
Tepelná roz´aºnos´ a modul objemovej pruºnosti kry²tálu
Ar pri rôznych teplotách

Cie©om úlohy je vypo£íta´ objemovú tepelnú roz´aºnos´ a modul objemovej
pruºnosti (bulk modulus) kry²talického argónu (Ar) pri teplotách od 10 do 80
K a pri nulovom tlaku pomocou NV T molekulovej dynamiky.

Postup: Najprv je potrebné nájs´ pre kaºdú teplotu T od 10 do 80 K (po
krokoch 10 K) a pre nulový tlak príslu²nú hodnotu mrieºkového parametra
a(T ) v rámci daného LJ potenciálového modelu. Pod príslu²nou hodnotou a pri
teplote T sa myslí také a, ktoré pre kubický kry²tál Ar dáva v NV T simulácii
tlak p=0. To v danom prípade znamená, ºe pre kaºdú teplotu T je treba urobi´
sériu simulácií s meniacim sa parametrom a a dosta´ tak závislos´ P (a). Pre
kaºdú teplotu je vhodné pouºi´ aspo¬ 5 hodnôt a. Následne treba nájs´ také
a, ktoré dáva P (a)=0 a toto a uloºi´ ako hodnotu mrieºkového parametra pre
danú teplotu T

Pre tento postup je nutné pozna´ aspo¬ pribliºný odhad pre hodnotu a,
z ktorej sa bude ²tartova´. K tomu dobre poslúºia experimentálne hodnoty
aexp(T ), ktoré je moºné nájs´ napr. v £lánku Peterson et al. 1, kde sú uvedené
hustoty tuhého Ar pre v²etky teploty. Experimentálne a teoretické hodnoty a
sa samozrejme budú mierne lí²i´. Postup je teda najprv zobra´ hodnotu aexp

pre danú T z citovaného £lánku a spusti´ NV T simuláciu. Pri kaºdej zmene
simula£ných parametrov je potrebné systém ekvilibrova´ po£as napr. 10000
MD krokov a pre výpo£et strednej hodnoty tlaku je potrebné urobi´ aspo¬
50000 MD krokov. Ak vy²iel tlak p > 0, znamená to, ºe hodnota a je príli²
malá a je potrebné ju zvä£²i´, a opa£ne to platí pre prípad p < 0. Získané
hodnoty závislosti P (a) je potrebné na�tova´ (napr. na polynóm 3. rádu) a
potom numericky ur£i´ hodnotu a, pre ktorú je p=0. Takto dostaneme závislos´
a(T ), resp. V (T ) a numerickým derivovaním V (T ) následne získame h©adanú
závislos´ (objemovej) tepelnej roz´aºnosti β(T ) od teploty

β(T ) =
1

V

dV (T )

dT
. (1)

Porovnajte túto vypo£ítanú závislos´ s experimentálnymi hodnotami (Peter-
son et al.) a pokúste sa interpretova´ prípadné rozdiely.
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Modul objemovej pruºnosti B(T ) pre kaºdú teplotu T sa dá ur£i´ z na�tova-
nej závislosti P (a), resp. P (V ) pre kaºdú teplotu pomocou de�ni£ného vz´ahu

B(T ) = −V0
(
∂P (V )

∂V

)
T,V=V0

, (2)

kde V0 je objem a3 prislúchajúci k uº ur£enej hodnote mrieºkového para-
metra a pri danej teplote T .

Aspo¬ pre jednu teplotu T a objem V urobte aj analýzu £asového radu
pre tlak a odhadnite ²tatistickú chybu strednej hodnoty tlaku. Ke¤ºe dáta pre
P(t) sú prirodzene (silno) korelované, okrem ²tandardnej odchýlky (variancie)
je treba ur£i´ aj �statistical ine�ciency� s a tak odhadnú´ ²tatistickú chybu
pre hodnotu tlaku. Postup nájdete napr. v ²tudijných materiáloch k predmetu
�Úvod do po£íta£ových simulácií� na str. 39-40. Výpo£et koe�cientu s je napr. v
programe error.f, ktorý bol pouºitý na cvi£eniach k Monte Carlo simuláciám
Isingovho modelu, kde s zodpovedá limitnej hodnote veli£iny CC pre ve©ké
bloky. Posú¤te, aká d¨ºka simulácie je potrebná pre relevantné ur£enie závislosti
P (a).
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V referáte uve¤te kompletný postup výpo£tu vrátane v²etkých simula£ných

protokolov, grafov v²etkých závislostí P (a) pre v²etky T , koe�cientov polyno-
miálnych �tov a výsledných závislostí a(T ), V (T ), β(T ) aB(T ). Pokia© pouºijete
nejaký skript pre automatizovanie va²ich výpo£tov, takisto ho uve¤te v referáte.
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4. ro£ník:

Okrem vy²²ie uvedeného pre teplotu T = 70 K ur£te hodnotu β aj iným
spôsobom, ktorý bol prezentovaný na predná²ke o tepelnej roz´aºnosti kry²tálov
v rámci predmetu ��truktúra a mechanické vlastnosti tuhých látok�.

Ke¤ºe platí

β(T ) =

(
∂P (T )
∂T

)
V0

−V0
(

∂P (V )
∂V

)
T

=

(
∂P (T )
∂T

)
V0

B(T )
(3)

kde V0 zodpovedá objemu pri teplote T , je moºné ur£i´ β(T ) zo znalosti
modulu B(T ) (skôr vypo£ítaného) a derivácie ∂P (T )

∂T |V , na £o uº posta£ujú NV T
simulácie pri kon²tantnom objeme.

Ur£te takto hodnotu derivácie ∂P (T )
∂T |V a následne β pri T = 70 K a porov-

najte s výsledkom získaným v predo²lom postupe (teda z numerickej derivácie
V (T )). Diskutujte, ktorý postup povaºujete za presnej²í z numerického h©adiska.
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