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1. Vybrané numerické metody:

feseni soustav algebraickych rovnic,

obycCejnych a parcialnich diferencialnich rovnic,
rychla Fourierova transformace atd.,

paralelizace vybranych algoritma

2. Modelovani mnohocasticovych systéma:
metoda Monte Carlo, molekularni dynamika (MD),
numerické resSeni pohybovych rovnic,
termodynamické soubory - kontrola teploty a tlaku,

silova pole, Ewaldova sumace, vypocCet volné energie

3. Modelovani kvantové-mechanickych systému:

numerické reseni Schrodingerovy rovnice, Hartreeho-Fockova metoda,
Carova-Parrinelliho MD (CPMD), QMMM metody atd.

4. Modelovani fluidnich systémd

e

Navier Stokes equations
Lattice Boltzmann method

kosmologicka N-body simulace

klastr Ar atomu

transport protonu



NPRF006 Pokrocilée metody programovani 1/1 Z

Paralelizace vypoctu (ve Fortranu Ci jazyku C)
na vypocetnich uzlech se sdilenou paméti (OpenMP),
pocitacovych klastrech (MPI) ¢i grafickych kartach (CUDA).
Pro ucCast v kursu nejsou potreba zadné predbezné znalosti.

ProcviCovani probiha na pocitaCich superpocitaCového MetaCentra.
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NBCM316 Pocitacové modelovani biomolekul 1/2 KZ

Molekularné-dynamické (MD) simulace
biomolekul (nukleovych kyselin, proteinu a
membran) prostrednictvim softwarovych baliku
AMBER, GROMACS a NAMD
Strukturni databaze
Homologni modelovani (MODELLER)
Docking (AutoDock)

In silico optimalizace inhibitoru (AutoGrow)
Vypocet volné energie
Ab initio vypocCty

Parametrizace silovych poli
(GAUSSIAN, CPMD).

ribosom virova castice




Molekularné-dynamické simulace umozriuji
sledovat ¢asovy vyvoj biomolekularnich systémda, Fosfolipidy sestavajici z vyrazné hydrofobni a hydrofilni

které i s vodni obalkou sestavaji z desitek tisic Casti vytvofi v MD simulaci spontanné fosfolipidickou dvojvrstvu.
atomu. Jde o numerické reseni pohybovych rovnic:

rychlost: Uy L = Uy 1T f

poloha: n+1 = qn + N "Un.-l-%

Silové plsobeni mezi atomy biomolekul je popsano
prostrednictvim funkce, jejiz parametry jsou ziskany
ha zakladé kvantové-mechanickych vypoétfr
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Bakalarské a diplomové prace

0ns | 30 ns

Pocitacové modelovani komplext modifikovanych
nukleovych kyselin a proteinu

Pocitacové modelovani membranovych proteint
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