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Priklady z cvi¢enia

cviko bolo 30.8.2021 numerické metddy, grandkanonické rozdelenie

Akékol'vek otézky smelo smerujte na juraj(a)tekel(b)gmail(c)com

Metropolisov algortimus

Priklad 1 (Metropolisov algoritmus ako generator
Vcelku priamociaro sa normaliza¢né kon-
Stanty vo vztahu pre a vykratia. Dolezité
je to preto, ze nie vidy vieme normalizaciu
spocCitat explicitne, alebo to je niekedy len
zbytoénéa otrava.

b. Pozriem, rozmyslim, vidim.

c. Vysledky mo6jho programu v Mathematice
pre rozne hodnoty V.
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160000

d. Toto uz nechdm na vis. Priklad 2 (Metropolisov algoritmus ako genera-
tor ndhodnych ¢&isel 2). Program z prechiadzajace;j
e. Vysledky mojho programu pre funkciu tlohy pre druhé rozdelenie pravdepodobnosti. V

prvom pripade je N; = 100, v druhom 1000, &islo
2 pod obrazkom dava No. Na lavo pre porovnanie
1 + X _$4/50
p(x) = 10 e . vysledok prvého programu pre rovnaké N = No.



Aké zavery plynid z tychto obrazkov uz nechiam
na vas.

Priklad 3 (Metropolis pre dvojhladinovy sys-
tém). Tato tloha je vyriefend napriklad v skrip-
tach Vlada Cerného.

Priklad 4 (B Metropolis pre trojhladinovy sys-
tém). Priklad je vyrieSeny vo videu.

Grandkanonické rozdelenie

Priklad 5 (Chemicky potenciél idedlneho plynu).
Klacové je si rozmysliet, ze z

dE = —pdV + TdS + pdN

vyplyva, Ze chemicky potenciél je energia potrebna
na dodanie jednej castice, ale za podmienky kon-
Stantnosti entropie. Tym, ze do idedlneho plynu
pridame jednu casticu vyrazne zvySime mnozZstvo
sposobov, ako moze byt tato energia medzi Castice



rozdelena. Ak chceme zachovat entropiu, musime
znizit celkové mnoZstvo energie. Vysledok doda-
nia jednej Castice pri konStantnej entropii je teda
ubudnutie energie.

Priklad 6 (Priklad z prednasky). Zopakujte od-
vodenie Langmuirovej adsorbénej rovnice pre pro-
teiny, na ktoré sa vedia zachytit dve molekuly kys-
lika. Kol'ko molekul kyslika na dany pocet molekil
proteinu, bude vediet takato latka preniest pri rov-
nakych podmienkach?

Ako by to vyzeralo pre protein, na ktory sa vie
naviazat n kyslikov?

Priklad 7 (Moj oblibeny priklad o grandkano-
nikcych stiboroch). Treba odvodit vztah pre che-
micky potencial pre idedlny plyn v dvoch rozme-
roch a potom jednoducho zobrat

pe’ =P
Tam si treba dat pozor na to, Ze v troch rozme-
roch funguje trochu inak integrovanie cez vSetky
stavy, nakol'ko objemovy element v priestore hyb-
nosti vyzera inak.

Pri odvodeni grandkanonického stuboru sa
predpokladé, ze stav rezervoédru sa ubudnutim jed-
nej Castice prili§ nezmeni. Ni¢ sa ale nepredpo-
kladalo o velkosti systému. V nagej tlohe moze

ako rezervoar fungovat objem Skatule, ale aj stena
na ktorej st Castice nalepené. Aspoil na jednom z
tychto miest teda musi byt velmi vela Castic. To
ale znamena, Ze staci, aby N bolo velmi velké.

Priklad 8 (Zatiatok viridlového rozvoja). Klua-
Cové vztahy sa

PV _

T = log Z ,

N _ z0logZz
vV VvV 0z

kde z = etb.
Prvy je dosledkom funkciondlnej zévislost

grandkanonického potencidlu & = —flogZ. Z
toho, ze § = kB2 a (E) — p(N) = —2582

dostaneme & = F' — uN. KedZze N a F st exten-
zivne veli¢iny a p je intenzivna veli¢ina, ® je in-
tenzivna veli¢ina. KedZe jej prirozdené parametre
sa V, u, T, musi byt v tvare

intenzivna veli¢ina x V .
7 toho, ako vyzerd d® zistime, Ze tato intenzivna
veli¢ina je —p.

Druhy je priamodciarym doésledkom definicie
(N)-



