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™ R Nowy program stluzacy do obliczen dynamiki
kwantowej powinien pozwoli¢ na przezwyciezenie pewnych ograniczen konwencjonalnej
kwantowej dynamiki jadrowej. Moze on by¢ stosowany do systemow molekularnych
dowolnej wielkosci i jest szczegdlnie przydatny w biologii.

Szybki rozwdj spektroskopii molekularnej umozliwit poznanie nowych szczeg6tdw dynamiki jader
i elektronow, ktore trzeba zrozumie¢ w kontekscie teorii kwantowej.

Do opisu zachowania czastek w skali kwantowej stosuje sie przede wszystkim réownanie
Schrodingera. Stosunkowo tatwo jest rozwigza¢ zalezne od czasu rownanie Schrodingera w sposob
numeryczny dla uktadu sktadajacego sie z kilku jader i odpowiadajacych im elektrondéw. Obliczenia
takie staja sie jednak trudne w przypadku interakcji wiekszej liczby czastek.

Metody klasyczne nie pozwalaja na uchwycenie waznych efektow kwantowych, takich jak
tunelowanie protonu czy dynamika obszardéw, w ktorych ruch jader i elektronow jest silnie sprzezony.
Uczestnicy projektu DQDPROT (On-the-fly nonadiabatic quantum dynamics suitable for large
biomolecules: Developing the DD-vMCG method) udoskonalili metode DD-vMCG i zastosowali ja do
systemdédw biologicznych, wybierajac zielone biatko fluorescencyjne (GFP) jako gtéwny przedmiot
badania.

Mechanizm dziatania GFP obejmuje absorpcje swiatla niebieskiego, co powoduje transfer protonéow
w stanie wzbudzonym (ESPT). Jest to jedyny znany ESPT wystepujacy w biologicznie aktywnych
czasteczkach i cho¢ zostat on dokladnie zbadany eksperymentalnie, jego mechanizmy nie sg do
konca okreslone.

Aby zbada¢ proces fluorescencyjny w sposob teoretyczny, potrzebne jest podejscie oparte na
dynamice kwantowej, jednak nawet prosty model musi uwzglednia¢ co najmniej 50 atoméw, przez co
nie da sie badac go przy pomocy metod konwencjonalnych.

Uczestnicy projektu DQDPROT napotkali pewne nieoczekiwane problemy po opracowaniu modelu
i porownaniu go z obserwacjami. Mimo ze nie udato sie zrealizowac wszystkich pierwotnych zatozen,
uczeni usprawnili znaczaco dziatanie programu DD-vMCG.

Udoskonalono miedzy innymi przetwarzanie macierzy. Znaczaco usprawniono tez obstuge bazy
danych dotyczacych energii, gradientow i hesjanéw oraz zoptymalizowano jej dziatanie. Wdrozono
procedure aktualizacji hesjandw, co pozwala na dalsze przyspieszenie bezposredniej dynamiki oraz
ma szczegolne znaczenie dla wymagajacych obliczen stanéw wzbudzonych. Umozliwi to dokonanie
znaczacych postepdéw w teoretycznym modelowaniu reakcji dynamicznych, znajdujacym wazne
zastosowania w chemii i biologii.


http://laboratoria.net/img/istock/_big/000433_980.jpg?1465466736074

Wyniki tych prac, wraz ze szczegétowym przegladem aktualnego stanu programu DD-vMCG, opisano
w artykutach opublikowanych na tamach czasopism International Reviews in Physical Chemistry oraz
Journal of Chemical Physics.
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Sztuczna inteligencja przyspiesza diagnoze
endometriozy

Endometrioza to przewlekta choroba zapalna zwigzana z gospodarka hormonalna.
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Nasze decyzje zakupowe moga zaleze¢ od
zapachow, nastroju i emociji

Przed swietami marki intensyfikuja w takie dziatania,.

Dwa lata rzadu podsumowanie

Wazne przedsiewziecia resortu konczacego sie roku.
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Napoje energetvczne modga sprzviac udarom

Ostrzega pismo ,BM] Case Reports”.

1812.2025
Obnizony poziom choliny w mozgu powiazany
Z zaburzeniami lekowymi

W obszarach moézgu regulujacych myslenie i emocje.

18-12-2025

Samochody beda mogly ,myslec” podobnie do

ludzi

Naukowcy opracowali nowy system nauki autonomicznych samochodow.
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Emocje napedzaja wirale

A naukowcy wskazuja szczepionki poznawcze.
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Nie bvlo zadnej sprawv o papierni

Wsrdd spraw wplywajacych do Komisji Dyscyplinarne;j.

Informacje dnia: Sztuczna inteligencja przyspiesza diagnoze endometriozy Nasze decyzje

zakupowe moga zaleze¢ od zapachdw, nastroju i emocji Dwa lata rzadu podsumowanie Napoje
energetyczne moga sprzyja¢ udarom Obnizony poziom choliny w mézgu powigzany z zaburzeniami
lekowymi Samochody beda mogty ,mysle¢” podobnie do ludzi Sztuczna inteligencja przyspiesza

noze endometrioz vA zje zakupowe m le' how, n
lata rzadu podsumowanie ' zne m jac r meszny poziom gthnyw
moézgu powigzany z zaburzeniami lngM i Samochody bgda mogly ,mysle¢” podobnie do ludzi
Sztuczna inteligencja przyspiesza diagnoze endometriozy Nasze decyzje zakupowe moga zaleze¢ od
apaghgw. nastroju i emocji Dwa lata rzadu podsumowanie Napoje gnergetyg ne moga sprzyjac
nizon ziom choliny w méz wigzany z zaburzeniami lekowymi Samochody beda
m 1 myslec” ni ludzi

Partnerzy


http://laboratoria.net/aktualnosci/32698.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32698.html
http://laboratoria.net/edukacja/32697.html
http://laboratoria.net/edukacja/32697.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32704.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32703.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32703.html
http://laboratoria.net/edukacja/32702.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32701.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32701.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32700.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32700.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32699.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32704.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32704.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32703.html
http://laboratoria.net/edukacja/32702.html
http://laboratoria.net/edukacja/32702.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32701.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32700.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32700.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32699.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32704.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32703.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32703.html
http://laboratoria.net/edukacja/32702.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32701.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32701.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32700.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32699.html
http://laboratoria.net/aktualnosci/32699.html

