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YVypocetni vybaveni
Nasi praci provadime na systémech ("klastrech") skladajicich se z nékolika pocitacovych jednotek,
zpravidla nadstandartné vybavenych PC. V soucasné dobé mame k dispozici napiiklad tyto klastry:
e Orion - 1 ¢tyfprocesorovy, 4 dvouprocesorové a 1 jednoprocesorovy 64-bit Opteron, 6 GB RAM,
Linux. Je ur¢en pro MRCC vypocty.
Name Nodes [CPU CPU freq [RAM Scratch
javor 1 AMD Opteron 244 (1800 MHz |6.0 GB |73 GB
jasan 2 AMD Opteron 250 2400 MHz [6.0 GB |208 GB
jilm 2 AMD Opteron 250 |2400 MHz [6.0 GB [208 GB
2
4

habr AMD Opteron 250 2400 MHz (6.0 GB [208 GB
buk AMD Opteron 275 (2200 MHz 8.0 GB [137 GB
dub 2 AMD Opteron 254 |2800 MHz (8.0 GB (137 GB
e Antares - 3 dvou a 3 jednoprocesorové pocitace a 1-2 GB RAM, Linux
e  Bohr - 10 dvouprocesorovych 64-bit pocitaci
Kazdému procesoru pfislusi jedna fronta, tzn. kazda tloha se pocitd jen na jednom jadfe. Na fyzickém
paralelismu se pracuje.
Kratky popis zaméreni pracovisté

Srazky elektronti s molekulami nebo ionty hraji dilezitou roli v riiznych oborech biologie, chemie a fyziky.
Ptiklady pro tyto procesy mohou byt nalezeny v primyslovych plasmach, planetarnich atmosférach, mezihvézdnych
oblacich nebo i v dé&jich, které vedou k poskozeni DNA a k naslednim mutacim (viz obrazek 1). Elektronova
spektroskopie je uzitecna technika pro identifikaci chemiabsorbovanych ¢astic, protoZze umoziiuje pozorovat opticky
zakéazané prechody.

Proto jednim z védeckych zameéfeni skupiny je vyvoj kvantové metody pro vypocty ucinnych prifezt
srazek elektronli a molekul. Metoda ,,Discrete Momentum Representation (DMR) vyvinuta v nasi skuping je
v soucasné dob& vhodna k popisu elastickych srazek a také kolizi, které vedou k pfenosu srazkové energie do
vibra¢niho pohybu molekuly. Efektivita tohoto pfenosu podava informaci o jejim mozném roztrzeni.

V budoucnu je nasim cilem zpiesnéni soucasného modelu spolu s jeho rozsitenim pro popis pienosu energii
do elektronovych a rotacnich excitaci.

Poskozeni DNA vlivem radiace
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miize vést k mutacim a rakoving, je pferuseni vazeb tzv. sekundarnimi elektrony. Obrazek zjednodusené
naznacuje vznik sekundarnich elektronti procesem ionizace okolnich molekul vody nebo piimo ¢asti DNA.



