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Zestaw 6

Niezbedne zasoby:

e zestaw przyktadowych plikéw wejéciowych do symulacji rozciggania nanopreta miedzia-
nego znalez¢ mozna w archiwum ~“swinczew/nano_obl/breaking_done.tar

e omoéwienie nowych dyrektyw (types, collect_pRDF, zero_lmom, zero_amom, veloc oraz
fixed) oraz ogdlnych idei symulacji nieréwnowagowych — na tablicy.

Zadania:

1. Napisaé program generujacy (poprzez proste wyciecie walca z objetodciowej formy ma-
teriatu) konfiguracje nanopreta wybranego metalu. Niech na wejéciu program pobiera
nastepujace parametry:

e dhugos¢ L nanopreta,
e promien R nanopreta,

e staly sieciowg ag oraz symbol chemiczny Xx pierwiastka, z ktorego ma zosta¢ wyko-
nany nanopret,

e nazwe pliku wyjsciowego (o formacie xyz), do ktérego maja zostaé zapisane rezultaty.

Niech kierunek gtownej osi nanopreta bedzie zgodny z osia OZ. Ponadto niech atomom
zlokalizowanym w obrebie koncoéw nanopreta program przypisuje nastepujace symbole:

e Xx_1 w przypadku atoméw zlokalizowanych na lewym koncu, tj. w okolicy z = 0,

e Xx_2 w przypadku atomoéow zlokalizowanych na prawym koncu, tj. w okolicy z = L.

Niech program automatycznie (patrz: zadane wartosci promienia R oraz dtugosci L) ustala
parametry pudta symulacyjnego, tak by definiowany nanopret byl swobodny. [16pkt]

2. Korzystajac ze stworzonego programu wygenerowaé szes¢ przykladowych nanopretow
(trzy nanoprety o réwnych srednicach i réznych diugosciach, trzy nanoprety o réwnych
dhugosciach i réznych érednicach). Uzyskane struktury przedstawié¢ za pomoca programu
VMD. Jak liczba atoméw stanowiacych nanopret zalezy od jego promienia R oraz jego
dtugosci L? [4pkt]
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3. Przeprowadzi¢ symulacje rozciagania i zrywania nanopreta wybranego metalu (wylaczajac
Cu). Niech symulowany nanopret posiada dtugosé nie mniejsza anizeli L = 100 A. Promien
nanopreta dobrac tak, by byl on stanowiony przez 2000 — 3000 atoméw. Niech:

e do opisu oddziatywan zostanie uzyty potencjat Suttona-Chena,
e krok czasowy bedzie réwny h = 2 fs,
e symulacja trwa Ngeps = 50000 krokow,

e symulacja przebiega w temperaturze T' = 300 K, przez poczatkowe Ng.qe = 1000
krokéw ma miejsce (co 50 krok) skalowanie predkosci do temperatury, po okresie
rOwnowazenia ma miejsce termostatowanie,

e zerowany bedzie catkowity ped oraz catkowity moment pedu uktadu,
Niech atomy stanowigce konce nanopreta beda w trakcie symulacji poruszane ze stalg

predkoscia v. Wartosé (oraz zwroty) v dobra¢ tak by w trakcie calej symulacji uktad
zostal odksztatcony do € = 0.15 — 0.25. Ponadto zadbaé¢ o to by podczas symulacji:

e obliczone zostaly — usrednione w oparciu o informacje z 2500 krokéw — radialne
funkcje rozktadu g(r),

e Srednie parametry uktadu zapisane zostalty z rozdzielczoscig 50-krokows.
4. Sporzadzi¢ i omoéwié przebiegi Eyor(Nstep); T (Nstep) oraz Epot(Nstep)-
5. Sporzadzi¢ i oméwié przebieg Fyy(e€).

6. Korzystajac z zaleznosci
1 82Etot

Y p—
v Vo 0€?

(1)

e=0
oraz uzyskanego z symulacji przebiegu Fy,(€) wyznaczy¢ modul Younga Yy badanego
nanopreta. Rezultat wyrazi¢ w GPa i poréwnaé¢ z danymi literaturowymi.

7. Sporzadzi¢ i oméwié¢ odpowiadajace réznym etapom procesu rozciagania przebiegi g(r),
spostrzezenia skorelowaé z obserwowanym zachowaniem uktadu (wizualizacja struktury).

8. Przygotowaé sprawozdanie opisujace przeprowadzone w ramach zadan 3-7 badania (styl
publikacji naukowej, maksimum 8 stron, oceniana zaréwno tres¢ jak i forma). [40pkt]



