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Mig a kisérleti kémia alapelvei valtozatlanok maradtak az utdbbi
néhany évtizedben, a szamitasi er&forrdsokhoz valé jobb
hozzaférés azt eredményezi, hogy a mai vegyészek alacsonyabb
| koltségek mellett sokkal Osszetettebb molekuldkat képesek
megvizsgalni és modellezni, mint régen. Az érdeklédés targyat
képezd molekula beazonositasa utdn a  vegyészek
megprobaljak megtalalni annak legvaldszinlbb felépitését.
Ehhez meghatarozzak a legkisebb energiakonfiguraciohoz
tartoz6 molekula alakot. A legstabilabb struktira megtalalasaval a
kutaték ki tudjak szamitani a molekula tulajdonsagait. Ez az informacié
felhasznalhaté mas, kapcsolodd tudomanyagak kutatéi szamara is: példaul miszaki,
bioldgiai és asztrofizikai terlleteken.

Szamtalan szamitogépes kémiai alkalmazas all rendelkezésre az EGEE Griden. Az alkalmazasok tébbsége az EGEE
Computational Chemistry elnevezés( virtualis szervezetén keresztil érhetd el. Kereskedelmi csomagok is elérheték a
Gaussian vagy a Turbomole virtudlis szervezetben valé részvétellel. Az elérhet6 csomagok listaja lentebb lathato.

Az ABCtraj gaz fazisu anyagokban az atom-diatom reakcidk tulajdonsagait szamolja. Az eseményeket Monte Carlo
technikaval generalja. A program egy molekularis virtudlis valésaghoz kapcsolddik, amely virtualis monitorokon mutatja az
események kimenetelét.

A COLUMBUS egy olyan programkollekcio, amely molekularis elektronszerkezetek magas szintli ab initio szimulacidjara
hasznalhaté. A programokat elsédlegesen kiterjesztett, multireferencias szamitasok elvégzésére tervezték, melyeket
gerjesztetlen vagy gerjesztett allapotban lévé atomokon és molekulakon végezhetiink.

A CPMD (Car-Parrinello Molecular Dynamics) egy parhuzamositott sikhullam/pszeudopotencial implementacidja a
strliségfunkcional elméletnek (DFT), kifejezetten ab initio molekula dinamikara tervezve.

A Dalton egy hatékony kvantumkémiai program molekulatulajdonsagok szamitasara, SCF, MP2 vagy MCSCF
hullamfliggvényekkel. A program erésségei kozé féként a magneses és (frekvenciafliggd) elektromos tulajdonsagok teriletei
és a molekularis potencialis energiafeliiletek tanulmanyozasi lehetéségei tartoznak, statikus és dinamikus megfigyelésekre
egyarant.

A DL-Poly alkalmazas komplex rendszerek molekularis dinamika szimulaciéjat végzi. Ez egy de-facto szabvany a
szamitdgépes kémia és a szamitdgépes bioldgia kozosségekben.

A GAMESS az ab initio molekularis kvantumkémia szamara kifejlesztett program, amely SCF hullamfliiggvények
szamitasara képes. Az ezen SCF hullamfliggvényekre alkalmazott korrelacios korrekcidk kozé tartoznak a konfiguracios
koélcsdnhatas, masodrendl perturbacios elmélet és csatolt klaszter mddszerek, valamint a slriségfunkcional elméleten
alapuld kozelités is.

A Gaussian elektronszerkezetekkel dolgozé programok gyijteménye, amely széleskorlien hasznalt a kémia megalapozott
és kialakuloban [évd terlletein dolgozéd tudosok korében. A kvantummechanika alaptérvényeitél kezdve a Gaussian
megjosolja molekularis rendszerek tulajdonsagait kiilonbozd feltételek mellett. A Gaussian egy kereskedelmi termék és ezért
hasznalata engedélykdteles, igy a hozzaférés csak a Gaussian virtualis szervezeten keresztll lehetséges. A részvétellel
kapcsolatos részletes informacidkért latogassa meg a http://egee.grid.cyfronet.pl/Gaussian weblapot.

Az MCTDH egy éltalanos algoritmus az idéfiggé Schrodinger egyenlet megoldasara olyan tébbdimenzids dinamikali
rendszerekre, melyek megkulonboztethetd részecskékbdl alinak. Az MCTDH igy meg tudja hatarozni molekularis rendszerek
atommagjainak kvantumos mozgasat, amely egy vagy tobb csatolt elektronikus potencial energiafeliileten jelenik meg.
Természetébdl adodéan az MCTDH egy kozelit6 mdédszer. Habar megoldatd, hogy olyan pontos legyen, mint barmelyik
versenytarsa, szamitasi hatékonysaga leromlik a névekvé pontossaggal.

A NAMD egy parhuzamos, objektumorientalt, molekularis dinamikat szamité koéd, amit nagy biomolekularis rendszerek
nagyteljesitményl szimulacidjara terveztek.
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A NEWTON-X egy altalanos célu programcsomag gerjesztett allapotd molekularis dinamika szamitasra, beleértve a nem
adiabatikus folyamatokat (Tully féle felUletugras). Az NX modularis fejlesztése lehetévé teszi, hogy kbénnyen
hozzakapcsolhassuk mas kvantumkémiai csomaghoz, ami energia gradienseket és nem adiabatikus parosito-vektorokat

| szolgaltat. A jelenlegi verziéjaban az NX a COLUMBUS és a TURBOMOLE programok felhasznalasaval végez dinamikai
szamitasokat.

A RWAVEP alkalmazas kémiai reakcios kvantum-valdszinliiségeket szamit, a hullamcsomag szemlélettel. A kllonféle kezdeti
feltételekhez mas-mas eseményt general.

A TURBOMOLE ab initio elektronszerkezet szamitasokra alkalmas programcsomag. A TURBOMOLE kiemelkedd
tulajdonsagai: fél-kdzvetlen algoritmusok, allithaté memoria és tarolokapacitas igényekkel; az dsszes pontcsoport teljes
kihasznalasa; hatékony integralszamitas; stabil és pontos racsok a numerikus integralashoz. A TURBOMOLE egy
kereskedelmi csomag, amely egy elklldnitett virtudlis szervezeten keresztil érhetd el.

A Venus elemi kémiai reakciok hataskeresztmetszeti és sebességi allanddjat szamitja atomok és molekulak itkdzéseibdl,
melyek kezdeti feltételeit Monte Carlo mddszerrel generaljak. Minden (tk6zésben az atomok mozgasat meghatarozo
Hamilton egyenletek megoldasaval kaphatok meg a reagensekbdl a termékek.

A WIEN2k programcsomag szilard anyagok elektronszerkezeti szamitasait végzi a siriségfunkcional elméletet (DFT)
alkalmazva. Alapjat az (L)APW+lo (linearized augmented plane-wave + local orbitals) mddszer képezi, amely egyike a
leggyorsabb savszerkezeti szamitasoknak. A DFT-ben a helyi (spin) slrliségbecslés (Local density approximation (LDA)),
illetve az altalanositott gradiensbecslés tovabbfejlesztett verzidja hasznalhato. A WIEN2k csak elektronokbdl allé séma,
amely tobbek kozt relativisztikus hatasokat tartalmaz. A Grides verzio egy Grid munkafolyamat prototipust foglal magaban. A
felhasznaldk csak érvényes Wien2k licensszel hasznalhatjak a programot.

A CHARON egy Grid interfész, amely biztositja a kiilénb6z6 kdzosségek altal tamasztott konkrét kdvetelményeket.

Az alkalmazas weboldalai:

Az EGEE o6rommel fogad tovabbi alkalmazasokat. A részvétellel kapcsolatos tovabbi informaciokért latogassa meg a
weboldalt: http://technical.eu-egee.org/index.php?id=392.

Az EGEE-n futé alkalmazasokrol valé bévebb felvilagositasért latogassa meg az EGEE weboldalt:
http://technical.eu-egee.org/index.php?id=148.

A csomprt elérhetéségei:

Mariusz Sterzel (Cyfronet), email: m.sterzel@cyf-kr.edu.pl
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