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Vypocetni chemie

Vypocetni chemie (Computational Chemistry, pocitacova chemie)

interdisciplinarni obor

experiment

“presnost” ’0;@ &
EEEENRI e
=

Vypocetni
chemie F

L.
%

>
N
>
S
X
?
Ny

“rozliseni”
vypocetni

chemie

Vypocetni chemie muize doplnit experimentalni vysledky pomoci pocitacovych simulaci
studovanych systému s atomovym rozliSenim a ziskat tak uceleny a konzistentni pohled

na studovany problém.
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Nobelova cena za che

Walter Kohn John A. Pople

The Nobel Prize in Chemistry 1998 was divided equally between Walter Kohn "for his
development of the density-functional theory" and John A. Pople "for his development of
computational methods in quantum chemistry"

http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/chemistry/laureates/1998/
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l Nobelova cena za chem_

© Harvard University Photo: © S. Fisch Photo: Wikimedia
. i . Commons
Martin Karplus Michael Levitt :
Arieh Warshel
Development of Multiscale Models for Complex Chemical

Systems

http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/chemistry/laureates/2013/
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l Kdo jsme ...

RNDr. Petr Kulhanek, Ph.D.

E-mail: petr.kulhanek@ceitec.muni.cz
Expertise: QM, QM/MM, MD, Free Energy

Mgr. Martin Prokop, Ph.D.

E-mail: martin.prokop@ceitec.muni.cz

prof. RNDr. Jaroslav Ko¢a, DrSc. Expertise: Software dev, Dockig

1 profesor

5 vyzkumnych asistentd
3 post-doc studenti

14 doktorskych studentt
20 bakalarskych a magisterskych studentt
o KT

RNDr. Radka Svobodova, Ph.D.

E-mail: radka.svobodova@ceitec.muni.cz
Expertise: Chemo and Bioinformatics

RNDr. Robert Vacha, Ph.D.

E-mail: robert.vacha@ceitec.muni.cz
Expertise: MD, MC, Coarse Grain, Free Energy

Magr. Stanislav Kozmon, Ph.D.

E-mail: stano@chemi.muni.cz
Expertise: QM, QM/MM
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Kam patrime. ...

CEITEC

NS

Masarykova univerzita VUT MENDELU VFU VUVEL IPM

Spoluprace:
Pfirodovédecka fakulta CEITEC-MU Ustav chemie, Ustav biochemie,
RECETOX, Skupina
Glycobiochemie, Skupina NMR,
a dalsi ...

Strukturni Studijni obory:

biologie Chemie, Biochemie, Strukturni
chemie, Biomolekularni chemie,
Chemoinformatika a
bioinformatika

LCC
Skupina vypocetni chemie

http://ncbr. muni.cz http://lcc.ncbr. muni.cz
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l Vypocetni zdroje ....

MetaCentrum/CERIT-SC
* Narodni gridova infrastruktura
* ca 6000 CPU jader
» CEITEC/NCBR vlastni zdroje cca 1000
CPU jader
* 5x100 TB uloznych diskovych poli

http://www.metacentrum.cz/
http://www.cerit-sc.cz/

Uéet mUZe ziskat student libovolné vysoké gkoly.
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C2110 Operacnisystém UNIX a zaklady
programovani
C2115 Prakticky uvod do superpoditani
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Bl Co déléme ...

"malé" komplexy

biomolekularni

systémy

prichod nanocastice membranou
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l Vyvijeny software
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Vybrané projekty

Studium (bio)molekuldrnich systémi
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l Karbonicka anhydraza |
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lVirtuéInl' screening
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Software nastroje Lectin PA-IIL
Vykonnost

Server Network Clients

e Autodock Vina

database . &l * heterogenni vypocetni zdroje
e * jeden doking cca 1-10 minut/ligand
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* rychlost hledani cca 250 000 ligandii za
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Structure
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l Nemesis
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Petr Kulhanek, Jakub Stépdan, Milan Lenco, Petr Balik, Jifi Klusak, Zora Stfelcova ...

IRRRRRIRG & bakaldi'ske praci |, 5. kvétna, 2014




Shrnuti

» Prace na zajimavych projektech

» VlyuZivani nejmodernéjsich vypocetnich technologii
» Prace ve zkuseném kolektivu

» Zahranicni staze

» Moznost prace zdomu




l Kontakty

Laborator vypocetni chemie
Narodni centrum pro vyzkum biomolekul, UKB, Pavilon A4

Seminare LCC skupiny kazdy Ctvrtek
v 10 hodin v mistnosti A4/2.11

http://lcc.ncbr. muni.cz

C7790 Pocitacova chemie a molekulové modelovani |
C7800 Pocitacova chemie a molekulové modelovani | — cviceni
C8855 Pocitacova chemie a molekulové modelovani Il
C8856 Pocitacova chemie a molekulové modelovani Il — cviceni
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