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1. FPU problém s kubickou nelinearitou v pohybové rovnici
(modifikace programu fpu2.m)

Ve cviceni jsme studovali vliv nelinearity na numerické reseni pohybovych rovnic. Konkrét-
né jsme se zabyvali Fermi-Pasta-Ulamovym (FPU) problémem s kvadratickou nelineari-
tou, tj. kdy pohybova rovnice pro vychylky 1D oscilatoru ma tento tvar:

= (Uiy1 — 2u; +ui1) + [(Uz’+1 —u;)® — (u; — Ui—l)ﬂ ; (1)

kde « byl jedinym parametrem. Cilem tohoto zadani je modifikovat shora uvedeny pro-
gram pro studium FPU problému s kubickym nelinedrnim ¢lenem, tj. kdy pohybova rov-
nice ma tento tvar:

i = (uip1 — 2u; +uimq) + 0 {(Uiﬂ — ;) — (u; — uifl)ﬂ . (2)

Reste tuto rovnici numericky pro > 0 (vase volba) a sledujte, které médy vibrace jsou
vybuzeny. Jaké jsou jednotky koeficientu o a 87 Jak se méni feseni rovnice s kvadratickou
a kubickou nelinearitou pro numericky stejné hodnoty a a 57
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2. Fazovy diagram 2D Isingova modelu na ¢tvercové mitizce s vlivem pole
(modifikace programu ising2pd.m)

Ve cviceni jsme si ukazali, jak lze ziskat zavislost magnetizace 2D Isingova modelu na
teploté. 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:—JZSiSj—hZSZ', (1)
(i) ¢

kde druhy clen predstavuje cast, kterou je tfeba do programu dodélat. Zde h > 0
predstavuje energii vnéjstho magnetického pole. Proved'te sérii simulaci pro rtzné hod-
noty h a pomoci modifikovaného programu nahote zjistéte odpovidajici T, (uvazujte, ze
T. odpovidé priimérné magnetizaci spinu m = (1/N) XN, s; = 0.5). Jeden bod uz méte
(pro h = 0). Nakreslete graf h vs. T, zakreslete kritickou ¢aru a pojmenujte faze ve dvou
ziskanych oblastech.
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3. Numericka integrace funkce jedné proménné generovanim nidhodnych ¢isel
(modifikace programu rndpi.m)

Modifikujte tento program tak, aby byl schopen numericky integrovat jakoukoliv funkci
jedné proménné f(x) mezi predem znamymi hodnotami z; a x5 a za predpokladu, ze
mezi témito body nepresdhnou funkéni hodnoty predem dané meze f,.;, a fiae. Abyste
ukazali, ze tento program funguje, ur¢ete hodnotu integralu

3
I'= Inzdz (1)
0.5
a srovnejte ji s analytickym feSenim. Nacrtnéte zavislost hodnoty I na poctu generovanych
ndhodnych cisel (sta¢i par bodu). Kolik ndhodnych éisel je tieba k urc¢eni I na ¢tyfi
desetinnd mista?
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4. Algoritmus pro minimalizaci funkce N proménnych metodou FIRE
(modifikace rychlostniho Verletova algoritmu)

V roce 2006 publikovali E. Bitzek et al. ve Physical Review Letters zajimavou metodu
minimalizace funkce N proménnych, ktera je pro nékteré tilohy podstatné lepsi nez napft.
metoda konjugovanych gradientt. Vasim tikolem je precist si tento ¢lanek (dodam v PDF,
jen 4 strany) a napsat funkci v Matlabu, kterd implementuje tuto metodu.

Jedna se o néasledujici kroky:

START:

Mame dany pocatecni pozice (x), rychlosti (v) a funkci E(x), kterou chceme minimalizo-
vat. 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:

(Nmin7 finca fdeca Ustart, fa) = (57 11a O5a 017 099) . (1)

Zatnéme v ¢ase t = 0 s vami zvolenym ¢asovym krokem At. Uvazujme a = g,
Fio; = 0.0001 a zvolte si maximalni krok At,,qz.

ALGORITMUS:

FO: Urcete F = —VE(x), coz bude vektor se stejnym poctem prvku jako x. Pokud je
|F| < Fy, nasli jsme lokdlni minimum a algoritmus ukonéime. Pokud ne, pokracujeme
dal...

F1: Urcete projekci P =F - v

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

F3: Pokud P > 0 a pocet kroku od iterace, kdy P bylo naposledy zaporné, je vétsi nez
Nnin, zvétsete casovy krok na At := min(At fine, Atimas) & nastavte a := af,

F4: Pokud P < 0, zmensete casovy krok na At := At fg.., vynulujte rychlosti (v = 0) a
nastavte o = qgpqrt

F5: Upravte pozice x := x + vAt + F/(2m)(At)?

F6: Skok zpét na FO
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5. Konstrukce simulaéniho bloku Heuslerovské slitiny Ni;MnGa
(modifikace programu mkxtal.m)

Heuslerovska slitina NipsMnGa je feromagneticky materidl s tvarovou paméti, tzn., ze
vykazuje jak magnetickou tak strukturni fazovou preménu. Definujte primitivni translacni
a bazové vektory tohoto materidlu (strukturu najdete na internetu). Implementujte tyto
parametry do programu mkxtal.m. Zobrazte tuto strukturu v Matlabu, AtomEye nebo
JMol. Ukazte nékolik charakteristickych pohledu, popiste sméry a typy atomu.
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6. Simulace heteroepitaxe argonu na substratu s trojihelnikovou symetrii
(modifikace programu mstatics.m)

Ze studia Lennard-Jonesova potencidlu vite, ze zakladni stav argonu ve 2D odpovida
trojuhelnikové miizce, v niz kazdy atom ma 6 nejblizsich sousedu. Vasim ikolem je stu-
dovat rozhrani mezi filmem Ar a substratem (jinym materidlem trojuhelnikové struktury),
ktery ma ale mensi miizkovy parametr. Zkonstruujte blok atomu trojihelnikové miizky
tak, aby nejblizsi vzdalenost mezi atomy byla 0.87., (r¢, je rovnovazna vzdalenost nej-
blizsich sousedu ve skutetném Ar — zndte z predndsek). Velikost bloku v horizontalnim
sméru bude min. 50 jednotkovych bunék. V dolni ¢ésti bloku bude vertikalné cca 5 jednot-
kovych bunék, které budou predstavovat substrat a tyto atomy se tedy nebudou béhem
relaxace pohybovat. Toto je nutné zajistit vynulovanim sil na téchto atomech! Ostatni
atomy v horni ¢asti bloku (cca M jednotkovych bunék) predstavuji film a tyto se bu-
dou béhem relaxace pohybovat. Provedte relaxaci této konfigurace pomoci molekuldrni
statiky pro M = {5,20,50}. Pro jednoduchost uvazujte volné povrchy ve vsech smérech.
Zobrazte zrelaxovanou strukturu, kde barvy na atomech odpovidaji jejich energiim. Po-
zorujete néjaky rozdil ve struktuie rozhrani mezi filmem a substratem pro mala a velka
M?
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7. Celularni automat simulujici skluz v granularnich materialech
(modifikace programu glife.m)

Vasim cilem je modifikovat tento program tak, aby simuloval skluz zrn v granularnich
materidlech anebo také skluz zeminy, pohyb laviny, apod. Tento celularni automat je po-
staven na nasledujicim jednoduchém algoritmu.

START:

Definujme 2D pole f(z,y) tak, ze f je vSude nula, pouze f(N/2,N/2) = oo, kde N je
sudy pocet bunék ve sméru x a y. Misto nekonecna samoziejmé pouzijeme néjaké velké
pozitivni celé ¢islo.

ALGORITMUS:
V kazdé iteraci prochézime postupné vsechny bunky. Pokud f(z,y) > 4 tak:

f('r7y) = f(l‘,y)_4
fle£ly):=flz£1y)+1 (1)
flr,y+1):=f(z,y+1)+1

To znamend, ze ¢tyti zrnka z pozice (x,y) sklouzla stejnomérné na vsechny sousedni po-
zice ve smérech z a y.

Simulujte tento automat na miizce 64 x 64 po dobu nejméné 1000 iteraci. Po vykres-
leni ptikazem pcolor pouzijte také caxis([0 5]) a colorbar, aby byla vidét struktura
kopecku pisku. Jak by se algoritmus nahote zménil, kdyz bychom chtéli simulovat neizot-
ropni skluz zeminy? Realizujte jednu simulaci s témito modifikovanymi pravidly a ukazte
rozdily oproti chovani modelu nahofte.
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8. Morseovuv interakéni potencial
(viz. pfednédska o Lennard-Jonesové potencidlu)

Morseuv interakéni potencidl je jednim z parovych potencialu, kde energie interakce mezi
dvéma sousedicimi atomy zavisi pouze na jejich vzdélenosti. Je definovan takto:

V(r)=D {1 _ o Blr=r0)]? , (1)

kde D, (8 a ro umoznuji parametrizovat tento potencial pro konkrétni materidl. Morseuv
potencidl pro molekulu Hy je popsén témito parametry: D = 4.75 €V, f = 1.93 A~1, ry =
7.41 pm. Uvazujte stejnou cut-off funkei jako jsme pouzili v piipadé Lennard-Jonesova
potencidlu. Urcete hodnoty parametru A a B v této cut-off funkci za predpokladu, ze tato
nahradi Morseuv potencidl pro vzdalenosti atomu r mezi 2.5r¢ a 3rg (pro r > 3ry budeme
atomarni interakce ignorovat). Vykreslete tento potencial v Matlabu.
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9. Vliv aplikovaného napéti na fazovy diagram feroelastického materialu
(modifikace programu twinning.m)

Pii studiu metod fazového pole jsme si ukézali, ze v piipadé Fe-30at.%Pd dochédzi ke
strukturnimu fazovému ptrechodu 1. druhu z vysokoteplotni kubické faze do nizkoteplotni
tetragonalni faze. K tomuto fazovému prechodu dochézi okolo 270 K. Cilem tohoto zadani
je studovat vliv vnéjsiho napéti na teplotu fazového prechodu u tohoto materidlu (veskeré
parametry mate). Predpoklddejte, Ze volna energie tohoto materidlu je popsdna funk-

cionalem
F:/dX [fnop+fop+fgrad_fload] , (1)
kde jednotlivé komponenty tohoto integrandu jsou definovany vztahy:
Ay Az
Jnop = 7‘5% + 763
AYT —T,) B C
fop =2 9 6% + Ze% + Eeg
K.
fgrad = ?2|V62|2 (2)
fload =ao¢éy .

Jedinou novinkou je piftomnost napétového clenu fi,qq. Uvazujte graf, kde horizontalni
osa predstavuje T, a vertikdlni osa o (aplikované napéti). Vasim ikolem je najit T, pro
ruzna napéti o. Jeden bod uz zndte ze cviceni. Pokracujte tak, ze si zvolite o (pozor — je
v eV /A3) a pak udéldte nékolik simulaci pro rizné teploty T. Vykreslete zdvislost o vs.
T, a popiste na které strané je stabilni ktera faze.
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10. Fazovy diagram Swift-Hohenbergova modelu
(modifikace programu sh.m)

Cilem této préace je urcit fazovy diagram Swift-Hohenbergova modelu pro riuzné hodnoty
parametru gy a « za predpokladu, ze € = 0.1. Konkrétné, realizujte sérii simulaci pomoci
programu nahofre pro ruzné hodnoty ¢o a a a pro kazdou kombinaci uréete numericky
rovnovazné pole 1(x). Identifikujte pozice kritickych ¢ar (kiivek?) které oddéluji domény
odlisnych fazi. Pro kazdou doménu zobrazte a pojmenujte charakteristickou fazi.
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11. Draha minimalni energie pomoci metody Nudged Elastic Band
(modifikace programu neb.m)

Predpokladejte, ze energie dvou hypotetickych castic je popsana Styblinski-Tangovou
funkei

1.2
E(xq,25) = B Z(xf — 1627 + 5a;) | (1)
i1

kde 1 a x5 jsou pozice téchto dvou céstic. Vasim tkolem je modifikovat program neb.m
tak, aby ho bylo mozné pouzit s funkci nahote. Otestujte, ze funguje spravné tim, ze urcite
drdhu miniméln{ energie mezi body (—3, —3) a (3, 3). Nejprve si tuto funkci ale vykreslete
v Matlabu nebo v jakémkoliv jiném programu (staci pro x; a zo mezi +5).
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12. Zatézovani izotropniho materialu s trhlinou v médu I
(modifikace programu fem.m)

Uvazujte 2D izotropni materidl (podminka rovinné deformace) s trhlinou vychdazejici z
povrchu kolmo na smér vnéjsiho normélového zatizeni. Provedte diskretizaci studované
oblasti pomoci ¢tyftuhelnikovych izoparametrickych prvkua (QUAD4). Na spodni sténé
bude material vetknut bez moznosti posuvu v jakémkoliv sméru. Na horni sténé apli-
kujte tahové vnéjsi zatizeni v nékolika krocich a sledujte jak se materidl deformuje. Pro
konfigurace ziskané pro dvé rozdilnad vnéjsi napéti urcete rozlozeni von Misesova napéti a
identifikujte nebezpecné misto.
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13. Extrémy a stabilita parametrt usporadani pro fazovy prechod 1. druhu
(viz. prednaska o metoddch fazového pole)

Fazové prechody 1ze velmi dobte studovat metodami fazového pole. Hlavnimi kroky jsou:
(i) identifikace parametru usporadéani, a (ii) formulace volné energie jako funkciondlu
tohoto parametru uspotradani, pricemz volna energie musi byt invariantni vzhledem ke
vSem operacim symetrie faze s vyssi symetrii. Ozna¢me tento parametr uspotradani jako
n(x), coz je skaldrni funkce, kterd zavisi na pozici x na miizi, kterd diskretizuje studovany
prostor. V pripadé fazového prechodu 1. druhu mé lokéalni ¢ast funkcionalu volné energie
tvar

Fln] = /dX <Zn2 + §n4+ g776> : (1)
kde o = ap(T—T.) a g > 0, B < 0,7 > 0. Odvod'te vztahy pro extrémy volné energie, tj.
extrémy jejitho integrandu f(n), a urcete pro jaké AT se jednd o minimum a maximum.
Vysvétlete tvar zavislosti f(n), kterou jsme si ukazali pro fazovy prechod 1. druhu v
prednasce. V ¢em se tato zavislost lis{ od té pro fazovy prechod 2. druhu (tj. kdyz 5 > 0
ay=0)7
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14. Mapovani fazového diagramu PFC modelu
(pouziti programu pfc.m)

Ve fazovém modelu krystalu (PFC = phase field crystal) je zachovéna celkovd hodnota
parametru usporadani (¢), ktery lze jednoduse prevést na hustotu hmoty (p). Tento mo-
del zavisi na parametrech €, gy a 1y, jejichz vyznam jsme si vysvétlili v prednasce. Vasim
ukolem je zmapovat fazovy diagram tohoto modelu zménou parametru € a vy, pricemz qq
a vSechny ostatni parametry nechte nastavené na hodnoty, které jsme pouzili ve cviceni.
Vysledkem vaseho snazeni bude diagram e — 1o, ve kterém identifikujete (zhruba) pozice
kritickych kiivek. Ke kazdé oblasti ptidélite obrazek a pojmenujete ziskanou mikrostruk-

turu.



