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1. Molécula de agua

Podemos simular la estructura interna de una molécula de agua asumiendo
que la energia potencial debida a la interaccion de sus dos atomos de hidrégeno
y uno de oxigeno estd dada por [I]

E = S1(R3 — %)% 4+ S1(R2 — b*)? + Sy(cos O — cos §). (1)

En esta ecuacién S; = 94 kcal/(mol A%), Sy = 42 keal/mol son pardmetros del
modelo de interaccién que se propone. La constante b = 1A es la distancia de
separacion de equilibrio entre el oxigeno y cada hidrégeno. El dngulo cosf =
—1/3 es la separacién de equilibrio entre los hidrégenos. Las distancias Rs y Rs
son la posicién de los hidrégenos respecto del oxigeno (ver fig. . El angulo 6
es la separacién angular de los hidrégenos en cualquier instante de tiempo (ver
fig. .

Este modelo nos dice que si los hidrégenos estan a distancias Ry = R3 =by
6 = 0, entonces los d&tomos estan en reposo respecto de si mismos. Sin embargo,
una molécula esta sujeta a continuos choques con otras moléculas, por lo que
adquiere energia que hace vibrar sus dtomos.

La vibracion de una molécula de agua la podemos simular a partir de la
ec. . La fuerza sobre cada uno de los hidrégenos es la derivada negativa
respecto de Ry y Rs. De esta forma, la fuerza f9; que la particula 1 (oxigeno)
ejerce sobre la particula 2 (hidrégeno) es

fo1 = —4S1 Ra(R2 — b*)Ra, (2)

donde fig es el vector unitario en la direccién de Ry = ro —r; y Ro se entiende
como la magnitud del vector Res.

De forma similar, la fuerza f3; que la particula 1 (oxigeno) ejerce sobre la
particula 3 (el otro hidrégeno) es

f3) = —451 R3(R2 — b*)Rs, (3)

en este caso Ry = r3 —rj.
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Por la tercera ley de Newton, el oxigeno experimenta la misma fuerza que
ejerce sobre los hidrégenos pero en direccién opuesta, por lo que la fuerza f;
sobre el oxigeno estd dada por

fi = —f5 — 3. (4)

Existen también componentes adicionales a las fuerzas anteriores que vienen
del hecho de que los hidrégenos no se mueven libremente sino que vibran alre-
dedor de un 4dngulo fijo . La magnitud f de esa fuerza la encontramos como la
derivada negativa de la ec. respecto de 6

f =28, sin6(cos — cos ). (5)

Esta fuerza actiia de forma tangencial sobre cada hidrégeno, a lo largo de los
vectores unitarios Ty y T3 (ver fig. .

Por simplicidad, restringimos el movimiento de los atomos al plano xy. Con
esa suposicién los vectores tangentes (pero no unitarios) estdn dados por el
producto cruz entre vectores

T2 = i X R2 (6)

T3 = R3 X Z. (7)
Con esto y la ec. la fuerza “angular” f® que experimentan las particulas 2 y
3 (hidrégenos) estd dada por

ff = fT, (8)
f?? = fT?n (9)

respectivamente. El oxigeno experimentard también las mismas fuerzas pero con
signo contrario, es decir, la fuerza angular f* sobre el oxigeno estd dada por

£o = —f2 — £2. (10)



De lo anterior concluimos que la fuerza total sobre cada uno de los dtomos de la
molécula serd la suma de todas las fuerzas que hemos calculado. Si llamamos Fy
a la fuerza total sobre el oxigeno y F5, F3 a la fuerza total sobre cada hidrégeno
respectivamente, tenemos que

Fo = fo +£5 (11)
Fs = f3 +15 (12)
F, = —fy —f3; — fg — fg (13)

El movimiento de cada atomo lo encontramos resolviendo numeéricamente la
segunda ley de Newton para cada uno de ellos, es decir
2
d r;
dt?

donde r; con i = 1,2,3 es la posicion de cada uno de los atomos. Las masas
estan en unidades atémicas, por lo tanto, para el oxigeno m; = 16 y para los
hidrégenos ms = mg = 1.

2. Proyecto

El proyecto consiste en simular una molécula de agua de acuerdo a las inter-
acciones descritas en la seccién anterior. Para simplificar el modelo considerare-
mos una molécula bidimensional, es decir que los vectores tienen componentes
tnicamente en el plano zy.

La presentacion consiste en hacer una pelicula de por lo menos 10 segundos
de duracién, mostrando como vibra la molécula para un conjunto de condiciones
iniciales.

Todas las peliculas seran presentadas el dia del examen final ante todos los
estudiantes del curso.

3. Evaluacion

La evaluacién de acuerdo a la completitud del modelo se hard de la siguiente
forma.

O-H con potencial arménico 50 puntos
H-O-H con potencial arménico 75 puntos
H-O-H con potencial arménico y angular 100 puntos

El aspecto estético, visual y artistico se decidird entre los estudiantes quienes
votaran para elegir la mejor pelicula.
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