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Molekulova dynamika

@ tuhé koule ap. - nérazy, algoritmus zalozen na udalosti ,dal$f srazka“
@ .Kklasickd“ MD - integrace pohybovych rovnic

@ Brownovskd (stochastickd) dynamika, disipativni|¢asticovd dynamika = MD + nahodné sily
Potfebujeme sily: ‘

au(™y

Fi= 5 i=1,...,N \ g
)

Piiklad — parové sily:

U=>"u(ry)

N N du(rj)) arji N du(rj) Fi;
= ﬁ:z_fﬂz—z LA SR
j=1
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Ekvivalence metod Verlet and leap-frog 503/3

Leap-frog:
v(t+h/2) = v(t—h/2)+a(t)h

r(t+h) = r(t)+ v(t+h/2)h ; opakuje se
t = t+h
2. rovnici napiSeme dvakrat ve dvou ¢asech
r(t+h) = r(t)+v(t+h/2)h x+1
r(t) = r(t—h)+v(t—h/2)h x—1

Rovnice odetteme:

r(t+h)—r(t) =r(t)—r(t—h)+ v(t+ h/2)h—v(t—h/2)h

i< drji ofi i3 dri T substituce pro rozdil rychlosti:
J#i J# J# £t
Znatent: 7y = Fj— Ty, ryj= Iyl r(t+ h)—2r(t) + r(t—h) = h[v(t + h/2) — v(t—h/2)] = a(t)h? = th
coz jest Verletova metoda
. 2/8 .. L \ \ \'\ uvodsim/verlet.sh ¢/g
Newtonovy rovnice 503/3 Priklad: draha planety \ \ 503/3
\\ \\\\\\\\
d2F; . h \
LD Y \ \\\\
dt? m; N\ \ \\
Metoda konecnych diferenci — krok h \\\
Potate¢ni Gloha (zndme F a F v ase tg)
Metody:
@ Runge-Kutta: mnoho vypot&th pravé strany
@ Prediktor-korektor: lepsi, ale ... (viz dale)
@ Verlet a jeho klony (je symplekticky = dobré zachovani energie)
@ “Multiple timestep” metody: vice éasovych $kal, obv. symplektické
@ Geometrické integratory (symplektické)
@ energie se zachovava
@ precese perihelia O(h?)
@ harmonicky osciltor: frekvence je posunuta o O(h?)
3/8 a NMav o= 7/8
Verletova metoda <033 | Verlet jesté jednou + <033
o - ) h2. . s L
Taylordv rozvoj: F(t—h) = F(O)—hF(t) + —Fi()—... +1x Met(->ldavr)1| teoretické mechanllky. ) ) 5
2 - vyjadiime polohy a hybnosti v operatorové formé
Fi(t) = r(t) —2x - tu nekomutuji, takze musime aproximovat
) h2. tak se odvodi rychlostni Verlet:
Fi(t+h) = F(t)+hrt)+ —F()+... +1x
: (t+h) (t)+ v(t)h fen
= r(t+ = r(t)+ v +——
s ) 5 filt)  rt=h)=2r)+7t+h) m 2
= numerickd 2.derivace: Fi(t) =—= -z +0(h?) fO+ft+hh
m V(t+h) = V() +——
§0) mo2
Verletova metoda:  Fi(t+ h) = 2F(t) - Fi(t—h) + h2Es r(t+ h)—r(t—h)
mi Stejné trajektorie, rychlost jako pGvodni Verlet s v(t) = — =
2% 7 . v v
Poc¢atecni podminky: Fi(to — h) = Fi(to) — hFi(to) + %f‘(tO) +0(h3) Kineticka energie se i od leap-frog o ¢len O(h?)
m;
! ... ale dozvédéli jsme se hodné o zachovéani energie
& Casoveé reverzibilni (= zadny drift celk. energie); dokonce symplektické
@ nelze pouzit pro i = f(r, F), protoze F(t) neni zndmo v tase t
Identicka trajektorie: leap-frog, velocity Verlet, Gear (m = 3), Beeman
vic movies/leap-frog.mp4;vic movies/leap-frog2.mp4 4/8 . . , 8/8
Metoda leap-frog s033 | K€emu to je dobré? + <033

rychlost = drédha (zména polohy) za jednotku ¢asu h (vektor)
P(t+ h)—TF(t)

F(t+hi2)

Ut+h/2)= Flt+h)

zrychleni = zména rychlosti za jednotku ¢asu V(t-h/2)
V(t+h/2)—V(t—h/2) F
B h “m

a(t)

V(t+h/2) = V(t—h/2)+ad(t)h

F(t+h) = F(t)+ v(t+h/2)h } opakujeme
t ;= t+h

@ ekvivalentni Verletové metodé (identicka trajektorie)
ale: rychlosti v jiném tase, trochu (O(h?2)) jina kineticka energie

credit: hitp://www.anagrammer.com/scrabble/leapfrog

exp(ilph/2) exp(iL h) exp(iLph/2) = exp(iLh + €)
@ chybu e umime odhadnout (o< h3)
@ zpétné Ize spotitat porudeny Hamiltonian (chyba o h3 na krok neboli « h? celkem), ktery Ver-
letova metoda presné zachovava
tj. Verlet je symplekticky = chyba je omezend

(pouze reverzibilita = chyba o t1/2) chyba zachovani energie se po-

@ metody vy$siho Fadu, multiple-timestep metody zivalidnastavenifdeliojkroknlh

v

tas —

celkova energie—

ireverzibilni

reverzibilnf

symplekticky




