E — Charakteristika studijniho predmétu

Nazev studijniho predmétu Molekuldrni modelovani a simulace

Typ predmétu povinny dopor. rocnik / semestr |3/Z
Rozsah studijniho pfedmétu 1+1 |hod. za tyden |2 kreditii | 4

Jiny zpiisob vyjadieni rozsahu

Zpisob zakondeni zkouska | Forma vyuky | prednaska, cvideni
DalSi pozadavky na studenta

Zapocet je udélen za zvladnuti jednoduché MC/MD simulace v libovolném programovacim jazyce.
Zkouska je Gstni.

Vyuéujici | doc. RNDr. Ji¥i Kolafa, CSc.

Strucna anotace predmétu |

Predmét "Molekularni modelovani a simulace" seznamuje posluchace se zaklady modelovani molekul (okrajové i jinych
systémti mnoha Castic) metodami klasické mechaniky od konstrukce silového pole po metody molekularni dynamiky a
Monte Carlo. Diraz je kladen na metodiku pocitacového experimentu (pseudoexperimentu). Nedilnou soucasti je prace
na projektu, tj. simulace jednoduchého systému. K dispozici jsou ¢esky psana skripta i demonstracni software.

Témata:

. Statisticka termodynamika: soubory, pravdépodobnosti stavi

. Modely: mtizkové a spojité, popis tekutin, biomolekul

. Molekularni dynamika: integrace pohybovych rovnic (Verlet, Gear)

. MD: izotermicky a izobaricky soubor

MD: tuhé molekuly, molekuly s pevnymi vazbami (SHAKE)

. Monte Carlo: MC integrace, Markovovy fetézce, Metropolisovo vzorkovani
. Nahodna ¢isla: algoritmy, spojita a diskrétni rozlozeni

. MC: tuhé molekuly, MC v jinych souborech, neboltzmannovské vzorkovani
. Pocitaovy experiment: volba metody a podminek, start simulace

10. Periodické okrajové podminky, dlouhodosahové sily

11. Méfeni, statisticka analyza ¢asovych fad a odhad chyb

12. Entropické veli¢iny (termodynamicka integrace, Widom)

13. MD: kinetické veli¢iny, rovnovazné a nerovnovazné metody

14. Prace na projektu (MC ¢i MD simulace jednoduchého systému)
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