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Abstrakt: V této práci studujeme nukleaci v postupně abstraktněǰśıch kon-
textech a systémech, poč́ınaje klasickou teoríı nukleace a konče nukleaćı v kom-
plexńıch śıt́ıch. Mezi studované př́ıpady patř́ı nukleace nečistot v pevné matrici
na několika krystalech alkalických halogenid̊u, kde jsme stanovili formačńı en-
ergie pro klastry, poč́ınaje jednoduchým dipólem bez nečistot a malými agregáty
až po možné konfigurace větš́ıch shluk̊u. V daľśı části se zaměř́ıme na studium
heterogenńı nukleace. Zat́ımco v obvyklých modelech heterogenńı nukleace se
předpokládá, že povrchová energie je homogenńı, ptáme se, co se stane, pokud
budeme považovat povrchovou energii za heterogenńı. S pomoćı umbrella sam-
pling zjǐsťujeme, že nukleačńı bariéra může být výrazně sńıžena v př́ıpadě že
povrch je heterogenńı, i když je pr̊uměrná povrchová energie konstantńı. V
posledńı části studujeme vliv koeficientu clusterováńı na fázové přechody v kom-
plexńıch śıt́ıch pomoćı FFS.
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