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1. Bevezetés

Ebben a jegyzdkonyvben a molekula dinamika modellezése volt a feladat. A
forraskéd a szimulaciéhoz elérheto volt a kurzus honlapjan.

2. Elméleti leiras

Molekula dinamika soréan a részecskék mikroszkopikus dinamikéjat kovetjik
nyomon, ezek jellemzd darabszama 6-10%* nagysagrendben van. Szdmitégép-
pel ekkora nagysagrendet nem tudunk szimulalni, azonban elég sok részecskét
kovethetiink, amelyekre mar értelmezhetok a termodinamika torvényszertisé-
gei. Kozelitéseket alkalmazva egyre tobb részecske modellezése oldhato meg,
azonban végig vigyaznunk kell, hogy a fizikai val6sagtdl ne rugaszkodjunk el,
csak azokat a feltételeket hanyagoljuk el, amelyek a rendszerben amugy is
elhanyagolhaté nagysaguak. Legyen tehat N szamu atomunk, melyeknek a
szimulacio kezdetén ismerjiik kezdé helyzetiiket és sebességiiket. A Newton-
torvények értelmében a részecskék kozt paronként szamoljuk ki az erét, majd
1éptetjiik a részecskét. A rendszer egyensulyanak vizsgalata lényeges, ilyenkor
teljesiil az ekviparticié tétele.
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Itt k£ a Boltzmann allando6 vizsgalataval pedig arrél kaphatunk informa-
ciét, hogy a rendszer egyensulyban van-e. Ez utébbi pontos ismerete tehat
lényeges, hiszen ilyenkor mérhet$ a hémérséklet (77), a nyomds (p) és a tébbi
termodinamikai allapotjelzo.



3. Eredmények

3.1. 1. Feladat (md.cpp, md2.cpp)

Az md.cpp és az md2.cpp-vel kapott eredményeket kellett 0sszehasonlitani
a feladat soran. Az md2.cpp a kezdeti sebességeket Maxwell-Boltzmann el-
oszlas szerint generalja, figyeli a pillanatnyi homérsékletet, és amennyiben
nem felel meg a megjelolt értéknek, ujra atskaldzza a sebességeket. Fzeket
figyelembe véve latszik az dbrakon hogy az md2.cpp-vel kapott eredményben
az egyenstlyba valé beallas relaxacids ideje csokken, de a kezdeti fluktuaciok
nagyobbak az algoritmus javitasa miatt.
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1. abra. Homérséklet md.cpp
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2. abra. Homérséklet md2.cpp

3.2. 2. Feladat (md3.cpp)

Az md3.cpp javitdsokat is alkalmaz a potencidl egyszertiisitésével. Egy adott
Teutoff 1eVagasi tavolsag utan 0-va teszi a potencialt, igy gyorsabb az algorit-
mus. Ehhez tudni kell, hogy egy részecske mikor keriil az rey0f¢ tdvolsdgon
beliilre. Emellett elég egy masik 7,4, tavolsagon beliil figyelni a szomszédos
atomokat, ezaz 7., a néhany 1épés utani max megtett athossz. Az reuofs
értéket modositva észrevejetd, hogy ha csokkentjiik az értékét akkor a futasi
id6 is csokken. A clock() fiiggvénnyel mérve az id6t reyuory = 2.5 értéknél a
futdsi id6: 187.683 s, reutors = 2 esetén 79.653 s.
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3. abra. Homérséklet md3.cpp

3.3. 3. Feladat (energia, nyomas, hékapacitds, komp-
resszibilitas)

A feladatok szamoldsahoz modositasokra volt sziikség. FEzek a fajl kiiratds
résznél megtalalhatok az alabbi kodrészletben.

int main() {

clock_t start = clock();
initialize();
updatePairList();
updatePairSeparations();
computeAccelerations();
double dt = 0.01;
ofstream file("T3.dat");
file << "%% Energy" << "\t" << "T" << "\t" << "P" << "\t" << "Z" << "\t" << "Cv" << endl;
double a_sum = 0;

double out_T = 0;

double E = 0;

double E_2 = 0;

double Energy = 0;



1.2

= 0.7 R

0.6 b

0.5 b

0.4} b

0.3 i

02 | | | | | | | | |
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000

t*0.01s [s]

4. dbra. Hémérséklet md2.cpp Tcutoff = 2, Tmaz = 3

for (int i = 0; i < 5000; i++) {

file << (Energy=velocityVerlet(dt, a_sum)) << "\t" << (out_T=instantaneousTemperature()) << "\t" <<
(N*out_T+(1.0/3)*a_sum) /(pow(L,3)) << "\t" << (N*out_T+(1.0/3)*a_sum)/(N*out_T) << "\t";
E_2 = pow(Energy, 2);

E = Energy;

file << (((E_2/N)-pow((E/N), 2))/(pow(out_T, 2))) << endl;

if (i % 200 == 0)

rescaleVelocities();

if (i % updatelnterval == 0) {

updatePairList();

updatePairSeparations() ;

}
}
file.close();
clock_t stop = clock();
double time = (double) (stop-start)/CLOCKS_PER_SEC;
ofstream proc("time.dat");
proc << "szamitasi ido: " << time;
proc.close();



Cv /K]

Il Il Il Il Il Il Il Il Il
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
t*0.01s [s]
5. abra. Hoékapacitas md3.cpp
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6. dbra. Energia md3.cpp
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7. dbra. Nyomas md3.cpp

Hivatkozasok

[1] Jegyzet
http://complex.elte.hu/~csabai/szamszim /simLech.pdf

[2] C++ forraskod
http://complex.elte.hu/~csabai/szamszim/code /22009 /md /
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8. dbra. Kompresszibilitasi faktor md3.cpp
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