7 Material Didactico. Laura Dominguez g

Potenciales de Interaccion

Existe una importante relacion entre las fuerzas que acttian sobre una particula (ﬁ ),
el trabajo (W) como moneda de cambio de energia, su energfa cinética (K) y energfa
potencial (V).

El trabajo (W) en mecanica clasica lo podemos ver como la acumulacion (suma) de
la fuerza que utilizamos para desplazar un objeto. Tomando en cuenta que la fuerza
puede cambiar como funcion de la posicion del objeto, el trabajo (W) lo tenemos
que definir como una integral.

W:Z%mdf (1)

El trabajo es una magnitud escalar y se expresa en unidades de energia, Joules (J).
Es interpretado como la energia que nos cuesta llevar un objeto de un lugar a otro,
es decir, del punto 1 al 2. Tipicamente el trabajo es diferente para cada movimiento
y muchas veces el mismo trabajo W depende de la trayectoria que se utiliza para
llevar el objeto del punto 1 al 2. Por ejemplo se podria tomar una trayectoria mas
larga, un camino en subida, un atajo, etc.

De forma general, la fuerza (F') en la segunda ley de Newton esta definida como:

F=mad (2)

Para trabajar en tres coordenadas —que es lo mas usual— la aceleracion la tenemos
que definir en cada una de ellas (z, y y 2):

_dvy _dy,

dv,
g T T T

a: = — (3)

De tal forma, podemos sustituir la aceleracion (@) de nuestra segunda ley de Newton
([2)) con las aceleraciones expresadas en las ecuaciones [3| para obtener una expresion
mas detallada de las fuerzas en cada coordenada:
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(4)

utilizamos las propiedades de las derivadas para hacer un cambio de variable que nos
ayudara a resolver estas ecuaciones. Por conveniencia vamos a continuar trabajando
en una coordenada (z) pero las mismas ecuaciones se deben seguir para resolver y y

z
dv, dv, dx
R b I 5
i = (%) (%) g
(dz/dt) no es mas que la definicion de la velocidad en z. Asi que podemos sustituir
la velocidad v, en la ecuacion [ y sustituir el resultado en la ecuacion [4]

F,=m (%) Vs (6)

Para resolver esta ecuacion diferencial, conviene dejar todo lo que tenga que ver con

las posiciones de un lado de la ecuacion y lo que tenga que ver con el tiempo del otro
lado,

F.dx = mv, dv, (7)

integramos ambos lados de nuestra ecuaciéon. De forma interesante, nos queda del
lado izquierdo el trabajo mecéanico!

2 P
W = / F.dx = / mu, du, (8)
1 1

Sin olvidar que estdbamos trabajando en tres coordenadas (z, y y z), el trabajo
serd la suma de las integrales para cada una de las coordenadas y nos queda de la
siguiente forma:

2 2 2
W = / mu, dv, + / muy, dv, + / mu, dv, (9)
1 1 1
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Las integrales se pueden resolver de forma sencilla, tenemos la integral de una funcion
por su derivada evaluada entre 1 y 2. Asi que como resultado tenemos:

1 2 2 2 1 2 2 2
W = im(vm + vy, + vs,) — ém(vm1 + vy, + vz, (10)
ya sabemos que seran muy utiles estas cantidades. De aqui viene la definiciéon de la

energia cinética K de una particula!

1
K = —mv? (11)
2
en nuestras tres coordenadas tenemos:
1 2 2 2
K = Em(vm + v, + v7) (12)

El segundo término del lado derecho de nuestra ecuacion [10] es la energia cinética
final K5 y el primer término sera la energia cinética inicial, Ky. De tal forma, el
cambio en la energia cinética es AK

W =K, K =AK (13)

Este es el teorema del trabajo-energia y nos dice que el trabajo hecho por una
fuerza aplicada sobre una particula provoca un cambio en su energia cinética.

Historicamente primero se ide6 el principio de la conservaciéon de la energia.
Esta idea viene de pensar en como es que se conserva la energia en un objeto que se
mueve. Como resultado vamos a encontrar que un objeto puede tener cierta energia
cinética (K) y cuando se desplaza o se mueve modifica su energia cinética y acumula
energia potencial (V).

Ademas de la energia cinética tenemos otro tipo de energia en mecanica clasica.
Y el ejemplo perfecto para estudiar la conservacion de energia es el tiro vertical.
Cuando lanzamos un objeto al aire en direccién perpendicular al plano de la tierra
(z), sale con una velocidad inicial (v,) que va disminuyendo con el tiempo y por
tanto disminuye también su energfa cinética. El objeto contintia subiendo hasta que
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alcanza el punto méas alto en el aire, cambia la direcciéon del movimiento empieza a
aumentar la energia cinética del objeto hasta que regresa a la tierra.

La pregunta es jqué pasa con la conservacion de la energia?, es decir, jqué pasa con
la energia cinética que el cuerpo pierde cuando sube mas y mas alto? La reduccion
de energia cinética del cuerpo se acompana de un incremento correspondiente en
energia potencial. Conforme el cuerpo cae de regreso a la tierra, va ganando de
nuevo energia cinética y mientras pierde una cantidad correspondiente de energia
potencial.

La fuerza que acttia sobre una particula (en un tiro en z) depende tnicamente de la
posicion de la particula y no de su velocidad, del tiempo, o de cualquier otra variable.
La fuerza es tinicamente funcion de las posiciones F = f(z,y,z) —a este tipo de
fuerzas se les llama fuerzas conservativas.

La energia potencial es la energia mecanica asociada a la localizacion de una
particula dentro de un campo de fuerzas y es una consecuencia de que el sistema
de fuerzas que actiia sobre el mismo sea conservativo. De tal forma, definimos la
energia potencial V(x,y, z) como una funcion de x, y y z cuyas derivadas parciales
satisfacen las siguientes ecuaciones:

oV oV oV
FL=-—-" F=--" F=-°"" 14
ox Y oy 0z (14)
Fo—wv=ss avg L (15)

ox dy 0z

Independientemente del origen de la fuerza, la energia potencial que tiene nuestro
sistema sera la energia almacenada debido a su posicion o configuracion. A diferencia
de la energia cinética que viene del movimiento de la particula.

En un sistema donde tnicamente actian fuerzas conservativas, la suma de energia
cinética y energia potencial es constante, de hecho por eso se le da el nombre a las
fuerzas conservativas: son las fuerzas que hacen que la energia total se conserve.

Al revisar nuestra ecuacion [15] resulta evidente que lo que nos interesa es el valor
del cambio en la energia potencial y este cambio depende tnicamente del punto de
partida o de referencia que se utilizo para medirla. Unicamente importa la variacion
de la energia potencial entre las configuraciones de interés. De tal forma, es posible

Practicas —Simulacion Molecular y Quimica Cudntica— 4


https://www.sim-fq.com

7 Material Didactico. Laura Dominguez g

fijar el nivel cero de energfa potencial en cualquier lugar.

Recordamos de la seccion anterior la definicion de trabajo y su descomposicion para
un sistema descrito en tres coordenadas

2 2 2
W:/ F, dx—l—/ F, dy+/ F, dz (16)
1 1 1

sustituimos las fuerzas en la definiciéon de trabajo (16| para obtener:

20V 20V 20V
= — —dx — —dy — —d 1
W 1 ax v 1 ay y 1 62 . ( 7>

V' es tinicamente funcion de las posiciones V' = V(x,y, z) asi que la derivada total
de V es:

oV oV o)
- _ 1
av e dx + 3y dy + P dz (18)

Y el trabajo (W) seré entonces el negativo de la integral de la derivada del potencial
entre 1 y 2. Cuyo resultado es —(V5 — V)

2
W:—/ AV =—Vh—Vi)=Vi—Vh (19)
1

Regresando a la energia cinética, habiamos definido el trabajo W en términos
de la energia cinética de las particulas como:

W =K, — K, (20)

Igualamos las ecuaciones [20| y [19 para obtener:
Ko—Ki =Vi-V;, (21)

Y de forma general llegamos a la conservacion de la energia mecénica.
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Ki+Vi=Ky+ Vs (22)

La suma de la energia cinética y la energia potencial de una particula permanece
constante durante el movimiento. Esto se cumple tinicamente cuando sélo acttian
fuerzas conservativas sobre la particula.

Bpee =K +V (23)

Para aclarar con dos ejemplos los conceptos y la relacion entre el trabajo, la energia
cinética y la energia potencial tenemos dos clasicos: (1) el tiro parabdlico, con el
campo gravitatorio que ejerce la tierra sobre un objeto y (2) el oscilador armonico
descrito como una masa unidas a un resorte que se vera en el siguiente capitulo.
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