Chemia

Ta cze$c¢ Podrecznika Uzytkownika zawiera odno$niki do dokumentacji zwigzanej z ustugami utatwiajgcymi wykonywanie obliczen
kwantowochemicznych.

Omowiono zastosowanie oprogramowania QCG do uruchamiania programéw z dziedziny chemii kwantowej na przyktadzie popularnego programu
Gaussian. Pokazalismy jak uruchomi¢ obliczenia pakietem Guassian zaréwno przy uzyciu prostej i przyjaznej uzytkownikowi aplikacji QCG-Icon, jak
rowniez klienta tekstowego umozliwiajacego automatyzacje i uzycie skryptow. Wspomnieli$my réwniez, przy okazji prezentacji programu QCG-Icon,
jak wykorzysta¢ ustgue QCG-Monitoring do $ledzenia postepu obliczeh dtugotrwajacych obliczen.

Podrecznik przedstawia dokumentacje uzytkowania plaftormy InSilicoLab for Chemistry. Platforma ta utatwia przygotowanie danych oraz
uruchomienie obliczen na infrastrukturze gridowej jako eksperymentéw InSilicoLab. Szczegétowo omoéwiono

uzycie podstawowego eksperymentu kwantowochemicznego

® wykorzystanie eksperymentu tworzacego pliki cube programu Gaussian
zastosowanie narzedzia Trajectory Sculptor do wykonania ztozonego eksperymentu, w ktérym odpowiednio wyselekcjonowane struktury z
symulacji dynamiki molekularnej stuza jako dane dla obliczen kwantowochemicznych

® przyktady uzycia programu ni edoi da (w szczegolnosci obliczenia dressed-TDDFT)

Zachecamy do zapoznania sig z listq zamieszczong ponizej (jako "Child Pages").
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