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Izotermy 2D modelu latky pch3b

Motivovéano diplomovou praci Jakuba Kriegera
Molekulovéd simulace Lennard-jonesovské tekutiny jako tloha do praktika z fyzikalni chemie
Prirodovédecka fakulta University Karlovy (2024)

Ukol: Vypotitejte a interpretujte izotermy modelu 2D tekutiny 3 - -
Software: SIMOLANT nebo https://github.com/kolafaj/SIMOLANT

Model: Potencial typu 8-4 (~ Lennard-Jones ve 2D):
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useknuty v rc = 4 a hladce napojeny.

Jednotky: kg = R/Na=1: 0
»energie a teplota maji stejné jednotky“ . .

Veli¢iny budeme udévat na 1 atom (index at), ne na 1 mol
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Vypocet izotermy pch3b
@ Nastavte teplotu (slider “T” - ne “t”) —rr D/BsT CaUR

- také Ize zadat p¥ikaz do okénka cmd: +

- vhodny rozsah je T€[0.7,3]

- pro spolupréaci s ostatnimi pouzijte ,,okrouhld ¢isla“ (viz nize)

- teplota je uvedena v bloku dat vpravo nahore

- pomoci Menu: File — Protocol name... mézete nastavit jméno
protokolu (nap¥. JosefK-T1.2), .txt a .csv se doplni

1.0000 T=1.000
23.58 p=0.5397

0.000 _stride*block=10*100 (0 ms)
Tkin=1.026_dt=0.0178 n=12

37 Pid=0.5397 7=0.4886
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@ Nastavte hustotu (slider “p”) na vétéi hodnotu tak, aby tlak ® s
Pvir kolisal okolo 2-3 a systém jesté nekrystalizoval 1 2 .
@ Chvilku simulujte, aby byl systém v rovnovaze (— Fames s

@ Zkontrolujte format vystupu (ICSV, Bcomma) a Stisknéte Erecord q ‘
- Sledujte hodnotu n= vpravo nahofe a orientacné Pvir,

pfipadné i Pid a kompresibilitni faktor Z % B0 1o | @N)
- AZ bude aspon zhruba n=10 blok{, stisknéte Irecord znovu D nclude: [Woimg 3]
a zvolte save (overwrite “simolant.{txt,csv}” and clear) . T i —

‘ T T
> molecue sze: [Real =]
Dy v mose frove <]
( R

@ Opakujte od bodu 2 pro nizéi hustoty, nejprve jemné —
sledujte Pvir, aby pfilis neskakalo - pak po vétsich intervalech.
(PFi z&pisu bude nabizet append misto save)

@ Pokud simulujete sami, opakujte od bodu 1 pro jinou teplotu

resetview|

Ba  simuistonspeed ‘measurement block
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Postup pchab | Zobrazeni izotermy nebo izoterem pch3b
@ Nastavte pocet &astic, periodické @ Otevfete soubor simolant.csv (Excel, Calc-LibreOffice, ...)
okrajové podminky a technické pa- HpfBuss CVE — je-li treba, zadejte oddélovac: anglicky (,) nebo ¢esky (;)
rametry simulace 100 (0 me) - je-li tfeba, zadejte oddélovac fetézce (")
X import
@ Nakreslete graf: Choracterset: [unicode (UTF9) -
@ Nastavte teplotu. - 0sa x = prevracena hodnota hustoty rho Longuage: [EnglishusA) =
@ Nastavte hustotu, zrovnovéznéte a (sloupec K=11) s [ =
simulujte se zépisem do souboru. . -osay = tlak Pvir (sloupec AC=29) R S
Opakujte pro jinou hustotu. - chybova Usecka Ay = err (sloupec AD=30) () 7ab ! @ Comma [ semicolon [ Space [ Other
@ Z naméfenych dat nakreslete izo- — ’ other options
nclude:[wething —+] T0.7.csv [ Evaluate formulas.
. . 6 N |emd | 1r T0.9.csv ] felds
@ Opakujte pro jinou teplotu. — e (I T1.3.csv et
@ Miizete spolupracovat - vysledky o3 aan] P osl 1 7, s o gt s sannd s s s
. .z . - hd
nahrajte na server a ja zobrazim g | | . . . 3 % i IR B 8T o : :
. P H . i e 2 wreusicowoer o 1 o
vSechny vase vysledky najednou. e e . . . si s 2 ND/Bussi CSVR 0.7 0 1 o
of . 1 &5 ez Mvmssicwoer o 1 o
.. 76 30 2 MD/Bussi CSVR 6.7 B 1 [
. . . . [T R s Y S S N
1 2 3 4 5 6
v Help cancel || ox
at - -
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Simulac¢ni metody pchzb | Spoluprace pch3b

@ Software pouzivd metodu leap-frog, Ize pouzit i Metropolisovo MC.

@ Simulace startuje z néhodné konfigurace pomoci MC (odstranéni prekryvi molekul), pak se
automaticky pfepne na MD.

@ K dispozici je nékolik termostatd pro MD, vhodny je Bussiliv termostat (CSVR, stochastic resca-
ling), Ize pouzit i jiné.
@ Tlak se potita z virilu sil:
1 .
p=pkeT +=—( > 7;-Fy
DV \—=
i<j
p=N/V je &iselné hustota®, Fj = Fj—F;, f;j = sila na &astici i od ¢astice j, V = LP, L = délka stény,
D = dimenze, séita se pres vsechny parové sily ¢astice-Castice.

“téZ se znaci N nebo n

Abych zobrazil vSechny vase izotermy najednou:

@ Pokud jste vade soubory nepojmenovali, pfejmenujte simolant.csv na néco, co bude jiné nez
soubor kolegy/né, napr. RehorSamsa. csv.

@ Mlzete mit kazdou izotermu v jiném souboru nebo vée v jednom souboru (rozeberu si).

@ Vas CSV-soubor (vase CSV-soubory) zkopirujte do S:\KOLAFA\PCHEM\izotermy
(pyr.vscht.cz/scratch/KOLAFA/izotermy/)

@ )4 pak roztiidim viechny vase vysledky podle teploty, sefadim podle objemu a zobrazim.

T=0.7
T=1
T=1.5

Tisk viz ~/vyuka/pchem/izotermy/teploty.pdf

T=0.8
T=1.1
T=2

T=0.9
T=1.2
T=3
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SIMOLANT - instalace (Windows) pch3b

@ http://old.vscht.cz/fch/software/simolant
nebo Google simolant
@ Stdhnéte simolant-win32.zip

@ Rozbalte do vhodné slozky
Nespoustéjte piimo ze simolant-win32.zip, nenasli byste soubory. ..

@ Spust'te rozbaleny simolant.exe

Tipy:

@ Spottend data se exportuji do protokolli simolant.txt a simolant.csv s desetinnou te¢kou,
oddélova¢em v CSV souboru je ¢arka.

Chcete-li pro ¢esky lokalizovany software desetinnou ¢arku a oddélova¢ v CSV strednik, stisk-
néte Bcomma v panelu “Measure”, az zezelend (Icomma ).!

@ Pokud SIMOLANT restartujete, staré simolant.txt a simolant.csv se se pfepiou novymi ver-
zemi. Chcete-li mit porddek a zménit jméno exportu, pouZijte Menu: File — Protocol name..

fSIMOLANT nedetekuje jazykové nastaveni a nikdy nebude.
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Interpretace vysledku pch3b

@ Urtete kriticky bod. Pro je uréenf kritické hustoty nepfesné?

@ Interpretujte podkritické izotermy:
- Kterd ¢ast odpovida prehiaté kapaling, kterd presycené pare?
- Cim jsou v simulaci tyto metastabilni stavy stabilizovany?

- Jak to, ze vlibec namé&fim néco v mechanicky nestabilni oblasti, kde (ap/aV)T > 0?

@ Jak se projevi potet &astic na vysledcich?

isotherm

4
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Nastaveni il

@ Pro spole¢nou préaci: do okénka cmd:
napiste a stisknéte [Enter].

@ Vychozi potet atoml je N = 300, coz je
presnéjsi, ale simulace je pomalejsi.

MD/Bussi CSVR,

@ Velmi pomaly pocita¢: snizte pocet
atomd (slider “N”), ale ne pod 150.

@ Menu: Boundary conditions — Periodic

@ Slider “simulation speed” (vpravo
dole) dejte na maximum (zobrazuje a
zpracovava se pouze kazda 10. konfi-
gurace a nevklada se cekani).

u o
ncuas. g |

e [N=250

@ sSlider “measurement block” na maxi-
mum (blok = prdmér ze 100 bodd).

Tipy na zrychleni:

- Vypnout Zobrazovani pohybu: draw mode: Nothing. Pak vratit zpatky, abyste méli prehled!

- Tinker — Timeout 7% of simulation (fastest, may stuck)

show/vdw.sh 10,109

Opakovani: van der Waalsova stavova rovnice pch3b

Mezimolekulové sily:

o Kriticky bod
@ odpudivé (repulze):

(@
Vm—=Vm—b
5 . o . nasycena para
Molekuldm je dostupny objem mensi o vlastni objem

molekul b. p

kapalina + para
v rovnovaze

@ pritazlivé (atrakce),

p—p+a/V2 o
Molekul u stény je & 1/Vm a zéroven kazda je vtaho-
vana do objemové faze silou o 1/Vpy, = G&inek narazd
klesne o 1/V2. | . \

v
Témér stejné slozitd a o hodné pres-

—
é

RT a
Vm—b  TY2Vy(Vm+b)

(p+viz)(vm—b)=fzr . e




