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Teoreticka e Rozdily mezi kvantovym a klasickym (Newtonovym) svétem. Heisenbergliv
chemie princip neurcitosti. de Brogliecho hmotné viny.
e Zakladni aparat kvantové mechaniky. Schroedingerova rovnice. VInova funkce.
Operatory. Born-Oppenheimerova aproximace.
e Jednoduché analyticky fesitelné modely v kvantové mechanice. Céstice v jamg,
harmonicky oscilator, tuhy rotor, atom vodiku a atomové orbitaly.
e  Molekulové orbitaly, spin. Slatertiv determinant. Hartree-Fockova metoda.
Fockian a Fockovy rovnice. HF energie.
e Bazové funkce, STO a GTO. Minimalni baze, double (triple) zeta baze, split
valence baze, polariza¢ni funkce, difuzni funkce. Kontrakce bazi. Poplovy a
Dunningovy baze. BSSE.
o Korelacni metody - konfigura¢ni interakce, Moeller-Plesset perturbacni teorie,
metoda vazanych klastri
e Molekulova mechanika - povrch potencialni energie, zékladni ingredience
silovych poli (vazebné a nevazebné piispévky, jejich fukeni tvar a parametry)
e Povrch potencialni energie - dilezité body na ném, optimaliza¢ni metody
nederivativni a derivativni
e Implicitni a explicitni solvatace. Poisson-Boltzmann a Generalized Born. TIP
modely vody.
e Molekulova dynamika, 2. Newtontv zdkon, termodynamicky a mechanicky stav,
ensemble, integrace pohybovych rovnic, constraint vs. restraint
Aplikovana e Hledani v textovych poli databazi. Proximitni operatory. Rozsitujici a regularni
informatika vyrazy.

o Strategie hleddni sloucenin v chemickych databazich. Aplikace postupu pro
zakladni referencni dila: Beilstein, SciFinder (REGISTRY).

e Identifikace slouceniny - pro a proti: chemickych identifikatort, linearizovanych
zapisl, nazvoslovi a spojovacich tabulek.

e Chemical Abstracts - hlavni produkty - principy, pokryti. Struktura, hlavni typy
indext. Zptsoby hledani chemickych sloucenin.

e Volné pristupné zdroje. Internetové vyhledavace vyuzitelné pro hledani
odbornych informaci (Google, Google Scholar, Google Books). Hodnoceni
divéryhodnosti a nezaujatosti zdroje.

e Citovanost jako kritérium hodnoceni, vyuziti pro hledani relevantnich informaci -
Science Citation Index. Impact faktor.

¢ Formaty védeckych elektronickych dokumentd, jejich vyhody a nevyhody (PDF,
HTML, JPEG, PNG, ...).

o Publikovani v prosttedi WWW. Technicka feSeni (statické, dynamické stranky):
prehled zékladnich standard (HTML, CSS, XML, ..) a technologii (PHP,
frameworks, redakéni systémy, ...).

e Programovaci jazyky - kompilované, interpretované. Proceduralni, funkcionalni,
objektove orientované. Jaky zvolit pro zpracovani dat (textova, binarni) v
ptirodnich védach - vykon, pfenositelnost, srozumitelnost kodu, ...?




Pocitacoveé
zpracovani
chemickych
struktur

Grafické formaty pro popis chemickych vzorcu pro tcely tisku a webové
prezentace.

Teorie grafil - zakladni pojmy (graf, vrchol, hrana, orientovany graf, stupen
vrcholu, atd.).

Algoritmy v teorii grafl - znackovani vrchold, vypocet vzdalenosti vrcholu,
nejkratsi cesta, prohledavani do hloubky a do sitky, detekce souvislych
komponent, apod.

Vyuziti teorie grafii v chemii - vztah mezi entitami v teorii grafii a v chemii - graf-
molekula, vrchol-atom, hrana-vazba; Jednoduché vypocéty a prohledavani
molekulového grafu - sumarni hmotnost, skupiny, cykly, apod.

Linearizované formaty pro popis topologie molekul - SMILES, InChl, InChlKey
Souborové formaty pro popis chemickych struktur - Molfile, CML, PDB
Moznosti popisu reakci v jednotlivych formatech

Chemické databaze z pohledu programatora - substrukturni vyhledavani,
vyhledavani podobnych struktur, fingerprinty.

Zdroje informaci o chemickych strukturach - PubChem, PDB, apod.

Knihovny a programy pro konverzi a zpracovani chemickych formatu.

Softwarova
architektura

Ttida, objekt, instance. Konstruktor. self .

Specidlni metody (__str _ apod.).

Atributy instanci a atributy tfid, privatni metody a atributy. Vlastnosti (properties).
Dédi¢nost. Konstruktor a dédi¢nost.

Introspekce - kdo je rodi¢? Dotazovani na atributy a metody. Jak poznat atribut od
metody?

Dvé zakladni metodologie vyvoje software.

Strukturovani zdrojového kdodu, baliky (modules, packages). Zasady psani
zdrojového kédu (komentare, code convention).

Trivrstva architektura.

Porovnani typového systému jazykt Java a Python.

Co je UML, zakladni diagramy a ptiklady jejich pouZiti.




