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1. Bevezetés

A feladat célja a HOOMD-blue molekuladinamikai szimulacios szoftverrel valo megismerke-
dés.

2. Telepités

A program telepitése a holnapon leirtaknak alapjan zokkenGmentesen tortént.

3. Vizualizacid

VMD és OVITO vizualiziciés programcsomagokat probaltam ki. HOOMD-blue kimeneté-
nek gsd tipust valasztottam, ezt csak az OVITO program tudta megjeleniteni. Egy masik
lehetGség volt a ged kimenet, amelyet a VMD is meg tud jeleniteni. Azonban a VMD-t hasz-
nalva a kiilonb6z6 polimereket nem tudtam megfelelGen beszinezni ezért nem hasznaltam
ezt a programot. Az OVITO programban jelenleg van egy fura bug: ha tobbféle atom van,
akkor az els6 idGlépésben még kiszinezni aztan a kovetkezs idélépésekben minden ugyan-
olyan szinii lesz. Ezen problémara nem taldltam megoldast. Ugy triikkdztem ki, hogy a gsd
python csomag segitségébdl kifrtam gsd filebe kiilonb6z6 snapshotokat és azokat egyesével

megjelenitettem.

4. Rogzitett végi polimer

Ezen feladat sordn nagyrészt polimereket vizsgaltam. Bevezet6ként megnéztem, hogy egy
32 atom hosszi polimer, melynek vége rogzitett magas hGmérsékleten a vartnak megfelelGen
viselkedik-e.

A hoomd.deprecated.init objektumnak a create random polymers fiiggvényét hasznaltam,
amely mint neve sejteti véletlen polimereket general. Ennek a fiiggvénynek megadom az ato-
mok tipusat, szamat, bondokat, szeparicios tavolsagot és ezen alapjan legenerdl egy random
polimert, vagy akar tobbet is. A bond paraméternek kotések megadasa helyett a "linear"
kulesszot hasznaltam, ekkor a generator igy koti 6ssze az atomokat, hogy egy linearis lancot
alkossanak.

A generalt atomok szomszédaival valé kélcsénhatasra harmonikus potenciélt allitottam be
(rugomodell). Emelet Lennard-Jones potencialt hasznaltam az atomok kozti kélesénhatas
leirdséra.

A hoomd.md.integrate.brownian integralot hasznaltam, melyel magas hémérsékleten végezve

a futtatast, a kapott animacio kiilonbo6z6 idészeletei a 4 abran lathatok.
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1. abra. Rogzitett végl polimer. Idéfejlédés: balrdl jobbra, fentrdl le

5. Kétféle, azonos hosszii polimer keveredése

Ebben az esetben vizsgaltam kétféle azonos hosszi polimer keveredését. Az el6z§ pontban
ismertetett modon, generaltam 500-500 polimert véletlen médon elhelyezve. A bondok kol-
csOnhatasainak szintén harmonikus potencialt hasznaltam. Az atomok kozti kélcsonhatasra
a hoomd.md.pair.dpd conservative altal biztositott DPD potencialt hasznaltam.

Disszipativ részecske dinamika (DPD) esetén a részecskére hato erdket felbontjuk:
F = Fo(rij) + Frij(rig) + Fp,ij(vig), (1)

ahol Fp;i(vij) parok kozti ellendllo erd, Fri(ri;) egy véletlen erd (kornyezet hémérsékleté-
nek hatasa), Fo a parok kozti konzervativ erétér. A fent emlitett fliggvény, az utobbi erd

szarmaztatasara, a kovetkez6 potencialt alkalmazza:

Vopp—c(r) =A - (regt —7) — = - — - (rfut — r2) 7 < Teut (2)
=0 T > Teut (3)

(4)

Két kiilonbozd esetben végeztem szimulaciot, két darab 8 atom hossza polimert (5 abra),

valamint két darab 32 atom hosszi polimert (5 abra) keveredését néztem. Az abrakon
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megfigyelhetd, hogy mindkét esetben két domeén jelenik meg (periodikus hatéarfeltételeket
alkalmazok). Tovabba a latszik az is, hogy a 32 atom hosszi polimerek esetén sokkal tobb

id6 kell amig a 8 atom hosszi esettel teljesen azonos domének kialakulnak.

2. dbra. Kétféle polimer keveredése. 8 hossztu polimerek. Idéfejlédés: balrol jobbra, fentrél

le



3. abra. Kétféle polimer keveredése. 32 hosszi polimerek. Idéfejlédés: balrol jobbra, fentrél

le

6. Haromféle, azonos hosszt polimer keveredése

Az el6z6 esetet kiegészitve 3 féle polimert raktam Ossze. A kiilonb6z6 atomok kiilonb6z6
modon hatnak koleson ugyanolyan tipust atommal és a mas tipust atomokkal. A harmoni-
kus koté potencidlok azonosak, tehat csak a DPD erdk kiilonboztetik meg a kiilonboz6 féle
polimereket. A 6 abra szemlélteti, hogy az el6z6 esethez hasonloan itt is 3 nagy egyszeri

alakt domén jelenik meg.



4. abra. Haromféle polimer keveredése. 32 hosszi polimerek. Id&fejlédés: balrol jobbra,

fentrsl le

7. Haromféle, kiilonboz6 hosszii polimer keveredése

Az el6z6 eseten tovabb menve vizsgaltam, hogy mit torténik, ha kiilonb6zd hosszi polime-
reket rakok Ossze. A 8 abran lathatéan ebben az esetben, egy bonyolultabb doménszerkezet
alakul ki.



5. abra. Haromféle polimer keveredése. 32,16,8 hosszi polimerek. Idéfejlédés: balrol jobbra,

fentrsl le

8. Haromféle, kiilonboz6 hosszii polimer keveredése kiils6
potencialban

Az el6z6 fejezetez képest itt bevezettem egy extra kiils6 potencialt. A kiilsé potencialt a
hoomd.md.external modul segitségével lehet bevezetni. En egyszert, periodikus potencialt

valasztottam, amelynek alakja:
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V(r) = A - tanh {Qpr cos (pbi : r)} :

és a kiilonb6z6 polimerekre kiilonb6z6 paramétereket hasznaltam.



Az eredményeket a 8 dbra szemlélteti. Az el6zGekhez képest itt sokkal érdekesebb domén-

szerkezet alakult ki.

6. abra. Haromféle polimer keveredése kiils6 potencialban. 8 hosszi polimerek. Idéfejlédés:

balrol jobbra, fentrél le

9. Argon olvadasa

Vizsgaltam az Argon olvadasat is. Itt kiinduldsként FCC racsba helyeztem el az Argon
atomokat, majd beraktam az olvadas pontra beallitott tartdlyban, igy a kristalyos Argon
elkezd olvadni. Az eredményeket a 9 abra szemlélteti. Lathat6, hogy a hémérséklet hatasara
a kristalyszerkezet fellazul, és gdmb format vesz fel, melyben az atomok lazin kotottek.
Tovabba megfigyelhets, hogy a gémbnek a széle diffiz, amely azt mutatja, hogy a szélén

méar parolognak az atomok.



7. abra. Argon olvadésa. Idéfejlédés: balrol jobbra, fentrdl le



