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Abstrakt: V této praci studujeme nukleaci v postupné abstraktnéjsich kon-
textech a systémech, pocinaje klasickou teorii nukleace a konce nukleaci v kom-
plexnich sitich. Mezi studované piipady patii nukleace necistot v pevné matrici
na nékolika krystalech alkalickych halogenidi, kde jsme stanovili formacni en-
ergie pro klastry, pocinaje jednoduchym dipélem bez necistot a malymi agregaty
az po mozné konfigurace vétsich shluku. V dalsi ¢dsti se zaméfime na studium
heterogenni nukleace. Zatimco v obvyklych modelech heterogenni nukleace se
predpokladé, ze povrchova energie je homogenni, ptame se, co se stane, pokud
budeme povazovat povrchovou energii za heterogenni. S pomoci umbrella sam-
pling zjistujeme, Ze nukleaéni bariéra muze byt vyrazné snizena v piipadé Ze
povrch je heterogenni, i kdyz je prumérna povrchova energie konstantni. V
posledni ¢ésti studujeme vliv koeficientu clusterovani na fazové prechody v kom-
plexnich sitich pomoci FFS.
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