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Vypocetni chemie

Vypocetni chemie (Computational Chemistry, pocitacova chemie)

interdisciplinarni obor
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Vypocetni chemie muize doplnit experimentalni vysledky pomoci pocitacovych simulaci
studovanych systému s atomovym rozliSenim a ziskat tak uceleny a konzistentni pohled
na studovany problém.
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l Kdo jsme ...

RNDr. Petr Kulhanek, Ph.D.

E-mail: petr.kulhanek@ceitec.muni.cz
Expertise: QM, QM/MM, MD, Free Energy

Mgr. Martin Prokop, Ph.D.

E-mail: martin.prokop@ceitec.muni.cz

prof. RNDr. Jaroslav Koca, DrSc. Expertise: Software dev, Dockig

1 profesor

5 vyzkumnych asistentd
3 post-doc studenti

14 doktorskych studentt
20 bakalarskych a magisterskych studentt
o KT

RNDr. Radka Svobodova, Ph.D.

E-mail: radka.svobodova@ceitec.muni.cz
Expertise: Chemo and Bioinformatics

RNDr. Robert Vacha, Ph.D.

E-mail: robert.vacha@ceitec.muni.cz
Expertise: MD, MC, Coarse Grain, Free Energy

Magr. Stanislav Kozmon, Ph.D.

E-mail: stano@chemi.muni.cz
Expertise: QM, QM/MM
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Kam patrime....

CEITEC

NS

Masarykova univerzita VUT MENDELU VFU VUVEL IPM

Spoluprace:
Pfirodovédecka fakulta CEITEC-MU Ustav chemie, Ustav biochemie,
RECETOX, Skupina
Glycobiochemie, Skupina NMR,
a dalsi ...

Strukturni Studijni obory:

biologie Chemie, Biochemie, Strukturni
chemie, Biomolekularni chemie,
Chemoinformatika a
bioinformatika

LCC
Skupina vypocetni chemie

http://ncbr. muni.cz http://lcc.ncbr. muni.cz
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lV\'{poEetni zdroje ....

MetaCentrum/CERIT-SC
* Narodni gridova infrastruktura
* ca 6000 CPU jader
» CEITEC/NCBR vlastni zdroje cca 1000
CPU jader
* 5x100 TB uloznych diskovych poli

http://www.metacentrum.cz/
http://www.cerit-sc.cz/

Uéet mUZe ziskat student libovolné vysoké gkoly.
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C2110 Operacnisystém UNIX a zaklady
programovani
C2115 Prakticky uvod do superpoditani
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Bl Co déléme ...

"malé" komplexy

biomolekularni

systémy

prichod nanocastice membranou
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l Vyvijeny software
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Vice na: https://lcc.ncbr.muni.cz
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l Kontakty

Laborator vypocetni chemie
Narodni centrum pro vyzkum biomolekul, UKB, Pavilon A4

Seminare LCC skupiny kazdy Ctvrtek
v 10 hodin v mistnosti A4/2.11

http://lcc.ncbr. muni.cz

C7790 Pocitacova chemie a molekulové modelovani |
C7800 Pocitacova chemie a molekulové modelovani | — cviceni
C8855 Pocitacova chemie a molekulové modelovani Il
C8856 Pocitacova chemie a molekulové modelovani Il — cviceni

—ce v oboru Chemie, 21. unora, 2014




