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1. Tome el programa TareaMD-1.c que Ud ya modific6 en la Tarea 1 y agregue lo siguiente:

a) Elimine el potencial confinante.
b) Elimine la llamada a la rutina ZeroVels.

¢) Incorpore un termostato de reescalamiento de velocidades que sea invocado cada 100 iteraciones que mantenga una
temperatura constante 77.

d) Ponga condiciones de borde periddicas en x y paredes duras en y.

e) Ponga una condicién inicial térmica con velocidades maxwellianas a temperatura 7.

Use una caja de largo L = 300, definida entre —L/2 y L/2. Inicialise con Tp = 1.0.

Corra simulaciones y visualicelas con el programa visualiza?2 en Processing en las siguientes condiciones

a) Corra con 71 = 0.5 y N = 700. Grafique la energia cinética en funcién del tiempo. Verifique que el termostato hace
su trabajo.

b) Corra con T} = 0.4 y N = 100 hasta por lo menos t = 100. Grafique una configuracién e indique el tipo de dindmica
que observa.

¢) Corra con 77 = 5.0 y N = 100 hasta por lo menos ¢ = 100. Grafique una configuracién e indique el tipo de dindmica
que observa.

d) Corracon 71 = 0.1 y N = 100 hasta por lo menos ¢ = 100. Grafique una configuracion e indique el tipo de dindmica
que observa.

Notas: (1) Cuando T=5.0, puede ser necesario que disminuyan el paso del tiempo a dt=0.001 El valor anterior puede ser muy
grande y las particulas se pueden traslapar.
(2) En la ClI dice que las particulas estdn separadas en 1.5 didmetros inicialmente. Asi no caben las 700 particulas. Cambie el 1.5

por 1.15.



