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komputeréw w chemii i biochemii.

Zespot FQS Poland Grupa FUJITSU, Europejskiego Centrum Naukowo-Badawczego, od 15 lat zajmuje sie
rozwojem oprogramowania naukowego, ktérym postuguja sie naukowcy na catym swiecie.

Mamy przyjemnosc zaprosi¢ Paristwa na bezptatne seminarium poswiecone wykorzystaniu

ZAPROSZENIE NA SEMINARIUM

Tytut: Po co chemikowi komputer? Chemia obliczeniowa w praktyce.

Zagadnienia teoretyczne:

* Mechanika molekularna, dynamika molekularna, metody kwantowe (ab initio, semiempiryka, DFT)

— Co to jest i kiedy uzywac?

* Po co liczye, skoro mozna zmierzyc - Kiedy warto stosowac symulacije?
+ Czy chemia obliczeniowa ktamie? - Interpretacja wynikow symulacii.

Zagadnienia praktyczne:

* Analiza konformacyijna,
- Analiza reaktywnosci,
+ Obliczenia parametrow termodynamicznych,
* Modelowanie reakcji i optymalizacja procesow,
- Spektroskopia - obliczenia widm IR, UV-VIS, NMR,
+ Symulacje procesow w czasie (np. wzrost krysztatow,
procesy absorpcji i adsorpcji, symulowanie proceséw mieszania
i dochodzenia do stanéw réwnowagowych itp.),
* Proces dokowania ligandow do biatek/enzymow,
: Przyktad\/ zastosowan symulacji w:
- Syntezie organicznej
+ Chemii przemystowej
- Projektowaniu lekow
* Ochronie srodowiska
- Materiatoznawstwie
* Nauczaniu chemii

Zajecia poprowadzi: Wojciech Ptonka

+ Cztonek zespotu Chemii Obliczenioweji Llfe
Science firmy FQS Poland Grupy FUJITSU
z ponad 20 letnim doswiadczeniem

w dziedzinie chemii obliczeniowej.

- Uzytkownik i developer specjalistycznego 4.
oprogramowania naukowego. ‘

- Prowadzit seminaria i warsztaty m.in.
na Uniwersytecie Warszawskim, . ‘
Jagielloriskim, Oxford University oraz
szkolenia i konsultacje dla koncernow SCIGRESS

farmaceutycznych i chemicznych.



