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Wstep

Cwiczenie polegato na symulacji uktadu atoméw, oddziatujacych sitami van der Waalsa. Szczegélny nacisk
zostal potozony na przejscie fazowe krysztat-gaz/ciecz.

Teoria
Model wykorzystywany w ¢wiczeniu opisuje uktad N atoméw zamknigty w barnice, o Sciankach o

wspotczynniku elastycznosci f 1 promieniu L. Réwnania ruchu i-tego atomu, w formalizmie hamiltonowskim
maja wigc forme:
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A Hamiltonian (energia catkowita uktadu) przybiera postac:
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W powyzszych rownaniach potencjat oraz sita dzialajaca na i-ty atom, maja nastgpujace wlasnosci:
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Stad fatwo zauwazy¢ ze pozostate, charakterystyczne wielkosci beda mialy postac:

- ciSnienie (wywierane na Scianki naczynia):
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Algorytm

Numeryczne catkowanie réwnafi ruchu, jest wykonywane z krokiem 7. Do obliczenia potozen i pgdow w
chwili t+7 konieczna jest znajomo$¢ pedéw i polozenn w chwili t (poprzedzajacej). Wartosci obliczane sa
zgodnie ze wzorami:
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Jest to tzw. algorytm Verleta. Waznym elementem, poprawiajacym jego efektywnos¢, jest jednokrotne
obliczanie wartosci sity w kazdym kroku algorytmu. Dzieje si¢ tak dlatego ze, sila dziatajaca na i-ta czastke w
chwili t+1, wchodzaca do obliczer pgdu w chwili t+T, jest ta sama, ktéra wchodzi do obliczen pedu w chwili
t+1.57, itd. w kolejnych krokach. Jako ze, zgodnie ze wzorami przedstawionymi w czgsci teoretycznej, sity
zaleza od polozen, a nie pedéw, ich wartosci w kolejnych krokach, obliczane sa dopiero po obliczeniu potozen
w danym kroku. Z kolei hamiltonian (energia catkowita) uktadu, obliczona moze by¢, dopiero po obliczeniu
pedoéw w danym kroku, ze wzgledu na zalezno$¢ od pedow. Zgodnie ze wczesniejszymi wzorami, ciSnienie
wywierane przez gaz na Scianki, mozna obliczy¢ dopiero gdy znane sa polozenia, a temperatur¢ gdy znane sa
pedy.

Kolejnos¢ obliczen w n-tym kroku mozna wiec przedstawi¢ na diagramie:

z poprzedniego kroku znane ﬁ(t+(n—1)'r), orazﬁi(tﬂn—l)'r)—»f)'i t+ 2 |7 t+nT|=F[t+nT)—>
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Inicjalizacyjne wartosci potozen oraz pedéw musza spetniaé nastgpujace warunki:
- poczatkowy uktad atoméw musi odpowiadaé krysztatowi romboidalnemu o maksymalnym upakowaniu,
czyli takiemu, w ktérym wektory rozpinajace komoérke elementarng spetniaja zaleznosci:
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gdzie a jest odlegtoscia miedzy atomami w krysztale,
- N -ilos¢ atoméw w uktadzie musi by¢ szescianem liczby catkowite;j:
N=n’, gdzie: n€Z
- zgodnie z powyzszymi warunkami, poczatkowe potozenia atoméw w ukladzie musza spetniac¢ nastgpujace
warunki:
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gdzie: 1=1+1,+1,n+1;n, oraz i,, 1,, 1,=0,n—1,
- poczatkowe wartosci pedéw powinny podlegaé rozktadowi Maxwella, o temperaturze Ty, w zwiazku z tym
energia kinetyczna przypadajaca na kazdy stopiefi swobody, powinna mie¢ wartosc:
in 1 . .
EX :—EkToln (Aiq), gdzie: i=1, N, oraz q€(x,y, z},
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a Aiq sa niezaleznymi liczbami losowanymi z rozktadu jednorodnego, z przedziatu (0, 1} ,



-z kolei, pedy poczatkowe beda obliczane zgodnie ze wzorem:
B lt=0/=|+\2mES", +\2mEY", +\2mEL"), gdzie: i=1, N,
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- niestety taki spos6b generowania poczatkowych pedéw nie gwarantuje, ze Srednia po zespole energii

kinetycznych, poszczegdlnych stopni swobody, bedzie miata wartos¢ LkTO , dodatkowo nie uda si¢

zapewni¢ spoczywania potozenia Srodka masy,
- w celu usunigcia tych odstepstw, nalezy zrenormalizowac energi¢ zgodnie ze wzorem:

E;mren"rm:— SN Ezn, gdzie: i=1, N, oraz q€(x,y, z},
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zrenormalizowac pedy.
Symulacje byty prowadzone dla uktadu charakteryzowanego nast¢pujacymi parametrami:
m=40[u],
R=0,38|nm|,
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Warto tez zadba¢ o odpowiednie rozmiary naczynia — w tym celu jego promien musi spetlnia¢ zaleznos¢:

L>%a(n—1)\/8,
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oraz o to, aby odlegtos¢ miedzy atomami krysztatu miata wartos¢ bliska statej R.

Symulacje
Test poprawnosci programu:

Test 1:

N=27 (liczba atoméw w ukladzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.01 (krok czasowy).

Test 2:

N=27 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.005 (krok czasowy).



Test 3:

N=27 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 4:

N=27 (liczba atoméw w ukladzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.0005 (krok czasowy).

Test S:

N=27 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.0001 (krok czasowy).

Test 6:

N=27 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.00005 (krok czasowy).

Test 7:

N=27 (liczba atoméw w ukladzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.00001 (krok czasowy).

Test 8:

N=27 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.000005 (krok czasowy).

Test 9:

N=27 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.38 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),



L=2.3 (promien naczynia),
t=1 (catkowity czas symulacji),
7=0.000001 (krok czasowy).

Test stabilnosci krysztatu:

Test 1:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.371 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 2:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3712 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 3:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3714 (poczatkowa odleglos¢ atoméw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 4:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3716 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 5:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3718 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 6:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.372 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),



7=0.001 (krok czasowy).

Test 7:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3722 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 8:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3724 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 9:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3726 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 10:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3728 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 11:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.373 (poczatkowa odleglos¢ atoméw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 12:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3732 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 13:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),



a=0.3734 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 14:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3736 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Test 15:

N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.3738 (poczatkowa odleglos¢ atoméw w krysztale),
To=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=1 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacje wyznaczajace temperature topienia krysztatu:

Svmulacje dla zakresu temperatur 50 -1000 K

Symulacja 1:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=50 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 2:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=100 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 3:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=150 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 4:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),



a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Toy=200 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 5:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=250 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 6:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=300 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 7:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=350 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 8:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=400 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 9:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=450 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 10:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=500 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),



7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 11:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=550 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 12:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=600 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 13:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=650 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 14:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=700 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 15:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=750 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 16:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=800 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 17:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),
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a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=850 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 18:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=900 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 19:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=950 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 20:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Toy=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Svmulacje dla zakresu temperatur 0 -95 K

Symulacja 1:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=0 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 2:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
To=5 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 3:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=10 (poczatkowa temperatura uktadu),
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L=2.3 (promien naczynia),
t=3 (catkowity czas symulacji),
7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 4:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
To=15 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulac;ji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 5:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=20 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 6:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=25 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 7:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
Ty=30 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 8:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=35 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 9:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=40 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).
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Symulacja 10:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=45 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 11:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=50 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 12:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=55 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 13:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=60 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 14:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=65 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 15:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=70 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 16:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=75 (poczatkowa temperatura uktadu),
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L=2.3 (promien naczynia),
t=3 (catkowity czas symulacji),
7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 17:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
Ty=80 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulac;ji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 18:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=85 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 19:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=90 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 20:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
To=95 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Svmulacje dla zakresu temperatur 200 -295 K

Symulacja 1:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=200 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 2:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=205 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),
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7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 3:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=210 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 4:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=215 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 5:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=220 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 6:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=225 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 7:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=230 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 8:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=235 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 9:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),
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a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=240 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 10:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=245 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 11:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=250 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 12:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=255 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 13:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=260 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 14:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=265 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 15:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Toy=270 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),
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7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 16:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=275 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 17:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=280 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 18:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=285 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 19:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=290 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 20:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=295 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Svmulacje dla zakresu temperatur 100 -195 K

Symulacja 1:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=100 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).
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Symulacja 2:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=105 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 3:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=110 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 4:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
To=115 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 5:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=120 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 6:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=125 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 7:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=130 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 8:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=135 (poczatkowa temperatura uktadu),
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L=2.3 (promien naczynia),
t=3 (catkowity czas symulacji),
7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 9:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
Ty=140 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulac;ji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 10:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=145 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 11:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=150 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 12:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
Ty=155 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 13:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=160 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 14:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=165 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).
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Symulacja 15:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=170 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 16:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=175 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 17:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=180 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 18:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=185 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 19:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=190 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 20:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=195 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Svmulacje dla zakresu temperatur 60 -117 K

Symulacja 1:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),
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a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=60 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 2:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=63 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 3:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=66 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 4:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=69 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 5:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=72 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 6:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
To=75 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 7:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=78 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),
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7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 8:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=81 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 9:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=84 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 10:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=87 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 11:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=90 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (calkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 12:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=93 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 13:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Ty=96 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 14:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),
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a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=99 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 15:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=102 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 16:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=105 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 17:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=108 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 18:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
To=111 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 19:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomoéw w krysztale),
Ty=114 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 20:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
To=117 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),
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7=0.001 (krok czasowy).
Symulacje fazy gazowej:

Symulacja 1:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Toy=1000 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=20 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 2:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
Ty=500 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

term=10 (czas termalizacji)

t=10 ( czas symulacji)

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 3:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atomow w krysztale),
Ty=150 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promieni naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 4:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegtos¢ atoméw w krysztale),
Toy=200 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Symulacja 5:
N=125 (liczba atoméw w uktadzie),

a=0.37316 (poczatkowa odlegto$¢ atoméw w krysztale),
Ty=250 (poczatkowa temperatura uktadu),

L=2.3 (promien naczynia),

t=3 (catkowity czas symulacji),

7=0.001 (krok czasowy).

Wyniki
W pierwszej. testowej serii symulacji uzyskatem nastepujace wyniki:

Test 1, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.1.:
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fig.1. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas pierwszej, testowej symulacji.
Test 2, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.2.:
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fig.2. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas drugiej, testowej symulacji.
Test 3, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.3.:
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fig.3. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas trzeciej, testowej symulacji.
Test 4, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.4.:
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fig.4. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas czwartej, testowej symulacji.

Test 5, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.5.:

28



350 : : :
E alk

300 F in |
Epot ——
250 r 8

200 r 1
150 | 1
100 [ 1

E [kJ/mol]

t[ps]

950 T T T T

900

850

800

750

TK]

700

650

600

550 1 1 1 1

t [ps]

140 T T T T

120 | 1

100 | 1

P [kJ/(mol nm®)]

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
t[ps]

fig.5. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas piatej, testowej symulacji.
Test 6, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.6.:
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fig.6. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas széstej, testowej symulacji.

Test 7, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.7.:
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fig.7. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas sidédmej, testowej symulacji.

Test 8, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.8.:
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fig.8. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas dsmej, testowej symulacji.

Test 9, wielkosci charakterystyczne przedstawiaja wykresy na rysunku fig.9.:
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fig.9. Wykresy wielkosci charakterystycznych, uzyskanych podczas dziewiatej, testowej symulacji.
Jak widaé, energia catkowita byta stala w symulacjach dla T < 0.01 [ps], pozostate wielkoSci réwniez

33



zachowywaly rozsadne wartosci. Dla 7=0.001 [ps] symulacja przebiegata stabilnie (oraz szybko), w zwiagzku z
tym dalsze symulacje prowadzilem wiasnie z takim krokiem czasowym.

W drugiej. serii symulaciji (testujacej stabilnos¢é krysztatu) uzyskatem nastepujace wyniki:

Zaleznos¢ poczatkowej energii potencjalnej, od poczatkowej odlegtosci atoméw w krysztale, przedstawia
wykres na rysunku fig.10.:

-675.6 I | Idopas_oyvalmie:f(x)=Ax2+Bx+C|7 .
wyniki symulacji: E1(t=0,a)  +

-675.8

S

S

2 -676

)

_.u'

3

ur -676.2
-676.4

0.371 0.3715 0.372 0.3725 0373 03735 0.374
a [nm]

fig.10. Wykres zaleznosSci poczatkowej energii potencjalnej, od poczatkowej odlegtosci atoméw w krysztale,
uzyskanej podczas serii testowych symulacji.

Dopasowane wspotczynniki paraboli:

A =182807 +£492

B =-136434 + 366

C=24779.7 + 68.2

przy zredukowanym X* = 0.00000319.

Co daje minimum poczatkowej energii potencjalnej dla:

Aminep = 037316  + 0.00142 [nm]

W zwiazku z tym, ta warto$¢ poczatkowej odleglosci atoméw stosowalem dalej, we wszystkich kolejnych
symulacjach.

Wizualizacje ewolucji uktadu, podczas tej serii symulacji dostgpne sa w postaci animowanych plikéow gif, w
sieci pod adresem:

http://studenci.fuw.edu.pl/~kmkulcz/opisy/mat-komp/md/

w plikach: crist.1.gif, crist.2.gif, crist.3.gif, crist.4.gif, crist.5.gif, crist.6.gif, crist.7.gif, crist.8.gif, crist.9.gif,
crist.10.gif, crist.11.gif, crist.12.gif, crist.13.gif, crist.14.gif, crist.15.gif.

Wykresy Srednich temperatur w funkcji dlugosci symulacji uzyskane w tej serii symulacji przedstawiaja
kolejne wykresy:
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fig.11. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas pierwszej, testowej symulacji.
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fig.12. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas drugiej, testowej symulacji.
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fig.13. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas trzeciej, testowej symulacji.
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fig.14. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas czwartej, testowej symulacji.
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fig.15. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas piatej, testowej symulacji.
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fig.16. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas szostej, testowej symulacji.
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fig.17. Wykres sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas siddmej, testowej symulacji.
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fig.18. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas 6smej, testowej symulacji.
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fig.19. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas dziewiatej, testowej symulacji.
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fig.20. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas dziesiatej, testowej symulacji.
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fig.21. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas jedenastej, testowej symulacji.
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fig.22. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas dwunastej, testowej symulacji.
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fig.23. Wykres sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas trzynastej, testowej symulacji.
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fig.24. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas czternastej, testowej symulacji.
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fig.25. Wykres Sredniej temperatury w funkcji czasu uzyskany podczas pigtnastej, testowej symulacji.

Na niezerowa warto$¢ Srednich temperatur, wptyw ma kilka czynnikéw. Podstawowym jest niepewnos¢
ustalonej wczesniej, poczatkowe] odleglosci minimalizujacej energi¢ potencjalng. Kolejnym czynnikiem sa
btedy numeryczne, powodujace ,,odchylenia od potozefi réwnowagi”. Ostatnim czynnikiem sa poprawki
wprowadzane, podczas losowania poczatkowego rozktadu pedow.

Zaleznos¢ stosunku temperatury koncowej do temperatury poczatkowej, w funkcji temperatury poczatkowe;j
przedstawia wykres na rysunku fig.26.

Dopasowanie wspétczynniki funkcji:

A, =-0.001546 + 0.000146

B, =0.5306 + 0.0101

przy zredukowanym X* = 0.000662

A, =-0.001307 £ 0.000147

B, =0.6466 = 0.0365

przy zredukowanym X* = 0.000540

A; =0.0005455 £ 0.0000191

B; =0.0675 £ 0.0133

przy zredukowanym X* = 0.000203

Const =0.37310 + 0.00409

przy zredukowanym X* = 0.000602

Stad, Tiopnienia Wyznaczona jako wartoS¢ temperatury w punkcie przecigcia wykresow fi 1 fy:
Tiopnienia = (Const -B)/A,

T topnieni o = 101.9 £ 61.6 [K]  (wartos¢ tablicowa 83.95 [K])
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fig.26. Wykres zaleznosci stosunku temperatury koricowej do temperatury poczatkowej, w funkcji temperatury
poczatkowej, uzyskanej podczas trzeciej, serii symulacji.

Nalezy w tym miejscu podkresli¢, ze temperatury T, nie sa rowne temperaturom T, z powodu renormalizacji
wprowadzanych na poczatku kazdej symulacji, jednak réznice mi¢dzy nimi sg nie znaczne.

Kolejng charakterystyczng temperaturg jest Teiecs-gar —

cieklej/gazowej, wyznaczona przez przecigcie wykresow f; 1 f4:

Tciecz—gaz = (Const -Bg)/Az
Teicereaz = 209.3 £ 90.5 [K]

Ostatnia charakterystyczna temperatura to Ty, —

przecigcie wykresow f, 1 f3:
Tterm = (BZ - Bl)/(Al - AZ)
Tiem = 312.7 £ 48.0 [K]

temperatura przejsScia catego krysztatu do fazy

temperatura pelnej termalizacji gazu, wyznaczona przez

Wizualizacje ewolucji uktadu podczas wybranych symulacji z tej serii dostgpne sa w postaci animowanych
plikow gif, w sieci pod adresem:
http://studenci.fuw.edu.pl/~kmkulcz/opisy/mat-komp/md/

w plikach: melt.1.gif — Ty = 40 [K], melt.2.gif — Ty = 80 [K], melt.3.gif — Ty = 120 [K], melt.4.gif — T,
160 [K], melt.5.gif — Ty = 220 [K], melt.6.gif — Ty = 240 [K], melt.7.gif — Ty, = 400 [K], melt.8.gif — T,

500 [K].

W czwartej serii symulacji (faza gazowa) uzyskatem nastepujace wyniki:

Wykresy charakterystyczne wielkosci uzyskane w pierwszej symulacji tej serii przedstawiaja kolejne wykresy:
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fig.27. Wykres temperatury, w funkcji czasu uzyskanej podczas pierwszej symulacji, w czwartej serii.
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fig.28. Wykres Sredniej temperatury, w funkcji czasu uzyskanej podczas pierwszej symulacji, w czwartej serii.
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fig.29. Wykres ciSnienia, w funkcji czasu uzyskanej podczas pierwszej symulacji, w czwartej serii.
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fig.30. Wykres Sredniego ci$nienia, w funkcji czasu uzyskanej podczas pierwszej symulacji, w czwartej serii.
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Jak wida¢ na powyzszych, czterech wykresach, czas potrzebny na termalizacj¢ gazu to ok. 5 pikosekund, i taka
warto$¢ czasu termalizacji zastosowalem w kolejnych czterech symulacjach.

Zaleznos¢ konicowego, Sredniego cisnienia od koncowej sredniej temperatury dla ostatnich czterech symulacji,
przedstawia wykres na rysunku fig.31.:

dopasowanle f(x) A

90 - cja: f1(x)=(9Nk/(8x — )
funkcja: f5(x)=(3Nk/ 4n|fg’(3Nb)Bx 9N,2\Ia/ 16L2 8;
wyn|k| symulacji: <P>konc(<T>k0nC +
40 .

<P>yonc [kJ/(mol nm®)]

0 | | ] | ] | |

200 400 600 800 1000 1200 1400
<T>1onc [K]

fig.31. Wykres zaleznosci koficowego, Sredniego ci$nienia, od koficowej Sredniej temperatury, uzyskanej
podczas czterech, ostatnich symulacji.

Zgodnie z tym wykresem dokladnie widaé, ze zalezno$¢ <P> od <T> gazu doskonatego (funkcja f; - niebieska
linia), zupelnie nie pasuje do zaleznoSci wykazywanej przez symulowany uktad. Niestety nawet zaleznos¢
charakteryzujaca gaz van der Waalsa, (funkcja f, - zielona linia) ze staltymi odpowiadajacymi Argonowi (a =
3.758 10 [kJ nm’/mol?], b = 0.0535 [nm*/mol]), nie jest zgodna z uzyskana zaleznoscia.

Dopasowane do wynikéw symulacji wspétczynniki funkcji f:
A =0.022871 £ 0.000556

B =-0911+0.542

przy zredukowanym X* = 0.332

Stad po przeksztatceniu wzoru (objgtos¢ gazu réwna objgtosci banki):

4ANKT  16N’a

pP= .
3rL°—4Nb 9m’L°

Uzyskane wartoSci statych van der Waalsa:

a=0.1514 + 0.0901 [kJ nm*/mol*]
b =0.04437 £ 0.00884 [nm*/mol]
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Jak widad te parametry nie odpowiadaja do korica, wartoSciom do§wiadczalnym. Na szczescie stata b jest bliska
warto$ci b dla rzeczywistego Argonu. Parametr ten zwiazany jest z wielkoscig molekul, w zwiazku z tym
mozna powiedzie¢ ze atomy gazu w modelu, maja podobna ,,0bjgtos¢”, co rzeczywisty Argon. Zaleznos¢
charakteryzujaca gaz doskonaly réwniez nie odpowiada wlasnosciom uktadu, ale ten brak korelacji jest
zrozumialy. Symulowany gaz charakteryzuje si¢ znacznym oddziatywaniem miedzy czastkami (stata a), w
przeciwienistwie do gazu doskonatego, dla ktérego a=0, co gorsza silniejszym, niz w przypadku rzeczywistego
Argonu. Postulowany stosunek <P>/<T> wynosi ok. 0.0306, dla gazu doskonatego o 3 stopniach swobody, co
w porOwnaniu ze wspotczynnikiem A, daje okoto péttora raza wigcej od energii kinetycznej symulowanego
gazu dla tej samej objetosci i ilosci stopni swobody (3NKT/2).

Wnioski

Model pracuje dobrze w niskich temperaturach (zgodno$¢ temperatury topnienia, cho¢ obarczonej bardzo
duzym btedem, z wartoscia tablicowa). Niestety dla wysokich temperatur, uktad zachowuje si¢ gorzej — energia
wigzania (czy tez moze nalezalo by ja nazwaé przyciagania) jest znaczaco wigksza niz dla rzeczywistego
Argonu (opisywanego rownaniem van der Waalsa). Na szczgScie parametr wiazacy ciSnienie z fizycznymi
rozmiarami czastek, w modelu van der Waalsa, jest zgodny z rzeczywistym parametrem dla Argonu.
Podsumowujac model dziata dobrze w symulacjach przejscia z fazy stalej do gazowej/cieklej niestety w
symulacjach fazy gazowej model wykazuje przeszacowanie energii potencjalnej — jest zbyt silnie oddziatujacy
w stosunku do rzeczywistego gazowego Argonu.

Ten opis, oraz animowane pliki gif, obrazujace ewolucje uktadu, mozna znalez¢é pod adresem:

http://studenci.fuw.edu.pl/~kmkulcz/opisy/mat-komp/md/
Kod programu, oraz skrypty uzyte do obrébki danych, mozna znalez¢é pod adresem:

http://studenci.fuw.edu.pl/~kmkulcz/programy/mat-komp/md/
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