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Konferencija je sufinancirana sredstvima Europske unije iz Europskog 

fonda za regionalni razvoj.

Raļunalno-kemijski alati na 
infrastrukturi za napredno raļunanje

Kristijan Mrkalj, Sveuļiliġni raļunski centar Sveuļiliġta u Zagrebu
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Ġto je raļunalna kemija?

ÅGrana kemije koja koristi raļunalne simulacijekako bi opisivala 

kemijske sustave.

ÅPovezuje teorijsku kemiju s raļunalnim metodama rjeġavajuĺi 

probleme kvantne mehanike, molekulske mehanike, molekularne 

dinamike i sl.

ÅPredviĽa niz svojstava, prijelaznih stanja, optimizira strukture i 

ishode reakcija, simulira dinamiku sustava s velikim brojem ļesticaé

ÅPrimjenu nalazi u razvoju novih lijekova, materijala, katalizatora, 

tehnologija za pohranu energijeé
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Zaġto je raļunalno zahtjevna?

ÅSloģeni algoritmi

ÅRazliļiti pristupi i metode za aproksimativna rjeġenja Schrºdingerove jednadģbe

ÅBroj ļestica

ÅVelik broj molekula, atoma i elektrona znaļi veĺi broj moguĺih interakcija

ÅToļnost izraļuna

ÅVelik broj decimala; koordinate atoma, energije veza, razliļite termodinamiļke 

veliļine, brzine ļestica u simulacijama dinamikeé

ÅDugotrajne simulacije

ÅSimuliranje molekulske dinamike sloģenih sustava u Ărealnom vremenuò

ÅKoliļina podataka

ÅVelik broj parametara, generiranih privremenih datoteka...
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Raļunalni klasterï
kako Ănapredno raļunamoò?

ÅKljuļ ubrzanja leģi u visokom stupnju paralelizacije -za rjeġavanje 

nekog problema koristimo velik broj procesora odjednom.

ÅOmoguĺava rjeġavanje vrlo zahtjevnih problema u razumnom vremenu.

ÅKoliļina procesorskih jezgri, grafiļkih procesora i memorije prelazi 

ograniļenja jednog fiziļkog stroja(raļunala).

ÅAplikacija dobiva pristup velikoj koliļini resursa.

ÅBrza lokalna mreģapovezuje odvojene fiziļke strojeve (raļunala) i 

omoguĺava komunikaciju meĽu razliļitim procesima aplikacije.
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ÅABINIT
ÅAIMAll
ÅAMBER
ÅAutoDock
ÅBAGEL
ÅCASTEP
ÅCENSO
ÅCHARMM
ÅCP2K
ÅCREST
ÅDalton
ÅDFTB+
ÅGAMESS
ÅGaussian *

Åg_mmpbsa
ÅGPAW
ÅGROMACS
ÅLAMMPS
ÅNAMD
ÅNWChem
ÅORCA
ÅPLUMED
ÅQ6
ÅQuantum ESPRESSO
ÅSHARC
ÅSIESTA
ÅVMD
ÅXCrySDen
ÅxTB

Koje aplikacije su dostupne?
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ÅGaussian

ÅAmber

ÅGROMACS

ÅORCA

ÅQuantum Espresso

ÅxTB

ÅABINIT

ÅVMD

ÅCP2K

é a najpopularnije aplikacije?



dei2023/ xtb /
C2H4BrCl.xyz
run.sge
scan.inp
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Geometrijska optimizacija C2H4BrCl 
u kloroformu

xtb C2H4BrCl.xyz -- chrg 0 -- uhf 0 -- opt vtight -- alpb chcl3 -- namespace C2H4BrCl- opt


