


Čemu se věnujeme
klasická molekulární dynamika

dráhově integrální molekulární dynamika

ab initio molekulární dynamika

interakční potenciály založené
na neuronových sítích

vibrační spektroskopie

elektronické vlastnosti



Voda a jaderné kvantové jevy pomocí C-NNP

C. Schran, K. Brezina, O. Marsalek, J. Chem. Phys. 153, 104105 (2020)

• Voda a několik ledů
• Kvantová i klasická jádra
• Přesný robustní model
• Aktivní učení,

10x menší tréninková sada



Elektrony solvatované v amoniaku

T. Buttersack et al., Science 368, 1086 (2020)



Animace: https://www.youtube.com/watch?v=zXxLfEv9A5I&list=PLGj5hVoKZJLKzR5Ssar-qIj8WzGBOSHza&index=3

https://www.youtube.com/watch?v=zXxLfEv9A5I&list=PLGj5hVoKZJLKzR5Ssar-qIj8WzGBOSHza&index=3


Co čekat

• Výpočetní práce, lokálně a na výpočetních klastrech

• Běh paralelních simulací, high performance computing

• Návrh a provedení vlastní analýzy dat (typicky v Pythonu)

• Možnost stavět na znalostech ze studia teoretické fyziky,
především statistické mechaniky a kvantové mechaniky

• Konkrétní téma na základě individuálního zájmu; metodika nebo aplikace

Kontakt

• Zastavte se probrat podrobnosti a konkrétní možnosti

• Ondřej Maršálek

• ondrej.marsalek@mff.cuni.cz

• Fyzikální ústav UK, Ke Karlovu 5, F271

Vaše diplomka?


