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obrovské mnozstvi vypocetniho asu. Z&kladni vlastnosti kapalné vody je jeji struktura,
napfiklad nas zajima jaka je nejpravdépodobnéjsi vzdalenost mezi dvéma kysliky nebo kolika
vodikovych vazeb se v prlimérné jedna molekula G¢astni. Pro studium dynamiky mdzeme
pouzit rGizné metody, od jednoduchych a vypocetné nenaroénych modeld, které pouzivaji
analytické funkce pro popis vazeb, az po metody vyuzivajici kvantovou mechaniku pro
elektrony i jadra. Pfedpovédi riiznych metod se pfitom mohou v detailech lisit [1]. Casto se ale
detaily struktury liSi i pokud pouZzijeme stejny teoreticky model, ale jiné numerické nastaveni.
Tento krok se ¢asto déla kvdli snizeni vypocetnich narokd. Jednim z takovych nastaveni jsou
pseudopotencialy (PPs), které nam umoznuji zanedbat silné vazané elektrony blizko jader,
jejichz vliv na dynamiku je minimalni. Pouziti PPs ale zplsobuje chybu ve vazebné energii a
je zasadni otazkou, zda tato chyba ovlivni strukturni vlastnosti vody. Navic jsme v nasi
skupiné jsme vyvinuli pfistup, ktery umoznuje chybu PPs korigovat, a mohli bychom tedy
otestovat jeho ucinnost pro studium dynamiky vody [2].

V projektu budou provedeny vypocty molekularni dynamiky kapalné vody pomoci rliznych
nastaveni pomoci standardnich metod zaloZenych na kvantové mechanice. Dale provedeme
analyzu chyb PPs pomoci vypoctl na dvojicich a trojicich molekul a otestujeme presnost
modelu korigujiciho chybu.
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Obr. 1: Model krystalu vody a kapalné vody ziskany pomoci molekularni
dynamiky. Video dostupné na kandlu @icelcn na YouTube (odkaz) .


https://www.youtube.com/watch?v=CDTZoFGmZoc
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