FISICA COMPUTACIONAL
PRACTICA 6 - 2020

Entregar 22/06/20

1. Dindmica Browniana.

Escribir un programa que realice una simulacién del tipo Dindmica Browniana de
una suspension de particulas que interactiian con un potencial de Lennard-Jones:
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Utilice la versién “truncada y desplazada” del potencial, con r.,;, = 2.50, desprecie
las interacciones hidrodinamicas entre las particulas y asuma que el coeficiente de
difusién (de las particulas en el limite de densidad cero) es Dy = 2L, La ecuacién

L d . 7’ ﬂno’ '
de evolucién para la particula 7, serd entonces:
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donde f,(t) es la fuerza sobre la particula i debido a las demés particulas, y X ;(At)
(el desplazamiento Browniano) es una variable aleatoria Gaussiana, definida por:

Inicialice el sistema colocando las particulas en una red SC (cubica simple) y utilice
al menos 256 particulas.

a) Para una termperatura reducida, 7% = 2.5, densidad reducida, p* = 0.8, y
viscosidad reducida n* = 2.87, calcule la funcién correlacién de pares, g(r), y el
valor de la presion y energia del sistema. Compare resultados con los obtenidos
usando dindmica molecular.

b) Para el mismo sistema del item anterior, calcule el desplazamiento cuadrético
medio y grafiquelo en funcién de t/ty, con ty = 02/ Dy. Determine el coeficiente
de difusién a tiempos largos, D/Djy.

¢) Obtenga y grafique el coeficiente de difusién a tiempos largos, D/Dy, para
T* = 2.5y n* = 2.87, en funcién de p*, en el rango p* € [0.2,1.05]. Realice al
menos 15 simulaciones



