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V nasi skupiné pouzivame metody zaloZené na kvantové mechanice k vypoctu vlastnosti
molekul a pevnych latek. Zajima nas hlavné vazebna energie, tedy energie uvolnéna pfi
vzniku vazeb mezi molekulami. K naroénym vypocétiim pouzivame superpocitace a praci s
nimi je mozné si v ramci projektl osvojit.

Pouziti neuronovych siti pro popis interakci mezi
molekulami

VypocCty vazebnych energii mezi molekulami byvaji vypocetné
narocné. Kdyz jsou vzdalenosti mezi molekulami velké, je mozné
energii jejich interakce popsat pomoci klasické elektrostatiky.
Tedy jako interakci dip6ld, kvadrupéll a vysSich momentd. V
projektu vyjdeme z tohoto klasického popisu a upravime jej tak,
aby umoznoval pfesny popis i pro malé vzdalenosti molekul.

Mrznuti vody v hano-meéfitku

O vodé vime, Zze mrzne pfi 0 stupnich Celsia. Nicméné teplota tani
vody, ktera je prostorové omezena na Skale nanometrd, miZze byt az o
desitky stupnid nizsi. Takovato voda se vyskytuje v pfirodé a setkdme se
s ni i v experimentu. Pfikladem je voda mezi grafenem a povrchem
kfemene na obrazku napravo. Jedni z mnoha problém{ studia omezené
vody pomoci pocitacovych simulaci je jeji pomala krystalizace, tedy
prechod z kapaliny do krystalické formy. V projektu vyzkouSime, zda je
mozné krystalizaci urychlit pouzitim zarodeénych krystald.

Problém suchého ledu

Oxid uhlicity je velmi dileZzitd molekula a je tudiz ddleZité abychom byli
schopni popsat pfesné jeho interakce s jinymi molekulami a materialy.
Metody, které se v soucasnosti ve velké mife pouzivaji pro studium
vazeb molekul, davaji pfekvapivé Spatné vysledky i pro tu nejjednodussi
pevnou formu oxidu uhli¢itého -- krystalicky suchy led. V tomto projektu
vypocteme referencni vazebné energie pro dvojice a trojice molekul CO;
a porovname je s vysledky jednodussich metod. To nAm pomize
pochopit, pro€ je obtizné popsat tento jednoduchy systém.
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