Pozadavky ke statni zavérecné zkouSce z navazujiciho magisterského
studijniho programu Pocitacové modelovani ve védé a technice

Obecné pravidla:

Zavere€na zkouska je ustni a provétuje uroven znalosti, které mél student nabyt v pribéhu navazujiciho
magisterského programu v ramci kurzii profilujiciho zékladu. Zavére¢na zkouska z oboru ma dvé casti:
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kurziim: Termodynamika, Statisticka fyzika, Kvantova fyzika, Teorie elektromagnetického pole,
Specialni teorie relativity, Fyzika tekutin, Fyzika pevnych latek, Fyzika plazmatu, Astronomie a
astrofyzika).

2. Pocitatové modelovani: Tato ¢ast provetuje Siroké znalosti metod pocitacového modelovani
(odpovida kurziim: Pocitacové modelovani spojitych soustav I - III, Poc¢itacové modelovani
casticovych soustav I - 1)

Seznam témat:
Fyzika:

1. Cile, zédkladni pojmy a principy termodynamiky: termodynamické soustava, stavové parametry,
vnitini energie, empiricka teplota, teplo, termodynamicka prace, 1. a 2. postulat, stavové
rovnice, termodynamicky d¢;j.

2. Tti termodynamické zdkony: slovni a matematické formulace, adiabatické a polytropické déje,
entropie, termodynamicka teplota.

3. Termodynamické potencialy rovnovaznych uzavienych soustav, Maxwellovy vzorce.

4. Cile, zakladni pojmy a myslenky statistické fyziky: mikroskopické stavy, ¢asova stiedni
hodnota, statisticky soubor, souborova stiedni hodnota, ergodicka hypotéza, princip apriornich
pravdépodobnosti, mikrokanonické rozdéleni.

5. Kanonicky soubor: kanonické rozdéleni, vyznam kanonické parti¢ni funkce, termodynamické
veli¢iny v kanonickém souboru. Kvaziklasicka aproximace v kanonickém souboru, ekviparti¢ni
teorém.

6. Klasicky idealni plyn: faktorizace parti¢ni funkce, termicka stavova rovnice, zavislost tepelné
kapacity jedno- a dvou-atomarnich plyni na teploté. Ideélni krystal: Einsteiniiv model, zavislost
tepelné kapacity jednoduchych krystali na teploté.

7. Postulaty kvantové mechaniky.

8. Atom vodiku: formulace lohy, separace vlnové funkce, kvantova ¢isla a spektrum energie,
vlnové funkce (zékladni grafické ptedstavy).

9. Soustavy identickych ¢astic, symetrie vinové funkce, bosony a fermiony, Pauliho princip.

10. Maxwellovy rovnice, jejich fyzikalni interpretace, definice ptislusnych veli¢in. Hrani¢ni
podminky pro elektromagnetické pole.

11. Zakony zachovani naboje, energie, hybnosti v teorii elektromagnetického pole a ptislusné
pojmy.

12. Potencialy v teorii elektromagnetického pole: definice, vinova rovnice, d”Alambertovo feseni,
retardované potencialy, dipolové zateni.

13. Vychozi principy specidlni teorie relativity. Lorentzova transformace. Dilatace ¢asu, kontrakce
délek. Energie a hybnost ve specidlni teorii relativity.
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Zakladni strukturni charakteristiky tekutin.
Jednoduché modely mezimolekularnich interakci a klasifikace tekutin.

Struktura pevnych latek (skupenstvi, krystalické a amorfni latky), zakladni pojmy krystalografie
(krystal, elementarni bunika, krystalogratické soustavy, symetrie, Millerovy indexy).

Zaklady pasové teorie pevnych latek (energetické hladiny volného a vdzaného elektronu,
elektron v potencialové krabici, elektron v periodické miizce — existujici modely).

Zakladni charakteristiky plazmatu: Debyeovo stinéni, plazmovy parametr, plazmova frekvence,
beta parametr. Kritéria pro plazma, Sahova rovnice.

Pohyb nabité ¢astice v magnetickych a elektrickych polich, Larmorova frekvence a polomér,
drifty. Magnetické zrcadla. Magneticky moment.

Zarivé procesy a popis zafeni v astrofyzice, Pogsonova rovnice, ur¢ovani vzdalenosti ve
vesmiru.

Spektralni klasifikace hvézd, hmotnosti hvézd a jejich urCovani, Hertzsprungiv-Russelltv
diagram, vznik a vyvoj hvézd.

Poéita¢ové modelovani:
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Modelovani spojitych soustav, Eulertiv a Lagrangetv popis kontinua, materidlova derivace,
Leibnizovo integralni pravidlo/Reynoldstv transportni teorém.

Bezrozmérna analyza, Buckinghamtiv Pi teorém, ptiklady pouziti: obtékani koule a tok
potrubim.

Transport tepla vedenim a konveket, ptiklady feSeni rovnice transportu tepla.

Transport hmoty diftizi a konvekci, slozkova bilance pro zfedéné systémy, rovnice kontinuity.
Numerické feSeni rovnic transportu tepla a hmoty.

Zakon zachovani hybnosti v tekutinach, objemové a plosné sily, tenzor napéti.

Zjednodusené formy matematickych modelll proudéni tekutin, specidlni ptipady analytického
feSeni Navierovych-Stokesovych rovnic.

Numerické feSeni Navierovych-Stokesovych rovnic pro laminarni nestlacitelné proudéni za
izotermnich podminek.

Nevazky tok, Eulerova rovnice, Bernoulliho rovnice.

Mezni vrstva, lamindrni a turbulentni proudéni.

Zaklady metody molekularni dynamiky (MD) v mikrokanonickém souboru: pohybové rovnice a
jejich numerické feSeni.

Mezimolekularni interakce a parové interakéni potencidly.

Mezimolekularni interakce v periodickych okrajovych podminkach: ,tail* korekce
kratkodosahovych interakci, princip Ewaldovy sumace, princip metody reakéniho pole.

Vypocet zakladnich veli¢in: vnitini energie, teplota, tlak, radidlni distribu¢ni funkce.
Principy MD simulaci v jinych statistickych souborech: termostaty a barostaty.

Metoda Monte Carlo (MC) v molekularnich simulacich: princip Metropolisovy metody, matice
piechodu, mikroskopické reverzibilita.

Realizace Metropolisovy metody v kanonickém souboru: poc¢atecni konfigurace, translace,
rotace, zlomky pfijeti, konvergence, ekvilibrace.

Metody MC pro vypocet termodynamickych veli¢in: tlak (virtudlni zména objemu), chemicky
potencial (virtudlni vkladani ¢astic).



19. Principy MC simulaci v jinych statistickych souborech: izobaricko-izotermicky soubor,
grandkanonicky soubor.

20. Molekularni simulace fazovych rovnovah: explicitni simulace fazového rozhrani, Gibbstiv
soubor.



