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Hodnoceni jednotlivych aspektii prace (oznacte jednu z moznosti)

1. Rozsah prace a jeji logické a formalni clenéni

v

A - pfimétené, odpovidaji charakteru prace a vyznamu jednotlivych ¢asti

B - nevyrovnané, ¢lenéni neni logické n. rozsah jednotlivych casti nekoresponduje s jejich vyznamem

C - uspokojivé, rozsah nékterych c¢asti nedostacuje

N - nedostatecné

2. Odborna a didakticka spravnost

v

A - vyborna, bez zdvaznéjSich pripominek

B - velmi dobr4, s ojedinélymi drobnymi zdvadami (nejasnost vykladu, chyby ve vzorcich nebo chemickych
nazvech, nedokonaly popis metod nebo vysledkti)

C - uspokojiva, s CetnéjSimi drobnymi zavadami

N - nevyhovujici, s hrubymi chybami

3. Uvedeni pouzitych literarnich a j. zdroju

v

A - bez pripominek, vSechny prevzaté ddaje s citaci zdroje, celkovy pocet citaci odpovida charakteru prace

B - uspokojivé, s obCasnymi neobratnostmi zejm. v umisténi odkazd, nebo s celkové niz$im poctem citaci

vvvvvv

nebo se ojedinéle vyskytuje opominuti odkazu na zdroj prevzatych dat

N - nevyhovujici, velmi malo citaci, ev. rysy plagiatu (casté opomijeni odkazu na zdroj prevzatych
dat, popr. opsani velkych casti textu)

4. Jazykova a stylisticka uiroven prace

v

N e

B - velmi dobrd, ojedinélé stylistické neobratnosti, gramatické n. pravopisné chyby

C - upokojiva, Cetnéjsi slohové neobratnosti, gramatické n. pravopisné chyby, ojedinéle se vyskytuji obtiZné
srozumitelné n. nejednoznacné formulace

N - nevyhovujici, s ¢etnymi hrubymi chybami

5. Formalni a graficka aroven prace

A - vyborna, bez preklepti a chyb ve formatovani

v

B - velmi dobr4, ojedinélé chyby formatu, preklepy, chybéjici zkratky apod.

C - uspokojiv4, s ojedinélymi vétSimi (napf. vynechdni strdnky) nebo CetnéjSimi drobnymi chybami

N - nevyhovujici, s cetnymi hrubymi chybami

Pfipadny slovni komentar k vySe uvedenym bodtim: viz priloha




Dotazy k obhajobé

viz priloha, bod 8, odd. Nepresnosti

Stanovisko k opravé chyb v praci:

opravny listek/oprava v textu 3 / NENI (zakrouzkujte) podminkou pfijeti prace

Stanovisko k vysledku automatické anti-plagiatorské kontroly prace dle SIS:
Celkové procento podobnosti: 5 %
Pocet slov v nejdelSim useku podobnosti: cca 50 (citace zakona)
Slovni komentar ke stavu kontroly programem Turnitin ze SIS (byla nalezena vyznamnd shoda
v Cdsti uvod, vysledky, diskuse ¢i zavér?): Prdce je origindlni, veskeré nalezené shody jsou

citace, bézné obraty ci vzorce, které ze své podstaty nemohou byt napsdny jinak.

Jedna se podle Vs o PRACI ORIGINALNI APEAGIAT (zakrouZkujte) - v pFipadé
podezreni, Ze posuzovand prdce je plagidat, prosim zdiivodnéte

Celkovy navrh

Navrhovana celkova klasifikace (vyborné, velmi dobre, dobre, neprospél): vyborné

Datum vypracovani posudku: 1. cervna 2024

Jméno a prijmeni, podpis oponenta (dle SIS): prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.



Posudek oponenta na bakalarskou praci Jakuba Kriegera

Molekulovd simulace Lennard-Jonesovske tekutiny
jako uloha do praktika z fyzikdlni chemie

Je to poprvé, co jsem recenzoval pedagogickou praci a musim fici, Ze jsem byl mile prekva-
pen — dokonce natolik, ze se pokusim se navrzenou ,laboratorni tlohu“ protlacit do nasich
laboratori z fyzikalni chemie.

Prace je délena na ,teoretickou cast, kterd kromé nezbytnych fyzikalnich postupii obsa-
huje i pedagogické pojmy. ,,Metodicka ¢ast“ obsahuje navrh pedagogického experimentu,
jehoz analyze je vénovana ,Vystupni Cast“ a nésledné je navrzeno vylepseni tlohy. Pan
Krieger mi poslal software a tlohu jsem si sam vyzkousel.

Prace je dobfe citelna a prehledna a software po prekonani béznych obtizi funguje bez
problém1.

Nepresnosti

V préci jsem nasel nepresnosti, které ale nesnizuji hodnotu préace z hlediska cild. Kromé
toho nékteré poznamky nize jsou jisté subjektivni.

1. Definice idealniho plynu dle rov. (2.1) neni jedind mozna, mélo by se upfesnit slovem
~klasicky“ resp. vyhovujici Maxwellové-—Boltzmannové statistice (aby se odlisilo od
fyzikalni definice, kterd obecné uvazuje kvantovou statistiku). Podobné na zacatku
odd. 2.2.1  klasické hmotné body*“.

2. Za rov. (2.8): Termin  fazovy prostor neni definovan. Chapu ale, Ze je to tézké
vysvétlit na bakalarské arovni.

3. Odd. 2.3.2: Rov. (2.22) je spis piiklad platny jen pro atomarni plyn. e~ dal v textu
m4 byt e 5", kde B je konstanta. Exponencialni funkce se v numerickych proceso-
rech nepoéita podle Taylorova rozvoje, ale obvykle pomoci Cebysovovy aproximace.
V rov. (2.25) chybi odecteni hodnoty LJ potencidlu v r = r.. Hodnota r. = 2,50 se
dnes jiz pouziva vyjimecné.

4. Odd. 2.3.4: Upfesnit periodické okrajové podminky jako ,kubické“. Nerovnost (2.30)
je opacné.

5. Odd. 2.3.5: Znaménko pred gradientem v (2.34).
6. Odd. 2.3.6: Jen pro jednoatomovy plyn.

7. Odd. 2.4.2: Zde neni nic $patné, ale pro danou cilovou skupinu povazuji definici nes
a dalsi detaily za nevhodné. Myslim, Ze staci Tici, ze data jsou korelovana, coz se
fesi zblokovanim tak, ze korelace jsou malé.



8. Odd. 3.1.3: Pro uplnost by chtélo pfidat parametr a, a to i do navodu. Neni jasné,
jak jsou ziskany parametry a, b van der Waalsovy rovnice. Obvykla metoda je pouzit
T., p. tekutiny, ale jaké? Redlného argonu nebo Lennard-Jonesovy kapaliny? Ono to
muze byt prakticky to samé, pokud LJ o, ¢ bylo nastaveno podle presnych simulaci.
Toto by chtélo vysvétlit (na patiiéné jednoduché trovni i studentim).

Moje doporucenti (i z hlediska rychlosti) je pouzit kratkodosahovy LJ potencial (bez
korekei na useknuti) s tim, Ze parametry o, ¢ budou nastaveny pomoci simulovaného
kritického bodu (ten je pro r. = 2,50 k dispozici v literatute) tak, aby odpovidaly
argonu. Pak ale prestane byt vhodné Tfizeni poctu c¢astic podle technické podminky
R. < L/2.

9. Pod obr. 12: Doba simulace roste pfi jednoduché implementaci parové sumy kvad-
raticky s .

10. Obr. 13: Predpokladam, ze nebyly pouzity korekce na useknuti potencialu. Pro ci-
lovou skupinu ale radéji nezavadét, viz bod 8 vyse.

Poznamky k simulac¢ni dloze

Nékteré nedokonalosti jiz byly odhaleny autorem pfi testovani na vzorku studenti.

1. Chybi mi tvodni informace k tomu, co délat v prostiedi jupyter-lab pfi chybé, jak
fesit preruseni vypoctu, jak reset (napf. co smazat). Dale neni jasné, co se stane,
kdyZ upravim data v pribéhu béhu (vystup se zablokuje) a stisknu znova Ctrl-
-Enter. Zda se mi, Ze si ,naprogramuji“ nékolik simulaci za sebou, jen nevidim
vystupni protokol (ale mizu si mezitim dojit na kafe).

2. Je dobré upozornit, ze jupyter-lab automaticky ukldda zménény notebook — tedy
nelze se v pripadé chyby vratit jednoduse k definované ulozené verzi.

3. Souhlasim se zjisténim, zZe je lepsi neplést studenty redukovanymi veli¢inami a pouzi-
vat redlné. Zda simula¢ni program pouziva redukované veli¢iny nebo ne, je technicky
detail nezajimajici cilovou skupinu.

4. Zvyraznit v kédu, kam ma student napsat vstupni data, viz obr. 1.

5. Velmi bych doporucoval 3D grafiku, koule pfes sebe nejsou prehledné. Témér jisté
takovy modul pro python existuje.

6. Lep$i tprava vystupu se zaokrouhlenymi hodnotami velic¢in.

7. “Please, use a lower density” zménit na “use a higher molar volume”. Ano, kazdy
student by to mél védéet, ale mate to.

8. Rizeni poétu ¢astic podle podminky r. < L/2 nepovazuji za vhodné. A samoziejmé,
ze muzu s¢itat pres kopie simulacni buiiky, pokud je to vyhodné (napf¥. pokud studuji
krystaly). Podminka r. < L/2 je pouze technicka.



10.

11.

12.

13.
14.

A} yykresli-izotermy-badatelsky X | (% analyzuj-vystupy-badatelsky X = A simuluj-pv-praktikum-badat«X  +

B+ X O [ » = C » code v Python 3 (ipykernel) () =

[ 1: # import modulu simple md [ S = S |
import simplemd as smd

settings = dict(
# chemické parametry
gas = 'Ar', # vzorec simulovaného plynu
N = , # 44« (celé cislo) pocet Castic o v L
T = , # e« teplota v Kelvinech navrh Zvyraznenl VStUpU
Vm = , # <« molarni objem v cm**3/mol

# propagace

t max = , # aea (desetinné cislo) maximalni cas simulace

# output

stride obs = 0.1, # (desetinné ¢islo) casovy interval mezi mezi zapisovanim pozorovan)
I stride xyz = 0.3, # (desetinné ¢islo) casovy interval mezi zapisovanim pozic a rychlos

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

system = 'pv-praktikum', # (string) neméii tuto hodnotu, pouze pv-praktikum je sprévna

)

# spusténi simulace se provadi zavolanim 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 vlevo) a identifikujte v
ném csv soubory obsahujici okamzité hodnoty tlaku.

Pozndamka: do kmenové sloZky se navratite kliknutim na python-md v levém hornim rohu.

Tento csv soubor byste mohli otevrit napf. v excelu a statistickou analyzou ziskat primérnou hodnotu tlaku.
ProtoZe by to ale bylo velmi zdlouhavé, pfipravili jsme pro Vis samostatny Jupyter Notebook analyzuj -
vystupy-badatelsky.ipynb , ktery statistickou analyzu ziskanych dat provede za Vas. Pfed tim, neZ
budete pokradovat na zavéreény Ukol, piejdéte do tohoto Jupyter Notebooku a spliite Gkoly tam.

Obrazek 1: Jak zvyraznit misto pro vstup dat

Nejsou jasné jednotky t,,.«, zvIasté proto, Ze se nemluvi o hmotnosti a nevi se, co je
redukovand jednotka ¢asu. V pfipadé redlnych jednotek lze fidit dobu vypocétu bud
simula¢nim ¢asem nebo poctem krokii.

Vsiml jsem si, ze poc¢atec¢ni konfigurace je na sféfe. To tak ma byt? Nebyl by lepsi
krystal s vakancemi? Nebo i ndhodna konfigurace s omezenim délky pohybu pohybu
v jednom kroku ¢i minimalizaci?

Tabulka vysledkti z analyzuj-vystupy-badatelsky.ipynb je zpfehazend, lepsi by
bylo sefadit podle T a pak podle V.

Pro vypocet strednich hodnot se spravné ignoruje neustaleny zacatek, ale neni vy-
svétleno, proc¢ a kolik. Pro t,,,, = 500 se odsekava 50, coz nesouhlasi s obr. 18.

Je $patné pi, v grafu p(Vy,) resp. nenastavuje se automaticky.

Str. 59: ,Kliknutim na python-md se vratite do kmenové slozk a Jupyter Notebook
analyzuj vystupy najdete tam.“ Problémy s navigaci jsem nemél, ale zadné ,,python-
-md“ nikde nevidim.



Sily, kterymi na sebe éastice plsobi v zavislosti na jejich vzddlenosti $r$, popisuje
v nasi simulaci Lennard-Jonesiv potencial $U \mathrm{LJ}(r)$ (viz obrazek nize).
Pokud je potencidl zaporny, ¢astice se piritahuji, pokud je kladny, castice se
odpuzuji. Hodnoty potencidlu a vzdalenosti udavame v jednotkach $\epsilon$ a $
\sigma$, coz jsou vnitini jednotky simulace. Napi. jednotka vzdadlenosti $\sigma$ je
prakticka, protoZe primér atomu v simulaci je vzdy $1\,\sigma$. Konkrétn& pro argon
plati **prepofet** $1\,\sigma = 0,3632\,\mathrm{nm}s.

Konkrétné pro argon plati **prepocet** 1 o = 0,3632 nm.

Sily, kterymi na sebe ¢astice pasobi v zavislosti na jejich vzdalenosti r, popisuje v nai simulaci Lennard-
Jonestv potencial Urj(r) (viz obrazek nize). Pokud je potencial zdporny, ¢astice se pfitahuji, pokud je
kladny, ¢astice se odpuzuji. Hodnoty potencidlu a vzdalenosti udavame v jednotkéch € a o, coz jsou
vnitFni jednotky simulace. Napf. jednotka vzdalenosti aje prakticka, protoze primér atomu v simulaci je
vzdy 1 0. Konkrétné pro argon plati piepoéet 1 o = 0,_3632 nim.

Konkrétné pro argon plati pfepoéet 1 0 =0,3632 nm.

Obréazek 2: Nahrazeni TEX-vstupu v editoru (azurové) pfimym textem (zluté) — jesté lépe
ovsem s desetinnou teckou, aby ¢islo slo kopirovat do pythonu, kde provadime vypocty

Formalni Giroven

Formalni troven neni prili§ dobra. V praci je spousta preklepti a gramatickych i typogra-

fickych chyb.

1.

'V markdown textu v jupyter-lab notebooku nepouzivat pro matematické vyrazy
a Cisla TgX, ale HTML. Vyraz generovany $..$ je obrazkem a nelze zkopirovat
do clipboardu a musi se opsat, coz je protivné a vede k chybam (kromé Seredné
nadbyteéné mezery za ¢arkou), viz obr. 2.

I Spravné je ,van der Waals* (vdW), nikoliv ,Van der Waals“ (VAW).

Zivé odkazy v PDF jsou chvalihodné, ale ramecky jsou Seredné. Zkuste:
\usepackage [colorlinks=true] {hyperref}

Spousta drobnych preklepii. Korektor pravopisu je dnes jiz béznou vybavou editori!
Pteklepy jsou ale i v kédu (epslion).

Str. 72: Lennardtiv—Jonesiv znamenad, Ze byli dva. Spravné je Lennard-Jonesiv (byl
to jeden ¢lovek). Vyraz je nékdy spravné, nékdy Spatné.

Sjednotit jednotky molarniho objemu.
Str. 59: Termin ,kmenova slozka“ jsem slysel poprvé, ale asi mu je rozumét.

,ne vSichni studenti znaji tabulkovou hodnotu molarniho objemu za standartnich
podminek“:

(a) Pro¢ by ji medle méli znat?

(b) Spravné se pise ,standardni®.



(c) Definice pojmu ,standardni teplota a tlak“ je nejednozna¢na a muze to byt
cokoliv od 0°C do 25°C a od 100kPa do 101,6 kPa.

9. Typografické chyby:

(a) Proménné maji byt italikou (v textu i jako index/exponent) (i-ty stav).

(b) Zkratky maji byt stojaté (v textu i jako index/exponent) (f;, ).

(¢) Rozlisovat spojovnik (bude-li), poml¢ku a ptipadné mezery okolo (20-30 min,
zadmérné vagni — student, ktery) a matematické minus (—1).

(d) Ceské ,juvozovky*.

(e) Neslabi¢né predlozky nepatii na konec fadky, vytesi se vinovkou:
v praktiku z"fyzikalni chemie.

(f) Vzhledem k interakci s kédem mi nevadi desetinné tecky misto ¢arek, ale mélo
by to byt jednotné, v textu i v notebooku se obé verze michaji. Za desetinnou
¢arkou vSak nesmi byt mezera (pak se jedna o seznam), tedy v TEXu
takto: 3{,}14. Pokud se zad4d \mathcode‘,="002C v preambuli, nebude za ,
v matematickém rezimu mezirka, ale je ji naopak nutno vkladat u seznami
(nepouzije-li se ;).

Praci jsem prostudoval a doporucuji ji k obhajobé. Navrhuji klasifikaci ,,vyborné“.

V Praze dne 1. ¢ervna 2024. prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.


https://en.wikipedia.org/wiki/Standard_temperature_and_pressure

