III. MonekyJcka fuHaMHUKa aproHa y MUKPOKaHOHCKOM aHCaMOJTy

- Tpeha pauyHapcka Bex6a U3 padyyHapcKkux MeToza y CTaTUCTUYKOj TEPMOAUHAMULIY -

[II. MosieKyJicka JUHAMUKA aproHa y
MUKPOKAaHOHCKOM aHCaMbOJ1y

Mosekyscka [AuMHaMUMKa je HyMephuKa MeToJa 3a oJpebhuBame
TEePMOJAUHAMHUYKHUX BeJIMYMHA U TPAaHCIOPTHUX 0COOMHA cucTeMa. Y ciaydajy
KJIAaCUYHOT CHMCTeMa 4eCTHUIa, pellaBajy ce IbyTHOBe jefHa4YMHe KpeTama U 3a
passiuky o MoHTe KapJsio MeTozie Koja UCTIUTYje KOHPUTYpPaALLMOHU TPOCTOP Y
HAaCyMHU4YHO OJabpaHUM TadKaMa MOJIEKYJICKA JUHAaMHUKa Jaje YBUJ, VY
BpPEMEHCKY €BOJIYL|Mjy CUCTeMa OJi 33aTHUX MOYeTHUX ycaoBa. MoJsekycka
JAUHAaMHUKa je CcleyyjajJHa JAUCLMUIJIMHA MOJIEKYJICKOI MoJeJupawka U
padyyHapcke cuMyJialiuje, 6a3MpaHa Ha CTAaTUCTUYKO] MexaHULU. Eprojcka
XuIoTresa oMmoryhaBa kopuiihewe MeTo/e MOJIEKYJICKe JUHAMUKE C 063UPOM
/la 10 OBOj XUIIOTE3U He MOCTOjU pa3JinKa uaMmelhy ycpeimeHOCTH 10 aHCcaMbJ1y
U ycpeAlmeHOCTH 1o BpeMeHy. Ca ppyre cTpaHe, Ay»a CUMyJalivja
MOJIEKYJICKOM JAWHAaMHUKOM je MaTeMaTH4YKHU JIolle yCJOB/beHa. HauumeHe
rpeuike y HYMEepUYKOj MHTerpaydjuy Mory OUTH MUHUMU3MpaHe
oAroBapajyhum ojabupom ajsroputama U NapaMeTrapa, ajd He MOTy OWUTH
NOTHYyHO YKJomweHe. [locTtojehe moTeHuujaiHe GyHKUUje Cy Yy MHOTUM
C/ly4ajeBMMa HeJJ0BOJbHO TayHe 3a IPHUKa3 JUHAMHUKe MOJIEKYJICKUX CUCTEMA.
Monekysicka  guHaMuka  oMoryhaBa — ,peaJMCTUYHHUjU  yBUL Y
koHbuUrypanuonu npocrop oa Moute Kapsio Metoge. Llusb oBe BexbOe je
yIIO3HaBake CTyJZeHaTa Ca MOJIEKYJICKOM JWUHAMHMKOM CHUCTeMa 4YeCTHUIa
(aToMa aproHa) koju UHTepearyjy JleHapAa-lloHCOHOBUM NOTEHLMjaJIOM U
MoryhHoCTHMa Koje 0Ba MeTO/ia pya.

YrnyrcrBo:

Y 0BOj Bex0OU ce KopucCTH nporpaM MDargon NVE.m KOjU CHUMyJIMpA CHUCTEM
YyeCcTUllAa aproHa NPUMEHOM MOJIEKYJICKe AWHAMHKE NMpPU TOM Kopucrtehu
OorpaHu4eHu U 1noMmepeH JleHapA-IIoHCOHOB mMOTeHLHja/l Kao MoOJeJ
UHTepakyuje u3Mehy aToma aproHa. Kao uHTerpanyuoHu ajsropuram 3a
IbyTHOBe jeiHayMHe KpeTawma Ce KOpPUCTU BepsieoB airoputam Kao u
NepUOJAVUYHU I'PAHUYHU YCJIOBM.

U3BpiueweM nporpama Jo6ujajy ce ciefiehy napameTpu: cpeitba KHHETHUUKA,
NOTEeHLMja/lHA U YKyIlIHA eHepruvja Mo 4YeCcTULY; Cpelma TeMIiepaTrypa U
IPUTHUCAK Y CUMYJIALIUJU; CpelbU peJaTUBHU MOMepaj YKyIlHe eHepruje;
KOMIIOHEHTE CpeJher UMIIyJIca Ha Kpajy CUMyJialyje.
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H3BpuieweM mnporpama Jobujajy ce ciaeaehe rpaduyke 3aBHUCHOCTH:
3aBHUCHOCT Cpe/itbe KHHETHYKe, TOTEeHIHjaIHe U YKYITHEe eHepTHje M0 YeCTULH
y GYHKLHjU peHOT 6poja CUMYJIAallMOHOT KOPaKa; paJiujaHy AUCTPUOYIIUOHY
byHKIMjy pacnofiesie; NOTEHLUjal Cpefiibe CUJie; pacnofiesly X-KOMIIOHEHTe
6p3uHe aToMa.

JaganH Bexxoe:

* Ymo3HaTU ce ca KOJOM M O00jaCHUTH KoOje NpPOMEHJ/bUBE je HEeONXOJHO
JepMHUCATH Ha CaMOM IOYeTKy Kako 6M NporpaM MoOrao YCHeLIHO Jia ce
IIOKpEHe.

* HcnutaTu Ha KOju HAayMH BpPeMEHCKH Kopak (dt) 3a HyMepUuKO pellaBame
IbyTHOBUX jefHauMHa KpeTawa nomohy BepsieoBor ajnropuTMa yTude Ha
cumyaauyjy. [lokpenytu nporpam kopucrtehu cieznehe BpeJHOCTH BpeMeHCKOT
kopaka: 0,02; 0,01; 0,005 u 0,0005. 3a ocrane mnapaMmeTpe cUMyJaLuje
KOPUCTHUTH:

NParticles =50
ro =0,7
T =10
Nsteps = 8000
Nsample = 6000
[TocMaTpajyhu 3aBHCHOCT cpelbe KHHETHYKe, IOTEHIHjaJlHE U YKYIHE

eHepruje no 4YecTuyd y OQYHKUUjU peAHOr Opoja CHMYJIALlMOHOr KOopaka
3aK/bYYUTH /1A JIM je YKYIIHA eHepruja ouyBaHa 3a CBe BPEJHOCTU BPEMEHCKOT
KOpaka.

* [lokpeHyTH nporpam 3a pasanuuTe 4yectuuHe ryctune: 0,008; 0,8 u 2,0. 3a

ocTaJie MapaMeTpe CUMyJIalfje KOPUCTUTH:

NParticles =200
T=10

dt =0,005
Nsteps =20000
Nsample = 10000

[IpopuckyToBaTH pajujaiHe GyHKILMje pacnojesie U MOTeHHjajle Cpe/ibe CUle
13 oBuX cuMyJianyja. lllta ce moxke pehu o ypeheHocTu cuctemMa U3 pajiujaHuX
dyHkuMja pacnozesne? [Ipy KojuM yci0BUMaA je MOTEHLHUjal CPeibe CUJIE jaKO
cav4aH JleHapa-lloHcoHOBOM noTeHnyjany?

* OTKOMEHTapHcaTH Jeo Y KOAY KOjU ce OZJHOCH Ha IpaB/behe aHUMalyje:

%% Deo za pravljenje filma simulacije

HakoH u3BplIewma mporpamMa cavyekaTH Ja ce aHUMaldja MoJIeKyJsa y KyTHjU
3aBpUIK (WM je MPEeKUHYTH) Ma OHJIa TIOHOBO MOKPEHYTH MPOrpaM ca HOBUM
napaMmeTpuma. [[poMmeHUTH HaA3uB Ao6ujeHOr .avi ¢dajna (Mau ra obpucaTu
YKOJIMKO HHje mNoTpebaH) Npe MOKpeTaka HOBe cuMmyJanuje. [lokpeHyTH
nporpaMm ca napaMeTpuMa CHUMYJallkje U3 MPEeTXOJHOT 33/JaTKa. YIOopeauTH
fio6ujeHe cumysanyje. [la v ce jacHO BU/ie pa3JivKe M3Melhy arperaTHUX cTamba
IpH pa3JUYUTUM IapaMeTpUMa cUMyJanuje?
* KoMeHTapucaTH [1eo y KOJly KOjU Cce OJJHOCH Ha IPaBJ/beHe aHUMal[Hje:
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%% Deo za pravljenje filma simulacije
[TokpeHyTH nporpam ca ciejiehum napameTpuma:

NParticles =100

ro =1,2
T =08u25
dt =0,006

Nsteps =10000

Nsample = 6000
YnopeauTtu JABe pAobujeHe cuMyJanuje. YnopeguTd GayKTyaluje cperbe
KHHeTHYKe, IOTeHIMja/IHe U YKYIIHe eHepryje 1o YeCTULM Kao U pacrojeny Xx-
KOMIIOHEHTe Op3uHe U3 06e cuMyJianuje. Y 4eMy ce OHe pasuKyjy?
Ha koju Ha4yuH ce cucTeM JOBOAY Y TEPMOJAUHAMUYKY PABHOTEXKY?
Ha koju HauuH je ogabpaHa noyeTHa KoHbUrypaluja atoma?
Ha Koja ABa HayMHa ce MOXXe U3payyHaTHU NPUTHUCAK U NOTEHIMjasa eHepruja
cucTeMa y OBOM cay4ajy?
Kako ce noctuxe Jia LieHTap Mace cucteMa Mupyje?
Kako ce Moxe npemno3HaTH [leo 3a ypaBHOTexemwe ca rpadpuka 3aBUCHOCTH
cpefibe KUHETUUKe, IOTeHIMjaIHe U YKYIIHe eHepruje 1o 4ecTUlY Y QyHKIUjU
peAHOr O6poja CUMyJIaLlMOHOT Kopaka?
Ha Koju HayuMH ce mnpopayyHaBa yKylHa KHHETHYKAa €Hepruja y OBaKBOM
cucreMmy?
Kako ce nednHuIe TpeHYyTHA TeMIlepaTypa y CUCTeMY?
Axo x-KoMIIOHeHTa 6p3rMHe aToMa aproHa oiroBapa MakcBeJioBoj pacnojesy Ja
Ji1 he pacnojiena yu z-KOMIOHEHTe OpP3vMHe aToMa aproHa Takohe oaroBapatu?
O6jacHUTH.
Jla i1 BepsieoB ajiropuTaM o4yBaBa KOHCTAaHTHY YKyNHY eHeprujy? O6jacHUTH.
3amTo BepsieoB anropMTaM Huje MOTroZaH 3a JAyradyke BpeMEHCKe KOpake y
cuMmyJiauuju?
Kako ce noreHnujan cpeamwe cuse padyyHa? Kako ce MHTYUTHUBHO MOXe
TYyMa4uTH?
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YIyTCTBO 3a U3BeLITaj Ca BEXKOU:

* HsBemrTaj ce mpunpema y c1060aH0j GopMH HA padyyHapy.
* Pok 3a npefnajy cpehenux Bex6u je 22.1.2021.
* CpebeHe BexOe ce nmpeajy y enekTpoHckoj popmu (.pdf) Ha e-mail agpecy
branislavm@ffh.bg.ac.rs.
U3BewTaj Tpeba Aa cagpKu:

* KpaTak TeopHjCKH YBOJ, O MOJIEKYJICKOj AUHAMUIIY U BepsieoBoM asroputmy 3a
HYMEpPUYKO HHTerpa/betbe HbyTHOBUX jeHauMHA KpeTama W PaAHjaJIHOj
bYHKIMjU pacniojee.

* Cpebene nogatke (rpaduuy, Tabesne, HyMEPUUYKH MOJALH ...) ca OATOBOPHUMA Ha
IIUTama.

Bexxba ce olewyje y NpoLleHTHMA U 3ajeJlHO ca OCTajie JiBe BexXbe HOCU
MakcuMasiHo 10 moeHa.


branislavm@ffh.bg.ac.rs

