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Abstrakt: Kolektivni dynamika Brownovskych ¢astic v porovitych strukturach
predstavuje dulezité téma jak pro teorii, tak pro experiment. V nékolika modelech
bylo nedavno dosazeno dobrého porozuméni Brownovské dynamice interagujicich
castic pohybujicich se v jedné dimenzi. Teoreticky popis téchto modeli se sou-
stfedi na nekonecné velké systémy, ackoli redlné systémy jsou ve skutecnosti malé.
Tato prace se zaméruje na studium vlivu velikosti systému interagujicich ¢astic
fizenych silou na jejich transportni chovani v periodickém potencialu. Jako refe-
rencni data jsme vyuzili simulace jedno-¢asticového modelu s analyticky Tesitel-
nymi vysledky. Pro tento model byly provedeny simulace Euler—-Maruyamaovou
metodou. Vice-¢asticové simulace byly provedeny pro dva rizné typy interakci
castic. Interakce typu tuhych kouli poslouzila jako zdklad analyzy chovani ¢és-
tic s interakénim potencidlem typu vyhlazené bariéry, ktery umoznil pfedbihéni
¢astic. Byla studovana rychlost ¢astic a koeficient difuze v zavislosti na ruznych
parametrech systému, jako je mékkost a velikost c¢astic, hustota nebo velikost
systému.
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Abstract: The collective dynamics of Brownian particles in porous structures is
an important topic for both theory and experiment. A good understanding of
Brownian dynamics of interacting particles moving in one dimension has recently
been achieved in several models. The theoretical description of these models fo-
cuses on infinitely large systems, although real systems are in usually small. This
thesis studies the effect of the size of a system of interacting particles driven by a
force on their transport behavior in a periodic potential. We have used simulati-
ons of a single-particle model with analytically solvable results as reference data.
For this model, simulations were performed using the Euler—-Maruyama method.
Multi-particle simulations were performed for two different types of particle in-
teractions. The rigid-ball type interaction served as the basis for the analysis of
behavior of a smoothed-barrier type interaction potential case that allowed for
the particles to pass through each other. The particle velocity and diffusion co-
efficient were studied as a function of various system parameters such as particle
softness, size, and density or system size.
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Uvod

Nerovnovazna stochastickd dynamika popisuje situace, kdy se systém nebo
proces nenachdazi ve stavu termodynamické rovnovahy. Uplatniuje se zejména pri
studiu transportnich jevli na mikroskopické trovni, které maji klicovy vyznam k
pochopeni mnoha fyzikalnich procest v riznych podminkach. Zejména se vyuzi-
va k modelovani biologickych procesi [I] a popisovani jevii v biofyzice a bunéé-
né biologii [2], jako jsou napiiklad transportni jevy motorickych proteinti podél
mikrotubultt nebo aktinovych vldken [3, [4]. Déle také biochemickych procest s
aplikacemi pro uhlikové nano-trubice [5] v biomedicing, nebo pohybu ¢astic v
nano-fluidnich zafizenich [6]. V konkrétni realizaci takovych systému pak trans-
port ¢astic ¢asto probiha v geometricky omezeném prostiedi s periodickou struk-
turou, kterou lze dobfe popsat periodickym potencidlem. Dobie prozkoumanou
oblasti jsou jevy v pérech zeolitu [7]. Ackoli vétsina teoretickych piistupt [8| 9]
se zabyva nekonecné velkymi systémy v termodynamické limité, v redlnych pro-
cesech a experimentalnich realizacich se muze jednat i o pripad nékolika malo
¢astic [10] [11].

Teoretické vysledky dynamiky castic a jejich transportu pres porovité struk-
tury [8, 9, 12, 10] pfindsi zajimavé zjisténi zejména v zavislosti na podminkéch
a faktorech ovlivniujicich dynamiku systému. Mezi né patii charakteristiky inter-
agujicich c¢astic jako je napriklad relativni sitka vzhledem ke struktute, hustota
a vzajemnd interakce. Realizace téchto experiment byva nakladné a ptinasi ne-
kolik tuskali, se kterymi je tfeba se vyrovnat. V porovnani s tim nabizi simulace
relativné rychlé odpovédi na teoretické modely.

V této praci se zaméfime na pocitacové simulace dynamiky systémii, které
budou obsahovat nékolik, fadové jednotky az desitky, ¢astic. V prvni fazi popi-
seme systém s Brownovskou dynamikou jedné castice v periodickém potenciale,
kde shrneme znamé vysledky a analytickd feseni. Poté ptipravime a provedeme
radu simulaci pro systém s vice interagujicimi ¢asticemi. Nakonec tyto vysledky
porovname s vysledky systému neinteragujicich ¢astic a poukazeme na odlisnosti
s jiz zjisténymi vlastnostmi pro nekonecné velké systémy.



1. Jedno-casticovy pripad

1.1 Specifikace modelu

Teoretické modely, diskutované v této praci, jsou zaméreny na popis pretlume-
né dynamiky v mikrosvété, pri niz dochézi k rychlé relaxaci rychlosti Brownovské
Castice. V prislusné pohybové rovnici lze pak zanedbat inercidlni ¢leny [13]. Ta-
kovou dynamiku castice v jednodimenziondlnim pripadé popisuje Langevinova
rovnice [14]

& = pF(x) + vV2Dn(t), (1.1)

kde x znac¢i polohu Brownovské c¢astice, a & jeji ¢asovou derivaci. F'(x) znadci
silu pusobici na ¢astici. Déle je zavedena pohyblivost p (nazyvand téz mobilita).
Druhy ¢len rovnice predstavuje stochastickou Langevinovu silu s difuznim
koeficientem D, jehoz tvar je urcen fluktuacéné-disipaénim teorémem [15], znamym
téz jako Einsteinuv vztah [15],

D = ukgT, (1.2)

s termélni energii kgT'. Nahodna veli¢ina, respektive proces 7(t) je odborné nazy-
van Gaussovsky bily sum [8] a pfedstavuje ndhodné (terméalni) fluktuace okolniho
prostfedi. Ma nulovou stfedni hodnotou a dvoucasovou korelac¢ni funkci:

(1.3)

Kromé pretlumené dynamiky je model koncipovan na periodickou strukturu
reprezentovanou periodickym potencidlem U(z). S konstantni taznou (driftovou)
silou f, kterd pohani Brownovské Castice, udavaji tvar vnéjsi sily F'(z) v Lange-
vinové rovnici jako

dU(x)

Fla)= -5

(1.4)

Zde konkrétné bude uvazovan kosinovy potencial, coz je casto studovana funkce,
s pocatkem soustavy soutradnic v potencialové jameé:

Ux) = —?cos(zﬂ)\x) : (1.5)

s vyskou potencidlové bariéry Uy a délkou periody A, viz obrazek (a).

Déle model opatiime vhodnymi okrajovymi podminkami. Konkrétné bude-
me uvazovat periodické okrajové podminky, znazornéno carkované v ilustra¢nim
obrazku , s celym cislem Lﬂ které bude predstavovat pocet period. S témi-
to podminkami se ¢astice nepohybuje po pfimce, nybrz po uzavieném intervalu
x € [0, LA]. Poloha ¢astice  ma na tomto intervalu v limité ¢ — oo staciondrni

1V citovanych ¢lancich m4 proménna L vyznam celé periody véetné rozméru \.



L) |

(b) (c)

Obrazek 1.1: Brownovska castice (Cervend) v periodickém potencidlu (¢ernd)
s vyskou bariéry Uy, délkou periody A, vzdalenosti okrajovych podminek LA
(¢4rkovana) a zobecnénym potencidlem V(z) definovanym v (L.11). Panel (a):
bez vnéjsi driftové sily. Panel (b): s taznou silou f rovnajici se kritické sile f,
definované v ([1.23). Panel (c) s taznou silou, kterd ma vétsf hodnotu, nez kritické
sila fe.

pravdépodobnostni rozdéleni. V limité ¢ — oo pro f = 0 se jednd o Boltzman-
novo rovnovazné rozdéleni. Stav v limité ¢ — oo pro f > 0 vede k ustalenému,
staciondrnimu rozdéleni, jehoz vlastnosti budou diskutovany déle v sekei [I.2]

Lze si vSimnout, zZe rovnice umoznuje zavést prirozené jednotky. I kdyz
nasledujici odvozeni bude provadéno v SI jednotkéch, grafické vysledky simulaci
budou kresleny v téchto redukovanych jednotkach. Konkrétné délka bude mérena
v jednotkdch A, ¢as v jednotkéch A\?/ukpT a energie v jednotkdch kgT'. Vztahy,
které budou pouzity v simulacich s pouzitim relativnich jednotek jsou ekvivalentni
s volbou jednotkovych proménnych, tedy s pouzitim hodnot A = u = kgT = 1.

Reseni jedno-¢asticového piipadu je zndmo [I4]. Pro tiplnost, ve zbyvajici ¢4s-
ti této kapitoly, zrekapitulujeme tyto vysledky, které poslouzi pri interpretaci
vysledki simulace vice-¢asticového problému v kapitole [2|

1.2 Analytické reseni

Evoluéni rovnici, odpovidajici pohybové rovnici ([1.1)), udavajici vyvoj hustoty
pravdépodobnostniho rozdéleni W (z,t) v ¢ase t je Smoluchowského rovnice [14]

oW (z,t) 0

mz&c(‘”f*“

d(é;@ + Di) W(z, 1), (1.6)

coz je specidlni typ Fokker-Planckovy rovnice [14]. Jedna se vlatné o pretlume-
nou limitu obecnéjsi Klein-Kramersovy rovnice [16]. Rovnici ([1.6)) 1ze upravit do
podoby rovnice kontinuity



oW(x,t) _ 9j(z,t)
o ox '

(1.7)

kde j(z,t) je hustota pravdépodobnostniho toku, déle zkracené pravdépodobnost-
ni proud. Touto upravou dostavame vztah pro proud

jlw,t) = [f - d[éf)] W(z.t) — p2V @0 (1.8)

ox

S periodickymi okrajovymi podminkami ve staciondrnim stavu hustota prav-
dépodobnostniho rozdéleni, a tedy i proud, nezavisejici na case. Stacionarni roz-
déleni v limité t — oo oznacime jako Wy (x), a proud jako jg. Proud jg je pak
diky rovnici kontinuity konstantou, nezavisici na souradnici x,

OWy ()

ox

= [f - dzﬂ Wa(x) = D

. (1.9)

V tomto pripadé lze nalézt feSeni rovnice (1.9) s pouzitim metody integracéniho
faktoru vytesit ve tvaru

Wy (z) = e V@) [C _ Dl / ' eﬁv(“’/)dx’] , (1.10)
noJo

s neznamou integracni konstantou C, a kde je zavedeny zobecnény potencial V' (z),
znézornén na obrazku [I.1] jako

V(z)=—fx+U(z). (1.11)

Pro pohodlny zapis se zavadi hodnota prevracené tepelné energie = 1/kgT.
Aplikaci okrajové podminky Wy (x) = Wy (x + LA) na obecné feseni rovnice
(L.10]), véetné rovnosti V(z + A) = —fA + V(z) dostavame

0BV (@) [C _ Pis / i eﬁV(x’)dx’] _
1w Jo
SBILA=BV () lg _ %efﬁm / LBV gy — Bise / B eﬁV(w’)dx/] . (112)
W 0 w o Jo

Kde pokracenim stejnych hodnot z obou stran rovnice ((1.12)) a tpravou posled-
niho integralu vyvodime nakonec vztah mezi konstantou C' a hodnotu proudu
v ustaleném stavu jg

. Bst fo/\ V@ dy
Copu 1—e B

C (1.13)

Konstanta C' nezavisi na poctu period L, a pri podrobnéjsi analyze si lze vSim-
nout, ze Wy (z) = Wy (z + N), coz koreluje se skutecénosti, ze ¢astice nepreferuje
konkrétni jamu periodického potencidlu a v ustaleném stavu vymizi efekt poca-
tecniho stavu.

Normaliza¢ni podminkou dospéjeme k neznamé hodnoté jg



1—e P/
5L R e=BV @) [ATT BV (@) dg/da

Jst = (1.14)

Kombinaci rovnic (1.10)), (1.13) a ([1.14) navic dospé&jeme k presnému pravdépo-
dobnostnimu rozdéleni ve stacionarnim stavu

e BV (x )f”w BV (@) 4!
L f N BV [AH o8V @) dprda!
Jak lze vidét v rovnici , v pripadé f = 0, je hodnota proudu nulova.
V rovnici (1.15)) je pak Vysledkem jednoho integralu ve jmenovateli a citateli

Besselova funkce, po jejimz vykraceni nabyva Wy (x) zndAmého Boltzmannovského
tvaru.

Wi(x) = (1.15)

1.2.1 Stacionarni rychlost castice

S relaxaci do staciondrniho stavu hodnota primérné rychlosti ¢astice konver-
guje ke své stacionarni hodnoté v. To lze vyjadrit napriklad podle definice [15]
limitou

o= lim ) (1.16)

t—o0 t

Jeji vypocet s pouzitim vlastnosti (|1.3)), Langevinovy rovnice (1.1]), rovnice (|1.9))
v pripadé stacionarniho stavu a s aplikaci periodickych okrajovych podminek

vypada nasledovné [14]
o dU(z)\
U= <$>st - <luf % dr >st =

/LA <uf — udg(@) Wt (z) dz Z/LA (DdWSt(I) + jst) dz = L\js.
0 x

0 dx

Dosazenim hodnoty js z rovnice ([1.14]) dostavame vyraz pro ustalenou rychlost

(1.17)

w: L—e PP
= T . 1.1
° H fo)\ e=AV(z) f;;\Jm ePV ) da'da (1.18)
Za podminek malé driftové sily, obecné jako
A
<1, 1.19
i (1.19)
lze ustélenou rychlost aproximovat linedrni zavislosti
v = pof (1.20)
s mobilitou oznacenou py. Ta je ddna limitou
)\2
po = lim o o (1.21)

of f eBV (@) fo/\ —BV (z) dz|r=o ]g(%ﬁ),

kde Iy znaci modifikovanou Besselovu funkci prvniho druhu. Jak bude v simulaci
ovéreno, za pritomnosti velké driftové sily f > Uy /) se vytréaci vliv periodického
potencidlu U(x). Linedrni koeficient mezi ustalenou rychlosti a silou pak nabyva
velikosti pohyblivosti u.



1.2.2 Deterministicky pripad

Pro nazornost bude jesté ukazano, jaka by byla rychlost ¢astice vq v pripadé
deterministického pohybu, tedy pri zanedbatelné tepelné energii kg7 /Uy ~ 0.
K feseni lze dospét dvéma cestami. Bud miizeme provést limitu rovnice (|1.18|)
pro 3 — oo, nebo vytresenim diferencialni rovnice

Ugr 2rx
T = — p—sin | — |. 1.22
pf —n— ( ) > (1.22)
K tomu aby ¢éastice prekonala vysku potencidlové bariéry Uy je tieba, aby ¢astice
byla pohédnéna silou f, jejiz hodnota je vyssi, nez je kriticka sila f. vyvozena
z rovnice (|1.22))

_ Usr

fo=3

P1i prekroceni kritické sily f > f. (nadkritickd sila), viz obréazek |1.1] (c), je deter-
ministickd rychlost vq nenulova. Separaci proménnych z upravené rovnice ([1.22))
nasleduje vztah

(1.23)

T Uym Uym 2 wfm Uym 2
— = —— — |1 = — T 1.24
3 + Cy = arctan 3 ( 3 ) tan Y ) t (1.24)

s konstantou C}. Prumérnd rychlost oproti tvaru (1.16)) je nasledné stfedovdna
pres frekvenci, s jakou se méni, coz dava ve vysledku primérnou rychlost

va =/ f? = f2. (1.25)

Podkritickou silou budeme mit na mysli tazné sily, jejichz velikost je nizsi, nez kri-
ticka sila f..

1.2.3 Difuzni koeficient v periodickém potencialu

Difuzni koeficient D z rovnice ([1.2)) pfedstavuje velikost rozptylu polohy Brow-
novské castice zpusobeny termalnim sSumem v piipadé konstantni vnéjsi sily
F(z) = konst. Efektivni difuzni koeficient D jedné ¢astice definovan limitou [15]

D = Jiy 0 = @0 (1.26)
t—o0 2t
je ovlivnén pritomnosti periodického potencidlu. Jednoduché tfeseni efektivniho
difuzniho koeficientu D je v pripadé nulové vysky potencidlu Uy = 0, kdy je
roven D, nebo pro pripad nulového vnéjsiho driftu f = 0, jenz oznacime jako Dy,
kde lze vidét jeho vztah s mobilitou pg z rovnice ((1.21)) [15]

D
DQ = 7 = IU()I{BT. (127)
I3(%8)
Pro obecnou hodnotu difuzniho koeficientu Ize pouzit tvar uréeny z metody casu
prvniho dosazeni z ¢lanku [15]



D D)2 fo)\ =BV (x) f{f*’\ VW) dy f;erA eﬂv(yl)dy/ i =BV () ddu
[ eV [T e,BV(y)dydaj} 3

(1.28)

V limité dlouhého c¢asu lze obalku pravdépodobnostniho rozdéleni siii jako
Gaussovo rozdélent:

1

W'(x,t) = TP (—W) : (1.29)

1.3 Simulace: Euler-Maruyamaova metoda

Euler-Maruyamaova metoda je rozsitenim numerického feseni diferencidlnich
rovnic Eulerovou metodou na numerické reseni stochastickych diferencialnich rov-
nic [I7]. Mame tedy upravenou Langevinovu diferenéni rovnici

de = pfdt — uaggﬂ)dt +V2DdtN,(0,1), (1.30)
kde NV;(0, 1) je ndhodné proménnd s Gaussovskym pravdépodobnostnim rozdéle-
nim, se stfedni hodnotou (N;(0,1)) = 0 a jednotkovou smérodatnou odchylkou.
Indexované ndhodné proménné (N;(0,1)) a (Niya:(0,1)) jsou nezavislé pro libo-
volnou hodnotu ¢ [I§].

Simulace byly provadény v prostiedi MATLAB R2021b. Konkrétni vyvoj sou-
radnice x 1ze napsat jako pri¢teni hodnoty v kazdém kroku s pouzitim prirozenych
jednotek, s pocatecéni podminkou xy = 0 a malym, ale kone¢nym c¢asovym krokem
dt pres rekurzivni vztah

x = x +f*dt -fc*sin(2#pi*x)*dt +sqrt(2*dt)*randn.

Simulace nasledujicich vysledkii, nebude-li uvedeno jinak, byly provedeny s ¢a-
sovym krokem dt = 1073 \?/ukpT, véetné ovéient, Ze tento krok je dostatecny pro
piesné vysledky. Stiedni hodnoty jsou uréovany z 10* opakovani a doba simulace
Brownovské dynamiky odpovida ¢asu t = 10 \?/ukgT.

1.4 Diskuze

Jak ukazuje obrazek [1.2] trajektorie ¢astice vykazuje preskoky mezi potencia-
lovymi minimy, které koreluji s vykyvy primeérné rychlosti. Vykyvy jsou s rostou-
cim casem t tlumeny, coz je dlisledkem uzité pretlumené dynamiky, kde rozptyl
polohy v dlouhych cCasech roste imérné s casem a prumérnd rychlost pak kon-
verguje ke své staciondrni hodnoté. Piipad vyssi podkritické sily f = 14 kgT'/\
[panely (b) a (d)] mé& za nasledek nizsi bariéru v zobecnéném potencidlu, coz
zpusobuje castéjsi preskoky mezi minimy a tedy témeér pétkrat vyssi hodnotu
ustélené rychlosti, oproti situaci se silou f = 8 kgT'/\ [panely (a) a (c)]. Na
nékterych tsecich, jako napifklad v case t &~ 2 A\?/ukgT [panel (d)], 1ze pak po-
zorovat nékolikandsobny preskok bez zachytu castice v potencidlové jamé.
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Obréazek 1.2: Panely (a) a (b): konvergence prumeérné rychlosti jedné trajektorie
Brownovské castice k jeji ustalené hodnoté (¢arkovand cervend) ([1.16)). Panely
(¢) a (d): odpovidajici trajektorie ¢astic (modra kiivka), periodicky potenciél
(oranzova kiivka) o vysce Uy = 6 kgT. Panely (a), (c): s driftovou silou f =
8 kgT' /X odpovidajici stacionarni rychlosti v = 1,12. Panely (b), (d): s driftovou
silou f = 14 kgT/\ odpovidajici stacionarni rychlosti v = 5,04.



0.4 0.4
(a) (b)
< 0.3 < 0.3
ny =
- 0.2} = 0.2
) )
=04t L H = 0.1
(Ve : 0
0 10 20 30 40 50 60
z [A] z [A]
0.4r
c d
(c) 03l (d)
30.3' g
— —0.2
— 021 —
- 2
Eo1) HH”H = 0.1
0 0
100 110 120 130 5 4 3 -2 -1 01 2 3 4 5
z [A] z [A]

Obréazek 1.3: Hustota pravdépodobnostniho rozdéleni polohy x. Panely (a)-(c):
histogram polohy na nekone¢né piimce (modry histogram) s obédlkou pravdé-
podobnostniho rozdéleni W' (z,t) podle (1.29) (oranzova kiivka). Panel (a) se
silou f = 4 kgT/\ v Case t = 60 \*/ukgT, panel (b) se silou f = 14 kgT/)
v Case t = 10 \?/ukpT a panel (c) s nadkritickou silou f = 20 kgT'/\ v case
t = 10 A\?/ukgT. Panel (d): histogram polohy x s periodickou okrajovou pod-
minkou o velikosti L = 10 (modry histogram) a pravdépodobnostni rozdéleni ve
stacionarnim stavu W (z) podle (1.15)) (oranzova kiivka). S vyskou potencidlu
Uy =6 kgT z 2-10° simulaci.
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analytické feseni (a)
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Obréazek 1.4: Panely (a), (c) a (e): ustdlend rychlost Brownovské ¢astice v zavis-
losti na velikosti driftové sily f ze simulaci podle Euler-Maruyamaova schématu
(diskrétni body). Analytické reseni (oranzova krivka), s linedrni aproxima-
ci pro malé hodnoty sil (1.20) (¢ernd carkovand) a deterministickym pripadem
(1.25) (fialova ¢erchovand). Panely (b), (d) a (f): difuzni koeficient Brownovské
castice v zavislosti na velikosti driftové sily f ze stejnych simulaci, a analytického
reeni (1.28), jako v (a), (c) respektive (e). Panely (a) a (b): s malou vyskou po-
tencidlu Uy = 2 kgT'. Panely (c) a (d): s vyskou potencidlu Uy = 6 kgT'. Panely
(e) a (f): s vyssi vyskou bariéry potencidlu Uy = 12 kgT'. Data byla vyhodnocena
ze simulaci s ¢asem ¢ = 20 \?/ukpT.
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Na obrazku jsou hustoty pravdépodobnosti W (z,t) pro polohu x ¢éstice
v Case t. Panely (a)-(c) ilustruji vyvoj hustoty v ¢ase pro piipad difuze na primce
(okrajové podminky v z = +00). Zatimco panel (d) ilustruje pripad difuze s perio-
dickymi podminkami L = 10 s vnéjsi silou f = 14 kgT/\ v case t = 10 \?/ukgpT.
Pro tuto dobu se histogram dostate¢né shoduje s analytickym feSenim stacionér-
niho rozdéleni podle (1.15]). Doba t = 10 A\*/ukgT je v tomto piipadé dostatecnd
k nastoleni stacionarniho stavu. Tato doba stac¢i i pro pripady difuze na pfimce
s pusobici silou f = 14 kgT'/X v panelu (b), a silou f = 20 kg7'/A v panelu (c),
jejichz obal se d& popsat pravdépodobnostnim rozdélenim W' (z,t) podle ,
az na Boltzmannovska maxima v potencialovych jamach. Pro pripad malé piso-
bici sily f = 4 kgT /X v panelu (a) je tato doba daleko vétsi ¢ = 60 \?/ukpT.
Tvar Boltzmannovskych maxim lze vidét ve staciondrnim ptipadé [panel (d)], kde
vliv vnéjsi sily f zpusobuje antisymetrii a posunuti maxim ve sméru sily oproti
minimim potencialu.

Vliv vysky potencidlové bariéry Uy na dynamiku ¢astic lze vidét na obrazku
[[.4] S mensi vyskou se vliv potencidlni bariéry snizuje, oproti termalni energii
kgT. Ustélena rychlost Brownovské castice se, v zavislosti na velikosti driftové
sily, chova spiSe linedrné s pohyblivosti p, jak ilustruje obréazek [panel (a)].
Difuzni koeficient ma méné zetelné maximum, viz obrazek [panel (b)], a v
limite Uy — 0 se jedna o konstantu D. S rostouci vyskou potencidlové bariéry
roste i vliv potencialu a mensi sila znamena mensi pravdépodobnost na prekonani
bariéry a tedy mensi rychlost c¢astice, jak je vidét na obrazku [panel (c¢)] a u
linearni aproximace malych sil. Zavislost s vyskou potencialu Uy = 12 kgT', coz
by se vzdalené dalo povazovat za pripad s Uy > kgT, je v panelech (e)-(f). V
panelu (e) se tvar kiivky vice pfipodobnuje deterministickému chovani. Vsech-
ny hodnoty silmulaci Euler—-Maruyamaovou metodou koresponduji s analytickym
resenim, ackoli difuzni koeficient by pro jisté parametry vyzadovala vice simulaci
ke lepsimu statistickému vyhodnoceni. Vliv potencidlu na proud v zavislosti na
sile dobre ilustruje i priklad z jiného sméru o Josephsonové efektu, jenz resi stejna
rovnice [19].

12



2. Systém vice castic

2.1 Model

Zatimco v jedno-c¢asticovém modelu meély na pohyblivost a difuzni koeficient
vliv faktory, jako je velikost driftové sily a vyska potencidlové bariéry, v pripa-
dé vice castic je jejich dynamika ovlivnéna vzajemnymi interakcemi. Predchozi
model lze povazovat za pripad vzajemné neinteragujicich ¢astic a tedy nezavisly
na velikosti systému L.

Zde budeme uvazovat interakéni potencidl ve tvaru vyhlazené obdélnikové
bariéry s kone¢nou vyskou, ktera muze reprezentovat napriklad vzajemné se od-
puzujici a prostupujici se makromolekuly [9], definovan vztahem:

Vint(p) = : {1 " erf‘(/g/\/ie)\ﬂ [1 — erf(:/%si)] , (2.1)

s relativnim parametrem meékkosti ¢ udavajicim silu interakce, a s normovanou
vyskou interakéniho potencialu V. Proménna r je vzdalenosti mezi dvéma ¢astice-
mi a o udava velikost (sifku) ¢astice. Funkce erf(x) je tzv. error funkce definovana
jako erf(x) = (2/y/7) [ e ¥ dt. Tento potencidl stic je zndzornén na obrazku
intenzitou c¢ervené barvy s parametrem € = 0.25. V limité ¢ — 0 prechazi
interakéni potencial k modelu tuhych kouli.

Péarové interakéni odpudiva sila mezi dvéma ¢asticemi ¢ a j v pozicich z; a x;
je zpiisobena interakénim potencidlem . Céstice j pak ptisobi na ¢astici @ silou

oV (Jz; — a4)
aZL’Z‘
B V2V, sign(z; — x;) (_ (|lz; — =] — 0)2> (2.2)
N eXp 2.2 :
VT Ae? [1 + erf(a/\/ig)\)} 2X\%¢

Celkova interakéni sila ptisobici na ¢astici ¢ v komplexu o N ¢asticich ma tvar

_ - V2Vpsign(wi—ay) |z — a5 —0)?
_ ; NEEI RNy p( 222 ) (2.3)

J#i

fij=—

fi($1,332, )

Jako tomu bylo v prvni kapitole, budeme studovat systém, kterému jsou pri-
razeny periodické okrajové podminky. Tyto podminky implikuji existenci fiktiv-
nich, tzv. ,zrcadlovych® c¢astic, jejichz interakéni vlivy jsou ¢asticemi vnimény.
Na castici ¢ tedy plisobi i sily fiktivnich ¢astic duplikovanych periodickou okrajo-
vou podminkou o velikosti periody L. Interakéni sila nema dlouhy dosah,
proto vzajemné interakce ¢astic v absolutni vzdalenosti vétsi, nez v definované
vzdélenosti oznacené jako r, lze zanedbat Heavisideovou funkei ©(z), a inter-
akeni silu upravit na rovnici

N

f,;nt(xl,alg, ) = Z Z f@j(ﬂ?i,.ﬁj + kL)\)@(Tcut — |I‘1 — $j — ]CL)\D y (24)
ker;l'
Ve
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ktera obohacuje Langevinovu rovnici pro kazdou c¢astici ¢ na rovnici

= uf + puf" (21, 29, ...) — udU(x) +V2Dn(t). (2.5)

dr lz=uz,

Pravdépodobnostni proud castice lze definovat obdobné jako ve vztahu
z rovnice kontinuity s hustotou pravdépodobnostniho rozdéleni W (xy, za, ..., t).
Jeji defini¢ni obor se sklada z poloh vsech ¢éstic, které jsou do jisté miry ko-
relované. Tvar pravdépodobnostniho rozdéleni W (xy, s, ...) neni obecné znam.
Pokud hotime o celkovém proudu ¢astic s uzitim periodickych okrajovych pod-
minek, pak bereme v tivahu lokdlni hustotu ¢astic [8]:

N
Ploc (l‘, t) = Z /]RN—l W((L’l, Ty euny t)dl‘ldl'g...dZEi_leEi_i_l...diL'N. (26)
i=1

S lokalni hustotou ¢éstic je vztah pro proud castic vyjadren jako

, : dU(z) Oproc (7, 1)

_ int )
J(z,t)=pn [f + <f (21, 29, )> T4 ] Proc (x, 1) — DT, (2.7)
kde stredni hodnota interakéni sily vychazi z rovnosti

<fint('r17 Zo, )> ploc (l’, t) =
N ot (2.8)
Z / me (.1'1,1}2,...)W(.Z'l,l’g,...,t)dfl?ldxg...dflfi,ld[lfprl...diL'N.

i=lpN_1

Proud je mnozstvi ¢astic, které projdou danym mistem za urcity casovy usek.
Ve stacionarni limité jej mizeme urcit ze vztahu

i = = lim i (1)) (2.9)

ktery je v souladu s vysledkem rovnice ([1.17)) a definici ustédlené rychlosti v.
Vztah mezi proudem j(t) a pramérnou rychlosti x(t)/t

t) = LlA 3 I"Et ]1[ (2.10)

=1 =1

nam umozni snadno analyzovat ¢asovy vyvoj proudu bez ohledu na souradnicové
slozce. Hustota p (faktor zaplnéni) vyjadiuje miru obsazenosti potencidlovych
minim L systému se vzdalenosti periodickych okrajovych podminek LA poctem
N castic.

N

5% (2.11)

p:

SoustTedime se predevsim na komplexni struktury, které obsahuji priblizné desit-
ky ¢astic, pro které nelze ménit hustotu p na libovolné hodnoty. Nasim primarnim
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Obréazek 2.1: Interagujici Brownovské ¢astice (Cervené) o velikosti 0 = 0.8 A\ v pe-
riodickém potencidlu U(z) z rovnice s délkou periody A a sklonem f (Cernd).
Sytost Gervené barvy odpovida velikosti interakéni energii V™ (r) z rovnice
o sile interakce € = 0.25. Systém s periodickymi okrajovymi podminkami o vzda-
lenosti LA s L = 3 a poctem castic N = 3.

zajmem bude dale zkoumani situace, kde pocet ¢astic odpovida poctu potenci-
dlovych minim, tedy plny systém s hustotou p = 1 A7!, ve kterém vzdjemna
interakce Brownovskych castic silné ovliviuje jejich dynamiku.

Pro pohyb celého souboru o N ¢éasticich zavedeme difuzni koeficient Dy, ktery

Vvev

Zavedeme jej pomoci proudu j(t) definovaného vyse.

L. L. N2 0\ 2
Dy = 5 Im Di(1) = 55 Jim (<](t) ) — (i) ) . (2.12)
O veli¢iné Dj(t) budeme hovorit jako o fluktuacich proudu. Ve stacionarnim sta-
vu se jedna o stacionarni fluktuace proudu, jejichz hodnota je v plné obsazené
systémi rovna difuznimu koeficientu Dy.

2.2 Simulace

K urceni rychlosti a proudu Brownovskych c¢astic byly provedeny simulace
podle Euler-Maruyamaovou schématu. V téchto simulacich je ptivodni Langevi-
nova diferen¢ni rovnice ([1.30]) rozsifena o interakéni clen ([2.4)

: oU (x
do; = pfdt + pfi™ (x1, v, ... )dt — ﬂa;)

dt + V2DdtN;(0,1),  (2.13)

xr =
s maximalni interakéni vzdéalenosti volenou s ohledem na velikost systému jako

Teut = L)\ (214)

Tato volba zajisti, Ze nebude zanedbana zadné interakce dvou castic, které se
mohou k sobé priblizit na malou vzdalenost a které se mohou vzajemné pred-
béhnout. Nicméné pro systémy s priliz velkym poctem c¢astic N neni tato volba
prakticka z divodu casové narocnosti.
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MATLAB R2021b je optimalizovano pro operace s maticemi a vektory. Tyto
operace jsou automaticky paralelizovany na vice jadrech. Soufadnice castic za-
piseme ve formé vektoru. Periodickymi okrajovymi podminkami se omezime na
situace, které ndm pomohou urcit relativni vzdalenosti vsech ¢astic v intervalu
[0, LA\]. Z matice relativnich vzdalenosti ¢astic vytvoiime matici, ve které kazdy
clen ,i, 7% obsahuje hodnotu rozdilu parovych sil ¢astice ¢ s ¢astici j a castice
¢ s nejblizsim fiktivhim obrazem c¢astice j. Diagonalni ¢ast soucinu obou matic
obsahuje celkové interakéni sily podle (2.4)). P¥i vyuziti Euler-Maruyamaovy me-
tody lze ¢asovy vyvoj vektoru souradnic s malym, ale kone¢nym casovym krokem
dt, zapsat néasledujicim zptsobem:

nvek+floor (xvek/L) ;

mod (xvek, L);

ten = (transpose(xvek)-xvek) ;

fiten = interx(exp(-(((abs(ten)-sigma)/epsi).”2)/2)
-exp(-(((L-abs(ten)-sigma) /epsi) .~2)/2));

fivek = transpose(diag(sign(ten)*(fiten)));

rnvek = randn(l, ncastic)*sqrt(2x*dt);

xvek = xvek +f*dt -fcxsin((2*pixxvek))*dt +fivek*dt +rnvek;

nvek

xvek

Pro interpretaci nékterych vlivii byly provedeny simulace pro Brownovské
¢astice s interakei typu tuhych kouli. Tato interakce vyzaduje specificky pristup,
protoze jeji interakéni energie je popsana funkei, ktera neméa vsude definovanou
prvni derivaci. Pivodni Langevinova diferencni rovnici zachovame, ale pri-
déame podminku, aby nedochézelo k prekryvani ani predbihani ¢astic. Jejich po-
hyb je doprovazen srazkami, béhem jejichz okamziku dochazi k vyméné hybnosti
a energie. PTi zdkonu zachovani celkové energie a hybnosti to lze v pretlumené
Brownovské dynamice identickych ¢astic a v ¢asovém intervalu [t,¢ + dt] inter-
pretovat jako vyménu okamzitych rychlosti dvou c¢astic v okamziku jejich srazky.
Okamzité rychlost ¢astice v tomto ¢asovém intervalu je pfimo imérna jejimu po-
sunuti. Srazku ¢astice mizeme interpretovat jako posunuti dvou prekryvajicich se
¢astic o vzdalenosti rovné jejich prekryti v opacéném sméru [20], coz spliuje nami
pridanou podminku k diferen¢ni rovnici . Tyto korekce posunuti castic lze
zjednodusit jejich relativnimi vzdalenostmi. Vzhledem k linearité problému neni
béhem casového kroku dt podstatné, v jakém poradi se budou korekce posunuti
castic provadét do doby splnéni podminky. Pro tento typ interakci lze casovy
vyvoj zapsat nasledujicim postupem:

rvek = [xvek(2:end), L+xvek(1)]-xvek-sigma;
rnvek = randn(l, ncastic)*sqrt(2+dt);
dvek = f*dt -fc*sin((2*pi*xvek))*dt +rnvek;
drvek = dvek-[dvek(2:end), dvek(1)];
while any(rvek < drvek)
for i = 1:(ncastic-1)
if rvek(i) < drvek(i)
j = i+1;
dvek([i,jl) = [1, -1]l*rvek(i)+dvek([j,i]);
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end
end
if rvek(end) < drvek(end)
dvek([ncastic,1]) = [1, -1]*rvek(ncastic)+dvek([1,ncastic]);
end
drvek = dvek-[dvek(2:end), dvek(1)];
end
xvek = xvek +dvek;

Simulace nasledujicich vysledki, nebude-li uvedeno jinak, byly provedeny v sy-
tému s hustotou p = 1 A7!, s vyskou interakéniho potencidlu Vo = 1 kT a vys-
kou periodického potencidlu Uy = 6 kgT s éasovym krokem dt = 1073 \?/ukgT
a overenim, ze tento krok je dostatecny pro presné vysledky. Stredni hodnoty jsou
urcovany z 2.10* opakovani a doba simulace Brownovské dynamiky odpovida ¢asu
t =20 N/ pkgT.

17



15— 15—
=
— (@ — (b)
I —
10 (= 10 (=
= =
= ~ =
5 5[
Nad — Nad -
8 8
0 0
-
5 - - - 5 - - -
0 2 4 6 8 0 2 4 6 8
t [N/ pkpT ] t [N2/ukpT]

Obrazek 2.2: Trajektorie Brownovskych ¢astic se zndzornénymi fiktivnimi ¢asti-
cemi (Sedé trajektorie). Panel (a): Castice s interakénim parametrem ¢ = 0.25
a driftovou silou f = 8 kgT'/\. Panel (b): ¢astice s interakénim parametrem
e = 0.1 a driftovou silou f = 14 kgT'/\. Periodicky potencial (oranzova kiivka).
Sitka ¢stic je o = 0.8 \. Velikost tohoto systému je N =5, L = 5.

2.3 Diskuze vysledkt

Narozdil od Brownovskych ¢astic s interakei typu tuhych kouli [21] je dyna-
mika systému Brownovskych ¢dstic s interakénim potencidlem V™ (r) ovlivnéna
schopnosti se predbihat, kterou ilustruje obrézek [2.2] Interakce s parametrem
mékkosti e = 0.1 [panel (b)] (o Brownovské ¢astici s timto parametrem budeme
hovorit jako o tvrdé ¢astici) ma podobny vliv na jejich dynamiku, jako interakce
ho interakéniho potenciadlu. Pohyb téchto Brownovskych castic pak na nékterych
¢asovych tsecich, jako v casech t ~ 1.7 \?/ukpT a t ~ 6.8 \*/ukgT v panelu
(b), pfipomina pohyb jediného souboru [22] , ktery je typicky pro model tuhych
kouli. Interak¢ni potencial s parametrem mékkosti € = 0.25 (o Brownovské cas-
tici s timto parametrem budeme hovorit jako o mékké ¢astici) a se sitkou ¢éstice
o = 0.8 X\ se vyrazné neprojevuje. Jak znazornuje obrazek [panel (a)], ¢as-
tice se bez problému predbihaji, vykazuji preskoky nezavisle na sobé a nékteré
po jistou dobu setrvavaji ve spolecné jameé. Trajektorie individualni ¢astice toho-
to souboru pripomind trajektorii neinteragujici ¢astice v obrazku [panel (c)]
z podkapitoly . Za stejnych podminek o tazné sile f = 8 kgT'/ A muzeme vidét
podobny ¢asovy vyvoj. Naproti tomu tvrdé Castice s prumérem o = 0.8 A [panel
(b)] dosahuji obdobné rychlosti pri vnéjsi sile f = 14 kgT'/A. To je vyrazny rozdil
oproti situaci v podkapitole [I.4] kde ustdlend rychlost dosahovala témér péti-
nasobné hodnoty. To je pri¢inou blokovaciho efektu, ktery se projevuje u takto
velkych c¢astic, coz bude presnéji diskutovano nize.

Béhem relaxace do stacionarniho stavu prochézi dynamika ¢astic nékolika re-
zimy. Tyto rezimy zavisi jak na pocateéni podmince, tak na velikosti systému
a velikosti pohénéci sily. V této pretlumené Brownovské dynamice se pocatecéni
podminka vztahuje na polohy ¢astic. Obrazek [2.3| ukazuje ¢asovy vyvoj primérné
stfedni hodnoty rychlosti ¢astice, respektive proudu, [panel (a)] a fluktuaci prou-
du Dj(t) [panel (b)]. Jednd se o situaci s poc¢tem Castic N = 4, jejichz pocatecni
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Obréazek 2.3: Panel (a): ¢asovy vyvoj stfedni hodnoty prumérné rychlosti Brow-
novskych ¢astic. Velikost systému s poc¢tem potencidlovych minim L =4 a s po-
¢tem castic N = 4 o Sifce 0 = 0.7 A s pocatecni polohou v potencidlové jame.
Céastice maji interakéni potencial Vi™*(r) definovdn v rovnici s parametry
e = 0.25 (Cerchovand), e = 0.10 (¢arkovand), interakci typu tuhych kouli (plnd)
a neinteragujici Castice (teckovand). Vnéjsi sila o velikosti f = 8 kgT'/\ (Cerve-
nd), f = f. (fialovd), f = 24 kgT/\ (modrd). Panel (b): ¢asovy vyvoj fluktuace
proudu relaxujici ke stacionarnim hodnotam ze stejnych simulaci.

polohy jsou umistény do potencidlovych minim vnéjsiho periodického potencidlu
U(x). Jak jsme mohli vidét v hustoté pravdépodobnostniho rozdéleni jedné ¢és-
tice na obrazku [panel (d)], je nejpravdépodobnéjsi konfigurace neinteragujici
¢astice vychylena od minima U(x) ve sméru sily, kde v ptipadé f < f. je tato
nejpravdépodobnéjsi konfigurace v minimu zobecnéného potencidlu V' (z). Pred-
chozi pocateéni podminka zarucuje, ze vliv periodického potencidlu se projevi az
po ,nékolika krocich“. To méa za nasledek, ze pocatecni rychlost je zptisobena
vyhradné vnéjsim driftem f kterému se rovnaji i rychlosti s ¢ — 0. V kratkém
casovém useku pak tato rychlost nahlé klesa vlivem vnéjsiho potencialu, s nésle-
dujici relaxaci do ustalenych hodnot. Tento pokles je zaznamenéan i pro fluktuaci
proudu, jehoz hodnoty s t — 0 odpovidaji D/N.

Jak bylo nastinéno v podkapitole [1.4] tak v pripadé malé vnéjsi sily f =
4 kgT /X je doba relaxace pravdépodobnostniho rozdéleni do stavu, kdy obélku Ize
charakterizovat Gaussovskym rozdélenim, podstatné delsi nez v ptripadech, kdy
ma tato sila vyssi hodnotu f = 14 kgT'/\. Podobna situace je vidét na obréazku
[panel (b)]. Doba relaxace fluktuaci proudu v ptipadé podkritické sily (f =
8 kgT/N\) t =~ 1 N2/ ukgT je v&tsi, nez v piipadech kritické a nadkritické sily (f =
24 kgT/\) t = 0.2 X\2/ukgT. S vyssi hodnotou sily f se objevuji tlumené vykyvy
fluktuaci proudu [panel (b)]. Tyto vykyvy jsou viditelné i pro prumérné rychlosti
v panelu (a). Je pozoruhodné, ze tyto vykyvy, které jsou spojeny s periodickym
potencialem se vice projevuji pro vétsi taznou silu f. I presto, ze vykyvy s rostouci
silou f se vyskytuji diive, bylo pozorovano, ze doba, kdy lze systém povazovat za
stacionarni, se neméni.

Obrazek [panel (a)] ilustruje zavislost ustdlené rychlosti Brownovskych
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Obréazek 2.4: Panel (a): zavislost ustalené rychlosti v Brownovskych ¢astic na veli-
kosti tazné sily f pro rtizné parametry tvrdosti. Velikost systému L = 4 s poctem
castic N = 4 o sitce 0 = 0.7 A. Analytické feseni neinteragujicich c¢astic (|1.18|)
(oranzova kiivka) a deterministicky pripad (fialova Gerchovand). Céstice
s interakénim potencidlem V™ (r) s parametry e = 0.25 (Cervena carkovand),
£ =0.15 (zelend), e = 0.25 (modra). Céstice s interakei typu tuhych kouli (Gernd
¢arkovand). Panel (b): zévislost difuzniho koeficientu souboru Dy na velikosti taz-
né sily f ze stejnych simulaci a analytického Teseni neinteragujicich ¢astic (|1.28|)
(oranzova kiivka). Zavislost difuzniho koeficientu D jedné vybrané ¢éstice na ve-
likosti tazné sily f pro stejné parametry interakce (teckovana).

¢astic o Sitce o = 0.7 X na velikosti tazné sily f. Velikost systému v tomto pripadé
je N = 4 casticich s L = 4. Na obrazku miuzeme vidét specifické rozdily této
zavislosti pro ¢astice s riznou ,,tvrdosti“. Pozorujeme, ze rychlost pro Brownovské
Castice s interakei typu tuhych kouli (¢ernd) roste hodnota rychlosti v zavislosti
na sile mnohem rychleji, nez pro ¢astice s interakei s nenulovym parametrem
€ a pro neinteragujici ¢astice. Stejné rozdily jsou vidét i mezi tvrdymi a mékkymi
casticemi, kde rychlosti ¢astic s mensim parametrem mékkosti € rostou od urcité
hodnoty sily rychleji. Pro velice malé sily toto nemitize platit, protoze stredni
hodnota rychlosti pro nulovou silu je nulova.

Vysoké pohyblivost ma za nésledek, ze pro silu f = 8 kgT'/\ jsou céstice
s interakel typu tuhych kouli rychlejsi, nez tvrdé ¢astice (modrd) a ¢astice s pa-
rametrem € = 0.15 (zelend), ale pomalejsi, nez mékké ¢astice (Cervend). To lze
vidét i na obrazku ¢asového vyvoje prumérné rychlosti[2.3| [panel (a)]. Pro taznou
silu vétsi nez f ~ 12kgT /) dosahuje rychlost ¢astic s interakei tuhych kouli vyssi
hodnoty, nez pro neinteragujici ¢astice. Totéz lze pozorovat i u ¢astic s paramet-
rem ¢ = 0.1 pro hodnoty sil vétsi nez f = 20kgT/\, coz opét koreluje s ilustraci
na obrazku [panel (a)], a u éastic s parametrem & = 0.15 pro hodnoty sil vétsi,
nez f ~ 24kgT /) [vlozka v panelu (a)]. Dalo by se Fici, Zze pro kazdou hodnotu
velikosti sily f existuje hodnota parametru e, pro néjz je rychlost ¢astic minimalni
a ktery roste s rostouci silou.

Difuzni koeficient souboru Dy je nizsi nez pro neintegrujici ¢astice, obrazek
2.3 [panel (b)], coz je zplisobeno poctem &dstic, jejichz dynamika je vzdjemné
omezena. Velkd pohyblivost tvrdych ¢astic ma souvislost s velkym difuznim ko-
eficientem souboru Dy [Panel (b)]. Pro hodnoty sil f, kde dochézi ke klesajici
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Obrézek 2.5: Panel (a): stacionarni proud jy Brownovskych ¢éstic v zavislosti
na velikosti tazné sily f pro rtizné hodnoty faktoru zaplnéni p. Velikost systému
s poCtem potencidlovych minim L = 6. Analytické feSeni jedné ¢éstice (oranzova
kiivka) odpovid4 hustoté p = 1/6 A~!. Simulace pro N = 2 (ervend), N = 3
(modrd), N = 4 (zelend) a N = 6 (Cernd) Castic, které maji sitku o = 0.8 A.
Interakéni potencial ¢dstic ma tvar Vi"(r) s parametrem & = 0.1. Panel (b)
stacionarni fluktuace proudu v zavislosti na velikosti tazné sily f ze stejnych
simulaci a analytického fesenipro jednu ¢astici (oranzova kiivka).

zavislosti difuzniho koeficientu Dy s rostouci silou f, tato zavislost pro ,,tvrdsi“
castice klesa rychleji. Dynamika pak dosahuje stavu, kde napiiklad tvrdé ¢astice
méné fluktuuji, nez castice s parametrem ¢ = 0.15, a vice nez mékké cCastice.
Brownovské c¢astice s interakei typu tuhych kouli jsou charakteristicka korelace-
mi mezi polohami ¢astic, s vlivem na kolektivni dynamiku. To mé za nasledek,
ze difuzni koeficient celého souboru Dy je totozny s difuznim koeficientem jed-
né Gastice D. Céstice s vyS$im parametrem mékkosti vykazuji vets$i nezdvislost
mezi konecnymi polohami. Difuzni koeficient jedné c¢astice pak odpovida vyssim
hodnotam [panel (b)].

Jako priklad uvadime jesté zavislost stacionarniho proudu a jeho stacionarni
fluktuace na velikosti tazné sily pro rtzné faktory zaplnéni p. Tento priklad je
znazornén na obrazku [2.5| a tyka se systému o velikosti L = 6. Tyto vysledky
jsou pro Castice s parametrem mékkosti € = 0.1 se sitkou o = 0.8 \. Jak mtzeme
vidét v panelu (a), tak proud roste s poc¢tem ¢astic pro N =2, N =3a N =4
castice pro takika libovolnou hodnotu sily f. Tento rist je pro mensi hodnoty
sil méné vyrazny. PTi prepoctu na rychlost vztahy a tato rychlost
s poctem castic marginalné klesala. Dtivodem je, Ze je jejich dynamika s poctem
¢astic omezena. To ma pii téchto hustotdch p < 5/6 A~ jen maly vyznam. Pii-
blizné linedrni vztah pro p < 5/6 A™! plati mezi poctem c¢dstic N a staciondrni
fluktuaci proudu [panel (b)]. Vydélenim stacionarni fluktuaci proudu poctem ¢as-
tic N se hodnoty témér shodovaly. Stoji za zminku, Ze v takovém pripadé by
difuzni koeficient souboru Dy klesal jako 1/N. Pro situaci s N = 6 (¢ernd krivka)
je vidét rapidni pokles proudu jg [panel (a)]. Tento pokles nastava pro velikos-
ti sil f mensi, nez priblizna velikost kritické sily f.. PTi této hustoté p dochazi
k posileni vzajemnému blokovani ¢astic v potencidlovych jaméach. V oblasti sil
na obrazku [panel (a)], jejichz hodnota je vétsi nez f., odpovida hodnota
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Obréazek 2.6: Panel (a): zavislost ustdlené rychlosti v Brownovskych ¢dstic na ve-
likosti tazné sily f pro rtzné velikosti systému L a poctu Brownovskych c¢astic
N = L. Analytické Teseni neinteragujicich ¢astic (1.18) (oranzova kiivka), de-
terministicky pripad (fialova cerchovand). Velikosti systému L = 1 (Cerné
kruhy). Céstice o §ffce 0 = 0.6 A s interakei vyhlazené obdélnikové bariéry Vin(r)
s parametrem € = 0.1 v systému L = 2 (zelena carkovand), L = 3 (modré ¢arko-
vand), L =5 (Cervend ¢arkovand), L = 10 (zlutd ¢arkovand). Panel (b): zévislost
difuzniho koeficientu souboru Dy na velikosti tazné sily f ze stejnych simulaci
a analytického Teseni neinteragujicich ¢astic (1.28]) (oranzova kiivka).

proudu podobnému zvyseni, jako pro p < 5/6 A~!. Pro tyto hodnoty neobsahuje
zobecnény potencidl V' (z) potencidlové jamy, ve kterych by se ¢éstice zdrzovaly
a vzajemneé se tim blokovaly. Stejna pricina bude zodpovédna i za pokles fluktuaci
proudu pro f < f. v panelu (b). V oblasti kritické sily f ~ f. dochazi k zjevnému
rustu fluktuaci, a tedy i difuznimu koeficientu. Ve skutecnosti je difuzni koeficient
souboru Dy mensi, nez difuzni koeficient neinteragujicich ¢astic D. Tato zména
chovani je také ditvodem, pro¢ nds budou zajimat systémy s p =1 A\7!

Vliv velikosti systému na zavislost rychlosti ¢astic na sile f ilustruje obrazek
2.6| [panel (a)]. Zatimco s rostoucim poctem ¢éastic pro N =1, N =2, N =3
a N = 5 klesa rychlost, tak pro systém o velikosti N = 10 vzrostla oproti sys-
tému s N = 5. Podrobnéji je to zkoumano déle pro tii charakteristické velikosti
sil (podkriticka, kritickd a nadkritickd), se dvéma parametry mékkosti € a in-
terakei typu tuhych kouli. Obrazek [panel (b)] zobrazuje zavislost difuzniho
koeficientu souboru Dy na sile. S rostoucim poctem castic tato zavislost klesa.

2.3.1 Castice s interakci typu tuhych kouli

Obrézek [2.7] ilustruje ustélené rychlosti v v zavislosti na poétu ¢astic N a je-
jich sitce o. Tazna sila ma v tomto piipadé podkritickou hodnotu f = 8 kgT'/\.
Panely (b) a (c) ukazuji dva dominantni efekty. Pro malé ¢astice, malé hodnoty
o, dominuje efekt sniZeni bariéry [8]. To zpusobuje zvyseni rychlosti oproti refe-
ren¢ni hodnoté pro neinteragujici ¢astice (¢ervend). Pro N = 2 [panel (b)] je tento
efekt slabsi nez pro N = 5 [panel (c)]. S rostouci sitkou o se, od urc¢ité hodnoty
této Sitky [0 ~ 0.3 A pro panel (b) a 0 ~ 0.4 X pro panel (c¢)], rychlost ¢astic
snizuje. Pro velké hodnoty o zac¢ina prevladat blokovani ¢astic, coz se projevuje
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snizenim rychlosti oproti referenéni hodnoté. V souvislosti s obrazkem [panel
(a)] muzeme vidét, ze pro systémy s vétsim poctem Castic N maji oba zminéné
efekty vétsi vliv na zménu rychlosti. Soucasné se ale blokovani uplatiuje v mensi
mife a prevladéd tak pro ¢astice s vétsi sitkou o. Panel (a) ukazuje, Ze pak vzni-
kaji zajimavé zavislosti ve vztahu v—IN, kde pro jisté sitky castic o ma rychlost
nejprve klesajici charakter (blokovani pro maly pocet Castic prevladd) s nasled-
nym ristem. Fitovanim zavislosti na pocétu castic prineslo zjisténi, Ze rychlost
konverguje s jistou presnosti exponencidlné rychle, i pro mensi pocet ¢astic, nez
se kterym nastéva transport zprostfedkovany defektem [12]. Exponencidlni cha-
rakter méla kazda kiivka od jistého poctu castic [panel (b)] s 0 < o < 1. Pro
hodnoty 0 = 0.3 A a 0 = 0.4 A mizeme vidét rozdilnou konvergenci.

Pro pripad kritické sily f = f., viz obrazek je tato rychlost konvergen-
ce k hodnotam v termodynamické limité mnohem rychlejsi. Fitovanim zavislosti
v panelu (a) se v tomto systému nedaril potvrdit exponencidlni charakter. Rych-
lost konvergence zptsobuje, ze kolem N = 12 [panel (c¢)] naznacuje velikost hod-
not v termodynamické limité. Na rozdil od f =8 kgT'/\, se v tomto zobecnéném
potencialu nenachazi minima, blokovani c¢astic zac¢ind mit trochu jiny vyznam
a transport zprosttedkovany defektem ztraci vyznam. Jak je zndzornéno v tomto
obrazku v panelu (a), nastava viditelny rozdil mezi ¢asticemi o sifce o = 0.95 A
castic 0 = 0.5 A\

Treti pfipad v situaci nakritické sily f = 24 kgT/\ se chova podobnym zpi-
sobem, viz obréazek Maximalni rychlosti odpovidaji parametru $itky castic
o = 0.5 X a rychlost konvergence zptisobuje, ze kolem N = 12 mizeme odhadnout
nékteré hodnoty v termodynamické limité.

Difuzni koeficient mé pro podkritickou silu f = 8 kgT'/\ zajimavé zavislosti
vzhledem k velikosti systému. Jak ukazuje obrazek [panel (a)], tak difuzni
koeficient Dy ma tendenci klesat s rostoucim poctem castic. Presto vidime, ze
napiiklad pro N = 2 a o Sifce téchto ¢astic o = 0.4 A [panel (b)] dosahuje
difuzni koeficient Dy vyssi hodnoty, nez difuzni koeficient neinteragujicich c¢astic.
Zavislost difuzniho koeficientu na sifce o vykazuje analogicky rust a nésledny
pokles [panely (b) a (c)], jako v pfipadé rychlosti v. Zavislost Dy na velikosti
systému, tj. poc¢tu ¢astic N [panel (a)] ma také analogické chovani s pridanou
tendenci klesat. Napriklad pro ¢ = 0.7 A difuzni koeficient nejprve klesa, poté
roste a nasledné opét klesa.

V pripadé kritické sily f. nema zavislost difuzniho koeficientu na sitce o tento
typ chovani, viz obrazek [panely (b) a (c)]. Difuzni koeficient Dy pro ¢éstice
se Sitkou ¢ — 1 ma pomalejsi pokles s velikosti systému, nez pro castice s o =
0.8 A — 0 [panel (a)]. Totéz chovani lze vidét i pro nadkritickou silu f = 24 kgT'/\

2.3.2 Castice s interakci vyhlazené obdélnikové bariéry

V této ¢asti podivame na cCastice s interakci vyhlazené obdélnikové bariéry
a shrneme rozdily. Na vSech obréazcich v panelech (b) lze vidét vyvoj pro dvé
castice. V pripadé velikosti ¢ = 1 A dochéazi k vyruseni interakéniho potencia-
lu zptisobenému periodickymi okrajovymi podminkami a ¢éstice se chovaji jako
neinteragujici.

Efekty zptisobené schopnosti c¢astic se predbihat se na ustalené rychlosti v
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projevuji zejména pro velké c¢astice. Jak ilustruje obrazek pro situaci s pod-
kritickou taznou silu f = 8 kgT'/\ a interakénim parametrem ¢ = 0.1, tak pro
castice se sitkou o < 0.85 \ je chovani podobné pripadu tuhych kouli. Vidime po-
malou konvergenci rychlosti v k hodnotam v termodynamické limité, efekt snizeni
potencidlové bariéry i blokovani. Tvar interakéniho potencidlu 2.1 m4 slabé ptiso-
beni i na delsi vzdéalenosti, nez je sitka castic o. To ma za nasledek, ze zavislost
rychlosti v na této sitce [panely (b) i (c)] se zda byt ,posunuta“ oproti pripadu
¢astic s interakei typu tuhych kouli. To se projevuje i v termodynamické limité[9)].
Pro pripad o > 0.85 A dochazi k vyraznému zvyseni rychlosti. Zavislost rychlosti v
na velikosti systému ma atypické chovani, které se projevuje vykyvy pro specifické
pocty ¢astic N. V porovnani se situaci s kritickou silou f., obrdzek a nad-
kritickou silou f = 24 kgT'/\, obrazek , se stejnym interakénim parametrem,
je vidét, ze tyto vykyvy se vyskytuji pro takika stejné hodnoty N. To znamena,
ze napriklad maximalni rychlost pro ¢astice o velikosti o = 0.95 A se odehrava pri
N = 6. Pro vyssi hodnotu tazné sily, tedy naptiklad pro f = 24 kgT'/\, obrazek
2.19] se zvySeni rychlosti v viditelné projevuje i pro ¢astice se iikou o = 0.85 .

Obrézek ilustruje zavislost difuzniho koeficientu souboru Dy na poctu
¢astic N [panel (a)], v pripadé podkritické sily f = 8 kgT'/A. Zde vidime, ze
chovani vétsiny krivek je podobné ¢asticim s interakci typu tuhych kouli. Vyjimku
tvori opét castice se sitkou o > 0.85 .

Nezavislé predbihani zpiisobuje témér nulovou vzajemnou korelaci mezi polo-
hami ¢astic, coz ma za nasledek viditelny rozdil mezi difuzni konstantou souboru
a difuzni konstantou samostatné pozorované castice. Tento rozdil mizeme vidét
napiiklad mezi obrazky [2.14)a[2.15] pro ¢astici s rozmérem o = 0.95 A pro hodnoty
N =3 a N =4, a mezi obrazky a pro piipad kritické sily fe..

Rozdily zévislosti rychlosti v na velikosti systému v pripadé mékkych ¢astic
s parametrem £ = (.25 a c¢astic s interakci tuhych kouli, viz obréazek pro
podkritickou silu f = 8 kgT'/\, obréazek pro kritickou silu f. a obrazek
s nadkritickou silou f = 24 kgT'/\ se lis{ opét zvySenim rychlosti v, pro ¢astice
o sifce o0 > 0.70 A\. Rychlost v ma pro N = 3 anomalné vysokou hodnotu. Pri¢ina
bude stejnd jako v pripadé tvrdych castic pro N = 6. Tato anomalie nezavisi
na velikosti tazné sily a projevuje se i ptripadé difuzni konstanty souboru Dy,
obrazek respektive difuzni konstanty D, obrazek [2.23] U téchto mékkych
¢astic je vidét rozdil, ktery jsme vidéli drive napriklad v obrazku [panel (b)],
kde jsme porovnavali vliv parametru € na obé difuzni konstanty. Volnost c¢astic
zpusobena jejich ,mékkosti“ ma za nasledek, ze difuzni konstanta jedné cCastice
je dokonce pro sitku c¢astic o < 0.40 A vyssi, nez pro neinteragujici castice.

Obréazkem poukazujeme na vliv skuteéné vysky interakéniho potenci-
alu. V tomto pripadé na c¢astice s parametrem ¢ = 0.25 a vyskou potencialu
Vo = 2 kgT piisobi kriticka sila f.. Anomalni vykyvy pro velké ¢astice se zvysili
specidlné pro N = 4. Obdobné Obrézkem 2.29 poukazujeme na vliv interakéniho
parametru, kde v tomto pripadé ma hodnotu € = 0.15. Na c¢astici ptisobi kritic-
ki sila f.. Rozdil je patrny v tom, jak velké ¢astice ovliviiuje. Céstice s vySsim
parametrem ¢ jsou rychlejsi pti nizsich velikostech, tedy pti € = 0.25 je rychlost
castic o sitce 0 = 0.8 A\ vyssi, nez pro o = 0.70 A. To by mohlo souviset s vétsim
presahem interakéni energie mékkych c¢astic do sousednich potencidlovych jam,
jak lze vidét na obrazku a podporit tim jejich vzajemnou pohyblivost, ktera
pro N = 3 vykazuje ,skok* v chovani jak lze vidét na obrazcich [2.21] 2.22] a [2.23]
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Obrazek 2.7: Panel (a): ustalena rychlost v Brownovskych ¢éstic v zavislosti na ve-
likosti systému s poc¢tem potencidlovych minim L, pro rizné sitky ¢astic o. Pocet
Castic je roven poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakci typu
tuhych kouli. Velikost vnéjsi sily je f = 8 kgT'/A. Panely (b) a (c¢): ustalena rych-
lost v (Cernd ¢erchovand) s pridruzenymi daty z panelu (a) v zavislosti na $ifce
¢astic o pro konkretni velikost systému. Referencni kiivka (¢ervend carkovand)
odpovida ustélené rychlosti neinteragujici ¢éstic.
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Obréazek 2.8: Panel (a): difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych ¢astic v zé-
vislosti na velikosti systému s poc¢tem potencidlovych minim L, pro ruzné sirky
Castic 0. Pocet ¢astic je roven pocétu potencidlovych minim N = L. Céstice maji
interakci typu tuhych kouli. Velikost vnéjsi sily je f = 8 kgT'/A. Panely (b) a
(c): difuzni koeficient Dy (Cernd ¢erchovand) s pridruzenymi daty z panelu (a)
v zavislosti na Sifce Castic o pro konkretni velikost systému. Referencni krivka
(Cervend carkovand) odpovida ustdlené rychlosti neinteragujici ¢astic.
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Obréazek 2.9: Panel (a): ustalend rychlost v Brownovskych ¢astic v zavislosti na ve-
likosti systému s poc¢tem potencidlovych minim L, pro ruzné sirky ¢éastic o. Pocet
Castic je roven poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakei typu
tuhych kouli. Velikost vnéjsi sily odpovida hodnoté kritické sily f = f.. Panely
(b) a (c): ustdlend rychlost v (¢erné Cerchovand) s pridruzenymi daty z panelu
(a) v zavislosti na sitce ¢astic o pro konkretni velikost systému. Referenéni kiivka
(Cervend carkovand) odpovida ustdlené rychlosti neinteragujici ¢astic.
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Obréazek 2.10: Panel (a): difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych ¢éstic v zé-
vislosti na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro rtizné sirky
Castic 0. Pocet ¢astic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Céstice maji
interakci typu tuhych kouli. Velikost vnéjsi sily odpovida hodnoté kritické sily
f = fe. Panely (b) a (c): difuzni koeficient Dy (Cernd ¢erchovand) s pridruzenymi
daty z panelu (a) v zdvislosti na Sitce ¢astic o pro konkretni velikost systému.
Referencni kiivka (Cervena carkovand) odpovidd ustélené rychlosti neinteragujici

Castic.

28



—— - o =0.00 20 ' ' ' - - .
o =0.10
—@-0 =020 19l - -0 —® & —-0—---{0)---—3 - -g— —_8_
—@---0=0.30 ¥ === O = OO -O-—-
- @--0=050 —, ,,./ -—‘%::_:8:::.'8-‘-’-'=o-'="=0’"="=O="="O""'O""O
_..O_.-J:0.70 < L /' ‘/)/Q:::. T _ _-_:Q-___g_-__-__ _._ _:g_
—omroim| S 8TRT gm0 @ T -
-0-+0=080| & 5zl _.___.___.-——I——-I——I—
—m-o-oss| % |9 R o
—m—o=og| — VT A m—-—m— - — &
— W--0=095| \\\\\'//I" ./’.,,—I-—
—— —-0=1.00 N m-"
16 "\ —m— .
~k- 5 m-m--F-
15 . T == 1 I |
2 4 6 8 10 12

Obrazek 2.11: Ustalena rychlost v Brownovskych c¢astic v zavislosti na velikosti
systému s poc¢tem potencidlovych minim L, pro rtzné sitky ¢astic o. Pocet ¢astic
je roven poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakei typu tuhych
kouli. Velikost vnéjsi sily je f = 24 kgT'/A.
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Obrazek 2.12: Difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych castic v zavislosti
na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro rizné sitky castic o.
Pocet ¢astic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Castice maji interakei
typu tuhych kouli. Velikost vnéjsi sily je f = 24 kgT'/\.
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Obrazek 2.13: Panel (a): ustdlend rychlost v Brownovskych ¢astic v zavislosti
na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro ruzné Sitky castic o.
Pocet ¢astic je roven poc¢tu potencidlovych minim N = L. Castice maji interakéni
potencial s parametrem ¢ = 0.1. Velikost vnéjsi sily je f = 8 kgT'/\. Panely
(b) a (c): ustdlend rychlost v (¢ernéd Cerchovand) s pridruzenymi daty z panelu
(a) v zavislosti na sitce ¢astic o pro konkretni velikost systému. Referenéni kiivka
(Cervena carkovand) odpovida ustdlené rychlosti neinteragujicich ¢astic.
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Obréazek 2.14: Panel (a): difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych ¢éstic v zé-
vislosti na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro rtizné sirky
Castic 0. Pocet ¢astic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Céstice maji
interakéni potenciéls parametrem € = (0.1. Velikost vnéjsisily je f = 8 kgT'/\.
Panely (b) a (c): difuzni koeficient Dy (¢erna ¢erchovand) s pridruzenymi daty
z panelu (a) v zavislosti na sifce ¢astic o pro konkretni velikost systému. Re-
ferencni kiivka (Cervend carkovand) odpovida ustdlené rychlosti neinteragujicich
castic.
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Obrazek 2.15: Difuzni koeficient D jedné castice v zavislosti na velikosti systému
s poctem potencidlovych minim L, pro ruzné sirky ¢astic . Pocet ¢éstic je roven
poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakéni potencial s pa-
rametrem £ = 0.1. Velikost vnéjsi sily je f = 8 kgT'/ .
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Obréazek 2.16: Panel (a): ustdlend rychlost v Brownovskych ¢astic v zavislosti
na velikosti systému s poc¢tem potencidlovych minim L, pro rizné sitky castic o.
Pocet ¢astic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakéni
potencidl 2.1]s parametrem e = 0.1. Velikost vnéjsi sily odpovida hodnoté kritické
sily f = f.. Panely (b) a (c): ustalena rychlost v (¢erné ¢erchovand) s pridruzeny-
mi daty z panelu (a) v zévislosti na $ifce ¢astic o pro konkretni velikost systému.
Referencni kiivka (Cervend ¢arkovand) odpovida ustalené rychlosti neinteraguji-
cich c¢astic.
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Obréazek 2.17: Panel (a): difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych ¢éstic v zé-
vislosti na velikosti systému s poc¢tem potencidlovych minim L, pro riizné sirky
Castic 0. Pocet &astic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Céstice maji
interakéni potencial s parametrem € = 0.1. Velikost vnéjsi sily odpovida hod-
noté kritické sily f = f.. Panely (b) a (c¢): difuzni koeficient Dy (Cernd cerchovana)
s pridruzenymi daty z panelu (a) v zévislosti na Sitce ¢astic o pro konkretni veli-
kost systému. Referen¢éni kiivka (Cervend ¢arkovand) odpovidéd ustalené rychlosti

neinte

ragujicich c¢astic.
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Obrézek 2.18: Difuzni koeficient D jedné castice v zavislosti na velikosti systému
s poc¢tem potencidlovych minim L, pro rizné sitky ¢astic o. Pocet ¢astic je roven
poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakéni potencial S pa-
rametrem ¢ = 0.1. Velikost vnéjsi sily odpovida hodnoté kritické sily f = f..
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Obrazek 2.19: Panel (a): ustdlend rychlost v Brownovskych ¢astic v zavislosti
na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro ruzné Sitky castic o.
Pocet ¢astic je roven poc¢tu potencidlovych minim N = L. Castice maji interakéni
potencial s parametrem € = 0.1. Velikost vnéjsi sily je f = 24 kgT'/\. Panely
(b) a (c): ustdlend rychlost v (¢ernéd Cerchovand) s pridruzenymi daty z panelu
(a) v zavislosti na sitce ¢astic o pro konkretni velikost systému. Referenéni kiivka
(Cervena carkovand) odpovida ustdlené rychlosti neinteragujicich ¢astic.
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Obréazek 2.20: Difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych cCastic v zavislosti
na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro ruzné sirky castic o.
Pocet ¢astic je roven poc¢tu potencidlovych minim N = L. Castice maji interakéni
potencial s parametrem ¢ = 0.1. Velikost vnéjsi sily je f = 24 kgT'/\.
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Obrazek 2.21: Panel (a): ustdlend rychlost v Brownovskych ¢astic v zavislosti
na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro ruzné Sitky castic o.
Pocet ¢astic je roven poc¢tu potencidlovych minim N = L. Castice maji interakéni
potencial s parametrem e = 0.25. Velikost vnéjsi sily je f =8 kgT'/\. Panely
(b) a (c): ustdlend rychlost v (¢ernéd Cerchovand) s pridruzenymi daty z panelu
(a) v zavislosti na sitce ¢astic o pro konkretni velikost systému. Referenéni kiivka
(Cervena carkovand) odpovida ustdlené rychlosti neinteragujicich ¢astic.
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Obrazek 2.22: Difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych castic v zavislosti
na velikosti systému s poétem potencidlovych minim L, pro rizné sitky castic o.
Pocet ¢astic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Cdstice maji interakéni
potencial s parametrem e = 0.25. Velikost vnéjsi sily je f = 8 kgT'/\.
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Obrézek 2.23: Difuzni koeficient D jedné castice v zavislosti na velikosti systému
s poctem potencidlovych minim L, pro rizné sitky ¢astic o. Pocet ¢éstic je roven
poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakéni potencial S pa-
rametrem ¢ = 0.25. Velikost vnéjsi sily je f = 8 kgT'/\.
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Obrazek 2.24: Panel (a): ustdlend rychlost v Brownovskych c¢astic v zavislosti
na velikosti systému s poétem potencidlovych minim L, pro rizné sitky castic o.
Pocet ¢éstic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Céastice maji interaké-
ni potencial s parametrem ¢ = 0.25. Velikost vnéjsi sily odpovida hodnoté
kritické sily f = f.. Panely (b) a (c): ustélend rychlost v (¢erné Cerchovand) s pri-

druzenymi daty z panelu (a)

v zavislosti na Sifce ¢astic o pro konkretni velikost

systému. Referencni kiivka (Cervend ¢arkovand) odpovida ustalené rychlosti ne-

interagujicich castic.
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Obrazek 2.25: Difuzni koeficient Dy souboru Brownovskych castic v zavislosti
na velikosti systému s poctem potencidlovych minim L, pro rizné sitky castic o.
Pocet castic je roven poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakc-

ni potenciédl 2.1 s parametrem &

kritické sily f = f..
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0.25. Velikost vnéjsi sily odpovidad hodnoté

Obrazek 2.26: Difuzni koeficient D jedné castice v zavislosti na velikosti systému
s poc¢tem potencidlovych minim L, pro rizné sitky ¢astic o. Pocet ¢astic je roven
poc¢tu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakéni potenciél S pa-
rametrem ¢ = 0.25. Velikost vnéjsi sily odpovidd hodnoté kritické sily f = f..
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Obrazek 2.27: Ustalena rychlost v Brownovskych c¢astic v zavislosti na velikosti
systému s poctem potencidlovych minim L, pro rizné sitky ¢éstic o. Pocet ¢astic
je roven poctu potencidlovych minim N = L. Céstice maji interakéni potencidl
s parametrem £ = 0.25. Velikost vnéjsi sily je f = 24 kgT'/ .
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Obrazek 2.28: Panel (a): ustdlend rychlost v Brownovskych c¢astic v zavislosti
na velikosti systému s poétem potencidlovych minim L, pro rizné sitky castic o.
Pocet ¢astic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Cdstice maji interakéni
potencial s parametrem ¢ = 0.25 a vyskou Vy = 2 kgT'. Velikost vnéjsi sily
odpovidd hodnoté kritické sily f = f.. Panely (b) a (c): ustdlend rychlost v
(Cernd cerchovand) s pridruzenymi daty z panelu (a) v zavislosti na Sitce ¢astic o
pro konkretni velikost systému. Referenéni kiivka (Cervend ¢arkovand) odpovida
ustélené rychlosti neinteragujicich castic.
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Obrazek 2.29: Panel (a): ustdlend rychlost v Brownovskych c¢astic v zavislosti
na velikosti systému s poétem potencidlovych minim L, pro rizné sitky castic o.
Pocet ¢éstic je roven poétu potencidlovych minim N = L. Céastice maji interaké-
ni potencial s parametrem ¢ = 0.15. Velikost vnéjsi sily odpovida hodnoté
kritické sily f = f.. Panely (b) a (c): ustélend rychlost v (¢erné Cerchovand) s pri-
druzenymi daty z panelu (a) v zavislosti na Sifce ¢astic o pro konkretni velikost
systému. Referencni kiivka (Cervend ¢arkovand) odpovida ustalené rychlosti ne-
interagujicich castic.
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Z.aver

V této préaci jsme studovali pretlumenou difuzi interagujicich Brownovskych
castic v jedno-dimenzionalnim periodickém potencialu s periodickymi okrajovy-
mi podminkami. V teoretickém modelu pro ptripad plného obsazeni, tj. s poc¢tem
¢astic rovnajicimu se poctu jam vnéjsiho potencialu, se méfila ustalend rychlost
castic, kterd je pfi této hustoté rovna proudu. Ze simulaci byla rovnéz vyhod-
nocovana difuzni konstanta souboru ¢astic charakterizujici stacionarni fluktuace
proudu. Tyto dynamické veli¢iny jsme sledovali v zavislosti na velikosti systému.

V kapitole 1 jsme shrnuli zakladni poznatky a vysledky modelu pro jednu c¢as-
tici, coz odpovida pripadu neinteragujicich ¢astic. K tomu byly zavedeny potfebné
veli¢iny, shrnuty hlavni rovnice a feseny nékteré vztahy vedouci k analytickym
vysledktim. Vsechny tyto analytické vysledky byly porovnany s odpovidajicimi
simulacemi, které jsme provedli Euler—-Maruyamaovou metodou.

Kapitola 2 obsahuje ptivodni vysledky této prace. Rozsiteni modelu o inter-
agujici ¢astice a simulace, jejiz vysledky znazornuji vyvoj hlavnich dvou veli¢in:
rychlosti a difuzniho koeficientu souboru, pro dvé az dvanact interagujicich c¢astic.
Jako interakéni potencidly castic byl pouzit model tuhych kouli a vyhlazena ob-
délnikova bariéra. Jako interakéni potencial ¢astic byl pouzit model tuhych kouli
a vyhlazend obdélnikova bariéra.Efekt snizeni bariéry a blokovani ¢astic ovliviiu-
jici jejich rychlost je jako v nekoneénych systémech pozorovany také v systému
o malém poctu Castic, avsak v rozdilnych pomérech. S rostouci velikosti systému
se zda, ze rychlost exponencialné rychle konverguje k hodnoté v termodynamické
To vsak pro vétsi sitky castic plati od jejich uréitého poctu, ktery je prekvapivé
mensi, nez pocet, ktery by odpovidal defektem zprostiedkovanému transportu[12].
To mé za nasledek tutlum rychlosti mensiho poctu castic.

V pripadé modelu tuhych kouli dochazi ke zpomaleni na troven v zabloko-
vaném stavu. To neplati pro castice s velkou sitkou s interakei typu vyhlaze-
né obdélnikové bariéry. V téchto ptipadech dochazi k jejich prekryvani, ¢imz se
usnadnuje kolektivni pohyb castic. Rychlost v takovémto systému miize dosaho-
vat podstatné vyssich hodnot, nez v situaci kdy dochézi k efektu snizeni bariéry,
zejména pri nizké sile Tidici jejich pohyb a velkych sitek c¢astic. V této situaci
mé zavislost rychlosti na velikosti systému netrividlni charakter. Silné zavisi na
parametru mékkosti ¢astic, vysce jejich potencidlové energie a vyviji se tlumeny-
mi vykyvy pro specifické pocty castic. Tyto vykyvy by mohly souviset s poc¢tem
casto vyskytujicich se konfiguracich.
lém driftu dochazi ke zvyseni fluktuaci ¢astic, jejichz prameér roste s velikosti
systému. Dominantné ale nastava pokles difuzniho koeficientu souboru s rostouci
velikosti systému. Mezi dalsi vysledky patii tlumené vykyvy fluktuaci proudu,
které se projevuji se zvysujici se driftovou silou a rychle relaxuji bez této zavis-
losti s rostoucim driftem v piipadech, kdy fidici sila presahuje hodnoty kritické
sily fe..

Studovany pripad dynamiky castic se slabou odpudivou interakci umoznuje
predbihani ¢astic. Tim je dynamika systému kvalitativné podobnéd dynamice v
uzkych kanalcich, kde ¢astice maji mnoznost ménit své usporadani v priubéhu
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transportnich procesi. Timto je zde navrzeny model obecnéjsi, nez nedavno stu-
dovany pripad transportu tuhych sfér v periodickych potencialech [12], kde byla
popsana dynamika kolektivnich termalnich excitaci. Zaroven zde reportované vy-
sledky ukazuji, ze zavislost na velikosti systému ma mnohem bohatsi prubéh, nez
v pripadé dynamiky tuhych kouli. Jako dalsi krok ve vyzkumu tohoto modelu
by mohlo byt odvozeni preskokovych pravdépodobnosti pro jednotlivé castice,
nebo skalovacich zakonti pro proud ¢astic. Zaroven vérime, ze pripad dynamiky
castic se zde navrhovanym potencidlem je bliz redlnému transportu, nez je pii-
pad tuhych sfér, proto v budoucnu by bylo zajimavé porovnat predikce modelu s
kontrolovanymi experimenty, jako jsou naptiklad pokusy s optickymi pinzetami
[23].
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