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TEMA

Simulacia strukturnych fazovych prechodov
v krystaloch pomocou metadynamiky

Dr. Roman Martonak
Katedra experimentalnej fyziky FMFI UK Bratislava

V seminari bude prezentovany algoritmus pre simulaciu
Strukturalnych fazovych prechodov v krystaloch zalozeny na
metadynamike. Tato technika umoziuje simulaciu komplexnych
transformacii vratane rekonstruktivnych fazovych prechodov prvého
druhu. Budu tiez ukazané aplikacie techniky v kombinacii s ab initio
vypoCtami na simulaciu viacerych délezitych systémov. Zameriame
sa najma na skumanie tlakom indukovanych fazovych prechodov v
réznych fazach SiO2, polymerizaciu molekularnych krystalov CO2,
pripravu post-diamantovych faz uhlika ako aj predpoved novej fazy
vapnika pri vysokom tlaku.
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