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1. Prehled hlavnich smérl pocitacové fyziky.

2. Vybrané numerické metody:

feSeni soustav algebraickych rovnic, obyCejnych a parcialnich
diferencialnich rovnic, rychla Fourierova transformace atd.

3. Metoda molekularni dynamiky (MD):

numerickeé feSeni pohybovych rovnic, silova pole, — .
termodynamické soubory - kontrola teploty a tlaku, kosmologicka N-body simulace
periodické okrajové podminky, dalekodosahové sily, Ewaldova sumace
4. Metoda Monte Carlo

5. Numerické feSeni Schrodingerovy rovnice,

Hartreeho-Fockova metoda, Carova-Parrinelliho MD (CPMD)

6. Numerické feSeni rovnic popisujicich proudéni tekutin

7. Algoritmy pro fyzikalné korektni fotorealisticke vykresleni 3D scény
8. Paralelizace vybranych algoritmd klastr Ar atomt
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Paralelizace vypoctl (ve Fortranu ¢i jazyku C)
na vypocetnich uzlech se sdilenou paméti (OpenMP),
pocitacovych klastrech (MPI) Ci grafickych kartach (CUDA).
Pro ucast v kursu nejsou potreba zadné predbézné znalosti.

ProcviCovani probiha na pocCitacCich superpocitaCoveho MetaCentra.
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Molekularné-dynamické simulace biomolekul (nukleovych kyselin, proteinl a
membran) prostfednictvim softwarovych baliki AMBER, GROMACS a NAMD.
Homologni modelovani (MODELLER), ab initio vypoCty (GAUSSIAN, CPMD).
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Molekularné-dynamické simulace umoznuji
sledovat casovy vyvoj biomolekularnich systémda,
které i s vodni obalkou sestavayji z desitek tisic
atomu. Jde o numerické reseni pohybovych rovnic:

poloha: (n+1 = qn+h Fn—k%'

Silové plisobeni mezi atomy biomolekul je popsano
prostrednictvim funkce, jejiz parametry jsou ziskany
na zakladé kvantové-mechanickych vypocta:
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Fosfolipidy sestavajici z vyrazné hydrofobni a hydrofilni
casti vytvori v MD simulaci spontanné fosfolipidickou dvojvrstvu.
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Bakalarské a diplomové prace >

Molekularné-dynamické simulace biomolekul
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