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Simulering af gasser og
vaesker pa RUC’s
supercomputer

| denne opgave skal I bruge GPU clusteret p& Roskilde Universitet til at lave simuleringer af
jeres helt egen blanding af eedelgas-atomer. Som | nok husker, er edelgasserne de grund-
stoffer, der ligger laengst til hojre i det periodiske system, nemlig: He, Ne, Ar, Kr, Xe og Ra.

Udarbejdet af:

Thomas Schreder
Professor i fysik
Roskilde Universitet

Et 2edelgas-atom vekselvirker meget svagt med andre atomer - det forklarer, hvorfor de ikke
danner molekyler, og derfor er det forholdsvis let at modellere dem.

Simuleringerne pd supercomputeren saettes i gang over nettet. Som input til simuleringerne

skal I tage nogle valg: Antal atomer og hvilke atomer der er tale om, hvilken densitet simule- T

ringen skal kere med, og hvilket temperaturinterval simuleringen keres over.

Nd&r simuleringerne er feerdige, far | en figur, som viser trykket som funktion af temperatur og
et par videoer, som viser atomernes bevaegelser ved henholdsvis den hejeste og den laveste
temperatur.

mer, herunder: Viskese (sejtflydende)
vaesker, frekvensafhaengig ledningsevne
i glasser samt sakaldte "random walks”
pé fraktale strukturer. Udvikler teori og
laver simuleringer pa supercomputer.

Nick Bailey
Lektor i fysik
Roskilde Universitet
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Udvikler og tester teorier for materialer,
herunder vaesker og glas, ved brug af
supercomputer.

e Opgaverne leses med udgangspunkt i
arfiklen: "Computer-simulering i fysik -
hvorfor fysikere pa Roskilde Universitet
har bygget en af Danmarks hurtigste
supercomputere” og filmen "Compu-
tersimulering af gasser og veesker”,

som begge findes pd https://ruc.dk/
undervisningspakke-simulering

Figur 1: Et eksempel fra den He-Ne (helium-neon) blanding, der bruges i en sékaldt He-Ne laser. Til venstre
er der lavt fryk og stuetemperatur. Til hejre er der hejt tryk og lav temperatur (10 K).

e Lzes mere om materialeforskning pd
Roskilde Universitet pa
www.ruc.dk/glas-og-tid

e Laer mere om dine karrieremuligheder
inden for fysik ved at se filmen om Ras-
mus Godiksen, kandidat fra RUC, som
arbejder med simulering og modelle-

ring i virkeligheden. Se https://ruc.dk/

karriereprofil-rasmus-godiksen
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Opgave 1:

Find enrealistisk densitet til
simuleringen

For | kan indtaste rimelige og realistiske
veerdier i simuleringen, besvares de fol-
gende 3 spergsmal.

1. Hvor mange atomer er derien liter
vaeske?

Hint: Teenk pa veegten af en liter (fx
vand) og massen af et typisk atom.
Bemeaerk: Der findes ikke et praecist
svar til dette spergsmdl - der er tale om
en sterrelsesorden (altsd indenfor en
faktor ti).

2. Hvor mange atomer er derien liter gas?

Som hjeelp anbefaler vi, at man bruger
idealgasloven. Den version | kender,
sernok sddan ud: pV=nRT, hvor P er
frykket, V er volumen, n er antal mol

i gassen, R er gaskonstanten og T er
temperaturen (den absolutte tempera-
tur, malti Kelvin).

Da vier mere interesserede i antal ato-
mer (N) og ikke antal mol (n), giver det
mening at huske, at Avogadros tal N, er
antal atomer i et mol af et stof. Derfor
kanvisige at N=nN,, altsé, at antallet
af atomer er lig med, hvor mange mol
af stoffet der er ganget med, hvor man-
ge atomer der er per mol.

Med ligningen, kan vi seette n=N/ N,
i den idealgaslov du normalt bruget,
hvilket giver os:

pV=N/N,RT=N (R/N,) T.

Forholdet i parentesen R/N, har et an-
det navn, nemlig Boltzmanns konstant:
k,=1.38 x10% J/K. P4 denne mdde
kommer vi frem til "fysikerens version”
af idealgasloven:

pV=Nk,T

3. Hvor mange atomer er derien ku-
bik-nanometer gas?

Hint: Brug svaret fra spergsmal B og
definitionen pd en kubik-nanometer.

Opgave 2:
Szt en simulering over

Find hjemmesiden euclid.ruc.dk/gas

og folg vejledningen her, for at starte en
simulering:

1. Indtast antal atomer af He, Ne, Ar, Kr, Xe
og Ra. For at holde simuleringstiden ri-
melig kort ber | ikke veelge meget mere
end ca. tusind atomer i alt. (GPUerne
kan ellers klare op til et par millioner).

2. Indtast en densitet som antal atomer
per kubik-nanometer, baseret pd, hvad
I har regnet i evelsen ovenfor.

3. Indtast en start-temperatur og en
slut-temperatur. Der keres 10 simu-
leringer i alt, ved 10 temperaturer fra
start fil sluffemperaturen. Simuleringen
starter altid med den hejeste tempe-
ratur og keles derefter il den laveste
femperatur.

4. Navngiv jeres simulering.

5. Klik p& “Send til simulering”. Simule-
ringen sendes nu til supercomputeren
pd RUC.

6. Linket "Ga til resultatsiden”, forer jer
over til den side, hvor resultaterne fra
simuleringen bliver lagt op, ndr de er

klar. Hele processen tager ef par minut-

ter, og tingene bliver vist i takt med, af

data kommer fra supercomputeren. Det

kan veere nedvendig at trykke refresh/
reload pd din browser.

Simuleringen starter med den hojeste
temperatur og keles s ned i 10 trin.
Resultaterne bestar af:

- Enlille video af bade den forste og
den sidste simulering (ved hhv. den
hojeste og den laveste temperatur).

- En figur, hvor man ser trykket som
funktion af temperaturen.

De relevante filer vises ved toppen og
kan downloades: Videoerne som.mp4
filer, data for trykket som .dat fil og
figuren som en .png fil. De parametre, |
har brugt, findes i filen simuleringspa-
rametre.txt. De kan ogsd veere smarte
at gemme som note pd opsaetningen.

UNDERVISNINGSPAKKE |  SIMULERING AF GASSER OG VASKER

OPGAVESAT

Opgave 3:
Undersogelse af aedelgas-
blandinger

1. Find en densitet og et temperatur-in-
terval, hvor idealgasloven geelder.

Hvis viisolerer trykket p i idealgas-lo-
ven, far vi

p=(N/V) kT

hvor N/V er antal atomer/molekyler
per volumen, ogsé kaldef densitefen p
(rho). Ligningen viser, at et plot af tryk-
ket ‘p’ som funktion af temperaturen ‘T’,
skal vaere en ret linie der gér gennem
(0,0) - hvis ideal-gas loven gzelder.
Denne linje er af computeren automa-
tisk lagtind pé p,T-plottet.

Hint: Hvis | ser klumper af atomer, er
det et tegn pd, at gassen begynder at
kondensere til en vaeske, s kan man
ikke forvente, at idealgas-loven gaelder.
Teenk over om | skal haeve eller seenke
densiteten.

2. Ndrlharfundet en densitet og et
temperaturomréde, hvor idealgasloven
geelder, sa find et omréde, hvor gassen
begynder at kondensere.

SIDE 2
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Ekstraopgave til sarligt interesserede

Som | har set, geelder idealgas-ligningen ikke altid - den er en god approksimation til virkeligheden ved lave densiteter. Fysikere har gennem
tiderne arbejdet pda at kunne beskrive gasser og veesker mere preecist. En af de ligninger, man har foreslaet, er den sdkaldte Van der Waals
ligning. For en given gas, ved konstant densitet, forudsiges trykket med denne ligning: p = AT - B, hvor A og B er konstanter.

I kan leese mere om Van der Waals ligning pd hjemmesiden: http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/Kinetic/waal.html. (Bemaerk, at pd
hjemmesiden er Van der Waals ligningen opskrevet pd en lidt anden mdade, udfra hvilken man udleder, hvordan A og B afhaenger af densiteten).

Prov at finde et omrdde (densitet og temperatur-interval), hvor Van der Waals ligningen geelder, men hvor idealgasloven ikke gaelder. Ved at
downloade filen ‘isochore.dat’ fra listen af filer i jeres egen simulering, kan | fa data for tryk og temperatur, som | s@ kan fitte til en ret linje. Er der
omrdder, hvor den ikke fitter paent?

Du kan laese Fysik pa Roskilde Universitet

Abent Hus

Uddannelse Karriere

A i hE

@ UNDERVISNINGSPAKKE | SIMULERING AF GASSER OG VASKER SIDE 3


https://ruc.dk/naturvidenskabelig-bachelor
https://www.youtube.com/watch?v=PLReEFhiLNA&feature=emb_logo
https://ruc.dk/arrangementer/aabent-hus-bachelor
https://ruc.dk/karriereprofiler
http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/Kinetic/waal.html

