Revize 2

C2115
Prakticky uvod do
superpocitani

2. lekce

Petr Kulhanek

kulhanek@chemi.muni.cz

Narodni centrum pro vyzkum biomolekul, Pfirodovédecka fakulta
Masarykova univerzita, Kamenice 5, CZ-62500 Brno




Modelové problémy a
systémy

nasobeni matic

numericka integrace

QM a MD vypocty

predikce 3D struktur (alphafold)
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l Nasobeni matic
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Vyuziti:
* hledani vlastnich Cisel a vektorl ¢tvercovych matic (kvantova chemie)

* feSeni soustavy linearnich rovnic (QSAR, QSPR)
* transformace (posunuti, rotace, Skalovani - zobrazeni a grafika)

Opakovani/samostudium:
* Jak se nasobeni matic provadi?
* Kolik operaci je nutné provést?
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l Numericka integrace
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l Metody numericka int-
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l Fulleren C,,

https://en.wikipedia.org/wiki/Buckminsterfullerene

Ukoly:
* vytvoreni modelu molekuly Cg,
* optimalizace geometrie
» vypocet molekularnich vibraci

Metody:
* semiempiricka kvantové-chemicka metoda PM6




Chitinové vilakna
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mechanické vlastnosti
chitinovych nanovlaken
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e MD simulace vlakna 6000 Neugebauer, J.; Koca, J. The structure and dynamics of chitin
nanofibrils in an aqueous environment revealed by molecular
dynamics simulations. RSC Adv. 2016, 6 (36), 30710-30721
DOI: 10.1039/c6ra00107f
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l Souvislost s kurzem C21

Nasobeni matic:
* limitujici faktory souvisejici s architekturou pocitac (pamétova propustnost)
* optimalizované knihovny pro numerické vypocty (BLAS, LAPACK, Intel MKL, AMD MCL)

Numericka integrace:
* limitujici faktory souvisejici s architekturou pocitacli (zaokrouhlovaci chyby a jejich
dopad na vysledek integrace)
 paralelizace vypoctu (OpenMP versus MPI)

Fulleren C,,:
* spousténi vypoctl v programu Gaussian
* v MetaCentru (PBSPro)
* na klastru WOLF (PBSPro a Infinity)

Chitinové vlakno:
* molekularné dynamické simulace v programu pmemd
 Skalovani CPU paralelni implementace
* srovnani béhu na CPU a GPU

Predikce 3D struktur:
 alphafold (Al [Artificial Intelligence] na GPU)




l Cviceni 1

Fulleren C,,:

1. Postavte 3D model molekuly fullerenu C,, a provedte jeho optimalizaci pomoci
silového pole MMFF94. Ke stavbé 3D modelu pouzijte strukturu ve formatu SMILES
(wikipedie pro Cg,). Vysledny model ulozte ve formatu xyz. Ke stavbé pouZijte bud’
program avogadro nebo nemesis.

Chitinové vilakno:

Ekvilibrovany model chitinového vlakna je mozné nalézt v adresari:
/home/kulhanek/Documents/C2115/Lesson02/chitin

topologie systému je 6000.parm7
souradnice, rychlosti a velikost boxu je v 6000.rst7

Zobrazte model v programu VMD.
Kolik atomd model obsahuje?
Kolik vlaken chitinu model obsahuje?
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Jaky tvar ma simulacni box?




l Samostudium

Jak se provadi nasobeni matic?

Kolik operaci je zapotrebi pfi nasobeni matic provést?

Jaka je vypocetni komplexita nasobeni matic?

Ktera metoda numerické integrace je presnéjsi, obdélnikova nebo lichobéznikova?
Naleznéte jiné metody numerické integrace.
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Je mozné numerickou integraci vypocitat neurcity integral?
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