1. FPU problém s kubickou nelinearitou v pohybové rovnici

(modifikace programu fpu2.m)

Ve cviceni jsme studovali vliv nelinearity na numerické reseni pohybovych rovnic. Konrétné
jsme se zabyvali Fermi-Pasta-Ulam (FPU) problémem s kvadratickou nelinearitou, tj. kdy
pohybové rovnice pro vychylky u(t) 1D oscilatoru méla tento tvar:

i = (uip1 — 2w+ ui1) + o (wigr —ug)® = (u; — ui1)?),
kde a byl jedinym parametrem. Cilem tohoto zadéni je modifikovat shora uvedeny program
pro studium FPU problému s kubickym nelinedrnim ¢élenem, tj. kdy pohybova rovnice ma
tento tvar:

i = (wip1 — 2u; + 1) + Bl(wip1 — ui)® — (us — ui_l)?’].
Reste tuto rovnici numericky pro g > ( a sledujte, které médy vibrace jsou vybuzeny. Je tu
néjaky rozdil oproti modelu nahore? Pokud ano, zkuste spekulovat proc.



2. Fazovy diagram 2-D Isingova modelu na ¢tvercové mrizce s vlivem pole

(modifikace programu ising2pd.m)

Ve cviceni jsme si ukazali jak lze ziskat zavislost magnetizace 2D Isingova modelu na teploté
T. Cilem tohoto zadani je zmapovat fazovy diagram 2D Isingova modelu v zavislosti nejen na
teploté, ale také na sile magnetického pole. Pro zopakovani, celkova energie (hamiltonian)
feromagnetického Isingova modelu je

H=-J sisj—thi,

(ig) i

kde druhy clen predstavuje c¢ast, kterou je treba do programu dodélat. Zde, h > 0 predstavuje
energii vnéjstho magnetického pole. Provedte sérii simulaci pro rizné hodnoty A a pomoci
modifikovaného program nahote zjistéte odpovidajici T, (uvazujte, ze T, odpovidd pramérné
magnetizaci spinu M = 0.5). Jeden bod uz méte (pro h = 0). Nakreslete graf h vs. T,
zakreslete kritickou ¢aru a pojmenujte faze ve dvou ziskanych oblastech.



3. Numericka integrace funkce jedné proménné generovanim nihodnych cisel

(modifikace programu rndpi.m)

Modifikujte tento program tak, aby byl schopen numericky integrovat jakoukoliv funkci jedné
proménné f(x) mezi pfedem zndmymi hodnotami z1 a xo a za predpokladu, ze mezi témito

body jsou funkéni hodnoty uvnitt mezi f; a fs. Abyste ukézali, ze tento program funguje,
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a srovnejte ji s analytickym fesenim. Postup jsme si ukazali v prednésce.

urcete hodnotu integralu



4. Algoritmus pro minimalizaci funkce N proménnych metodou FIRE

(startovaci bod je program steepest_descent.m)

V roce 2006 publikovali E. Bitzek et al. ve Physical Review Letters zajimavou metodu
minimalizace funkce N proménnych, ktera je pro nékteré tlohy podstatné lepsi nez napr.
metoda konjugovanych gradient. Vasim tikolem je precist si tento ¢ldnek (doddm v PDF, jen
4 strany) a napsat funkci v Matlabu, kterd implementuje tuto metodu. Jedna se o nésledujici
kroky:

START: Méme dany pocéateéni pozice (x) a rychlosti (v) a funkci E(x), kterou chceme
minimalizovat. Toto muze byt kterdkoliv z funkei, o kterych jsme se bavili (Rosenbrock,
Himmelblau) nebo energie soustavy interagujicich ¢astic (viz. molekuldrni statika/dynamika).
Uvazujme tyto doporucené parametry metody FIRE:

(Nimins fines fdees Qstarts fo) = (5,1.1,0.5,0.1,0.99).
Zacnéme v case t = 0 a uvazujme o = Qgtqr¢. Uvazujme jesté Fi,; = 0.0001.

ALGORITMUS:

FO: Urcete F = —VFE(x), coz bude vektor se stejnym poctem prvki jako x. Pokud je

|F| < Fio nasli jsme lokdlni minimum a algorimus ukonéime. Pokud ne, pokracujeme dal...
F1: Urcete projekci P =F -v

F2: Nastavte rychlosti v := (1 — av) 4+ oF'|v|, kde F je jednotkovy vektor

F3: Pokud P > 0 a pocet kroku od iterace, kdy P bylo naposledy zaporné je vétsi nez N,,in,
zvétsete Casovy krok na At := min(At fine, Atimaz) & nastavte o := af,

F4: Pokud P < 0, zmensete ¢asovy krok na At := At fy.., vynulujte rychlosti (v =0) a

nastavte o = Qis¢grt
F

F5: Upravte pozice x := x + vAt + Q—(At)2
m

F6: Skok zpét na FO



5. Konstrukce Cu-Nb nanokompozitu

(modifikace programu mkxtal.m)

Cilem tohoto zadéani je vytvorit CuNb nanokompozit v orientaci x = [100], y = [010] a

z = [001], kde tloustky Cu an Nb vrstev ve sméru y jsou dva mtizkové parametry

acu = anp = 3.46 A (jedné se prumér rovnovaznych miizkovych parametri Cu a Nb).
Uvédomte si, ze Cu krystalizuje v fcc a Nb v bee miizee! Vasim tkolem je urcit primitivni
translac¢ni vektory jedné CulNb superbunky, kterd bude tvorena jednou kubickou Cu a nad ni
jednou Nb bunkou. Uvazujte, ze cely blok reprezentujici kompozit obsahuje

(z,y,2) = (10,5, 2) superbunék. Zobrazte tuto strukturu v Matlabu nebo AtomEye v pohledu

na rovinu (001) a dodejte ji jako soucast zpravy.



6. Simulace heteroepitaxe argonu na substratu s trojahelnikovou symetrii

(modifikace programu mstatics.m)

Ze studia Lennard-Jonesova potencidlu vite, ze zadkladni stav argonu ve 2D odpovida
trojihelnikové mrizce, v niz kazdy atom ma 6 nejblizsich sousedi. Vasim ikolem je studovat
rozhrani mezi filmem Ar a jinym materidlem trojihelnikové struktury, ktery mé ale mensi
mrizkovy parametr. Simulovany blok atomu bude obsahovat 30 x (5 4+ M) jednotkovych bunék
trojuhelnikové struktury, kde nejblizsi vzdalenost mezi atomy bude 0.87, (7¢, je rovnovazna
vzdalenost nejblizsich sousedii ve skutecném Ar — znate z prednasek). Pro jednoduchost
uvazujte volné povrchy vsude.

Téch 5 jednotkovych bunék v dolni ¢asti bloku ve vertikdlnim sméru budou predstavovat
substrat a tyto atomy se nebudou béhem relaxace pohybovat. Toto je nutné zajistit
vynulovanim sil na téchto atomech! Ostatni atomy v horni ¢asti bloku predstavuji film a tyto
se budou béhem relaxace pohybovat. Provedte relaxace pomoci molekularni statiky pro

M ={2,4,8,16} a zobrazte zrelaxovanou strukturu, kde barvy na atomech odpovidaji jejich
energiim. K ¢emu dochazi pro mala a velka M?



7. Celularni automat simulujici skluz v granularnich materialech

(modifikace programu glife.m)

Vasim cilem bude modifikovat tento program tak, aby simuloval skluz zrn v granularnich
materialech, ale také skluz zeminy, pohyb laviny, apod. Tento celularni automat je postaven

na nasledujicim jednoduchém algoritmu:

START: Definujme 2D pole f(z,y) tak, Ze je vSude nula, pouze f(N/2,N/2) = oo, kde N je
sudy pocet bunék ve sméru = a y. Misto nekonec¢na samoziejmé pouzijeme néjaké velké

pozitivni celé ¢islo.

ALGORITMUS: V kazdé iteraci prochazime postupné vsechny burnky.
Pokud f(z,y) > 4 tak:
f(x,y) = f(z,y) —4
flzt1l,y):=fx+1,y)+1
flz,y+1):=f(z,yt1)+1
To znamend, Ze ¢tyri zrnka z pozice (z,y) sklouzla stejnomérné na vSechny sousedni

pozice ve smérech x a y.

Simulujte tento automat na mrizce 64 x 64 po dobu nejméné 1000 iteraci. Po vykresleni
f(z,y) prikazem pcolor pouzijte také caxis([0 5]) a colorbar, aby byla vidét struktura

kopecku pisku. Do zpravy vlozte pocatecni a konec¢nou konfiguraci.



8. Morseoviv interakcéni potencial

(viz. pfednaska o Lennard-Jonesové potencialu)

Morsetiv interakéni potencial je dalsim z parovych potencialli, kde energie interakce mezi

dvéma sousedicimi atomy zavisi pouze na jejich vzdélenosti. Lze jej zapsat jako
2
V(r)=D [1 — e Alr=ro) |,

kde D, 8 a ro umoznuji parametrizovat tento potencial pro konkrétni material. Morsetv
potencial pro molekulu Hs je popsan témito parametry: D =4.75 eV, f = 1.93 AT Odvodte
vztah pro rovnovaznou vzdélenost mezi atomy dvojatomové molekuly (7o) a urcete tuto
hodnotu numericky pro parametry nahore. Uvazujte stejnou cut-oft funkci jako jsme pouzili v
pripadé Lennard-Jonesova potencialu. Urcete hodnoty parametrii A a B v této cut-off funkci
za predpokladu, ze tato nahradi Morsetiv potencial pro vzdalenosti atomti » mezi 2.5r¢ a 3rg
(pro r > 3rp budeme atomdarni interakce ignorovat). Vykreslete tento potencidl.



9. Vliv aplikovaného napéti na fazovy diagram feroelastického materialu

(modifikace programu twinning.m)

Pri studiu metod fazového pole jsme si ukézali, ze v pripadé Fe-30at.%Pd dochézi ke
strukturnimu fazovému prechodu 1. druhu z vysokoteplotni kubické faze do nizkoteplotni
tetragonalni faze. K tomuto fazovému prechodu dochézi okolo 270 K. Cilem tohoto zadéni je
studovat vliv vnéjstho napéti na teplotu fazového prechodu u tohoto materialu (veskeré
parametry mate). Predpokladejte, Ze volna energie tohoto materidlu je popséna funkcionalem

F = /dr [fnonop + fop + fgrad - fload]a

kde:
A A
fnonop == 71€% + 7363

A(T-T.) , B

fop: 2 ;24‘26%"‘668
firaa = 21V’
fload = 0€2

Jedinou novinkou je pritomnost napétového clenu fioqq4. Uvazujte graf, kde horizontalni osa
predstavuje T, a vertikdlni osa o (aplikované napéti). Vasim tikolem je najit 7, pro ruzna

v, . v p oy . v . .. ; . 3
napéti 0. Jeden bod uz znéte ze cvideni. Pokracujte tak, Ze si zvolite o (pozor — je v eV/A")

o

pak udélate nékolik simulaci pro ruzné teploty T'. Kritickd teplota (7%) je ta, pro kterou bude
v mikrostrukture tetragonalni faze. Vykreslete zavislost ¢ — T,, popiste na které strané je

stabilni ktera faze.



10. Fazovy diagram Swift-Hohenbergova modelu

(modifikace programu sh.m)

Cilem této prace je urcit fazovy diagram Swift-Hohenbergova modelu pro rtizné hodnoty
parametri qp a « za predpokladu, ze € = 0.1. Konkrétné, realizujte sérii simulaci pomoci
programu nahore pro rizné hodnoty ¢y a o a pro kazdou kombinaci uréete numericky
rovnovazné pole ¥ (x). Identifikujte pozice kritickych car (kiivek?) které oddéluji domény
odlisnych fazi. Pro kazdou doménu zobrazte a pojmenujte charakteristickou fazi.



11. Draha minimalni energie ve Styblinski-Tangové funkci pomoci NEB metody

(modifikace programu neb.m)

Predpokladejte, ze energie néjaké soustavy dvou ¢astic je popsana Styblinski-Tangovou funkei
1
E(xy,12) = B Z (933 — 1627 + 5%‘)’
i=1
kde x; a x5 jsou pozice téchto dvou ¢astic. Vasim tikolem je modifikovat program neb.m tak,
aby bylo mozné pouzit ho s funkci nahore. Otestujte, ze funguje spravné tim, ze uréite drahu
minimdln{ energie mezi body (-3, —3) a (3,3). Nejprve si tuto funkci ale vykreslete v Matlabu

nebo v jakémkoliv jiném programu (stac¢i pro zy a o mezi +5).



12. Zatézovani izotropniho materialu s trhlinou v médu I

(modifikace programu fem.m)

Uvazujte 2D izotropni materidl (podminka rovinné deformace) s trhlinou vychazejici z
povrchu kolmo na smér vnéjsiho normalového zatizeni. Provedte diskretizaci studované oblasti
pomoci trojuhelnikovych izoparametrickych prvkua. Aplikujte vnéjsi zatizeni v nékolika krocich
a sledujte jak se materidl deformuje. Pro konfigurace ziskané pro dvé rozdilna vnéjsi napéti

urcete rozlozeni von Misesova napéti a identifikujte nebezpecné misto.



13. Fazovy prechod 1. druhu - extrémy parametru usporadani a jejich stabilita

(viz. pfednaska o metodach fazového pole)

Fazové prechody lze velmi dobfe studovat metodami fazového pole. Hlavnimi kroky jsou: (i)
identifikovat parametr usporadani, a (ii) napsat volnou energii jako funkcional tohoto
parametru usporadani pricemz volna energie musi byt invariantni vzhledem ke vSem operacim
symetrie faze s vyssi symetrii. Ozna¢me tento parametr usporadani jako 7n(r), coz je skaldrni
funkce, ktera zavisi na pozici r na mrizi, ktera diskretizuje studovany prostor. V pripadé
fazového prechodu 1. druhu mé lokalni ¢ast funkciondlu volné energie tento tvar:

_ @o B i Y6
F[n]—/dr(2n + +677),

kde o = ap(T —T¢) a ag > 0, B <0, v > 0. Odvodte vztahy pro extrémy volné energie (t;.
extrémy jeho integrandu) a urcete pro jaké AT =T — T, se jednd o minimum a maximum.
Vysvétlete tvar zavislosti f(n), kterou jsme si ukdzali pro fazovy prechod 1. druhu v
prednasce. V ¢em se tyto zavislosti lisi od téch ziskanych pro fazovy prechod 2. druhu (tj.
pokud 5 >0 a~vy=0)?



14. Mapovani fazového diagramu PFC modelu

(pouziti programu pfc.m)

Ve fazovém modelu krystalu (PFC = phase field crystal) je zachovana cekovd hodnota
parametru usporadani (), ktery lze jednoduse prevést na hustotu hmoty (p). Tento model
zavisi na parametrech €, gy a g, jejichz vyznam jsme si vysvétlili v prednasce. Vasim tkolem
je zmapovat fazovy diagram tohoto modelu zménou parametrii € a 1)y, pricemz ¢y a vsechny
ostatni parametry nechte nastavené na hodnoty, které jsme pouzili ve cviéeni. Vysledkem
vaseho snazeni bude diagram e — 1g, ve kterém identifikujete (zhruba) pozice kritickych
krivek. Ke kazdé oblasti pridélite obrazek a pojmenujete ziskanou mikrostrukturu.



