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Pocitacové modelovani materidll je nezbytnym ndstrojem pro pochopeni vztahu mezi mikrostrukturou
a fyzikdlnimi vlastnostmi materialti. Atomarni metody zaloZené na empirickych a semiempirickych
nanostruktur, jako napft. nanotrubky, epitaxni vrstvy, grafen, studia radiacniho poSkozeni nebo pohybu
dislokaci pod napétim. Spinové metody feSené metodou Monte Carlo a kontinudlni mezoskopické
modely jsou hojné vyuZivany pro studia usporadavani tuhych roztokd, fazové prechody v
multiferoikdch a jejich ovlivnéni defekty krystalické miizky. Makroskopické studie metodou
konecnych prvki, do kterych jsou v posledni dobé implementovany vysledky atomarnich a
mezoskopickych studif, predstavuji stéZejni ndstroj pro predikci makroskopického chovéni redlnych
struktur. V tomto kurzu ziskaji studenti zakladni teoretické znalosti o metodéach pocitacového
modelovani materidlti od drovné interagujicich atomt az po jejich makroskopicky kontinudlni popis a
zptsobech vizualizace ziskanych dat. Diiraz je kladen na ziskani praktickych zkuSenosti s t€émito
pristupy, a to jak prostfednictvim cviceni (implementace, feSeni a analyza modelovych problému), tak
také v samostatnych pracech studentt.
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D. Frenkel, B. Smith: Understanding molecular simulation. Academic Press (2002).

J. P. Sethna: Statistical mechanics: Entropy, order parameters, and complexity. Oxford University Press
(2006).

Zpisob a kritéria hodnoceni:

Kazdy student ziskd zaddni samostatné price, které se bude vztahovat k né€které z probiranych metod.
Vystupem bude vytvoreni, popf. modifikace existujiciho simula¢niho programu, jeho vyuZiti pro feSeni
daného problému a pisemnd zprava shrnujici formulaci problému, priibéh a hlavni vysledky téchto
simulaci. Pfedmétem zkousky bude ustni obhajoba této préce.

Vymezeni kontrolované vyuky a zpusob jejiho provadéni a formy nahrazovani zameskané vyuky:
Cviceni jsou povinnd a nedcast na cvicenich musi byt omluvena. V pfipad€ neticasti na cviceni student
vypracuje ze cviceni protokol a prokaze vyucujicimu, Ze danou problematiku pochopil.



Prednasky:

. Modelovani vztahti mezi mikrostrukturou a fyzikdlnimi vlastnostmi, historie a soucasnost.

. Rovnovazna statistickd mechanika, spinové modely a jejich feSeni metodou stfedového pole.
. Fazovy prostor, fazova trajektorie, ergodicky teorém, entropie.

. Numerické metody minimalizace funkci N proménnych.

. Krystalografie a symetrie v redlném a reciprokém prostoru.

. Molekulérni statika, ur€eni atomarnich sil, energii a napéti v mnohocésticovych soustavach.
. Molekuléarni dynamika, stabilita numerické integrace pohybovych rovnic, termostaty a barostaty.
. Pokrocilejsi interak¢ni potencidly a jejich fyzikalni vyznam.

. Mezoskopické modely zaloZené na metod¢ fadzového pole.

10. Metoda fazového pole krystalu.

11. Metody urceni drdhy minimalni energie soustavy.

12. Metoda kone¢nych prvki, tvarové funkce a elasticita.

13. Moderni trendy v pocitacovych studiich materidld.
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Cviceni s pocitacovou podporou:

. Studium Fermi-Pasta-Ulamova problému.

. Monte Carlo studie 1D-3D Isingova modelu a urceni fazovych diagrami.

. Ur€eni hustoty stavli 2D Isingova modelu pomoci Wang-Landauovy metody.

. Implementace numerickych metod pro minimalizace funkci N proménnych.

. Konstrukce libovolné Bravaisovy miizky a ivod do vizualizaci.

. Zakladni stav krystalického argonu ve 2D a 3D s vyuzitim Lennard-Jonesova potencidlu.
. Krystalizace inertnitho plynu v Lennard-Jonesové potencialu.

. UrCeni energii bodovych defektti a povrchil v fcc materidlu.

9. Studium dvojcaténi ve feroelastickych materialech.

10. Vyvoj mikrostruktury v modelu fazového pole krystalu.

11. Urceni transformacni drahy modelové soustavy metodou Nudged Elastic Band.

12. Vypocet napjatosti a deformace elastické soustavy pomoci metody kone¢nych prvk.
13. Konzultace k samostatnym pracem.
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