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Gaz-modell

1. Elvarisok

Az elvarasokat legjobban az alabbi, futds soran keletkezett abrasor fejezi ki.
Gaz

Gaz-modell

Ez egy fizikai szimulacios modell: sikbeli diffuzios gaz-modell

Egy rovid leiras hozza:
. Egy NxM-es ter minden cellajanak allapota: molekula, ures, fal.
. Kezdetben wvan egy K=K-as molekula-négyzet a reakcictérben.

. A molekuldk véletlenszeriien lépkednek a négy irany valamelyikébe,
de a teret el nem hagyhatjak.

1. abra. Egy futasi kép - Tajékoztato

apozhatun

reakciotér fugadleges merete? [1-200]1200

reakciotér vizszintes mérete? [1-2501250

részecsketomb négyzetének oldalhossza [1-83183

gravitacio nagysaga (lefelé lépés valoszinlisége) 7 [-1..11-1

2. abra. Egy futasi kép — Paraméterezés
(maximalis méretek, ,,antigravitacioval”)
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Gaz

T:0 Reakcistér

T:i0 Inforndcidk
izennsd: Lepesenkent i

N:250

M:250

K:83

Gi-1

ossz-utkozés:

T:0 Nyonis-elosz las

T:0 Nuonis-viltozds 2000 idseguségenként

[ U7v: vége

(W

Tépesenkent , N/n: nornal . Crc: csendes |

3. abra. Egy futasi kép - A szimulacio legelején (T=0)

Gaz

[o1aise ]

T:14156 Reakcistér

T:14156 Informdcisk
izennsd: Lepesenkent i

N:250

M:250

K:83

Gi-1

ossz-utkozés:?

T:14156 Nyonas-elosz las

T:14000 Nuonis-valtozds 2000 idseguségenként

[ U7u: véae

/1

Tépésenkent , N/n: nornal . Csc: csendes |

4. abra. Egy futasi kép — Kozbiilso allapot (T=14156)

valamint egy proba: GazMo.exe.



GazMo.exe

Gaz-modell

2. A problémaik

A Darazs-modell alapjan elkésziilt szimulacios keretprogram azon részeit, amelyek a tovabbiak-
ban —lényegileg vagy ténylegesen— valtozatlanul felhasznalhatok kiemeltiik az ablakok unitba.
Ebbe jobbara a megjelenitéssel kapcsolatos reprezentaciot és implementaciot rejtettiik el.

2.1. A reprezentacios lényeg — Ablakok unit

Type
TAblak=Record
bfx, bfy, jax, jay Word;
cim String[32];
szin Byte;
End;
THisztAblak=Record
bfx, bfy, jax, jay Word;
cim String[32];
adatDb Word;
leptek : Real;
adatok : Array [0..MaxDb] of Word;
szin Byte
End;
TKarAblak=Record
bfx, bfy, jax, jay Word;
cim String[32];
adatDb : Word;
adatok : Array [0..MaxMDb] of
Record
nev,ert:String;
End;
szin Byte
End;

TCella =(Fal,Ures,Reszecske);

TReaTer=Array [0..MaxN+1l,0..MaxM+1l] of TCella;

Megjegyzések:

1. Az ablakok fajtaja béviilt: a hisztogramokat tartalmazo (THisztAblak) mellé, mint tipus kertilt
be a reakcioteret tartalmazo Tablak, tovabba a jellemzd modell-paraméterek numerikus érté-
keit folyamatosan mutaté informacios ablak, a Tkarabiak (mint karakteres ablak). Ezekhez
sajatos milveletek tartoznak —természetesen—, amint ezt alabb latni is fogjuk.

2. A reakciotérben a részecske és annak hidnya mellett Iényeges szerepe lesz a késObbiek soran a
falnak, amely nem feltétleniil csak a tér befoglalojaul hasznalhat6 fol.

3. A reakcioteret koriil vessziik fallal. Ezeket helyezziik el a 0. és MaxN+1-dik sorba, és a 0.

MaxM+1-dik 0szlopba.

2.2. Az implementalt miiveletek fejsorai — Ablakok unit

Elséként a hagyomanyos I/O-miiveletek (a konzol-ablak kezelését végzok) szerepelnek:

Procedure BillentyureVar (Var c:

Char) ;
Procedure SzovegesLap (Const Fejlec:
Procedure Tajekoztato(Const Fejlec,

String) ;
TajekoztatoFile:String);
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Az egyes ablakokban megjelend modell-id6t kiir6 eljarasok, amelyek azt mutatjak, hogy mikori
allapott az abra. Ez azért fontos, mert az idésporolas miatt nem minden idéegységben jelenik

meg minden.
Procedure FoIdoKiiras({Const FoAblak:TFoAblak;} Const T:LongInt);
Procedure RealdoKiiras (Const TerAblak:TAblak; Const T:LongInt);
Procedure IdoKiiras(Const Graf:THisztAblak; Const T:LongInt);
Az alabbiak létrehozzak az adott tipust ablak egy jabb valtozatat. Még nem jelentetik meg a
képernyon.
Procedure KarAblakLetrehozas(Var KarAblak:TKarAblak;
Const bx,by,jx,jy:Word;
Const c:String; Const sz:Byte);
Procedure RealAblakLetrehozas (Var TerAblak:TAblak;
Const bx,by,Jjx,Jjy:Word;
Const c:String; Const sz:Byte);
Procedure AblakLetrehozas(Var Graf : THisztAblak;
Const bx,by,jx,jy:Word;
Const c:String; Const aDb:Word;
Const 1:Real; Const sz:Byte);
A kovetkezOk az ablakok megjelenitését végzik, kezdve a ,,f6” képernyd valtozatlan részeinek
kirajzolasat végzdvel:
Procedure GrafikusKepernyoAllandoReszeil (Const Fejlec:String);
Procedure KarAblakRajzolas(Const KarAblak:TKarAblak) ;
Procedure ReaTerAblakRajzolas (Const TerAblak:TAblak) ;
Procedure AblakRajzolas(Const Graf:THisztAblak);
Az egyes ablakok ujrarajzolasat végzo rutinok (ezek csak a valtozo részeket rajzoljak ki):
Procedure ReaTerUjraRajzol (Const TerAblak:TAblak;
Const ReaTer:TReaTer; Const N,M:Integer;
Const T:LonglInt);
Procedure TeljesGrafikon(Var Graf:THisztAblak);
Procedure EloszlasFv(Szam:Word; Var Graf:THisztAblak; Const T:LonglInt);
Procedure IdoDiagram(Szam:Word; Var Graf:THisztAblak; Const T:LonglInt);
Procedure ReszecskeRajzolas(Const TerAblak:TAblak; Const N,M:Integer;
Const i,j:Integer; Const c:TCella);
Végezetiil a karakteres (info-) ablak mezdkkel ellato eljarasok kovetkeznek:
Procedure KarAblakUjMezo (Var KarAblak:TKarAblak; Const nev,ert:String);
Procedure KarAblakUjErtek(Var KarAblak:TKarAblak; Const nev,ert:String);
Seged fliggveények:
Function TP2FP Y (y:Integer) :Integer;
Function TP2FP X(x:Integer) :Integer;

Néhany megjegyzés:
1. A Tp2Fp X és TP2FP Y fliggvény egy ,.torténelmi emlék”. Arra emlékeztet, hogy a TP-vilag-
ban a képernydméret meglehetdsen korlatozott volt, €s az FP-re valo attérés konverziojat valo-
sitja meg.
2. Nem jelenik meg a Ta3ékoztato eljaras ,,parja”, a futas legvégén szerephez jutd Osszefog-
laléMegjelenités. Ok: ezt sziikséges hangolni a konkrét szimuldciés modellhez, igy a {6

program részeként jelenik meg. (El lehet gondolkodni az altalanositason, de ettdl most elte-
kintek.)
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2.3. Szimulacios keret
A modellezés bemeneti adatai:

e T-1id6

e N,M—reakciotér-méretek

e Kk —akezdetben elhelyezendd részecskék szama (ami most a modell miikodése soran nem fog
valtozni)

e G — gravitacios egyiitthat6 (-1..+1)
A nagyvonalu algoritmusa (nem valtozik a korabbihoz képest):

izemMod:=Lépesenkénti
Tajékoztatd
Inicializ4lés; T:=0
Kezdb6Képernyd
EredményMegjelenités
Ciklus amig nem VégeE
T:+1
SzimulacidsLépés
EredményMegjelenités
Ciklus vége
OsszefoglaldéMegijelenités

2.4. Szimulaciés 1épés — a 1ényeg

A szimulacid soran figyeljiik a molekulak ,,szabad” mozgasat. A mozgast persze befolyasolja a
kozvetlen szomszédsag, és a gravitacio. Oda nem Iéphet molekula, ahol mar van molekula. A
gravitaciot sztochasztikusan vessziik szamitasba: nagyobb gravitacié esetén nagyobb eséllyel 1ép
lefelé. A gravitacidt szamszerisitjiik: -1..+1. -1 esetén maximalis ,,sebességgel” (1 valdszinliség-
gel) 1épjen felfelé. +1 esetén maximalis ,,sebességgel” (1 valoszinliséggel) 1€pjen lefelé, 0 esetén
azonos a fel és lefelé mozgas esélye.

2.4.1. A szimulaciohoz tartozé reprezentacio

Konstans
IdoDiagValt:Egész (2000) [ennyil idbegységenként rajzolja az idéDiagramot
6ssziitk-0t ennyi idére szamoljal

Valtozé
[Ablakok:]
TérAblak: TAblak [Reakcidtér]
KarAblak: TKarAblak [Karakteres informaciodk]
Grafl,
Graf?2 : THisztAblak [Hisztogramok]
[Szimuldcibds adatok: paraméterek:]
T : Egész [Kellben nagy, mert hosszu futédsra kell szamitani]
N,M,K : Egész

ReaTér : TReaTér

voltUtk: Logikai [volt-e iitkdzés ebben az idbéegységben a bal falon?]
atkY : Egész [ha volt Utkodzés, akkor ebben a magasséagban]

6sszUtk: Egész [az Uitkdzések Ossz szémal
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2.4.2. A szimuléaciéhoz tartoz6 implementacio

Eljaras SzimulacidsLépés:
Valtozé
i, 3,
ii,jj: Egész

Ciklus
[mozgd részecske: (i,7)]
i:=Random(N)+1; j:=Random (M) +1
[potencidlis véletlen szomszéd: (ii,33)}
Jj:=j+Random (3) -1
Elagazas
R<(1-G)/3 esetén ii:=i-1
R<(2-G)/3 esetén ii:=i
egyéb esetben ii:=i+l
Elagazas vége

amig ReaTér (i, j)#Részecske vagy ReaTér (ii, jj)=Ures (*)
Ciklus vége
ReaTér (i, ) :=Ures; ReaTér(ii,jj) :=Részecske (**)

RészecskeRajzoléas (TérAblak,N,M, i, j,ReaTér (i,3))

RészecskeRajzoléas (TérAblak,N,M,1ii,jj,ReaTér(ii,jj))
[bal fali tUtkozés-kezelés:]

voltUtk:=(jj=1) [és (j=2))]

Ha voltUtk akkor
UtkY:=ii; 6sszUtk:+1

Elagazas vége

Eljaras vége

Megjegyzés: a pirossal jelolt rész egy szigorubb iitkdzés tobblet feltétele. A () -gal és (**)-gal
hivatkozunk késobb erre a feltételre.

3. A keretprogram
L. GazKe.pas, Ablakok.pas.

4, Feladatok

4.1. Alapfeladat

A keretprogram hianyzé részeit potolni, azaz ’ (*ide kell a kéd*)’ megjegyzéssel megjelolt
részek kitoltése:

e SzimulaciosLepes-ben

e OsszefoglaloMegjelenites bdvitése a KonkluzioFajl-lal sszefiiggésben

4.2. Modellezési feladatok

4.2.0. Megfigyelések — megfontolasok

Figyelje meg, az abrakon lathaté paraméterezés mellett hogyan alakul a nyomas idébeli
véltozasa! Ugye nem tetszik Onnek? Nekem sem. (L. az 5. abrat.)


GazKe.pas
Ablakok.pas
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Gaz [=37000L ]

T:370001 Reakcisteér T:370001 Informicidk
izennsd: Lepesenkent i
N:250

—_ M:250
K:83
G:i-1
ossz-itkozés:O

T:37000L Nyonas-elosz las T:370000 Nuonis-valtozds 2000 idseguségenként

5. abra. Egy futasi kép — Kozel a végallapothoz (T=370001)
Jozanész alapjan megmagyarazhatatlan, hogy miért csokkent le az 6ssz-nyomas (kb. 80000 id6-
egység tajékan)! Ugye vildgos? Az a ,logikus™ algoritmikus Gtletiink, hogy csak azt tekintsiik
eseménynek, hogy egy részecske valoban odébb megy (részecske<«>iires csere), megakadalyozza,
hogy a falra tapadt részecske-kupac fal melletti molekulai is ,,izeghessenek-mozoghassanak”,
pedig ezt érzékelhetnénk ,,nyomasként” a modell szerint. Javitsa ki ezt a hibat!

A megoldas:
amig ReaTér (i, j)#Részecske vagy ReaTér (ii,jj)=Fal (%)
Csere (ReaTér (i, ) ,ReaTér (ii, jj) (**)

L. GazMo2.exe.

A javitott megoldas elébbihez kozeli allapotat a 6. abra mutatja. Sajnos ezzel is —lathatélag— baj
van. A nyomas-valtozas rendben van, de a végallapothoz valo kdzeledés jocskan lelassult: hiszen
a részecske-kupac belsejében levo részecskeparok cseréje is ,,eseménnyé” valt, azaz sokkal tobb
idéegységet kell varni a részecske varhato végallapotanak eléréséhez. Mennyi a lassulas? (L. a 7.
abrat.) Az alapmegoldasban csak a ,,nyitott” felszin valtozasai jelentettek eseményt. Most majd-
nem minden részecske esemény részese lehet. Azaz kb. négyzetes a lassulas. Ezek utan mar nem
csodalkozhatunk a részecske-kupac felszinének csekély valtozédsan, a reakciotér-konvergencia-
jénak lecsokkenésén. A sebességen novelni lehet az 1dopiagvalt konstanst pl. megtizszerezziik.

Elgondolkodhatunk, hogy vajon a kezdd részecske-négyzet tekintheté-e egyaltalan gaz-szertinek.
Valészintileg ilyen ,,stirt” gazbdl kiindulni természetellenes. Ujabb modell-valtozathoz jutunk, ha
szabalyos részecske-alakzat gyanant pl. olyant vélasztunk, amely azért kelléen ,liha”, de sza-
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balyos. Igy a diffuzio ,,miikodését” azon is jol lemérhetjiik, mikozben elkeriiljiik a fentebb taglalt
negativumokat. Ezt is eérdemes kiprobalni! L. GazMo3.exe.

Gaz 370001 ]

T:37000L Reakcistér T:370001 Inforndcidk
izennsd: Lepesenkent i

N:250

M:250

K:83

Gi-1

ossz-utkozés:

T:37000L Nyonis-elosz las T:370000 Nuonis-viltozds 2000 idseguségenként

[Urv: wége , L71: 1épésenkent_, M/n: nornal . C/c: csendes |

6. abra. A modositott program egy futasi képe — Kozel (?) a végallapothoz (T=370001)

Gaz [:1oo0e000

T:1006000 Reakcisteér T:1006000 Informicidk
izenndd:iNornal

N:250

M:250

K:83

G:i-1

ossz-itkozés:ls

T:1006000 Nyonas-elosz las T:1006000 Nuonis-valtozds 2000 idseguségenként

[ U7u: vége , 171: Icpésenkent , N/n: normal . C/c: csendes |

7. abra. A mddositott program egy futasi képe — Kozel (?) a végallapothoz (T=1006255)
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Baj van azonban elvileg is ezzel a részecske-részecske cserével. Ugyanis elrontja a gravitacio
okozta esetleges anizotréopiat. Egy széls6séges példaval konnyl belatni ezt. Képzeljik el a G=-1
esetet! Ekkor bar a kivalasztott részecske engedelmeskedve a szélsdségesen nagy ,.antigravi-
tacionak” feljebb 1ép, addig a ,tarsa”, fittyet hanyva a ra éppen gy érvényes erore, lefele 1¢ép.
Tehata (*)-os és (**)-0S modositast mégsem fogadhatjuk el. Keressiink mas megoldast!

Az eredeti probléma az volt, hogy a falra tapadt tombben se beliil, se a fal mellett mozgasra
kisérletet sem tehetett. Ertelmezziik 4t némileg a ,,nyomasmérést”. Legyen a nyomast okozo je-
lenség az, amikor egy részecske egy falelemmel akarna helyet cserélni. A helycsere ugyan tiltott,
de a nyomasvaltozast érzékelhetjiik. A szimulacios 1épés alabbi modon alakul:

Ciklus
[mozgd részecske: (i,73)]
i:=Random (N)+1; j:=Random(M)+1
[potencidlis véletlen szomszéd: (ii,373)}
jj:=j+Random(3) -1
Elagazas
R<(1-G)/3 esetén ii:=i-1
R<(2-G) /3 esetén ii:=i
egyéb esetben ii:=i+l
Elagazas vége
amig ReaTér (i, j)#Részecske vagy ReaTér (ii,jj)=Részecske
Ciklus vége
Ha ReaTér (ii,jj)=Fal akkor [mozgés nincs,
csak esetleges nyomads-adminisztrédlas]
[bal fali tUtkozés-kezelés:]
voltUtk:=(jj=0) [és (j=2))]
Ha voltUtk akkor
itkY:=ii; &sszUtk:+1
Elagazas vége
kilénben [mozgéds, nyomads-okozas nélkiil]
ReaTér (i, j) :=Ures; ReaTér (ii,jj) :=Részecske
RészecskeRajzoléas (TérAblak,N,M, i, j,ReaTér (i, J))
RészecskeRajzoléas (TérAblak,N,M,1ii,jj,ReaTér (ii,jj))
Elagazas vége

10
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[ | [=37000L ]

T:37000L Reakcistér T:370001 Inforndcidk
izennsd: Lepesenkent i
N:250

g M:250
K:83
Gi-1
§ sssz-utkszds:O

T:370001 Nyonis-elosz las T:370001 Nuonis-viltozds 2000 idseguségenként

modellben - J6 iton a végallapot felé (T=370001)
L. GazMo4.exe.

4.2.1. H6

Hogyan vinné a modellbe a hot? Legyen a reakciotér homérseklet szempontjabol nem ,.egyen-
letes” (eddig ilyen volt), azaz pl. a) az als6 harmadaban nagyobb hémérséklet uralkodna, mint a
felette levo térrészben, vagy b) a magassagtol fliggéen egyenletesen ndne a homérseklet.

A megoldas otlete: ahol magasabb a hdmérséklet, ott intenzivebben mozognak a molekuldk,
vagyis az ottaniakat nagyobb eséllyel kell tudni kivalasztani, azaz a kivalasztand6 molekula Y-
koordinataja az Y-tol fiiggéen mas és mas kell legyen.

4.2.2. Fal a reakci6térben

Helyezzen el ,,valaszfalat” a reakcié térben. Ugyelnie kell, hogy a véletlen molekulavalasztaskor

a falat nehogy ,,lebontsa”! Erdekes problémak kapcsolodhatnak a kozbiilsd falhoz:

a) mindkét oldalrol érzékelje a molekulak iitk6zését, ez modellezi a nyomast; bizonyos
mennyiségl kiilonbség a balrdl, ill. a jobbrdl éré nyomas hatasara legyen képes odébb
csuszni!

b) a fal legyen félig atereszt6; most is a kétoldali nyomas kiilonbsége az érdekes (ozmozis).

4.3. Szorgalmi feladat

Az litkozések érzékelése és megjelenitése helyett a szintenkénti stiriséggel foglalkozzon! Vagyis
valahany idéegységenként szamlalja le az egyes magassagi szinteken 1évé molekuldk szamat, és
jelenitse meg az also baloldali (most Nyomas-eloszlas cimii) hisztogram-ablakban! A jobboldali
parjaban pedig egy On altal kivalasztott szint (esetleg szintintervallum, pl. az alsé harmad) mo-
lekulaszdm-valtozasat.

11
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5. A teljes anyag
Ez a kézirat, forrasok, leforditott kodok, stigofajl...: GazKe.zip.
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