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Abstrakt: Molekulové simulace umoznuji reprodukovat a predvidat chovani re-
alnych systémi pomoci zjednodusenych modelti. Za poslednich 70 let se diky
rapidnimu rozvoji pocitact tato metoda stala dilezitou soucasti riznych védec-
kych obori. Diky své rychlosti a nizké cenové narocnosti mohou molekulové
simulace pracovat ruku v ruce s redlnym experimentem a v nékterych pripadech
ho i nahradit. Didaktika této progresivni metody je zatim na Prirodovédecké
fakulté Univerzity Karlovy v plenkach a jeji vyuka je omezena na magisterské a
vyssi studium. V rdmci této prace jsme se zamérili na tvorbu a testovani ulohy
do praktika z fyzikalni chemie, ktera miuze slouzit jako prvni seznameni s mole-
kulovymi simulaci pro studenty chemickych bakaldfskych oborii. Uloha psand v
interaktivnim prostredi Jupyter Notebook byla navrzena na zakladé aktualnich
pedagogickych pristupti badatelské vyuky, doplnénych vzhledem ke komplexité
vyukového obsahu vysokou mirou scaffoldingu. Volba simulace modelu superkritic-
kého argonu popsaného Lennard-Jonesovym potencidlem vychéazela z pozadavku
na koncepcni jednoduchost a moznost propojeni s jiz zndmymi poznatky. Testo-
vani ulohy na 12 studentech umoznilo vytvorit ¢asovy plan tlohy, opravit chyby,
identifikovat nejcastéjsi problémy a sestavit navrhy na zlepseni tlohy. Byli bychom
radi, kdyby tato tloha byla v budoucnu zarazena do bézné vyuky v praktiku z
fyzikalni chemie, pripadné do kurzu fyzikalni chemie na Prirodovédecké fakulte.
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1 Uvod do problematiky

Kolafa, (2023, s. 6) definuje simulaci jako ,imitaci (napodobeni) néjakého
procesu ¢i systému.“ Dobra simulace dokéze na zdkladé jednoduchého modelu
reprezentovat vlastnosti a funkce slozitého procesu ¢i systému.

20. stoleti s rapidnim rozvojem technologii otevrelo prostor pro vyuziti na
pocitact k simulacim a vznikl tak obor pocitacovych simulaci. Rostouci vypocetni
sila pocitaci umoznila simulovat rizné jevy v ramci rozlicnych védnich obort.
Studiem hmoty na atomarni irovni se v 50. letech 20. stoleti zacaly zabyvat mole-
kulové simulace. Pfedmétem zajmu byla mimo jiné struktura kapalin. Molekulovou
simulaci kapalného argonu popsaného modelem Lennard-Jonesova potencialu po-
prvé simuloval [Rahman| (1964). Dalsi simulace navazujici na tuto praci dikladné
proveérili vlastnosti tohoto modelu a predevsim diky své jednoduchosti se stal

vvvvvv
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prispivat k védeckému poznani v oblastech, kde teorie ani experiment nestacily.

Jak uvadi Allen; Tildesley| (1987, s. 5), simulace maji ve védé dvoji roli.
Porovnanim simulaci s teorii mohou odlisit dobré a ne tak dobré teorie. Nasledna
porovnani s experimentem pak mohou poskytnout interpretaci experimentalnich
vysledki. Simulace z tohoto hlediska predstavuji jakysi most mezi experimentem
a teorii. Diky zptlisobu, kterym jsou simulace provadény a analyzovany, se c¢asto
nazyvaji pocitacovymi experimenty.

V soucasné dobé se molekulovym simulacim vénuji celé vyzkumné skupiny
mimo jiné i na Prirodovédecké fakulté Univerzity Karlovy. Vyuka této metody
je zde ovSem upozadéna a omezena na magisterské a vyssi studium. Na trovni
bakalarského studia chybi didaktické materidly, protoze se vyukou zabyvaji prede-
vsim odbornici. Existujici vyukové materialy pak z hlediska forem a metod vyuky
nepojimaji simulace jako experimentalni védu, ackoliv simulace experimentalnim
védam svou metodologii do znacné miry odpovidaji.

Cilem této prace bylo napomoct k odstranéni tohoto nesouladu a na zékladé
modernich pedagogickych pristupt vytvorit ilohu do fyzikalné-chemického prak-
tika, ktera miize slouzit jako prvni seznameni s molekulovymi simulaci pro studenty
chemickych bakalarskych oborti, a nasledné tuto tlohu otestovat na studentech.



2 Teoreticka cast

Teoreticka ¢ast predstavuje molekulové simulace jakozto védni obor, ktery cerpa
z teoretickych poznatkt statistické fyziky a aplikuje je v kontextu numerickych
vypoctu na pocitacich. Nasledné zde ukezujeme pristupy k vyuce molekulovych
simulaci v riznych vzdélavacich kontextech a zamérujeme se na badatelskou vyuku
a scaffolding, které jsme vyhodnotili jako vhodné pristupy pro vyuku molekulovych
simulaci. Zakladni cile této kapitoly jsou:

o predstavit zakladni koncepty molekulovych simulaci,
« ukdazat soudobé pristupy k vyuce molekulovych simulaci,
« podat dostateény kontext k praktické casti.

Vzhledem k omezenému rozsahu tohoto textu jsou zarazena jen témata, ktera
néjakym zptisobem prispivaji alespon ke dvéma z vyse uvedenych cili. Tato
kapitola by méla slouzit predevsim vysokoskolskym (pfipadné stfedoskolskym)
pedagogtim se zajmem o vyuku molekulovych simulaci, cemuz je uzptsoben nejen
obsah, ale i jazyk a mira detailu.

2.1 Popis plynt klasickou termodynamikou

2.1.1 Stavové rovnice

Nejjednodussi model pro popis plynt byl odvozen na zakladé empirickych
pozorovani Boyla, Gay-Lussaca, Charlese a Avogadra. Kombinaci zakoni pojme-
novanych po téchto védcich byla odvozena stavova rovnice ve tvaru

pV = nRT, (2.1)

kde p je tlak, V' je objem, n je latkové mnozstvi, R je univerzalni plynova konstanta
a T je termodynamickd teplota (Atkins et al| 2022, s. 8; |Malijevsky, 2009 s.
43). Hypoteticky plyn, ktery by zcela a za vsech podminek spliioval rovnici ,
nazyvame idedlnim plynem. Redlné plyny se chovani idealnich plynt blizi za
nizkych tlakt a za vysokych teplot. Naopak pii nizkych teplotach a vysokych
tlacich se jejich chovani od idealniho plynu odchyluje. Tyto odchylky se snazi

vvvvvv

fyzikalni interpretaci rovnice jiz na zakladé empirickych dat formuloval v roce

1873 Van der Waals

(p + é) (Vi — b) = RT, (2.2)

kde a a b jsou epmirické Van der Waalsovy parametry (Atkins et al., 2022, s. 17;
Malijevsky, 2009 s. 99).



2.1.2 Kompresibilitni diagram

Pro porovnani daného modelu s experimentalnimi hodnotami dobre slouzi
tzv. generalizovany kompresibilitni diagram. Jde o zavislost kompresibilitniho
faktoru na redukovaném tlaku, kde kompresibilitni faktor Z je definovan jako
pomér realného tlaku plynu a odpovidajiciho tlaku idealniho plynu:

sy = Preal o prealvm

= , 2.3
Dideal RT ( )
a redukovany tlak p, je podil tlaku a kritického tlaku podle rovnice
P
pl‘ = 24
Pe (24)

kde p. je kriticky tlak. Zcela analogicky lze definovat také kritickou teplotu T
a kriticky molarni objem V;, . (Atkins et al., 2022, s. 22).

Dtisledkem principu korespondujicich stavi je, ze zavislost kompresibilitniho
faktoru na redukovaném tlaku je stejnd pro mnoho rtznych molekul, jak ukazuje
obrazek [I} Nejlépe se zobrazenému trendu blizi sférické nepolarni molekuly (Atkins
et al., 2022, s. 21).

1.0

o
o0

o
o

o
~

Dusik
Methan
Propan
Ethan

Compresibilitni faktor, Z

0 1 2 3 4 5 6 7
Redukovany tlak, p,

Obrazek 1 Generalizovany kompresibilitni diagram pro vybrané plyny. Upraveno z
(Atkins et al., 2022, s. 22).

2.2 Popis plynt statistickou termodynamikou
Zatimco popis plynt v klasické termodynamice je fenomenologicky - popi-

suje, jak se plyny . jevi“ bez vysvétleni pric¢iny tohoto chovani na molekularni
urovni, statistickd termodynamika se snazi o ,popis termodynamickych vlastnosti

10



makroskopickych systémi na zakladé znalosti vzajemného silového piisobeni c¢astic
tvoricich systém* (Malijevsky, 2009, s. 25).

V této kapitole nastinime nékteré pojmy a koncepty statistické termodynamiky,
které tvori teoreticky zadklad pro molekulové simulace.

2.2.1 Problém N téles
Pokud bychom povazovali atomy plynu za hmotné body, mohli bychom jejich

pohyb zcela popsat pomoci Newtonovych pohybovych rovnic
i =My )
dt

i=1,...,N, (2.5)

kde F; je vektor celkové sily plisobici na i-tou ¢astici, m; je hmotnost i-té ¢astice,
Ggf je zrychleni i-té Castice a N je pocet ¢astic. Tato soustava diferencidlnich rovnic
predstavuje tzv. problém N téles, ktery nemé pro N > 2 analytické TfeSeni, je
tedy nutno jej fesit numericky. ReSeni pro makroskopické systémy ¢itajici fadove
10?3 &4stic je nejen technicky nedosazitelné vzhledem k souc¢asnym moZnostem
pocitact, nybrz dokonce principialné nemozné. Jde totiz o chaoticky systém, kde
i malé zmény v pocatecnich podminkach vedou k nepredvidatelnym odlisSnostem
v chovani systému.

Statistickd termodynamika voli jiny pfistup: nesnazi se popsat vyvoj systému
v Case, nybrz popisuje pravdépodobnostni rozdéleni mikroskopickych stavii systému
a z néj odvozuje makroskopické veli¢iny. V nasledujicich odstavcich timto zpiisobem
dojdeme ke vzorci pro vypocet tlaku plynu.

2.2.2 Zakladni pojmy statistické termodynamiky

Kazda castice v trojrozmérném prostoru ma 3 slozky polohy 7 a t¥i slozky
hybnosti p. Stav ¢astice je timto zcela urcen, proto je uziteéné zavést abstraktni
prostor, v némz bude stav systému urcen jednim bodem. Takovy prostor ma 6N
rozmért, kde N je pocet Castic, a nazyva se fazovy prostor (Malijevsky, 2009, s.
26).

Mikrostav je stav systému popsany pravé jednim bodem ve fazovém prostoru.

Makrostav je stav systému popsany makroskopickymi velicinami jako tlak,
teplota, vnitini energie, atd.

Soubor je mnozina vSech mikrostavii, které jsou slucitelné s danym termody-
namickym stavem systému.

2.2.3 Ergodicka hypotéza

Makroskopické systémy v case prechazeji mezi riznymi mikrostavy, které odpo-
vidaji riznym okamzitym hodnotdm makroskopickych veli¢in. Casové aritmetické
pruméry okamzitych hodnot jsou dané vztahem

PR 1 t=tmax
X = / X(t)dt, (2.6)
t

tmax =0

kde X znaci asovy aritmeticky primér casové zavislé veliciny X (¢), ¢ je ¢as a tpax
je celkova doba, pres kterou prumérujeme (Malijevsky, 2009, s. 27).
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Statistickd termodynamika pracuje s tzv. souborovymi primeéry, kdy jsou
vSechny mozné mikrostavy vazeny svymi pravdépodobnostmi. To lze v diskrétnim
pripadé popsat vztahem

(X) =Y PX., (2.7)

kde (X') souborovy prumeér veli¢iny X, P; je pravdépodobnost i-tého stavu a X je
hodnota veli¢iny X v i-tém stavu (Malijevsky, 2009, s. 27). Ve spojitém pripadé
lze souborovy prumér popsat vztahem

(X) = Xipid®, (2.8)
fp.
kde f.p. znaci fazovy prostor, p; je hustota pravdépodobnosti i-tého stavu a d® je
diferenciélni element fdzového prostoru (Kacovskyl 2023).
Obsahem ergodické hypotézy je tvrzeni, Ze casovy aritmeticky primér je
v limité nekonecné dlouhého ¢asu shodny se souborovym primeérem:
tlg})loX = (X). (2.9)

Toto tvrzeni je stézejni nejen pro statistickou fyziku, ale v jiném svétle také pro
molekulové simulace.

2.2.4 Liouvilleuv teorém

Jak jiz bylo feceno, systém N hmotnych bodu je principalné zcela popsano
N Newtonovymi rovnicemi [2.5] Jednim z vysledku teoretické mechaniky je, ze
tento systém ekvivalentné popisuje 2N Hamiltonovych rovnic (Dvorakl 2022).
Resenfm Hamiltonovych rovnic je trajektorie ve fazovém prostoru. Pokud mé byt
klasickd mechanika deterministicka, nesmi se tyto trajektorie kiizit a objem ve
fazovém prostoru se tedy musi chovat jako nestlacitelnd kapalina (Kolafal, 2023, s.
17). Hustota ve fazovém prostoru, tedy hustota pravdépodobnosti, je konstantni,
tedy zavisi jen na konstantach (tzv. integrdlech pohybu). Vhodnym nastavenim
soutadnic lze zafidit, ze jedinou konstantou, na které hustota pravdépodobnosti
z&visi, je energie prislusného mikrostavu E, coz shrnuje tvrzeni 2.10] (Kécovskyl,
2023):
p = p(E). (2.10)

Toto tvrzeni je extrémné silné, jak v zapéti uvidime.

2.2.5 Hustota pravdépodobnosti v kanonickém souboru

Systém, ktery se snazime popsat, je uzaviend nadoba o konstantnim objemu
a poctu Castic, majici tepelné prostupné stény, takze jeji teplota se ustali na
teploté okoli. Takovému systému ve statistické fyzice odpovida tzv. NVT soubor,
neboli kanonicky soubor (Malijevsky, 2009, s. 30). Pro potteby néasledujiciho
odvozeni uvazujme dva systémy A a B, které jsou ve vzajemném styku a obklopené
termostatem, ktery udrzuje stalou teplotu. Pokud jsou tyto systémy navzijem
nezavislé, plati o hustoté pravdépodobnosti popisujici systém A+B vztah
(Kolafa, 2023, s. 19; Kacovsky, 2023 s. 3), kde vyuzivame vztahu a zakonu
zachovani energie:

p(Ea) - p(EB) = p(Ea + EB). (2.11)
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Hustota pravédpoodbnosti je tedy funkce, které ze souctu déla soucin, coz nazna-
cuje, ze jde o exponencielu. Z rigoroznéjsiho odvozeni vyplyne tvar

p(E) = e*5, (2.12)
kde o a (8 jsou konstanty (Kolafa, 2023, s. 19; Kacovsky, 2023 s. 3). Vztah

pro hustotu pravdépodobnosti plati i pro systémy, navzajem interagujicich ¢astic,
kde neplati vyse vysloveny pozadavek na nazavislost systému A a B. Pomoci
normovaci podminky lze urcit hodnotu konstanty a a prepsat rovnici do
znamejsiho tvaru m (Kolafal, 2023, s. 28; Malijevsky, 2009 s. 30):

e PE

pE) = —, (2.13)

kde Z je statistickd suma resp. statisticky integral (téZ partini suma ¢i integral)

dany vztahy [2.14] resp. 2.15

7= ePFdo, (2.14)
f-p.

Z=>e"H (2.15)

kde FE; je energie i-tého mikrostavu. Poznamenejme, ze v nékterych textech se
tato velic¢ina znadci téz Q.
Z korespondence mezi statistickou a klasickou termodynamikou lze ukazat, ze

pro [ plati
1

p= Tl
kde kg = 1,38 - 1072 JK ' kg™! je Boltzmannova konstanta (Kacovsky, 2021, s.
6).

(2.16)

2.2.6 Cesta od statistického integralu k tlaku

Pro vypocet tlaku v NVT souboru si z klasické termodynamiky vypujc¢ime
vztah [2.17) pro diferencidl Helmholtzovy energie F':

dF = —SdT — pdV, (2.17)
kde S je entropie (Atkins et al., 2022, s. 96). Z lze odvodit vztah mezi tlakem
a Helmholtzovou energii:

OF
=—|=] . 2.18
v=-(5). 2.18)

Za pouziti definice Helmholtzovy energie z klasické termodynamiky a rovnice [2.8
pro energii lze odvodit vztah (Malijevskyl 2009, s. 40):

F=—kgTlhZ. (2.19)

Ze znalosti energie F ve vztahu [2.15] lze ziskat vztah pro statisticky integral Z.
7, néj lze pak pomoci vztahi a odvodit vztah pro okamzity tlak

1 (07
T

Konkrétni vzorec pro vypocet tlaku bude uveden v kontextu molekulovych simulaci
v kapitole [2.3.6]
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2.3 Molekulové simulace

Molekulové simulace zahrnuji skalu rozliénych pristupi, od kombinace kvantové
mechaniky a molekulové mechaniky, pres molekulovou dynamiku, Monte Carlo
metody po hrubozrnné modely (Kolafa, 2023, s. 6). V této praci se zamétfujeme
na klasickou molekulovou dynamiku, kterou jsme vyuzili i v tloze predstavené
v praktické ¢asti.

2.3.1 Klasicka molekulova dynamika

Klasicka molekulova dynamika predstavuje numericky pristup k reseni Newto-
novych rovnic Silu ptisobici mezi ¢asticemi pritom vypocteme z potencialu
podle rovnice

E, = —V,U(), (2.21)

kde potencial U(7") je obecné funkei poloh 7 viech N &stic v systému a V; je
gradient v bodé, kde se nachazi i-t4 ¢astice (Kolafa, 2023, s. 60). O konkrétnich
tvarech potencidlu pouzivanych v simulacich bude pojednéno v kapitole 2.3.2] Zde
jen zminme, ze potencialy, o kterych je zde Tec, jsou v striktné fyzikalnim pojeti
potencialni energie, jelikoz maji rozmeér energie.

Reseni diferencidlnich rovnic , tedy casovy vyvoj poloh a rychlosti ¢astic
v systému, lze ziskat numerickym integrovanim téchto rovnic. Konkrétni algoritmy
pro numerickou integraci budou predstaveny v kapitole [2.3.3]

2.3.2 Interakc¢ni potencialy

Potencial U (FN) muze byt rozdélen na éleny zavisejici na polohach jednotlivych
atomi, na polohach dvojic, trojic, atd., jak naznacuje vztah:

U= Ui() + 23Ul 5) + 32303 Us(riu i)y (2:22)

kde U;(r;) jde potenciél jednotlivych atomu v zavislosti na poloze, pricemz i =
1,..., N, a analogicky pro dalsi ¢leny. Pokud se systém nenachdazi ve vnéjsim poli,
¢len druhy, a v jednoduchych simulacich se vSechny ostatni ¢leny zanedbavaji.
Potencialy Usy(7;,77) se nazyvaji parové potencidly a ve zbytku této sekce bude
feC o nich.

Jaky tvar mize mit takovy parovy potencidl? Pokud dva atomy budeme
priblizovat k sobé, v jistém okamziku se za¢nou odpuzovat. Podle kvantové
mechaniky je tento repulzivni potencial amérny e™", kde r je vzdélenost jader dvou
atomu. Naopak na vétsi vzdéalenosti se budou projevovat predevsim pritazlivé Van
der Waalsovy sily, jejichz potencidl je imeérny r% (Kolafa, 2023, s. 43). Kombinaci
téchto ¢lenti dostavame tzv. exp-6 potencial, ktery ma tvar

Br C

et (2.23)

Uexp—o(1) = a e~

kde A, B a C jsou konstanty. Tento potencial je ovsem velice neprakticky pro po-
¢itacové vypocty, jelikoz exponencidlni funkei je pri vypoctech nutno aproximovat
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pomoci Taylorova rozvoje. Proto se v molekulovych simulacich ¢len s exponencia-
lou ¢asto nahrazuje néjakym polynomem. Nejpouzivanéjsi takovy potencidl je tzv.
Lennard-Jonestv potencidl Uy dany vztahem

a-[(0-2)]

kde € a o jsou konstanty, jejichz hodnoty zavisi na simulovaném systému (Kolafa,
2023, s. 44). Pouziti ¢lenu (/7)™ je vipocetné velmi efektivni, protoze ho lze
ziskat pouhym umocnénim élenu (o /7)° na druhou. Graficky je Lennard-Jonesiv

potencidl zndzornén na obrazku [2|

Lennard-Jonesidv potencial

101 '. ————— Stericka repulze
' [ Van der Waalsova atrakce
".I —— Lennard-Jones(v potencidl
0.5 |
Ly
5 0.0
-0.5
—-1.01
0.0 0.5 1.0 15 2.0 2.5 3.0

Obrazek 2 Lennard-Jonesuv potencidl a jeho ¢asti odpovidajici Van der Waalsové
atrakci a sterické repulzi.

V grafu na obrazku [2 jsme konstanty € a o vzali jako vnitini jednotky simulace.
Diky tomu ma minimum potencialu hodnotu U, = 1€ a potencial protind nulu
v bodé r = 1o. Derivaci LJ potencidlu lze odvodit, Ze minimum se nachazi ve
vzdélenosti r = 2%/%5.

Vyse uvedené potencialy patii mezi tzv. mékké potencidly. Pro kontext zminme,
ze existuji také tzv. tvrdé potencialy, které maji tvrdé jadro, coz znamena, ze
od urc¢itého priblizeni dvou castic je potencial nekonec¢ny. Prikladem tvrdého
potencidlu je potencidl tvrdych kouli nebo potencial pravoihlé jamy. Oba tyto
potencialy jsou matematicky popsany pomoci nespojitych stupnovitych funkei.
Tyto potencialy jsou vysoce idealizované a nerealistické, jejich vyhodou je ovsem
jednoduchost (Allen; Tildesley, 1987, s. 9).

LJ potencial ma nekonecny dosah, coz je v praxi nepouzitelné, jak bude
ukdzano v sekci [2.3.4] Jednim z moznych feseni je utnout LJ potencidl v bodé
r = 26 a pricist k nému €, aby byla zachovina spojitost v tomto bodé. Timto
vznika potencial mékkych kouli, ktery ma pouze repulzivni ¢ast. V pripadech, kdy
chceme v potencidlu ponechat i atraktivni ¢ast, se polozi roven nule nad jistou
mezni hodnotu 7. zvanou cutoff potencialu. Pokud chceme eliminovat nespojitost
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v bodé r., 1ze odecist od potenciadlu hodnotu U,, coz je hodnota Uy y ve vzadlenosti
r.. LJ potencidl pak nabyva tvaru

[0~ (&) woretom,

0 pro r € (r.,00).

Upy = (2.25)

Typickd hodnota r. je 2.50 (Rapaport, 1995, s. 46). LJ potencidl s cutoffem
2.50 je zndzornén na obrazku

Lennard-Jones(iv potencidl

0.4 —— Lennard-Jones(iv potencidl
0.2 -

001 ¢ .

Ule

0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0
rio
Obrazek 3 Lennard-Jonestuv potencidl s cutoffem 2.50. V grafu jsou téz pro nazornou

predstavu zobrazeny atomy jako koule o priméru lo ve vzdalenosti odpovidajici minimu
potencialu.

2.3.3 Integracni metody

7 interakcnich potencialu zavedenych v sekci lze vypocitat silu pomoci
rovnice [2.21] Pfi znalosti sily pak lze fesit Newtonovy rovnice 2.5} Z divodi, které
byly nastinény v sekci o problému N téles, se v simulacich pouzivéa k feseni
Newtonovych rovnic numericka integrace. Metody numerické integrace vychazeji
z Taylorova rozvoje polohy jako funkce casu, ktery ma pti rozvedeni do druhého
radu tvar

1
z(t+ At) = z(t) + At - @(t) + §At2 Ci(t) + O(AE), (2.26)
kde t je soucasny cas, At je zména casu a O(At?) znamena chybu tietitho fadu
v proménné At (Rapaport, 1995, s. 57). Vyjddienim rovnice [2.26] pro (¢t — At)
a seCtenim ziskané rovnice a rovnice [2.20l 1ze odvodit vztah

ot + At) = 22(t) — z(t — At) + At - i(t) + O(AtY), (2.27)

tedy tzv. Verletovu integra¢ni metodu (Rapaport, 1995, s. 58). Pii zanedbéani
chyby O(At?) lze pomoci této rovnice stanovit polohu v nasledujicim kroku
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simulace x(t + At) na zékladé znalosti poloh ve dvou predchozich krocich simulace.
Rychlosti &(t) nejsou ve Verletové metodé explicitné zahrnuty, ale 1ze je dopocitat
z Taylorova rozvoje [2.20]

Integra¢ni metoda leapfrog (téz leap-frog) je algebraicky ekvivalentni s Verleto-
vou metodou, zahrnuje nicméné explicitni vypocet rychlosti. Integracni algoritmus
metody leapfrog lze zapsat ve tvaru (Rapaport, 1995, s. 58)

o(t+ At/2) = x(t — At/2) + At - (1), (2.28)

2(t+ At) = 2(t) + At - it + AL/2). (2.29)

Rychlosti jsou tedy pocitany v polovi¢nich ¢asech oproti polohdm. Rychlost v ¢ase
t 1ze odhadnout napt. jako aritmeticky prumér rychlosti v case t — At/2 a t + At /2
(Kolafa, 2023, s. 64). Kromé Verletovy a leapfrog integra¢ni metody existuji dalsi,
jako metody typu prediktor—korektor nebo typu Runge-Kutta (Rapaport, 1995, s.
57). Otazkou pak je, kterou z metod v dané simulaci pouzit. Vzdy jde o balancovani
mezi presnosti a vypocetnim c¢asem. Z hlediska presnosti je dilezitym faktorem
napr. zda je metoda Casové reverzibilni, a jak dobrfe zachovava energii (Kolafa,
2023, s. 64).

2.3.4 Periodické okrajové podminky

Problémem simulaci malych systémi je, ze velky pomér Castic je na okraji simu-
lanc¢iho boxu, coz zpusobuje, ze okrajové efekty se projevuji nadmérné. Abychom
v simulaci eliminovali vliv okrajovych efektii, zavadime tzv. periodické okrajové
podminky. To znamen4, Ze za okrajemi nami simulovaného boxu jsou periodicky se
opakujici obrazy boxu, se kterymi mohou castice ze simula¢niho boxu interagovat.
Je ovSem potreba zamezit nefyzikalnimu pripadu, kdy zkoumana c¢astice reagovala
s néjakou jinou c¢astici dvakrat. To zajistuje podminka [2.30]:

L

C>7a 230
re> - (2.30)

kde L je délka hrany simula¢niho boxu a 7. je cutoff LJ potencidlu. Tuto podminku
ilustruje obrazek [4]
Pro molarni objem plati vztah

Vo= — = ~Na = —Na. (2.31)
n

Spojenim vztaht a dostavame vztah [2.32] ktery udava podminku na

nejizsi mozny pocet ¢astic v simulaci za daného molarniho objemu.

3
8.1

N >
Vi

Nj. (2.32)

2.3.5 Termostaty

Pokud simulujeme v kanonickém, neboli NVT souboru, musime néjakym
zpusobem udrzovat konstantni teplotu. V experimentalni praxi se konstantni
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Obrazek 4 Ilustrace podminky pro cutoff potencidlu v periodickych okrajovych
podminkach. Zvoleni cutoffu c¢astice D vétsiho nez polovina délky hrany boxu by vedlo
k interakci s Casticemi A, B a C dvakrat

teploty dosahuje umisténim systému do termostatu o kyzené teploté. Kdyz systém
dojde do stavu termodynamické rovnovahy s termostatem, bude mit i stejnou
teplotu. Stejny tcel maji i termostaty v molekulovych simulacich. Jejich podstata
spociva v ovlivnéni rychlosti molekul tak, aby tzv. kineticka teplota systému Ti;,

dand vztahem
Ekin

skef’
kde Ey, je celkova kineticka energie ¢astic a f je pocet stupnii volnosti systému
(Kolafa, 2023, s. 68).

Z mnoha moznych termostatii zde zminime jen jediny, Langevinuv, ktery vyu-
zivame v simulaci v praktické ¢asti prace. Pfidame-li do Newtonovych pohybovych
rovnic tfeni a ndhodné sily, dostaneme vztah

%?:—@@+vww+mmm (2.34)
kde ¢ je frikéni koeficient, U(t) je potencidl a F md(t) je ndhodna sila (Allen:
Tildesley, 1987, s. 260). Pokud bude nahodné kineticka teplota systému menst,
nez teplota termostatu, nahodna sila bude mit vétsi vliv nez frikéni tfeni a teplota
poroste. V opac¢ném pripadé bude dominantni frikéni ¢len a teplota klesne. Tim je
zajisténo, ze teplota systému bude konvergovat k teploté termostatu.

Tin = (2.33)

2.3.6 Tlak v simulaci

Odvozeni vztahu pro okamzity tlak v simulaci ze vztahu [2.20| ukazuje napf.
Kolafa; (2023, s. 104). V periodickych okrajovych podminkéch pri splnéné podmince
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lze pro parové potencialy psat rovnici

RT 1
P V.. 3V ; igliy ( )
kde }>;.; znamena soucet pres vSechny pary castic s indexy ¢ a j tak, ze plati
podminka ¢ < j, Fj; je parova sila mezi casticemi, kterou lze vypocitat z potencialu
pomoci vztahu a 145 je vzdalenost i-té a j-té céstice.

2.4 Statisticka analyza

Vysledky experimentt provadénych v realném svété nikdy nejsou zcela presné,
nybrz vzdy zahrnuji néjakou nejistotu. Smérodatna odchylka, kterd je kvanti-
tativnim vyjadrenim této nejistoty, je ve védecké literature nedilnou soucasti
kazdého ¢iselného vysledku. Nejinak je tomu v pripadé molekulovych simulaci.
Pojmy a veli¢iny zavedené v této kapitole vyuzijeme jednak v ramci vypoctu
kvantitativnich vysledku ve vystupni ¢asti[4] jednak v rdmci statistické analyzy
dat ziskanych z molekulovych simulaci.

2.4.1 Nekorelované vzorky

Rozptyl 02 pozorované veliciny O je definovan vztahem

1 (0; — 0)?
m—1

03 = , (2.36)
kde O je stfedni hodnota této veli¢iny a m je pocet naméienych vzorkil této
veli¢iny. Veli¢ina oo predstavuje smérodatnou odchylku (v kontextu experimentu
zvanou téz chyba méfenf). Smérodatnou odchylku priméru og lze ziskat pomoci

vztahu
2
190

2.4.2 Korelované vzorky

Pozorované veli¢iny v molekulovych simulacich predstavuji ¢asovou radu na-
vzajem souvisejicich (korelovanych) vzorku. Takovouto fadu korelovanych veli¢in
nelze popsat pomoci jednoduchych vztahtu a Pro odhad smérodatné
ochylky priméru se proto pouzivaji robustnéjsi metody jako blokova metoda,
analyza korelaci, nebo jejich kombinace (Kolafa, 2024, s. 10).

Princip blokové metody spociva v rozdéleni casové rady na b stejnych bloku
a vypoctu stredni hodnoty O; pro kazdy z nich. Nésledné je vypocten rozptyl
téchto stfednich hodnot o3, :

, _ 25(0; - 0)
UOB - b — 1 .

Smeérodatnou odchylku primeéru lze pak uréit pomoci vztahu

2 2
UOB 00
5 =122 = /%0 9.
95 b nef7 ( 39)
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kde druh&a rovnost slouzi jako definice tzv. efektivniho poc¢tu nekorelovanych
vzorku nee (Janke, 2002, s. 14). Déle lze zavést tzv. autokorelacni ¢as 7., COZ
je cas, po jehoz uplynuti lze povazovat dva vzorky c¢asové rady za nezavislé. Pro
autokorelacni cas plati

tinax
cor — s 2.40
Teor = 9 (2.40)

kde tmax je celkova doba trvani simulace. Pouziti toho vztahi a pred-
stavuje aproximaci, ktera je validni pouze v pripadé, ze efektivni autokorelacni
cas je dostatecné kratky, aby korelace mezi jednotlivymi bloky byla zanedbatelna.
Pokud tomu tak neni, vede tato procedura k nadhodnoceni efektivniho poctu
vzorkt a tedy k podhodnoceni smérodatné odchylky praméru.

2.5 Pedagogika a didaktika molekulovych simu-
laci

V této sekci nastinime problematiku vyuky molekulovych simulaci v kontextu
chemickych bakalarskych obort, zminime nékteré moderni pedagogické metody
a pokusime si vzit ponauceni z predchozich dokumentovanych implementaci
simulaci do vyuky.

2.5.1 Specifika vysokoskolské pedagogiky

2.5.2 Ocekavana vstupni troven cilové skupiny

Jaké vstupni znalosti a dovednosti 1ze oc¢ekavat u studentit, ktefi budou plnit
tlohu na molekulové simulace prezentovanou ve vystupni ¢asti (dale jen cilova
skupina)? Zde se omezime na kontext PTF UK, kde tloha nejpravdépodobnéji
najde své vyuziti. Lze nicméné ocekavat, ze mnohé aspekty budou spoleéné i na
jinych chemicky zaméfenych vysokych skolach v irsim kontextu Ceské republiky.

V kontextu PTF UK predpokladame, ze studenti spadajici do cilové skupiny
podstoupili pfednasku Fyzikalni chemie I (a) - (MC260P112) (Kosovan, 2023).
Ze sylabu této prednéasky lze usuzovat na znalost néasledujicich pojmu a koncepti:
Avogadrova konstanta; veliciny molarni objem, tlak, teplota a jejich jednotkys;
stavova rovnice idedlniho plynu; Van der Waalsova rovnice; kritické veli¢iny plynu.

Korekvizitou k predmétu Fyzikalni chemie I (a) je alespon jeden matema-
ticky predmét. Z toho usuzujeme, ze cilova skupina ma nasledujici dovednosti:
algebraické tipravy rovnic a nerovnic; vyjadieni nezndmé z rovnice.

2.5.3 Priklady zarazeni simulaci v konkrétnich vzdélava-
cich kontextech

Nasledujicich nékolik ptrikladii jsme pojali jako struéné shrnuti, kdy diskutujeme
jak obsah daného vyukového celku, tak jeho formu a metody vyuky. Zejména
u prikladi pokrocilejsich kurzu se vyskytuji pojmy, které nebyly zavedeny v sekci
2.3} Pro uplnost jsme se rozhodli tyto pojmy v textu ponechat, pro pochopeni
casti nasledujicich ovsem neni jejich znalost nutna.
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Kolafal (2024) pii vyuce kurzu Statistickd termodynamika, molekulové mode-
lovani a simulace a Molekularni modelovani a simulace (Kolafa, 2024) pouziva
program Simolant (viz obrazek . Jde o program pro 2D simulace s vizualizaci.
Lze v ném provadét simulace molekulovou dynamikou i Monte Carlo simulace na
nékolika riznych souborech, za pouziti riznych termostatii, a v riznych okrajovych
podminkéch. Parametry simulace lze budto manuldlné nastavovat v okné v pravé
¢asti programu, nebo lze vybrat predpripravené podminky pro ilustraci néjakého
jevu. V pravé casti lze také sledovat casovy vyvoj veli¢in. Kolafa tento program
pouziva v ramci vyuky tak, ze na tabuli promita navod s instrukcemi a studenti
pak maji volnost ,hrat si“ s programem zkouset véci budto na zakladé instrukei,
nebo na zakladé svého vlastniho zajmu.
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Obrazek 5 Ukazka grafického rozhrani programu Simolant (Kolafa, 2024).

Allen (2007) ve své studii zminuje tfi vzdélavaci programy pro magisterské
a doktorandské studenty, kde jsou vyucovany molekulové simulace. Spole¢nym
jmenovatelem je predpoklad znalosti néjakého programovaciho jazyka. Za rele-
vantni povazujeme pristup vzdélavacim programu ,High performance computing
course”, ktery je urcen pro magisterské studenty riznych zaméreni. Program zac¢ind
minimalizaci energie klastru Lennard-Jonesovskych atomi, coz je pro ne-fyziky
prezentovano jako uloha na optimalizaci. Vybérovy algoritmus v Metropolisové
Monte Carlo metodé je zde prezentovan jako ,kucharka“ a neni nijak odivodnén
pomoci konceptu mikroskopické reverzibility. Jeden z tikolt je z existujicitho Monte
Carlo skriptu vytvorit program pro simulované zihani a ten pouzit optimalizaci
geometrie jednoduché molekuly.

Prigozhin et al.| (2014) zac¢ina svou praci diskuzi o balancovani mezi srozumitel-
nosti a presnosti védeckych modelti. Na tirovni iivodu do problematiky je vétsina
modell ve srozumitelné ale nepfesné ¢éasti spektra. Studenti potrebuji aplikovat
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vice raznych modelt o rizné komplexité, aby pochopili, Zze modely nejsou obrazy
reality, ale pouze nastroje, které nam pomahaji realitu studovat a pochopit. Ve
své didaktické aktivité toho Prigozhin dosahuje porovnanim mechanického a poci-
tacového modelu. Jako nejhrubsi model peptidu a-Synucleinu pouziva kancelarské
sponky budto spojené zcela volné, nebo z ¢asti zafixované v klikaté konformaci
predstavujici a-helix. Ukolem studentt je hzet tyto modely a méfit vzdalenost
koncii pomoci pravitka. Néasledné studenti pracuji s jednoduchym pocitacovym
programem, ktery pracuje analogicky k mechanickému pripadu, ale mnohem rych-
leji, takze 1ze vytvorit histogram z vétsiho poctu dat. Nasleduje diskuse tykajici
se limitaci této simulace, jelikoz folding proteint nelze vysvétlit pouze na zakladé
nahodné generovanych konformaci.

Schwedler; Kaldewey| (2020) ve své studii zkoumaji vliv predpripravenych
molekulovych simulaci ve formé dobrovolnych studijnich materialiit BIRC (Bridging
Imagination and Representation in Chemistry) na koncepéni pochopeni a na
zabavnost uceni se. V ivodu zminuji myslenku, ze je potieba propojit tfi arovné
pochopeni problému: makroskopickou (experiment), symbolickou (matematicky
popis) a submikroskopickou (ndhled na droven molekul). BIRC mé propojovat
submikroskopickou a symbolickou troven. Autofi povazuji pochopeni problému na
submikroskopické tirovni u bakalarsskych studentti chemie a fyziky za nedostatecné.
Struktura uc¢ebnich materialt je nasledovna: Nejprve donuti studenty zamyslet
se a vytvorit ,mentalni simulaci® daného problému. Nasledné studenti porovnaji
toho ocekavani s provedenou pocitacovou simulaci. Na zavér je tikolem propojit
zjisténi ze simulace se symbolickou trovni. Pro simulace pouzivaji Next-Generation
Molecular Workbench (Consortium) 2017). Studenti dostavaji uzaviené instrukce,
tak aby byla préce efektivni a rychld (20 - 30 min). 70 % tcastniku studie povazuje
praci s BIRC za uzitecnou. Mira koncepc¢niho pochopeni byla korelovana s poctem
vypracovanych BIRC modulti, pricemz kazdy modul vedl k primérnému zvyseni
uspésnosti v post-testu orpoti pre-testu o 7,4 %, pricemz prumérna dGspésnost
v pretestu byla 34 %.

Hati; Bhattacharyya (2016) ve své studii popisuji implementaci bakarského
laboraturniho kurzu z biofyzikdlni chemie. Kurz vede studenty k pochopeni dy-
namiky proteini a jeji funkce na molekularni trovni. Misto klasické molekulové
dynamiky pouzivaji NMA (normal mode analysis - analyzy normalnich modu).
Tato metoda umoznuje na zakladé vibraci proteinu charakterizovat ohebné a méné
ohebné ¢asti a odhalit oblasti zodpovédné za specifickou funkci proteinu. NMA
pouziva hrubozrnny model, kde kazdy uhlik v aminokyseliné je reprezentovan "ko-
ralkem". Vazba mezi kordlky je modelovany harmonickym potencidlem a vSechny
koralky zaroven vytvari pole, kterym piisobi na ostatni. Spolecné s dalsimi moduly
v kurzu, které se zaméruji na strukturu proteini, studenti ziskaji prehled o vztahu
mezi dynamikou a strukturou a funkci proteinti.

Jeanmairet et al.| (2014) navrhuje vypocetni experiment jako ivod do teo-
rie klasické funkcionalni hustoty (cFDT). Podle této teorie lze klasické systémy
popsat pomoci funkcionalu hustoty. V pripadé klasické tekutiny je timto funkcio-
nalem Helmholtzova energie. Stézejni myslenkou je, Ze rovnovazny stav je stav
s nejnizsi Helmholtzovou energii. Ulohou je tedy najit takové rozlozen{ hustoty,
které minimalizuje Helmholtzovu energii. Navrzena aktivita by méla za cca 2
hodiny ilustrovat cFDT na jednoduchém jednodimenziondlnim pripadé, ktery lze
vypocitat analyticky i numericky. Pro numericky vypocet se pouziva LJ potencial.
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Vysledek se vizualizuje pomoci radidlni distribu¢ni funkce, a porovnava se s vy-
sledky neutronového rozptylového experimentu. Ukolem studenti je napsat kéd
v programu Mathematica, pricemz se o¢ekava znalost cDFT. Autori navrhuji, ze
idedlni je psat program v redlném case spolecné se studenty.

2.5.4 Badatelsky orientovana vyuka

Badatelsky orientovand vyuka (Inquiry-Based Learning) je metoda, kdy stu-
denti nasleduji postupy podobné védeckym postuptim a vytvareji si tak porozum-
néni. Tyto postupy zahrnuji objevovani novych vztaht, formulovani hypotéz, jejich
testovani pomoci experimentii a pozorovani, a interpretaci dat. (Pedaste et al.,
2015; Sun et al., 2022). Badatelsky orientovana vyuka patii mezi pristupy zamé-
rené na studenta, kdy je student v centru déni a ucitel hraje pouze roli mentora.
Ukazuje se, ze tento typ vyuky je nejefektivnéjsi, pokud je studentovi poskytnuta
urcita mira vedeni, pricemz zadné nebo naopak nadmérné vedeni vede k horsim
vysledkim z hledéska porozumnéni i aplikace ziskanych poznatki (Pedaste et al.
2015). V této kapitole se dale pokusime popsat badatelsky orientovanou vyuku
z hlediska procesi, kterymi studenti prochdzi. V kapitole pak budou
popsany zpusoby, jak studentiim poskytnout vedeni, aby tyto procesy byly co
nejefektivnéjsi.

Badatelsky orientovana vyuka zahrnuje rtizné faze, které jsou obvykle sou-
¢asti tzv. ucebniho cyklu. Pedaste et al. (2015) na zékladé analyzy 60 clanka
zabyvajicich se badatelsky orientovanou vyukou sestavil obecny ramec badatelsky
orientované vyuky (Obrézek [6]). Tento rdmec obsahuje pét hlavnich fdzi. Cilem
Orientace je proniknout do problematiky a ziskat o ni zdjem. Toho lze docilit
nejcasteji skrze pozorovani nebo seznameni se s teorii. V ramci Konceptualizace
dochazi k pokladani védeckych otazek a formulaci hypotéz. Patrani zahrnuje
hledani odpovédi na vyzkumné otazky (Explorace) a snahu o falzifikaci nebo
verifikaci hypotéz (Experimentovani) takto ziskand data je potieba analyzovat
v ramci Interpretace dat. Na zakladé vysledki patrani lze formulovat Zaveér, jehoz
soucasti by mély byt odpovédi na polozené otéazky a informace, zda byly polozené
hypotézy potvrzeny nebo vyvraceny. Jak na konci badani, tak v radmci kazdé faze
muze dochazet k Diskusi, ktera zahrnuje komunikaci mezi studenty o vysledcich
a vnitni reflexi studentt, ktera se casto tyka spise badatelského procesu jako
takového.

Sipky v Obrézku |§I reprezentuji moznosti pohybu mezi fazemi. Je zjevné, ze
obecny ramec umoznuje nékolik riznych ucebnich cykli, napi. na zakladé toho,
jestli uz mame predstavu o moznych vysledcich, nebo jestli pouze klademe otazku
bez jakéhokoliv ocekavani.

2.5.5 Scaffolding

Lin et al.| (2012) definuje scaffolding jako podporu, kterou dostéva student ve
vzdélavacim kontextu od ucitelt nebo zkusenéjsich spoluzaki, aby zvladl plnit
ukoly nad jeho aktualni trovni. Scaffolding vychazi z Vygotského konceptu ,zone
of proximal development,“ (ZPD) neboli zéna neblizsiho vyvoje. ZPD oznacuje
pravé mezeru mezi tim, co dokaze student sam, a tim, co dokaze s podoporou.
Vygotskij tento koncept definoval na zakladé pozorovanani, ze dvé déti, které
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Obrazek 6 Obecny ramec badatelsky orientované viruky. Pfelozeno podle (Pedaste

2015)

bez pomoci dosahuji stejné trovné, mohou s pomoci dosdhnout rtznych trovni
(Rosilkovd, 2014)

Obrézek [7] zobrazuje riizné aspekty scaffoldingu, které [Lin et al| (2012) inden-
tifikovali analyzou 43 studiich z let 1995 - 2009.

ZPD se dynamicky méni v prubéhu ucebnich cykli, z ¢ehoz vyplyva také
potieba dynamicky ménit miru scaffoldingu. S tim, jak si zak postupné osvojuje
danou dovednost, by se méla mira scaffoldingu snizovat, vysledkem ¢ehoz by mélo
byt iplné osamostatnéni zaka. Tento koncept nazyvame fading 2012).

Kromé ucitele a vrstevniki zminénych v definici mtzou byt zdrojem sca-
ffoldingu i psané instrukce, napt. ve formé pracovnich listi a studijnich textt.
Vsechny tyto tii prostiedky vyuziva koncept ,labatorials“, ktery prezentuji
(2021) ve své studii. Labatorials se od tradi¢nich laboratorf odlisuji svym
dirazem na badatelské uceni. Stézejni je pracovni list, ktery studenti pribézné
vypliuji a dostavaji pribéznou zpétnou vazbu od instruktort uz v laboratori. Stu-
denti pracuji ve dvojici, coz dava prostor pro uplatnéni vrstevnického scaffoldingu,
kdy si studenti mohou vzajemné doplnovat svymi znalostmi a interpretacemi
experimentu. Z rozhovort s celkem 12 studenty a z vyhodnoceni zavérecnych testti
vyplynulo, ze labatorials jsou pro studenty méné stresujici, zabavnéjsi a zaroven
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Obrazek 7 Myslenkova mapa zobrazujici aspekty scaffoldingu. Upraveno podle |Lin
et al. (2012).

vede studenty k hlubsimu koncepénimu pochopeni provadénych experimentii.

Z hlediska této préace je zajimavy scaffolding v interaktivnich simulacich, které
mohou vyuzivat riznou miru explicitnosti. Paul et al.| (2013) explicitni scaffol-
ding definuje jako psané nebo mluvené instrukce, zatimco ipmlicitni scaffolding je
vnoreny do uc¢ebni pomtcky. Tyto u¢ebni pomtcky podle autorii maji affordances
(moznosti) a constraints (omezeni). Na to, aby byly pomucky uzitecné, musi byt
affordances dostatecné viditelné a studenti musi chapat, jak je maji pouzivat.
Z hlediska implicitniho scaffoldingu dale davaji diaraz na peclivé zvolené pocatecni
podminky simulace a rozlozeni stranky.

Naproti tomu Minshall; Yezierski| (2021) dospéli ve své studii k zavéru, ze
samotna interaktivni simulace je neefektivni, pokud neni doplnéna explicitnim
scaffoldingem. Jelikoz po absolovovani aktivity PhET apletu ‘Atomic interactions’
pouhych 40 % studentu spravné identifikovalo vznik vazby jako exotermni proces,
doplnili autori tuto aktivitu detailnim pracovnim listem. Konkrétni pouzita forma
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scaffoldingu byla napft.:
o velmi detailni popis prace s apletem,
e upozornéni, na co se ma student zameérit,
o kurziva a tucny text pro upozornéni na klicova slova,

o otazky typu: “Jak se na zakladé tohoto pozorovani zménila odpovéd na
otazky x?”

Y

« kombinace uzavienych otazek a otevienych otazek typu “pozoruj a zapis si’

Diky tomuto pracovnimu listu autori dosahli zlepseni vysledkt studentti na 82,4
% spravnych odpovédi po absolovovani aktivity.

Koncept reprezentace je pribuzny konceptu explicitnosti, ale nikoliv totozny.
Zatimco vizualni scaffolding je z definice implicitni, psany scaffolding mutze byt
jak implicitni, tak explicitni. Ilustrujme to napftiklad na situaci, kdy studentim
budto zaddme rozsah hodnot, ve kterém maji mérit (explicitni scaffolding), nebo
jim dame k dispozici vztahy, ze kterych lze tento rozsah odhadnout (implicitni
scaffolding). Podobné moznosti jsou vidét i v metodach scaffoldingu pouzitych ve
vyse zminéné studii, kdy 1ze studenty budto explicinté upozornit, na co se maji
zameérit, nebo to jen naznacit zvyraznénim klicového slova.

Zminme jesté, ze kromé prohloubeni koncepcéniho pochopeni miize byt cilem
scaffoldingu také rozvijeni proceduralnich a strategickych dovednosti, jako je komu-
nikace, argumentace, planovani a time management, nebo rozvijeni metakognice
a epistemologie, tedy premysleni o tom, jak efektivné badat a jak ze ziskanych
dat vyvozovat spravné zaveéry.

2.5.6 Badatelsky orientovana vyuka v kontextu laboratori

Nize predstavujeme na nékolika prikladech implementaci batadelského pristupu
do bakalarskych laboratornich kurz.

Goodson et al.| (2023) ve své pripadové studii reflektuje piinos modulédrniho
laboratorniho kurzu z fyzikalni chemie obsahujicitho dva moduly: badatelsky modul
zaméreny na protein-folding a projektovy modul zaméreny na malé organické
molekuly. Cilem je laboraterniho kurzu je rozvijet kritické mysleni, umoznit
studentiim aplikovat jejich znalosti na redlné problémy, osvojovat si védecky pristup
a chovani a motivovat je k nésledovani védecké kariéry. V modulu zaméreném na
protein-folding je pouzivam kocept otevieného a vedeného badani. Po studentech
je pozadovano, aby si sami nastudovali literaturu k dané problematice a na jejim
zakladé si zvolili metodu a pracovni postup. Prerekvizitou je, ze studenti uz znaji
pouzivané pristroje z predchozich laboratnornich cvi¢eni a umi s nimi pracovat.
Instruktoti poskytuji studentiim riizné typy vedeni na zakladé jejich schopnosti.
Nejcastéjsi typ vedeni je pomoc v planovani priace a omezeni a nasmeérovani
prace na zakladé odbornych zkusenosti instruktorti. V ostatnich pripadech se
ocekava, ze si studenti dohledaji potrebné informace, pripadné si pomiizou ve
dvojicich, ve kterych pracuji. Pokud ani jeden z dvojice napt. neni schopen operovat
s pouzivanou laboratorni technikou, instruktoti poskytnou dodatecné zaskoleni.

Hunnicutt et al| (2015) v Gvodu své studie rozdéluji experimenty na ovérovact
a badatelské. Pti ovérovacich experimentech byva primarnim cilem studenti
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reprodukovat ocekavany vysledek. Naopak tkoly v badatelsky orientovanych
laboratotich jsou zalozené na cyklu: polozeni vyzkumné otazky, sbér dat, analyza
dat. Z analyzy dat vyplyne néjaka dalsi otazka a cyklus se opakuje. Hunnicutt
a kol. navrhuji takovy format experimentii, kde jsou potfeba minimalné dva
cykly, pricemz prvni vétsinou predstavuje kvalitativni analyzu, v néasledujicich
jsou pak jiz sbirana kvantitativni data. Aby tento cyklus mohl probihat, studenti
vyhodnocuji sva data jiz v laboratoti, hned po jejich sesbirani. Dalsim specifikem
jejich pristupu je, ze studenti nedostavaji konkrétni navazky a koncentrace, ale
vede se o tom diskuze mezi tiidou a lektorem. Stejné tak dalsi kroky, kterymi
se tfida vyda, jsou vysledkem diskuze. Obecné je zde mnohem vétsi diraz na
hledani optimalnich podminek pro provedeni reakce, coz je v kontrastu oproti
tradi¢nim laboratorim, kde studenti dostanou tyto optimalni podminky zadané
jiz. na zacatku. Mensi ¢as na samotné ziskavani dat je v badatelsky orientované
laboratori kompenzovan sdilenim dat mezi studenty v celé tridé. I presto jedna
lekce zabere 6 - 8 h ¢asu v laboratori.
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3 Metodicka cast

V této casti predkladame metody, které jsme pouzili ve snaze naplnit cile
vytvoreni a otestovani tlohy na molekulové simulace do praktika z fyzikalni chemie
(dale jen tloha).

O plnéni cile zaméfeného na vytvoreni tlohy pojednavaji kapitoly
ilohy| a [Struktura ulohy, Metod testovani tlohy se tykaji kapitol [lestovani ulohy|
a|Vyhodnoceni testovanil Zvolené metody byly zkonstruovany za tcelem zodpovéni
nasledujicich vyzkumnych otazek:

1. Jakou dobu stravi studenti plnénim jednotlivych sekei tilohy?
2. Jaké nejcastéjsi problémové udalosti se vyskytuji pti plnéni tlohy studenty?

3. Jak prispiva vypracovani tlohy studenty k nabyti poznatkii o molekulovych
simulacich?

4. Jak je mozné tlohu vylepsit, aby byla casové efektivnéjsi, predchazela ¢astym
problémovym udalostem a lépe vedla k plnéni didaktickych cila?

3.1 Tvorba tulohy

3.1.1 Volba simulovaného systému

Jadro tlohy, simula¢ni program simplemd (z anglického simple molecular
dynamics — jednoduchéd molekulovd dynamika) a skript pro statistickou analyzu
byl prevzat z didaktickych materialtt mého vedouciho préace, Petera KoSovana, ktery
je pouzival v ramci kurzu statistické termodynamiky pro magisterské studenty PTF
UK. Plvodni jadro simula¢niho kédu bylo laskavé pokytnuto doktorem Ondiejem
Marsalkem z jeho kurzu Zaklady molekulové dynamiky vyucovaného v roce 2019
na MFF UK. Do stavu, ve kterém byl poskytnut mé, kod modifikovali Roman
Stano, Lucie Nova a Peter Kosovan z PiF UK. Dalsi prispévky a uzitec¢nou zpétnou
vazbou poskytnuli Pablo Blanco, Sebastian Pineda, Rita Dias, Magdaléna Nejedla,
Vojtéch Keprta a studenti, kteri pouzivali tento kod pri cvicenich ze statistické
termodynamiky:.

Jako simula¢ni metodu pro tlohu jsme zvolili klasickou molekulovou dynamiku,
jelikoz jde o metodu zékladni, kterd je v ucebnicich autort jako |[Rapaport (1995)
nebo Kolafa, (2023) probirdna jako prvni. Jde o metodu zdkladni a konceptudlné
jednodussi nez napt. Monte Carlo.

Jako simulovany model byl zvolen superkriticky argon popsany pomoci Lennard-
Jonesova potencidlu. Argon je sférickd monoatomicka molekula, ktera je navic
inertni, tedy se u ni neprojevuji jiné interakce nez sterické repulze a Van der
Waalsovy atrakce. Proto je velmi dobfe popsana Lennard—Jonesovym potenciadlem
[2.24] Vzhledem k témto vlastnostem byl argon jeden z prvnich modela, ktery byl
v rdmci molekulové dynamiky prostudovan (Allen; Tildesley, 1987, s. 8), a proto
jsou pro néj také zndmé a snadno dostupné parametry LJ potencidlu € a o (Atkins
et al., 2022, s. 637).
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3.1.2 Volba pedagogického pristupu

Zadanim této prace bylo vytvorit lohu do praktika z fyzikalni chemie. Tim
se prirozené zuzil vybér vhodnych pedagogickych pristupt na ty, které jsou
aplikovatelné v kontextu laboratori. Prace v laboratori predstavuje specifickou
formu vyuky, pri niz student aktivné provadi experiment. Takovyto experiment
muze byt ovéfovaci nebo badatelsky, jak zminuje Hunnicutt et al. (2015). Vzhledem
k tomu, ze predpokladéni cilové skupina se v ramci tlohy bude seznamovat
se zcela novou metodou, zvolili jsme typ experimentu ovérovaci, kdy vysledky
nebudou prekvapivé. Jak ale ukazeme v nasledujicich sekcich, pri detailnéjsim
pohledu vysledky umozniji dozvédét se i néco o metodé samotné, coz dodava tloze
badatelsky aspekt.

Laboratorni tlohy v tradi¢nich laboratorich v kontextu UK mivaji typicky
nékolik malo vystupnich tikolt a predpoklada se, ze studenti maji dostatecné
znalosti a dovednosti, aby sami prosli fizemi orientace, konceptualizace, investi-
gace a dospéli k zavéru (viz kapitola [2.5.4). Nicméné v nasem pifpadé, kdy se
studenti budou seznamovat se zcela novou metodou, tento pristup povazujeme
za riskantni. Provedeni celého ucebniho cyklu vyzaduje zvladnuti mnoha kon-
ceptualnich a technickych detailti a je velka Sance, ze student v néjakém bodé
tohoto procesu ,ztroskota“. Proto jsme se rozhodli do tlohy zatadit vysokou miru
scaffoldingu (viz kapitola [2.5.5]) ve formé jednoduchych dil¢ich dkola a kratkych
textl s teoril.

Stejné jako Kolafa| (2024) jsme zejména zpocatku tlohy dali diraz na visudlni
aspekt simulace, ktery ma poskytunout nazornou mikroskopickou predstavu o tom,
co se v simulaci déje. Po vzoru Schwedler; Kaldewey| (2020) také klademe diraz na
propojeni symbolické, makroskopické a mikroskopické tirovné poznani zkoumaného
jevu.

Vzhledem k tomu, zZe u cilové skupiny nelze predpokldadat znalosti programo-
vani, rozhodli jsme se narozdil od magisterskych a doktorskych kurzii zminénych
v kapitole [2.5.3| redukovat programéatorské naroky v tloze na interakci s jednodu-
chym uzivatelskych rozhranim, zatimco vétsina simula¢niho kédu je pro uzivatele
schovana. V souvislosti se snahou snizit uzivatelskou bariéru jsme se rozhodli pro
realizaci tlohy v prostredi Jupyter Notebook. Jde o prostfedi, které umoznuje
kombinovat bloky textu a interaktivni bloky kédu v programovacim jazyce python.
Bloky textu v tloze slouzi pro zadani uloh a vysvétleni nékterych koncpett, bloky
kédu pak umoznuji spustit simulaci.

Struktura ulohy je do jisté miry ovlivnéna tlohami chemického korespondenc-
ntho seminare KSICHT) (2024), ktery autor v minulosti Fesil, a kam mezi lety
2022 — 2024 prispival jako autor. Tento semindr je ur¢en pro samostatné doméci
feSeni bez pomoci instruktora nebo ucitele, proto struktura tloh v ném vykazuje
vysokou miru scaffoldingu v podobé dil¢ich navodnych otazek a doprovodného
textu.

3.1.3 Parametry simulace

Parametry LJ potencidlu pro argon jsou ¢ = 0,3632nm a ¢ = 111,8 - kg K
(Atkins et al., 2022, s. 637).

Jako vystup tlohy jsme zvolili porovnani izoterem ziskanych z molekulové
simulace a z teoretickych modelid, u kterych predpoklddame, Ze je studenti jiz
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znaji (viz kapitola — model idealniho plynu a Van der Waalstiv model
2.2 Znatelné odchylky simulace a téchto dvou modelu se projevuji pii nizkych
molarnich objemech, proto jsme se v pocatku sestavovani tlohy zamérili na vybér
vhodného rozsahu molarnich objemiu. Zjistili jsme, ze prvotni zamér ponechat
v grafu a hodnoty odpovidajici béznym laboratornim podminkam, tedy V;, =~
22000 cm® mol ™!, vede ke grafiim, které sice zachycuji parabolicky tvar izoterem,
ale nezachycuji detaily v oblastech, kdy se simulace odchyluje od idedlniho chovani.
Proto byl maximalni objem snizen na radové desetinasobek kritického molarni
objemu Vi, . = 75,3cm®mol™! (Atkins et al., 2022, s. 16). Minimalni hodnotu
molarniho objemu jsme uréili podle parametru b Van der Waalsovy rovnice [2.2]
jelikoz pro molarni objem V;, . = b hodnota tlaku diverguje, a pro Vi, . < b vychazi
z Van der Waalsovy rovnice tlak zaporny. V téchto hodnotach tedy Van der
Waalsova rovnice prestava odpovidat fyzikalni realité. Pro argon byl parametr b
stanoven na b = 32.0 cm® mol™! (Atkins et al., 2022, s. 18).

Po vybéru molarnich objemt jsme pfistoupili k vybéru teplot. Odchylky
simulace a Van der Waalsovy stavové rovnice od stavové rovnice idedlniho plynu
se projevuji vyraznéji pii nizsich teplotach. Proto jsme vyzkouseli simulace pri
teplotach nizsich nez je kriticka teplota argonu T, = 150.7 K (Atkins et al.| 2022,
s. 18). Vysledky jsou na obrazku .

Izotermy - porovnani teorie a simulace, . =2.5 0

30
| id VdW  sim T(K) T,

S N A p— — 4 150.7 1.000

oM | 1 4 120.6 0.800
______ 1 + 90.4 0.600

p(MPa)

100 200 300 400 500 600 700
Vi (em® mol™1)
Obrazek 8 Porovnani nasimulovanych izoterem pii podkritickych a kritickych teplo-

tach, pti hodnoté cutoffu potencidlu r, = 2.5 0. Vyznam zkratek: id = stavova rovnice
idedlniho plynu, VAW = Van der Waalsova stavova rovnice, sim = simulace.

V grafu || je u podkritickych teplot jak u simulace, tak u Van der Waalsova
modelu patrny pokles tlaku pri snizujicim se molarnim objemu. V obou pripadech
jde o nefyzikalni artefakt - v realité dochézi v téchto oblastech k fazové preméné
a tlak zustava konstnantni (Atkins et al., 2022, s. 20). Navic pfi teploté 0,67¢
dokonce a v simulaci hodnoty tlaku dosahuji zdpornych hodnot. Rozhodli jsme se
tedy provadét simulace za minimalni teploty odpovidajici kritické teploté, kdy se
vysledky simulace slucuji s fyzikédlni realitou. Pouzitda maximalni hodnota teploty
odpovida dvojnasobku kritické teploty a je priblizné rovna pokojové teploté.
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V hustych systémech jsou prispévky interakei ¢astic vzdalenych a nékolik o
nezanedbatelné, za takovych podminek se tedy negativné projevuje nizky cutoff
potencidlu r. = 2,50 popsany v sekci [2.3.2] Proto byly vyzkouSeny simulace
s vyssimi hodnotami r.. Porovnani nasimulovanych izoterem ve vybraném rozsahu
molérnich objemu pro vybrané teploty je na obrézku [9]

re=2.50 re=3.50
d id VaW  sim T(K) T, i id vdw  sim T(K) T,
| — ¢ 301.4 2.000 o] - — ¢ 301.4 2.000
- 226.1 1.500 It 226.1 1.500
----- ¢ 150.7 1.000 I ¢ 150.7 1.000

p(MPa)

Vi (cm3 mol~1)

Vi (cm3 mol~1)

re=4.50 rce=5.50
id Vdw sim T (K) T, ", id Vdw sim T (K) T,
ELo0 1) I —— — ¢ 301.4 2.000 N — ¢ 301.4 2.000
226.1 1.500 i 226.1 1.500
----- ¢ 150.7 1.000 |} — & 150.7 1.000

100

p(MPa)

200 300 400 500

Vi (cm3 mol1)

600 700

100 200 300 400 500

Vi (€m3 mol~1)

600 700

Obrazek 9 Porovnani nasimulovanych izoterem pii ruznych teplotdch pro ruzné

hodnoty cutoffu potencialu .

Pro lepsi zachyceni odchylek teoretickych modelt a simulace byly na obrazku
[10] vykresleny téz dvojité logaritmické grafy.

Z grafi [9] a [10] vyplyva nékolik pozorovani. Simulace se obecné spise blizi Van
der Waalsovu modelu nez stavové rovnici idealniho plynu. Za kritické teploty
T, se ovsem od Van der Waalsova modelu znatelné odchyluje, a to tim vice, ¢im
kratsi je cutoff potencialu. Pro zachovani co nejvétsi presnosti simulace a tedy
moznosti vérné zachytit a chovani argonu pri kritické teploté za nizkych molarnich
objemt bylo rozhodnuto pro pouziti cutoffu potencialu r. = 5,50.

Pro porovnani simulovanych hodnot s experimentalnimi daty na obrazku
byly pro simulované hodnoty cutoffu potencialu vykresleny generalizované
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Obrazek 10 Porovnani nasimulovanych izoterem pri ruznych teplotach pro ruzné
hodnoty cutoffu potencidlu r.. Dvojité logaritmicky vynos.

kompresibilitni diagramy. Pro porovnani byly do grafti téz vykresleny kiivky pro
Van der Waalstiv model. Explicitni zavislost V;, = Vi, (p) potfebné k vykresleni
téchto krivek byla ziskana pomoci softwaru Wolfram Alpha, ktery poskytnul
analytické feSeni rovnice 2.2 pomoci Cardanovych vzorcti. Stavova rovnice idedlniho
plynu nebyla do grafu vykreslena, jelikoz pro vSechny teploty jde o vodorovnou
caru v Z = 1. Ziskané generalizované kompresibilitni diagramy jsou na obrazku
[I1} Rozsahy os na obrazku [L1] byly zvoleny v souladu s obrdzkem [I]

Z tohoto grafu je jesté lépe patrna odchylky simulace od Van der Waalsovy
stavové rovnice. Zjistujeme, ze a pti vyssich hodnotéach r. se simulace a Van der
Waalstiv model neshoduji aplné. Zaroven se oba odchyluji od experimentalnich
hodnot na obrazku [l
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Obrazek 11 Generalizovany kompresibilitni diagram simulac¢nich dat a Van der
Waalsovy rovnice pro rizné hodnoty cutoffu potencialu 7.

Bylo zjisténo, ze pti dobé trvani simulace t,,,x = 500 se smérodatna odchylka
pruméru tlakt pohybuje dana vztahem neprekracuje 5 % a efektivni pocet
vzorkti pripadajici na jeden blok pti blokové analyze byl vétsi nez 5. Jeden casovy
krok At ve smyslu vztahti a byl v simulace At = 0,1, takZe doba trvani
simulace . = 500 odpovida 5000 vzorkum.

Pocet ¢astic ve vsech vyse zminénych simulacich jsme vypocetli podle vztahu
[2.32] aby byl minimdlni nutny. Abychom zhodnotili ¢asovou ndro¢nost simulaci,
promérili jsme zavislost doby trvani simulace na poctu c¢astic pri vybranych
teplotach. Vysledku jsou v grafu [12]
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Délka simulace v zavislosti na poctu Castic, rc=5,50

T(K) Ty tior(min) .
e 301.4 2.000 14.60
4 226.0 1.500 13.62
203.4 1.350 13.66 :
195.9 1.300 15.09
3_
—_ [ ]
£
E
+~ 2-
L ]
[ ]
1_
[ 1]
O_ PY 1]

100 200 300

400 500 600 700

N

Obrazek 12 Zavislost doby trvani simulace na poctu ¢éastic pro vybrané teploty, za
pouziti dosahu potencidlu r. = 5,50 a doby trvani simulace t.x = 500. tior soucet dob
trvani vSech zobrazenych simulaci provedenych za dané teploty.

Obrazek [12| ukazuje, ze realnd doba trvani simulace polynomialné roste s mnoz-
stvim ¢astic. Hodnoty nad N = 1000 jiz trvaji prili§ dlouho na to, aby byly
zataditelné do tvodni tlohy, coz vzhledem ke vztahu klade pri daném r.
omezeni na nejmensi dosazitelny molarni objem.

Tlak v zavislosti na poctu c¢astic

0.20341
0.20327

2 0.2030

0.20281

0.20261

1

V= 7732cm3®mol~}; T=196 K

| HH

10!

102
N

Obrazek 13 Zavislost tlaku na poctu ¢astic pri teploté 196 K a molarnim objemu

7732 cm? mol L.

Vzhledem k tomu, Ze pfi riiznych molarnich objemech pouzivame rizny pocet
castic, zbyva oveérit, zda opravdu tlak v simulaci pri zachovani vSech ostatnich
veli¢in konstantnich nezavisi na poctu ¢astic. Toto ovéreni jsme provedli pouze na
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jedné teploté a jednom molarnim objemu spise pro kvalitativni ndhled. Vysledky

ukazuje graf [I3]

Je zjevné, ze pri poctu ¢astic mensim nez cca 30 tlak vykazuje systematicky
narust, pro N > 30 hodnoty tlaku jiz osciluji kolem primeéru, a tedy lze predpola-
dat, Ze nejsou zatizeny systematickou chybou. Nicméné a pti nejmensich mérenych
poctech ¢astic (N = 5) rozdil od hodnot za vysokych poctu ¢astic nepresahuje
1 %.

3.1.4 Stanoveni didaktickych cilt

Na zacatku tvorby tulohy byly zvoleny okruhy sdruzujici didaktické cile, které
jsou shrnuty v nasledujicich bodech:

o Simulace ma néjaké vyhody, ale a néjaké omezeni.
o Ramcové pochopit princip molekulové simulace

» Pochopit, ze vyhodnoceni molekulové simulace vyzaduje pouziti statistickych
metod.

o Naucit se vykreslit graf s chybovymi tseckami a pochopit, co vyjadiuji.
« Naucit se linearizovat data pomoci dvojité logaritmického vynosu.

e Nahlédnout na submikroskopické tirovni rozdily mezi Van der Waalssovou
stavovou rovnici a stavovou rovnici idedlniho plynu,

Na zakladé zvoleného pedagogického pristupu, simulovaného systémum, pa-

rametri simulace a teoretické reserse byly ptuvodni Siroce definovené okruhy
specifikovany a prepracovany do podoby didaktickych cilti uvedenych v tabulce [I}
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typ cile popis cile oc¢ekavana odpoved

kognitivni | student kvalita- | data kvalitativné odpovidaji Van der Waal-
tivné a kvanti- | sové stavové rovnici!, ale kvantitativné se od ni
tativné interpre- | 1igi?; tato odchylka roste s klesajicim moldrnim
tuje vysledky si- | objemem? a teplotou*
mulace

kognitivni | student popise | zvolime potencial, ktery priblizné popisuje
princip moleku- | sily mezi éasticemi’, pomoci poéitadového
lovych simulaci | programu? nechdme tento systém vyvijet

v ¢ase®, zaznamenavame pozorovatelné veli¢iny?

kognitivni | student vyjme- | simulace je levnéjsi® a rychlejsi? nez experiment,
nuje vyhody si- | jedinym potfebnym piistrojem je poc&itac?
mulaci

kognitivni | student vyjme- | simulace velkych systémi trva dlouho!, pii si-
nuje omezeni si- | mulaci malych systémt muze dochazet k neza-
mulaci doucim efekt@im?, ma omezené meze platnosti®

kognitivni | vysvétli pottebu | statisticka analyza je potieba, protoze pozoro-
statistické ana- | vatelné veli¢iny v ¢ase fluktuuji’
lyzy

psychomo- | sezndmi se s pro- | je schopen ovladat predptipraveny Jupyter No-

toricky stredim Jupyter | tebook a upravovat ho pro svou potrebu
Lab

Tabulka 1 Didaktické cile tlohy. Horni indexy odpovidaji konceptim bodovanym
v ramci vyhodnoceni (kapitola [Nabyté poznatkyj.

3.2 Struktura dlohy

Nasledujici kapitoly obsahuji zadani tlohy rozcélenéné na jednotlivé sekce a — q.
V kazdé sekci popiseme, jak by s ni mél student interagovat a jaké diléi vzdélavaci
cile by tim mély byt dosazeny. Vzhledem k multimedidlni povaze zadani tlohy
a vzhledem ke snaze zachovat vzhled prostredi Jupyter Notebook byly jednotlivé
sekce vlozeny jako obrazky. Upravy oproti originalu zahrnuji odstranéni nadpist,
které by byly duplicitni s nadpisy kapitol této préace, a ve zkraceni textu kodu na
symbol ... v pripadé, Ze je shodny s predchozim kédem.

3.2.a Pocitacova simulace izoterem plynia

Uvodn{ sekce mé studenty sezndmit s cilem tlohy a podat jim zakladni instrukee
k ovladani prostiedi Jupyter Notebook, ve kterém budou tlohu provadét. Zaroven
studentiim poskytuje explicitni informaci o psané formé scaffoldingu, kterou jsme
do ulohy implementovali podobné jako Minshall; Yezierski (2021).
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Cilem této dlohy je na jednoduchém modelu predstavit pricip molekulovych simulaci. Vasim tikolem bude pomoc( simulace zméfit zavislost tlaku na

molarnim objemu argonu pfi rznych teplotach a porovnat ziskanou zavislost s teoretickymi modely.

Prostiedi Jupyter Notebook, ve kterém budete pracovat, obsahuje dva typy blok(: bloky textu (v jazyce Markdown) a bloky pocitacového kodu (v
programavacim jazyce Python). Viechny bloky Ize upravovat. Pro vyvolani kodu nebo zobrazenf textu pro ¢tenf kliknéte na pfislusny blok a stisknete
Ctrl + Enter (mlzZete vyzkouset dvakrat kliknout na tento blok a pak dat Ctrl + Enter). Pokud Jupyter Notebook z néjakého divodu piestane reagovat
nebo se za¢ne chovat divné, miZete ho restartovat pomoci Kernel -> Restart Kernel ... .

Tuéné jsou v textu zvyraznény stézejnl informace, které budete déle potfebovat, kurzivou jsou pak oznaceny pozndmky a napovédy, které by Vam
mohly pomoct, kdyZ si nevite rady.

Obrazek 14 Obsah ¢asti a.

3.2.b Realné plyny

Tato sekce ma za cil uvést studenty do kontextu, zavést veliciny molarni objem,
teplota a tlak a zopakovat informace, které jiz znaji z kurzl fyzikalni chemie. Tuc¢né
zvyraznénd informace mé byt zuzitkovana v sekci [3.2.0l Otézka na interpretaci
parametri a a b Van der Waalsovy rovnice ma poslouzit pti interpretaci ziskanych
grafi v sekci

Chovani redlnych plynd Ize za norméalnich podminek pomérmé presné popsat stavovou rovnicl idedlniho plynu
pVw = RT,

kde p je tlak, kde Viy = V//n je molarnf objem latky, pticemz V je objem, n je latkové mnoZstvi, R je plynova konstanta a T je termodynamicka
teplota. P¥i niZ8ich teplotach a molérnich objemech se redlné plyny od modelu idedIniho plynu odchyluji. Za téchto podminek Ize pouzit o néco
presnéjsi Van der Waalsovu stavovou rovnici

(p+ Vié)(vm ~b) = RT.

Rozmyslete si, ktery z parametrd a a b souvisi s objemem ¢stic plynu a ktery zohlediuje pritazlivé interakce mezi ¢asticemi. Parametry a a b se

stanovuji pomoci experimentd, které jsou ovéem s rostouci hustotou stale naroénéjsi na proveden.

Obrazek 15 Obsah ¢asti b.

3.2.c Molekulové simulace a tlak

Zde se studenti seznami se zékladnim principem molekulovych simulaci, o kte-
rém jsme pojednali v kapitole [Klasickd molekulovd dynamikal Vztah pro tlak [2.35]
byl uveden ze dvou divodii: jednak pro kvalitativni pochopeni souvislosti mezi
mikroskopickym chovanim castic a pozorovanym tlakem, jednak pro predchézeni
miskoncepci pozorované v pilotnim testovani (viz kapitola [Pilotni testovani), kdy
si student v absenci rovnice [2.35| myslel, ze tlak v simulace se pocita z Van der
Waalsovy rovnice.

Molekulové simulace predstavuji zcela odlisny pfistup. Studovany plyn popiseme jako soubor ,atom”, kdy kazdy atom mad svoji pozici a rychlost.
Castice spolu budou navzajem interagovat a ovliviiovat se, coZ povede k tomu, Ze se jejich pozice i rychlost bude v ¢ase ménit. Jak konkrétné, to za
nas z Newtonovych zakond vypocte pocitacovy program. Tento program n&m na zakladé pozic a rychlosti ¢astic také umozZnf vypocitat okamZity tlak,
a to padle vztahu

RT 1

y RT P . 1 [ . P . C e e
kde ¢len Vi odpovida prispévku idedlniho plynu a ¢len o 21 21/1 Fjj - rij zapocitava viiv interakei mezi viemi dvojicemi ¢astic.

Obrazek 16 Obsah ¢asti c.
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3.2.d Ukol 1

Tato sekce predstavuje prvni tikol a prvni seznameni studenta se simulaci.
Tento a vsechny dalsi 1koly jsme oznacili tuéné a modrym pismem, aby byly
snadno rozpoznatelné. Dil¢i podikoly jsme odélili formou bodt v seznamu. Pred
samotnym simula¢nim blokem jsme zopakoli informaci o spusténi kédu.

Ukol studenty zad4, aby doplnili hodnoty veli¢in v kédu. Ackoliv jsme jim
nedali explicitni instrukci, jak to provést, mohou postupovat v analogii s jiz
vyplnénymi veli¢inami.

Pro simulaci jsme zvolili bézné podminky, za kterych budou tlaky v simulaci
oc¢ekavané. Vzhledem k tomu, Zze nam v tomto tikolu nejde o presné hodnoty tlaku,
nechavame na studentovi, aby zvolil spravnou teplotu a molarni objem. Mirné
odchylky od pozadovanych hodnot nebudou prekazkou v provedeni tikolu a k jeho
pochopeni.

Ukol 1: V bufice niZe nastavte pocet ¢astic N na b, a teplotu T a molarni objem Vi, tak, aby odpovidaly b&znym laboratornim podminkam. Pozor, v

python kédu piste desetinné tecky, nikoliv carky. Spuste simulaci vyvolanim kédu v burice niZe a véimejte si nasledujiciho:
* Jak se ménf tlak v prabéhu simulace?

Nésledné v kédu niZe zapnéte zobrazeni periodickych okrajovych podminek a spustte simulaci znovu.
* Co se déje s atomy na okraji boxu?

Svéd pozorovani si poznamenejte.

Pro vyvoldni kédu kliknéte na prislusny blok a stisknéte Ctrl + Enter. Vizualizace simulace se zobrazi pod blokem s kédem.

# import modulu simple molecular dynamics
import simplemd as smd

# vytvoreni python slovniku s nastavenim, které bude posldno do simulacniho programu
settings = dict(

# chemické parametry

gas = 'Ar’, # vzorec simulovaného plynu

N = , # (prirozené cislo) pocet castic

T =, # teplota v Kelvinech

vm = , # moldrni objem v cm**3/mol

# propagace
t_max = 58, # (desetinné cislo) maximalni cas simulace

# output

stride_obs = @.1, # (desetinné éislo) casovy interval mezi mezi zapisovdnim pozorovanych velidin do sloZky pv-praktikum outputs
stride_xyz = 0.3, # (desetinné cislo) casovy inter val mezi zapisovdnim pozic a rychlosti ddstic pro vizualizaci

visualize = True, # (boolean) zmén na False pro vypnuti Zivé vizualizace

periodic_boundaries = False, # (boolean) zmérn na True pro zobrazeni periodickych okrajovych podminek

system = "pv-praktikum’, # (string) nemérn tuto hodnotu, pouze pv-praktikum je sprdvnd hodnota pro toto praktikum

)

# spusténi simulace se provadi zavolanim funkce simulate() z modulu simplemd
smd.simulate(settings)

Obrazek 17 Obsah ¢asti d.

Po zadani spravnych hodnot vstupnich veli¢in se zobrazi vizualizace simulace,
jejiz snimek je na obrazku [18|

V levé casti lze vidét simulacni box s ¢asticemi. Jde o 2D projekci 3D simulace
implementovanou pomoci rozhrani matplotlib. Tuto simulaci jsme zaradili pro
nazornou predstavu o chovani ¢astic v simulaci. V pravé ¢asti se nachazi graf
zavislosti okamzitého tlaku v simulaci na ¢ase simulace. Na ném si ma student
vsimnout predevsim toho, ze tlak neni konstantni, ale fluktuuje. Pod simula¢nim
boxem se nachazi informace o postupu simulace a ocekdavané dobé do konce.
Simulace se vyviji v case.

38



—e— instantaneous value
=== rynning average: 1.101e+05; full trajectory
=== sliding average: 1.075e+05; last 50.00% of the trajectory

350000

300000

O 250000 4

PlPal]

200000 -

150000 A

100000 - w

29.4 % completed | 694.90 ms / time_unit | estimated time to complete: eem:24s

Obrazek 18 Snimek vizualizace simulace v Ukolu 1.

Maximalni cas simulace t,,., a ¢asovy interval mezi zapisovanim pozic pro
vizualizaci stride xyz byly nastaveny tak, aby vizualizace byla primérené rychla
a aby student mohl sledovat pohyb jednotlivych c¢astic. Ze stejného divodu byl
zameérné zvolen nizky pocet ¢astic. Student tak muze pozorovat, ze pri prichodu
okrajem boxu se ¢astice objevi na druhé strané boxu, jelikoz simulace probiha
v periodickych okrajovych podminkach (viz kapitola [Periodické okrajové pod{
. Abychom predstavu periodickych okrajovych podminek ujasnili, je dalsim
ukolem provést stejnou simulaci se zapnoutou vizualizaci periodickych okrajovych
podminek. Tato vizualizace je na obrazku [19]

400000 - —— instantaneous value
J m—— running average: 1.092e+05; full trajectory

=== sliding average: 1.077e+05; last 50.00% of the trajectory

350000 4

300000 4

250000 4

P[Pa]

200000 4

150000 -

100000 ﬂ h

0 5 10 15 20
time

42.0 % completed | 830.87 ms / time_unit | estimated time to complete: @6m:24s

Obrazek 19 Snimek vizualizace simulace v Ukolu 1 se zapnutou vizualizaci periodic-
kych okrajovych podminek.
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3.2.e Periodické okrajové podminky

Tato sekce méa za cil upevnit koncept periodickych okrajovych podminek
a dovysvétlit, pro¢ je potieba periodické okrajové podminky pouzivat (viz kapitola
IPeriodické okrajové podminkyj).

Pokud jste pazorné pozorovali atomy na okraji boxu, vimli jste si, Ze se neodrd?f od okrajd, nybrz se po prichodu okrajem objevi na druhé strané

boxu. V simulaci se chceme co nejlépe pfiblizit makroskopické situaci, kde je polet ¢astic ,na okraji* nddoby zcela zanedbatelny oproti poctu &astic,
které jsou ze viech stran obklopeny dalsimi atomy plynu. Proto simulace provadime v tzv. periodickych okrajovych pedminkach: kolem simulaéniho
boxu vytvorfime jeho kopie s identickymi ¢asticemi (viz obrazek nize). Pokud néjaka castice vyleti ven ze simulacniho boxu, néjaka jeji kopie naopak

vleti zpét do boxu z opacné strany. Pocet ¢astic v boxu tak zlstane konstantni, aniz bychom ¢astice omezovali sténami.

Pozndmka: simulace probihd ve 3D, ale vizualizace je pro vétsi pfehlednost ve 2D.
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Vyse jste simulovali pét atom( argonu. Redné plyny ale sestavaji z daleko vétsiho mnozstvi atomd. Pokud ma nase simulace odpovidat realité, méli

bychom také pocet atomd navysit.

Obrazek 20 Obsah ¢asti e.

3.2.f Ukol 2

Ukol 2 mé za cil studentim v kontextu predchoziho tkolu nastinit zdvislost
realné doby trvani simulace na Case, kterou jsme diskutovali v sekci
Simulace by méla trvat pfiblizné 90 sekund, tedy dostatecné dlouho na
to, aby je ¢ekani zacalo nudit. Vystupem, ktery pro jistotu epxlicitné zminujeme,
je, ze pro co nejrychlejsi prubéh simulace je vhodné zachovat pocet castic co
nejmensi.
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Ukol 2: V burice nize navyite pocet ¢astic N na 500, ostatni parametry zadejte stejné jako v pfedchozim tikolu. Spuste simulaci vyvolanim kédu a
pozorujte:

* Jak se zménila doba trvani simulace?

# import modulu simple md
import simplemd as smd

# vytvoreni python slovniku s nastavenim, které bude posldno do simulacntho programu
settings = dict(

# chemické parametry

gas = 'Ar’, # vzorec simulovaného plynu

N = , # (celé cislo) pocet Cdstic

T =, # teplota v Kelvinech

vm = , # moldrni objem v cm**3/mol

# propagace
t_max = 5@, # (desetinné ¢islo) maximdlni cas simulace

# output

stride_obs = 8.1, # (desetinné Cislo) casovy interval mezi mezi zapisovanim pozorovanych velicin do slozky pv-praktikum outputs
stride_xyz = @.3, # (desetinné Cislo) casovy interval mezi zapisovdnim pozic a rychlosti édstic pro vizualizaci

visualize = True, # (boolean) zmén na False pro vypnuti Zivé vizualizace

system = ‘pv-praktikum', # (string) nemén tuto hodnotu, pouze pv-praktikum je sprdvna hodnota pro toto praktikum

)

# spusteni simulace se provddi zavoldnim funkce simulate() z modulu simplemd
smd.simulate(settings)

Z tkolu 2 wyplyvd, Ze pro co nejrychlejdf pribéh simulace je vhodné pocet Eastic zachovat co nejmensi. Oviem i to ma své omezenl, jak ukazuje tkol 3.

Obrazek 21 Obsah c¢ésti f..

3.2.g Ukol 3

V této sekei se studenti dozvi, ze pocet ¢astic je omezeny a ze spoda, a to skrze
chybovou hlasku pythonu, kterou dostanou po spusténi simulace se simula¢nimi
parametry, které vedou k poruseni podminky [2.32] Chybovou hlésku lze vznimat
jako omezeni (constraint) ve smyslu, ktery ve své studii definoval
(2013). Interakce s chybovymi hldskami je v programovéni zcela béznou ¢innosti,
pro cilovou skupinu ulohy by ovSem ¢teni chybovych hlasek mohlo predstavovat
problém. Proto jsme zde explicitné popsali, Zze se po spusténi kédu ma objevit
chybova hlaska, a Ze na jejim konci lze najit informaci o minimalnim poctu c¢astic.
Pokud toto studenti pochopi, budou schopni chybovou hlasku vyuzivat v Ukolu 7
jako nastroj pro volbu optimalniho poctu castic.

Z Gkolu 2 vyplyva, Ze pro co nejrychlejsi pribéh simulace je vhodné pocet astic zachovat co nejmensi. Oviem i to ma sva omezeni, jak ukazuje tkol 3.

Ukol 3: V burice nize snizte pocet ¢astic zpét N na 5, teplotu ponechte stejnou a molarni objem snizte 30krat oproti Gkolu 1. Spuste simulaci. Mé&li
byste dostat €erveny ramecek s chybovou hlaskou

* PreCtéte si ValueError na konci chybové hlasky. Co Vam fika o poctu castic?
* Zménte pocet castic podle toho, co Vam chybova hldska radf a spustte simulaci. Probéhla nynf normalné?

# import modulu simple md
import simplemd as smd

settings = dict(
)

# spusténi simulace se provddi zavoldnim funkce simulate() z modulu simplemd
smd.simulate(settings)

V nasledujicich dvou kapitolach si vysvétlime, proc jste v predchozi Uloze dostali chybovou hlasku.

Obrazek 22 Obsah casti g.
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3.2.h Popis mezimolekulovych interakci

K vysvétleni podminky je potreba zavést dosah potencialu r.. Lennard-
Jonestv potencial zde zavadime nejprve kvalitativné pomoci grafu, nasledné pak
matematickym vztahem v zdkladnim tvaru [2.24] Dosah potencidlu je definovan
jako vzdélenost atomi, nad kterou je hodnota potencialu poloZena rovna nule.

Sily, kterymi na sebe ¢astice plsobi v zavislosti na jejich vzdalenosti r, popisuje v nasi simulaci Lennardlv-Jonesiv potencial Up;(r) (viz obrazek nize).
Pokud je potencial zadporny, &astice se pfitahuji, pokud je kladny, ¢astice se odpuzuji. Hodnoty potenciédlu a vzdalenosti udavame v jednotkich e a o,
co? jsou vnitinf jednotky simulace. Napf. jednotka vzdalenosti o je praktickd, protoze pramér atomu v simulaci je vzdy 1 . Konkrétné pro argon platf
piepocet 1 o = 0,3632 nm.

Lennard-Jonesdv potencial

1.0 '.\ ----- Sterické repulze
----- Van der Waalsova atrakce
' —— Lennard-Jones(iv potencial
0.5
3 o0
-0.5
-1.0
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

rlo

Matematicky vztah pro Lennardiv-Jonesiv Upz(r) potencial je:

vt - 1e(2)"- (2)]

kde r je vzdélenost ¢astic. Pro velké hadnoty r se hodnota LJ potenidlu blizi nule. Aby se snizila vypocetni naro¢nost simulace, zavadi se jistd mezni
vzdélenost zvand dosah potencidlu 7y (z anglického cutoff), nad kterou je hodnota potencidlu polozena rovna nule.

Obrazek 23 Obsah ¢asti h.

3.2.i Dosah potencialu a periodické okrajové podminky

Tato sekce kvalitativné a pomoci ndorného obrazku vysvétluje oduvodnuje
podminku [2.30] uvedenou v kapitole [Periodické okrajové podminky] Hodnota
zvoleného dosahu potencialu diskutovand v sekci je zde uvedena bez Sirsiho
kontextu, pouze pro ucely vypoctu v nasledujici sekci.
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Jak uz vite, nase simulace probiha v periodickych okrajovych podminkéch. Pokud by byl dosah potencidlu dostateéné velky, mohla by tedy nastat
situace, kdy by napf. ¢astice D interagovala s ¢astici A dvakrat (Cerveny kruh na obrazku nize). To je oviem nefyzikalni - v realném plynu nemize byt
vice kopil téZe ¢astice, takZe tato situace by zjevné nemohla nastat. Abychom tomu zamexzili i v simulaci, je nutné spinit podminku rey < L/2, kde L
je délka hrany simula¢niho boxu (zeleny kruh v obrazku nize).
A A 4 LA
(B LB LB
. R . h . A
c (o] (o4
L D L \‘.D % D
¢ | <€ g ¢ ¢
r>L/2 L
c r=L/2 (o
¢ |
L N ¢ €
(o] (o] (o]
(D (D (D
. A A
V praxi je oviem 7, konstanta (v nasi simulaci plati 7y = 5,5 o), takZe je naopak potieba patfi¢né prizpdsobit velikost boxu. Tu program pocitd ze
zadanych vstupnich parametrd.
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3.2.j Ukol 4

V této sekci by studenti méli odvodit podminku pro miniméalni nutny pocet
¢astic v simulaci Jelikoz jde o odvozeni ne zcela trivialni, rozhodli jsme uvést
do zadan{ vechny potiebné definice a tlohu rozdélit na tii ¢asti. Uspésné Feent
této sekce vyzaduje schopnost tpravy algebraickych vztaht a prevoda jednotek.
Daéle je nutné vyuzit informaci ze sekce [3.2.h| o prepoctu cutoffu potencialu na SI
jednotky. V souladu s argumenty uvedenymi v kapitole (Ocekavana vstupni uroven|
lcilové skupiny| ocekavame, ze cilova skupina tyto schopnosti ma.

Spravny vysledek vipoétu v Ukolu 4 koresponduje s poctem &stic, ktery
udéva chybova hléska v sekei [3.2.¢g

Ukol 4: Vyjdéte z definice molamiho objemu Vy, = %, kde V = L* je objem simulanciho boxu, a z definice latkavého mnoZstvin = ,VlA kde Ny je

Avogadrova konstanta, a odvod'te nasledujici:

Viztah mezi délkou hrany boxu L, a molarim objemem V,, a poc¢tem ¢astic N. (V tomto vztahu by mély vystupovat jen veliciny L, Vi, N a
konstanty.)

Podminku pro 7eyt jako funkci parametrd Vi, a N, pokud vite, e ren < L/2

Podminku pro minimalni nutny pocet ¢astic, pokud je eyt = 5,5 @. Vypocitejte minimalni nutny pocet ¢iselné a porovnejte svidj vysledek s

chybovou hlaskou

Obrazek 25 Obsah casti j.

3.2.k Fluktuace tlaku

V tomto bodé jiz studenti vidéli nékolik simulaci a méli by nahlédnout, ze tlak
v simulacich fluktuuje. Z toho plyne potteba nasbirat dostatecné mnozstvi vzorki,
tedy zvysit simulacni ¢as, aby byl vypocet praméru spolehlivy. V souvislosti s tim
je potieba snizit naroky na vizualizaci, kterd simulaci zna¢né zpomaluje.
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Pokud zméfite tlak v néjakém makroskopickém systému (napf. v laboratofi) nékolikrat za sebou, dostanete témér totozné hodnoty. Naproti tomu tlak
v simulaci kvili malému poctu ¢astic znacné fluktuuje. Dlouhodoba hodnota tlaku v daném systému se proto pocita jako aritmeticky pramér
okamZitych hodnot. Aby takovyto vypocet priméru byl pfesny, je potfeba nasbirat dostate¢né mnoZstvi vzorkd - tedy simulovat dostate¢né dlouho.
Pokud oviem nechceme, aby ndm sbér dat zabral pfili§ mnoha ¢asu, je potfeba sniZit naroky na vizualizaci.

Obrazek 26 Obsah ¢asti k.

3.2.1 Ukol 5

V této sekci jsme na nékolika trovnich zatradili descafollding diskutovany
v kapitole [Scaffolding] Formulace tikolu 5 je zdmérné vagni - student, ktery zvladl
predchozi ¢asti, pochopi, ze mize pouzit kteroukoliv z predchozich fungujicich
kombinaci parametri. Student, ktery nepochopil podminku formulovanou v tkolu
4 nebo dospél ke spatnému c¢islenému vysledku, se zde pravdépodobné zasekne
a bude nucen vratit se k tkolu 4.

Descaffolding se zde také projevuje ve snizeni narokti na vizualizaci. Vizualizace
se pri prubéhu simulaci ve vyzkumu nepouzivaji, protoze takové simulace vétsinou
probihaji ve specializovanych vypocetnich centrech a mohou trvat i mnoho dni.
Zde postupné snizujeme ¢asovou naroc¢nost simulace za cenu nazornosti: zvyseni
parametru stride xyz vede k tomu, zZe jiz nelze ve vizualizaci sledovat pohyb
jednotlivych c¢astic. Nasledné tplné vypnuti vizualizace vede k tomu, ze studenti
jiz nemohou sledovat primérnou hodnotu tlaku. Z toho plyne potfeba seznamit
studenty se slozkou, do které se ukladaji vystupy jejich simulace. S timto souborem
sice nebudou potiebovat pracovat, ale seznameni se s nim by meélo vést k lepsi
orientaci v pracovnim procesu simulace.

Ukol 5: V burice niZe nastavte teplotu T, molarni objem na Vi, a pocet ¢astic N tak, aby jste spinili podminku formulovanou v tikolu 4, a zarover

simulace netrvala pfilis dlouho. Nastavte dobu trvani simulace e na 500 a postupné provedte nasledujici ukony.

* Nastavte asovy interval mezi zapisovanim pozic a rychlosti ¢astic pro vizualizaci na 10 a spustte simulaci. Jaké byl redlna doba trvani simulace?
* Nasledné nastavte visualize na False a spustte simulaci. Jak se zménila doba trvani simulace?

# import modulu simple md
import simplemd as smd

settings = dict(
t_max = , # (desetinné cislo) maximdlni Cas simulace
stride xyz = , # (desetinné Cislo) Casovy interval mezi zapisovdnim pozic a rychlosti édstic pro vizualizaci

# spusténi simulace se provddi zavoldnim funkce simulate() z modulu simplemd
smd.simulate(settings)

Kde je ale vystup Vasi simulace, pokud je vizualizace vypnuta? Data ze viech simulaci, které jste provedli, se ukladaji do slozky pv-
praktikum_outputs . Podivejte se do této slozky (v adresdri vievo) a identifikujte v ném csv soubor obsahujicl okamzité hodnoty tlaku.

Pozndmka: do kmenové slozky se navrdtite kliknutim na python-md v levém hornim rohu.

Tento csv soubor byste mohli otevfit napf. v excelu a statistickou analyzou ziskat pramérnou hodnotu tlaku. Protoze by to ale bylo velmi zdlouhavé,
pipravili jsme pro Vas samostatny Jupyter Notebook analyzuj-vystupy-badatelsky.ipynb , ktery statistickou analyzu ziskanych dat provede za

Vas. Pred tim, nez budete pokracovat na zavérecny ukol, prejdéte do tohoto Jupyter Notebooku a splrite tkoly tam

Obrazek 27 Obsah c¢asti l.

3.2.m Statisticka analyza

Cilem této ulohy neni podat komplexni vyklad o statistické analyze, nybrz
jen poukazat na potrebu statistické analyzy a poskytnout studentiim potiebny
nastroj pro provedeni analyzy. Text v této sekci se tedy omezuje na kvalitativni

44



vysvetleni velic¢in, které jsou vystupem statistické analyzy. V definici korela¢niho
casu jsme se kvuli nadzornosti dopustili nepresnosti oproti spravné definici

Pro blokovou analyzu korelované rady vzorku plati pravidlo, ze efektivni pocet
korelovanych vzorkt pripadajici na jeden blok by mél byt vétsi nez 5, jinak nelze
statistickou analyzu povazovat za spolehlivou (viz kapitola [Statisticka analyzal).
Z toho plyne podminka Ng > 80 zminéna v textu.

V tomto Jupyter Notebooku Vés sezndmime se skriptem, ktery budete pouZivat pro statistickou analyzu ziskanych dat.

Hlavnim vystupem, ktery Vam tento skript poskytne, je primérna hodnota tlaku v dané simulaci (zna¢end pressure_pascal ) a smérodatnd
odchylka tohoto priméru ( pressure_pascalErr ). Vypocet smérodatné odchylky je nicméné slozitejsi, nez pouZiti pfislusné funkce v excelu.
Divodem je, Ze tento vzorec Ize pouzit jen na tzv. nekorelované vzorky. Vzorky, které jste nasbirali v simulaci korelované jsou - stav systému v
néjakém okamziku bude velmi podobny stavu systému v nasledujicim okamzZiku. Po uplynuti jisté doby nicméné systém dojde do stavu, ktery jiz s
pocatecnim stavem prakticky nesouvisi. Tomute Caslu fikame korelacni ¢as a bude oznaten pressure_pascalTau . Pokud vydélime celkovy cas
simulace korela¢nim ¢asem, dostaneme efektivni pocet nekorelovanych vzorkl pressure_pascalNef . Toto ¢islo bude typicky mensi, nez celkovy
pocet vzorkd v simulaci. V nasem pfipadé by pro efektivni pocet vzorkd mélo platit

N > 80,

jinak nelze statistickou analyzu povaZovat za spolehlivou. Dobré vizuaIni voditko pro spolehlivost statistické analyzy je, Ze pfi vylouceni pocatecni
Casti simulace (tzv. ekvilibrace) vypada €asova zavislost tlaku jako ndhodny Sum bez jakéhokoliv trendu

Obrazek 28 Obsah ¢ésti m.

3.2.n Ukol 6

V této casti se studenti seznami s vystupy skriptu pro statistickou analyzu.
Tento skript je soucasti Soft Matter Computational Wiki, kterou vyuzivaji dalsi
studenti a védci provadéjici simulace polymert na PTF UK i mimo ni. Blokova
analyza je provadéna zptusobem nastinénym v sekci [Korelované vzorkyl Skript
pro statistickou analyzu byl umistén do samostatného Jupyter Notebooku, coz
umoznuje snadnéjsi orientaci v pripadé, ze studenti budou paralelizovat svoji
praci. Zaroven to odpovida pracovnimu procesu provadéni simulaci ve védeé, kdy
je produkéni béh simulace oddélen od nasledné analyzy nameérenych velic¢in.

Na obréazku |30| se nachézi priklad vystupu statistické analyzy. Jde o zavislosti
tlaku na case pro vSechny simulace, jejichz vystupy se nachazeji ve slozce pv-
praktikum_outputs. Na konci se nachéazi prehledova tabulka s vysledky, které
se zaroven ulozily do tabulky pv-praktikum analyzed observables.csv. S timto
souborem studenty seznamujeme, aby mohli pribézné sledovat, jaké parametry
pouzili v tikolech 7 a 8 a mohli planovat dalsi simulace. Hlavnim vystupem, ktery
se do tabulky uklada, je praimérny tlak v simulaci prislusici danému molarnimi
objemu.
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Vyvoldnim skriptu nize |ze spustit statistickou analyzu vSech simulaci, které jste proved|i.

Ukol 6: Spustte analyzu ziskanych dat vyvoldnim skriptu nize. Pak provédte nasledujici:

Prohlédnéte si vystupy. Mély by zahrnovat véechny simulace, které jste doposud provedli.

Ve stavajici sloZce nejdéte v adresari vlevo soubor pv-praktikum_analyzed_observables.csv . Oteviete ho a zkontrolujte, zda data v ném
odpovidaji simulacim, které jste proved]i.

Rozhodnéte, zda by bylo nutné néktery z vysledk( vyfadit, protoZe nespliiuje podminku Nes > 80.
Navratte se do Jupyter Notebooku simuluj-pv-praktikum-badatelsky.ipynb a pokraéujte k zavérecnym dkaollm.

# import modulu analysis_auxiliary functions

import soft_matter_computational wiki.data_analysis_scripts.analyze obs_time_series as ana

# vytvoreni pythom slovniku s nastavenim, které bude posldno funkci pro analyzu
settings = dict(

input_type = ‘pv-praktikum', # (string) nemén tute hodnotu, pouze pv-praktikum je sprdvnd hodnota pro toto praktikum

output_name = 'analyzed observables', # vystupni csv soubor je pojmenovdn jako ‘input_type’ + ‘output_name’.csv
equil = @.1, # (desetinné cislo) podil ze vSech dat, ktery bude vyfazen jako ekvilibrace

plot = True, # (boolean) vyber, jestli budou zobrazeny grafy nebo ne

save_pdf = True, # (boolean) vyber, jestli ma byt uloZeno pdf grafu

)

# spust analyzu zavoldnim funkce analyze z modulu aaf
ana.run_analyses(settings)
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filename: pv-praktikum_outputs\gas-Ar_Vm-10086_T-273_N-005_observables.csv
gas-Ar_Vm-10000_T-273_N-005_observables.csv
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Obrazek 30 Priklad vystupu statistické analyzy

3.2.0 Ukol 7

Ukol 7 pfedstavuje prvni vystupni tkol. Zadan{ je komplexné&jsi a vyzaduje
zapojeni poznatki ziskany v predchozich kapitolach. Studenti by si sami méli
zvolit hodnoty molarnich objemi, a to na zakladé informace zminéné v sekci
ze pro zachyceni odchylek od stavové rovnice idedlniho plynu je tfeba simulovat
za nizkych molarnich objemii.

V ramci tohoto tikolu studenti maji pouzivat Jupyter Notebook pro statistickou
analyzu, se kterym se jiz seznamili. Déle se maji seznamit s Jupyter Notebookem
pro tvorbu grafii izoterem.

Pod zadanim tkolu jsme studentiim poskytly nékolik informaci, které by sice
mohly byt z predchozich tikoli a z kontextu zfejmé, ale nelze predpokladat, ze je
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vSichni studenti budou znat.

Vasim zavére<nym a vystupnim Gkolem bude naméfit dvé izotermy, tedy zavislosti tlaku na molarnim objemu pfi konstantnf teploté.
Ukol 7: Pomoci kédu niZe provedte pii bézné pokojové teploté sadu alespori 8 simulacf za rznych molarnich objem(. Splite nasledujict:

® 7 rozehfivacich kol byste jiz méli mit simulace minimélné pro dva molarni objemy hotové. Vyberte daldi hodnoty molarnich objem tak, abyste
vyplnili prostor mezi t&mito hodnotami. Nasledné pokracujte mima tento rozsah tak, abyste zachytili odchylky simulace od stavové rovnice
idedIniho plynu (viz sekce Redlné plyny).

Data z provedenych simulacf statisticky zpracujte pomocf Jupyter Notebooku analyzuj-vystupy-badatelsky.ipynb .
® Vykreslete izotermy do grafu pomoci Jupyter Notebooku vykresli-izotermy-badatelsky.ipynb .

Pokud si nejste jisti, jak provést nékteré z kol vyse, mohly by Vdm pomoct nékteré z téchto poznamek:

* Neprovadéjte simulaci, ktera by méla trvat vice nez pfiblizné 5 minut. Zvolte takové nastavent, aby simulace béZela co nejrychleji.

® Pro nasbiréan dostatecného poctu nekorelovanych vzorkd je vhodné pouZit délku simulace tmax = 500.

* V pribéhu simulacl jiZ za¢néte statisticky zpracovévat data z predchozich provedenych simulacf a vykreslovat grafy.

* Molarni objem idealniho plynu za standartnich podminek je 22,4dm3 mol 1.1 pri desetinasobném stlaceni jsou odchylky idealniho plynu od

realného zanedbatelné.

Obrazek 31 Obsah ¢asti o.

3.2.p Vykresleni izoterem

Vykresleni dat ziskanych v ramci praktik studenti nezridka provadéji az doma,
coz muze byt dano i ¢asovou naroc¢nosti dané tlohy. My jsme dospéli k zavéru, ze
studenti by méli vidét vystup své préace jiz v prubéhu praktika a to dostatecné
brzy na to, aby mohlo probéhnout vice uc¢ebnich cykli ve smyslu, ktery jsme
definovali v sekei [2.5.4] Studenti by zde méli interpretovat ziskané grafy, vyuzit je
k zodpovézeni polozenych otazek a pripadné formulovat zavér. Pokud zjisti, Ze
jim ziskana data neposkytuji vSechny potiebné informace, méli by se vratit do
faze explorace a provést dalsi simulace.

Jak ukazalo [Pilotni testovanil tvorba prehledného grafu izoterem muze byt pro
studenty relativné slozity proces, ktery by jim v praktiku zabral velké mnozstvi
casu. Proto jsme se rozhodli studentiim poskytnout predpripraveny skript, ze
kterého studenti po zadani teploty a rozsahtt molarnich objemu a tlakt a ziskaji
hotové grafy. Skript generuje kromé normalni grafu i dvojité logaritmického vynosu,
ze kterého jsou patrné nékteré vlastnsoti izoterem. Data k vykreselni skript
bere ptimo ze souboru pv-praktikum_analyzed observables, kam se ukladaji po
statistické analyze.

Kromé simulacnich dat skript vykresluje také kiivky idedlni stavové rovnice
a Van der Waalsovy stavové rovnice [2.1] Diky tomu mohou studenti provést
porovnani téchto dvou modela a simulace. Piiklady vytvorenych grafi izoterem
budou zobrazeny v sekci [Vystupni cast]
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Data, kterd jste ziskali statistickou analyzou, byste nyni mohli oteviit v néjakém tabulkovém editoru a vykreslit z nich graf. Zde si ukdzeme, Ze i to jde
provést v pythanu. NiZe jsme pro Vas pripravili skript, ktery vykresli izotermy pro Vami zadané teploty. Jako vstupni data pro néj slouzi soubor pv-

praktikum_analyzed_observables.csv

Ve skriptu niZe predstavuje proménna temperatures seznam teplot, které jste simulovali. Rozsahy os Vm_range a p_range vhodné nastavte na
zakladé Vami simulovanych hodnot. V grafech, které tento skript produkuje, predstavuje id stavovou rovnici idealni plynu a VAW Van der Waalsovu
stavovou rovnici.

# importuj funkci pro kresleni izoterem
impert plot_isoterms_function as pif

# vytvor slovnik s nastavenim, ktery bude posldn funkci pro kresleni grafi
settings = dict(

source = 'pv-praktikum_analyzed observables.csv', # (string) csv soubor s analyzovanymi velicinami
destination = ‘plot-Izotermy-', # (string) jméno vystupnihe souboru, bez koncovky suffix

temperatures = [], # (List of floats) seznam teplot v Kelvinech k vykresleni, teploty oddélLte édrkou
Vm_range = [100, 2000], # (list of floats) minimdlni a maximdlni hodnota osy moldrniho objemu v cm*3/mol
p_range = [1.0, 10.0], # (list of floats) minimdlni a maximdlni hodnota osy tlaku v MPa

type = ['normal®, ‘'log'], # (list of strings) typ grafu; mozZnosti: ‘normal’, 'log’

output = [], # (list of strings) formdt vystupniho souboru: 'png’', 'svg'

)

# vykresli grafy
pif.plot(settings)

Obrazek 32 Obsah ¢asti p.

3.2.q Ukol 8

V zévérecném tkolu maji studenti zopakovat sadu simulaci pfi nizsi teploteé.
Zde studenti jiz nepotiebuji dalsi insturkce, protoze celym procesem prosli. Naopak
maji prostor pro premysleni nad vysledky jejich prace, které v tomto bodé jsou
jiz z ¢asti patrné. Polozené otazky cili na interpretaci dat a vytvoreni zavéru.

Ukol 8: Zopakuijte Ukol 7 pii kritické teploté T, = 150.7K.

* Vvysledky vyneste do spolecného grafu. Vykreslete téZ dvojité logaritmicky graf.
* Porovnejte isotermy idealniho plynu, Van der Waalsova plynu a vysledky simulace. Popiste, jak rozdily mezi témito tfemi modely souvisi' s
teplotou a molarnim objemem.

* Jsou vysledky ocekavané? Pokuste se vyse zminéné odchylky vysvétlit.

# import modulu simple md
import simplemd as smd

# vytvorfent python slovniku s nastavenim, které bude posldno do simulacntho programu
settings = dict(

)

# spusténi simulace se provddi zavoldnim funkce simulate() z modulu simplemd
smd.simulate(settings)

Obrazek 33 Obsah casti q.

3.3 Testovani ulohy

Cilem testovani tlohy bylo 1) ziskat podklad pro tvorbu metodického listu,
2) vytvorit ¢asovy plan realizace tlohy a 3) identifikovat a opravit chyby v tloze
a jeji koncepci.

Metodou testovani byl zvolen soubézny think-aloud s naslednym strukturova-
nym rozhovorem. Soubézny think-aloud je metoda, kdy respondent pri provadéni
dané ¢innosti zaroven nahlas rika, nad ¢im premysli a co se mu honi hlavou
reti; Mayhew, 2018). Metoda think-aloud byla zvolena, protoZe umoziiuje vedle
vysledku sledovat hlavné proces vypracovani tilohy, a zachytit mozné problémy
vyvstanuvsi v pribéhu feseni, coz je v souladu s nasimi cili. Forma soubézného
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think-aloud byla zvolena kviili nejmensi ¢asové narocnosti oproti alternativnimu
retrospektivnimu nebo hybridnimu think-aloud. Testovani mélo t¥i faze: tivodni
instrukce, vypracovani ilohy a rozhovor. Z celého rozhovoru byla pofizovana
audionahravka do aplikace diktafon. Protokol testovani byl navrhnut na zakladé
pilotniho testovani, které vlastnimu testovani predchazelo.

3.3.1 Pilotni testovani

Draft ulohy byl pilotné testovan na tfech studentech. V riizné mire byla vyuzita
metoda soubézného think-aloud (viz. kapitola , ale celkovy protokol testovani
jesté nebyl zcela definovany, jelikoz i ten byl predmétem testovani.

Na zéakladé zpétné vazby ziskané z pilotniho testovani byly pridany, upraveny
nebo odebrany nékteré prvky. Byl pridan separatni Jupyter Notebook pro tvorbu
grafi, jelikoz jeden z testujicich stravil prilis mnoho ¢asu tvorenim grafu v excellu.
Tento Jupyter Notebook také automaticky generuje isotermy pro idealni plyn
(rovnice [2.1)) a pro Van der Waalstiv model (rovnice [2.2)), diky ¢emuz mohou stu-
denti provést porovnani téchto dvou modeli a simulace. Pivodni zamér aplikovat
myslenku fadingu, jak byla diskutovana v sekci [2.5.5 byl omezen, jelikoz jeho
zatazeni ve formé nedefinovani vsech parametri skriptu pro tvorbu grafti vedl
k nespravnému pouzivani tohoto skriptu.

Byly dodefinovany nékteré veli¢iny a pojmy, jejichz vyznam nebyl bez kontextu
jasny. Na adekvatnich mistech v textu byly vysvétleny nékteré funkce Jupyter
Notebooku, aby je studenti vnimali jako moznosti (affordances) ve smyslu, ktery
definoval [Paul et al. (2013).

Podle prikladt pracovnich listl, které testovali ve své studii Braca; Kalman
(2021), byl pfidén implicitni scaffolding ve formé tuéné a kurzivou psaného textu.
Tucné byly v textu zvyraznény stézejni informace, které budou studenti déle
v prubéhu vypracovani dlohy potrebovat. Kurzivou byly oznaceny poznamky
a napovedy, které by jim mohly pomoct, pokud si nebudou védét rady. Vyznam
tohoto znaceni byl také studenttim sdélen.

V neposledni fadé byly na zdkladé pilotniho testovani odstranény nékteré
faktické chyby, a to jak v textu tlohy, tak v samotném simula¢nim programu.

3.3.2 Ucastnici a podminky testovani

Vlastni testovani ulohy bylo provedeno mezi dny 26.3. — 17.4. 2024 na vzorku
N = 12, z toho bylo 7 muzii a 5 Zzen. Uastnici budou déle oznacovan{ Test4 — Test15
(¢isla 1 — 3 byla pouzita v pilotnim testovani) a v rdmci anonymizace dat budou
pojmenovavani v muzském rodé nezavisle na pohlavi. Vék ucastnikt se pohyboval
mezi 20-25 lety. Slo o studenty pievazné PYF UK (8), dile Pedagogické fakulty
(1), Matematicko Fyzikélni fakulty (1), Vysoké Skoly Chemickotechnologické (1)
a nestudujici momentalné Zzadnou VS (1).

Testovani bylo provadéno v uzaviené mistnosti, kde se nachazel pouze ucastnik
testovani a instruktor, a to na pocitaci Acer Aspire Vero s procesorem 11th Gen
Intel(R) Core(TM) i7-1195G7 @ 2.90GHz 2.92 GHz a 16.0 GB RAM.
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3.3.3 Uvodni instrukce

Uvodni instrukee studentim trvaly cca 3 minuty a jejich obsah byl nésledujici
text, byl precten testujicim:

V ndsledujici 105 minutdch bude Vasim ukolem vypracovat predloZenou ulohu
podle Vasich nejlepsich schopnosti a pri tom slovné popisovat vsechny svoje mys-
lenky a napady, tak jak prichdzeji, a to i vcetné textu, ktery ctete. Z testovani bude
za ucely vyzkumu porizena audionahrdvka. Souhlasite s nahrdvanim? Vase mluveni
je pro mé zpusob ziskdvdni informact, ke kterym se budu moct vrdtit. Pokud byste
delsi dobu nemluvil/a, tak Vds o to pozddam. Pokud budete potrebovat testovdni
prerusit a napr. si odskocit, reknéte ,pauza“. Pokud to bude potreba, mizete pri
resent ulohy kromé pocitace vyuzit psaci potreby a papir, kalkulacku a mobilni
telefon. Ja budu mit behem testovdni dvé role. Jednak budu pozorovatel, jednak
budu instruktor v praktiku. Pokud budete mit dotaz k instruktorovi, zvednéte ruku
a zeptejte se, pristupujte k tomu nicméné tak, jako bychom byli v redlném praktiku
pro 16 studenti - jako instruktor urcité nebudu dostupny kazZdému neustdle. Pokud
nezvednete ruku, zustavdm v roli pozorovatele a nebudu s Vami nijak interagovat.
Pokud budete mit pocit, Ze jste hotovi, pripadné po uplynuti 105 minut testovdani
ukoncime a prejdeme k zaverecnému rozhovoru, ktery bude trvat cca 15 minut.
Mate v tuto chvili néejaké otdzky? Pokud ne, muzeme zacit.

3.3.4 Vypracovani ulohy

Vypracovani ulohy bylo zapocato bezprostredné po sdéleni iivodnich instrukci
a bylo ukon¢eno 105 minut po zacatku testovani, pripadné diive, pokud student
zhodnotil, Ze je hotov.

Béhem vypracovani tlohy ucastniky sSetfeni byl pomoci aplikace diktafon
zaznemanavan ¢as zapoceti nové sekce v tloze. Uloha byla formalné rozélenéna na
sekce a—q tak, jak je tomu v kapitole [Struktura ulohyl|

V ramci pozorovani studenta pri feseni tilohy bylo zaznamenavano Sest typu
udalosti, které byly néjakym zplisobem v rozporu s optimalnim pribéhem reseni
tlohy (dale jen udalosti nebo problémové udélosti): chyby v textu a koncepci tilohy
(C); intervence do prubéhu testovani (I); miskoncepce tcastniki testovani (M);
otazky testovanych k instruktorovi, véetné odpovédi na otdzku (O); problémy
at uz z pohledu pozorujiciho, tak z pohledu studenta, véetné postupu, ktery vedl
k vyreseni problému (P); reflexe mezi ucastnikem testovani a instruktorem (R).
Tyto udalosti byly zaznamenavany do sesitu v redlném case v pribéhu testovani.

3.3.5 Rozhovor

Po skonceni vypracovani ilohy bezprostifedné navazoval strukturovany rozhovor,
ktery sestaval z nasledujicich bod:

1. Za pomoci vytvoreného grafu stru¢né popis vysledky, ke kterym jsi dospél/a.
2. Pokus se svymi slovy popsat princip molekulovych simulaci.
3. Vyjmenuj vyhody molekulovych simulaci oproti experimentu.

4. Vyjmenuj nevyhody molekulovych simulaci oproti experimentu.
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5. Vysvetli, pro¢ bylo nutné pouzit statistickou analyzu.

6. Na stupnici od 1 do 7, kde 1 je velmi lehkd a 7 je velmi tézka, jak hodnotis
narocnost této tulohy?

7. Jakou VS studujes a jaky obor?

8. Absolvoval/a jsi na VS kurzy tykajici se termodynamiky, statistické fyziky,
simulaci nebo programovani? Které?

9. Jaky je tvij vék a pohlavi?
10. Co bys na tloze ocenil/a?

11. Jaké doporuceni na zlepsSeni tilohy bys nabidl/a?

Prvnich pét otazek ma za cil zjistit, jak tloha prispiva k nabyti poznatki.
Nasledujici ¢tyti otazky zjistuji subjektivni obtiZnost tlohy pro studenty a faktory,
které by mohly s touto obtiznosti souviset. Posledni dvé otazky davaji prostor pro
zpétnou vazbu na tlohu od studenta s cilem najit aspekty, které by mohly byt
vylepseny a aspekty, které by naopak mély byt zachovany.

Strukturovany rozhovor probihal cca 15 minut.

3.4 Vyhodnoceni testovani

V ramci vyhodnoceni testovani byly provedeny nasledujici ikony:
« analyza cCast zapoceti sekce,

« analyza a kategorizace udalosti,

» vyhodnoceni nabytych poznatka o molekulovych simulacich.

Ackoliv byla metodologie vyhodnoceni testovani do urc¢ité miry naplanovana
pred samotnym testovanim, byla nasledné upravena a uptresnéna na zakladé povahy
ziskanych dat. Detaily postupu vyhodnoceni proto zminujeme v kapitole

spolu s vysledky.
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4 Vystupni cast

Ve vystupni ¢asti prezentujeme data ziskand testovanim tlohy a odpoviddme
na vyzkumné otazky definované na zacatku kapitoly [Metodicka castl

4.1 Doba trvani

7 vyhodnoceni doby trvani jednotlivych sekci tlohy byl varazen castnik Test15,
jelikoz nestihl splnit vsechny sekce tlohy. Vytazeni tohoto vzorku povazujeme za
opravnéné vzhledem k tomu, ze tcastnik nebyl studentem PTF UK a nesplnoval né-
které z prerekvizit zminénych v kapitole [Oc¢ekavana vstupni uroven cilove skupiny|
Ziskané hodnoty casu zapoceti sekce vsech studentti byly zobrazeny do grafu na
obréazku [34] pomoci boxplot konvence definované v dokumentaci python knihovny
Matplotlib (Hunter et al.; 2012). Syrova data ziskana pri testovani jsou v priloze
[A1] Systematickou chybu téchto dat zptisobenou nepfesnym zaznamenavanim
zapoceti nové sekce pii testovani odhadujeme maximalné na 10s a povazujeme ji
za zanedbatelnou oproti ndhodné chybé zptisobené varianci ziskanych dat.

Cas zapoceti sekce

u) Uvod A
a) Pocitacova simulace izoterem plyné {1 +
b) Reélné plyny 1 |

c) Molekulové simulace a tlak4 @

d)Ukol 14 b
e) Periodické okrajové podinky - iCH
) Ukol 2 A HH
g) Ukol 3 1 HH
h) Popis mezimolekul. interakci - HH +
g i) Dosah potencialu a per. okr. pod. - H3d +
g ) Ukol 4 HH +
k) Fluktuace tlaku - L ) +
) Ukol 5 A H_Th +
m) Statisticka analyza A —{ 1
n) Ukol 6 —{ 1
o) Ukol 7 1 — 1 1+
p) Vykresleni izoterem - T 1+
q) Ukol 8 1 — 1
r) Rozhovor - + ]
s) Konec rozhovoru - ++ L
{I) 2I0 4I0 6IO SID 160 12IO
Cas (min)

Obrazek 34 Cas zapoceti sekce zobrazeny pomoci boxplot konvence. Oranzova ¢ara
uvniti boxu predstavuje median, box ohrani¢uje prvni az t¥eti kvartil. Usecky vychazejici
z boxi oznacuji nejvzdalenéjsi bod spadajici do 1,5nasobku interkvartilniho rozmezi.
Modré krizky predstavuji odhlehlé hodnoty, které nespadaji do 1,5nasobku interkvartil-
niho rozmezi.

Pro lepsi znazornéni doby trvani sekci jsme vypocetli rozdily dvou nasledujicich
sekci a ziskana data jsme zobrazili do grafu na obrazku[35 pomoci boxplot konvence,
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stejné jako u obrazku

Doba trvani sekce

u)Uvodq I+
a) Poéitadové simulace izoterem plynG 4 ¥
b) Redlné plyny 4 HH
c) Molekulové simulace a tlak { HH
d) Ukol 1 1 H T H
e) Periodické okrajové podinky 4 +li+
) Ukol 2 1 HH
g)Ukol 34 +HH +
h) Popis mezimolekul. interakci 4 H 1

Q
% i) Dosah potencialu a per. okr. pod. 4 i +
v j) Ukol 4 —
k) Fluktuace tlaku - Hit
) Ukol 5 A H

m) Statistickd analyza 1 +HH
n) Ukol 6 - T+

o) Ukol 7 - ) A
p) Vykresleni izoterem - e I
q) Ukol 8 - — —
r) Rozhovor - — Tk

0 5 10 15 20 25 30 35
Doba trvani (min)

Obrazek 35 Doba trvani sekci zobrazena pomoci boxplot konvence.

Doby trvani sekci se v pribéhu tlohy prodluzuji, coz je dle naseho soudu
zpusobeno vétsim mnozstvim podikolt pripadajicich na sekci, jejich rostouci
otevienosti a komplexnosti a klesajicim mirou scaffoldingu. Za povsimnuti stoji
sekce, které se vyrazné odchyluji od ostatnich. V pripadé sekce je vyrazné
delsi doba trvani sekce pravdépodobné zpiisobena tim, ze jde o prvni interakci
s python kédem. Vysoka doba trvani sekce je zpusobena pravdépodobné
vysokou konceptudlni naro¢nosti. V obou zminénych sekei byly ¢etné problémy a
otazky, které budeme diskutovat v sekci |[Kategorizace udalostil Delsi doba trvani
sekce muze souviset s miskoncepcemi, které se objevily v sekci . Doba
trvani zavérecnych tkolt byla na jednu stranu omezena limitem c¢asu testovani 105
minut, na druhou stranu modulovana poc¢tem a rozsahem reflexi, které v ramci
testovani probéhly.

Z grafi ovsem neni patrné, ze nékteri studenti nestihli v ramci testovani dokon-
¢it vSechny tkoly v tloze. Konrétné Test5 nestihl vykreslit vSechna nasmulovana
data (coz by mu zabralo odhadem dalsich 5 minut), Test11 nestihl nasimulovat
vSechna data pro kritickou teplotu 7. (zde cas by se ¢as potiebny na dokonceni
tlohy pohyboval v fadu desitek minut). V obou zminénych pripadech bylo nicméné
tetovani ukonceno v sekci a studenti jiz vyprodukovali néjaky graf izoterem.
V pripadé Test1l5 bylo testovani ukonceno v sekci . Ucastnik Test15 neni
studentem chemického oboru a jde tedy o ukazku toho, jak by si v tloze vedl
student nesplnujici prerekvizity zminéné v sekci [Ocekavana vstupni uroven cilové)

FRuphy)

Mezi faktory, které by mohly zvysit ¢asovou naroc¢nost tlohy pfi implementaci
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do praktika z fyzikalni chemie patii vétsi vytizenost lektori v praktikach a mensi
klid na praci. Naopak moznost spolupracovat ve dvojici a absence neprirozeného
prostiedi testovani by mohla testovani o néco urychlit. To ilustrujeme zdznamem,
kdy dvé Zeny v ramci zavéreéného rozhovoru po testovani zminili, ze jim déla
problém mluvit nahlas a zaroven premyslet nad tim, co ¢tou nebo délaji.

Pokud odhlédneme od vyse zminénych odlehlych pripadi a vezmeme v potaz
zminéné faktory, vyslovujeme zavér, ze s pomoci lektortt by méli vSichni studenti
splnujici predpoklady zminéné v sekci [Ocekavana vstupni uroven cilové skupiny|
mit moznost splnit tlohu ve stavu pred testovanim za dobu 180 minut, coz je
doba trvani bloku praktika.

Pro potteby praktika jsme ze ziskanych dat shrnuli mediany c¢asu zapoceti a
dobu trvani kazdé sekce do tabulky [2l Vzhledem k tadtim, ve kterych se pohybovaly
smérodatné odchylky, jsme hodnoty zaokrouhlili na minuty. Pribliznou dobu trvani
dané sekce jsme vypocetli z rozdilu ¢ast zapoceti po sobé nasledujicich sekci.

Sekce Zapoceti (min) | Trvan{ (min)
a) Poditacova simulace izoterem plynt 2 1
b) Redlné plyny 3 1
¢) Molekulové simulace a tlak 4 1
d) Ukol 1 5 9
e) Periodické okrajové podinky 14 1
f) Ukol 2 15 3
g) Ukol 3 18 3
h) Popis mezimolekulovych interakei 21 1
i) Dosah potencidlu a per. okr. podminky 22 2
j) Ukol 4 24 16
k) Fluktuace tlaku 40 1
1) Ukol 5 41 9
m) Statistickd analyza 50 2
n) Ukol 6 52 4
0) Ukol 7 56 14
p) Vykresleni izoterem 70 10
q) Ukol 8 80 25
r) Konec vypracovani tlohy 105

Tabulka 2 Median casu zapoceti sekce a priblizna doba trvani sekce.

4.2 Kategorizace udalosti

Prehled vsech zaznamenanych udalosti ve smyslu definovaném v kapitole
[Vypracovani ulohy] je v piiloze [A.2] V priubéhu testovani jsme udélosti zapisovali
do papirového laboratorniho deniku a kategorizovali je na chyby (C), intervence (I),
miskoncepce (M), otazky (O), problémy (P) a reflexe (R). U problému jsme dale
zaznamenali cestu vedouci k TeSeni problému. U otézek a reflexi jsme zaznamenali
odpovéd instruktora. Po testovani (zpravidla ve stejny den nebo v ramci nékolika
dni po testovani), byly udalosti prepsany do tabulky a byla jim pfirazena kategorie
obsahu.
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Bylo zaznamenano celkem 335 udélosti, z toho 32 chyb, 11 intervenci, 36
miskoncepci, 115 otazek, 129 problémt a 12 reflexi.

4.2.1 Problémy, otazky a miskoncepce

Tyto tii kategorie byly vyhodnocovany spolecné, jelikoz spolu ¢asto souvisi.
Samotna kategorizace na tyto tii kategorie v nékterych pripadech nebyla zcela
jednoznacna, protoze napr. nékterd miskoncepce mohla byt nasledné zdrojem
problému nebo otazek.

Udalosti jsme se neprve pokusili kategorizovat zeshora dolu na zékladé rozéle-
néni i) problém v tloze; ii) neznalost zékladnich koncepti; iii) neznalost netrivial-
nich konceptt. Dospéli jsme ovsem k zavéru, ze takovato kategorizace neni validni,
protoZe a priori nevime, zda nékteré z problému spadajici do kategorie ii) nebo
iii) nebyly zptsobeny néjakou chybou v tloze, at uz faktickou, nebo didaktickou.
Hodnoceni, zda za danou udalost muze student, nebo autor tlohy, jsme shledali
neuziteénym a spise kontraproduktivnim.

Proto jsme se preorientovali na pristup zespoda nahoru, kdy jsme prochazeli
jednotlivé udalosti v ramci kategorii P, O, M a prirazovali jsme jim identifikator
konkrétniho obsahu. V nékterych pripadech se tento identifikator shodoval nebo
vychazel z kategorie obsahu, ktera byla pridélena udalosti pti prepisovani do ta-
bulky, ¢asto ovSsem identifikator byl konkrétnéjsi, predevsim byl ovSsem konzistentni
s ostatnimi identifikatory. Pti kazdém dalsim predéleni identifikatoru jsme totiz
zkontrolovali, zda uz nebyl ke stejné udédlosti néjaky identifikator pridélen. Timto
zpubem jsme cca 280 udalostem P, O, M pridélili 160 unikatnich identifikatort.
Ptehled udélosti s pfifazenymi identifikatory je v priloze [A.3]

Nésledné jsme se zamérili na opakujici se identifikatory. Za udélosti hodné
nejvetsi pozornosti povazujeme ty, které se objevili nejcastéji. Identifikovali jsme
celkem 21 udalosti, které se objevily alespon u tii icastnikti testovani. Nékteré
udélosti jsme nyni mohli slouc¢it do skupin, ¢imz vzniklo 9 nadkategorii, které
graficky shrnuje myslenkova mapa [36] V nasledujicich odstavcich stru¢né popiSeme
identifikované udélosti a navrhneme, jak je fesit, pripadné navrhneme kroky
k jejich predchazeni.

o Nevi, jaky Vi, zadat v d) (5). Jednim ze zdroju této udédlosti muze byt,
jak se ukézalo, ze ne vsichni studenti znaji tabulkovou hodnotu molarniho
objemu za standartnich podminek V, = 22,4 dm? mol~!. Jeji hodnotu lze
ovsem dopocitat ze stavové rovnice idedalniho plynu zminéné v sekci [3.2.5]
Dalsim diivodem, pro¢ tato udalost nastala, miize byt znejisténi studentti
tim, ze zadani je ponékud vagni. Cilem tohoto tikolu ovsem neni simulovat
za presné danych podminek, ale spise simulovat za podminek, které jsou
zvolené s porozumeénim.

Typicka otazka: ,,Jaky molarni objem tam mam dat?*
Odpovéd: ,, Pokud hodnotu neznate, tak ji 1ze vypocitat ze stavové rovnice

idealniho plynu.”

« Nevi, jakou T zadat v d) (3). Tato udélost nejspise vyvstavala z divodu
vagniho zadani, podobné jako v predchozim pripadé. Pokud studenti zadaji
teplotu mezi 273 K a 300 K, ziskaji kvalitativné zadané vysledky.
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Typicka otazka: ,Jakou teplotu mam zadat?*

Odpovéd: ,V tomto pripadé neni potfeba presna hodnota
teplotu, jakou mame tady v laboratori.

. Zadete priblizné

Nevi,
Nezob- jak se
et vratit do
p Vv ana- kmenové Problém
lyzed slozky (4) se scrollo-
observa- vanim pri
bles (3) zapnuté
vizuali-
Nevi, jak Oviédént zaci (4)
vyvolat
kéd Jupyter Zména
vd) (3) Notebooku textu na
edtior
dvojkli-

kem (4)

Zadani
Vin
vd) ve
Spatnych
jednot-
Kach (3)
Chyba
e Prevody
vodech
jednotek jednotek
Vin
vi) (3)

Nezapne
per. okr.

Preskako- pod.

oo o= vén{ obsahu 'YV @)
Chyba Algebraické peni velicin o
v Gipra- upravy Ng;{;elcte
vach o si Valu-
vztaht vztah Domeénka, N eError
vi) @) Dosazeni .ie fo mysli ve) (4)
Nékde o=1 2 e siaab
v) Ne [y (@ b
zmizela spravne
tieti Nvj)(8)
mocnina

®3)

Obrazek 36 Kategorizace nejéastéjsich udalosti. Cisla v zavorce predstavuji pocet
Ucaastnikl testovani, u kterych se tato udalost vyskytla.
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e Chyba v tdpravach vztaht v j) (4). Tyto chyby zahrnovaly typicky
zaménu Citatele a jmenovatele. Zdrojem téchto chyb byla pravdépodobné
predevsim nepozornost, spéch, pripadné nedostatek cviku v tpravach vzorci.
Spravné odvozeni je v sekci [Periodické okrajové podminky]

« Nékde v j) zmizela tieti mocnina (3). Pri¢iny chyby jsou podobné jako
v minulém pripadé.

o Nespravné N v j) (8). Tato udilost je disledkem chyb zminénych vyse.
Spravny vysledek vyjde nasledujicim vypoctem:
(2-5,50)3- Nx  8-55%-(0,3632nm)? - 6,022 - 10* mol !

N = - =514
Vin 747 - 102! nm3 mol 1! ’

Pokud studenti dosli az k ¢iselnému vysledku, byly ve vétsiné pripadi
schopni samostatné vyhodnotit, jestli jejich vysledek je spravny, nebo ne.
V nékterych pripadech jim to pomohlo odhalit vlastni chyby, v jinych se
museli zeptat.

« Kontrola spravného mezivysledku v j) (4). Vzhledem k predchozim
netspéchiim nebo nejistote si ¢tyti studenti nechali zkontrolovat mezivysledek
v sekci j), ktery byl spravny. Puvodni myslenka byla, Ze studenti si sami
oV spravnost svého vysledku porovnanim s chybovou hlaskou z Ukolu 3.
Ukol 4 byl ale pro nékteré piiliz dlouhy a naroény, jak jsme ostatné ukézali
na grafu Kontrola mezivysledku se v tomto pripadé ukazala jako casove
efektivni strategie.

Typicka otazka: ,Mam to dobre?*

Odpovéd: Kontrola podle postupu v sekci [Periodické okrajové podminky]

« Zadani V,, v d) ve Spatnych jednotkach (3). Domnivame se, ze v nékte-
rych pripadech tato udalost nastala, jelikoz si studenti pamatovali konstantu
22,4, aniz by tesili jednotky. V kombinaci s nepre¢tenim komentare v kddu,
kde je pozadavek na zaddni moldrniho objemu v cm?®mol™!, toto vedlo
k chybé. P¥i zadani hodnotz V, = 22,4 cm®mol™! se objevi chybova hlaska,
se kterou by se studenti méli setkat az v sekci [3.2.g] Tato chybova hlaska
vétsinou studentiim nepomohla v uvédoméni si chyby v prevodu.

Typické otdzka: ,Co mam blbé (v Ukolu 1)7¢
Odpoveéd: ,V jakych jednotkach zadavate molarni objem?*

e Chyba v pfevodech jednotek V;, v j) (3). Zde byl problém v prevodu
Iem 3 mol™! = 102 nm~3 mol . Nékteré studenty navic piekvapila samotna
hodnota exponentu, i kdyz ho méli dobre. Typicka hodnota poctu ¢astic N
pri pouziti spatného prevodu jednotek je budfo radoveé vétsi nebo mensi nez
spravny vysledek N = 50.

Typicka otdzka: , Tady mi to nevychézi (vysledek tikolu 4).
Odpovéd: ,V jakych jednotkach zadavate molarni objem?*
« Nevi, které V,, dosadit v j) (3). Tato udalost byla pravépodobné zpiu-

sobena, tim, ze studenti si neuvédomili, co vlastné pocitaji a ztratili se ve
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zméti vzorecki. Automaticky pak dosazovali hodnotu V;, = 22400 cm?® mol .
V takovém pripadé jim méla vyjit hodnota N = 2, coz je podminka, ktera
je splnéna v tkolu 1 a 2. Vypocet v sekci j) se ovSem tyka ukolu 3, kde byl
molarni objem 30krat snizen.

Typicka otazka: ,Za molarni objem mam dosazovat idedlni plyn?“

Odpovéd: ,V tomto pripadé Vas zajima pripad z tkolu 3). Dosadte tu
hodnotu, kterou jste dosadili, kdyz jste dostali chybovou hlasku.”

Dosazeni 0 =1 v j) (5). Tato casta uddlost mize mit vice pri¢in. V né-
kterych pripadech se domnivame, ze studenti interpretovali informaci, ze o
je vnitini jednotkou simulace tak, ze ji mohou ignorovat. Jinym zdrojem
této udalosti je moznost, ze informace 10 = 0,3632 nm se studenttim v hlavé
pretransformovala na o = 1. Uvedenim této informace v sekci a nikoliv
primo v sekci jsme cilili na propojeni informaci a hlubsi pochopeni
vyznamu o. V nékolika pripadech to ovsem vedlo k této chybé.

Na zakladé testovani navrhujume z tulohy zcela vyradit redukované jednotky
€ a 0 a hodnotu r.y a graf Lennard-Jonesova uvést v SI jednotkach.

Domeénka, ze N je pocet ¢astic (4). V tomto pripadé jde o ponékud ne-
stastné znaceni oznaceni dvou rozdilnych veli¢in stejnym pismenem. Koncept
efektivniho poctu vzorku je nedostatecné vysvétlen, zejména neni zjevné,
ze vzorkem myslime zapsané pozorovatelné veli¢iny v jedné iteraci integrac-
niho algoritmu. Navrhujeme této miskoncepci predchazet preznacenim Nt a
zduraznénim, ze nejde o pocet Castic.

Zména textu na editor dvojklikem (3). V Jupyter Notebooku se dvoj-
kliknutim na text prejde do editoru textu v jazyce markdown. Tento editor
je méné prehledny a ma jiny vzhled nez text, coz studenty muze zaskocit.
Ackoliv je v sekei [3.2.a] explicitné uvedeno, jak lze editor pfepnout na text,
dva studenti presto potiebovali pomoc.

Typicka otdzka: ,Co jsem udélal/a Spatné?“

Odpoved: ,,Prepnuli jste text na editor. Zpét na text se vratite stisknutim
Ctrl + Enter

Problém se scrollovanim pfi zapnuté vizualizaci (4). Vizualizace
simulace je implementovana tak, ze v kazdém novém snimku je znovu
nacten grafu vytvoreny python knihovnou matplotlib. Jupyter Notebook ma
tendenci posouvat uzivatele tam, kde vznika néjaky novy vystup, coz se ale
pri zapnuté vizualizaci déje neustale. Pokud se za této situace student pokusi
scrollovat nize, mize ho Jupyter Notebook vracet na vizualizaci. V nékterych
pripadech se naopak studentovi podarilo doscrollovat pod simula¢ni okno,
ale pak se mu nedario dostat se zpét. Ve vsech pripadech se vsak studenti
nakonec dostatecné usilovnycm scrollovanim zpét k simulan¢imu oknu dostali.
Alternativni feseni je pockat na konec simulace nebo simulaci zastavit.

Nevi, jak se vratit do kmenové slozky (4). Orientace v adreséari
v Jupyter Notebooku miize pro nékteré uzivatele byt neintuitivni, jelikoz
v ném neni zadné tlacitko, které by uzivatele posunulo o jednu troven nahoru.
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Lze to provést kliknutim na jméno slozky, kterd je o jednu troven vyse.
Kliknutim na symbol souboru se ¢lovék vrati do kmenové slozky, ze které
byl soubor spustén. V idedlnim pripadé by bylo vhodné Jupyter Notebook
spoustét ze slozky obsahujici tlohu, aby se predeslo tomu, Ze se studenti
ztrati.

Typicka otazka: ,Jak se dostanu do analyzuj vystupy? (Nachazi se v pv-
praktikum_ outputs)*

Odpovéd: , Kliknutim na python-md se vratite do kmenové slozk a Jupyter
Notebook analyzuj vystupy najdete tam.

Nezobrazeni p v analyzed observables (3). Pokud maji studenti v Ju-
pyter Notebooku otevieny soubor pv-praktikum_analyzed observables.csv
a pridaji do néj pomoci statistické analyzy nové hodnoty, nezobrazi se v ném
automaticky. Csv soubor je potreba zaviit a znovu otevrit.

Typicka otazka: ,,Co mam udéla, aby se promitl zbytek dat do csv?“

Odpoveéd: ,,Zkouseli jste to vypnout a zase zapnout?*

Nevi, jak vyvolat kéd v d) (3). Pfi prvnim setkani s blokem kédu byli
nekteri studenti nejisti a potiebovali se ujistit, Zze postupuji spravneé.

Typicka otazka: ,Jak mam spustit simulaci?*

Odpoveéd: , Kliknéte kdekoliv do kédu a stisknéte Ctrl + Enter.

{Via} > 22400 v o) (4). Ackoliv jsme v sekci zminili, ze odchylky
od idealni plynu se projevuji za nizsich molarnich objemi, ¢tyti studenti
pri provadéni simulaci v sekci molarni objem zvysili nad hodnotu
odpovidajici laboratornim podminkam. V téchto oblastech jsou simulace,
Van der Walsova rovnice i rovnice idealniho plynu prakticky shodné a studenti
se zde tedy nedozvi nic zajimavého. I pokud by nasimulovali i mensi molarni
objemy, pozadavek na zahrnuti nadmérné vysokého molarniho objemu do
grafu izoterem povede k moc nizkému rozliseni. Bylo by zadnouci do kédu
simulace implementovat mechanismus, ktery studenty na tento fakt upozorni.

Nerozmysli si a a b v b) (5). Otdzku na intepretaci parametra Van
der Waalsovy rovnice pét studentit preskocilo. Zde 1ze jen tézko spekulovat,
zda to bylo kvili tomu, Ze se k otazce zapomnéli po precteni vratit, kvuli
tomu, ze viitbec nevédéli, nebo to naopak povazovali za trivialni. Lze nicméné
predpokladat, ze vzhledem k tomu, Ze otazka neni vyznacend jako tkol
a neplyne z ni zadny vystup, studenti nepovazovali za nutné na odpovidat
(a méli v jistém smyslu pravdu).

Neprecte si ValueError v g) (4). Diuvodem této udalosti bylo bud to,
ze studenti sice hledali v chybové hlasce, ale nehledali na jejim konci, jak
radila otazku v tkolu 3, nebo ji zcela preskocili. Syntaxe python chybovych
hlasek muze byt pro zacatecniky ponékud slozita a nemusi byt lehké v ni
najit potrebné informace. V tomto ohledu je zde potencial pro zprehlednéni,
pokud by se kontrola splnéni podminky pro pocet ¢astic odehravala v koédu
blize k vyvolani simulace, tedy nejlépe hned v ramci funkce parse_settings.
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« Nezapne periodické okrajové podminky v d) (3). Zde se domnivéame,
ze preskoceni tohoto podikolu je zptisobeno nevhodnym serazenim tkol.
Studenti po provedeni prvni simulace méli tendenci pokracovat déle a za-
pomnéli se vratit k druhému podukolu. Vylepseni by zahrnovalo ocislovani
dil¢ich tkoli a zarazeni druhého tikolu az pod blok s kédem.

» Neznalost pismen fecké abecedy (4). U ¢ty studenti se projevila nezna-
lost pismen tecké abecedy o, €, pfipadné znaku > pro sumaci. Neschopnost
pojmenovat veli¢inu ¢ mohla prispét k miskoncepci o = 1.

4.2.2 Chyby

Z identifikovanych 32 chyb bylo 19 jednoduse opravitelnych. Protokol téchto

chyb a jejich opravy jsou v tabulce [3]

Sekce Chyba Oprava
b nizsich nizsich
b kde p je tlak, kde V;, kde p je tlak, Vi,
c pozic a rychlosti ¢astic pozic Castic
d inter val interval
f Realné plyny ale sestavaji Makroskopické systémy ale sestavaji
g castic zpét N na 5 castic N zpét na 5
h Lennardiav—Jonestuv Lennard-Jonestuv
h ULy (r) potenciél potencial Ury(r)
h polozena rovna nule polozena rovna nule
i potencialu dostatecné velky potencialu moc velky
j V praxi V nasi simulaci
j boxu L, a molarnim objemem boxu L, molarnim objemem
j pocet ciselné pocet castic ciselné
k byl realné doba trvani byla realna doba trvani
1 molarni objem na Vi, molarni objem Vi,
1 stridexyz =, stride_xyz = 0.3,
1 csv soubor ... tlaku csv soubory ... tlaku
m tomuto c¢aslu tomuto casu
n spust analyzu ... z modulu aaf spust analyzu ... z modulu ana
p V grafech, které ... V grafech, které ...

Tabulka 3 Seznam provedenych oprav chyb.

4.3 Nabyté poznatky

Abychom ur¢ili, jak pTispiva vypracovani tilohy studenty k nabyti poznatku
o molekulovych simulacich, analyzovali jsme odpovédi studentii na otazky 1 — 5
definované v sekci V odpovédich na otazky jsme hledali klicové koncepty,
oznacené indexem ve sloupci ocekévand odpovéd v tabulce [I} Do tabulky [] jsme
na zakladé analyzy prepisti rozhovoru (viz priloha zanesli pocet vyskyti
daného konceptu v odpovédich tcastniku testovani.
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Cislo Koncept Vyskyta | Podil
1.1 kvalitativné shoda sim s VAW 7 0,6
1.2 | kvantitativné odlisnosti sim od VAW 5) 0,4
1.3 vliv Vi, (id/VAW vs sim) 8 0,7
1.4 vliv T (id/VdAW vs sim) 6 0,5
2.1 sily pomoci potencidlu 1 0,1
2.2 pocitacovy program 3 0,3
2.3 ¢asovy vyvoj 3 0,3
2.4 zéznam velic¢in (tlaku) 5 0,4
3.1 levné;jsi 7 0,6
3.2 rychlejsi 7 0,6
3.3 jediny potfebny pristroj je pocitac 6 0,5
4.1 velké systémy trvaji dlouho 1 0,1
4.2 malé systémy maji arteakty 0 0,0
4.3 omezené meze platnosti 7 0,6
5.1 fluktuace 2 0,2

Tabulka 4 Mira nabyti poznatkd po vypracovani tlohy. Vyjmenované koncepty
vychdzeji z didaktickych cilt ulohy definovanych v sekei [Stanoveni didaktickych cilul

Sloupec ,,Podil* jsme vypocetli jako podil poc¢tu vyskytl a poc¢tu ucastnikii
testovani (IV = 12). Pokud se koncept vyskytl u vice nez poloviny tcastniki, pova-
zovali jsme tlohu za tuspésnou v zprostiredkovani tohoto konceptu. Jak ovsem bude
siteji diskutovano v sekci [Limitace metody testovani, tato data nelze spolehlivé
pouzit pro predpoveéd plnéni didaktickych cilii u cilové skupiny této tlohy. Lze na
zakladé nich ovsem diskutovat silné a slabé strankach tlohy.

Za silnou stranku tlohy povazujeme, ze vede studenty k interpretaci vysledki
simulace (koncepty 1.1 — 1.4) a umoznuje jim nahlédnout jak vyhody simulace
(koncepty 3.1 — 3.3), tak jeji omezené meze platnosti. Naopak slabymi strankami
bylo vysvétleni principu molekulovych simulaci (koncepty 2.1 - 2.4), vysvétleni
vlivu velikosti systému na simulaci (koncepty 4.1 a 4.2) dilezitosti statistické
analyzy (koncept 5.1).

Pokud jde o vysvétleni principu molekulovych simulaci, pfi zpétném pohledu do-
mnivame se, ze tento cil byl poné¢kud ambiciézni. V porovnani s celosemestralnimi
kurzy zminénymi v sekci [Priklady zarazeni simulaci v konkrétnich vzdélavacich]
je rozsah této ulohy velice omezeny a nelze predpokladat, ze studenti
budou z této jedné zkusenosti schopni rozlisovat, jaké koncepty jsou stézejni pro
molekulové simulace obecné, a jaké jsou specidlnim ptripadem pro tzky okruh
simula¢nich metod.

Nizky pocet vyskytu dalsich zminénych koncepttt muze byt zpusoben tim, ze
studenti tyto koncepty prijmali jen pasivné v ramci doplinkovych textl tlohy, ale
nemuseli je aktivné vyuzit pro plnéni tkoli.

4.4 Naméty na vylepseni dlohy

7 nejcastéjsich udalosti zminénych v sekci [Problemy, otazky a miskoncepce]
a z rozsahu nabytych poznatkt vyplynuly nésledujici napady na zlepseni tlohy:
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» nepouzivat redukované jednotky o a €, hodnotu r.,; uvést v SI jednotkach;

» oznacit pocet korelovanych vzorkia nes napsat explicitné zminit, Ze to je néco
jiného, nez pocet ¢astic;

o vytvorit ,cheat sheet® pro ovladani Jupyter Notebooku;
« v Casti d) zadat explicitné, at studenti vypocitaji Vi, ze stavové rovnice;

o vytvorit kotvy v kodu skriptu simplemd, které studenty upozorni v pripadé,
ze prekracuji oblast, ve které by méli simulovat;

o ukdzat studentiim nastroj pro vykreseleni izoterem jesté pred ukolem 7
a definovat pozadovany rozsah molarnich objemi podle prednastaveného
rozsahu v grafu;

o ocislovat podukoly a zménit poradi tak, aby se minimalizovalo vraceni se
v textu;

e snizit dosah potencialu na r. = 4,50, coz by vedlo zhruba ke dvojnasobné
rychlosti simulaci.

Zapracovani téchto zmén nebylo soucasti této prace, pred zarazenim ulohy do
vyuky nicméné budou ve vhodném rozsahu implementovany.

4.5 Limitace metody testovani

7 testovaného vzorku, zpétné vazby ucastnikii testovani a samotného metody
testovani plynou jista omezeni pro platnost nasich zavéru.

Domnivame se, ze zvolena vyzkmumna metoda soubézny think-aloud spolu se
zdznamem problémovych udalosti, dobie poslouzila k identifikaci ¢astych proble-
matickych koncepti (viz kapitola [Problémy, otazky a miskoncepce]) a umoznila
sepsat [Namety na vylepseni ulohyl Data zjistujici rozsah nabytych poznatki ovsem
nejsou zcela prikazna, a to z nékolika divodi. K testovani jsme oslovili studenty,
u kterych jsme ocekavali zdjem o vzdélavani se v novych oblastech. Data budou
pravdépodobné ovlivnéna timto vybérovym kritériem. Zkoumany vzorek navic
ne zcela odpovidal cilové skupiné prace. V nékterych pripadech jde o studenty,
kterym chybéla cast prerekvizit vyjmenovanych v sekci [Ocekavana vstupni uroven|
lcilové skupinyl v jinych pripadech naopak slo o studenty, ktefi maji se simulace
jiz predchozi zkusSenosti, nebo o studenty, ktefi v minulosti fesili podobnou tlohu
v prostredi Jupyter Notebook.

Pro kvantitativni stanoveni miry naplnéni didaktickych cilit navrhujeme provést
navazujici vyzkum formou budto post-testu podobné jako Braca; Kalman| (2021),
nebo jesté lépe kombinaci pre-testu a post-testu po vzoru Minshall; Yezierski
(2021), pricemz testové otazky budou uzaviené, jasné definované, a budou mit
jednoznacnou spravnou odpovéd.
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4.6 Verze ulohy po opravé chyb

PDF tulohy po opravé chyb je soucasti priloh [A.5] [A.6]a[A.7] Soubor obsahujici
tlohou ve formatu Jupyter Notebook, python skripty a vSechny dalsi soubory
potfebné pro fungovéani tlohy jsou v piiloze [A.§

Pro spravné fungovani simulaci v tloze je potfeba mit nainstalovany Jupyter
Lab a nasledujici knihovny pythonu: numpy, pandas, numba, os pathlib, matplotlib,
pint a [Python.display.
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Z.aver

Molekulové simulace predstavuji progresivni védeckou metodu, ktera nachazi
stale vice uplatnéni ve védé, napt. pri popisu chovani plynii ¢i biomolekul, a v né-
kterych pripadech miize i nahradit redlny experiment. Z téchto a fady dalsich
dtvodi je zédouci rozvijet kompetence studenttt VS a univerzit v oblastech aplikaci
molekulovych simulaci, optimalné jiz v ramci jejich bakalarského studia. Proto
jsme na zakladé aktudlnich pedagogickych pristupi vytvorili a otestovali novou
tlohu do fyzikalné-chemického praktika, kterd muze byt zarazena do vyuky jako
prvni seznameni s molekulovymi simulaci pro studenty chemickych bakalarskych
obort.

Vytvorena tloha se zaméruje na simulaci nadkritického argonu klasickou mole-
kulovou dynamikou, pricem argon je modelovan Lennard-Jonesovym potencidlem
s dosahem potencialu 5,5 ¢. Uloha je koncipovans na 180 minut a zahrnuje 8 dil-
¢ich tkol. Vystupnim tkolem tlohy je namétit dvé izotermy v rozsahu, kde
simulace vykazuje odchylky jak od stavové rovnice idealniho plynu, tak od Van
der Waalsovy rovnice.

Realizace v prostiedi Jupyter Notebook umoznila kombinovat pocitacovy kod
a psané instrukce. Pojeti tlohy vychazi z koncepti badatelsky orientované vyuky
a scaffoldingu.

Po vytvoreni tlohy jsme navrhli metody testovani tlohy a polozili jsme si
nasledujici vyzkumné otazky:

1. Jakou dobu stravi studenti plnénim jednotlivych sekei tilohy?
2. Jaké nejcastéjsi problémové udalosti se vyskytuji pii plnéni tlohy studenty?

3. Jak prispiva vypracovani tlohy studenty k nabyti poznatkii o molekulovych
simulacich?

4. Jak je mozné ulohu vylepsit, aby byla casové efektivnéjsi, predchazela castym
problémovym udalostem a lépe vedla k plnéni didaktickych cila?

vvvvvv

ZAVETY.

Oveérili jsme, Ze vétsina studentii je schopna vytvorenou ulohu splnit za 105
minut. S adekvatni pomoci instruktorti v praktiku by meéli vSichni studenti, dosa-
hujici o¢ekdvané vstupni tirovné pro praktikum z fyzikalni chemie, mit moznost
splnit ilohu za dobu 180 minut, coz je maximalni doba, kterou plnéni mtze zabrat
pri implementaci do praktika z fyzikalni chemie. Jako 9 nejcastéjsich problémo-
vych udalosti pii plnéni tlohy jsme identifikovali: volbu pocatecnich parametri,
algebraické tpravy vztahli, nepochopeni veli¢in, preskakovani obsahu, chybnou
volbu molarniho objemu, kontrolu mezivysledku s instruktorem, ovladani Jupyter
Notebooku, neznalost pismen fecké abecedy a prevody jednotek. Identifikace téchto
problémt vedla k naslednému sestaveni namétii na vylepsni tlohy, kam patii napf.
definovat pozadovany rozsah molarnich objemu podle prednastaveného rozsahu
v grafu, ocislovat podikoly a snizit dosah potencidlu na 4,5 0. Naméty na vylepseni
budou pied zatrazenim tlohy do vyuky ve vhodném rozsahu implementovany.

Uloha vede studenty k interpretaci vysledki simulace a umoziiuje jim nahléd-
nout jak vyhody simulace, tak jeji omezené meze platnosti. Proto ji navrhujeme
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zaradit do vyuky v ramci praktika z fyzikalni chemie, ptipadné do cviceni v ramci
prednasky z fyzikalni chemie.

V budoucnu bychom tlohu chtéli déle zkoumat v realném vyukovém kontextu,
a to zejména z hlediska miry naplnéni didaktickych cilii. Pro lepsi evaluaci vysledkt
studentt pri vypracovani tlohy bychom chtéli vytvorit vzorovy protokol. Lepsi
orientaci v simula¢nim jadre simplemd by mohlo napomoct sespani prehledné
dokumentace.

65



Literatura

1. KOLAFA, Jitl. Molekulové modelovani a simulace [online]. 2023-05-22. [cit.
2024-03-15]. Dostupné z: https://old . vscht.cz/fch/cz/pomucky /
kolafa/molsim-disp.pdf.

2. RAHMAN, A. Correlations in the Motion of Atoms in Liquid Argon. Physical
Review [online]. 1964, ro¢. 136, ¢. 2, A405-A411 [cit. 2024-05-23]. Dostupné
z DOI: 10.1103/PhysRev. 136.A405. Publisher: American Physical Society.

3. ALLEN, Michael P.; TILDESLEY, D. J. Computer Simulation of Liquids.
Oxford: Oxford University Press, 1987. 1ISBN 0-19-855645-4.

4. ATKINS, Peter; PAuLA, Julio De; KEELER, James. Physical Chemistry
[online]. 12th ed. Oxford University Press, 2022 [cit. 2024-03-15]. 1SBN
0-7167-8759-8. Dostupné z DOI: [10.1093/hesc/9780198847816.001.0001.

5. MALUEVSKY, Anatol. Lekce ze statistické termodynamiky [online]. 2009. [cit.
2024-03-15]. Dostupné z: https://ufch.vscht.cz/files/uzel/0014067/
lekce.pdf?redirected.

KAcovsKY, Petr. Predndska z termodynamiky a statistické fyziky. 2023.

7. DVORAK, LeoS. Hamiltonovy rovnice - Teoretickd mechanika [online|. 2022.
[cit. 2024-03-16]. Dostupné z: https://kdf .mff . cuni.cz/vyuka/Teoreticka_|
mechanika/TM 07 HamiltonovyRovnice ver 01d.pdf.

8. KAcovsky, Petr. Kanonicky soubor - Termodynamika a statistickd fyzika
[online]. 2021. [cit. 2024-03-15]. Dostupné z: https://kdf .mff . cuni.cz/
vyuka/TaSF/SF-4-KanonickySoubor . pdf.

9. RAPAPORT, D. C. The Art of Molecular Dynamics Simulation. Cambridge
University Press, 1995. 1SBN 0-521-44561-2.

10. KOLAFA, Jiri. Metodika Simulace, Chyby. Molekulové modelovani a simulace.
VSCHT, 2024. Dostupné také z: https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/
kolafa/simul06.pdf.

11.  JANkKE, Wolthard. Statistical Analysis of Simulations: Data Correlations
and Error Estimation. 10. vyd. John von Neumann Institute for Computing,
2002. 18BN 3-00-009057-6. Dostupné také z: https://www.physik.uni-
leipzig.de/~janke/Paper/nic10_423_2002.pdf.

12. KOSOVAN, Peter. Fyzikdlni chemie I (a) - MC260P112. 2023. Dostupné také
z: https://is.cuni.cz/studium/predmety/index . php?do=predmet&
kod=MC260P112&skr=2023.

13.  KOLAFA, Jiti. Simolant 02/2024. Molecular simulation in 2D. 2024-04-28.
Dostupné také z: https://old.vscht.cz/fch/software/simolant/index~+
en.html.

14. KOLAFA, Jiti. Molekulové modelovani a simulace. 2024. Dostupné také z:
https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/kolafa/N403027.htmll

15.  ALLEN, Michael P. Educational aspects of molecular simulation. Molecu-
lar Physics. 2007, ro¢. 105, ¢. 2, s. 157-166. Dostupné z DOI: 10. 1080/
00268970601138721.

66


https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/kolafa/molsim-disp.pdf
https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/kolafa/molsim-disp.pdf
https://doi.org/10.1103/PhysRev.136.A405
https://doi.org/10.1093/hesc/9780198847816.001.0001
https://ufch.vscht.cz/files/uzel/0014067/lekce.pdf?redirected
https://ufch.vscht.cz/files/uzel/0014067/lekce.pdf?redirected
https://kdf.mff.cuni.cz/vyuka/Teoreticka_mechanika/TM_07_HamiltonovyRovnice_ver_01d.pdf
https://kdf.mff.cuni.cz/vyuka/Teoreticka_mechanika/TM_07_HamiltonovyRovnice_ver_01d.pdf
https://kdf.mff.cuni.cz/vyuka/TaSF/SF-4-KanonickySoubor.pdf
https://kdf.mff.cuni.cz/vyuka/TaSF/SF-4-KanonickySoubor.pdf
https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/kolafa/simul06.pdf
https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/kolafa/simul06.pdf
https://www.physik.uni-leipzig.de/~janke/Paper/nic10_423_2002.pdf
https://www.physik.uni-leipzig.de/~janke/Paper/nic10_423_2002.pdf
https://is.cuni.cz/studium/predmety/index.php?do=predmet&kod=MC260P112&skr=2023
https://is.cuni.cz/studium/predmety/index.php?do=predmet&kod=MC260P112&skr=2023
https://old.vscht.cz/fch/software/simolant/index-en.html
https://old.vscht.cz/fch/software/simolant/index-en.html
https://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/kolafa/N403027.html
https://doi.org/10.1080/00268970601138721
https://doi.org/10.1080/00268970601138721

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

23.

24.

PrIGozHIN, Maxim B.; ScorT, Gregory E.; DENOS, Sharlene. Mechanical
Modeling and Computer Simulation of Protein Folding. Journal of Chemical
Education. 2014, ro¢. 91, ¢. 11, s. 1939-1942. Dostupné z DOI: [10. 1021/
ed400719c. _ eprint: https://doi.org/10.1021/ed400719c.

SCHWEDLER, Stefanie; KALDEWEY, Marvin. Linking the submicroscopic and
symbolic level in physical chemistry: how voluntary simulation-based learning
activities foster first-year university students’ conceptual understanding.
Chem. Educ. Res. Pract. 2020, roc¢. 21, ¢. 4, s. 1132-1147. Dostupné z DOI:
10.1039/C9RP00211A. Publisher: The Royal Society of Chemistry.

ConsorTiUM, Concord. Next-Generation Molecular Workbench. 2017. Do-
stupné také z: https : // learn . concord . org / nextgen - molecular -
workbench.

HATI1, Sanchita; BHATTACHARYYA, Sudeep. Incorporating modeling and
simulations in undergraduate biophysical chemistry course to promote un-
derstanding of structure-dynamics-function relationships in proteins. Bi-
ochemistry and Molecular Biology Education. 2016, ro¢. 44, ¢. 2, s. 140—
159. Dostupné z DOI: https://doi.org/10.1002/bmb.20942. eprint:
https://iubmb.onlinelibrary.wiley.com/doi/pdf/10.1002/bmb.20942.

JEANMAIRET, Guillaume; LEVY, Nicolas; LEVESQUE, Maximilien; BORGIS,
Daniel. Introduction to Classical Density Functional Theory by a Compu-
tational Experiment. Journal of Chemical Education. 2014, roc¢. 91, ¢. 12,
s. 2112-2115. Dostupné z DOTI: |10.1021/ed500049m.

PEDASTE, Margus; MAEOTS, Mario; SIIMAN, Leo A.; JONG, Ton de; RIESEN,
Siswa A. N. van; KAMP, Ellen T.; MANOLI, Constantinos C.; ZACHARIA,
Zacharias C.; TSOURLIDAKI, Eleftheria. Phases of inquiry-based learning:
Definitions and the inquiry cycle. Educational Research Review [online].
2015, ro¢. 14, s. 47-61 [cit. 2024-01-02]. 1SSN 1747-938X. Dostupné z DOTI:
10.1016/j.edurev.2015.02.003.

SUN, Yanyan; YAN, Zhenping; WU, Bian. How differently designed guid-
ance influences simulation-based inquiry learning in science education: A
systematic review. Journal of Computer Assisted Learning [online]. 2022,
vol. 38, no. 4, s. 960-976 [cit. 2023-12-02]. 1SSN 1365-2729. Dostupné z:
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/jcal. 12667.
Publisher: John Wiley & Sons, Ltd.

LiN, Tzu-Chiang; HsU, Ying-Shao; LIN, Shu-Sheng; CHANGLAI, Maio-Li;
YANG, Kun-Yuan; LA, Ting-Ling. A REVIEW OF EMPIRICAL EVI-
DENCE ON SCAFFOLDING FOR SCIENCE EDUCATION. International
Journal of Science and Mathematics Education. 2012, ro¢. 10, €. 2, s. 437-455.
ISSN 1573-1774. Dostupné z DOI: 10.1007/s10763-011-9322-z.

ROSULKOVA, Monika. Psycholog Lev Semjonovi¢ Vygotskij [online]. Hradec
Kralové, 2014 [cit. 2024-03-16]. Dostupné z: https://theses . cz/id/
nabzl14/STAG86615.pdf. Bakalarskd prace. Univerzita Hradec Kralové.

67


https://doi.org/10.1021/ed400719c
https://doi.org/10.1021/ed400719c
https://doi.org/10.1039/C9RP00211A
https://learn.concord.org/nextgen-molecular-workbench
https://learn.concord.org/nextgen-molecular-workbench
https://doi.org/https://doi.org/10.1002/bmb.20942
https://doi.org/10.1021/ed500049m
https://doi.org/10.1016/j.edurev.2015.02.003
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/jcal.12667
https://doi.org/10.1007/s10763-011-9322-z
https://theses.cz/id/nabzl4/STAG86615.pdf
https://theses.cz/id/nabzl4/STAG86615.pdf

25.

26.

27.

28.

29.

30.

31.

32.

BRrAcA, Franco; KALMAN, Calvin. Comparison of labatorials and traditional
labs: The impacts of instructional scaffolding on the student experience
and conceptual understanding. Physical Review Physics Education Research.
2021, ro¢. 17, s. 1-29. Dostupné z DOI: 10.1103/PhysRevPhysEducRes.17.
010131.

PAuL, Ariel; PODOLEFSKY, Noah; PERKINS, Katherine. Guiding without
feeling guided: Implicit scaffolding through interactive simulation design. In:
[online|. Philadelphia, PA, USA, 2013, s. 302-305 [cit. 2023-11-08]. Dostupné
z DOI: 10.1063/1.4789712.

MINSHALL, Brianna L.; YEZIERSKI, Ellen J. Data-driven activity reform:
employing design research to improve scaffolding and concept development.
Chem. Fduc. Res. Pract. 2021, roc¢. 22, ¢. 1, s. 136-145. Dostupné z DOTI:
10.1039/DORP00157K. Publisher: The Royal Society of Chemistry.

GooDsON, Boyd M.; GE, Qingfeng; WANG, Lichang. Development and
Implementation of a Two-Level Inquiry- and Project-Based Modular Appro-
ach to Teaching a Second-Semester Physical Chemistry Laboratory Course.
Journal of Chemical Education. 2023, roc¢. 100, ¢. 5, s. 1885-1894. Dostupné
z DOI: 10.1021/acs. jchemed.2c01225.

HunnNicuTT, Sally S.; GRusHOW, Alexander; WHITNELL, Robert. Guided-
Inquiry Experiments for Physical Chemistry: The POGIL-PCL Model. Jour-
nal of Chemical Education. 2015, roc¢. 92, ¢. 2, s. 262-268. Dostupné z DOTI:
10.1021/ed5003916. _eprint: https://doi.org/10.1021/ed5003916.

KSICHT. KSICHT ~ Korespondencni Seminar Inspirovany Chemickou
Tématikou. [online]. 2024. [cit. 2024-05-08]. Dostupné z: https://ksicht.
natur.cuni.cz/.

ALHADRETI, Obead; MAYHEW, Pam. Rethinking Thinking Aloud: A Com-
parison of Three Think-Aloud Protocols. In: Proceedings of the 2018 CHI
Conference on Human Factors in Computing Systems. New York, NY, USA:
Association for Computing Machinery, 2018, s. 1-12. CHI ’18. 1SBN 978-1-
4503-5620-6. Dostupné z DOI: [10.1145/3173574.3173618.

HUNTER, John; DALE, Darren; FIRING, Eric; DROETTBOOM, Michael.
Matplotlib - matplotlib.pyplot.boxplot. 2012. Dostupné také z: https://
matplotlib.org/stable/api/_as_gen/matplotlib.pyplot . boxplot .
htmll

68


https://doi.org/10.1103/PhysRevPhysEducRes.17.010131
https://doi.org/10.1103/PhysRevPhysEducRes.17.010131
https://doi.org/10.1063/1.4789712
https://doi.org/10.1039/D0RP00157K
https://doi.org/10.1021/acs.jchemed.2c01225
https://doi.org/10.1021/ed5003916
https://ksicht.natur.cuni.cz/
https://ksicht.natur.cuni.cz/
https://doi.org/10.1145/3173574.3173618
https://matplotlib.org/stable/api/_as_gen/matplotlib.pyplot.boxplot.html
https://matplotlib.org/stable/api/_as_gen/matplotlib.pyplot.boxplot.html
https://matplotlib.org/stable/api/_as_gen/matplotlib.pyplot.boxplot.html

Seznam obrazku

(1 Generalizovany kompresibilitni diagram pro vybrané plyny. Upra- [
veno z (Atkins et al., 2022,s.22) . . . . ... 0 oL 10

[2 Lennard-Jonesuv potencial a jeho casti odpovidajici Van der Waal- |
sove atrakci a sterické repulzi| . . . . . ..o 15

[3 Lennard-Jonesuv potencial s cutoftem 2.50. V gratu jsou téz pro |
nazornou predstavu zobrazeny atomy jako koule o prumeéru lo ve [
vzdalenosti odpovidajici minimu potencialu.| . . . . . . . . . . .. 16

|4 Ilustrace podminky pro cutott potencialu v periodickych okrajovych |
podminkach. Zvoleni cutoffu castice D vetsiho nez polovina délky |

[ hrany boxu by vedlo k interakci s casticemi A, B a C dvakrat|. . . 18
5 Ukézka grafického rozhrani programu Simolant (Kolafa] 2024)] . . 21
6 Obecny ramec badatelsky orientované vyuky. Prelozeno podle (Pe- |
daste et al., 2015) | . . . . ... L 24

[7 Myslenkova mapa zobrazujici aspekty scaffoldingu. Upraveno podle |
Linetal|(2012)] . . ... ... o oo o 25

(8 Porovnani nasimulovanych izoterem pri podkritickych a kritickych |
teplotach, pri hodnoté cutoffu potencialu r, = 2.5 ¢. Vyznam zkra- |

tek: id = stavova rovnice idealniho plynu, VAW = Van der Waalsova |
stavova rovnice, sim = simulace.|. . . . . ... ..o 30

[9 Porovnani nasimulovanych izoterem pri ruznych teplotach pro ruznée |
hodnoty cutoffu potencialur..| . . . . . . ... ... ... ... .. 31

(10 Porovnani nasimulovanych izoterem pri ruznych teplotach pro ruzné |
hodnoty cutoffu potencialu r.. Dvojité logaritmicky vynos.| . . . . 32

(1T Generalizovany kompresibilitni diagram simulacnich dat a Van der |
Waalsovy rovnice pro ruzné hodnoty cutoffu potencialu .. . . . . 33

[12  Zavislost doby trvani simulace na poctu castic pro vybrané teploty, |
za pouziti dosahu potencialu r. = 5,50 a doby trvani simulace |

tmax = 900. tio: soucet dob trvani vsech zobrazenych simulaci |
provedenych za dané teploty.|. . . . . . . ... ... ... ... .. 34

(13 Zavislost tlaku na poctu castic pri teplote 196 K a molarnim objemu |
Tr32cm’mol ™t . . . 34

M4 _Obsah éastial. . ... ... .. ... .. ... ... ... 37
(15 Obsah castibl. . .. ... ... ... ... ... .. ... ..., 37
16 Obsah casticl . . .. ... ... ... ... ... ... .. ..., 37
07 Obsah castidl. .. ... ... ... .. ... ... . ........ 38
18  Snimek vizualizace simulace v Ukolu 1) . . . . . . . .. ...... 39
19 Snimek vizualizace simulace v Ukolu 1 se zapnutou vizualizaci |
periodickych okrajovych podminek.| . . . . . . ... ... ... .. 39

20 Obsah castiel . . .. ... .. ... ... 40
1 Obsahcastifl. ... ... ... ... ... ... .. . 41
22 Obsah castig|. . . . . .. . . .. ... 41
23 Obsah castihl. . . ... .. o 42
24  Obsah castill . . . . . . . . . 43
25 Obsah castij.| . . . . . ... . ... ... 43



7 Obsahcastill . . .. ... ... .. ... ... 44
8  Obsah castiml . .. ... ... ... ... ... .. 45
29 Obsah castinl. . . . ... ... .. ... 46
[30  Priklad vystupu statisticke analyzy| . . . . . . ... ... ... .. 46
BT _Obsah éastiol. . . ... .. .. ... . . 47
[32  Obsah castip.. . . . ... .. ... ... 48
33 Obsahcastiq). ... ... ... ... ... ... ... 48

134  Cas zapoceti sekce zobrazeny pomoci boxplot konvence. Oranzova |

c¢ara uvnitr boxu predstavuje median, box ohranicuje prvni az

treti kvartil. Usecky vychazejici z boxt oznacuji nejvzdalenéjsi bod

spadajici do 1,5nasobku interkvartilniho rozmezi. Modre krizky |

predstavuji odhlehlé hodnoty, ktere nespadaji do 1,5nasobku in- |

terkvartilniho rozmezil . . . . . . . . ... 52
35 Doba trvani sekci zobrazena pomoci boxplot konvence.| . . . . . . 53
36  Kategorizace nejcastéjsich udélosti. Cisla v zavorce predstavuji |
pocet ucaastniku testovani, u kterych se tato udalost vyskytla.|. . 56

70



Seznam tabulek

(1 Didakticke cile alohy. Horni indexy odpovidaji konceptum bodova-

nym v ramci vyhodnoceni (kapitola [Nabyté poznatky]).| . . . . . . 36
[2 Median casu zapoceti sekce a priblizna doba trvani sekce.| . . . . . 54
[3 Seznam provedenych oprav chyb.| . . . ... ... ... ... ... 60
|4 Mira nabyti poznatku po vypracovani ulohy. Vyjmenované koncepty

vychazeji z didaktickych cilu ulohy definovanych v sekci [Stanoveni

didaktickychcilulf . . . . . .. ..o oo 61

71



Seznam pouzitych zkratek

o LJ potencidl ... Lennardiv—Jonesuv potencial

o ZPD ... zone of proximal development — zéna nejblizsiho vyvoje
o PrF UK ... Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy

« VS ... vysoka skola

e id ... stavova rovncie idealniho plynu

e VAW ... Van der Waalsova stavova rovncie

e sim ... simulace

o simplemd (z anglického simple molecular dynamics — jednoduchd molekulova
dynamika)

e per. okr. pod. ... periodické okrajové podminky

72



A Prilohy

Prilohy [A.T]-[A.7] jsou ke stazeni v SISu. Pfiloha[A.§|je k dispozici na vyzadani

od autora.

A.1 Casy zapodeti sekce
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A.4 Prepis rozhovort

A.5 Uloha - simuluj-pv-praktikum-badatelsky
A.6 Uloha - analyzuj-vystupy-badatelsky

A.7 Uloha - vykresli-izotermy-badatelsky

A.8 simulace_pro_ praktikum
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