F6060 Programovani zkouska — termin 19. 6. 2024

1. Madelungova konstanta NaCl

P1i uréovani vazebné energie iontového krystalu, jako je tieba krystal
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Veli¢ina a je vzdalenost nejblizsich sousedu a pfi sumaci vynechdvame piispévek s (ny,n2,n3) = (0,0,0),
ktery by odpovidal interakci iontu se sebou samym. Konstanta M urcéend uspoirddanim miizky se nazyva
Madelungovou konstantou na pocest némeckého fyzika Erwina Madelunga, ktery ji zavedl.

1. Vasim prvnim tkolem bude numerické vycisleni Madelungovy konstanty pfimou sumaci. Mohlo by
se zdat, ze je to snadny ukol, suma pro M je ovSem v dusledku pomalého poklesu coulombovského
potencialu se vzdélenosti jen podminéné konvergentni a tspéch zavisi na zpusobu sé¢itdni. Konvergence,
byt pomalé, Ize docilit, pokud s¢itdme pres krychlové oblasti se stfedem v (0, 0, 0) a tyto oblasti postupné
zvétsujeme. Formalné zapsano bude hodnota Madelungovy konstanty rovna limité vyrazu
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pro N jdouci do nekonec¢na. Pii s¢itdni musime samoziejmé vynechat piispévek s (ni,n2,n3) = (0,0,0).
Vypoctéte hodnoty My pro N =1,2,3,...,50 a vykreslete zavislost My na N do grafu. Muzete zkusit
odhadnout, k jaké hodnoté M ziskana posloupnost konverguje.

2. Madelungova konstanta pro strukturu NaCl se d4 mnohem efektivnéji vycislit pomoci vztahu
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ziskaného pomérné komplikovanym postupem vyuzivajicim Mellinovu integralni transformaci. Vycislete
M s vyuzitim uvedeného vztahu, ve kterém omezite sumace pies k i [ do predepsaného N. Opét vy-
kreslete zavislost pfiblizné hodnoty M na N pro hodnoty N pokryvajici 1,2,3,...,50 a porovnejte tuto
zavislost s vysledkem prvniho bodu.

!Obrazek je prevzaty z https://commons.wikimedia.org/wiki/Crystal



2. Prulet mrakem

V této tloze vysetiite srazky mezi objektem sférického tvaru a mrakem ¢astic, kterym objekt proléta. Pro
jednoduchost budeme uvazovat jen o dvourozmérné situaci a nezahrneme vzdjemné silové pusobeni, ob-
jekt 1 ¢astice se tedy budou pohybovat rovhomérné a primocafe v roviné xy, jak je naznac¢eno v obrazku.
Polohy a rychlosti ¢astic mraku jsou obsazeny v souboru particles.txt. Jeho pét sloupcii obsahuje
poporadé index ¢éstice 4, jeji soufadnice x;, y; a slozky rychlosti vg; a vy;, vSe v okamziku ¢t = 0. Nactéte
tento soubor a vyhodnotte, které ¢astice se v budoucnu srazi s objektem s polomérem R, ktery se v ¢ase
t = 0 nachézi v poloze (z,y) = L(cos ¢, sin ) a ma rychlost (vg, v,) = —v(cos ¢, sin ). Vstupnimi udaji
pro vas program tedy budou — kromé obsahu souboru particles.txt — jeSté hodnoty R, L, v a ¢
(otestovéni provedeme s R = 0.2, L = 2, v = 2 a ¢ = 0). Pro posouzeni moznosti srdzky pouzijeme
nasledujici snadno odvoditelné pomocné vztahy:

Dva rovnomérné piimocare se pohybujici objekty A a B, které maji v ¢ase t = 0 pocateéni polohy 74
a rp arychlosti v4 a vp, jsou si nejblize (to jest maji nejmensi vzajemnou vzdalenost) v case
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Ve vztazich bylo uzito zkrdceného znaceni Ar = r4 — rg, Av = v4 — vy. Druhd mocnina vektoru
odpovid4 skaldrnimu souéinu vektoru se sebou samym, napt. (Av)? = Av - Av.

Aplikaci vyse uvedenych vztaht s Ar = (x; — Lcos,y; — Lsing) a Av = (vg + v cos @, vy; + vsing)
urcete pro jednotlivé ¢astice tyin a dmin. Pfedpokladejme, ze ¢astice mraku maji zanedbatelné rozméry
a k jejich srazce s objektem tak dojde, pokud je piislusnd hodnota d,i, mensi nebo rovna poloméru R.
Zapocitavame pritom jen sréazky nasledujici po t = 0, to jest prislusné ¢,y musi byt kladné. Vystupem
programu bude pocet Céstic, které se s objektem za uvedenych podminek srazi. Nepovinné se muzete
pokusit i o grafické znazornéni mraku v ¢ = 0 s vyznacenim ¢astic, které ¢ekd srazka s objektem.
Vzhledem k velkému mnozstvi ¢astic je vhodné napiiklad barevné odliseni jako v obrazku.

.
. . ¢
° .
. .
° .
° [ . L] ° S . L . (Ux,vy)
. . . ' //
0. L[] . ™y :. - ..0’///.
. L ° . ® P
. 3 . o .:- o -:.'/ (10
o ° e g o“ PR °
. o o o /B0 o -0 ol% o °
. . ° o s ° . .
. o ® .) e
. '. ., ‘. ~ >
. . Q. -
Pe * o . X
o ° o 1
. .’. ., % : .o.
a4 e e oo ) ..
* ° ° > .
(i, Yi) « s .
° L) o °
.
L ° &



