II. JennaumHa ctamwa aprosa cumymnupana Mounrte-Kapiio meTogom

- ipyra pauyHapcka Bex6a U3 pauyyHapckux MeToJa y CTaTUCTUYKOj TepMOJAUHAMULY -

[I. JeiHayuHa cTawkba aproHa CUMMyJMpaHa MoHTe-
KapJio meTozoM

MonTe KapJio MeToie YMHU rpyna pauyHapCKUX a/ITOPATaMa KOjU Ce 0C/1amajy
Ha [OHaBJ/balbe CJy4yajHUX IMOKylLlaja Kako OW ce JOOUIM HYMEPUUYKHU
pe3yataTu. YecTo ce KOpuUCTe y peliaBakby QU3MYKHUX U MaTeMaTUYKHX
npo6JsemMa U BeoMa Cy KOPUCHe y cJiy4ajeBUMa Kazia je HeMoryhe ynoTpeouTu
Jipyre MmateMaThudke Metojie. OBe MeTo/le ce Hajuelllhe KOpUCTe y TPU KJace
c/ly4yaja: MaTeMaTU4YKOj ONTHMM3alldjh, HYMEpPUYKOj HWHTerpanuju u
reHepucamy y30paka KoJ pacnofesie BepoBaTHohe. Llu/b oBe BexbGe je
yno3HaBame ca MoryhoMm npuMmeHoM MeTtponosaucoBe MonTe KapJsio meTozie y
oapebuBamwy TepMOAMHAMUUYKUX IapaMeTapa CTamwka 3a CUCTEM YecTra (rac
aproHa) Koju uHTtepearyjy JleHap/-I[loHCOHOBHUM NMOTEHLMjaIOM.

YnyrcrBo:

Y oBOj Bex0OU ce KOpUCTHU nporpaM MCargon NVT.m KOjU CHMyJIMpa CUCTEM
yecTHLa aproHa npuMmeHoMm MetponosucoBe MonTe Kapsio Mmetoze. Y nusby
HaJlaXKewa TePMOJAMHAMUYKHUX NapaMeTapa HeonxoAHo je ucnutatu (N,V,T),
Tj. KAHOHCKM KOHQUrypalMOHU MPOCTOP M M3pavyyHaTU BUpHUjaJl CACTEMA.
Kondurypanuonu npoctop ce UCIUTYje TaKO LITO Ce Y CBAKOM KOpaKYy jeHa
10 je/lHA YeCTULla IoMepa y HaCyMUYHUM IpaBIKUMa . MakcuMaJsiaH noMepaj
yectula je ofgpebeH mapameTpoMm MaxDisp. TokoM H3BplIiewa mporpama y
KOMaHZHOM IIpO30py UCIIUCYjy Ce BpPeJHOCTH NapameTrapa cuMmyJanuje y S
jeiMHMLLaMa. Y mnporpaMmy Cy UMIIEMEHTHPAHU TPaHUYHU [EPUOJUYHU
YCJIOBU, KaO U orpaHudeHu JleHapa-IIoHCOHOB MoTeH1HjaJl.

H3BpuieweM mnporpama nAo6ujajy ce ciefehu mnapaMeTpu: NOTEHUUjasHA
eHepruja no 4eCTULHY, YKYIIHA eHepruja Nno 4eCTULM, IPUTHUCAK, TONJIOTHHU
KamayuTeT MO0 4YeCcTULU. H3BplieweM mnporpama paobujajy ce cuaegehe
rpaduyke 3aBUCHOCTU: TPEHYTHAa BPEAHOCT IOTEHLHUja/HE eHepruje Hu
TpeHyTHa BpPEAHOCT Cpe/itbe NOTeHIMjaJiHe eHepruje y OGYHKIUjU 6Gpoja
KOpakKa y CUMyJIaLlUjH.
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3azanH Bexxoe:

* VYno3HaTH ce ca KOJAOM M OO6jaCHUTU KOje NPOMEHJ/bHUBE je HEONXOHO
JebrHUCATH Ha CaMOM IOYETKYy Kako OM MporpaM MOrao YCHeLIHO Jia ce
IIOKpEeHe.

* MUs360p norojHe Ay:XMHe KOpaka 3a HaCyMMYHa HM3MellTawa YeCcTULA je BPJO
6utaH. KpaTke JyxMHe Kopaka ce JIaKO IpHXBaTajy ajJd CIHOPO HCIHUTYjy
KOHQUTypallMOHKW MOpPOCTOpP [JAOK Behe [AyXHMHe Kopaka 060/be HCIOUTYjy
KOHQUTYypaLMOHU POCTOP aJIM Ce U Texe MPUXBaTajy. [[poleHUTH MakcCuMasaH
nomepaj atoma (MaxDisp) KOjU je HEONXO/JAH KaKo O6M MpolieHaT npuxBaheHux
Kopaka 6uo npubmkHo 80%. 3a octasie napamMeTpe cUMyJalje KOPUCTUTHU:

Nparticles =100

T =12

ro =0,8

Nsample = 10000
Nsteps =30000
freq uzorak = 1000

Ja 1y Behu mpoueHaT npuxBaheHHUX Kopaka 3Ha4yM Jia ce KOHOUTYpalMOHU
pocTop 60/be UCIUTYje?

* HcnuraTu HayMH Ha KOjU Opoj aTroMmMa yTu4e Ha cuMyJsauujy. [lokpeHyTH
nporpaMm kopuctehu 10, 20, 80, 100, 160, u 200 atoma U yHnopeauTH
NoTeHlWja/lHE eHepryje MO aToMy. 3a oOcCTajle NapaMeTpe CcuUMYyJaliuje
KOPUCTUTHU:

T=18

ro =0,9

Nsample = 1000000

Nsteps =2000000

freq uzorak =1000

MaxDisp = 0,2
[paduuky mnpuKasaTH 3aBUCHOCTHM BpeMeHa U3BplIeHa Mporpama H
NOTEHLMja/IHEe €eHepruje mo aTtoMmMy y QyHKUUju Opoja atoma. Ulta ce u3
JloOWjeHuX pe3y/TaTa MOXe 3akbydyuTHU? [IpokoMeHTapucatu ¢JiyKTyanuje
cpe/ithe IOTEHIUjaJIHE eHepryje U MPoOMeHe TPeHYyTHe NOTeHIUjaiHE eHepTHje
Yy BpEMEHY.

* OapeauTy NPUTHUCAK U MOTEHLUjaJIHy €HEPrUjy MO aTOMYy aproHa 3a cjiefehe
ryctune: 0,1; 0,2; 0,3; 0,4; 0,5; 0,6; 0,7; 0,8; 0,9; 1,0. 3a ocrajse mapameTrpe
cuMyJialije KOpUCTUTH:

Nparticles =100

T =2

Nsample = 1000000
Nsteps = 2000000
freq uzorak = 5000

3a MakcuMaJiHe moMepaje aToma (MaxDisp) y3eTu caefehe Bpeanoctu: 1,5; 1,0;
0,5;0,4; 0,3; 0,3; 0,2; 0,2; 0,2; 0,2, peCIEKTUBHO Y OHOCY Ha TYCTUHE.
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JlobujeHe pesyiaTaTe MPOKOMEHTA- Tapesa 1. BpefHOCTH IPHTHCKA H HOTEHLHJANHE
PHCAaTH U YIOPEAUTH Ca pe3y/iTaTuMa CHepr#je 1o aToMy 3a pasminTe HecTHdHe

6 1 I'YCTHHE.

U3 Tabese 1. KOHCTpyHMCaweM 3aBU- P ) Y
CHOCTH 4YeCTHU4YHEe I'YCTUHE O[] IIPUTH- 01 0 1777(2) -0 667(1)
CKa/MOTeHLUjaJIHE eHepruje Mo aTo- 0,2 0,3290(6) -1,306(1)
My 3a TabJM4yHe U H3padyHaTe 0,4 0,705(1) -2,538(2)
. 0,5 1,069(3) -3,149(2)
NoJlaTKe Ha jeJHOM rpaduKy. 0.6 1,756(7) -3,746(2)
0,7 3,024(7) -4,300(2)
0,8 5,28(1) -4,753(3)
0,9 9,09(2) -5,030(4)

(1 Johnson, ]. Karl; Zollweg, John A.; Gubbins,
Keith E. , The Lennard-Jones equation of state
revisited.” Molecular Physics, 78, 3,1993., pp
591-618.
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YIyTCTBO 3a U3BeLITaj Ca BEXKOU:

* HsBemrTaj ce mpunpema y c1060aH0j GopMH HA padyyHapy.
* Pok 3a npefnajy cpehenux Bex6u je 18.1.2021.
* CpebeHe Bex6e ce mpeajy y eaeKkTpoHckoj popmu (.pdf ) Ha e-mail agpecy
branislavm@ffh.bg.ac.rs.
U3BewTaj Tpeba Aa cagpKu:

* Kparak Teopujcku yBoz o MeTpomnosincoBoj Bep3uju MonTe Kapsio MeToze u o
kopuinheHoM JleHapA-[loHCOHOBOM MOTeHIHjay.

* (Cpebene nopatke (rpaduiy, Tabese, HyMEPUYKHU MOJAIH ...) Ca OJFOBOpPHUMA Ha
NHUTamwka.

Bexxba ce olemwyje y MpoleHTHMA U 3ajeIHO ca oCTase JBe Bebe HOCHU
MakcuMasiHo 10 nmoeHa.


branislavm@ffh.bg.ac.rs

