Revista Brasileira de Ensino de Fisica, v. 27, n. 3, p. 423 - 428, (2005)
www.sbfisica.org.br
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Se obtiene, con ayuda del modelo del gas ideal implementado en una computadora PIII, la descripcién de su
expansion libre considerando que inicialmente se encuentra localizado en la mitad izquierda de un recipiente de
volumen V| por medio de un tabique aislante. Se desarrolla una funcién, que permite generar el nimero deseado
de particulas con valores aleatorios de la velocidad inicial y de la posicién. Se estudia la expansion libre del gas
ideal con ayuda de este modelo. Se obtiene que, para el tiempo de relajacién, el nimero de particulas en el lado
izquierdo se hace igual a N/2 y que el valor de éste, depende de la masa de la particula y de la temperatura.
Se comprueba que el tiempo de relajacién depende de la naturaleza del gas y que la distribucién de velocidades
de Maxwell es la que da una descripcién adecuada del comportamiento de este sistema. Se calcula la entropia
del sistema con un numero relativamente grande de particulas con ayuda de una funcién construida al efecto. Se
muestra que ésta crece cuando el sistema tiende al equilibrio y se encuentra que las mayores fluctuaciones son
poco probables atiin para tiempos grandes de observacion.

Palabras-clave: modelacién, ensenanza asistida por modelos, gas ideal, distribucién de velocidades de Maxwell,
entropia, fluctuaciones.

The description of the free expansion of the ideal gas is obtained with the aid of the model of the ideal gas
implemented in a PIIT computer. The gas was iniatilly located in the left half of a box of volume V', by means of
an insulating partition wall. It was developed a function that allows to generate the number of particles desired
with random values of the initial speed and of the position. It is obtained, that by the time of relaxation the
number of particles in the left part of the box is equal to N/2 and that the value of this interval depends on the
nature of the gas and the temperature. It is proved that the Maxwell distribution of speeds gives an adequate
description of the behavior of this system. The entropy of the system with a number of particles relatively big,
is calculated with the aid of a function developed for that purpose. It was also shown that the entropy of the
system grew when the system reached the equilibrium and that the bigger fluctuations are not very probable
even for a long time of observation.
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1. Introduccion

La ensenanza asistida por modelos estd basada
en el desarrollo de recursos informaticos, actividades
y estrategias de ensenanza que pretenden facilitar la
comprensién por parte del alumno de determinados
fenémenos y darle a conocer como se elaboran y vali-
dan los modelos. Emplearemos la definicién de modelo
dada en [1] como: ”la representacién simplificada de un
sistema, que concentra su atencién sobre aspectos es-
pecificos del mismo, logrando poner al descubierto otras
propiedades del sistema en estudio”. Los modelos son
importantes en la investigacion cientifica para la formu-
lacién de hipétesis y la descripcion de los fenémenos.
En la pasada década aumentd el reconocimiento de la
modelacién en la ciencia de la educacion [2], también ha
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sido muy utilizada en los métodos interactivos que se
focalizan en la implementacién de modelos en la com-
putadora [3]. La aplicacién de la computacién ha permi-
tido alcanzar con la modelacién una fase de desarrollo
en la que es posible reproducir adecuadamente los pro-
cesos reales y realizar experimentos virtuales en los que
se comprueba la validez de los presupuestos de parti-
da y se logra también explorar nuevos aspectos de los
fenémenos en estudio.

El objetivo del presente trabajo es modelar un sis-
tema de N particulas no interactuantes o sea un gas
ideal, que estd contenido en una mitad de un recipiente
de volumen V dividido por un tabique y estudiar pos-
teriormente el comportamiento del sistema una vez que
se retira el mismo.
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2. Planteamiento del problema fisico

El gas ideal como conjunto de particulas que se
mueven libremente en un volumen dado ha jugado un
papel importante en el desarrollo de la Fisica [4, 5, 6, 7],
ha permitido explicar un conjunto de propiedades de
los gases de densidad tan pequena que, no se tienen
en cuenta los choques entre las particulas. Entre es-
tas propiedades tenemos la tendencia a ocupar los reci-
pientes que los contienen y de penetrar unos en otros,
o sea, difundir. Las particulas del gas ideal se conside-
ran como puntos sin extensién, que estdan caracterizadas
por su masa y velocidad. Se considera ademds que sélo
son posible los choques perfectamente elasticos de las
particulas con las paredes, lo que origina la presién que
el gas ejerce sobre las mismas.

En base a este modelo y a partir de los trabajos de
Bernoulli y posteriormente de Maxwell, Boltzmann en-
tre otros, se desarroll6 y perfeccioné la Teoria Cinética
de los Gases, que oportunamente sirvié de base a la
fisica estadistica.

En varios libros de texto de Fisica [4, 5, 6] se trata
el problema de un gas ideal que ocupa, limitado por un
tabique, la mitad de un recipiente y se describe, con
posterioridad, el proceso de expansién libre del mismo
después de quitar el tabique, cuando las moléculas del
gas pasan a ocupar todo el volumen. Se presenta en
estos libros de texto una curva exponencial de dismi-
nucion de la concentracién hasta que alcanza el valor de
N/2, con oscilaciones posteriormente, alrededor de este
valor. No se presenta al alumno ninguna demostracién
a no ser razonamientos logicos sobre el comportamiento
de este sistema.

2.1. Descripcién del programa

En el programa elaborado en el C++ Builder se
crean N objetos particula a los cuales se les asigna
una posicién (X, Y) aleatoria con igual probabilidad
por componente, de forma tal que no existen zonas del
plano privilegiadas en cuanto a densidad de particu-
las. Seguidamente se definen las condiciones de fron-
teras considerando choques perfectamente elasticos con
las paredes. Una vez posicionadas todas las particulas
se les asigna una velocidad (Vz, Vy), que cumple con
una distribucién gaussiana respecto a cero por com-
ponente, en la cual la desviacion estandar estd deter-
minada por la masa de la particula y la temperatura
a la que se supone el sistema. Se excluye el caso en
que una o las dos componentes de velocidad sean cero
(Va !'=0 & Vy !=0), evitando asf que existan particu-
las sin movimiento o con toda su velocidad en una sola
componente. A continuacién se inicia el ciclo donde se
calcula la nueva posicién de cada particula en funcién
de su velocidad bajo las condiciones de fronteras ya es-
tablecidas anteriormente. Esto se repite hasta quitar
el tabique separador y se redefinen las condiciones de
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frontera para cada una de las particulas. El sistema se
considera perfectamente aislado y con un nimero cons-
tante de particulas. Estas condiciones son importantes
ya que son suficientes para que el sistema mantenga una
energia constante y cada una de las particulas conserve
su energia cinética, lo que hace al sistema dependiente
del estado inicial.

3. Modelacién de la expansion libre

3.1. El tiempo de relajacion

En el proceso de expansién libre, el gas se encuentra
totalmente aislado y todas las particulas que lo compo-
nen se encuentran en el lado izquierdo de un recipiente
dividido en dos partes de igual volumen, como puede
observarse en la Fig. 1. El tabique que separa dichas
partes es tal que no permite el intercambio tanto de
particulas como de energia.

Figura 1 - Sistema en el instante inicial

Cuando se retira el tabique las particulas comienzan
a moverse en la parte derecha del recipiente, ver Fig. 2.

Figura 2 - Sistema después de quitado el separador.

Una vez que ha transcurrido el tiempo de relajacion,
que es el tiempo que necesita el sistema para equili-
brar el niimero de particulas en ambas mitades del reci-
piente, podemos ver en la Fig. 3, que efectivamente el
numero de particulas en el lado izquierdo es N/2.

Figura 3 - Sistema luego de haber pasado el tiempo de relajacién.
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El modelo tedrico de la expansion libre del gas
ideal predice, que el sistema debe reducir su ntmero
de particulas en la mitad izquierda en funcién del tiem-
po, de forma exponencial decreciente, hasta alcanzar
una distribucion homogénea en ambas mitades. En la
Fig. 4 vemos que el resultado del experimento realizado
confirma el cardcter exponencial.
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Figura 4 - Dependencia del nimero de particulas en la mitad
izquierda del tiempo.

3.2. Comparacién del tiempo de relajacién
para diferentes gases

Acorde con el experimento se debe observar una de-
pendencia del tiempo de relajacién de la naturaleza del
gas. Para comprobar esto se llevaron a cabo dos ex-
perimentos virtuales con los gases: xenén e hidrégeno.
Una cantidad igual de particulas con los pardmetros
correspondiente a ambos gases se crearon en la mitad
izquierda del recipiente y el tabique aislante fue quita-
do en el instante inicial de tiempo. Se conté después la
cantidad de particulas en la mitad izquierda para dife-
rentes instantes de tiempo. En la Fig. 5 podemos ver
como varia esta magnitud para ambos gases.

Notese la gran diferencia entre las curvas para el
Xe y el H en cuanto a decrecimiento de la cantidad
de particulas en la parte izquierda del recipiente y los
valores del tiempo de relajacién. Esto se debe a la gran
diferencia de masa entre los mismos. Al conservarse la
energia promedio del sistema, que solo es de origen
cinético, queda una relacién radical inversa de la ve-
locidad en funcién de la masa, lo cual provoca que las
particulas menos masivas tengan una velocidad mayor
y por tanto el tiempo de relajacién sea menor.
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Figura 5 - Dependencia del nimero de particulas en la mitad
izquierda del tiempo de expansion.

3.3. Comparacién del tiempo de relajaciéon a
diferentes temperaturas

Para un mismo gas se realiza la expansién a dife-
rentes temperaturas y se observa en la Fig. 6 que la de-
pendencia del tiempo de relajacion de la temperatura.
En la misma podemos apreciar que el sistema alcanza
el equilibrio més rapido a temperaturas mayores, o sea
disminuye el tiempo de relajacién con el aumento de la

temperatura.
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Figura 6 - Dependencia del nimero de particulas en la mitad
izquierda de la temperatura;

En un proceso de expansiéon real, el conjunto de
particulas es del orden de 10 las cuales tienen la mis-
ma probabilidad de tener velocidades negativas como
positivas por componente, y responden a una distribu-
cién gaussiana centrada en cero. Esto implica que v = 0



426

para un gran numero de particulas. Realizamos el expe-
rimento donde se toman N particulas de masa m a una
temperatura Ty se cuenta el nimero de particulas con
un determinado valor de la velocidad en el lado izquier-
do en funcién del tiempo. La desviacién estandar de
dicha distribucién gaussiana es precisamente /kT'/m
donde k es la constante de Boltzmann, T es la tem-
peratura del sistema y m es la masa de una particula.
Los histogramas en la Fig. 7, muestran como depende
la distribucién de velocidades a diferentes temperaturas
para un gas determinado.
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Figura 7 - Histogramas de la dependencia de la distribucién de
velocidades de la temperatura.

Como se puede ver en general a mayor temperatura
la desviacién estandar es mayor y disminuye el valor
del maximo, de forma tal que el valor del area bajo la
curva sea N en cada caso.

3.4. Distribucién de celeridades

A partir de considerar que se cumple v = 0 se ob-
tiene una distribucién de celeridades, que es similar a
la obtenida por Maxwell con caracteristicas asimétri-
cas. Al realizar en la computadora el experimento para
un total de 108 particulas, se obtuvo una distribucién
de celeridades que se muestra en la Fig. 8.

Como puede verse en la Fig. 8 la distribucion de
celeridades responde a una distribucién de Maxwell tal
y como predice la teoria cinética de los gases.
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Figura 8 - Distribucion de celeridades.

3.5. Dependencia del sistema de la distribucién
de velocidades

Como ya ha sido mencionado anteriormente, el sis-
tema es extremadamente dependiente de las condi-
ciones iniciales, lo cual se debe a sus caracteristicas
de aislamiento y conservacion del momento para to-
da particula. Dichas condiciones iniciales responden a
la distribucién de velocidades ya que no se intercam-
bia energia con el ambiente y el nimero de particulas
es constante. Se hicieron experimentos con diferentes
conjuntos de posibles velocidades y distribuciones de
las mismas (x-probable y gaussiana). Los resultados se
muestran en la Fig. 9.
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Figura 9 - Numero de particulas en la mitad izquierda para dife-
rentes funciones de distribucién de velocidades en dependencia
del tiempo.

Es notable la diferencia de comportamiento entre
las dos distribuciones. Como se ve la distribucién nor-
mal no responde a la realidad experimental, mientras
que la distribucién gaussiana si describe el experimento.
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Luego de realizar la expansion libre con una distribu-
cién x-probable para cantidades diferentes de particulas
se concluye que mantiene la misma forma funcional que
la mostrada anteriormente, pero en todos los casos las
dos primeras depresiones son significativas y mantienen
la misma tendencia al equilibrio para valores de tiempos
mayores.

4. Calculo de la entropia

Si caracterizamos el estado del sistema, sometido a
una expansién libre, con la funcién de estado entropia,
tendremos que, como es conocido la entropia del sis-
tema debe aumentar en el proceso de expansion libre.
El estudio de este sistema nos lleva a definir el microes-
tado [5, 8] como la distribucién de las N particulas en
las dos mitades del recipiente. Teniendo en cuenta que
el sistema responde a la fisica clasica podemos numerar
cada particula y conocer en cada momento donde se
encuentra la misma. Asi tendremos que en el momento
inicial: Ny = N y Ny = 0 donde N; es el nimero de
particulas en el lado izquierdo del recipiente y Ny en el
lado derecho. En momentos posteriores tendremos que:
Niy =nyy Ny = no = N — ny El macroestado del
sistema se encuentra a partir de los microestados posi-

J

W =

N(N = 1)(N = 2)(N = 3)..maz(N,N —ny)! _
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bles para la distribucién de particulas con los valores
de ny y ng. Se define, como es conocido el niimero de
los microestados posibles, como [5]:

W m
ny1ing:
o sea, que el macroestado del sistema se determina
cuando se conoce el nimero de particulas en una parte
del recipiente en ese momento [5]. La entropia del sis-
tema es igual a:
S = kinW. (2)

El célculo del valor de la entropia tropieza con la di-
ficultad [5] de que los factoriales que aparecen se hacen
extremadamente grandes para algunos centenares de
particulas. Es por esto que en los libros de texto [5, 6] se
describe el calculo para sistemas con un ntimero reduci-
do de particulas. Para solucionar el problema procedi-
mos a calcular la entropia basindonos en la propiedad
de los logaritmos de que transforman el producto en
una suma. Se definié una funcién en el C++ Builder
que hace el calculo del factorial extrayendo el logarit-
mo a cada factor y sumando los logaritmos calculados.
El uso de esta funciéon nos permitié aplicar el célcu-
lo en sistemas con un numero relativamente grande de
particulas. La Ec. (1) puede ser reescrita como:

N .
Hj:maz(N,anl)(])

min(N, N —ny)lmax(N,N,N —nq)

Luego de aplicar logaritmo tendremos:

H]'V:mam N,N—m +1j
J (N, ) (4)

=kl
§=rln min(N, N —m)!

O bien:

N min(N,N—m)

o)=Y k) |. ()

j=max(N,N—m)+1 k=2

S=k

La férmula (5) nos permite calcular la entropia
para sistemas con un ntmero relativamente grande de
particulas. Con este resultado podemos graficar la con-
centracion de particulas en el lado izquierdo y al mismo
tiempo graficar el valor calculado de la entropia del sis-
tema.

En la Fig. 10 se observa como el ntimero de particu-
las disminuye rapidamente hasta alcanzar el valor de
N/2 en el tiempo de relajacién del sistema o sea que
el nimero de particulas es igual a ambos lados el re-
cipiente y después este valor fluctia de forma aleatoria
mientras que la entropia del sistema aumenta hasta al-

min(N, N —ny)! 3)

canzar el valor maximo en este mismo tiempo de rela-

jacion.
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Figura 10 - Numero de particulas en la mitad izquierda para dife-
rentes funciones de distribucién de velocidades en dependencia
del tiempo.
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5. Fluctuaciones

Como se ve en los graficos ya mostrados el sistema
en el equilibrio fluctia alrededor de N/2 en cada mi-
tad del recipiente, estas fluctuaciones aparecen de forma
aleatoria en el tiempo. El orden de dichas fluctuaciones
[5, 8] cumple con una distribucién gaussiana con centro
en N/2 independientemente de la temperatura, masa
o numero de particulas. Para comprobar lo anterior se
realizé en un sistema con un total de 1000 particulas la
expansion libre del mismo al retirar el tabique y se mi-
dié la frecuencia de las fluctuaciones en intervalos de 5
particulas. En la Fig. 11 se observa el histograma para
fluctuaciones con valor entre +40 y —40.
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Figura 11 - Histograma de las fluctuaciones del nimero de
particulas.

Este comportamiento del sistema hace que las fluc-
tuaciones grandes, como puede observarse en la Fig.
11 sean mucho menos probables que las fluctuaciones
pequenas, de tal modo, que no se observan incluso para
tiempos extremadamente grandes.

6. Conclusiones

La modelacién realizada permite al estudiante:

= visualizar el desarrollo del proceso de expansién
del gas ideal.

= comprobar el cardcter exponencial de la disminu-
cién del nimero de particulas del gas en la mitad
izquierda en los primeros momentos de la expan-
sién libre.
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= comprobar la dependencia del tiempo de rela-
jacién de la masa de las particulas y de la tem-
peratura a que se encuentra el sistema.

= comprobar que la distribuciéon de velocidades de
Maxwell es la que da la descripcién correcta de la
expansion libre del gas ideal.

= obtener un desarrollo de la expresién de la en-
tropia que permite calcular su valor para sistemas
con un numero relativamente grande de particu-
las.

= comprobar que para el tiempo de relajacién del
sistema el niimero de particulas se hace igual a
N/2 y la entropia alcanza su maximo valor.

= estudiar las fluctuaciones del niimero de particu-
las y comprobar que obedece una distribucién
gaussiana con centro en N/2 independientemente
de la temperatura. Este modelo es de utili-
dad para que el alumno pueda entender mejor
las predicciones de la teoria cinético molecular
basadas en el modelo del gas ideal.

El programa elaborado es sencillo y lo recomendamos
para ilustrar en las actividades docentes, el fenémeno de
expansion libre de un gas ideal que ocupa inicialmente
la mitad del volumen del recipiente. La presentacion
elaborada en base al programa fue incluida en los activi-
dades précticas de la asignatura fisica molecular para
la Licenciatura en Fisica.
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