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Simulering af gasser

og vaesker

Materialet giver jer mulighed for at lave simuleringer direkte pd RUC’s super-
computer med dens enorme regnekraft, som ellers kun bliver brugt af forskere
og studerende i Fysik pd RUC. Vi kigger pd idealgasser og idealgasloven og
under hvilke omstaendigheder, idealgasser er en god tilnaermelse til virkelig-
heden. Derudover ser vi pd, hvordan man modellerer mange atomers interakti-
oner og dynamik med molecular dynamics, og hvad forskerne konkret simule-
rer pa RUC.

Materialet er udviklet i samarbejde mellem forskere fra RUC og laerere fra STX

og HTX sdledes, at det er den nyeste forskning, der ligger til grund - og sa det
passer ind i laereplanen for fysik.

Undervisningspakkens indhold:

FILM: Computersimulering i fysik

ARTIKEL: Computersimulering i fysik

OPGAVESAT: Simulering af gasser og veesker pd RUC's
supercomputer

SRP/SOP-@VELSE PA RUC: Computersimulering af gasser og vaesker

WORKSHOP PA RUC: Computersimulering af gasser og vaesker

OPLAG - FORSKEREN FORTALLER: Hvad er en glas?

KARRIEREPROFIL: Rasmus Godiksen, kandidat i Fysik og Matema-
fik fra RUC

c’% UNDERVISNINGSPAKKE |  SIMULERING AF GASSER OG VASKER

Der arbejdes med folgende
emner i pakken:

e Computersimulering og databe-
handling

Tilstandsformer

Ideal-gas loven

Fdelgasser

Faser og faseovergange
Model/virkelighed

Makroskopiske egenskaber ved stof

Download undervisningspakken

ruc.dk/undervisningspakke-simulering

Tilmelding og afholdelse

Informationer om tilmelding kan ses
under de enkelte elementer. Har du
yderligere spergsmal kan du henvende
dig til projektkoordinator Dorthe Vedel
pd vedel@ruc.dk

Find flere tilbud

og se alle undervisningspakkerne fra

Roskilde Universitet pd www.ruc.dk/gym
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INFO TIL LAREREN

Sadan bruger du materialet:

Gymnasiepakken er udarbejdet til gymnasieskolen og kan frit downloades pd www.ruc.dk/undervisningspakke-simulering. Artikel, film og
opgavesaet bruges med fordel i sammenhaeng og er oplagt til brug i problemorienteret projektlaering og tveerfaglige forleb.

Film

Filmen er 6 minutter lang og oplagt

som central indfering til at arbejde med
materialet. Filmen giver en forklaring pé,
hvorfor fysikere pd RUC har bygget en af
Danmarks hurtigste supercomputere, og
hvordan I har mulighed for selv at lave
simuleringer pd computeren. Den giver
desuden indblik i forskernes verden og
er med til at give et fagligt grundlag fil
opgavelesningen.

Artikel

Artiklen giver et dybere indblik i, hvordan
fysikforskere p& RUC arbejder med simu-
lering i arbejdet med at forsd, hvordan
stoffer opferer sig p& atomart niveau.
Materialet er skrevet af RUC-forskere fil
brug i gymnasieskolen. Materialet kan
bruges bdde som lektie og til uddybende
sporgsmdl.

Opgavesaet

| opgavesaettet far | mulighed for at
arbejde med a&delgasser og forholde jer
tilidealgasloven. | far selv mulighed for at
lave simuleringer p& RUC's supercompu-
ter, som ellers kun bruges af forskere og
studerende pd RUC. Opgavesaettet loses
bedst, ndr man har set filmen og laest
artiklen.

SRP/SOP-ovelse pd RUC

Vigiver en lille gruppe elever mulighed for
at komme p& RUC og lave simuleringer pa
RUC'’s supercomputer sammen med vores
forskere - til brug i deres SRP/SOP projekt.

Workshop pd RUC

Efter at have arbejdet med undervis-
ningspakken "Simulering af gasser og
vaesker?” har | klassevis mulighed for at
besege RUC og afslutte forlebet med en
work-shop sammen med forskerne pé
RUC. | fér lov til at lave simuleringer og
arbejde pd den supercomputer, forskerne
bruger til tunge beregninger. Gennem
workshoppen opnds en forstdelse af,
hvad der sker ved faseovergange, pd
atomart niveau - og man fér ogsa indblik
i og afprever isomorfteorien, der er en
teori for vaeskers opfersel, der er udviklet
pd Roskilde Universitet.

Oplaeg - forskeren forteeller

Ved Nat-dag pé& RUC kan | klassevis
filmelde jer opleegget: "Hvad er en glas?”
og hore forskeren fortaelle om forskningen

i tilstandsformer. Opleegget er oplagt som
en infro til et forleb om filstandsformer og
faseovergange og giver desuden et indblik
i forskernes verden, og hvordan der arbej-
des med fysiki virkeligheden.
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Karrierelaering

P& ruc.dk/karriereprofiler kan | finde en
reekke film og historier om kandidater fra
RUC, og om hvordan de har brugt deres
uddannelse i deres arbejdsliv. Vi felger bl.a.
Rasmus Godiksen, som laver matematiske
modelleringer og risikoanalyser i en bank -
og Ditte Gundermann, som bruger materiale-
fysiki sit arbejde med at udvikle skibsmaling.
Begge er uddannet pd RUC med fysik som
det ene fag.

Besog RUC

Ved beseg pd RUC har | mulighed for at
mede studerende, f& rundvisning p& cam-
pus og laboratorier samt here mere om
forskningen i fysik. | kan klassevis besege
RUC ved Nat-dag: www.nat-dag.ruc.dk og
gennem undervisningspakkens Workshop.
Desuden har eleverne mulighed for at be-
sege Roskilde Universitet ved Abent Hus:
ruc.dk/arrangementer/aabent-hus-ba-
chelor, eller hvis de ensker at lave SRP/

SOP-evelser pd RUC: ruc.dk/srp-sop

Supplerende materiale

Hvis I vil arbejde yderligere med emnet,
kan vi anbefale foelgende:

e Artikel: Thermalization calorimetry: A

simple method for investigating glass
transition and crystallization of su-
per-cooled liquids: forskning.ruc.dk/
da/publications/thermalization-calo-
rimetry-a-simple-method-for-investi-
gating-glas

e Film: Klimaasfalt og rullemodstand

www.youtube.com/watch?v=XYg-
0bOP48WQ

e Podcast: NATURLIGVIS - en podcast om

naturvidenskab: Hvad er fysik? www.

buzzsprout.com/236555/997245-pa-
ca-1-minut-hvad-er-fysik

e Artikel: Grafikkort szetter Newton pd

speed, Aktuel Naturvidenskab (jan
2013): https://docs.google.com/
document/d/1BxP6gXaUAMa-

PO5uURAbP9x2jghlJyOj9XF_9R-

RiQjd0/edit?usp=sharing
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FILM

Computersimulering

i fysi

- hvorfor fysikere pd Roskilde Universitet har bygget en af Danmarks hurtigste

supercomputere

P& Roskilde Universitet arbejder fysike-
ren Thomas Schréder og hans kollegaer
med at forstd, hvordan stoffer opferer

sig p& atomart niveau. For at komme det
naermere bruger Thomas og hans kollega-
er Roskilde Universitets supercomputer,
der bestdr af en masse high-end gamer
PC’ere og Molecular Dynamics softwaren
RUMD (Roskilde University Molecular
Dynamics), som forskerne har udviklet.

>

Thomas forklarer om, hvordan han bruger
supercomputeren i sin forskning, og ogsé
hvordan eleverne selv kan f& adgang til
supercomputeren. Filmen er 6 minutter
lang og oplagt som indfering til at arbejde
med materialet, herunder artiklen og
opgavesaettet der horer med til gymnasie-
pakken.

Udarbejdet af:

Thomas Schroder
Professor i fysik
Roskilde Universitet

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

Filmen er udarbejdet af firmaet Undervis-
ningsfysik v. Seren Storm.

Filmen er en del af RUC's undervisnings-
pakke: "Simulering af gasser og vaesker”,
som findes pd www.ruc.dk/undervis-
ningspakke-simulering

Pakken bestar af en faglig film, en artikel,
ef opgavesaet, en SRP/SOP-ovelse, en
workshop, et opleeg og en karriereprofil.

Karriere

hE

Abent Hus
A
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ARTIKEL

Computersimulering

i fysi

- hvorfor fysikere pa Roskilde Universitet har bygget en af Dan-
marks hurtigste supercomputere

Udarbejdet af:

Thomas Schroder
Lektor i fysik
Roskilde Universitet

Bruger computerbaserede modeller til
at udvikle og teste teorier for matrialers
egenskaber.

Figur 1: Her ses nogle af de PC’ere, der udger supercomputeren pd Roskilde Universitet

Computersimulering spiller en stadig sterre rolle i naturvidenskab. Fx blev Nobelprisen i
kemii2013 givet til Karplus, Levitt og Warshel for deres arbejde med at udvikle metoder fil at
simulere proteiner og enzymer.

Nick Bailey
Lektor i fysik
Roskilde Universitet

Udvikler og tester teorier for materialer,
herunder vaesker og glas, ved brug af

supercomputer.
| artiklen her vil vi fortaelle om, hvordan man kan simulere atomer og molekyler, og hvorfor vi
pd RUC har bygget en supercomputer, som er en af Danmarks hurtigste. Vi kommer ogsa til
at se pd, hvorfor den er baseret pd grafikkort, der jo normalt bruges til gaming. e Til denne artikel og om samme emne

Tyktflydende vaesker og simuleringer, der tager en lille evighed

P& RUC forsker vi bl.a. i, hvordan atomer og molekyler bevaeger sig, i det man kalder for
tykiflydende eller viskese vaesker. Hvad det er, kommer viind p& om lidt, men for at forsté
nedvendigheden af supercomputeren, skal man forstd, hvor omfattende simuleringerne er.
De leengste simuleringer vi seetter i gang, ville tage mere end 4 &r at gennemfere pd en nor-
mal computer. P& vores supercomputer fager den samme opgave 4 mdneder. °

Supercomputeren er ikke en enkelt stor computer, men 30 kraftige PC'ere, der hver har 3 kraf-
tige grafikkort. Tilsammen udger PC’erne det, man kalder for et cluster. Hver simulering keres
pd et enkelt grafikkort, sé vi kan lave mange simuleringer, der underseger fx flere forskellige
temperaturer og tryk pd samme tid. Den voldsomme regnekraft pd supercomputeren kom-
mer ogsa dig til gode, for i opgaverne, der herer med til artiklen, kan du selv preve af lave
simuleringer p&d RUC's supercomputer over nettet.

Et grafik-kort (GPU) som kan lave 10 millioner millioner (10'°) beregninger per se-
kund. Dem er der 3 af i hver computer, og med 30 computere er der altsé i alt 90 gra-
fikkort i supercomputeren. Grafikkortene bliver lobende udskiftet til nyere modeller.

UNDERVISNINGSPAKKE |  SIMULERING AF GASSER OG VASKER

herer en film, et opgavesaet, en SRF/
SOP-ovelse, en workshop, et opleeg og
en karriereprofil. Se ruc.dk/undervis-
ningspakke-simulering

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

Leer mere om dine karrieremuligheder
inden for fysik ved at se filmen om
Rasmus Godiksen, en kandidat fra
RUC, som arbejder med simuleringer i
virkeligheden. Se www.ruc.dk/karrie-
reprofiler
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Modeller

Det der simuleres, er altid en model/, dvs. en matematisk beskrivelse
af, hvordan atomerne og molekylerne pévirker hinanden i vaesken.
P& figur 3 ser du en s@dan model. Den beskriver de kreefter, der er
mellem en blanding af fo slags atomer, her specifikt for en blanding
af nikkelatomer og fosforatomer. P& figuren angiver den rede kurve
(Ni-P) den kraft (mélt i piconewton), et nikkelatom pdvirkes af fra et
fosforatom, som funktion af afstanden mellem de to atomer. Tilsva-
rende angiver Ni-Ni og P-P kraefterne mellem atomer af samme type.
Der hvor kraefterne er 0, sker der hverken tiltraekning eller frasted-
ning. Ved negative veerdier for kraften, sker der i modellen en filtraek-
ning mellem atomerne. Ved positive veerdier for kraften sker der en
frastedning. Som man ser er der ved smd afstande, positive vaerdier
for kreefterne (eksempelvis under en afstand pd& 0.22 nm for Ni-P).
Positive veerdier betyder, at atomerne frasteder hinanden. Ved lzen-
gere afstande er kraefterne negative, hvilket vil sige, at atomerne til-
traekker hinanden i modellen. Man kalder modellen for en Lennard-

Jones-model.

Molecular Dynamics

Nér vi nu har modellen pd plads, kan vi begynde simuleringen. Vi
bruger p& Roskilde Universitets supercomputer den metode, der kal-
des "Molecular Dynamics”, og computeren kerer faktisk vores helt
eget Molecular Dynamics software, vi kalder Roskilde University Mo-

lecular Dynamics (RUMD).

Metoden bag Molecular Dynamics starter med, at man placerer alle
de atomer, der skal indgd i simuleringen i en virtuel boks. Hvert atom

far en position (x,y og z) og en hastighed.

Ud fra positionerne, og den model vi har defineret for interaktionen
mellem atomerne, kan vi beregne den samlede kraft, der pdvirker
hvert enkelt atom. Newtons anden lov siger, at F = m - a, og ud fra lig-
ningen kan vi beregne accelerationen for de enkelte atomer,a = %
Accelerationen er jo @ndringen af hastigheden pertid,a = %, dvs. vi
kan bruge accelerationen til at beregne, hvad hastigheden er nér
der er géet et lille stykke tid "dt”. Nar vi skal forklare computeren det,
skriver viligningen: v,,, = Vygmmer + a - dt. Hastighed er jo eendring af
position per tid, og beregningen for hastigheden pd x-aksen vil der-
forlyde, v = ‘:—’t‘. Vikan nu bruge hastigheden til at beregne den nye
position pd x-aksen: x,, = Xgamme + v - dt. Nér vi har fundet de nye

positioner, kan vi finde de filsvarende nye kraefter og starte forfra i
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Figur 3. Nikkel-Fosfor modellen. Angivelse af den kraft 3 forskellige par af ato-
mer, Ni-Ni, P-P og Ni-P, kan pdvirkes af i modellen. Den sterste tiltreekningskraft
ses her mellem Ni-P, altsd mellem Nikkel og Fosfor (red linje).

Overordnet algoritme for Molecular Dynamics software:

Figur 4. Opsummering af algoritmen i RUMD.
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proceduren. Hver gang vi har taget runden fra at beregne kraefter fil
at opdatere hastigheder og positioner, siger vi, at vi har taget et tids-
skridt af leengden "dt”. For af simuleringen skal vaere preecis, skal "dt”
veere et lille fidsrum. Det betyder, at vi skal tage rigtig mange fids-
skridt, og det er medvirkende til at sddanne simuleringer kan kreeve

rigtig meget computerkraft.

Et kig ind i forskningslaboratoriet

Pa figur 5 kan du se et eksempel pd et af de resultater, der kommer
ud af vores computer simuleringer. Grafen viser resultater for nikkel-
fosfor-modellen ved fire forskellige temperaturer. Ved den laveste
temperatur har simuleringen taget 4 maneder at gennemfere pé su-

percomputeren.

Plottet p& figuren er det, man kalder middelkvadrat-forskydningen,
som funktion af tfiden i et dobbelt-logaritmisk plot. Middelkvadrat-
forskydningen er et mdl for, hvor langt atomerne i gennemsnit har
beveeget sig som funktion af den fid, der er gaet. Mere konkret sper-
ger man hvert atom "hvor langt har du beveeget dig”, seetter deti an-
den potens, og til sidst tager man gennemsnittet af det tal for alle

atomer i simuleringen.

Ud fra resultatet kan vi svare p@, hvor lang tid der gar, fer atomerne i
gennemsnit har bevaeget sig en afstand, der svarer til deres egen di-
ameter (markeret med den grenne stiplede linje i figur 5). Vi kan se,
at nér vi seenker temperaturen med 7.5% (fra 48.0 Ktil 44.4 K), vokser
fiden det tager at flytte sig den afstand med mere end en fakfor 10.
Resultatet er karakteristisk for det, vi kalder viskese veesker; en lille
sankning i femperaturen leder fil, at atomerne beveeger sig meget
langsommere. Hvor langsomt atomerne beveeger sig, og dermed
hvor langsomt vaesken flyder, méles med dens viskositet. Et eksem-
pel pd en viskes veeske fra hverdagen er honning; hvis du placerer
honning i keleskabet bliver det langt mere tykiflydende, eller viskest.
Kold honning er sé viskest, at man ikke ser det flyde med det blotte
oje, men legger du et glas honning pd siden i keleskabet, og venter
laenge nok, vil det flyde ud og danne en ny vandret honningoverflade.

Det vil bare tage lang fid.

Andre eksempler pd viskese vaesker er karamel og bitumen. Bitumen
er def sorte materiale i asfalt, som de smd sten er klistret ind i. S&
uden at teenke over det har du sikkert g&et eller cyklet pd en viskes
vaeske i dag. Der findes rigtigt mange viskese veesker, og vores forsk-
ning gér ud pé at forst&, hvorfor de opferer sig, som de ger. Ifelge No-
belpristager i fysik P. W. Anderson er dette et af de store uleste pro-

blemer i fysikken.
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Figur 5. Middelkvadratforskydningen for nikkel-fosfor modellen, simuleret ved
4 forskellige temperaturer. Som det ses er der stor forskel i den tid (1. aksen)
det tager at bevaege sig samme afstand (2. aksen).
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Hvorfor nikkel-fosfor modellen?

Grunden til, at vi simulerer nikkel-fosfor-modellen, er faktisk ikke, at
vi er specielt interesserede i blandinger af nikkel og fosfor. Hvis vi var
ude efter at bestemme fx viskositeten af en nikkel-fosfor blanding, vil

det stadig veere hurtigere og mere praecist at méle det i laboratoriet.

Nér vi alligevel simulerer den blanding af atomer, er det fordi det er
en af de simpleste modeller, som opferer sig som en viskes vaeske.
Det, at modellen er simpel, er en fordel, nér vi skal simulere den, men
0gsé ndr vi selv skal analysere og forsege at forstd, hvad det er, re-

sultaterne viser, alts@ hvad det er, der sker i simuleringen.

P& figur 6 kan du se en graf, hvor vi analyserer formen pé& middel-
kvadrat-forskydningen. Som pd Figur 5 har vilangs 1. aksen tiden,

og op ad 2. aksen middelkvadrat-forskydningen.

De rode cirkler er vores teoretiske hypotese for, hvordan formen ser
ud, og det viser sig at passe rigtig godt med simuleringen (undtaget

ved de korteste fider, hvor det ikke er meningen, det skal passe).

Hypotesen (de rede cirkler) bliver altsd bekraeftet af simuleringerne,
og vindr derfor et lille stykke videre i vejen mod at lese de viskese
vaeskers gdade. Det er faktisk oftest sddan, vi bruger simuleringer,
nemlig fil at teste teorier og hypoteser. Filosofien er, at hvis vores teo-
rier og hypoteser skal geelde generelt for viskese vaesker, sa skal de
0gsé gaelde for vores virtuelle modelvaesker, der kun lever i compute-
ren. sidste ende skal vores feorier og hypoteser selvfelgelig ogsa
festes med rigtige vaesker i laboratoriet. Det ger vii samarbejde med

de af vores kollegaer, som er eksperimentalfysikere.

Sa er det din tur til at starte en simulation pa

supercomputeren

Til artiklen her herer et opgavesaet hvor du skal arbejde med forskel-
lige blandinger af gasser. For at lese opgaverne, skal du bruge vores
supercomputer. Her kan du preve at seette simulationer over og efter
nogle minutter vil du modtage resultaterne direkte i browseren. Du
kan selv definere parametre som femperatur og densitet (antal ato-
mer per volumen) og meget andet. Grunden til, at du i opgaveszettet
kommer til at arbejde med gasser og ikke viskese veesker, er, at det er
hurtigere at simulere gasser, og dermed muligt at bestille en simule-

ring og modtage data fra supercomputeren, inden for f& minutter.

Rigtig god fornejelse med arbejdet!
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Figur 6. Middelkvadrat-forskydningen for den laveste temperatur sammenlignet
med vores teoretiske hypotese.
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Du kan lzese Fysik pa Roskilde Universitet
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Simulering af gasser og
vaesker pa RUC’s
supercomputer

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

Udarbejdet af:

Thomas Schreder
Professor i fysik
Roskilde Universitet

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

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

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

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

Né&r simuleringerne er feerdige, far | en figur, som viser trykket som funktion af temperatur og
et par videoer, som viser afomernes beveegelser ved henholdsvis den hejeste og den laveste
femperatur.

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

Nick Bailey
Lektor i fysik
Roskilde Universitet

Udvikler og tester teorier for materialer,
herunder vaesker og glas, ved brug af
supercomputer.

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

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

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

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

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

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

karriereprofil-rasmus-godiksen
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Opgave 1:

Find enrealistisk densitet til
simuleringen

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

1. Hvor mange atomer er derien liter
vaeske?

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

2. Hvor mange atomer er derien liter gas?

Som hjeelp anbefaler vi, at man bruger
idealgasloven. Den version | kender,
sernok sddan ud: pV=nRT, hvor P er
frykket, V er volumen, n er antal mol
igassen, R er gaskonstanten og T er
temperaturen (den absolutte tempera-
tur, malt i Kelvin).

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

Med ligningen, kan vi seette n=N/ N,
i denidealgaslov du normalt bruger,
hvilket giver os:

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

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

pV=Nk,T

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

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

Opgave 2:
Szt en simulering over

Find hjemmesiden euclid.ruc.dk/gas

og felg vejledningen her, for at starte en
simulering:

1. Indtast antal atomer af He, Ne, Ar, Kr, Xe

og Ra. For at holde simuleringstiden ri-
melig kort ber | ikke veelge meget mere
end ca. tusind atomer i alt. (GPUerne
kan ellers klare op fil et par millioner).

. Indtast en densitet som antal atomer

per kubik-nanometer, baseret pd, hvad
I har regnet i evelsen ovenfor.

. Indtast en start-temperatur og en

slut-temperatur. Der keres 10 simu-
leringer i alt, ved 10 temperaturer fra
start fil sluftemperaturen. Simuleringen
starter altid med den hojeste tempe-
ratur og keles derefter til den laveste
temperatur.

. Navngiv jeres simulering.

. Klik p& “Send til simulering”. Simule-

ringen sendes nu til supercomputeren
pd RUC.

. Linket "Ga til resultatsiden”, ferer jer

over fil den side, hvor resultaterne fra
simuleringen bliver lagt op, ndr de er
klar. Hele processen tager ef par minut-
ter, og tingene bliver vist i takt med, af
data kommer fra supercomputeren. Det
kan veere nedvendig at trykke refresh/
reload pd din browser.

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

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

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

De relevante filer vises ved toppen og
kan downloades: Videoerne som.mp4
filer, data for trykket som .dat fil og
figuren som en .png fil. De parametre, |
har brugt, findes i filen simuleringspa-
rametre.txt. De kan ogsd veere smarte
at gemme som note pd opsaetningen.
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Opgave 3:
Undersogelse af aedelgas-
blandinger

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

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

p=(N/V)k, T

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

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

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

SIDE 2
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Ekstraopgave til sarligt interesserede

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

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

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

Du kan laese Fysik pa Roskilde Universitet

Abent Hus

Uddannelse Karriere
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SRF/SOP-@VELSE PA RUC

Computersimulering
af gasser og vaesker

Viinviterer indenfor hos Fysik pa RUC og giver dig mulighed
for at lave dine egne simuleringer pa en af Danmarks hurtigste
supercomputere. Sammen med andre gymnasieelever med
interesse for fysik laver du simuleringer, som kan brugesii dit
SRP/SOP-projekt. Vores ovelser laegger op til, at du arbejder

med din egen faglige vinkel.

| ovelsen arbejdes der med Molecular
Dynamics, specifikt med def software der
kaldes RUMD, der er udviklet p& Roskilde
Universitet. Eleven kommer til at opné ind-
sigt i, hvilke typer af spergsmdl, forskerne
typisk leder efter svar pd, og i computer-
simulering af atomer og molekyler - og
kommer retur til gymnasiet med resultater
fra en eller flere simuleringer i RUMD.

Hvad kommer du igennem pé
dagen?

Du f&r mulighed for selv at lave simulerin-
ger pd en af Danmarks hurtigste com-
putere. Du definerer pé forhdnd hvilket

system, der skal simuleres pd& dagen, altsa
hvilke blandinger af atomer/molekyler,
temperaturer, tryk og densiteter, der skal
en fur gennem RUMD (Roskilde University
Molecular Dynamics) og supercompute-
ren. Vinklen skal veere forberedt af dig for
fremmede til SRP/SOP-ovelsen p& RUC, sé
der pd forhand ligger en idé om, hvad der
skal underseges med RUMD og hvorfor.

Viser desuden i SRF/SOP-ovelsen neerme-
re pd de simuleringsmetoder, forskerne
pd Roskilde Universitet anvender i deres
forskning, og du kommer til at leere om,
hvorfor vi anvender computersimulering,
ligesom vi ser pd, hvilke indsigter, vi kan fa
ud af en computersimulering.
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Udarbejdet af:

Thomas Schreder
Lektor i fysik
Roskilde Universitet

Bruger computerbaserede modeller til
at udvikle og teste teorier for matrialers
egenskaber.

Nick Bailey
Lektor i fysik
Roskilde Universitet

Udvikler og tester teorier for materialer,
herunder vaesker og glas, ved brug af
supercomputer.

Malgruppe

For dig som skal skrive studieretningspro-
jekt (SRP) eller studieomradeprojekt (SOP) i
3.G med fysik som det ene fag.

Tilmelding
Tilmeldingsfrist og ansegningsformular

finder du pd www.ruc.dk/srp-sop.

Pladserne bliver fordelt efter ferst-til-melle
princippet. Hvis der er mange filmeldinger,
prioriterer vi elever med ABB-niveau i
naturfaglige fag.

Varighed
1dag

Antal elever
6 pr.hold

Hvornar

Afholdes 2 gange arligt: Februar og novem-
ber. Tilmeldingsfrist og dato for afholdelse
annonceres pd www.ruc.dk/srp-sop.

SIDE 1
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Eksempler
/delgasser og blandinger af disse

Sma molekyler
Metaller (fx Cu, Ni, Au, Ag)

Vinkler
e Hvorndromdannes en gas til vaeske? (Undersegelse af fasediagrammer)
e Hvordan fungerer en varmepumpe (Termodynamiske kreds-processer)

e Hvad styrer atomernes tendens fil at kondenssere fra gas fil veeske?

Relevante kombinationsfag

Kemi
Matematik
Samfundsfag
Historie

Litteratur til forberedelse og yderligere viden

Til download pd https://ruc.dk/undervisningspakke-simulering

SRF/SOP-@VELSE PA RUC

Inden ovelsesdagen forventes du at have laest artiklen og set filmen fra RUC’s undervisningspakke i Fysik: "Simulering af gasser og veesker”.

Abent Hus

A
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Computersimulering
af gasserog e
vaesker

Forsker i dynamikken i uordnede syste-
Computerbaserede simuleringer er afgerende i moderne forskning. Simuleringer giver mer, herunder: Viskese (sejtflydende)

unikke muligheder for at teste teorier og komme naermere forklaringer pd, hvordan atomer vasker, frekvensafhangig ledningsevne

og molekyler opferer sig ved faenomener, der normalt er skjult for os. i glasser samt sdkaldte "random walks”
pa fraktale strukturer. Udvikler teori og

I denne workshop fér I mulighed for selv at lave simuleringer pa en af Danmarks hurtigste laver simuleringer p& supercomputer.

computere. Udover af arbejde med simuleringsmetoder, og finde ud af hvad 3D-computer-

spil har med simuleringerne at gere, kommer | pd workshoppens to dele til at arbejde med:
Nick Bailey

Lektor i fysik

e Hvorndr omdannes en gas til veeske og omvendt? Hver gruppe (2 personer) simulerer
9 9 gruppe (2p ) Roskilde Universitet

ved en bestemt densitet, og tilsammen finder deltagerne pd workshoppen det sdkaldte
gas-vaeske fasediagram - altsd et slags 'landkort’ over, hvorndr systemet er en gas, hvor-

ndr det en vaeske - og hvorndr det er en blanding.
Udvikler og tester teorier for materialer,
herunder vaesker og glas, ved brug af

e Testaf”Isomorf-teorien”. Isomorf-teorien er en teori for veeskers opfersel, som vi har ud-
supercomputer.

viklet pd Roskilde Universitet. Ved hjeelp af simuleringer, tester vi, hvilken del af fasedia-
grammet teorien gaelder for.

Malgruppe
Elever pd matematiske-/naturvidenskabe-
lige linjer p& HTX, STX, EUX og HF med fysik
pd A-niveau.

Forberedelse inden besoget

| skal have arbejdet med RUC’s under-
visningsakke "Simulering af gasser og
vaesker”, herunder set filmen, laest artiklen
og arbejdet med opgaverne, inden beseget
pd RUC.

Praktisk

Workshoppen vil vare 6 timer inkl. en
frokostpause pd RUC. | kan spise jeres med-
bragte mad eller kebe i RUC's kantine.

Tilmelding

Klassevis fil projektkoordinator Dorthe
Vedel, vedel@ruc.dk, med enske om fore-
frukken ugedag og dato for beseget pd RUC.

Karrierelaering

P& RUC meder | en RUC-studerende, som
forteeller om uddannelse og studieliv.
Desuden kan | pa ruc.dk sammen med
gymnasiepakken ” Simulering af gasser
og veesker” finde film om RUC-kandidater
i fysik, som arbejder med simulering og
modellering.
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Program for dagen

9.00 Velkommen + foredrag: "Computersimulering af gasser og veesker”
9.45 Simuleringerigrupper af 2 personer: "Byg et fasediagram”

11.30 Opsamling pé resultater for fasediagram

12.00 Frokostpause og rundvisning

12.50 RUCsom studiested

13.15 Foredrag: Introduktion til Isomorf-teorien

13.45 Simuleringerigrupper af 2 personer: "Test af Isomorf-teorien”

15.15 Opsamling og afslutning

Abent Hus Uddannelse Karriere
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Hvad er en glas?

o ) o Udarbejdet af:
Vand fryser til is ved 0 grader celsius og aendrer pludselig sine egenskaber fra at veere
flydende til at blive fast og krystallinsk. En glas har ikke en sddan overgang til en krystallinsk
fase. Dannelsen af en glas sker derimod gradvist ved, at den opvarmede veeske bliver mere Tage Christensen
og mere sejtflydende og til sidst synes fast. Glasser findes mange steder, ogsé blandt ting du Lektor i fysik
putter i munden. Roskilde Universitet

Ved det, der kaldes glasovergangen, kan man for veesker observere faenomenet viskoela-
sticitet. Et viskoelastisk stof vil veere fast, n@r der madles over korte tider, men flydende over

Udvikler og arbejder med eksperimentelle
lange tider.

metoder til at mdle vaesker og glassers
mekaniske og termiske egenskaber, fx ved
For mange vaesker er det muligt at underafkele dem altsd saledes, at veesken forbliver fly- at bruge piezoelekiriske transducere.

dende under frysepunktet. Keles de tilstraekkeligt, vil de dog pd et tidspunkt glasse.

Malgruppe
Elever pd matematiske-/naturvidenskabe-
lige linjer p& HTX, STX, EUX og HF med fysik
pd B-niveau.

Max antal deltagere
60

Forberedelse inden besoget

Eleverne forventes at have set filmen "Eks-
periment og simulering” og leest artiklen
"Flydende eller fast”.

Tilmelding

| kan tilmelde jer oplaegget, ndr Naturvi-
denskab pd& RUC inviterer indenfor ved
Nat-dag pa RUC. Arrangementet afholdes
imarts og september, og | tilmelder jer
klassevis pa Nat-dag.ruc.dk. | kan here en
raekke faglige oplaeg inden for Fysik, Kemi,
Matematik, Datalogi, Biotek og Biologi - og
kan sdledes selv sammenseette et pro-
gram, der passer til jeres behov og ensker.

Kontakt

Ved spergsmal om tilmelding og afholdelse
kontakt projektkoordinator Dorthe Vedel,
vedel@ruc.dk. Spergsmdl vedrerende det
faglige skal rettes til oplaegsholder.

Varighed
45 minutter

Abent Hus Uddannelse Karriere
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Rasmus Godiksen
— kandidat i fysik og matematik

Quant i Dansk Bank
Cand. scient. i fysik og matematik fra Roskilde Universitet

Se filmen om Rasmus, som bruger matematiske modeller til at beregne risici pd finansielle
transaktioner; altsd de kontrakter, som banken har med deres kunder.

Han fortzaeller om sit arbejde som quant, at det er faktisk ikke sé usaedvanligt, at fysikere
arbejder som quant’er, fordi man som fysiker har lzert at modellere - alts@ at beskrive verden

med matematik. Hans hverdag bestdr iseer af 3 ting: Modellering, finansiering og IT.

Du kan here om, hvilke kompetencer fra sin uddannelse han saerligt bruger i sit arbejdsliv, og
om hvordan han kan lide at se resultater - bdde i sit arbejde i banken, men ogsd i sit civile liv.

Se filmen pa ruc.dk/karriereprofil-rasmus-godiksen

Du kan se flere karriereprofiler pd www.ruc.dk/karriereprofiler. Vi folger bl.a. ogsé Ditte

Gundermann, som er senior engineer hos Hempel a/s og arbejder med materialefysik.
Begge er uddannet pd RUC med fysik som det ene fag. Filmene er en del af RUC’s undervis-
ningspakke: "Simulering af gasser og veesker”, som findes pd www.ruc.dk/undervisnings-

pakke-simulering

Abent Hus
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Uddannelse

Karriere

P& www.ruc.dk/karriereprofiler kan

du finde en reekke film og historier om
kandidater fra RUC, som forteeller om,
hvordan de har brugt deres uddannelse i
arbejdslivet.

Leer mere om fysikuddannelsen p&d www.
ruc.dk/fysik-paa-roskilde-universitet

Du kan mede forskerne pd Fysik og i

de andre naturvidenskabelige fag pa
Nat-dag pd RUC, som afholdes to gange
arligt.

Se mere pd www.nat-dag.ruc.dk

Karriere

hE



http://ruc.dk/karriereprofil-rasmus-godiksen
http://www.ruc.dk/karriereprofiler
http://www.ruc.dk/undervisningspakke-simulering
http://www.ruc.dk/undervisningspakke-simulering
http://www.ruc.dk/karriereprofiler
http://www.ruc.dk/fysik-paa-roskilde-universitet
http://www.ruc.dk/fysik-paa-roskilde-universitet
http://www.nat-dag.ruc.dk
http://ruc.dk/karriereprofil-rasmus-godiksen
https://ruc.dk/naturvidenskabelig-bachelor
https://www.youtube.com/watch?v=PLReEFhiLNA&feature=emb_logo
https://ruc.dk/arrangementer/aabent-hus-bachelor
https://ruc.dk/karriereprofiler



