Szamitégépes Szimulacids
Labor
Jegyzbékdnyv

1. Molekula dinamika

Sztreha Balazs
2007-09-30



1. Bevezetd
A molekula dinamikat széles korben hasznéljdk gazok, folyadékok,

molekulak, galaxisok és csillagok elmosddasanak szimulacidjahoz. Jelen
esetlinkben, kiinduldsunk egy L oldall kockaban, egymastél egyenld
tavolsagra elhelyezett Argon részecskék. Két részecske kozott a fellépd
potencialt jél kozelithetjuk a Lenard-Jones potenciallal:
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2. Program felépitése
C++ nyelven irtak, amit g++ forditéprogrammal leforditunk futtathaté

allapotba.
initialize() flggvény helyezi el a részecskéket, majd bedllitja a

kezd@sebességeiket.
3. Feladatok

a, Atlagos Potencial

A kovetkez6 kodrészlettel kell kiegésziteni, majd a main-ben kiiratni a
fajl-ba az értékeit:
double atlagV() {
double V=0;
for (int i = 0; i < N-1; i++) // loop over all
distinct pairs i,j
for (int j = i+1l; j < N; j++) {
double rij[3];
double rSqgd=0;
for (int k = 0; k < 3; k++) {
rij[k] = r[i][k] - r[J1[k];
rSqd += rij[k] * rij[k];

by
V += 4 * ( pow(rSqd, -6) - pow(rSqgd, -3));
b
return V/N;
}
A programot a kovetkezd paraméterekkel lefuttatva:
dt=0.01
vMax=0.1
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b, Teljes energia

double TeljesE(){
double E=0;
for (int i = 0; i < N; i++)
E += 0.5 * (v[1][0] * v[1][0] + v[i][1] * v[i][1] +
v[i][2] * v[i][2]);
return E+N*atlagV();
I
Itt egyszerldbbnek lattam felhasznalni az el6bb kiszamolt atlag potencialt. Az
abran latszik, hogy az elején még konstans az 6ssz. energia, majd kb. a 300
lépésnél elkezdt fluktualni, ami nem szamabrazolasi hiba, hanem az algoritmus
pontatlansaga.
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¢, Atlagos tavolsag

double atlagR(){
double R=0;
for (int i = 0; i < N-1; i++)
for (int j = i+l; j < N; j++) {

R += pow((r[i][0] - r[J][0])*(r[1][0] -
r[JI00])+(xr[1]1[1] - r[JI[L1])*(xr[1]1[1] - r[J1[1])+(xr[i][2] -
r[j1[2]1)*(r[1i]1[2] - r[]1[2]),0.5);

}
return R/N;
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Az abrardl latszik, hogy a részecskék az elején még egymas felé mozognak,
mivel a sebességnek véletlen értéket adtunk, tehat vannak akik egymas fele
indulnak el. Ezt a hatast er6siti az is, hogy a potencial hosszutavon vonzd. Az
id6 el6rehaladtaval azonban vannak, akik kiszabadulnak és egyenes vonalu
egyenletes mozgast folytatnak, igy végtelenbe né a tavolsag.

4. Kezdofeltételek valtoztatdsa
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Ezen az abran az latszik, hogy ha a sebességet (ezaltal a h6mérsékletet)
novelem, akkor mar 100 Iépés utan az egy részecskére jutd
atlagpotencidl zérus lesz, tehat elszakadtak egymastal.

. md2.cpp

Az md2.cpp tobb ponton is kdzelebb all a valésaghoz. Egyrészt az atomok
lapcentralt kdbos racsban helyezkednek el, ami a pontencialhoz jobban
illeszkedik, masrészt a kezdeti Maxwell-Boltzmann sebességeloszlas is
jobban kozeliti az egyensulyi allapotot.

Osszehasonlitva az md.cpp-vel az atlagos tavolsaggal:
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A teljes energia az atskaldzasok miatt Iépcsbzetes:
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Ha az Ujra skaldzasokat suritjik minden 10. |épésre, akkor maris

gyorsabban konvergal konstans értékre az energia:
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