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,Pocitanie vlastnosti molekul*

Z pozvanky:

Pred par desiatkami rokov trval numericky vypocCet zakladného kvantového
stavu vodnej molekuly niekolko dni v univerzithom centre. Dnes taky isty
vypoCet zvladne kazdy osobny pocitaC za menej ako sekundu. Vdaka
rozmachu vypoctovej techniky mame dnes uzasné moznosti, vieme rieSit
mnoho tazkych problémov. Vieme vypocCitat a predpovedat vlastnosti
molekul. Stale vSak existuje obrovsky priestor na zlepSenia. Existuje vela
zaujimavych systémov (napr. velké biomolekuly), ktorych vypocty trvaju
tyzdne v dnesSnych pocCitaCovych centrach. Niekedy zasa potreba vysSSej
presnosti nuti siahnut’ po algoritme, ktory trva dlho aj pre sustavu zopar
atobmov. Numericka kvantova chémia sa v poslednych rokoch prudko
rozvija, stale vznikaju nové metddy, sfubujuce vacsiu rychlost €i presnost.
Nahliadneme, ako funguje jedna zo zakladnych vypoctovych metod a ako
sa ju vedci snazia vylepSovat.



