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podstaty intra- a intermolekulovych interakci a zdkladni metodiky molekulovych simulaci.

" Kurz zahrnuje kromé teoretického vykladu také cetbu a diskusi odbornych publikaci, ukazky molekulovych

simulaci, praktické cviceni v politaCové laboratori a zdvéreény samostatny projekt.

= Pfedmét je vhodny pro 3. ro¢. bakaldrského studia, magisterské studenty a doktorandy na MFF UK a PFF UK.
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Meziatomové a mezimolekulové sily, interakéni potencialy.

Zaklady molekulové dynamiky. Integrace klasickych pohybovych rovnic, propagatory.
Simulaéni protokol: po&ate€ni podminky, vstupni parametry, periodické okrajové
podminky, interakéni cutoff, Ewaldova sumace, simulace za konstantni teploty a tlaku.
,Dynamicka“ a ,termodynamicka“ simulace, statistické soubory, vypocet
termodynamickych veli€in, korela¢ni a distribuéni funkce, problém ergodicity.

Metody vizualizace a analyzy vysledkad.

Zaklady Monte Carlo. Metropolisova metoda generace kanonického souboru.




