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init_lists

init_fort

init_particles

init_tcl

read_data_set

init_lj

mc_run

md_run

typ

Simulations-

stop_messung

Alle Simulationsabschnitte

perpare_messung

Komandozeilenparameter
Auswertung der

= MC

Zufällig
Zufällig

Verteile Wasser an zufällige Positionen, 
ggfs. nur außerhalb der Membran

Membranpositionan zufällige
Positionen

Bestimme

mit Membran

init_partilces_from_file

aus der Parameterdatei wird eine neue Konfiguration generiert oder eine

Konfigurationstyp =?

generierten Membran. Die Amphiphile selbst werden von                      erzeugt.

Liest eine früher berechnete Konfiguration als neue Anfangskonfiguration ein

C++

Aus Datei eingelesen

make_membrane

bestehende von der Festplatte geladen

In dieser Funktion werden die Anfangskonfigurationen erzeugt. Je nach Vorgabe 

init_particles

Verteile Amphiphile

C++

Speichere die Endkonfiguartion
make_lipid

alle Gitterpositionen in x-Richtung

main

= MD

lichen Simulationen gestartet.
alle Initialisierungen und die eigent-
Die Startfunktion. Von hier aus werden

alle Gitterpositionen in y-Richtung

Lese binäre Konfigurationsdaten der Teilchen ein

init_particles_from_file C++

Lade die zu Amphiphilstruktur-Daten zur aktuellen Konfiguration

make_lipid

beide Monolayer

Bestimme Amphiphilposition im Gitter+kleine zufällige Störung

Diese Funktion bestimmt die lateralen Koodinaten der Amphiphile in einer neu

make_membrane C++

C++
Das "Frontend" der Molekular-
Dynamik-Simulation. Außer einigen

flächenspannung simuliert wird.

md_run

Führe Standardmessungen durch (Energie, etc.)

Führe ggfs. Spezialmessungen durch (siehe prepare_messung)

alle Sampleintervalle

Initialisierungen wird nur entschieden,

ja

md_sim_with_surf

diverse Initialisierungen

ob mit oder ohne Messung der Ober-

nein

Messung des Spannungsprofils
ggfs Initialisierung der Felder zur

spannung ?

mit Messung der Oberflachen-

md_sim

Schließe Standardmessungen ab

Speichere die aktuelle Konfiguration nach      Sampleintervallen

C++

dkeine Messung stattfindet, auf. Nach jeweils          Sampleintervallen wird die

d

Speichere die Endkonfiguration 

UPDATE_LIST_MC

MC_STEPS

diverse Initialisierungen

eigentliche Simulation in                         für jeweils ein kurzes Zeitintervall, in demMC_STEPS
Diese Funktion ist das "Frontend" der Monte-Carlo-Simultion. Diese ruft die

mc_run

wird die aktuelle Konfiguration gespeichert.
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der Paarwechselwirkung

Berechne Oberflächenspannungsbeitrag
Nur bei CALC_LJ_FORCE_AND_SURF:

zur Kraft auf dieses Teilchen

Bestimme Wechselwirkungstyp

Bestimme quadratischenTeilchenabstand DR2 
gemäß minimal image-Konvention

Cutoff ?
Abstand DR2 kleiner als

ja

CALC_LJ_FORCE

CALC_LJ_FORCE_AND_SURFallen Teilchen. Als                                                            wird

alle Bindungen

Nur bei CALC_BIND_FORCE_AND_SURF:
Berechne Oberflächenspannungsbeitrag

zusätzlich noch die Oberflächenspannug bestimmt.

CALC_LJ_FORCE_AND_SURF
Diese Funktion bestimmt die Paarwechselwirkung zwischen 

FORTRAN

nein

(attrativ. od. repulsiv)

alle Nachbarn in der Liste

MD_SIM_SURF
MD_SIM FORTRAN

aufgereufen.
bzw.

C++

ggfs.externe Spezialmessung

write_md_data

write_md_data

Schreibt die letzten Meßdaten auf die Festplatte

Speichert die aktuelle Konfiguration

CALC_BIEG_FORCE_AND_SURF

Diese Funktion führt die eigentliche MD-Simulation

2.Über alle Meßintervalle zwischen zwei Zwischen-

durch. Die Zeitschleife ist dabei in drei Schleifen auf-
geteilt:1.Über alle Zeitschritte eines Meßintervalls

alle Teilchen

Anmerkung:

CALC_BIND_FORCE_AND_SURF

CALC_LJ_FORCE_AND_SURF,

MD_SIM_SURFBei                                            werden die Funktionen1

zur Kraft auf dieses Teilchen

Berechne Kraft       auf

Berechne Kraft       auf

Fc= -(Fp+Fn)

Fp

Fn

FAddiere bei erstem Teilchen 

Addiere bei zweitem Teilchen 

FBerechne Kraft      in der Bindung

-F

Bestimme die Kraft

F

zur Kraft auf dieses Teilchen
-F

Bestimmme maximale Positionsänderung 

SpiegleTeilchen ggfs. zurück in die

1 Addiere bei erstem Teilchen

Addiere bei zweitem Teilchen

1

1
F

CALC_BIEG_FORCE_AND_SURF

wird zusätzlich noch die Oberflächenspannug bestimmt.
CALC_BIND_FORCE_AND_SURF

alle Bindungen

Bestimme zentrales Teilchen

das in der Kette vorherige Teilchen

FORTRAN

zur Kraft auf dieses Teilchen

Diese Funktion bestimmt die Paarwechselwirkung zwischen 
allen Teilchen. Als 

CALC_BIND_FORCE_AND_SURF
CALC_BIND_FORCE

Berechne Kraft auf das zentrale Teilchen als

Berechne Oberflächenspannungsbeiträge
Nur bei CALC_BIEG_FORCE_AND_SURF:

der jeweiligen Teilchen
Addiere die Kräfte zu den Kräften 

wird zusätzlich noch die Oberflächenspannug bestimmt.
allen Teilchen. Als 

das in der Kette nachfolgende Teilchen

CALC_BIEG_FORCE
CALC_BIEG_FORCE_AND_SURF

FORTRAN

Diese Funktion bestimmt die Paarwechselwirkung zwischen 

Standardmessungen (z.B.Energie)

Berechne Ortsänderung

Berechne neue Ortskoordinaten

alle Teilchen

CALC_BIEG_FORCE

CALC_BIND_FORCE

reskaliere Teilchengeschwindigkeit

konfigurationen 3.Über alle Zwischenkonfigurationen

Lösche alte Teilchenkräfte

Berechne neueTeilchengeschwindigkeit

Berechne kinetische Energie

alle Teilchen

CALC_LJ_FORCE

ggfs.Spezialmessung

UPDATE_LIST_MD

größer als cutoff r   L

alle Zeitschritte eines Meßintervalls

ja

Simulationsbox

seit dem letzten Update der 
Nachbarschaftsliste

maximale Positionsänderung

nein

alle Messintervalle

diverse weitere Initialisierungen

alle Zwischenkonfigurationsintervalle
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MC_STEPS

keep_new_particle

keep_new_particle

ja

Kopiere die neuen Paarenergie in die Paarenergieliste

Amphiphil ?
Gehört das aktuelle Teilchen zu einem

janein

Generierung der Nachbarschaftsliste

janein

dE=DIFF_ENERY

MAKE_NEW_PARTICLE

alle Teilchen

FORTRAN

dE<0

nein
-dE/Tr<e

rZiehe Zufallszahl 

ja

MAKE_NEW_PARTICLE FORTRAN

neue Bindungsenergie in die ensprechenden Listen

UPDATE_LIST_MC

halbe Listencutoff ?

Diese Funktion erzeugt ein Versuchsteilchen ausgehend von den Koordinaten des

Erzeuge einen Verschiebungsvektor innerhalb der aktuellen Schrittweite

Spiegle diese Teilchen ggfs. zurück in die Simulationsbox

als Position des Versuchsteilchens.
Addiere diesen zur Position des aktuellen Teilchens und speichere dies

aktuellen Teilchens.

Dieser Verschiebungsvektor ist größer als der

übertragen werden. Anschließend wird überprüft, ob die Nachbarschaftlisten 
neu generiert werden müssen.

Übernehme die Position des Versuchsteilchens 

Kopiere die neuen Bindungsvektoren  und die

nein

Das gleiche gilt für die neu berechneten Paarenergien, die in die Paarenergieliste

Addiere den Verschiebungsvektor zur Ortsänderung seit der letzten

als die des aktuellen Teilchens

C++keep_new_particle
Die Koordinaten des Versuchsteilchens werden als die des aktuellen übernommen.

alle Zeitschritte eines Meßintervalls

diverse weitere Initialisierungen

geteilt:1.Über alle Zeitschritte eines Meßintervalls
durch. Die Zeitschleife ist dabei in drei Schleifen auf-

2.Über alle Meßintervalle zwischen zwei Zwischen-

Diese Funktion führt die eigentliche MD-Simulation

konfigurationen 3.Über alle Zwischenkonfigurationen
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Trage bei beiden Teilchen

Nachbarschaftsliste ein
Teilchen in die jeweilige
Zeiger auf das jeweils andere
Trage wechselseitig die

< Listencutoff

Zeiger auf den nächsten

NUR UPDATE_LIST_MC

janein

Alle Teilchen 

Paarenergieliste ein.
freien Eintrag in der 

DR2

zwischen den Teilchen

N1<N2

N1

N2Trage Zeiger auf Teilchen

nein

Bestimme Abstand Bestimme Abstand

zwischen den Teilchen

< Listencutoff

von        ein
in Nachbarschaftsliste 

DR2

TOTAL_ENERGY_MC

Bei ein Monte-Carlo-Simulation wird

CALC_BIEG_ENERGY

CALC_BIND_ENERGY

Trage    in Paarenergiliste ein.

nur bei TOTAL_ENERGY_MC

=         CALC_LJ_ENERGY

TOTAL_ENERGY_MD

Teilchen haben gemeinsame

Setze die Verschiebungsvektoren zurück

außerdem die Paarenergieliste neu erstellt.

Diese Funktion berechnet die Gesamtenergie.

FORTRAN
TOTAL_ENERGY_MC

alle Teilchen

Alle Nachbarzellen von       (incl der von        selbst)N1 N1

Alle Teilchen       in der aktuellen Zelle

N1

UPADTE_LIST_MC

dE=0

alle Nachbarteilchen

Bestimme Paarabstand

Abstand kleiner als Cutoff

janein

dE

ja

NUR UPDATE_LIST_MCNUR UPADTE_LIST_MD

N2

Erzeuge eine Zell-Liste (        MAKE_NEW_LIST)

Diese Funktion erstellt eine neue Nachnarschaftsliste

UPADTE_LIST_MD

ja

2

DR2

neinja
Bindung

nein

FORTRAN
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