Simulace ve fyzice mnoha ¢astic TMF021 — zkuSebni otazky 2021/22

1. Integrace metodou MC — prosté a preferencni vzorkovani, centralni
limitni véta a chyba metody MC, porovnani se standardni numerickou
integraci. Generovani pseudondhodnych ¢isel s obecnym rozdélenim.

2. Stochastické procesy, matice pfechodu, Markovovy fetézce, detailni
rovnovaha, podminka mikroskopické reverzibility, existence limitniho
rozdéleni.

3. Realizace Monte Carlo kroku pii kanonickém rozdéleni (generovani a
piijeti zkuSebni konfigurace). Metropolisova a Barkerova metoda.

4, Uziti MC pro geometrické problémy: ndhodné prochazky, jev
perkolace (vypocet prahu, Hoshentiv-Kopelmantv algoritmus), difuzi
limitovand agregace.

5.  Termodynamické MC — ukazka na Isingové modelu, vypocéet mérného
tepla a susceptibility, uréovani kritické teploty.

6. Celularni automaty (CA) — typy a definice CA, zdvislost poctu CA na
dimenzi, ptiklady CA: jednodimenzionalni CA, hra Zivota, miizovy
plyn, sypani pisku.

7. Verletiv a Gearovy integratory MD, volba integratoru a integra¢niho
kroku.

8. Radiélni distribu¢ni funkce, vyjadieni sttedni hodnoty veli¢iny (napf.
energie) pomoci integralu parové funkce (napt. potencialu) a RDF,
dlouhodosahova korekce energie.

9. Teplota v MD, termostaty (pieskalovani rychlosti, Berendsentv frik¢ni,
Andersentv).

10. Mgieni tlaku v MD/MC, MD simulace pii konstantnim tlaku; NPT
soubor v MC.

11. Molekularni potencidly (intermolekulérni a intramolekuldrni),
kombinac¢ni pravidla.

12. Technické detaily MC — algoritmus pro vypocet zmény energie,
generovani zkusebniho posunuti, zlomek pfijeti, dosah potencialu vs.
velikost systému, okrajové podminky.

13. Neboltzmannovské vzorkovani konfigura¢niho prostoru, metody pro
efektivni vzorkovani konfiguraniho prostoru (principy metadynamiky,
potencialu stfedni sily, parallel tempering).



