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PrindSame zoznam projektov, ktorym sa budete venovat popri prednaskach.

Preco

Vedecky vyskum sa nedeje podla skript a prednasok. Vyzaduje si samostatny pristup, boj s
frustraciou a nepochopenim a neustdle nachadzanie rieSeni pokusom a omylom, pytanim sa
spravnych otazok a giglenim.'

Okrem toho, sucasnd veda sa do robi nielen s perom a papierom v ruke alebo s drahymi
experimentdlnymi pristrojmi, ale na poc¢itacoch. Praci s pocitacom sa vSak na strednych aj
vysokych skolach venuje neadekvatne mélo ¢asu.

A préve pre tieto dovodody sme pre véas pripravili samostatné pocitacové projekty.

Pretoze v realite treba vedief programovat vo viacerych jazykoch (Fortran, C, Python,
Matlab). Velkd vicsina vedy bezi v prostredi Linuxu, ¢o znamena pouzivanie prikazového riadku
(jazyk nazyvany bash) a v iom programov sed a awk. Nebojte sa, vietko sa ¢asom naucite.

Cim skor za¢nete, tym skor budete moct dobyjat svet svojimi vedeckymi myslienkami.

~ . « 1
Co je cielom
e Priblizit redlny vyskum a radosti/starosti s nim spojené; zazit samostatni pracu s otvorenym
koncom bez dokonale jasného ciela a v obmedzenom ¢ase,

e dokonéif nieto (aspoii sa pokusit) a maf z toho dobry pocit,

e vyskusaf si prezentovanie a obhajovanie vysledkov pred publikom (k prezentécidm si este
¢asom povieme viac).

Ako na to

K dispozicii mate styri az pif poobedi po 3-4 hodinich, ¢o dokopy ddva asi 20 hodin ¢asu.
Jeden projekt je na troch Iudi, o dokopy robi 60 hodin.

Programovat budete v prostredi Linuxu. Ak ste eSte moc neprogramovali, vyberte si jazyk,
ktory uz trochu viete. Ak zatial Ziadny neviete, vyberte si taky, ktory sa za par hodin nauéite.
Tiez sa mozete poradif s kamardtom alebo organizétormi.

Ak stéle neviete, ako zacat, méte k dispozicii:

1. literattru, ako napr. prednasky z minuloroénej Jarnej skoly FX? alebo fykosi Uvod do
programovani,*

2. nas, organizatorov, ¢o vam radi poradime,

3. kembridzské vysokoskolské skripta na C++ a trochu Pythonu (na poziadanie),

!Pre viac informécii pouzime komiks: explosm.net/comics/3557
2fks.sk/fx/jarnaskolal4.php, zvlast odporiéame 1. a 2 .problem sheet
3fykos.cz/rocnik21/serial/fykos_uvod_do_programovani.pdf
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4. gtgl. Gugl je v4§ kamarat. Ak nieo neviete spravit na pocitaci, je obrovskéd Sanca, Ze
niekto tento problém uz riesil pred vami. Existuje portdl stackoverflow.com, kde sa
zdruzuju otdzky a odpovede ohladom programovania.

Vyber textového editoru je na vés, pre zaciatok postaci Gedit, Jedit alebo Sublime.
Programovacie jazyky sa inStaluju nasledovne:

e Matlab, resp. Octave:
$ sudo apt-get install octave
o C/C++:

$ sudo apt—-get install gcc
$ sudo apt-get install g++

e Python uz je nainstalovany.

Ak nieco neviete, pokojne sa pytajte, sme tu pre vas. Drzime palce!
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1 Diftizia a chemické prechody

Efekt velkého poctu podobnych interakei casto v simuldcidch zahffiame pomocou tzv. tre-
nia. Tieto interakcie si modelované pomocou ndhodnej sily a brzdnej sily, ktora je priamo
timernd rychlosti ¢astice. U dostatoéne velkych castic je trenie také intenzivne, Ze rychlost
¢astice moZeme tple zanedbat. Polohu éastice mozeme potom simulovat ndhodnou prechédzkou
s vhodnym pravdepodobnostnym rozdelenim dizky kroku: Brownovym pohybom.

1. Veseli studenti v piatok o 23:00 UTC opustaju Eagle pub. Po kazdych n krokoch sa
zapotédcaju, pricom pravdepodobnost otocenia o 180 stupiiov je 50%.
(a) Simulujte tento proces (diskretizovana difizia v 1D) pre S Studentov.
(b) Ako sa menf strednd vzdialenost Studentov (Az) od dveri Eaglu s ¢asom t?

(c) Rozdelte ulicu na vhodne kréatke tiseky a miesto vyvoja polohy pre kazdého studenta
sledujte vyvoj poctu Studentov na kazdom tseku ulice. Ak4 funkcia najlepsie popisuje
rozlozenie §tudentov na ulici po ¢ase t?7 Ktory sposob simulécie je vyhodnejsi?

(d) Dvere do Bath House si N krokov od Eaglu a dvere do King’s M krokov od Eaglu
(pricom N aj M su delitelné n). Po dosiahnuti dveri* sa prechddzka konéi. Kolko
studentov ide spat a kolko ide na d'alsie pivo?

2. Zrnko pelu s priemerom 1um sa pohybuje Brownovym pohybom vo vode.
(a) Spocitajte diftizny koeficient podla Stokesovho vzfahu a z neho koeficient trenia v
redukovanych jednotkéch.
(b) Simulujte 1 zrnko pelu. Zobrazte nickolko trajektorii.

(c) Simulujte P neinteragujicich zrniek pelu. N4jdite rozdelenie ich vzdjomnej vzdi-
alenosti po case t. Je vyhodné si nddobu rozdelit na malé objemy, podobne ako sme
v minulej tlohe delili ulicu na tseky?

3. Velmi obllimenym modelom chemickej reakcie je pohyb Brownovej ¢astice v dvojitej jame:
V(z)=(1—-2%2+02x

(a) N4jdite rovnovazne rozlozenie pre tento proces.

(b) Z rovnovazneho rozdelenia v ¢ase t = 0 “vymazeme” vSetky Castice v pravej jame.
Ako sa bude vyvijat pocet castic v Tavej jame?

(¢) Vypocitajte rychlostni konstantu tejto reakcie pomocou

i. fitovania rychlostnej rovnice na pocet ¢astic v jame ziskany v predchadzajicom

bode,
ii. tedrie tranzitného stavu,

iii. unikovych ¢asov a vzorca podla Schultena a Szabda.

a porovnajte ich hodnoty pre rozne kombinécie parametrov.

Pred prislusnou prednaskou si rozmyslite, ktoré vzorce a hodnoty potrebujete.

4Bath House ... ide sa na jedno, King’s ... ide sa spat
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2 Molekulova dynamika

Majme 2D alebo 3D krabicu a v nej niekolko (V) ¢astic. V tomto projekte budeme za pomoci
newtonovskej mechaniky F = ma modelovat ich pohyb. Zameriame sa na dva modely.

2.1 Lennard-Jonesov potencial

Vlastnosti tekutin pozostavajicich z nenabitych castic
(atémov, molekiil) prekvapivo velmi dobre popisuje tzv.
Lennard-Jonesov potencial:

o= (5) (7)] _wl ~

kde potencidlna energia V(r) najprv strmo klesd =

(Castice sa odpudzuju) pre vzdialenosti medzi jadrami 0

r = |r; — ro| mensie ako ry, = 21/65 az na hodnotu \/
V(rmin) = —e¢ (Castice sa pritahuji). Takito interakciu 05 1 15 2
medzi nenabitymi ¢asticami mozno vysvetlit pomocou T

korel4cie pohybov elektrénov vo vzdialenostiach vécsich

ako ¢ a Pauliho vylucovacim principom pri malych vz-
dialenostiach. Obr. 1: Lennard-Jonesov potencial

1. Nasimulujte N Castic vzajomne na seba posobiacich
Lennard-Jonesovym potencidlom s vhodne zvolenymi parametrami € a o v krabici s obje-
mom Wyox = 8No? za pouzitia Verletovho algoritmu alebo metédy RK4.

(a) Vymyslite sposob efektivnej inicializacie rychlosti.

(b) Odvod'te vztah pre gradient potencidlu.

()

(d) Sledujte rozlozenie rychlosti, distribiiciu poléh v priestore, korela¢né funkcie a tlak
(spocitajte pomocou viridlu).

Interakciu so stenou krabice modelujte ako pruznu zrazku.

2. Simulujte N Lennard-Jonesovych castic predstavujicich
plyn so zndmou hustotou (miesto krabice pouzite
periodické okrajové podmienky)

(a) Ako sa zmeni pocet stuptiov volnosti?
(b) Prehodnotte moznosti zahrnutia interakcif s ¢asticami v susednom simula¢nom boxe.

(c) Néjdite hodnoty potencidlnej energie a hustoty, pri ktorych s ¢astice v plynnom,
kvapalnom a pevnom skupenstve.

3. Plyn interaguje s okolim o teplote T'. Teplota je
dan4 kinetickou energiou ¢astic mv?/2 = 3/2kgT.

(a) Simulujte interakciu s okolim pomocou

(b) Ukézte, ze termodynamické veli¢iny vo vasej simuldcii maji rovnaké hodnoty ako v
pripade Monte Carlo simulécie.

2.2 Pruzné zrazky [Advanced]

Teraz uvazujme sférické castice s polomerom a, ktoré sa od seba pruzne odrazaji. Nasimulujte
tento systém podobne ako predosly (staci v 2D). Pozorujte opit (r;) a Ar; a tlak v zdvislosti od
teploty. Zistite, pri akej hustote nastava fdzovy prechod, teda jedna z veli¢in sa vyrazne zacne
menit.
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3 Obiehanie planét

Pruych $est planét ludstvo pozorovalo od mepamdti, ale Urdn bol objavensj az v 18. storoci
za pomoci d'alekohladu. Zaujimavejsi je pribeh Neptina. Jeho existenciu najskor predpovedali
(vypocital) John Adams a Urbain Le Verrier z necakanych odchylok (porich) v drdhe Urdnu v
roku 1845. Planéta bola objavend o rok neskor.

Cielom tohto projektu je nasimulovat pohyb vsetkych 6smich planét naraz a zistit, ako na
seba vplyvaji a na zaklade simulécii predpovedat rozne javy.

3.1 Simulécie

Na wikipédii nédjdite vstupné parametre pre simuldciu planét a slnka: hmotnosti, vzdialenosti
od Slnka v perihéliu alebo aféliu a rychlosti v tychto bodoch. Na simulovanie pouzite metédu
RK4. Uistite sa, ze vasa simuldcia vyraba spravne data, ako napr. periédu obehu.

3.2 Uran

Teraz ,,vymazte” Neptiin a pozorujte spravanie sa Uranu. Skiste prist na to, ako mohol Adams
predpovedat existenciu Neptinu len z pozorovania Urdnu.

3.3 Zem

Ktora planéta ma najvacsi vplyv na pohyb Zeme okolo Slna? Ako sa tento vplyv prejavuje?

3.4 Mesiac

Teraz do vasej simulécie pridajte Mesiac. Je zndme, ze Mesiac sa od zeme postupne vzdaluje
rychlostou asi 4 centimetre za rok. Ktoré nebeské teleso mé na toto vzd'alovanie najvicsi vplyv?
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4 CHAOS

4 Chaos

Dvojité kyvadlo je problém analyticky riesitelny len v pripade, Ze
pre vychylky urobime urcité zanedbania, ako napriklad sinz ~
x. Pre vSeobecny pripad treba pouzit poéita¢. Za jeho pomoci
odhalime novy jav — deterministického chaosu.

4.1 Tedria

Odvod'te pohybové rovnice pre vychylky horné a dolné kyvadla
01, 02 v pripade, ze maju rovnaké hmotnosti m a rovnaké dlzky
lana [.

4.2 Analytické rieSenie

Vyrieste systém pre malé pociatocné uhly, t.j. ndjdite frekvencie
dvoch médov kmitania wq, we. Co si pod tymito médmi mozno
predstavit?

4.3 Numerické rieSenie

Obr. 2: Dvojité kyvadlo

Teraz sa zamerajte na vieobecné uhly. Nasimulujte pohyb takéhoto systému v ¢ase. Ako pociatocné

podmienky si zvolte uhol vii¢si ako 10 stupiiov

e Na uvod vyskusajte zdkladni Eulerovu metédu:

v(t + dt)
z(t + dt)

v(t) + a(t)dt,
x(t) + v(t)dt.

Vykreslite celkovii energiu v €ase (a predtym sa zamyslite, ¢o mozno oc¢akévat).

e Vyskusajte metédu RK4 (v pripade, ze pouzivate C++, ndjdete tito metédu v kniznici
GSL). Znova vykreslite funkciu celkovej energie v ¢ase. V ¢om nastal rozdiel?

e Teraz trochu zmente pociatoéné podmienky (napr. o 1%) a pozorujte rozdiel vo vyvoji
systému. Po akom Case nastane vyraznd zmena? Vyberte najvhodnejsi parameter, ktory
tito zmenu zachytava a vykreslite jeho vyvoj v ¢ase pre rozne pociatoéné podmienky

(napr. zmeny o 1,2 alebo 5%).
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