Kvasiiovsky Rudolf 24. dubna 2026 /sim-2a-5

Stanovte Boyleovu teplotu homonukledrni dvojatomové molekuly, jejiz atom-atom interakce
jsou popsané Lennard-Jonesovym potencidlem s parametry € a o. Délka vazby je ¢ = 0.530.
Vysledek uvedte ve tvaru
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V4&s vysledek by se nemél lisit od spravného o vice nez 0.1 %.
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kde potencial je

Plati

u = upy(|P1ia — Taa|) + uny(|F1ia — Ta|) + uLy (|71 — T2al) + urs(|FiB — T2B])

a (*)w; w, znacl stfedovani pres vSechny orientace obou molekul.
Pro Boyleovu teplotu plati By (Tpeyle) = 0.

Doporucend metoda je Monte Carlo integrace, lze ale pouzit i vnofené metody numerické inte-
grace (napt. obdélnikové pravidlo), ptipadné s Richardsonovou extrapolaci. V obou ptipadech
uvedte odhad nejistoty vysledku (standardni chybu nebo odhad chyby numerické metody).

Pro obé metody musite provést transformaci z nekonecného intervalu r € (0,00) do kone¢ného
intervalu, napi. w € (0,1). MoZn4 substituce je r = 1/w — 1.

Stredovani pfes orientace molekul je mozno provést rtiznym zptisobem. Pouzijete-li tihly, po-
mnéte, ze dw; = sin#;df;d¢; = —dcosb;d¢;. Z divodu symetrie lze stiedovat pres ¢; — ¢o,
integrél je tedy ctyfdimenzionalni. Mentalné jednodussi (ale asi ne efektivnéjsi) je vygene-
rovat dva ndhodné vektory na sféfe, viz https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/kolafa/
simul05.pdf#page=22.

'Lze se zamyslet nad asymptotickym chovanim na konci r — oo, ale je tfeba si dat pozor pifi pouZiti obou
metod: MC — nediverguje variance? Integrace — ma funkce Taylortiv rozvoj? Za diukladné zamysleni v tomto
sméru budou udéleny bonusové body.
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