F6060 Programovani zkouska — termin 9. 6. 2022

1. Hazeni jehlou

Hodnotu ¢isla 7 lze ziskat zdbavnou experimentalni cestou, kterd spoc¢iva v héazeni jehly na podlahu
pokrytou soustavou rovnobéznych ¢ar. Nékolik ndhodnych dopadii jehly je zndzornéno na obrizku
(poloha jehly po dopadu je zde predstavovdna tlustou ¢arou). Oznaéme délku jehly jako [ a roze-
stup rovnobéznych ¢ar jako L. Jsou-li dopady jehly zcela nadhodné z hlediska polohy v roviné xy, je
pravdépodobnost toho, ze jehla protne nékterou
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je mozné stanovit pfibliznou hodnotu éisla .

Byt je tento postup ziskévani hodnoty 7 krajné

neprakticky, je snadné sestavit pocitacovy program, ktery hazeni simuluje a umoznuje tak zkoumat jeho
statistické vlastnosti.

Jeden hod budete simulovat ndsledovné. Vygenerujete dvé ndhodnd ¢isla r; a ro z intervalu [0,1).
Prvni z nich poslouzi k , vylosovani“ sméru jehly prostiednictvim uhlu ¢ = 27r; (viz obrézek), druhé
ur¢i soutadnici y (opét viz obrazek). Soutradnice = je pro posouzeni zdsahu irelevantni, nemusime se
ji tedy zabyvat. Pii uréovani soufadnice y postaci jen relativni poloha mezi dvéma sousednimi rov-
nobéznymi ¢arami, za souradnici y stfedu jehly muzeme tedy vzit ro L. Koncové body jehly pak budou
mit soufadnice y rovny
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Zasah nastane, pokud bude splnéna néktera z podminek

ya <0, ya > L, yg <0, yp > L.

Jeden pokus pro néds bude série N hodu, z nichz uréime aproximaci ¢isla w. Pro zjednodusSeni pocitejme
s I = L = 1. Prostfednictvim vy8e uvedenych vztahu pak v rdmci jednoho pokusu vy¢islime aproxi-
maci ¢isla 7 jako p = 2N/(pocet zasaht). Vasim tkolem bude sestavit program, ktery provede Npokus
takovychto pokust s piedepsanym N a pro kazdy z nich uchové piislusnou aproximaci ¢isla w. Z téchto
Npokus vysledkt pak vypocitd aritmeticky primér a smérodatnou odchylku podle vztahi
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kde p; oznacuji vysledky jednotlivych pokust.

Provedte konkrétni vypocty s Npokus = 10 a postupné dosazujte N = 100, 1000 a nakonec 10000 hodu
v pokusu. Mélo by se ukédzat, ze (p) se s rostoucim N ¢im dél tim lépe blizi hodnoté 7 a smérodatna
odchylka klesd jako 1/ V'N, bude tedy piiblizné desetkrat mensi po zvyseni z N = 100 na N = 10000.



2. Kmitani molekuly fullerenu

Fullereny jsou zvlastni molekuly kulovitého tvaru tvofené pouze uhlikovymi atomy. Jejich objevitelem
je Harold Kroto, ktery za tento objev ziskal v roce 1996 Nobelovu cenu. Nejzndméjsim predstavitelem
fullerent je tzv. buckminsterfulleren Cgg sloZeny z Sedesati atomu uhliku uspoirddanych do tvaru piipo-
minajiciho fotbalovy mi¢ (viz obrazek pochézejici z Wikipedie). Tyto atomy utvareji 20 Sestitthelniku
a 12 pétiuhelniku a spojuje je celkem 90 vazeb o dvou ruznych délkach — 30 vazeb se nachazi na rozhrani
mezi Sestithelniky, zbylych 60 vazeb tvoti pétithelniky.

V této tloze budete odhadovat frekvenci jednoho ze zakladnich
kmitovych méda molekuly Cgg nazyvaného v anglické literatute
radial breathing mode (RBM). Odpovid4 periodickému smrtovan{
a roztahovani molekuly, pii kterém se zachovava jeji kulovity tvar.
V ramci analogie s fotbalovym micem si jej lze predstavit jako
periodické nafukovani a vyfukovani s malou amplitudou — mic
tak ,,dycha®. V hrubé aproximaci lze ptislusnou frekvenci vycislit

na zakladé vztahu
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kde k je tuhost vazby mezi uhliky, m ~ 1.994 - 10726 kg hmotnost uhlikového atomu a veli¢iny A, B se
vypoctou z geometrie molekuly podle vzorcti uvedenych nize. Tuhost uhlikové vazby odhadneme jako
k ~ 700 N-m™!, coz piiblizné odpovida geometrickému priiméru hodnot 500 N - m~! a 1000 N - m~!
typickych pro jednoduché a dvojné vazby, které jsou v Cgp formalné zastoupeny v poméru 1:1.

Potiebné geometrie molekuly je zachycena ve dvou souborech. Soubor fullerenl.dat obsahuje polohy
atomu v klidovém stavu molekuly. Na kazdém z jeho Sedeséti fadku se nachézi poradové ¢islo (index)
atomu i a odpovidajici trojice soutadnic z;, y;, z; v jednotkidch A (angstrém, 1 A = 10719 m). Indexy

pokryvaji rozsah i = 1,2,3,...,60. Soubor fulleren2.dat pak obsahuje informace o vazbach mezi
atomy. Kazdému fadku odpovida jedna vazba a je tvoren trojici ptirozenych ¢&isel: index vazby, index
¢ prvniho atomu vazby, index j druhého atomu vazby. Indexy vazby probihaji rozsah 1,2,3,...,90

a nejspis pii vasem snazeni nenajdou uplatnéni. Podstatné jsou indexy atomu, které odkazuji na atomy
tvortici vazby ve shodé s o¢islovanim zavedenym v souboru fullerenl.dat. Kdybychom chtéli na zdkladé
téchto udaju vytvorit model podobny tomu z obrazku, prosli bychom fadky souboru fulleren2.dat a
za kazdy z nich nakreslili v prostoru tycku spojujici body (i, yi, 2i) a (x,yj,%;), kde i a j jsou ziskané
z Fadku souboru fulleren2.dat a soufadnice x,¥,z jsou ziskané z piislusnych zdznamu v souboru
fullerenl.dat. Model by pak doplnily kulicky na souradnicich z fullereni.dat.

Sestavte program, ktery nacte idaje ze soubortu fullerenl.dat a fulleren2.dat a vy¢isli veliciny A
a B. Prvni z nich je ddna sou¢tem kvadratu vzdalenosti atomu od stfedu molekuly, to jest sumou pfres
atomy ve tvaru
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druhd pak souctem kvadratu délek vazeb, to jest sumou pfes vazby ve tvaru (¢itd tedy devadesét
prispévku)
B=> [(@i—)"+u—vy)+ (2 — )7
vazby
Zde i a j jsou stejné jako diive indexy dvou atomu tvoricich vazbu. Na zakladé téchto vysledku je pak
mozné stanovit hledanou frekvenci RBM médu. S nasimi odhady k a m je
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Tyto hodnoty je tfeba vyndsobit vyrazem /B/A a ziskdme tak frekvenci frpm popiipadé odpovidajici
vlnoéet v em™!. Jen pro tiplnost dodejme, Ze experimentdlné lze vysetfovany kmitovy méd pozorovat

napi. v Ramanové spektru molekul Cgg, kde se projevi izkym pikem na vlnoctu 495 cm™!.



