Calculo numérico das forcas

As forcas sobre os atomos podem ser calculadas usando o método das diferencas
finitas, como por exemplo, o método das diferencas finitas centradas. Este procedimento

pode ser derivado expandindo a energia em série de Taylor:

E(r+ 6r) = E(r) + VE(r)ér + V2E(r)(6r) + 0((61)3) 1)
E(r—6r) = E(r) — VE(r)ér + V2E(r)(6r) + 0((61)3) (2)

Subtraindo (2) de (1), obtemos
E(r+ 6r) — E(r — 6r) = 2VE(r)ér + 0((61)3) 3)
VE(r) = E(r+ 61')2;TE (r—o6r) (4)

Usando F = —VE(r) em (4), obtemos uma equacao para o calculo das forgas sobre os
atomos usando o método das diferencas finitas centradas:

E(r+6r)—E(r—6r))
20r ()
Observe que o erro esta na terceira ordem, ou seja, esse método tem precisdao até a

F(r) = —(

segunda ordem. No caso particular da forca sobre o atomo a em uma dimensao x,

podemos escrever

F, =— (Ea(x +6x) —E, (x — 6x)>.
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