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" Predmét je vhodny zejména pro magisterské studenty a doktorandy na MFF UK a PFF UK.

* Navazuje na predmét NBCMO51(MFFUK)/MC260P79(PrFUK) .Metody molekulové dynamiky a Monte Carlo",

predchozi absolvovadni tohoto zdkladniho kurzu viak neni podminkou. Nutnd je nicméné znalost zdkladt

molekulovych simulaci, kvantové mechaniky a statistické termodynamiky. J
= Kurz zahrnuje kromé teoretického vykladu také éetbu a diskusi odbornych publikaci. /™
Sylabus: ; (

1. Pokrocilé metody Monte Carlo. Kanonické a grandkanonické MC. Kinetické MC. v
2. Vypocty volné energie. Termodynamicka integrace. Poruchova metoda. ,Destnikové” vzorkovani. 7 —b

Potencial stfedni sily. Metadynamika. Metoda Jarzynskeého. :

3. Ab initio molekulova dynamika. Car-Parrinellova vs. Born-Oppenheimerova dynamika. DFT metody. \ >
Funkce baze.

4. Kvantové molekulové dynamiky. VInovy balik pro popis pohybu jader. Adiabatick& separace pohybu
jader a elektronl. Pocatecni kvantovy stav systému. Numericky pfesna integrace ¢asové

Schrédingerovy. Aproximativni metody pro mnohacasticové systémy. > C‘ 4

5. Metody analyzy trajektorii.
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