metody dynamiki molekularnej w zastosowaniu do
symulacji ciata migkkiego
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schemat predkoscowy Verleta

schemat
Verleta

m cialo o potozeniu r, predkos$ci v, przyspieszeniu a

K(r+ AL = r(t) + Anv(1) + AL a(1)

[ ]
m v(r+ At) = v(t) + 4 (a(t) + a(t + At))
m schemat jest doktadny dla ruchu jednostajnie przyspieszonego niezaleznie od At
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schemat predkosciowy Verleta

m cialo o masie 0.5kg, rzucone w polu g, = —9.81 m/s?, z predkoscig (0.5m/s, 0, 0) z

wysokos$ci 8m
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poziom gruntu
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\ o
é\ tdt

m poziom gruntu z; = 0

m jesli z(t + df) < 0 musimy obstuzy¢ odbicie
B pomyst obstugi: z(t + dt) := —z(t + dt) oraz v,(t + dt) := —v,(t + dt)



odbicie

schemat
Verleta m poziom gruntu zg = 0

m jesli z(t + dt) < 0 musimy obstuzy¢ odbicie

m pomyst obstugi: z := —zoraz v; := —v;
m dt =0.01s
/ ’\ \ | |
/ / | B
By / G

n ’ ) " “ n
m ewidentnie: przy odbiciach ro$nie energia
m dlaczego ?




poziom gruntu
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\
?if tedt

poziom gruntu zg = 0

u
u
m jesli z(t + dt) < 0 musimy obstuzy¢ odbicie
m pomyst obstugi: z :== —zoraz v, := —v;

u

dlatego, ze w drugim podstawieniu zachowujemy energie kinetyczng, a w pierwszym
zwigkszamy potencjalng



poprawka na odbicie

schemat ]
Verleta \

\
@f, t+dt

poziom gruntu z; = 0

jesli z(t + dt) < 0 musimy obstuzy¢ odbicie
zamiast: z := —zoraz v; := —V;

zrébmy tak:

odbijamy potozenie: z := —z (*) — mamy przyrost energii potenjalnej o AE, = 2mgz, o tyle
powinnismy zmniejszy¢ energie kinetyczna, czyli Ey;,, — Exin = —AEp, przy czym

mv,

2
Eyn = —4i ze zmanipulowana predko$cia

INT

’
2
mv. mv:
Z —
—F — =~ = —2mgz

BV =V, = /v —4gz (")

m obstuga: réwnania (*) oraz (**)
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poprawka na odbicie

® wynik: energie od czasu
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poprawka na odbicie

m inny pomyst zachowujacy energig: zmiana tylko znaku sktadowej z wektora predkosci,
Vy, = —V;
schemat
Verleta 50 T
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m W tej wersji energia jest zachowana, ale pojawig sie chwilowo ujemne wartosci energii
potencjalnej i naruszona zostanie granica ruchu



dwa ciata

schemat
Verleta
M= my
m V2 m. V2
B B = —p- =2
B Epot = migzy + magze + V(n12),
m gdzie V(r2) -energia potencjalna oddziatywania tych ciat
m np. V(r2) = a(n2 — ry)", gdzie ry - odlegto$¢ rownowagowa, n, oraz « - parametry

potencjatu
m dla pary ciat mamy:
(4 AL = 6(t) + Atvi(t) + 22 a(1)
m vi(r+ Af) = vi(t) + 4t (ai(t) +ai(t + At))

m oraza; = —miiV,'Epo[



dwa ciata - symulacja
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sumulacjiadla: n=2, a = 10*%J/m?, b, =0.5m

w chwili poczatkowej ciata w odlegtosci rownowagowej, Srodek masy na poziomie 10m
predkos¢ pozioma ciat 2.1 oraz 1.9 m/s aby dosta¢ obrét

1 krok czasowy

ri(r + Al = ri(1) + Atvi(t) + AT’Za,-(r)

vi(r+ a0 = v + 4t (a,(r) +aj(t + At))

oraza;(t) = — miinEpot(r1 (1), ra(1))

c liczymy sily

call liczsily(r,f,xm,dr)
call shiftr(r,v,f,xm,dt)
fo=f

call liczsily(r,f,xm,dr)
call shiftv(v,f,fo,xm,dt)
¢ odbij

call odbij(r,v,g)

t=t+dt

m 2ciala.gif
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B cialo z 7 punktdéw: w réwnowadze szesciokat foremny + punkt w $rodku

potencjat: V(r) = } Z; Zl/ Vi(ry)

()

B prim we wzorze — oddziatywanie najblizszych sasiadéw. rachunek dla n = 4.

brzydkapilka.gif



energia Srodka masy i energia wewnetrzna

schemat m potozenie Srodka masy rey =

Verleta 5 Mi '
I
Em M= m
asa E i

m energia grawitacyja catego uktadu: Egraw = MgZcum,

miv;
§ g

m predko$¢ érodka masy vy = Z ,
. mj
1

2
m energia kinetyczna $rodka masy Exincy = MVCTM
m energia $rodka masy Ecy = Egraw + Ekincm
m energia wewnetrzna: E, = V(rq,rz2 ... rn) + Exinw
2
® wewnetrzna energia kinetyczna Exjnw = Z; mfw =
2
Veau o, mid+ > mE —Vou- Y mvi =3 m P Enow

® Eor = Ew + Ecum

mj v2
i

m zamiast prostszego zapisu Eyr = Z, (m,»gz,» + T) +1 Z; Z; Vi(ry)
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energia Srodka masy i energia wewnetrzna

m typowy wynik bez ttumienia
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dno paraboliczne

schemat
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m z(x) = X—B

= (x,0, ﬁ) — wektor styczny do powierzchni s = (sx, Sy, S7) = wersor

\/ﬁ“ ,0,8x) -
po unormowaniu

wektor normalny do powierzchni n = (ny, ny, n;) = (—sz, 0, sx)

liczymy rzuty s - v oraz

n-v

przy odbiciu zachowujemy sktadowa styczng, zmieniemy znak sktadowej normalnej
Vx i= —(N-V)ny 4 (S - V)sy

vz = —(N-V)n; + (s - V)s;

dodatkowo: ttumienie

aj = *mil,Vpror(ﬁz) — BV

® wynik : parabolaslizg.gif



dno paraboliczne

wynik: toczeniela.gif

schemat
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m wynik — $lizgajagca sie pitka

m aby wymusi¢ toczenie: tarcie, ktére utrzymuje punkt kontaktu pitka - podtoze w spoczynku

m zamiast:

B V= —(N-V)nx + (S V)sx

BV =—(n-V)n;+(s-V)s;

m toczenie nastgpi przy:

m V= —(n-v)ny

B Vv;:=—(n-v)n;

u

u

zabieg odbiera energie kinetyczng (dla czystego toczenia tak by¢ nie powinno), aby
odzyskac¢: oddaé predko$¢ pozostatym punktom w stopniu proporcjonalnym do punktu styku
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