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Izotermy 2D modelu latky pch3b

Motivovano diplomovou praci Jakuba Kriegera
Molekulova simulace Lennard-Jonesovské tekutiny jako uloha do praktika z fyzikalni chemie
Prirodovedecka fakulta University Karlovy (2024)

Ukol: Vypocitejte a interpretujte izotermy modelu 2D tekutiny 3 - . - .
Software: SIMOLANT
Model: Potencial typu 8-4 (~ Lennard-Jones ve 2D): % 21 ]
4 4 Oi
=5 Vo -

useknuty v rc = 4 a hladce napojeny.

Jednotky: kg = R/Npa = 1:
.energie a teplota maji stejné jednotky*“ L

u(r)

Veli¢iny budeme udavat na 1 atom (index zt), ne na 1 mol


https://github.com/kolafaj/SIMOLANT
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Postup pch3b

. Nastavte Oéet ééstic e_ File Prepare system Force field Method Boundary conditions Show Tinker Help
P » P - w - w e L T i N=250 L) c=4 MD/NVT/Bussi CSVR

riodické okrajové podminky .. e® T-3.0000 ©=1.000

® { 1=25.77 p=0.3764
. Pé . g=0.000 stride*block=3*100 16.667+17.09 ms ncell=5
a technicke parametry si- 2552 a00102
mulace: jak Casto mérit, jak
zblokovat data.

V=664.2 Pvir=1.382 Z=1.224
Etot=396.706 Epot=-338.812

1.64348 stdev=0.0487

Pwir

@ Nastavte teplotu.

1.32582 max-min=0.3177
@ Nastavte hustotu, zrovno- — S
A 4 T H 4 N [ [ N+ shiftup |
vaznéte a simulujte se za- e T
pisem do souboru. Opa- N it dour|
9=0] Expert
kujte pro jinou hustotu. include=|Totning| _:
record BCsV comma
U U U —
@ Z naméfenych dat nakres- ool —— “

‘ molecule size:lReal—V‘
draw mode: | Movie v reset view | reset graph |
b

lete izotermu.

. . .% color mode: Ir‘ ILI'I|
‘ O pa kthe p ro J I n O u te p | Otu - ....‘ . . simulatit)ll'l speed l measurement block |

@ Spolupracujte! Vysledky nahrajte na S:\KOLAFA\PCHEM\izotermy a ja je zobrazim vsechny na-
jednou.
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Simulacni metody pch3b

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

@ Simulace startuje z ndhodné konfigurace pomoci MC (odstranéni prekryvld molekul), pak se
automaticky prepne na MD.

@ K dispozici je nékolik termostatl pro MD, vhodny je Bussitv termostat (CSVR, stochastic resca-
ling), lze pouzit i jiné.

@ Tlak se pocitd z viridlu sil:
1 o
p=pkeT + —( D Fj-Fy
DV \ &~
i<j
p = N/V je &iselna hustota®, Fjj = Fj—T;, fij = sila na &astici i od ¢astice j, V = LP, L = délka stény,
D =2 = dimenze, sCita se pres vsechny parové sily castice-Castice.

*téz se znaci N nebo n



SIMOLANT - instalace (Windows)

Instalace SIMOLANTa (Windows):

@ Google |© simolant| nebo odkazy:
— https://github.com/kolafaj/SIMOLANT
— executables
— http://old.vscht.cz/fch/software/simolant

@ Stdhnéte simolant-win.zip

@ Vytvorte slozku a rozbalte
Nespousteéjte primo z simolant-win.zip
- nefungovala by napoveda
— nenasli byste ulozené soubory

@ Spust'te simolant.exe
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pch3b

Tipy:

@ Spoctend data se exportuji do protokold
simolant.txt a simolant.csv s desetinnou
teckou, oddélovacem v CSV souboru je ¢arka.
Chcete-li pro Cesky lokalizovany software de-
setinnou Carku a oddélovac v CSV strednik,
zakliknete Bcomma v panelu “Measure” (az
zezelena: Blcomma ).@

@ Pokud SIMOLANT restartujete, staré verze
simolant.txt a simolant.csv se se prepi-
Sou novymi verzemi. Chcete-li mit poradek a
zmenit jméno exportu, pouzijte Menu: File —
Protocol name..

aSIMOLANT nedetekuje jazykové nastaveni a nikdy ne-
bude.


https://github.com/kolafaj/SIMOLANT
http://old.vscht.cz/fch/software/simolant

Nastaveni
@ Pro spolecnou praci: do okénka cmd: napiste
N=250] a stisknete |Enter|

@ Vychozi pocet atomi je N = 300, coz je pres-
nejsi, ale simulace je pomalejsi.

@ Velmi pomaly pocita¢: min. N =150.
@ Menu: Boundary conditions — Periodic
@ Menu: Show — Pressure convergence profile

@ Slider “simulation speed” (vpravo dole)
dejte na maximum (zobrazuje a zpracovava
se pouze kazda 10. konfigurace, nevklada se
¢ekani, levnéjsi zobrazeni atomu).

ce field  Method  Boundary conditions  Show  Tinker  Help
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pch3b

@
® 9 ... ® 'Y
o ® o009,

» .:o.o‘

LS

ooe .oo:

@ Slider “measurement block” na maximum (blok = prdmér ze 100 bodu).

Tipy na zrychleni:

N=250 L) c=4
T=3.0000 t=1.000
L=25.77 p=0.3764

MD/NVT/Bussi CSVR

‘ g=0.000/stride*block=3*100 16.667+17.09 ms ncell=5

Tkin=2.952 dt->0.0104
V=664.2 Pvir=1.382 Z=1.224
Etot=396.706 Epot=-338.812

1.64348 stdev=0.0487

Pwvir

1.32582

max-min=0.3177

Parameters

Walls + shifts

= = [ [ N+ shift up |
shift left | shift right]|
shift down|
_9i| Expert
include: [Nothing ]
record | BCSV | comma |
T T ? N N | cmd: [ N=250
N=250
molecule size: |Real |
draw mode:m reset view | reset graph |
color mode:m ILI‘I|
= | —»

simulation speed

measurement block

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

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




Vypocet izotermy
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pch3b

@ Nastavte teplotu (slider “T” - ne “1”)
— také Ize zadat prikaz do okénka cmd: |[T=1.1| + |Enter
— vhodny rozsah je T €[0.7, 3]
— pro spolupraci s ostatnimi pouzijte ,,okrouhld Cisla“ (dodam)
— teplota je uvedena v bloku dat nahore
— pomoci Menu: File — Protocol name... mizete nastavit jméno

protokolu (napr. JosefK-T1.2), .txt a .csv se doplIni

@ Nastavte hustotu (slider “p”) na vétsi hodnotu tak, aby tlak
Pvir kolisal okolo 2-3 a systém jeste nekrystalizoval.
Tip: Slider Ize jemné ovladat kurzorovymi Sipkami |1||]|

@ Chvilku simulujte, aby byl systém v rovnovéaze

@ Zkontrolujte formét vystupu (ICSV, Bcomma ) a stisknéte irecord

— Sledujte hodnotu n= vpravo nahore a orientacné Puvir,
pripadné i Pid a kompresibilitni faktor Z

— AZ bude aspon zhruba n=10 bloku, stisknéte NBrecord znovu
a zvolte save (overwrite “simolant.{txt,csv}” and clear).

N=300 L) c=4 MD/NVT/Bussi CSVR

T=1.1000 t=1.000
1=20.83 p=0.6913
g=0.000 stride*block=10*100 3.333-0.005 ms ncell=6

Tkin=1.107 dt->0.0170 n=23
V=434 Pvir=1.31 Z=1.722
Etot=-534.644 Epot=-864.132

1.35124 stdev=0.359

Pvir

0.0239297 max-min=1.327

Parameters Walls + shifts
[ N+ | shift up |
shift left | shift right|
shift down|
‘ g=0] Expert

include: |N0thing l|

Mrecord] mcsv | | comma |

T T p N

cmd: |
T=1.1

molecule size: | Real L|

draw mode:|Mm.riE L' reset view | reset graph |

color mode: [Keep v mrun |

simulation speed measurement block
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Vypocet izotermy - pokracovani pch3b

@ Opakujte od bodu 2 pro nizsi hustoty, nejprve jemné — sledujte Pvir, aby pfrili$ neskdkalo — pak
po vétsich intervalech. Pri zapisu bude nabizet append misto save.

@ Pokud simulujete sami, opakujte pro jinou teplotu.

Tyka se vypoctu MSD = Mean Square Displacement, MSD turned off for now.

ktery v této Uloze nepotrebujete.
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Zobrazeni izotermy nebo izoterem st
@ Oddélovac desetinnych cisel (tecka/car- @ Nakreslete graf:
ka) musi souhlasit s vasi lokalizaci! — 0Sa X = prevracena hodnota hustoty rho
Zmeéena v ceském excelu: Menu — Moz- (sloupec K=11)
nosti — Moznosti Uprav — zrusit Pouzivat —0sa y = tlak Pvir (sloupec AE=31)
oddelovace ze systému — zvolit vlastni. — chybova Usecka Ay = err (sloupec AF=32)
@ Otevrete soubor simolant.csv: 156 ]

LibreOffice/Calc: Zepta na separator
sloupct (Carka/stirednik) a oddélovac 1L
retezce (") !

Excel: Skolni lokalizace m& pravdépo- 051
dobné jako oddélovac strednik. Pokud by I
tomu tak nebylo, musite otevrit prazdny
sesit, zvolit Menu — Data — nacist data | | | |
z textu/csv — najit soubor — zadat 1 2 3 4 5 6
separator. Vi

@ Nebo pockejte, az data zobrazim ja (viz dale)
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Spoluprace et

Abych zobrazil vSechny vase izotermy najednou:

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

@ MdlzZete mit kazdou izotermu v jiném souboru nebo vse v jednom souboru (rozeberu si).

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

@ )3 pak roztridim vsechny vase vysledky podle teploty, sefadim podle objemu a zobrazim.

Doporucend sada teplot: 0.7, 0.8, 0.9,1.0,1.1, 1.2, 1.5, 2.0, 3.0
Tisk viz /home/jiri/vyuka/simul/izotermy/teploty.pdf
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Interpretace vysledku pch3b

@ Urcete kriticky bod. Pro¢ je urceni kritické hustoty nepfresné?

@ Interpretujte podkritické izotermy:
— Ktera Cast odpovida prehraté kapaling, ktera presycené pare?
— Cim jsou v simulaci tyto metastabilni stavy stabilizovany?
— Jak to, ze vlibec naméfim néco v mechanicky nestabilni oblasti, kde (ap/aV)r > 0?

@ Jak se projevi pocet ¢astic na vysledcich? )

CP
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/|
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 J



ShOW/VdW.Sh 11/11

Opakovani: van der Waalsova stavova rovnice pch3b

Mezimolekulové sily:
@ odpudivé (repulze): & p-Vm

kriticky bod

0O T Q
11
—T Q

nasycena
Molekuldm je dostupny objem mensi o vlastni objem  *@2in
molekul b.

nasycena para

kapalina + para
Vv rovnovaze

@ pritazlivé (atrakce),

p—p+av2 K

Molekul u stény je « 1/Vm a zaroven kazda je vtaho-
vana do objemové faze silou o« 1/Vm, = Gc¢inek narazu

klesne o 1/V2 . S \ | |
pVm = RT . \ \%
a

Témer stejné slozita a o hodné pres-
nejsi je Redlichova-Kwongova rovnice:

RT a
Vim—b T2V (Vm + b)

p:

e
%’///



