directamente de forma experimental. 

Lamentablemente, no ha sido sino hasta la fecha que, gracias a equipos de 

cómputo más veloces y de menor costo, se ha permitido alcanzar los tiempos de 

simulación requeridos para poder extraer del programa alguna información útil. 

Por ejemplo, para cadenas "largas" -mayor a 50 monómeros- y con el uso 

de potenciales del tipo Lennard-Jones, se ha estudiado el sistema de cadenas de 

metileno en el cual el uso de este tipo de potencial restringe las simulaciones a 

unos cuantos picosegundos de tiempo real y por !auto no se pueden encontrar 

propiedades como la viscosidad [5] debido a que, para calcular esta propiedad, 

es necesario tener información de la transferencia de momento a través de planos 

ímaginarios en la celda de símulación y 10-12 segundos es un. tiempo insuficiente 

para determinar de forma precisa la viscosidad, pues se llega al orden de las 

tl . I . .. di' uctuaclones-mbinslcas e sistema. 
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Para tener una idea más clara, de acuerdo a Alder y Wainwright [6], se 

requieren teLperaturas bajas (menor energía cinética de las particulas), del orden 

de cientos de miles de colisiones, para simular tiempos reales del orden de 

milimicrosegundos .(nanosegundos), a densidades bajas y simulando particulas 

discretas. Esto corresponde al mejor de los casos, de tal forma que podemos decir 

que con las computadoras actuales es posible simular en tiempos razonables de 

cómputo desde 10·'2 (picosegundos para sistemas densos polimoleculares) hasta 

10.9 (nanosegundos para sistemas poco densos y de particulas discretas). 

Es por ello que, ha existido una gran variedad de intentos por optimar los 

métodos de simulación molecular, y el objetivo de esta tesis es el tratar de dar a 

conocer e instrumentar todos estos intentos que se habían dado de forma aislada e 

integrarlos para generar un código que permita la simulación rápida de sistemas 

moleculares por medio de la Dinámica Molecular. 

2.4. Técnicas de optimiZJlción actuales. 

El trabajo más completo en la actualidad es la reciente publicación de 

Steven W. Smith y Carol. K. Hall [3), en donde plantean la inquietud de 
I 

desarrollai programas más eficientes en los que se pueda hacer uso de estaciones 
I 

de trabajolc~nvencionales y evitar así el uso de supercomputadoras para este tipo 

de aplicaciones. 
I 
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, 

Algm\os de los métodos de optimización implementados por Smith y Hall, 

I 
son los sigui~tes. 

I 

a) Lis/as de Tiempo. 

La necesidad de emplear este tipo de listas, es debido a que permite 

evolucionar el sistema, por periodos más largos, sin que se tenga que llamar a una 

subrutina para actualizar a todas las partículas en cada evento. 

Así pues, cada particula tendrá un tiempo local asociado, que corresponde a 

la última vez que su posición fue actualizada. De esta forma, cada vez que se hace 

el cálculo de un evento, en lugar de actualizar todas las particulas del sistema, 

simplemente se realiza una actualización temporal entre las particulas involucradas 

en la colisión. Además, el avance sólo lo realizará una de las particulas (la que no 

ha sido ach.alizada en mayor tiempo). 

b) Lis/as de par/ículas vecinas . 

. Para poder determinar los eventos que habrán de realizarse, es necesario 

hacer el cált:u1o entre todas las parejas de particulas del sistema. 
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Dado que ya mencionamos que los sistemas pueden ir desde cientos hasta 

cientos de miles de partículas, es necesario, reducir al máximo, el número de 
I 

partículas para haCer este cálculo. 

Para sistemas en donde no existe un gran número de partículas (menor a 

varios cientos de partículas), la forma de integrar estas listas de "vecinos", es el 

establecer un radio mayor al diámetro de la partícula, y hacer una búsqueda 

individual, para establecer cuáles partículas se encuentran en el interior del 

vecindario fijado de esta forma. 

c) lisIas de subce/das. 

Cuando el número de partículas excede a varios cientos de ellas, el uso de 

listas de vecinos, resulta inadecuado, debido al gran esfuerzo computacional que 

se debe de hacer para mantener esas listas actualizadas, pues se debe recordar que 

la lista de partículas vecinas irá cambiando conforme avanza el tiempo, y para 

determinar cuáles partículas serán incluidas en la lista es necesario determinar la 

distancia entre cada par del sistema. 

I 
La forma de evitar este problema. es dividiendo la celda principal en 

subceldas. Estas subceldas, tendrán una longitud de arista mayor al diámetro de 
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las partículas, pero nunca mayor a dos diámetros atómicos, si es que se desea tener 

I 
un óptimo desempeño en el uso de este algoritmo. 

El uso de subeeldas restringe el dominio de búsqueda a las 26 subceldas 

contiguas. Aun así, se debe de recordar que cada celda puede tener asociada a más 

de una partícula. Esto es debído a que, si el centro de masa de la partícula tiene 

coordenadas tales que están contenidas en el interior de la subcelda, es posible 

acomodar hasta dos partículas en una celda, si el tamailo de la arista de la subcelda 

fuera un diámetro atómico ("). 

Este procedimiento no requiere de búsquedas individuales de los pares más 

cercanos (pues incluye un evento más, el cual corresponde al croce de partículas 

en las celdas). De esta forma, cada partícula .tiene asociada una celda y los 

procedimientos se encargan de mantener listas actualizadas a cada momento de las 

partículas presentes en cada subeelda, y sólo se requiere una búsqueda no muy 

larga sobre la celda para determinar a los posibles candidatos para sufrir una 

colisión. 

Otra ventaja es que en este caso, las subceldas vecinas, permanecen 
I 

constanteS, de tal forma que sólo se crea la estructura de celdas vecinas al iuicio de 

1 . 1 1 .. 
a SlffiU aCl0n. 

I 
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I 

I 
d) progralción de los eventos. 

I 
I 

La búSqueda del evento más próximo. requiere un gran gasto de tiempo de 
1 

proceso para sistemas muy grandes, si es que se usan listas nonnales para 

programar estos eventos. Es aqul donde el empleo de un árbol binario logra 

reducir este gasto computacional. De acuerdo a Rapaport [ll. se alcanza un 

código al menos 30% más rápido en comparación con códigos similares que 

emplean listas para su programación de eventos. 

e) Fa/so posicionamiento. 

Cada partícula tendrá asociada un tiempo local, que corresponde a la última 

vez que su posición fue actualizada. 

Durante la simulación, existen varias formas de actualizar las coordenadas 

de las partículas. 

1.- Debido a que se encuentran a una distancia cr y sucede una colisión entre 

esferas duras. 

1 

2.- Existió Un cambio de subcelda. 

I 
3.- Se ejecutó un muestreo de las configuraciones del sistema. 
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I 
I 

Pero para poder hacer el cálculo de los eventos es necesario conocer la 

I 
posición en la que se encuentra cada partícula en cada instante, así pues, cada vez 

que se dese1a calcular un evento, se avanza temporalmente a la partícula o 

partículas involucradas a un mismo tiempo, que lo determina la partícula que ha 

sido actualizada a un tiempo más cercano a! real. 

Una forma de pensar en lo anterior es el siguiente ejemplo: 

Supongamos que estamos a! inicio de la simulación de tal forma que el 

tiempo transcurrido es t=O. 

Una vez que se calculan los eventos por primera vez, supongamos que 

tenemos un sistema de 2 partículas (a, b) con los siguientes eventos programados. 

Tabla 1. "Eventos programados" 

Tipo de evento partícula a partícula b 

Colisión t=3 t=3 

cambio de celda t=1.5 t=4 

contracción de enlace t=JO t=JO 
I 
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, Como I se puede observar, el primer evento que sucederá, será el cambio de 

celda por parte de la partícula a, así pues el tiempo real, será t= 1.5 una vez que 
I 

suceda este evento. Pero no se bao actualizado las coordenadas de la partícula b, 

por lo que, cuando suceda la colisión entre ambas partículas, programadas a 

ocWTir en el tiempo 1=4, sólo se requerirá que la partícula b se avance 

temporalmente a UD tiempo t=1.5, y así, ambas partículas se encontrarán en las 

posiciones que les corresponde a UD tiempo dado. 
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3. INSTRUMENTACION. 

La parte medular del prog¡ama es la integración exitosa de todos los 

algoritmos de optimización. El programa debe de ser pensado como un todo, y no 

una colección de subrutinas aisladas, para aprovechar al máximo las oportunidades 

de modificación de las variables que se dan en algunos procedimientos y que 

puedan servir después durante la ejecución del mismo .. 

El programa fue desarrollado en Fortran 77, debido a que por experiencia 

previa, en el grupo de investigación en donde se desarrolló esta tesis, es un 

lenguaje probado, y que la comunidad científica actual, entiende de forma general, 

Cabe mencionar que las nuevas versIOnes de Fortran 77, permiten 

estructuras DO Y la declaración explícita de las variables, esto hace al programa 

más amigable y una herramienta adecuada en aplicaciones en donde no se desea 

una interfase gráfica y la única preocupación es llevar a cabo operaciones 

matemáticas a gran velocidad y precisión. 

A continuación se hace una breve descripción de las estructuras empleadas 

I . 
en este programa. 
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3.1. Árbol Binario. 

I , 
Un árbol binario es una estructura de datos en donde se encuentran estos 

mismos, organizados por medio de un algoribnO sencillo. 

Una descripción bastante adecuada y completa de un árbol binario, es la 

descrita por Corroen T.H. [7]. 

"Un árbol binario es una estructura. definida por un número fmito de 

conjuntos de nodos que, o bien: 

• no contiene nodos o, 

• está compuesto de tres conjuntos de nodos: Un nodo raíz, un árbol binario 

llamado subárbol derecho y un árbol binario llamado subárbol izquierdo. 

El árbol binario que no contiene nodos es llamado árbol vacío o árbol nulo, que 

denotaremos como NIL. Si el árbol izquierdo es no vacío, su raíz es llamada el 

hijo izquierdo de la raíz de todo el árbol binario, de la misma forroa que la raíz no 

nula del subárbol derecho es el hijo derecho de la raíz del árbol binario. Si un 

subárbol e~ el árbol nulo NIL, decimos que el hijo está ausente o perdido." 
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Diagrama 1. "Árbol biriario típico" 

3 8 11 

Como podemos ver de esta definición, un nodo es la unidad fundamental 

del árbol binario, y es en cada nodo en donde se ubican cada uno de los eventos 

que se calculan durante la Dinámica Molecular. 

Todo nodo tiene por regla general un antecesor y varios sucesores. En el 

caso de la estructura del árbol binario, cada nodo tiene sólo dos sucesores, uno que 

contendrá información que ocurrirá después, y otro que ocurrirá a un tiempo más 

próximo. 

El campo que contendrá el tiempo programado en que sucede cada evento, 

servirá en este caso para formar la estructura del árbol binario. 
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El arreglo de los números en el diagrama No. 1, no se realizó de fonoa 

al . .1 fu . .. l' I di . d eatona, SIDO eron puestos en esa poslclon para cump lf con as con ClOnes e 
i 

búsqueda de un árbol binario. 

Para realizar una búsqueda sobre un árbol binario es necesario recordar que 

éste está fonoado, además del campo principal que contiene la información de 

interés, de tres campos más al menos que indican al hijo izquierdo, hijo derecho 

(sucesores) y al padre (antecesor). Si un hijo o un padre no existen para un nodo 

dado, el campo contendrá un valor de NIL. Sólo se penoite a la raíz del árbol 

binario principal el tener su campo de padre con un valor de NIL. 

El campo clave o principal, de un árbol binario será insertado en el árbol de 

tal fonoa que satisfaga la propiedad de búsqueda de los árboles binarios. 

"Sea x un nodo en una búsqueda sobre un árbol binario. Si y es un nodo en 

el subárbol a la izquierda de x, entonces el campo clave de x será mayor al campo 

clave de y. Si Y es un nodo en el subárbol a la derecha de x, entonces el campo 

clave de x será menor al campo clave de y." [7] 

La organización de datos de esta fonoa nos permite ejecutar fácilmente 

operaCiones! en el manejo de árboles, tales como encontrar el máximo elemento 

(será el nodo más a la derecha del árbol), el mínimo elemento (será el nodo más a 
I , 
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la izquierda Idel árbol, y el cual será una de las subrutinas más empleadas en este ¡ . 
trabajo), así'como operaciones para establecer la relación sucesor-antecesor entre' 

nodos, que será necesaria para realizar operaciones de inserción, borrado y 

actualización. 

Para finalizar, la información que debe de contener cada nodo está de 

acuerdo a la estructura propuesta por Rapaport [1], que se muestra en el diagrama 

2. 

Diagrama 2. "Estructura nodal" 

Padre 

Hijo izquierdo Tipo de evento Hijo derecho 

Lista circular de la Número de la partícula A Lisia circular de la 

partícula A (nodo previo) (tipo A) partícula A (nodo 

posterior) 

Lista circular de la Número de la partícula B Lisia circular de la 

partícula B (nodo previo) (tipo B) partícula B (nodo 

i 
posterior) 

• 
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La partícula tipo A corresponde a la partícula a la que alrededor de ella se . 

hace la búsqJeda de partículas vecinas en el caso de una colisión. Siendo así B la 
I 

partícula que corresponde a una partícula "vecina" de la partícula A. 

Debe quedar claro que todas las partículas pueden quedar incluidas en 

cualquiera de estas dos clasificaciones. 

Actualmente, cada vez que sucede un evento, todos los nodos en donde se 

encuentran las partículas o partícula involucrada son borrados, esto se evitó en el 

presente trabajo, al borrar sólo los nodos de los eventos que ya no fueran 

fisicamente posibles. La desventaja de este método es que es necesario hacer una 

búsqueda en cada nodo y verificar en qué campo se encuentra la partícula. Se 

espera que esta situación se compense con la rapidez ganada, al no tener que 

volver a calcular eventos que fueron generados anteriormente. 

3.2. Arreglos de subcddJIs. 

Imaginemos por el momento, un arreglo tridimensional de celdas. 
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Diagrama 3. "Subceldas".· 

3 celdas 

, 
Como se puede observar, cada subeelda tendrá 26 subceldas vecinas, de tal 

fonna que podemos asignar a cada celda un número y elaborar una lista de 

subeeldas vecinas una vez que se ha creado la estructura. 

De esta fonna, y con la instrumentación de un evento llamado cambio de 
, 

celda, podemos saber en cualquier momento, cuál es la ubicación de cada una de 

las partículas. 
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Existen algoritmos que plantean la posibilidad de reducir el número de 

I 
celdas vecinas de 26 a 13, pues de esta forma se eliminaría el "duplicar" la I . 
búsqueda de parejas. 

En un principio esto se intentó, pero se encontró que, para temperaturas 

altas y densidades bajas, dado que las partículas se desplazan a una gran distancia 

antes de que se calcule una colisión, es posible tener una superposición de 

partículas. 

Así pues, se adoptó hacer la búsqueda en las 26 celdas vecinas, pero para 

evitar el manejar el doble de eventos, se introdujo la siguiente condición. 

Una vez que un evento ha sido calculado, dado que la inserción en el árbol 

implica una búsqueda, se aprovecha esta búsqueda para ver si existe ya insertado 

previamente este evento en el árbol. 

Debido a que el manejo numérico en las computadoras no es exacto, y que 

cada vez que se modifica una posición, ésta varia ligeramente en su valor (±IO"'), 

es necesario establecer una tolerancia en la búsqueda de estas cantidades. 

MoLadamente, la diferencia entre eventos distintos es mucho mayor que 

I 
la diferencia introducida por el error en el manejo numérico, de tal forma que no 

I 
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es necesario comparar el tipo de partículas involucradas, lo cual incrementaría el 

número de Jperaciones que se realizarían por ciclo de inserción. 
I 

3.3. DÜlgrattlll de bloques. 

Las subrutinas en las que se dividió el programa están organizadas de la 

siguiente forma. 

Para lo que corresponde al programa principal, el diagrama de flujo resultó 

ser el siguiente: 

Diagrama 4. "Diagrama de flujo del programa principal" 

INICIO 
I:Q 

MAPS 
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• I generate events I 

\ b 
I I ~ número de pasos? I No 

Si 

1 
Llamar a subrutina adecuada al tipo de evento 

I Se ha alcanzado el número de pasos predeterminado para el muestreo de I 
No ' las configuraciones? 

Sí 

I Updalc_aU ...JlOSitions I 
t 

Escribir las configuraciones en el formato que haya especificado el usuario (le.. 
para generar la función de distribución radial o para generar lUla animación de 

la simulación) 
. 

-( 

Despliegue en pantalla deJ factor de 
compresibilidad. 

~ 
I FIN I 
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3.4. Descripción de las subrutinas. 

I 

Una vez que se han cubierto los rasgos generales de los métodos de 

optimización, a continuación se presenta una descripción de cada una de las 

subrutinas que se encuentran en el código, y si es el caso; cuáles fueron las 

modificaciones que se realizaron, para disminuir el número de operaciones por 

ciclo. 

Para mayor claridad, no se entrará en la descripción detallada de todas las 

variables, a menos que se juzgue pertinente, y se hará la descripción de las rutinas 

de acuerdo a como van apareciendo en el código y no en el orden conforme se van 

ejecutando en el programa. 

• Principal. 

En esta parte del programa, se hace la asignación de los valores iniciales de la 

simulación: 

Se inicializa el tiempo a cero (abs_time), así como otras variables que se 

requerirán bara hacer el cálculo del factor de compresibilidad. (rijDvi, num _ coll, 

vs). 
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Se hace la lectura de las siguientes variables: 

I 
! 

• temperature: Temperatura. 

• num _ steps: Número de pasos. 

• max _ chain: Número de cadenas. 

• max_site: Número de monómeros en cada cadena. 

• ic _ conCfile: Nombre del archivo que 'coriticóela configÍlración inicial, 

• bond_length: Longitud de eruacc. 
····0.' . 

• samplingJate: Intervalo de muestreo de las configuraciones del sistema, 

• divisions: Número de subeeldaS'q'U~'c~rí¡~ndrii cada celda primaria, 

• xmol_var: Decide si se desea' ge~erarC 'la iÍlfoI1llación neceSarla para ver la 

simulación en un programa visualizador llamado xmol. 

• sr _ var : Decide si la ejecución del programa desea generar la información de la 

función de distribución radial, 

• subcellsize: Tamaño de la subeelda. 

Se elabora una lista de vecinos enlazados, la cual no será modificada 

durante la ejecución del programa, de esta forma se cuenta con una forma rápida 

de saber si dos particulas son vecinas y en la misma cadena, la forma de accesar a 

I 
esta variable es simplemente con el número de particula, y se definen dos campos 

más, uno Le establece el número de particula anterior, y otro el número de 

I 
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partícula posterior. Para los extremos, se establece que son vecinos de la partícula 

cero. I 

Se llama a las subrulinas ini/yool, ini/_eire_link, ini_vel, MAPS, UNKS y 

generale _ events. Más tarde se hablará de cada una de ellas profundamente. 

Se establece un ciclo donde se busca el evento más próximo a ocWTÍr por 

medio de la función gel_ min _ node, se determina qué tipo de evento es y 

dependiendo de esto se llama a las subrutina cel/_cross, en caso de cambio de 

celda, o col/ision en caso de ser alguna colisión. Se debe recordar que estamos 

llamando colisión a toda aquella modificación en la velocidad que sufran dos 

partículas al interactoar. 

Si se ha alcanzado un número de paso tal que se desea escribir la 

configuración que existe en ese momento, se llama a la subrutina 

updOle _01/ yosilions, la cual avanza a todas las partículas del sistema al mismo 

tiempo global, y se hace la escritora del archivo . 

• Subrutinaerase_node{d) 

I 
Esta subrutina se encarga de hacer el borrado del nodo d. Esta subrutina, se solicita 

una vez quJ se ha lo~alizado un evento a ocurrir, es necesario eliminar del árbol 

I 
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. ese evento yltodOS los eventos que están asociados con las partículas involucradas. 

I 

Esto se debe de hacer por la siguiente razón: 

Debido a la estructura del programa, cada evento es tratado de fonna 

individual, por lo que es posible que una partícula tenga 2 ó más posibilidades de 

interactuar. Pero todos estos eventos que se calcularon y que tienen tiempos de . 

sucesión mayores, ya no sucederán debido a que, después de la colisión que acaba 

de ocurrir, las velocidades de las partículas cambiaron, de tal forma que todos los 

eventos programados a suceder después de este evento, y en donde intervengan 

estas mismas partículas ya no serán válidos, pues fueron calculados a partir de 

velocidades "falsas". 

Este procedimiento hace más eficientes los diferentes casos de borrado que 

son necesarios para mantener la estructura del árbol binario, y son ampliamente 

descritos en [1] y [3]. 

• Subrutina erase~rool:.node(d) 

DadJ que la· forma de instrumentar el árbol binario fue un tanto distinta a la 

propuesta Jor Rapaport, fue necesario escribir una subrutina especial para el 

I 
borrado del nodo raiz. Afortunadamente, no sólo no aumenta. el· número de 

I 
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operaciones a desarrollar en cada ciclo, sino que, dependiendo de la estructura 

instantánea dbl árbol, puede reducir el número de operaciones que se realizan cada 
1 

vez que se ejecuta esta rutina. 

Básic8mente, lo que hace este procedimiento es buscar el elemento máximo 

del subárbol izquierdo, y reemplazar con este nodo al nodo raíz. De esta forma se 

mantiene la eStructura de búsqueda deseada. 

• Subrutina erase_nades {pa"} 

Esta subrutina llama las veces necesarias al procedimiento erase_node(d), 

para eliminar todos lo eventos que tienen asociados a la particula fijada por la 

variable parl. 

Es deseado que, una vez que se ha borrado un nodo, éste pueda ser 

utilizado dc nuevo, evitando así el uso ineficiente de memoria, pero, debido a que· 

de antemano no se sabe el número de eventos que se van a calcular, se crea una 

lista en doJde se guardarán los números asociados a cada nodo. Esta lista se 

maneja de IJ forma UEPS (últimas entradas primeras salidas). 
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Así pues, esta subrutina se encarga de iniciar esta lista, para que cada vez 

. I 
que se requiera un nodo, se pueda llamar sin problema alguno. Como se dijo 

I . 

anteriormente, dado que no se sabe el número de eV1:ntos que sucederán a un 

mismo tiempo, es necesario tener un mensaje de alerta cuando se quiera accesar a 

un nodo, y ya no baya nodos disponibles en esta lista. 

• Subrutin& send yool 

Cada V1:Z que se hace el borrado de un nodo se envía a la lista en donde se 

encuentran los nodos disponibles. Este procedimiento, sólo actualiza el apuntador 

de la posición del siguiente nodo libre en la lista. 

• Subrutina gel"'pool 

Cuando se ha generado un evento y se desea incluir dentro del árbol 

binario, el primer paso es tener acceso a un nodo disponible, y es precisamente lo 

que esta subrutina realiza, tomando el primer nodo disponible y actualizando el 

apuntador a la siguiente posici6n. 
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• Subrutina Insert_ node{d) 

Esta ri.tina se encarga de insertar en la posición adecuada al evento 

generado, guardado en el nodo ti, de acuerdo a la regla de búsqueda del árbol 

binario. 

• Subrutina generale _ events 

Esta rutina se posiciona sobre todas las partículas, y busca qué partículas 

están a su alrededor, en el caso de que se . encuentre a una particula en el 

vecindario, se hace el cálculo del tiempo en que sucederá la colisión. 

El cálculo de este tiempo de colisión se hace en una función llamada 

col/time. La razón por la que se decidió separar esta función de este programa, es 

debido a que generale _ evenls, sólo es ejecutado una sola vez durante la ejecución 

del programa, precisamente al principio de la simulación, posteriormente la 

función col/lime, será llamada por otros procedimientos conforme la simulación 

progresa. 

Esta Lbrutina, también crea por primera vez la estructura del árbol binario, 

dad .1. I dI ·d··· .. ayo o pnnclpa mente e proce .. lDuento l/lSerl_noue. 
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• Subrutina init circ link I - -
I 

Esta rutina sólo inicializa un campo de una variable, que corresponde al 

nodo siguiente de una lista de nodos relacionados por la misma partícula. 

Esta lista que se menciona aquí, es la fonna de incluir en cada nodo, la 

infonnaci6n de qué eventos están relacionados con la misma partícula, para que 

cuando se desee hacer el borrado de ella, exista una lista de "eventos aborrar"" y 

así se eVite hacer una búsqueda por todo el árbol binario para determinar qué 

eventos se deben eliminar. 

Esta subrutina se encarga de realizar la actu;¡lización de la lista de eventos 

con partículas en común. 

La variable plink corresponde al número de partícula de interés, node _ num 

al nodo que va a ser remoVido de la lista y type si se trata de una partícula de tipo 

AoB. 
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En esta subrutina se fijan las velocidades iniciales del sistema, de acuerdo a 

la temperatura del mismo. Se debe recordar que, para el caso de esferas duras, la 

temperatura no tiene niugún sentido fisico, pero, dado que este programa es la base 

de un código mejorado, en donde la temperatura si es de suma importancia, se 

decidió incluir esta subrutina. 

• Subrutina co/lision(sub nade) 

En esta subrutina se hace la modificación de las velocidades de las 

partículas involucradas en una colisión, asi como la actualización de las 

coordenadas y del tiempo local de cada una de ellas. 

Las fórmulas que se emplean se derivan de las ecuaciones de movimiento 

de Newton, y se hace la aproximación de que las partículas tienen la misma masa. 

A diferencia de la función colllimeO. esta subrutina, no requiere determinar 

si las partículas se alejan o se acercan, pues debido al producto punto entre los 

vectores polición y velocidad, los signos se ajustan de forma automática. 
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Estas ecuaciones son escritas en su fonna vectorial y se muestran a 

continuación: 

I 

donde: 

IJ.v;: Es el cambio en el vector velocidad de la partícula i 

IJ.Vj: Es el cambio en el vector velocidad de la partícula j 

V;j : Es la diferencia entre los vectores velocidad v; y Vj 

r;j : Es la diferencia entre los vectores posición r; y rj 

La forma en que esta ecuación fue implementada. puede ser vista en el 

código del programa que se incluye en el Anexo l de esta tesis. 

• Subrutina MAPS 

Esta rutina genera el vecindario de cada una de las subce\das, que 

contendrán a las partículas durante la simulación. 
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• Subrutina UNKS 

I 
Asigna a cada una de las partículas a la subcelda que le corresponde debido 

a su posición. 

• Subrutina cell_ crossing(p) 

. Calcula el tiempo en que la partícula p, cambiará de subeelda. En este caso, 

para aumentar la rapidez de ejecución de programa, se escribió un subcódigo para 

cada tipo de cruce de celda, esto hace que se disminuya el número de operaciones 

necesarias para el cálculo del tiempo de cambio de celda. 

• Subrutina cell_ cross(node) 

Actualiza la posición de la partícula en la celda de simulación, hace el 

borrado del nodo que se acaba de ejecutar y modifica la lista de partículas de la 

subcelda a la que ahora pertenece la partícula en cuestión. 

• Subrutina re _linking(partb, no) 

Mantiene actualizadas las uniones de los nodos con .partículasen común, es 
I . 

llamado caila vez que sucede un evento, antes de que se realice el borrado de los 
I 
I 

48 



nodos involucrados. 

• Subrutina ca/cu/ate single yart(pa) 

Es el equivalente de generale _ events, pero especifico a calcular los posibles 

eventos de la partlcula definida por la variable pa. 

• Subrutina erase_nodesJc(part,no) 

Dado que en un cambio de celda no se desean horrar todos los eventos 

previos calculados de la partlcula, pues la velocidad de la partlcula es la misma, 

sólo se hace el borrado específico de este evento. Esto es con ei fm de no repetir 

un cálculo que ya se ha hecho previamente. 

• Subrutina update _ all yositionsO . 

Avanza a todas las particulas del sistema, una delta de tiempo tal que los 

tiempos locales de todas las patticulas coincidan con el tiempo global de 

simulación, para asi poder obtener una configuración que puede ser empleada 
I 

después para su visualización, o bien para el cálculo de g(r). 
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• Función gausran(v, m) 

Da como resultado un número aleatorio dentro de una distribución 

gaussiana con varianza v y media m. 

• Función colllime(parla, parlb) 

Regresa el tiempo de colisión entre dos particulas, este cálculo requiere 

determinar qué tipo de situación se está llevando a cabo. Primero, definiremos • 

algunas cantidades para facilitar la notación en las fórmulas siguientes. 

rij = ri - rj (Diferencia en el vector posición) 

Vij = Vi - Vj (Diferencia en el vector velocidad) . 

bij = rij . Vij (Producto punto para determinar las componentes involucradas en la 

colisión) 

Cij = r./ - el (Indica la distancia entre dos particulas al momento de la colisión) 

C\ = r./ - (0'+/)2 (Indica la distancia a la que sucede una atracción súbita debido 

al enlace entre dos particnlas). 

1. ParticulaJ acercándose. (bij<O) 

si (bl2-v,/cij > O) Sucede la colisión al tiempo: 
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Il. Partículas alejándose (b;;>Q) 

si (b¡-v;;'c"ij > O) Sucede la colisión al tiempo: 

siempre y cuando el tiempo t;j calculado sea positivo. 

• Función ICELL(IX,IY.IZ,MC) 

Función usada para determinar de forma rápida las celdas vecinas a la celda 

localizada en la posición (IX, IY. IZ). 

Función para detenninar el evento más próximo. 

Función que suma la norma de las velocidades de todas las partículas en el 

sistema, pala hacer el cálculo del factor de compresibilidad. 

I 
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4. RESULTADOS 

En este capítulo, se mostIarán los resultados obtenidos con el programa 

desarrollado. Primero se incluye la verificación de que el programa funcione 

adecuadamente. 

Como primer caso, se pensó en un sistema de particulas discretas, pues para 

el caso de esferas duras, existe mucha información y datos publicados, lo cual 

facilitó la validación del código. 

Para poder calcular la función de distribución radial, es necesario hacer un 

muestreo de diferentes configuraciones del sistema a intervalos regulares. Así 

pues, se eligieron 4 fracciones de empaquetamiento. 

La fracción de empaquetamiento queda definido como la fracción de 

volumen que las particulas en su totalidad ocupan dentro del volumen de la celda. 

De forma general, la fracción de empaquetamiento (11) tiene como fórmula: 
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donde: 

T] : Fracción de empaquetamiento. 

N : Número de partículas en el sistema. 

V, : Volumen de cada partícula. 

V, : Volumen de la celda de simulación. 

En este caso las partículas tenian geometría esférica, y la celda es cúbica, 

por tanto, se puede defmir T] como: 

r¡== 3.L3 

donde: 

T] : Fracción de empaquetanliento. 

N : Número de partículas en el sistema. 

r, : Radio de cada partícula. 

L : Longitud de una de las aristas de la celda de simulación. 

4.1. Validación de la función de distribución radial para esferas duras 

discretas. 
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Gráfico 1. 

"Fracción de empaquetamiento: 0.19" 
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Gráfico 2. 

"Fraccl6n de empaqnetamiento : 0.24" 
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Gráfico J 

"Fracción de empaquetamiento: 0.29" 
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Gráfico 4. 

"Fracción de empaquetamiento: 0.33" 
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Como se puede observar en el cálculo de g(r), conforme se incrementa la 
1 . 

fracción de empaquetamiento (que es directamente proporcional a la densidad del 

sistema), se puede observar una mayor estructura en el fluido. La estructura del 

fluido queda definida por la posición y el tamaño de los picos que se presentan a 

distancias mayores a un diámetro atómico <J. 

Una vez que se comprobó que la función de distribución radial para esferas 

duras discretas correspondla a valores cercanos a los predichos por la teoria y 

simulaciones hechas por medio de otros métodos, se decidió hacer la validación 

para las cadenas de esferas duras. 

Como se puede observar, la mayor desviación de los resultados calculados 

por medio de la simulación molecular y los obtenidos por medio de la ecuación de 

Percus-Y evic corresponde a distancias menores a 1.1 diámetros atómicos. Esta 

desviación es debido a la forma en que se extraen las configuraciones durante la 

ejecución del programa. 

Debido a que este programa está basado en un algoritmo evento-evento, y 

no a un incremento de tiempo arbitrario, en promedio, las particulas estarán unas 

más cerca de otras, pues dado que un evento corresponde al cálculo de colisiones, 

éstas sucedL cuando la distancia entre ellas es igual a un diámetro atómico. 

I 
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Es ,por ello que se puede observar que este programa sobreestima la 

distribUCi~n radial de partículas, pero, a medida que la densidad aumenta, este 

error se ve disminuido debido a que en realidad las partículas se encuentran más 

juntas en promedio. 

Mortunadamente, a distancias mayores, el efecto del muestreo se cancela 

prácticamente, lo cual se observa fácilmente por la correspondencia entre los 

resultados de Dinámica Molecular y le ecuación de Percus-Yevic. 

4.2. Validación de la función de distribución radial para cadenas de esferas 

duras. 

Como primer ejemplo, se incluye la función de distribución radial para un 

octámero de esferas duras a diversas fracciones. de empaquetamiento (T]= 0.3390, 

0.2988,0.2011,0.0977). 

Estos resultados fueron comparados con los resultados publicados por 

Chiew Y.C [8]. Desafortunadamente, estos valores no pudieron ser comparados 

en el mismo gráfico por dos razones: 

• La información de estos datos, fue publicada únicamente en forma de gráficos, 

de forml que no se quiso introducir un error de lectura. 

I , 
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• Por limitaciones del código desarrollado no es posible generar resultados para I . 

las fracciones exactas de empaqúetamiento que se dan en la publicación. Esto 

es debido a que la fracción de empaquetamiento depende de un número 

discreto de partlculas dentro de la celda de simulación, así pues, para poder 

llegar a una fracción de empaquetamiento tal como 0.1 por ejemplo, la longitud 

de la arista de la celda de simulación tendría que ser muy grande y por tanto un 

gran número de partlculas. Aun así, se trató de acercar lo más posible a los 

resultados publicados .. 

A pesar de ello, los resultados de los datos previos se incluyen en una 

imagen extraída directamente del articulo. Para permitir al lector asegurarse de 

que, si bien las curvas no son semejantes completamente, sí se obtienen los rasgos 

generales. Como se puede observar por simple inspección, los datos no presentan 

una gran desviación entre si. 

En el caso de las simulaciones de este trabajo, se agregó una curva más a 

una fracción de empaquetamiento mayor a las publicadas, sólo con el fm de saber 

si el código puede soportar altas densidades sin sufrir rompimientos de cadena, 

como se observó en versiones Beta del código aquí desarrollado. 
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La forma de saber si existen rompimientos de cadena, es al observar g(r) y 

I 
no encontrar a la distancia r/cr=2 WI pico tan pronunciado. Este pico se da 

principalmente, debido a que las esferas en una misma cadena están unidas por WI 

enlace. 

La razón por la que se hace hincapié en la inclusión de esta nueva curva, es 

debido a que no se debe de confundir con la curva inferior que sí está cerca de los 

valores publicados, y no ocasione confusión entre dos curvas en donde las 

fracciones de empaquetamiento si son bastante diferentes. 
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Gráfico 5.· 

"Función de distribución radial para cadenas" 
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La razón por la que en el siguiente gráfico se muestran tres diferentes . 

curvas es, debido a que en ese artículo, se busca hacer aproximaciones a la 

ecuación de Percus-Yevic. 

De esta forma, los resultados que se consideran "correctos", son los 

representados por medio de la línea contínua, que está formada por la solución de 

la ecuación de Percus-Yevic sín nínguna aproximación adicional. 
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Gráfico 6. 

"Función de distribnclón radial para cadenas (resultados publicados)" 
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Se debe recordar que el factor de compresibilidad es una desviación a la 
I 
I 

idelidad del sistema. En los gráficos mostrados anteriormente, podemos osbservar 

que, a medida que aumenta la densidad, el factor de compresibilidad se alejará de 

la unidad (valor que corresponde a gas ideal) y también sufrirá un incremento 

conforme aumenta la longitud de la cadena. 

4.3. Validación del fador de compresibilidad para cadenas de esferas duras. 

En la última etapa de validación del código, se desean comparar los 

resultados obtenidos para el factor de compresibilidad en cadenas duras reportado 

por Mark Denlinger y Carol K. Hall (9). 

Se debe . hacer mención que las curvas continuas que se muestran 

corresponden a una regresión estadistica, que ajusta no sólo los valores obtenidos 

por estos autores, sino también de información para este sistema que ha sido 

generada por diversos trabajos previos. 
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Gráfico 7. 

"Factor de compresibilidad para cadenas dnras" 
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Gráfico 8. 

"Factor de compresibilidad para cadenas duras" 
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Gráfico 9. 

"Factor de compresibilidad para cadenas duras" 
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Gráfico 10. 

"Factor de compresibilidad para cadeoas duras" 
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La razón del por qué sólo se muestra la comparación entre los resultados 

obtenidos a Ipartir del código desarrollado en esta tesis y los valores de Denlinger y 

Hall, es debido a que emplearon también un algoritmo de Dinámica Molecnlar 

para la obtención de ellos. 

Como se puede observar, los resultados producidos por el código 

desarrollado, generan factores de compresibilidad que están acorde con resultados 

obtenidos previamente y calculados por similares y distintos métodos. 

4.4. Comparación en el desempeño del código desarroUado con trabajos 

similares. 

En lo que corresponde a la parte del desempeño del trabajo, en donde se 

muestran gráficos del número de colisiones y el tiempo de UCP (unidad central de 

proceso): 

Todas las corridas del programa desarrollado en esta tesis se llevaron a cabo 

en un equipo DEC alpha 30001166. 

I . 
Es de ,hacer notar, que Hall. C.K. y colaboradores han sido las personas más 

activas en Jte ramo, de tal forma que en la gráfica de desempeño, se incluyen 

versio~es dl resultados anteriores en donde no se empleaban algoritmos de 
I 
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optimización, así como los resultados de su última versión, en donde se 

. I I al· d· . mstrumentaron os gonUOos antes esentos en esta teSIS. 
1 

El incluir estos resultados nos penoite tener una idea de la increíble mejora 

en la rapidez de cálculo, por el solo hecho de manejar árboles binarios, listas, 

falsos posicionamientos, etc. 
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Gráfico 11. 

"Comparación en el desempeño de distintos códigos 

de Dinámica Molecular" 
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En el gráfico anterior se desearon introducir los siguientes aspectos que se 

encontrarJ al ténnino de esta tesis. . 

La versión sin las rutinas de optimización que corrió en un equipo de 

supercómputo CRA y modelo X-MP, resulta del orden de \O veces más lento 

comparado con el código que emplea rutinas de optimización y que fue corrido en 

un equipo de velocidad similar (CRA y y -MP). 

En el gráfico se incluye la longitud de la celda empleada para la simulación 

de los sistemas, de esta forma es posible tener una idea de las fracciones de 

empaquetamiento empleadas. Se puede ver en el gráfico que, a medida que la 

fracción de empaquetamiento aumenta, la velocidad de proceso disminuye 

dramáticamente; esto se debe a que, debido a la alta densidad del sistema, las 

rutinas de búsqueda de vecinos se hacen más lentas, pues se deben accesar listas 

más largas. Además, el número de colisiones que se gráfica, se refiere al número 

de colisiones efectivas. 

Cada vez que se encuentran pares de particulas cercanas, se hace el cálculo 

de colisión entre ellas, de tal fonna que, a mayor número de parejas posibles, 

I 
mayor el número de colisiones calculadas; esto no sólo afecta el tiempo que se 

gasta en el ICálcUlO directo del tiempo de colisión, sino que, al ser insertado este 

"posible evLto" posteriormente se requerirá que las rutinas de borrado de nodos, 
I ' 
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tengan duraciones más largas, debido a la mayor longitud de las listas asociadas a 
I . 

las partículas. 

Como se puede observar, la longitud de cadena para misma fracción de 

empaquetamiento no afecta el desempeño del programa, pues se trataron cadenas 

de 8, 16 Y 32 monómeros, y, como se puede observar, todos los resultados caen 

dentro de la misma linea de comportamiento. 

Aunque no se cuenta con datos suficientes para comparar el programa con 

un equipo de supercómputo, al menos se conoce el rango de la velocidad de 

proceso del código optimado para el equipo de este tipo, y como es posible 

observar, el código que aquí se presenta es ligeramente más rápido, para el caso 

de 512 partículas. 
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5. CONCLUSIONES 

Haciendo uso de algoritmos de optimización propuestos anteriormente por 

un gran número de investigadores, es posible instrumentar un código que genere 

resultados de forma más eficiente, en comparación con códigos similares que 

hacen uso de la Dinámica Molecular. 

Se hace notar que, a pesar de que este código y el desarrollado por Hall y 

colaboradores tienen como base los mismos antecedentes y básicamente las. 

mismas rutinas de optimización, la forma de hacer la instrumentación de los 

algoritmos, permite generar códigos con mejor o más pobre desempeño. 

Aun con las velocidades alcanzadas, no es posible simular cadenas de las 

dimensiones que realmente suceden en la naturaleza, en las que cada molécula 

polimérica puede contener hasta millones de monómeros. 

Aun así, este tipo de algoritmos, puede ser de utilidad para moléculas de 

tamaño pequeño. Es por esta razón, el interés de generar un código que incluyera 

todos los algoritmos de simulación presentes,' e integrarlos en un programa de 
I . 

Dinámica Molecular. 
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El siguiente aspecto en el desarrollo del nuevo polímero, corresponde la 

inclusión de ~tenciales atractivos del tipo "pozo de potencial", para pennitir la 

I 
interacción entre moléculas de distinto tipo. 

Las modificaciones que sufrirá este código senin las siguientes: 

• . Permitir distintos tamaños de particulas. 

• Permitir por lo tanto distintas masas de particulas. 

• Agregar un potencial atractivo para poder simular interacciones entre particulas 

de distinta naturaleza (i.e. hidrofilicas e hidrofóbicas). 

La parte de mayor interés es la elección del modelo a utilízar para el 

potencial atractivo. El más simple es el pozo de potencial, pero, de ser necesario, 

es posible generar potenciales más complicados haciéndolos discretos, por medio 

de funciones más complicadas [IOI- Aun así, el código generado en esta tesis 

puede ser modificado, y de hecho fue planeado para poder instrumentar estas 

características con mayor facilidad. 
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¡ 

prograrnmd 
imp.icit none 

C VAR 

C 

intege"'4 
poramet<r 
inlep:r'4 limc)ist(max_oodes,4) 
doublc prccision cventtime(max_ nodes) 
inteF4 nod<Uypc (max_nodes,IO) 
inteF4 ij 
integer*4 counter 
doubte prccision new_cvent_time 
inlep:r'4. afectal_nodo, afected..JlO1licle 
intege,..4 free _ nodc. poimer 
inlep:r'4 poolJist(max_nodes) 
ÍDtege,..4 ma.x_slte, PlaX_chain 
double precision min _time 

in!ege,.4 max..JlO1liclc 
por.uncter (11134x ..JlO1IiclC'" 10000) 
doubIe pn:cision porticle(ma.'..JlO1Iiclc,9) 
intege,.4 porticle2(ma.'..JlO1Iiclc,J) 
integer+4 tot_oumJm 
double precision packing, xbox, ybox, zbox 
double precision temperature 
integer*4 nUIR_stcps 

integer'4 chain(max..JlO1liclc,2) 
integer*4 cvent_counter 
ch.aracter4'20 ic conf file 
INfEGER Ñ, M, ÑCELL, MAPSIZ 
PARAMETER (N= 10000, M= IS, NCELL=M 'M'M) 
PARAMEl'ER (MAPSIZ = 26' NCELL ) 
INfEGER L1ST(N), HEAD(NCELL), MAP(MAPSIZ) 
double precision bond_lengtb 
intege"'4 cct_nUn_node, root_var 
double pn:cision abs_time, rijDvi, get_v2 
double ¡n:cision vs 
inteF4 djvisions 
inte~4 samplintL rate, nwn _ coll 
¡nlege,..4 xmot var, gr _ var 
double JrOclsion subcellsize 

C GLOBAL 
common lsortin&... varl evenltimc 
common llistl time list 
comlnon Itn:e SUUCturd node typc 
COmInon lnew- cvenlsl new Mol time, afected node, 

> 1 afcctcd ..JXlrticlc - -
common lpool! pool list., free node, pointer 
canUnoo Jbox diml (ncking. xoo.x, yOOx, zbox 
comlnon Inew- c"cnts2/ pwticlc 
comlnon InclV - cvents3/ pwticle2 

I -
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common lmio times! mio time 
oormOOn Ip -eventsl IOC -num.Jllf 
conunon loptions/ tempei3rure.num_steps 
conuOOn Ichain_structureJ chain 
common Iglobal_ eventsl evenu:ounter 
COMMON / BLOCK2/ LlST, HEAD, MAP 
common /particleJlDndIbomUength 
common labsolute time! abs time 
common lnumldivisions -
common lrootl rool var 
CQmmoD Iini calcJ i 
common Ipréssure! rijDvi, vs 
common lsub _ ccJl_ size/ subccllsize 

e BEGlN 
abs _ tiJne:0d0 
rijDvi:rO 
num_coU"'O 
vs=O 
open( unit= 1, fíle='options',status='unknown') 
rcad( 1,·) lcmpernture 
rcad(I,·) num_srcps 
read( 1, *) ma,'(_chain 
read(l,*) max_sitc 
rcad(l,*) ic_confJilc 
read{l,') bondJength 
read(l,*) sampling_rate 
read(l, *) divisions 
read(l,*) xmol_var 
rcad(l, *) gr_var 
rcad(I,*) subccllsize 
c1osc(unit= I,statur'keep') 
counter=O 
do i=J, max_chain 
doj=l, Ina'(_site 

countcr-counter+ 1 
partic1c2(countcr,3)=i 
ifU.ltma.'(_sire)then . 

il(j.eq.l )lben 
chain( counrer,l )=O 
chain( counter,2)=counter+ 1 

clse 
chain( counter, I }=countcr·1 
chain{counIcr,2)==counter+1 

cndif 
cisc 

chain( Counler, 1 )9:ounter·l 
chain( counter,2)=O 

cndif 
cnddo 

cnddo 
opc~(unipl, file=ic_conf_file,status='unknown') 
rcad( 1,*) lot_ num JW' 
rcad(l,*) packing. xbox, ybox, 7.box 
do i~l, tot_numJXU" 

rend( L ') particlc(i,I).particlc(i,I),particlc(i,2) 
I 
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> ,particle(~3) 
particle(i,1 Fparticle(~ 1 )'xbox 
plrucle(i,2)=particle(i,2)*ybox 
particle(i,3Fparticle(i,3)'zbox 

mido 

c1ose(unit= 1, S13lUs='Ia:ep') 
write(', ') 'initializing pool and ciItuIar!inks' 
caD ini. JXXlIO 
caD ini._circ_1ink() 
caD ini_vcl(tem_) 
write(·. *) 'creating mapping structur'e' 
caDMAPS 
write(*. *) 'se! thc particles inside cells' 
caUL1NKS 
write(', ') 'constructing the binary tn:e' 
i=O 
call generate _ cvents(} 

open(unit:9,file=:'ocfile.dat',statuF'unknO\\n') 
open(unit=lO,fiIC""oc_xmol.dat',status='unknown') 
open( uniF 11, file='pressw<.da" ,sta.US""unknown') 

do ¡::::I), nwn_steps 
afected _llOde"get _ mio _ node() 
il(node _ type(afccted _ node,6). eq. 3 )!hen 
caD cell_cross(afected_node) 

cisc: 
call collision(afected_node) 
nwn_coll91um_coll+l 

endif 
il(mod(i,samplinlL rate ).eq. O)then 
write{*, *)'step number: '.i, 'time: ',abs_timc.'root t, 

root_var 
caD update _ all JlOSitions() 
write(ll,*)abs_time, rijDvi, rijOvilabs_time 

c __ ~~~~~~ __________________________ ___ 
if(gr_var.eq.l)then 
write(9,*)to,-numJUl' !Arthi\'o de configuración Para g( r) 
write(9,*) 
doj=I, .ot_num.J>lf 

write(9,')particle(j,1 yxbox. 
particle(j,2)1ybox. 
particle(j,3)/zbox 

enddo 
endif c. __ ~~~ __ ~~ __________________________ __ 
lfl.xmol_var.cq.l)then 
write(IO,·)tot_num....JXU'+8 IArchivo de configuración JIlI3 xmol 
Wntc(lO,*} . 
Wn'e(IO,')'O '. 0.5dO,.o.S<ll, 0.5<10 . 
wri'e(IO,')'O '..o.SdO,.o.5dO, 0.5dO 
~·rite(IO.·)'O ',..o.SdO, O.5dl, O.SdO 
~rite(IO •• )'O t, O.5dO, O.5dO, O.5dJ 
Write(IO,*)'Q " O.5dO,OÚ.500,..O.5Ck> 
~rite( 10, *)'0 ',...o.5dO,-O.5dO,-O.5dO 

I 
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Writc(IO,O)'O ',.o.5dO, 0.5<1>,.0.5<1) 
Wrlte(IO,O)'O', 0.5dO, 0.5dO,.o.5dO 
do .F 1, lO!.:. num ....PU' 
'write(IO, °)'1 ',particlcO,I)/xbox, 

particleO,2)1ybox, 
particlcO,J)kbox 

cnddo 
endif 

c._~~ ______________________________ __ 
-endif 

e 
e 
e 
e 
e 

enddo 
write{* ,.) 'writing a result fiJe' 
close(unir-9, statur-'keep') 
elOS« unit= lO, Slatus='Ireep') 
clOS«uni'= I 1, SIa'us='keep') 
writc(*,*) '=---===-=--=-=-._- =' 
"rite(·. *) '1 Sorne useful quantities' 
write(*, *) 'Icollisions '" ',num_coll 
write(*, *) 'Irate (coUevents) = ',real(num_colJ)/num_steps 
write(*,·) '[<v2> "" "get_v20 
"rite(·,·) 'INc '" ',max_chain 
\'oTIte(·, *) 'In = ',ma.",_site 
writc(*. *) '¡Z '" ',max_site+ 

(ri jDvilabs _time)l{gct _ v20· max _ chain) 

write(*,*) 'end ofprogram' 
eod 

==========Proccdures========----~~= 

Las siguientes subrutinas son para el manejo del árbol 

subroutine erase nodc(d) 
implicit none -

e VAR 
integcr4'4 max _nades 
puounetcr (ma.."(_ nocies= 10000). 
integc .... ,J nade type{max nodes,IO) 
inlCgc .... 4 s, p ,d -
integer*4 root_\iU' 

e GLOBAL 
common Itrce_structure/ncóUype 
common lrooti root _ yar 

e BEGIN 
ir (nodc l}pC(d,4 ).cq.O) lhen 

s=hcxk l}pC(d,I) 
cisc' -
ir (node_'ype(d,l).cq.O) lbcn 

Tode _l}pC(d,4) 

82 



else 
if'(node type(node type(d,4),I).cq.0)!hen 
s9tooe_typc(d,4) -

ciSc: 
s=node _ type(nodo _ type(d, 4),1) 

SO continuc 
if(node_type(s,I).ne.O) tben 

s=nodo_type(s,l) 
gotoSO 

endif 
if (nodo_type(s,4) ..... 0) tben 

node _ type(node _ type(s,4 ),3 Fnode _ type(s,3) 
endif 
nodo _ type(node _ type(s,3), 1 Fnode _ type(s, 4) 
node _ type(node _ typc(d, 4 ),3)=5 

e 

node _ type(s,4)=node _type(d, 4) 
endif 
node _ type(node _ type( d, 1 ),3)=5 
.odo _ type(s, 1 )=nodo _typc( d, 1) 

endif 
endif 
1"'node _ type( d,3) 
if(s .• e.O) nodo_type(s,3)=p 
if (p.ne.O) tben 
ir (node_typc(p,I).cq.d) tben 

node_typc(p,I)=1 
.Ise 
node _ typc(p, 4)=5 

endif 
else 
root_var-s 

endif 
end 

subroutine erase_root_node(d) 
implicit DOne 

e VAR 
intege~4 ma.,,_nodes 
pmuneta (max_nodes=IOOOO) 
integer*4 node_type(max_nodes,lO) 
intcger-4 d, len_son, rigbl_son 
integer*4 root_var, test_node 

e GLOBAL 
common lln::e_structurcInodc _ type 
common lrooll rooe var 

e BEGlN 
test nOde=node type(d,I) 
len -sOn=lcst 00Je 
rigJrt Son=nOde typc(d,4) 
if(leñ~son.ne.o)ihen 

150 continue 
if(node typc(tcst node,4).ne.O)thcn 

test 1 nOdc=node = type(test _nade, 4) 

I 
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e 

goIOlSO 
clse' 
iJ(te.UIOde.eq.node_type(d,I»then 
node_typc{tesUlOde,3)=(l 
nnde _ type(test _ node,4}9ledo _ type( d, 4) 
nnde _ type(rigll,-"On,3)=test _ nedo 

e1se 
nnde _ type(node ~ type(test _ nedo,3), 4 )=nnde _ type(test ~ nnde, 1) 
iJ(nnde _ type(test _ nnde, 1 ).ne.O)then 
nedo _ type(necIo _ type(test _necio, 1 ),3Fnede _ type(tesl_ nedo,3) 

endif 
nade _ type(test_ node,3)=O 
necio _ type(test _ nodc, 4 )=nedo _ type( d, 4) 
nnde _ type(test _necio, 1 Fnede _ type( d, 1) 
nedo _ type(right_ son,3)=test _ nedo 
node _ type(lelt _ son,3)=test _ nedo 
cndif 
cndif 
rool _ var=test _ node 

else 
root..:. var-rigbt _son 
node _ type{righ,-"on,3)=O 

endif 
end 

subroutine ernse_nodcs{port) 
implicit none 

e Yar 
intege'" part, portb 
integc,...4 max ..JW1.iclc 
pararnctcr (maxJXUliclc=IOOOO) 
integer*4 particle2(ma.'(j)3CticJe.3) 
intcgc:rt4 tcst_nOOc, n~1_node 
intcgcr·4 ma.'(_nodes 
paramcter (max_nodcFlOOOO) 
integetl'4 nodcuype(ma.,,<_nodes,lO) 
intege ... 4 root_var 

e GLOBAL 
comman Itree_structure/node_type 
common Incw _ cvenlsJ/ pm1icJe2 
common ¡mol) rool_ var 

e Segin 
test _ node=porticle2{¡lort, 1 ) 
if{tcs\ _ node. ne.O)thcn 

3S continuc 
if{nnde _ tnle{test _ nodc,5).eq. part)then 

if{nodc type{test node,8).eq.O)then 
JXU1b=ñodc _ typC(test _nOOc,7) 
if{partb.ne.O)then 

cál1 re linking(partb, test node) 
cndif - -
it'{r?ot_ \'ar.cq.lest_node)lhen 

caIl erase root nodc(test node) 
1 -- -
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else 
1 can crase_nodc(lCsI_oocle) 
cndif 
Cal1 sendJ>OOI(IeSt_nade) 

e!se 
next_nodc=nade_lype(test_oode,8) 
portb=oodc _ type(1eSt_oode, 7) 
if(portb.oe.o)then 

ca1l J"C_linking(par1b, test_oode) 
endif 
if(root _ var.eq.lCsI_ oode)lhen 

ca1l erase _ root _ nodc(lCsI_ oode) 
e!se 
ca1l erase nodc(lCsI oode) 

cndif - -
ca1lsendJ>OOI(test_oode) 
test Dodc<=ne."d nodc 
geI.3S -

cndif 
else 

if(nocle_type(test_oode,7).eq.part)thcn 
il(nOOc_lype(test_nodc.9).eq.O)thcn 
partl?oocle_type(test_oocle,S) 
if(portb.ne.O)thcn 

ca1l reJinking(portb, test_nade) 
cndif 
if(root _ var.eq. test_nodo )!hen 
can erase_root_nodc(test_oode) 

else 
ca1l c:rasc_node(test _nocle) 

endif 
ca1l sendJ>OOI(ICsI_node) 

e!se 
next_nocle=nocle_type(test_oode,9) 
partl?nocle _ type(1eSt _ oode,S) 
ü(portb.nc.O)thcn 
can re _linking(par1b, 1CsI_ oode) 

cndif 
if(root _ var.eq.lCsI_oode)!hen 

call erase _ root _ node{lCsI_ nade) 
else 

ca1l erase _ nocle(test _ oode) 
cndif 
call sendJ>OOI(ICsI_oode) 
tcst_node=nexcnode 
goto 3S 

cndif 
endif 

cndif 
¡mIicle2(part, I )=O 

endif¡ 
end I 

e 
subro~e lniuxKd() 
implicit none 

\ 
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e Var 
integer"4 max nodes 
por.ui.eter (nm _10000) 
inlece .. 4 free ñOde. pointer 
inlegUo4 poo[Ust(max_nodes) 
intege~4 is 

e GLOBAL 
COmIDOn IpooU pool_Ust, __ ROde, poinIer 

e BEGIN 
pointePO 

e 

do is= 1, móL"( nades 
ca1I send.J>CiOl(is) 

eneldo 
end 

subroutine scndJ>OOI(d) 
implicit none 

e VAR 
integer*4 II'IaX_nodes 
JXlrarnelcr (ma.'{_nodcs=lOOOO) 
intege"4 nnde_type(max_nodes,lO) 
integer*4 free_node, poinler 
integcr*4 pooUist(max_nodcs) 
doublc precision cventtimc(max _nades) 
integer*4 d. is 

e GWBAL 
common lpool! pooUist,. free_node, poinJer 
common Itrce _ structurtlnode _ type 
conunon lsortin&... var/cventtimc 

e BEGlN 
dois=I,IO 

e 

nod<,-,ype(d,is~ 
enddo 
pointcr-:poinlert I 
pooUiS\(pointer):d 
evcntlime( d)=Q 
end 

subroutinc getpool() 
implicit nene 

e VAR 
inlegcr*4 ma.'(_ nodes 
_ter (ma., nodes;loooo) 
integcr*4 free ñodc, p:>inlcr 
intcgef't4 pool list(max nodes) 

I - -
I e GLOBAL 

common ¡pool! pool list, free node. pointer I --
e BEGlN 

I 
86 



r""_node--pool_list(pointer) 
pool_list(poin'''')=O 
pofuter=pointer-l 
if (j>ointer.le.O) then 

write(·, .)'the error was caDSed beca.use an cmpty pool' 
eodif 
c:nd 

e 
subroutine insert node(d) 
implic:it llODC -

e VAR 
1ntegor04 max DOdcs 
paramelcr (maX_nodes=IOOOO) 
integez44 root_var 
in'e&","4 q ,d 
doubIe pecision time 
integcr04. nodc_type(ma.,_nodes,IO) 
doublc ¡:xecision eventtimc(max_nodes) 
in.e&","4 pooUist(max_DOdcs) 
inlege.-.4 frcc_BOde, pointer 
intege'" 4 error _ i 
double precision .d 

e GLOBAL 
common lrootl root var 
common Ip:¡oV P'Otlist. free_node, pointer 
c:ommon Itrcc _ structureJnode _ type 
common lsortin&... varl evcnttime 
common lavoid_doublel error) 

e BEGlN 
mor PO 
tirnc9:venttimc( d) 
<FJOOI_vaf 

70 ccntinue 
if(time.gteventtime(q) then 

td=eventtime(qytime 
il{tdgtO.99999999999999lJO) gato 71 
if(nodc_type(q,4).eq.O) then 
nodc_type(d,3)=q 
nodc_type(q,4Fd 

else 
<FJIOde _ type( q, 4) 
goto 70 

endir 
else 
il(timc.le.eventtime(q))thca 
ifltime.ne.O)1hen 
_imelc:ven.time(q) 
ifl'dgtO.99999999999999lJO) gato 71 

cndif 
ir (nodc type(q, 1).eq.O) then 
nOdo t)1,e(d,3);q 
nOdo -'ypc(q, 1 Fd 

cIsC -
1 
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<rT"od,,-,ype(q, 1) 
goto 70 

c:ruIif 
elsIi 

71· cOntinue 

C 

call scnd..J>OOl(d) 
error i=l 
c:ruIif-

endif 
cnd 

C Este es la aeaciÓII por primeJa ... del árbo1 binario 
C 

subroutine gencmtc _ evonls() 
im¡iicia hOllC 

C VAR 
INrEGER N, M, NCEll, MAPSIZ 
PARAMETER (N = 10000, M = IS. NCEll = M • M • M) 
PARAMETER (MAPSIZ = 26 • NCELL ) . 
INrEGER LlST(N). !lEAD(NCELL). MAP(MAPS1Z) 
inlegcr44 RlaX_nodcs 
poramcter (max_nodes=loooo) 
intege"'4 is,js, ks,lMAP. oentcr_ccll 
intege~4 101_ num JOI' 
inleger4'4 ma.'IC..JlBf1iclc 
por.m1e\er (maxJlOl1icle=IOOOO) 
integer*4 frce_nodc, plintcr 
intcg .... 4 pool_liSl(max_nodes) 
integer*4 particle2(tna"<.JWticle,3) 
double precision particle{rna.'(-.JX1rticle.9) 
integ .... 4 colUype. lICigllbour. partb 
double precision coUtime, coll_time, last_time 
inleger*4 no(kUype(ma.,,_nodes, 10) 
intcger*4 event_counter 
double prccision eventtimc(max _nades) 
double precision c: _e_time 
double prccision' subccllsize 
intcger4'4 root_vaf 
integer*4 ener i 
integer*4 divisions 
intege,.o4 

C GWBAL 
cemmon Igcn_eventsl tOl_num.JDl' 
Gamman Incw _ evcnlS2I ¡xuticlc 
cornmon Inr::w _ cvents3/ puticle2 
com~a IpooV pooUist, free_node, plintcr 
comm,on Icollision_1)-pclcoll_l)'))C 
COMMON / BLOCK2/ LlST, !lEAD, MAP 
conunOo Itree strudurelnode type 
commOn IsortlDg varl cvcnttGnc 
commOD Iglobal Cvents/ c\'ent countcr 
comm~n IcelU:Tosssl c_ e_time 
common ¡rooti rool var 
commOn lavoid doÜblel error i 
1--
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common loumIdivisions 
cotlunoO (mi calcl i 
CODunoO lsub cell si:uI subcellsize I --

e BEGIN 
event _ countcr=O 
do is=l, tot_oumJXU 

centcr _ceO = panicle2(i~2) 
lMAP=(cenle,_cell-I)·26 
Iast lime=O.SDSO 
dojs..I.27 

ks=1 
600 cootinue 

500 

il(js.ll27)tben 
if(ks.eq.1 )Ihen 

neighbour=MAP(lMAP+js) 
partb=HEAD(neighbour) 
ks=2 

else 
partb=L1ST(portb) 

endif 
clse 

if(ks.eq.I)1hcn 
partb= HEAD( cenler _ tell) 
ks=2 

elsc 
partb=L1ST(partb) . 

endif 
if(partb.eq.is)1hen 

goto 500 
cndif 

cndif 

if (portb.ne.O) Ihen 
coll_time=colltimc(is,partb) 
if(coll_ time.lll.OD50)1hcn 
call getJlOOIO 
evenl_ counter-event _ counter+ 1 
node_typc(free_nade.5)=is 
nade _ type(free _ node.6 )=coU _ type 
nade _ typc(free _ node.1}--partb 
eventtime(free _ node)=coll_ time 
if{root_ var.eq.O)thcn 

rooc var=frec nodc 
else - -

call insert node(free nade) 
endif - -

~enor i.ne.l)then 
, call uPdatc_circ_link(is,free_nodc, 1) 

I 
can upbte_circ_llnkCpartb,Cree_node,2) 

endiC 
cndif 

cOmf 

!conlinue 
if(partb.ne.O)1hcn 

I 
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e 

if{LIST(partb).ne.O)then 
goto600 

endif 
endif 

: enddo 
can cell_crossing(is) 
caII get..JlOOlO 
evenU:ountePcVent_oounter+ 1 
oode_type(free_node,S)=is 
node _ type(1i"UlOdc,6)"') 
oode _ type(free _ node, 7)=0 
eventtime(free node)=< e time 
iIlroot_var.eq.O)then -

root var=free node 
clse - -

caII inscrt_nodc(fn:e_node) 
endif 
iIl error jne.I)1ben 
caII update_circ_link(is,free_nodc.l) 

endif 
enddo 
end 

subroutine inil circ Iink.o 
implicit none - -

e var 
intcF4 
integer*4 
integer*4 

lot_DUmJm 
is 
max...J)Qrticle 
(maxJlOrliclC"'IOOOO) 
particle2(maxJlOrlicle,3) 

. p<InIIIIeIer 

inteF4 

e GI_ 
common lnew _ events31 particle2 
c;ommon Igau=ventsl tot_ nurnJm 

e Begin 

e 

00 is=l.toCnum...J)af 
particle2(is,I)"'O 

cnddo 
en<! 

--
snbroutine .¡>date _ circ_1ink(pIink.node _ ri_type) 
implicit DOne 

e Var 
integer*4 maxJWticle 
iriteger*4 ma." nades 
~ ("';;_node5'" 10000) 
por.uneter (maxJlOrlicle=IOOOO) 
itltcger*4 partjele2(ma,'(yarticlc,J) 
m:teger*4 plink, node_hum, test_node 
intcger+4 node typc(ma'( nodes,lO) 
in'tcgcr+4 typc - -
dOuble prccision C\'enltimc(max nades) 
I -
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e 010001 c:onImon 1 __ evenls31 putlcle2 
commo. Itn:e _ structureI nodo _ type 
COnUnOD Is.ortirJL var/ eventtimc 

e BegiD 

e 

il(padicle2(p1ink, 1 )."40)tben 
if(type."41 )Ihen 
.,.IUypc(IIOdc_'mn.2FO 

elsc 
Docl'UYPC(node_Dmn.lOFO 

cncIif 
eIsc 
lesU""le'"porticle2(p1in1c,l) 
if(node_lypc(lcst_noc\e,S).eq.pIiDk)lhen 
node_Iypc(I<sU·ooe,2Fnode_'um 
if{type.cq.I)!heD 
.ocIe _1)pc(nocIe _ Dmn.2)=O 
nocIe _lypc(nocIe _ Dum,8)=1cst_ node 

cisc 
nocIe _lypc(nocIe _ num,9)=1cst _ nocIe 
DocIe _1ypc(.ocIe _ num, 10)=0 

mdif 
else 

if{nocIe _1ypc(1CSI_ nocIe, 1).cq.pIiDk)lhen 
nocIe _1)pc(1CSI_ nocIe, 1 O)-nocle _ .uro 
if{lype.c:q.2)1hen 

nocIe_lypc(nodo_Dum,9)=ICSI_nocIe 
nodo _Iypc(DocIe _ num, 10)=0 

el .. 
nocIe_lypc(nocIe_num,2)=O 
nocIe _1ypc(.ocIe _ Dmn.8)=1cst _ nocIe 

enelir· 
eIsc 

wrile(', ')'in Ibis nocIe !he putlcle',plinIc, 
'is not present' ' 

cncIif 
cncIif 

endif 
putlclc2(p1in1c, l)-nocle ~ DUID 
encI· 

subroutiru: ini _ vcl(lempe) 
implicit none 

external drand48 

e VAR· 
integCr*4 is 
inceg;,..4 100_num..JlCll 
doublc precision . drand48 
doubie precision m, v 
&Juble precision tcmpc 
doubie prccision gausran 
intcgcJ*4 max JWÜclc 

I 
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ponuneIl:r (maxJlBl1iclo=IOOOO) 
douIÍIe pn:cision particlc(maxJlBl1iclc,9) 

I 
C GLOBAL 

cominon/gen_tNenWtot_numJlllf 
common lnew _events21 particle 

C BEGIN 

C 

m.o.OcIO 
v=sqrt(tcmpc:)·O.OO 1cM) 
wrilc(., ·ylnitializing bajcctories' . 
do ¡Fl, tot_ nutD.Jm 

particlc(is,4)=gausran(v,m) 
particlc(is,S)=gausran(v,m) 
particle(is,6)=gausran(v,m) 

eneldo 
cnd 

subroutine coltision (sub nodc)· 
impicit none -

C VAR 
INTEGER N, M. NCEU., MAPSIZ 
PARAMETER (N=IOOOO,M=IS,NCELL=M·M·M) 
PARAMETER (MAPSIZ=26·NCELL) 
INTEGER L1ST(N),IIEAD(NCELL), MAP(MAPSIZ) 
integet44 is 
inl~4 ma.x..JDl1iclc, partb 
intcgcr4'4 max nades 
pornmeter (ma.xJlBl1icle=IOOOO) 
IlIrarnelcr (ma.,,<_nodes=IOOOO) 
double precision pmticle(ma."(JIQlticle,9) 
intege ... 4 particle2(maxJlBl1icle,l) 
inlegc,..4 nodcuype(ma.,,_ nodcs.lO) 
double prccision dll, dt2 
doublc precision ni, 1)'1, nI, rx2, ry2, rL2 
double prccision packing, xrox, ybox, zbox 
doubIe prccision abs _ time 
double prcdsion cventtime(ma.",_nodes) 

intcger4'4 sub _ node 
double prccision rijx, rijy. rijz 
double prccision vijx, vijy, vijz, dial 
doubIc precision bij, boruUength 
double precision dvcoUx. dvcolly, dvcoUz 
Intege ... 4 evenUype 
inlcgcr4 old_cell, DeW_c::e1l 

inle~"'4 s. d, p 
inICgC"''' divisions 
double prccision divt.. rijDvi, vs 

I 
C· GLOBAL 

conu1ton Incw c\o'cnts21 puticle 
co~on IRe\\' = C\'cnlSJI JXlI1iclcZ 
CQMMON I BLOCK2 , L1ST, IIEAD, MAP 

I . 
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common Ibox diml paclcing. xboJ<, ybox, zhox 
common Itrte - structureJ nade typc 
COrlunoD labsOlutc limel abs time 
common lsortin&.. mI eventtkc 
common I¡mticleJ>cmdlbondJcng1h 
common lnum/divisions 
conunon 1rn:ssurcJ rijDvi, vs 

e BEGIN 
divI--<IbIe(divisiom) 
is-.od,Uype(sub_node.S) 
portb=.ode _ typ:(sub _Dode, 7) 
abs _ timc=eventtime(sub _ Dode) 
ev<:nUype=node_typ:(sub_Dode,6) 
dll =abs _ time-particle(is, 7) 
dU=abs _ time-partielc(pu1b, 7) 

1 updalC positions 
IX I =portiele(is, I )+partiele(i~ 4)Odt I 
ry I =paniele(i~Z)+partielC(is,S)'dt I 
n:1=porticle(i~3)+particle(i~6)*dtl 
rx2=porticle(¡mtb, I )+partielc(portb, 4 )'d12 
ryZ=porticlc(portb,Z}tparticlc(pu1b,S)'dU 
n:Z=porticlc(portb,3)+particle(¡mtb,6)'dt2 

I minimum ¡mage (remember tIlat the coordinales are reduccxJ) 
I coordiDates (fmm -O.S lo O.S) 

rxl=(rxllxbox-anint(rxIlxbox»·xblx 
ry I =(ry I/ybox-anint(ry Itybox) )'ybox 
nl=(lZllzbox-anint(rzllzbox»'zbox 
rx2=(rx2lxbox·anint(rx2/xbox»·xbox 
ry2=(ry2lybox-anint(ry2tybox»'ybox . 
rz2=(rz2lzbox-anint(lZ2/zbox»'zbox 

I Storing fue new positions in the particle array 
portiele(is, I)=IX I 
porticle(i~2)=ryl 

porticle(i~3)=1Z1 
porticle(¡mtb, 1)=rx2 
porticle(¡mtb,2)cry2 
porticlc(portb,3)=rz2 

I Set in DCW cells. and em¡:ty old cells . 
old_cell=porticle2(is,2) 

s=O 
d:HEAD(oId_cdl) 
p=L1ST(d) 

200 continuc 
if(cinc.is)then 
s=d 
d=p 
P"'L1ST(d) 
goto 200 

cndif 
if(s.c!q.O)t/lcn 

HEAD(old_ccll)=p 
cisc I 

L1ST(s)=P 

I 
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\ 

.1 
UST(d)=O 
part;cle2(is,2)= 1 +1Nf«rx I/xbox-Hl.ScIJ)'diV1) 

1 

+1Nf«ryl/ybox-Hl.ScIJ)·diV1)'divisioDS 
+lNT«rzllzbox+O.SdO)·divt)·divisions··2 

lIeW _ cel1=particle2(is.2) 
d=1IEAD(new_ceI1) 
iI( deq.O)thcD 

lIEAD(new_""I1)=is 
eIsc 

201 cootinuc 
il(LIST(d).nc.O)thcD 
d-UST(d) 
goto 201 

else 
UST(d)ois 

endif 
endif 

old_cel1=partielc2(partb.2) 
s=O 
d= llEAD(okC cel1) 
¡>"UST(d) 

300 continue 
iI( d nc.panb )lben 
s=d 
d=p 
¡>"LIST(d) 
goto 300 

endif 
if(s.cq.O)thcn 
lIEAD(old_ceU)=p 

clse 
L1ST(s)=p 

cndif 
L1ST(d)=O 
panicle2(panb.2)= 1 +1Nf( (rx2lxbox-Hl. SdQ)'diV1) 

. +INf«ryUybox+O.SOO)·divt)·divisions 
+lNT«rz2lzbox-Kl.SdO)·divt)·divisions··2 

new _ cel1=porticle2(portb.2) 
d=1IEAD(new_cel1) 
i1(dcq.O)then 
IIEAD(new _cel1)=portb 

eIsc 
301 continuc 

il(LIST(d).nc.O)then 
d=UST(d) 
goto 301 

cise 
L1ST(d)=portb 

enm.C 
eodir¡ 

! Sct ncw, locallimcs 
particle(is, 7)=abs time 
paniclc(portb.7Fabs time 

I -
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I calculate tbe c:IIange in veloc:Ity for a coUision 
rij>klXl-na)lxbox 
riW<ryl-ry2)/yt>ox 
riji=(rzl-rz2)1zbox , 
rijx=(rijx..anint(rijx»*xbox 
rijy=(rijy-anint(rijy»'ybox 
rijz=(rijz-anint(rijz»"zbox 

vijx=parti<Ie(is,4)-particle(¡mtb,4) 
vij¡-porticlc(is,S)-puticle(¡mtb,S) 
vijz=particlc(is,6)-porti<Ie(panb,6) 

bij=rijxOvijx+rijyOvijy+rijzOvijz 

iI( event _ type.cq.l)tben 
dvoollx--(bij'rijx) 
dvooUy--(bij'rijy) 
dvoollz=-(bij'rijz) 

elsc 
dial= 1.000000ndJength 
dial= 1.0d0/dial"2 . 
dvcollx=-(bij·rijx*dia2) 
dvooUy=-(bij'rijy"dial) 
dvoollz--(bij'rijz'dia2) 

cndif 

porticle(i., 4 FJ>article(is,4 )-fdv<olli< 
porti<le(partb, 4 FJ>article(partb, 4 }<Iv<ollx 
porti<Je(is,S)=porticle(is,S)"<Iv<oUy 
porticle(partb,5)=porticle(partb,5~,<olly 
particle(is,6FJ>article(is,6)+dvcoJlz 
porticle(partb,6 )=porticle(partb,6 )-<!v<ollz 

C-----¡RSSUre calca1alionl---~-

c 
c 
c 
c 
c 
c 

c 

rijDvi=rijDvi+(rijx·dvcollx+rijy*dvcolly+rijL*dvcollz) 
vs=vs+porticle(is,4)"2+porticlc(is,5)"2+porticle(is,6)"2 

<all erasc_nodes(is) 
<all erast_nodes(partb) 
<all c:ak:uJate_single..JllUl(is) 
<aU <a1<ulate_single.Jl6rl(partb) 

Las subrutinas MPAS & LlNK.5 son de un archivo de utilc:rbs 
de AUen (referencia in<luida en bibliografia) y la 
funci6n ICELL. esta tomada de archivos del Profesor 
Ju.m dcPablo de la Universidad de Wisconsin-Madison 

I 

SUBROUTINE MAPS 
implicit none 

vorl 
INlCGER N, M, NCELL, MAPSIZ , 
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-------- -

PARAMErnR (N=IOOOO,M=IS,NCELL=M*M*M) 
PAIiAMETER (MAPS1Z = 26 * NCELL) 
1NTEGER HEAD(NCELL), LlST(N), MAP(MAPS1Z) 
CNTEGER IX, IY, 1Z. IMAP 
CNTEGER lCELL 
doubIe precisio. pnc:king. xbo", ybo", zbox 
inlega*4 divisions 

C Global 
COMMON / BL0CK2/ LlST, HEAD, MAP 
common Ibo'UIim/ pocking. xbox, ybox, zbox 
commonlnumldivisiODS 

C Sepn 

C 

00 lZ - I,divisions 
00 IV = I,divisions 
00 IX = I,divisions 

IMAP= (ICELL (1X,IY,IZ,divisions) -1) * 26 
MAP(1MAP+1 ) = ICELL(IX+l,1Y ,1Z ,divisions) 
MAP(1MAP+2 ) = lCELL(lX + I,IY +l,1Z ,divisions) 
MAP(1MAP+3) = lCELL(1X ,IV+l,IZ ,divisions) 
MAP(1MAP+4 ) = 1CELL(1X-1,1Y+ 1,lZ ,divisions) 
MAP(IMAP+S) = ICELL(IX+I,1Y ,1Z-I,divisions) 
MAP(1MAP+6) = ICELL(IX+I,IY+l,IZ-I,divisions) 
MAP(1MAP+7) = lCELL(1X ,1Y+I,IZ-I,divisions) 
MAP(1MAP+8)= lCELL(IX-I,IY+I,IZ-I,divisions) 
MAP(1MAP+9 ) = 1CELL(lX + I,IY ,1Z+I,di,;sions) 
MAP(1MAP+1O) = ICELL(IX+ 1,IY+l,IZ+I,di,;sions) 
MAP(lMAP+ll) = lCELL(lX ,1Y+I,IZ+l,divisions) 
MAP(IMAP+ 12) = 1CELL(1X-I,1Y + 1,1Z+ I,divisions) 
MAP(1MAP+13) = lCELL(1X ,IY ,1Z+1,divisions) 
MAP(1MAP+14) = 1CELL(lX ,IY ,1Z-I,divisioos) 
MAP(IMAP+ I S) = ICELL(IX-I,1Y ,¡z.I,divisions) 
MAP(1MAP+16) = ICELL(IX-I,1Y ,1Z ,divisions) 
MAP(1MAP+17) = lCELL(lX-l,IV ,1Z+1,divisioos) 
MAP(IMAP+ 18) = lCELL(1X + I,IY-I,IZ-I,di,isions) 
MAP(1MAP+19) = lCELL(IX+1,IY-I,1Z ,divisions) 
MAP(1MAP+20) = lCELL(IX+I,IY-I,IZ+1,divisions) 
MAP(1MAP+21) = lCELL(1X ,IY-I,IZ-I,divisions) 
MAP(1MAP+22)= lCELL(1X ,IY-I,1Z ,divisions) 
MAP(1MAP+2J) = lCELL(1X ,IY-I,IZ+I,divisions) 
MAP(lMAP+24) = lCELL(IX-I,IY-I,IZ-I,divisions) 
MAP(1MAP+2S) = lCELL(lX-I,IY-I,1Z ,divisions) 
MAP(1MAP+26) = lCELL(IX-I,1Y -I,IZ+ I,divisions) 

ENDOO 
ENDOO 

ENDOO 
writci(·, *)'Mapplng done' 

END
1 

SUBROtmNE LlNKS 
impÜcil nonc 

I 
C VAA 

CNTEGER N, M, NCELL, MAPSIZ 
PARAMETER (N=IOOOO,M=15,NCELL"'M*M·M) , 
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I 
PARAMETER (MAPSlZ: 26 ' NCELL) 
lNlEGER IIEAD(NCEU.), LIST(N), MAP(MAPSlZ) 
doUble precision CELU 
lNlEGER ICELL, I 
~4 loI_nwn..J"ll' 
Uueger'4 max .JlaIIicIe 
par.uneter (max.JlaIlicIc=IOOOO) 
doubIe precision porticle(max.JlaIlicle,9) 
inleget'4 porticle2(max.JlaIlicIc,3) 
_ pr<eision por:ting, xbox, ybox, zbox 
inlegor"4 divisioos, d 

C GLOBAL 
COMMON / BL0CK2 ILIST,IIEAD, MAP 
common Iy;.n _ r:ventsJ tot_ nwn Jm 
common Inew _ evcnts2J particlc 
common '-_e:vent:s3/ porticIe2 
common Ibo." _ diml packing. xbox. ybox, zbox 
common lnumldivisions 

C BEGIN 
DO ICELL = 1, NCELL 

IIEAD(ICELL) = O 
ENDDO 
CEU.I o dble(divisions) 

e •• SORT ALL ATOMS •• 
DO 1 .,. 1, tot_numJm' 

ICELlo I+INT( (porticle(I, I )/xbox-Kl. Sdl)'CELLI) 
+INT«(porticle(l.2)/ybox-Kl.5dl)'CELLI)'divisions 
+INT«(porticle(~3)hbox-Kl.SdO)'CELLI)'divisions"2 

if(HEAD(ICELL).ne.O)lhen 
d=IIEAD(ICELL) 

110 continue 

C 

C 

if(LIST(d).cq.O)lhcn 
LIST(d) o I 

else 
d=LIST(d) 
goto 110 

endif 
e!se 
IIEAD(ICEU.) = I 

endif 
porticle2(I,2)=ICEU. 

ENDDO 
END 

subtOutine ,eU_crossing(p) 
implicil noDe 

I 
Varl 

inleger'4 p 
inlcgCr*'4 ma.,(Jm1.iclc 
~te:r (ma.·(particle= IOOOO) 
doublc precision \\'llll, e_e_time, dist 
doubic prccision ~clc(ma.'(jW1icle, 9) 
doubIe p-ecision time.~ Umey, timez 

I 
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double precision subcc:llsize 
I 

e GIoboI 
tonuDOn Incw _ e:vents21 particle 
common 1cel1 aosssI e c time 
comriton lsub=cell_sizel mtx:ellsize 

e Begin 
e Xooo~~---------

illporticlc(p,4).Il0)1hen 
illporticlc(p, I ).gl.O)1hen 

wall=int(porticle(p,1 )/~lIsize )*subcdlsize 
else 

wall:int(porticlc(p,l)/subcellsize.I.OdO)*Slobc:ellsize 
endif 

cIse ' 
iflparticlc(p,I).gt.O)1hen 

wall=int(porticlc(p, I )/,ubcell,jze+ 1.(00)*~lIsize 
cisc 

wall:int(porticlc(p, I )/subccllsize)*~11size 
cndif 

endif 
dist= 1.Od-1 l»abs(waIl-particlc(p, I » 
time.r-dis1labs(partiele(p, 4» 

e ----y ooordinate>-------
illporticlc(p,5).Il0)1hen 

illporticlc(p,2).gl.O)then 
wall=int(portiele(p,2)1subccllsizc)*subcell,ize 

elsc 
wall= int(putielc(p.2)1subcdl,ize-I.0d0)*subccllsize 

cndif 
elsc 

if{puticle(p,2).gt.O)then 
wall:::int(J:mtic1e(p.2)fsubccllsize+l.Ocl»·subcellsizc 

e1se 
wnll=inl(partic1e(p,2 )/sulxellsize )·subcellsize 

cndif 
cndif 
dist= 1.Od-1 (}+abs(wall-putiele(p.2» 
timey=dis1labs(puticle(p.5» 

iQtime:<.It.timey)thc:n 
c _ c _ timc=time.x 

cisc 
c_c_timc=timey 

elldif 
e Z ooordinate'---------

i/(particlc(p,6),It.O)then 
iflpartiele(p.J ).gt.O)then 
\\'all:::int(~clc(p,3)1subccllsizc)·sulx:ellsize 

cisc' 
w.lII:::inI(¡mtic1e(p.3 )fsubccllsize.I.O<IJ)·subcellsize 

enclir 
e1so I 

inpartielc(p,J),gt.O)1hen 
\...aIl=inl(pllticle(p,3 )/subcellsizc+ l. OdJ)·subccllsize 

I 

98 



C 

clse 
WaIl-inl(porticle(p,J)lsubceUsize)'subcellsize 

endif 
endif 
di"'" l. Od-l O+abs(wall-particle(p,J» 
tim<z---di5tlabs(particle(p,6» 
ilttimcz.lLC e lime)then 
e é time=dMez 

endif 
e_e _ tiJnco:c _e _ timc+particle(p. 7) 
end 

C Var 
lNTEGER N, M, NCELL, MAPSlZ 
PARAMElER. (N= lOOOO,M=1 S,NCEU=M'M'M) 
PARAMElER. (MAPSlZ = 26' NCEU) 
lNTEGER HEAD(NCEU), LlST(N), MAP(MAPSlZ) 
intege"" node 
integer+4 ma"---P'lflicJe 
intege"'4 D'Ia." nodcs 
puamc:lcr (ma-;...,Particle=lOOOO) 
porametcr (max_nodcs=IOOOO) 
iDtege"4 particlc2(max..JlOllicle,J) 
inlcge"4 noo.:_type(max_nodcs,lO) 
double prccisiDD particle(max..JlOllicle,9) 
double preci.s.ion eventtime(max _nodes) 
intege"'4 root_var 
intcge"4 pooUist(max_Dodcs) 
integcr4'4 free_nodc, poinler 

double precision rx, ry. rz. 
integer+4 pu1 
integer*4 old_cell, ncw_cell 
double precision abs _time 
double pre:cision tdi1T 
double precision paclrin& xbox, ybox, zbox 

inlege"'4 S, d, p 
inleger"4 divisions 
double precision dh·1 

C Global 
common lnew J::vents2J particle 
common Inr:w _ events3/ particlc2 
common Itrcc strudurcl node type 
c:ommon IsortÍDL var! cvennuñe 
cOzmPon labsolutc _time! abs _time 
cnmmon IBL0CK2/ LlST,HEAD, MAP 
COrru!wD Ibox_diml pJclting. xbox, ybox, zbox 
common IrootJ rool .... M 

common IpooU pool_list, free_node. pointcr 
comrn Inum/divisions 
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I 
e Begin 

divt¡dble(dlvisions) 
part':'l'ode _1ype(node,S) 
tdilfeeveottime(node)-porticlc:(¡mt, 7) 
abs 'tiJne=cventtime(node) 
pariiclc:(¡mt, 7)=eventtlme(node) 
rx-¡iarticlc:(¡mt, I }t¡loI1icle(part, 4 )*Idiff 
ry=particlc:(¡mt,2)+particlc:(¡mt,S)*1diff 
rz=particlc:(¡mt,l}t¡lol1iclc:(¡mt,6)*Idiff 
rx=(rxJxbox...runt(rxlxbox»*xbox 
ry={rylybox-aninl(rylybox»*ybox 
1Z"'(l7ixbox .. oint(rzIzbox»*zbox 
particlc:(¡mt, l)=rx 
particlc:(¡mt,2}=ry 
particlc:(¡mt, 3)=rz 
oId _ ooU=particlc2(part.2) 

s=O 
d=HEAD(old 0011) 
p=L1ST(d) -

",00 continuc 
if(doc.part)tbcn 
s=d 
d=p 
p=LlST(d) 
goto 400 

cndif 
if(s.cq.O)then 
HEAD(old_ccll)=p 

elsc 
LlST(s)9> 

endif 
LlST(d)=O 
particlc2(part.2)= 1+ INr«rxlxbox+O'sdO)*diVl) 

+INr«rylybox+O.SdO)*diVl)*divisions 
+INT«rzJzbox+O.SdO)$divt)·divisions··2 

new _ cell=particle2(¡mt,2) 
d=HEAD(ncw_ccU) 
if(d.cq.O)then 
HEAD(new_ccll)=part 

cisc 
40 1 COnlinuc 

if(LIST(d).ne.O)then 
d=LlST(d) 
goto 401 

cisc 
LIST(d)=part 

endif 
eodie: 

I 
can erase nades ct(part,nodc) 
caU cOicuWc siñgJc.JlO1l(part) 
end I -

e ~broritine ~ Iinki~(partb. ~)-----
implich none-

I 
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e VA!!. 
integ., ... 4 max _ nodes 
intege"'4 maxJllll1icle 
par.Unctco- (max...JlUliclc=IOOOO) 
~ (max_nodes=IOOOO) 
intege"'4 node_type(max_nodes,IO) 
integer"4 particle2(max...JIIUÜcle,3) 
_ precWoD C\'I:Dttime(max_nodes) 
integc ... 4 DO, putb 
integc"'4 01 De " 

intep: ... 4 00.'=-" 
inlegcr4'4 test ncxIe 
integer"4 chk)Dk, cl1lUYP 

e GlOOol 
common lIn:c _ struc:IuJeI node _ type 
conunon Incw _events3/ puticle2 
common lsortin&... varl eventlime 

e Begin 
tesUlOde=particle2(portb,I) 
chkJn_ 

25 c:ontinue 
i/(test_node.ne.O)then 

i/(test_node.eq.no)then 
i/(node _ typc(test _ node,S).eq. putb)then 
ol_ne_"=oode_typc(test_node,8) 
ol)aJi=node_typc(test_node,2) 

el .. 
i/(node _ typc(test_node, 7).eq.putb)then 

01_ De _li=node _ type(lest _ node, 9) 
01 J. Ji=node _ typc(test _ nade,IO) 

elsc 
write(', ')'parta: ',node_typc(test _ node,S), 

'panb: ',node_type(test_node,7), 
'should not be he'" in parto ',partb, . 
1.ink' 

endif 
endif 

if(chkJnk.cq.O)then 
particle2(partb,1 )=01_ De Ji 

cisc 
i/(chlUyp·cq·l)then 
node_typc(chk _lnk.8)=o1_IICJi 

cisc 
il(chk _typ.cq.2)then 
node _ type(chk _lnk. 9)=01_ ne _Ii 

cisc 
I write(·. ·)'node corrcctions docsnt work' 
endif 

cndif 
endir 

I 
if(o¡l_ ne _ILnc.O)thcn 

I 
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C 

I 
i1(nexl,Uype(OUlCJi,5).cq.portb)1hen 
.nade_type(ol_neJi,2)=OUaJi 

el .. 
,iltnade_type(01_nc_li,7).cq.portb)1hen 
nade_type(oC .. Ui,IO)=oUa_Ii 

cisc 
write(" ')'Error in oexIlink, part: " 

nade _ type( 01_ De _1i,5~ 'or par!' , 
nade_type(01_1IC_Ii,7),'must be part: ',partb, 
'time :',eventtimc(oI_DC_li) 

write(· • ~'lasr error relinking nade: ',DO 
eodie 

eodie 
endiC 

elsc 
iltnade_lype(tC5t_node,5).cq.portb)1hen 
01_ne_Ii910d0_type(lcst_node,8) 
chlUYP'" I 

else 
01_ De _Ii=node _Iype(lcst _nade, 9) 
chk_typ=2 
iltoodo _lype(lcsI_ nade, 7).oe.portb)1hen 
\\Titc(·.·) 'scnding lo a unknown nade' 

cndif 
Cndir 
chkJnk=tC5t_node 
1es1_ ncxlc=ol_ ne _ti 
gOlo 2S 

endie 
else 

writc(',')'h<:y, cnd <eached, wilhoot finding partb' 
endie 
cnd 

subroutine calculate _single -"""(PO) 
implicit none 

C VAR 
INrEGER N, M, NCELL, MAPSIZ 
PARAMElllR . ( N = 10000, M = 15, NCELL = M • M 'M) 
PARAMETIlR (MAPSIZ = 26 ' NCELL) 
INrEGER LlST(N), HEAD(NCELL), MAP(MAPSIZ) 
intege ... 4 ma.x_nodes 
porameler (max nodcs=loooo) 
integ<:r*4 js. ks, lMAP, conler_ce11 
intege"" tOI_numJlM 
intcgcr4'4 ma.,,;.JIU1iclc 
puamcler (maxJXllticle=lOOOO) 
integer·4 free_node, poinler 
integc;'. pooUist(max_nodcs) 
¡nlege"''' particJe2(max J.OIticle.3) 
intcgef*4 colUnlC, neighbour, putb 
doublc precision colltime, coll time, Iasl time 
integc;'4 nodo type(max -nodes,lO)-
integcf-4 cvcnl counter -
doublel prccision eventtirne(max nodcs) I -
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doUble precision e e time 
doUblc predsion abs -time. td 
double precision subCellsize 
iniege~4 root val 

in"'ger"4 pa-
intcger"4 mor_i 

e GLOBAL 
common Igr:n_eventsl tot_oumJXU' 
common Inew eventsJl particlc2 
common Jpooii pooUist, fiec _ oodc, poin1er 
common IcoUision _ T)'po'colUypc 
COMMON I BL0CK2 I L1ST. IIEAD. MAP 
common lIn:c _ structureJnodc _ typc 
common ISOJtin&.. varl eventtimc 
common Iglobal_ eventsl cvent _ counler 
COtnmon lcell aosssJ e e time 
common~ root val -
common favojd doÜbIe/ error i 
common labsoJule time:! abs time 
common lsub _cele sizrJ subCellsizc 

e BEGIN 
=tcr_ccll = patticle2(pa.2) 
IMAP=(cen1er_cell-I)·~6 
last_time=O.5DSO 
dojr-I.27 
kr-I 

60 l continue 
if(js.ll27)then 

if(ks.eq.l)then 
neighbour=MAP(IMAP+js) 
partbollEAD(neighbour) 
ks=2 

else 
partb-L1ST(partb) 

endif 
elsc 

if(ks.eq.I)then 
partb-1IEAD(center_cell) 
kr-2 

else 
partb-LIST(partb) 

endif 
if(ponb.eq.pa)then 

&010 SOl 
endif 

endif 
if (partb.ne.O) then 

CoII_time=colltime(pa.panb) 
m:abs_lime.eq.O)thcn 
1'_05 

elsc 
IId=coll_timelabs_lime 

cndif 
if( (td.II.O. 999999999dO).or. (td.gl.I.OOOOOOOO 1) )then 
I 
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----------- ---~ 

1

, il(coD_timc.lll.ODSO)th<n 
call gel .JlOOIO 

I cvenu:ounter=event_counter+l 
node_type(fn"'-'lOde,S)=pa 
node_type(f •• ,,-,,ode,6)=coIUYlJC 
node_type(f"",_node,7)=partb 
eventtime(1'rte _ node)=coU _time 
caIl ÍDSert_node(l'rte_nade) 
if(error inc.l)thcn 
caIl uPdate_cUc_Iink(po,froe_node,l) 
CID update_cin:_Iink(partb,free_node,2) 

endif 
endif 

endif 
endif 

SOl continue 

e 

il(partb.ne.O~hen 
if(LlST(partb).ne.O)then 
goIo601 

endif 
endif 

enddo 
caU ccll_crossing(pa) 
caIl get.JlOOlO 
cvcnl counlcr=cvcnt countert 1 
nodejype(fn:e_node~5)=pa 
node _ type(free _ node,6)= J 
nade _ type( I'rte _ node,7)=O 
eventtime(free _ node}=c _e_time 
caIl insert_node(free_node) 
if(crror_ine.l)then 
can update_cUc_link(pa,f=_node,l) 

eodif 
end 

subroutinc erase nades cc(prut,no) 
implicit RODe - -

e Var 
integer*4 par1 
intcger*4 maxjXUticlc 
parameter (ma.'JW!icle=IOOOO) 
intege"4 particle2(max..IJarticlc,J) 
integc"'4 test_nade 
intcgc,.4 max_nodes 
par.uneter (mo.,_nodes=IOOOO) 
intege .. 4 node_type(max_nodes. lO) 
intcger*4 pool_list{ma:<_nodes) 
inlcga44 root_var.no 
mtcge ... 4 frce_node. pointcr 

1 
e GLOBAL 

com'mon Itree structure/node typc: 
com~on Incw- cvcnts3/ partiClc2 
camlnon IrooV root var 

I -
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()()~on lpool/ pool_ Jist, fn:e _ node, pointer 

e Be·
1 

lIl!' 
tesUlOdc=particIe2(¡wt, 1) 
il(tcst_oodc.nc.O)thcn 

75 continue 

e 

e 

e 

e 

il(oodc_l}pc(tcst_node,S).eq.port)tben 
il(tcst _ oodc.eqm)tbcn 
caJlre_linking(¡wt,no) 
if(root _ var.eq.tcst _ nodc)thcn 
caJl ..... _root_oodc(tcst_nodc) 

eIse 
caJl CI3SC ~ oodc(tcst _ nodc) 

mdif 
caU lCD<tpool(test_nodc) 

else 
test _ node=node _I}pc(test _ nodc,8) 
ifltest_nodc.eq.O)thcn 
writc(-, -)'bey sending to nodc zero' 

mdif 
goIo75 

endiC 
eIse 

iflnodc _I}pc(tcst _ node, 7).eq. port)then 
test_node=node_l}pc(tcst_node,9) 
il(test_nodc.eq.O)tben 

write(·, .)'hey sendíng to node zero' 
endiC 
goto 75 

mdif 
cndiC 
endif 

ene! 

subroutine u¡xhte _ aII..J>OSitions() 
implicil none 

Var 
intcget'4 max~cIc 
parameter (ma"{JI8lticle=lOOOO) 
doubJe pnx:ision particle(maxjl3rticle,9) 
double precision .... 1)', rz 
douhle precision abs _time 
double p<cision tdiff 
doubIe pn:cision pocIcin& xbox, ybox, zbox 
integc ... 4 tot_Dum.JXU'. is 

Globol 
cornmon lbax dim! packing. xbox, ybox, zbox 
COrnmOD lnew __ cvents2J ¡mticle 
cornmo:n labsolute lime! abs time 
commOD 1gen eve'ñtsl tol num.JXlf 

1 - -

Begin: 
do is=l, tot_ownJm 

tdHT=!abs _ timc-particlc(is, 7) 
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rx=particle(is, l }t¡lortlcle(i~ 4 )·tdilf 
ry=pOrticle(is,2}t¡lortlcle(i~5)·tdilf 
rz=pOrticle(is,3 }t¡lortlcle(is,6 )'tdilr 
rx=(ixIxbox-aninl(rxlxbox»'xbox 
ry=(rylybox-aninl(rylybox»'ybox 
l"l?(rzMJox-aninl(rzlzbox))'zbox 
particle(is,I)=IX 
particle(i~Fry 
particle(is,3)=rz 
particle(is, 7)=ab,-,ime 

cocido 
cnd 

~ :::::=::::::::::;FUN~cDlño~NE;;&---------=== 
e 

doublc precision function gausran(v, m) 
. implicit nonc 

external drand48 

e VAR 
double prccision drand48 
double precisioD ro. v 
double prccision Cae, gsct, rsq. vI, v2 

e BEGIN 
l vl=2.0·drnn<ll80-1.0d0 

e 

e 

e 

v2=2.0·drand48()-1.0d0 
r.;q:v1"2+v2"2 
ir (rsq.ge.1.0 .or. rsq.eq.O.O) g010 1 
rac=sqrt(-2.0d0·dlog(r>q)I"'Il 
gscRl*fac 
gausr.m--v2*rac·v+m 
end 

double prccision functíon colltime(parta, partb) 
implicit nane 

v'" 
integ.cr*4 ma."Jmticle 
porameter (maxJlOllicle=IOOOO) 
double pnlCision' particle(maxJlOllicle,9) 
doubIe prccision vijx. vijy, vijz 
double pa:isiOD rijx, rijy, rijz 
double prccision tdiff. hij, rij2, vij2 
intege"4 paItl, portb 
inlege~4 coll_typc 
intcgcr*4 cbain(ll'Q.x...JlUticle,2) 
double p.easion bondJength, ti, min_time. t 
doublc Pccision packing, xbox. ybox., zbox 
integer*4 

Global! 
c:ommon/box_dimf pteking, xbo.'(, ybox, zbox 
(X)nunon lnew evcnts1J particle 
common'/couiSion Typc/coll typc . - -
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e 

CODUDOD lparticle boodI boDd lengIh 
conlmoD Icbaio stiuctureJ cha1n 

. COnlmoD (mi citcl i 
Be~n -

mili time=l.OmO 
.particle(parta.1H>atticlc(partb.7) 
if (1diIf.lI.O.o.Il) 1hen 
tdifIb-tdilf 
rijx=particlc(¡mta.I)+particle(par1a.4)'ldiff-

> partick(par1b.l) 
riiY"'¡>anicle(parta.2)+particIe(parta.S)'IdiIf-

> particlc(partb,2) 
rijz=particle(parta.3)Opartic1e(parta.6)'IdiIf-

> particlc(partb.3) 
colltimc=particlc(partb.7) 

c .... 
rijx=particle(parta.l)-{porIiclc(partb.4)'IdiIf+ 

> partick:(portb.l» 
rij)=porticle(parta.2)-{por1iclc(partb.S)'1diff+ 

. > particlc(partb,2» 
rijz=¡lOrticle(par1a.3Kparticlc(partb.6)'ldilT+ 

> particlc(partb,3» 
coJltimc=particle(parta. 7) 

cndif 
rijx=(rijxlxbox-oninl(rij"'xbox»'xbox 
rijy=(rijy/ybox-<lDinl(rijy/ybox»'ybox 
rijr-(rijzlzbox-oninl(rijzlzbox»'zbox 

vijx=particle(parta.4)-porticlc(partb.4) 
vijy=particle(parta.S)-particlc(partb.S) 
vijz~particle(parta.6 )-particlc(partb. 6) 

bij = rijx~jx+rijy·vijy+rijz~jz 
rij2=rijx··2+ri~·2+rijz··2 
vij2=vijx··2+vijyU 2+vijz··2 

iflbij.lI.O.o.Il)1hen 
1= bij"2-vij2'(rij2.o.999999999999dO) 
i1(lge.O.OdO)1hen 
t =( -bij-dsqrt(t»)'vij2 
i1(lge.O.OdO).and.(llt.milUime»1hen 
min _ time=t 
coll_ typc-l 

cndif 
cndif 

endif 

if((partb.cq.chain(porta.1 ».or. 
> (paitb.cq.chain(p0rta.2)))lhcn 

Ile(l.0d0+bond_lcngth)"2 
t l=bij··2-vij2·(rij2-t 1) 
i1(tI:ge.O.OdO)lhcn 
ti e( -bij+dsqrt(tI »)/vij2 
ir( (1 l.gc. O. OdO).and {I 1.11. min_ time )}lhcn 
min timc=tl ¡-
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C 

I 0011 1ype=2 
C:nctif 

endif 
endü 
coUtimc=coUtime+min_time 
aJd 

INIEGER FUNcnON ICELL(IX,IY,IZ,MC) 
implicit none 

C VAJ!. 
integ .... 4 IX, IY, lZ. MC 

ICELL = 1 +MOD( IX,l + MC, MC) 
> +MOD(IY-l+MC,MC)OMC 
> +MOD(lZ-l+MC,MC)OMCOMC 

C RETURN 

C 
END 

integer*4 function gel_min_nodeO 
implicit nooe 

C Var 
integer*4 ma,,_nodcs 
porametcr (ma,.nodcs=lOOOO) 
integcr*4 nOOe_type(ma.,,_nodes,IO) 
inlegcr*4 root_var, q 
doublc precision eventtime(l1ll1."C._DOdes) 

C Globol 
common Itrce _ structure/nodc _ typc 
common lrootlroot_ var 
common IsortinL varI eventtime 

C Begin 
'FfOOI_var 

120 continue 

C 

¡f(nodo .'¡-pe( q,l ).ne.O)lhen 
If"node.l}-pe(q,I) 
gola 120 

cndif 
¡¡ct . min. node=q 
cnd 

doublc precision function gct_ v20 
¡mplia. Done 

e Var. 
integer*" max...Jl1l1icle 
sxuamcler (ma,(.JXlrIicle=IOOOO) 
doublc prccision particlc(ma.''..Jwtic1e,9) 
integer;t'4 tOC_num..JXlr. is 
intege~4 num coll I . 

C Global 
commo'n Incw events2/ particJe 
comlno1n 1gen -cvents/ tol Dum..Jlll 

I - . 

1 
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e Begin 
get v2=O 
do 'is=ft. tOl_num....PW' 

get _ v2=get _ v2+(por1icle(is,4 )··2+particle(is,5)"2+ 
parucle(is,6)··2)/1ot_nUDIJm 

enddo 
end 
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