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= Molekularni dynamika

= Planetarni model
= Kolize dvou téles

« Uvod do kvantové mechaniky

= Schrodingerovy rovnice pro jednoduche systemy
» Redeni jednoduchych systéma

= Vyhled do budoucna



Molekularni dynamika

= Druhy Newtonuv pohybovy zakon:
F=ma=mXx



Molekularni dynamika

= Druhy Newtonuv pohybovy zakon:
F=ma=mXx

= Semi-diskretizace centralnimi diferencemi
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Molekularni dynamika

= Druhy Newtonuv pohybovy zakon:
F=ma=mXx

= Semi-diskretizace centralnimi diferencemi
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= Stormer-Verlet method
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= Velocity Stormer-Verlet method
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Vzajemné pusobeni ¢astic

= Potencialy

mimj
= Gravitaéni U(ry)==G -
= Lennard-Jones u(r,)=ae|| - 9| e, a= ]! ”‘—’”
¥y vy n—nmi\m
= Potencialni energle
=3 Y Ul
i=1 j=i+1
= Sila pusobici na Castici
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Ukazka planetarniho modelu

= 3 planety + kometa:
Slunce, Jupiter, Zeme a Halleyho kometa
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Kolize dvou teles

= Lennard-Jones potenciallm =12, n = 6)
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Kolize dvou teles




Uvod do kvantové mechaniky

= Poloha Castice a Schrodingerova vinova funkce
o(x,y,2z)=¥(x,y,2z)¥(x,y,z)
= Schrodingerova rovnice
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Formulace Schrodingerovy

rovhice pro jednoduche system

Céastice v jednorozmé&rné potencialové jamé
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Formulace Schrodingerovy

rovhice pro jednoduche system

= Céastice pfi jednoduchém harmonickém pohybu

Polohy max.
wychylky

/

= Potencialni energie castice
V:—fz(—kx)dx:%kxz

= Tvar Schrodingerovy rovnice
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Formulace Schrodingerovy

rovhice pro jednoduche system

Atom vodiku

Potencialni energie
V;_e(—e) —e’

dte,r 41e,r
Tvar Schrodlngerovy rovnice
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Castice v potencialove jame

= Resime ulohu:
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Castice v potencialove jame

= Resime ulohu:

d’ ‘I/ V. kde 0(2—81T ;”nE
dx* h
¥ (0)=¥ (a)=0
» Reseni:
21 . n1mx
Y (x)=4/=|sin
a a
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Castice v potencialove jame

= Resime ulohu:

2
d” \I/——a ¥, kde 0(2—81T ;nE
dx” h
7(0)=Y (a)=0
» Reseni: |
2 . nTmx 7|
¥ (x)=|4/=|sin y
a a |
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g = > |
Ima | - —
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astice v potencialoveé jame

» Uloha ¢&astice v potencialové jamé o rozmérech
axbxoc:

= Hledaneé energie:
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stice v potencialové jame

o E(1)==1
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Harmonicky oscilator

- Ifizeél’me ulohu: 2
d ‘12/ (a—bzxz)Y/ZO,kde a:81T ;’nE _21T\/mk
dx h
¥ (x)—0, pro|x|—o0

= Slaba formu ace:
[ ¥ ) ()+p [ ¥ (x)u(x)=af ¥(x
u(—1)=u(l)=0
= Zobecnena uloha na vlastni Cisla
A‘If ABY’
f b, dx+bf ¥’ b, (x) ¢, (x)dx
l.j—af_lcbi j( x)dx



Harmonicky oscilator

= Hledaneé energie:

= e d), n=0 2,
2T

E
m 2

= Hledané vinové funkce




Atom vodiku

» Resime ulohu:
8117 m

h2
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¥ (x)—0, pro|x|— oo

= Slaba formulace:
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Atom vodiku

= VInova funkce:
Y=R,,(r)Y,, (0, )
n=1,2,3,...
0</<n—1
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= Celkova energie:
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Vyhled

= Schrodingerova rovnice pro n castic

= Vyvoj algoritmu pro ulohy vl. Cisel



= Literatura:

= M. GRIEBEL, S. KNAPEK AND G. ZUMBUSH,
Numerical Simulation In Molecular Dynamics

» POLAK, ZAHRADNIK, Uvod do kvantové chemie



	Snímek 1
	Snímek 2
	Snímek 3
	Snímek 4
	Snímek 5
	Snímek 6
	Snímek 7
	Snímek 8
	Snímek 9
	Snímek 10
	Snímek 11
	Snímek 12
	Snímek 13
	Snímek 14
	Snímek 15
	Snímek 16
	Snímek 17
	Snímek 18
	Snímek 19
	Snímek 20
	Snímek 21
	Snímek 22
	Snímek 23
	Snímek 24
	Snímek 25
	Snímek 26

