CGEE HESAPLAMALI KIMYA UYGULAMALARI

Hesaplamali Kimya Sanal Organizasyonu Grid Enabled Molecular
Simulator (GEMS) 'U g¢aligtirmasi igin kurulmustur. Cesitli uygulamalar
gride aktariimig ve Uretimde calisir durumdalar. EGEE altyapisina yeni
ilave uygulamalar katma cabalari devam etmektedir ve hesaplamall
kimya arastirma gruplari arasinda daha genig bir igbirligi tegvik
edilmektedir.

GEMS uygulamasi kompleks kimyasal sistemlerin reaksiyon
dinamiklerini inceleyecek simulasyon c¢evresinin yerlestiriimesinde
kullaniimaktadir.

ABCtraj gaz fazinda olugsan atom-diatom reaksiyonlarinin sonuglarini
hesaplar. Olaylar Monte Carlo teknikleri kullanilarak yaratilir. Program,
sanal monitorlerde simulasyon sonuglarini gosteren molekuiler sanal
gergeklik gevresine baglanir.

Venus ilk durumlari Monte Carlo ile 6rneklenen atomlar ve molekuller
arasindaki carpismalari simule ederek Kkesit alanlarini ve oran
katsayilarini hesaplar. Her ¢arpismada atomlarin hareketini ydénlendiren
Hamilton denklemleri Urlnlere olan reaksiyonlar incelenerek ¢ozulur.

DI-Poly uygulamasi kompleks sistemlerin molekuler dinamik
simullasyonlarini yapar. Bu hesaplamali kimya ve hesaplamali biyoloji
topluluklarinda de-facto (fiili) bir standarttir.

RWAVEP uygulamasi wavepacket yaklasimini kullanarak kimyasal
reaktif quantum olasiliklarini hesaplar. Cesitli ilk durum kimeleri igin
farkli olaylar yaratilr.

GAMESS - SCF dalga fonksiyonlarini hesaplayabilen ab initio
molekuler quantum kimya programidir. Bu SCF dalga fonksiyonlari igin
baginti duzeltmeleri sunlari icermektedir: yapilanig etkilesimi, ikincil
Perturbation Teorisi ve Coupled-Cluster yaklagimlari.

GAUSSIAN - su ana kadar kimya alaninda yapilmis olan ve bundan
sonrasi igin de onem tagiyan arastirmalarda bilim adamlar tarafindan
sikga kullanilan elektronik yapi programlari batinidir. Kuantum
mekaniginin temel yasalarindan baglayarak, Gaussian degisik
durumlarda molekuler sistemlerin  Ozelliklerini  tahmin  etmede
kullanihyor. Gaussian ticari bir Grundur ve lisans kisitlamalarindan
dolay! kullanimi sadece Gaussian Sanal Organizasyonuna agiktir.
Ayrintili uyelik bilgisi web sayfasinda

http://egee.grid.cyfronet.pl/Gaussian bulunabilir.

Yakin gelecekte asagida yer alan uygulamalar gibi baska uygulamalar
da hesaplamali kimya sanal organizasyonuna (CompChem VO)
kurulacaktir.

- COLUMBUS - yuksek seviyeli ab initio (baslangigtan itibaren)
molekuler elektronik yapi hesaplamalari igin programlar
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toplulugudur. Programlar ilk olarak elektronik zeminde c¢oklu-
basvuru hesaplamalari icin tasarlanir.

- Dalton SCF, MP2 veya MCSCF dalga fonksiyonlarini kullanarak
molekuler ozelliklerin hesaplanmasi igin olusturulmus guglu bir
kuantum kimya programidir. Ozellikle molekiiler potansiyel enerji
yuzeyi caligsmalari, hem statik hem dimamik incelemeler igin
manyetik ve frekans-bagimh elektrikte bu program kendini
gOstermisgtir.

- CPMD - Car-Parrinello Molecular Dynamics kodu, 6zellikle abinit
molekuler dinamikler icin tasarlanmisg, Fonksiyonel Yogunluk
Teorisinin gergeklestiriimesi, paralellestiriimis duzlem dalgasidir.

- ACES Il - Advanced Concepts in Electronic Structure yuksek
seviye kuantum kimyasal abinit hesaplamalarini gerceklestiren
programlar serisidir. Cok vucut perturbasyon teorisi (MBPT) gibi
cok-vicut  tekniklerini  kullanan  oOzellikler ve  elektron
korelasyonunu ele alan birlestiriimis kime tekniklerinin yani sira,
atomik ve molekuler enerjilerin dogru hesaplanmasinda da
kullaniimasi 6nemli 6zelligidir.

- Turbomole abinit elektronik yapi hesaplamalari igin bir paket
programdir. Turbomole'un gbze carpan ozellikleri su sekildedir:
ayarlanabilir temel hafiza ve disk alani istemleriyle yari dogrudan
algoritmalar, butun nokta gruplarinin tam kullanimi, verimli
integral hesaplanmasi, sayisal entegrasyon igin kararli ve dogru
gridler. Turbomole ticari bir pakettir ve kullanimi sadece ayn bir
sanal organizasyona agiktir.

- NAMD buyuk biyomolekuler sistemlerin yuksek bagarimli
simulasyonlar ic¢in tasarlanmis paralel, neseneye yonelik bir
molekuler dinamikler kodudur.

Bunlara ek olarak CompChem VO, hesaplamali kimya topluluklarinin
belirli ihtiyaglarini yerine getirebilmek igin gridi 6zel kullanici arayuzuyle
arayuUzlemek icin CHARON sistemi ile deneyler yapacak.

EGEE diger uygulamara da aciktir. Katim kosullari ve EGEE’deki

uygulamalar hakkinda daha fazla bilgi icin http://egeena4.lal.in2p3.fr/
‘deki kullanici ve uygulama portalina bakiniz.
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