Wyznaczenie charakterystyk

statystycznych modelu DLL

(Dynamic Lattice Liquid) dla
uktadow stopow polimerowych



Model DLL to model sieci, gdzie wezly sa zajete przez
clementy kinetyczne (koraliki) drgajace z okreslonag
czestotliwoscia termiczng.

Warunek ciagtosci masy: wszystkie
wezly sieci sa zajete przez koraliki

op/ot+0J=0

Uktad polimerowy - koraliki potaczone
nierozerwalnymi wiazaniami odpowiadajacymi
tancuchowi gidéwnemu polimeru. W uktadach
rozcienczonych - pojedyncze koraliki
odpowiadajq czasteczkom rozpuszczalnika.



Algorytm ruchu kooperatywnego

1. tworzenie pola wektorowego reprezentujacego proby ruchu
2. eliminacja nieskutecznych prob

3. kooperatywne przesunigcie koralikow wzdhuz zamknigtych
petli.

4. rejestracja aktualnej konfiguracji

Procedura ta rozpatrywana jest w pojedynczych krokach
czasowych T z czgstoscig odpowiadajaca Sredniej czgstoscl
drgan termicznych (v=1/T ).

Algorytm jest doktadnie powtarzany w kolejnych krokach
czasowych z nowym losowym polem kierunkow prob.



Koraliki, ktore nie wnosza udziatu do kooperatywnych ruchow nie sa
przesuwane, tj. w przypadkach:

(1) ruch dwdch sasiednich koralikow w kierunku do siebie

(2) ruch w przypadku, gdy zaden z sasiednich koralikow nie wykonuje ruchu
na jego miejsce

(3) ruch prowadzacy do zerwania tancucha polimeru

Dosem.exe



Prawdopodobienstwo, ze element kinetyczny bierze udziat w
n-elementowej peth

ZNi(n)
- MR

gdzie: M- 1los¢ losowan, R-1los¢ koralikow w matrycy

P(n)

Prawdopodobienstwo, ze element kinetyczny zostanie
przesunigty

n max

B, =Y nlP\n)
n=3
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Pln)=Bn™" "

B — stata zalezna od sieci
M — efektywna liczba koordynacyjna
h — wyktadnik

B. D. Hughes,

Random Walk and Random
Environments

(Clarendon, Oxford, 1995)

J. Chem. Phys., Vol. 118, No. 24, 22 June 2003
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Funkcja autokorelacji pozycji segmentu (p ) charakteryzuje lokalng ruchliwo$¢ uktadow

1 N
pS(t) = m Z Z Ci(t)ci(o)

Gdzie ¢, = 1 dla elementu kinetycznego przyjmujacego t¢ sama pozycje w czasie t=0 1t oraz
c, = 0 kiedy element kinetyczny jest przesunigty z pozycji zerowej
(N=dlugos¢ tancucha, n=ilos¢ tancuchow w uktadzie),
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Czas relaksacj1 tancuchow:

_1 BV E _
Prlt) =~ ZRn(fo)U?n(f) . ZRn (Z,) Lexp(

L

Iy

gdzie R sg wektorami koniec-koniec tancucha w chwili t=t; 1t

p(t)
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<ri(f) >= zl (=1, =4Dt
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