3. LETNI SKOLA TEORETICKE A VYPOCETNI CHEMIE,
organizovana Centrem pro komplexni molekulové systémy a
biomolekuly a Ustavem organické chemie a biochemie

Komu je $kola urcena:
Zejména studentlim 3-5. ro¢nika VS ptirodovédného zaméteni se zajmem o
teoretickou a vypocetni chemii a jeji aplikace.

Termin konani: 30. srpna - 3. zafi 2004

Misto konani: Ustav organické chemie a biochemie AV CR
Flemingovo nam. 2
166 10 Praha 6

Stru¢na charakteristika:

Cilem letni Skoly je seznamit zejména mimoprazské studenty se zaklady
modernich metod teoretické a vypocetni chemie a umoznit jim si vyzkousSet
aplikace téchto metod (napriklad katalyza v plynné a pevné fazi nebo
biofyzikalni problematika) v ramci pocetnych cviceni v pribehu Skoly.

Pét dni intenzivni prace sestdvajici z vyvazeného mnozstvi prednaSek a
cviceni umozni 1 studentim bez predeslych znalosti kvantové chemie a
vypocetni techniky ziskat uréitou pfedstavu o moznostech soucasné kvantové
chemie, molekulové dynamiky a statistické termodynamiky. Vice informaci je
mozno ziskat pfimo z programu letni $koly.

Ubytovani: Pro ucastniky je zaji§téno ubytovani na koleji "Volha" (VSCHT Praha),
v dob¢ od nedéle 29. srpna do nedéle 5. zafi.

Financovani letni Skoly:
Organizatofi uhradi ucastnikiim ubytovani, stravné, cestovni naklady a
naklady spojené se spolecenskymi aktivitami Skoly.

Program letni Skoly: Pfednasky budou zajiStény védeckymi pracovniky Centra pro
komplexni molekulové systémy a biomolekuly. PfednasSky zahrnuji:

Uvod do kvantove chemie,

Korela¢ni energie

Operacni systém Unix

Energetické hyperplocha

Kvantové chemické kody

Molekulova mechanika

Visualizace a grafika

Molekulové interakce

Kvantovéa molekulova dynamika

Statistickd termodynamika

Simulace a molekulova dynamika

Rotacéné vibra¢ni spetroskopie

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



Ke vSem pfednaskam budou ptipravena cviceni. Posledni den Skoly bude
vyhrazen pro samostatnou praci na vybranych projektech.

Studijni materialy:
V pribehnu Cervence budou na www adrese letni Skoly (poptipadé mohou byt
ucastniklim na vyzadani zaslany) studijni materialy, které jim umozni se s
Casti probirané problematiky pfedbézné seznamit.

Registrace:
Na www adrese, e-mailem ¢i dopisem do 26. 6. 2004.
V ptihlasce uved'te jméno, skolu, studovany obor, ro¢nik, kontaktni adresu,
telefon a kvantové chemické prednasky/kurzy, které jste absolvovali.
Vzhledem k moZnostem organizatort (15-20 ucastnikl Skoly) si vyhrazujeme
pravo odmitnout nékteré ucastniky v ptipadé vétsiho zajmu. Piijeti na letni
Skolu bude ucastnikiim ozndmeno e-mailem do 30. 6. 2004.

Dalsi informace: vice informaci lze ziskat na http://www.molecular.cz/school04.php a od
organizatori (viz nize).

Za 3. Letni Skolu teoretické a vypocetni chemie s pozdravem,

Dr. Zden€k Havlas
e-mail: zdenek.havlas@uochb.cas.cz

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

tel: 220-410-314

Doc. P. Jungwirth, PhD. fax: 220-410-320

e-mail: pavel.jungwirth@uochb.cas.cz adresa: UOCHB
Akademie véd CR

Doc. RNDr. P. Nachtigall, PhD. Flemingovo ndm. 2

e-mail: petr.nachtigall@uochb.cas.cz 166 10 Praha 6
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