PoZadavky ke zkousSce pro predmét
Statisticka termodynamika, molekulové modelovani a simulace (N403023)

Zakladni principy statistické mechaniky, ergodicka hypotéza. Fazovy prostor.

Matematicka pfedmluva: Gaussuv integrdl. Stirlingova formule (odvozeni). Metoda sedlového
bodu. Matematicka statistika — zakladni rozdéleni: binomické, Poissonovo, normalni. Pojem
stfedni hodnoty a fluktuace.

Mikrokanonicky soubor. Entropie jako mira chaosu. Vztah mezi statistickou mechanikou a
termodynamikou. Podminky rovnovahy. Smésovaci entropie. Gibbstv paradox. Podminka
platnosti boltzmannovské (klasické) statistiky.

Kanonicky soubor. Boltzmann(yv faktor. Entropie. Klasicka parti¢ni funkce ve fazovém
prostoru. llustrace pouZiti na modelu ideélniho plynu.

Idealni plyn s vnitfnimi stupni volnosti (neinteragujici molekuly). Vibra¢ni a rotacni mody.
Energie a tepelna kapacita jednotlivych prispévki; nizkoteplotni a vysokoteplotni limita.
Vypocet rovnovazné konstanty chemickych reakci v idealni plynné fazi.

Virialovy a ekviparticni teorém. Grandkanonicky soubor.

Diskrétni a spojité modely interakci. Sily mezi molekulami, silové pole (vazebné a nevazebné
sily, nastaveni parametr(i, kombinaéni pravidla).

Neidealni chovani latek. Korelagni (distribucni) funkce. Strukturni faktor. Virialovy rozvoj. OZ
integralni rovnice.

Molekulova dynamika: typy algoritm( pro réizné systémy, integratory pro spojité modely
(Verletdv algoritmus a ekvivalentni formulace, reverzibilita a zachovani energie, chyba
integrace). Teplota v mikrokanonickém MD souboru, simulace za konstantni teploty
(kanonické a nekanonické metody a jejich vlastnosti a problémy).

Metoda Monte Carlo: integrace MC a importance sampling. Metropolisv algoritmus
(Markoviv fetézec, detailni rovnovaha a mikroreverzibilita), zlomek pfijatych konfiguraci.
Generator nadhodnych Cisel.

PocitaCovy experiment (start, zrovnovazneéni, analyza dat, odhad chyb). Periodické okrajové
podminky, nejblizSi sousedé, dlouho- a kratkodosahové sily (korekce, Ewaldova sumace,
metoda reakcniho pole), algoritmy, optimalizace.

Méfeni veli€in: Mechanické: vnitfni energie, tlak. Entropické: Helmholtzova/Gibbsova energie,
umbrella sampling apod., Widomova metoda, histogram reweighting, integrace stfedni sily,
metadynamika. Strukturni: radiélni distribu¢ni funkce a strukturni faktor.

Pokrocilé metody Monte Carlo: Neboltzmannovské a preferencni vzorkovani, implementace
MC v rliznych souborech (mikrokanonicky, izobaricky, grandkanonicky, Gibbs(v). Vibrujici a
tuhé vazby, algoritmus SHAKE.

Kinetické veli¢iny v MD, rovnovazné a nerovnovazné metody. Casova autokorela¢ni funkce,
Greenovy—Kubovy vzorce, Einsteinovy vztahy na pfikladu difuzivity.



