Metody symulacji w nanotechnologii - ¢wiczenia

Cwiczenia w laboratorium komputerowym. 6 godzin

Zastosowanie metody gradientu prostego do numerycznych
obliczen odksztalcen w jednowymiarowym tancuchu atomow

Cwiczenie 1.

Implementacja metody gradientu prostego dla prostej funkcji w postaci analitycznej.

Napisz program do obliczert metodg gradientu prostego oraz wyznacz minimum funkcji
dwuwymiarowej funkgji: f{x,y) = x>-6x+9 +21°-8+8 dla ktérej gradient (wektor pochodnych
czgstkowych ) mozna w prosty sposéb policzy¢ analitycznie.

Cwiczenie 2.

Implementacja metody gradientu prostego dla funkcji wielowymiarowej.

Napisz program do obliczert metoda gradientu prostego dowolnej funkcji N-wymiarowej (N<=10)
zdefiniowanej przez uzytkownika . Rozpatrz dwa warianty:

A. gradient mozna wyznaczy¢ analitycznie

B. gradient wyznaczony numerycznie, np.:
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Cwiczenie zaliczeniowe.

Budowa, testowanie i uruchomienie programu komputerowego pozwalajacego oblicza¢
potozenia atomdéw minimalizujace energie odksztalcen w jednowymiarowym lancuchu

atomow.

Wykorzystaj metode gradientu prostego oraz napisz programu znajdujgcy minimum energii
odksztatcen dla jednowymiarowego faricucha N atoméw w postaci:
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gdzie kolejne x; oznaczajg potozenia atomoéw, d;; dfugosé wigzania miedzy atomem i oraz j, A; stata
sitowa zwigzana z rozcigganiem/sciskaniem wigzan miedzyatomowych.

Ponizszy rysunek pokazuje przyktadowy format danych wejsciowych dla taricucha, gdzie rodzaj
atomow kodowany jest za pomocg koloru (czerwony, zielony, niebieskie, ang. Red, Green, Blue).



Podane sg tez dtugosci wigzan i odpowiadajgce im state sitowe. Podobnie jak dla prawdziwych
materiatéw pdtprzewodnikowych (np. InAs) mozliwe sg wigzania pomiedzy atomami okreslonego
koloru (rodzaju), tj. B-G oraz B-R.

Uwaga: potozenia kranncowych atomow (x, oraz x,_;) nie zmieniajg sie (s3 zamrozone) w czasie
minimalizacji!l!
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Wyniki programu powinny by¢ zaprezentowane w postaci potozen kolejnych atoméw oraz
odksztatcenia na kazdym atomie z wnetrza tancucha:
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Program powinien rdwniez podad faczng liczbe iteracji, a takze wypisaé dtugosci wektora gradientu i

wartosci energii odksztatcen dla kazdej z iteracji.

Studenci majg prawo wybrac jezyk programowania (Fortran, C, C++, C#, Matlab, Phyton, itd.).
Na zaliczenie konieczne jest wykazanie sie znajomoscig kodu oraz uruchomienie programu dla
wybranych struktur (danych wejsciowych).



