Projekt nr C.4.2

Modelowanie gazu o czasteczkach dwuatomowych metoda
dynamiki molekularnej

Wprowadzenie
Patrz projekt C.4.1

Rozwazamy dwuwymiarowy model gazu o czasteczkach dwuatomowych, w ktérym
oddzialywania pomigdzy atomami opisywane sg potencjalem Lennarda-Jonesa, natomiast w
kazdej czasteczce odleglo$¢ pomigdzy atomami jest taka sama i niezmienna.

Symulacja odbywa si¢ w pudle obliczeniowym o periodycznych warunkach brzegowych.

Warunki poczatkowe powinny by¢ ustalane w ten sposdb, by w odniesieniu do czgsci
odpychajacej potencjatu L-J czasteczki nie zachodzity na siebie.

Zadania do wykonania
1. Prosze¢ przeprowadzi¢ symulacj¢ ewolucji opisanego wyzej modelu gazu wychodzac
od zadanych warunkéw poczatkowych.
2. Podczas symulacji prosze sprawdza¢ zachowanie energii, p¢du i momentu pedu.
Proszg przedstawi¢ przebieg temperatury uktadu w czasie.

4. Prosze sprawdzié, czy podczas symulacji obowigzuje zasada ekwipartycji energii.
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