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@ Vazebnd energie: Erystal/N — Emolekula

@ Vyvoj metod, studium jejich presnosti
a spolehlivosti (ERC grant APES).
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@ Ferroelektricky 2D led v grafenu: Chin

et al., Nat. Comms. (2021)
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Projekt 1: Elektrostatické mezimolekuldarni
interakce
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Periodické okrajové podminky Klastrové vypocty

@ Oba pristupy by mély dat stejny vysledek!
@ Elektrostatické interakce dllezité i mezi vzddlenymi
fragmenty.



Projekt 2: Analyza chyb elektronové hustoty

@ Chyba elektronové hustoty — chyba energie.
@ Muzeme pocitac chyby naudit?
@ MozZné zrychleni vypoctl o fad.
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Projekt 3: Kvantové chovdani vodiku

@ Vodik se Casto chovd jako kvantova Cdstice.

@ Implementace 1D a 3D Sch. rovnice pro vodik v
redinych systémech (krystaly IECiv, vysokotlaké faze).
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VInové funkce ziskané feSenim Sch. rovnice pro rdzné potencidly.
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Nabizime:

@ Ziskani znalosti programu pro kvantové-machanické
vypocCty.

@ Vyvoj vliastnich programu (Fortran, Python, ...).

@ Pristup k superpocitacovému prostiedi (Linux, bash,

IT4l mgtacentru}ﬁ'




Molekuldrni krystaly a kvantovd mechanika
Jifi Klimes§, KCHFO, klimes@karlov.mff.cuni.cz

Nabizime:

@ Ziskani znalosti programu pro kvantové-machanické
vypocCty.

@ Vyvoj vliastnich programu (Fortran, Python, ...).

@ Pristup k superpocitacovému prostiedi (Linux, bash,

IT4l mgtacentru}ﬁ'
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