ZkuSebni otazky predmétu Pokrocilé simulace ve fyzice mnoha ¢astic TMF024,
2022/2023

1. Elektrostatické interakce — alternativy k fixnim bodovym nabojum, polarizovatelné
modely.

2. Elektrostatické interakce — metoda reakéniho pole, Ewaldova sumace (princip
metody, volba optimalnich parametrt).

Grandkanonicky, Gibbstiv a reakéni soubor, méteni chemického potencialu.

4. Vypocet transportnich veli¢in z rovnovazné molekularni dynamiky. Urcovani
difuzivity a viskozity.

5. Teorie linearni odezvy, aplikace v simulacich. Vypocet transportnich veli¢in z
nerovnovazné molekularni dynamiky.

6. Modelovani vnitinich stupiii volnosti molekul, tuhé vs. flexibilni molekuly. Simulace
tuhych molekul — rotace v MC a MD, algoritmus SHAKE zachovéavajici délky vazeb.

7. Variacni a difuzni Monte Carlo metoda pro urceni energie zakladni stavu kvantového
systému.

8. Teorie funkcionalu hustoty (DFT), Kohnova-Shamova rovnice. Carova-Parrinellova
metoda.



