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Laborator vypocetni termodynamiky
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Metody vypocetni chemie

Kvantova mechanika
Molekularni simulace
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In silico modely molekularnich krystalu
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In Silico = pouzZivame metody vypocetni chemie >
Polymorfismus = existence rtiiznych krystalovych struktur pro danou latku

Predikce krystalovych Identifikace relevantnich Atomisticky model Predikce
struktur kandidatu materialovych
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Screeningové aplikace

In silico screening = mistrovstvi svéta molekul pro danou aplikaci

High-throughput = automatizované postupy zkoumajici velké mnozstvi latek

Hledani ucinnych a “zelenych” rozpoustédel pro biopolymery pomoci modelu COSMO-SAC
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Vyznam a aplikace: upcycling biomasy, rozpustnost |éCiv, recyklace plastu
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Prostredky a vize

Vyvoj novych a vylepsovani existujicich metod p

Minimalizovat mnozstvi vstupni empirické informace
a vypocetni narocnost

Maximalizovat presnost vypoctu a jeho aplikovatelnost

- Vypocetné ,levnéjsi“ a presné;jsi predikce
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Fragment-

based Ab initio

Monte Carlo
molecular
simulations

No empiric inputs

Bring ab anitio
simulations into
the amorphous

complex
problems

Ramdom
numbers

Active
machine
learning

Importance sampling
of individual
interactions

Exploit
solutions of
simpler tasks

Unprecedented
accuracy of
predictions
of material
properties

High-performance
computing

Ab initio
wavefunction
theory




Témata bakalarskych praci
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% Atomistické simulace disolucnich bariér polymorfnich
krystalti farmaceuticky aktivnich substanci

In silico screening potencialu pro tvorbu molekularnich "i: ‘
kokrystali farmaceuticky aktivnich substanci ‘
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Screening optimalnich rozpoustédel pro biopolymery /
organické polovodice pomoci modelu COSMO-SAC
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In silico screening optimalnich solvatacnich a formulacnich
médii pomoci kombinace QM a ML metod

& Vyvoj souvisejicich vypocetnich nastrojti
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Nase aktivity a Vase prilezitosti

Vazba ’na pr,estlznvl grantove’prOJ’ekty ’ , [,‘l G ACR E
Nahlédnuti do svéta moderniho zakladniho vyzkumu ~
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Stédré finan¢ni ohodnoceni motivovanych studentu et —
Zapojeni do mezinarodni komunity vypocetnich chemikt
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Kontakty na svétové odborniky h. E- Y -I I-,A m

Moznost vyménnych pobytu a stazi

Spoluprace s primyslovymi partnery ZGNTIVA SU.JV§

Od molekul v pocitaci ke konkrétnim aplikacnim vyzvam Synthon

Aktivni prace se spickovou vypocetni technikou
Zisk zkusenosti s obsluhou HW a tvorbou vilastniho SW

Kriticky pohled na chovani svéta na molekularni Grovni
Tridéni informaci a hledani souvislosti, pfekonani svych limita
Vyuzivani a ovérovani vystupu Al

Prezentace sebe sama a svych vysledkd
Uéast na (studentskych) konferencich
Prezentace a interakce s vrstevniky, laiky i odborniky
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