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Pouzivané pristupy

Periodické okrajové podminky Klastrové vypocty

Oba pristupy by mély dat stejny vysledek!



Pouzivané pristupy
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Periodické okrajové podminky Klastrové vypocty
Oba pristupy by mély dat stejny vysledek!
Dalsi moznosti vypoltu:
@ Vliv teploty a tlaku (vhodné vyuZit strojového uceni).
@ NMR spekira, vioracni spektra, dynamika, ...



Analyza chyb elektronové hustoty

@ Priblizné metody — chyby elektronové hustoty.

@ Chyba elektronové hustoty — chyba energie.

@ MUZeme pocitac chyby naucit a korigovat je?

@ MoZné zrychleni vypoctl o fady, napf. u molekuldrni

dynamiky.

Dimer kys. octové a uracilu
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Chyba hustoty zpUsobend
pseudopotencidlem
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Nabizime:
@ Ziskdni znalosti programu pro kvantové-mechanické
vypocCty.
@ Vyvoj vliastnich programu (Fortran, Python, ...).
@ Pristup k superpocitacovému prostiedi.

@ BEST_CSP I T4 I [T)gtacentruFrﬁmi
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