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1. INFRODUCCION

La dinimica molecular ha sido empleada desde hace varios afios, para
simular, a nivel atomico, el comportamiento de diversos materniales, estudiar sus

caracteristicas y formular nuevas ecuaciones de estado.

Ha sido hasta el advenimiento de computadoras mas veloces, que ha sido
posible tener acceso a los tiempos de simﬁlacién que se requieren para determinar
propiedades y estudios de configuraciones de los sistemas de interés. Atn asi, es
necesaric mantener programas en proceso por periodos de horas, incluso dias,
para simular fendmenos que en la naturaleza tienen duracioncs del orden de

fracciones de segundo.

Existen varios grupos actualmente trabajando en este ramo dc la ciencia,
. tratando de hacer los algoritmos mas eficientes, y no necesitar equipos de

supercomputo para la obtencion de los resultados deseados.

Esta tesis, codificard y validara algoritmos de aceleracién, tales como:
= :Arboles binarios para la organizaciéli de eventos. Este algoritmo fue
propuesto por Rapaport D.C.[1] y permite un acceso mas rapido a los

eventos previamente calculados (un evento se define como las




colisiones entre particulas o bien ¢l cambio de subcelda en donde se
l?caliza la particula). Este acceso mas expedito se debe a la estructura
d;:l arbol binario y las leyes de organizacién que lo rigen, permitiendo
un nimero :mmmo de bisquedas para cualquier elemento (nodo)
deseado y algoritmos sencillos de identificaciéon de los elementos

maximo y minimo.

Division de la celda primaria de simulacién en subceldas para
determinar un vecindaric de particulas. FEste algoritmo descrito por
Allen [2] permite reducir ¢l nimero de parejas de particulas que
“pueden” sufrir una colisién, tomando en cuenta que sélo las particulas

mas cercanas pueden interactuar entre si.

El uso extensivo de apuntadores. Debido a la naturaleza del problema,
es posible asignar a éada particula un nimero consecutivo el cual puede
ser usado para evitar al miximo bisquedas sobre los indicios de las
variables. El ejemplo mas claro de esto corresponde a las subrutinas de
borrado de particulas. Cada vez que -un par de particulas ha sufrido una
colision, todos los eventos programados en donde se presentan
céla]quiera de estas dos particulas deben de ser eliminados, dado gue
eLos calculos estan basados en las traycétorias y velocidades anteriores a

la colisién. Asi pues, el uso de apuntadores evita hacer bitsquedas sobre



el arbol para eliminar estos nodos, pues cada particula tiene una lista en
donde se incluyen todos los eventos programados para ella y de donde
se puede extraer la direccion de cada uno de los nodos involucrados de

forma més eficiente.

El objetivo de la elaboracion de esta tesis es-el tratar de dar a conocer ¢
instrumentar los algoritmos de aceleracién antes descritos y que se han dado de
forma aislada e integrarlos para generar un codigo que permita la simulacién

rapida de sistemas moleculares de gran tamaiio.

De tal forma se contard con un cédigo de simulacién que servira como
punto de partida 2 un codigo mejorado, para ser utilizado en un proyecto
patrocinado por la industria quimica e informatica, para diseflar un nuevo
polimero que seré empleado en la fabricacion de circuitos integrados de alto

desempeiio.

La forma en que este programa ayudara al desarrollo del nuevo polimero,
una vez que se instrumenten interacciones particula-particula y particula-
superficie, serd en la visvalizacién de posibles estructuras e interacciones que
pueden sucetier en las peliculas monﬁmoleculares. Debido a que el objetivo final

es un polimero que permita cubrir zonas especificas en una superficie, es necesario

’ 4 -z » - .
saber cual cs’la resolucion maxima que se puede obtener, variando la naturaleza de
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la molécula (interacciones y tamaiio). Debido a la dificultad que existe en la
preparacion diz polimeros, se espera que la simulacién molecular indique qué tipo

de polimero sni: debe intentar sintetizar y cuéles polimeros deber ser descartados.

El modelo que se empleara en la elaboracion de este trabajo es el propuesto
por Rapaport, el cual consiste en cadenas de esferas duras unidas por un enlace,
que no presenta ninguna resistencia conforme las particulas se alejan o se acercan
entre si, pero sufre una tension elastica cuando la distancia entre dos esferas
vecinas que se encuentran en la misma molécula alcanzan la distancia de enlace,

cvitando asi, que las particulas se separen una distancia mayor a & {ver anexo II).

Los resultados obtenidos se validarin con informacién previamente
publicada, tal como la funcion de distribucion radial para esferas duras, y el

coeficiente de compresibilidad.

Una vez que. se haya confirado que el programa devuelve resultados
correctos, la siguiente fase sera el comparar cudnto tiempo le lleva a este codigo el
llegar a estos resultados, comparando éstos con codigos desarrollados por otros

grupos de investigacion y cuyos resultados han sido publicados,
|

E! siguientc capitulo, describe de forma mas profunda los trabajos

publicados plrevios a la elaboracion de esta tesis, de las ideas que servirdn para



comprender | algunos conceptos de mecdnica estadistica, asi como de la
importancia fie la funcion de distribucién radial —g(r)-, y la justificacién por la que

fue elegida como parametro para determinar la validez del programa.

En el capitulo de Instrumentacion, se mostrara basicamente la estructura del
programa, asi como una breve descripcion de las subrutinas que lo conforman,
haciendo hincapié en ias ecuaciones de movimiento, tanto para el calculo de
tiempos de colision, como de las ecuaciones para modificar las velocidades

después de una colision entre particulas.

En la parte correspondiente a Resultados, se incluiran las graficas y tablas
necesarias para comprender y comparar los resuitados obtenidos de la simulacion
y verificar que el programa desarrollado es de calidad, al menos comparable a los

programas que actualmente varios equipos de investigacion tienen a su alcance.

En las Conclusiones, se incluira ademds, un breve resumen de las mejoras
que son necesarias para poder emplear este programa en la solucion de problemas -

técnicos de frontera, como ¢s el desarrollo de un nuevo polimero.




2. ANTECEDENTES.

2.1. Breve descripcion de un algoritmo tipico de Dindmica Molecular.

La simulacioén molecular puede ser llevada a cabo de distintas maneras, con
una amplia gama de tipos de cdiculo, siendo los mas utilizados, los llamados

métodos de tipo Montecarlo y los basados en Dinémica Molecular.

Los métodos del tipo Montecarlo se basan en Ia probabilidad de éxito de

insertar una particula en una configuracion dada.

Esto es, los movimientos de particulas no siguen las leyes de movimiento
de Newton, sino que, en c;ualquier momento, una particula “desaparece” det
sistema y cambia de lugar “apareciendo” en un lugar al azar en el sistema. Es aqui
en donde se evaloa un factor de probabilidad que depende de las condiciones ly
naturaleza del fluido, ¢l c¢ual permite dctefminar.el rechﬁzo 0 aceptacion del

movimiento de la particula.

La ventaja que tiene la Dinamica Molecular sobre calculos del tipo
Montecarlo, ¢s que los movitnientos de las particulas se hacen de forma dindmica,

esto es, se basa en la evolucion del sistema por medio de 1a solucion sucesiva de -



las ecuaciones de movimiento de Newton que gobiernan a cada una de las
particulas del sistema y no artificial, permitiendo asi estudiar propiedades de
transporte yl no quedar limitada a s6lo propiedades en equilibrio como en el caso
de las simulaciones basadas en el método Montecarlo, el cual,. si bien es cierto,
obtiene resultados de forma maés rapida, lo hace a costa de ser especit;ico a este
tipo de problemas en donde lo que importan son las propiedades macroscépicas

basadas en el promedio de las configuraciones instantaneas del sistema en

cuestion.

Actualmente, se esta tratando de desar_rollar un polimero para la fabricacion
de circuitos integrados de alto desempeiio, y se desea simular el comportamiento
de este mlﬁnmo sobre superficies de silicio, para poder determinar la resolucion
que se puede lograr en ¢l graba_do del circuito. Es por ello, que es necesario

recurrir a métodos de Dinamica Molecular para cumplir este objetivo.

A lo largo de este u-abajc;, se compararan los resultados aqui logrados, con
diversos valores obtenidos por medio de distintos meétodos -incluyendo métodos
tipo Montecarlo- pero no se hard ninguna comparacion entre el tiempo de proceso
requerido para llegar a esos resultados, a menos que ¢j método corresponda a una
Dinamica Molecular. Esto debe quedar claro, pues como ya se dijo previamente,

los métodos Montecarlo obtienen resultados de forma mas rapida, pero, dado que



la meta a largo plazo es calcular pfopicdadcs de transporte, estos métodos no

pueden ser aplicados.
!
La Dinimica Molecular se basa en el cilculo de trayectorias de sistemas
que varian desde cientos, hasta cientos de miles de atomos, y que evelucionan por

medio de la solucion repetida de las ecuaciones de movimiento de Newton,

La forma usual de llevar a cabo una simulacién de Dindmica Molecular, es

partit de una configuracion inicial, como la que se muestra en la siguiente figura.

Figura 1. “Configuracién inicial”
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Esta sera la celda de simulacién principal, en donde se fija temperatura y

densidad del sistema.

La temperatura fija la energia cinética del sistema, asi pues, se asignan

velocidades a cada particula de acuerdo a una distribucion gaussiana, en donde la

3kT
v=1f—
m

Y donde las direcciones de la velocidad se fijan al azar y arbitraniamente.

media corresponde a:

Cabe mencionar que, para €l caso de esferas duras, la temperatura es por
definicion infinita, lo cual implica que, para este caso en particular, la distribucion

de velocidad en realidad no importa.

Perc debido a que no se desean imponer como limites a los bordes de
nuestra celda de simulacion, .es necesario adoptar condiciones periddicas de
frontera, esto ¢s, cuando una particula salga por un lado de la caja, otra entrara por
el lado contrario a ella, manteniendo asi fijo, el nimero de particulas presentes en

la celda primaria, permitiendo de esta forma simulaciones a densidad constante.

El uso de condiciones periddicas de frontera, se representa en la siguiente

figura.

11



Figura 2. “Empleo de condiciones periddicas de frontera”

Particula entrado a la ceida primaria.

Particula saliendo de [a celda primaria,

El primer intento de hacer mas eficientes estos métodos y que por un
tiempo fue un rasgo comun en este tipo de simulaciones, es el empleo de la

convencion de la imagen minima.

La convencién de imagen minima, establece que cada particula puede
interaccionar con la imagen mas cercana a ¢ila. Eso quiere decir que, no importa
que la particula mas cercana se encuentre localizada en una celda distinta, siempre
y cuando lal distancia entre ésta y la particula de interés sea minima. Esto quedara

claro con la'ayuda del siguiente grifico.

12



Figura 3. “Condiciones de imagen minima”

Esta figura corresponde a una proyeccion en dos dimensiones de la celda

primaria, v del resto de celdas imagenes a ella. -

Como se puede observar en la figura, existen parcs de particulas que si se
toma una sola celda estarian demasiado alejadas como para poder interaccionar en
un tiempo corto, pero las imagenes de éstas en las celdas vecinas, hacen que se

deba de tomar en cuenta para el calculo de un evento proximo a ocurrir.

Para poder obtener las propiedades macroscopicas que nos interesan, se

obtiene el promedio de ciertas cantidades instantaneas, que se irdn muestreando

13



durante el tiempo de simulacién, siendo necesario conocer de antemano los tipos
de interacciones que existirdn entre las particulas; de hecho, el establecer ¢l tipo de
interaccion que pueden sufrir las particulas nos permite hacer la siguiente

clasificacion para las simulaciones de Dinamica Molecular:

l.- Dingmica Molecular continua, en la cual la fuerza que actia sobre las

particulas es debido a un potencial continuo, por ¢jemplo del tipo Leanard-Jones.

2.- Dindmica Molecular discontinua, en la que, como su nombre lo indica, €l
potencial al que estin sujetas las particulas es discontinuo, como ¢l caso del

modelo de esferas duras.

En el caso del empleo de potenciales continuos, las ecuaciones de
movimiento se van resolviendo a intervalos regulares de tiempo, por medio de
técnicas de diferencia -finita [3]. Aunque es posible estudiar fenomenos por
periodos prolongados usardo equipos de supercomputo para emplear potenciales
continuos, el hecho de que el paso entre evento y evento es fijo y muy. pequefio, y
que el costo de tiempo de proceso es elevado para este tipo de equipos, hace que

sea mas atractivo el empleo de los potenciales discontinuos.
’ |

Una simulacién de Dinamica Molecular discontinua, ¢voluciona en una

| .
base evento-a-evento, esto es, una vez que s¢ ha calculado el ticmpo al que

14



sucederan todes los siguientes eventos, se toma el mis préximo, se avanza el
sistema a ese punto en el tiempo, se calculan nuevos eventos (como colisiones o

cambios de celda, como se explicard mas adelante) y se repite el proceso.
2.2. Modelo empleado y conceptos bdsicos de mecdnica estadistica.

Esta tesis se ha basado en el modelo de Rapaport [1], para simular cadenas
de esferas duras. Es el modelo mas simple que se puede encontrar para el caso de
cadenas politméricas. En este modelo, se permite que la distancia entre particulas

“unidas varie libremente en un intervalo entre o y ¢ + §, donde & es muchd menor

que o (tipicamente en ¢l rango de 0.02 a 0.1).

La cadena se compone de n esferas de diimetro o unidas unas a otras como
un “collar de perlas” y con los enlaces que se pueden deslizar por Ia superficie. Asi
pues, las esferas adyacentes pueden tener dos tipos de colisiones intramoleculares,
una es la colision entre la superficie de las esferas, y la otra es la atraccién siibita

que sufren ambas particulas una vez que la distancia entre ¢llas es igual a (o43).
Al momento en que el enlace esti completamente tenso, debide a2 que las

particulas se estin élejando, se le Hamara también colisidén, debido a que el célculo

para este evento, es practicamente idéntico a una colision elistica entre esferas, y

15



ademas es ampliamente usado en las publicaciones utilizadas como referencia para

“el desarrollo <(ie esta tesis.

Es oportuno en este momento, hablar de la importancia de la mecéanica
estadistica, esto con el fin de establecer en la mente del lector el porqué se eligié
algo tan poco “usual” como pudiera ser la funcién de distribucién radial, como un

parimetro para determinar la validez del programa de cémputo desarrollado.

Citando a Donald McQuarrie [4] “La mecanica estadistica es la rama de la
fisica que estudia desde un punto de vista nﬁcroscépico ;1 los sistemas
macroscopicos. La meta de la mecanica estadistica es ¢l entendimiento y la
predicciéon de fendmenos macroscopicos y el calcule de propiedades
macroscopicas a partir de las propiedades de moléculas individuales que forman el

sistema”.

. Actualmente, la mecanica estadistica se emplea en muy diversos ramos de
la ciencia, resolviendo problemas sobre gases, liquidos, soluciones, polimeros,
adsorcion, metales, espectroscopia, teoria de transporte, DNA, propiedades
cléctricas de la materia, entre otros. Y es en la mecanica estadistica donde
informacionicomo g(r), es de suma importancia para el entendimiento sobre todo
de liquidos, por dos razones: :

}
C
|
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1. Si se asume que la energia potencial total de un sistema de N-cuerpos es
aditiva con respecto al nimero de parejas presentes en el sistema, entonces

i
TODAS 'las funciones termodinimicas del sistema pueden escribirse en

términos de g(r}. -

2. Es una cantided que puede ser determinada por difraccién de rayos X, y sirve
para determinar el orden de corto alcance en un fluido.

El sentido fisico de la funcién g{r), comresponde a la .probabilidad de
encontrar a cierta distancia (tomando cualguier particula como punto de
referencia), una particula vecina a la distancia (r) elegida. El s6lo observar esta
funcion y conociendo su significado, da una idea de la estructura del material, de

acuerdo al arreglo que tienen las particulas en el bulto, asf como de la densidad del

mismo.

Quiero agradecer al profesor Arun Yethiraj del Departamento de Quimica
de la Universidad de Wisconsin-Madison, por permitirme usar su codigo para
determinar g(r), a diversas fracciones de empaquetamiento, asi como al Dr.
Fernando Escobedo, del Depariamento de Ingenieria Quimica, de la mencionada
universidaci, por permitirme usar su ¢odigo para el célculo de g(r) a partir de

archivos de configuraciones.

17



El célligo del profesor Yethiraj esta basado en la ecuacion de Percus-Yevic,
la cual fue e:}egida debido 2 que devuelve los resultados de forma rapida y, a pesar
de que no se trata de una teoria exacta, se ha encontrado que los resultados que
predice son muy similares a los resultados encontrados de forma exacta por Barker

y Henderson quienes emplearon métodos del tipo Montecarlo [4]. -

La forma de calcular la funcién de distribucion radial sigue el siguiente
algoritmo. Se fija una distancia desde una particula central hacia el resto del
fluido. Esta distancia define el radio de una esfera alrededor de esa particula en
especial. Posteriormente se hace un conteo del nimero de particulas cuyo centro
de masa cae dentro de esta esfera y se determina la densidad local que corresponde
a la distancia r elegida. Esta operacion se repite para todas las particulas en la
ceilda de simulacién, obteniéndose asi un promedio a la distancia definida
inicialmente, y se repetird esta operacion incrementando desde cero hasta la mitad
de la celda de simulacién el valor del radio de la esfera. La razén por la que solo
se puede medir g(r) hasta una distancia menor o igual al lado de l1a celda de
simmlacion (en el caso de una celda cibica), corresponde al empleo de las

condiciones periddicas de frontera.

En e;l caso de cadenas, una vez que se ha elegido una particula en especial,
!
las particulas vecinas a ésta que s¢ localizan ¢n la misma cadena son descartadas,

De esta forma se evita un “pico” de grandes dimensiones a la distancia lo que solo
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indica que las cadenas se encuentran interconectadas. El resto del algoritmo es ¢l

mismo que el descrito anteriormente.

El ofro valor que servird como punto de comparacl:ién serd el factor de
compresibilidad, al cual estamos mas familiarizados. Para poder calcular este
factor, se instrumenté en el programa la siguiente formula, la cual se escribira en
su forma vectorial,

Z(’J -Av,.)-

lisiones
Z — n + €0
2
t.r chs

donde:
Z : Factor de compresibilidad
n : Namero de mondmeros en la cadeqa
| Av; :.Cambi‘o de vciocidad de una rpam'cula debido a la colisién
r; =r; - 1; : Diferencia en ¢! vector posicion
t, : Tiempo total de simulacian
N, : Ntmero de cadenas poliméricas

v, : Suma de las normas de las velocidades de cada particula.
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2.3. Limitaciones de la Dindmica Molecular.

Se usan métodos como la simulaciéon molecular para ia solucién. de
problemas debido a que existen ain muchos aspectos que han sido observados
experimentalmente en ¢l bulto de polimeros, y que no pueden ser medidos

directamente de forma experimental.

Lamentablemente, no ha sido sino hasta la fecha que, gracias a equipos de
computo mas veloces y de menor costo, se ha permitido alcanzar los tiempos de

simulacion requeridos para poder extraer del programa aiguha informacidn atil.

Por e¢jemplo, para cadenas “largas™ -mayor a 50 mondmeros- y con ¢l uso
de potenciales del tipo Lennard-Jones, se ha estudiado el sistema de cadenas de
metileno en el cual el uso de este tipo de potencial restringe las simulaciones a
unos cuantos picosegundos de tiempo real y por tanto no s¢ pueden encontrar .
propiedades como la viscosidad [5] debido a que, para calcular esta propiedad,
es qccesan'o tener informacion de la ransferencia de momento a través de planos
imaginarios en la celda de simulacién y 10" segundos es un tiempo insuficiente
para determinar de forma precisa la viscosidad, pues se llega al orden de las

fluctuaciones-intrinsicas del sistetna,
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Para tener una idea mas clara, de acuerdo a Alder y Wainwright [6], se
requieren temperaturas bajas (menor energia cinética de las particulas), del orden
de cientos de miles de colisiones, para simular tiempos reales del orden de
milimicrosegundos (nanosegundos), a densidades bajas y simulando particulas
discretas. ﬁﬂo corresponde al mejor de los casos, de tal forma que podemos decir
qgue con las computadoras actuales es posible simular en fempos razonsbles de
computo desde 1072 (picosegundos para sistemas densos polimoleculares) hasta

10” (nanosegundos para sistemas poco densos y de particulas discretas).

Es por ello que, ha existido una gran variedad de intentos por optimar los
métodos de simulacién molecular, y ¢l objetivo de esta tesis es ¢l tratar de dar a
conocer ¢ instrumentar todos estos intentos que se habian dado de forma aislada €
integrarlos 'para generar un c4digo que permita la simulacién ripida de sistemas

moleculares por medio de la Dinamica Molecular.
2.4. Técnicas de optimizacion actuales.

El trabajo mas completo en la actualidad es la reciente publicacién de

Steven W. Smith y Carol. K. Hall [3], en donde plantean la inquietud de
|

desarrollar: programas mis eficientes en los que se pueda hacer uso de estaciones

de hnbajol[cbnvencionales y evitar as{ el uso de supercomputadoras para este tipo

de aplicac;'oncs.

. 21



Algm]los de los métodos de optimizacién implementados por Smith y Hall,
son los siguientes.

a) Listas de Tiempo.

La necesidad de emplear este tipo de listas, ¢s debido a que permite
evolucionar el sistema, por periodos mas largos, sin que se tenga que llamar a una

subrutina para actualizar a todas las particulas en cada evento.

Asi pues, cada particula tendra un tiempo local asociado, que corresponde a
la altima vez que su posicion fue actualizada. De esta f"orma, cada vez que se hace
el cilculo de un evento, en lugar de actualizar todas las particulas del sistema,
simplemente se realiza una actualizacion temporp} entre las particulas involucradas
en la colision. Ademaés, el avance sélo lo realizarad una de las particulas (la que no

ha sido actualizada en mayor tiempo).
b) Listas de particulas vecinas.

. Para poder determinar los eventos que habrin de realizarse, es necesario

hacer el calculo entre todas Jas parejas de particulas del sistema.
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Dado|que ya mencionamos que los sistemas pueden ir desde cientos hasta

cientos de llnilcs de particulas, es necesario, reducir al maximo, ¢l nimero de

particulas pﬁra hacer este calculo.

Para sistemas en donde no existe un gran nimero de particulas (menor a
varios cientos de particulas), ia forma de integrar e§tas listas de “vecinos”, es el
establecer un radio mayor al diametro de la particula, y hacer una buasqueda
individual, para establecer cuiles particulas se encueniran en el interior del

vecindario fijado de esta forma.

¢) Listas de subceldas.

Cuando el nfimero de particulas excede a varios cientos de ellas, e! uso de
listas de vecinos, resulta inadecuado, debido al gran esfuerzo computacional que .
se debe de hacer para mantener esas Hsﬁs actualizadas, pues se debe recordar que
la lista de particulas vecinas ird cambiando conforme avanza el tiempo, y para
determinar cuales particulas serdn incluidas en la lista es necesario determinar la
distancia entre cada par del sistema.

La [forma de evitar este problema. es dividiendo la celda principal en

subgeldas. | Estas subceldas, tendran una longitud de arista mayor al didmetro de
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las particulas, pero nunca mayor a dos didmetros atomicos, si es que se desea tener
un 6ptimo desempefio en el uso de este algoritmo.

E! uso de subceldas restringe el dominio de biasqueda a las 26 subceldas
contiguas. Aun asi, se debe de recordar que cada celda puede tener asociada a més
de una particula. Esto es debido a que, si el centro de masa de la particula tiene
" coordenadas tales que estin contenidas en ¢l interior de la subcelda, es posible
acomoxar hasta dos particulas en una celda, si el tamafio de la arista de la subcelda

fuera un didmetro atomico (a).

Este procedimiento no requiere de bisquedas individuales de los pares mas
Cercanos Gues incluye un evento mas, ¢} cual corresponde al cruce de particulas
en las celdas). De esta forma, cada particula tiene asociada una celda y los
procedimientos se encargan de mantener listas actualizadas a cada momento de las
particulas presentes en cada subcelda, y sélo se requiere una bisqueda no muy
larga sobre la celda para determinar a los p;)sibles candidatos para .sufn': una

colision.

Otra ventaja es que en este caso, las subceldas vecinas, permanecen
constanteé, de tal forma que s6lo se crea la estructura de celdas vecinas al inicio de

la simulacion.
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d) Programacion de los evenios.

La bﬁ{squec.ia del evento mas proximo, requiere un gran gasto de tiempo de
proceso paré sistemas muy grandes, si es que se usan listas normales para
programar estos eventos. Es aqui donde el empleo de un arbol binaric logra
reducir este gasto computacional. De. acuerdo a Rapaport [1], se alcanza un
cédigo al menos 30% mas rapido en comparacién con codigos similares gque

emplean listas para su programacion de eventos.
e) Falso posicionamiento.

Cada particula tendra asociada un tiempo local, que corresponde a la dltima

vez que su posicion fue actualizada.

Durante la simulacién, existen varias formas de actualizar las coordenadas

de las particulas.

1.- Debido a que se encuentran a una distancia o y sucede una colisidn entre
esferas duras,

I
2.~ Existié un cambio de subcelda.

3.- Se ejecutd un muestreo de las configuraciones del sistema.
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Pero para poder hacer el célculo de los eventos es necesario conocer la
posicion €n [a que se encuentra cada particula en cada instante, asi pues, cada vez
que se desea calcular un evento, s¢ avanza temporalmente a la particula o

particulas involucradas a un mismo tiempo, que lo determina la particula que ha

sido actualizada a un tiempo mas cercano al real.
Una forma de pensar en o anterior es el siguiente ejemplo:

Supongamos que estamos al inicio de la simulacién de tal forma que el

tiempo transcurrido es t=0,

Una vez que se calculan los eventos por primera vez, supongamos que

tenemos un sistema de 2 particulas (a, b) con los siguientes eventos programados.

Tabla 1. “Eventos programados”

Tipo de evento particula a particula b
Colisién‘ =3 =3
cambio de celda t=1.5 t=4
contracci(;n de enlace =10 : =10
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* Comose puede observar, el primer evento que sucedera, serd el cambio de
celda por parte de la particula a, asi pues el tiempo real, serd t=1.5 una vez que
suceda este evento. Pero no se ban actualizado las mﬂcmda de la particula b,
por lo que, cuando suceda !a colision entre ambas particulas, programadas a
ocurrir en el tiempo =4, sblo se¢ requerird que la particuia b se avance
temporalmente a un tiempo t=1.5, y asi, ambas _parﬁculas se encontraran en las

posiciones que les corresponde a un tiempo dado.
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3. INSTRUMENTACION.

La parte medular del programa es la integracién exitosa de todos los
algoritmos de optimizacién. El programa debe de ser pensado como un todo, y no
una coleccién de subrutinas aisladas, para ap;ovechar al maximo las oportunidades
de modificacion de las variables que se dan en algunos procedimientos y que

puedan servir después durante la ejecucion del mismo. .

El prdg;rama fue desarrollado en Fortran 77, debido 2 que por experiencia
previa, en el grupo de investigacién en donde se desarrolld esta tesis, es un

lenguaje probado, y que la comunidad cientifica actual, entiende de forma general.

Cabe mencionar que las nuevas versiones de Fortran 77, permiten
estructuras DO v la declaracién explicita de las variables, esto hace al programa
mas amigable y una herramienta adecuada en aplicaciclmes en donde no se desea
una interfase grafica y la anica preocupacidn es lievar a cabo operaciones

matematicas a gran velocidad y precision.

A continuacién se hace una breve descripcion de las estructuras empleadas

€n este programa.
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3.1, Arbol Binario.

i

Un arbol binario es una estructuraz de datos en donde se encuentran estos

mismos, organizados por medio de un algoritmo sencillo.

Una descripcién bastante adecuada y completa de un érbol binario, es la

descrita por Cormen T.H. [7}.

“Un arbol binaric e¢s una estructura definida por un nimero finito de

conjuntos de nodos que, o bien:
* o contiene nodos o,
¢ esti compuesto de tres conjuntos de nodos: Un nodo raiz, un arbol binario

~ Nlamado subédrbol derecho y un arbol binario llamado subérbol izquierdo.

El arbol binario que no contiene nodés es llamado arbol vacio o arbol nulo, que
denotaremos como NIL. Si el arbol izquierdo es no vacio, su raiz es Hamada el
hijo izquierdo de la raiz de todo el arbol binario, de la misma forma que la raiz no
- nula del subarbol derecho es el hijo derecho de la raiz del 4rbol binario. Si un

subarbol es el arbol nulo NIL, decimos que ¢l hijo esta ausente o perdido.”
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Diagrama 1. “Arbel birario tipico”

Como podemos ver de esta definicion, un nodo es la unidad fundamental
del arbol binario, y es en cada nodo en donde se ubican cada uno de los eventos

que se calculan durante la Dindmica Molecular.

Todo nodo tiene por regla general un antecesor y varios sucesores. En el
caso de la estructura del arbol binario, cada nodo tiene sélo dos sucesores, uno que
contendra informacion que ocurtird después, y otro que ocurTira a un tiempo mas

préximo,

El campo que contendra el iempo programado en que sucede cada evento,

servira en cste caso para formar la estructura del arbol binario.
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El arreglo de los niimeros en ¢l diagrama No. 1, no se realizd de forma
aleatoria, siino fueron puestos en esa posicion para cumplir con las condiciones de

i
biasqueda de un édrbol binario.

Para realizar una busqueda sobre un érbotl binario es necesario recordar que
éste esta formado, ademas del campo principal que contiene la informacion de
interés, de tres campos mas al menos que indican al hijo izquierdo, hijo derecho
(sucesores) y al padre (antecesor). Si un hijo o un padre no existen para un nodo
dado, ¢l campo contendra un valor de NIL. Solo s¢ permite a la raiz del arbol

binarie principal el tener su campo de padre con un valor de NIL.

El campo clave o principal, de un arbol binario sera insertado en el arbol de

tal forma que satisfaga la propiedad de bisqueda de los drboles binarios.

“Sea x un nodo en una biisqueda sobre un arbol binario. Si y es un nodo en
el subarbol a la izquierda de x, entonces el campo clave de x sera mayor al campo
clave de y. Si y es un nodo en el subarbol a la derecha de x, entonces el campo

clave de x serd menor al campo clave de y.” [7]

La organizacién de datos de esta forma nos permite ejecutar facilmente
operaciones en ¢l manejo de arboles, tales como encontrar ¢l maximo c¢lemento

(sera el nodo mas a la derecha del arbol), el minimo elemento (serd el nodo méas a
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la izquicrda|del arbol, y el cual serd una de las subrutinas mas empleadas en este

trabajo), ast'como operaciones para establecer la relacion sucesor-antecesor entre -

nodos, que serd necesaria para realizar operactones de insercion, borrado y

actualizacion.

Para finalizar, 1a informacion que debe de contener cada nodo estid de

acuerdo a la estructura propuesta por Rapaport {1}, que se muestra en ¢! diagrama

2.

Diagrama 2. “Estructura nodal”

Padre

Hijo izquierdo

Tipe de evento

Hijo derecho

Lista circular de la

Numero de la particula A

Lista circular de la

particula A (nodo previo) (tipo A) particula A (nodo
posterior)

Lista circular de la Nimero de la particula B Lista circular de la

particula B (nodo previo) (tipo B) particula B (nodo

Y

posterior)
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La particula tipo A corresponde a la particula a la que alrededor de ella se -
hace la bﬁsql}eda de particulas vecinas en el caso de una colisién. Siendo asi Bla -

particula que corresponde a una particula “vecina” de la particula A,

Debe quedar claro que todas las particulas pueden quedar incluidas en

cualquiera de estas dos clasificaciones.

Actualmente, cada vez que sucede un evento, todos los nodos en donde se
encuentran las particulas o particula involucrada son borrados, esto se t_:vité enel
presente trabajo, al borrar sélo. los nodos. de los eventos que ya no fueran
fisicamente posibles. La desventaja de este método ¢s que €s necesario hacer una
busqueda cn‘cada nodo y verificar en qué campo se encuentra la particula. Se
espera que esta situacién se compense con la rapidez ganada, al no tener que

volver a calcular eventos que fueron generados anterionmente.
3.2, Arreglos de subceldas.

Imaginemos por el momento, un arreglo tridimensional de celdas. .

33



Diagrama 3. “Subceldas”.
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Como se puede observar, cada subcelda tendra 26 subceldas vecinas, de tal
forma que podemos asignar a cada celda un nimero y elaborar una lista de

subceldas vecinas una vez que se ha creado la estructura.

De esta forma, y con la instrumentacién de un evento llamado cambio de
1
celda, podemos saber en cualquicr momento, cual es la ubicacion de cada una de

las particulas.
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Existen algoritmos que plantean la posibilidad de reducir el nimero de
celdas vecinas de 26 a 13, pues de esta forma se eliminaria el “duplicar” la

biisqueda de parejas.

En un principio esto se intentd, pero se encontrd que, para temperaturas
altas y densidades bajas, dado que las particulas se desplazan a una gran distancia
antes de que se calcule una colision, es posible tener una superposicion de
particulas.

Asi pues, se adopté hacer la busqueda en ias 26 celdas vecinas, pero para

evitar el manejar el doble de eventos, se introdujo 1a siguiente condicion.

Una vez que un e¢vento ha sido calculado, dado que la insercién en el drbol
implica una bisqueda, se aprovecha esta biisqueda para ver si existe ya insertado .

previamente este evento en ¢l arbol.

Debido a que e} manejo numérico en las computadoras no es exacto, y que
cada vez que se¢ modifica una posicién, ésta varia ligeramente en su vator ( +10™),

es necesario establecer una tolerancia en la biisqueda de estas cantidades.

Afortunadamente, la diferencia entre eventos distintos es mucho mayor que

la diferencia introducida por el error en el manejo numérico, de tal forma que no
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¢s necesario comparar el tipo de particulas involucradas, lo cual incrementaria el
nimero de ?peraciones que se realizarian por ciclo de insercién.

3.3. Diagrama de bloques.

Las subrutinas en las que se dividié el programa estin organizadas de la

siguiente forma,

Para lo que corresponde al programa principal, el diagrama de flujo resultd

ser ¢l siguiente:

Diagrama 4. “Diagrama de flujo del programa principal”

[ Init_circ tink |




‘

[ generatc_cvcmsj

No

Ii 1 < niimero de pasos? ! No.

Si
Llamar a subruting adecuada al tipo de evento

!

Se ha alcanzado el nimero de pasos predeterminado para el muestreo de
f tas configuracioncs?

Siy
Update_all_positions

y

Escribir las configuraciones en ¢l formato que haya especificado el usuario (i.e.
para generar la funcion de distribucion radial 0 para gencrar una animacion de
la simulacidn)

Despliegue en pantalla def factor de
' compresibilidad.

FIN
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3.4, Descripcion de las subrutinas.

Una vez que se han cubierto los rasgos generales de los métodos de
optimizacién, a continuacién se presenta una descripcién de cada una de las
subrutinas que sc¢ encuentran en el codigo, y si es el caso, cudles fueron las
modificaciones que se¢ realizaron, para disminuir ¢! nimero de operaciones por

ciclo. -

Para mayor claridad, no se entrara en la descripcion detallada de todas las
variables, a menos que se juzgue pertinente, y se hara la descripcién de las rutinas
de acuerdo a como van apareciendo en el codigo y no en el orden conforme se van

gjecutando en el programa,

e Principal.

En esta paﬁe del programa, se hace la asignacién de los valores iniciales de la

simulacion:

Se inicializa el tiempo & cero (abs_time), asi como otras variables que se
requertran para hacer ¢l calculo del factor de compresibilidad. (rijDvi, num_coll,

vs).
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Se hace la lectura de las siguientes variables:
[
; temperature: Temperatura.
s num_steps: Nimero de pasos.
« max_chain: Numero de cadenas.
= max_site: Nimero de monémeros e¢n cada cadena.
e ic_conf file: Nombre del archivo que contiené la configuracion inicial.
» bond_length: Longitud de enlace.
o sampling_rate: Intervalo de muestreo de las ‘édn’ﬁgur’aciones del sistema.
o divisions: Nitmero de subcéldas que contendré cada celda primaria.
. xmol__'\-'ar: Decide si se desea gén'crar“ Ia iﬁ}‘c;ﬁhacién necesaria para ver la
simulaci6n en un programa visualizador llamado xmeol.
e gr var: Decide si la ejecucion det programa desea generar la informacion de la
funcién de distribucion radial. -

* subcellsize: Tamaiio de la subéclda.

Se elabora una lista de vecinos enlazados, la cual ne serd modificada
durante la ejecucion del programa, de esta forma se cuenta con una forma rapida
de saber si dos particulas son vecinas y en 1a misma cadena, la forma de accesar a

esta variable es simplemente con el niimero de particula, y se definen dos campos

mas, uno que establece el numero de particula anterior, y otro el nimero de
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particula posterior. Para los extremos, se establece que son vecinos de la particula

cero.

Se llama a las subrutinas init_pool, init_circ_link, ini_vel, MAPS, LINKS y

generate_events. Mas tarde se hablaré de cada una de ellas profundamente.

Se establece un ciclo donde se busca el evento mds proximo a ocurrir por
medio de la funcion ger min_node, se determina qué tipo de evento es y
dependiendo de esto se llama a las subrutina cell_cross, en caso de cambio de
celda, o collision en caso de ser alguna colisién. Se debe recordar que estamos
llamando colision a toda aquella modificacion en la velocidad que sufran dos-

particulas al interactuar.

Si se ha alcanzado un nimero de paso tal que se desea escribir la
configuracion que existe en ese momento, se llama a la subrutina
update_all_positions, la cual avanza a todas las particulas del sistema al mismo

tiempo global, y se hace la escritura del archivo.
e Subrutina erase_node(d)

Esta subrutina se encarga de hacer el borrado del nodo d. Esta subrutina, se solicita

una vez que se ha localizado un evento a ocurrir, es necesario eliminar del arbol
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- ese evento y todos los eventos que estin asociados con las particulas involucradas.

Esto se debe de hacer por la siguiente razén:

Debido 2 la estmctura del programa, cada evento es tratado de forma -
individual, por lo que e;.; posible que una particula tenga 2 6 mas posibilidades de
interactuar. Pero todos estos eventos que se ca]cula.roﬂ y que tienen tiempos de -
sucesion mayores, ya no sucederin debido a que, después de la colisién que acaba
de ocurrir, las velocidades de las particulas cambiaron, de tal forma que todos los
eventos pregramados a suceder después de este evento, y en donde intervengan
estas mismas particulas ya no seran validos, pués fueron calculados a partir de

velocidades “falsas™. |

Este procedimiento hace mads eficientes los diferentes casos de borrado que
son necesarios para mantener la estructura del arbol binario, y son ampliamente

descritos en [1] y [3].
» Subrutina erase_root- node(d)

Dado que la forma de instrumentar el arbol birario fue un tanto distinta a la
propuesta por Rapaport, fue necesanio escribir una subrutina especial para el

borrado dell nodo raiz. Afortunadamente, no sdlo no aumenta. el nimero de
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operaciones a desarroilar en cada ciclo, sino que, dependierido de la estructura
instantinea del arbol, puede reducir el niimero de operaciones que se realizan cada

Vez que se ejecuta esta rutina.

Basicamente, lo que hace este procedimiento es buscar ¢l elemento maximo
del subarbol izquierdo, y reemplazar con este nodo al nodo raiz. De esta forma se
mantiene la estructura de biisqueda deseada.

» Subrutina erase_nodes (part)

Esta subrutina llama las veces necesarias al procedimiento erase_node(d),
para eliminar todos lo eventos que tienen asociados a la particula fijada por la

variable part.
¢ Subrutina init_pool

Es destado que, una vez que se ha borrado un nodo, éste pueda ser
utilizado dc ﬁuevo, evitando asi el uso ineficiente de memoria, pero, debido a que -
de antemano no se sabe el nimero de eventos que se¢ van a calcular, se crea una
lista en donde se guardaran los nimeros asociados a cada nodo. Esta lista se

maneja de la forma UEPS (hltimas entradas pnmeras salidas).
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Asi pues, esta subrutina se encarga de iniciar esta lista, para que cada vez
que se reqmlcra un nodo, se pueda llamar sin problema alguno. Como se dijo -
anten'drmcnfe, dado que no sc sabe el nimero de eventos que sucederin a un
mismo tiempo, ¢s necesario tener un mensaje de alerta cuando se quiera accesar a

un nodo, y ya no haya nodos disponibles en esta lista.
» Subrutina send_pool

Cada vez que se hace ¢l borrado de un nodo se envia a la lista en donde se
encuentran los nodos disponibies. Este procedimiento, solo actualiza el apuntador

de 1a posicién del siguiente nodo libre en la lista.
e Subrutina gef pool

Cuando se ha generado un evento y se desea incluir dentro dei arbol
binario, €l primer paso es tener acceso a un nodo disponible, y es precisamente lo
que esta subrutina realiza, tomando el primer nodo disponible y actualizando el

apuntador a la siguiente posicion.
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o Subrutina insert_node(d)

Esta rutina se encarga de insertar en la posicién adecuada al evento

generado, guardado en el nodo d, de acuerdo a la regla de bisqueda del érbol

binario.
» Subnutina generate_events

Esta rutina se posiciona sobre todas las particulas, y busca qué particulas
estan a su alrededor, en el caso de que se encuentre a una particula en el

vecindanio, se hace el cilculo del tiempo en que sucedera Ia colision.

El cidlculo de este tiempo de colision se hace en una funcién Hamada
calhiﬁ:e. La razon por la qué se decidid separar esta funcién de este programa, es
debido a que generate_events, solo es ejecutado una sola vez durante la ejecucién
del programa, precisamente al. principio de la simulacidn, . posteriormente la
funcion colltime, serd llamada por otros procedimientos conforme la simulacién
progresa.

Esta subrutina, también crea por primera vez la estructura del arbol binario,

ayudado principalmente del procedimiento insert_node.
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» Subrutina init_circ_link

Esta rutina sélo inicializa un campo de una variable, que corresponde al
nodo signiente de una lista de nodos relacionados por la misma particula.

Esta lista due se menciona aqui, es la forma de incluir en cada nodo, lIa
informacion de qué eventos estin relacionados con la misma particula, para que
cuando se desce hacer et borrado de ella, exista una lista de “eventos a borrar”, y
asi se evite hacer una busqueda por todo el arbol binaric para determinar qué

eventos se deben eliminar.
e Subrutina update circ_link(plink node_num, rypé) :

Esta subrutina se encarpa de realizar la actualizacion de Ia lista de eventos

con particulas en comiin.

La variable plink corresponde al nimero de particula de interés, riode_num

al node que va a ser removido de la lista y #ipe si se trata de una particula de tipo

AoB.
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o Subrutinalini_vel(tempe)

En esta subrutina se fijan las velocidades iniciales del sistema, de acuerdo a
la temperatura det mismo. Se debe recordar que, para el caso de esferas duras, la
temperatura no tiene ningiin sentido fisico, pero, dado que este programa es la base
de un codigo mejorado, en donde la temperatura si es de suma importancia, se

decidié incluir esta subrutina,
s Subrutina collision(sub_node)

En esta subrutina se hace la modificacion de las velocidades de las
particulas involucradas en una colision, asi como la actualizacién de las

coordenadas y del tiempo local de cada una de ellas.

Las formulas que se emplean se derivan de las ecuaciones de movimiento

de Newton, y se hace la aproximacién de que las particulas tienen la misma masa,
A diferencia de la funcion colltime(), esta subrutina, no requiere determinar

si las particulas se alejan o s¢ acercan, pues debido al producto punto entre los

vectores posicion y velocidad, los signos se ajustan de forma automatica.
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Estas| ecuaciones son escritas en su forma vectorial y se muestran a

continuacion:

donde:
Av; . Es el cambio en el vector velocidad de Ia particula i
Av;: Es el cambio en el vector velc_)ci:dad de la particula j
v;i : Es la diferencia entre los vectores velocidad v; y v;

r; : Es la diferencia entre los vectores posicion r; y 1

La forma en que esta ecuacion fue implementada, puede ser vista en el

codigo del programa que se incluye en el Anexo I de esta tesis,
¢ Subrutina MAPS

Esta rutina genera el vecindario de cada una de las subceldas, que

contendran a tas particulas durante la simulacion.
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» Subtutina LINKS

Asigna a cada una de las particulas a la subcelda que le corresponde debido

asu posiciéﬁ.
o Subrutina cell_crossing(p)

_Caicula el tiempo en que la particula p, cambiara de subceida. En este caso,
para aumentar la rapidez de ejecucion de programa, se escribi6 un subcédigo para
cada tipo de cruce de celda, esto hace que se disminuya el mimero de operaciones

necesarias para el calculo del tiempo de cambio de celda.
» Subrutina cell_cross{node}

Actualiza la posicién de la particula en la celda de simulacion, hace el
borrado del nodo que sc acaba de cjecutar y modifica la lista de particulas de la

subcelda a la que ahora pertenece la particula en cuestién.
=  Subrutina re_linking(partb, no)

Mantiene actualizadas las uniones de los nodos con particulas en comun, es

lHamado ca'da vez que sucede un evento, antes de que se realice el borrado de los
i
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nodos involucrados.

"o Subrutina calculate_single_part(pa)

Es ¢l cquivalente de generate_events, pero especifico a calcular los posibles

eventos de la particula definida por la variable pa.
¢ Subrutina erase_nodes_cc(part,no)

Dado que en un cambio de celda no se desean borrar todos los eventos
previos calculados de la particula, pues la velocidad de la particula es la misma,
‘sélo se hace el borrado especifico de este evento. Esto es con el fin de no repetir

un célculo que ya se ha hecho previamente.
. Submtiﬁa update_all_positions()

Avanza a todas las particulas del sistema, una delta de tiempo tal que los
tiempos locales de todas las particulas coincidan con ¢l tiempo global de

simulacién, para asi poder obtener una conﬁgurﬁcién que puede ser empleada

después para su visualizacién, o bien para el célculo de g(r).
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s Funcion gausran{v, m)

Da como resultade un nimero aleatorio dentro de una distmbucién

gaussiana con varianza v y media mr.,
« Funcidn colltime(parta, parib)

Regresa el tiempo de colision entre dos particulas, este calculo requiere
determinar qué tipo de situacion se estd llevando a cabo. Primero, definiremos *

algunas cantidades para facilitar la notacién en las formulas siguientes.

1; =1, - 1; (Diferencia en el vector posicion)

v;j = v; - v; (Diferencia en el vector velocidad)

bjj = r; * v;j (Producto punto para determinar las componentes involucradas en la
colision)

C;; =r;’ - o’ (Indica la distancia entre dos particulas al momento de la colision)

Cﬁij = ri,-z - (6+8)? (Indica la distancia a la que sucede una atraccidn subita debido

al enlace entre dos particulas).

i

I. Particulas acércandose. (b;<0)

si (bi,-z—vijz C;; > 0) Sucede la colision al tiempo:
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2 21
_=b, -4, -y, C))"
i~ 2
4 vy

I1. Particulas alejéndose (b;>0)
| b2y 2 CP - . .
si (by™-v;;" C';j > 0) Sucede 1a colisién al tiempo:

b, (b2 v, C%p)"

2
Y

l; =

siempre y cuando et tiempo t; calculado sea p'c-;sitiirb.
» Funcién ICELL(IX,1Y,1ZMC) )

Funcién usada para determinar de forma rapida las celdas vecinas a la celda

localizada en la posicién (LX, 1Y, IZ).
» Funcién get_min_node()

Funcion para determinar el evento mas préximo,

e Funcion ger v2()

Funcion que suma 1a norma de las velocidades de todas las particulas en el

ststema, para hacer el cilculo del factor de compresibilidad.
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4. RESULTADOS

En este capitulo, se mostraran los resultados obtenidos con el programa
desarrollado. Primero se incluye la verificacion de que el programa funcione

adecuadamente.

Como primer caso, se pensd en un sistema de particulas discretas, pues para
¢l caso de esferas duras, existe mucha informacion y datos publicados, lo cual

facilitd la validacion det codigo.

Para poder calcular la funcién de distribucién radial, es necesario hacer un
muestreo de diferentes configuraciones del sistema a intervalos regulares. Asi

pues, se¢ eligieron 4 fracciones de empaquetamiento.

La fraccién de empaquetamiento queda definido como la fraccién de

volumen que las particulas en su totalidad ocupan dentro del volumen de la celda.

De forma general, 1a fraccién de empaquetamiento {n)) tiene como férmula:

i
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donde:

n : Fraccién de empaquetamiento,
N : Numero de particulas en el sistema.
V. : Volumen de cada pafﬁcula.

V. : Volumen de la celda de simulacion,

En este caso las particulas tenian peometria esférica, y la celda es cibica,

por tanto, s¢ puede definir n como:

4-z.r’ N
n= 3.2
donde:

1 : Fraccion de empaquetamiento.

N ; Nitmero de particulas en el sistema. .

r. : Radio de cada particula.

L : Longitud de una de las aristas de la celda de simulacion.

4.1. Validacién de la funcién de distribucién radial para esferas duras

discretas.
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‘Griéfico 2.
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Grifice 3
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Grifico 4.

“Fracciéon de empaquetamiento : 0.33”

FUNCION DE DISTRIBUCION RADIAL
para ssferas duras

i

0.5 1

1 1.2 1.4 1.8 1.8 2 2.2 2.4 18 28 3
rio

o Dinemica mokcular

—~———Parcus-Yevic ]

57



Como s¢ puede observar en el cilculo de g(r), conforme se incrementa la

fraccion de empaquetamiento (que es directamente proporcional a la densidad del
|

sistemna), se puede observar una mayor estructura en el fluido. La estructura del

fluido queda definida por la posicién y el tamafio de los picos que se presentan a

distancias mayores a un didmetro atomico o.

Una vez que se comprobé que la funcién de distribucion radial para esferas
duras discretas correspondfa a valores cercanos a los predichos por la teoria y
simulaciones hechas por medio de otros métodos, se decidié hacer la validacion

para lIas cadenas de esferas duras.

Como se puede observar, la mayor desviacién de los resultados calculados
por medio de la simulacion molecular y los obtenidos por medio de la ecuacion de
Percus-Yevic corresponde a distancias menores a 1.1 diametros atdmicos. Esta
desviacion es debido a fa forma en que se extraen las configuraciones durante la

ejecucion det programa.

Debido a que este programa estd basado en un algoritmo evento-evento, y
no a un incremento de tiempo arbitrario, en promedio, las particulas estaran unas
mas cerca de otras, pues dado que un evento corresponde al calculo de colisiones,

éstas suceden cuando la distancia entre ellas es igual a un didmetro atémico.
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Es por ello que se puede observar que este programa sobreestima la
distribucion radial de particulas, pero, a medida que la densidad aumenta, este
error se ve disminuido debido a que en realidad las particulas se encuentran mis

juntas en promedio.

Afortunadamente, a distancias mayores, el efecto del muestreo se cancela
practicamente, lo cual se observa facilmente por la correspondencia entre los

resultados de Dinamica Molecular y le ecuacién de Percus-Yevic.

4.2. Validacién de la funcién de distribucién radial para cadenas de esferas

duras.

Como primer ¢jemplo, se incluye la funcion de distribucion radial para un
octimero de esferas duras a diversas fracciones.de empaquetamiento (n= 0.3390,

0.2988, 0.201 1, 0.0977).

Estos resultados fueron comparados con los resultados publicados por
Chiew Y.C [8]. Desafortunadamente, estos. valores no pudieron ser comparados

en el mismo grafico por dos razones:

» La informacién de estos datos, fue publicada Unicamente en forma de graficos,

de forma que no se quiso introducir un error de lectura,

1
59



¢ Por limi}acionps del codigo desarrollado no es posibl; generar resultados para
las fracciones exactas de empaquetamiento que se dan en la publicacién. Esto
es debido a que la fraccion de empaquetamiento depende de un nomero
discreto de particulas dentro de la celda de simulacién, asi pues, para poder
llegar a una fraccion de empaquetamiento tal como 0.1 por e¢jemplo, ia longitud
de la arista de la celda de simulacion tendria que ser muy grande y por tanto un
gran nimero de particulas, Aun asi, se tratd de acercar lo mas posible a los

resultados publicados. -

A pesar de ello, los resultados de los datos previos se incluyen en una
imagen extraida directamente del articulo. Para permitir al lector asegurarse de
que, si bien las curvas no son semejantes completamente, si se obtienen los rasgos
gcneraies. Como se puede observar por simple inspeccién, los datos no presentan

una gran desviacion eatre si.

En el caso de las simulaciones de este trabajo, se agregd una curva mis a
una fraccion de empaquetamiento mayor a las publicadas, solo con el fin de saber
si el codigo puede soportar altas densidades sin sufrir rompimientos de cadena,

como se obsetvo en versiones Beta del cédigo aqui desarroliado.
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La forma de saber si existen rompimientos de cadena, es al observar g(r) y
no encontrar a la distancia r/6=2 un pico tan pronunciado. Este pico se da

principalmente, debido a que las esferas en una misma cadena estan unidas por un

enlace.

La razén por la que se hace hincapié ¢n la inclusion de esta nueva curva, es
debido a que no se debe de confundir con la curva inferior que si esta cerca de los
valores publicados, y no ocasione confusién entre dos curvas en donde las .

fracciones de empaquetamiento si son bastante diferentes.
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Grifico 5.

“Funcién de distribucién radial para cadenas”
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La|razén por la que en el siguiente grafico se muestran tres diferentes -

curvas es debido a que en ese articulo, se busca hacer aproximaciones a la

ecuacién de Percus-Yevic.
De esta forma, los resultados que s¢ consideran “correctos”, son los

representados por medio de 1a linea continua, que esta formada por 1a solucién de

la ecuacién de Percus-Yevic sin ninguna aproximacion adicional.
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Grifico 6.

“Funcién de distribuclén radial para cadenas (resultados publicados)”
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Si::l debe recordar que ¢l factor de compresibilidad es una desviacion a la
i

idelidad del sistema. En los grificos mostrados anteriormente, podemos osbservar

que, a8 medida que aumenta la densidad, el factor de compresibilidad se alejara de

la unidad (valor que comresponde a gas ideal) y también sufrirda un incremento

conforme aumenta la longitud de la cadena.
4.3. Validacién del factor de compresibilidad para cadenas de esferas duras.

En la dltima etapa de validacion del cddigo, se desean comparar los
resultados obtenidos para el factor de compresibilidad en cadenas duras reportado

por Mark Denlinger y Carol K. Hall {9].

Se debe 'hacer mencién que las curvas continuas que se muestran
corresponden a una regresion estadistica, que ajusta no solo los valores obtenidos
por estos autores, sino también de informacion para este sistema que ha sido

generada por diversos trabajos previos.
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Factor de compresibliidad

Grifico 7.

“Factor de compresibilidad para cadenas duras”
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Factor de comprasivilldad

i Grifico 8.

“Factor de compresibilidad para cadenas duras”
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; Grifico 9.

“Factor de compresibilidad para cadenas duras”
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Grafico 10.

“Factor de compresibilidad para cadenas duras” -
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La razén del por qué s6lo se muestra la comparacién entre los resultados
obtenidos a partir del cédigo desarrollado en esta tesis y los valores de Denlinger y
Hall, es debido a que emplearon también un algoritmo de Dinimica Molecular

para la obtencién de ellos.

Como se puede observar, los resultados producidos por el cédipo
desarrollado, generan factores de compresibilidad que estin acorde con resultados

obtenidos previamente y calculados por similares y distintos métodos.

4.4. Comparacién en el desempeilo de! cédigo desarrollade con trabajos

similares.

En lo que corresponde & la parte del desempeiio del trabajo, en donde se
muestran graficos del nimero de colisiones y et icmpo de UCP (unidad central de

proceso).

Todas las corridas del programa desarrcllado en esta tesis se llevaron a cabo

en un equipo DEC alpha 3000/166.

! .
Es de hacer notar, que Hall. C.K. y colaboradores han sido las personas mas
activas en este ramo, de tal forma que en la grifica de desempeifio, se incluyen

versiones d? resultados anteriores en donde no se empleaban algoritmos de
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optimizacidon, asi como los resultados de su Oltima versién, en donde se

insmnnenta{ron los algoritmos antes descritos en esta tesis.

El incluir estos resultados nos permite tener una idea de la increible mejora
en la rapidez de célculo, por el sofo hecho de manejar arboles binarios, listas,

falsos posicionamientos, etc.
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En el grafico anterior se desearon introducir los siguientes aspectos que se
encontraron al término de esta tesis.

La version sin las rutinas de optimizacién que corrid en un equipo de
supercémputo CRAY modelo X-MP, resuita del orden de 10 veces més lento
comparado con el codigo que emplea rutinas de optimizacidn y que fue corrido en

un equipo de velocidad similar (CRAY Y-MP).

En ei grafico se incluye la longitud de 1a celda empleada para la simulacién
de los sistemas, de esta forma es posible tener una idea de las fracciones de
empaquetamiento eméleadas. Se puede ver en el grafico que, a medida que la
fraccién de émpaquetamjento aumenta, la velocidad de proceso di§ninuye
dramaticamente; esto se debe a que, debido a la alta densidad del sistema, las
rutinas de busqueda de vecinos se hacen mas lentas, pues se deben accesar listas

mas largas. Ademis, ¢l numero de colisiones que se grafica, se refiere al niamero

de colisiones efectivas.

Cada vez que se éncuentran pares de particulas cercanas, se hace el célculo
“de colision eﬁtre ellas, de tal forma que, a8 mayor nimero de parejas posibles,
mayor el nimero de colisiones calculadas; esto no sélo afecta ¢l tiempo que se
gasta en el cilculo directo de! tiempo de colision, sino que, al ser insertado este

“posible evento”, posteriormente sc requerird que las rutinas de borrado de nodos,
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tengan duraciones mas largas, debido a la mayor longitud de las listas asociadas a

las particulas.

Como s¢ puede observar, la longitud de cadena para misma fraccion de
empaquetamiento no afecta el desempefio del programa, pues se trataron cadenas
de 8, 16 y 32 monémeros, y, como se puede observar, todos los resultados caen

dentro de la misma linea de comportamiento.

Aungue no se cuenta con datos suficientes para comparar el programa con
un equipo de supercomputo, al menos se conoce ¢l rango de la velocidad de
proceso del codigo optimado para el equipo de este tipo, y como es posible
observar, el codigo que aqui se presenta es ligeramente més rapido, para el caso

de 512 particulas.
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5. CONCLUSIONES

1

Haciendo uso de algoritrnos de optimizacion propuestos antericrmente por
un gran nimero de investigadores, ¢s posible instrumentar un cédigo que genere
resultados de forma mas eficiente, en comparacién cor codigos similares que

hacen uso de la Dindmica Molecular.

Se hace notar que, a pesar de que este cddigo y el desarrollado por Hall y
colaboradores tienen como base los mismos antecedentes y basicamente las.
mismas rutinas de optimizacion, la forma de hacer la instrumentacién de los

algoritmos, permite generar c6digos con mejor o mas pobre desempeiio.

Aun con las velocidades alcanzadas, no es posible simular cadenas de las
dimensiones que realmente suceden en la naturaleza, en las que cada molécula

polimérica puede contener hasta millones de mondmeros.

Aun asi, este tipo de algoritmos, puede ser de utilidad para moléculas de
tamafio pequeiio. Es por csta razdn, el interés de generar un codigo que incluyera
todos los algoritmos de simulacién presentes, e integrartos en un programa de

Dinamica Molecular.
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El siguiente aspecto en el desarrollo del nuevo polimero, corresponde la-
inclusion de potenciales atractivos del tipe “pozo de potencial”, para permitir la

interaccion entre moléculas de distinto tipo.

Las modificaciones que sufrira este codigo seran las siguientes:

¢ -Permitir distintos tamaifios de particulas,
¢ Permitir por lo tanto distintas masas de particulas.
* Agregar un potencial atractivo para poder simular interacciones entre particulas

de distinta naturaleza (i.e. hidrofilicas ¢ hidrofobicas).

La parte de mayor interés es la eleccion del modelo a utilizar para el
potencial atractivo. El mas simple es ¢l pozo de potencial, pero, de ser necesario,
es posible generar potenciales mas complicados haciéndolos discretos, por medio
de funciones méis complicadas [10]. Aun asi, el codigo generado en esta tesis
puede ser modificado, y de hecho fue plancado para poder instrumentar estas

caracteristicas con mayor facilidad,
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program md
implicit none
VAR
integer®4 - max nodes

parameter (max_nodes=10000)
integer*4 time_list(max_nodes,4)
double precision  evenitime(max_nodes)
integer*4 node_type (max_nodes, 10)
integer*d  ij

integer*4 counter

double precision new_cvent_time

infeper*4. afected_node, afected_particle

integer*4 free_node, pointer
inteper*$ pool_list(max_nodes)
integer*4 max_site, max_chain

double precision min_time

integer*4 max_particle
parameter {madx_particle=10000)
double precision  paticle(max_particle,9)
integer*4 particle2(max_particle,3)
integer*s tot_num_par
double precision  packing, xbox, ybox, zbox
double precision  temperature

&

) A z 4
ANEXO 1. “Cédigo desarrollado 4 Y/
b, 2

integer*4 num_steps

integer*4 chain(max_particle,2)

integer*4 cvent_counter

character*20 ic_conf_file

INTEGER N, M, NCELL, MAPSIZ

PARAMETER (N= 10000, M=15 NCELL=M*M*M)
PARAMETER { MAPSIZ =26 * NCELL )

INTEGER LIST(N), HEAD(NCELL), MAP(MAPSIZ)

double precision  bond_length

integer*4 get_min_node, root_var
double precision  abs_time, fijDvi, get_v2
double precision  vs

integer*4 divisions
integer*d sampling_rate, num_coil
integer*4 - xmol_var, gr_var

double precision  subcellsize

GLOBAL
commeon /sorting_var/ evenitime
common Mist/ time_list
common Nree_ structure/ node !

common Inew evenls/ new_cvent_time, afected_node,

> 1 afected_particle

comznon /pool/ pool_list, free_node, pointer
oommon Mox_dim/ packing, xbox, ybox, zbox
common /mew_cvents2/ particle

com:mon /new_cvents3/ particle2
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comithon /min_times/ min_time

common /gen_events/ tot_num_par
common foptions/ temperature,rum_steps
commeon /chain_structure/ chain

common /global_events/ event_counter
COMMON / BLOCK2 / LIST, HEAD, MAP
common /particle_bond/bond_length
common /absolute_time/ abs_time
commeon unydivisions

common froot/ root_var

common /ini_cale/ i

common /pressure/ rijDvi, vs

common /sub_cecll_size/ subcellsize

BEGIN
abs_time=0d0
rijDvi=0
num_coli=0
vs=0
open{unit=1, file="options’, status="unknown')
read(1,*) temperature
read(1,*) num_steps
read(1,*) max_chain
read(1,*) max_site
read(1,*) ic_cenf_file
read{1,*) bond_length
read(],*) sampling_rate
read(1,*) divisions
read(1,*) xmol_var
read(},*) gr_var
read(1,*) subcellsize
close(unit= |, status="keep")
counter=10
do i=1, max_chain
do j=1, max_site
counter=counter+l
particle2{counter,3)=i
if(j.t.max_site)then -
if(i.eq.1)then
chain(counter, 1)=0
chain(couater,2)y=counter+1
clse
chain(counter, 1 )=counter-1
chain{counter,2=counter+}
endif
else
chain(counter, 1 )=counter- 1
chain{counter,2)=0
endif
enddo
cnddo
open(unit=1, file=<ic_conf_file,status="unknown’)
read(1,*) tot_num_par
read(1,*) packing, xbox, ybox, zbox
do i1, tot_rum_par
reml‘.'( 1.%) particle(i, 1), particle(i, I}, panicle(i,2)
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> particle(i,3)
;x?:ﬁclc(i, LFparticle(i, 1)*xbox
particle(i,2)=particle(i,2)*ybox
particle{i,3)=particle(i,3y*zbox
enddo

close(unit=1, status="keep')

wrile{*,*) ‘initializing pool and circular links'
call init_pool{)

call iniy_cire_Llink()

call ini_vel{temperature)

write(*,*) ‘creating mapping stocture’
call MAPS

write{*,*) 'set the particles inside cells’
call LINKS

write(*,*) ‘construcling the binary tree’
=0

call generate_cvents(}

open{unit=9, file="ocfile. dat’, status="unknown’)
open{unit=10 file="oc_xmol.dat',status="unknown’)
open(unit=11, file="pressure dat' status="unknown')

do i=1, num_steps
afected_node=get_min_node()
if{node_type(afecied_node,6).eq.3)then
call celk_cross{afected node)
else
call collision{afected_node)
num_coll=num_coll+1
endif
ifimod(i,sampling_rate).eq.0)then
write(*, *)'step number; *i ‘time: *,abs_time, 'root: ',
ro0t_var
call update_all_positions()
write{11,*)abs_time, rijDvi, rijDvi/abs_time

if{gr_var.eq.1)then
write(9,*)iol_num_par ! Archivo de configuracion para g(r)
write(9,%)
do j=1, tot_num_par
write{9,*)particle(j, 1 /xbox,
particle(j,2)/ybox,
particle(j,3/zbox
enddo
endif

ifixmol_var.cq.1)then

write(10,*}tot_num_par+8 !Archive de configuracién para xmol
write(10,%)

write(10,*Y'0 ", 0.5d0,-0.50, 0.5d0
Wwrite{10,#)'0*,0.5d0,-0.5d0, 0.5d0

write(10,4)'0*,-0.5d0, 0,540, 0.5d0

v:'rrile(lO,‘)'O , 0,540, 0.5d0, 0.5d0

wrile(10,4)0", 0.5d0,-0.50,-0.5d0
write(10,¥y0",-0,5d0,-0.5d0,-0.5d0
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uyriie(lO,*)‘O ' -0.5d0, 0.5d0,-0.5d0 -

write(10,*)'0 , 0.5d0, 0.5d0,-0.5d0

do j=1, tol - hum_par

'write(10,*)'T ",particie(j, 1)/xbox,
particle(,2)ybox,
particle(j,3)/zbox

enddo

endif

[eNeNeloke]

endif
enddo
write(*,*) ‘writing a result file'
close{unit=9, status="keep')
close(unit=10, status="keep")
close(unil=11, status="kecp’)
write{*,*}"

write{*.*) '| Some useful quantities’
write(*,*) "collisions ="' num_coll
write(*,*) 'rate (col/events) = *,real{num_collynum_steps
wrile(*,*) T<v2> ='pget_v2()
write(*,*) ‘[Nc = ' max_chain
write(*.*) 'In ="', max_sitc

write(* ) 12 =" max_site+

(rijDvifabs_timeX(get_v2()*max_chain)

write{* . *) ‘end of pmglﬁn'
end

Procedures:

Las siguicntes subrutinas son para ¢l manejo del arbol

subroutine crase_node(d)
implicit nonc

VAR

integer*4 max_nodes

parameter  {max_nodes=10000).
integer*4 node_type(max_nodes,10)
inicger*4 s, p.d

integer*$ rocot_var

GLOBAL
common ftree_structure/node_type
common /rool/ root_var

BEpiN
if (node_type{(d,4).cq.0) then
s=nodc_type(d,1)
cisc:
if (node_type(d, 1).¢q.0) then
staode_type(d.4)
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50

150

else
if (node_type(node_type(d,4),1).cq.0) then
s=node_type(d,4)
else )
svnode_type(node_type(d,4),1)
continue
if (node_type(s,1).ne.0) then
s=node_type(s,1)
goto 50
endif
if (node_type(s,4).ne.0) then
méhfno'dc_lypc(nodc_lypt:(s,&i),3)=node__t)rpc:(s,3)
node_type(node_type(s,3),1)=node_type(s,4)
node_type(node_type(d,4),3)=s
node_type(s,4y=node_type(d,4)
endif
node_type(node_type(d,1),3)=s
node_type(s, 1)=node_type(d,1)
endif

endif
p=node_type(d,3)
if (5.ne.0) node_type(s.3)=p
if {p.ne.0} then
if (node_type(p, 1).cq.d) then
node_type(p,1)=s
else
node_type(p.4)=s
endif
else
rool_var=s
endif
end

subroutine crase_root_node(d)
implicit none

VAR

integer*4 muax_nodes

parameter  (max_nodes=10060)
integer*4 node_type(max_nodes,10)
integer*4  d, lefl_son, right_son
inicger*4 root_var, test_node

GLOBAL
common firee_stucture/node_type
common /rool/ roof_var

BEGIN
test_node=node_type(d, 1)
len__so:n=tcst_nodc
right_sor=node_type(d,4) -
if(left 'son.ne. Ojthen
continue
Hinode_type(test_node,4).ne.O)then
tesiinmlccnode_type(lesl_nodc,-i)
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goto 150 .
else:
if{test_node.cq.node_type(d, 1))then
node_type(test_node,3)=0
node_type(test_node,4)=node_type(d.4)
node_type(right_son,3)=test_node
elsc
rode_type(node_type(lest_node,3),4)=node_type(test node, 1)
ifinode_type{test_node, 1).ne O)then
node_type(node_type(iest_node, 1),3)=node_type(test_node,3)
endif
node_type(test_node,3)=0
node_type(test_node,4)=rode_type(d,4)
node_type(test_node, 1 y=node_type(d, 1)
node_type(right_son,3)y=iest_node
node_type(left_son,3)}test_node
endif
endifl
root_var=test_node
clse
root var=tight_son
node_type(right_son,3)=0
endif
end

subroutine erase_nodes{part)

implicit none

C Var
integer*$ part, parth
integer*$ max_particic
parameter  (max_panlicle=10000)
intcger*4 particle2(max_particle,3)
integer*4 tcst_node, next_node
integer*4 max_nodes
parameter  (max_nodes=10000)
integer*4 node_type(max_nodes,10)
integer®d  root_var ’

C GLOBAL
common /Aree_structure/node type
common /new_cvents3/ particle?
comsnon froot/ root_var

C  Begin
test_node=patticle2(part, 1)
iflicst_node.ne.0)then
35 continuc
if{node_type{test_node,5).cq.part)then
iffnode_type(test_node,8).eq.0)then
partb=node_type{icst_node, 7}
iftpartb.ne.0)then
call re_linking(partb, 1cst_node)
endif
iffroot_var.eq.iest_node)then
call crase_root_node(test_node)
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clse
call crase_node(test_node) .
endif

¢all send_pool(test_node)
else
next_node=node_type(test_node,8)
partb=node_type(lest_node,7)
if(parth.ne O)then
call re_linking(partb, test_node)
endif

if{root_var.cq.test_node)then
call erase_roat_node(test_node)

call send_pool(test_node)
test_node=next_node
goto 35
codif
else
if{node_type(test_node,7).eq.pan)then
ifnode_type(test_node,9).eq.0)then
panb=node_type(test_node,S)
if(parib.ne.0)then
call re_linking(parth, test_nodc)
endif
if{root_var.eq test_node)then
call erase_root_node(test_node
else .
call erase_node(test_node)
endif
call send_pool{test_node)
clse
next_node=node_type(tesi_node,9)
partb=nodc_type(test_node,5)
if(partb.n¢.0)then
" call re_linking(partb, test_nodc)
endif
if{root_vat.eq.test_pode)then
call erase_root_nodc(test_node)
else
call erase_node(test_node)
endifl
call send pool(test_node)
test_nodesnexi_node
golo 35
endif
endif
enctif
particle2(part,1)~0
endif |
end i
c

subroufﬁne init_pool{()
implicit none



(@]

Var

integer*4 max_nodes
parameter (max_nodes=10000)
integer*4 free_node, pointer
integer*4 pool_list(max_nodes)
integer*4 is )

GLOBAL
common /pool/ pool_list, free_node, pointer
BEGIN
pointer=0
do is=1, max_nodes
call send_pool(is)
enddo
end

subroutine send_poot(d)
implicit none

VAR

integer*4 max_nodes

parameter  (max_nodes=10000)
integer*4 node type(max_nodes, 10)
integer*4 free node, pointer
integer*4  pool_list(max_nodes)
doublc precision eventtime{max_nodes)
integer*$ d, is

GLOBAL
common /pool/ pool_list, frec_node, pointer
common /tree_structure/node_type
comumon /sorting var/cventtime

BEGIN

dois=1,10
node_type(d,is}=0

enddo

pointer=pointer+1

poel_list(pointer)=d

eventtime(d)=0

end

subroutine get_pool()
implicit nonc

VAR

inleger*4  max_nodes
prameter  (max_nodes=10000)
integer*4  fres_podc, pointer
intcgerl"xt pool_list{max_nodes)

|
GLOBAL
common /pool/ pool_List, free_node, pointer

BEGIN
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free_node=pool_list(pointer)
pool_tist(pointery=0
pointer=pointer-1
if (pointer. 1¢.0) then
write(*,*)'the error was cansed because an empty pool’
endif
end

subroutine insert_node(d)
implicit nonc

VAR
integer*d max_podes
parameter (max_nodes=10000)
integer*4 root_var
integer*4 q.d
double precision  time
integer*4 - node_type{max_nodes, 10)
double precision  evenitime{max_nodes)
integer*4 pool_lisi(max_nodes)
integer*4 free_node, pointer
integer*4 error_i
double precision  td

GLOBAL
common /roolf Toot_var .
common /pool/ pool_list, free_node, pointer
common Arec_structure/node |
common /sorling,_var/ eventtime
common favoid_double/ error_i

BEGIN
error =0
time=cventtime(d)
g=root_var
continie
if (time.gt.eventtime(q)) then
td=eventtime(qytime
if(td gt 0.99999999999999D0) goto 71
if (node_type(q,4).¢q.0) then
node_type(d,3)=q
node_type(q.4)=d
else
genode_type(q,4)
goto 70
endif
clse
ifftime.lc.cventtime{q)}then
if{time.ne.0)then
td=time/cventtime(q)
if{td gt 0.99999999999999D0) goto T1
endif
if (pode_typc(q, 1).cq.0) then
node_type(d,3)=q
ncl.dc_typc(q,l}-:d
clsc

|
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71 -

s Yo Ky

enode_type(q,1)
goto 70
enif
else
continue
call send_pool(d)
error_i=1
endif
endif
end

Este es la creacién por primera vez del drbol binario

subroutine gencrale_events()
implicit none
VAR
INTEGER N, M, NCELL, MAPSIZ

PARAMETER (N=10000, M= 15 NCELL=M*M*M)
PARAMETER (MAPSIZ = 26 * NCELL ) '

INTEGER LIST(N), HEAD{NCELL), MAP(MAPSIZ)
integer*d max_nodes

paramctes (max_nodes=10000)

integer*4 is, js, ks, IMAP, center_cell

integer*4 tot_num_par

integer*4 max_particle

parameter {max_particle=10000)

integer*4 free_nodk, pointer

intcger®$ pool_list(max_nodes)

integer*4 particle2(max_particle,3)

double precision  panticle{max_particle,9)
integer*4 coll_type, neighbour, parth
double precision  colltime, cotl_time, last_time
intcgert4 node_type(max_nodes,10)
inteper*4 event_counter

double precision eventtime(max_nodes)
double precision ¢ _¢_time

double precision-  subcellsize

integer*4 - Tooy_var

integer*4 error_i

inlcger*4 divisions

integer*4 i
GLOBAL

common /gen_cvents/ to!_num_par
common /new_events2/ particle

common /new_cventsd/ particle2

common /pool/ pool_list, frec_node, poinfer
common /collision_Type/coll_type
COMMON / BLOCK2 / LIST, HEAD, MAP
common Atree_structurc/node_type

common /sorling_var/ cventtime

common fglobal_events/ event_counter
common /cell_crosss/ ¢_c_time

cormmon /root/ root_var

commilan favoid_double/ error_i
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common /nunvdivisions
common /ini_calc/ i
common /sub_cell_size/ subcellsize

C BEGIN
event_counter=0
do is=1, tot_tnum_par
center_cell = particle2(js,2)
IMAP=(center_cell-1)*26
last_time=0.5D50
o js=1,27
ks=l
600 continue
if{js.1t 27Mthen
if{ks.cq.1)then
neighbour=MAP(IMAP+js)
partb=HEAD{neighbour)
ks=2

else
partb=LIST{parib)
endif

clse
if(ks.cq. Ithen
partb=HEADXcenter_cell)
ks=2
else
partb=LIST{partb)
endif
ifipartb.eq.is)ithen
goto 500
endif
endifl

if (pantb.ne.0) then
coll_time=colltime(is, partb}
if{coll_time.1t. 1,0D50)then
cal! get_pool()
event_counter=event_counier+]
node_type(frec_node,5)=is
node_type(free_node,6)=coll_type
node_type(frec_node, 7)=partb
eventtime{free_node)=coll_time
if{root_var.eq.0)then
root_var=free_node
clse
call insent_node{free_node)
endif
iflerror_i.ne. 1)then
call update_circ_link(is,frec_node, 1)
call update_circ_link(partb, free_node,2)
endif
endif
cndif

500 continue

if{partb.ne.(then
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f(LIST(partb).ne.0)then
goto 600
endif
+ endif
. enddo
call cell_crossingis)
call get poolQ)
event_counter=cvent_counter+l
node_type(free_node,5)=is
node_type(free_node,6)=3
node_type(free_node, 7)=0
eventtime(free_node)=c_c_time
ifroot_var.cq.0)then
root_var=frec_node
else
call insert_node{free_node)
endif
ifferror_i.ne. I then
call update_cire_link(is, free_node,1)
endif
enddo
end

subroutine init_circ_link()

implicit none

var
integer*4 tol_num_par
integer*$ is

integer*4 max_particle
" parameter (max_particle=10000)
integer*4 particle2(max_particle,3)

Global
commion /new_events3/ particle?
common /gen_events/ tol_hum_par

Begin

do is=).tot_num_par
particle2(is, 1)=0

enddo

end

subroutine update_circ_link{(plink node_rium, type)
implicit none

Var

integer*4 max_particle

integer+d max_nodes

parameter {max_nodes=10000)
parameter {max_particle=10000)
intcger*4 patticle2{max_particle,3)
integer*4 plink, node_num, test_node
intcgertd node_type(max_nodes, 109

in:tcgcr"tl type
double precision  eventlime{max_nodes)
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C  Global
wmnmnlnsw events3/ particle2
common ftree_structure/ node._{
common Isonmg_varl eventtime

Bcgin
il:(panicltz(plhlk. 1).eq.0xhen
if{type.eq 1)then
ﬁdc_tm(nodc_nmnl)ﬂ
¢
node_type(node_num, 10)=0

else
test_node=particle2(plink, 1)
ifinode_type(test_node, S).eq.plink)then
node_type(test_node,2)=node_nurn
ifltype.eq. 1jthen
node_type{node_num,2)=0
node_type(node_nom,8)=test_node
else
node_type(node_num,9)=test_node
node_type(node_num,10)=0
endif
else
iflnode_type(test_node, 7).cq plinkythen
node_type(lest_node, 10)=node_num
if{type.cq.2)then
node_type(node_num,9y=tcst_node
node_type(node_num,10)=0
else
node_ type(node_nunt, 2)=0
node_type(node_num, 8)=test node .
endif -
clsc
write(*,*)'in this node the particle’,plink,
'is not present'
endif
endif
endif
pamdeZ(plmk,anndc oum

subroutine ini_vel(lempe)
implicit none

external drand48

C VAR .
integer*4 is
integer*4 tot_num_par
double precision  .drandd8
double precision m, v
double precision  tempe
doub!c precision  gausran
integer*4 max_particle
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parameter {max_particle=10000)
double precision  particle{max_particle,9)

GLOBAL
common /gen_cvents/ tol_num_par
common /new_events?/ patpticle

BEGIN
m=0,040
v=sqrt(tempe)*0.001d0
write(*, *y'Initializing trajectories’ -
do is=1, tot_num_par
particle(is,4 }=gausran(v,m)
particle(is, 5= gausran(v,m)
particle(is,6}-gausran(v,m)
- enddo
end
subroutine coltision (sub_nodc) -
implicit none
VAR
INTEGER N, M, NCELL, MAPSIZ
PARAMETER (N=10000,M=15 NCELL=M*M*M)
PARAMETER (MAPSLIZ=26*NCELL)
INTEGER LIST(N), HEAD(NCELL), MAP(MAPSIZ)
intcger*4 is
integer*4 max_particle, partb
intcger*4 max_nodes -
parameter (max_particle=10000)
parameter {max_nodes=10000)

double precision  particle(max_particle,$)
integer*4 particle2{max_particle,3)
integert4 node_type(max_sodes,10)
double precision  dtl, di2

double precision  rxI, ryl, rzl, =2, ry2, rz2
double precision  packing, xbox, ybox, zbox
double precision  abs time

double precision  evenilime(max_nodes)

intcger*4 sub_node

double precision  rijx, rify, rijz

double precision  vijx, vijy, vijz, dia2
double precision  bij, bond_length

double precision  dveollx, dveolly, dveollz

integer*4 event_

intcger*d old_cell, new_cell
integer*4 5,dp

intcger*4 divisions

double precision  divt, rijDvi, vs

GLOBAL
common /ncw_events2/ particle
common /ncw_cvents3/ particle2
COMMON / BLOCK2 / LIST, HEAD, MAP -
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common /box_dim/ packing, xbox, ybox, zbox
common /ree_structure/ node |

common /absolute_time/ abs_time

common /sorting_var/ eventtime

common /particle_bond/bond_length

common /nurm/divisions

cominon /pressure/ rijDvi, vs

C BEGIN
divt=dbie(divisions)
is=node_type(sub_node,5)
partb=node_type(sub_node,”)
abs_time=eventtime(sub_node)
event_type=node_type(sub_node,5)
dil=abs_time-particle(is, 7}
di2=abs_time-particle(parth,7)

1 update positions
x I=particle{is, 1 )+particle(is, 4)*dt1
ryl=particle(is, 2)+particle(is, 5)*dt1
rzl=particle(is, 3}+particle(is, 6)*d1.
rx2=particle(partb, I F+particle(partb,4)*d12
ry2=patticle{pantb, 2)+particle{partb, 5)*d12
rz2=particle(parib,3x+particle(parth,6)*dt2
! minimum image (remember that the coordinates are reduced)
! coordinates (from -0.5 to 0.5)
rx1=(rx1/xbox-anint(rx 1 /xbox))*xbox
1yl=(ry1l/ybox-anint{ry1/ybox))*ybox
rzl=(rz l/zbox-anint(rz 1/zbox)y*zbox
2=(rx2/xbox-anint(rx2/xbox))*xbox
ry2=(ry2/ybox-anint(ry2/ybox))*ybox '
rz2=(rz2/zbox-anini(rz2/zbox))*zbox
! Storing the new positions in the particle array
particle(is, L j=rx1
particle(is,2y=ryl
particle(is,3)=rzl
panticle(partb, y=rx2
particle(partb, 2)=ry2
particle(partb, 3)=rz2
! Set in new cells, and empty old cells-
old_cell=particle2(is,2)

=0
d=HEAD(old_cell}
p=LIST(d)
200 continuc
ifid.nc.is)then
s=d

d&=p
p=LIST(d)
goto 200
endi{
iffs.cq.0nhen
HEAD{old_ccll}=p
clse
LIST(s)=p
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LIST(d)=0
particle2(is, 2= 1+INT((rx1/xbox+0,5d0)*divt)
: +INT{(ry1/ybox+0.5d0)y*divt)*divisions
: l +INT{(rz1/zbox+0,5d0)*divt)*divisions**2
new_cell=particle2(is,2)

d=HEAD{(new_cell)

if(d.cq.0)then

HEAD{new cell)=is

else
201 continue '

H{LIST(d).ne.0)then

d=LIST(d)

goto 201

else

LIST(dy=is

endif

endif

old_celi=particle2(partb,2}
=0

d=HEADX{ok_cell)
p=LIST(d)
300 continue
ifid ne.panb)then
s=d

d&=p
p=LIST(d)
goto 300
endif
ifls.eq.0)hen
HEAD{old_celly=p
else
LIST(s)=p
endif
LIST(d}=0
particle2 (parth, 2)= HINT((rx2/xbox+0. 5d0) *divt}
: +INT((ry2/ybox+0.5d0)*divi)*divisions
: +INT((rz2/zbox+).5d0y* divi)* divisions**2
new_cell=panticle2{partb,2)
d=HEAD(new_cell)
ifid.cq.0)hen
HEAD(new_cell)=partb
clsc
301 continue
if{LIST(d).nc.O)then
d&=LIST(d)
goto 301
else
LIST(d)=partb
endif
endif;
! Sct new local times

particle(is, 7y~abs_{ime
panticle(partb, 7j=abs_time
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! calmllau: the change in velocity for a collision
Tijx=(rx 1-rx2)/xbox
rijy=(ry}-Ty2Jfybox
d'pf(nldzz)lzbOx

Hijx=(rijx-anint(rijx))*xbox
rijy={rijy-anint(rijy))*ybox -
rijz=(tijz-anin(rijz))*zbox

vijx=particle(is,4)-particle(partd,4)
vijy=particleis, 5)-particle(partb, 5)
vijz=particle(is,6)-particle(parib,6)

bij=nix*vijx+nify*vijy +ripz*vijz

iffevent_type.eq.1)then
dvoollx=-(bij*rijx)
dveolly=-(bij*rijy)
dveollz=-(bij*rijz)

else
dia2=1.0d0+bond_length
dia2=1.0d0/dia2**2 -
dveolbx=-(bij*rijx*dia2)
dvoolly=-(bij*rijy*dia2)
dveollz=—(bij*rijz*dia2)

endif

particle(is,4)=particle(is,4)+dvcollx
particle(partb,4y=particle(panb, 4)-dvcollx
particle(is, 5y=particle(is, 5)+dvcolly
particle(parth, 5)=particle(parth, §)}-dvcolly
particle(is,$y=particle{is,6 y+dvcollz
particle(partb,6)=particle(parth,6)-dvcollz

C—-m-—-pressure calculation:

rijDvi=rijDvi+(rijx*dveollx+rijy*dveolly+rijz*dvoollz)
vs=vs+particle(is 4)* *2+particle(is, 5)**2+particle(is,6)**2

call erase_nodes(is)

call crase_nodes(partb)
call calculate single part(is)

call calculate_single _part(parth)
end

Las subrutinas MPAS & LINKS son de un archivo de utilerias
de Allen (referencia incluida en bibliografia) y la

funcibn ICELL, esta tomads de archivos del Profesor

Juan: dePablo de Ia Universidad de Wisconsin-Madison

sXekeRelele!

SUBROUTINE MAPS
tmplicit nonc

(]

Var
INTEGER N, M, NCELL, MAPSIZ
t
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PARAMETER-  (N=10000,M=15,NCELL=M*M*M)
PARAMETER (MAPSIZ = 26 * NCELL ) :
INTEGER HEAD(NCELL), LIST(N), MAP(MAPSIZ)

INTEGER IX, IV, IZ, IMAP
INTEGER ICELL
double precision  packing, xbox, ybox, zbox
. o fivisi

C  Global

COMMON / BLOCK2 / LIST, HEAD, MAP

commeon /box_dim/ packing, xbox, ybox, zbox
common /nun/divisions

€ Begin
DO 1Z = | divisions
DCIY = |, divisions
DO IX = | divisions
IMAP = ( ICELL (DX,IY,1Z divisions) - 1 ) * 26
MAP(IMAP+1 ) = ICELL(D{+1TY |IZ divisions)
MAP(IMAP42 ) = ICELL(IX+L,IY+1,1Z divisions)
MAP(IMAP+3 ) = ICELL{IX ,IY+],1Z divisions)
MAP(IMAPH ) = ICELEL(IX-1,1Y+]1,1Z divisions)
MAP(IMAP+5 ) = ICELI{LX+1,[Y IZ-1,divisions)
MAP(IMAP+6 ) = ICELL(DX+1,1Y+1,1Z-1 divisions)
MAP{IMAP+7 ) = ICELL{IX ,[Y+1,1Z-) divisions)
MAP(IMAP+8 ) = ICELL(IX-1,IY+1,1Z-1,divisions)
MAP({IMAP+9 ) = ICELL{IX+1,IY ,1Z+1 divisions)
MAP(IMAP+10) = ICELL(IX+1 YY+1 1Z+) divisions)
MAP(MAP+I 1) = ICELL(EX ,IY+1,1Z+1 divisions)
MARMIMAP+12) = ICELL(IX-1,1Y+1,1Z+] divisions)
MAP(IMAP+13) = ICELL(IX ,IY ,1Z+1 divisions)
MAP(IMAP+14) = ICELL(IX ,IY ,1Z-1, divisions)
MAP(IMAP+15) = ICELL(IX-1,IY ,1Z-1,divisions)
MAP(IMAP+16) = ICELL(IX-1,IY ,IZ divisions)
MAP(IMAP+17) = ICELL(IX-LFY ,1Z+1 divisiops)
MAP(IMAP+18) = ICELL(IX+1,IY-],1Z-1 divisions)
MAP(IMAP+19) = ICELLUIX+1,I¥-1,1Z divisions)
MAP(IMAP+20) = ICELL{IX+1 IY-}.1Z+1 divisions)
MAP(IMAP+21) = ICELL(X ,TY-1,1Z-1,divisions)
MARIMAP+22) = ICELLAX ,IY-11Z  divisions)
MAP(IMAP+23) = ICELL(IX IY-1,IZ+] divisions)
MAP{IMAP+24) = ICELL{LX-1,TY-1,1Z-1 divisions)
MAP(IMAP+25) = ICELL{IX-1,1Y-1,1Z divisions)
MAP(IMAP+26) = ICELL{IX-1.IY-1,1Z+1,divisions)
ENDDO
ENDDO
ENDDOC
writé(*, *YMapping done’
END
C |

SUBROUTINE LINKS
implicit nonc
C VAR

INTEGER N, M, NCELL,, MAPSIZ
PMMWR (N=10000,M=15 NCELL=M*M*M)
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PARAMETER ( MAPSIZ = 26 * NCELL )
INTEGER HEAD(NCELL), LIST(N), MAP(MAPSLZ)
double precision CELLI

INTEGER ICELL, I

integer*4 tot_num_par

intéger*4 max_particle

parameter (max_parnicle=10000)

doubie precision  particle(max_particle,9)
integer*4 particle2(max_particle,3)

double precision  packing, xbox, ybox, zbox
intcger*4 divisions, d

C GLOBAL
COMMON / BLOCK2 / LIST, HEAD, MAP
common /gen_events/ tol_num_par
common /new_events2/ particle
common /new_events3/ particle2
common /box_clim/ packing, xbox, ybox, zbox
common /num/divisions

C BEGIN
DO ICELL = I, NCELL
HEAIXICELL) =0
ENDDO
CELLI = dble(divisions)
C  ** SORT ALL ATOMS **
PO1=1, tol_num_par
ICELL=I+INT((particle(I,1)/xbox+0.5d)*CELLI)
+INT((particie(l,2)/ybox+0_5d0)*CELLI)*divisions
+INT{{particle(,3)/zbox+0.5d0y*CELLI)*divisions**2
iHEAIXICELL).ne.0)then ‘
d=HEAIXICELL)
110 contime
iflLIST(d).eq.0%then
LISTd) =1
else
d=LIST(d)
goto 110
endif
clse
HEAD(ICELL) =1
endif

panticle2(1,2)=1CELL
ENDDO
END

subroutine cell_crossing(p)
implicit none

C Var!
integer*s p
integer*s max_particle
perameter {max_particle=10000)
double precision  wall, ¢_c_time, dist
double precision  particle(max_particie, 9}
double precision  timex, timey, timez
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doublle precision  subcellsize

Global
common /ncw_events2/ particle
common /cell_crosss/ ¢ c_time
comnon /sub_cell_size/ subcellsize

Begin
—_— X cootdinate——————————— .
if{particle(p,4).1t. 0)then
iflparticle(p, 1).gt.0)then
wall=imt(particle(p, 1 Vsubcellsize)*subcellsize
clse
wall=int(particte(p, 1 /subcellsize-1 0d0)*subcellsize
endif
else
if{panticie(p,1).gt.O)then
wall=int(particle(p, 1/subcellsize+1.0d0)*subcellsize
elsc
wall=int(particle(p, 1 Vsubcellsize)*subcellsize
endif :
endif
dist=1.0d-10~+abs(wall-particle(p,1))
timex=dist/abs(particle{p,4))
—Y COOrdinate—ssrserarssnonsansn
if{particlie(p,5).1t.0)then
if{particle(p,2).gt.0)then
wall=int(particte(p,2)subcellsize)*subcellsize
else
wall=int(particle(p,2)/subcellsize-1.0d0)*subcellsize
endif’
else
iflpasticle(p,2).gt.0O)then
wall=int(particle{p,2 ¥subcellsize + 1.0d0)*subcellsize
else :
wall=inl(particle(p,2)/subcelisize)* subcellsize
endif
endif
dist=1.0d-10+abs(wall-panticle(p,2})
timey=dist/abs(particle(p.5))

if{timex_It. timey)then
¢_c_time=timex
elsc
c_c_time=timey
endif

—————-Z coordimte
i particlc(p,6).1L.0)then
if¢particle(p,3).gt.03then
w.:lll=int(pnniclc(p,3)lsubccllsizc)'subcelIsizc
clsc
w:ill=hu(;nrﬁclc(p.3 Vsubcellsize- 1.0d0)*subcellsize
endif
else
if{particle(p,3).gt.0)then
wa‘l!=inl(p:niclc(p,3jlsubcel!siw 1.0d0)*subcellsize
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cise
wall=int(particle(p, 3¥subcellsize)*subcellsize
i

endif

dlst—l 0d- 10+abs(wall-particle(p,3))

umar—dlst!abs(pamdc(p 6))

if{timez Itc_c_time)then
c_C_lime=timez

endif

¢_c_time=c_c_time+particle{p,7)

end

subroutine cell_cross(node)
implicit none

Var
INTEGER N, M, NCELL, MAPSIZ
PARAMETER {N=10000 M=15 NCELL=M*M*M)
PARAMETER ({ MAPSIZ = 26 * NCELL )
INTEGER HEAIXNCELL), LIST(N), MAP(MAPS1Z)
integer*$ node
integer*4 max_particle
integer*4 max_nodes
parametcer (max_particle=10000)
paramcter (max_nodes=10000)
integer*4 particle2(max_particle,3)
integer*4 node_type(max_nodes, 10)
double precision  particle{max_particle,9)
double precision  eventtime(max_noces)
integer*4 root_var
intcger*4 pool_list{max_nodcs)
integer*4 free_node, pointer

double precision < ry, 2

integer*4 part

integer*4 old_cell, new_cell

double precision  abs_time

double precision  tdiff

double precision  packing, xbox, ybox, zbox

integertd sdp
integer*4 divisions
double precision  divt

Global
common /new_cvents2/ particle
common /new_events3/ particie2
common ftrec_ “structure/ node :_type
uommon /sorting_var/ eventtime
common fabsolute_time/ abs_time
oummon /BLOCKZ/ LIST, HEAD, MAP
common foox_din/ packing, xbox, ybax, zbox
common frool/ root_var
common fpool/ pool list, free_nodc, pointer
common /num/divisions
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c

400

I
Begin
divtﬁlblc(divisions)
partrnode_type(node,5)
udiff=eventtime(node)-particle(part,7) -
abs_time=cventtime{node)
particle{part, 7-eventtime{node)
rx=particle(part, 1 particle(part,4)*1diff
ry=particle(par, 2)+particle(part,5y*tdiff
rz=particle(part, 3)+panticle{pan, 6) *1diff
rx={rx/xbox-anint{ry'xbox))*xbox
ry={ry/ybox-anint(ry/ybox)y*ybox
rz=(rz/xbox-aninl(rz/zbox)y*zbox
particle(part, 1y=rx
particle(part 2=ty
particle(part, 3)=rz
old_cell=particle2(part,2)

s=0
d=HEAD{old_ccll) -
p=LIST(d)
continue
if{d ne pan)ihen
s=d
d=p
p=LIST(d)
goto 400
endifl
if(s.cq.0)then
HEAD(old_cell}=p
elsc )
LIST(s)=p
endif
LIST(d)=0

particle2(part. 2)= 1+ INT{(n¢/xbox+0.5d0)*divt)

+INT{(ry/ybox+0.5d0)*divt)*divisions
+INT{(rz/zbox+0.5d0)y* diviy*divisions**2

- ncw_cell=panticle2(part,2)

d=HEAD({new_cell)
if{d.cq.0)then
HEAD{(new_cell)=part
eclse
continuc
if(LIST(d).ne.O)then
¢=LIST(d)
goto 401
clse
LIST{d)=part
endif
endif.
call erasc_nodes_cc(part,node)

call calculate_single_pant(part)
end

subroutine re_linking(panb, no)
implicit none




C VAR
imeger*4  max_nodes
integer*4  max_perticle
parameter  (max_particle=10000)
parameter  (max_podes=10000)
integer*4  node_type(max_nodes, 10)
integer*4  particle2(max_particle,3)
double precision eventtime(max_nodes)
integer*4  no, partb
integer*s  ol_ne li
integer*s  ol_la_ii
integer*4  test_node
integer*4  chk lak, chk_typ

C  Global
common Arec_structure/ node_
common /new_evenis3/ particle2
common /sorting_var/ eventlime

Begin
test_node=particle?(partb, 1)
chk_Ink=0 i
25 conlinue
if(test_node_re Ojthen
if(iest_node.eq.no)then
if{node_type(test_node, 5).cq partbjthen
ol_nc_li=node_type(test_node,8)
ol_la_li=node_typeftest_node,2)
else
iftnode_type(test_node, 7).eq.parth)then
ol_ne_fi=node_type{test_node,9)
ol _la liFnode_type(iest_node,10)
clse
write(*,*)'parta: ' node_type(tesi_node,5),
‘partb; ,node_type(test_node,7),
'should not be here in part: ', partb, -
‘link' ’
endif
endif

iffchk_Ink cq.0}then
particle2(parth,1)y=o0l_ne_li
else
if{chk_typ.cq. 1)then
node_type(chk_Ink,8)y=ol_nc_li
else
iffchk_typ.cq.2)then
‘node_type{chk_ink 9¥<ol_ne_ti
else
| write(*,*)node corrections docsnt work'
endif

cndif
endif
il‘(oll_nc_li.nc.O)lhcn
|
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if(nodc_type(ol_nc_Li,5).cq partb)then
node_type(ol ne_li2)=ol la_li
else
ifinode_type(ol_nc_1i,7).cq parib)then
" node_type{ol_ne_li 10)=0l_}a _li
else
write(*, *)Error in aext link, part: ',
node_type(ol_ne_N,5),'or part’,
node_type(ol_nc_li,7),'must be part: *,partb,
'time ' eventtime(ol_nc_li)
write(®,*)'last error relinking node: ",no
endif
endif
cndif
else
ifinode_type(test_node, 5).eq. partb)then-
ol_ne_li=node_type{test_node,8)
chk typ=1
else
ol_ne_li=node_type(test_node,9)
chk_typ=2
ifinode_type(test_node,7).ne. partb)then
write(*,*) ‘sending to a unknown node'
endif
endif
chk_Ink=test_nodc
test_node=ol_ne_li
goto 25
endif
clse
wrile(*,*)'hey, end reached, without finding partb’
endif
end

subroutine calculate_single part(pa)
implicit none

VAR
INTEGER N, M, NCELL, MAPSIZ
PARAMETER - (N=10000,M=15 NCELL=M*M*M)
PARAMETER (MAPSIZ =26 * NCELL )
INTEGER LIST(N), HEAD(NCELL), MAP(MAPSIZ)
integer*4 max_nodes
parameter (max_nodes=10000)
integer*4  js, ks, IMAP, center_cell
integer®4 tol_num_par
intcger*4 max_particle
parameter {max_particle=10000)
integer*s  frce_node, pointer
integer*4  pool_list(max_nodes)
inlcgel"*-i particle2(max_particle,3)
intcger*4  cotl_type, neighbour, partb
doublé precision colltime, coll_time, lasi_time
integer*4  node_type(max_nodes, 10)
integer*4  cvend_counter
double precision eventtime{max_nodcs)
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do;ble p'emswn c_c_time
douhle precision abs_time, td
double precision subcellsize
mteger‘4 root_var
integer*¢ pa

integer*4 error_i

GLOBAL
commen /gen_events/ tot_num_par
common /new_events3/ particle2
common /pool/ pool_list, free_node, pointer
common /collision_Type/coll_type
COMMON / BLOCK?2 / LIST, HEAD, MAP
common Aree_structure/node |
common /sorling, var/ eventtime
common /global_events/ event_counter
comimon /cell_crosss/ ¢_c_time
commean /rool/ rool_var
common favoid_double/ error_j
common fabsolute_time/ abs_ime
common /sub_cell_ _size/ subcellsize

BEGIN
center_cell = particle2(pa,2)
IMAP=(center_celi-1)*26
last_time=0.5D50
do js=1,27
ks=1
continue
if{js.1t.27then
if(ks.eq. 1)then
neighbour=MAP(IMAP+s)
partb=HE AD{neighbour)
k=2

else
partb=LIST(partb)
endif
else
iftks.eq.1)then
partb=HE AD{center_cell)
ks=2

clse

parb=LIST (partb)
endif

iftpartb.cq.pa)then
goto 501
endif
endif
if (parib.nc.0) then
coll umc=oollumctpa,panb)
if(abs_time.eq.0)then
f1d=0.5
else
| td=coll_time/abs_time
endif
iil'((td.lt.().999999999d0).or.(ld.g;. 100000000 13)then
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ificoll time 1t.1.0D50)then
call get_pool()
cventl_counter=even!_counter+1
1 node_type(free_node,5)-pa
. node_type(free_node,6)~coll_type
node_type(free_node, 7)=partb
eventtime(frec_node)=coll_time
call insert_nade(frec_nodce)
iflerror_i.ne I)then
call update circ_link(pa,frec_node,1)
call update_circ_link(partb, free_node,2)
endif
endif
endif
endif
301  continue
if(partb.ne.0)then
iLIST(partb).ne.0)then
goto 601
endif
endif
enddo
call cell_crossing(pa)
call get_pool()
cvent_counter=cvent_countert+l
node_type(free_node, 5)=pa
node_type(frec_node 6)=1
node_type(free_node, 7)=0
eventtime(free_node)=c_c_time
call insen_node(frec_node)
ifferror_ine. 1)then
call update circ_link(pa,free_node, 1)
endif
end

subroutine erase_nodes_cc(part,no)
implicit none

C Var
integer*4 pan
intcger®t  max_particle
parameter {max_particlie=10000)
integer*4 particle2(max_particlc,3)
integer*4  tost_node
integer*4  max_nodes
parameter  (max_nodes=10000)
integer*4 node_type{max_nodes, 10)
integer*4  pool_list{max_nodes)
intcger*4  rool_var,no
intcger*4 free_node, pointer

C GLOBAL
common Arce_structure/node_type
common /new_events3/ particle2
com;mon /ro0l/ root_var
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common /pool/ pool_tist, free node, pointer
Begi
test_node=particle2(part,1}
if{test_node.ne.O)then
continue
if{nods_type(lest_node,5).eq.partithen
if{test_node.cq.no)then
call re_linking(part,no)
ifiroot_var.eq.test_node)then
call erase_root_node(test_node)
clse
call erase -node(test_node)
endif
call send_pool(test_nodc)
else
test_node=node_type(test_node,8)
ifttest_node.cq.0)then
write(*,*Yhey sending to node zero'

endif
golo 75
endif
else
ifinodc_type(test_node,7).eq.part)then
test_node=node_type(test_node, %)
if{test_node.eq.0)then
write(*,*Yhey sending 10 node zero'
endif
gato 75
endif
endif
endif
end

subrowtine update_all_positions()
implicit none

VYar
intcger*4 max_particle
parameter {max_particle=10000)
double precision  particle(max_particle,9)
double precision X, ry, 1z
double precision  abs_time
double precision  tdi
double precision  packing. xbox, ybox, zbox
integer*4 tol_num_par, is

Global

common fbox_ditm/ packing, xbox, ybox, zbox
mmmon Inew events)/ particle

commou fabsolute_ lime/ abs _time

common /gen_events/ tot_num_par

Begin:

do is=1, fol_mum_par
ldm‘—.:bs time-particle(is,7)
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—

rx—pamcle(ls,l Hparticle(is 4)*tdiff

ry-pamcle(ls,z)-!-parucic(15,5)‘td1ﬁ'
rz—mmclc(ls Iy+particle(is,6)*tdiff
Pe(r/xbox-anint(rx/xbox) ) * xbox
ry=(ryfybox-anint(ry/ybex))*ybox
rz={rz/xbox-anint{rz/zbox)y*zbox
particle(is, 1)=rx
particle{is, 2=ty
particle{is, 3z
particle(is, 7)=abs_time
enddo
end
FUNCIONES:
double perecision fuaction gausran(y, m)
. implicit none
externl drand48
VAR

double prccision  drand48
double precision m, v
double precision  fac, gset, 1sq, vi, v2

BEGIN

vi=2.0drancdd 8()-1.040

v2=2 (*drand48()-1.0d0
rsgEv1ve2+y2er2

if (rsq.ge. 1.0 _or. rsq.eq.0.0) goto 1
fac=sqrt(-2.0d0*dlog(rsq)/rsq)
gsct=vi*fac

gausran=v2*fac*v+m
end

double precision function colltime(parta, partb)
implicit none

Var
integer*4 max_particle

parameter (max_particle=10000)
double precision: pam‘clc(max _particle,9)
double pmctswn wyc, vuy, vijz
double pmcts:on rijx, rify, njz
double precision  whiff, bij, rij2, vij2
integer*4 parta, partb

integer*4 coll_type
mtcgcr"4 chain{max _pnrticle,Z)
double pmc:s:on bond _length, t1, min time, ¢
double pteclslon packing, xbox, ybox, zbox
integer*d i

Global

common fox_dim/ packing, xbox, ybox, zbox
common. lncw cvenis2/ particle

common ' Jcollision _Type/coll_type



common /particle_bond/ bond_length
. common /chain_structure/ chain
common fini_cale/ i

Begin
min_time=1.0D50
wdiff=particle{parta, 7)-particle(pantb,7)
if (tdiff.11.0.0dD) then
tohiff=-tciff .
rijx=particle{parta, 1 Hparticle(parta,4)*tdiff-
> particle(parth,1)
rijy=particle(parta, 2+ particle(parta,5)*tdiff-
> particle(partb,2)

fijz=particlc(perta,3)+particle{parta, 6)*tdiff- .

> particle(parth,3)

rijx=particle(parta, 1)<{particle(parth,4) *tdiff+
> yparticle(parth, 1))

. nijy=particle(parta, 2)-(particle(parib, 5y *tdiff+
> panticle(parth,2))
rijz=particle(parta,3)-{particle(partb,6)*1diff+
> particle(partb,3))
colitime=particle(parta, 7)

englif

rijx=(rijx/xbox-anint(rijx/xbox))*xbox
rijy=(rijy/ybox-anint(rijy/ybox))*ybox
nijz=(rijz/zbox-anint(rifz/zbox))*zbox

vijx=particle(parta 4)-particle(parth,4)
vijy=particle(parta, 5)-particle(parth, 5)
vijz=particle(parta,6)-particle(parth,6)

bij = rijxSvijx-ijy*vijy +riz*viz
Fif2erijx* 2 Hijy$*2+rij2**2
VI2=VijX**2+vijy*#24vipa®*2

if(bij.}t.0.0d0)then
t = bij**2-vij2*(rij2-0.99999999999940)
if{t ge.0.0d0)then
1 =(-bij-dsqri(t))vij2
ifi(t ge.0.0d0).and (L1t.min_time)then
min_time=t
coll _type=1
endif
endif
endif

il‘((papb.cq.chnin(pana,l)).or.
> (partb.eq.chain(parta,2)))then

t1=(1.0d0+bond_lengthy**2

U=bij* *2-vij2*(rij2-t1)

if{ti ge.0.0d0)then
th=(-bij+dsqri(t1))Aij2
if((i1.ge.0.0d0).and ¢t 1. I min_time)then

min_timestl
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. coll_type=2
erudif
endif
endif
colltime=colltime+min_time
mn

INTEGER FUNCTION ICELL(IX,TY IZ MC)
implicit none

VAR

integer*d IXC, IY, 1Z, MC

ICELL =1 +MOD (IX -1+ MC, MC)

> +MOD (FY - 1 + MC, MC)*MC
> +MOD(1Z -1+MC,MC)*MC*MC

C RETURN
END
C
integer*4 function get_min_node()
implicit none
C Vi
integer*$ max_nodcs
parameter {max_nodes=10000)
integer*4 node_type(max_nodes,10)
integer*4 root_var,q
double precision eventtime(max_nodes)
C  Globat
common firce_structure/node_type
common frool/root_var
common /sorting_var/ evenitime
C  Begin
grool _var
120 continue
ifinode_type(q, 1).ne.0)then
¢=nodc_type(q, 1)
goto 120
endif .
. min_pode=q
end
C
double precision function get_v2()
implicit none
C Var . .
integer*4 max_particle
paramicter (max_particle=10000)
double precision  particle(max_particle 9)
integer*4 tot_num_par, is
integer*4 num_coll
C  Global

commo:n /new_events2/ particle
common /gen_cvents/ tot_num_par
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C  PBegin
_v2=0
do iﬁ:l, tot_num_par
get_v2=get_v2+{particle(is,4)**2+particle(is, 5)**2+
: particle(is, 6)**2\tot_num_par

end

109



