GQECE APLIKACE Z OBLASTI VYPOCETNI CHEMIE

. : Virtualni organizace vypocCetni chemie byla zalozena, aby provozovala
= ? y simulator GEMS (Grid Enabled Molecular Simulator). Na grid jiz bylo
vs

pfeneseno nékolik aplikaci, které bézi v ostrém provozu. V sou¢asné
dobé je snaha prenést na infrastrukturu EGEE také dalSi aplikace a
propagovat SirSi spolupraci mezi vyzkumnymi skupinami z oblasti
vypocetni chemie.

Aplikace GEMS slouZi k implementaci simulaéniho prostfedi, které
dovoli studovat reakéni dynamiku slozitych chemickych systémd.

Aplikace ABCtraj pocita pozorovatelné jevy reakci mezi atomy/diatomy
v plynné fazi. Udalosti jsou generovany technikami Monte Carlo.
Program je napojen také na prostfedi virtualni reality molekul, které
zobrazuje vysledky simulace na virtualnich monitorech.

Aplikace Venus pocita pruseciky a rychlostni koeficienty elementarnich
chemickych reakci simulaci kolizi mezi atomy a molekulami, jejichz
inicialni stavy jsou vzorkovany s vyuZitim schématu Monte Carlo.

U kazdé kolize jsou feSeny hamiltonovské rovnice, které fidi pohyb
atomu od reaktantl az po produkty.

Aplikace DI-Poly provadi simulaci molekularni dynamiky sloZzitych
systému. V oblasti vypocetni chemie a vypocetni biologie se jedna de
facto o standard.

Aplikace RWAVEP pocita chemické reakcni kvantové
pravdépodobnosti pomoci pfistupu zalozeného na specialnich sadach
vlnovych funkci (,wavepackets®). Pro rizné sady inicialnich podminek
jsou generovany ruzné udalosti.

V blizké budoucnosti budou v ramci virtualni organizace vypocetni
chemie nasazeny i dalsi aplikace, napfiklad:

— COLUMBUS - kolekce programu pro vysokouroviové ab initio
vypocty molekularni elektronové struktury. Programy jsou urCeny
predevsim pro rozsahlé multireferencni vypocty zakladnich a
excitovanych stavll atomu a molekul.

— GAMESS - program pro molekularni kvantovou chemii ab initio,
ktery dokaze pocitat vinové funkce SCF. Korelacni korekce
téchto vinovych funkci SCF zahrnuji konfiguraéni interakci,
perturbacni teorii druhého fadu, pfistupy typu ,coupled-cluster® i
aproximaci vyuzivajici teorii hustotnich funkci.

Virtualni organizace vypocetni chemie bude dale experimentovat se
systémem CHARON a grid vybavi pfizpusobitelnym uzivatelskym
rozhranim, které uspokoji poZzadavky této komunity.

Infrastruktura EGEE bude ochotné slouZit dal§im moznym aplikacim.
Vice informaci o tom, jak se zuc€astnit, a dalSi informace o aplikacich,
které bézi na infrastrukture EGEE, naleznete na portalu pro uzivatele a
aplikace na adrese http://egeena4.lal.in2p3.fr/.
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