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Príklady z cvi£enia
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Akéko©vek otázky smelo smerujte na juraj(a)tekel(b)gmail(c)com

Metropolisov algortimus

Príklad 1 (Metropolisov algoritmus ako generátor náhodných £ísel). a.
Vcelku priamo£iaro sa normaliza£né kon-
²tanty vo vz´ahu pre α vykrátia. Dôleºité
je to preto, ºe nie vºdy vieme normalizáciu
spo£íta´ explicitne, alebo to je niekedy len
zbyto£ná otrava.

b. Pozriem, rozmyslím, vidím.

c. Výsledky môjho programu v Mathematice
pre rôzne hodnoty N .

d. Toto uº nechám na vás.

e. Výsledky môjho programu pre funkciu

p(x) =
1 + x2

10
e−x

4/50 .

Príklad 2 (Metropolisov algoritmus ako generá-
tor náhodných £ísel 2). Program z prechádzajúcej
úlohy pre druhé rozdelenie pravdepodobnosti. V
prvom prípade je N1 = 100, v druhom 1000, £íslo
pod obrázkom dáva N2. Na ©avo pre porovnanie
výsledok prvého programu pre rovnaké N = N2.
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Aké závery plynú z týchto obrázkov uº nechám
na vás.

Príklad 3 (Metropolis pre dvojhladinový sys-
tém). Táto úloha je vyrie²ená napríklad v skrip-
tách Vlada �erného.

Príklad 4 (� Metropolis pre trojhladinový sys-
tém). Príklad je vyrie²ený vo videu.

Grandkanonické rozdelenie

Príklad 5 (Chemický potenciál ideálneho plynu).
K©ú£ové je si rozmyslie´, ºe z

dE = −pdV + TdS + µdN

vyplýva, ºe chemický potenciál je energia potrebná
na dodanie jednej £astice, ale za podmienky kon-
²tantnosti entropie. Tým, ºe do ideálneho plynu
pridáme jednu £asticu výrazne zvý²ime mnoºstvo
spôsobov, ako môºe by´ táto energia medzi £astice
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rozdelená. Ak chceme zachova´ entropiu, musíme
zníºi´ celkové mnoºstvo energie. Výsledok doda-
nia jednej £astice pri kon²tantnej entropii je teda
ubudnutie energie.

Príklad 6 (Príklad z predná²ky). Zopakujte od-
vodenie Langmuirovej adsorb£nej rovnice pre pro-
teíny, na ktoré sa vedia zachyti´ dve molekuly kys-
líka. Ko©ko molekúl kyslíka na daný po£et molekúl
proteínu, bude vedie´ takáto látka prenies´ pri rov-
nakých podmienkach?

Ako by to vyzeralo pre proteín, na ktorý sa vie
naviaza´ n kyslíkov?

Príklad 7 (Môj ob©úbený príklad o grandkano-
nikcých súboroch). Treba odvodi´ vz´ah pre che-
mický potenciál pre ideálny plyn v dvoch rozme-
roch a potom jednoducho zobra´

µ2DS = µ3DV .

Tam si treba da´ pozor na to, ºe v troch rozme-
roch funguje trochu inak integrovanie cez v²etky
stavy, nako©ko objemový element v priestore hyb-
ností vyzerá inak.

Pri odvodení grandkanonického súboru sa
predpokladá, ºe stav rezervoáru sa ubudnutím jed-
nej £astice príli² nezmení. Ni£ sa ale nepredpo-
kladalo o ve©kosti systému. V na²ej úlohe môºe

ako rezervoár fungova´ objem ²katule, ale aj stena
na ktorej sú £astice nalepené. Aspo¬ na jednom z
týchto miest teda musí by´ ve©mi ve©a £astíc. To
ale znamená, ºe sta£í, aby N bolo ve©mi ve©ké.

Príklad 8 (Za£iatok viriálového rozvoja). K©ú-
£ové vz´ahy sú

pV

kT
= logZ ,

N

V
=
z

V

∂ logZ
∂z

,

kde z = eµβ .
Prvý je dôsledkom funkcionálnej závislos´

grandkanonického potenciálu Φ = −β logZ. Z
toho, ºe S = k ∂T logZ

∂T a 〈E〉 − µ 〈N〉 = −∂ logZ
∂β

dostaneme Φ = F − µN . Ke¤ºe N a F sú exten-
zívne veli£iny a µ je intenzívna veli£ina, Φ je in-
tenzívna veli£ina. Ke¤ºe jej prirozdené parametre
sú V, µ, T , musí by´ v tvare

intenzívna veli£ina × V .

Z toho, ako vyzerá dΦ zistíme, ºe táto intenzívna
veli£ina je −p.

Druhý je priamo£iarym dôsledkom de�nície
〈N〉.
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