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Različiti  pristupi u 
modelovanju



   

Posmatrani element  mora biti dovoljno 
(1) veliki da molekularna strukutra može da se zameni kontinualnim modelima
(2)  dovoljno mali da bi bio matematički prihvatljiv 

jednačina 
kontinutieta

onda geometrijskih razmatranja  + &
dobija se:

pritisak je sila na jedinicu zapremine

Eulerova
jednačina

Navier-Stoksova
jednačina

Mehanika fluida - ukratko



   

Mehanika fluida - ukratko

rešite diskretizovane 
numeričke jednačine na 
mreži tačaka

Šta ne može da reši  mehanika fluida



   

Pristup na malim skalama - ukratko

Čestice, atomi ili molekuli interaguju 
preko klasičnih (ili kvantnih) potencijala

srednje vrednosti iz jednočestične 
funcije raspodele



   

Postoji  l i  direktan prelaz 
iz kontinualnih u čestične 
modele

?
molekularni:
-  neravnotežna molekularna dinamika (NEMD)
- Monte Karlo (MC)

mezoskopski methodi:
- Bolcmanovu jednačinu na rešetci (LB)
- braunovska dinamike (BD), 
- disipativna čestična dinamika (DPD)

makroskopski  metodi:
-  hidrodinamika ujednačenih čestica (SPH)



   

Metod molekularne dinamike

lokalna gustina

Paulijev princip

van der Waals

molekuli ,  atomi metali ,  poluprovodnici



   

Metod molekularne dinamike

potencijalna energija

kinetička energija

temperatura

pritisak

koeficijent difuzije



   

Metod molekularne dinamike

dvočestična funkcija 
raspodele



   

Metod molekularne dinamike

potrebne su dodatne 
jednačine



   

Metod molekularne dinamike

Nose-Hoover termostat

Woodcock termostat



   

Metod molekularne dinamike

periodični granični uslovi



   

Metod molekularne dinamike

liste suseda za smanjivanje kompleksnosti  problema 



   

Mehanika fluida - ukratko

Hidrodinamika ujednačenih čestica (SPH)

dx je zamenjen 
zapreminom čestice



   

Hidrodinamika ujednačenih čestica (SPH)

x,y,z

x1 x2 x3

x4 x5 x6

x7 x8 x9



   

Hidrodinamika ujednačenih čestica (SPH)

x1 x2 x3

x4 x5 x6

x7 x8 x9

P~2



   

Kako integrisati  dve skale?

?

termostat
površinski napon

pritisak

inerpretacija 
čestice 



   

Kako integrisati  dve skale?



   

Kako integrisati  dve skale?
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