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Innledning

Magnetiske dipoler nnes overalti naturenogi alle stgrrelsesordendde minsteer
"elementaedipolene’somskapesv elektronenebvevegelserundtatomkjerneneDenstarsta
varedagligeliv erjordensmagnetfeltsomharveaertbrukt av seilereog utforskerei mange
hundrear for a nne veienfrem ogtilbake. Grekernekjentetil at "lodestone”haddemagisle
tiltrekkendeegenskapeallerede800ar far Kristus. Farstpa 1800-talletbegynteenfysisk
beskrivelseav magnetisme taform.

| 1983introduserteArne Skjeltorppa Institutt For Enegiteknikk (IFE) magnetisk hull i
et magnetiskmedium[1]. Hulleneoppfarerseg somdipolermeddipolmomentmotsattrettetav
deteksterndeltet. Effektenkan seegpa somenmagnetiskanalogtil Arkimedeslov eller
elektronhulli enelektriskleder

Det magnetisk mediumeter etferro uid sombestarav smamonodomainenagnetiske
partiklerlgsti envaesle. Hulleneer sma plastikkballerkalt ugelstadkulerDisselagesmeden
teknikk oppfunnetav professord. Ugelstadved NorgesTekniske Hayslole (NTH) [2].
Teknikkener unik fordi denkan produsereuleri mikrometerstarrelsmedsveertite
standardevik i starrelsenBadeugelstadkuleogferro uider harfunnetmange
arvendelsesonader[3]. Ugelstadkulebrukesblantannetinnenformedisinog elektronikk.
Ferro uider brukesblantannetsomdynamiskforsegling ogi stgtdemperé].

Etterat Skjeltorpintrodusertanagnetisk hull hardetblitt utfgrt mangeforsgkog
simuleringemadissekulene.To doktogradsahandlinger(Geir Helgeser{1990)[3 og
SigmundClausen(1997)[7) og enrekke artikler er produseri denforbindelse Piotr Pieranski
vedInstituteof MolecularPhysics PolishAcademyof Sciencesharogsabidratttil myeav
arbeidetUgelstadkuler enmagnetiskvaesle er ettodimensjonalsystemdakuleneer plassert
mellomto glassplaterSystemeer blantannetbrukt for amodellerekrystallisering,
fasewergangel[6] og sprekkdannelse.

Skjeltorpforesloi 1993aberytte ette-teori for abeskrive bevegelsendil etlite antall
dipoleri etmagnetiskoterenddelt[8][9]. Clausengloktolgradsahandlingciteclausen
beskriver ette-teori sommulig bevegelses-kding.

Kai deLangeKristianserblei 2000ferdig medsin hovedoppgae [10] somvidere
rettferdiggjerorukenav etteteori. Modellengav ikke heltsamsarendaesultatemed
eksperimenteiNoenfaktorersomfor eksempegrensebetingelsemaellomglassog ferro uid
varikke medi modellen.

M. Warnerog R.M. Hornreichberegneti 1985at grensebetingelserier magnetisk hull
somi eksperimentenevenforlgsesvedhjelp av enuendeligrekke imaginaerespeilbilderav



dipolenekuleneskaperf11]. RenauldToussaintpost.docved Fysiskinstitutt, UiO, harogsa
gjort bergningerav konsekensenewv speildipolend12].

| denneoppgaener dissespeilbildeneng enstgyfktortatt medi modellenDenne
raf neringen av modellenfgrertil bedresamswar mellomeksperimenbg simulering.Modellen
er beryttet pa ProtoMol,et molekyldynamikk (MD) simuleringsprogramtviklet vedblant
annetinstitutt for informatikk vedUiB. A implementererefterog variableri ProtoMolslik at
detkunnebrukestil asimulereugelstadkuler enmagnetiskvaeske er oppgaensandre
hovedbeskjeftigelse.

Kapittel 1 vil utledemodellenog utvidelsenmedspeildipolerog stey Andrekapitteltar
for seg deteksperimentell®ppsettebg hvordanetforsgkgjennomfgresl. nestekapittel
presentereBrotoMolog hvilke hjelpeverktgytil simuleringenesom nnes. Kapittel 4 vil
presentereesultaterfra eksperimenteogtidligere simuleringerog sammenlignelissemednye
simuleringergjort medProtoMol. Til slutti kapitletpresenteresgsa entyngresimuleringmed

ere hundrekuler. Etterkonklusjonen kapittel5 falgertilleggeneDe to farstegir en
matematiskutledningav henholdsvigieteffektive dipolmomentetil enkule og stokes yt
omkringenkule. Tredjetillegg gir eninnfgringi knute-og etteteori. Sistetillegg lister
kilde-kodentil deviktigste programmeneller programdelensomer brukti forbindelsemed
oppgaenog gir enkort kommentatil hverav disse.



Kapittel 1

Matematisk modell

Dettekapitletvil gi enpresentasjoav denmatematisk modellensomer brukttil asimulere
ugelstadkuler enmagnetiskvaeske. Modellenutensakaltespeilefekterutledesarst, far
speilefekteneinnfgresog forskjellenemellomdeto modellenaliskuteresEn stgyfktor
introduseresg=a. Til sluttkommenteresoenfaktorersommodellenikke inneholder

1.1 Magnetiske hull

Magnetisle hull oppsar nar et ellershomogenmagnetiskmediumblir fortrengttil fordelfor et
annetmindremagnetisknmedium.Dennemodellenskal beskrive smarundepolystyrene-kuler
kalt ugelstadkulern enmagnetiskvaesle, ogsakalt etferro uid. Kuleneharingenmagnetisk
susceptibilitetDet magnetisk mediumeter etferro uid sombesarav smamagnetisk
partikler, ideeltsettuendeligsma, Igsti envaesle. Ferro uidet harensusciptebilitet . 1 etytre
magnetfeltmedintensitet utendenmagnetisk vaeslenogkulene,vil kulenevirke som
dipolermeddipolmoment , motsattrettetav detytre magnetfelte{se gur 1.1).Dettekansees
pasomenanalogtil Archimededov om oppdrift, hvor et mediummedlaveremagnetisk
intensitetfortrengeret medhgyereintensitet.Uttrykketfor  er:

(1.1)

hvor V ervolumettil kulen, er deneffektive susceptibilitetemmellomkulenog den
magnetisk veeslen, hvis presiseform fremkommernar grensebetingelserier magnetfeltepa
over atentil kulentasi betraktningUtledningenav ergjorti tillegg A ogresulteret

(1.2)

der ersusceptibiliteteii denmagnetisk veeslen.
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Figur 1.1: lllustrasjonav prinsippetom magnetisk hull. Polenetil ferro-partiklenekanselerer
hverandre vaeslen,menpaover atentil ugelstadkulenil detoppsaenpolarisasjon.

1.2 Fgrstetiinaerming

PotensialeU til etantall, , dipoleri etmagnetisKelt er gitt ved:

(1.3)

for , der erkulediameterempg eravstandsektorenmellomkule og (se gur
1.2). Summasjonstgmetskalforstassomsummerover alle kuleparene . Kraftenpakule fra
deandrekuleneblir dermed

(1.4)

Detsisteleddeti ligning 1.4 gir etdreiemomenpakuleparet . Dreiemomenteér et
resultatav enpotensialdamellomto kuler somgar parallelltmedfeltretningenFigur 1.3, hvor
feltretningenerlagtlangsx-aksenyiserpotensialetil enkule medenannerkule plassert
origo. Potensialeer sylindersymmetriskom feltretningen.

Narkuleneeri bevegelsevil detogsavirke viskasmotstandskrafpa kulene.En enlkel
tilneermingtil dennefriksjonskraftener Stokes yt paenkule gitt ved:

(1.5)
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Figur 1.2: lllustrasjonav magnetisk hull

der erviskositetertil vaesken, diameterenil kulenog erkulensrelative hastighetil
vaeslen.Utledningenav Stokes yt paenkuleergitt i tillegg B og byggerpa at
vaeslebevegelserforegar ved sveertiave Reynolds-tall.
Reynoldstallet, , til enstramninger forholdetmellomdeviskaseog deinertielle
kreftenepa veeslen:
(1.6)

der erdenkarakteristisk lengden(diametempakulen), tetthetertil veeslenog er
viskositetentil vaesken.To kuler meddiameter50 m somfglgeretfelt palHzi envaesle med
tetthetpa 1.02g/cm og viskositetpa 6mPa s'? gir e-3ogresulterei enlaminaer
strgm[18].

Bevegelsesligningeffor énkule er
a.7)

der erdipol-dipol-kreftenesomvirker pakulen, for stokes- yt, ermasseril
kulenog og representerenenholdsvikulenshastighebgakselerasjorDivisjonmed gir

(1.8)

IDatatabellerfor EMG909brukti forsglkeneangirentetthetpa 1.02g/cm og enviskositetpa6mPas.
’Berggnet pa reynoldskalkulatorene http://www.processassociates.com/process/dimergghtm og
http://www.efunda.com/formiae/ uids/calcreynolds.cfm.
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Figur 1.3: Potensialetil enkule nar enannerkule plassert origo. Dipolmomentet x-retning,
=[1,0,0]. Sirkelenrundtorigo er forbudt”’omradehvor kuleneville overlappet.

Faktoren, , I akselerasjonsleddbtir, for enkule medradius50 m og enmassetetthgia
1.05g/cm i enveesle sombeskreet ovenfor, 2.43e-5.

Denviskgsemotstanderg dipol-dipol-vekselvirkningener deto dominerende
kreftenei systemetEnrimelig tilneermingtil systemeer:

(1.9)

Dennetilneermingerharveertbrukti enrekke arbeider(for eksempe[10] og[7]) oghar
i mangdtilfeller gitt godoverensstemmelsaedeksperimenter

1.3 Speil-effekter

Dipol-dipol-vekselvirkningermyitt i ligning 1.4tar utgangspunkit atdipoleneliggeri etuendelig
homogenmedium.l forsglenegjort i oppgaenkandetteikke siesavaereengodtilnaerming
daavstandemmellomdekkplatengoa prevenofte eri stragrrelsesorde® kulediametre.
Avstanderfra demagnetisk hulleneogtil grense atermellomdenmagnetisk veeslenog
dekk-glassenpa pravenerikke relativt settveldig stor. Grense atebetingelsermaellomglass
ogferro uid kanuttrykkesved[21]

og (1.10)
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Figur 1.4: Skjematisktegningav speilefekt-prinsipget

(1.11)

og maderfortasmedi modelleringerav systemetEn metodefor algseslike grense-problemer
i elektrodynamikknerainnfgreimaginaerespeilbilder Dissespeilbildendilsvarer
perturbasjonegrensebetingelserpafgrersysteme(sef.eks.[17]).

Renaudloussain{12] hargjort omfattendebergningerpa magnetisk hull medslike
grensebetingelserg harvist atenuendeligserieav speildipoleroppfyllerdem( gur 1.4).Med
innfaringav glassplatenerikke lengerproblemetylindersymmetriskK oordinatsystemet
leggesslik atgrense atendiggeri  -planetog sentrummellomglassplatene . (Dettevil
gjeldefor restenav oppgaenhvis ikke anneter spesi sert.)Avstandermellomglassplatene
kalles . Berggningendil Toussainwiservidereatdet 'te speilbildet, , vil veerelik denreelle
kulenmedenfaktor , men -komponenten, , vil vekslesom

(1.12)
der er -komponentenil detmagnetisk hulletsdipolmomeniog ergitt som:
—_— (1.13)
Herregnesglassplatensomperfektplaneog ikke-magnetise.
Med entypisk ogen , Vil speil-efektenav to kuler somligger inntil

hverandregi enkorreksjonpaca.10%(se gur 1.5NB! stgrrelserpa potensialeer mye mindre
ennpa gur 1.3).Deterogsainterressanaleggemerketil atpotensialetkke synker monotont
mot sentrummenharenbunnvedomkring =2i eksempelepa gur 1.5.Speilefekten

resulterengsai enpotensialdamedbunni sentrummellomdeto glassplateneRetningertil en
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Figur 1.5: Potensialebmkringetmagnetiskull med =[1,0,0], og somfalge
av vekselvirkningemmedsitt eget speilbildeog speilbildettil enkule somer sentrert
i origo. Kunfarstespeilbilde(dvs ) ertattmedi bergningen.Sirkeleni origo
eromradethvor kuleneoverlappethverandre.

kule og detsspeilbildesdipolmomenthenholdsvis og vil alltid liggei sammeretningi
xy-planet.Derforvil detselvfor enenkeltisolertkule virke enkraft mot . Dettegjelder
uansetbm harkomponeni -retningellerikke.Pa gur 1.6visespotensialetil enisolert
kule. angirvinkelenmellomdipolenog -planet.Potensialbnnenerfor dipol parallellmed
-planet( ) ogi

Tilpasningertil grensebetingelsemeedglassplateneyg dermednnfgringenav
speilbilde-dipolenefgrertil to viktige endringerPagrunnav symmetrierom sentrummellom
glassplatengil detalltid virke enkraft padipolenemot . Somvist pa gur 1.5har
potensialemellomenkule og enannenskule speilbilderenbunnfer kulenebergrethverandre.
Utenfordenneavstanderfgrerspeilbildendil enekstratiltrekningskraft,mensdevedkortere
avstandersenler tiltrekningskraftermellomto kuler.

1.4 Stay
Sma ujevnheter vaeslenog paglassplateneamtbrownske bevegelserkanforekommei forsgk.
Detteintroduseresnedentilfeldig kraft, , somvirker individuelt pa hver partikkel. har

enmaksimumserdi, , ogersakalthvit stay Detervanslelig abergnehvor kraftig slik stay
barveereutena vite sikkerthva somer arsalentil stayenUregelmessighetar
bevegelsesmgnsterét kulenei forsgkgjar detnaturligatro atetinnslagav tilfeldighet
eksistererMaletmedstgyener afa simuleringendil afremviseureggelmessigheteanar dette



Figur 1.6: Potensialetil etisolertmagnetiskhull med =[1,0,sin()], h=2dog som
folge av vekselvirkningermedsitt eget speilbilde.Kun fgrstespeilbilde(dvsi= 1)
ertattmedi bergningen.

fremkommeri eksperimentené&amtidigskal stayenikke veeresa kraftig at detfarertil
uregelmessighetattereksperimentenikke viseruregelmessigheter

1.5 Korreksjonertil modellen

| detfalgendekommenteregaktorersomikke er medi dennemodellenav ugelstadkuler et
roterendemagnetfeltmensomfortjenerenkommentar

Hydr odynamiske effekter Lineariseringerav denviskgsemotstandskraftemedhensyn
pa hastigheterer nok denmestdiskutabletiineermingergjort i simuleringenKathleen
Mahong [13] hargjort engrundigereundersgklseav hydrodynamisk vekselvirkninger
mellomikke-magnetisk kuleri enmagnetiskveesle. Hovedsakligdreier
doktoigradsahandlingerhenneom hydrodynamisk vekselvirkningemnar frekvenserma
detroterendanagnetfelteer relativt hgy. Ferropartiklene veeskenroterermeddet
eksterndeltet og skapersmavirvler og utgjaret kompleksthydrodynamislksystem.
Vekselvirkningermellomto kuler byggerhunpa Jefrey og Onishis[14] artikkel om
kuler vedlave Reynolds-tall.

Kopling mellom partiklerog veesledynamikkvil veeresveertkomplisert[13] og harderfor
ikke veertundersgkt dettearbeidet.

Stramningeriil vaeslkenvil ogsa pavirkesav glassplatensomi mangeforsgkligger
relatvt neermtkulene.



Denmagnetiske vaeslkenshomogenitetl simuleringerregnesveeslensomethomogent
magnetisknedium.En magnetiskvaesle bestir av sma’monodomaine’magnetisk
partiklermedutstrekning etvisk@stmenumagnetisknedium.For vaeslenbrukti
forsglenei denneoppgaren, EMG 909, er demagnetisk partiklenei stgrrelsesorden
10nm,medentetthetpa 3,6%.Ugelstadkulensomer brukter omtrent re ordenerstarre
ennferropartikleneUtifra dettekan manantaat ugelstadkulenserethomogent
magnetiskelt.

Uniform kulestgrrelseUgelstadkulenéagesmedenngyaktigheti diametererpa rundt
3%. Selvom dipolmomentetker medtredjepotensav diameterenminker denviskase
motstandeipa kulen proporsjonalmeddiameterenVariasjoneipa 3% kantenkesa gi
utslagi dynamiklentil kulene.

Harde kuler For asimulerekulenesutstrekningorukeset eksponentielpotensialDette
potensialeskalideeltsettgi kuleneendiametersastandnar de er kommettil ro ved
sidenav hverandreanedengitt feltstyrke og susceptibilitetHvor skarpdenne
potensialtoppeskalvaereavhengelblantannetav hvor storetidsstey vi tillater i
simuleringenDet er opplagtat et slikt eksponentielpotensiaikke vil representere
kulenesvirkeligefysiske hardhet.

SpeildipoleneModellenmedspeildipolerforutsetterat kuleneeri ethomogent
magnetfeltNar to kuler er neermthverandrevil de pavirke hverandrespeilbilder
Effektenav speilbildeneeri utgangspunktditen, og forstyrrelsermellomkuleneer
neglisjert.

Aksellerasjonsleddl bevegelsesligningetrukti modellen ligning 1.9, er
aksellerasjonsleddegglisjert daviskositetertil denmagnetisk veeslener sveertstor.

Stey Stay-modellerbeskreeti kapittel 1.4 errelativ enkel. Mer so stikertemodeller
medvariasjoni H-felt og brownsk Gauss-fordelindcan gke forstaelserfor
stgy-fenomenenieeksperimenter
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Kapittel 2

Eksperiment

Forsglenegjort i forbindelsemedoppgaenble utfgrt pa avdelingfor fysikk vedInstitutt For
Enegiteknikk (IFE) vedKjeller utenforOslo. Dettekapitletvil gi enoversiktover oppsettetil
forsskmedugelstadkuler enmagnetiskveesle.

2.1 Forsgketshoveddeler

De essensiellelelene etforsgker sma latex-kuler kalt ugelstadkulersomliggeri en
magnetiskvaeske. Et roterendanagnetfelproduseresv to parspoler

2.1.1 Ugelstadkuler

Prof. JohnUgelstadoppdaget 1980enmetodefor alagesma polysteren-kulemedstor
ngyaktighet.Kuleneer sveertsirkulaereog lagesna medenusikkerheti diametererpa

Dynal Particle€ levererkuler meddiameteifra m - 100 m. Kulenebrukttil forsgki
forbindelsemeddenneoppgaenbesar av 98% polystyrenog 2% divinylbenzenDVB) og har
endiametempa  m hvisikke anneter spesi sert.

Ugelstadkulen&anogsalagesav andresammensetningede kanogsa gis etbelegg
medf.eks.qgull eller etmagnetiskmateriale og dermedbli elektiskledendeeller magnetisk.
Elektriskledendeugelstadkulekanbrukesi mikro-elektronikk,og magnetisk kuler blir brukti
medisinskbehandlingUgelstadkuleblir ogsabrukti LCD-skjermerfor alageetromtil
krystalleneunderglassplatesombesktter krystallene.

Ugelstadkulenéforsgleneknyttettil denneoppgarenbrukesfor a skapemagnetisk
hull i etmagnetisknediumsombeskreeti kapittel 1.

lUgelstadkuler skrives med liten forbokstay og uten bindestrek etter norsk sprakrads mal.
(http://www.sprakrad.no/sos)
2Dynal Particles,2001Lillestram, http://www.particles.no/
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Figur 2.1: a) Ferropartiklerutenetytre magnetisielt. b) Ferropartiklen et moderatmagnetisk
felt. c) Ferropartiklen etkraftig magnetiskelt.

2.1.2 Magnetisk veesle

Denandrehovedingrediensenforsgleneer enmagnetiskvaesle. Det nnes ere slike vaesler
pamarkedet,ogi forbindelsemeddenneoppgaener etferro uid kalt EMG 909° beryttet.
EMG 909 bestarav magnetitt(Fe O ) i ensyntetiskisopara nsklgsning.Starrelserpa
magnetitt-partiklener LOnmmedenvolumprosenpa 3,6%.Utenet ytre magnetiskelt vil ikke
ferro-partiklenehanoennettomagnetiseringlatermiskenegi vil gi hver partikkel entilfeldig
retning( gur 2.1.a).Med etytre magnetfelvil dipolmomentetil partiklenehaenforetrukket
retning.Hvis magnetfeltetkke er for sterktvil fremdelegartikleneveerenoeuordnet( gur
2.1.b),menvedgkendemagnetfelwil partiklenebli merog merordnet.Naturligvisvil detda
vaereet metningspunkhvor alle dipolmomentener ordneti sammeretningsomdetytre
magnetfelte{ gur 2.1.c).Sidenferro-partikleneer sasmavil dereageraumiddelbarfpa
endringei detytre magnetfeltetpg brownske bevegelservil rasktgdelggepartiklenesorden
hvisfeltet avtar. Hvis magnetfelteker er dreiemomentestorti forholdtil treghetertil
partiklene Relaksasjonstidefresponstidengr typisk omkring s[3]. Dettegjor at

ferro uidet oppfarerseg somet superparamagnetiskaterialeutenhysteresis-sigfe ( gur 2.2).

2.1.3 Spolene

Spoleneerlagetvedavdelingfor fysikk pa IFE. De produsereethomogentmagnetfelimeden
usikkerhetpa mindreenn6%i sentrumav preven.En merngyaktiv beskrvelseav spole-settet
ergitt i Kristiansensiovedoppgae[10].

SEMG 909lagesav FerroTec, http://www.ferrotec-europe &f
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Figur 2.2: Skjematiskdiagramover magnetisering’s magnetiskux-tetthet.

2.2 Klar gjaring av praver ogoppstilling

Ugelstadkulemedendiameterfra mitil m kanngdwendigvisikke studeres detaljmed
detblotte gye*. Et vanlig lysmikrosloper likevel godtnok for agi bilder medgodopplasningil
analyserPalaboratorietpa IFE star et mikroskop® til optiskforstgrrelseav ugelstadkuleneDen
magnetisk veeslkensomer brukt, EMG 909, errgd og sveertlite gjennomsiktig Derfor ma
ugelstadkulen&ggesi ettynt lag medferro uid for avaeresynlige.Noenstgrreugelstadkuler
sggerfor atmellomrommemellomglassplatener konstantjite noktil atveeslener
gjennomsiktigmenstornoktil atugelstadkulenesomskalstuderekanbevege seg fritt mellom
glassplatenése gur 2.3).De stagrreugelstadkulenena spregevnt menlikevel sa
sparsommeligit deter omraderfri for dissehvor forsglet kangjennomfaresl oppgaenharde
starreugelstadkulenendiameterpa  mderikke anneter spesi sert.

Et dekkglasglasseresver pravenoglim rundtkantenpa dekkglassetorsegler praven
og sggerfor atdetheleholdersey pa plass.Ugelstadkulensomskal studereggressatil en
egnetplasspa pravenvedhjelp av enhandholdtimagnetMagnetfeltetil forsgletlagesved
hjelp av to parspoler(se gur 2.4).Disseerkoplettil ensinusgeneratarg envariabel
spenningsgeneratsomgjgr detmulig a produsereet sirkuleerteller elliptisk roterende

4Selvom ugelstadkulenesevegelserog ettemgnsterer umulig a falge utenbruk av mikroskop, kande starste
(diameter m) seessomsima prikker eller stgvkorn hvis de leggespa englassplatessomholdesopp mot lyset.
Dettehargjort detmyelettereaisolereetbestemtantallkuleri forbindelsemedet forsgk.

SNikon OptiphotBiological mikroskop
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Figur 2.3: lllustrasjonav stgrreugelstadkulesomsgger for at avstandmellom glassplatener
to gangerstgrreenndiametereriil kulenesomskalstuderes.

Figur 2.4: lllustrasjonav oppstilling.
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Figur 2.5: Skematiskdiagramover eksperimentoppsett

magnetfeltPamikroskopeter detmontertet videokamer&somer koplettil enSilicon Graphics
Indigo (SGI) datamaskif, envideospillef og enmonitor® for opptakog analysei(se gur 2.5).

Gjennommikroskopetoppfattesferro uidet somensagetrgdtog ugelstadkulene
fremstr somgul-hvitekuler dadefortrengerdenrgdevaesken. Figur 2.6 viseretvideobildefra
etforsgkmed7 kuler. Bildenekanna analysereslirektepa datamaskineellertasoppmed
videospillerfor senereanalyse.

2.3 Forsgk

Nar enakseptabepreve er blitt sattsammerog klargjort? for et eksperimenmaspolene
varmesopptil enstabiltemperatuvedala detga stremgjennomspolenePragrenmaogsa
oppraenstabiltemperatudaviskositetertil ferro uidet ertemperaturehengig.Sigmund

Videokameraegr av typenJVC 3CCDKY-F55BE. Kameraehar S-VHS-opplgsningmerenn500linjer) og
farge CCD-brikker.

’Silicon Graphicsindigo IMPACT arbeidsstasjon.

8JVC HR-DVS-2videospillermedminiDV opptaksmulighesomgjer opptakav hey kvalitettil senereanalyser
mulig.

9Sory Triniton monitor

Opeterikke lett afadestarreugelstadkulendl aligge spredinok og jevnt nok fordelt pa preven,samtidigsom
detikke erfor mangeugelstad-kulesv stgrrelsersomskalstuderes.
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Figur 2.6: Eksempepa videobildefra mikroskop.

Clauserng Geir Helgeserharskrevet et programfor SGI-maskinesomhentervideobilderog
bergnerkoordinatendil partiklenepa bildene,slik atanalyseav eksperimentetangjgresi
reelltid. Innhentingog kornverteringav bildeneer dog sveertarbeidskreende Dettegjar at
bildefrekvensersomkananalyseresreelltid erlav, cirka.0.5Hz, og frekvensernpa det
drivendemagnetfeltetna veeretilsvarenddav.

Alternativt kanforsglet spillesinn pavideoog deretteranalyseres-ordelenesr atman
kanfaenbildefrekvenspa opptil 30Hz,0g at opptalenemednoetilleggsutstylkkananalyseres
pa enannendatamaskirenndensomstar palaboratoriet En programpakk for a nne
koordinatendil partiklenefra videobildene,nd.C ogtrace.Cegerlisteti tilleggD. Figur 2.7
viseretplot fra et opptakav etforsgkmed?7 kuler.

Et problemvedanalysemv eksperimener at frekvenserpa detroterendanagnetfeltet
harenusikkerhet.Vedbergningav statistisle starrelsesomfor eksempevridningshastigheten
(sekapittel4), er detviktig a kjennerotasjonshastighetdi feltet ngyaktig.
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Figur 2.7: Vridningshastighete(sekapittel 4.4.3)fra et forsgkmed?7 kuleri etroterenddelt,
tattopp medvideospillerog senereanalysert.
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Kapittel 3

Simulering

Simuleringsprogrammdirukti denneoppgaener ProtoMof og er utviklet pa Institutt for
informatikk ved Universitetei Bergen[25] i samarbeianedUniversityof Notre Dame,USA.
Dettekapitletvil gagjennomtilpassningerav ProtoMoltil modellenbeskreeti kapittel 1 og
diskutereproblemerknyttettil simuleringen.

3.1 Generelt om ProtoMol

ProtoMoler et programutviklet for molekyldynamikk-simuleringefProgrammekankjgres
parallelltpa de starstesuperdatamaskineneNorge. Fleksibiliteter et ngkkelord,da
integratorerog krefterlett kanendresog velges Bruk av ProtoMol pa andresystemeenn
molekylsystemel(i dettetilfellet ugelstadkuler enmagnetiskveesle) vil veeremedpa ateste
eksibiliteten til programmetDette,sammermmedat programmeuttviklesdelvisvedUiB, er
bakgrunneror valgetav ProtoMolsomsimuleringserktgy.

3.2 Tilpasningenav ProtoMol

Veienfra denatomeereverdentil ugelstadkulenegerdeninvolvertenye utfordringerfor
ProtoMol.Veda splitte de nye kreftenesomskulleimplementeres ProtoMoloppi ulike
kraftobjekterkankrefteneberggnesmedalleredeveloptimisertealgoritmer Et kraftobjekter en
rutine (i C++) somforteller ProtoMolhva somskalbereggnesog hvilkkenmetodersomskal
brukesfor abergnekraften.| samarbeidnedThierry Matthey ble ProtoMoltilpasset
ugelstadkuler enmagnetiskvaesle medet ytre roterendanagnetfeltResultatet ProtoMols
tilpassningble tre kraftobjekter:

MagneticDipole

1PROTOtype MOL eculardynamics
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MagneticDipoleMirror
Friction.

Kodentil kraftobjekteneer listeti tilleggD.
| samsar medkapittel 1.3 er bevegelsesplanatsimuleringengagti  -planetmed
sentrummellomglassplatene

3.2.1 Ytrevarierendemagnetfelt

| utgangspunktetar ikke ProtoMoltilpassetiidsavhengigekrefter Magnetfeltetrotererog det
var ngdwendigainnfareensynlig tids-variabeli kraftobjektettil dipol-dipol-vekselvirkningene.
Dettevarikke gjort tidligerefor andrekrefter, menen pelertil topologiobjektet ProtoMol
lgsteproblemet.

3.2.2 Dreiemoment

Sombeskreeti kapittel 1 oppsar etdreiemomenpa et kuleparsomikke ligger parallelltmed
detytre magnetisk feltet. Kraftobjektetsombehandledipol-dipol-vekselvirkningerer radiell.
Kraftenmellomkulenereturnereslerforikke somenvektordaintegratoremantarat kraftener
radiell. Detteble lgstved a endreavstandsektorenmellom partikleneog pa denmaten”lure”
integratorentil abergneenikke-radiellkraft.

3.2.3 Friksjonskraft

Kraftobjektena ProtoMolsombehandlervekselvirkningmellomto partiklerinneholderkun
relatve koordinatettil partiklene altsa avstandmellompartiklene Derfor matteet annettype
kraftobjektbehandldriksjonskraftertil partiklene.Dennekraftenvirker paenkeltpartikler
uavhengigav andrepartikler;i alle fall i dennemodellenav systemetProtoMolhar
kraftobjekt-typersomkanbehandleenslik uavhengigpartikkelmodell.Et nytt kraftobjektsom
tarenkonstant, , somargumentble lage€. Kraftobjektetberegnerpa grunnlagav denne
konstanterenkraft somer proporsjonamedhastigheteril partikkeler?,

3.2.4 Speileffekter

Sombeskreeti kap1l.3maimaginaerespeilbilderav kuleneinnfaresi modellenfor a
tilfredsstille grensebetingelserer systemetVekselvirkningermedspeildipoleneer egentlig
bareen perturbasjorav dipol-dipol-vekselvirkningerog er saledesntopartikkel
vekselvirkning,0g malgsesmedsammaeype kraftobjektsomdenordinzere
dipol-dipol-vekselvirkningenProblemeer at perturbasjoneer avhengigav avstandertil

2Konstanten tilsvarer brukti ligning 1.7.
3Fordi enegienheten ProtoMolkcal/moler hastighetenenultiplisertmed48.88nar de hentesav dettekraftob-
jektet.
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grenseneslik atdeter ngdwendigmedpartiklenesabsolutte -koordinaterfor abergne
perturbasjonerKraftobjektendor topartikkel-vekselvirkninginneholdeiikk e partiklenes
absoluttekoordinaterHeldigvisresultereien partikkelsvekselvirkningmedsineegne
speilbilderi etpotensiamedbunni . Partiklene”presses’mot , 0g deterantatti
kraftobjektetfor dipol-dipol-vekselvirkningeratkuleneliggeri sentrummellomdeto
glassplateneDensentrerend&raftenpa grunnav grensebetingelserei all hovedsak
vekselvirkningermellomendipol og detsegnespeilbildef Et nytt kraftobjektmattelagesfor at
dipol-selvspeilbilde-ekselvirkningerkunneberegnes Kraftobjekteter av sammetype som
friksjonskraftenog virker pa enkeltpartikler Dennekraftengjar at partiklenetvingesmot
sentrummellomglass-plateneg tiineermingergjort i dipol-dipol-kraftobjektetat dipolene
liggeri , errettferdiggjort.Simuleringerviserogsa at dipoleneligger sveertnaersentrum
heletiden.

| alle simuleringenenedspeildipolen oppgaenerdetkun beryttet 1. tileerming.Det
vil siatkunfgrstespeilbildeoverogundergrense ateneer berytteti berggningen.

3.2.5 Stoy

Stgyenbeskraeti kapittel 1.4 ble for enkelhetsskyld lagtinn i kraftobjektetfor friksjon.
Kraftentaragumentetrnd i kon gurasjons len,der bestemmeamplitudertil stayen.
Kraftenvirker vedhverttidsste i simuleringerng harenkomponent hverromligeretning.En
kraftkomponenberenesved

(3.2)

derindeksertil kraftkomponenten, , indikererenromlig retningog erenfunksjonsom
returneresettilfeldig tall mellom-0.50g 0.5. Funksjonersomreturnereettilfeldig tall er
innebygget ProtoMol.

3.3 Grask grensesnitt- VMD

A favisualisertsimuleringenesr apenbarenstorfordel. En visualiseringer viktig for a sjekke
atsimuleringenaar riktig for seg. Apenbarefeil oppdagesett veda seresultatetv en
simuleringgra sk. Dessutergir detenmulighettil intuitivt asammenholdsimuleringog
eksperimentDet eringeninnebyggetisualiserings-applikasjonProtoMol, menutskrifteneer
tilpassetblantannetet visualiseringsprograrkalt VMD ® - VisualMolecularDynamics.VMD
harenglatt og naturligfremstilling av kulenei forsglet. Figur 3.1 viseret gyeblikksbildefra en
simuleringmed?7 kuler. VMD hari tillegg etrelativt lettfatteligbrukergrensesnittmen
muligheterfor meravansertdunksjonersomalageanimasjonemedmer.

4Selvutendipol-selvspeilbilde-gkselvirkningenville kulenesentreresnotmidtenpagrunnav vekselvirkningen
meddeandredipolenesspeilbilder Men dennekraftener myemindredaavstanderira endipol til sitt egetspeilbilde
erkortereenntil andresspeilbilder samtat vinkelenmellomendipol og detsegnespeilbildergir maksimaltutbytte
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Figur 3.1: Snapshofra VMD somviser7 kuleri etroterendanagnetfelt

3.4 Raytracing

ProtoMolkanskrive ut BSDL- ler ® somerlik spesi kasjonendil spraket RayShadR6] som
brukesav raytrace-programmetrammeerket BOOGA’. Dennematena visualisere
simuleringenga er merarbeidskreendeenna sesimuleringenalirektei VMD. Fordelener at
mye penerebilder og animasjonetil presentasjonerg liknendekanlages,og deter stortsett
fantasierog arbeidsinnsatsesomsettergrenserfor hvordansimuleringené&an fremst. Et
eksempepa hva Raytraceer kapabelil erfrank.sinatra.mpgom nnes padenmedfglgende
cd'en.

3.5 Datautskrift

Selvomvisualiseringav simuleringeneer viktig, er defaktiske datasomposisjoneiog
koordinatemuunrveerlige.Statistiske analyseiog ngyaktigeberegningerkrever faktapa bordet.l
tilleggtil vanligexyz-koordinatetkan ProtoMolgi datautskriftesomProteinDataBank- ler

i -retning.
SVMD erutviklet vedUniversityof lllinois, Beckmaninstitutefor AdvancedScienceandTechnologyProgram-
meter gratisog kanlastesnedfra http://wwwKks.uiuc.edu/Research/vmd/
6BOOGA SceneDescriptionL anguage
’Bernes Object-OrientedGraphicsArchitectureer utviklet pa Universitetei Bern[23.
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(PDB) somer mye brukti molekyleersimuleringog DynamicalCoordinate®ata(DCD), et
bineertformatsombrukesav VMD. Utskriftenekaninneholdehastighetposisjon kraft og
enegi. Programmenéageti forbindelsemeddenneoppgaenbernytter xyz-formatet.

3.6 Kjgring

Protomoltrengeminimum4 ler for akjgre.Toav lene (En.par| ogen.psf-1) de nerer
molekylaerestrukturerog diverseparametrdor molekyleerekrefter Psf- len inneholderogsa
massertil partiklene.En .pdb-eller.xyz- | inneholdereinitielle posisjonengil partiklene.
Deterogsa mulig abestemmaeleinitielle hastigheteneenhastighets I.Kon gurasjons len
angirnavnetpaalle disse lene samthvilkenkreftersomskalberyttesog hvilken
iterasjonsmetodsomskalbrukes.Entypisk kon gurasjons | erlistet pa programi.
Kommentarenetter# gir enkort forklaringtil hverlinje.

3.7 Brukenav ProtoMol

ProtoMolharvist seg somet sveert eksibelt simuleringserktgy. Bruk av ProtoMolhar gitt
forstaelsefor hvordansystemekangeneralisereBadestgrreog mindresimuleringerarveert
gjennomfgaripa forskjellige maskinerfra eldrelinux-maskinettil dennye IBM regatta
multiprossessormaskingiasseri HagyteknologisenteretBergen.Andre simuleringersomer
gjort medProtoMolerioneri coloumbkrystalleog vanndaperi gasssé.

8Videoav vanndapengacd'en
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temperature 100 #To create Iinitial 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 I7s.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
usecharmm?28parfile no #Spesifies which type of charmm force-file is used
finxyzposfile 7s.0ut.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 #lLength 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: Eksempepa enkon gurasjons | for 7 kuleri etroterendanagnetiskelt.
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Kapittel 4

Resultater

Dettekapitletpresentereresultaterav simuleringerog eksperimentegjort pa ugelstadkuler en
magnetiskveesle. Eksperimenteneg simuleringeneer sammenlignetor 2, 7 og
mangepartikklsystemer

Simuleringeneer gjort medProtoMolog enheteneé programmeer tilpassetden
molekylzereverdent. Detteutgjgarikke noestortproblemdadeviktigste starrelsendil systemet
kangjgresdimensjonslgse.

Systemetnedto kuler er relativt settenklereennmed ere kuler. Sammenligning
mellomeksperimenteog simuleringergir enindikasjonpa om modellener rett.

Sammenligningemedsyv kuler er denneoppgaenshovedbeskjeftigelseDe byggerpa
Kai deLangeKristiansensovedoppgsae [10], mennye modellerer beryttetfor simuleringene.
| denneoppgaenertre modellerberyttet og noenharvist sy agi bedresamswar med
eksperimentenennandre.l analyserav syv kuler er detbrukt et spesieltmatematiskrerktagy
kalt ette-teori. Enkort presentasjoav ette-kodingvil bli gitt far enoversiktoverresultatene
fra forsglenemed7 kuler.

Til sluttpresenteresnsimuleringav 500kuleri et konstanimagnetfeltKulenedanner
kjederparallelltmedmagnetfeltebg giennomsnittligkjedelengdesammenlignesmed
eksperiment.

4.1 Dimensjonslgsestarrelser

Ugelstadkuler enmagnetiskvaesle er et kraftig dempetsystemDa aksellerasjonsleddéet
bevegelsesligningerr ngylisjerbarter detenkelt a utledenoendimensjonsigsenheteisomer
praktiska berytte ved simuleringerog eksperimentefTo forskjelligetidsenheteng en
frekvensenhetil bli utledet.

1ProtoMol bruker Angstremsom lengdeenhetiemtosekundsomtidsenhetamusom masseenhetdg kcal/mol
somenegienhet.
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4.1.1 Tidenvedkonstantfelt

Deter ere fornuftigematerade nere entidsenhetvedet konstantfelt. | denneoppgaen
de neresentidshenhetedet konstanfelt utenrotasjonsomtidendettar to kuler somligger
parallelltmedfelteta ga fra enavstand2 kulediametrdil detreffer hverandre, . Uten
speilefekter nner manfra denradiellekomponentem ligning 1.9 at

. (4.1)

slik atdendimensjonslgseéden  blir , der erdensimulertetidenmed
sammeparametresom .

4.1.2 Tiden vedetroterendefelt

Dipol-feltet kuleneskaperer symmetriskom magnetfeltetsetning.Derfor gjentarsystemetey
vedhver halve periodeav detdrivendemagnetfeltetFor et systemmedet roterendanagnetfelt
erdetderfornaturligade nereentidsenhesom

— (4.2)

der er periodentil detroterenddeltet.

4.1.3 Rotasjonshastighetertil feltet

Vedlave rotasjonshastigheté&tarerto kuler (utenpavirkningfra andre)a falgefeltet. Menved
enbestemtastigheblir denviskasemotstanderstarreenndentangentiellekraftenpakulene,
somer stgrstvedenfaseforskjell, , pa mellomfeltet og avstandsektorentil kulene(se
gur 4.1).

er denmaksimalevinkelfrekvenserto kuler klarerafalge et sirkulzertfelt. Dennefas
fra dentangentiellskomponentenm ligning 1.9 og gir

— (4.3)

Med speilbildergker til

(4.4)
medfarstetiineermingav speildipoler Dendimensjonslgseinkelfrekvensen, , de neressom

(4.5)
(4.6)
(4.7)
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0.9553 q 2.1863

Figur 4.1: Kraften, ,itangentiel(stiplet)ogradiell (heltruklet) retningfor to kuler meddipol-
moment= 1.0 og medenavstand= 1.0 utenspeilefekter Faseforskjellen, , i radi-
aner Speildipolervil ikke endreekstremalerdier eller nullpunkt, men svekke den
radiellekraftennoeog styrke absolutterdientil dentangentiellekraften.

derdeto farsteligningenegjelderfor simuleringethenholdsvisitenog medbruk av
speildipolerog sisteligning for eksperimentet eksperimentenma nnes vedapreve med
forskjellige frekvenset. (Viderei oppgaenvil detikke spesi seredwilken somberyttessa
lengedetikke er av betydningeller tydelig fremkommerav sammenhengen.)

Hvis vinkelfrekvenserer hgyereenn  vil faseforskjellenrmellomfeltetog
avstandsektorentil kulenebli sa storatdipol-dipol-vekselvirkningerblir frastgtendeNar
feltetdrarfra kulenepa dennematenkallesdetfaseslipg[15].

To systememedsammaeantallkulerog (og og vedbrukav speildipolerjoppfarer
sq) identiskhvisdeharsamme .

4.2 2kuler

Et systemmedto kuler errelativt enkelt. Med etroterenddelt fglgerkulenefeltet eller det
oppstrfaseslippMed etkonstantfelti  -planet(ogutenfelti -retning)vil kulenebevege
sy langshverandredeltlinjer.

2Dettegir enliten usikkerheti , mendenerrelativt liten. Denstarsteusikkerhetsktorenvedbestemmelse
av eromviskositeterer lik for to forskjellige praver og omfeltet er sirkulaert.

3Ved sveerthgye frekvenser(i forsgk fra ca. 10Hz og oppover) vil kuleparetrotere mot feltets rotasjonsret-
ning. | tillegg vil hver kule rotererundt seg selv. Dette er grunnetvekselvirkningemrmellom ferro-partikleneog
ugelstadkulene[]3
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2.8

18

Figur 4.2: Tokuleri etkonstanimagnetisKelt. Tideneri sekunderedforsglet. Avstanden,
i kulediametreDenpunktertdinjen erfra eteksperimentitfartav GeirHelgeserved
IFE, denheltrukndinjen er simuleringmedfarstetiineermingav speildipolerSamme
og plateseparasjonsimuleringsomi eksperiment.

4.2.1 Konstantfelt

Toinitielt separertduleri etkonstant(ikke roterendemagnetfelparallelltmed
avstandsektorenmellomkulenetiltrekker hverandre Ved a sammenligneseparasjonen,
versugiden, , kanmanseom dendrivendemekaniklenstemmeioverensFigur 4.2 viser
avstandermellomto kuler somfunksjonav tidenunderetforsgk gjort av Geir Helgeserog en
simuleringmedProtoMol. Grafenvisergod overensstemmelsaellomeksperimenbg
simulering.

4.2.2 Faseslipp

Hvis dentangentiellehastigheteril kuleneer for stor, slik at denviskgsemotstandetblir starre
enndenmaksimalgangentielledipol-dipol-kraftenyvil detikke oppstnoenstabilfaseforskjell
mellomdipolmomentebg avstandsektorenmellomkulene.Nar sagkertil 0.9553

( ) vil denradiellekraftenveerefrastgtendeil faseforskjellerigjen blir starreenn
2.1866( ~ )(se gur 4.1).Maksimalseparasjonsatandvedfaseslippvariereren
delmedanisotropienil feltet(se gur 4.3).Vedasepadenneavstanderfarmanenannen
indikasjonpa hvor godtsimuleringenesamswarermedeksperimentendvied et anisotropffelt
variererseparasjonsatandemoemedhvilkenvinkel feltethari detfaseslippoppsar. Figur4.4
viserettypisk plot av avstandermellomto kuleri etforsgmedrelativt beskjedenanisotropt
felt, , vedenfrekvenslik e over denkritiske.

4Videoav forsglet nnes pacd'en: Twospheres.mo
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Figur 4.3: Maksimal separasjorved faseslippsom funksjon av anisotropieni feltet (H /H ).
Heltrukket linje representeresimuleringeruten bruk av speildipoler Stiplet linje
for simuleringemedspeildipoler( ) sammenholdinedet eksperimentelt
punkt.
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Figur 4.4: Typisk avstandmellomto kuler i et forsgmedanisotroptfelt medvinkel-
frekvenslike over denkritiske. Avstandereri bildepunkterog tideni halve perioder

av feltet.

28



Pa simuleringeneg eksperimentefizlgerkulenemedfelteti omtrent5 til 6 perioderfar
faseslippnntrer Deter vanslelig akontrollereat faseslippskjerveddenvinkelensomgir starst
separasjorDerfor er detdenstgrsteseparasjoneav et antallfaseslippsomer medpa grafenpa

guren. Simuleringenaitenspeilefekterharbare5 til 10 faseslipgoersimuleringmens
simuleringenanedspeilefekterhar15til 20. Detteer grunnertil atkurvenutenspeilefekter
ikke er sajevn somdenmedspeilefekter | tillegg ligger malepunktengetterefor
simuleringenaitenspeilefekter.

Deterkun et eksperimentelinalepunkt Dettefordi detvar kun opptakmed 5
Usikkerheten forsgletpa grunnav opplgsningoa opptaleter ca.5%. Denmenneskligefaktor
kanspille enrolle nar pravenskalplasseres sentrumav spoleparenedisseto
usikkerhetshktorenekanveerearsalentil atdeneksperimentellenaksimalastanderer noe
starreendensimulerte Lik evel viste 5 eksperimentedvariendeH-felt og frekvenssamme
maksimalastand.

4.3 Knuter og etter

Syvkuler, drevetav et magnetfeltdanserundthverandreskifter partnereog mgnster
Umiddelbartvirker detikke somom det nnes noengod matea analyseréulenesbevegelsepa,
menenmatematiskeorikalt ette-teori er kanskjeet godtalternaty.

Dettekapitletvil baregi enraskoversiktover detaller mestngdwendigefor aforsta
metodersomer bruktfor aanalyseraigelstadkulenelsevegelser En grundigeregjennomgang
av knuteog ette-teori ergitt i tillegg C. Dessutennnes detmyelitteraturom dettefeltet (for
eksempe|[20]).

Knuteteorieroppstodpa 1800-talletog denfarstetil a gi knute-teorienfysisk betydning
var Lord Kelvin (William Thomson)Hanla fram enhypoteseom atatomenevar knuteri
eterenGaussvar ogsatidlig ute medenelektromagnetiskeori sominvolverte ette-teori. | det
20.arhundreble detikke gjort noenstorefremskritti knute-teorifer V.FER. Jones 1986
lanserteenny invarianf, na kalt Jones-polynomet.dagberyttesknuteteorii ere interressante
forskningsfeltsomDNA-analyse{20] ogi kjemi, statistiskfysikk og kvantefelt-teor{22].

Flette-teorier enundegrentil knute-teorienPeterGuthrieTait (1831- 1901)varden
farstesomlageten matematiskeoriom etter. En matematiskette besarav to eller ere
tradersomer festettil etplani deneneendenDeer ettet og spunnetundthverandré. De
andreendeneer safestettil etannetplan.Et eksempeervist pa gur 4.5.

Flettenkanbeskrivesvedhjelp av sakalte ette-operatorerEn etteoperatortilsvarerat
totraderi etten krysserhverandrepg beskriver hvilke tradersomkrysserog om dengversteav
deto tradenekrysserover eller underdenandre Nummeretpa dengverstetradentelt ovenfrai

etten angisi nedreindekspa operatorenmensenpositiv gvre indekstilsvarerenoverkrysning
og enngyativ gvreindeksenunderkrysningse gur C.7).@vreindekstar kunverdienel eller

SMed lik stremgjennombeggespoleparensomproduseremagnetfelte{se gur 2.4)farfeltetenanisotropilik
0.91.

6Setillegg C.

"To traderkannaturligvisikke ettes, barespinnesundthverandre.
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Figur 4.5: Eksempepa enskematisktegningav enmatematiskette.

-1. Flettenpa gur 4.5kansaledesheskrvesvedoperatofrekken,kalt ette-ordet,
. (Operatorene maikke forvekslesmeddipolmomentet fra kapittel1.)

4.4 Resultatermed 7 kuler

Med litt kunnskapom ette-teori erdetna mulig a diskuterehvordanbevegelsesmgnsterét
kuleneskalanalyseres.

4.4.1 Fra kuler til etter

Settovenifra,detvil sigiennommikroskopetellervinkelrettpa bevegelsesplaneser
bevegelses-trajektorend ugelstadkulenedetroterendemagnetfeltetit sompa gur 4.6.a.
Hvis detheleseedra siden(detvil sii bevegelsesplanetlgbevegelsenstreklesuti tid ser
bevegelsenaut til adanneen ette sompase gur 4.6.b Detteer utgangspunktdbr abruke
ette-teori i analyserav kuleneshevegelse Flette-lodingenav bevegelsenayir ikke like mye
informasjonom kulenesbevegelsesomdefullstendigetid-rom-koordinatenemen
forhapentligvisnoktil aviseessensenbevegelsesmgnsteret.

4.4.2 Vridningen, Wr(t)

Entopologiskinvariant for etter ervridningentil etten. Dennebereggnesvedasummerede
gvreindeksene operatorenéor etten slik at etten pa gur 4.5blir 1-1+1+1-1+1=2.
Vridningentil en ette eretmal pahvor mye etten ervridd eller viklet. En overkrysning(en
gkningi vridningen)er de nert somenkrysningi sammeretningsommagnetfeltetDerfor vil
vridningenstortsettgke medtiden.Underkrysningeskjervedfaseslippog nar to grupperav
kuler krysserhverandreFigur 4.7 viserettypisk plot av vridningentil etsystemsomfuksjonav
tiden.Sommanserpa guren ervridningeni detstoreog dethelelineaersomfunksjonav tiden,
menpaenmindreskalaer detvariasjonei stigningen.

8SekapittelC
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(@) (b)

Figur 4.6: Bevegelsestrajektorend fem kuler. (a) Settvinkelrettpa bevegelsesplane(b) Setti
bevegelsesplanenedtidenlangshorisontal-aksen.
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Figur 4.7: Ettypisk plot av vridningentil etsystenmedsyv kuler. Tident eri halve perioderav
detroterendenmagnetfeltetSirkuleertfelt medrelati frekvens0.3.
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t=1 t=2 t=3 t=4
Wr(1)=1 Wr(2)=4 Wr(3)=6 Wr(4)=7
awr,(1)=1 dwr,(2)=3 awr,(3)=2 awr,(4)=1
Figur 4.8: Tidsinndelingav en ette medvridningen, og vridningshastighten,

4.4.3 Vridningshastigheten, Wr (t)

Vridningshastighetear et mal pa hvor rasktvridningengker. Denderivertetil vridningenville
likevel ikke veertetriktig mal pa hastighetenvridningenendresnarto eller ere kulerendrer
innbyrdesposisjonpa -aksenDerfor erendringen vridningendiskretog vridningshastigheten
ma bergynesutifra et visstantallheletidsstay. Antallet tidsstey, , deter midletover visesi
indeksertil vridningshastigheten\Wr (t).

(4.8)

4.4.4 Tremodeller
| defglgendesimuleringeneer tre ulike modellerberyttet:

Uten speildipoler - Simuleringehvor grensebetingelsersamfarertil speilbilderav
dipoleneikke ertatt medi bergyningen.

Med speildipoler - Simuleringermedspeildipoleri farstetilnaerming,detvil sifor
og plateseparasjon, , erdesammesomi forsglene.

Med speildipoler og stgy- Somsimuleringemedspeildipoler meni tillegg er detved
hveriterasjonlagttil enkraft pa hver partikkeli entilfeldig retning(hvit stgy) meden
amplitudepa 0.1%av denradiellekraftenmellomto kuler somligger parallelltmed
feltretningernvedfeltetsmaksimaleverdi.

4.4.5 Reguleere bevegelsesmgnster

Vedlave nok rotasjonshastighetéryterikke kjedenav kuler opp.Mgnstereblir heltreguleert
og medsyv kuler blir® . For noehgyerehastighetevil detdanneskjederpa3 og4

%Det er ingenindekspa dennevridningshastigheteda dener helt reguleersa detvil ikke veerenoenforskjell
pa hastighetenmidlet over ere perioder Generelter vridningshastigheterior  kuler som ikke bryter opp
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Figur 4.9: Flettentil engruppepa4 re kulersomgir enkuletil engruppepatre.

kuler, derkjedenmed4 kuler ofte vil gi enkuletil kiedenmed3 kuler. Figur 4.9 viser
ettemgnsterefor overgangenpg gur 4.10viser for simuleringerog eksperiment
med og .

De starsteoppeneng bunnene eksperimenteNridningshastighekanskyldes
problemeimedngyaktiga bestemmeksperimentelfrekvens.Vridningener sombeskreeti
kapittel4.4.3diskret.Hvis periodenfor analysenewvviker noefra deneksperimentell@erioden
kanettidsvindumellomto perioderentendekke overto krysningspunk(for storttidsvindui
analysengller havne midt mellomto krysninger(for lite tidsvindui analysen)Hvis manser
bortifra disseekstremeverdieneviserdeneksperimentellgrafenet relatvt regulaertmgnster

Detertydelig atspeildipolend gur (d) og (e)) pavirker mgnsteretil kulene,selvom
simuleringemeddisseogsa gir etregulaertmgnsterEksperimentepa gur 4.10er hentetfra
Kai deLangeKristiansensiovedoppgsae [10]. Med grupperpa 3 og 4 kuler gir enhalv
omdreiningengkningi vridningenpa 9, somogsa er typetalletfor alle grafenepa gur 4.10.
Hoayerevridningshastighetesppsar nar to grupperkryssernverandre Sammenligneman(b)
og (c) erdisseomtrentlik e reguleere Toppene vridningshastighetear noehgyere (c), men
detblir kompenserfor medenlaverevridningshastighet nestetidsstey. Stay(e) haringen
synlig virkning pa vridningshastigheten.

4.4.6 Kompleksemgnster

Vedainnfgreetanisotroptelt medenfaktor og gke vinkelhastighetempa feltet il
oppsar merustabilegrupperav kuler. Figur4.11viseratinnfagringav speilbilderav
dipolene(b og c) erdetlille nadwendigefora skapekompleksitet bevegelsertil kulene.Uten
speildipoler(a) faller kulenesbevegelseinn i etreguleertmgnsternoesomikke serut til a skje
medvedbruk av speildipoler Simuleringemedopptil 4000 viserfortsattet uregelmessig
mansterFor slike felt blir effektenav speildipolermye mertydelig ennvedlaverehastigheter
(gur 4.10).Figur4.13viseratdeter storforskjell i fordelingenav medog uten
speilefekter Med anisotropii feltet harkjedenéett for aryke nar de star parallelltmedfeltets
svakesteretning.Overraslendenok harsimuleringenaitenspeildipolervridning medhgyere
gjennomsnittshastighennsimuleringenanedspeildipoler(se gur 4.12),selvomdeni
startbisenbegynnermedennoelavereverdi. Grunnertil dennoehgyerevridningshastigheten
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Figur 4.10: Vridningshastighetetil syv kuler med 0og . (a) Eksperiment(b)

Simuleringgjort av Kristiansen[10 (c) Simuleringutenspeilefekter eller stgy, (d)
Simuleringmedspeilefekter (e) Simuleringmedspeilefekterog stgy.
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Figur 4.11:Vridningshastighetetil syv kuler med
speilefekter eller stgy, (b) Simuleringmedspeilefekter (c) Simuleringmedspeil-

effekterog stgy.
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Figur 4.12: for 7 kuleri et felt med og . Grgnnkurve: Uten
speildipolereller stgy. Rad kurve: Med speildipoler uten stgy. Bla kurve: Med
speildipolerog stgy.

vedsimuleringetenbruk av speildipolerkanveereat kulenefar enstgrreavstandunder
faseslippredbruk av speildipoler og dermedminker sjanserfor abli medenlengrekjedepaen
rundtur Simuleringermedstey( gur 4.11.c)serikke uttil askille seg vesentligfra den
tilsvarendesimuleringerutenstgy( gur 4.11.b).

447 Kaos

Kuleri etfelt medkraftig anisotropiog hgy vinkelhastighettgjaret sveertustabiltsystem.
Tilfeldigheteravgjer bevegelsesmgnsterét kulene.Figur4.14viser til 7 kuleri etfelt
med og . Eksperimentefa) viser storeuregelmessigheteBimuleringen
utenspeildipoler(b) viserseay akollapseettercirka250 . Kulenesamlersegi enklumpsom
ligger og vuggeri takt medfeltet menset kuleparspinnerpa hjgrnetav kon gurasjoen®.
Kulenekansamlesgy paforskjellige matervedenkollaps,menfellesfor alle eratdeharhavnet
i enstabilkon gurasjonutenseerligbevegelse Med speildipoler(c) visersimuleringenet mye
merreguleertmgnsterenneksperimenteneiser. Neermeseksperimentenkgger simuleringen
medspeildipolerog stgy (d). Stgyenerikke stgrreenni simuleringemmedreguleeremgnster
(gur 4.10).Deterlikevel noktil ahindresystemet akommeinni periodisle bevegelser

1%En videosomillustrererenkollapsligger padenmedfglgended'en.
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Figur 4.13: Sluttfordelingerav for syv kuler med og ettercirka 15000
perioder (a) simuleringutenspeilefekter eller stgy, (b) simuleringmedspeilefek-
ter, utenstgy, (c) simuleringmedspeilefekter og stgy.

4.5 Mangepartikk el-system

Forsgkgjort palFE av ere hundrekuleri etkonstantjkke-roterenddelt er ogsa simulert.Geir
Helgeserog JosefCernakhararbeideimeddettesystemepalyslaboratoriepa IFE [29].
Kulenedannerkjedersomigjen hekterseg sammermedandrekjederog lagerlengrekjeder’.
Figur4.16visersystemeved4 forskjeligetideri ensimulering.l forsgleter kulenebareen
1/10av plateseparasjonery speildipolenenarminimal effekt. Figur 4.15viser
gjennomsnittslengdeav kjedene , gitt som:

(4.9)

der erantallpartiklerog erantallkjeder Entidsenhet simuleringerer de nert som
for fastfelti kapittel4.1.1.

ProtoMolgjennomfgrtesimuleringerpa etknaptdegnmed16 prossessoregya Gridur
somstari TrondheimpaNTNU og verensstemmelsenedeksperimener bra.Videre
simuleringerog forsgkvil vise bedreom ProtoMolerriktig arbeidserktgyfor denneoppgaen.

Y Envideoav ensimulering nnes pacd'en.
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Figur 4.14:Vridningshastighetetl syv kuler med og . (a) Eksperiment,

(b) Simuleringuten speilefekter eller stgy, (c) Simuleringmed speilefekter (d)
Simuleringmedspeilefekterog stgy.
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for 500 kuler initielt tilfeldig fordelt pa et omrade 135x100 kule-

Figur 4.15:
diametre Stipletlinje: eksperimentellelata.Heltrukket linje: simuleringutenbruk
av speildipoler Eksperimentellelatafra et forsgkutfgrt av Geir Helgeserpa IFE.
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(b)

(d)

Figur 4.16: @yeblikksbilderfra simuleringermed 500 kuler i et ikke-roterendamagnetiskfelt
vedtiden:(a)0  (b)100 (c)1000 (d)5000
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Kapittel 5

Konklusjon

Oppgaenharpresentertenmatematisk modellenbrukti simuleringenang hvordan
eksperimentener utfgrt. En gjennomgangyv hvordanProtoMol er tilpassetmodellener gitt.
Videreer resultatemedforskjellige modellerog systemewist og diskutert.Arbeidetmeda
raf nere modellenfor ugelstadkuleharveaertvellykket og gitt noeninteressanteesultater

For detfgrstehardetvist seg at grensebetingelsemaedglassplatensomlgsesved
hjelp av speilbilderav dipolenekanhavesentliginnvirkning pa dynamikleni systemetDette
gjer sgy gjeldendevedstarrevinkelhastigheteeller medanisotropii feltet hvor systemeer mer
ustabilt.Selvom deter mulig a seforskjellervedlave vinkelhastigheteogsa, er forskjellene
mellomsimuleringemedog utenbruk av speildipolerikke sadominerendeinderslike forhold.

For detandreharlitt staygitt et merkomplekstbevegelsesmgnstdor sveertustabile
systemerStgyensomharvaertbrukt harlik evel vaertsa svak at denikke harhattinnvirkning pa
mer stabilesystemerStgymodellerbrukti denneoppgaener sveertenkel og gir ikke starre
forstaelsefor hvor eventuellstayi eksperimenteneppsar, menviserlikevel atenslik stayikke
erusannsynlig.

Selvom overensstemmelsanellomeksperimenbg simuleringfremdeleskke er
fullstendiger dettydelig at deto faktorenenevnt ovenforspiller envesentligrolle i modellen.
Arsalentil avvikenekanveeredenenklehydrodynamisktilneermingen.

Simuleringenanedto kuler underfaseslippstemtehellerikke 100%,mendeter gjort
for faforsgka sammenlignenedtil atrekke noenendeligkonklusjoni sahendseende.

Prosjektetmedaimplementererefterog dynamislke variablei ProtoMoltilpasset
forsglenemedugelstadkuler enmagnetiskvaesle var vellykket. ProtoMol harvist sy aveere
et eksibelt og palitelig simuleringsprogramforbindelsemedoppgaen.

Nar detgjeldersimuleringerav stgrresystememed ere hundrekuler hardisseveert
utfarti etbeskjedenbmfang.l skrivendestunder enny hovedfagsstudented UiB, FadiaJabey
i gangmeda senaermerga slike storesystemerForhapentligviskan ProtoMologsa dervise
s aveereetgodtverktgyfor algseslike oppgaer.
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Tillegg A

Effekti vt dipolmoment

Enkule medpermeabilitet ogradiusR plasseresetferro uid medpermeabilitet . Etytre

homogenmagnetfelt, , patrykkessysteme{se gur A.1l). Detmanade neresetpotensial
for innsidenav kulenog ett for utsiden.l tillegg ma grensebetingelserier magnetfelivaere

oppfylt:
0og (A.1)

der og refererethenholdsvidil dentangentielleog denradiellekomponenterav H, og 0g
refererethenholdsvigil uid ogkule.Potensialet ferro uidet hvis kulenikke haddevaert
tilstedeer

(A.2)
Vi antarat potensialen&an skrivespa formen:

(A.3)
der og skalbestemmes. er potensialetitenforkulenog er potensialepa
innsidenav kulen.

Narr ma gi sammepotensiasomom kulenikke var tilstede slik at
Viderekanvi agumenterdor at , dapotensialetkke kanga mot uendelignar
LigningeneA.1 erdermedredusertil:

og (A.4)
Denfarstegrensebetingelsenat dentangentielledelenav maveerekontinuerlig,er
ekvivalentmedat . Detteqir:

(A.5)
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Figur A.1: Ikke-magnetiskulei etferro uid medytre magnetisKelt. (Tegningtattfra Bleansg

& Bleang (1976)og manipulert)

Normallkomponentenél H i grense aterer:

A.6 innsatti denandregrensebetingelsdr.1 gir:

Lagsningerav ligning A.5 0gA.7 er

slik at potensialetnnenforog utenforkulener gitt vedhenholdsvis

09

Endringeni felteti ferro uidet etteratkulenble plasserderer

der
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(A.7)

(A.8)

(A.9)

(A.10)

(A.11)

(A.12)



er deteffektive dipolmomentetil kulen.Hvis og ,der er
permeabilitetem vakuum,blir deteffektive dipolmomentet

S (A.13)

derV ervolumettil kulen,og deneffektive susceptibiliteten.
Detmaleggestil atresultatetav deneffektive susceptibiliteterer kritisk avhengigav at

dipollegemeter enkule. Dipollegememedandreenklegeometrisk formerkanbereynes
analytisk,menennumerisktilneermelseeri de este realistiske sammenhengeradendig.
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Tillegg B

Stokes yt paenkule

Denneutledningerav denviskgsemotstandema enkule forutsetterenikke-komprimerbar
vaesle yt medsveertiavt Reynolds-tall, . Lgsningerble fgrstegangpresentertév Stokes
i 1851.Utgangspunktegrligningenfor jevn yt rundtenkule medradiusR, plasseri en
uniformstremuU ( gur B.1),

(B.1)

der ertetthetertil vaeslen, erdenlokalehastigheteril veeslenrelativt til
kulesentrum, erdetlokaletrykketog erviskositetertil veeslen[16]. Nar deviskagseleddene
dominererdetvil sivedlave Reynoldstall,reduseretigning B.1 il

(B.2)
| kulekoordinatergir det

SR — S — (B.3)

Figur B.1: Deviskgsestresskmponentengakule i enveaesle medstramu.
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—— —— (B.4)

Vedatavirvlingen paligning B.2 fas

(B.5)

sidenvirvlingentil engradienternull, og  kommuteremed

Systemetr aksesymmetrislglik atdenenest&komponenteray er  somer vinkelrettpa
papirplaneti gur B.1. ergitt som

S (B.6)

For enaksesymmetriskyt kandetde neresenstrgmfunksjon somi kulekoordinater
ergitt ved[16]:

——F — 0g _ (B.7)

B.7 innsatti B.6 ogtil sluttlastmedhensynpaligning B.5 gir

. (B.8)
Randbetingelserfer ligningener

( paover aten) (B.9)

paover aten) (B.10)

(uniform yt nar ) (B.11)

Stregmningsfunksjonefor enuniform yt ergitt somhgyre sideav B.11[16]. Deterna
fornuftig aantaenseparabebglgefunksjorpaformen

(B.12)
sominnsatti B.8 gir
_ —  — (B.13)
Dengenerelldgsningerav B.13er
(B.14)
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B.11kreverat ogat , mensgrensebetingelsenedkuleover aten gir

og .Lgsningerav  medrandbetingelsener altsa
- - — (B.15)
Hastighetskmponentenélir
— — (B.16)
— — (B.17)

Vedasetteinn ligning B.30gB.4 i ligning B.2 og berytte uttrykkenefor og (B.7)

fas
— — - (B.18)
Integrasjonav B.18 gir
(B.19)
der
Kraft perenhetsarealormaltpa kuleover atener
(B.20)
der erdentotalestress-tensoremg  erdenvisk@sestresstensoren.
Motstandskraftem stramningsretningen,, er derfor
— (B.21)
derdeviskgsestreskomponentener gitt ved
— _ — (B.22)
— — -— _ (B.23)

Ligning B.21 er altsa vinkeluarhengigog detgjenstar barea multipliseremed
over atearealetil kulen, , for a nne dentotaleviskasemotstandskraften
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(B.24)

somaltsa harsammaeretningsomstrgmmen . Ligning B.24 kallesogsa Stokes
motstandsle.
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Tillegg C

Knute- og ette-teori

Knuterog etter harveertbruktav menneskttil alle tider. De harveertviktig i konstruksjonen
av redskapeev forskjellige slag.Incaindianernéruktetil og medknutersombokstaer[20].
Til trossfor knutenedangehistorieer de matematisk knutenerelativt unge.

C.1 Historie

Knuteteorier endel av denmatematisk grenentopologiog oppstod det19. arhundreDet
forsteforsglet pa a berytte knute-teoritil aforklare denfysiske verdenble fremfgrtav Lord
Kelvin (William Thompson1824-1907pa midtenav 1800-talletsomforesloat atomer
egentligvar knuteri eterenPeterGuthrieTait (1831-1901fulgte oppideenog lagetdenfarste
systematisk katalogiseringemv knuter Teoriendgdehen,menkanskjevar debarel50ar far
sintid? J.C.Maxwell (1831-1879undersgkt®gsa knuter menfor hamrepresentertknutene
lukkedestramslgifer somgenerertenagnetfelt.

C. F. Gauswvar denfgrstefysikerensomintroduserteette-teori til enfysisk problem.|
Zur Electrodynamikfra 1877skriver hant:

FraGeometriaSitug, somLeibnitz anteog somkun et pargeometrilere(Eulerog Vandermonde)
kk mulighetertil afaetglimt av, ervi klar overatvi etterhundreog femti ar ikke haroppradd
seerligmerenningenting.

Enhovedoppgaei grenselandnellom GeometriaSitusog GeometriaMagnitudinisblir atelle
antalletomslyngningemellomto lukkedeeller uendeligdinjer.

Etterdettegikk knuteteoriennn i endvaletilstandsomskulle varehelttil 1985,daV. F.
R. Joneg1952-) introduserteenny polynomiskinvariang til knutet i dagkjentsom
Jones-polynomd80]. | daganvendeknuteteorii blantannetbiologi for aforsta

lOversettelsemr gjort etterbestesvnefra etsitati I.M. James"History of Topology' [19].

2Ordettopologidukkerikke oppi litteraturfgr 1920.Istedenforer ordeneGeometriaSitus(situasjons-geometri)
og analysissitus(situasjons-vitenskagjrukt

3Hvis to knuterer like harde sammaenvariant.Relasjonerholdergenerelikke andreveien,sa eninvariantkan
ikke brukestil abestemmem to knuterer like, menkanavgjgreomto knuterer ulike.
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Figur C.1: O-knuten.

DNA-molekyletsfunksjonsomikke er uavhengigav hvordandeter krgllet sammenKnuteteori
harogsafunnetarvendelse kjemi og statistiskfysikk, og deterverdtanevneat Jones'
invarianthaddesitt utspringi statistiskfysikk. | denneoppgaener etteteori bruktfor a
analyseralynamiklentil ugelstadkuler enmagnetiskveesle.

C.2 Topologi

Knute-og ette-teori hgrerinn underfeltet topologi. Selvomtopologiensopprinnelsekan
sporedilbake ere hundrear, var detPoincag, rundtforrige arhundreskiftesom kk satt
topologipa matematilernesdagsordenl. dagdekker topologiet viktig felt innenmatematikk.
I.M. JamedharredigertHistory of Topology [19] somgir engrundiginnfgringi topologiens
historiemedbidragfra mangeanerkjentanatematilere.

C.3 Knuter

Denmaterielleanalogiertil enmatematisknuteer entrad, viklet og knyttet sammenmed
endengoatradenlimt sammenDenenklesteknuten,0-knutener ensirkel (gur C.1),mens
denenklestekke-trivielle knutenkallesentreslg/feknutet. Treslg/feknutener envanlig
kjerringknutemedendendimt sammerog kommeri enhgyrehendibg envenstrehendersjon
(gur C.2)°.

“Treslgyfeknuteer fritt oversattfra detengelske ordettrefoil-knot.
SEn hgyrehendtpersonsomknyter entreslgyfeknutevil far knutentil hgyre pa gur C.2 somresultatmensen
venstrehendtil endeoppmedknutentil venstre.
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Figur C.2: Deto treslgsfeknutene Denvenstrehendtél venstreog denhgyrehendtdil hgyre.

Denvenstrehendteg denhgyrehendtdreslg/feknutener ikke ekvivalente For atto
knuterskalveeretopologiskekvivalentema detvaeremulig a transformeraeleneneknutentil
denandre(og vice versa)vedhjelp av de re sakaltereidermeistegrepené (gur C.3).Hvis
knutenhaddeveertfysisk ville reidermeistegrependdety at knutenkanstreklesog drasi sa
myeengnsler, mendenkanikke kuttes.Dessutemma denikke roteres andreretningerenni
planetdenbetraktes.

Deterikke mulig meddissegrepenea kommefra denvestrehendtél denhgyrehendte
treslgyfeknutenog derforer de hellerikke ekvivalente Det er hellerikke ngdwendigvisslik at
entilsynelatendd&omplisertknuteharenannentopologiskverdi ennenenklerevariant.Knuten
pa gur C.4eri virkeligheteren0-knuté€'.

Problemeer atdeter et uendeligantallmatera kombinerereidermeistegrepenga. Sa
generelsetter detikke mulig a veeresikker paatto knuterikke er ekvivalente Detteer
hovedproblemet knute-teorien.

Knuterkatalogiseregtterhvor mangekrysningerav tradende enklestmulige
versjonenav knutenehar. Treslgyfeknutetar3 krysninger Det er baretreslgyfeknutersom
hartre krysninger Likeledeskun énknutemed re krysningerMen sa stigerantalletraskt.To
forskjelligeknuterharfem krysningey tre medseks,syv medsyy, 21 medatte,og med13
krysninger nnes det9988forskjellige.Det nnes opplagtet ubegrensetantallforskjellige
knuter ogi dager detbergnetl.701.935orskjellige knutermed16 eller faerrekrysninger

To eller ere knutersomervevd inni hverandrekallesenlenke. Pa dennematenkan
knute-karteutvidesog pa gur C.5erenoversiktovernoenav de enklesteknuteneog lenkene.

6Kurt WernerFriedrick Reidermeiste(1893-1971)oeviste i 1920-areneat to ekvivalenteknuter kunnetrans-
formeredtil hverandrevedhjelp av dissegrepene.
’Padenmedfglgended'en nnes envideosomviserat knutenfaktisker en0-knute.
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Figur C.3: De re reidermeistegreper. Nullte reidermeistegrep forteller at tradenikke er
stiv, menkanbgyesog strekles.Farstegrepgjordetmulig afjerneenkrgll patraden.
Grepnummerto gir anledningtil a separerdo tradersom overlapperhverandre,
menstredje grep forteller hvordandeter mulig a ytte entrad fra enesidenav et
krysningspunktil denandre.

Figur C.4: Denneknutenkanvedhjelpav de re reidermeistegrepee gjgresomtil enO-knute.
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Figur C.5: Entabellover noenknuterog lenker. Hovedtallettilsvarerantallkrysningeri knuten
ellerlenken.@vreindeksforteller hgar mangeraderlinkenehar, ogdetsistetalletgir
hver unike knuteeller lenke et unikt tall. Dennetabellenskiller ikke mellom hgyre-
og venstre-hendtknuter



Figur C.6: Eksempepaen ette med4 trader

i \/— i fﬂ
g i+ N—

Figur C.7: Til venstreen : Tradi krysserovertradi+1. Til hgyreen : Tradi krysserunder
tradi+1.
C.4 Fletter

En matematiskette harmangedikhetstrekkmedde matematisk knutenemeni motsetnindil
knuteneer tradene dematematisk ettene ikke limt sammenmenfestettil hvertsitt plani
hver sin ende Figur C.6visereteksempepaen ette med re trader

Flette-teorierde nererenoperatorsomtilsvareratto traderkrysserverandreHvis den
i' te tradenkrysseroverden(i+1)'te tradenbeteggnesdettemed . Hvis denkryssermunderer
betgnelsen  (se gur C.7).@vreindekstil en etteoperatorbetegnerhvilkentypekrysning
deter, og nedreindekshvilkentradersomkrysserhverandre.

Vedagjgredettevedhver krysningkan etten skrivessomensekwensmedoperatorer
Flettenpa gur C.6har ettekode .

Reidermeistegrepenédharsineanalogei ette-teori og hergir deogsai praksisbare
begrensningepakutting av tradeng gur C.8).Tradenekanellerikke lgsesfra veggendeer
festeti.

Entopologiskinvarianter vridninger? til en ette. Vridningener summenav de gvre
indeksendil ette-operatoreneEn ette, , beskreetmedoperatorene , har
envridning lik

(C.1)

8Det er lite norsklitteratur om knute-teori,og ordetvridning er min oversettelsev writhe somi 'The Oxford
Poclet Dictionary' [28] beskrivesslik: writhe - twistor roll oneselfabout(as)in acutepain;, altsavri segi smerte.
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Figur C.8: Detrereidermeistegrependor etter.

Vedalime endengra etten sammendengverstepa hgyresidermeddengverstepa
venstresideng saviderenedover, far manenknuteeller enlenke. Figur C.9viseren ette og
densrespektve lenke®

Figur C.9: Flettentil venstrdukkesog resultateerlenkentil hgyre.

Flereandreegenskapeved etter og knuterkanutledesmenbergreskke i denne
oppgaen.Kunio Murasugisbok Knot Theory& It's Applications[20] og J.S.BirmansBraids,
LinksandMappingClassGroug27] gir engodinnfgringi knuteog ette-teori.
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Tillegg D

Programmer

| dettekapitletlistesnoenav programmeneller delerav demsomer brukti forbindelsemed
denneoppgaen.Alle programmensomer listeti dettekapitleter lageti lgpetav
hovedfagsarbeidebgi tilknytning til det.Enkort forklaringtil programmeneil bli gitt.
Programmenéstessomdeer ogfalgelig vil ofte kommentarer programmen&aerepa engelsk.

D.1 Krefteri ProtoMol

| ProtoMolde nereskreftenei .C- ler (c++kilde- ler), mensidenProtoMolbaseresnye pa
templatesr detngdendig(og mereffektivt) ade nere noenav deikke-statisle operasjonene
.h- ler (c++headerler). Detvarierermeddeforskjellige krefteneom deter.C- len eller
.h-len sominneholdersele bergningenav kraften.Oppbygningerav ProtoMoler
komplisert,menmyeerforklarti Thierry Mattheys doktogradsahandling[24].

D.1.1 MagneticDipole

Denfarstekraftensomble implementeri ProtoMolvar MagneticDipole.C- len de nerer
navnetpakraften,men.h- len inneholdebergningeneKraftenble farstimplementeruten
speilefektersomble lagttil senere.
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MagneticDipoleForce.h

34-38:De nerer stgrrelsesomikke behaver a bereggnesfor hver gangkraftenkalles.
54-55: Hentertid og inversavstandmellomkuleparesomberegynes.

61: H-felt bergnes.

66-68: Kraft og enegi mellomparetbergnesutenspeilefekter.

71-105: Kraft og enegi pgaspeilefektertil farstetiinaermingleggestil hvis ikke speilefekter
erslattav.

107-108:Kraft for ahindrekulenei a overlappdeggestil.

110: Starrelserpakraftenbergnes.

111: Avstandsektorennormeresg leggesi sammeretningsomkraften.Dettegjaresfordi
kraftenreturneredil integratorensomenstgrrelsemensavstanderreturneresomenvektor.
Integratorenantarat kraftener radiell.

% kLt ko ¥
#ifndef MAGNETICDIPOLEFORCE_H
#define MAGNETICDIPOLEFORCE_H

#include  "GenericTopology.h"
#include  "EnergyStructure.h"
#include  "ExclusionTable.h"
#include  "mathutilities.h"
/i#include "Report.h"
#include  "ParameterType.h"
#include<string>

using  std::string;

/lusing namespace Report;

1/ MagneticDipoleForce
/I This force calculates the force between two dipoles created by a magnetic

/I field. It returns the absolute value of the force and changes the

/I distance-vector (diff) since the force is wusually not radial It includes the

/I mirror effect (1. aprox, i.e. only one mirror-image on each side of the

/I boundary. It also assumes that the dipoles lie in the middle between the two
/I boundaries.

/I http://www.ife.no/media/504_Thesis.pdf

/I http://www.ife.noftillegg/index.jsp?projectld =3047&t illeggl  d=1035
1
class MagneticDipoleForce {
/A T -
/I Constructors, destructors, assignment
/A T -
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){
/I Shortcuts
volum = 4.0/3.0*M_PI*power<3>(myR);
expfactor = -1000.0*myChi*myChi*myR*myHx*myHXx;
realChi = myChi/(1-2.0/3.0*myChi);
kappa = realChi/(realChi+2.0);
}
/A -
/I New methods of class MagneticDipoleForce
/A T -
public:
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void operator()(Real

&energy,

Real &force,

Real rDistSquared,
Coordinates  &diff,

const GenericTopology* topo,
int atoml, int atom2,
ExclusionClass excl) const {

/ldefining variables used to calculate the force

Real t = topo->time;

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;

Real inv_r7 = inv_r5%inv_r2;

Coordinates  H(myHx*cos(trmyOmega+myPhi),myHy*sin(t*myOmega
Coordinates  sigma(-H*volum*myChi);
Real sigmaDotSigma = sigma.dot(sigma);
Real sigmaDotDiff = sigma.dot(diff);
/IDipole-dipole effects:
Coordinates  F(diff'sigmaDotSigma*3.0*inv_r5
- diff\power<2>(sigmaDotDiff)*15.0*inv_r7
+ sigma*6.0*sigmaDotDiff*inv_r5);

+myPhi ),myHz/ (1.0+re alChi) );

energy = sigmaDotSigma*inv_r3-3*sigmaDotDiff*sigmaD otDiff*  inv_r5
/IMirror-effect 1st approx (myD=0 turns mirroreffect off)

if (myD != 0.0){

/I creating mirror-dipoles

Coordinates  sigma_m(sigma.x,sigma.y,-sigma.z);

sigma_m *= kappa;

Coordinates diff_m_lower(diff.x,diff.y, myD);

Coordinates  diff_m_upper(diff.x,diff.y,-myD);

/I mirror-self-coupling

/I Not possible  without z-coordinates

/I Done in MagneticDipoleMirrorSystemForce*.[Ch]

/I mirror-dipole-coupling (assumes that the dipoles are all sentered at z=0)

Real inv_r_m2
Real inv_r_m3
Real inv_r_m5
Real inv_r_m7

1.0/diff_m_upper.normSquared();
inv_r_m2*sqrt(inv_r_m2);
inv_r_m2*inv_r_m3;
inv_r_m5*inv_r_m2;

/' now the dipole - mirror-force is added to F
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_
+ sigma_m*sigmaDotdiff_m*6.0*inv_r_mb5;
energy += sigma_mbDotsigma*inv_r_m3

sigma_mDotdiff_m = sigma_m.dot(diff_m_lower);
sigmaDotdiff_m = sigma.dot(diff_m_lower);
F += diff_m_lower*(sigma_mDotsigma*3.0*inv_r_m5
- sigma_mbDotdiff_m*sigmaDotdiff_m*15.0*inv_
+ sigma_m*sigmaDotdiff_m*6.0*inv_r_mb5;
energy += sigma_mbDotsigma*inv_r_m3

}

/IPeak-potetial at the edge of the spheres:
Real f = exp(expfactor*(r-2*myR))*inv_r;
F += diff*f;
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force = F.norm();
diff = F/force;
}
static void accumulateEnergy(EnergyStructure* energies,
energies->otherEnergy += energy;
}
static Real getEnergy(const EnergyStructure* energies)
/I Parsing
static string  getKeyword() {return keyword;}
static string  getldString() {return keyword;}

void getParameters(vector<ParameterType>&

parameters.push_back(ParameterType("-chi",Va
parameters.push_back(ParameterType("-r",VarV
parameters.push_back(ParameterType("-omega",
parameters.push_back(ParameterType("-phi*,Va
parameters.push_back(ParameterType("-H",VarV
parameters.push_back(ParameterType("™,VarVal
parameters.push_back(ParameterType(",VarVal

parameters)

Real energy) {

{return energies->otherEnergy;}

const{

rValTyp e:REAL ,VarVa I(myChi )));
alType: :RE
VarValT ype::RE AL,Var Val(myO mega))) ;
rValTyp e:REAL ,VarVa I(myPhi )));

alType: :RE
Type::R EAL,Var Val(my Hy)));
Type::R EAL,Var Val(my Hz)));

AL,V arval( myR)));

ALV arval( myHXx))) ;

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
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();
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 );
}
[ T
/I My data members
[ .
public:
static const  string keyword;
private:
Real myChi, myR, myOmega, myPhi, myHx, myHy, myHz, myD;
private:
/IShort  cuts
Real volum, expfactor, realChi, kappa;
h
1 INLINES
#endif /* MAGNETICDIPOLEFORCE_H/

MagneticDipoleForce.C
5: De nerer navnetpakraften.

1 #include

5

I

"MagneticDipoleForce.h"

MagneticDipoleForce

const

string

MagneticDipoleForce::keyword("MagneticDipo

59

le");

n)
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D.1.2 Friction

Friction er etannettypekraftobjektennMagneticDipole Denvirker paenkeltpartikleruten
vekselvirkningmedandrepartikler. Beregningenav kraftenergjorti .C- len.

FrictionExtendedForce.C
85-90:Lgkke somgar gjennomalle partiklene

86: Berggnerfriksjonskraften OBS! (*velocities)[i] er 48.88gangerstagrreennhastigheteril
partikkel i.
87-89:Leggertil stgy i alleromligeretninger

1 ~
* GNUcompiler has a pretty bad handling of templates...
*
#if defined( TEMPLATE_IS_INCLUDE_FROM_H)|| !defined(TEMPLATE_IN_HEADER)
5 1/ only compile this file if either not GNUcompiler running,
/I or, in case of GNUcompiler, files is included from header.
#ifdef ~ TEMPLATE_IN_HEADER
10 # define INLINE inline
#else
# include  "FrictionExtendedForce.h"
# define  INLINE
#endif /I TEMPLATE_IN_HEADER
15
#include  "Topology.h"
1 FrictionExtendedForce
20 template<class  TBoundaryConditions>
FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions> :Fric tionExt endedForce(): myF(0.0 ), myRnd(0.0){}
template<class TBoundaryConditions>
25 FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions> :Fric tionExt endedForce(Re al f, Real random):myF(f), myRnd(random){}
template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :getPar ameter s(vecto r<Param eterTy pe>& parameters)
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)
Real f = values[0].getReal();
35 Real random = values[l].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, O,posit ions-> size()) ;
45
template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :parall  elEval uate(co nst GenericTopology* topo,
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const CoordinateBlock* positions,

const CoordinateBlock* velocities,
CoordinateBlock* forces,
EnergyStructure* energies){
unsigned int n = positions->size();
unsigned int num = (unsigned int)topo->parallel->getAvailableNum();
unsigned int count = O;
if(num >= n)
count = n;
else if(num*2 <= n)
count = 2*num;
else
count = num;
for(unsigned int i = O;i<count;i++)Y{
if(topo->parallel->next()){
int to = (n*@i+1))/count;
if(to > (int)n)
to =n;
int from = (n*)/count;
doEvaluate(topo,positions,velocities,force s,energ ies,fro m,to);
}
}
}
template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :doEval uate(c onst GenericTopology* topo,
const CoordinateBlock* positions,
const CoordinateBlock* velocities,
CoordinateBlock* forces,
EnergyStructure* energies,

int  from, int to){
/lconst  TBoundaryConditions &boundary =

I (dynamic_cast<const SemiGenericTopology<TBoundaryConditions>& >(*topo)).boundaryConditions;
//Real t = topo->time;
IIreport << debug << "Time ="<<t <<"[fs]"<< endr;
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,;
}
}
template<class TBoundaryConditions>
INLINE void FrictionExtendedForce<TBoundaryConditions>: :number OfBloc ks(cons t GenericTopology* topo,
const CoordinateBlock* pos,
unsigned int& n,unsigned int&
unsigned int count = pos->size();
unsigned int num = (unsigned int)topo->parallel->getAvailableNum();
iflnum  >= count)
n = count;
else if(hum*2 <= count)
n = 2*num;
else
n = num;
step = 1;
}

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

MagneticDipoleMirrorvirker somFriction kun pa enkeltpartiklerDennekrafttypeninneholder
koordinatettil lene ogdeter mulig a berggnekraftenmellomendipol og detsegnespeilbilder
Dennekraftenble lagttil dadetikke var mulig afa etsentrerendpotensial MagneticDipole.

MagneticDipoleMirr orSystemForce.C
27-33:Berggnernoenngdwendigestarrelsefra input-parametrene.
64: e erenepgienveddipol-selv-speil-ekselvirkning.
65-71:Lokke somgar gjennomalle partiklene.
66-67:Avstandtil farstespeilbildehenholdsvippeog nede.
68: Kraftenpa kulensomfaglge speilbildene.
69: Enegienfra speil-selvspeil-ekselvirkningerpkes.
72:Enengienleggestil denglobaleenegien.
1 »~
*  GNU compiler
#if/ defined( TEMPLATE_IS_INCLUDE_FROM_H)|| !defined(TEMPLATE_IN_HEADER)

5 /1 only compile this file if either not GNUcompiler running,
/I or, in case of GNUcompiler, files are included from header.

has a pretty bad handling of templates...

#ifdef
10 # define
#else
# include
# define
#endif I

TEMPLATE_IN_HEADER
INLINE inline

"MagneticDipoleMirrorSystemForce.h"
INLINE
TEMPLATE_IN_HEADER

15
i

MagneticDipoleMirrorSystemForce

/I This force
/I at z =0

calculates the mirror

20

template<class TBoundaryConditions>
MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryC

template<class TBoundaryConditions>

25 MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryC
//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;
myF = sigma.dot(sigma_m)*(3.0);

}

template<class

35

TBoundaryConditions>

INLINE void MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryCo

parameters.push_back(ParameterType("-chi",VarV
parameters.push_back(ParameterType("-r",VarVal
40 parameters.push_back(ParameterType("-H",VarVal
parameters.push_back(ParameterType(™,VarValTy
parameters.push_back(ParameterType(",VarValTy
parameters.push_back(ParameterType("-d",VarVal

- source

onditi

onditi

effect, i.e. the main-effect that positions the spheres

ons>::M agnetic Dipole MirrorS ystemFo rce(): myChi(0 .0), myR(0.0),

ons>::M agnetic Dipole MirrorS ystemFo rce(Re al chi, Real r, Real H

sigma_m.z = -sigma_m.z;

ndition s>:ge tParame ters(ve
alType: :REAL,V arVal( myChi)) );
Type::R EAL,Var Val(my R)));

Type::R EAL,Var Val(my Hx)));

pe::REA L,VarVa I(myHy )));

pe::REA L,VarVa I(myHz )));

Type::R EAL,Var Val(my D)));

ctor<P aramete rType>& parameter
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}

template<class TBoundaryConditions>

INLINE Force* MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundary Conditi ons>:: doMake( string& , const vector<VarVal>&
Real chi = values[0].getReal();

Real r = values[l].getReal();

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

Real d = values[5].getReal();

return  new MagneticDipoleMirrorSystemForce(chi,r,Hx,H y,Hz,d) ;
}
template<class TBoundaryConditions>
INLINE void MagneticDipoleMirrorSystemForce<TBoundaryCo nditon s>:ev aluate( const GenericTopology* topo,
const CoordinateBlock* positions,
CoordinateBlock* forces,
EnergyStructure* energies){
Real e = 0.0;
for(unsigned int  i=0;i<topo->atoms.size();i++){

Real z_upper
Real z_lower

myD-(*positions)[i].z*2;
myD+(*positions)[i].z*2;

(*forces)[i].z += myF*(1.0/power<4>(z_lower)-1.0/power<4>(z_uppe n);

e += myF*(1.0/power<3>(z_lower) - 1.0/power<3>(z_upper));
/I Denne energien fr du pushe tilbake ett eller annet sted hvis den skal vre med bestemme totalenergien.
}
energies->otherEnergy += g

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

Fletteer etprogramskreveti C++som nner ette-kodentil partikler Programmebesar av
program.Cinneholdethovedrutinenog deklarasjoner

| _rutiner.C: leserkoordinaterog kon gurasjonog skriver ler

etting.C: beragyner etten til partiklene Flette-rutinerbyggerpayo.ci Kristiansens

hovedoppgae [10]

statistikk.C:bergnerstatistisle stgrrelseav etten

ognoenhaederler

Kon gurasjon.h:Deklarasjorav kon gurasjonen

Partikkel.h: Deklarasjorav en partikkel

Partikkelblokk.h:Deklarasjorav vektorsominneholderalle partiklenei ettidsstey
Krysning.h:Deklarasjorav enkrysningsominneholderbl.a.operatorog tidspunkt
Flette.h:Deklarasjorav ette-vektoren.envektorav krysninger
Statistikk.h:Deklarasjorav ere statistiske vektorer

rutinerh: Deklarasjorav alle rutinerutenforprogram.C

Flettetar etagumentsomer navnetpakon gurasjons len.

Typisk kon gurasjon

1

10

antall partikler =7
koordinatfil = 7s.0ut.pos.xyz
datafiltype = Xyz

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

frekvens = 0.0079577

delta t = 10

Kommentarene 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; [Ipartikler dette og forrige tidssteg.
20 Krysning  kryss;
int =0, steg = O;
/I Statistiske funksjoner:
Statistikk stat;
25
/I Leser inn konfigurasjon
les_konfig(argv([1], konfig);
/I pner inn og uftfil
30 ifstream  innfil(konfig.innfil);
if(tinnfil) {
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); I[Frste gang m to tidssteg
pblokk_for.part = les_koord(innfil, konfig); llleses inn
pblokk_for.perm = finn_permutasjon(pblokk_for); /lpermutasjonen til  frste tidssteg
40
M
/" HOVEDLOOR/
M
45 while  (innfil)
steg ++;
pblokk_etter.part = les_koord(innfil, konfig); INeser inn nye partikler
0 pblokk_etter.perm = finn_permutasjon(pblokk_etter); [ffinner permutasjonen
5
/I Bryter ut av lkken hvis det er slutt p filen:
if  (linnfil) { cout << "FRDI! ( lese..)\n" break;}
/I Hvis det er endringer i innbyrdes y-posisjon mellom partiklene
55 /I 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; /I tiden for krysningen  beregnes
60 flette.krysning.push_back(kryss); /I ny krysning legges til flette-vektoren
pblokk_for = pblokk_etter; /I ny blir gammel

65



65

70

75

/I Utfrer  de statistiske
/I ferdig
stat.writhe = finn_writhe(flette);

stat.writhe_hastighet
stat.gj_writhe_hastighet
stat.writhe_fluktuasjon

beregningene  nr koordinatene er ferdig lest
laget

= finn_writhe_hastighet(stat.writhe, flette,
= finn_gjennomsnitts_writhe_hastighet(stat.wri
= finn_writhe_fluktuasjon(stat.writhe_hastighet

og fletten

konfig.delta_t);
the, flette);
, stat.gj_writhe_hastighet);

stat.p = finn_sannsynlighetsfordeling(flette, stat.writhe, konfig.antpart);
stat.treD_p = treD_sannsynlighet(flette, stat.writhe, konfig.antpart);

/Il Til slutt skrives de statistiske data til  diverse filer

skriv_fil(konfig, flette, stat,  konfig.innledning);

innfil.close;
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| _rutiner.C

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

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

I
/I Leser inn Kkonfigurasjonsfilen//
[T

void les_konfig(char *filnavn, Konfigurasjon &konfig)
{
ifstream innfil(filnavn);
if(tinnfil)
cout << "Kan ikke pne " << filnavn << "\n";
exit(-1);
}
else
cout << "pner << filnavn << " som konfigurasjonsfil.\n";
string  filtypetekst;
konfig.filtype = 0;
innfil.ignore(30, '="); innfil >> konfig.antpart;
innfil.ignore(30, '="); innfil >> konfig.innfil;
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;
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;
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";
innfil.close;
}
M 1
/I Leser koordinater i et tidssteg fra 1
/I koordinatfilen inn i en partikkel-vektor 1
M 1
vector  <Partikkel> les_koord(ifstream &innfil, Konfigurasjon
{
int i, teller, antsteg, antpart, steg;
float  tid;
Partikkel p;
vector  <Partikkel> pvec;
string  atomtype(10, Y /I Behves bare for hoppe over
if  (konfig.filtype = 1) /I leser  kai-fil
for (i = 0; i < konfig.antpart; i++)
{
innfil >> px >> py;
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innfil >> steg;
pz =0
pvec.push_back(p);

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

if  (innfil.tellg() == 0)
innfil >> antsteg;
innfil >> antpart;
for (i = 0; i < antpart; i++)
{
innfil >> atomtype >> px >> py >> p.z
pvec.push_back(p);
}

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

if  (innfil.tellg() == 0)
innfil >> antsteg;
innfil >> antpart >> tid;
for (i = 0; i < antpart; i++)
{
innfil >> atomtype >> p.x >> puy;
p.z = 0.0;
pvec.push_back(p);

}

return(pvec);

}

T
/I Skriver ut statistiske filer. I
M

void  skriv_fil(Konfigurasjon &konfig, Flette  &flette, Statistikk &stat,
int i, |j, steg;
float  tid;
string  sjekk(70, Y
/I Statistiske data
sjekk = konfig.statfil;
if (sjekk != "ingen") {
ofstream  statfil(konfig.statfil);
if(!statfil) {
cout << "Kan ikke pne " << konfig.statfil << " for skriving\n";
exit(-1); }
cout << "Skriver " << konfig.statfil << endl;
/I 1 stat-filen skrives  de fleste  statistiske strrelsene i hver sin
for (i = innledning; i < flette.krysning.size(); i++)
statfil << flette.krysning[i].tid
<< " "
<< stat.writhe[i]
<< " "
<< stat.writhe_hastighet][i]
<< " "
<< stat.gj_writhe_hastighet]i]
<" "
<< stat.writhe_fluktuasjon([i]
<" "
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<< endl
statfil.close; }

/I Sannsynlighetsfordeling ved slutt
sjekk = konfig.pfil;
if (sjekk != "ingen") {
cout << "Skriver " << konfig.pfil << endl;
ofstream  pfil(konfig.pfil);
if('pfil) {
cout << "Kan ikke pne " << konfig.pfil << " for
exit(-1); }
for (i = 0; i < stat.p.size(); i++)
pfil << stat.pli] << endl;
pfil.close; }

/I Sannsynlighetsfordeling over tid

sjekk = konfig.p3fil;

if (sjekk !'= "ingen") {

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

ofstream  p3fil(konfig.p3fil);

if('p3fil) {
cout << "Kan ikke pne " << konfig.p3fil << " for
exit(-1); }

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

/' Ved plot i 3D i matlab er det greit begrense
/I 1 hvertfall med en hjemmesnekret  graf-funksjon

antall

skriving\n*;

skriving\n";

steg.

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)

{
p3fil << i << " ;
for ( = 0; j < stat.treD_pl[i].size(); j o+
p3fil << stat.treD_p[i][j] << " "
p3fil << endl;

p3fil.close; }

/I Statistiske data med hele tidssteg
sjekk = konfig.helstatfil;

if (sjekk !'= "ingen") {

ofstream helstatfil(konfig.helstatfil);
if('helstatfil) {

cout << "Kan ikke pne " << konfig.helstatfil << "

exit(-1); }
cout << "Skriver " << konfig.helstatfil << endl;
tid = 0.0;
for (i = innledning; i < flette.krysning.size();

if  (flette.krysningli].tid > tid)

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

<< stat.writheli]

<" "

<< stat.writhe_hastighet][i]

<" "

<< stat.gj_writhe_hastighet[i]

<< " "

<< stat.writhe_fluktuasjon([i]
<< " "
<< stat.signert_krysningstall[i]
<< endl

tid += 1.0;

helstatfil.close; }
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/I Fletteoperatorfil
sjekk = konfig.flettefil;

if (sjekk != "ingen") {
ofstream flettefil(konfig.flettefil);
if('flettefil) {
cout << "Kan ikke pne " << konfig.flettefil
exit(-1); }
cout << "Skriver ' << konfig.flettefil << endl;
for (i = innledning; i < flette.krysning.size();

for (§ = 0; j < flette.krysning[i].Operator.size();

flettefil

flettefil.close;

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

<< flette.krysning[i].Operator(j]
<< endl

}

70
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i++)

skriving\n";
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etting .C

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

5 i i i 1
/I Finner permutasjonen  til  partiklene i partikkelblokken 1
M i 1
vector <int> finn_permutasjon(Partikkelblokk &pblokk)
{
10 vector <int> perm(pblokk.part.size());
int i, |, teller;
for (i = 0; i < pblokk.part.size(); i++)
{
15 teller = O;
/I sjekker hvor mange partikler som har hyere y-verdi enn partikkel
for ( = 0; j < pblokk.part.size(); j+t)
if  (pblokk.part[i].y > pblokk.part[j].y && i 1= )
teller += 1,
20 /I perm[0] er nummeret p verste partikkel 0SV.
perm[teller] =i
}
return(perm);
}
25
M 1
/I Sjekker om det er noen endring i inbyrdes //
/I plassering i y-retning blant partiklene I
M 1
30 bool endring(Partikkelblokk pf, Partikkelblokk pe, int steg)
{
int i
bool endring = 0;
if  (pf.part.size() 1= pe.part.size())
35 {
cout << "Endring i partikkel antall. Pingler ut! steg =" << steg
<<endl;
exit(-2);
}
40 for (i = 0; i < pf.partsize(); i++)
if  (pf.perm[i] 1= pe.perm[i]) endring = 1;
return(endring);
}
AS T /-
/I Finner operatorene  som definerer endringene  //
/I mellom to tidssteg. 1"
M i
50 vector <int> finn_operator(Partikkelblokk pf, Partikkelblokk pe, int steg)
{
vector <int> perm, neste_perm(pe.part.size());
int i, j, tmp;
bool endring = 1;
55 for ( = 0; j < pe.part.size(); j++)
for (i = 0; i < pe.partsize(); i++)
if (pf.perm[j] == pe.permli])
{
neste_perm([j] =i
60 if (=)  endring = 1;
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while  (endring)

endring
for (i =

}

return(perm);

= 0

0; i < pf.part.size() -1 i)

if (neste_perm[i+1]

72

< neste_perm[i])

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

else

perm.push_back(-i - 1)
tmp = neste_perm[i];
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;
endring = 1;



statistikk.C

1

10

15

20

25

30

35
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#include  <vector>
#include  "Konfigurasjon.h"
#include  "Krysning.h"
#include  "Flette.h"

I
/I Finner vridningen il fletten n
M
vector <int> finn_writhe(Flette &f)
{
int i, j, writhe_teller = 0;
vector <int> w;
for (i = 0; i < fkrysning.size(); i++)
{
for ( = 0; j < fkrysning[i].Operator.size(); j+t)
if  (f.krysning[i].Operator[j] > 0)
writhe_teller += 1;
else
writhe_teller = 1;
w.push_back(writhe_teller);

}

return(w);

M i
/I Finner vridningshastigheten til  vridningsvektoren 1
M i
vector <float>  finn_writhe_hastighet(vector <int>  &writhe, Flette  &flette,
int delta_t)

{

int i, |, forrige_writhe = 0;

vector <float>  writhe_hastighet(flette.krysning.size(), 0.0);

/I Lper gjennom alle krysningene

for (i = 0; i < flette.krysning.size(); i++)

{ . .
= |,
/I Teller bakover til en krysning ved tiden t-delta_t
while  (flette.krysning]i].tid

< (flette.krysningf[j].tid + (float) delta_t) && j = 0)
-
/I Sjekker om forrige krysning | nrmere t-delta_t
if  (flette.krysningfi].tid - delta_t - flette.krysninglj].tid
>flette.krysning[j+1].tid - flette.krysningl[i].tid + delta_t)
j++;
/I vridningsforskjellen / delta_t
writhe_hastighet]i] = (float) (writhel[i] - writhe[j])/delta_t;
if ( == 0) writhe_hastighet[i] =0
return(writhe_hastighet);
}
M i i /-
/I Finner gjennomsnittlig vridningshastighet som funksjon av tiden //
I T i i i1
vector <float> finn_gjennomsnitts_writhe_hastighet(vector <int>  &writhe,
&flette)
{

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) ;
return(gj_hastighet);
M i1
/I Variasjonene rundt det endelige gjennomsnittet 1
M i
vector <float>  finn_writhe_fluktuasjon(vector <float>  &writhe_hastighet, vector <float>  &gj_writhe_hastighet)
{
int i;
vector <float>  writhe_fluktuasjon;
for (i = 0; i < writhe_hastighet.size(); i++)
if  (writhe_hastighet[i] > 0)
writhe_fluktuasjon.push_back(writhe_hastighet]i J-gj_wr ithe_h astighe t[writh e_hast ighets ize()-1 J);
else
writhe_fluktuasjon.push_back(0);
return(writhe_fluktuasjon);
}
M 1
/I Sannsynlighetsfordelingen av hastighetene I
M 1
vector <int> finn_sannsynlighetsfordeling(Flette &flette, vector <int>  writhe, int  antpart)
{
float teller = 1.0;
int i, forrige = 0;
int  maks;
maks = (antpart*(antpart - 1)+(antpart-1)*(antpart-2))/2;
vector <int> p(maks, 0);
/Il For finne fordelingen kan ikke hastigheten vre "kontinuerlig"
/I Hastighetsfordelingen er ogs kun for hastigheter med delta_t=1
for (i = 0; i < writhe.size(); i++)
if  (flette.krysning][i].tid > teller)
{
teller += 1.0;
p[writhe[i]-writhe[forrige]] += 1
forrige =i
}
return(p);
}
M i i [/l
/I Lager en vektor med vektorer av sannsynlighetsfordeling over tid //
M i i [/l
vector <vector <float> > treD_sannsynlighet(Flette &flette, vector <int> writhe, int  antpart)
{
vector <vector <float> > treD_sannsynlighet;
float  teller = 1.0;
int i, |, forrige = 0;
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++)
if  (flette.krysning][i].tid > teller)
{
teller += 1.0;
plwrithe[i]-writhe[forrige]] += 1;
forrige =i
for ( = 0; j < maks; j++)
p_abslj] = pljl/flette.krysningfi].tid;

treD_sannsynlighet.push_back(p_abs);
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}

return(treD_sannsynlighet);
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Kon gurasjon.h

1 class Configuration
{
public:
char picfilename[70];
5 char outfilename[70];
int threshold;
int  numofpics;
int  minsize,  maxsize;
h
Partikk el.h
1 class Particle
{
public:
float  x)y,z;
5 vector <Pixel>  pix;
h
Partikk elblokk.h
1 class Partikkelblokk
{
public:
vector  <Partikkel> part;
5 vector <int> perm;
h
Krysning.h
1 class Krysning
{
public:
vector  <int> Operator;
5 float  tid;
h
Flette.h
1 class Flette
{
public:
5 vector  <Krysning>  krysning;
h
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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;

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

5 I 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 1 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);

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

Program C somsetteroppdentilfeldig fordelingav etgitt antallpartiklerinnenforet gitt
omradeog medengitt minimumsastandmellompartiklene.Tar'setup.confsom
kon gurasjons I.

setup.conf
1-3: De nerer bokserkulenebe nnersegyi.

4: Minimum avstandmellom partiklene.
5: Antall partikler.
1 delta x = 18
delta y = 0.01
delta z = 0.01
min delta r = 1.0
5 ant pat =15
setupmaler.c
1 7 kx|
/* 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, |, antpart, ok;
float  coord[3][1000], dx, dy, dz, r, test
char *filename ="
20 srand48(  (unsigned int)time( NULL ) ); /I/seeder srand vha tiden
/I Opening infile and outfile
if  ((inf = fopen (“"setup.conf", ") == NULL)
printf("This infile does not computel\n");
25 exit  (-1);
/I 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,  "%fn", &)
for (i =0; i < 10; i++) fscanf (inf, "%c", &boss);
fscanf  (inf, "%d\n",  &antpart);
close (inf);
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if ((outf = fopen ("out.xyz", "w") == NULL)
printf("Cannot creat outfile\n");
exit  (-1);
}
if  ((outf2 = fopen ("out.psf", "w")) == NULL)
{
printf("Cannot creat outfile\n");
exit  (-1);
for (i =0; i < antpart ; i++)
{
do
{
coord[O][i] = drand48()*dx;
coord[1][i] = drand48()*dy;
coord[2][i] = drand48()*dz;
ok = 1,
for (G =0; j <i; j++)
if  ((coord[O][i]-coord[0][j])*(coord[O][i]-coord om )
+(coord[1][i]-coord[1][j])*(coord[1][i]-coord [am )
+(coord[2][i]-coord[2][j])*(coord[2][i]-coord 21 )

<rr)y ok =0;
} while (ok == 0);

}
/I Skriver  xyz-fil

fprintf(outf, "%d\n",  antpart);
fprintf(outf, "psf o0g xyz generator (c) 2002 mr. Hellesoy... dx = %f, dy = %f, antpart = %d\n",
for (i =0; i < antpart ; i ++)

fprintf(outf, "CAL  %f %f 9%f\n", coord[O][i], coord[1][i], coord[2][i]);
close (outf);
fprintf(outf2, "PSF\n\n");
fprintf(outf2, " 1 INTITLE\n");
fprintf(outf2, " REMARKSGenerated by mr Hellesoy's xyz and psf maker.\n\n");
fprintf(outf2, " %d INATOM\n", antpart);
for (i =0; i < antpart ; i++)

fprintf(outf2, " %d XXXX %dIONE X CAL 04 1 own', i, i)

close (outf2);
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D.4 Length

Et programi C somberagynerlengdenav kjiedermedkuler. Lengderbergnesvedenrekursv
prosedyresomstarter enpartikkel, merker den,seretternaboeygartil ennabo,merkerden
osv osv. Nardetikke er ere kulerigjeni kjedenstarterprogrammepa nytt medentilfeldig
kule. Egentligtellerikke programmetengdenpa kjeder menantalletkuler somhenger
sammenKon gurasjons len'conf’ behgresfor a starteprogrammetProgrammegir to
utskrifts- ler: Enmedmidlerekjedelengdeng tid og enmedfordelingav lengdeneovertid. |
tillegg kanlengdefordelingenisesgra sk underanalysen.

conf

1: Utskrifts-frekvens.

2: Xyz-formatetinneholdelikketid, og deltat de nerertidenmellomhvert stey.
3: Maksimumavstandmellomto partiklersombergretverandre.

4: Navn paxyz- len.

5: graf=1viserenfordelingav kjedelengdenenderanalysen.

1 delta n=1
delta t = 1.0
r = 1.05
filename = 500s.cutoff.xyz
5 gaf =0
length.c
1 *x/
/*  Beregner midlere lengde av kjeder over *
¥ tid fra .xyz-filer fra protomol. */
/*  Avstand som regnes som berrende */
5 defineres i konfigurasjonsfilen. */

/ x|
#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], I, teller, antkjeder;

float floatl, 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 = O;

float t,

class partikkel

{
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public:
bool analysert;
float x, y, z
int  antnaboer;
int  nummer;
partikkel

h
partikkel part[2000];
int  kjede[100];

*nabo[10];

/IDet

//Begrensning
//IBegrensning

kan

ikke

vre mer enn ti

p 2000 partikler.

p kjedelengde

ved 100.

*p som ikke

//IRutine som undersker om to partikler berrer  hverandre
bool beroring(partikkel *pl, partikkel *p2, float avst)
if  ((p1->x - p2->x)*(pl->x - p2->x)
+Hpl->y - p2->y)*(pl->y - p2->y)
+(pl->z - p2->z)*(pl->z - p2->z) < avst)
return  (TRUE);
else
return  (FALSE);
}
/I Finner hvilke partikler som grenser til  partikkel
void sjekkpartikkel(partikkel *n)
{
int  a;
p->analysert = TRUE;
for (a = 0; a < antpart; at++)
if (part[a].analysert == FALSE)
if  (beroring(p, &part[a], r) == TRUE)
{
p->nabo[p->antnaboer] = &part[a];
p->antnaboer  += 1;
}
| += p->antnaboer;
for (@ = 0; a < p->antnaboer; a++)
if  (p->nabo[a]->analysert == FALSE) sjekkpartikkel(p->nabol[a]);
}
/I Leser konfigurasjonsfil

void hentkonfigurasjon()

{

ifstream
if  (linf)

inf("conf");
cout

/I Reading configfile:

inf.ignore(20, '="); inf  >> dn;
inf.ignore(20, '="); inf  >> d;
inf.ignore(20, '="); inf >>r;
inf.ignore(20, '="); inf  >> filename;
inf.ignore(20, '="); inf  >> graf;
cout << "pner << filename << ™
inf.close();

}

int  main()

{
hentkonfigurasjon();
ofstream  outf("fordeling.dat");
if  (loutf) cout << "Kan ikke

<< "Kan

llpner
ikke

konfigurasjonsfilen
pne inputfil.\n";

for input.” <<

pne outputfil.\n";
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ofstream  outf2("gjlengde.dat");

if

(‘outf2) cout << "Kan ikke pne outputfil\n";

ifstream inf(filename);

if
inf
I
for

{

(tinf) cout << "Kan ikke pne datafil.\n";
>> antsteg;

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

maks = O;
inf  >> antpart;
/I Henter inn partikkel-koordinater
for (m = 0; m < antpart; m++)
{
for (i =0; i < 4; i++)
inf.get(boss); /lkke all  informasjonen i xyz-filen er
inf  >> part[m].x >> partm].y >> part[m].z;
part[m].nummer = m;
part[m].analysert
partm].antnaboer

FALSE;
0;

}

/IBegynner  med partikkel 1 og analyserer videre
/IPartiklene som er analysert blir ~ merket, og telles ikke flere
for (i = 0; i < antpart; i++)
if  (part[i].analysert == FALSE)
{

I = 0;

sjekkpartikkel(&part[i]);

lengde[l+1] += 1;

if (+1 > maks) maks = I|+1;

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

outf << "Tid: " << dt*n << endl;
outf << "Maks: " << maks << endl;
for (i =1; i < maks + 1; i++)
{
outf << "L" << i << " =" << lengdeli] << endl;
antkjeder += lengdeli];
}

outf << endl

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

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 << " Gjsn. kjedelengde: " << floatl/float2 << endl;
outf2 << n << " " << floatl/float2 << endl;
if (graf)

{

cout << endl
for (i =1; i < 21; i++)
{
if (i < 10) cout << " "
cout << i << " "
for (§ = 0; j < lengdeli] && | < 41; j++)
cout << "

if  (lengdeli] > 40) cout << "->"
cout << endl
}
}
for (i =1, i < maks + 1; i++)
lengdel[i] = 0;
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antkjeder = 0; hoyest = O;

/I Hopper dn tidssteg

for

{

}
}
outf.close;
inf.close;

i =1; i <dn; i++)

/lcout << "tidssteg " << n<<" dn =" <<dn << "
inf  >> antpart;
/lcout << "antpart = " << antpart << end|
inf.getline(streng, 255);
for ( =0; j < antpart; j*++)

inf.getline(streng, 255);

/lcout << streng << endl

}
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D.5 Find

Et programi C++som nner posisjontil kuler fra enseriebilderfra eteksperiment.
Programmetar enkon gurasjons | somargument.l kon gurasjons len spesi sereslant
annethvor lyst og stortet omradeskal veeresomregnessomenkule. Gjennomsnittsposisjonen
til bildepunkteneil enkule regnesdasomkulenssentrumFind begynnerprogrammet
‘convert' sommakorverterebildertil PortablePixMap (ppm)formattype P3(ascii).

En kon gurasjons |
1: Farstedel av bildenarnene
2:Inn |
3: Lyshetpakule
4: Antal bilder
5: Minimum antallbildepunkter enkule
6: Maksimumantallbildepunkten enkule

1 picfilename = 30.el.mpg
outfilename = utfil
threshold = 19000
numofpics = 10
5 minsize =5
maxsize = 20
nd.C
1 i i /
/I Program to find particles from pictures. Right I
/I now it's only using jpg-pics made from quick-time, 1
/I but its easy to add other type of pictures too. I
S i /

#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)
{
/I Opening configuration file
20 ifstream infile(filename);
if(finfile)
{
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;

1000
—
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void

}
1
void

{

}
\\Wr
void

{

void

infile.ignore(30, '="); infile >> config.numofpics;
infile.ignore(30, '="); infile >> config.minsize;
infile.ignore(30, '="); infile >> config.maxsize;
infile.close;
read_pic(vector <vector <int> > &pic, int &xsize, int &ysize)
/I Reading ppme-ascii-picturefile
int garb, i, j, number;
ifstream picfile("tmp.ppm");
picfile.ignore(30, '#");picfile.ignore(30, '#);
picfile >> Xxsize;
picfile >> ysize;
picfile >> garb;
for (i=0; i < ysize; i++)
for ( =0; j < xsize; j++)
{
picfile >> number >> number >> number;
pic[jl[i] = number;
picfile.close;
Making the picture black and white using the threshold
make_bw(vector = <vector <int> > &pic, int &xsize, int &ysize, int &threshold,
int ij;
for (i = 0; i < xsize; i++)
for (§ =0; j < ysize; j++)
it (picli][i] > threshold && i > 20 && i < xsize-20 && | > 20 && i < ysize
bwpicli][j] = 10;
else
bwpic[i][i] =0
iting the black and white picture for later viewing
write_pic(vector <vector <int> > &bwpic, int &xsize, int &ysize)
int ij;
ofstream  picfile("tmp2.ppm");
picfile << "P2\n%
picfile << xsize << " " << ysize << endl;
picfile << "10\n";
for (i =0; i < ysize; i++4)
for (§ =0; j < xsize; j++)
picfile << bwpic[j][i] << "M
picfile.close;
find_pix(int X, int 'y, vector <vector <int> > &bwpic, vector <Pixel> &p)
/I This routine  works mainly as distance.
int  a;
Pixel  pix;
pixx = Xx; pixy =Yy; p.push_back(pix);
int  neighboors[4][2];
int  numofneighboors = 0;
bwpic[x][y] =0;
/I Checking if there are any neighboors around.
if  (bwpic[x-1][y] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x-1;neighboors [numofn
if  (bwpic[x+1][y] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x+1;neighboors [numofn
if  (bwpic[X][y-1] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x;neighboors[n umofnei
if  (bwpic[x][y+1] == 10) {neighboors[numofneighboors][0]=x;neighboors[n umofnei
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for (a=0;a<numofneighboors;a++)

/I 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],
}
/I Finding particles based on the bw-picture.
vector  <Particle> find_particles(vector <vector <int> > &bwpic, int &xsize, int &ysize, int minsize, int
{

}

vector  <Particle> pblock;

int i, j, k [
for (i=0; i<xsize; i++)
for (j=0; j<ysize;j++)
if  (bwpic[i][j] == 10)
{

Particle particle;

vector <Pixel> p;

find_pix(i,j,bwpic,p);

int  sumx=0, sumy=0;

for (k=0O;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);
return(pblock);

void main(int argc, char **argv)

{

int i, |j, frame, ysize, xsize, threshold, lastnumberofparticles;
char picname[70], execline[150];
vector <vector <int> > pic(2000, vector <int> (2000,0)); /I double vector for the colourpicture.
vector <vector <int> > bwpic(2000, vector <int> (2000,0)); /I double vector for the black and white
vector <Particle> pblock;  //block of all the particles found
Configuration config;
read_config(argv[1], config);
ofstream  outfile(config.outfilename);
outfile << config.numofpics << endl;
for (frame = 1; frame < config.numofpics+1; frame++)
{
/I 'When using quicktime to extract pictures
/I the filenames are given as “flename Ol.jpg" “filename 02.jpg" etc.
/I ... “filename 123.jpg", so the first ten filenames start with a zero.
if (frame > 9)
sprintf(picname,"%s\\ %i.jpg",config.picfilename,frame);
else
sprintf(picname,"%s\\ 0%i.jpg",config.picfilename,frame);

cout << picname << endl;

/I This uses convert which has to convert a picture to ppm type P3 (ascii)

sprintf(execline,"convert %s tmp.ppm;", picname);
system(execline);

read_pic(pic, xsize,  ysize);

make_bw(pic, xsize, ysize, config.threshold, bwpic);
write_pic(bwpic, xsize,  ysize);

/I 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);

/I Checks if there's a change in the number of particles.
if  (lastnumberofparticles 1= pblock.size() && frame > 1)
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{cout << "Change in number of particles from " << lastnumberofparticles
else
lastnumberofparticles = pblock.size();
outfile << pblock.size() << endl;
165 for (i=0; i<pblock.size(); i++)
outfile << pblock[i].x << " " << pblock[il.y << endl;
}
outfile.close;
}
Pixel.h
1 class Pixel
{
public:
int  xy;
5 vector <Pixel> neighbors;
int  neighborhood;
h
Partikk el.h
1 class Particle
{
public:
float  x)y,z;
5 vector  <Pixel>  pix;
h
Kon gurasjon.h
1 class Configuration
{
public:
char picfilename[70];
5 char outfilename[70];
int  threshold;
int  numofpics;
int  minsize, maxsize;
h
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D.6 Trace

Find ordnerkoordinatensslik at kulenemedlavestx-verdikommerfgrsti xy- len. Trace nner
hvilke kuler somtilhgrerhvilke koordinateveda la hver kule falge de koordinatenesomer
naermesimellomto etterfalgenddilder. Hvis to kuler praer a falge sammekule stopper
programmetTracetarto agumenterinn | ogut I.

trace.C

L i il

/I Program to make the particles
/I coordinates

I It's

quite  straight

follow the right //
made by find.C 1
foreward. 1

S5 mmmmmnniiiniing il

#include
#include
#include
10 #include
#include
#include

void main(int

15 {

int

if (argc

ifstream infile

if(linfile)
20 ofstream

infile

outfile

class

{
25

I8
30 I

infile

outfile
Particle

for

35 {

}
40 i

int
float
for

45 {

50

Assigning

<stdlib.h>
<math.h>
<fstream>
<iostream>
<string>
<vector>
argc, char **argv)
numofsteps,  numofparticles,
< 3) { cout << "Usage:
(argv[1]);
{ cout << "Cannot

outfile (argv[2));
>> numofsteps;
<< numofsteps
Particle

step, i, |;
distance  inputfile

open " << argv[l]

<< endl;

public:

float  x,y;

int taken;

numbers to particles:

>> numofparticles;

<< numofparticles << endl;
particle[numofparticles];

(i = 0; i < numofparticles; i++)

infile >> particle[i].x >> particlelil.y;
outfile << particle[i].x << "

Main loop
Particle

newcoords[numofparticles];
follow;
dsquared;
(step = 1; step < numofsteps; step++)
infile >> numofparticles;
for (i = 0; i < numofparticles; i++)
{
infile >> newcoordsli].x
newcoords]i].taken = 0

>> newcoords[i].y;
for (i =0; i

< numofparticles; i++)

88

' << particle[il.y

outputfile\n";

' as infile\n";}

<< endl;;

exit(-2);}



55

60

65

70

75

80

85

float  mindist=1000.0;
for ( = 0; j < numofparticles; j+t)
{
dsquared = (particle[i].x-newcoordslj].x)
*(particle[i].x-newcoords[j].x)
+(particle[i].y-newcoordsl[j].y)
*(particle[i].y-newcoords[jl.y);
if (dsquared < mindist)

mindist = dsquared;
follow = j;
}
}
if  (newcoords[follow].taken == 0)
particle[i] = newcoords[follow];
newcoords[follow].taken = 1;
}
else
{
cout << "Particle " << j << " tried to follow particle
<< follow << " which was already taken\n";
exit  (-2);
}
}
/I Writing  new coords;
outfile << numofparticles << endl;
for (i = 0; i < numofparticles; i++)
outfile << particle[i].x << " " << particle[il.y << endl;

89
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