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Innledning

Magnetiskedipoler�nnes overalti naturenog i alle størrelsesordener. De minsteer
”elementær-dipolene”somskapesav elektronenesbevegelserundtatomkjernene.Denstørstei
v	aredagligeliv er jordensmagnetfelt,somharværtbruktav seilereogutforskerei mange
hundre	ar for 	a �nne veienfremog tilbake.Grekernekjentetil at ”lodestone”haddemagiske
tiltrekkendeegenskaperallerede800 	ar før Kristus.Førstp	a1800-talletbegynteenfysisk
beskrivelseav magnetisme	a ta form.

I 1983introduserteArneSkjeltorpp	a InstituttFor Energiteknikk (IFE) magnetiskehull i
etmagnetiskmedium[1]. Hulleneoppførerseg somdipolermeddipolmomentmotsattrettetav
deteksternefeltet.Effektenkanseesp	asomenmagnetiskanalogtil Arkimedeslov eller
elektronhulli enelektriskleder.

Detmagnetiskemediumeteret ferro�uid sombest	arav sm	amonodomainemagnetiske
partiklerløsti envæske.Hulleneersm	aplastikkballerkalt ugelstadkuler. Disselagesmeden
teknikkoppfunnetav professorJ.UgelstadvedNorgesTekniskeHøyskole (NTH) [2].
Teknikkenerunik fordi denkanproduserekuler i mikrometerstørrelsemedsværtlite
standardavvik i størrelsen.B	adeugelstadkulerog ferro�uider harfunnetmange
anvendelsesomr	ader[3]. Ugelstadkulerbrukesblantannetinnenformedisinogelektronikk.
Ferro�uider brukesblantannetsomdynamiskforsegling og i støtdempere[4].

EtteratSkjeltorpintrodusertemagnetiskehull hardetblitt utført mangeforsøkog
simuleringerp	adissekulene.To doktorgradsavhandlinger(GeirHelgesen(1990)[5] og
SigmundClausen(1997)[7]) ogenrekkeartiklererproduserti denforbindelse.PiotrPieranski
vedInstituteof MolecularPhysics,PolishAcademyof Sciences,harogs	abidratttil myeav
arbeidet.Ugelstadkuleri enmagnetiskvæskeeret todimensjonaltsystem,dakuleneerplassert
mellomto glassplater. Systemeter blantannetbrukt for 	amodellerekrystallisering,
faseoverganger[6] og sprekkdannelse.

Skjeltorpforesloi 1993	a benytte �ette-teori for 	abeskrivebevegelsenetil et lite antall
dipoleri etmagnetiskroterendefelt[8][9]. Clausensdoktorgradsavhandlingciteclausen
beskriver �ette-teori sommulig bevegelses-koding.

Kai deLangeKristiansenble i 2000ferdigmedsinhovedoppgave[10] somvidere
rettferdiggjørbrukenav �etteteori. Modellengav ikkehelt samsvarenderesultatermed
eksperimenter. Noenfaktorersomfor eksempelgrensebetingelsenemellomglassog ferro�uid
var ikkemedi modellen.

M. WarnerogR.M. Hornreichberegneti 1985atgrensebetingelsenefor magnetiskehull
somi eksperimenteneovenforløsesvedhjelpav enuendeligrekke imaginærespeilbilderav
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dipolenekuleneskaper[11]. RenauldToussaint,post.doc.vedFysiskinstitutt,UiO, harogs	a
gjort beregningerav konsekvenseneav speildipolene[12].

I denneoppgavenerdissespeilbildeneogenstøyfaktortatt medi modellen.Denne
raf�neringen av modellenførertil bedresamsvarmellomeksperimentog simulering.Modellen
erbenyttetp	aProtoMol,etmolekyldynamikk(MD) simuleringsprogramutviklet vedblant
annetInstitutt for informatikkvedUiB. 	A implementerekrefterog variableri ProtoMolslik at
detkunnebrukestil 	asimulereugelstadkuleri enmagnetiskvæskeer oppgavensandre
hovedbeskjeftigelse.

Kapittel 1 vil utledemodellenogutvidelsenmedspeildipolerogstøy. Andrekapitteltar
for seg deteksperimentelleoppsettetog hvordanet forsøkgjennomføres.I nestekapittel
presenteresProtoMologhvilkehjelpeverktøytil simuleringenesom�nnes. Kapittel 4 vil
presentereresultaterfra eksperimenterog tidligeresimuleringerogsammenlignedissemednye
simuleringergjort medProtoMol.Til slutt i kapitletpresenteresogs	aentyngresimuleringmed
�ere hundrekuler. Etterkonklusjoneni kapittel5 følgertilleggene.De to førstegir en
matematiskutledningav henholdsvisdeteffektivedipolmomentettil enkuleog stokes�yt
omkringenkule.Tredjetillegggir eninnføringi knute-og �etteteori. Sistetillegg lister
kilde-kodentil deviktigsteprogrammeneellerprogramdelenesomer brukt i forbindelsemed
oppgavenog gir enkort kommentartil hverav disse.
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Kapittel 1

Matematisk modell

Dettekapitletvil gi enpresentasjonav denmatematiskemodellensomerbrukt til 	a simulere
ugelstadkuleri enmagnetiskvæske.Modellenutens	akaltespeileffekterutledesførst,før
speileffekteneinnføresog forskjellenemellomdeto modellenediskuteres.Enstøyfaktor
introduseresogs	a.Til slutt kommenteresnoenfaktorersommodellenikke inneholder.

1.1 Magnetiskehull

Magnetiskehull oppst	arn	aretellershomogentmagnetiskmediumblir fortrengttil fordel for et
annetmindremagnetiskmedium.Dennemodellenskalbeskrivesm	a rundepolystyrene-kuler,
kalt ugelstadkuler, i enmagnetiskvæske,ogs	akalt et ferro�uid. Kuleneharingenmagnetisk
susceptibilitet.Detmagnetiskemediumeter et ferro�uid sombest	arav sm	amagnetiske
partikler, ideeltsettuendeligsm	a, løsti envæske.Ferro�uidet harensusciptebilitet��� . I et ytre
magnetfeltmedintensitet

�

�

utendenmagnetiskevæskenogkulene,vil kulenevirkesom
dipolermeddipolmoment

�

� , motsattrettetav detytremagnetfeltet(se�gur 1.1).Dettekansees
p	asomenanalogtil Archimedeslov om oppdrift,hvor etmediummedlaveremagnetisk
intensitetfortrengeretmedhøyereintensitet.Uttrykket for

�

� er:

�

���	��


�
�����

�

���

(1.1)

hvor V er volumettil kulen, ������� erdeneffektivesusceptibilitetenmellomkulenog den
magnetiskevæsken,hvispresiseform fremkommern	argrensebetingelsenefor magnetfeltetp	a
over�aten til kulentasi betraktning.Utledningenav ������� ergjort i tilleggA og resultereri

�������

�

���

�����

�������

�

(1.2)

der ��� ersusceptibilitetentil denmagnetiskevæsken.
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Figur 1.1: Illustrasjonav prinsippetom magnetiske hull. Polenetil ferro-partiklenekanselerer
hverandrei væsken,menp	aover�aten til ugelstadkulenvil detoppst	aenpolarisasjon.

1.2 Førstetilnærming

PotensialetU til et antall, � , dipoleri etmagnetiskfelt ergitt ved:

���

�

���

�

�

���

�
	�	�	 �

�

�



�����

�




�

�����

�

�

�

�����

���

���

�

�����

�

�

�����

�

�

�

�����

�

�! 

�"� #

�

(1.3)

for �

���%$'& , der & erkulediameteren,og
�

�

��� er avstandsvektorenmellomkule ( og ) (se�gur
1.2).Summasjonstegnetskalforst	assomsummenoveralle kuleparene(*) . Kraftenp	akule ( fra
deandrekuleneblir dermed

+

�

�

�

��,

-

�

�

�

�

�

�

�����

�

�

�

���

�
 

�"�

� �/.
�

�

�

�����

�

�

�

�����

�

�

�

�

�"�

��0

���

�21

�

�

�����

���

�

�

�����

�

�

�

�����

�
 

���

#

(1.4)

Det sisteleddeti ligning 1.4gir et dreiemomentp	akuleparet(�) . Dreiemomenteteret
resultatav enpotensialdalmellomto kuler somg	arparallelltmedfeltretningen.Figur1.3,hvor
feltretningener lagt langsx-aksen,viserpotensialettil enkulemedenannenkule plasserti
origo.Potensialeter sylinder-symmetriskomfeltretningen.

N	arkuleneer i bevegelsevil detogs	avirkeviskøsmotstandskraftp	akulene.Enenkel
tilnærmingtil dennefriksjonskraftenerStokes�yt p	aenkulegitt ved:

+43�57698

�

3

�

��:<;=&

�

>

�

(1.5)
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Figur 1.2: Illustrasjonav magnetiske hull

der ; erviskositetentil væsken, & diameterentil kulenog
�

> er kulensrelativehastighettil
væsken.Utledningenav Stokes�yt p	aenkuleergitt i tilleggB og byggerp	aat
væskebevegelsenforeg	arvedsværtlaveReynolds-tall.

Reynoldstallet,��� , til enstrømninger forholdetmellomdeviskøseog deinertielle
kreftenep	avæsken:

���

���
>��

���

�

(1.6)

der � er denkarakteristiske lengden(diameterp	akulen), � tetthetentil væskenog � er
viskositetentil væsken.To kulermeddiameter50� m somfølgeret felt p	a1Hz i envæskemed
tetthetp	a1.02g/cm� ogviskositetp	a6mPa� s12 gir ���

�

�

	

�
	 e-3og resultereri enlaminær
strøm[18].

Bevegelsesligningenfor énkuleer
+��

��
��

�
�����

�

�

(1.7)

der
+��

erdipol-dipol-kreftenesomvirkerp	akulen,



�

��:<;=& for stokes-�yt, � ermassentil
kulenog

�

� og �
� representererhenholdsviskulenshastighetog akselerasjon.Divisjonmed ; gir

�

�
�

�

�

�




�

�
�

�

�

�




+�� 	

(1.8)

1Datatabellenfor EMG909brukt i forsøkeneangirentetthetp	a1.02g/cm� ogenviskositetp	a6mPa� s.
2Beregnet p	a reynoldskalkulatorene http://www.processassociates.com/process/dimen/dnrey.htm og

http://www.efunda.com/formulae/�uids/calcreynolds.cfm.
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Figur 1.3: Potensialettil enkulen	ar enannenkule plasserti origo.Dipolmomenteti x-retning,
�

� =[1,0,0].Sirkelenrundtorigoer forbudt”omr	adehvor kuleneville overlappet.

Faktoren,�

��; , i akselerasjonsleddetblir, for enkulemedradius50� m ogenmassetetthetp	a
1.05g/cm� i envæskesombeskrevetovenfor, 2.43e-5.

Denviskøsemotstandenogdipol-dipol-vekselvirkningeneer deto dominerende
kreftenei systemet.En rimelig tilnærmingtil systemeter:

�

+��

�

�

+

�

���

�

(1.9)

Dennetilnærmingenharværtbrukt i enrekkearbeider(for eksempel[10] og [7]) oghar
i mangetilfeller gitt godoverensstemmelsemedeksperimenter.

1.3 Speil-effekter

Dipol-dipol-vekselvirkningengitt i ligning 1.4tarutgangspunkti atdipoleneligger i etuendelig
homogentmedium.I forsøkenegjort i oppgavenkandetteikkesies	aværeengodtilnærming
daavstandenmellomdekkplatenep	aprøvenofteer i strørrelsesorden2 kulediametre.
Avstandenfra demagnetiskehulleneog til grense�atenmellomdenmagnetiskevæskenog
dekk-glassenep	aprøvener ikke relativt settveldigstor. Grense�atebetingelsenemellomglass
og ferro�uid kanuttrykkesved[21]

���

�

�

�

� og (1.10)
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Figur 1.4: Skjematisktegningav speileffekt-prinsippet

�
�

�

�

�

�

�

(1.11)

og m	aderfortasmedi modelleringenav systemet.En metodefor 	a løseslikegrense-problemer
i elektrodynamikkener 	a innføreimaginærespeilbilder. Dissespeilbildenetilsvarer
perturbasjonengrensebetingelsenep	aførersystemet(sef.eks.[17]).

RenaudToussaint[12] hargjort omfattendeberegningerp	amagnetiskehull medslike
grensebetingelserog harvist atenuendeligserieav speildipoleroppfyllerdem(�gur 1.4).Med
innføringav glassplateneer ikke lengerproblemetsylindersymmetrisk.Koordinatsystemet
leggesslik atgrense�ateneligger i ��� -planetogsentrummellomglassplatenei �

� � . (Dettevil
gjeldefor restenav oppgavenhvis ikkeanneterspesi�sert.)Avstandenmellomglassplatene
kalles � . Beregningenetil Toussaintviservidereatdet ( ' te speilbildet,�

� , vil værelik denreelle
kulenmedenfaktor ���

�

� , men � -komponenten,�

�

� , vil vekslesom

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

(1.12)

der �

� er � -komponententil detmagnetiskehulletsdipolmomentog � ergitt som:

�

�

���

���

� �

	

(1.13)

Her regnesglassplatenesomperfektplaneog ikke-magnetiske.

Medentypisk �����

�

ogen &��

�

�

.

� , vil speil-effektenav to kulersomligger inntil
hverandregi enkorreksjonp	aca.10%(se�gur 1.5NB! størrelsenp	apotensialetermyemindre
ennp	a �gur 1.3).Deterogs	a interressant	a leggemerke til at potensialetikkesynkermonotont
motsentrum,menharenbunnvedomkring � =2 i eksempeletp	a �gur 1.5.Speileffekten
resultererogs	a i enpotensialdalmedbunni sentrummellomdeto glassplatene.Retningentil en
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Figur 1.5: Potensialetomkringetmagnetiskhull med
�

� =[1,0,0], ������� og ���	��
�� somfølge
av vekselvirkningenmedsitt egetspeilbildeog speilbildettil enkule somer sentrert
i origo.Kun førstespeilbilde(dvs 
������ ) er tattmedi beregningen.Sirkeleni origo
eromr	adethvor kuleneoverlapperhverandre.

kuleog detsspeilbildesdipolmoment,henholdsvis
�

� og
�

�
� vil alltid ligge i sammeretningi

xy-planet.Derfor vil detselvfor enenkelt isolertkule virkeenkraft mot �

� � . Dettegjelder
uansettom

�

� harkomponenti � -retningeller ikke.P	a �gur 1.6visespotensialettil enisolert
kule. � angirvinkelenmellomdipolenog ��� -planet.Potensialbunnener for dipol parallellmed

��� -planet( �

� � ) og i �

��� .
Tilpasningentil grensebetingelsenemedglassplatene,ogdermedinnføringenav

speilbilde-dipolene,førertil to viktige endringer. P	a grunnav symmetrienom sentrummellom
glassplatenevil detalltid virkeenkraft p	adipolenemot �

��� . Somvist p	a �gur 1.5har
potensialetmellomenkuleog enannenskule speilbilderenbunnfør kuleneberørerhverandre.
Utenfordenneavstandenførerspeilbildenetil enekstratiltrekningskraft,mensdevedkortere
avstandersenker tiltrekningskraftenmellomto kuler.

1.4 Støy

Sm	aujevnheteri væskenogp	aglassplatenesamtbrownskebevegelserkanforekommei forsøk.
Detteintroduseresmedentilfeldig kraft, �

�����

, somvirker individueltp	ahverpartikkel. �

�����

har
enmaksimumsverdi, � , ogers	akalthvit støy. Detervanskelig 	a beregnehvor kraftig slik støy
børværeuten	avite sikkerthvasomer 	arsakentil støyen.Uregelmessigheteri
bevegelsesmønsterettil kulenei forsøkgjør detnaturlig 	a tro atet innslagav tilfeldighet
eksisterer. M	aletmedstøyener 	a f 	a simuleringenetil 	a fremviseuregelmessighetern	ardette

8



Figur 1.6: Potensialettil et isolertmagnetiskhull med
�

� =[1,0,sin(� )], h=2dog � � ��
�� som
følgeav vekselvirkningenmedsitt egetspeilbilde.Kun førstespeilbilde(dvs i= � 1)
er tattmedi beregningen.

fremkommeri eksperimentene.Samtidigskalstøyenikkeværes	akraftig atdetførertil
uregelmessigheterdereksperimenteneikkeviseruregelmessigheter.

1.5 Korr eksjoner til modellen

I detfølgendekommenteresfaktorersomikkeermedi dennemodellenav ugelstadkuleri et
roterendemagnetfelt,mensomfortjenerenkommentar.

� Hydr odynamiskeeffekter Lineariseringenav denviskøsemotstandskraftenmedhensyn
p	ahastighetenernokdenmestdiskutabletilnærmingengjort i simuleringen.Kathleen
Mahoney [13] hargjort engrundigereundersøkelseav hydrodynamiskevekselvirkninger
mellomikke-magnetiskekuler i enmagnetiskvæske.Hovedsakligdreier
doktorgradsavhandlingenhennesomhydrodynamiskevekselvirkningern	ar frekvensenp	a
detroterendemagnetfelteter relativt høy. Ferropartiklenei væskenroterermeddet
eksternefeltetog skapersm	avirvler ogutgjøret kompleksthydrodynamisksystem.
Vekselvirkningenmellomto kulerbyggerhunp	aJeffrey ogOnishis[14] artikkel om
kuler vedlaveReynolds-tall.

Koplingmellompartiklerogvæskedynamikkvil væresværtkomplisert[13] ogharderfor
ikkeværtundersøkti dettearbeidet.

Strømningentil væskenvil ogs	ap	avirkesav glassplatenesomi mangeforsøkligger
relativt nærmtkulene.
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� Denmagnetiske væskenshomogenitetI simuleringenregnesvæskensomethomogent
magnetiskmedium.Enmagnetiskvæskebest	arav sm	a ”monodomaine”magnetiske
partiklermedutstrekningi etviskøstmenumagnetiskmedium.For væskenbrukt i
forsøkenei denneoppgaven,EMG 909,erdemagnetiskepartiklenei størrelsesorden
10nm,medentetthetp	a3,6%.Ugelstadkulenesomerbrukter omtrent�re ordenerstørre
ennferropartiklene.Utifra dettekanmanantaatugelstadkuleneserethomogent
magnetiskfelt.

� Uniform kulestørrelseUgelstadkulenelagesmedennøyaktigheti diameterenp	a rundt
3%.Selvomdipolmomentetøkermedtredjepotensav diameteren,minkerdenviskøse
motstandenp	akulenproporsjonaltmeddiameteren.Variasjonerp	a3% kantenkes	agi
utslagi dynamikkentil kulene.

� Harde kuler For 	asimulerekulenesutstrekningbrukeseteksponentieltpotensial.Dette
potensialetskalideeltsettgi kuleneendiametersavstandn	ardeerkommettil ro ved
sidenav hverandremedengitt feltstyrkeog susceptibilitet.Hvor skarpdenne
potensialtoppenskalværeavhengerblantannetav hvor storetidssteg vi tillater i
simuleringen.Deteropplagtatetslikt eksponentieltpotensialikkevil representere
kulenesvirkeligefysiskehardhet.

� SpeildipoleneModellenmedspeildipolerforutsetterat kuleneer i et homogent
magnetfelt.N	ar to kulerernærmthverandrevil dep	avirkehverandresspeilbilder.
Effektenav speilbildeneer i utgangspunktetliten, og forstyrrelsenmellomkuleneer
neglisjert.

� AksellerasjonsleddI bevegelsesligningenbrukt i modellen,ligning 1.9,er
aksellerasjonsleddetneglisjertdaviskositetentil denmagnetiskevæskener sværtstor.

� StøyStøy-modellenbeskrevet i kapittel1.4er relativ enkel. Mer so�stikertemodeller
medvariasjoni H-felt og brownskGauss-fordelingkanøke forst	aelsenfor
støy-fenomenenei eksperimenter.
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Kapittel 2

Eksperiment

Forsøkenegjort i forbindelsemedoppgavenble utførtp	aavdelingfor fysikk vedInstituttFor
Energiteknikk (IFE) vedKjeller utenforOslo.Dettekapitletvil gi enoversiktoveroppsettettil
forsøkmedugelstadkuleri enmagnetiskvæske.

2.1 Forsøketshoveddeler

Deessensielledelenei et forsøkersm	a latex-kulerkalt ugelstadkuler1 somligger i en
magnetiskvæske.Et roterendemagnetfeltproduseresav to parspoler.

2.1.1 Ugelstadkuler

Prof.JohnUgelstadoppdageti 1980enmetodefor 	a lagesm	apolysteren-kulermedstor
nøyaktighet.Kuleneer sværtsirkulæreog lagesn	amedenusikkerheti diameterenp	a� ��� .
DynalParticles2 levererkulermeddiameterfra �

	

.

� m - 100� m. Kulenebrukt til forsøki
forbindelsemeddenneoppgavenbest	arav 98%polystyrenog 2% divinylbenzen(DVB) oghar
endiameterp	a

.

�

� m hvis ikkeanneter spesi�sert.
Ugelstadkulenekanogs	a lagesav andresammensetninger. Dekanogs	agisetbelegg

medf.eks.gull elleretmagnetiskmateriale,ogdermedbli elektiskledendeellermagnetisk.
Elektriskledendeugelstadkulerkanbrukesi mikro-elektronikk,ogmagnetiskekulerblir brukt i
medisinskbehandling.Ugelstadkulerblir ogs	abrukt i LCD-skjermerfor 	a lageet romtil
krystalleneunderglassplatensombeskytterkrystallene.

Ugelstadkulenei forsøkeneknyttet til denneoppgavenbrukesfor 	askapemagnetiske
hull i etmagnetiskmediumsombeskrevet i kapittel1.

1Ugelstadkuler skrives med liten forbokstav og uten bindestrek etter norsk spr	akr	ads mal.
(http://www.sprakrad.no/sos)

2DynalParticles,2001Lillestrøm,http://www.particles.no/
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a) b)

H-felt H-felt

c)

Figur 2.1: a) Ferropartiklerutenet ytre magnetiskfelt. b) Ferropartikleri et moderatmagnetisk
felt. c) Ferropartikleri et kraftig magnetiskfelt.

2.1.2 Magnetisk væske

Denandrehovedingredienseni forsøkeneerenmagnetiskvæske.Det �nnes �ere slikevæsker
p	amarkedet,og i forbindelsemeddenneoppgavener et ferro�uid kalt EMG 9093 benyttet.
EMG 909best	arav magnetitt(Fe

�

O� ) i ensyntetiskisopara�nskløsning.Størrelsenp	a
magnetitt-partikleneer10nmmedenvolumprosentp	a3,6%.Utenetytremagnetiskfelt vil ikke
ferro-partiklenehanoennettomagnetiseringdatermiskenergi vil gi hverpartikkel entilfeldig
retning(�gur 2.1.a).Med etytremagnetfeltvil dipolmomentettil partiklenehaenforetrukket
retning.Hvis magnetfeltetikkeer for sterktvil fremdelespartikleneværenoeuordnet(�gur
2.1.b),menvedøkendemagnetfeltvil partiklenebli merogmerordnet.Naturligvisvil detda
væreetmetningspunkthvor alledipolmomenteneer ordneti sammeretningsomdetytre
magnetfeltet(�gur 2.1.c).Sidenferro-partikleneers	asm	avil dereagereumiddelbartp	a
endringeri detytremagnetfeltet,ogbrownskebevegelservil rasktødeleggepartiklenesorden
hvis feltet avtar. Hvis magnetfeltetøkererdreiemomentetstorti forhold til treghetentil
partiklene.Relaksasjonstiden(responstiden)er typiskomkring

�

����� s [3]. Dettegjørat
ferro�uidet oppførerseg sometsuperparamagnetiskmaterialeutenhysteresis-sløyfe (�gur 2.2).

2.1.3 Spolene

Spoleneer lagetvedavdelingfor fysikk p	a IFE. Deprodusererethomogentmagnetfeltmeden
usikkerhetp	amindreenn6% i sentrumav prøven.En mernøyaktiv beskrivelseav spole-settet
ergitt i Kristiansenshovedoppgave[10].

3EMG 909lagesav FerroTec,http://www.ferrotec-europe.de/

12



B

M

Figur 2.2: Skjematiskdiagramover magnetiseringvs magnetisk�ux-tetthet.

2.2 Klar gjøring av prøver ogoppstilling

Ugelstadkulermedendiameterfra
�

� m til
�

� �

� m kannødvendigvisikkestuderesi detaljmed
detblotteøye4. Et vanlig lysmikroskoper likevel godtnok for 	agi bildermedgodoppløsningtil
analyser. P	a laboratorietp	a IFE st	aretmikroskop5 til optiskforstørrelseav ugelstadkulene.Den
magnetiskevæskensomer brukt,EMG 909,er rødog sværtlite gjennomsiktig.Derform	a
ugelstadkuleneleggesi et tynt lag medferro�uid for 	aværesynlige.Noenstørreugelstadkuler
sørgerfor atmellomrommetmellomglassplateneerkonstant;lite nok til at væskener
gjennomsiktig,menstornok til at ugelstadkulenesomskalstudereskanbevegeseg fritt mellom
glassplatene(se�gur 2.3).Destørreugelstadkulenem	aspresjevnt menlikevel s	a
sparsommeligatdeter omr	aderfri for dissehvor forsøket kangjennomføres.I oppgavenharde
størreugelstadkuleneendiameterp	a

���

� m derikkeanneterspesi�sert.
Et dekkglassplasseresoverprøvenog lim rundtkantenp	adekkglassetforseglerprøven

og sørgerfor atdetheleholderseg p	aplass.Ugelstadkulenesomskalstuderesføress	a til en
egnetplassp	aprøvenvedhjelpav enh	andholdtmagnet.Magnetfeltettil forsøket lagesved
hjelpav to parspoler(se�gur 2.4).Disseerkoplettil ensinusgeneratorog envariabel
spenningsgeneratorsomgjørdetmulig 	aprodusereet sirkulærtellerelliptisk roterende

4Selvom ugelstadkulenesbevegelserog �ettemønsterer umulig 	a følgeutenbruk av mikroskop,kandestørste
(diameter�����	� m) seessomsm	a prikkereller støvkorn hvis deleggesp	a englassplatesomholdesoppmot lyset.
Dettehargjort detmyelettere	a isolereetbestemtantallkuler i forbindelsemedet forsøk.

5NikonOptiphotBiologicalmikroskop
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Figur 2.3: Illustrasjonav størreugelstadkulersomsørger for at avstandmellomglassplateneer
to gangerstørreenndiameterentil kulenesomskalstuderes.

Figur 2.4: Illustrasjonav oppstilling.
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Videokamera

Mikroskop

Spolesett og prøve

Likespenningsgenerator

Sinusgenerator

MonitorVideospillerDatamaskin

Figur 2.5: Skematiskdiagramover eksperimentoppsett

magnetfelt.P	amikroskopeterdetmontertetvideokamera6 somerkoplettil enSiliconGraphics
Indigo (SGI)datamaskin7, envideospiller8 og enmonitor9 for opptakoganalyser(se�gur 2.5).

Gjennommikroskopetoppfattesferro�uidet somensfargetrødtogugelstadkulene
fremst	ar somgul-hvitekulerdadefortrengerdenrødevæsken.Figur2.6viseret videobildefra
et forsøkmed7 kuler. Bildenekann	aanalyseresdirektep	adatamaskineneller tasoppmed
videospillerfor senereanalyse.

2.3 Forsøk

N	arenakseptabelprøveer blitt sattsammenog klargjort10 for eteksperimentm	aspolene
varmesopptil enstabiltemperaturved 	a la detg	astrømgjennomspolene.Prøvenm	aogs	a
oppn	aenstabiltemperaturdaviskositetentil ferro�uidet er temperaturavhengig.Sigmund

6Videokameraeter av typenJVC 3CCDKY-F55BE. KameraetharS-VHS-oppløsning(merenn500linjer) og
fargeCCD-brikker.

7SiliconGraphicsIndigo IMPACT arbeidsstasjon.
8JVC HR-DVS-2videospillermedminiDV opptaksmulighetsomgjøropptakav høy kvalitet til senereanalyser

mulig.
9Sony Triniton monitor

10Det er ikke lett 	a f 	adestørreugelstadkulenetil 	a liggespredtnok og jevnt nok fordelt p	aprøven,samtidigsom
detikkeer for mangeugelstad-kulerav størrelsensomskalstuderes.
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Figur 2.6: Eksempelp	avideobildefra mikroskop.

ClausenogGeirHelgesenharskrevetetprogramfor SGI-maskinersomhentervideobilderog
beregnerkoordinatenetil partiklenep	abildene,slik atanalyseav eksperimentetkangjøresi
reell tid. Innhentingogkonverteringav bildeneerdogsværtarbeidskrevende.Dettegjørat
bildefrekvensensomkananalyseresi reell tid er lav, cirka.0.5Hz, og frekvensenp	adet
drivendemagnetfeltetm	aværetilsvarendelav.

Alternativt kanforsøketspillesinn p	avideoog deretteranalyseres.Fordeleneer atman
kanf 	aenbildefrekvensp	aopptil 30Hz,ogatopptakenemednoetilleggsutstyrkananalyseres
p	aenannendatamaskinenndensomst	arp	a laboratoriet.Enprogrampakke for 	a �nne
koordinatenetil partiklenefra videobildene,�nd.C og trace.C,er listet i tilleggD. Figur2.7
viseretplot fra etopptakav et forsøkmed7 kuler.

Et problemvedanalyserav eksperimenter at frekvensenp	adetroterendemagnetfeltet
harenusikkerhet.Vedberegningav statistiskestørrelsersomfor eksempelvridningshastigheten
(sekapittel4), erdetviktig 	akjennerotasjonshastighetentil feltet nøyaktig.
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Figur 2.7: Vridningshastigheten(sekapittel4.4.3)fra et forsøkmed7 kuler i et roterendefelt,
tattoppmedvideospillerogsenereanalysert.
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Kapittel 3

Simulering

Simuleringsprogrammetbrukt i denneoppgavener ProtoMol1 oger utviklet p	a Institutt for
informatikkvedUniversiteteti Bergen[25] i samarbeidmedUniversityof NotreDame,USA.
Dettekapitletvil g	agjennomtilpassningenav ProtoMoltil modellenbeskrevet i kapittel1 og
diskutereproblemerknyttet til simuleringen.

3.1 Generelt om ProtoMol

ProtoMoleretprogramutviklet for molekyldynamikk-simuleringer. Programmetkankjøres
parallelltp	adestørstesuper-datamaskinenei Norge.Fleksibiliteteretnøkkelord,da
integratorerog krefterlett kanendresog velges.Bruk av ProtoMolp	aandresystemerenn
molekylsystemer(i dettetilfellet ugelstadkuleri enmagnetiskvæske)vil væremedp	a 	a teste
�eksibiliteten til programmet.Dette,sammenmedatprogrammetutviklesdelvisvedUiB, er
bakgrunnenfor valgetav ProtoMolsomsimuleringsverktøy.

3.2 Tilpasningenav ProtoMol

Veienfra denatomæreverdentil ugelstadkulenesverdeninvolvertenyeutfordringerfor
ProtoMol.Ved 	asplittedenyekreftenesomskulleimplementeresi ProtoMoloppi ulike
kraftobjekterkankrefteneberegnesmedalleredeveloptimisertealgoritmer. Et kraftobjekteren
rutine(i C++) somfortellerProtoMolhvasomskalberegnesoghvilkenmetodersomskal
brukesfor 	aberegnekraften.I samarbeidmedThierryMatthey ble ProtoMoltilpasset
ugelstadkuleri enmagnetiskvæskemedet ytre roterendemagnetfelt.Resultatetav ProtoMols
tilpassningble trekraftobjekter:

� MagneticDipole

1PROTOtypeMOL eculardynamics
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� MagneticDipoleMirror

� Friction.

Kodentil kraftobjekteneer listet i tilleggD.
I samsvarmedkapittel1.3erbevegelsesplaneti simuleringenelagt i ��� -planetmed

sentrummellomglassplatenei �

� � .

3.2.1 Ytr evarierendemagnetfelt

I utgangspunktetvar ikkeProtoMoltilpassettidsavhengigekrefter. Magnetfeltetrotererog det
varnødvendig	a innføreensynlig tids-variabeli kraftobjektettil dipol-dipol-vekselvirkningene.
Dettevar ikkegjort tidligerefor andrekrefter, menenpeker til topologiobjekteti ProtoMol
løsteproblemet.

3.2.2 Dreiemoment

Sombeskrevet i kapittel1 oppst	aretdreiemomentp	aet kuleparsomikke liggerparallelltmed
detytremagnetiske feltet.Kraftobjektetsombehandlerdipol-dipol-vekselvirkningener radiell.
Kraftenmellomkulenereturneresderforikkesomenvektordaintegratorenantarat kraftener
radiell.Detteble løstved 	aendreavstandsvektorenmellompartikleneogp	adenm	aten”lure”
integratorentil 	aberegneenikke-radiellkraft.

3.2.3 Friksjonskraft

Kraftobjektenei ProtoMolsombehandlervekselvirkningmellomto partiklerinneholderkun
relativekoordinatertil partiklene,alts	aavstandmellompartiklene.Derfor m	atteetannettype
kraftobjektbehandlefriksjonskraftentil partiklene.Dennekraftenvirkerp	aenkeltpartikler
uavhengigav andrepartikler;i alle fall i dennemodellenav systemet.ProtoMolhar
kraftobjekt-typersomkanbehandleenslik uavhengigpartikkelmodell.Et nytt kraftobjektsom
tarenkonstant,� , somargumentble laget2. Kraftobjektetberegnerp	agrunnlagav denne
konstantenenkraft somerproporsjonalmedhastighetentil partikkelen3,

+

�

�

�

> .

3.2.4 Speileffekter

Sombeskrevet i kap1.3m	a imaginærespeilbilderav kuleneinnføresi modellenfor 	a
tilfredsstillegrensebetingelsenefor systemet.Vekselvirkningenmedspeildipoleneer egentlig
bareenperturbasjonav dipol-dipol-vekselvirkningenoger s	aledesentopartikkel
vekselvirkning,og m	a løsesmedsammetypekraftobjektsomdenordinære
dipol-dipol-vekselvirkningen.Problemeteratperturbasjoneneravhengigav avstandentil

2Konstanten� tilsvarer � brukt i ligning 1.7.
3Fordi energienheteni ProtoMolkcal/molerhastighetenemultiplisertmed48.88n	ardehentesav dettekraftob-

jektet.

19



grensene,slik atdeter nødvendigmedpartiklenesabsolutte� -koordinaterfor 	aberegne
perturbasjonen.Kraftobjektenefor topartikkel-vekselvirkninginneholderikkepartiklenes
absoluttekoordinater. Heldigvisresultererenpartikkelsvekselvirkningmedsineegne
speilbilderi et potensialmedbunni �

��� . Partiklene”presses”mot �

� � , og deterantatti
kraftobjektetfor dipol-dipol-vekselvirkningenat kuleneligger i sentrummellomdeto
glassplatene.Densentrerendekraftenp	agrunnav grensebetingelseneer i all hovedsak
vekselvirkningenmellomendipol ogdetsegnespeilbilder4 Et nytt kraftobjektm	attelagesfor at
dipol-selvspeilbilde-vekselvirkningenkunneberegnes.Kraftobjekteterav sammetypesom
friksjonskraftenogvirkerp	aenkeltpartikler. Dennekraftengjør atpartiklenetvingesmot
sentrummellomglass-plateneog tilnærmingengjort i dipol-dipol-kraftobjektet,at dipolene
ligger i �

� � , er rettferdiggjort.Simuleringerviserogs	aatdipoleneliggersværtnærsentrum
heletiden.

I alle simuleringenemedspeildipoleri oppgavenerdetkunbenyttet1. tilærming.Det
vil si at kun førstespeilbildeoverogundergrense�ateneerbenyttet i beregningen.

3.2.5 Støy

Støyenbeskrevet i kapittel1.4ble for enkelhetsskyld lagt inn i kraftobjektetfor friksjon.
Kraftentarargumentet-rnd � i kon�gurasjons�len,der � bestemmeramplitudentil støyen.
Kraftenvirkervedhvert tidssteg i simuleringenog harenkomponenti hver romligeretning.En
kraftkomponentberegnesved

+��

3�5����

���	�

�


�

�

(3.1)

derindeksentil kraftkomponenten,� , indikererenromlig retningog �
�

�
 erenfunksjonsom

returnereret tilfeldig tall mellom-0.5og 0.5.Funksjonensomreturnereret tilfeldig tall er
innebyggeti ProtoMol.

3.3 Gra�sk grensesnitt- VMD

	A f 	avisualisertsimuleringeneer 	apenbartenstorfordel.En visualiseringerviktig for 	asjekke
at simuleringeneg	ar riktig for seg. 	Apenbarefeil oppdageslett ved 	aseresultatetav en
simuleringgra�sk. Dessutengir detenmulighettil intuitivt 	asammenholdesimuleringog
eksperiment.Deter ingeninnebyggetvisualiserings-applikasjoni ProtoMol,menutskrifteneer
tilpassetblantannetet visualiseringsprogramkalt VMD 5 - VisualMolecularDynamics.VMD
harenglatt og naturligfremstillingav kulenei forsøket.Figur3.1viseretøyeblikksbildefra en
simuleringmed7 kuler. VMD hari tillegget relativt lettfatteligbrukergrensesnitt,men
muligheterfor meravansertefunksjonersom	a lageanimasjonermedmer.

4Selvutendipol-selvspeilbilde-vekselvirkningenville kulenesentreresmotmidtenp	agrunnav vekselvirkningen
meddeandredipolenesspeilbilder. Mendennekraftenermyemindredaavstandenfra endipol til sitt egetspeilbilde
erkortereenntil andresspeilbilder, samtatvinkelenmellomendipol ogdetsegnespeilbildergir maksimaltutbytte
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Figur 3.1: Snapshotfra VMD somviser7 kuler i et roterendemagnetfelt

3.4 Raytracing

ProtoMolkanskriveut BSDL-�ler 6 somer lik spesi�kasjonenetil spr	aketRayShade[26] som
brukesav raytrace-programmeti rammeverketBOOGA7. Dennem	aten	avisualisere
simuleringenep	aer merarbeidskrevendeenn	asesimuleringenedirektei VMD. Fordelener at
myepenerebilderog animasjonertil presentasjonerog liknendekanlages,ogdeterstortsett
fantasienogarbeidsinnsatsensomsettergrenserfor hvordansimuleringenekanfremst	a.Et
eksempelp	ahvaRaytraceer kapabeltil er frank.sinatra.mpgsom�nnes p	adenmedfølgende
cd'en.

3.5 Datautskrift

Selvomvisualiseringav simuleringeneerviktig, er defaktiskedatasomposisjonerog
koordinateruunnværlige.Statistiskeanalyserognøyaktigeberegningerkrever faktap	abordet.I
tillegg til vanligexyz-koordinaterkanProtoMolgi datautskriftersomProteinDataBank-�ler

i � -retning.
5VMD erutviklet vedUniversityof Illinois, BeckmanInstitutefor AdvancedScienceandTechnology. Program-

meter gratisogkanlastesnedfra http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
6BOOGA SceneDescriptionLanguage
7Berne'sObject–OrientedGraphicsArchitectureerutviklet p	aUniversiteteti Bern[23].
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(PDB)somermyebrukt i molekylærsimuleringog DynamicalCoordinatesData(DCD), et
binærtformatsombrukesav VMD. Utskriftenekaninneholdehastighet,posisjon,kraft og
energi. Programmenelageti forbindelsemeddenneoppgavenbenytterxyz-formatet.

3.6 Kjøring

Protomoltrengerminimum4 �ler for 	a kjøre.To av �lene (En .par-�l og en.psf-�l) de�nerer
molekylærestrukturerog diverseparametrefor molekylærekrefter. Psf-�len inneholderogs	a
massentil partiklene.En .pdb-eller .xyz-�l inneholderdeinitielle posisjonenetil partiklene.
Deterogs	amulig 	abestemmedeinitielle hastighetenei enhastighets�l.Kon�gurasjons�len
angirnavnetp	aalledisse�lene samthvilkenkreftersomskalbenyttesog hvilken
iterasjonsmetodesomskalbrukes.En typisk kon�gurasjons�l er listet p	aprogram1.
Kommentareneetter# gir enkort forklaring til hver linje.

3.7 Bruk enav ProtoMol

ProtoMolharvist seg sometsvært�eksibelt simuleringsverktøy. Bruk av ProtoMolhargitt
forst	aelsefor hvordansystemetkangeneraliseres.B	adestørreogmindresimuleringerharvært
gjennomførtp	a forskjelligemaskiner, fra eldrelinux-maskinertil dennye IBM regatta
multiprossessormaskinenplasserti Høyteknologisentereti Bergen.Andresimuleringersomer
gjort medProtoMoler ioneri coloumbkrystallerogvanndr	aperi gassfase8.

8Videoav vanndr	apenep	a cd'en
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temperature 100 #To create initial random velocities
firststep 0 #Defines the first step in case there is a restart etc.

numsteps 50000000 #Number of integration-steps

cellsize 20

outputfreq 200 #Frequence of output
restartfreq 100000 #How often to create restart-files
seed 1231 #random

posfile ../7s.xyz #File containing the initial positions in xyz-format
psffile ../7s.psf #File containing among other molecular parameteres the mass
parfile ../7s.par #File containing (non)bond-parameteres used for molecules
usecharmm28parfile no #Spesifies which type of charmm force-file is used

finxyzposfile 7s.out.pos.xyz #Outputfile containing the final positions in xyz-format
finxyzvelfile 7s.out.vel.xyz #Outputfile containing the final velosities in xyz-format
dcdfile 7s.out.dcd #Outputfile containing the trajectories of the particles

#in dcd-format used by VMD
xyzposfile 7s.out.pos.xyz #Outputfile containing the positions in xyz-format
restartfile 7s.out.restart #Name of the restartfiles

boundaryConditions Normal #Normal boundaries, i.e. no periodic boundaries, i.e. vacuum
cellManager Cubic #Shape of the cell for the cell-algorithm

Integrator {
level 0 Leapfrog { #leapfrog-integrator

timestep .1 #Length of one timestep

force MagneticDipole #The dipole-dipole and the dipole-mirror interactions force
-algorithm NonbondedSimpleFull #Calculates all pairs of dipoles
-chi .61 #Effective susceptibility of the spheres
-r .5 #Radius of the spheres
-omega -0.0024898 #Angular frequency of the spheres
-phi 0.0 #Initial angel of the field
-H 3.130916 3.130916 0.0 #Magnetic flux-density in x, y and z-direction
-d 1.94 #Separation between boundaries (glass-plates)

#0.0 turns mirroreffects off.

force Friction #This force contains the friction and the noise
-k -10.0 #Frictionforce = k*velocity*48.88. The velocities are multiplied

#with 48.88 due to the integrationmethod
-rnd 0.01 #The amplitude of the noise.

#Noiseforce=noiseamplitude*random number
#between -1 and 1 in each direction.

force MagneticDipoleMirror #Calculates the centering force between a dipole
#and its own mirror-images.

-chi .61 #as for MagneticDipole
-r .5 #as for MagneticDipole
-H 3.130916 3.130916 0.0 #as for MagneticDipole
-d 1.94 #as for MagneticDipole. Cannot be swiched off.

}
}

Program 1: Eksempelp	a enkon�gurasjons�l for 7 kuler i et roterendemagnetiskfelt.
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Kapittel 4

Resultater

Dettekapitletpresentererresultaterav simuleringerogeksperimentergjort p	augelstadkuleri en
magnetiskvæske.Eksperimenteneog simuleringeneersammenlignetfor 2, 7 og
mangepartikkelsystemer.

Simuleringeneergjort medProtoMologenhetenei programmeter tilpassetden
molekylæreverden1. Detteutgjørikkenoestortproblemdadeviktigstestørrelsenetil systemet
kangjøresdimensjonsløse.

Systemetmedto kulerer relativt settenklereennmed�ere kuler. Sammenligning
mellomeksperimenterogsimuleringergir enindikasjonp	aommodellener rett.

Sammenligningenmedsyv kulererdenneoppgavenshovedbeskjeftigelse.Debyggerp	a
Kai deLangeKristiansenshovedoppgave[10], mennyemodellererbenyttet for simuleringene.
I denneoppgavener tremodellerbenyttetog noenharvist seg 	agi bedresamsvarmed
eksperimenteneennandre.I analysenav syvkulerer detbrukt etspesieltmatematiskverktøy
kalt �ette-teori. En kort presentasjonav �ette-kodingvil bli gitt før enoversiktover resultatene
fra forsøkenemed7 kuler.

Til slutt presenteresensimuleringav 500kuler i et konstantmagnetfelt.Kulenedanner
kjederparallelltmedmagnetfeltetog gjennomsnittligkjedelengdesammenlignesmed
eksperiment.

4.1 Dimensjonsløsestørrelser

Ugelstadkuleri enmagnetiskvæskeeret kraftig dempetsystem.Daaksellerasjonsleddeti
bevegelsesligningener neglisjerbarterdetenkelt 	autledenoendimensjonsløseenhetersomer
praktisk	abenyttevedsimuleringerogeksperimenter. To forskjelligetidsenheterog en
frekvensenhetvil bli utledet.

1ProtoMol bruker 	Angstrømsomlengdeenhet,femtosekundsomtidsenhet,amusommasseenhetog kcal/mol
somenergienhet.
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4.1.1 Tiden vedkonstant felt

Deter �ere fornuftigem	ater	ade�nereentidsenhetvedet konstantfelt. I denneoppgaven
de�neresentidshenhetvedet konstantfelt utenrotasjonsomtidendettar to kuler somligger
parallelltmedfeltet 	ag	a fra enavstand2 kulediametretil detreffer hverandre,� ��� . Uten
speileffekter�nner manfra denradiellekomponenteni ligning 1.9at
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4.1.2 Tiden vedet roterendefelt

Dipol-feltet kuleneskaperer symmetriskom magnetfeltetsretning.Derfor gjentarsystemetseg
vedhverhalveperiodeav detdrivendemagnetfeltet.For et systemmedet roterendemagnetfelt
erdetderfornaturlig 	ade�nereentidsenhetsom
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erperiodentil detroterendefeltet.

4.1.3 Rotasjonshastighetentil feltet

Vedlaverotasjonshastigheterklarerto kuler (utenp	avirkningfra andre)	a følgefeltet.Menved
enbestemthastighetblir denviskøsemotstandenstørreenndentangentiellekraftenp	akulene,
somerstørstvedenfaseforskjell,

�

, p	a :
��	 mellomfeltet ogavstandsvektorentil kulene(se
�gur 4.1).�

� er denmaksimalevinkelfrekvensento kulerklarer 	a følgeetsirkulærtfelt. Dennef 	as
fra dentangentiellekomponenteni ligning 1.9oggir
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medførstetilnærmingav speildipoler. Dendimensjonsløsevinkelfrekvensen,
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Figur 4.1: Kraften, � , i tangentiell(stiplet)ogradiell (heltrukket) retningfor to kulermeddipol-
moment= 1.0 og medenavstand= 1.0 utenspeileffekter. Faseforskjellen,� , i radi-
aner. Speildipolervil ikke endreekstremalverdier eller nullpunkt, men svekke den
radiellekraftennoeog styrke absoluttverdientil dentangentiellekraften.

derdeto førsteligningenegjelderfor simuleringerhenholdsvisutenog medbruk av
speildipolerogsisteligning for eksperimenter. I eksperimentenem	a

�

��
��

� �nnes ved 	aprøvemed
forskjelligefrekvenser2. (Viderei oppgavenvil detikkespesi�sereshvilken

�

� sombenyttess	a
lengedetikkeerav betydningeller tydelig fremkommerav sammenhengen.)

Hvis vinkelfrekvensenerhøyereenn
�

� vil faseforskjellenmellomfeltetog
avstandsvektorentil kulenebli s	astoratdipol-dipol-vekselvirkningenblir frastøtende.N	ar
feltet drarfra kulenep	adennem	atenkallesdetfaseslipp3[15].

To systemermedsammeantallkulerog � (og � og



vedbruk av speildipoler)oppfører
seg identiskhvisdeharsamme

�

.

4.2 2 kuler

Et systemmedto kulerer relativt enkelt. Medet roterendefelt følgerkulenefeltet ellerdet
oppst	ar faseslipp.Med et konstantfelt i ��� -planet(ogutenfelt i � -retning)vil kulenebevege
seg langshverandresfeltlinjer.

2Dettegir enliten usikkerheti �������

	 , mendener relativt liten. Denstørsteusikkerhetsfaktorenvedbestemmelse
av �
�����

	 eromviskositetener lik for to forskjelligeprøverogomfeltet ersirkulært.
3Ved sværthøye frekvenser(i forsøk fra ca. 10Hz og oppover) vil kuleparetroteremot feltets rotasjonsret-

ning. I tillegg vil hver kule rotererundt seg selv. Dette er grunnetvekselvirkningermellom ferro-partikleneog
ugelstadkulene[13].
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Figur 4.2: To kuler i etkonstantmagnetiskfelt. Tidener i sekundervedforsøket.Avstanden,� ��� ,
i kulediametre.Denpunktertelinjen er fra eteksperimentutførtav GeirHelgesenved
IFE,denheltruknelinjen ersimuleringmedførstetilnærmingav speildipoler. Samme

�

����� ogplateseparasjoni simuleringsomi eksperiment.

4.2.1 Konstant felt

To initielt separertekuler i et konstant(ikke roterende)magnetfeltparallelltmed
avstandsvektorenmellomkulenetiltrekkerhverandre.Ved 	asammenligneseparasjonen,�

��� ,
versustiden,

�

, kanmanseomdendrivendemekanikkenstemmeroverens.Figur4.2viser
avstandenmellomto kuler somfunksjonav tidenunderet forsøk4 gjort av GeirHelgesenog en
simuleringmedProtoMol.Grafenvisergodoverensstemmelsemellomeksperimentog
simulering.

4.2.2 Faseslipp

Hvis dentangentiellehastighetentil kuleneer for stor, slik atdenviskøsemotstandenblir større
enndenmaksimaletangentielledipol-dipol-kraften,vil detikkeoppst	anoenstabilfaseforskjell
mellomdipolmomentetogavstandsvektorenmellomkulene.N	ar

�

s	aøker til 0.9553
( �����

�

�

�

�

�

�

�

�

) vil denradiellekraftenværefrastøtendetil faseforskjellenigjenblir størreenn
2.1866( �����

�

�

�

�

�

�

�

�

�

)(se�gur 4.1).Maksimalseparasjonsavstandvedfaseslippvariereren
del medanisotropientil feltet (se�gur 4.3).Ved 	asep	adenneavstandenf 	armanenannen
indikasjonp	ahvor godtsimuleringenesamsvarermedeksperimentene.Medetanisotroptfelt
variererseparasjonsavstandennoemedhvilkenvinkel feltethari detfaseslippoppst	ar. Figur4.4
viseret typisk plot av avstandenmellomto kuler i et forsømedrelativt beskjedentanisotropt
felt, �

���

	

� �

, vedenfrekvenslikeoverdenkritiske.

4Videoav forsøket �nnes p	acd'en:Twospheres.mov
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Figur 4.3: Maksimal separasjonved faseslippsom funksjon av anisotropieni feltet (H � /H
�

).
Heltrukket linje representerersimuleringeruten bruk av speildipoler. Stiplet linje
for simuleringermedspeildipoler(
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� ������� � ) sammenholdtmedet eksperimentelt
punkt.
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Figur 4.4: Typisk avstandmellom to kuler i et forsømedanisotroptfelt � �
	���� � medvinkel-
frekvenslike over denkritiske. Avstandener i bildepunkterog tideni halve perioder
av feltet.
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P	asimuleringeneogeksperimentetfølgerkulenemedfeltet i omtrent5 til 6 perioderfør
faseslippinntrer. Detervanskelig 	akontrollereat faseslippskjerveddenvinkelensomgir størst
separasjon.Derfor erdetdenstørsteseparasjonenav etantallfaseslippsomermedp	agrafenp	a
�guren. Simuleringeneutenspeileffekterharbare5 til 10 faseslipppersimuleringmens
simuleringenemedspeileffekterhar15 til 20.Detteergrunnentil at kurvenutenspeileffekter
ikkeer s	a jevn somdenmedspeileffekter. I tillegg liggerm	alepunktenetetterefor
simuleringeneutenspeileffekter.

Deterkuneteksperimenteltm	alepunkt.Dettefordi detvarkunopptakmed �

���

	

� � 5

Usikkerheteni forsøketp	agrunnav oppløsningp	aopptaketerca.5%.Denmenneskeligefaktor
kanspilleenrolle n	arprøvenskalplasseresi sentrumav spoleparene.Disseto
usikkerhetsfaktorenekanvære	arsakentil at deneksperimentellemaksimalavstandener noe
størreendensimulerte.Likevel viste5 eksperimentmedvariendeH-felt og frekvenssamme
maksimalavstand.

4.3 Knuter og �etter

Syvkuler, drevetav etmagnetfelt,danserrundthverandre,skifterpartnereogmønster.
Umiddelbartvirkerdetikkesomomdet�nnes noengodm	ate	aanalyserekulenesbevegelsep	a,
menenmatematiskteori kalt �ette-teori er kanskjeetgodtalternativ.

Dettekapitletvil baregi enraskoversiktoverdetallermestnødvendigefor 	a forst	a
metodensomerbrukt for 	aanalysereugelstadkulenesbevegelser. En grundigeregjennomgang
av knuteog �ette-teori ergitt i tilleggC. Dessuten�nnes detmyelitteraturomdettefeltet (for
eksempel[20]).

Knuteteorienoppstodp	a1800-talletog denførstetil 	agi knute-teorienfysiskbetydning
varLord Kelvin (William Thomson).Hanla framenhypoteseomatatomenevarknuteri
eteren.Gaussvarogs	a tidlig utemedenelektromagnetiskteori sominvolverte�ette-teori. I det
20. 	arhundreble detikkegjort noenstorefremskritt i knute-teorifør V.F.R. Jonesi 1986
lanserteenny invariant6, n	akalt Jones-polynomet.I dagbenyttesknuteteorii �ere interressante
forskningsfeltsomDNA-analyser[20] og i kjemi, statistiskfysikk og kvantefelt-teori[22].

Flette-teorierenundergrentil knute-teorien.PeterGuthrieTait (1831- 1901)varden
førstesomlagetenmatematiskteoriom �etter. En matematisk�ette best	arav to eller �ere
tr	adersomer festettil et plani deneneenden.Deer �ettet og spunnetrundthverandre7. De
andreendeneer s	a festettil et annetplan.Et eksempelervist p	a �gur 4.5.

Flettenkanbeskrivesvedhjelpav s	akalte�ette-operatorer. En �etteoperatortilsvarerat
to tr	aderi �etten krysserhverandre,ogbeskriverhvilke tr	adersomkrysserogomdenøversteav
deto tr	adenekrysseroverellerunderdenandre.Nummeretp	adenøverstetr	adentelt ovenfrai
�etten angisi nedreindeksp	aoperatoren,mensenpositiv øvre indekstilsvarerenoverkrysning
og ennegativ øvreindeksenunderkrysning(se�gur C.7).Øvreindekstar kunverdiene1 eller

5Medlik strømgjennombeggespoleparenesomproduserermagnetfeltet(se�gur 2.4)f 	ar feltetenanisotropilik
0.91.

6SetilleggC.
7To tr	aderkannaturligvisikke �ettes, barespinnesrundthverandre.

29



Figur 4.5: Eksempelp	a enskematisktegningav enmatematisk�ette.

-1. Flettenp	a �gur 4.5kans	aledesbeskrivesvedoperator-rekken,kalt �ette-ordet,
�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

� . (Operatorene�

�

�

m	a ikke forvekslesmeddipolmomentet
�

� fra kapittel1.)

4.4 Resultatermed7 kuler

Med litt kunnskapom�ette-teori erdetn	amulig 	a diskuterehvordanbevegelsesmønsterettil
kuleneskalanalyseres.

4.4.1 Fra kuler til �etter

Settovenifra,detvil si gjennommikroskopeteller vinkelrettp	abevegelsesplanet,ser
bevegelses-trajektorenetil ugelstadkulenei detroterendemagnetfeltetut somp	a �gur 4.6.a.
Hvis detheleseesfra siden(detvil si i bevegelsesplanet),ogbevegelsenstrekkesut i tid ser
bevegelseneut til 	adanneen�ette somp	ase�gur 4.6.b. Detteer utgangspunktetfor 	abruke
�ette-teori i analysenav kulenesbevegelse.Flette-kodingenav bevegelsenegir ikke likemye
informasjonom kulenesbevegelsesomdefullstendigetid-rom-koordinatene,men
forh	apentligvisnok til 	a viseessenseni bevegelsesmønsteret.

4.4.2 Vridningen, Wr(t)

En topologiskinvariant8 for �etter ervridningentil �etten. Denneberegnesved 	asummerede
øvreindeksenei operatorenefor �etten slik at �etten p	a �gur 4.5blir 1-1+1+1-1+1=2.
Vridningentil en�ette eretm	al p	ahvor mye�etten er vridd eller viklet. En overkrysning(en
økningi vridningen)erde�nert somenkrysningi sammeretningsommagnetfeltet.Derforvil
vridningenstortsettøkemedtiden.Underkrysningerskjervedfaseslippog n	ar to grupperav
kulerkrysserhverandre.Figur4.7viseret typisk plot av vridningentil et systemsomfuksjonav
tiden.Sommanserp	a �guren ervridningeni detstoreogdethelelineærsomfunksjonav tiden,
menp	aenmindreskalaerdetvariasjoneri stigningen.

8SekapittelC
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(a) (b)

Figur 4.6: Bevegelsestrajektorenetil femkuler. (a)Settvinkelrettp	abevegelsesplanet.(b) Setti
bevegelsesplanetmedtidenlangshorisontal-aksen.
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Figur 4.7: Et typiskplot av vridningentil et systemmedsyvkuler. Tident er i halveperioderav
detroterendemagnetfeltet.Sirkulærtfelt medrelativ frekvens0.3.
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Figur 4.8: Tidsinndelingav en�ette medvridningen,� ������� ogvridningshastigheten, ��� �

�

���	� .

4.4.3 Vridningshastigheten, 
 Wr � (t)

Vridningshastighetener etm	al p	ahvor rasktvridningenøker. Denderivertetil vridningenville
likevel ikkeværtet riktig m	al p	ahastigheten.Vridningenendresn	ar to eller �ere kulerendrer
innbyrdesposisjonp	a � -aksen.Derforerendringeni vridningendiskretogvridningshastigheten
m	aberegnesutifra et visstantallheletidssteg. Antallet tidssteg, ( , determidletovervisesi
indeksentil vridningshastigheten,

�

Wr � (t).
�
�

�

�

�����

�

�

�

�����

�

�

�

���

�

(

� 	

(4.8)

4.4.4 Tremodeller

I defølgendesimuleringeneer treulikemodellerbenyttet:

� Uten speildipoler - Simuleringerhvor grensebetingelsenesomførertil speilbilderav
dipoleneikkeer tattmedi beregningen.

� Med speildipoler - Simuleringermedspeildipoleri førstetilnærming,detvil si for
(

�

�

�

. � ogplateseparasjon,



, erdesammesomi forsøkene.

� Med speildipoler ogstøy- Somsimuleringermedspeildipoler, meni tilleggerdetved
hver iterasjonlagt til enkraft p	ahverpartikkel i entilfeldig retning(hvit støy) meden
amplitudep	a0.1%av denradiellekraftenmellomto kuler somliggerparallelltmed
feltretningenvedfeltetsmaksimaleverdi.

4.4.5 Regulære bevegelsesmønster

Vedlavenok rotasjonshastigheterbryterikkekjedenav kuleropp.Mønsteretblir helt regulært
og medsyvkulerblir9 �
�

�

�����

�

� �

. For noehøyerehastighetervil detdanneskjederp	a3 og 4

9Det er ingenindeksp	a dennevridningshastighetenda dener helt regulærs	a det vil ikke værenoenforskjell
p	a hastighetenmidlet over �ere perioder. Generelter vridningshastighetenfor � kuler som ikke bryter opp

���������������������

� �"!

�$#%�

� � �

�&#

� � �

#

!

�

�

�

� �'!

�)(

� .
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Figur 4.9: Flettentil engruppep	a4 �re kuler somgir enkule til engruppep	a tre.

kuler, derkjedenmed4 kuleroftevil gi enkule til kjedenmed3 kuler. Figur4.9viser
�ettemønsteretfor overgangen,og �gur 4.10viser

�
�

� �

�����

for simuleringerog eksperiment
med

�

� �

	

�

� og �

�

�

.
Destørstetoppeneog bunnenei eksperimentellvridningshastighetkanskyldes

problemetmednøyaktig	abestemmeeksperimentellfrekvens.Vridningenersombeskrevet i
kapittel4.4.3diskret.Hvis periodenfor analyseneavvikernoefra deneksperimentelleperioden
kanet tidsvindumellomto perioderentendekkeover to krysningspunkt(for storttidsvindui
analysen)ellerhavnemidt mellomto krysninger(for lite tidsvindui analysen).Hvis manser
bortifradisseekstremeverdieneviserdeneksperimentellegrafenet relativt regulærtmønster.

Deter tydeligatspeildipolene(�gur (d) og (e))p	avirkermønsterettil kulene,selvom
simuleringermeddisseogs	agir et regulærtmønster. Eksperimentetp	a �gur 4.10erhentetfra
Kai deLangeKristiansenshovedoppgave[10]. Medgrupperp	a3 og4 kulergir enhalv
omdreiningenøkningi vridningenp	a9, somogs	aer typetalletfor allegrafenep	a �gur 4.10.
Høyerevridningshastigheteroppst	arn	ar to grupperkrysserhverandre.Sammenlignerman(b)
og (c) erdisseomtrentlike regulære.Toppenei vridningshastighetenernoehøyerei (c), men
detblir kompensertfor medenlaverevridningshastigheti nestetidssteg. Støy(e)haringen
synligvirkning p	avridningshastigheten.

4.4.6 Kompleksemønster

Ved 	a innføreetanisotroptfelt medenfaktor �

���

	

�

og økevinkelhastighetenp	a feltet til
�

� �

	

	 oppst	armerustabilegrupperav kuler. Figur4.11viserat innføringav speilbilderav
dipolene(b ogc) erdetlille nødvendigefor	askapekompleksiteti bevegelsentil kulene.Uten
speildipoler(a) faller kulenesbevegelseinn i et regulærtmønster, noesomikkeserut til 	a skje
medvedbrukav speildipoler. Simuleringermedopptil 4000�

�

� viserfortsattet uregelmessig
mønster. For slike felt blir effektenav speildipolermyemertydeligennvedlaverehastigheter
(�gur 4.10).Figur4.13viseratdeterstorforskjell i fordelingenav

�
�

� �

�����

medoguten
speileffekter. Medanisotropii feltet harkjedenelett for 	a ryken	ardest	arparallelltmedfeltets
svakesteretning.Overraskendenokharsimuleringeneutenspeildipolervridningmedhøyere
gjennomsnittshastighetennsimuleringenemedspeildipoler(se�gur 4.12),selvomdeni
startfasenbegynnermedennoelavereverdi.Grunnentil dennoehøyerevridningshastigheten
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Figur 4.10:Vridningshastighetentil syv kuler med � � 	�� � og � � � . (a) Eksperiment,(b)
Simuleringgjort av Kristiansen[10] (c) Simuleringutenspeileffekter eller støy, (d)
Simuleringmedspeileffekter. (e)Simuleringmedspeileffekterog støy.
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Figur 4.11:Vridningshastighetentil syv kuler med � � 	�� � og � � 	��

�

. (a) Simuleringuten
speileffektereller støy, (b) Simuleringmedspeileffekter. (c) Simuleringmedspeil-
effekterog støy.
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Figur 4.12: � � � ��������� for 7 kuler i et felt med � � 	�� � og � � 	��

�

. Grønnkurve: Uten
speildipolereller støy. Rød kurve: Med speildipoler, uten støy. Bl 	a kurve: Med
speildipolerog støy.

vedsimuleringerutenbruk av speildipolerkanværeat kulenef 	arenstørreavstandunder
faseslippvedbrukav speildipoler, ogdermedminkersjansenfor 	abli medenlengrekjedep	aen
rundtur. Simuleringenmedstøy(�gur 4.11.c)serikkeut til 	a skille seg vesentligfra den
tilsvarendesimuleringenutenstøy(�gur 4.11.b).

4.4.7 Kaos

Kuler i et felt medkraftig anisotropioghøy vinkelhastighetutgjøret sværtustabiltsystem.
Tilfeldigheteravgjørbevegelsesmønsterettil kulene.Figur4.14viser

�
�

� �

�����

til 7 kuler i et felt
med

�

� �

	

	

�

�

og �

� �

	

1

� �

. Eksperimentet(a)viserstoreuregelmessigheter. Simuleringen
utenspeildipoler(b) viserseg 	akollapseettercirka250 �

�

� . Kulenesamlerseg i enklumpsom
liggerog vuggeri taktmedfeltetmenset kuleparspinnerp	ahjørnetav kon�gurasjoen10.
Kulenekansamleseg p	a forskjelligem	atervedenkollaps,menfellesfor alleeratdeharhavnet
i enstabilkon�gurasjonutensærligbevegelse.Med speildipoler(c) visersimuleringeneetmye
merregulærtmønsterenneksperimenteneviser. Nærmesteksperimenteneliggersimuleringen
medspeildipolerogstøy (d). Støyener ikkestørreenni simuleringenmedregulæremønster
(�gur 4.10).Deter likevel nok til 	ahindresystemeti 	akommeinn i periodiskebevegelser.

10Envideosomillustrererenkollapsligger p	adenmedfølgendecd'en.
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Figur 4.13:Sluttfordelingenav ��� �

� for syv kuler med � � 	�� � og ��� 	��

�

ettercirka 15000
perioder. (a) simuleringutenspeileffektereller støy, (b) simuleringmedspeileffek-
ter, utenstøy, (c) simuleringmedspeileffekterogstøy.

4.5 Mangepartikk el-system

Forsøkgjort p	a IFE av �ere hundrekuler i et konstant,ikke-roterendefelt erogs	asimulert.Geir
HelgesenogJosefCernakhararbeidetmeddettesystemetp	a lyslaboratorietp	a IFE [29].
Kulenedannerkjedersomigjenhekterseg sammenmedandrekjederog lagerlengrekjeder11.
Figur4.16visersystemetved4 forskjeligetider i ensimulering.I forsøketerkulenebareen
1/10av plateseparasjonenog speildipoleneharminimaleffekt. Figur4.15viser
gjennomsnittslengdenav kjedene���

�����

$ , gitt som:

���

�����

$

���

�

�

�

8 �������

(4.9)

der �

�

erantallpartiklerog �

8 �����

erantallkjeder. En tidsenheti simuleringenerde�nert som
for fastfelti kapittel4.1.1.

ProtoMolgjennomførtesimuleringenp	aetknaptdøgnmed16 prossessorerp	aGridur
somst	ar i Trondheimp	aNTNU og verensstemmelsenmedeksperimenterbra.Videre
simuleringerog forsøkvil visebedreomProtoMoler riktig arbeidsverktøyfor denneoppgaven.

11Envideoav ensimulering�nnes p	acd'en.
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Figur 4.14:Vridningshastighetentil syv kuler med ��� 	�� � 	 � og � � 	����

�

� . (a) Eksperiment,
(b) Simuleringuten speileffekter eller støy, (c) Simuleringmed speileffekter. (d)
Simuleringmedspeileffekterog støy.
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Figur 4.15: � � ����� � for 500 kuler initielt tilfeldig fordelt p	a et omr	ade 135x100kule-
diametre.Stiplet linje: eksperimentelledata.Heltrukket linje: simuleringutenbruk
av speildipoler. Eksperimentelledatafra et forsøkutført av GeirHelgesenp	a IFE.
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(a) (b)

(c) (d)

Figur 4.16:Øyeblikksbilderfra simuleringermed500 kuler i et ikke-roterendemagnetiskfelt
vedtiden:(a)0� ��� (b) 100����� (c) 1000����� (d) 5000����� .
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Kapittel 5

Konklusjon

Oppgavenharpresentertdenmatematiskemodellenbrukt i simuleringeneog hvordan
eksperimenteneerutført.Engjennomgangav hvordanProtoMoler tilpassetmodellenergitt.
Videreer resultatermedforskjelligemodellerog systemervist ogdiskutert.Arbeidetmed	a
raf�nere modellenfor ugelstadkulerharværtvellykketoggitt noeninteressanteresultater.

For detførstehardetvist seg atgrensebetingelsenemedglassplatenesomløsesved
hjelpav speilbilderav dipolenekanhavesentliginnvirkning p	adynamikkeni systemet.Dette
gjørseg gjeldendevedstørrevinkelhastigheterellermedanisotropii feltet hvor systemeter mer
ustabilt.Selvomdetermulig 	aseforskjellervedlavevinkelhastigheterogs	a,er forskjellene
mellomsimuleringermedog utenbruk av speildipolerikkes	adominerendeunderslike forhold.

For detandreharlitt støygitt etmerkomplekstbevegelsesmønsterfor sværtustabile
systemer. Støyensomharværtbrukt harlikevel værts	asvakatdenikkeharhattinnvirkning p	a
merstabilesystemer. Støymodellenbrukt i denneoppgavenersværtenkel og gir ikkestørre
forst	aelsefor hvor eventuellstøyi eksperimenteneoppst	ar, menviserlikevel atenslik støyikke
erusannsynlig.

Selvomoverensstemmelsenmellomeksperimentogsimuleringfremdelesikkeer
fullstendigerdettydeligatdeto faktorenenevnt ovenforspillerenvesentligrolle i modellen.
	Arsakentil avvikenekanværedenenklehydrodynamisketilnærmingen.

Simuleringenemedto kulerunderfaseslippstemtehellerikke100%,mendetergjort
for f 	a forsøk	asammenlignemedtil 	a trekkenoenendeligkonklusjoni s	ahendseende.

Prosjektetmed	a implementerekrefterog dynamiskevariablei ProtoMoltilpasset
forsøkenemedugelstadkuleri enmagnetiskvæskevarvellykket.ProtoMolharvist seg 	avære
et �eksibelt og p	alitelig simuleringsprogrami forbindelsemedoppgaven.

N	ardetgjeldersimuleringerav størresystemermed�ere hundrekulerhardissevært
utført i et beskjedentomfang.I skrivendestunderenny hovedfagsstudentvedUiB, FadiaJaber,
i gangmed	asenærmerep	aslikestoresystemer. Forh	apentligviskanProtoMologs	adervise
seg 	aværeetgodtverktøyfor 	a løseslikeoppgaver.
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Tillegg A

Effekti vt dipolmoment

En kulemedpermeabilitet�

8

og radiusR plasseresi et ferro�uid medpermeabilitet��� . Et ytre
homogentmagnetfelt,

�

�

� , p	atrykkessystemet(se�gur A.1). Detm	an	ade�neresetpotensial
for innsidenav kulenogett for utsiden.I tilleggm	agrensebetingelsenefor magnetfeltvære
oppfylt:

�

�

5

�

� 8 5

og � �

�

�

� �

�

8 � 8

�

�

(A.1)

der
�

og � referererhenholdsvistil dentangentielleogdenradiellekomponentenav H, og
�

og
� referererhenholdsvistil �uid og kule.Potensialeti ferro�uidet hviskulenikkehaddevært
tilstedeer �

�

� �

�

�

�

�

�

	

(A.2)

Vi antaratpotensialenekanskrivesp	a formen:
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� �����	�
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(A.3)
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� �
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�

der �

��
 � og
�

��
 � skalbestemmes.
�

�

��� er potensialetutenforkulenog
�

��


� erpotensialetp	a
innsidenav kulen.

N	ar r � � m	a
�

�

��� gi sammepotensialsomomkulenikkevar tilstede,slik at �

�
� �

�

� .
Viderekanvi argumenterefor at

�

�
� � , dapotensialetikkekang	amotuendelign	ar �

�

� .
LigningeneA.1 er dermedreduserttil:

�

�

���

� ���

�

�����	�

�

�

�

���

�

�

�����

�

og (A.4)
�

��


�

�

�

� �����	�

�

	

Denførstegrensebetingelsen,atdentangentielledelenav
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m	aværekontinuerlig,er
ekvivalentmedat
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(A.5)
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Figur A.1: Ikke-magnetiskkulei et ferro�uid medytremagnetiskfelt. (Tegningtatt fra Bleaney
& Bleaney (1976)ogmanipulert)

Normalkomponentenetil H i grense�atener:
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A.6 innsatti denandregrensebetingelseni A.1 gir:
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Løsningenav ligning A.5 og A.7 er
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slik atpotensialetinnenforogutenforkulenergitt vedhenholdsvis
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Endringeni feltet i ferro�uidet etterat kulenble plassertderer
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erdeteffektivedipolmomentettil kulen.Hvis �

8

�

�

� og � �

�

�

�

�

� �

���

�

, der �

� er
permeabiliteteni vakuum,blir deteffektivedipolmomentet
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derV ervolumettil kulen,og ������� deneffektivesusceptibiliteten.

Detm	a leggestil at resultatetav deneffektivesusceptibilitetenerkritisk avhengigav at
dipollegemeterenkule.Dipollegemermedandreenklegeometriske formerkanberegnes
analytisk,menennumerisktilnærmelseer i de�este realistiskesammenhengernødvendig.
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Tillegg B

Stokes�yt p	a enkule

Denneutledningenav denviskøsemotstandenp	aenkule forutsetterenikke-komprimerbar
væske�yt medsværtlavt Reynolds-tall, �����

�

. Løsningenble førstegangpresentertav Stokes
i 1851.Utgangspunkteter ligningenfor jevn �yt rundtenkulemedradiusR, plasserti en
uniformstrømU (�gur B.1),
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der � er tetthetentil væsken,
�

� erdenlokalehastighetentil væskenrelativt til
kulesentrum,

�

er detlokaletrykketog � erviskositetentil væsken[16]. N	ardeviskøseleddene
dominerer, detvil si vedlaveReynoldstall,reduseresligning B.1 til
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Figur B.1: Deviskøsestresskomponentenep	a kule i envæske medstrømU.
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Ved 	a tavirvlingenp	a ligning B.2 f 	as
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For enaksesymmetrisk�yt kandetde�neresenstrømfunksjon� somi kulekoordinater
ergitt ved[16]:
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B.7 innsatti B.6 og til slutt løstmedhensynp	a ligning B.5 gir
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Strømningsfunksjonenfor enuniform �yt ergitt somhøyresideav B.11[16]. Deter n	a
fornuftig 	aantaenseparabelbølgefunksjonp	a formen
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Dengenerelleløsningenav B.13er
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Hastighetskomponenteneblir
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Ved 	asetteinn ligning B.3 ogB.4 i ligning B.2 og benytteuttrykkenefor � � og ��� (B.7)
f 	as
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Integrasjonav B.18gir

� �

�

�

� �

�
� �

�

���	�

�

�

�

�

�

(B.19)

der
�

	 �
� 	 �

� �

�

�




� .

Kraft perenhetsarealnormaltp	akuleover�aten er

+

�

�

� ��� � �

�

�

�

�

�

���

�

�

���

�

� �

�	�

�

� �

�

�

��� � �

�

(B.20)

der � �"� erdentotalestress-tensorenog �

�"� erdenviskøsestresstensoren.
Motstandskrafteni strømningsretningen,

�

, er derfor

�

�

�

���	�

�

�

� � �
���	�

�

� � � �
�
	��

�

�

�

-

�

�

���

�

�

�

�

(B.21)

derdeviskøsestresskomponenteneergitt ved
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Ligning B.21er alts	avinkeluavhengigog detgjenst	arbare	amultipliseremed
over�atearealettil kulen, 	�:��

�

, for 	a �nne dentotaleviskøsemotstandskraften
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somalts	aharsammeretningsomstrømmen
�

. Ligning B.24kallesogs	aStokes
motstandslov.
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Tillegg C

Knute- og �ette-teori

Knuterog �etter harværtbruktav mennesket til alle tider. De harværtviktig i konstruksjonen
av redskaperav forskjelligeslag.Incaindianernebruktetil og medknutersombokstaver [20].
Til trossfor knuteneslangehistorieer dematematiskeknutenerelativt unge.

C.1 Historie

Knuteteorierendel av denmatematiskegrenentopologiog oppstodi det19. 	arhundre.Det
førsteforsøketp	a 	abenytteknute-teoritil 	a forklaredenfysiskeverdenble fremførtav Lord
Kelvin (William Thompson,1824-1907)p	amidtenav 1800-talletsomforesloatatomer
egentligvarknuteri eteren.PeterGuthrieTait (1831-1901)fulgteoppideenog lagetdenførste
systematiskekatalogiseringenav knuter. Teoriendødehen,menkanskjevardebare150 	ar før
sin tid? J.C.Maxwell (1831-1879)undersøkteogs	aknuter, menfor hamrepresenterteknutene
lukkedestrømsløyfer somgenerertemagnetfelt.

C. F. Gaussvardenførstefysikerensomintroduserte�ette-teori til enfysiskproblem.I
Zur Electrodynamikfra 1877skriverhan1:

FraGeometriaSitus2, somLeibnitz anteogsomkunet pargeometrikere(EulerogVandermonde)
�kk mulighetentil 	a f 	aet glimt av, ervi klar overat vi etterhundreog femti 	ar ikkeharoppn	add
særligmerenningenting.

Enhovedoppgavei grenselandmellomGeometriaSitusogGeometriaMagnitudinisblir 	a telle
antalletomslyngningermellomto lukkedeelleruendeligelinjer.

Etterdettegikk knuteteorieninn i endvaletilstandsomskullevarehelt til 1985,daV. F.
R. Jones(1952-) introduserteenny polynomiskinvariant3 til knuter, i dagkjentsom
Jones-polynomet[30]. I daganvendesknuteteorii blantannetbiologi for 	a forst	a

1Oversettelsenergjort etterbesteevnefra etsitat i I.M. James''History of Topology' [19].
2Ordettopologidukkerikkeoppi litteraturfør 1920.IstedenforerordeneGeometriaSitus(situasjons-geometri)

oganalysissitus(situasjons-vitenskap)brukt
3Hvis to knuterer like hardesammeinvariant.Relasjonenholdergenereltikke andreveien,s	a eninvariantkan

ikkebrukestil 	abestemmeomto knuterer like,menkanavgjøreomto knuterer ulike.
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Figur C.1: 0-knuten.

DNA-molekyletsfunksjonsomikkeer uavhengigav hvordandeter krøllet sammen.Knuteteori
harogs	a funnetanvendelsei kjemi ogstatistiskfysikk, ogdeterverdt 	anevneat Jones'
invarianthaddesitt utspringi statistiskfysikk. I denneoppgavener �etteteori brukt for 	a
analyseredynamikkentil ugelstadkuleri enmagnetiskvæske.

C.2 Topologi

Knute-og �ette-teori hørerinn underfeltet topologi.Selvomtopologiensopprinnelsekan
sporestilbake �ere hundre	ar, vardetPoincaŕe, rundtforrige 	arhundreskifte,som�kk satt
topologip	amatematikernesdagsorden.I dagdekker topologiet viktig felt innenmatematikk.
I.M. JamesharredigertHistoryof Topology [19] somgir engrundiginnføringi topologiens
historiemedbidragfra mangeanerkjentematematikere.

C.3 Knuter

Denmaterielleanalogientil enmatematiskknuteerentr	ad,viklet ogknyttetsammen,med
endenep	a tr	adenlimt sammen.Denenklesteknuten,0-knuten,er ensirkel (�gur C.1),mens
denenklesteikke-trivielle knutenkallesentresløyfeknute4. Tresløyfeknutenerenvanlig
kjerringknutemedendenelimt sammenogkommeri enhøyrehendtogenvenstrehendtversjon
(�gur C.2) 5.

4Tresløyfeknuteer fritt oversattfra detengelskeordettrefoil-knot.
5En høyrehendtpersonsomknyter entresløyfeknutevil f 	ar knutentil høyre p	a �gur C.2 somresultat,mensen

venstrehendtvil endeoppmedknutentil venstre.

50



Figur C.2: De to tresløyfeknutene.Denvenstrehendtetil venstreogdenhøyrehendtetil høyre.

Denvenstrehendteog denhøyrehendtetresløyfeknutener ikkeekvivalente.For at to
knuterskalværetopologiskekvivalentem	adetværemulig 	a transformeredeneneknutentil
denandre(ogviceversa)vedhjelpav de�re s	akaltereidermeister-grepene6 (�gur C.3).Hvis
knutenhaddeværtfysiskville reidermeister-grepenebetyat knutenkanstrekkesog drasi s	a
myeenønsker, mendenkanikkekuttes.Dessutenm	adenikkeroteresi andreretningerenni
planetdenbetraktes.

Deter ikkemulig meddissegrepene	akommefra denvestrehendtetil denhøyrehendte
tresløyfeknutenogderforerdehellerikkeekvivalente.Deterhellerikkenødvendigvisslik at
entilsynelatendekomplisertknuteharenannentopologiskverdiennenenklerevariant.Knuten
p	a �gur C.4er i virkelighetenen0-knute7.

Problemeter atdeteretuendeligantallm	ater	akombinerereidermeister-grepenep	a.S	a
genereltsetterdetikkemulig 	aværesikkerp	aat to knuterikkeerekvivalente.Detteer
hovedproblemeti knute-teorien.

Knuterkatalogiseresetterhvor mangekrysningerav tr	adendeenklestmulige
versjoneneav knutenehar. Tresløyfeknutenhar3 krysninger. Deter baretresløyfeknutensom
hartrekrysninger. Likeledeskun énknutemed�re krysninger. Men s	astigerantalletraskt.To
forskjelligeknuterharfemkrysninger, tremedseks,syvmedsyv, 21 med	atte,og med13
krysninger�nnes det9988forskjellige.Det �nnes opplagtetubegrensetantallforskjellige
knuter, og i dager detberegnet1.701.935forskjelligeknutermed16eller færrekrysninger.

To eller �ere knutersomervevd inn i hverandrekallesenlenke.P	a dennem	atenkan
knute-kartetutvidesog p	a �gur C.5erenoversiktovernoenav deenklesteknuteneog lenkene.

6Kurt WernerFriedrick Reidermeister(1893-1971)beviste i 1920-	areneat to ekvivalenteknuterkunnetrans-
formerestil hverandrevedhjelpav dissegrepene.

7P	a denmedfølgendecd'en�nnes envideosomviserat knutenfaktisker en0-knute.
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1.

2.

3.

4.

Figur C.3: De �re reidermeister-grepene. Nullte reidermeister-grep forteller at tr	adenikke er
stiv, menkanbøyesogstrekkes.Førstegrepgjørdetmulig 	afjerneenkrøll p	atr	aden.
Grep nummerto gir anledningtil 	a separereto tr	adersom overlapperhverandre,
menstredjegrepforteller hvordandet er mulig 	a �ytte en tr	ad fra enesidenav et
krysningspunkttil denandre.

Figur C.4: Denneknutenkanvedhjelpav de�re reidermeister-grepene gjøresomtil en0-knute.
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Figur C.5: En tabellover noenknuterog lenker. Hovedtallettilsvarerantallkrysningeri knuten
ellerlenken.Øvreindeksfortellerhvor mangetr	aderlinkenehar, ogdetsistetalletgir
hver unike knuteeller lenke et unikt tall. Dennetabellenskiller ikke mellomhøyre-
ogvenstre-hendteknuter.
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Figur C.6: Eksempelp	a en�ette med4 tr	ader.

i+1

i

i+1

i

Figur C.7: Til venstreen �

� : Tr	adi krysserover tr	adi+1. Til høyreen �

�

�

�

: Tr	adi krysserunder
tr	adi+1.

C.4 Fletter

En matematisk�ette harmangelikhetstrekkmeddematematiskeknutene,meni motsetningtil
knuteneer tr	adenei dematematiske �ettene ikke limt sammen,menfestettil hvertsitt plani
hversin ende.FigurC.6visereteksempelp	aen�ette med�re tr	ader.

Flette-teoriende�nererenoperatorsomtilsvarerat to tr	aderkrysserhverandre.Hvis den
i' te tr	adenkrysseroverden(i+1)' te tr	adenbetegnesdettemed �

� . Hvis denkrysserunderer
betegnelsen�

�

�

�

(se�gur C.7).Øvreindekstil en�etteoperatorbetegnerhvilkentypekrysning
deter, ognedreindekshvilkentr	adersomkrysserhverandre.

Ved 	agjøredettevedhverkrysningkan�etten skrivessomensekvensmedoperatorer.
Flettenp	a �gur C.6har�ettekode �
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Reidermeister-grepeneharsineanalogeri �ette-teori og hergir deogs	a i praksisbare

begrensningerp	akuttingav tr	adene(�gur C.8).Tr	adenekaneller ikke løsesfra veggendeer
festeti.

En topologiskinvariantervridningen8 til en�ette. Vridningenersummenav deøvre
indeksenetil �ette-operatorene.En �ette,

�

, beskrevetmedoperatorene�
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(C.1)

8Det er lite norsklitteratur om knute-teori,og ordetvridning er min oversettelseav writhe somi 'The Oxford
PocketDictionary' [28] beskrivesslik: writhe - twist or roll oneselfabout(as)in acutepain;, alts	a vri seg i smerte.
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Figur C.8: De tre reidermeister-grepenefor �etter.

Ved 	a lime endenep	a �etten sammen,denøverstep	ahøyresidenmeddenøverstep	a
venstresidenog s	aviderenedover, f 	ar manenknuteellerenlenke.FigurC.9viseren�ette og
densrespektive lenke9

Figur C.9: Flettentil venstrelukkesog resultateter lenkentil høyre.

Flereandreegenskaperved�etter ogknuterkanutledes,menberøresikke i denne
oppgaven.KunioMurasugisbok KnotTheory& It' sApplications[20] og J.S.BirmansBraids,
LinksandMappingClassGroup[27] gir engodinnføringi knuteog �ette-teori.

9.
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Tillegg D

Programmer

I dettekapitletlistesnoenav programmeneellerdelerav demsomer brukt i forbindelsemed
denneoppgaven.Alle programmenesomer listet i dettekapitleter lageti løpetav
hovedfagsarbeidetog i tilknytning til det.Enkort forklaring til programmenevil bli gitt.
Programmenelistessomdeerogfølgeligvil oftekommentareri programmeneværep	aengelsk.

D.1 Kr efter i ProtoMol

I ProtoMolde�nereskreftenei .C-�ler (c++ kilde-�ler), mensidenProtoMolbaseresmyep	a
templateserdetnødvendig(ogmereffektivt) 	ade�nerenoenav deikke-statiskeoperasjonenei
.h-�ler (c++ header-�ler). Det varierermeddeforskjelligekrefteneom deter .C-�len eller
.h-�len sominneholderselveberegningenav kraften.Oppbygningenav ProtoMoler
komplisert,menmyeer forklart i ThierryMattheysdoktorgradsavhandling[24].

D.1.1 MagneticDipole

Denførstekraftensomble implementerti ProtoMolvarMagneticDipole..C-�len de�nerer
navnetp	akraften,men.h-�len inneholderberegningene.Kraftenble førstimplementertuten
speileffektersomble lagt til senere.
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MagneticDipoleForce.h
34-38:De�nerer størrelsersomikkebehøver 	aberegnesfor hvergangkraftenkalles.
54-55: Hentertid og inversavstandmellomkuleparetsomberegnes.
61 : H-felt beregnes.
66-68: Kraft og energi mellomparetberegnesutenspeileffekter.
71-105: Kraft ogenergi pgaspeileffektertil førstetilnærmingleggestil hvis ikkespeileffekter
ersl	att av.
107-108:Kraft for 	ahindrekulenei 	aoverlappeleggestil.
110: Størrelsenp	akraftenberegnes.
111: Avstandsvektorennormeresog leggesi sammeretningsomkraften.Dettegjøresfordi
kraftenreturnerestil integratorensomenstørrelse,mensavstandenreturneressomenvektor.
Integratorenantarat kraftener radiell.

1 /* -*- c++ -*- */
#ifndef MAGNETICDIPOLEFORCE_H
#define MAGNETICDIPOLEFORCE_H

5 #include "GenericTopology.h"
#include "EnergyStructure.h"
#include "ExclusionTable.h"
#include "mathutilities.h"
//#include "Report.h"

10 #include "ParameterType.h"
#include<string>
using std::string;
//using namespace Report;

15 //________________________________________ ______ _______ _______ _____ MagneticDipoleForce
// This force calculates the force between two dipoles created by a magnetic
// field. It returns the absolute value of the force and changes the
// distance-vector (diff) since the force is usually not radial. It includes the
// mirror effect (1. aprox, i.e. only one mirror-image on each side of the

20 // boundary. It also assumes that the dipoles lie in the middle between the two
// boundaries.
// http://www.ife.no/media/504_Thesis.pdf
// http://www.ife.no/tillegg/index.jsp?projectId =3047&t illeggI d=1035
//

25
class MagneticDipoleForce {

//˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜
// Constructors, destructors, assignment
//˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜

30 public:
MagneticDipoleForce():myChi(0.0),myR(0.0),myOm ega(0.0 ),myPhi (0.0), myHx(0. 0),myHy (0.0), myHz(0. 0),myD( 0.0){}
MagneticDipoleForce(Real chi, Real radius, Real omega, Real phi, Real Hx,Real Hy, Real Hz, Real D):

myChi(chi),myR(radius),myOmega(omega),myPhi( phi),my Hx(Hx), myHy(Hy),myHz (Hz),my D(D){
// Shortcuts

35 volum = 4.0/3.0*M_PI*power<3>(myR);
expfactor = -1000.0*myChi*myChi*myR*myHx*myHx;
realChi = myChi/(1-2.0/3.0*myChi);
kappa = realChi/(realChi+2.0);

}
40

//˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜
// New methods of class MagneticDipoleForce
//˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜

public:
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45 void operator()(Real &energy,
Real &force,
Real rDistSquared,
Coordinates &diff,
const GenericTopology* topo,

50 int atom1, int atom2,
ExclusionClass excl) const {

//defining variables used to calculate the force
Real t = topo->time;

55 Real inv_r = sqrt(rDistSquared);
Real r = 1.0/inv_r;
Real inv_r2 = rDistSquared;
Real inv_r3 = inv_r2*inv_r;
Real inv_r5 = inv_r3*inv_r2;

60 Real inv_r7 = inv_r5*inv_r2;
Coordinates H(myHx*cos(t*myOmega+myPhi),myHy*sin(t*myOmega +myPhi ),myHz/ (1.0+re alChi) );
Coordinates sigma(-H*volum*myChi);
Real sigmaDotSigma = sigma.dot(sigma);
Real sigmaDotDiff = sigma.dot(diff);

65 //Dipole-dipole effects:
Coordinates F(diff*sigmaDotSigma*3.0*inv_r5

- diff*power<2>(sigmaDotDiff)*15.0*inv_r7
+ sigma*6.0*sigmaDotDiff*inv_r5);

energy = sigmaDotSigma*inv_r3-3*sigmaDotDiff*sigmaD otDiff* inv_r5 ;
70

//Mirror-effect 1st approx (myD=0 turns mirroreffect off)
if (myD != 0.0){

// creating mirror-dipoles
Coordinates sigma_m(sigma.x,sigma.y,-sigma.z);

75 sigma_m *= kappa;
Coordinates diff_m_lower(diff.x,diff.y, myD);
Coordinates diff_m_upper(diff.x,diff.y,-myD);

// mirror-self-coupling
80 // Not possible without z-coordinates

// Done in MagneticDipoleMirrorSystemForce*.[Ch]

// mirror-dipole-coupling (assumes that the dipoles are all sentered at z=0)
Real inv_r_m2 = 1.0/diff_m_upper.normSquared();

85 Real inv_r_m3 = inv_r_m2*sqrt(inv_r_m2);
Real inv_r_m5 = inv_r_m2*inv_r_m3;
Real inv_r_m7 = inv_r_m5*inv_r_m2;

// now the dipole - mirror-force is added to F
90 Real sigma_mDotsigma = sigma_m.dot(sigma);

Real sigma_mDotdiff_m = sigma_m.dot(diff_m_upper);
Real sigmaDotdiff_m = sigma.dot(diff_m_upper);
F += diff_m_upper*(sigma_mDotsigma*3.0*inv_r_m5

- sigma_mDotdiff_m*sigmaDotdiff_m*15.0*inv_ r_m7)
95 + sigma_m*sigmaDotdiff_m*6.0*inv_r_m5;

energy += sigma_mDotsigma*inv_r_m3 - 3.0*sigma_mDotdiff_m*sigmaDotdiff_m*inv_r_m5;

sigma_mDotdiff_m = sigma_m.dot(diff_m_lower);
sigmaDotdiff_m = sigma.dot(diff_m_lower);

100 F += diff_m_lower*(sigma_mDotsigma*3.0*inv_r_m5
- sigma_mDotdiff_m*sigmaDotdiff_m*15.0*inv_ r_m7)

+ sigma_m*sigmaDotdiff_m*6.0*inv_r_m5;
energy += sigma_mDotsigma*inv_r_m3 - 3.0*sigma_mDotdiff_m*sigmaDotdiff_m*inv_r_m5;

105 }
//Peak-potetial at the edge of the spheres:
Real f = exp(expfactor*(r-2*myR))*inv_r;
F += diff*f;
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110 force = F.norm();
diff = F/force;

}

static void accumulateEnergy(EnergyStructure* energies, Real energy) {
115 energies->otherEnergy += energy;

}
static Real getEnergy(const EnergyStructure* energies) {return energies->otherEnergy;}

// Parsing
120 static string getKeyword() {return keyword;}

static string getIdString() {return keyword;}
void getParameters(vector<ParameterType>& parameters) const{

parameters.push_back(ParameterType("-chi",Va rValTyp e::REAL ,VarVa l(myChi )));
parameters.push_back(ParameterType("-r",VarV alType: :REAL,V arVal( myR)));

125 parameters.push_back(ParameterType("-omega", VarValT ype::RE AL,Var Val(myO mega))) ;
parameters.push_back(ParameterType("-phi",Va rValTyp e::REAL ,VarVa l(myPhi )));
parameters.push_back(ParameterType("-H",VarV alType: :REAL,V arVal( myHx))) ;
parameters.push_back(ParameterType("",VarVal Type::R EAL,Var Val(my Hy)));
parameters.push_back(ParameterType("",VarVal Type::R EAL,Var Val(my Hz)));

130 parameters.push_back(ParameterType("-d",VarV alType: :REAL,V arVal( myD)));

}
static unsigned int getParametersCount() {return 8;}
static MagneticDipoleForce doMake(string& errMsg, const vector<VarVal>& values, int n) {

135 Real chi = values[n ].getReal();
Real radius= values[n+1].getReal();
Real omega = values[n+2].getReal();
Real phi = values[n+3].getReal();
Real Hx = values[n+4].getReal();

140 Real Hy = values[n+5].getReal();
Real Hz = values[n+6].getReal();
Real D = values[n+7].getReal();
return MagneticDipoleForce(chi,radius,omega,phi,Hx, Hy,Hz,D );

}
145

//˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜
// My data members
//˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜˜˜ ˜˜˜˜

public:
150 static const string keyword;

private:
Real myChi, myR, myOmega, myPhi, myHx, myHy, myHz, myD;

private:
//Short cuts

155 Real volum, expfactor, realChi, kappa;
};

//________________________________________ ______ _______ _______ ______ ____ INLINES

160 #endif /* MAGNETICDIPOLEFORCE_H*/

MagneticDipoleForce.C
5: De�nerer navnetp	akraften.

1 #include "MagneticDipoleForce.h"

//________________________________________ ______ _______ _______ _____ MagneticDipoleForce

5 const string MagneticDipoleForce::keyword("MagneticDipo le");
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D.1.2 Friction

Frictioner etannettypekraftobjektennMagneticDipole.Denvirkerp	aenkeltpartikleruten
vekselvirkningmedandrepartikler. Beregningenav kraftenergjort i .C-�len.

FrictionExtendedForce.C
85-90:Løkkesomg	ar gjennomallepartiklene
86:Beregnerfriksjonskraften.OBS! (*velocities)[i] er48.88gangerstørreennhastighetentil
partikkel i.
87-89:Leggertil støy i alle romligeretninger.

1 /*
* GNU compiler has a pretty bad handling of templates...
*/

#if defined( TEMPLATE_IS_INCLUDE_FROM_H)|| !defined(TEMPLATE_IN_HEADER)
5 // Only compile this file if either not GNU compiler running,

// or, in case of GNU compiler, files is included from header.

#ifdef TEMPLATE_IN_HEADER
10 # define INLINE inline

#else
# include "FrictionExtendedForce.h"
# define INLINE
#endif // TEMPLATE_IN_HEADER

15
#include "Topology.h"
//________________________________________ ______ _______ _______ _____ FrictionExtendedForce

20 template<class TBoundaryConditions>
FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions> ::Fric tionExt endedFo rce(): myF(0.0 ), myRnd(0.0){}

template<class TBoundaryConditions>
FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions> ::Fric tionExt endedFo rce(Re al f, Real random):myF(f), myRnd(random){}

25
template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :getPar ameter s(vecto r<Param eterTy pe>& parameters) const {

parameters.push_back(ParameterType("-k",VarVal Type::R EAL,Var Val(my F)));
parameters.push_back(ParameterType("-rnd",VarV alType: :REAL,V arVal( myRnd)) );

30 }

template<class TBoundaryConditions>
INLINE Force* FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions >::doMa ke(str ing&, const vector<VarVal>& values) const {

Real f = values[0].getReal();
35 Real random = values[1].getReal();

return new FrictionExtendedForce(f,random);
}
template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :evalua te(con st GenericTopology* topo,

40 const CoordinateBlock* positions,
const CoordinateBlock* velocities,
CoordinateBlock* forces,
EnergyStructure* energies){

doEvaluate(topo,positions,velocities,forces,en ergies, 0,posit ions-> size()) ;
45 }

template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :parall elEval uate(co nst GenericTopology* topo,

60



const CoordinateBlock* positions,
50 const CoordinateBlock* velocities,

CoordinateBlock* forces,
EnergyStructure* energies){

unsigned int n = positions->size();
unsigned int num = (unsigned int)topo->parallel->getAvailableNum();

55 unsigned int count = 0;
if(num >= n)

count = n;
else if(num*2 <= n)

count = 2*num;
60 else

count = num;

for(unsigned int i = 0;i<count;i++){
if(topo->parallel->next()){

65 int to = (n*(i+1))/count;
if(to > (int)n)

to = n;
int from = (n*i)/count;
doEvaluate(topo,positions,velocities,force s,energ ies,fro m,to);

70 }
}

}

template<class TBoundaryConditions>
75 INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :doEval uate(c onst GenericTopology* topo,

const CoordinateBlock* positions,
const CoordinateBlock* velocities,
CoordinateBlock* forces,
EnergyStructure* energies,

80 int from, int to){
//const TBoundaryConditions &boundary =
// (dynamic_cast<const SemiGenericTopology<TBoundaryConditions>& >(*topo)).boundaryConditions;
//Real t = topo->time;
//report << debug << "Time ="<<t <<"[fs]"<< endr;

85 for(int i=from;i<to;i++){
(*forces)[i] += (*velocities)[i]*myF;
(*forces)[i].x += (rnd_generator()-.5)*myRnd;
(*forces)[i].y += (rnd_generator()-.5)*myRnd;
(*forces)[i].z += (rnd_generator()-.5)*myRnd;

90 }
}

template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :number OfBloc ks(cons t GenericTopology* topo,

95 const CoordinateBlock* pos,
unsigned int& n,unsigned int& step){

unsigned int count = pos->size();
unsigned int num = (unsigned int)topo->parallel->getAvailableNum();
if(num >= count)

100 n = count;
else if(num*2 <= count)

n = 2*num;
else

n = num;
105 step = 1;

}

#undef INLINE
#endif // defined( TEMPLATE_IS_INCLUDE_FROM_H)|| !defined(TEMPLATE_IN_HEADER)
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D.1.3 MagneticDipoleMirr or

MagneticDipoleMirrorvirkersomFrictionkun p	aenkeltpartiklerDennekrafttypeninneholder
koordinatertil �lene og determulig 	a beregnekraftenmellomendipol og detsegnespeilbilder.
Dennekraftenble lagt til dadetikkevarmulig 	a f 	a etsentrerendepotensiali MagneticDipole.

MagneticDipoleMirr orSystemForce.C
27-33:Beregnernoennødvendigestørrelserfra input-parametrene.
64:eer energienveddipol-selv-speil-vekselvirkning.
65-71:Løkkesomg	ar gjennomallepartiklene.
66-67:Avstandtil førstespeilbildehenholdsvisoppeog nede.
68:Kraftenp	akulensomfølgespeilbildene.
69:Energienfra speil-selvspeil-vekselvirkningenøkes.
72:Energienleggestil denglobaleenergien.

1 /*
* GNU compiler has a pretty bad handling of templates...
*/

#if defined( TEMPLATE_IS_INCLUDE_FROM_H)|| !defined(TEMPLATE_IN_HEADER)
5 // Only compile this file if either not GNU compiler running,

// or, in case of GNU compiler, files are included from header.

#ifdef TEMPLATE_IN_HEADER
10 # define INLINE inline

#else
# include "MagneticDipoleMirrorSystemForce.h"
# define INLINE
#endif // TEMPLATE_IN_HEADER

15
//________________________________________ ______ _______ _______ _____ MagneticDipoleMirrorSystemForce
// This force calculates the mirror - source effect, i.e. the main-effect that positions the spheres
// at z = 0

20
template<class TBoundaryConditions>
MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryC onditi ons>::M agnetic Dipole MirrorS ystemFo rce(): myChi(0 .0), myR(0.0), myD(0.0), myHx(0.0), myHy(0.0), myHz(0.0){}

template<class TBoundaryConditions>
25 MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryC onditi ons>::M agnetic Dipole MirrorS ystemFo rce(Re al chi, Real r, Real Hx, Real Hy, Real Hz, Real d):myChi(chi), myR(r), myD(d), myHx(Hx), myHy(Hy), myHz(Hz){

//Short cuts
Real realChi = myChi/(1.0-2.0/3.0*myChi);
Real volume = 4.0/3.0*M_PI*power<3>(myR);
Real kappa = realChi/(realChi+2.0);

30 Coordinates H(myHx, myHy, myHz/(1+realChi));
Coordinates sigma = -H*volume*myChi;
Coordinates sigma_m = sigma*kappa; sigma_m.z = -sigma_m.z;
myF = sigma.dot(sigma_m)*(3.0);

}
35

template<class TBoundaryConditions>
INLINE void MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryCo ndition s>::ge tParame ters(ve ctor<P aramete rType>& parameters) const {

parameters.push_back(ParameterType("-chi",VarV alType: :REAL,V arVal( myChi)) );
parameters.push_back(ParameterType("-r",VarVal Type::R EAL,Var Val(my R)));

40 parameters.push_back(ParameterType("-H",VarVal Type::R EAL,Var Val(my Hx)));
parameters.push_back(ParameterType("",VarValTy pe::REA L,VarVa l(myHy )));
parameters.push_back(ParameterType("",VarValTy pe::REA L,VarVa l(myHz )));
parameters.push_back(ParameterType("-d",VarVal Type::R EAL,Var Val(my D)));
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45 }

template<class TBoundaryConditions>
INLINE Force* MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundary Conditi ons>:: doMake( string& , const vector<VarVal>& values) const {

Real chi = values[0].getReal();
50 Real r = values[1].getReal();

Real Hx = values[2].getReal();
Real Hy = values[3].getReal();
Real Hz = values[4].getReal();
Real d = values[5].getReal();

55
return new MagneticDipoleMirrorSystemForce(chi,r,Hx,H y,Hz,d) ;

}

template<class TBoundaryConditions>
60 INLINE void MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryCo ndition s>::ev aluate( const GenericTopology* topo,

const CoordinateBlock* positions,
CoordinateBlock* forces,
EnergyStructure* energies){

Real e = 0.0;
65 for(unsigned int i=0;i<topo->atoms.size();i++){

Real z_upper = myD-(*positions)[i].z*2;
Real z_lower = myD+(*positions)[i].z*2;
(*forces)[i].z += myF*(1.0/power<4>(z_lower)-1.0/power<4>(z_uppe r));
e += myF*(1.0/power<3>(z_lower) - 1.0/power<3>(z_upper));

70 // Denne energien fr du pushe tilbake ett eller annet sted hvis den skal vre med bestemme totalenergien.
}
energies->otherEnergy += e;

}
#undef INLINE

75 #endif // defined( TEMPLATE_IS_INCLUDE_FROM_H)|| !defined(TEMPLATE_IN_HEADER)
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D.2 Flette

Fletteeretprogramskrevet i C++ som�nner �ette-kodentil partikler. Programmetbest	arav
program.C:inneholderhovedrutinenog deklarasjoner
�l rutiner.C: leserkoordinaterog kon�gurasjonog skriver �ler
�etting.C: beregner�etten til partiklene.Flette-rutinenbyggerp	ayo.c i Kristiansens

hovedoppgave[10]
statistikk.C:beregnerstatistiskestørrelserav �etten
ognoenhaeder-�ler
Kon�gurasjon.h:Deklarasjonav kon�gurasjonen
Partikkel.h:Deklarasjonav enpartikkel
Partikkelblokk.h:Deklarasjonav vektorsominneholderallepartiklenei et tidssteg
Krysning.h:Deklarasjonav enkrysningsominneholderbl.a.operatorog tidspunkt
Flette.h:Deklarasjonav �ette-vektoren,envektorav krysninger
Statistikk.h:Deklarasjonav �ere statistiskevektorer
rutiner.h: Deklarasjonav alle rutinerutenforprogram.C
Flettetaretargumentsomernavnetp	akon�gurasjons�len.

Typiskkon�gurasjon

1 antall partikler = 7
koordinatfil = 7s.out.pos.xyz
datafiltype = xyz
statistikkfil = stat.dat

5 heltidsfil = helstat.dat
flettefil = flette.dat
sannsynlighetsfil = p.dat
3dsannsynlighetsfil = p3.dat
innledning = 10

10 frekvens = 0.0079577
delta_t = 10

Kommentarenei �lene forklarerdetmeste.
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program.C

1 #include <stdlib.h>
#include <math.h>
#include <fstream>
#include <iostream>

5 #include <string>
#include <vector>
#include "Partikkel.h"
#include "Partikkelblokk.h"
#include "Krysning.h"

10 #include "Flette.h"
#include "Konfigurasjon.h"
#include "Statistikk.h"
#include "rutiner.h"

15 void main(int argc, char **argv)
{

Flette flette;
Konfigurasjon konfig;
Partikkelblokk pblokk_for, pblokk_etter; //partikler dette og forrige tidssteg.

20 Krysning kryss;
int i=0, steg = 0;

// Statistiske funksjoner:
Statistikk stat;

25
// Leser inn konfigurasjon

les_konfig(argv[1], konfig);

// pner inn og utfil
30 ifstream innfil(konfig.innfil);

if(!innfil) {
cout << "Kan ikke pne " << konfig.innfil << " for input\n";
exit(-1); }

else
35 cout << "pner '" << konfig.innfil << "' som inputfil\n";

pblokk_for.part = les_koord(innfil, konfig); //Frste gang m to tidssteg
pblokk_for.part = les_koord(innfil, konfig); //leses inn
pblokk_for.perm = finn_permutasjon(pblokk_for); //permutasjonen til frste tidssteg

40

///////////////
// HOVEDLOOP//
///////////////

45 while (innfil)
{

steg ++;
pblokk_etter.part = les_koord(innfil, konfig); //leser inn nye partikler
pblokk_etter.perm = finn_permutasjon(pblokk_etter); //finner permutasjonen

50
// Bryter ut av lkken hvis det er slutt p filen:

if (!innfil) { cout << "FRDI!! ( lese...)\n"; break;}

// Hvis det er endringer i innbyrdes y-posisjon mellom partiklene
55 // beregnes flette operatoren(e) som tilsvarer endringen.

if (endring(pblokk_for, pblokk_etter, steg))
{

kryss.Operator = finn_operator(pblokk_for, pblokk_etter, steg);
kryss.tid = steg*konfig.frekvens; // tiden for krysningen beregnes

60 flette.krysning.push_back(kryss); // ny krysning legges til flette-vektoren
}

pblokk_for = pblokk_etter; // ny blir gammel
}
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65 // Utfrer de statistiske beregningene nr koordinatene er ferdig lest og fletten
// ferdig laget

stat.writhe = finn_writhe(flette);
stat.writhe_hastighet = finn_writhe_hastighet(stat.writhe, flette, konfig.delta_t);
stat.gj_writhe_hastighet = finn_gjennomsnitts_writhe_hastighet(stat.wri the, flette);

70 stat.writhe_fluktuasjon = finn_writhe_fluktuasjon(stat.writhe_hastighet , stat.gj_writhe_hastighet);
stat.p = finn_sannsynlighetsfordeling(flette, stat.writhe, konfig.antpart);
stat.treD_p = treD_sannsynlighet(flette, stat.writhe, konfig.antpart);

// Til slutt skrives de statistiske data til diverse filer
75 skriv_fil(konfig, flette, stat, konfig.innledning);

innfil.close;
}
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�l rutiner .C

1 #include <stdlib.h>
#include <fstream>
#include <iostream>
#include <string>

5 #include <vector>
#include "Konfigurasjon.h"
#include "Partikkel.h"
#include "Partikkelblokk.h"
#include "Krysning.h"

10 #include "Flette.h"
#include "Statistikk.h"

//////////////////////////////////
// Leser inn konfigurasjonsfilen//

15 //////////////////////////////////
void les_konfig(char *filnavn, Konfigurasjon &konfig)

{
ifstream innfil(filnavn);
if(!innfil)

20 {
cout << "Kan ikke pne " << filnavn << ".\n";
exit(-1);

}
else

25 cout << "pner '" << filnavn << "' som konfigurasjonsfil.\n";
string filtypetekst;
konfig.filtype = 0;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.antpart;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.innfil;

30 innfil.ignore(30, '='); innfil >> filtypetekst;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.statfil;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.helstatfil;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.flettefil;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.pfil;

35 innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.p3fil;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.innledning;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.frekvens;
innfil.ignore(30, '='); innfil >> konfig.delta_t;

40 if (filtypetekst == "kai") konfig.filtype = 1;
if (filtypetekst == "xyz") konfig.filtype = 2;
if (filtypetekst == "xy") konfig.filtype = 3;
if (konfig.filtype == 0) { cout << "Ugyldig datafil!\n"; exit(-2); }
innfil.close;

45 }

////////////////////////////////////////// /////
// Leser koordinater i et tidssteg fra //

50 // koordinatfilen inn i en partikkel-vektor //
////////////////////////////////////////// /////
vector <Partikkel> les_koord(ifstream &innfil, Konfigurasjon &konfig)

{
int i, teller, antsteg, antpart, steg;

55 float tid;
Partikkel p;
vector <Partikkel> pvec;
string atomtype(10, ' '); // Behves bare for hoppe over atom-navnet

60 if (konfig.filtype == 1) // leser kai-fil
for (i = 0; i < konfig.antpart; i++)

{
innfil >> p.x >> p.y;
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innfil >> steg;
65 p.z = 0;

pvec.push_back(p);
}

if (konfig.filtype == 2) // leser xyz-fil
70 {

if (innfil.tellg() == 0)
innfil >> antsteg;

innfil >> antpart;
for (i = 0; i < antpart; i++)

75 {
innfil >> atomtype >> p.x >> p.y >> p.z;
pvec.push_back(p);

}
}

80
if (konfig.filtype == 3) // leser xy-fil

{
if (innfil.tellg() == 0)

innfil >> antsteg;
85 innfil >> antpart >> tid;

for (i = 0; i < antpart; i++)
{

innfil >> atomtype >> p.x >> p.y;
p.z = 0.0;

90 pvec.push_back(p);
}

}

return(pvec);
95 }

///////////////////////////////////
// Skriver ut statistiske filer. //

100 ///////////////////////////////////

void skriv_fil(Konfigurasjon &konfig, Flette &flette, Statistikk &stat, int innledning)
{

int i, j, steg;
105 float tid;

string sjekk(70,' ');

// Statistiske data
sjekk = konfig.statfil;

110 if (sjekk != "ingen") {
ofstream statfil(konfig.statfil);
if(!statfil) {

cout << "Kan ikke pne " << konfig.statfil << " for skriving\n";
exit(-1); }

115 cout << "Skriver " << konfig.statfil << endl;

// I stat-filen skrives de fleste statistiske strrelsene i hver sin kolonne
for (i = innledning; i < flette.krysning.size(); i++)

statfil << flette.krysning[i].tid
120 << " "

<< stat.writhe[i]
<< " "
<< stat.writhe_hastighet[i]
<< " "

125 << stat.gj_writhe_hastighet[i]
<< " "
<< stat.writhe_fluktuasjon[i]
<< " "
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<< endl;
130 statfil.close; }

// Sannsynlighetsfordeling ved slutt
sjekk = konfig.pfil;
if (sjekk != "ingen") {

135 cout << "Skriver " << konfig.pfil << endl;
ofstream pfil(konfig.pfil);
if(!pfil) {

cout << "Kan ikke pne " << konfig.pfil << " for skriving\n";
exit(-1); }

140 for (i = 0; i < stat.p.size(); i++)
pfil << stat.p[i] << endl;

pfil.close; }

// Sannsynlighetsfordeling over tid
145 sjekk = konfig.p3fil;

if (sjekk != "ingen") {
cout << "Skriver " << konfig.p3fil << endl;
ofstream p3fil(konfig.p3fil);
if(!p3fil) {

150 cout << "Kan ikke pne " << konfig.p3fil << " for skriving\n";
exit(-1); }

cout << "Skriver " << konfig.p3fil << endl;

// Ved plot i 3D i matlab er det greit begrense antall steg.
155 // I hvertfall med en hjemmesnekret graf-funksjon

if (stat.treD_p.size() > 100) steg = (int) stat.treD_p.size()/100;
else steg = 1;

for (i = innledning; i < stat.treD_p.size(); i += steg)
{

160 p3fil << i << " ";
for (j = 0; j < stat.treD_p[i].size(); j ++)

p3fil << stat.treD_p[i][j] << " ";
p3fil << endl;

}
165 p3fil.close; }

// Statistiske data med hele tidssteg
sjekk = konfig.helstatfil;
if (sjekk != "ingen") {

170 ofstream helstatfil(konfig.helstatfil);
if(!helstatfil) {

cout << "Kan ikke pne " << konfig.helstatfil << " for skriving\n";
exit(-1); }

cout << "Skriver " << konfig.helstatfil << endl;
175 tid = 0.0;

for (i = innledning; i < flette.krysning.size(); i++)
if (flette.krysning[i].tid > tid)

{
helstatfil << flette.krysning[i].tid

180 << " "
<< stat.writhe[i]
<< " "
<< stat.writhe_hastighet[i]
<< " "

185 << stat.gj_writhe_hastighet[i]
<< " "
<< stat.writhe_fluktuasjon[i]
<< " "
<< stat.signert_krysningstall[i]

190 << endl;
tid += 1.0;

}
helstatfil.close; }
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195 // Fletteoperatorfil
sjekk = konfig.flettefil;
if (sjekk != "ingen") {
ofstream flettefil(konfig.flettefil);
if(!flettefil) {

200 cout << "Kan ikke pne " << konfig.flettefil << " for skriving\n";
exit(-1); }

cout << "Skriver " << konfig.flettefil << endl;
for (i = innledning; i < flette.krysning.size(); i++)

for (j = 0; j < flette.krysning[i].Operator.size(); j++)
205 flettefil << flette.krysning[i].tid

<< " "
<< flette.krysning[i].Operator[j]

<< endl;
flettefil.close; }

210 }
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�etting .C

1 #include <vector>
#include "Partikkel.h"
#include "Partikkelblokk.h"

5 ////////////////////////////////////////// ////// /////// /////
// Finner permutasjonen til partiklene i partikkelblokken //
////////////////////////////////////////// ////// /////// /////
vector <int> finn_permutasjon(Partikkelblokk &pblokk)

{
10 vector <int> perm(pblokk.part.size());

int i, j, teller;

for (i = 0; i < pblokk.part.size(); i++)
{

15 teller = 0;
// sjekker hvor mange partikler som har hyere y-verdi enn partikkel i
for (j = 0; j < pblokk.part.size(); j++)

if (pblokk.part[i].y > pblokk.part[j].y && i != j)
teller += 1;

20 // perm[0] er nummeret p verste partikkel osv.
perm[teller] = i;

}
return(perm);

}
25

////////////////////////////////////////// /////
// Sjekker om det er noen endring i inbyrdes //
// plassering i y-retning blant partiklene //
////////////////////////////////////////// /////

30 bool endring(Partikkelblokk pf, Partikkelblokk pe, int steg)
{

int i;
bool endring = 0;
if (pf.part.size() != pe.part.size())

35 {
cout << "Endring i partikkel antall. Pingler ut! steg = " << steg
<<endl;
exit(-2);

}
40 for (i = 0; i < pf.part.size(); i++)

if (pf.perm[i] != pe.perm[i]) endring = 1;
return(endring);

}

45 ////////////////////////////////////////// ////// /
// Finner operatorene som definerer endringene //
// mellom to tidssteg. //
////////////////////////////////////////// ////// /
vector <int> finn_operator(Partikkelblokk pf, Partikkelblokk pe, int steg)

50 {
vector <int> perm, neste_perm(pe.part.size());
int i, j, tmp;
bool endring = 1;

55 for (j = 0; j < pe.part.size(); j++)
for (i = 0; i < pe.part.size(); i++)

if (pf.perm[j] == pe.perm[i])
{

neste_perm[j] = i;
60 if (i!=j) endring = 1;

}
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while (endring)
65 {

endring = 0;
for (i = 0; i < pf.part.size() - 1; i++)

if (neste_perm[i+1] < neste_perm[i])
{

70 if (pe.part[pf.perm[i]].x < pe.part[pf.perm[i+1]].x)
perm.push_back(i + 1);

else
perm.push_back(-i - 1);

tmp = neste_perm[i];
75 neste_perm[i] = neste_perm[i+1];

neste_perm[i+1] = tmp;
tmp = pf.perm[i];
pf.perm[i] = pf.perm[i+1];
pf.perm[i+1] = tmp;

80 endring = 1;
}

}
return(perm);

}
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statistikk.C

1 #include <vector>
#include "Konfigurasjon.h"
#include "Krysning.h"
#include "Flette.h"

5
///////////////////////////////////
// Finner vridningen til fletten //
///////////////////////////////////
vector <int> finn_writhe(Flette &f)

10 {
int i, j, writhe_teller = 0;
vector <int> w;
for (i = 0; i < f.krysning.size(); i++)

{
15 for (j = 0; j < f.krysning[i].Operator.size(); j++)

if (f.krysning[i].Operator[j] > 0)
writhe_teller += 1;

else
writhe_teller -= 1;

20 w.push_back(writhe_teller);
}

return(w);
}

25
////////////////////////////////////////// ////// ///////
// Finner vridningshastigheten til vridningsvektoren //
////////////////////////////////////////// ////// ///////
vector <float> finn_writhe_hastighet(vector <int> &writhe, Flette &flette,

30 int delta_t)
{

int i, j, forrige_writhe = 0;
vector <float> writhe_hastighet(flette.krysning.size(), 0.0);

35 // Lper gjennom alle krysningene
for (i = 0; i < flette.krysning.size(); i++)

{
j = i;
// Teller bakover til en krysning ved tiden t-delta_t

40 while (flette.krysning[i].tid
< (flette.krysning[j].tid + (float) delta_t) && j != 0)

j--;
// Sjekker om forrige krysning l nrmere t-delta_t
if (flette.krysning[i].tid - delta_t - flette.krysning[j].tid

45 >flette.krysning[j+1].tid - flette.krysning[i].tid + delta_t)
j++;

// vridningsforskjellen / delta_t
writhe_hastighet[i] = (float) (writhe[i] - writhe[j])/delta_t;
if (j == 0) writhe_hastighet[i] = 0;

50 }
return(writhe_hastighet);

}

////////////////////////////////////////// ////// /////// /////// ////// /
55 // Finner gjennomsnittlig vridningshastighet som funksjon av tiden //

////////////////////////////////////////// ////// /////// /////// ////// /
vector <float> finn_gjennomsnitts_writhe_hastighet(vector <int> &writhe, Flette
&flette)

{
60 int i;

vector <float>gj_hastighet;
gj_hastighet.push_back(0.0);
for (i = 1; i < flette.krysning.size(); i++)
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gj_hastighet.push_back(writhe[i]/flette.kr ysning[ i].tid) ;
65 return(gj_hastighet);

}

////////////////////////////////////////// ////// ////
// Variasjonene rundt det endelige gjennomsnittet //

70 ////////////////////////////////////////// ////// ////
vector <float> finn_writhe_fluktuasjon(vector <float> &writhe_hastighet, vector <float> &gj_writhe_hastighet)

{
int i;
vector <float> writhe_fluktuasjon;

75 for (i = 0; i < writhe_hastighet.size(); i++)
if (writhe_hastighet[i] > 0)

writhe_fluktuasjon.push_back(writhe_hastighet[i ]-gj_wr ithe_h astighe t[writh e_hast ighet.s ize()-1 ]);
else

writhe_fluktuasjon.push_back(0);
80 return(writhe_fluktuasjon);

}

////////////////////////////////////////// /////
// Sannsynlighetsfordelingen av hastighetene //

85 ////////////////////////////////////////// /////
vector <int> finn_sannsynlighetsfordeling(Flette &flette, vector <int> writhe, int antpart)

{
float teller = 1.0;
int i, forrige = 0;

90 int maks;
maks = (antpart*(antpart - 1)+(antpart-1)*(antpart-2))/2;
vector <int> p(maks, 0);

// For finne fordelingen kan ikke hastigheten vre "kontinuerlig"
95 // Hastighetsfordelingen er ogs kun for hastigheter med delta_t=1

for (i = 0; i < writhe.size(); i++)
if (flette.krysning[i].tid > teller)

{

100 teller += 1.0;
p[writhe[i]-writhe[forrige]] += 1;
forrige = i;

}
return(p);

105 }

////////////////////////////////////////// ////// /////// /////// ////// //
// Lager en vektor med vektorer av sannsynlighetsfordeling over tid //
////////////////////////////////////////// ////// /////// /////// ////// //

110 vector <vector <float> > treD_sannsynlighet(Flette &flette, vector <int> writhe, int antpart)
{

vector <vector <float> > treD_sannsynlighet;
float teller = 1.0;
int i, j, forrige = 0;

115 int maks;
maks = (antpart*(antpart - 1)+(antpart-1)*(antpart-2))/2;
vector <int> p(maks, 0);
vector <float> p_abs(maks, 0);
for (i = 0; i < writhe.size(); i++)

120 if (flette.krysning[i].tid > teller)
{

teller += 1.0;
p[writhe[i]-writhe[forrige]] += 1;
forrige = i;

125 for (j = 0; j < maks; j++)
p_abs[j] = p[j]/flette.krysning[i].tid;

treD_sannsynlighet.push_back(p_abs);
}
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return(treD_sannsynlighet);
130 }

75



Kon�gurasjon.h

1 class Configuration
{

public:
char picfilename[70];

5 char outfilename[70];
int threshold;
int numofpics;
int minsize, maxsize;

};

Partikk el.h

1 class Particle
{

public:
float x,y,z;

5 vector <Pixel> pix;
};

Partikk elblokk.h

1 class Partikkelblokk
{

public:
vector <Partikkel> part;

5 vector <int> perm;
};

Krysning.h

1 class Krysning
{

public:
vector <int> Operator;

5 float tid;
};

Flette.h

1 class Flette
{

public:
vector <Krysning> krysning;

5 };
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Statistikk.h

1 class Statistikk
{

public:
vector <int> writhe;

5 vector <float> writhe_hastighet;
vector <float> gj_writhe_hastighet;
vector <float> writhe_fluktuasjon;
vector <float> signert_krysningstall;
vector <float> sum_signert_krysning;

10 vector <int> p;
vector <vector <float> > treD_p;

};

rutiner .h

1 // leserutiner
void les_konfig(char *filnavn, Konfigurasjon &konfig);
vector <Partikkel> les_koord(ifstream &innfil, Konfigurasjon &konfig);

5 // fletterutiner
vector <int> finn_permutasjon(Partikkelblokk &pblokk);
bool endring(Partikkelblokk pf, Partikkelblokk pe, int steg);
vector <int> finn_operator(Partikkelblokk pf, Partikkelblokk pe, int steg);

10 // statistiske rutiner
vector <int> finn_writhe(Flette &f);
vector <float> finn_writhe_hastighet(vector <int> &writhe, Flette &flette, int delta_t);
vector <float> finn_gjennomsnitts_writhe_hastighet(vector <int> &writhe, Flette &flette);
vector <float> finn_writhe_fluktuasjon(vector <float> &writhe_hastighet, vector <float> &gj_writhe_hastighet);

15 vector <int> finn_sannsynlighetsfordeling(Flette &flette, vector <int> writhe, int antpart);
vector <vector <float> > treD_sannsynlighet(Flette &flette, vector <int> writhe, int antpart);

// skriverutiner
void skriv_fil(Konfigurasjon &konfig, Flette &flette, Statistikk &stat, int innledning);
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D.3 Setupmaker

Programi C somsetteroppdentilfeldig fordelingav etgitt antallpartiklerinnenforetgitt
omr	adeogmedengitt minimumsavstandmellompartiklene.Tar 'setup.conf' som
kon�gurasjons�l.

setup.conf
1-3:De�nerer boksenkulenebe�nner seg i.
4: Minimum avstandmellompartiklene.
5: Antall partikler.

1 delta x = 18
delta y = 0.01
delta z = 0.01
min delta r = 1.0

5 ant part = 15

setupmaker.c

1 /***************************************** ****/
/* Genererer en psf og xyz-fil med valgfritt */
/* antall partikler over et valgfritt volum. */
/***************************************** ****/

5
#include <stdio.h>
#include <math.h>
#include <time.h>
#include <stdlib.h>

10
int main(int argc, char **argv)

{
FILE *outf, *inf, *outf2;
char *infile, *outfile, _progName;

15 char boss;
int i, j, antpart, ok;
float coord[3][1000], dx, dy, dz, r, test;
char *filename = "";
srand48( (unsigned int)time( NULL ) ); //seeder srand vha tiden

20
// Opening infile and outfile
if ((inf = fopen ("setup.conf", "r")) == NULL)

{
printf("This infile does not compute!\n");

25 exit (-1);
}

// Reading config-file
for (i = 0; i < 9; i++) fscanf (inf, "%c", &boss);
fscanf (inf, "%f\n", &dx);

30 for (i = 0; i < 9; i++) fscanf (inf, "%c", &boss);
fscanf (inf, "%f\n", &dy);
for (i = 0; i < 9; i++) fscanf (inf, "%c", &boss);
fscanf (inf, "%f\n", &dz);
for (i = 0; i < 13; i++) fscanf (inf, "%c", &boss);

35 fscanf (inf, "%f\n", &r);
for (i = 0; i < 10; i++) fscanf (inf, "%c", &boss);
fscanf (inf, "%d\n", &antpart);
close (inf);
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40 if ((outf = fopen ("out.xyz", "w")) == NULL)
{

printf("Cannot creat outfile!\n");
exit (-1);

}
45 if ((outf2 = fopen ("out.psf", "w")) == NULL)

{
printf("Cannot creat outfile!\n");
exit (-1);

}
50

for (i = 0; i < antpart ; i++)
{

do
{

55 coord[0][i] = drand48()*dx;
coord[1][i] = drand48()*dy;
coord[2][i] = drand48()*dz;
ok = 1;
for (j = 0; j < i; j++)

60 if ((coord[0][i]-coord[0][j])*(coord[0][i]-coord [0][j] )
+(coord[1][i]-coord[1][j])*(coord[1][i]-coord [1][j] )
+(coord[2][i]-coord[2][j])*(coord[2][i]-coord [2][j] )
< r*r) ok = 0;

} while (ok == 0);
65 }

// Skriver xyz-fil
fprintf(outf, "%d\n", antpart);
fprintf(outf, "psf og xyz generator (c) 2002 mr. Hellesoy... dx = %f, dy = %f, antpart = %d\n", dx, dy, antpart);
for (i = 0; i < antpart ; i ++)

70 {
fprintf(outf, "CAL %f %f %f\n", coord[0][i], coord[1][i], coord[2][i]);

}
close (outf);
fprintf(outf2, "PSF\n\n");

75 fprintf(outf2, " 1 !NTITLE\n");
fprintf(outf2, " REMARKSGenerated by mr Hellesoy's xyz and psf maker.\n\n");
fprintf(outf2, " %d !NATOM\n", antpart);
for (i = 0; i < antpart ; i++)

{
80 fprintf(outf2, " %d XXXX %d IONE X CAL 0.4 1 0\n", i, i);

}
close (outf2);

}
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D.4 Length

Et programi C somberegnerlengdenav kjedermedkuler. Lengdenberegnesvedenrekursiv
prosedyresomstarteri enpartikkel, merkerden,seretternaboer, g	ar til ennabo,merkerden
osv. osv. N	ar detikkeer �ere kuler igjen i kjedenstarterprogrammetp	anytt medentilfeldig
kule.Egentligteller ikkeprogrammetlengdenp	akjeder, menantalletkulersomhenger
sammen.Kon�gurasjons�len 'conf' behøvesfor 	a starteprogrammet.Programmetgir to
utskrifts-�ler: Enmedmidlerekjedelengdeog tid og enmedfordelingav lengdeneover tid. I
tilleggkanlengdefordelingenvisesgra�sk underanalysen.

conf
1: Utskrifts-frekvens.
2: Xyz-formatetinneholderikke tid, og deltat de�nerer tidenmellomhvertsteg.
3: Maksimumavstandmellomto partiklersomberørerhverandre.
4: Navn p	axyz-�len.
5: graf=1viserenfordelingav kjedelengdeneunderanalysen.

1 delta n = 1
delta t = 1.0
r = 1.05
filename = 500s.cutoff.xyz

5 graf = 0

length.c

1 /***************************************** **/
/* Beregner midlere lengde av kjeder over */
/* tid fra .xyz-filer fra protomol. */
/* Avstand som regnes som berrende */

5 /* defineres i konfigurasjonsfilen. */
/***************************************** **/

#include <stdio.h>
#include <math.h>

10 #include <time.h>
#include <stdlib.h>
#include <fstream.h>
#include <iostream.h>

15 int TRUE = 1, FALSE = 0;
int dn, lengde[50], l, teller, antkjeder;
float float1, float2;
FILE *outf, *inf, *inf2;
char *infile, *outfile, _progName, filename[20], streng[255];

20 char boss;
float dt;
bool graf;

int n, m, i, j, antpart, antsteg;
25 int maks = 0, hoyest = 0;

float t, r;
class partikkel

{
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public:
30 bool analysert;

float x, y, z;
int antnaboer;
int nummer;
partikkel *nabo[10]; //Det kan ikke vre mer enn ti nabokuler.

35 };
partikkel part[2000]; //Begrensning p 2000 partikler.
int kjede[100]; //Begrensning p kjedelengde ved 100.

40 //Rutine som undersker om to partikler berrer hverandre
bool beroring(partikkel *p1, partikkel *p2, float avst)

{
if ((p1->x - p2->x)*(p1->x - p2->x)

+(p1->y - p2->y)*(p1->y - p2->y)
45 +(p1->z - p2->z)*(p1->z - p2->z) < avst)

return (TRUE);
else

return (FALSE);
}

50

// Finner hvilke partikler som grenser til partikkel *p som ikke allerede er underskt.
void sjekkpartikkel(partikkel *p)

{
55 int a;

p->analysert = TRUE;
for (a = 0; a < antpart; a++)

{
if (part[a].analysert == FALSE)

60 if (beroring(p, &part[a], r) == TRUE)
{

p->nabo[p->antnaboer] = &part[a];
p->antnaboer += 1;

}
65 }

l += p->antnaboer;
for (a = 0; a < p->antnaboer; a++)

if (p->nabo[a]->analysert == FALSE) sjekkpartikkel(p->nabo[a]);
}

70
// Leser konfigurasjonsfil
void hentkonfigurasjon()

{
ifstream inf("conf"); //pner konfigurasjonsfilen "conf"

75 if (!inf) cout << "Kan ikke pne inputfil.\n";

// Reading configfile:

inf.ignore(20, '='); inf >> dn;
80 inf.ignore(20, '='); inf >> dt;

inf.ignore(20, '='); inf >> r;
inf.ignore(20, '='); inf >> filename;
inf.ignore(20, '='); inf >> graf;
cout << "pner '" << filename << "' for input." << endl;

85 inf.close();
}

int main()
90 {

hentkonfigurasjon();
ofstream outf("fordeling.dat");
if (!outf) cout << "Kan ikke pne outputfil.\n";
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ofstream outf2("gjlengde.dat");
95 if (!outf2) cout << "Kan ikke pne outputfil.\n";

ifstream inf(filename);
if (!inf) cout << "Kan ikke pne datafil.\n";
inf >> antsteg;

100 // Hovedrutine:
for (n = 0; n < antsteg; n = n + dn)

{
maks = 0;
inf >> antpart;

105 // Henter inn partikkel-koordinater
for (m = 0; m < antpart; m++)

{
for (i = 0; i < 4; i++)

inf.get(boss); //Ikke all informasjonen i xyz-filen er interressant.
110 inf >> part[m].x >> part[m].y >> part[m].z;

part[m].nummer = m;
part[m].analysert = FALSE;
part[m].antnaboer = 0;

}
115

//Begynner med partikkel 1 og analyserer videre
//Partiklene som er analysert blir merket, og telles ikke flere ganger.
for (i = 0; i < antpart; i++)

if (part[i].analysert == FALSE)
120 {

l = 0;
sjekkpartikkel(&part[i]);
lengde[l+1] += 1;
if (l+1 > maks) maks = l+1;

125 if (lengde[l+1] > hoyest) hoyest = lengde[l+1];
};

outf << "Tid: " << dt*n << endl;
outf << "Maks: " << maks << endl;

130 for (i = 1; i < maks + 1; i++)
{

outf << "L" << i << " = " << lengde[i] << endl;
antkjeder += lengde[i];

}
135 outf << endl;

// Skjermprint:
cout << "Steg " << n;
float1 = antpart; float2 = antkjeder;

140 if (graf) cout << "\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\n\ n\n";
cout << " Gj.sn. kjedelengde: " << float1/float2 << endl;
outf2 << n << " " << float1/float2 << endl;
if (graf)

{
145 cout << endl;

for (i = 1; i < 21; i++)
{

if (i < 10) cout << " ";
cout << i << " ";

150 for (j = 0; j < lengde[i] && j < 41; j++)
cout << "*";

if (lengde[i] > 40) cout << "->";
cout << endl;

}
155 }

for (i = 1; i < maks + 1; i++)
lengde[i] = 0;
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antkjeder = 0; hoyest = 0;
160

// Hopper dn tidssteg
for (i = 1; i < dn; i++)

{
//cout << "tidssteg " << n << ". dn = " << dn << " i = " << i << " ";

165 inf >> antpart;
//cout << "antpart = " << antpart << endl;
inf.getline(streng, 255);
for (j = 0; j < antpart; j++)
{

170 inf.getline(streng, 255);
//cout << streng << endl;

}
}

}
175 outf.close;

inf.close;
}
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D.5 Find

Et programi C++ som�nner posisjontil kuler fra enseriebilder fra eteksperiment.
Programmettarenkon�gurasjons�l somargument.I kon�gurasjons�lenspesi�seresblant
annethvor lyst og stortetomr	adeskalværesomregnessomenkule.Gjennomsnittsposisjonen
til bildepunktenetil enkule regnesdasomkulenssentrum.Find begynnerprogrammet
'convert' somm	akonverterebilder til PortablePixMap(ppm)formattypeP3(ascii).

En kon�gurasjons�l
1: Førstedel av bildenavnene

2: Inn�l
3: Lyshetp	akule
4: Antal bilder
5: Minimum antallbildepunkteri enkule
6: Maksimumantallbildepunkteri enkule

1 picfilename = f30.e1.mpg
outfilename = utfil
threshold = 19000
numofpics = 10

5 minsize = 5
maxsize = 20

�nd.C

1 ////////////////////////////////////////// ////// /////// /
// Program to find particles from pictures. Right //
// now it's only using jpg-pics made from quick-time, //
// but it's easy to add other type of pictures too. //

5 ////////////////////////////////////////// ////// /////// /

#include <stdlib.h>
#include <stdio.h>
#include <fstream>

10 #include <iostream>
#include <string>
#include <vector>
#include "Pixel.h"
#include "Partikkel.h"

15 #include "Konfigurasjon.h"

void read_config(char *filename, Configuration &config)
{

// Opening configuration file
20 ifstream infile(filename);

if(!infile)
{

cout << "Cannot open " << filename << ".\n";
exit(-1);

25 }
else

cout << "Opening '" << filename << "' as configuration-file.\n";
infile.ignore(30, '='); infile >> config.picfilename;
infile.ignore(30, '='); infile >> config.outfilename;

30 infile.ignore(30, '='); infile >> config.threshold;
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infile.ignore(30, '='); infile >> config.numofpics;
infile.ignore(30, '='); infile >> config.minsize;
infile.ignore(30, '='); infile >> config.maxsize;
infile.close;

35 }

void read_pic(vector <vector <int> > &pic, int &xsize, int &ysize)
{

// Reading ppm-ascii-picturefile
40 int garb, i, j, number;

ifstream picfile("tmp.ppm");
picfile.ignore(30, '#');picfile.ignore(30, '#');
picfile >> xsize;
picfile >> ysize;

45 picfile >> garb;
for (i=0; i < ysize; i++)

for (j = 0; j < xsize; j++)
{

picfile >> number >> number >> number;
50 pic[j][i] = number;

}
picfile.close;

}

55 // Making the picture black and white using the threshold
void make_bw(vector <vector <int> > &pic, int &xsize, int &ysize, int &threshold, vector <vector <int> > &bwpic)

{
int i,j;
for (i = 0; i < xsize; i++)

60 for (j = 0; j < ysize; j++)
if (pic[i][j] > threshold && i > 20 && i < xsize-20 && j > 20 && i < ysize - 20)

bwpic[i][j] = 10;
else

bwpic[i][j] = 0;
65 }

\\Writing the black and white picture for later viewing
void write_pic(vector <vector <int> > &bwpic, int &xsize, int &ysize)

{
70 int i,j;

ofstream picfile("tmp2.ppm");
picfile << "P2\n";
picfile << xsize << " " << ysize << endl;
picfile << "10\n";

75 for (i = 0; i < ysize; i++)
for (j = 0; j < xsize; j++)

picfile << bwpic[j][i] << " ";
picfile.close;

}
80

void find_pix(int x, int y, vector <vector <int> > &bwpic, vector <Pixel> &p)
{

// This routine works mainly as distance.
int a;

85 Pixel pix;
pix.x = x; pix.y = y; p.push_back(pix);
int neighboors[4][2];
int numofneighboors = 0;
bwpic[x][y] =0;

90
// Checking if there are any neighboors around.
if (bwpic[x-1][y] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x-1;neighboors [numofn eighbo ors][1] =y; numofneighboors ++;}
if (bwpic[x+1][y] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x+1;neighboors [numofn eighbo ors][1] =y; numofneighboors ++;}
if (bwpic[x][y-1] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x;neighboors[n umofnei ghboor s][1]=y -1; numofneighboors ++;}

95 if (bwpic[x][y+1] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x;neighboors[n umofnei ghboor s][1]=y +1; numofneighboors ++;}
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for (a=0;a<numofneighboors;a++)

// If there are neighboors, check all of them the same way.
if (bwpic[neighboors[a][0]][neighboors[a][1]] == 10) find_pix(neighboors[a][0], neighboors[a][1], bwpic, p);

100 }

// Finding particles based on the bw-picture.
vector <Particle> find_particles(vector <vector <int> > &bwpic, int &xsize, int &ysize, int minsize, int maxsize)

{
105 vector <Particle> pblock;

int i, j, k, l;
for (i=0; i<xsize; i++)

for (j=0; j<ysize;j++)
if (bwpic[i][j] == 10)

110 {
Particle particle;
vector <Pixel> p;
find_pix(i,j,bwpic,p);
int sumx=0, sumy=0;

115 for (k=0;k < p.size(); k++)
{ sumx+=p[k].x; sumy += p[k].y; }

particle.x = sumx/( (float) p.size() ); particle.y = sumy/( (float) p.size() );
if (p.size() > minsize && p.size() < maxsize) pblock.push_back(particle);

}
120 return(pblock);

}

void main(int argc, char **argv)
{

125 int i, j, frame, ysize, xsize, threshold, lastnumberofparticles;
char picname[70], execline[150];
vector <vector <int> > pic(2000, vector <int> (2000,0)); // double vector for the colourpicture.
vector <vector <int> > bwpic(2000, vector <int> (2000,0)); // double vector for the black and white picture
vector <Particle> pblock; //block of all the particles found

130 Configuration config;

read_config(argv[1], config);

ofstream outfile(config.outfilename);
135 outfile << config.numofpics << endl;

for (frame = 1; frame < config.numofpics+1; frame++)
{

// When using quicktime to extract pictures
140 // the filenames are given as "filename 01.jpg" "filename 02.jpg" etc.

// ... "filename 123.jpg", so the first ten filenames start with a zero.
if (frame > 9)

sprintf(picname,"%s\\ %i.jpg",config.picfilename,frame);
else

145 sprintf(picname,"%s\\ 0%i.jpg",config.picfilename,frame);
cout << picname << endl;

// This uses convert which has to convert a picture to ppm type P3 (ascii)
sprintf(execline,"convert %s tmp.ppm;", picname);

150 system(execline);
read_pic(pic, xsize, ysize);
make_bw(pic, xsize, ysize, config.threshold, bwpic);
write_pic(bwpic, xsize, ysize);

155 // Showing the first picture for checking
if (frame == 1) {sprintf(execline,"xv tmp2.ppm"); system(execline);}
pblock = find_particles(bwpic, xsize, ysize, config.minsize, config.maxsize);

// Checks if there's a change in the number of particles.
160 if (lastnumberofparticles != pblock.size() && frame > 1)
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{cout << "Change in number of particles from " << lastnumberofparticles << " to " << pblock.size() << "!! Bailing out.\n"; exit(-2);}
else

lastnumberofparticles = pblock.size();
outfile << pblock.size() << endl;

165 for (i=0; i<pblock.size(); i++)
outfile << pblock[i].x << " " << pblock[i].y << endl;

}
outfile.close;

}

Pixel.h

1 class Pixel
{

public:
int x,y;

5 vector <Pixel> neighbors;
int neighborhood;

};

Partikk el.h

1 class Particle
{

public:
float x,y,z;

5 vector <Pixel> pix;
};

Kon�gurasjon.h

1 class Configuration
{

public:
char picfilename[70];

5 char outfilename[70];
int threshold;
int numofpics;
int minsize, maxsize;

};
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D.6 Trace

Find ordnerkoordinateneslik at kulenemedlavestx-verdikommerførsti xy-�len. Trace�nner
hvilkekuler somtilhørerhvilkekoordinaterved 	a la hverkule følgedekoordinatenesomer
nærmestmellomto etterfølgendebilder. Hvis to kulerprøver 	a følgesammekule stopper
programmet.Tracetar to argumenter, inn�l og ut�l.

trace.C

1 ////////////////////////////////////////// ////// ////
// Program to make the particles follow the right //
// coordinates made by find.C //
// It's quite straight foreward. //

5 ////////////////////////////////////////// ////// ////

#include <stdlib.h>
#include <math.h>
#include <fstream>

10 #include <iostream>
#include <string>
#include <vector>

void main(int argc, char **argv)
15 {

int numofsteps, numofparticles, step, i, j;
if (argc < 3) { cout << "Usage: distance inputfile outputfile\n"; exit(-2);}
ifstream infile (argv[1]);
if(!infile) { cout << "Cannot open " << argv[1] << " as infile.\n";}

20 ofstream outfile (argv[2]);
infile >> numofsteps;
outfile << numofsteps << endl;
class Particle

{
25 public:

float x,y;
int taken;

};

30 // Assigning numbers to particles:
infile >> numofparticles;
outfile << numofparticles << endl;
Particle particle[numofparticles];
for (i = 0; i < numofparticles; i++)

35 {
infile >> particle[i].x >> particle[i].y;
outfile << particle[i].x << " " << particle[i].y << endl;;

}

40 // Main loop
Particle newcoords[numofparticles];
int follow;
float dsquared;
for (step = 1; step < numofsteps; step++)

45 {
infile >> numofparticles;
for (i = 0; i < numofparticles; i++)

{
infile >> newcoords[i].x >> newcoords[i].y;

50 newcoords[i].taken = 0;
}

for (i = 0; i < numofparticles; i++)
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{
float mindist=1000.0;

55 for (j = 0; j < numofparticles; j++)
{

dsquared = (particle[i].x-newcoords[j].x)
*(particle[i].x-newcoords[j].x)
+(particle[i].y-newcoords[j].y)

60 *(particle[i].y-newcoords[j].y);
if (dsquared < mindist)

{
mindist = dsquared;
follow = j;

65 }
}

if (newcoords[follow].taken == 0)
{

particle[i] = newcoords[follow];
70 newcoords[follow].taken = 1;

}
else

{
cout << "Particle " << i << " tried to follow particle "

75 << follow << " which was already taken!\n";
exit (-2);

}
}

80 // Writing new coords;
outfile << numofparticles << endl;
for (i = 0; i < numofparticles; i++)

outfile << particle[i].x << " " << particle[i].y << endl;
}

85 }
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