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Motywacja

U Brak opracowanych metod
weryfikacji | walidacji dla metody
Dynamiki Molekularnej
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Dynamika Molekularna

Punkt startowy

symulacji
Przypisywanie |wsp:-dgrzndnych
poczNtkowych dqla molekudg na
podstawie jednego
z modeli sieci krystalicznych
oraz nadanie |[im prndk Dane wyj $ci ow
zgodnie - :
z t o0z Mgxaelz m . Obliczenie statycznych
Boltzmana i termodynamiczi
__ systemu:
Lo energie, temper
jeSli zachodzi
Obliczariresi § zapaminAntani e
Obliczenie 3 ﬁ:lf _______ <pliku trajektorii>
oddzi aguj Ncy ¢ na g Na koGcu obied
z mol ekug \ Zapami itani e
|:i = a Fij i w <pliku danych>
1

zespogu

Pntl a MD po

czasowym

Rozwi Nzani e}t

Sredni cth

a ana
w kaUdym krjok

I ntegralne r

Newt ona
d2ri _i
dt> m

Ruch czl‘ils_t_L<

. il Wyznaczeni e
ka% pridkoSci
i (t)- > (t+ D)
i (t)- >1 (t+Dx)

dl a

nowy

dl a

<

k

gorytm
Dynamiki

Molekularne)

c h

tuEyg 3ip§yi e g

p

W

. dlioben |

parametr - w

otrzeba:

molekularnego
~C] owal
molekularnegc
Etap r - wn
UKgadu mol.

1 Etap realizacjl



Weryfikacja i walidacja w Dynamice Molekularne)
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Metody termostatowania
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