2. LETNI SKOLA TEORETICKE A VYPOCETNI CHEMIE,
PRAHA, organizovana Centrem pro komplexni molekulové systémy
a biomolekuly

Komu je $kola urcena:
Studenti 3-5. ro¢nikd VS a PhD studenti pfirodovédného zaméfeni se zajmem
o teoretickou a vypocetni chemii a jeji aplikace.

Termin konani: 26. - 30. srpna 2002

Misto konani: Ustav fyzikéalni chemie J. Heyrovského
AV CR
Dolejskova 3
182 23 Praha 8

Struc¢na charakteristika:

Cilem letni Skoly je seznamit zejména mimoprazské studenty se zaklady
modernich metod teoretické a vypocetni chemie a umoznit jim si vyzkouset
aplikace téchto metod (naprikliad katalyza v plynné a pevné fazi nebo
biofyzikalni problematika) v rdmci pocetnych cviceni v priabéhu skoly.

Pét dni intenzivni prace sestavajici z vyvazeného mnozstvi piedndsek a
cviCeni umozni i studentim bez piedeSlych znalosti kvantové chemie a
vypocetni techniky ziskat urcitou pfedstavu o moznostech soucasné kvantové
chemie, molekulové dynamiky a statistické termodynamiky. Vice informaci je
mozno ziskat pfimo z programu letni Skoly.

Ubytovani: Pro ucastniky je zajisténo ubytovani na koleji "Volha" (VSCHT Praha),
v dob¢ od ned€le 25. srpna do ned¢le 1. zaii.

Financovani letni Skoly:
Organizatoti uhradi i¢astniklim ubytovani, stravné, kapesné, cestovni naklady
a naklady spojené se spoleCenskymi aktivitami Skoly.

Program letni Skoly: Pfednasky budou zajistény védeckymi pracovniky Centra pro
komplexni molekulové systémy a biomolekuly:
Uvod do kvantove chemie, P. Nachtigall (UFCH JH, AV CR)
Korelaé¢ni energie, P. Nachtigall (UFCH JH, AV CR)
Operaéni systém Unix, F. Ryjacek (UFCH JH, AV CR)
Energeticka hyperplocha, Z. Havias (UOCHB, AV CR)
Kvantové chemické kody, Z. Havias (UOCHB, AV CR)
Molekulova mechanika, J. Vacek (UFCH JH, AV CR)
Visualizace a grafika, J. Vacek (UFCH JH, AV CR)
Molekulové interakce, P. Hobza (UFCH JH, AV CR)
Kvantova molekulova dynamika, P. Jungwirth (UFCH JH, AV CR)
Statisticka termodynamika, 4. Malijevsky (VSCHT Praha)
Simulace a molekulova dynamika, J. Vacek (UFCH JH, AV CR)
Rotaéné vibraéni spetroskopie, V. Spirko (UFCH JH, AV CR)



Aplikace - ukazky konkrétnich aplikaci metod teoretické chemie (naptiklad,
modelovani DNA, modelovani reakci na zeolitickych katalyzatorech a
podobng).

Ke v§em prednaskam budou pfipravena cviceni. Posledni den Skoly bude
vyhrazen pro samostatnou praci na vybranych projektech.

Studijni materialy:
V prabéhnu cervence budou na www adrese letni Skoly (poptipad€ mohou byt
ucastnikiim na vyzadani zaslany) studijni materialy, které jim umozni se s
Casti probirané problematiky predbézné seznamit.

Registrace:
Na www adrese, e-mailem ¢i dopisem do 26. 6. 2002.
V piihlaSce uved’te jméno, Skolu, studovany obor, ro¢nik, kontaktni adresu,
telefon a kvantové chemické prednaSky/kurzy, které jste absolvovali.
Vzhledem k moznostem organizatora (15-20 ucastniki Skoly) si vyhrazujeme
pravo odmitnout nékteré €astniky v ptipadé vétSiho z4jmu. Ptijeti na letni
Skolu bude ucastnikiim oznameno e-mailem do 28. 6. 2002.

DalSi informace: vice informaci lze ziskat na http://www.jh-inst.cas.cz/sg/letni_skola a od
organizatoril (viz nize).

Za 2. Letni Skolu teoretické a vypocetni chemie s pozdravem,

Prof. Ing. P. Hobza, DrSc.
e-mail: pavel.hobza@jh-inst.cas.cz

Doc. P. Jungwirth, PhD.
e-mail: pavel.jungwirth@jh-inst.cas.cz

Doc. RNDr. P. Nachtigall, PhD.
e-mail: petr.nachtigall@jh-inst.cas.cz

tel: (02)-6605-3187

fax: (02)-858-2307

adresa: UFCH JH
Akademie véd CR
Dolejskova 3
182 23 Praha 8
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