CGQECCER APLIKACIE VYPOCTOVEJ CHEMIE

Virtudlna organizacia vypoctovej chémie bola vytvorena na prevadzkovanie
molekularneho simulatora GEMS (Grid Enabled Molecular Simulator). Na grid
uz bolo prenesenych niekolko aplikacii, ktoré bezZia v produkénom rezime.

V suc¢asnosti prebiehaju snahy preniest na infrastruktiru EGEE dalSie
aplikacie a podporit’ SirSiu spolupracu medzi vyskumnymi skupinami v oblasti
vypoctovej chémie.

Aplikacia GEMS slizi na implementaciu simulaéného prostredia, ktoré umozni
Studovat reakénl dynamiku zlozitych chemickych systémov.

ABCtraj pocita pozorovania reakcii atdm-diatom v plynnej faze. Udalosti su
generované technikami Monte Carlo. Program je spojeny s virtualnym
molekularnym prostredim, ktoré znazornuje vystupy simulacie na monitoroch
virtualnej reality.

Venus pocita krizové prierezy a rychlostné koeficienty elementarnych
chemickych reakcii simulovanim kolizii medzi atbmami a molekulami, ktorych
pociato¢né podmienky st vzorkované pouZzitim schémy Monte Carlo. Pre
kazdu koliziu su rieSené Hamiltonove rovnice, ktoré uréuju pohyb atbmov

od reaktantov ku produktom.

Aplikacia DI-Poly vykonéva simulaciu molekularnej dynamiky zloZitych
systémov. Pre oblast vypoctovej chémie a pre spolo¢nosti z oblasti vypoctovej
bioldgie je de-facto Standardom.

Aplikdcia RWAVEP pocita kvantové pravdepodobnosti chemickych reakcii
pouzitim pristupu zaloZeného na Specialnych sadach vinovych funkcii
(wavepackets). Pre r6zne mnoziny pociatocnych podmienok su generované
rézne udalosti.

V blizkej buddcnosti sa budu vo virtualnej organizacii CompChem rozvijat

dalSie aplikacie, napr.:

- COLUMBUS - balik programov pre vysoko-uroviiové ab initio vypocty
molekularnych elektronickych Struktar. Programy su v prvom rade uréené
na rozsiahle multi-referenéné vypocty zakladnych a excitovanych
elektronickych stavov atbmov a molekal.

- GAMESS - program pre molekularnu kvantovu chémiu ab initio, ktory
dokaze pocitat vinové funkcie SCF. Korekcie korelacii k tymto SCF
vinovym funkciam obsahuju interakciu konfiguracii, tedriu perturbacii
druhého radu, pristupy typu ,coupled-cluster”, ako aj te6riu priblizenia
funkcionalu hustoty.

VO CompChem bude okrem toho experimentovat’ so systémom CHARON a
vybavi grid prispésobitelnym pouzivatelskym rozhranim, ktoré uspokoji
Specifické poZiadavky komunity vypoctovych chemikov.

EGEE ma zaujem spolupracovat aj na dalSich aplikaciach. Navstivte, prosim,
PouZzivatel'sky a aplikacny portél http://egeena4.lal.in2p3.fr/, kde najdete
inform&cie o moZnosti spoluprace, ako aj viac informécii o aplikaciach, ktoré
v sucasnosti beZia na EGEE.
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