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Bu ¢aligmada, Lityum mikroklastirlan igin Molekiler Dinamik Simulasyon metodu
kullamlarak 10 °K de atom bagina ortalama potansiyel enerji ( Ey; kcal/mol )
hesaplandi. Lityum atomlan arasindaki etkilesme iki ve Gi¢ cisim etkilesmelerini ihtiva
eden bir potansiyel enerji fonksiyonu ( PEF ) segilerek temsil edildi ve bu potansiyel
enerji fonksiyonu kullamlarak her pargacik fizerine etkiyen toplam kuvvet bilesenleri
hesapland1. Lityum sistemi i¢in hesaplanan zaman adimmm bayiikliga kabaca 10-14 sn
civanndadir. Hesaplanmiz da zaman adum biyiklaging 10-15 sn mertebesinde
kullandik.

Elde ettigimiz sonuglar literatiir ile uyumludur.

Anahtar kelimeler: Lityum Mikroklastirlari, Molekiiler Dinamik Simulasyon Metodu,
Potansiyel Enerji Fonksiyonu
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In this study, the average potential energy per atom for Lithium microclusters at 10
oK temperature has been calculated by using Molecular Dynamics Simulation
technique. The interaction potential was assumed to conmsist of two-body and
three- body interaction terms. The total force components effecting on each atom were
derived from the potential energy function. It was found that the step size of 10-14 sec.
gives converged results. Our results are in good agreement with previously published
results.
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1. GIRiS

Bilimsel olarak uygun karar verme yontemlerinden birisi bilgisayar ile simulasyon
caligmalarinin yapilmasi ve bu simulasyon ¢aligmalaniyla degisik sistemler hakkinda en
iyi kararlanin alinmasidir,

Simulasyon; bir sistemin ya da siirecin bilgisayar yardimiyla modelini kurmak ve
bu modelle hem sistemin davramsim incelemek hem de sistemin degisik sartlar altinda
isleyisini belirlemek amaciyla denemeler yapmaktir ( Shannon,1975 ). Bazi simulasyon
metodlan ele aldig sistemin belirli bir baglangig sartim gozonine alarak, bazilan ise
sistemle ilgili hi¢ bir gergek bilgiyi ele almadan genel istatistiki bilgileri kullanarak
sistemin zaman igindeki davramgim inceler.

1960' tan sonra bilgisayarlanin kullanim alammna girmesiyle, agikca
anlasilamayan, deneysel olarak ortaya konmasi mimkiin olmayan, bir ¢ok teorik
calisma bilgisayar yardimiyla simulasyon teknikleri kullamlarak yapildi. Bilgisayar
simulasyonlan yardimiyla analitik ¢oziimil tam olarak yapilamayan problemlerin sayisal
¢Oziimleri yapilmaktadir. Simulasyon hesaplan kompleks sistemlerin incelenmesine ve
bunlann davranilanmin agiklanmasina izin verir. Simulasyon hesaplan teoriyle deney
arasindaki boglugu doldurabilmelidir. Bir sistemde bazi niceliklerin deneysel olarak
dlgiilmesi gok gii¢c ya da imkansiz olabilir. Béyle durumlarda bilgisayar yardimiyla
yapilan simulasyonlar ile bu tiir niceliklerin hesaplanmas1 miimkiin hale getirilebilir.
Ayrica deney yapilmasi miimkiin olan fakat deneyin sonug agisindan tatmin etmedigi
durumlarda simulasyon teknikleri kullanilir. Teorik fizik alaminda ortaya atilan
varsayimlann gercekle olan tutarliign simulasyon hesaplanyla kolayca ispatlanabilir
( Ozdamar,1988 ).

Bilimsel amagh deney yapma metodu olarak simulasyonun ele alims1 1944
yilina rastlar. Ilk simulasyon ¢ahigmasi Von Neuman ve Slam tarafindan ILDiinya
Savag1 sirasinda yapilmigtr. Bu .galigma parcalanabilen materyalde rastgele uygun
notron sagiimasi ile ilgili olasiik problemlerinin direkt simulasyonunu igerir
( Ozdamar,1988 ).

Farkh biyaikliikteki klastirlar igin; atomlar arast ikili etkilesmeler Lennard-Jones
potansiyeli ve Morse potansiyeli ile temsil edilerek, klastirlann denge durumunu ihtiva
eden hesaplamalar yapilmigtir. Benzer hesaplar, iki ve @i cisim etkilegmelerini ihtiva
eden potansiyel enerji fonksiyonlan kullamlarak da yapilmgtir. 1ki ve Og-cisim
etkilesmelerinden elde edilen sonuclar sadece iki cisim etkilesmelerini kullanarak elde
edilen sonuglara gore deneysel degerlerle daha gok uyum igindedir. Ayrica, ampirik bir



potansiyel enmerji fonksiyonu ( Finms-Sinclair potansiyeli ) kullamilarak klastir
biyaklogonin bir fonksiyonu olarak gegis-metal klastirlannin baglanma enerjisini
hesaplanmigtir. Bu hesaplamada, statik bir limit altinda mikroklastirlann enerjik ve
yapisal parametreleri incelenmis ve simulasyon galigmalan igin potansiyel enerji
fonksiyonunun gegerliligi analiz edilmistir( Halicioglu ve Bauschhicher,1988 ).

Degisik sistemlerin yapisal dzellikleri ve enerjileri son on yil iginde ilging bir
araghrma alam olmustur. ki ve g cisim etkilesmelerini igine alan degisik ampirik
potansiyel enerji fonksiyonlan silisyumun degisik yapilanna uygulanmigtir
( Erkog,1989 ). :

Bu galismadaki amacimuz, ilk defa Dieter W. Heermann tarafindan 1986 yilinda
256 atomdan olusan Argon sistemi igin Lennard-Jones potansiyeli kullanilarak
hazirlanan Molekiller Dinamik Simulasyon programimm, her sisteme uygulanabilecek
sekilde anhyarak, bu program1 N atomdan olugmus ve atomlar aras: etkilesmeler igin
Sakir Erko¢ tarafindan 1989 yilinda ileri siiriilen yan-deneysel, iki ve i¢ cisim
etkilegmelerini ihtiva eden yeni bir potansiyel enerji fonksiyonu kullanarak, Lityum
sistemine adapte etmek ve daha sonraki ¢aligmalanmizda kullanmak amaciyla programi
isletmektir.



2. BILGISAYAR SIMULASYON METODLARI

Bilgisayar simulasyon teknikleriyle bilimin bir gok dalinda aragtirmalar yapilir.
Fiziksel sistemlerin hareketleri bilgisayar simulasyon teknikleriyle incelenerek, sistemin
teorisine uygun sonuglar elde edilmeye galigilir. Bir simulasyon baglangigta fiziksel bir
sistemi gok iyi ifade edebilen bir modele dayanmahdir.

Fizikte; bilgisayar simulasyon teknikleri bir potansiyel enerji fonksiyonuna uygun
olarak, etkilesen atom topluluklanimin 6zelliklerini hesaplamak igin kullamlir.
Atomlarn veya molekiillerin belli bir sayisinin rastgele bir araya gelerek olusturduklar
topluluklara klastir denir. Teorik klastir galigmalan, ab initio (kuantum mekaniksel)
metodu ve ampirik potansiyel enerji fonksiyonlan kullamlarak yapilir. Ampirik
potansiyel enerji fonksiyonu, ¢ekirdek koordinatlanmin fonksiyonu olarak sistemin
taban durum elektronik enerjisinin davramgini belirler. Bu nedenle kuantum fiziginin
temel ilkeleri, potansiyel enerji fonksiyonunun fonksiyonel davramsi igersinde elde
edilir. Uygulamada, potansiyel enerji fonksiyonu tam olarak kuantum mekaniksel
metodlarla tarif edilemedigi igin yan-ampirik veya ampirik modellerden yararlanilir.
Kuantum mekaniksel hesaplar giivenirlik agisindan iyidir, fakat gok zor ve zaman
alicidir. Ampirik potansiyel enerji fonksiyonu kullanarak yapilan hesaplamalar kuantum
mekanikse] hesaplara gére daha az giivenilir, fakat daha kolay ve az zaman gerektirir.

Bir sistemi karakterize eden potansiyel enerji fonksiyonlan yan-deneysel (veya
tamamen deneysel) modeller kullamlarak tiretilirler ve potansiyel parametreleri olarak
adlandinlan sistemden sisteme defisen parametreleri ihtiva ederler. Potansiyel
parametreleri deneysel verilerden veya deneysel verilerin olmayi§st durumunda kuantum
mekaniksel ab-initio hesaplarindan elde edilir.

Sistemin temel fiziksel davranisi potansiyel enerji fonksiyonuna baghdir. Atomik
simulasyon metodlann olarak tammlanan genis Olcekli hesaplamalarla, etkilesen
atomlarin yapisal, enerjik ve dinamik davramglan her adimda veya belli zaman
araliklarinda gdzlenebilir. Atomik simulasyon metodlarimin uygulanmasinda G¢ temel
kural izlenir.

1) Sistem icersindeki atomik etkilesmeleri tamamen tamimlayan bir Potansiyel Enerji
Fonksiyonunun segilmesi,

2) Sistemde Sl¢ilebilen nicelikleri yada 6lgmek istedigimiz nicelikleri hesaplayabilecek
bilgisayar programinin hazirlanip isletilmesi,

3) Bilgisayarda elde edilen sonuglanin deneysel verilerle kargilagtirilarak yonnnlanmasi"“
( Erkog, 1988).



Hizh ve yuksek hafizal bilgisayarlar yardimiyla mikroskobik yap1 hakkinda bilgi
edinmek igin kabaca dort temel Atomik Simulasyon Metodu kullamlir. Bunlar, Statik,
Monte-Carlo, Molekiler-Dinamik ve Orgi Dinamiktir ( Erkog, 1988 ).

Bu metodlann baglica 6zellikleri Sekil 2.1 de gosterilmigtir ( Erkog, 1988 ).

q) [ )
s \
§N
Sabitler: V, N
da
%N

Molekiller-Dinamik:m, ¥ = —V.®

Sabitler: E, V,N

q; h
§N
AT
Monte-Carlo: € kB
Sabitler: T, V, N
ool ]
§N

Lattice-Dinamik:

()
Kuvvet sabitleri: [}Z‘r‘;_r,]o

Sekil 2.1: Atomik Simulasyon Metodlarinin diyagramatik gosterimi ( Erkog, 1988 )..



2,1. Statik Metod

Statik metod d6rt metodun en basitidir. Atomlarin baglangigtaki koordinatlan ve
potansiyel parametreleri veri olarak girilir ve i inci atoma etkiyen kuvvet potansiyel
enerji fonksiyonu yardimiyla

-

E=-V0 1)

1

denkleminden hesaplamr. Daha sonra butiin atomlar, dzerlerine etkiyen net kuvvetin

dofrultusunda yerdefistirirler ve bu yerdegistirmelerin bayiklipa kuvvetin
biyiikligiyle orantihdir. Statik metod, tek bir kararli minumum bulmas: nedeniyle
biitiin termodinamik hesaplamalarda kullanilamaz ( Erkog, 1988 ).

2.2. Monte-Carlo Metodu

Monte-Carlo metodu, atomik sistemlerin kanonik topluluk yaklagimim gézontine
alarak ¢ok sayida ardigik konfigiirasyonun bilyiik bir sayisimn meydana gelmesini
amaglar. Atomlann sabit hacminin ve sayismmn smirlanmast periyodik smir sartlaninin
kullanilmasiyla saflanir. Sabit sicaklifin sinirlanmasi asagidaki metodlar vasitasiyla
gergeklegtirilir.  Kugik rastgele yerdegistirmeler bir atoma uygulamr ve Potansiyel
Enerji Fonksiyonu, bu yerdegistirmenin neden oldufu A® enerji degisimini
hesaplamada kullamlir. Eger A®, negatif ise, bu yerdegistirme yeni bir diizen olarak
kabul edilir. A® pozitif ise, simulasyonda istenen T sicakli1 igin Boltzman garpam

-ADk . T S
(e B} hesaplamr. Bu faktor, topluluk igerisinde yer alan en yiksek enerjili
birkag diizeni istatistikse] olarak segmek amaciyla rastgele bir sayiyla karsilastinhir. Bu
metodun biraz degistirilmesiyle, sabit basing ve sabit sicakliktaki sistemler igin hesaplar
yapilabilir ( Erkog, 1988 ).

2.3. Orgii Dinamik Metodu

Orgi Dinamik Metod, harmonik fonksiyonlara dayanan (fononlar vs) atomik
hareketler igin analitik bir gosterim meydana getirdiginden, diger éig metoddan farklidur.
Bu, Potansiyel Enerji Fonksiyonu ylizeyinde, bazi yan-kararh noktalar etrafindaki
atomlarin digik sicakhikliktaki titresimlerinin sahip oldupu kigik genliklerinin



g6zoniine alinmasiyla gerceklestirilir. Statik metodun kullamlabilirlii, Monte-Carlo.
veya Molektler-Dinamik teknikle karsilastinidifinda oldukga sinirh olmasina ragmen, -
metodun avantaji entropi ve ilgili niceliklerin dogrudan elde edilmesi igin faz uzay:
analitik olarak hesaplanir ( Erkog, 1988 ).

2.4. Molekiiler-Dinamik Metod

Molekiiler dinamik metod, 6zel bir analitik Potansiyel Enerji Fonksiyonuna uygun
olarak etkilesen ve atomlarn hacmini ve sayisim siirlayan periyodik sinir sartlanna
bagh olarak N atomlu bir topluluk i¢in

&’ 1.
3{21'=_Hivi¢ i=123,.,3N Q2)

denklemiyle verilen klasik hareket denklemlerini sayisal olarak hesaplar. Sayisal
algoritmalarin degisimi bu amag igin yeterlidir. Sayisal algoritma yeterli dogrulukta
yapildigr zaman, sistemin toplam enerjisi sabit olacaktir. Béylece molekiler-dinamik
metod, sistem i¢in mikrokanonik topluluk yaklagim olarak alinan atomik diizenlerin bir
zaman serisini meydana getirir. Molekiiller-dinamik teknigin degisimi sabit basing veya
sabit sicakliktaki topluluklara baghdir. Aynca, molekiler dinamik metod denge disi
olaylarin ve kinetik olaylann aragtinlmasinda kullanilabilir ( Erkog, 1988).

2.5. Algoritmalarm Ortak Ozellikleri

Atomik Simulasyon Metodlannin (Orgit Dinamik diginda) iki ortak yam vardir.
Bunlann birincisi, analitik bir Potansiyel Enerji Fonksiyonu' yla bunun hizhi
hesaplanabilen tiirevleri ve ikincisi simulasyonu yapilacak gergek makroskobik sistemi,
kesikli mikroskobik simulasyona baglayan geometrik sartlarin belirlenmesidir. Birinci
kural, matematikten ok fiziksel bir problemdir. Ikinci kural, periyodik simr sartlarinin
kullanimum ve baglh atomlan igine alir. Her iki kural hacmi azaltmayr ve béylece
hesaplama zamammi kisaltmayr amagclar. Pargaciklar arasindaki mesafe biyadogn
zaman, o iki pargacik arasindaki potansiyelin toplam potansiyele katkisi ihmal
edilebilecek kadar kagiiktiir. Sistem gok atomlu bir yapida ise, her atom ile kendisi
disinda bulunan bitin atomlar arasindaki etkilesmeleri hesaplamak yerine potansiyelin



etkin oldugiu bolgeyi tammlar ve dikkate alinan atom ile sadece potansiyelin etkin
oldugu bolge icinde kalan atomliar arasindaki etkilesmeleri hesaplanmiza dahil eder,
bolge diginda kalan atomlarla goz Oniine alman atom arasindaki etkilesmeleri
hesaplamayiz. Boylece bilgisayar zamamndan biyik oranda tasarruf saglarken
hesaplarimizda da 6nemli sayilabilecek bir hata yapmamis oluruz. Her pargacik igin
etkilesme potansiyelinin etkin oldugu bélgeyi r, yangaph bir kiire olarak tammlarsak
her pargacik i¢in r, yancap: aymdir, fakat r, yancaph kareler farkhidir. Cinkii ber
kiirenin merkezinde g6z 6niine alinan ayr: ayn pargaciklar vardir.

Yuzey etkilerini kaldirarak sonsuz veya yan-sonsuz peryodik smur sarth
sistemlerin gahgilmast yapilmigtir. Peryodik smr sartlan, en yakin gOrinth sarty
kullanildifinda daha genel tanttilir. En yakin gorintli sarti, sekil 2.2' deki iki boyutlu
diyagramda gérildiign gibi, r, (cut-off) yangapiyla tammh kiirenin tam olarak merkez
hiicresi igersinde bulunmasim gerektirir.

Hesaplama zamanim azaltmak i¢in yizey ¢ahsmalarindaki diger bir diigiimce
" hareketli " atomlarla etkilesmenin kaynaf1 olarak "sabit " atomlarn kullamimasidir.
Fakat etkilesmelerin etkisinde bulunan sabit atomlarin yerdegistirmelerine izin
verilmez. Bdylece, bunlar simulasyonun kurulacagy algoritmik tarzda bir temel
tammlar. Statik metod i¢in sabit atomlarin kullammi, yeterince hareketli atomlar
kullanilomsg ise tamamen giivenlidir. Ciinkii sabit alt tabakanin tabaninda 6nemli Slgtide
yiizey etkileri ortaya gikar.

Monte-Carlo ve Molekiiler-Dinamik teknik igin, suni bir araylizey harckethi
atomlar ve sabit atomlar arasinda geligir. Fakat suni bir arayiizey serbest bir ylzeyin
gosterecedi etkiden daha zayif bir etki gosterir ( Erkog,1988 ).
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Sekil 2.2 iki boyutlu hesaplama hiicresi ve periyodik simir sartlarinim kullanim
igin goriintd hicreleri



3. MOLEKULER DINAMIK METOD

Molekiiler dinamik metodun baglangi¢ noktasi, fiziksel bir sistemin mikroskobik
yapismin gok iyi bir gekilde tammlanmasidir. Sistem bir kag veya gok pargacikh
olabilir. Sistemin tammlanmasi, Hamiltoniyenle, Lagranciyenle veya Newton hareket
denklemleriyle dogrudan yapilir. Molekiiler dinamik metod, hareketin tim &zelliklerini
kullanarak hesaplama yapar.

Molekiiler dinamik metodla yapilan bir simulasyonda, hareket denklemleri bir
bilgisayar vasitasiyla sayisal olarak ¢6zilir. Bunun igin denklemler, bilgisayarda sayisal
degerlendirmeye uygun semalara donhgtirilar. Genel olarak, diferansiyel operatorlere
sahip stirekli degiskenlere dayanan bir tammlamadan, sonlu fark operatorleri ve kesikli
degigkenlere sahip bir tammmlamaya gegilmesinden dolayr karmagik bir hata meydana
gelecektir. Meydana gelen hatanin biyiikligi segilen yaklagima baghdir.

Sistem, #¢ kartezyen koordinat dogrultusunda periyodik smmr sartlarmn
uygulanmas ile suni olarak sonsuz yapilir. Bu, "en yakin goriintii sart1” ile elde edilir.
j pargacif tarafindan i pargacif Gizerine etkiyen kuvveti degerlendirirken Sekil 3.1 de
gorildiga gibi i ye en yakin j nin goriintiisi dikkate alimr.

/N
.

Sekil 3.1: Periyodik Sinir Sartlan igin en yakin goriintii modeli.



Bu agapidaki donogamler ile elde edilir:

L :
) ise L « 5;—L

L .
qj(—z- ise L; < L;+L

3.1. Bir Simulasyonun Planlanmas:

Molekiller sistemin gergek bilgisayar simulasyonu g kisima ayrilabilir:

(i) Baglangic: hazirlama

(ii) Dengeyi kurma

(iii) Sonug

Bir simulasyonun ilk kism: baglangig sartlanmin belirlenmesinden olugur. Bunun
icin algoritmaya bagh olarak farkh ayarlar yapilmahdir. Bir algoritma, birisi sifir aminda
ve digeri 6nceki zaman adiminda olan iki koordinat takimina ihtiyag duyar. Algoritmay:
baglatmak igin daima konumlara ve hizlara ihtiyag duyulur. Genellikle atomlann
konumlan bir koordinat sisteminde belirtilir ve baglangi¢ hizlan Maxwell-Boltzman hiz
dagilimindan uygun bir sicakhik degeri igin bulunur. Atomlann daha sonraki konum ve
hizlani hareket denklemleri yardimiyla bulunur. Baglangic sartlarmin kesin olarak
belirlenmesi 6nemli degildir. Ciinkd, simulasyon basladiktan sonra atomlar baslangig
durumlarinda bulunmazlar.

fkinci olarak, sistemin segilen baglangic durumu biytk ihtimalle denge durumuna
karsihk gelmez. Sistemi dengeye getirmek icin denge kurucu bir faza ihtiyag duyulur.
Bu fazda enerji istenilen degere ulagincaya kadar artinlabilir veya azaltilabilir.
Enerjinin degeri, kinetik enerjinin altina veya Gstine sicramast ile arttnlir veya
azaltilir. Sistem, belirli bir zaman adm igin hareket denklemlerinin ¢6zilmesiyle
dengeye dogru gevser. Eger sistem, kinetik ve potansiyel enerjilerin ortalama
degerlerine ulagmig ise denge kurulur,

flk iki adimda ortaya ¢ikan problemler hemen tamimlanabilir. fik problem sistemin
zaman gevsemesi hakkindadir. Temel zaman adim h, simulasyonun gergek zamanms
belirler. Eger 6z gevgeme zamani uzun ise sistemin dengeye ulagmasi igin birgok adim
gereklidir. Bazx sistemler igin zaman adimimin sayis: bilgisayarlanm mevcut iz icin
baydk bir engel olabilir. Bununla beraber, degigkenlerin uygun bir skalalandirma
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islemiyle giiglogi agmak bazi durumlarda mumkan olur. Sonug olarak gevseme zaman,
sistemin yan-kararh durumda tutulma ihtimaliyetine dayamr. Uzun siren yan-kararh
durumlar kinetik veya potansiyel enerjide uygun bir kayma gostermeyebilir.

Ikinci problem g6zoniine alman sistemin faz uzaymn kiigiik bir béliminde
kurulmug olmasidir. Bu problem, farkl baslangig sartlan ve farkhi uzunluklar ile galigan
simulasyonlarda ele alinabilir.

Niceliklerin gergek hesabi simulasyonun tglinci kisminda yapihr. Son kisimla,
ilgili biitin nicelikler, faz uzayindaki sistem y6riingesi boyunca hesaplanmistir.

3.2 Konum ve Hizlarin Tayini

Molekiiler dinamik metodda sistemin hareketi en genel gekilde

d‘;(z’ ) = K(u(0),0) G2.1)

denklemi ile ifade edilir.

Burada, u bilinmeyen bir degisken (hiz, ag1 veya konum gibi), K ise u ve t ye bagh
bilinen bir operatordir. t degiskeni genellikle zamani ifade eder ve u(t) de rastgele say1
degiskenidir.

(3.2.1) denklemi dort farkh gekilde ele alinabilir,

1.) K, tahmini elemanlar bulundurmaz ve baglangig sartlan kesin olarak bilinir,

2.) K, tahmini elemanlar bulundurmaz fakat baglangg sartlan rastgele degerlerdir,
3.) K, rastgele kuvvet fonksiyonlar: ihtiva eder,

4.) K, rastgele katsayilar ihtiva eder.

1 ve 2 durumunda (3.2.1) denkleminin goziilmesi bir integrasyona indirgenir.
3. durumdaki problemler igin 6zel 6n tedbirler alnarak ¢6zimin 6zellikleri istatistiksel
argiimentler iginde gelistirilecektir

Tek atomlu sistemlerde atomik etkilesmeler, atomlann yénelimlerinden
bagimsizdirlar. Genel olarak, i ve j pargaciklan arasindaki uzaklik rjj ve i inci

pargacifin gizgisel momentumunu P; olmak tizere N parcaciktan olugmus bir sistemin
Hamiltoniyeni

_1L 52— 2 3.2.2
H—2lmi+i<ju(rij) (3.2.2)



11

ile tammlamr. Burada, Denk (3.2.2) nin sa tarafindaki ikinci terim

U= i%ju(rij) (32.3)

sistemin ig enerjisini yani potansiyel enerjisini gosterir ( Jellinek, Beck ve Berry, 1986).

Molekiler dinamik metoda sayisal agisindan bakildifinda bir " baslangig deger
problemi " oldugu gorilir. Algoritmalarn bir ¢ogu fiziksel problemlerin sartlan
icerisinde tam olarak uygulanamayan bu problem igin geligtirilir. Bu sebepten dolays,
Denk. (3.2.1) in saj tarafinin degerlendirilmesi degisik gekilde yapilir. Ozellikle, Denk.
(3.2.1) den (3.2.2) Hamiltoniyen denkleminin tiretildigini kabul ederek, hareket
denklemlerini

dfi -
AP, -
7o %F(rij) (3.2.4b)
seklinde yazabiliriz ( Andersen, 1980).

Bir bilgisayarla harcket denklemlerini ¢6zmek i¢in mimkin olan en yiksek
dereceli diferansiyel denklemlerden sonlu fark gemalan kurulur. Fark denklemlerinden
yararlanarak, konum ve hizlann bulunmasi igin yeni denklemler tiretilir. Bu
algoritmalar adim adim ilerleyerek kurulur. Hiz ve konumlar igin her bir adimdaki
uygulamada, ikinci adimdaki t, zamam birinci adimdaki t; zamamndan bayik segilir.
Béylece integrasyon zaman dogrultusunda ilerlemis olur.

Kesikli halde bulunan diferansiyel denklem bir taylor agilimindan tiiretilir. Bu
dogtnce, diferansiyel operatorin kesikli durumuna dayanan algoritmaya temel
olugturur. u bir defisken olmak tzere, Taylor agihim

n-1

h h2 ' h n—1
u(t+h)=u(t)+1—!f(u)+2—!f(u).+~--+(n_1)!f W) (25

seklinde tammlanir, Denk. (3.2.5) i en genel halde
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n—1ti .
u(t+h) = u(t) + Zil%u’(t)+Rn (3.2.6)

yazabiliriz. Burada, h zaman adim1 ve Ry, ise sirekli durumdaki denklemi kesikli hale
getirdigimiz zaman ortaya ¢ikan hatay: temsil eder. Kullamlan algoritmaya ve segilen

zaman adiminin bityiikliigiine gore bu hata minumum yapilabilir ( Toxvaerd, 1982). n=2
olmak dizere

u(t+h)y=u(t)+ h%—lil- +R; (3.2.7)
ifadesi bulunur.
Eger R;=0(h2) olarak tammlanirsa,
du 2
ut+h)=u(t)+ h-at-+ O(h?) (3.2.8)

esitligi bulunur. Buradan,

du [|ut+h)-u®)| 1
d—‘t’=[ - ]+Eo(h2) (329)

elde edilir. (3.2.9) denklemini ileriye dogru fark (3.2.10a) ve geriye dogru fark (3.2.10b)
denklemleri olmak tizere iki sekilde

d‘;?) - [u(t + h})l - u(t)] + O(h) (3.2.10a)

) [uc)- ut= B, om (3.2.10b)

yazabiliriz. fleriye dogru fark denklemi (3.2.10a) ve (3.2.1) denklemi kullamlarak, t
baglangig zamaninda u(t) baslangic degeri hesaplanir. '
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n = 3 durumunda ise, Denk. (3.2.6) y1 kullanarak iki adim metodu gozonunde
bulundurulur.

u(t+h)= u(t)+ ru "(t)+— @(t)+R; (3.2.11)

 Burada, R3=O(h3) dir. (3.2.11) denklemi (3.2.10a) ve (3.2.10b) denklemlerine
benzer sekilde

du(t) b d? u(t)

ut+h)=ut)+h it Ty e +R; (3.2.12a)
T p du® h? d%u(t) R
ut—h)=u(t)- dt TS 3 (3.2.12b)

yazabiliriz. Burada, R3#R3" ve (3.2.12b) denklemi (3.2.12a) denkleminden gikartilirsa

u(t+h) = u@t~ )+ 2h AL+ Ry~ R 6213)
elde edilir. Burada (3.2.13) denklemini
du(t) |u(t+h)—u(t-h
lclli) - )2h SLUINGE (32.14)

seklinde yazabiliriz. Eger, Denk. (3.2.12a) ve Denk (3.2.12b) toplanirsa

d?u(®) _ [ut+h) - 2u(®) + ut - )
dt? h®

+0(h?) (3.2.15)

elde edilir.

Klasik mekanikte Hamiltoniyen, gesitli formlarda hareket denklemlerini verir.
Secime bagl olarak denklem ¢6zamil igin algoritma belli 6zelliklere sahip olur. Surekli
ve kesikli hareket denklemleri matematiksel olarak egdegerse de sayisal olarak egdeger
degildir. Burada
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d2
P — ZF,(ru) / m (3.2.16)

formundaki Newton denklemi kullanilabilir.

Analitik olarak ikinci dereceden diferansiyel denklemlere sahip sistemin ¢6zimd,
ilk dnce hizlan ve sonra konumlan verecek sekilde sifirdan t anina kadar iki kere
integral alinarak elde edilir. Baglangig konumlan potansiyel enerjinin toplam enerjiye
katkisim1 ve hizlar da kinetik enerjiye olan katkiyi belirler. Baglangi¢ sartlannin
belirtilmesiyle sistem faz uzayindaki sabit enerji yolu boyunca hareket eder
(Nose,1984).

Diferansiyel denklemlerin sayisal olarak ¢oziilmesinde (3.2.16) denkleminin sol
tarafindaki ikinci dereceden diferansiyel operatdr igin (3.2.15) kesiklilik islemi
kullanilir.

d27; [fit+h) - 27 (t) + Fi(t— D)
dt2 h?

_kQ@®
=—= (3.2.17)

Bu deklem, t zamaminda i inci pargacik @izerine etkiyen kuvvet ile, bu pargacigin t-
h, t ve t+h zamanlanindaki konumlanm ihtiva eder. Buradan, t+h amindaki i inci
pargacifin konumu

E ()h?
(B =200 - Tyt~ )+ DO 6219
olarak elde edilir ( Verlet,1967 ).
ty=nh
1it=Ti(tn)
Fit=Fj(tp)

ifadelerini tammlayarak (3.2.18) denklemi daha algoritmik bir formda

F'n?
m

=2 -~ — (3.2.19)
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seklinde yazilabilir.

7 ve ] baslangic konumlan verilirse, daha sonraki zaman adimlanindaki batan
konumlar (3.2.19) denklemiyle belirlenebilir. Yani, n+1 zamanindaki pargaciklann
konumu, daha 6nceki konumlardan tiiretilebilir.

Denk. (3.2.19) dan yalniz pargaciklann konumlan elde edilir. Kinetik enerjinin

hesaplanmas: igin hizlann bilinmesi gerekir. Denk. (3.2.14) @ yukanda belirtilen
tamimlarla kullanarak hizlann hesab: igin

W= -1"1/2h (3.2.20)

ifadesi elde edilir ( Beeman,1976).

Denk. (3.2.20) den n inci adimdaki hiz degeri, (n+1) inci ve (n-1) inci adimdaki
konum koordinatlan vasitasiyla hesaplanabilir. Bdylece kinetik enerji hesaplama iglemi
potansiyel enerji isleminden sonraki bir adimda yapilir.

Baslangi konumlanyla birlikte (3.2.19) ve (3.2.20) denklemlerinden olusan
algoritma " Verlet Algoritmas: " olarak adlandinlir( Heerman,1986 ).

Algoritma 1. Molekiiler Dinamik

1) 'f? ve Til konumlarim tanimla

2) n. zaman adiminda kuvvetleri hesapla: 7

3) Denk. (3.2.19) daki gibi n+1 inci adimda konumlan hesapla: 77!
4) Denk. (3.2.20) daki gibi n inci adimda hizlan hesapla: V'

Yukandaki Algoritmamin bir avantaji zamanla tersinir olma 6zelligine sahip
olmasidir. Zaman igersinde sistemi tersine ¢aligtirirsak ayn1 denklemleri elde ederiz.
Temel olarak bu digince dogrudur. Sonlu kesinlige sahip matematik iglemlerin
kagimlmaz yuvarlatma hatasindan dolay: ySringeler orjinal yollanndan aynhr. Aynca,
yoriinge sonlu adim bayiiklii nedeniyle gergek degerinden aynlir.

Verlet algoritmas: baglangic degerlerini kendi kendine segen bir metod degildir.
Her atomun hem t, amindaki hem de t; amndaki koordinatlannin verilmig olmasi
gerekir. Baslangig sartlan olarak pargaciklarin konumlan ve hizlan verilirse t; anmdakl

i inci parcacifin konumu
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od
-

i

H=10+hw+ >m

seklinde ifade edilebilir.

Verlet Algoritmas: sayisal olarak daha kararli bir metod verecek bigimde yeniden
diizenlenebilir. Bunun igin

(32.21)

=@ -"/h (3222)

tanimlamir. Buna gore,

=714 hg™! (3223)
#=2""+h I:n (3.2.24)

denklemleri matematiksel olarak (3.2.19) denklemine egdegerdir ve "sadelegmis

denklem" olarak adlandinhr. Daha ileri bir diizenleme Verlet algoritmasinm "hiz
ifadesi” ni verir. Bu ifadeye gore;

Algoritma 2. Molekiiler Dinamik hiz ifadesi

1) fil baslangi¢ konumlan tanimlanir,
2) V! baglangig hizlar1 tammlanr,

2:n
3)f“+‘—f“+hv“+h F;

yardimiyla n+1 inci adimda konumlar hesaplamr,

h +1
4) v -'n+1 =9+ Ei—n-l—‘) yardimiyla n+1 inci adimda hizlar hesaplanir.

Yukandaki algoritma birgok orjinal yonteme gore avantajhidir. Cunkd, ayni zaman
adiminda konumlarn ve hizlann degerleri hesaplanabilir. Ikinci olarak, sayisal
kararlihif arttirir ve bu da galigma siresinin kisaltiimasi igin 6nemlidir.

Hareket denklemlerinin sayisal ¢6zimi igin tiiretilen algoritmalarda, boyutsuz bir
nicelik olan h temel zaman adimmin segimi Snemlidir. h in segimi hesaplanan
yorimgenin dogrulupunu belirler. Bu nedenle, h istatistiksel hatadan bagka hesaplanan
6zelliklerin dogruluklanna da etki eder. Fakat h 1n segimi simulasyon zamam dikkate
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alindiginda onemli olur. Bir ¢ok problemde bu, olduk¢a uzun bir simulasyon zamam
i¢in istenilen degerdedir. Molekuler dinamik adimlannin sayisiyla ilgili olarak, h faz
uzaymin nasil Orneklendigini belirler. Dogal olarak h degerinin, buyik pargalan
orneklemeyi miimkiin kilacak kadar bityik segilmesi istenir. Béylece, h zaman skalasim
belirler ve zaman skalasi sistemde meydana gelen degisikliklere gére g6zdniinde
bulundurulur. Baz sistemler bir kag farkli skalaya sahiptir.

Verlet Algoritmasindaki dengeleme fazimn olugmasi hizlarm "ad hoc
skalalandirma" s1 ile saglamir. BSyle bir skalalandirma bityilk hiz degisimlerini tanimlar.
Baglangigtaki konumlann ve hizlanin tamimilanmas: sonucu sistem, istenilen ortalama
sicakhik degerine geldiginde dengelenmis olur. Dengeleme islemi, molekiler dinamik
adimlann belli bir sayis1 igin hareket denklemlerinin integralini alarak galigir. Daha
sonra integrasyon iglemi durdurulur ve enerji, hizlann yeniden bir " ad hoc
skalalandirilma " siyla ¢ikanhir veye toplanir. Integrasyon iglemi, hizlarin tamamim

/2
| T'N=D

B= 165D (3.2.25)

ifadesiyle skalalandirarak yapilir( Heerman,1986). Hizlarin skalalandiriimasi, istenilen
enerji veya egdeger ortalama sicakhk kazamlincaya kadar tekrar edilir.

Molekiiler dinamik simulasyon boyunca enerjiyle birlikte lineer ve agisal
momentum korunumludur. Korunumun saglanmasinda segilen yollardan birisi de
sistemin suni olarak zorlanmasidir. Bu bir korunum sartidir. Hareketin belirlenmesinde
kuvvetler yerine potansiyeller kullamlir. Eger algoritma 6zel bir formda kurulursa bu
yaklasimda enerji ile birlikte lineer ve agisal momentum sabit kalir.

Kinetik enerji Ex ve potansiyel enerji U yaliilmg bir sistem i¢in korunumlu
olmayan niceliklerdir (Alder ve Wainwnght,1959). n. adimda sistemin toplam kinetik
enerjisi

By = ;%mi Wi (3.2.26)

ifadesinden hesaplanilir. Pargaciklann ortalama hizlan

1/2
v=1.1 211%[-) (3.227)

veya birimsiz olarak
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veya birimsiz olarak

T* 172
v=11 74-) . (3.2.28)

bagintilan kullanilarak bulunur ( Heerman,1986). Denk. (3.2.2) Hamiltoniyen
denklemini @i¢ boyutta tekrar yazarsak

11
H= 5:?’;3(1)’2‘ +P2+ pﬁ) + i2<J:U(1-3-) (3.2.29)

elde edilir. Denk. (3.2.29) daki her kareli terim (1/2)kT gibi bir degere egittir. Buradan
da, kinetik enerji igin

Ek=%NkBT (3.2.30)

ifadesi elde edilir. Sistemin sicaklifi (3.2.30) denklemi yardimiyla

T=

W

Ex
Nkq (3.2.31)

olarak bulunur.

3.3. Potansiyel Enerji Fonksiyonu ve Kuvvetlerin Tiiretilmesi

Bir sistem uzerine etki eden dig kuvvetler yoksa; N atomdan olugmus sistemin
toplam etkilesme enerjisi bir gok cisim agilimi olarak ifade edilebilir ( Erkog,1989 ).

D=+ Py+------ +®Py (33.1)

Burada, ®, ,0; ve @y swasiyla toplam iki-cisim, iig-cisim ve N-cisim

etkilesmelerini ifade ederler. Sistemdeki atomlann konumlanna bagh olarak bu gok
cisim agilimlan
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O, = %Ui,(rij) (3.3.2)
D= (Z(k qu(r:j:rik ka) (3.3.3)

seklinde tammlanabilir (Erkog, 1992). N=3 ise bu ifadelerin agik gekilleri

3
D, = %Uij(rij) = Upa(ri2) + Uns(r13) + Uns(rzs) (3.34)
D, = (‘?k“,ijk(fij:riksr i) = Wi23(r12,113,123) (3.3.5)
olur.

Burada, Uy, Wy sirastyla iki cisim ve d¢ cisim etkilesmelerini belirleyen
potansiyel enerji fonksiyonlanidir. Buna gbre, i ve j atomlan arasindaki etkilesme
potansiyel ifadesi

Ulrij)= Ujj

) 4{ J (3.3.6)

seklindedir (Erkog, 1989). Denk.(3.3.6) nin say tarafindaki ilk terim potansiyel enerji
fonksiyonunun itici kismim, ikinci terimde gekici kismi belirtir. 1, 1 ve j atomlan
arasindaki uzakh1 ve r, ise molekilin 0 9K deki denge uzakhfidir. A, a ve n
potansiyel paremetreleri olup asagidaki degerlere sahiptir (Erkog, 1989).

A=-4gg (3.3.7a)
a=In2 (3.3.7b)

n= Vé%—za ‘ (3.3.7¢)
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Denk.(3.3.7c) de k, denge kuvvet sabiti, r,, denge bag uzaklipy, €,, ise molekaltn
baglanma enerjisidir.

Ug cisim etkilesmeleri iki-cisim etkilegmeleri vasitastyla ifade edilirler. Buna gore,
gl etkilesme fonksiyonu

Wijk=Uj; ik Uikfikj+Ujkfiki (3.3.8)
ile ifade edilir (Erkog,1989).
fijk= ¢~ (rletrh)/eb (3.3.9a)
fiyg =& 3/ (3.3.9b)
iy = e i/ (3.3.9¢)

Gaussian garpanlardir (Erkog, 1989).

N atomdan olugmus sistemin toplam etkilesme enerjisi (3.3.1) denkleminde ifade
edildigi gibi ikili, gl ve nihayet N' li etkilegmelerin toplami olarak ifade edilir. Su anda
en ¢ok ¢ cisim arasindaki etkilesmeyi karekterize eden potansiyel enerji fonksiyonlan
mevcut oldugu igin goklu etkilesmeleri dikkate almiyoruz, goklu etkilesmelerden toplam

potansiyele gelen katkilan B,, B3 katsayilan ile telafi etmeye galisiyoruz. Béylece
sistemin toplam potansiyelini

®=B,d;+ B;®; (3.3.10)

seklinde ifade edebiliriz.
Ug pargaciktan olugan bir sistemde ikili etkilesmelerden ileri gelen potansiyel enerji
ve kuvvet ifadelerini yazarsak,

3
®,=B; 1% Uii(ry)

= Bz[Ulz(rlz) + Ula(fls) + Uzs(fzz)] (3.3.11)

elde edilir.
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Burada, i=1, j=2, k=3 olmak {zere, Uij(rij), i ve j inci parcaciklar arasmndaki iki
cisim etkilesme potansiyel enerji fonksiyonu, U (r;;), i ve k inci pargaciklar arasmdaki
iki cisim etkilesme potansiyel enerji fonksiyonu, U(ry), j ve k inci parcaciklar
arasindaki iki cisim etkilesme potansiyel enerji fonksiyonu gésterirler. Bu ifadeleri
birimsiz olarak

-] ) ]

seklinde yazabiliriz. Benzer sekilde,

Al T eom
U= (m) ‘E) Km) oA ] } (33.12¢)

seklinde yazilir.
i inci pargaciBa x yoninde etki eden iki cisim kuvvet ifadesini (Fjy), ile gosterirsek

o
(Fody =~ F

5 Ul] (rl]) 5 Ulk (rlk) a Ujk (rlk)
- > x (33.13a)

olur. Buna benzer olarak y ve z yonindeki kuvvet bilesenleri
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o it T T . .
(Fiy)2 = —Bz[ I;J)gr ) + aUa"‘;ir"‘) + 5U01,k§ir’k)} (3.3.13b)

(k) - _BZ[O” Us(r3) L OUalm) 9 Ujk(fjk)} 53139

oz oz Oz

tanimlanir.
Denk.(3.3.11) in saf tarafindaki ilk terimi, Denk.(3.3.6) dan yararlanarak
bulabiliriz. Buna gére, Denk.(3.3.6)' y1 daha agik bir ifadeyle

e (Tiy2
22 (%)

o (B
Uj=A [(fo)2n @) e —(to)" () e a(’o)z:l (3.3.14)

yazabiliriz. Denk. (3.3.14) deki rij-n ve I‘ij'zn ifadelerini (x, y, z) degiskenlerine bagh
olarak

12
I =[(Xi %)+ @i -y + (& —Zj)z] (3.3.15)

= {[(Xi -X)?+ i -y’ + (@ - zj)z]“z}’z"

=[x+ @i- )P @ -z (33.16)

ifade edebiliriz. Buna benzer olarak

gy = {[(xi ~X)?+ @i~y + (i - ZJ')Z]VZ }'"
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n/2

=[(x1 - xj)2 + (Y; - yj)2 +(z- zj)ZI (33.17)

yazilabilir. Denk. (3.3.14) iki cisim potansiyel enerji fonksiyonunu (x,y,z) degiskenlerine
bagh olarak

n

= A (1) + i) + (a2 ]
xe:fé_*[(xi~x,.)2+(yi-y,.)2+(zi_z,.)2]

n/2

—ra{(xi ~xf +(si-v) +(a- zj)z]

xed ("i"‘i)z*(yi-h')2+(1i-2j)2]} (3.3.18)

ifade edebiliriz. Buna gore, Denk.(3.3.18) den yararlanarak Denk(3.3.13a) daki her terimi
bulabiliriz:

a U .. n+2 n -
;(r,]) --2 (Xi-Xi{‘(zg) *“(19) )
Xj Io rl] r ij
n
T 1
‘{(&) eﬂ(;%]z—jz‘:‘ (3.3.192)
Tjj |

AUj (I'ij) 2A ¢ [{ro)'”z Za(r O)“ -
5y, =— r% \yi"Yj r_q + r—u e_a(ro
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’{(:3) <l ] (3.3.19b)
s R LEREH
[ee4-4

- ak
Denk.(3.3.19a), (3.3.19b) ve (3.3.19¢) y1 j inci pargacifia gbre yazars;

o Uij(rij) 2A ( { ¥ :'E _q{
V74 X;j = 2 \ I‘,_,

: (3.3.20a)
{3
i

( ) 2 A \ o n+2 ro)ﬂ}
Ui (r; e n(_) N ZQ(":' .
{(m) -{ )2 } (3.3.20b)

Tj;

n+2 0 5j
o U;J (rq) 2A (zl _ ZJ{T(E') + ':jg) :|e_({1’0]2
9% 1 fi !
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){(g) *’Uz } (3.3.20¢)

elde edilir. Her pargacik dizerine etki eden kuvvet ifadelerini C;, C,, ve C; sabitlerine
gore ifade edelim. Burada, C;, C,, ve C; sabitlerinin degerleri, i=1, j=2, k=3 olmak
lzere

i n+2
_{4 T To| o _1
Cl—L rij) +2(1(ru):| [(ru) e_a(ro)z Z:I (3.3.21a)
| f{22) el te) el (o) ol -4 a3

i n+2 n g n g
Co=|n 12| +2o 2% e“’(’r% =0 e*’(%]z-l (33.21c)
3 N " " 2

seklinde yazabiliriz.
Buna gére, i inci pargacik lizerine X, y ve z y6nlerinde etkiyen kuvvet bilesenlerini

(Fix)2 = %%‘-Bz[(x, - Xj) Ci+ (Xi - Xk) Cz] (3.3.22a)
( Bz[ C1+(Y yk)Czl (3.3.22b)
(Fa), =%Bz[(zi“zj)cl+(zi‘zk)cz]’ (3:3.220)

j inci parcacik izerine X, y ve z yonlerinde etkiyen kuvvet bilegenleri
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(ij)2 = Zr% Bz[—(xi —-X j) Ci+ (x i xk) C3] (3.3.23a)
(ij)2 = %?'BZ["(Yi -y j) Ci+ (y i~ yk) 03] (3.3.23b)
(sz)z = 12 B2 [—(Zx ZJ Ci+ (ZJ )C3] (3.3.23¢)

ve k mnc1 pargacik Gizerine x, y ve z yonlerinde etkiyen kuvvet bilesenleri

(Fkx) Bz[— X;— xk) Cy— (xJ xk) C3] (3.3.24a)
(Fky)z = ‘%Bz[-(y ~y,)Co- (y yk)C:;] (3.3.24b)
(sz) Bz[—(Z, Zk) G- ZJ Zy C3] (3.3.24¢)

dir.
Ug cisim etkilesme kuvveti, iki cisim etkileyme kuvvetine benzer gekilde tig cisim

etkilesme potansiyel enerji fonksiyonundan elde edilir. Buna gére, i inci pargacik
iizerine x y6ninde etkiyen kuvvet bilesenleri (F;,)s, (Fip)s, ve (Fip)z

OW;
(Fody=——5 " W"‘

0”U, I fijk o”Uk 5fllq
{5&1 fl]k Ulj 0"1 . f;lg Ulk ax
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0”U!k o‘f,u]

+x ik (3.3.25a)

ifadesinden elde edilir. Buna benzer olarak (Fyy)3, ve (Fip); kuvveteri
Wi
(By), =50 (3.3.25b)

(F), = "Tz:— (3.3.25¢)

seklinde yazabiliriz.
Denk.(3.3.23a,b,c) denklemlerine benzer sekilde j inci parcacifa etkiyen kuvvet
bilesenleri (Fjy)3, (Fiy)s, ve (Fjz)3 ve k inci pargacifa etkiyen kuvvet bilesenleri (Fy,);,

(Fiy)3, ve (Fiz)3 bulunabilir.
Buna gore, i inci par¢acifa etkiyen kuvvet bilesenleri Denk.(3.3.9a,b,c),
Denk.(3.3.12a,b,c) ve Denk.(3.3.21a,b,c) yi kullanarak x, y ve z yonlerinde

(Fy), = v 133{(xi-x,-)cl e+ (3% = %) U i+ (% — ) €2 g
Hx—x) Ukfig+ (- x) + (- x| Uk ) @3260)
(Fiy)s—%&{( —y) i+ (3, 7 U i+ (3 - ¥ Co i
{3~ Uictag+ (v -9+ 0i- )| Uik} 3200

(Fiz)3 = 2? —5 B3 {(Zl Zj) Cifi+ (zi- Zk)U:J fijx + (zi-z) Cafiy
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+(Zi - Zj) U;k fikj + [(Z1 - Zj) + (Zl - Zk)] U}k fjki} , (3.3.26¢)

j inci pargacifa etkiyen kuvvet bilesenleri Denk.(3.3.7a,b,c), Denk.(3.3.10a,b,c) ve
Denk.(3.3.19a,b,c) yi kullanarak x, y ve z yonlerinde

(F5), = %33 {(xi— x) g+ (g 3 Ui e+ [ (o= ) + (= e Uik ]
+(x;~ %) Ca £ + (%=~ %) Ui £ (33.27a)

() =228, 9) e )t 9 -]
¥~ ¥ C3 f,-m+(yj—yi)U}kf,~m} (3.3.27b)
(sz)3 = %Bs {(Zj - 2) Cifie + (25— 2 Uj e+ [(Zj -y)+(2- 2 Ui fikj]

+(Zj -71)Cs fjki + (Zj -z) U;k fjki} (3.3.27¢)

ve k inci pargacifa etkiyen kuvvet bilesenleri Denk.(3.3.9a,b,c), Denk.(3.3.12a,b,c) ve
Denk.(3.3.21a,b,c) yi kullanarak x, y ve z y6nlerinde

(Fkx)3 = %B;;v {[(Xk —Xj) + (Xk - Xj)] U;;' fijk + (xk - x,) C; fikj + (Xk - Xj) U;k fikj

+(xk - Xj) Cs fj]d + (xk - x,) U;k fjkj} (3.3.28a)
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(F kY)3 2? B3 {[(yk - yl) ] ij fuk + (Yk y,) Ca fﬂg + (Yk )U ik fllg
+(yk - Yj) C; fjkj + (Yk - yi) U;k fjki} (3.3.28b)
(sz)3 = %BZ% {[(Zk - Z;) + (Zk - Zj)] U{i fijk + (Zk - Z,) Cofygt+ (Zk - Zj) U;k fikj

Hzi~ 2))Cs g + (2~ z) Ul fjki} (3:3.28¢)
dir.
Bdylece, i inci pargacik dzerine etkiyen toplam kuvvet bilesenleri iki cisim ve g
cisim etkilesmelerinden meydana gelen kuvvet bilesenlerinin toplamidir. Eger, x
yoniindeki toplam kuvveti (Fy, )y ile gosterirsek

(FidT = Fiz + (Fids (3.3.29)

olur.
(3.3.29) denklemi, (3.3.22a) denklemi ve (3.3.26a) denkleminden yararlanarak

(Fidy = { [ - %)) Cr+ (- xk)Cz]+B3[(xl xJ)Cl fijk
Hx; — %) Ui Fie+ (%~ %) C fig +(Xi - Xj) Ui fiy

+[(xi‘xj)+(xi—xk)]U}k f jki]} (3.3.30)

seklinde yazilabilir. Benzer gekilde i inci pargacifa etkiyen diger kuvvet bilegenleri ve
) k pargaciklara etkiyen kuvvet bilesenleri yazlabilir. (3.3.30) denklemini, N
pargaciktan olugmusg bir sistem i¢in genellestirirsek;
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(Fody=B, % _a"’_U,J(_r,Jl +B3 % _5Wijk(r‘j’rik’rjk)

3331
i 9 i Ix; 33D

seklinde yazabiliriz.

Yukanda ifade ettifimiz potansiyel ve kuvvet ifadeleri bu goériniimleri ile bir
bilgisayar simulasyonu i¢in uygun degildir. Potansiyel ve kuvvet ifadelerindeki butin
nicelikler skalalandinlmig bir formda ifade edilmelidir Bu anlamda konum

koordinatlan r;j= rij/ ro scklinde ve Molekiler Dinamik zaman adim da

At= [mr.z)/ 2A]1/2 seklinde ifade edilir. Burada ry, i ve j atomlan arasindaki uzaklik, r,,,
ayn: atomlann denge uzaklifi, m; sistemimiz aym cins atomlardan olugsmus ise herhangi
bir atomun kiitlesi, sistem farkli atomlardan olugmus ise sistemin indirgenmis kiitlesi
olmahidir. Sadece lityum atomlarindan olugmug bir sistem gdzonine alirsak; ry( Li-Li )
=2.6729 0A, A=4,16 eV, m=6939 au. =1.152x10-2%kg degerlerini kullanarak
molekiiler zaman adim bityiikligind At=2.4865x10-14 sn olarak buluruz.

Molekiler Dinamik zaman adimimn =10-14 sn olmasi; géz6niine aldifimz
sistemdeki bitiin pargaciklarin davramiglanim, yani pargaciklarin konumunu, hizim,
enerjisini ve momentumunu 10-14 sn lik araliklarla takip edilebiliyor olmas1 demektir

2

= d“r
( Woodcock,1970). F = ma—t-z— seklinde siirekli formdaki bir denklemi kesikli hale

getirerek gozebilmenin esasi, segilen zaman adimlanmin 1014 sn veya daha kiigik
secilmesinden ileri gelmektedir. Hesaplar yapilirken niimerik kararlilifn saglamak
bakimindan 10-14 sn yerine 1015 snveya 1016 sn lik zaman adimlan segilir.
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4. SONUCLAR

Yiksck Lisans galigmas: olarak yaptigimiz bu galismadaki amacimz; daha sonraki
¢aligmalanmiz igin Molekiler Dinamik simulasyon metodu hakkinda bilgi edinmek ve
iki cisim etkilesmelerini karekterize eden bir potansiyel enerji fonksiyonu
( Lennard- Jones Potansiyelini ) kullamilarak 256 atomdan olugmus argon sistemi igin
hazirlanmis olan bilgisayar programim iki ve ii¢ cisim etkilesmelerini ihtiva eden bir
potansiyel enerji fonksiyonu ( PEF ) icin diizenlemek, isletmek ve elde ettigimiz yeni
programla Lityum klastirlan i¢in hesap yapmakt:.

Amacimiz dogrultusunda;

1- Eski programu iglettik

2- Iki ve ig cisim etkilesmelerini ihtiva eden potansiyel enerji fonksiyonunu
kullanarak; @i¢ pargacik sistemi igin her pargacifa etkiyen iki ve fig cisim kuvvet
bilesenlerini dolayistyla her parcacik Gizerine etkiyen toplam kuvvet ifadesini tirettik. 3
pargacik icin elde ettifimiz sonuclan kullanarak N keyfi bir deger olmak dzere, N
pargaciktan olugmus bir sistemde her pargacik iizerine etkiyen kuvvet bilesenlerini,
dolayistyla toplam kuvveti hesaplayabiliriz.

3- Potansiyel enerji fonksiyonu ve buradan elde edilen kuvvetler igin programu
yeniden diizenledik ve programin dofru ¢alisip galismadiim ya da yaptifimiz
diizenlemenin dofru olup olmachifim test etmek igin, 256 atomdan olugmus argon
sistemi icin argon parametrelerini, fakat potansiyelde Lityum igin hesaplanan potansiyel
parametrelerini ( Kolsuz, Civi ve Erkog,1995 ) kullanarak programu islettik. Kabaca
10-14 sn lik zamant bir Molekiler Dinamik ( MD ) zaman adim: alarak sistemin 1000
Molektiler Dinamik zaman adimindaki davramsim, ilk 500 adimda pargaciklann
hizlanim istenilen sicakliktaki hiza gore skalalandirarak, ilk 500 adimdan sonraki 500
adimda ise pargaciklan tamamen serbest birakarak inceledik. Sistemin potansiyel ve
kinetik enerjilerinin Molekiiler Dinamik zaman adimlarma gore grafiklerini ¢izdigimiz
zaman $ekil ( 4.1-2 ) kabaca 400-500 MD zaman adiminda sistemin kararli yapiya
oturmaya bagladigim, yani adim sayis1 bagka bir ifadeyle zaman ilerlerken potansiyel ve
kinetik enerjinin deBismedigini gorditk. Belli bir zaman adimindan sonra sistemin
potansiyel ve kinetik enerjisinin zamanla degismemesi sistemin kararh yapiya
oturduffunu, bagka bir ifadeyle sistemdeki her pargacik iizerine etkiyen toplam kuvvetin
sifir oldufunu ifade eder. Bu durum simulasyonun bir sonucu olup yaptigimiz
programin kabaca dogru isledigini gosterir.
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4~ fcc(100) dozleminde segilen Liz (3,0), Lis (4,0), Lis (3,1), Lis (4,1), Lig (4,2)
mikroklastirlarin denge durumlanm aragtirdik. Sicaklik olarak 10 oK segtik ve kabaca
her adimda hizlan skalalandirarak 2500 adinda skalalandirma islemine devam ettik
bundan sonra 1500 adim sistemi serbest biraktik. Kullamlan potansiyel paremetreleri

Tablo-1 de, elde edilen sonuglar ise Tablo-2 dedir. Tablo-2 de verilen Literatiir
degerleri 0 °K de yapilan hesap sonuclandir.

Tablo 4.1. Hesaplamalarda kullanilan parametreler ( Kolsuz, Civi ve Erkog,1995 )

1, (CA) 2.6729
€5 (eV) 1.040
A(eV) 4.16
n 0.953009759
B, (Bri1:) 0.47164059
B3 (Briyiti) -0.86610413

Tablo 4.2. Lityum mikroklastirlan icin atom basina ortalama potansiyel enerji
( Eyp kcal /mol )

Mikroklastir -Ey -Ep -Ey
( hesaplanan ) ( Kolsuz, Civi ( Hira ve
ve Erkog,1995) Ray,1989 )
Li; (3,0) 9.03 8.53 8.32
| Lig (4,0) 11.48 - 12.01
| Lig 3,1) 11.51 11.26 11.20
Lis (4,1), 13.61 13.49 12.54
Lig (4,2) 15.49 14.75 | 15.23
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Sekil 4.7. Lig (4,2) sistemi igin potansiyel enerjinin Molekiler Dinamik zaman adimina
gore degisimi

Bu mikroklastirlar i¢in birimsiz potansiyel enerjilerin Molekiller dinamik zaman
adimlarina gore Sekil (4.3- 7) de verilmigtir

Sonug olarak, iki ve 0¢ cisim etkilesmelerini ihtiva eden ( PEF ) nun programa
adaptasyonu dogrudur, Li;, O-Li,, H-Li, sistemileri i¢in potansiyel parametrelerimiz
mevcut olup program bu haliyle Li, sistemlerine uygulanabilir, O-Lij ve H-Lij sistemi
i¢in programda baz1 degisikliklerin yapilmas: gerekmektedir.
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EK 1. Molekiiler Dinamik Simulasyon Program

C IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
DIMENSION FX(256),FY(256),FZ(256)
DIMENSION VX(256),VY(256),VZ(256)
COMMON /COOR/ X(256),Y(256),Z(256)
OPEN(3,FILE='SIM2.DAT)

NPART=256
DEN=0.83134
SIDE=6.7
TREF=0.722
RCOFF=2.5
H=0.064
IREP=20
ISTOP=500
ITIME=1000
ISET=555
RN=0.953009759
AA=4.16
B11=0.4716406
B111=-0.866104

A=SIDE/4.0

SIDEH=0.5*SIDE

HSQ=H*H

HSQ2=0.5*HSQ
NPARTM=NPART-1
RCOFFS=RCOFF*RCOFF
TSCALE=16.0/(1.0*NPART-1.0)
VAVER=1.13*SQRT(TREF/24.0)

N3=3*NPART

IOF1=NPART

IOF2=2*NPART

GGS=GGSAYI(ISET)
C.....fcc knstal yapisina sahip, kenar uzunlugu SIDE olan bir kutu
C.....Icerisindeki atomlann baslangic koordinatlarimin belirlenmesi

JK=0

DO 101L.G=0,1

DO 101=0,3

DO 10J=0,3

DO 10 K=0,3

IJK=DIJK+1

X(UK)=I*A+LG*A*0.5

Y(UK)=J*A+LG*A*0.5
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Z(UK)=K*A
10 CONTINUE
DO 15LG=1,2
DO 151=0,3
DO 15 J=0,3
DO 15K=0,3
DK=DK+1
X(UK)=I*A+(2-LG)*A*0.5
Y(UK)=T*A+HLG-1)*A*0.5
ZIUK)=K*A+A*0.5
15 CONTINUE
C.......Maxwell dagilimindan faydalanarak atomlarin baslangic hizlarinin
C........belirlenmesi
CALL MXWELL(VX,VY,VZ N3 H,TREF,ISET)
DO 50 I=1,NPART
FX(1)=0.0
FY(I)=0.0

DO 200 ICLOCK=1,ITIME
DO 210 F1,NPART
XO=X@D+VX@HFX(D)
YYD+ VY(DHFY(D)
ZAy=Z(N+VZ(AHFZL(T)

210 CONTINUE

C.......Peryodik sinir sartlannin uygulanmasi
DO 215 IF1,NPART
IF(X(1).LT.0.0) X(1)=X(I)*+SIDE
IF(X(I).GT.SIDE) X(I)=X(I)-SIDE
IF(Y(I).LT.0.0) Y()D=Y(I)+SIDE
IF(Y(I).GT.SIDE) Y(I)=Y(I)-SIDE
IF(Z(I).LT.0.0) Z(I)=Z(I)+SIDE
IF(Z(1).GT.SIDE) Z(I)=Z(1)-SIDE

215 CONTINUE

C......Hizlanin hesabi
DO 220 =1, NPART
VXAPFVXAFX(T)
VY(D=VY(QD)+FY()
VZ(I=VZ(I)+FZ()

220 CONTINUE

C......Ikili etkilesmelerden ileri gelen potansiyel ve her pargacik uzerine

C.......etkiyen kuvvet bilesenlerinin hesabi
VIR=0.0
EPOT2=0.0
DO 225 I=1 NPART

FX(1)=0.0



4]

FY(1)=0.0
FZ(1)=0.0

225 CONTINUE

..

DO 270 I=1,NPARTM

IP1=I+1

DO 270 J=IP1, NPART

CALL DIS(LJ,SIDE.RU.RIJ2 XX, YY,ZZ)
IF(R1J2.GT.RCOFFS) GO TO 270

CALL TWOB(RN,RIU XX, YY,ZZ ULJFLIJ FX1J FYL) FZ1J)
EPOT2=EPOT2+UlJ

FX(D=FX(I)+FX1J

FY(D)=FY(Q)+FYLJ

FZA)=FZ(D+FZ1)

FX(J)=FX(J)}-FXU

FY(J=FY(J)-FYDJ

FZ())=FZ(J)-FZ1J

270 CONTINUE

11

.....

EPOT3=0.0
NMI1=NPART-1
NM2=NM1-1
DO 280 I=1,NM2
IP1=1+1
DO 280 J=IP1,NM1
JP1=J+1
DO 280 K=JP1, NPART

CALL DIS(LJ,SIDE RIJ.RIJ2 XX1J,YYL,ZZ1))
IF(RIJ2.GT.RCOFFS) GO TO 7

CALL TWOB(RN,RLJ XX1J,YYL,ZZ1J, UL} FLJ FX1J FYLJ FZIJ)
GOTOS

Un=0.0

FD=0.0

FX1J=0.0

FY1J=0.0

FZ1)=0.0

CALL DIS(IK,SIDE.RIK RIK2 XXIK,YYIK,ZZIK)
IF(RIK2.GT.RCOFFS) GO TO 9 ,
CALL TWOB(RN,RIK,XXIK, Y YIK,.ZZIK,UIK,FIK FXIK FYIK FZIK)
GO TO 11

UIK=0.0

FIK=0.0

FXIK=0.0

FYIK=0.0

FZIK=0.0

CALL DIS(J K,SIDE,RJK RIK2 XXJK,YYJK,ZZJK)
IF(RJK2.GT.RCOFFS) GO TO 13

CALL TWOB(RN LRIKXXIK, YYJK,ZZJK,UJIK FIK FXJK FYJK FZIK)
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GOTO 17
UJK=0.0
FJK=0.0
FXJK=0.0
FYJK=0.0
FZJK=0.0

...Ug cisim etkilesmeleri burada hesaplaniyor.

FXXU=(RIK2+RJK2)
FXXIK=(RLJ2+RJK2)
FXXJK=(RIJ2+RIK2)
F123=EXP(-FXXLJ)
F132=EXP(-FXXIK)
F231=EXP(-FXXIK)
WIJ=ULJ*F123
WIK=UIK*F132
WIK=UJK*F231
WDK=WIJ+ WIK+WJK
FXIJ11=XXIJ*FIJ*F123
FXIJ12=XXIK*ULJ*F123
FXIK13=XXIK*FIK*F132
FXIK 14=XXU*UIK*F132
FXJK15=0.0
FXJK 16=0XCKU+XXIK)*UJK *F231
FYDJ11=YYLJ*FIJ*F123
FYU12=YYIK*ULJ*F123
FYIK13=YYIK*FIK*F132
FYIK 14=YYD*UIK*F132
FYJK15=0.0
FYJK16=(YYD+YYIK)*UJK*F231

......

FZIJ11=ZZII*FIJ*F123
FZI712=ZZIK*ULJ*F123

FZIK 13=ZZIK*FIK*F132
FZIK14=ZZIJ*UIK*F132
FZJK15=0.0
FZIK16=(ZZIJ+ZZIK)*UJK *F231

FXTHR1=FXIJ11+FX1J12+FXIK 13+FXIK 14+FXJK 16
FYTHR1=FYIJ11+FYIJ12+FYIK13+FYIK14+FYJK16
FZTHR1=FZIN 1+FZIJ12+FZIK13+FZIK14+FZJK 16
FXTHR1=B111*FXTHR1

FYTHR1=B111*FYTHR1

FZTHR1=B111*FZTHR1

......

FX1J21=-XX1J*F1J*F123
FX1J22=3XJK*ULI*F123
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FXIK23=0.0
FXIK24=(-XXU-+XXJK)*UIK *F132
FXIK25=XXJK*FIK*F231
FXJK26=-XXII*UJK*F231

FYL21=-YYIJ*FLI*F123

FYD22=YYJK*ULI*F123

FYIK23=0.0

FYIK24=(-Y YI}+ YYJK)*UIK*F132
FYJK25=YYJK*FIK*F231
FYJK26=-YYU*UJK*F231

FZLI21=-ZZIJ*FIJ*F123

FZI122=2ZJK*UIJ*F123

FZIK23=0.0 |
FZIK24=(-ZZIJ+ZZJK)*UIK*F132
FZIK25=ZZJK*FIK*F231
FZIK26=-ZZIJ*UJK*F231
FXTHR2=FXIJ21+FX1J22+FXIK24+FXJK25+FXJK26
FYTHR2=FYLJ21+FYIJ22+FYIK24+FYJK25+FYJK26
FZTHR2=FZ1J21+FZ1)22+FZIK24+FZJK25+FZIK26
FXTHR2=B111*FXTHR2

FYTHR2=B111*FYTHR2

FZTHR2=B111*FZTHR2

FXUJ31=0.0

FXIJ32=-(XXIK+XUK)*ULJ*F123
FXIK33=-XXIK*FIK*F132
FXIK34=-XXJK*UIK *F132
FXJK35=-3C0UK*FIK*F231
FXJK36=-XXIK+UJK*F231

FYDJ31=0.0
FYD32=-(YYIK+YYJK)*UIJ*F132
FYIK33=-YYIK*FIK*F132
FYIK34=-YYJK*UIK*F132
FYJK35=-YYJK*FJK*F231
FYJK36=YYIK*UJK*F231

FZ1331=0.0
FZ1J32=+(ZZIK+ZZJK)*ULI*F123
FZIK33=-ZZIK*FIK*F132
FZIK34=-ZZJK*UIK*F132
FZJK35=-ZZJK*FJK*F231
FZIK36=-ZZIK*UJK*F231

FXTHR3=FXIJ32+FXIK33+FXIK34+FXJK35+FXJK36



FYTHR3=FYIJ32+FYIK33+FYIK34+FYJK35+FYJK36
FZTHR3=FZ1J32+FZIK33+FZIK 34+FZJK35+FZJK36
FXTHR3=B111*FXTHR3

FYTHR3=B111*FYTHR3

FZTHR3=B111*FZTHR3

EPOT3=EPOT3+WIK
FX(I=FX(I)+FXTHR1
FY(I=FY()+FYTHRI1
FZ(I)=FZ(I)+FZTHR1
FX(Jy=FX(J}*FXTHR2
FY()=FY())+FYTHR2
FZ(J))=FZ())+FZTHR2
FX(K)=FX(K)+FXTHR3
FY(K)=FY(K)+FYTHR3
FZ(K)=FZ(K)+FZTHR3
280 CONTINUE

DO 285 I=1,NPART

FX(Iy=FX(I)*HSQ2

FY(=FY(I)*HSQ2

FZ(T=FZ(I)*HSQ2
285 CONTINUE

DO 300 I=1,NPART
VXA)=VX(ID)+FX(I)
VYQ=VYM+FY ()
VZI=VZI)yFZ(I)
300 CONTINUE
C......Kinetik enerji hesab1
EKIN=0.0
DO 305 I=1,NPART
EKIN=EKIN+VX@)*VX({)
EKIN=EKIN+VY@)*VY(I)
EKIN=EKIN+VZ(I)*VZ(I)
305 CONTINUE
EKIN=EKIN/HSQ
C......Ortalama hizlarin hesabi
VEL=0.0
COUNT=0.0
DO 306 I=1,NPART
VXX=VXD)*VX{d)
VYY=VYD)*VY(Q)
VZZ=VZQ)*VZ()
SQ=SQRT(VXX+VYY+VZZ)
SQT=SQMH
IF(SQT.GT.VAVER) COUNT=COUNT+1
VEL=VEL+SQ
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306 CONTINUE
VEL=VEL/H

IF(ICLOCK.LT.ISTOP) THEN
IF(AICLOCK/IREP)*IREP.EQ.ICLOCK) THEN
TS=TSCALE*EKIN
SC=TREF/TS
SC=SQRT(SC)

DO 310 =1 NPART
VX(I)=VX(I)*SC
VY@=VY()*SC
VZI)=VZ(1)*SC

310 CONTINUE
EKIN=TREF/TSCALE
END IF
END IF
EK=24.0*EKIN
EPOT=B11*EPOT2+B111*EPOT3
EPOT=4.0*EPOT
ETOT=EK+EPOT
TEMP=TSCALE*EKIN
PRES=DEN*16.0*(EKIN-VIR)/NPART
VEL=VEL/NPART
RP=(COUNT/256.0)*100.0
WRITE(3,500)ICLOCK,EPOT,EK.ETOT

500 FORMAT(6,3X,F15.6,3X.F15.6,3X F15.6)

200 CONTINUE
STOP
END

SUBROUTINE MXWELI(VX,VY,VZ N3 H,TREF, ISET)
C IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z) |

DIMENSION VX(256),VY(256),VZ(256)

REAL U1,U2,V1,V2,SR

NPART=N3/3

IOF1=NPART

IOF2=2*NPART

TSCALE=16.0/(1.0*NPART-1.0)
C......Atomlann baslangic hizlarinin atanmasi

DO 10 I=1,NPART,2
1  Ul=GGSAYI(ISET)

U2=GGSAYI(ISET)

Vi1=2.0*Ul1-1.0

V2=2.0*U2-1.0

S=VI*V1+V2*V2

IFS.GE.1.0)GOTO 1

R=-2.0*DLOG(S)/S
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VX(I)=V1*SQRT(R)
VX(1+1)=V2*SQRT(R)

10 CONTINUE

2

20

3

30

40

41

42

43

DO 20 I=1,NPART,2
U1=GGSAYI(SET)
U2=GGSAYI(ISET)
V1=2.0*U1-1.0
V2=2.0*U2-1.0
S=V1*V1+V2*+V2
IF(S.GE.1.0) GO TO 2
=-2.0*DLOG(S)/S
VY(D)=V1*SQRT(R)
VY(I+1)=V2*SQRT(R)
CONTINUE
DO 30 I=1,NPART,2
U1=GGSAYI(ISET)
U2=GGSAYI(ISET)
V1=2.0*U1-1.0
V2=2.0*U2-1.0
S=V1*V1+V2*V2
IF(S.GE.1.0) GO TO 3
R=-2.0*DLOG(S)/S
VZ(I=V1*SQRT(R)
VZ(1+1)=V2*SQRT(R)
CONTINUE

......

SP=0.0
DO 40 I=1,NPART
SP=SP+VX(I)
CONTINUE
SP=SP/NPART
DO 41 I=1,NPART
VXI=VX()-SP
EKIN=EKIN+VX(I)*VX(])
CONTINUE
SP=0.0
DO 42 I=1,NPART
SP=SP+VY(T)
CONTINUE
SP=SP/NPART
DO 43 I=1,NPART
VY(@=VY(D)-SP
EKIN=EKIN+VY()*VY(T)
CONTINUE
SP=0.0
DO 44 I=1 NPART
SP=SP+VZ(I)
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44 CONTINUE
SP=SP/NPART
DO 45 I=1NPART
VZ(I)=VZ(1)-SP
EKIN=EKIN+VZ(1)*VZ(T)

45 CONTINUE
TS=TSCALE*EKIN
SC=TREF/TS
SC=SQRT(SC)
SC=SC*H
DO 50 I=1 NPART
VXT@=VX(I)*SC
VY(=VY(1)*SC
VZ(I)=VZI)*SC

50 CONTINUE
RETURN
END

C....Geligigizel say1 tretimi
FUNCTION GGSAYI(ISET)

C IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,O-Z)
DATA F/1027/B1T31/2147483647/
DATA 1/0/,R/566387/
IFILEQ.0)GOTO 1
R=MOD(R*F,B1T31)
GGSAYI=R/B1T31
RETURN

1 =
R=MOD(ISET*F,B1T31)
GGSAYIFR/B1T31
RETURN
END

a0

SUBROUTINE TWOB(RN,RIJ,XX,YY,ZZ,UIJ,FIJ FXL, FYIJ,FZIJ)
C IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)

AL=ALOG(2)

B11=0.4716406

RS=1.0/R1J

RSN=RS**RN
RN2=RN+2.0
RSN2=RS**RN2
RSN2N=RN*RSN2
RSNAL=2.0*AL*RSN
RRS=RSN2N+RSNAL
RS2=R1J**2
ULJ1=RSN*EXP(-AL*RS2)
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UL=ULJ1*%(UD1-1.00)
FIJ1=RRS*EXP(-AL*RS2)
FU=FLU1*(UD1-0.5)
FXL=XX*FLJ
FYI=YY*FIJ
FZU=ZZ*FIJ
FX1J=B11*FX1J
FYU=B11*FYL
FZII=B11*FZIJ
RETURN

END

'SUBROUTINE DIS(1,J, SIDE,RIJ RU2 XX, YY ZZ)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION(A-H,0-Z)
COMMON/COOR/ X(256),Y(256),Z(256)
SIDEH=0.5*SIDE

XX=X(D)-X(J)

YY=Y(@)-Y(Q)

2Z=Z(1yZ(J)

IF(XX LT.-SIDEH) XX=XX+SIDE
IF(XX.GT.SIDEH) XX=XX-SIDE
IF(YY.LT.-SIDEH) YY=YY+SIDE
IF(YY.GT.SIDEH) YY=YY-SIDE

IF(ZZ LT.-SIDEH) ZZ=7Z+SIDE
IF(ZZ.GT.SIDEH) ZZ=7Z-SIDE
RI2=XX*XX+YY*YY+ZZ*ZZ
RIJ=SQRT(RIJ2)

RETURN

END



