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lObsah - prednaska

» Vypocetni chemie
definice, vypocetni chemie versus experiment,
prehled FreSenych projektd, experimentalni
metody s atomarnim a jednomolekularnim
rozliSenim

» Kvantova mechanika |
struény uvod, Bornova-Oppenheimerova
aproximace, koncept hyperploch potencialni
energie, strué¢ny prehled metod pro vypocet
potencialni energie

» Struktura

struktura, vizualizace, formaty, typy
souradnic (interni, kartézské)

» Plochy potencialni energie |
definice, stacionarni body, jejich
charakterizace a vyznam, optimalizacni
metody, lokalni a globalni minima

» Kvantova mechanika Il
volna €astice, tuhy rotator, harmonicky
oscilator, atom vodiku, variaéni a poruchové
metody, Hartree-Fockova metoda,
semiempirické metody

» Plochy potencialni energie Il
reakéni cesty a konformacni premeény, reakéni
koordinata, hledani tranzitnich stavu, vztah
potencialni energie k termodynamickym
veli€inam, primarni a sekundarni izotopovy
efekt

> Molekulova mechanika |

silova pole, vazebné a nevazebné interakce,
dalekodosahové interakce, bodové naboje,
prehled silovych poli

» Molekulova dynamika
vyvoj systému v ¢ase, pohybové rovnice,
prehled integraénich metod, viastnosti
systému, termostaty, barostaty

> Kvantova mechanika lll

post-HF metody (MPx, CC), CBS, DFT metody,
korekce disperznich interakci, BSSE

> Molekulova mechanika ll

dalekodosahové interakce, modelovani
rozpoustédel, polarizovatelna silova pole
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» Strucny uvod do Linuxu

> Praktické procvi€ovani probirané latky

> |. samostatny projekt (modelovani reakce)
mechanismus jednoduché reakce za pouziti semiempirické kvantove
chemické metody

Program Gaussian: www.gaussian.com

> ll. samostatny projekt (molekulova dynamika)
studium konformacniho chovani malé organické molekuly

Program AMBER: www.ambermd.org




l Harmonogram semestru

Obdobi pro zapis predmeéti:

2. zari 2013 - 29.
Vyuka: 16. zari 2013 - 20.
Obdobi prazdnin: 21. prosince 2013 - 1.
Zkouskové obdobi: 2. ledna 2013 - 14.

C7790 Pocitacova chemie a molekulové modelovanil
Zakonceni: kolokvium (2+1 kredity), zkouska (2+2 kredity)

Celkovy pocet odprednasenych hodin: 14 x 2 hodiny = 28 hodin
Celkova hodinova zatéz predmétu:

1 ECTS kredit -> 26 hodin studijni zatéze
4 kredity -> 4x 26 hodin = 104 hodin studijni zatéze

C7800 Pocitacova chemie a molekulové modelovani | — cviceni
Zakonceni: zapocet (1+1 kredity)
Celkovy pocet odprednasenych hodin: 14 x 2 hodiny = 28 hodin
Celkova hodinova zatéz predmétu:
1 ECTS kredit -> 26 hodin studijni zatéze
2 kredity -> 2x 26 hodin = 52 hodin studijni zatéze

zari 2013
prosince 2013
ledna 2014
unora 2014




Hodnoceni znalosti

Zakonceni:
* dva protokoly ze samostatnych projektu (cviceni)
* zavérecny test (pripadné uUstni pohovor)

Test 50 otazek (50 bodU); délka 1 hodina;
hodnoceni F < 30 bodU;
hodnoceni E = <30, 35) bod(;
hodnoceni D = <35, 40) bodU;
hodnoceni C = <40, 45) bodU;
hodnoceni A a B >= 45 bod0 plus Ustni pohovor.
Hodnoceni Ize zlepSit o jeden stupen (a neomezené zhorsit) ustnim pohovorem.




l Souvisejici/Navazujici pr

Prednasky zamérené na teorii
€9920 Uvod do kvantové chemie a elektronové struktury molekul
C9930 Metody kvantové chemie
C9550 Kvantova chemie a molekulova spektroskopie
C9545 Chemical Bond Theory

C8855 Pocitacova chemie a molekulové modelovani Il
C8856 Pocitacova chemie a molekulové modelovani Il cviceni

C8863 Vypocty volnych energii
C8862 Vypocty volnych energii — cviceni

C9925 Introduction to soft matter models of membranes and proteins
Prednasky zamérené na pocitani

C2110 Operacni systém UNIX a zaklady programovani
C2115 Prakticky uvod do superpocitani




