Tepelna roztaznost a modul objemovej pruznosti krystalu
Ar pri réznych teplotach

Cielom ulohy je vypocitat objemovi tepelnt roztaznost a modul objemovej
pruznosti (bulk modulus) krystalického argonu (Ar) pri teplotach od 10 do 80
K a pri nulovom tlaku pomocou NVT molekulovej dynamiky.

Postup: Najprv je potrebné najst pre kazda teplotu 7' od 10 do 80 K (po
krokoch 10 K) a pre nulovy tlak prislusni hodnotu mriezkového parametra
a(T) v ramci daného LJ potencidlového modelu. Pod prislu§nou hodnotou a pri
teplote T sa mysli také a, ktoré pre kubicky krystal Ar dava v. NVT simulacii
tlak p=0. To v danom pripade znamené, ze pre kazdu teplotu T je treba urobit
sériu simulacii s meniacim sa parametrom a a dostat tak zavislost P(a). Pre
kazdu teplotu je vhodné pouzit asponn 5 hodnot a. Nasledne treba najst také
a, ktoré dava P(a)=0 a toto a ulozit ako hodnotu mriezkového parametra pre
dant teplotu T'

Pre tento postup je nutné poznat aspon priblizny odhad pre hodnotu a,
z ktorej sa bude $tartovat. K tomu dobre posluzia experimentdlne hodnoty
a®P(T), ktoré je mozné najst napr. v ¢lanku Peterson et al. EI, kde st uvedené
hustoty tuhého Ar pre vSetky teploty. Experimentalne a teoretické hodnoty a
sa samozrejme buda mierne li§it. Postup je teda najprv zobrat hodnotu a®*?
pre dani T z citovaného ¢lanku a spustit NVT simuléciu. Pri kazdej zmene
simulaénych parametrov je potrebné systém ekvilibrovat pocas napr. 10000
MD krokov a pre vypocet strednej hodnoty tlaku je potrebné urobit aspon
50000 MD krokov. Ak vysiel tlak p > 0, znamend to, Ze hodnota a je prili§
mal4 a je potrebné ju zvac§it, a opaCne to plati pre pripad p < 0. Ziskané
hodnoty zavislosti P(a) je potrebné nafitovat (napr. na polyném 3. radu) a
potom numericky uréit hodnotu a, pre ktora je p=0. Takto dostaneme zavislost
a(T), resp. V(T) a numerickym derivovanim V' (T') nasledne ziskame hl'adanu
zavislost (objemovej) tepelnej roztaznosti S(T) od teploty
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Porovnajte tito vypocitant zavislost s experimentélnymi hodnotami (Peter-
son et al.) a pokuste sa interpretovat pripadné rozdiely.
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Modul objemovej pruznosti B(T') pre kazdu teplotu T" sa da ur¢it z nafitova-
nej zavislosti P(a), resp. P(V') pre kazdu teplotu pomocou definiéného vztahu

kde 1, je objem a? prisluchajuci k uz uréenej hodnote mriezkového para-
metra a pri danej teplote 7'

Aspon pre jednu teplotu 7' a objem V urobte aj analyzu Casového radu
pre tlak a odhadnite Statistickti chybu strednej hodnoty tlaku. Kedze data pre
P(t) st prirodzene (silno) korelované, okrem §tandardnej odchylky (variancie)
je treba urcit aj statistical inefficiency” s a tak odhadnut Statisticka chybu
pre hodnotu tlaku. Postup néjdete napr. v Studijnych materidloch k predmetu
"Uvod do poéitacovych simulécii” na str. 39-40. Vypocet koeficientu s je napr. v
programe error.f, ktory bol pouzity na cviceniach k Monte Carlo simulécidm
Isingovho modelu, kde s zodpoved4a limitnej hodnote veli¢iny CC pre velké

bloky. Posudte, aka dizka simulécie je potrebna pre relevantné uréenie zavislosti
P(a).

V referdte uved'te kompletny postup vypoctu vratane vSetkych simula¢nych
protokolov, grafov vSetkych zavislosti P(a) pre vSetky T, koeficientov polyno-
mialnych fitov a vyslednych zavislosti a(T"), V(T), B(T) a B(T). Pokial pouzijete
nejaky skript pre automatizovanie vagich vypoctov, takisto ho uvedte v referate.

4. ro¢nik:

Okrem vyssie uvedeného pre teplotu 7" = 70 K ur¢te hodnotu S aj inym
sposobom, ktory bol prezentovany na prednaske o tepelnej roztaznosti krystalov
v ramci predmetu ”Struktira a mechanické vlastnosti tuhych latok”.
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kde Vp zodpoveda objemu pri teplote T, je mozné urit (7)) zo znalosti

BS(TT) \v, na ¢o uz postacuja NVT

modulu B(T) (skor vypocitaného) a derivacie
simulécie pri kon§tantnom objeme.

Uréte takto hodnotu derivacie BZ(TT) |y a nasledne 8 pri T =70 K a porov-
najte s vysledkom ziskanym v predoSlom postupe (teda z numerickej derivacie

V(T)). Diskutujte, ktory postup povaZujete za presnejsi z numerického hl'adiska.




