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Informace o METACentru

Uvod

V poradi druha Roc¢enka METACCentra pokryva obdobi let 2000 a zejména 2001. Je opét
vénovéana jak vlastnimu METACCentru, tedy jeho technickému a programovému vybaveni
a informacim o jejich vyuziti, tak zejména aplikacim, tedy projektim a jejich vysledktm,
které by nebylo mo#no bez prispéni vipocetniho potencialu META Centra v Ceské republice
dosédhnout. Rocenka je vysledkem spoleéné snahy jednotlivych uzli, které predstavuji zé-
kladni vypocetni, datové a lidské zdroje METACentra, a sdruzeni CESNET, které od roku
1998 tyto aktivity nejen forméalné zastieSuje, ale predevsim vyznamné podporuje a umoz-
nuje tak alesponn omezeny rozvoj i v poslednich letech.

V oblasti vykonnych pocitacii a superpocitact prinesl prelom tisicileti fadu zmén. Je-
jich pocatky byly sice patrné jiz v pfedchazejicich letech, ale teprve v posledni dobé doslo
k vyrazné manifestaci téchto novych trendi. Jde o zfejmou konvergenci celé oblasti smé-
rem ke Gridim, dynamickym virtuadlnim vypocetnim, informacnim a znalostnim systémtm
vodné jako wipocetni miiZky, tj. soustavy predevsim vykonnych pocéitacii propojenych vy-
sokorychlostni siti. Obdobné jako v pripadé METACCentra motivaci bylo spojit vypocetni
vykon jednotlivych pocitacii a ziskat tak superpocitaé, schopny resit tlohy, které byly nad
moznosti jednotlivych jeho uzli. Soucasné vysokorychlostni sité maji propustnost zcela
srovnatelnou s vnitfnimi sbérnicemi vétsiny pocitaci kromé téch nejvykonnéjsich: vysoko-
rychlostni WAN sit OC-192 je svou propustnosti 9,6 Gb/s mnohem vykonné&jsi nez vnitini
PCI sbérnice bé&znych pocitaci a je fadové srovnatelna s propustnosti stroji fazenych jesté
nedévno do kategorie superpoc¢itacii (napf. SGI Origin 2000). Jediny skuteény rozdil je v la-
tenci, kterd se uvniti pocitace pohybuje v fadu desitek nanosekund, zatimco pfi pfenosu
pocitacovymi sitémi jsou to spiSe desetiny az desitky milisekund.

Vypocetni miizky (Computational Grids) v8ak tvoii pouze prvni stupeir novych gene-
raci distribuovanych systémi. Vypocetni vykon je pouze prostiedkem k tomu, abychom
mohli zcela novymi postupy ukladat a zejména zpracovavat data a informace a pretvaret
je na znalosti. Soucasné pojeti Gridu tak pracuje se tfemi vrstvami: vypocetni (klasické
Gridy), informaé¢ni (data a jejich zpracovani, véetné, ba predevsim, ve velkych objemech
a distribuovaného charakteru) a nakonec znalostni Gridy, kde se data a informace pravé
s pomoci vypocetnich zdroji proménily v novou kvalitu, nové znalosti — a ty samoziejmeé
musi byt rovnéz uchovavany a dale zpracovavany.

METACentrum je jiz z historickych divodi soustfedéno predevsim na prvni z uve-
denych vrstev, tedy na poskytovani vypocetnich zdroju podle potieby. Zékladni snaha
na této vrstvé spociva ve vytvoreni prostiedi, které vytvari iluzi ,vypocetniho kontinua®,
tedy jakési zasobarny vypocetniho vykonu (vypocetnich zdroji), dostupného podle po-
tfeby. Pritom vypocetni zdroje nejsou homogenni a podobné jako Internet nemaji nad
sebou jednotnou (hierarchickou) spravu. Je tedy nezbytné vytvofit programové prostiedi,
které uzivateliim nabidne virtualni prost¥edi, které mohou vyuzivat, a pritom umozni vyu-
zivat lokalnich specifik tak, aby bylo dosazeno maximalni efektivity ve vyuziti jednotlivych
zdroju. Nezbytnou soucasti jsou bezpecnostni mechanismy, které dokézi ochranit uzivatele
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i poskytovatele zdroju, aniz by byly nutné omezeny na pouze jediny bezpecnostni systém —
musi tedy zjistit odpovidajici interoperabilitu. V idedlnim pfipadé toto ,kontinuum*“ je
schopno poskytovat libovolny vypocetni vykon, od plnéni zcela elementarnich pozadavku
az po vypocty vyzadujici koordinované asili vSech dostupnych zdroji. Vyzkum a implemen-
tace néastroju a prostiedki, schopnych toto zajistit, je hlavni soucasnou vyzvou v oblasti
vypocetnich Grida.

Gridy vSak nejsou samotcelné, ale pouze nastroji dosazeni cile, kterym je lepsi pocho-
peni fundamentalnich prirodnich zakonu ve vSech oblastech védy. Jsou to pravé aplikace,
jejichz prostifednictvim jsou generovany nové znalosti, které ospravedliuji lidskou praci
a dalsi zdroje do vyzkumu a vyvoje Grida vkladané. Proto i nejvétsi prostor této Rocenky
je vénovan ne META Centru samotnému, ale tloham, které byly za pomoci instalovaného
technického a programového vybaveni (véetné toho, které je v ramci METACentra vy-
vijeno) FeSeny. Prezentované vysledky pokryvaji léta 2000 a 2001, s vétsim dirazem na
nejnovéjsi vysledky minulého roku.

Ve spolupréci s uzivateli META Centra bylo vybrano celkem 25 prispévki pokryvajicich
nejvyznamnéjsi oblasti vyuziti vykonnych pocitacia. Dosazené vysledky, doloZzené seznamy
odbornych publikaci, jasné ukazuji existujici potencial vyuziti skute¢né vykonné vypocetni
techniky, ktera doposud v CR v akademickém prostfedi nenf k dispozici. I omezené zdroje,
zpfistupnéné formou META Centra, viak umoznily vznik celé fady $pickovych praci, publi-
kovanych v renomovanych mezinarodnich ¢asopisech ¢ prezentovanych na vyznamnych
mezinarodnich konferencich. METACCentrum tak svym zptsobem, kromé vlastnich vy-
zkumnych aktivit, prfispélo nemalou mérou k zvysSeni renomé ¢eské védy v mezindrodnim
prostiedi. Soucasné ale ukazuje limity mozného rozvoje, zptusobené nedostateénou a mimo
vlastni interni snaZzeni tymu tvoricich ME7TA Centrum nijak nekoordinovanou podporu ob-
lasti skute¢ného superpoc¢itani a zejména nové se rozvijejici oblasti Grida v CR.

Struc¢na historie

Podrobné historie vzniku METACCentra je popsana v predchazejici rocence, zde se proto
omezime jen na zakladni data a zejména na vyvoj v poslednich letech.

METACentrum vzniklo v roce 1996 jako jeden ze schvalenych projektti programu
TEN-34 CZ s cilem vyuzit vznikajici vysokorychlostni pocitacové sité pro konsolidaci
a efektivnéjsi vyuziti vykonné vypocetni techniky instalované na vysokych skolédch v CR.
V CR neexistovalo — a neexistuje dosud — zadné skutec¢né narodni akademické superpoci-
tacové centrum schopné poskytovat Spickovy vypocetni vykon. Prvni poéitace s vykonem
vyrazné prevySujicim v té dobé dostupnou vypocetni techniky se objevily na pfelomu let
1994 a 1995 pod pfimou finanéni podporou Fondu rozvoje vysokych skol. Rivalita mezi
vysokymi Skolami na jedné strané a racionalni tvahy na strané druhé vedly k vytvoreni

vvvvvv

a Plzni), vybavenych poéitaci firem SGI, IBM (CVUT Praha) a Digital (ZCU). To sice
na jedné strané pfispélo k vytvofeni irokého zazemi!, na strané druhé vSak znemoznilo
poridit do CR dostatec¢né vykonny vypocetni systém.

1Je v této souvislosti vhodné srovnat METACentrum a jeho uzly s aktivitou Akademie véd CR, ktera
o néco pozdéji vytvorila spole¢né s Hydrometeorologickym tistavem centrum Meteor, vybavené vektorovym
superpocCitacem. Zatimco uzivatele METACentra se rekrutuji z akademickych pracovniki prakticky celé
republiky a jednotlivé uzly mély a maji dopad na rozvoj superpocitani v jednotlivych regionech, je dopad
centra Meteor omezen na podstatné mensi komunitu, soustfedénou prevazné v Praze.
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Projekt METACentrum

Hlavni cile pivodniho projektu META Centrum spocivaly tedy ve vytvoreni zakladni vypo-
Cetni miizky a jejtho zp¥istupnéni koncovym uzivatelim. Soucasti projektu tak byla snaha

1. Vytvorit jednotné uzivatelské rozhrani, véetné spravy ic¢ti a mechanismu piihlasovani

se do METACentra.

2. Vytvorit uniformni autentizac¢ni a bezpe¢nostni mechanismy, podporujici préci for-
mou tzv. single sign-on (uzivatel se pouze jednou autentizuje a nasledné jiz muze
pracovat se vSemi zdroji METACentra bez omezeni a zejména bez nutnosti znovu
explicitné prokazovat svou totoZnost).

3. Vytvorit sdileny diskovy prostor, pfistupny jak v ramci celého METACenira, tak
i z koncovych stanic jednotlivych uzivateld.

4. Zpristupnit jednotny systém davkového zpracovani tloh.
5. Garantovat vysokorychlostni pfipojeni na patef pocitacové sité.

6. Podporovat vyvoj a pouzivani paralelnich a distribuovanych programii a paralelizo-
vaného programového vybaveni.

Od roku 1999 je projekt METACentrum zaclenén do vyzkumného zaméru sdruZeni
CESNET — za¢lenéni svym zptlisobem anticipovalo o¢ekavany bouflivy rozvoj Gridua a je-
jich postupné prorustani s aktivitami organizaci, které zajistuji vysokorychlostni sitovou
infrastrukturu. Gridy totiz pfedstavuji primarni zdroj aplikaci, vyzadujicich velmi rychlé
sité s nizkou latenci, pokryvajici celé kontinenty.

Zékladni cile projektu METACentrum zustaly nezménény, vyrazné vsSak postoupila
integrace a tuzkd spoluprace jednotlivych uzla. Z puavodni pétice ,zaklddajicich uzlu“
METACentra dva odstoupily: CVUT Praha se systémem IBM SP, ktery se technologicky
i koncepéné odlisoval od vSech ostatnich systémi METACCentra (v té dobé jesté nebyly po-
uzivany clustery coby vykonné vypocetni systémy) a kde doslo k poklesu zajmu o integraci
s jinymi systémy; a VUT Brno, kde vedeni v podstaté prestalo podobné aktivity nadale
podporovat. Naopak se ¢lenem METACentra stalo vypocetni centrum na VSB-TU Ost-
rava. To pridalo jednak novou architekturu — poc¢ita¢ IBM SP2 — jednak umoznilo otestovat
postupy a metody zaélefiovan{ nového uzlu do prostiedi METACentra. Uzel na VSB-TU je
soucasné jedinym uzlem META Centra, jehoz vypocetni kapacity jsou ,skryty“ za lokalnim
firewallem, coZz umozZiuje ovéfit provozuschopnost integrovaného prostiedi META Centra
i za téchto ztizenych podminek.

V roce 1999 se podarilo dokoncit jednu etapu vystavby bezpecnostni infrastruk-
tury METACentra prechodem na Kerberos 5 v implementaci heimdal, na jejimZ roz-
voji se METACentrum podili. Soucasné byla vyFeSena otézka zalohovani dat v ramci
METACCentra zakoupenim a naslednym zprovoznénim paskového robota.

V letech 2000 a 2001 doslo k vyrazné zmeéné orientace METACentra v oblasti tech-
nického vybaveni, coz byl jednak disledek omezenych finanénich zdroju (s vyjimkou UVT
Praha zadny uzel vyrazné do vypocetnich zdroji neinvestoval), jednak i stéle pokracuji-
ciho priklonu k tzv. ,commodity* FeSenim i v oblasti superpoc¢ita¢i — zde formou orientace
na clustery pocitaci, zejména s procesorovou architekturou TA32 a opera¢nim systémem
Linux.
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Hlavnim investi¢nim poc¢inem proto bylo postupné pofizeni clusteru se 128 procesory
Pentium III (polovina s frekvenci 700 MHz, druh& polovina s frekvenci 1 GHz) a celkem
64 GB vnitini paméti. V souladu se zakladni myslenkou META Centra nebudovat jediny
uzel a naopak vyuzivat v maximalni mozné mife moznosti, poskytované vysokorychlostnimi
sitémi, je cluster distribuovan mezi Plzen (32 CPU), Prahu (32 CPU) a Brno (64 CPU).
V Brné si rovnéz Narodni centrum pro vyzkum biomolekul potidilo, na zékladé vysoce
pozitivni zkuSenosti s clusterem META Centra, vlastni 32 procesorovy cluster plné kompa-
tibilni se systémy META Centra. Rovnéz v Plzni se uvazuje o pofizeni podobného systému,
ktery by rovnéz byl v omezené mite integrovan do META Centra.

Kromé zvySovani vypocetniho vykonu se prace v letech 2000 a 2001 sousttedila prede-
v&im na oblast bezpecnosti, plnou integraci clustert (véetné vyvoje nezbytného programo-
vého vybaveni), zalozeni METAPortdlu (meta.cesnet.cz) jako jednotné informac¢ni brany
pro vSechny uzivatele i administratory META Centra, rozvoj systému Perun pro spréavu uzi-
vatelskych ucti a postupny prechod na novy davkovy systém PBS.

Vyznamné zacaly byt i aktivity METACentra na mezinarodni trovni, kde se zameést-
nanci META Cenitra podileli na vzniku neforméalniho sdruzeni eGrid, coz byl v podstaté po-
sledni nezbytny impuls k zalozeni Global Grid Fora (GGF, viz. téZ www.gridforum.org).
Nejvyznamnéjsi vSak bylo zapojeni do mezinarodniho projektu DataGrid 5. rdmcového
programu EU (viz. dale na strané 15).

V soucasné dobé ma META CCentrum celkem 160 aktivnich uzivatelti. Vzhledem k tomu,
7e kazdy uzivatel mé svij ,,domovsky“ uzel — misto uloZeni papirové prihlasky, zpravidla na
tomto uzlu ma i primérni diskové kapacity (svij ,home*) — je mozno v nasledujici tabulce
uvést 1 urcitou distribuci poétu uzivateld mezi jednotlivymi uzly:

UVT MU Brno 79
UVT UK Praha 54
ZSC ZCU Plzen 27

U nékterych poéita¢t META Centra se sleduji i pocty uzivateli, ktefi tyto stroje aktivné
pouzivaji. Jedna se primarné o PC clustery, sekundarné pak o pocitace v brnénském uzlu,
kde vzhledem k licenénim podminkam toto sledovani pozadoval dodavatel pocitace eru,
firma SGI. Aktualni stav shrnuje nasledujici tabulka:
grond.ics.muni.cz 111
eru.ics.muni.cz o1

skirit.ics.muni.cz 69
skurut.cesnet.cz 21
perian.ics.muni.cz 24

Pocet uzivatelti clusteru skurut.cesnet.cz odpovida tzké dedikaci pro potieby
komunity fyzika vysokych energii. Cluster perian.ics.muni.cz nepatii piimo do
METACentra — je majetkem Nérodniho centra vyzkumu biomolekul — ale uvadime jej
zde pro srovnani.

Bezpecnost

Bezpecny piistup je nezbytnym predpokladem efektivniho vyuziti vypocetni techniky. Uzi-
vatelé potfebuji mit jistotu, Ze jejich data nemohou byt piectena, modifikovana ¢ od-
stranéna bez jejich souhlasu a Ze jejich virtualni identita neni zneuzita, zatimco majitelé
vypocetnich zdroji potfebuji mit kontrolu nad tim, komu a v jakém rozsahu umozni pii-

VVVVVV
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nebot je tieba zajistit bezpefnost pfes jednotlivé administrativni a bezpecnostni domény,
¢asto s odliSnymi prioritami. Gridy vétSinou nepodporuji anonymni pristup, uzivatel se
musi nejprve autentizovat (prokézat svou identitu), nez je mu povolen pFistup k vlastnim
zdrojum. Virtualni (elektronicka) identita je rovnéz pouZivana v procesu autorizace, kdy se
ovéruje opravnéni k pristupu ke konkrétnim zdrojum. Nejjednodussi zptisob autentizace je
zalozen na sdileném tajemstvi — heslech. Samotny systém hesel vSak neni pro Gridy vhodny,
protoze heslo je nutno zadéavat pii pristupu ke kazdému zdroji (a to vétsSinou opakované),
coz znemozihuje automatizaci (pokud se frustrovany uzivatel nerozhodne porusit vSechna
bezpecnostni pravidla a nenapiSe hesla do pocitace tak, aby je programy mohly pifimo pou-
zivat). V ramci Grida se primarné uvazuje s autentizaci zaloZenou na principu asymetrické
kryptografie a tzv. certifikati, tedy virtualnich ekvivalentii identifika¢nich prikazt (i systém
elektronického podpisu je zalozen na analogické myslence). Vyuziti certifikata vSak vyza-
duje specialni infrastrukturu vefejnych klica (tzv. PKI, nebo Public Key Infrastructure),
ktera garantuje vytvoreni kli¢e a jeho spojeni s konkrétni osobou, informuje o ztratach ¢i

sy o

zneuziti soukromych kli¢a a pfedstavuje tak ,davéryhodnou ¢ast“ celého systému.

Bezpeénostni pozadavky

Vzhledem k povaze pouzitych prostiedkt je velky duraz kladen na jednozna¢nou identifikaci
uzivatelidl i pouzivanych prostifedki. K tomuto tcelu je zapotfebi pouzit silny autentizaéni
mechanismus, ktery sou¢asné musi byt z uzivatelského hlediska dostateéné jednoduchy, aby
uZivatelé nebyli pii praci zbyteéné obtézovani. Uzce s timto souvisi pozadavek na imple-
mentaci principu single sign-on, kdy se uzivatel autentizuje do systému pouze jednou na
pocatku préace a v prubéhu dalsich nékolika hodin jsou dalsi autentiza¢ni operace provadény
bez jeho explicitnfho zdsahu. Pro vytvoreni takového prostiedi je také nezbytné, aby auten-
tiza¢ni idaje bylo mozno bezpecné prenasSet mezi riznymi pocita¢i nebo spolupracujicimi
procesy bez explicitniho zésahu uzivatele. META Centrum a gridové prostiedi obecné jsou
urcena pro zpracovani naro¢nych tloh, jejichz FeSeni ¢asto vyzaduje dlouhou dobu vypoctu.
Navic vzhledem k davkovému zpracovani tloh nelze doptfedu uréit, na kterém stroji bude
tloha spusténa ani jak dlouho pobézi. Z hlediska bezpecnosti je nutné pro takové tulohy
zajistit, ze v okamziku jejiho spusténi budou k dispozici platné autentiza¢ni idaje a tyto
idaje zustanou platné dokud vypocet neskonci. Je potieba pamatovat také na moznost, Ze
béh tdloh bude prerusen a po urcité dobé spustén na jiném stroji.

Obecné je vzhledem k heterogenimu prostiedi a nezavislosti zapojenych instituci nutné
mit k dispozici mechanismus zajistujici spolupraci vice rtznych bezpeénostnich mecha-
nismt. Propojeni téchto mechanismii musi byt transparentni z pohledu uzivatele, na druhé
strané v8ak musi vyhovovat pozadavkum Skalovatelnosti a garantovat, Ze bezpecnost zad-
nému ze zapojenych mist neni snizena (pfestoze se lokalni bezpecnostni pozadavky mohou
vyrazné lisit).

V soucasné dobé existuje fada TfeSeni, kterda nabizi rizné feSen{ zminénych problémii.
Malo je vsak tak komplexnich, aby pokryvaly celou problematiku, ¢ vyhovély vSem poza-
davktiim a je proto ¢asto nutné kombinovat vice nastrojt.

Bezpecénostni infrastruktura METACentra

V ramci METACentra jsme zvolili kompromisni feSeni, postavené na sjednoceni bezped-
nostnich mechanismi a politik uvnitt METACentra kombinovaném s podporou riznoro-
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dych pfFistupovych metod. Na rozdil od klasickych Gridovych prost¥edi je v METACCentru
ponékud potlacena nezavislost spravcil jednotlivych ztcastnénych organizaci a naopak ma-
ximalizovano vytvoreni logického celku, v némz z pohledu uZivatele neexistuji zadné hranice
mezi jednotlivymi uzly. Tato kapitola poskytuje kratky prehled mechanismt a technologif,
které jsou v. METACCentru pouZity pro zajisténi bezpeénosti.

Pri navrhu architektury METACentra bylo rozhodnuto pouzit systém Kerberos pro
autentizaci uzivateld a jako prostfedek pro ustaveni diuvéry mezi spolupracujicimi institu-
cemi. Kerberos je systém vyzadujici velkou pozornost od administratort, poskytuje vsak
velmi solidni zaklad, pomoci kterého lze resit fadu bezpefnostnich problémi naznacenych
v predchazejici kapitole. V soucasné dobé existuje fada systémii, které Kerberos vyuzivaji,
jako standardni autentizaCni prostiedek je pouzit napiiklad v opera¢nim systému MS Win-
dows 2000, stejné tak je béZnou soucésti vSech rozsifenych distribuci systému Linux.

Autentizace v systému Kerberos je zaloZena na davére v rozhodovéani centralniho auten-
tiza¢niho serveru. Kazdé instituce spravuje vlastni takovy server, jehoZ soucasti je databéze
v8ech uZivateli a prostFedki, které patii do instituce. Souhrnné se tento prostor klientt
jednoho autentiza¢niho serveru nazyva realm (,fise“). Vedle dalsich poloZzek obsahuje data-
béaze uzivateliv tajny kli¢ (heslo), kterym se uzivatel prokazuje vii¢i autentizaénimu serveru.
Kazdy uzivatel, ktery si preje pouZzivat chranéné sluzby pozada autentizacni server o vydani
potvrzeni o své identité. Toto potvrzeni nasledné predlozi pii pristupu k pozadované sluzbé,
ktera tak na zakladé duvéry v rozhodnuti autentizacniho serveru ziské jistotu o identité
uzivatele. Uzivatel je zpravidla odstinén od provadéni jednotlivych krokt, pro pochopeni
principu je v8ak vhodné naznacit, jak Kerberos funguje.

Schématicky princip autentizace je znazornén na obr. 1. Jak jiz bylo zminéno, uzivatel
pro kazdou sluzbu, ktera vyzaduje autentizaci potiebuje ,certifikit® — v Kerberovské ter-
minologii l7stek. Format listku je na obr. 2. Listek je zaSifrovan a muZe jej precist pouze
sluzba, pro kterou byl vydan. Listky jsou uréeny pfesné pro danou sluzbu a uzivatele a
maji omezenou platnost. P¥i autentizaci klient sluzbé predlozi tento listek spolu s potvr-
zenim, Ze je jeho opravnénym majitelem. Timto potvrzenim je ¢asové razitko zaSifrované
pomoci session klice obsazeného v listku. Uzivatel obdrzi tento kli¢ jako soucast odpovédi
na zédost o listek od autentiza¢niho serveru a protoze je zaSifrovan jeho tajnym klicem,
nikdo jiny jej nemuZe znat.

Obrazek 1: Princip autentizace v systému Kerberos

1. pozadavek

‘ 2. listek + session key
na listek

zaSifrovano uzZivatelskym
klicem

< > server
listek + timestamp

zasifrovano pomoci
session key

klient
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Obrazek 2: Format listku v systému Kerberos

ID uzivatele, kterému listek patii
ID sluzby, pro niz je listek vydan
session key
IP adresa klienta
platnost listku

zaSifrovan klicem sluzby

Aby uzivatel nemusel pii kazdé Zadosti o listek zadavat své heslo pro rozsifrovani
odpovédi od autentiza¢nfho serveru, zavidi Kerberos myslenku inicidlnich listkt, Ticket-
Granting Tickets (TGT). Jsou to bézné listky, vydané pro autentizaci vii¢i samotné au-
tentiza¢ni sluzbé. Uzivatel ziskda TGT listek p¥i zapocCeti prace (na zadkladé svého hesla) a
klicem z tohoto TGT listku se nésledné gifruje veskera utajované komunikace mezi klientem
a autentiza¢nim serverem. Uzivatelské heslo je tak pouzito pouze jednou.

Kazda instituce si spravuje jeden ¢i vice autentizacnich serveril tvofici realmy dané
instituce. Spréavci rtznych instituci se mohou dohodnout, Ze budou navzajem duvérovat
rozhodnuti autentiza¢nich serveri z druhé domény a vyméni si vzajemné klice, které ulozi
do databézi svych autentizacnich serveru. Uzivatele z jedné domény pak mohou pfistupovat
ke sluzbam ve druhé, takto spfatelené doméné bez nutnosti nové autentizace, jen na zakladé
svého listku vydaného matefskym autentiza¢nim serverem. Zakladni realm META Centra
je META, jednotlivé uzly v8ak maji i vlastni realmy (napf. ZCU.CZ v Plzni ¢ ICS.MUNI.CZ
v Brné).

Problémem souvisejicim s nasazenim systému Kerberos je nutnost upravovat aplikace,
které neobsahuji podporu tohoto autentiza¢niho mechanismu. Tento tkol je naro¢ny na
cas i lidské kapacity, navic k fadé€ aplikaci neni dostupny zdrojovy koéd, takze neni mozné
potiebné zmény realizovat. Casto také uzivatelé pozaduji i jiné autentizacni pristupy, pro-
toZe jsou na né zvykli, ¢i maji aplikace, které jiné metody nepodporuji. Z tohoto divodu
poskytuje METACentrum branu pro pouZziti jednorazovych hesel a servery protokolu SSH
na stanicich ME7TACentra akceptuji kerberovské heslo a umi z né&j ziskat pro uzivatele
TGT listek.

Kerberos poskytuje mechanismus, kterym lze bezpecné prenaset uzivatelovy listky mezi
stroji META CCentra. Timto zptisobem mohou listky putovat spolu s uZivatelem nebo jeho
tlohou bez nutnosti nové autentizace. Tato vlastnost je velmi dilezita pro davkové zpraco-
vani tloh. Soucasné META Centrum poskytuje sluzbu prodiuZovani listki, kterd nevyzaduje
dalsi zasah uzivatele (zadéani hesla) a pfitom garantuje, Ze platnost listku neskonéi diive,
neZ s nim spojend vypocetni tloha.

Kerberos je dobie pouzitelny v takika komornim prostredi METACentra. Ve vétsim
méfitku, kde se Casto gridové aplikace rozprostiraji nad tisici uzivateli a napfi¢ mnoha
staty nebo kontinenty by vSak takovéi spolupréce mezi raznymi institucemi nebyla mozna.
Rada téchto velkych FeSeni proto vyuziva prostfedki nabizenych asymetrickou kryptogra-
fif, ovSem spolu s jejich nevyhodami. K nejvétsim svétovym projekttim na poli gridovych
technologii patii projekt Globus, jehoZz soucasti je i ndvrh a implementace bezpe¢nostni
infrastruktury (Grid Security Infrastructure — GSI) vhodné pro takova ohromné prostfedi.
Tato infrastruktura byla pfejata a je vyuZivana v fadé velkych nadnarodnich projekti.
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Také METACentrum nabizi pfistup k nékterym prostiedkim pomoci GSI. Tyto pro-
stredky vsSak slouzi spiSe pro testovani naSich moznosti k spolupraci s jinymi, podobné
zaméfenymi projekty. Uzivatelé METACCentra maji k dispozici aplikace projektu Globus,
které mohou vyuzit pro svij piistup k jinym gridovym projektim.

Se vzrustajici podporou GSI se stava zadouci vzadjemnéd podpora mezi Kerberem a
prostfedky vefejné kryptografie. Bohuzel tato oblast je stale v plenkach a k dispozici nejsou
zéddné nastroje implementujici takovou podporu. V ramci projektu META CCentrum jsme
proto implementovali specifikaci PKINIT, ktera standardizuje pouziti PKI pro autentizaci
v mechanismu Kerberos. Tuto implementaci jsme také doplnili o podporu mechanismt GSI,
zejména o moznost pouziti proxy certifikitu a jednoduchého autoriza¢niho mechanismu
poskytovaného GSI. Podpora mechanismu PKINIT zatim bézi v testovacim rezimu, ve
zbytku roku 2002 planujeme postupny prechod do rutinniho provozu.

Déle jsme zprovoznili knihovnu mechglue pro GSI a Kerbera, ktera poskytuje daleko
jednodussi podporu GSI a Kerbera v aplikacich. Obecnym problémem souvisejicim s pod-
porou ruznych autentizacnich mechanismu v aplikacich je totiZ nutnost upravovat aplikace
pro kazdy mechanismus zvlast. Pokud v8ak je podpora autentizace naprogramovana pomoci
specializovaného generického rozhrani GSS—API je tato tloha znacné jednodussi, protoze
pro zménu autentiza¢niho mechanismu sta¢i pouze zvolit spravnou GSS—API knihovnu a
nejsou potfeba dpravy kédu. Problémem vsak je, jak zvolit spravnou knihovnu za béhu pro-
gramu. K tomuto tcelu slouzi pravé knihovna mechglue, ktera podle umi urcit, zda druhé
strana protokolu pouziva GSI, ¢ Kerberos a podle toho umi zavolat spravnou GSS—API
knihovnu.

Obrazek 3: Struktura certifikatu v PKI

ID uzivatele
ID vydavajici CA
platnost
vefejny Kli¢ uzivatele

podpis CA

Zékladem autentizace v GSI je protokol SSL a pouziti certifikitt verejnych kli¢t defino-
vanych standardem X.509. Zakladni struktura certifikitu je znazornéna na obr. 3. Protokol
SSL je v soucasnosti velmi vyuzivany v nejriznéjsich aplikacich a prostiedich — nejcastéji
jej lze ziejmé najit ve webovém prostiedi. OvSem pro skutecéné bezpetné zapojeni vyzaduje
velmi slozitou administrativu na mnoha trovnich.

Pouziti SSL predpoklada, ze uzivatelé i sluzby maji vlastni dvojici soukromého a verej-
ného klice a verejny kli¢ maji potvrzen v podobé X.509 certifikitu néjakou diuvéryhodnou
certifikac¢ni autoritou. Zakladni obsah X.509 certifikitu je na obr. 3. Klient pouziva svij
certifikat (a odpovidajici soukromy kli¢) pro autentizaci ke viem sluzbam, nepotiebuje sa-
mostatné certifikaty pro sluzbu jako v pripadé systému Kerberos. Existence diuvéryhodnych
certifikac¢nich autorit je zasadni pro vznik a provozovani jakéhokoliv bezpe¢ného prostiedi
zaloZeného na asymetrické kryptografii. CA podobné jako autentizacni sluzba systému Ker-
beros vydéavé ovéreni o uzivatelové identité, v piipadé potieby revokuje vydané certifikaty.
Na rozdil od Kerbera jsou vydavané certifikaty dlouhodobé, zpravidla ro¢ni, ale podobné
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jako v pripadé Kerbera uzivatelé pro kazdodenni préici pouzivaji ¢asové kratsi verze svych
certifikatti — tzv. proxy certifikdty. P¥i autentizaci musi uzivatel prokézat znalost odpovida-
jictho soukromého kli¢e, soucésti protokolu je proto podobny mechanismus, kterym v sys-
tému Kerberos prokazuje znalost sdileného klice z listku. Sluzba musi mit k dispozici seznam
autorit, kterym duavéfuje spolu s jejich vefejnymi kli¢i. V soucasné dob& METACentrum
akceptuje certifika¢ni autoritu CESNETu a certifikaéni autority mezindrodniho projektu
DataGrid. Kromé toho jsou akceptovany i nékteré certifika¢ni autority ze zamoti, podrob-
nosti vsak uzivatel nalezne na webovych strankidch METACentra nebo projektu GridLab
(o tomto projektu viz dale na strané 15).

Z pohledu aplikaci jsou opét nutné tupravy, i kdyz rada aplikaci podporuje protokol
SSL a lze tak pouzit proxy certifikaty (i kdyZ s vyuzitim jen omezeného potencialu GSI).
Podobné jako v systému Kerberos, je v GSI definovano rozsifeni protokolu SSL, které
umoziuje bezpedény a transparentni pirenos proxy certifikati v gridovém prostiedi.

Ve srovnani s Kerberem jsou na uzivatele GSI kladeny trochu vétsi néroky spojené
se spravou jejich certifikatt a kli¢a. Uzivatel méa svij soukromy kli¢ uloZen na disku, a
proto je ve srovnéni s Kerberovskym heslem potifeba vice opatrnosti pii jeho pouzivani.
Uzivatelé vSak ziskavaji vétsi moznosti pti pfistupu k riiznym prostfedkiim. Pokud uzivatel
chce, aby jeho certifikaty byly akceptovany dalsimi stranami, ,staci“ je presvédcit o tom, Ze
uzivatelova CA je opravdu divéryhodnéa. Na takovém ustaveni duvéry se nemusi domlouvat
administratoii CA (jako v pfipadé cross-realmii v systému Kerberos) a lze jej zajistit jen na
urovni uZivatele a administratora. Piesvédéeni o divéryhodnosti CA je v8ak velmi dlouhy
a naro¢ny proces, proto CA zvefejiiuji politiky (dokumenty), kde specifikuji kroky, které
délaji pri ovérovani identity zadatele, jakym zptsobem chréni svij podepisovaci kli¢, jaki
je zodpovédnost CA za vydané certifikiaty apod.

V nasledujici kapitole jsou popsany nejdilezitéjsi piistupové metody dostupné uziva-
telaim METACCentra, zdjemce o podrobnéjsi informace je mozno odkézat jednak na web
METACCentra, jednak na literaturu uvedenou na konci kapitoly.

Podporované protokoly a aplikace

Tato kapitola dava souhrnny piehled o sluzbach a prostiedcich, které jsou nabizeny uziva-
telim METACCentra pro bezpetny piistup k vypocetnim zdrojam.

— Protokol SSH: Je podporovana kerberovska autentizace, vyuzivajici kerberovsky
listek a kompatibilni s implementaci OpenSSH. Protoze protokol SSH Sifruje veskery
provoz mezi serverem a klientem, podporujeme také pfimou autentizaci pomoci kerbe-
rovského hesla (v roce 2001 pouze ve verzi 1). V nejblizsi dobé planujeme zprovoznéni
podpory GSI autentizace v protokolu SSH (tj. vyuziti PKI certifikatii).

— Telnet: Podporovina pouze kerberovskd autentizace a Sifrovani, na stroji
grond.ics.muni.cz je navic moZné pouziti jednordzovych hesel (One-Time
Passwords — OTP), ktera jsou konvertovana na kerberovskeé listky pro ptihlasovaného
uzivatele. Uzivatel tak ziska listky, aniz by musel zadavat své kerberovské heslo a posi-
lat je pres nesifrované spojeni. Timto zptisobem je mozné piistupovat k META Centru
z prakticky kazdého prostiedi, protoze aplikace telnet je dostupna na téméf vsech
systémech. Pouziti systému OTP vSak vyzaduje vCasné vygenerovani jednorazovych
hesel, ktera pak musi mit uzivatel u sebe, kdyz se je rozhodne pouzit. Kerberizovany
telnet je hlavnim doporucenym protokolem pro pristup k META Centru.
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— FTP: Podporovana kerberovska autentizace a Sifrovani. Na nékterych strojich podpo-
rujeme také autentizaci pres GSI (jako samostatnou sluzbu na nestandardnim portu).

— Davkové systémy: Kazda tloha, ktera je spravovana davkovym systémem musi
mit kerberovsky listek. K tomuto tacéelu pouzivame sluzbu, které periodicky obnovuje
listky tlohy, takze i v piipadé dlouhych vypocti je zajisténo, ze tloha ma stale
platné autentizacni udaje. Na nékterych strojich je dostupné rozhrani Globusu, které
umozhuje GSI autentizaci a zadévani tiloh pomoci tohoto néstroje.

— Travelkity: Uzivateliim, ktefi nemaji na svych stanicich potifebné programové vy-
baveni pro pfistup k METACCentru nabizime tzv. travelkity, které obsahuji zakladni
aplikace pro vzdaleny ptistup k METACCentru pomoci pokerberizovanych nastroju.
Tyto aplikace jsou dostupné v binarni podobé pro fadu pouzivanych opera¢nich sys-
tému, véetné produkti firmy Microsoft.

METACCentrum tzce spolupracovalo pfi vytvoreni Certifika¢ni autority (CA) sdruzeni
CESNET, jejiz certifikaty jsou akceptovany prisluSnymi komponentami bezpecnostni in-
frastruktury META CCentra (GSI) a rovnéZ jsou pouzivany v ramci mezinarodni spoluprace
(akceptuji je napf. projekty 5. ramcového programu EU DataGrid a GridLab).

Zakladni literatura

N2

Pro zajemce o podrobnéjsi studium bezpecnostnich problémi Grida ¢i konkrétnich proto-
koli nabizime néasledujici odkazy na zakladni informacni zdroje.

— Systém Kerberos:
* Formalni specifikace: J. Kohl and C. Neuman, The Kerberos Network

Authentication Service (V5), IETF RFC 1510, 1993.

* Hlavni stranky systému Kerberos: http://web.mit.edu/kerberos/www/ a
http://www.nrl.navy.mil/CCS/people/kenh/kerberos-faq.html

* Kerberos pro MS Windows 2000: http://www.microsoft.com/msj/
defaultframe.asp?page=/msj/0899/kerberos/kerberos.htm\&nav=/msj/
0899/newnav.htm

— Systém heimdal: http://www.usenix.org/publications/library/proceedings/
usenix98/freenix/heimdal2.ps (¢lanek na USENIX 1998 Annual Technical
Conference)

— GSI:

x . Foster, C. Kesselman, G. Tsudik, S. Tuecke, A Security Architecture for
Computational Grids, In Fifth ACM Conference on Computers and
Communications Security, November 1998.

* GSI v systému Globus: www.globus.org/security/
* GSI v rdmci Global Grid Fora: www.gridforum.org/security/

s Informace v CR: http://www.cesnet.cz/pki/
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Mezinarodni spoluprace

V roce 2000 METACCentrum (pod hlavickou sdruzeni CESNET) stalo pfidruzenym ¢lenem
mezinarodniho konsorcia, které do 5. ramcového programu EU podalo projekt DataGrid.
Ten je zaméfeny na vyvoj programového vybaveni pro zpracovini experimentalnich vy-
sledkii z novych zafizeni, které bude mit CERN k dispozici. Pfedpokladé se, Ze ro¢né bude
generovano cca 1-5 PB (10'° byte) dat, ktera je nutno zp¥istupnit nékolikatisicové komunité
fyzika, pusobicich v celé Evropé i mimo ni. Projekt je tak zaméfen primarné na uchovavani,
spravu, distribuci a zpfistupnéni velkych objemt dat — odtud i samotny nézev projektu.
Vypocetni aspekty nejsou dany narocnosti samotnych feSenych tloh, ale jejich objemem:
10 tisic hodinovych tloh bude pfi sekvenénim pristupu reSeno vice jak jeden rok. Vzhle-
dem k tomuto charakteru jsou primérni vypocetni platformou clustery osobnich podéitaci,
pripadné clustery pocitacu firmy Sun.

Projekt byl oficidlné zahéjen 1. 1. 2001 s pfedpoklddanou dobou trvani 3 roky. Jedné
se o jeden z nejvétsich projekti 5. rdmcového programu EU s celkovych pfispévkem témér
10 miliont Euro (rozpocet je téméf 15 miliont Euro). Na projektu se podili 23 organizaci,
ze stfedni a vychodni Evropy kromé CESNETu (METZACentra) pouze madarsky tstav
SZTAKI. METACentrum je zapojeno do pracovni skupiny tvorené predevsim italskymi
pracovisti a zabyvajici se spravou zdroju (resource management) a konkrétné odpovida
za sledovani tloh v distribuovaném Gridovém prostiedi (Job Monitoring). Kromé toho je
METACCentrum zapojeno do FeSeni bezpeCnostnich otézek v ramci celého projektu Da-
taGrid, a to pocinaje trovni zékladni autentizace uzivatelti a komponent, pfes zajisténi
bezpetné komunikace aZ po spolupraci na urovni certifika¢nich autorit (pravé zapojeni do
projektu DataGrid bylo jednim z dilezitych podnéti pro vytvoreni CA CESNETu, pii-
tom tato certifikacni autorita spliiuje piisné pozadavky na mezinarodni uznani v ramci
akademické komunity).

Dalsi informace o projektu je moZzno nalézt na jeho webovych strankach www.
eu-datagrid.org, struéné informace o vysledcich prace za rok 2001 je mozno nalézt v pii-
spévku na konferenci Terena 2002 (www.terena.nl).

V priitbéhu roku 2001 se brnénsky uzel META Centra stal clenem dalsiho mezinarodniho
konsorcia, které podalo a obhéajilo dalsi projekt z této oblasti, GridLab (koordinatorem je
Poznanské sitové a superpocitacové centrum, Polsko). Cil tohoto projektu je komplemen-
tarni k projektu DataGrid: vytvorit prostiedi podporujici skuteéné rozsahlé distribuované
vypocty. Projekt byl zahajen 1. 1. 2002 rovnéz na 3 roky a predpoklada se, Ze soucasti jeho
vypocetni kapacity budou nejvétsi akademické superpocita¢e v EU i mimo ni. Brnénsky
uzel METACentra (v tomto pripadé pod hlavickou Masarykovy univerzity) odpovida za
vlastni testbed projektu, jeho administrativni spravu véetné vyvoje novych néastrojua a po-
stupt, specidlné vhodnych do prostiedi Gridi. V rizné mife je pak zapojen do ¢innosti
dalsich pracovnich skupin tak, aby garantoval rychlou zpétnou vazbu mezi vlastnim vy-
vojem (napf. v oblasti informaé¢nich sluzeb, monitoringu, ale i vlastniho vyvoje aplikaci
a podpturného software) a moznostmi testbedu. Projekt GridLab pouZiva vyrazné hetero-
gennéjsi vypocetni zdroje a je priméarné postaven na systému Globus (www.globus.org).

Podrobné;jsi informace o projektu GridLab je moZzno nalézt na jeho webovych strankach,
www.gridlab.org (mimochodem, fyzicky jsou umistény v Brné).

Koncem roku 2001 se METACCentrum ziudastnilo velké mezinarodni demonstrace Gri-
dovych technologii, zejména vzdélené vizualizace a migrace bézicich tloh, v ramci nejvy-
znamnéjsi konference v oblasti superpocitact, SC2001.
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Technické vybaveni

Technické vybaveni META Centra je tvoreno jednak velkymi vypocetnimi servery firem SGI
a Compaq (dfive Digital), od roku 2000 je vypocetni kapacita METACentra rozsifovana
v clusterech k dispozici 128 procesori Pentium 111, celkem 64 GB RAM a diskovou kapacitou
pres 900 GB.

Nedilnou soucasti rozvoje METACCentra je také zajisténi dostatecnych diskovych ka-
pacit, které dnes sumérné dosahuji hodnoty 3 TB on-line. S tim je bezprostiedné spjata
i otazka zalohovani téchto kapacit, kterd je v soucasnosti feSena prostiednictvim paskové
knihovny s kapacitou az 24 TB komprimovanych dat dostupnych on-line.

Vypocetni a diskové kapacity jsou pfipojeny na vysokorychlostni sité metropolitni
a v piipadé clustert pfimo na vysokorychlostni pater akademické pocitacové sité CESNET2,
ktera mezi hlavnimi uzly poskytuje propojeni o kapacité 2,5Gb/s. Aktualni informace
o METACentru je mozno nalézt na webu http://meta.cesnet.cz, informace o siti
CESNET?2 pak na webu sdruzeni CESNET, http://www.cesnet.cz.

METACentrum

Zaclenénim projektu METACentrum do vyzkumného zadméru sdruzeni CESNET se poda-
filo mimo jiné ziskat i finan¢ni prostedky pro dalsi rozsifovani vypocetni kapacity a zaloho-
vacich moZnosti, které jsou spravovany centralné. Zalohovaci paskovy robot a PC clustery
tak ztstavaji majetkem sdruzeni, i kdyz jsou fyzicky rozmistény v riznych lokalitach.
Zalohovaci systém:
— Paskovy robot Exabyte X200 se Sesti mechanikami Mammoth II a zasobnikem na
200 péasek, kapacita pasky 60/120 GB bez/s kompresi, celkova kapacita 12/24 TB.

PC cluster:
— UVT MU Brno

SGI 1200

32 procesort Pentium II1/700 MHz (dual CPU uzly)

Pameét: 16 GB (512 MB/procesor)

Diskova kapacita: 16x9 GB 7200 rpm

Sitové pripojeni: 16x Gigabit Ethernet plus HP ProCurve 4108 GL Gigabit switch
Hostname: {skiritl-skirit16}.ics.muni.cz

HP LP1000r

32 procesortu Pentium III/1 GHz (dual CPU uzly)
Specialni vybaveni: 16 x Myrinet plus Myrinet switch
Pamét: 16 GB (512 MB /procesor)

Diskova kapacita: 16x18 GB 10000 rpm

Sitové pripojeni: 100 Mb/s Fast Ethernet

Hostname: {skirit17-skirit32}.ics.muni.cz

Oba clustery sdili jednu ptredirazenou Fidici stanici nasledujicich parametri:

SGI 1200

2 procesory Pentium II1/700 MHz
Pamét: 512 MB

Diskova kapacita: 90 GB
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Sitové pripojeni: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: skirit.ics.muni.cz

— CESNET Praha

SGI 1200

32 procesort Pentium II1/700 MHz (dual CPU uzly)
Pameét: 16 GB (512 MB/procesor)

Diskova kapacita: 16x9 GB 7200 rpm

Sitové pripojeni: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: {skuruti-skurut16}.cesnet.cz

Cluster méa prediazenu Fidici stanici nasledujicich parametri:

SGI 1200

2 procesory Pentium III1/700 MHz v jednom uzlu
Pamét: 512 MB

Diskova kapacita: 90 GB

Sitové pripojeni: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: skurut.cesnet.cz

— ZCU Plzen

HP LP1000r

32 procesortu Pentium III/1 GHz (dual CPU uzly)
Specidlni vybaveni: 16 x Myrinet plus Myrinet switch
Pameét: 16 GB (512 MB/procesor)

Diskova kapacita: 16x18 GB HDD 10000 rpm

Sitové pripojeni: 100 Mb/s Fast Ethernet

Hostname: {nymphal-nymphal6}.zcu.cz

Pocita¢ ma predrazenu ridici stanici nasledujicich parametri:

Intel Server

Pentium 4 1,7 GHz

Pamét: 512 MB

Diskova kapacita: 60 GB IDE disk

Sitové pripojeni: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: nympha.zcu.cz

Podstatnou soucasti kvality clusteru je samoziejmé sitové propojeni jednotlivych uzla
a v pripadé distribuovanych clustert i jejich vzajemné propojeni. VSechny uzly jsou vy-
baveny Fast Ethernetem, zapojenym vzdy do jednoho lokalniho piepinace (firmy Cisco),
ktery je dale pfes gigabitovy uplink pfipojen pfimo na paterni smérova¢ vysokorychlostni
sité CESNET2. Timto zptusobem je garantovano vysokorychlostni vzajemné propojeni — ve
druhé poloviné roku 2001 byl proveden zatézovy test mezi clustery v Brné a Praze s nasle-
dujicimi vysledky:

Délka trvani testu: 24 hodin
Primérna prenosova rychlost: 939 Mb/s
Objem pfenesenych dat: 10108,8 GB
Typ testu: standardn{ TCP stream performance

S vyjimkou prazského jsou rovnéz lokalné propojeny lokalni vysokorychlostni siti (Myrinet
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nebo Gigabitovy Ethernet). Toto zapojeni umoziuje vzajemnou komunikaci jednotlivych
clustert s agregovanym vykonem az 1 Gb/s. V Brné je na patetr CESNET2 pfipojen piimo
HP gigabitovy prepina¢ a Fast Ethernet pfepinac¢ je pfipojen jeho prostfednictvim.

UVT MU Brno

Vypocetni servery

SGI POWER Challenge XL

12 procesori MIPS R10000,/195 MHz

Pamét: 2 GB

Diskovéa kapacita: 100 GB

Sitové pripojeni: 10 Mb/s Ethernet, 800 Mb/s HiPPI na Origin 2000
Hostname: grond.ics.muni.cz

Teoreticky vykon: 4,8 GFLOPS

SGI Origin 2000/Onyx>

40 procesora MIPS R10000/195 MHz

Specialni vybaveni: 2xgraficky subsystém InfiniteReality2 se 128 MB paméti pro
textury kazdy (ve dvou raster managerech) a celkem 10 vystup-

nimi video kanaly
Pamét: 18 GB
Diskové kapacita: 500 GB
Sitové pripojeni: 4x10/100 Mb/s Fast Ethernet, 5x155Mb/s ATM (SGI/XIO a PCI)
Hostname: eru.ics.muni.cz
Teoreticky vykon: 16 GFLOPS

Jako souborovy server je pouzivan nasledujici poc&itac:
Sun Enterprise 450
2 procesory UltraSparc/300 MHz
Pamét: 512 MB
Diskovéa kapacita: 80 GB
Sitové pfipojeni: 10/100 Mb/s Fast Ethernet, 2x155Mb/s ATM (Sun)
Hostname: nimloth.ics.muni.cz

Navic k lokélni diskové kapacité uvedené u jednotlivych poécita¢t centrum poskytuje cca.
400 GB diskového prostoru dostupného prostiednictvim distribuovaného souborového sys-
tému AFS (dnes jiz pFevazné ve verzi OpenAFS). Tato kapacita je soustiedéna v diskovych
polich, pracujicich v rezimu RAID 5. Pole jsou pfipojena k pocitac¢im eru.ics.muni.cz,
grond.ics.muni.cz a nimloth.ics.muni.cz.
Napajeni:
Zdroj neprerusitelného napéti SOCOMEC s kapacitou 45 kVA, jistény motorgenerdtorem
s celkovym vykonem 100 kVA.

UVT UK Praha

SGI Origin 2000

8x CPU MIPS R10000/195MHz, 8x CPU MIPS R10000/250 MHz, 16x CPU MIPS
R12000/300 MHz

Pamét: 8 GB
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Diskové kapacita: 80 GB

Sitové pripojeni: 12x FastEthernet 100Mbit /s
Hostname: mat.ruk.cuni.cz

Teoreticky vykon: 19,1 GFLOPS

SGI POWER Challenge XL

12 procesori MIPS R10000,/195 MHz

Pamét: 2 GB

Diskovéa kapacita: 45 GB

Sitové pfipojeni: 10 Mb/s Ethernet, 155 Mb/s ATM Fore (VME)
Hostname: hal.ruk.cuni.cz

Teoreticky vykon: 4,8 GFLOPS

Celkovy diskovy prostor pfistupny uzivatelim pies AFS je 440 GB na diskovém poli, jako
AFS souborové a databazové servery slouzi dvé PC s operacnim systémem Linux (Pentiu-
mIIT/850 MHz, 512 MB RAM) a SGI Origin 200 (R10000,/225 MHz, 256 MB RAM). Veskera
uzivatelska data jsou rutinné zalohovana na paskovy robot v Brné.

Hlavni vypocetni server mat.ruk.cuni.cz byl pivodné pofizen se 8 procesory, v roce
2001 byl rozsiten véetné dalsiho rack na celkem 32 procesorti. Postupnému povysovani vy-
konu odpovidé i nehomogenita procesorii, pracujicich na frekvenci od 195 MHz do 300 MHz.
Napajeni:

Vg&echny servery jsou zalohovany jednim zdrojem nepfetrzitého napajeni 30 kVa

7ZSC ZCU Plzen

Vypocetni servery

Digital AlphaServer 8400 5/300

8 procesortu Alpha 21164 EV5/300 MHz

Pamsét: 2 GB

Diskové kapacita: 32 GB

Sitové pfipojeni: 100 Mb /s Fast Ethernet, 100 Mb/s FDDI (PCI)
Hostname: kirke.zcu.cz

Teoreticky vykon: 4,8 GFLOPS

Compaq AlphaServer GS140

8 procesortu Alpha 21264 EV6/525 MHz
Pamét: 8 GB RAM

Diskovéa kapacita: 90 GB

Sitové pripojeni: 100 Mb/s Fast Ethernet
Hostname: pasifae.zcu.cz

Teoreticky vykon: 8,4 GFLOPS

Jako souborové servery slouZi pocitace Digital AlphaServer 2100, Digital AlphaSer-
ver 1000, Digital AlphaServer 1000A a Digital AlphaServer 800 s cca 800 GB on-line vy-
stavené diskové kapacity pro potifeby uzivateli Zapadoceského superpocitac¢ového centra
a METACentra a sdilené s ZCU. Stroje vyuzivaji infrastrukturu poéitacové sité web-
NET a distribuovaného vypocetniho prostifedi Orion. Vice informaci je k dispozici na
http://zsc.zcu.cz.
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Zalohovani:

— Exabyte 430M Tape Library (30x Mammoth 2 paska/60 GB bez komprese, 2 mecha-~
niky, celkovéa kapacita 1,8 TB on-line bez komprese)

— Uzivatelska data jsou rovnéz zalohovina na paskovy robot v Brngé.

Napajeni:
UPS Fiskars 9100C (10kVA)
UPS IVM D15-33 (15kVA)

VSB-TU Ostrava

Vypocetni server

IBM SP2

8 tenkych uzla, 4x 66,7 MHz Power 2, 2x 73,2 MHz Power 2 a 2x 160 MHz Power 2 CPU
Specidlni vybaveni: High Performance Switch

Pamét: 2GB (4x 128 MB, 2x 256 MB a 2x 512 MB)

Diskova kapacita: 63GB (6x 9GB, 2x 4,5 GB)

Sitové pripojeni: 8x Fast Ethernet 100 Mb/s, 8x ATM 155Mb/s

Hostname: {sp1l-sp8}.vsb.cz

Tento systém je umistén za firewallem, a neni proto pfistupny ze vSech siti, stejné tak jako
nejsou dostupné vsechny sluzby (porty). Podrobny popis podminek piistupu je k dispozici
na http://www.vsb.cz/cvt/META.

Programové vybaveni

Cil METACentra — tedy snadnou a transparentni préaci v distribuovaném prostiedi — je
mozno realizovat i bez identického programového vybaveni na v8ech uzlech. Samoziejmé je
nezbytna uréitd spole¢na vrstva — prezentovana napf. jednotnou spravou tuloh, sdilenymi
diskovymi kapacitami, spravou uzivatelskych uc¢tu atd. — kterd mimo jiné zajisti i distri-
buci tloh (bez explicitniho zasahu uZivatele) na uzly vybavené pozadovanym programovym
vybavenim. Pozitivnim vedlej$im efektem je vyrazny rust efektivity vynakladanych pro-
stfedki: zejména velmi drahé aplikac¢ni programové vybaveni staci pofidit na jediny uzel
(samoziejmé s odpovidajici licenci) a pfitom je k dispozici vSem uZivatelum. Jednotlivé
uzly METACentra se snazi uréitym zpusobem profilovat, zejména v oblasti aplika¢niho
programového vybaveni, pro bézného uzivatele se to vSak projevuje nejvyse tim, odkud je
mu poskytnuta pomoc pii dotazu na vlastnost specifického aplika¢niho programu.

Zatimco aktuélni informace o programovém vybaveni, véetné odpovidajici dokumen-
tace a navodu k pouziti jsou k dispozici na webu METACentra (http://meta.cesnet.cz),
v Rocence uvidime pouze zakladni piehled uréeny pro rychlou orientaci soucasnych i po-
tencidlnich uzivateli.

Spole¢né vybaveni

AFS distribuovany systém soubori
Licen¢ni podminky: celouniverzitni licence
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LSF

SGI Varsity

PVM

MPI

MAPLE

MATLAB

GNU

UVT MU Brno
NQE

KAI C++

Paradise

NAG Fortran 77

Gaussian 94 i 98

AMBER

Load Sharing Facility, systém pro spréavu davkovych tloh
Licen¢ni podminky: licence na jednotlivé stroje, k dispozici i li-
cence pro LSF-WAN

sada programi, predstavujicich kompletni vyvojové pro-
stfedi, vCetné paralelnich prekladacid a knihoven, ladicich
néstroju, ...pro pocitace SGI

Licen¢ni podminky: licence pro skupiny stroji, pocet individuél-
nich licenci se pohybuje mezi 25 az 50

Parallel Virtual Machine, prostiedi pro podporu paralelnich a pie-
devsim distribuovanych vypocti formou predavani zprav (message
passing)

Licen¢ni podminky: volné dostupna licence

Message Passing Interface, standard v oblasti paralelnich a distri-
buovanych vypoc¢ti na bazi pfedavani zprav

Licen¢ni podminky: k dispozici jak firemn{ licence, tak volné Sifi-
telné verze (pod ruznymi formami licen¢nich ujednéani), predevsim
MPICH a LAM

systém pro symbolické i numerické vypocty

Licen¢ni podminky: k dispozici univerzitni licence na UK a MU
systém predevsim pro inZenyrské vypocty, spoleéné s celou fadou
toolboxt

Licen¢ni podminky: k dispozici 150 plovoucich licenci vlastniho
MATLABu, Simulinku a 10-150 plovoucich licenci vice jak 10 tool-
boxi

vyvojové i dal3i nastroje vyvijené v ramci projektu GNU
Licen¢ni podminky: General Public License

systém pro davkové zpracovani na pocitaci Origin 2000

Licen¢ni podminky: permanentni licence pro tento pocitac
preklada¢ jazyka C++ firmy Kuck and Associates

Licen¢ni podminky: permanentni licence

prostiedi pro paralelni vypocty vyuzivajici sdilené tabule firmy
Scientific Computing Associates, USA

Licen¢ni podminky: permanentni licence pro 15 procest

knihovna numerickych funkeci
Licen¢ni podminky: permanentni licence, ro¢ni placena tudrzba

ab initio kvantové chemicky program

Licen¢ni podminky: plné licence pro superpocéitacové centra
program pro molekulové modelovéni, molekuldrni mechaniku a dy-
namiku plus fada doprovodnych nastroju

Licen¢ni podminky: permanentni licence (k dispozici verze 5.0 az
7.0) pro zamé&stnance a studenty MU
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MM3 program pro molekulovou mechaniku
Licen¢ni podminky: permanentni licence
MSI/BIOSYM soubory programi pro molekulovou mechaniku, dynamiku i ab
1nitio vypocty véetné sady vizualiza¢nich nastroj
Licen¢ni podminky: licence do konce roku 2004
CSD Cambridge Structural Database
Licen¢ni podminky: permanentni licence
Oracle databaze Oracle 8 v¢etné Advanced Networking, Distributed Da-

MPI/Pro 1.6.3

Vampir 2.5

TotalView 5.0

PGICDK 3.2

UVT UK Praha

Gaussian 94

AMBER 5.0

MSI/BIOSYM

FLUENT
NAG Fortran 77

Spartan 4.0

tabase, Parallel rozsiteni, PL/SQL, Pro*C prekompilatoru a De-
veloper /2000 klientské vyvojové prostiedi

Licen¢ni podminky: permanentni licence, ziskana v ramci podpory
kol firmou Oracle, pouze vyukové a vyzkumné vyuziti

komerén{ implementace MPI
Licen¢ni podminky: licence na 16 paralelnich procesii

ladici nastroj pro podporu vyvoje paralelnich aplikaci
Licen¢ni podminky: permanentni licence pro ladéni az 32 paralel-
nich procesi s roéni idrzbou

ladici nastroj (debugger) pro podporu vyvoje paralelnich aplikaci
Licen¢ni podminky: permanentni licence pro ladéni az 32 paralel-
nich procesi s roéni idrzbou

balik komer¢nich prekladacu firmy Portland — C, C++, Fortran
77, Fortran 90, HPF

Licen¢ni podminky: plovouci licence pro 10 uzivateli, max. 16
procesorud

ab initio kvantové chemicky program
Licen¢ni podminky: plné licence pro superpocitac¢ové centra

program pro molekulové modelovéni, molekulédrni mechaniku a dy-
namiku plus fada doprovodnych nastroja
Licen¢ni podminky: permanentni licence

soubory programu pro molekulovou mechaniku, dynamiku i ab
1nitio vypocty véetné sady vizualiza¢nich nastrojt

Licen¢ni podminky: permanentni licence

modelovani proudéni kapalin, pfenosu tepla a chemickych reakci
Licen¢ni podminky: 10 plovoucich licenci

knihovna numerickych funkci
Licen¢ni podminky: permanentni licence, ro¢ni placena tdrzba

primarné pre- a post-procesni systém pro molekulovou mechaniku,
dynamika a ab-initio vypoc¢ty; umi pouzivat jak vlastni, tak i ex-
terni programy

Licen¢ni podminky: permanentni licence
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7ZSC ZCU Plzen

DEC Campus obdoba SGI Varsity pro pocitace firmy Compaq/DEC
Licen¢ni podminky: permanentni licence, ro¢ni placena tdrzba

KAP C prekladac¢ jazyka C firmy Kuck and Associates
Licen¢ni podminky: permanentni licence

KAP Fortran77 prekladag¢ jazyka Fortran77 firmy Kuck and Associates
Licen¢ni podminky: permanentni licence

FLUENT modelovani proudéni tekutin, pienosu tepla, chemickych reakci
a vicefazového proudéni, verze FLUENT 4.5 a FLUENT 5, v¢etné
preprocesori
Licen¢ni podminky: permanentnich 20 plovoucich licenci, ro¢ni
placena udrzba

Forge 3 program pro simulaci tvareni materiali metodou koneénych prvka
(MKP)
Licen¢ni podminky: plné celouniverzitni licence, roéni placené
adrzba

ANSYS program pro FeSeni elektrickych, magnetickych, tepelnych a dyna-

mickych uloh (MKP)
Licen¢ni podminky: 30 plovoucich licenci, roéni pronajem

MARC program pro FeSeni tloh pevnosti, pruznosti a dynamiky
Licen¢ni podminky: permanentni licence pro pasifae.zcu.cz
(solver) a kirke.zcu.cz (pre- a post-procesing)

LS-Dyna3D program pro razové ulohy, sifeni vin (MKP)
Licen¢ni podminky: roéni pronajem pro pasifae.zcu.cz

Kromé uvedeného i fada inzenyrskych programi pro CAD a CAM, urcéenych predevsim
pro (silné) grafické stanice.

Statistiky vyuziti

Prestoze se vyuzity ¢as piimo neplati, sbiraji vSechny uzly META CCentra zékladni statis-
tické udaje o vyuziti pocitact, predevsim pak ¢as procesoru a celkovy ¢as spotifebovany
jednotlivymi tlohami. Z téchto zakladnich statistik jsou pak sestavovany agregatni udaje,
slouzici pro dal3i planovani v ramci META Centra. Nasledujici grafy ukazuji miru a zpisob
vyuziti nejvyznamnéjsich vypocetnich zdroju a zachycuji situaci za léta 2000 a 2001 (pokud
u konkrétniho grafu neni uvedeno jinak). Prvni grafy ukazuji rozdéleni spotiebovaného po-
¢itacového ¢asu podle prislusnosti uzivateli k jednotlivym akademickym institucim v Ceské
republice. Jsou uvadéna jak data pro jednotlivé nejvyznamnéjsi vypocetni prostiedky, tak
i sumarni data pro cele METACentrum, uvedena v poslednim grafu prvni série.

>y s

Nasledujici grafy ukazuji podrobnéjsi ¢lenéni podle projektt a typt pouzivanych pro-
grami. Pro statistické Gcely jsme pouzili nasledujici projekty, ostatni tidaje jsou uvadény
pod jménem hlavniho uzivatele.
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Zkratka  Ndzev Strdnka

RamanAkt Teoreticky a experimentalni rozvoj Ramanovy optické ak- 43
tivity jako stereochemické sondy pro vodné prostiedi

HydroKomplex Ab initio vypoé¢ty interakci hydratovanych komplext ko- 45

vovych iontd s molekulami aktivnimi v biochemickych a
biofyzikalnich procesech

NCBR-kvant Quantum chemical calculcations on biomolecules and 50
supramolecules
NCBR-protein  Protein engineering of enzymes involved in biodegradation 52
reactions
NCBR-konformace Conformational behavior of biomolecules, molecular dy- 57
namics, and docking
NCBR Ostatni aktivity NCBR 49
DataGrid Projekt DataGrid 76
KovMaterial ~Studium vlastnosti kovovych materiala z prvnich principi 81

Obrazek 4: Pocita¢ grond.ics.muni.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednotlivych
koncovych uzivatelt
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Obrazek 5: Poc¢itaC eru.ics.muni.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednotlivych kon-
covych uzivatelt
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Obrazek 6: Po¢itaC mat.ruk.cuni.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednotlivych kon-
covych uzivateli
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Obrazek 7: Poc¢itac hal.ruk.cuni.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednotlivych kon-
covych uzivatelt

UK
(25.8%)

AV CR
(59.5%) MU
(12.9%)
ostatni
(1.8%)

Obrazek 8: Pocitac pasifae.zcu.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednotlivych kon-
covych uzivateli
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Obrazek 9: Pocita¢ kirke.zcu.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednotlivych konco-
vych uzivateli

ZCuU

(35.5%)

UK
(60.7%)

ostatni
(3.8%)

Obrazek 10: Cluster skirit1-16.ics.muni.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednot-
livych koncovych uzivateli

AV CR
(38.1%)

MU
(61.9%)
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Obrazek 11: Cluster skurut1-16.cesnet.cz —rozdéleni CPU ¢asu dle instituci jednotlivych
koncovych uzivatelu

AV CR
(93.7%)

CVuUT
(6.3%)

Obrazek 12: Rozdéleni CPU c¢asu dle instituci jednotlivych koncovych uzivatelu — agregace
za celé METACentrum
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Obrazek 13: Pocita¢ grond.ics.muni.cz — rozdéleni CPU c¢asu dle projektit koncovych
uzivateld

NCBR-kvant (18.0%)

KovMaterial (30.1%)

NCBR-protein (9.2%)

NCBR-konformace (8.4%)

RamanAkt (1.7%)
ostatni (32.6%)

Obrazek 14: Pocita¢ eru.ics.muni.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle projektt koncovych uzi-
vatelt

NCBR (22.4%)

NCBR-konformace (12.0%)
NCBR-kvant (8.9%)
W HydroKomplex (5.0%)
RamanAkt (4.3%)
NCBR-protein (0.6%)
ostatni (17.6%)

KovMaterial (29.2%)
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Obrazek 15: Pocita¢ mat.ruk.cuni.cz — rozdéleni CPU c¢asu dle projektii koncovych uzi-
vatelu

L.Rulidek (31.2%)

A.Pavlicek (24.7%)

RamanAkt (18.5%)

F.Uhlik (3.9%)

ostatni (21.6%)

Obrazek 16: Pocitac¢ hal.ruk.cuni.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle projektt koncovych uzi-
vateli

L.RuliSek (10.5%)
V.Proks (7.5%)

J.Czernek (10.6%)
NCBR-konformace (3.2%)

HydroKomplex (4.2%) .
NCBR (4.6%) >

0.Zivny (7.4%)

M.Ptedota (7.3%)

A.Pavligek (6.2%)

J.Fiser (6.1%)
ostatni (32.3%)
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Obrazek 17: Pocita¢ pasifae.zcu.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle projektt koncovych uziva-
tela

J.Knourek (17.7%)

HydroKomplex (37.0%)
H.Kabova (8.7%)

\ J.Vimmr (4.1%)
R.Matas (3.5%)
J.Moravec (3.1%)

F.Uhlik (3.19
ostatni (22.7%) Uhlik (3.1%)

Obrazek 18: Pocitac¢ kirke.zcu.cz — rozdéleni CPU ¢asu dle projekti koncovych uzivatela

J.Moravec (8.9%)

L.Rehounek (6.4%)
HydroKomplex (50.0%)

H.Kabova (6.0%)

F.Uhlik (4.3%)
K.Saskova (3.4%)
M.Zajicek (3.1%)
ostatni (18.0%)



32 INFORMACE 0 METACentru

Obrazek 19: Cluster skirit1-16.ics.muni.cz — rozdéleni CPU c¢asu dle projektu konco-
vych uzivatela

NCBR (25.8%)
NCBR-kvant (22.8%)

RamanAkt (9.1%)
DataGrid (4.7%)

ostatni (4.8%)

NCBR-konformace (32.8%)

Obréazek 20: Cluster skurut.cesnet.cz — rozdéleni CPU ¢&asu dle projektt koncovych

uzivatelu
DataGrid (93.7%) @

ostatni (6.3%)
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Obrazek 21: Rozdéleni CPU c¢asu dle projektt koncovych uzivateli — agregace pres
METACentrum

DataGrid (11.1%) NCBR (10.3%)
. (o)

KovMaterial (14.0%) NCBR-konformace (8.4%)

NCBR-kvant (7.5%)

HydroKomplex (5.7%)

RamanAkt (4.1%)

tatni (37.4%
ostatni ( 0) NCBR-protein (1.5%)

Z prvni serie grafu je ziejmé, Ze uzivatelé stale preferuji lokalni vypocetni zdroje a davaji
prednost ,svym“ stfediskim. V Brné a Plzni jsou to vzdy uzivatelé z mistné piislusné
univerzity, v Praze jsou to pak uzivatelé z UK a AV CR (naprosta vétsina ustavit AV ma
sidlo v Praze). Nepfimo tomuto zavéru nasvédéuje i absence vyznamného vyuziti uzivateli
z CVUT — ti maji k dispozici pocitace IBM SP2 ve Vypocetnim centru CVUT.

»Velké“ projekty, zminéné na tvodu této kapitoly, spotiebovaly celkem 62,6 % celkové
kapacity METACCentra. Tyto vysledky jsou konzistentni s nalezy jinych superpocéitacovych
center — vétsina kapacity je vyuzita relativné malou, ale velmi vykonnou skupinou uziva-
teld. Spotfebovanému vykonu ale odpovida i publika¢ni aktivita, a to jak rozsahem, tak
zejména kvalitou publikaci (méfeno impaktnim faktorem ¢asopisi nebo prestizi mezinarod-
nich konferenci).

Z grafu je rovnéZz patrné pretrvivajici nehomogenita vyuziti vypocetnich kapacit. V né-
kterych pripadech je afinita zFejmé (napf. vyuziti clusteru skurut pro potieby projektu
DataGrid), v jinych pfipadech bude zapot¥ebi hlubsi analyza (vyuZiti pocitac¢i kirke
a pasifae v Plzni a poé¢itaci mat a hal v Praze).

Zatizeni

Vyznamnym ukazatelem kvality sluzeb METACentra jsou i statistiky zatiZeni jednotli-
vych pocitact. V piipadé ,klasickych® stroji grond, eru, hal i novéjsiho mat je zatiZeni
prakticky trvale 100 %, v pfipadé ostatnich systémi je situace ponékud odlisna. Na po-
¢itaCich kirke.zcu.cz a pasifae.zcu.cz se projevuje stile neprekonana afinita uziva-
telt k ,nejbliz§imu“ pocitaci. Komunita uzivateltt v Plzni je pfece jen ponékud mensi nez
v Praze ¢ Brné (a jejich pfirozenych spadovych oblastech) a uzivatelé ze vzdalenéjsich mist
se zatim sami pouZivat tyto pocitace nenaucili (pfi¢inou je nepochybné i ponékud odligné
slozeni programového vybaveni). Jednim z nejdilezitéjsich ukoltit METACCentra pro pristi
obdobi je proto dokonceni plné transparence front pro davkové zpracovéani tak, aby bylo
mozno tlohy skuteéné automaticky pfedavat mezi jednotlivymi uzly. A rovnéz ve spolu-
praci s uzivateli doséhnout toho, aby pro prevaznou vétsinu vypoctt skuteéné zmizel rozdil
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zpusobeny pouZitim riznych vypocetnich systémi (zatim je bohuZzel smutnou pravdou,
Ze stejné programy davaji ponékud odlisné vysledky na riznych platforméch a uzivatelé
jsou tak ,svazani“ s konkrétnim systémem — z tohoto pohledu je velmi $tastna vzajemnéa
kompatibilita systémi v prazském a brnénském uzlu).

Vzhledem k orientaci na clustery osobnich poéitaci jsou nepochybné zajimavé statis-
tické informace o jejich vytizeni. Grafy 22 a 23 ukazuji vyuzit{ brnénského a prazského clus-
teru v roce 2001. Oba systémy byly do rutinniho provozu piedani v bfeznu 2001 (v tinoru
se na systému skirit provadély rozsahlé testy a méfeni) a je patrny nasledny postupny
rist zajmu. Na rozdil od ,velkych* pocitacu vSak vyuziti (méfeno jako podil ¢asu, kdy
centralni jednotka zpracovava alohu k celkovému ¢asu za mésic) nedoséhlo nikdy 100 %. Je
to dtsledek odlisné architektury a z ni vyplyvajiciho stylu prace. Zatimco aplika¢n{ progra-
mové vybaveni velkych systémi je relativné stabilni a nejsou nutné ¢asté zésahy, je situace
v prostiedi Linuxovych clusterii odlisnéa. Na této platformé dochazi ke zméné nejen dat, ale
i vlastnich programt: vysledky predchozich vypoctu slouzi k dalsimu vyvoji programii. Vy-
voj programi je zCasti realizovan piimo na clusteru, a to i interaktivni formou, coz ovsem
vede k zdanlivé neefektivnimu vyuziti vykonu procesoru — ten podstatnou ¢ast pouze ceké
na dalsf rozhodnuti uzivatele. Na clusteru skurut, ktery je primarné vyuzivan komunitou
fyzika vysokych energii (v navaznosti na zapojeni METACentra a CESNETu do projektu
DataGrid), je zhruba jednou tydné instalovana (a po instalaci rozséhle testovana) nova
verze programu pouzivanych nésledné pro rutinni vypocty.

Na obr. 24 je uvedena velikost nejvétsi tlohy, ktera na clusteru (bez rozliseni) skonéila
v kazdém jednotlivém mésici roku 2001. Je ziejmé, Ze v pruméru méa nejdelsi tiloha cca 1-2
CPU mésice a nepatii mezi ,malé“ dlohy feSitelné snadno pomoci osobntho poéitace na
stole. SoucCasné tyto udaje ukazuji stabilitu clusteru — pokud by nejvétsi tloha potiebovala
v8ech 32 procesoru (coZz zatim bohuzel neni pravda, vétSina tloh je pouze jedno nebo
dvouprocesorovych), pak pobézi na clusteru cca 2 dny.

Obrazek 22: Vyuziti clusteru skirit v roce 2001 po jednotlivych mésicich
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Zptsob vyuziti clusterti je velmi podobny zptsobu vyuziti pocitacovych siti. U siti se
nepocita se 100 % vytiZzenosti — naopak jiz 10 % trvalé zatéze je zejména v akademickych
sftich povazovano za velmi dobry vysledek, poskytujici dostatek prostoru pro tvz. ,burst
traffic“, tj. kratkodobé pozadavky na velmi vysokou propustnost. Obdobné v p¥ipadé clus-
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Obrazek 23: Vyuziti clusteru skurut v roce 2001 po jednotlivych mésicich
100
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Obréazek 24: CPU ¢as (v minutach) nejdelsi ulohy, ktera skoncila na clusteru v daném mésici
roku 2001.
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tertt mizeme pocitat s dlouhodobou vytizenosti kolem 50-60 % jako s cilovou hodnotou.
Zbyvajici ,,volna“ kapacita je pak k dispozici pro okamzitou spotfebu v pfipadé mimo-
fadnych zadosti. A jednim z cili METACentra (a Gridii obecné) je tuto volnou kapacitu
poskytovat co mozné nejsnaze z pohledu koncovych uzivatelu.

Spolehlivost

Samotny vysoky vykon je samoziejmym pozadavkem, sdm o sobé& v8ak neni postacujici
podminkou pouzitelnosti velkych vypocetnich systémi. Tou dopliujici je spolehlivost a do-
stupnost, tedy zda a jak ¢asto je piislusny vypocetni zdroj nedostupny (at jiz z divodu
planovanych nebo neplanovanych odstédvek nebo pro problémy na pripojovaci poéitacové
siti). Jednou z pfednosti samotné ideje METACentra, resp. Gridovych systémt obecné
je znacné redundance zdroju — vypadek konkrétniho vypocetniho uzlu negativné ovlivni
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pouze uzivatele jeho specifickych vlastnosti (napt. konkrétni programové licence), pipadné
ty, ktefi jej v okamziku vypadku pravé pouzivali, ostatni uzivatelé a jejich tlohy mohou
byt transparentné presmérovani na jiné uzly.

Udaje o spolehlivosti, méFené zpravidla primérnou dobou mezi dvéma vypadky pocitace
a dale délkou, frekvenci a rovnéz pri¢inou vypadki, jsou proto podstatnou charakteristikou
kvality vypocetnich center. Zékladni data z této oblasti jsou k dispozici pro velké pocitace
SGI, pro systémy v Brné (eru.ics.muni.cz a grond.ics.muni.cz) za cely rok 2001, pro
prazsky systém mat . ruk. cuni. cz pouze pro obdobi od konce listopadu 2001 do soucasnosti.
Udaje pro cluster v této podobé nejsou k dispozici, ur¢itou informaci o jeho spolehlivosti
poskytuji grafy na konci pfedchozi kapitoly. V piipadé clusteru je navic t¥eba zvolit poné-
kud jiné charakteristiky nez v pripadé velkych pocitacii, zejména pokud chceme podchytit
miru pouZitelnosti koncovymi uZivateli (vypadek Fidici stanice ¢i fileserveru clusteru ma
zpravidla mnohem fatélnéjsi dusledky nez vypadek jednoho vypocetniho uzlu, avSak ¢isté
kvantitativni statistiky tyto rozdily nezachyti).

Pocéitac¢ eru.ics.muni.cz:

Primérna doba mezi vypadky ................ 17732 minut (12 dni, 7 hodin, 32 minut)
Nejdelsi doba mezi vypadky ................. 111754 minut (77 dni, 14 hodin, 34 minut)
Pramérna délka vypadku ......... ... ... . 202 minut (3 hodiny, 22 minut)
Nejdelsi vypadek ... 4172 minut (2 dny, 21 hodin, 32 minut)

Pocéita¢ grond.ics.muni.cz:

Pramérna doba mezi vypadky ................ 24988 minut (17 dni, 8 hodin, 28 minut)
Nejdelsi doba mezi vypadky ................. 106 166 minut (73 dni, 17 hodin, 26 minut)
Pramérna délka vypadku .......... ... ... 40 minut

Nejdelsi vypadek ... i 173 minut (2 hodiny, 53 minut)

Poc¢ita¢ mat.ruk.cuni.cz (pro obdobi od 30.11.2001 do 4.6.2002):

Primérna doba mezi vypadky ................. 9752 minut (6 dni, 18 hodin, 32 minut)
Nejdelsi doba mezi vypadky .................. 64 693 minut (44 dni, 22 hodin, 13 minut)
Pramérna délka vypadku ......... ... ...l 50 minut

Nejdelsi vypadek ......... ..o i 1076 minut (17 hodin, 56 minut)

Pocéitad¢ eru.ics.muni.cz:

Pri¢ina vypadku Pocet | Délka | Dostupnost
(min)
Neplanovano 24 | 7009 99.15%
neznamé pri¢ina (panic) 5 237
reset 12 | 4837
Planovany zasah 21 | 2123 99.74 %
oprava/vymeéna hardware 11 759
povySeni hardware 2 337
dprava software 4 48
ostatni administrativa 2 966
divod neuveden 2 14
Celkem 45 | 9132 | 98.89%




INFORMACE 0 METACentru 37

Pocita¢ grond.ics.muni.cz:

Pri¢ina vypadku Pocet | Délka | Dostupnost
(min)
Neplanovano 13 476 99.91 %
neznamé pri¢ina (panic) 1 173
reset 5 117
Planovany zasah 8 368 99.93 %
oprava/vymeéna hardware 4 328
povySeni hardware 0 0
dprava software 2 20
ostatni administrativa 0 0
diivod neuveden 2 20
Celkem 21 845 | 99.84%
Pocita¢ mat.ruk.cuni.cz:
Pri¢ina vypadku Pocet | Délka | Dostupnost
(min)
Neplanovano 20 26 99.99 %
neznama pricina (panic) 2 8
reset 18 18
Planovany zasah 12 | 1575 99.51 %
oprava/vymeéna hardware 8 475
povysSeni hardware 0 0
tprava software 0 0
ostatni administrativa 4 920
diivod neuveden 0 0
Celkem 32 | 1600 | 99.51%

PreruSeni ¢innosti pocitaci miZe mit nejriznéjsi pric¢iny, véetné planovanych technickych
dprav. V predchazejicich tabulkach jsou uvedeny tdaje pro jednotlivé pocitace zminéné
vySe (pro stejna obdobi). Z tabulek je zFejmé, Ze spolehlivost sledovanych pocitacu je
vysokéa a pohybuje se kolem 99 %, pfitom skute¢né neplanované vypadky tvoii pouze malé
procento celkové doby nedostupnosti pocéitaci. Zdénlivou vyjimku tvoii data pro pocitac
eru.ics.muni.cz, jehoz nejdelsi neplanovany vypadek v délce témér 3 dni nastal poc¢atkem
vikendu a jeho pfi¢inu se podafilo odstranit az v pondéli. Tim doslo k témér fadovému
néarustu celkové délky neplanovanych vypadkt tohoto pocitace.

Zvlasté pozitivni jsou tudaje o nejdelSich dobach mezi vypadky, které znamenaji, Ze
METACCentrum je schopno po technické strance uspokojit i velmi naro¢né uzivatele, je-
jichz vypocty vyzaduji tydny ¢asu CPU. Blizsi analyza dostupnych tudaji ukazuje velmi
vysokou spolehlivost nejstarsiho systému v Brné, kde se podarilo dosdhnout témér t¥ide-
vitkové drovné spolehlivosti. Mezi planovanymi odstavkami systému nejcastéjsi pfic¢inou je
vymeéna hardware (diky interni diagnostice je ¢asto mozno odhalit po¢inajici problémy a za-
jistit vyménu potencialné vadného dilu diive, nez dojde ke skuteénému vypadku) a rovnéz
nezbytna povyseni a tpravy (véetné bezpecnostnich) systémového programového vybaveni.
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Spravci METACentra a spoluautori iivodni ¢asti Rocenky

Provoz jednotivych pocitaci, spravu a rozvoj programového vybaveni i realizaci webovych
stranek zajistuje kolektiv, jehoZ ¢lenové jsou primarné zaméstnanci vysokych skol, v jejichz
majetku se nachéazi jednotlivé uzly METACentra. Jsou to (bez tituli):
UVT MU Brno Ludék Matyska Miroslav Ruda

Zdenék Salvet Ales Kienek

Petr Holub Martin éernohorsky
Milos Mula¢ Daniel Kouril

UVT UK Praha  Michal Vocii

ZCU Plzeii Jir{ Sitera Martin Chlumsky

Jindrich Knourek Petr Grolmus

VSB-TU Ostrava Roman Sliva

Priispévky uzivateli

Nésledujici stranky jsou ztélesnénim smyslu existence celého META Centra. Jsou vénovany
jednotlivym uzivatelim, jejichZ prace a zejména dosazené vysledky jsou mimo jiné i dusled-
kem existence META Centra a jim nabizenych vypocetnich zdroji. Na druhé strané praveé
prezentované vysledky ukazuji nezbytnost vykonnych vypocetnich zdroji v Ceské republice,
jejichz vystavbé a zejména zpristupnéni je vénovana hlavni aktivita METACCentra a jeho
spravct. Do Rocenky jsme se snazili zahrnout piispévky vSech uzivateld, kteti v letech 2000
a 2001 (tedy od doby vydani posledni Rocenky) ve vétsi mife vyuzivali META Centrum
a podafilo se jim i za prispéni jeho zdroji dosdhnout Gspécht ve védecké praci. Prace pre-
zentované v této ro¢ence predstavuji cca 86 % celkové kapacity META Centra za sledované

obdobi.
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Human Endogenous Retroviruses (HERV) Database

Databéze byla sestavena na zékladé analyzy lidského genomu. Slouzi k identifikaci lidskych
endogennich retrovirti, jichZz je v lidském genomu okolo 5%, k jejich charakterizaci, ke
klasifikaci rodin endogennich retroviru a ke predikci transkripéniho potencialu jednotlivych
retrovirovych element. Pozornost je vénovana moznym patogennim a p¥ipadné i uziteénym
funkcim, kterymi se tyto elementy mohou projevovat. Databaze je pfistupna na adrese
http://herv.img.cas.cz/. V souCasné dobé databaze obsahuje okolo 100 000 retrovirt
v 90 % lidského genomu.

V soucasnosti pracujeme na integraci dalSich tdaji z lidského genomového projektu
do HERV databaze tak, aby pro kazdy endogenni retrovirus byla k disposici informace
o sousednich genech, genetickych markerech a dalSich relevantnich tdajich. V databazich
genové exprese se pokousime identifikovat aktivni retrovirové rodiny i jednotlivé elementy:.

S postupem feSeni mysSiho genomového projetku bude HERV databéaze rozsifena i na
my8si endogenni retroviry. Obr. 25 ukazuje graficky vypis z HERV databaze.

Grantova podpora

e Centrum Integrované Genomiky (Vaclav Paces)

Grant &slo 204/01/0632 GACR (JiFi Hejnar)

¢islo A5052804 GA AV CR (Jifi Hejnar)

¢islo M023 GACR (Vaclav Paces)

Pouzivané programy

e RepeatMasker
Smit A.F. & Green P. (http://ftp.genome.washington.edu/cgi-bin/RepeatMasker)
standardni néastroj pro identifikaci repetitivnich elementi v DNA sekvencich
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Obrazek 25: Ukazka z databaze HERV (http://herv.img.cas.cz/). Schematicky néakres
integrovaného proviru z rodiny HERV-W (HERV17), jehoZ stafi je pfiblizné 3-5 miliona
let. Tento provirus je na lidkém chromosomu 7 a kéduje syncytin, protein, ktery se podili
na vzniku syncytiotrofoblastu a tim na tvorbé lidské placenty. Je to jeden z nejlépe do-
kumentovanych piikladi vyuziti pavodné parazitického transposonu pro funkci v lidském
organismu.

e Dialing2-1
Morgenstern, B., Werner, T., and Dress, A. W. M. 1996. Multiple DNA and protein
sequence alignment based on segment-to-segment comparison.
Proc. Natl. Acad. Sci. 93: 12098-12103.
program pro tvorbu alignmenti z DNA a proteinovych sekvenci

¢ HMMER
Eddy S.R. HMMER: Profile hidden Markov models for biological sequence analysis
(http://hmmer.wustl.edu/).

Publikace s vyuzitim zdroju METACentra

[1] Prvni databaze endodennich retroviri v lidském genomu na http://herv.img.cas.
cz/.

[2] Jan Paces, Adam Pavlicek, and Vaclav Paces. 2002. HERVd: database of human endo-
genous retroviruses. Nucleic Acids Res. 30: 205-206.

[3] Adam Pavlicek, Jan Paces, Daniel Elleder, and Jifi Hejnar. 2002. Processed pseudogenes
of human endogenous retroviruses generated by LINE1: their integration, stability and
distribution. Genome Res. 12: 391-399.

Distribuce repetetivnich elementd v lidském genomu a jejich
vliv na genomovou strukturu a organizaci

Studujeme distribuci v8ech repetitivnich elementi v lidském genomu, jejich vliv na or-
ganizaci chromosomi a genomu. Tento projekt je velmi néro¢ny na vypocetni kapacitu.
V soucasné databazi mame okolo 5 milionti transposont a jinych repetetivnich elementii.
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e Grant &islo M023 GACR (Véclav Paces)

Pouzivané programy

e RepeatMasker
Smit A.F. & Green P. (http://ftp.genome.washington.edu/cgi-bin/RepeatMasker)
standardni nastroj pro identifikaci repetitivnich elementi v DNA sekvencich

Publikace s vyuzitim zdroju METACentra

[1] Adam Pavli¢ek. piispévek ,Similar integration but different stability of Alus and LI-
NEs in the human genome® na konferenci International Society of Molucular Evolution
»,Chromosomes — Origin, Structure and Evolution“ Costa Esmeralda, Costa Rica. Ja-
nuary 8-12 2001.

[2] Adam Pavlicek, Kamel Jabbari, Jan Paces, Vaclav Paces, Jifi Hejnar and Giorgio Ber-
nardi. 2001. Similar integration but different stability of Alus and LINEs in the human
genome. Gene 276: 39-45.

[3] Adam Pavlicek. prispévek ,Compositional stability of transposons in the human ge-
nome: evidence for selection on isochores?* na konferenci International Society of Mo-
lecular Evolution ,Natural Selection and the Neutral Theory“ Ischia, Naples, October
24-27, 2001.

Stavba a organizace lidského genomu

Studujeme isochorovou strukturu lidského genomu. Isochory jsou dlouhé tseky DNA o ho-
mogennim obsahu guaninu a cytosinu (GC; Obr. 26). Zajimé nas korelace mezi GC obsahem
isochor, typem cytogenetickych bandi a distribuci genti. Dale také konzervace isochor mezi
lidskym a myS$im genomem.

Grantova podpora

e Centrum Integrované Genomiky (Vaclav Paces)

Pouzivané programy

e EMBOSS (http://www.uk.embnet.org/Software/EMBOSS/Apps/)
Rozséahly balik programii pro analyzu nukleotidovych i proteinovych sekvenci. Dostupny
zdarma vcetné zdrojového kodu.

e draw_chromosome_gc.pl
Paces J. (http://genomat.img.cas.cz/) Program na kresleni profili GC na dlouhych
tisecich DNA.
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Obrazek 26: Isochorova struktura lidského chromosomu 21. Na obrazku je profil obsahu
guaninu a cytosinu (GC) v DNA chromosomu 21. Délka chromosomu je okolo 45 miliont
part bazi. Schéma zachycuje GC obsah na tsecich dlouhych 100 000 bazi. Pro zvysSeni
kontrastu jsme pouzili 5 riiznych barev. Z obrazku je patné, Ze na tomto chromosomu jsou
useky dlouhé az nékolik miliént bazi s velmi homogennim obsahem GC - isochory. Tato
situace je typicka pro cely lidsky genom.

Publikace s vyuzitim zdroju METACentra

[1] Salvatore Saccone, Adam Pavlicek, Concetta Federico, Jan Paces, and Giorgio Bernardi.
2001. Genes, isochores and bands in human chromosomes 21 and 22. Chromosome Res.
9: 533-539.

[2] Adam Pavlicek, Jan Paces, Olivier Clay, and Giorgio Bernardi. 2002. A compact view
of isochores in the draft human genome sequence. FEBS Lett. 511: 165-169.

[3] Adam Pavli¢ek, Olivier Clay, Kamel Jabbari, Jan Paces, and Giorgio Bernardi. 2002.
Isochore conservation between MHC regions on human chromosome 6 and mouse chro-
mosome 17. FEBS Lett. 511: 175-177.



Vypocty molekularnich vlastnosti s vyuzitim
spektralnich metod

Petr Bouf, Josef Kapitan

UOCHB
Flemingovo nam. 2
16610 Praha 6

bour@uochb.cas.cz, kapitan@karlov.mff.cuni.cz

Prostiedky META Centra jsme vyuzili zejména pii feSeni dvou novych grantovych projekti,
»Teoreticky a experimentalni rozvoj Ramanovy optické aktivity jako stereochemické sondy
pro vodné prostiedi® (GACR, 203/01/0031) a , Teoretické metody pro cirkularné-dichroicka
a NMR spectra“ (GA AVCR, IAA4055104). Projekty jsou zaloZeny na modelovani spek-
troskopickych vlastnosti molekul pomoci komerénich i nové vyvinutych programi. Na pro-
jektech spolupracujeme s UK a VSCHT v Praze, s University of Calgary a University of
Illinois at Chicago.

Obréazek 27: Konstrukce cilové molekuly — hydratované DNA (A) — z mensich fragmentu
(B-G).
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Obrazek 28: Experimentalni VCD spektra (nahote) pro B a Z formy DNA a spektra vy-
poctené (dole) pro model z obr. 27.

Grantova podpora

e Teoreticky a experimentalni rozvoj Ramanovy optické aktivity jako stereochemické son-

dy pro vodné prostiedi (GACR, 203/01,/0031).
e Teoretické metody pro cirkularné-dichroickd a NMR spectra (GA AVCR, TAA4055104).

Pouzivané programy
e TURBOMOLE
e (Gaussian 98

e DALTON

e vlastni programy

Publikace s vyuzitim zdroju METACentra

[1] Setnic¢ka, V. — Urbanova, M. — Bouf, P.; Kral, V. — Volka — J. Phys. Chem. A 2001,
105, 8931-8938. ,Vibrational Circular Dichroism of 1,1’-Binaphthyl Derivatives: Expe-
rimental and Theoretical Study*

[2] 2. P. Bouf, Chem. Phys. Lett. 2001, 345, 331-337. ,Configuration interaction with
Kohn-Sham orbitals and their relation to excited electronic states.

[3] 3. Petr Bour, Josef Kapitan and Vladimir Baumruk, J. Phys. Chem. A 2001, 105,
6362-6368 ,,Simulation of the Raman Optical Activity of L-Alanyl-L-Alanine*

[4] 4. P. Bout, J. Comp. Chem. 2001, 22, 426-435. ,,Computations of the Raman Optical
Activity via the Sum-Over-States Expansions®



Ab initio vypocty interakci hydratovanych
komplexti kovovych iontd s molekulami aktivnimi
v biochemickych a biofyzikalnich procesech

Jaroslav Burda, Michal Zeizinger, Milan éimanek, Vojtéch Kapsa, Josef Seda,
Oldrich Bilek, Matéj Pavelka, Jana Hrabakova

Univerzita Karlova
MFF KCHFO
Ke Karlovu 3
12116 Praha 2

burda@quantum.karlov.mff.cuni.cz

V letosnim roce pokracovaly vypocty na ¢tyfech projektech:

1. Interakce médénych a médnatych komplext s riznymi ligandy. Zde byly hlavné pro-
vadény vypocCty s pouziti DFT pristupu. Pro optimaliza¢ni Gcely byl zvolen funkcio-
nal B3PW91 a pro ,single point“ stanoveni energii ve vétsich bazich AO funkcional
B3LYP. Oba funkcionaly patif mezi velice spolehlivé hybridni typy vhodné pro tento
typ vypoctl s transitnim kovem, jak bylo poukadzano v nékolika ptivodnich pracich
na toto téma. V soucasné dobé je v pifpravé ¢lanek o hydrataci Cu™, v rukopisu je
uvedeno podékovani META Centru.

2. Studie hydrataci planarnich ¢tvercovych komplext platiny a paladia, zapocata jiz
v minulych letech. V letosnim roce byl na toto téma opublikovan ¢lanek: Zeizinger,
M.; Burda, J. V.; Sponer J., Kapsa, V.; Leszczynski, J. A Systematic ab Initio Study
of the Hydration of Selected Palladium Square-Planar Complexes. A Comparison
with Platinum Analogues, J. Physical Chemistry A, 105(34), 8086-8092 (2001).

K tomuto projektu patii rovnéz i vypocty vlivu platinovych komplexti na baze a pary
bézi DNK. V téchto studiich byl téz vyuzivan hybridni vyménny a korela¢ni funk-
cional B3LYP. Pro interakce s bazemi byly zvoleny kromeé neutralni trans-dichloro-
amonium-platiny (IT) téz nabité ¢astice chloro-diammonium- (+1) a triamonium-pla-
tina (+2). Tyto Castice interagovaly s N7 pozici béaze, ktera patii mezi nejcastéjsi
opublikovany: Burda, J. V_; Sponer, J.; Leszczynski, J. The influence of square pla-
nar platinum complexes on DNA base pairing. An ab initio DFT study. Phys. Chem.
Chem. Phys., , 3(19), 4404-4411 (2001). I v této publikaci je explicitni podékovani
vypocetnim stiediskiim v Brné, Plzni a Praze za poskytnut{ strojového ¢asu.

3. V ramci studia oxidaci laktdmovych fetézct ukovéeném v letoSnim roce byl opub-
likovan prispévek: Burda, J. V.; Lanska, B. An ab initio quantum chemical study
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of reactions of hexano-6-lactam peroxy radicals with phenoxy or aminyl radicals of
antioxidants based on phenol and diphenylamine. Polymer Degradation and Stability
74 (3) (2001) pp. 569-577.

4. Nové byl letos otevien v ramci spoluprace s experimentilnim oddélenim nasi katedry
projekt, ktery se zabyva vypocty ve fotosyntetickém reakénim centru. Zde mame
jeden ¢lanek v priprave.

Grantova podpora

A4050702/97 GA AV

156/1999/B _CH/MFF GA UK

181/2002/B-Fyz/MFF

259/2002/B_ Ch/MFF

Publikace s vyuzitim zdroju METACentra
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parison with Platinum Analogues“, J. Physical Chemistry A, 2001 105(34), 8086-8092.

[2] Burda, J. V.; époner, J.; Leszczynski, J. The influence of square planar platinum
complexes on DNA base pairing. An ab initio DFT study.“ Phys. Chem. Chem. Phys.,
2001, 3(19), 4404-4411.

[3] Burda, J. V. Lanska, B. ,An ab initio quantum chemical study of reactions of hexano-6-
lactam peroxy radicals with phenoxy or aminyl radicals of antioxidants based on phenol
and diphenylamine.“ Polymer Degradation and Stability, 2001, 74 (3), pp. 569-577



Ab Initio vypocty NMR parametru

Jirf Czernek

Oddéleni bioanalogickych a specialnich polymeri
Ustav makromolekularni chemie AV CR
Heyrovského nam. 2
Praha 6 — Brevnov
162 06

czernek@chemi .muni.cz

Ab initio teorie parametri nuklearné magnetické rezonance (NMR), v soucastnosti imple-
mentované v nékolika balicich kvantové chemickych programi, dosahla stavu, kdy lze i na
pomérné velkych systémech dosahnout vysledkta vhodnych témér i pro kvalitativni predpo-
védi NMR chemickych posunti, tenzorii chemického stinéni a spin-spinovych interakénich
konstant. Porozuméni NMR, parametrim pomoci teoretickych metod podporuje uzite¢nost
pozorovatelnych veli¢in ziskanych z drahych a ¢asto nesnadno dostupnych NMR, pfistroji.
Navic pomoci ab initio pfistupu lze snadno provadét podrobné a konzistentni studie, jak
razné faktory ovliviuji NMR parametry, coz pozvolna odstraiuje potiebu empirickych pa-
rametrizaci, studii substituénich efekta apod.
Nasge vypocetni studie se béhem roku 2001 zamé¥ily na ¢tyfi hlavni projekty:

1. Pouziti teorie hustotnich funkcionali (DFT) na zkoumani zmén vodikovych vazeb
v NMR tenzorech chemického stinéni Watson-Crickovych [1] a tzv. ,wobble* |[2]
pari bazi nukleovych kyselin. Zdokumentovali jsme zavislost vysledkti na pouzitych
kvantové chemickych metodach, na chybé v superpozici sad bazovych funkci a na
efektu relaxace geometrie paru bazi s ménici se vzdalenosti mezi bédzemi ve vypoci-
tanych datech stinéni a z nich vypoctenych auto- a cross-korela¢nich anizotropnich
parametri chemického stinéni. Popsali jsme mozné disledky pro NMR studie biomo-
lekularni dynamiky a spektroskopické experimenty na imino protonech [1] a imino
dusicich [2]| s optimalizovanou pfi¢nou relaxaci.

2. Podrobny vyzkum NMR tenzoriti chemického stinéni jak atomi v boénich fetézcich
[3] tak i patefnich atomi proteinti pomoci DFT. Zvlasté jsme se pak vénovali analyze
kvality kvantové chemickych dat ve srovnani s vysledky, které jsou v soucasnosti
dosazitelné pomoci empirickych databazi NMR chemickych posuni.

3. Studie aktualnich oblasti NMR spin-spinovych interakénich konstant pies vodikové
vazby. Ziskali jsme dilezité vysledky pro 3'P-1°N a 3'P-H, jako interakce mezi pro-
teinem Ras p21 a nukleotidem GDP [4]. Sledovali jsme zavislost interakci na vzda-
lenostech a thlech a ziskali jsme uzite¢né omezujici podminky pro uréovani struktur
komplextu protein—nukleotid v roztoku.
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4. Rozsahla analyza vykonnosti mnoha kvantové chemickych metod pro studium struk-
tury, vazeb a energetickych vlastnosti potencidlné dulezitych fluorovych synthont,
1-fluoro-1-litrioalk-1-enii. Na zakladé toho jsme mohli uéinit zavéry o F NMR spek-
trech téchto latek a jejich struktur v roztocich [5].

Grantova podpora

GA CR 203/99/163

Pouzivané programy

GAUSSIAN
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Publikace s vyuzitim zdroju METACentra
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J. Czernek, An ab Initio Study of Hydrogen Bonding Effects on the >N and 'H Chemical
Shielding Tensors in the Watson—Crick Base Pairs, J. Phys. Chem. A 105 1357-1365
(2001).

J. Czernek, An ab Initio Study of Hydrogen Bonding Effects on the !N and 'H Chemical
Shielding Tensors in the Wobble Base Pairs of Nucleic Acids, The 10th International
Conference on Current Trends in Computational Chemistry, Jackson, Missisippi, USA,
1.-3.11.2001.

J. Czernek, R. Briischweiler, Carbon-13 Chemical Shielding in Ubiquitin Sidechains
from DFT Calculations, manuscript in preparation for J. Comput. Chem.

J. Czernek, R. Briischweiler, Geometric Dependence of 3*J(3!P-1°N) and 2"J(3! P-'H)
Scalar Couplings in Protein—Nucleotide Complexes, J. Am. Chem. Soc. 123 11079—
11080 (2001).

J. Kvicala, J. Czernek, S. Bohm, O. Paleta, Calculations of "F NMR shieldings in
polyfluoro-1-lithioethenes. Role of geometry, solvation and comparison with experimen-
tal shifts., J. Fluorine Chem. accepted.



Vyzkumné projekty Narodniho centra pro vyzkum
biomolekul

Jaroslav Koc¢a et al.!

Prirodovédecka fakulta Masarykovy univerzity,
Kotlaiska 2,
611 37, Brno

jkoca@chemi.muni.cz

Vyzkumné projekty jsou soustfedény do nékolika oblasti. Prvni z nich je aplikace kvantové
chemie ve vypoctech parametri NMR, ve studiu struktury a dynamiky supramolekul a je-
jich interakci se substraty. Druha oblast zahrnuje konformac¢ni a dynamické studie molekul
s biologickym vyznamem. Nejpouzivanéj$im nastrojem v této oblasti je molekulova dyna-
mika. Dalsi smér je zaméfen na proteinové inZenyrstvi, studium proteini a vztaht mezi
jejich strukturou a aktivitou. Ve vSech smérech je nezbytnou soucasti vyvoj a testovani
novych metodologii.

Obrézek 29: Struktura a HOMO (nejvyssi obsazeny molekulovy orbital) deoxycytidinu

Grantova podpora

e LNO0OAO16: Koca, J. — 2000-2004: Biomolekularni centrum

"http://ncbr. chemi . muni.cz/
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e 201/98/K041: Koca, J.— 1998-2003: HCI LAB — Laboratory of man-machine interactions
(PIL: Sochor, J., Faculty of Informatics, MU Brno).

e VS 96095: Koca, J. — 1996-2000: Laboratory of biomolecular structure and dynamics.

Kvantové-chemické vypocty na biomolekulach a supramoleku-
lach, pocitacové studium chemickych reakci

V ramci projektu kvantové-chemickych vypocéti NMR parametri pro komponenty nukleo-
vych kyselin jsou feSeny vypocty chemickych posuni a spin-spinovych interakci v mono-
a oligonukleotidech ¢i jejich slozkach prevazné metodou funkcionalu hustoty (DFT). Cilem
préace je reprodukce, predikce a predevsim interpretace experimentalnich NMR dat. Dalsi
projekt je zaméfen na studium struktury a dynamického chovani komplexti a supramole-
kul. Kombinac{ experimentalnich a teoretickych metod byly zkouméany vlastnosti amidic-
kych ligandi a jejich komplexii s aniony. Cilem projektu je vytvoreni modelu umoziujiciho
planovany design novych ligandi se specifickymi komplexa¢nimi vlastnostmi vii¢i aniontim.

Obrazek 30: Supramolekula — calixaren studovana metodami kvantové mechaniky

Uzivatelé

Czernek J., Cajan M., Kettou S., Ko¢a J., Kubitek K., Kulhének P., Munzarova M., Padrta

P., Precechtélové J., Vévodova J., Vytiska Z.

Grantova podpora

e 203/00/1011: Koca, J. — 2000-2002: Amidic ligands - design synthesis and complexes
with anions (PI: Stibor, I., Institute of Chemical Technology, Prague).

Pouzivané programy

e (Gaussian 98

e Spartan 4.0.0
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actions on the Sulfur Atom. Molecules 6, 557-573, 2001.

[2] Fathalla, W., Cajan, M., Marek, J., Pazdera, P.: One-Pot Quinazolin-4-ylidenethiourea
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[6] Czernek, J., Fiala, R., Sklena¥, V.: Hydrogen Bonding Effects on the N and 'H Shiel-
ding Tensors in Nucleic Acids Base Pairs. J. Magn. Reson. 145, 142-146, 2000.

[7] Czernek, J., Lang, J., Sklena¥, V.: Ab Initio Calculations of Spin-Spin Coupling Con-
stants Shifts in Anhydrodeoxythymidines. J. Phys. Chem. A 104, 2788-2792, 2000.

[8] Czernek, J., Sklenar, V.: Ab Initio Calculations of NMR Chemical Shifts in Biomolecular
Systems. Chem. Listy 94, 90-96, 2000 (in Czech).

9] Cajan, M., Damborsky, J., Stibor, 1., Koca, J.: Stability of Complexes of Aromatic
Amides with Bromide Anion: Quantiative Structure-Property Relationships. Journal of
Chemical Information and Computer Sciences 40, 1151-1157, 2000.

[10] Fathalla, W.; éajan, M.; Pazdera, P.: Regioselectivity of Electrophilic Attack on 4-
Methyl-1thiooxo-1,2,4,5-tetrahydro|1,2,4|triazolo[4,3-a|quinazolin-5-one. Part 2: Reacti-
ons on the Nitrogen Atom. Molecules 5, 1210-1223, 2000.

[11] Fiala, R., Czernek, J., Sklenaf, V.: Transverse Relaxation Optimized Triple-Resonance
NMR Experiments for Nucleic Acids. J. Biomol. NMR 16, 291-302, 2000.

[12] Czernek, J., éajan, M.: Skaladrni spin-spinovéa interakce pies vodikové vazby. Po-
kroky v organické, bioorganické a farmaceutické chemii — Liblice 2000. Liblice, 13.—
15.11.2000. Chemické Listy ¢. 11, str. 1041.

[13] éajan, M., Koca, J., Stibor, I.: Struktura a konformaé¢ni chovani aromatickych amidi.
Pokroky v organické, bioorganické a farmaceutické chemii — Liblice 2000. Liblice, 13.—
15.11.2000. Chemické Listy ¢. 11, str. 1042.
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[14] Cajan, M., Vévodova, J., Stibor, 1., Lhotak, P., Koca, J.: The Structural Studies
on Calix[4]arene Ligands and Their Complexes with Anions. The 19th ECM, Nancy,
Francie, 25.-31. 8. 2000.
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28.4.2000.

[16] Sklenar, V., Czernek, J., Fiala, R., Kubicek, K., Padrta, P., Stefl, R., Trantirek, L.,
Urbasek, M., Wimmerové, M., Zidek, L.: Tools for Structure Determination of Nucleic
Acids XIX International Conference on Magnetic Resonance in Biological Systems.
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[17] Sklenar, V., Fiala, R. , Czernek, J.: Dipolar and CSA Relaxation in Nucleic Acids:
Sensitivity Improvements in M@Q and TROSY Triple-Resonance Experiments. 15th
EENC (EENC 2000). Leipzig, Némecko, 12.-17. 6. 2000.

[18] Czernek, J.: Ab initio vypocéty NMR parametru. Disertac¢ni prace, Prirodovédecka
fakulta Masarykovy univerzity v Brné, 2000.

[19] Cajan, M.: Teoretické studium vlastnosti aromatickych amidi. RNDr. préace, P¥frodo-
védecka fakulta Masarykovy univerzity v Brné&, 2000.

Studium konformac¢niho chovani biomolekul, molekulova dyna-
mika a docking

Vyzkum v oblasti konformaéniho chovéni, dynamiky a molekularniho dockingu je zaméfen
na kombinaci pivodniho software s ovéfenymi metodikami popsanymi v literatuie. Cilem
tohoto vyvoje je vytvoreni nastroji pro ziskani kompletniho obrazu konforma¢niho prosto-
ru studovanych systému. Pii studiu konformac¢niho chovani proteinii, nukleovych kyselin
a komplext biomolekul jsou aplikoviny zejména metody molekulové dynamiky. Klasické
pristupy jsou testovany ve srovnani s novymi metodikami, nap¥. LES, kontinuum-modely
solventu. Pfi vypoc¢tech molekulové dynamickych trajektorii je kladen duraz na korektni
reprezentaci dlouhodosahovych elektrostatickych interakci. Ze ziskanych dat 1ze extrahovat
fadu udaji o struktuife a dynamice molekuly, vlivu solventu i celkové volné energii zkou-
maného systému. Studovany jsou téz interakce biomolekul s riznymi solventy ¢i formovani
biomembran. Ziskané vysledky jsou srovnavany s dostupnymi experimentalnimi daty (pie-
devsim z NMR spektroskopie a RTG krystalografie).

Uzivatelé

Bartova I., Fadrna E., Hladeckova K., Koc¢a J., Kiiz Z., Otyepka M., Réblova K., Sitkova-
Petrova P., Stefl R., Trantirek L., Varekova R., Vrbka L.

Pouzivané programy

e Gaussian 98

e AMBER-5.0, AMBER-6.0
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Obrazek 31: DNA kvadruplex — posledni snimek trajektorie poc¢itané metodikou Locally

Enhanced Sampling (LES), kde je ¢ast molekuly kopirovana a kopie se méni nezavisle na
sobé

Obrazek 32: Solvatovand molekula peptidu endothelinu — startovni systém pro molekulovou
dynamiku
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o4

JAROSLAV KOCA et al.

Obrazek 33: Protein cyklin dependentni kinaza (CDK2) studovany molekulovou dynamikou
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adenin) a superpozice s molekulami vody

(6]

7]

8]

19]

[10]

[11]

Stefl, R., gpaékové, N., Berger, 1., Koca, J., Sponer, J.: Molecular dynamics of DNA
quadruplex molecules containing inosine, 6-thioguanine and 6-thiopurine. Biophys. J.
80, 455—468, 2001.

Stefl, R., Trantirek, L., Vorlitkova, M., Koca, J., Sklen4f, V., Kypr, J.: A-like Guanine-
Guanine Stacking in the Aqueous DNA Duplex of d(GGGGCCCC). J. Mol. Biol. 307,
513-524, 2001.

Zl’dek, L., Steﬂ, R. and Sklenaf, V. NMR methodology for the study of nucleic acids.
Curr. Opin. Struct. Biol. 11, 275-281, 2001.

Csaszar, K., Spaékovéu, N., éteﬂ, R., Sponer, J., Leontis, N. B.: Molecular dynamics
of frameshifting pseudoknot from Beet Western Yellows Virus (BWYV): The role of
non-Watson-Crick base pairing, ordered hydration, cation binding and base mutations
on stability and unfolding. Current Trends in Computational Chemistry, Jackson, MS,
USA, listopad 2001.

Fadrna, E., Spaékovéu, N., Sponer, J., Koca, J.: Structure and dynamics of lateral
loop regions of DNA guanine quadruplex d(G4T4Gy)2 studied by advanced molecular
modelling methods. 12" Conversation in the Discipline Biomolecular Stereodynamics,
Albany, NY, USA, ¢erven 2001.

Fiala, R., Trantirek, L., Caha, E., Steﬂ, R. and Akke, M.: 13C Relaxation Study of
RNA Loop Dynamics, Gordon Research Conference on Computational Aspects of
Biomolecular NMR, Il Ciocco, Barga, Italie, kvéten 2001.



o6

JAROSLAV KOCA et al.

[12]

[13]

[14]

[15]

[16]

[17]

[18]

[19]

[20]

[21]

[22]

[23]

[24]

[25]

[26]

Koca, J.: Po¢itacem podporované molekulové modelovani se zamérenim na biomakro-
molekuly. konference ,Syntéza a analyza 1é¢iv*. Brno 2001.

Koca, J.: Pocitacové simulace proteint-lesk a bida silovych poli. 7. seminaf Fyzika a
chemie molekulérnich systéma“. VUT, Brno, 2001.

Koca, J.: Soucasné trendy a bolava mista pocitacového modelovani a simulaci biomo-
lekul. Kolokvium FI MU. Brno, 2001.

Koca, J.: Vyuziti poc¢itacového modelovani a simulaci pfi cileném hledani biologicky
aktivnich latek. Sympozium konané pii piilezitosti oslav 10. vyroc¢i znovuzalozeni far-
maceutické fakulty v Brné. Brno, 2001.

Spaékové, N., Steﬂ, R., Berger, 1., Koca, J., Sponer, J.: Atomic-resolution picture
of structure and dynamics of G-DNA and other unusual DNA molecules. Large-scale
molecular dynamics simulations. 12 Conversation in the Discipline Biomolecular Ste-
reodynamics, Albany, NY, USA, ¢erven 2001.

Stefl, R., Haihong, W., Ravindranathan, S., Koca, J., Sklena¥, V., Feigon, J.: Solution
structure of the d(GCA4T4GC) duplex: two A-tracts connected in tail-to-tail manner.
Gordon Research Conference on Computational Aspects of Biomolecular NMR, Il
Ciocco, Barga, Italie, kvéten 2001.

Hladeckova, K.: Reprezentace elektrostatickych interakci v molekulové dynamickych
simulacich proteint. Diplomové prace, Pfirodovédecka fakulta Masarykovy univerzity
v Brné, 2001.

Stefl, R.: Structure and Dynamics of Selected Nucleic Acid Motifs by Molecular Dyna-
mics. Diserta¢ni prace, Pfirodovédecké fakulta Masarykovy univerzity v Brné, 2001.

Trantirek, L.: NMR as a Tool for Structural Study of Nucleic Acids. Diserta¢ni préce,
Prirodovédecka fakulta Masarykovy univerzity v Brnég, 2001.

Klan, P., Janosek, J., Kiiz, Z.: Photochemistry of valerophenone in solid solutions. J.
Photochem. Photobiol. A: Chemistry 134, 3744, 2000.

Koca, J., Ludin, M., Pérez, A., Imberty, A.: Single-Coordinate-Driving Method in
Molecular Docking. J. Mol. Graph. Model. 18, 108-118, 2000.

Otyepka, M., Krystof, V., Havli¢ek, L., Siglerova, V., Strnad, M., Koca, J.: Docking-
Based Development of Purine-like Inhibitors of Cdk2. J. Med. Chem. 43, 2506-2513,
2000.

Petrova, P., Koca, J., Imberty, A.: Effect of Cation Concentration on Molecular Dy-
namics Simulations of UDP-glucose. Mol. Simul. 24, 325-340, 2000.

Picard, C., Gruza, J., Derouet, C., Renard, C., Mazeau, K., Koc¢a, J., Imberty, A.,
Herve du Penhoat, C.: A conformational study of the xyloglucan oligomer, XXXG, by
NMR spectroscopy and molecular modeling. Biopolymers. 54, 11-26, 2000.

Stefl, R., Koca, J.: Unrestrained Molecular Dynamics Simulations of d(AT5)s Duplex
in Aqueous Solution: Hydration and Sodium lons Binding in the Minor Groove. J.
Am. Chem. Soc. 122, 5025-5033, 2000.



VYZKUMNE PROJEKTY NARODNIHO CENTRA PRO VYZKUM BIOMOLEKUL 57

[27] Trantirek, L., Stefl, R., Vorlickova, M., Sklenar, V., Ko¢a, J., Kypr, J.: An A-type
Double Helix of DNA Having B-type Puckering of the Deoxyribose Rings. J. Mol.
Biol. 297, 907-922, 2000.

[28] Trantirek, L., Urbéasek, M., Stefl, R., Feigon, J., Sklenaf, V.: A Method for Direct De-
termination of Helical Parameters in Nucleic Acids Using Residual Dipolar Couplings.
J. Am. Chem. Soc. 122, 10454-10455, 2000.

[29] Fadrna, E., gpaékové, N., gponer, J., Koca, J.: Struktura a dynamika DNA guanino-
vého kvadruplexu fesenéd metodami molekulového modelovani. Pokroky v organické,
bioorganické a farmaceutické chemii — Liblice 2000. Liblice, 13.-15. 11. 2000.

[30] Otyepka, M., K¥iz, Z., Strnad, M., Ko¢a, J.: Studium molekularné dynamického cho-
vani enzymu CDK2 a komplexu CDK2 /roscovitin. Pokroky v organické, bioorganické
a farmaceutické chemii — Liblice 2000. Liblice, 13.—15. 11. 2000.

[31] Sklenar, V., Fiala, R., Kubi¢ek, K., Padrta, P., Stefl, R., Trantirek, L., Urbasek, M.,
Wimmerova, M., Zidek, L.: Tools for NMR Structure Determination of Nucleic Acids.
22nd Meeting of the Discussion Group Magnetic Resonance of the German Chemical
Society. Regensburg, Némecko, 27.-30. 9. 2000.

[32] Trantirek, L., Stefl, R., Vorlickova, M., Koga, J., Sklenaf, V., Kypr, J.: Structure
analysis of the d(CCCCGGGG)4 DNA octamer. 22°4 Meeting of the Discussion Group
Magnetic Resonance of the German Chemical Society. Regensburg, Némecko, 27.—
30.9.2000.

[33] Trantirek, L., Urbéasek, M., Stefl, R., Feigon, J., Sklenaf, V.: A Method for Direct De-
termination of Helical Parameters in Nucleic Acids Using Residual Dipolar Couplings.
2274 Discussion Meeting the Division ,Magnetische Resonanzspektroskopie“. Regen-
sburg, Némecko, 27.-30. 9. 2000.

[34] Sitkova—Petrova, P.: Konformac¢ni studium struktury nukleotid—cukri a jejich interakei
s proteiny. Diserta¢ni prace, P¥irodovédeckd fakulta Masarykovy univerzity v Brné,
2000.

[35] Varekova, R.: Solvataéni modely pro pocitacové simulace biochemicky vyznamnych
systému. Diplomovéa prace, Prirodovédecki fakulta Masarykovy univerzity v Brné,
2000.

Proteinové inzenyrstvi enzymi podilejicich se na biodegradac-
nich reakcich

Projekt aplikace molekulového modelovani proteinu a proteinové inzenyrstvi je zaméfen na
studium katalytického mechanismu a re-design biotechnologicky zajimavych enzymu. Pri-
marnim cilem nasich projekti jsou enzymy ovliviujici detoxifikaci cizorodych latek, kon-
krétné enzymy katalyzujici dehalogenacni reakce. Tyto enzymy mohou byt vyuzity v Gpravé
vody a odstranéni kontaminace alifatickymi halogenovanymi uhlovodiky. Kromé toho je
sledovana adaptace enzymt na nové substraty. Metody molekulového modelovani mohou
prispét k predpovédi a planovani experimentalni cilené mutageneze enzymu, kterd muze
vést ke zvySeni katalytické aktivity nebo rozsifeni substratové specifity.
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Obrazek 35: Enzym haloalkandehalogenéza studovany metodami proteinového inzenyrstvi
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Optika tenkych vrstev hraje vyznamnou roli p¥i zkoumani systémii tenkych vrstev po-
uzivanych v mnoha oblastech modernich primyslovych technologiich. Tenké vrstvy maji
uplatnéni napiiklad v téchto modernich oborech:

elektronicky priumysl (integrované obvody jako jsou mikroprocesory, paméti atd.)

optoelektronika (rychlé multiplexery pouZivané ke sméfovani dat na optickych dato-
vych linkach atd.)

nanotechnologie (nanopohony jako jsou motory, manipulatory atd.)

ochrané vrstvy (obrabéci nastroje, kloubni implantaty, atd.)
— opticky prumysl (antireflexni vrstvy, filtry, laserova zrcadla atd.)

Optika tenkych vrstev umoznuje zkoumat na jedné strané optické vlastnosti materiala
tvorici tyto systémy a na druhé strané zkoumat kvalitu téchto systému (poruchy). V letech
2000 a 2001 jsme pokracovali ve vyvoji novych modelu systému tenkych vrstev a jejich
pouziti pfi vyhodnocovani optickych spekter v ramci ndmi uzivanych metod spektroskopické
elipsometrie a spektrofotometrie. V téchto letech jsme se v navaznosti na pfedchazejici 1léta
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V roce 2001 doslo k dalsimu pokroku v oblasti stanoveni molekulovych struktur nové pii-
pravenych karborani a fosfaborani (ptiklady viz obr. 36). Geometrie danych slou¢enin byly
stanoveny nejprve na SCF trovni, poté vySetfovany piislusné hyperplochy potencialni ener-
gie na zékladé vypoctlu analytickych frekvenci a konecné troven pii optimalizaci geometrii
zahrnovala korela¢ni energi, popf. byla aplikovina metoda DFT. Takto odvozené geomet-
rie byly pouzity pro vypocty NMR spekter a odvozené chemické posuny byly porovnavany
s hodnotami naméfenymi. Pravé vyborny souhlas mezi experimentem a teorii (GIAO) po-
tvrdil spravnost odvozenych geometrii. Vysledky jsou pfedmétem 4 publikovanych praci ve
vysoce impaktovanych ¢asopisech, dalsi rukopisy jsou v pripraveé.

Obrazek 36: Priklady struktur karborant a fosfaboranii.
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ResSena tloha

Prace se zabyva Lagrangeovskym modelovanim proudéni tekutin metodou vyhlazenych
castic. Zakladem metody je interpolaéni teorie, pomoci které se prepisi vSechny rovnice
popisujici proudéni tekutiny (pohybové rovnice, stavova rovnice, energeticka rovnice a rov-
nice kontinuity). Tekutina je diskretizovana na hmotné ¢astice, jejichz hodnoty fyzikalnich
veli¢in se pocitaji jako vazené sumace pres sousedni ¢astice.

Jadrem metody jsou integraln{ vztahy vztahy vyjadiujici interpolace vektorové veli¢iny
a jejiho gradientu, které lze zapsat jako

(A(r)) = /V A )w(r =1’ h)dr, (1)
(VeA(r)) = /V Vo A )w(r — t', ) dr'. 2)

Diskretizaci kontinua se rovnice (1) a (2) pfevedou na sumace a dosazenim do pohy-
bové rovnice, rovnice kontinuity, energetické a stavové rovnice a diskretizaci v ¢ase vznikne
systém rovnic popisujici chovani tekutiny v ¢ase a prostoru.

Metoda byla puvodné vyvinuta pro simulace v astrofyzice, kde neni hranice a tudiz
nebylo nutno modelovat interakci s ni.

Hranici 1ze modelovat nékolika zpisoby. Ve svém vypocetnim kédu jsem ji modelo-
val klasickymi koneénymi prvky. Castice interaguji s kone¢nymi prvky pomoci kontaktu.
Struc¢né receno, dostane-li se néktera ¢astice do tésné blizkosti prvku, vypocita se penetracni
sila pusobici na ni potfebna k tomu, aby prvek nepronikl hranici.

Ze znamych veli¢in se v kazdém ¢asovém kroku vypocita zrychleni jednotlivych Géstic a
uzli a pohybové rovnice se potom integruji standardnimi numerickymi metodami. Vyhody
této metody spocivaji v simulaci realného pohybu tekutiny v case a ve snadném pouzitim
v tlohéach s velkymi deformacemi hranice. Tim je vhodné napiiklad k modelovani proudéni
télnich tekutin v biomechanice.
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Validace metody

Metoda byla validovana na tlohach, jejichz analyticka feSeni nebo experimentélni data byla
nalezena v dostupné literatufe. Jednalo se o tzv. shock-tube problém a problém simulace
prolomeni prehrady, jez ukazuje i vyhodnou moznost pouziti metody pro proudéni s volnou
hranici.

Problém shock-tube je dloha, kdy se razem smisi plyn oddéleny prepazkou v trubici. Na
kazde strané pfepazky ma plyn jinou hustotu a jiny tlak. Obrazek 37 ukazuje porovnani
vysledkt dosazenych metodou vyhlazenych ¢éastic s analytickym feSenim.

12r 12p

experiment ——  experiment
o simulation o simulation

0 . . . . . . . . . ) . . . . . . . . . )
-05 -04 -03 -02 01 0 0.1 0.2 0.3 0.4 05 -05 -04 03 02 -0.1 0 01 02 03 0.4 05
x[m] x[m]

Obrazek 37: Porovnani vysledkt Shock-tube s analytickym fesenim

Druh4 tloha simuluje prolomeni pfehrady. Obrazek 38 srovnéva polohu cela viny vy-
pocitanou metodou vyhlazenych ¢astic s experimentélnimi daty. Porovnani navic ukazuje
zhorSeni presnosti metody pii uziti nizsiho poctu ¢astic a zlepSeni presnosti metody pri
uziti tzv. X—varianty, kdy se v kazdém casovém kroku opravuje rychlost tak, aby se vice
blizila stfedni rychlosti v oblasti. Tato varianta je ovSem ¢asové naro¢néjsi. Obrazek 39
ukazuje vybrané ¢asové stavy simulace prolomeni piehrady.

Vyuziti metody

Jak jiz bylo feceno, metoda je vhodna pro modelova problému s velkymi posuvy tekutiny a
hranice. Jako ukazka slouzi obrazek 40, ktery ukazuje simulaci proudéni kapaliny v elastické
trubici.

Superpocita¢ a dany problém

Cely algoritmus je zakomponovan do jednotného vypoctového baliku. Preprocesor a po-
stprocesor tvofici grafické uzivatelské rozhrani jsou napsany v jazyce MATLAB. Resic je
naprogramovan v jazyce C. Jak grafické uzivatelské rozhrani tak i tloha jsou pomérné ca-
sové narocné. Nejnarocnéjsi casovou operaci zde ¢ini hledani nejblizsich sousedi dané ¢astici
neboli ¢astic, které ovlivni hodnotu fyzikalni veli¢iny na dané Castici. I pres optimalizaci
tohoto problému hraje superpocita¢ vyznamnou roli pii ziskavani vysledktt v rozumném
case.
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Obrazek 39: Prolomené pfehrada
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Obrazek 40: Proudéni kapaliny v elastické trubici
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Plazma v elektrickych obloukovych vybojich se stabilizaci vyboje vodnim virem (Gerdie-
niv oblouk) je zdrojem kysliko-vodikového plazmatu s vysokou entalpii. Ackoliv je tento
druh vyboje znam vice nez 70 let, stile jesté znalost vlastnosti tohoto typu plazmatu a
procest v ném probihajicich neni dplna. Zakladni princip vodniho plazmového generatoru
je nasledujici: voda, vhanéna tangencialné do vybojové komory (stabiliza¢niho kanalu)
cylindrického tvaru vytvaii vir, ktery stabilizuje obloukovy vyboj hotici uvniti virového
prstence. Plazma obloukového vyboje je tvofeno ¢asticemi vznikajicimi odpafenim, diso-
ciaci a ionizaci vodni pary — predevsim elektrony, protony, ionty kysliku, atomy vodiku a
kysliku. Energie potiebna na produkci téchto ¢astic vznika disipaci Jouleova tepla ve vyboji.
Neustaly ohfev a vypafovani vody vedou k pfetlaku ve vybojové komote fadu 107! atm. a
plazma proudi ven tryskou, kterou je zakoncéena jedna strana vybojové komory. Vytvari se
proud v okolni atmosfére — plazmovy proud neboli tzv. plazmovy jet.

Parametry vyboje jsou ovlivnény pfedevsim radidlnim transportem energie ve vyboji
a procesy ovliviiujicimi vypafovani vody. Experimenty i teoretické vypocty prokézaly, ze
rozhodujici mechanismus radialniho transportu energie v oblouku za téchto vysokych teplot
je transport zafeni a v mensi mite radidlni kondukce. Z hlediska numerickych simulaci mé
zdsadni vyznam znalost fazového rozhrani mezi vodnim virem a plazmatem — tvar fazového
rozhrani a jeho radialni pozice vzhledem k ose vyboje, které nejsou zndmy z experimentu.
Cilem tohoto vyzkumu bylo ovéfit, jak citlivé jsou zmény jednotlivych fyzikdlnich veli¢in
na neurcitost v urceni radidlni pozice fazového rozhrani.

Numericky model je dvojrozmérny, kde osa vyboje predstavuje osu symetrie. PFedpo-
klada se, ze proudéni plazmatu je laminarni a mirné stlacitelné ve stavu lokalni termo-
dynamické rovnovahy. Uvazuje se pouze magnetické pole generované proudem vlastniho
vyboje, dale se zanedbavaji katodové jevy a prostorovy naboj u povrchu katody. Uplna
soustava rovnic zachovani predstavujici rovnici kontinuity, zachovani elektrického néboje,
pohybové rovnice a rovnici energie tohoto plazmatu s teplotné zavislymi transportnimi a
termodynamickymi vlastnostmi miize byt zapsdna v nasledujicim tvaru:

rovnice kontinuity:

a 7\ —
§Q+V'(9U>—O
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pohybové rovnice:

Ou; | Ouy , 2, Ow
31‘j 8.%'1 3 * 31‘[

0 L
E(gﬁ)—l—V(gﬁﬁ):—Vp—i-VT—i-ij , Tij:U<

rovinice energie:

8 8 -= 5k -
a7 (0csT) +V - (giicy,T) ~ a_]Z = V- (AVT) + JE +@Vp + - =(j- VT) = Unes

rovnice zachovani elektrického naboje:
V- (oV®)=0

kde 4 znaci vektor rychlosti obsahujici 3 slozky — axialni u, radidlni v a tangencidlni
rychlost w, p - tlak, T - teplotu, ; - proudovou hustotu, E - intenzitu elektrického pole,
® - elektricky potencial, k - Boltzmannovu konstantu, e - elementarni naboj. Transportni
a termodynamické vlastnosti vodniho plazmatu pfi atmosférickém tlaku byly spocteny
z kinetické teorie. Radiacni ztraty z obloukového vyboje jsou zahrnuty v net emisnim
koeficientu U, pro vodni plazma, ktery byl pocitan dvéma zpusoby: za prvé, net emisni
koeficient je pouze funkci lokalni teploty s konstantni optickou tloustkou 3 mm; a za druhé,
opticka tloustka je poditana pro kazdy teplotni profil a zavisi na axialni pozici od katody.
Druhy model bere v tivahu absorpci zafeni v chladnéjSich oblastech vyboje.

Numerické feSeni této tilohy bylo provedeno autorovym kédem, zaloZenym na metodé
kontrolnich objemu s itera¢ni procedurou SIMPLER (Semi-Implicit Method for Pressure-
Linked Equations Revised) a napsaném v programovacim jazyku FORTRAN. Pro vypocet
byla zvolena pravoiihlda doména s rozméry 3,1 — 4mm pro polomér a 65 mm pro osovou
soufadnici. Tato doména predstavuje vybojovou oblast plazmového hotaku s vodni virovou
stabilizaci (WSP 500), ktery je v provozu v UFP AV CR. Jednotlivé hranice vypocetni
oblasti predstavuji katodu, osu symetrie, fazovy prechod mezi vodou a vodni péarou, a vytok
plazmatu z vybojové komory spolu s tryskou. Uloha byla FeSena na nerovnomérné pravothlé
siti s 60 kontrolnimi objemy v axidlnim sméru a 20 v radidlnim sméru. Vypocty byly
provedeny pro proudy 300 a 400 A s prutoky 0,265g/s a 0,317 g/s, pro nékolik radialnich
pozic fazového rozhrani a dva vySe zminéné radia¢ni modely.

Vysledky vypocti ukazaly, ze zvétseni poloméru zpisobuje snizeni teplot na vystupu
z komory, rychlosti, elektrického potenciadlu a absolutnich hodnot prikonu. Pro tlakovy
spad ve vybojové komoie, Machovo ¢islo, proudovou hustotu a intenzitu elektrického pole
7zaddna jednozna¢né korelace neexistuje. Tyto veli¢iny se zvySuji nebo sniZzuji s polomérem
v zévislosti na fyzikalnich procesech probihajicich ve vyboji. Z vysledki vypocti vyplynulo,
7e nejlepsi shoda mezi experimenty a numerickymi simulacemi nastava pro poloméry vyboje
3,2 a 3,3mm.

IzocCary axialni rychlosti pro poloméry 3,3 a 4 mm ukazuje obr. 41. Zde znaé&i leva hra-
nice povrch katody, prava hranice pfedstavuje vytok plazmatu z vybojové komory spolu
s tryskou (pravy horni roh), spodni hranice je osa symetrie a horni hranice fazové roz-
hrani voda—péra. Rychlost se zvySuje od katody k tsti vybojové komory, ale jeji absolutni
hodnota klesa s rostoucim polomérem vyboje. Vétsi gradienty rychlosti v oblasti tst{ jsou
zpusobeny piitomnost{ trysky.

Pozoruhodny vysledek se tyké relativnich zmén nékterych parametrii vyboje s polomé-
rem (viz obr. 42). Na ose x je vyznaCen polomér, na ose y relativni odchylka konkrétni
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Obrazek 41: Izo¢ary axialni rychlosti pro poloméry 3.3 a 4mm. 1000m/s odpovida 1
v grafu.

fyzikalni veli¢iny od pramérné hodnoty jako A, = | X (R) — Xave|/Xave , kde X (R) znaci
hodnotu veli¢iny pro polomér R a X,y znaci jeji aritmeticky pramér pro vSechny uvazo-
vané poloméry. Kfivky v grafu jsou aritmetické priméry pro dva radia¢ni modely a pro
proudy 300 a 400 A. Vysledky vypoc¢tt ukéizaly, Ze zména radialni pozice mé nejvétsi vliv
na vystupni rychlost plazmatu a elektricky potencial. Na druhé strané, zmény vystupni
teploty, tlakového gradientu, Machova ¢isla a energetickych ztrat z plazmatu zafenim a
kondukei jsou mensi, s relativnimi chybami vzhledem k pramérnym hodnotam pod 10%.
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Obrazek 42: Relativni zména parametri vyboje jako funkce poloméru vyboje.
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MC simulace detektoru DO

D@ detektor (obr. 43) je komplexni zafizeni, které slouzi k detekei ¢astic vniklych pfi sraz-
kach protoni s antiprotony. Bez pocitacové simulace takto slozitého systému se neobejde
zadny experiment ve fyzice vysokych energii. V prvnich fazich experimentu, kdy je detektor
budovén, se simulace pouzivaji predevsim pro vyvoj softwaru pro rekonstrukci dat. Pozdéji
pomahéji pochopit chovani detektoru. Simulace jsou nezbytné i pro fyzikalni analyzu dat.

Simulace detektoru D@ je zaloZena na metodé Monte Carlo. Odezva detektoru se pocita
pro kazdou srazku zvlast. Pokud se nageneruje dostatecné mnozstvi takovych srazek, je
potom mozné na nich studovat vlastnosti detektoru.

Pocitacdova simulace detektoru je vypocetné velmi narocna zalezitost. V ramci DO spo-
luprace proto vzniklo nékolik mezinarodnich vypocetnich center, kterd tuto sluzbu pro
experiment zajistuji. Zatim bylo vytvofeno téchto Sest center:

NIKHEF, Amsterdam

Boston University

Lancaster University

IN2P3, Lyon

Prazské centrum

University of Texas, Arlington

Celkem se pro ucely simulaci pouziva pies 500 procesorii.

V roce 2001 vSechna centra dohromady nasimulovala 17 miliénu srazek, coz predstavuje
pfes 12TB dat, ktera bylo nutno pfesunout do Fermilabu (Fermi National Accelerator
Laboratory, Batavia, Illinois) a ulozit na péasky. Pro pfesun dat do Fermilabu se pouziva
SAM, systém vyvinuty ve Fermilabu, jenz umoziuje ukladat data na pasky a pfistupovat
k nim z riznych mist na svété.
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Obrazek 43: Centralni ¢ast DO detektor béhem upgradu v roce 1999.
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Prazské centrum

V roce 2001 se ve spolupraci se sdruzenim CESNET podafilo podstatné rozsitit vypocetni
vykon prazského centra. K simulacim jsme zacali pouzivat prazskou linuxovskou farmu
METACCentra s vypocetni kapacitou 32 procesoru PIII.

K farmé byl ptidan jesté jeden file server (pfipojeny pifimo k farmé), jeden pocitac, na
kterém je nainstalovan tzv. SAM station (umistén ve Fyzikalnim dstavu AV CR) a ktery
se pouziva pro pfenos dat do Fermilabu, a terabytové diskové pole, jehoz ¢ast se pouziva
jako cache pro SAM station.

Jiz v tinoru se podafilo vytvorit funkéni automaticky systém, ktery umoznoval efektivné
a bez vétsich naroki spoustét na farmé jednotlivé tlohy. Od té doby (tj. asi 290 dni) jsme na
farmé spustili pres 5500 tloh a v nich nasimulovali celkem 2,6 miliénu srazek. Do Fermilabu
jsme presunuli data z 1,8 miliénu srazek (600 tisic tzv. minimum bias srazek se do Fermilabu
nepfesouvaji, jsou vak nezbytné pro simulace), coZ predstavuje 1,8 TB dat.

Vypocetni kapacita farmy je asi 14000 srazek za den. Odhaduji, Zze jsme tak farmu
celkem vytizili ze 60 — 65 %. Prodlevy jsou dany predevsim ¢astym piechodem na novy
simulac¢ni software (v roce 2001 celkem pétkrat). Nage efektivita vyuziti farmy je ve srovnani
s ostatnimi vypocetnimi centry velmi vysoka. Presto, ze onéch 32 procesori predstavuje
pouze asi 6% celkového vypocetniho vykonu, ktery se pouziva pro ucely simulaci detektoru
D@, nagenerovali jsme 11% z celkového poctu srazek a asi 15% z celkového objemu dat.

Presentace

O vysledcich bylo pravidelné referovano na D pracovnich schiizkach. Obsahy nasich p¥i-
spévkl jsou piistupné z hlavni WWW stranky prazské skupiny
http://www-hep.fzu.cz/d0/mcc/DOsimPrague.html

Ué¢ast na projektu DATAGRID ve skupiné WP6-Testbed and
Demonstrators

Skupina WP6 — Testbed and Demonstrators projektu DATAGRID se zabyvala implemen-
taci softwaru od jednotlivych skupin na pocitacich testbedu. Testbedy zatim vznikly v Ev-
ropé v nasledujicich organizacich

CERN, Zeneva

CNAF, Bologna

IN2P3, Lyon

NIKHEF, Amsterdam

NorduGrid, Kodan, Stockholm, Helsinky
RAL, Rutherford Appleton Laboratory, UK
Russia, Dubna, Moskva

Dalsi testbedy se postupné pripojuji. Jednim z nich budou testbed CESNETu v Praze
a testbed ve Fyzikalnim tstavu. Probiha instalace softwaru a kontrola funkénosti.
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METACCentrum jsme zacali vyuzivat az ve 4. étvrtleti 2001 po vyvinuti paralelizované verze
PIC (particle-in-cell) kodu se zapoétenim pruznych Coulombovskych srazek.

PIC kod je velmi dobfe paralelizovatelny tak, ze rychlost vypoctu prakticky linearné na-
rusté s poctem procesort. ZvysSeni rychlosti vypoctu umoziuje pocitat s podstatné vétsim
poctem Céstic. PFi zapocteni pruznych srazek je nutno zvétsit pocet castic v kazdé prosto-
rové bunce, nebot srazky zvysuji hladinu Sumu, které je pritomna v PIC kodu. Simulace
interakce intenzivniho laserového pulsu s hustym plazmatem pak vyzaduji mnohadenni
vypoclty na jednoprocesorovych strojich. Skutecéné efektivni simulace jsou mozné pouze
s vyuzitim masivné paralelnich pocitaci.

Pouzivany 1D3V (jedna prostorova soufadnice, 3 komponenty rychlosti) relativisticky
elektromagneticky kod je uréen pro simulaci interakce vysoce intenzivniho laserového zafeni
s plazmatem. Kod dovoluje simulovat Sikmy dopad laserového zareni na ter¢ pomoci rela-
tivistické transformace souradné soustavy. Zapoc¢teni vSech t¥i komponent rychlosti umoz-
nuje modelovat kruhovou (a obecné libovolnou) polarizaci laserového zafeni. Na rozdil od
béznych PIC kodu zapocitavame vliv pruznych srazek nabitych ¢astic. To nam dovoluje
modelovat srazkovou absorpci laserového zafeni a vliv srédzek na dynamiku pevnych terca
ohfivanych laserem.

Prvni vypocty na META Centru byly zaméfeny na studium t¢innosti srazkové absorpce
a na jeji vliv na rozdélovaci funkci elektroni. Pouzili jsme velké mnozstvi ¢astic na jednu
prostorovou buiiku, aby bylo mozZzno z vysledkt uréovat spolehlivé i lokalni charakteristiky
plazmatu. Tyto vysledky jsou publikovany v [1], v pFistim roce budou vysledky piipra-
veny k casopisecké publikaci. V pfistim roce budeme studovat i spektra rychlych elektront
leticich z oblasti interakce do pevného terce. Tato spektra budou pouzita pii studiu zdroju
ultrakratkych rentgenovych pulsi vhodnych pro aplikace, jedna se o pokracovani préce.
Déle se zamétime i na dalsi studium vlivu Coulombovskych srazek na dynamiku expanze
plazmatu ohfivaného ultrakratkymi intenzivnimi laserovymi pulsy, kde byly prvni vysledky
prezentovany v literatufe letos a potvrzeny i v nasf studii. V pfistim roce pocitame s Gcasti
diplomanta (V. Bina) na feSeni projektu a na vypoctech v ramci META CCentra.
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[1] T. Dytrych, J. Limpouch, L. Drgka, M. Sitior, Collisional PIC simulations of high-
intensity laser-plasma interactions, Workshop CTU, Praha 11 — 13.2.2002, piispévek
FYZ040 (v tisku).
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V pracich [1] a [2] jsme studovali energetiku a stabilitu o-fazi v systému Fe-Cr a Cr-Co na
zékladé vypoctu elektronové struktury z prvnich principi. K vypocétim jsme pouzili metodu
linearnich muffin-tin orbitalt (LMTO) a linearizovanou metodu pfidruzenych rovinnych
vin se zapoc¢tenim uplného krystalového potencidlu (FLAPW), ktera patii v této oblasti
k nejspolehlivéjsim pristuptim. Tvornéa tepla o-fazi byla vypoctena vzhledem k rovnovaznym
strukturam cistych slozek; souhlasi pomérné dobfe s experimentalnimi vysledky.

V préci [2] byl testovan novy model vypoctu fazového diagramu v systémech obsahu-
jicich o-faze (tzv. model dvou podmfizek). Zakladem tohoto pfistupu jsou totalni energie
vypoctené z prvnich principi a spolehlivd termodynamické data; entropicky ¢len nutny
k vycisleni Gibbsovy energie o-faze je stale nutno fitovat na experimentalni data podle
jiz. zavedené metody CALPHAD. Fazové diagramy systémi Fe-Cr a Co-Cr vypoétené na
zékladé modelu dvou podmiizek souhlasi s experimentalné zjisténymi fazovymi rovnova-
hami 1épe nez diagramy vypoctené pomoci diivéjsich pristupt. Ziskané vysledky byly také
presentovany v prednaskach na mezinarodnich konferencich [11-13].

Pokracovali jsme také ve studiu disilicidt tranzitivnich kovi MoSis a WSis, které maji
strukturu C11;. U obou materiali jsme analyzovali chovani{ vazeb pii jednoosém zatézovani
ve sméru [001], a to az do deformaci kolem 60 %. Za rovnovazného stavu maji viechny vazby
mezi sousednimi atomy téméf stejnou délku. Vzhledem k nestejné sile vazeb ale dochézi p¥i
zatézovan{ k podstatné prestavbé celé struktury. Vysledky tykajici se teoretické pevnosti
MoSiy a WSis byly publikovany v ¢lancich [3, 7] a presentovany také v prednaskach |10,
17-18, 20-21].

Zajimavé chovani pfi jednoosém zatézovani vykazuje i Zelezo. Na zakladé vypodcti elek-
tronové struktury jsme studovali magnetické chovani a totalni energii Zeleza jako funkci
tetragonalni deformace a objemu. Nalezli jsme fazové hranice mezi feromagnetickou fazi
a dvéma antiferomagnetickymi fazemi. Jak ukazuje obr. 44, ziskané vysledky byly pou-
zity 1 k predpovédi miizkovych parametri a magnetického stavu tenkych vrstev Zeleza na
ruznych kovovych substratech [6, 10].

Na obr. 44 miZzeme vidét totalni energii zeleza jako funkci objemu a tetragonalni de-
formace (c/a). V tomto obrazku jsou ukazany jen ty stavy, jejichZ energie je pro danou
konfiguraci nejnizsi. Zretelné vidime dvé ,podkovy“, které rozdéluji rovinu soufadnic na fe-
romagnetickou (FM) oblast a na dvé oblasti antiferomagnetické (AFM1, AFMD). Globalni
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minimum je v FM oblasti v bodé ¢/a = 1, V/V,y,=0.985, ktery odpovida kubické prostorové
centrované struktuie. Vypoc¢teny rovnovazny objem je jen o 1.5 % nizsi nez experimentalni
hodnota, coz lze povazovat za velmi dobrou shodu.

Vypoctené totalni energie ndm umoznuji predpovédét miizkové parametry a magneticky
stav tenkych vrstev Zeleza na kovovych substratech s orientaci (001). Mrizkova konstanta
tenkych vrstev zeleza v roviné (001) je rovna miizkové konstanté substratu a ;. Vzdalenost
mezi vrstvami, charakterizovana parametrem c/a, pak nabyva takové hodnoty, aby totalni
energie vrstevného systému byla minimalni. V soufadnicich z = c/a, y =V/Veypaz = E—
Ey je plocha odpovidajici pevné hodnoté ag,p rovina y = k z, kde k = (v/2/8) (a2, /Vep)-
Predpokladame-li, Ze vliv rozhrani mezi substratem a vrstvami Zeleza neni piilis velky,
pak by konfigurace a magneticky stav vrstev Zeleza mély odpovidat minimu totalni energie
vazanému na tuto rovinu. Na obr. 44 jsou tyto roviny pro rizné hodnoty a,, zobrazeny
jako primky. Jsou rovnéz vyznacena experimentilni data a nase teoretické predpovédi. Je
vidét, Ze shoda naSich vysledki s experimentalnimi daty je velmi dobré.

Substrate: Ag Pd Rh CusAu CusgsAlie Cu Ni
NN /
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Obrazek 44: Totalni energie Zeleza jako funkce ¢/a a objemu. Hodnoty energie jsou vzta-
zeny k energii rovnovazného stavu FM bcec Zeleza (c/a = 1, V//Vegzp, = 0.985). Interval mezi
vrstevnicemi je 20 meV /atom. Silné ¢ary znazornuji fazové hranice mezi stavy FM/AFMD
a AFMD/AFMI1. Sklonéné piimky odpovidaji konstantnim miizkovym konstantam a g,
v roviné (001), jak je popsano v textu. Struktury tenkych vrstev Zeleza nalezené v expe-
rimentech jsou representovany stiedy kiizka znézornujicich meze experimentélnich chyb,
které lezi na téchto pifimkach. Mensi krouzky kombinované s hvézdickami ukazuji nase
teoretické vysledky.

Vysledky dosaZené pii studiu vlastnosti hranic zrn jsme presentovali v praci [4]. V tomto
prehledném ¢lanku jsme ilustrovali moZnosti ab initio vypoctu elektronové struktury na
ptikladu hranice Y = 5(210)/[001] ve wolframu a > = 5(310)/[001] v Zeleze. Diskutovali
jsme rovnéz magnetické chovani tenkych vrstev Ru a Rh na substratu Ag(001).

Ziskané vysledky byly presentovéany i pii fadé prednasek doma i v zahranic¢i [10-21].
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Grantova podpora

Experimentalni a teoretické studium segregace piimeési na hranicich zrn, Grantova agen-
tura Ceskeé republiky, grant ¢. 106/99/1178

Stabilita krystalovych struktur a m¥izkovych poruch v intermetalikach, Grantova agen-
tura Akademie véd Ceské republiky, grant ¢. A1010817

Elektronova struktura a atomova konfigurace rozlehlych defekti v kovovych materialech,
COST (Cooperation in the Scientific and Technical Research, Action P3: Simulation of
Physical Phenomena in Technological Applications), grant COST OC P3.10

Pouzivané programy

Program pro vypocet elektronové struktury pevnych latek metodou FLAPW (full-poten-
tial linearized augmented plane waves): P. Blaha, K. Schwarz and J. Luitz, WIEN97,
Technical University of Vienna 1997 (improved and updated Unix version of the original
copyrighted WIEN-code, which was published by P. Blaha, K. Schwarz, P. Sorantin, and
S.B. Trickey, in Comput. Phys. Commun., 59 (1990) 399).
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[3] M. Fridk, M. Sob, V. Vitek: Ab initio simulation of a tensile test in MoSis and WSi,. In:
High-Temperature Ordered Intermetallic Alloys IX, eds. J.H. Schneibel, K.J. Hemker,
R.D. Noebe, S. Hanada, G. Sauthoff, Mater. Res. Soc. Symp. Proc. vol. 646, Materials
Research Society, Warrendale 2001, paper N4.8 (6 pp).

[4] M. Sob, I. Turek, L.G. Wang, V. Vitek: Application of ab initio electronic structure
calculations to grain boundary structure. In: Proc. 10" Int. Metalurgical and Materials
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[5] M. Cerny, P. Sandera, J. Pokluda, M. Friak, M.Sob: Ab initio simulation of three-axial
deformation of perfect iron crystal. In: Proc. 3" Int. Conf. on Materials Structure &
Micromechanics of Fracture, ed. P. Sandera, VUTIUM, Brno University of Technology,
Brno 2001, pp. 146-150.

[6] M. Friak, M. Sob, V. Vitek: Structure and magnetism of iron and iron overlayers from
the first principles. In: Proc. 3" Int. Conf. on Materials Structure & Micromechanics
of Fracture, ed. P. Sandera, VUTIUM, Brno University of Technology, Brno 2001, pp.
151-159.

[7] M. Sob, L.G. Wang, M. Friak, V. Vitek: Ab initio calculations of theoretical tensile
strength in metals and intermetallics. In: Computational Modeling of Materials, Mi-

nerals and Metals Processing, eds. M. Cross, J.W. Evans, C. Bailey, The Minerals,
Metals & Materials Society, Warrendale, PA, 2001, pp. 715-724.
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Popis studovaného systému

Proteasa viru HIV je enzym, ktery stépi virové polyproteiny pii vzniku nové infekéni vi-
rové ¢astice. Tim dokoncuje Zivotni cyklus viru a je tedy nutné pro zrani virové ¢astice.
Proto jeji inhibice je jednim z cila terapie nemoci AIDS. Jiz nékolik let se v klinické praxi
pouzivaji inhibitory HIV proteasy, v soucasné dobé jich je schvaleno Sest. VSechny maji
subnanomolarni inhibi¢ni konstanty a zptsobuji u pacienti 99 % sniZzeni mnoZstvi viru
v krvi.

Lécbu bohuzel také provazeji problémy: jsou to jednak nepiijemné vedlejsi i¢inky lék,
jednak vznik rezistence viru vidci lékim. Rezistentni mutace vznikaji az na 50 % aminokyse-
linovych pozic v enzymu (obr. 45). V nasi laboratofi se zabyvame pravé navrhem takovych
inhibitort, proti kterym by rezistence vznikala omezené ¢i nevznikala viibec.

Metody

V na8ich vypoctech jsme pouzivali molekulovou mechaniku ke zjisténi interakéni energie
mezi sadou inhibitort a HIV proteasou. Vychazeli jsme z krystalovych struktur komplexi.
Nejdrive byly komplexy energeticky optimalizoviny, poté rozdéleny na proteasu a inhibitor
a obé samostatné ¢asti byly poté optimalizovany zvlast. Interakéni energie byla vypocitana
jako rozdil energii komplexu a jeho ¢asti.

Vsechny vypocty byly provadény ve vakuu se zahrnutim jedné dilezité strukturni mole-
kuly vody. Bylo pouzito empirického potencialu CVFF. Modelovani bylo provedeno s pouzi-
tim baliku programii pro molekularni modelovani INSIGHT IT 2000 (MSI, 2000) a vypocty
v modulu Discover 2.9.8.

Inhibitory jsme vybrali jednak z klinicky pouzivanych latek, jednak ze série QF inhibi-
torti (Obr. 46), ktera byla pipravena na UOCHB AV CR (Konvalinka et al., 1997). Inhi-
bitory série QF vykazuji nanomolarni az subnanomolarni inhibi¢ni konstanty (Tabulka 1).
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Obrazek 45: Struktura HIV proteasy s Cervené vyznacenymi pozicemi, na nichz vznikaji
rezistentni mutace. Barevné je vyznacena dilezitost pro vznik rezistence — ¢ervené primérni,
zelené sekundarni a zluté pridavné mutace.

Vysledky

Vypoctené interakéni energie jsou zaznamenény v tabulce 1. Je zaznamenana jednak je-
jich celkova hodnota, jednak jejich van der Waalsovské a Coulombické slozky. Z tabulky je
ziejmé, Ze u inhibitord série QF tvoii pfevaznou vétSinu interakéni energie van der Waal-
sovska ¢ast. Toto zjisténi je v souladu s jejich vysokou hydrofobicitou (obr. 46).

Dalsim dilezitym vysledkem je line4rni zavislost ndmi vypocitanych interakénich energif
na logaritmu experimentalné zméfenych inhibi¢nich konstant K; (obr. 47). Nyni ukaZeme,
jak nami zvolena zavislost odpovida zékladnim termodynamickym rovnicim (1), (2). Jeli-
koZ povazujeme zménu entropie AS studovanych inhibitora za srovnatelnou (1), je nami

Inhibitor IDV NFV QF02 | QF34
celkovd interakcéni energie —-104,8 | —114,4 | —89,0 | —116,2
van der Waalsovskd energie —82,6 | —73,5 —74,6 | —94,0
Coulombickd energie -31,2 | =57,1 | —15,8 | —30,3

Inhibicni konstanta K; (nM) | 0,120 0,070 19 0,020

Inhibitor QF37 | QF69 RTV SQV
celkovd interakcéni energie —-82,9 | —86,2 | —113,4 | —114,1
van der Waalsovskd energie —88,9 —74,6 —69,5 —85,1
Coulombickd energie —4,5 —14,1 | —58,9 | —40,2
Inhibiéni konstanta K; (nM) 28 0,4 0,015 0,040

Tabulka 1: Interakéni energie [kcal.mol~!]
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vypocitanéa interakéni energie (AH) v logaritmickém vztahu k experimentalné méfenym
hodnotam K; (2). Ziskanim korelace jsme potvrdili, Ze naSe hypotéza o porovnatelnosti
AS byla opravnéna.

AG = AH —TAS (1)

AG = —RTh K; (2)

Interakni energie vs.
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Obrazek 47: Interakéni energie vs. log K; [kcal.mol™|
Zavér

Diky dosazené korelaci mezi vypoc¢itanymi interakénimi energiemi a experimentalné zmére-
nymi hodnotami je mozné pouZzit nas protokol k predikci afinity novych inhibitort k HIV-1
protease.

Podékovani

Inhibi¢éni konstanty naméfil Mgr. Jan Weber v laboratoii RNDr. Jana Konvalinky, CSc. na
oddéleni biochemie UOCHB, AV CR. Krystalové struktury struktury komplexo HIV pro-
teasy s inhibitory série QF byly vyfeSseny Dr. Jeroenem Mestersem v laboratori Prof. Rolfa
Hilgenfelda v Institutu pro molekularni biotechnologii v Jené v Némecku.
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Numerické modelovani stlacitelného proudéni ryze
mnohodimenzionilnimi metodami konec¢nych
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V roce 2000 byla dalé feSena tloha vyvoje ryze mnohodimenzionélnich metod pro pocita-
¢ové modelovani proudéni stlacitelnych tekutin. Duraz byl kladen predev$im na numerickou
analyzu evolu¢nich Galerkinovych metod a tvorbu konkrétnich softwarovych produkti.

Byl vytvoren novy softwarovy balik [9] pro vypocet kvazilinearnich hyperbolickych sys-
tém, jakymi jsou vlnova rovnice s advekci, Maxwellovy rovnice s advekei apod. V soucasné
dobé pracujeme na tvorbé mnohodimenzionélnich schémat pro ryze nelinearni systémy, ja-
kymi jsou Eulerovy rovnice popisujici dynamiku plynt a magnetohydrodynamické rovnice
[10]. Vysledky numerickych experimenti jsou publikovany v pracich [4], [6] a byly prezen-
tovany na konferencich v Oxfordu [4], Barceloné, Magdeburgu, Hirsheggu (Rakousko) a
na Courantovém Instituté v NewYorku [8|. Je ukdzéno, Ze naSe metody jsou velice presné
ve srovnani s klasickymi metodami, napt. LeVequv algoritmus propagace vin.

Dalsim dulezitym cilem, kterému jsme se v roce 2000 vénovali, je také matematicka
analyza metody, t.j. vySetfovani stability a fddu konvergence metody kone¢nych objemt
s uzitim evolu¢ni Galerkinovy metody. Experimentalné i teoreticky bylo dokazéano, Ze tyto
metody jsou podminéné stabilné, pficemz podminka stability je CFL ~ 0,63. V soucasné
dobé vySetiujeme jak teoreticky tak experimentalné divody pro¢ nemizeme jit s podmin-
kou stability az do CFL = 1,0. Vysledkem této analyzy bude schéma, které splhuje obvyklou
CFL podminku.

V publikaci [2] je pomoci energetické metody dokazana nepodminéna stabilita klidového
stavu pro bipolarni barotropni tekutiny.

V roce 2001 byla v rdmci Projektu numerické modelovani stlacitelného proudéni mnohodi-
menzionalnimi metodami konecnych objemi dalé feSena tloha vyvoje ryze mnohodimenzi-
onalnich metod pro pocita¢ové modelovani proudéni stladitelnych tekutin. Diraz byl kladen
predevsim na numerickou analyzu evolu¢nich Galerkinovych metod a tvorbu konkrétnich
softwarovych produktu.

Nase vysledky z pfedchozich let sme v roce 2001 zobecnili na ryze nelineédrni hyperbolic-
ké systémy. Presny popis evoluéni Galerkinovy metody kone¢nych objemi (FVEGM) pro
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Eulerovy rovnice je publikovan v [11]. Numerické analyza metody druhého fadu je uvedena
v praci [12]. V praci [14] je navrzena nova metoda t¥etiho fadu. Rad metody je vySetfo-
van jak teoreticky (odhad chyby diskretizace) tak experimentalné. Aplikace FVEG metod
pro linearizované Eulerovy rovnice a Maxwellovy rovnice, které maji vyuziti predevsim
v elektrodynamice, jsou studovany v ¢lanku [13].

Dale byly vytvofeny nové softwarové baliky [18], [19] ryze mnohodimenzionalnich
schémat pro feseni nelinearnich systémi, jakymi jsou Eulerovy rovnice popisujici dynamiku
plyni a rovnice mélké vody. Tyto se uzivaji v riuznych oblastech geofyziky, meteorologie
nebo ocednografie k popisu dynamiky tekutin s volnou hladinou, kde jsou vertikalni slozky
zanedbatelné vzhledem k ostatnim komponentam (tzv. efekt mélké vody). Tyto softwarovée
baliky byly testovany také na superpocitacich META Centra.

Vysledky teoretické analyzy a numerickych experimentt byly prezentoviny také na
konferencich v Oxfordu (7% International Confernce on Numerical Methods for Fluid Dy-
namics) [16] a v Italii (4™ European Conference on Numerical Methods) [17].

Numerické modelovani bipolarnich nenewtonovskych tekutin kombinovanou metodou
kone¢nych objemii-kone¢nych prvki je prezentovano v praci [15].
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V piedchozi praci [1] byly studovany zékladni stavy dvouatomovych fragmenti, uvazova-
nych jako produkty rozkladu SF¢/No. Pouzitd metoda CCSD(T)/cc-pVQZ se prokazala byt
spolehlivou pro urceni spektroskopickych konstant, zatimco v piipadé urceni CBS limity
baze stale neni saturovana vzhledem ke core, osahuje-li molekula atom S (coz je jednim
z davodu, pro ktery nebyla prace jesté v celku publikovana).

Rozbor vysledki vpo¢tenych standardnich termodynamickych funkei (STF) prokazuje,
viz [2], Ze v rozmezi teplot od 298 do 20000 K se obecné vyrazné projevuje vliv elektro-
nickych excitovanych stavii v hodnotach STF (zejména Cp). Proto, jsou-li vzaty v avahu
zejména vySSi oblasti teplotniho intervalu, hodnoty STF nejsou spolehlivé, pokud je vzat
v tvahu pouze zékladni elektronicky stav. Studiu téchto aspektii je nyni vénovana pozor-
nost (ve spolupraci pii FeSeni grantového projektu na VUT) zahrnujic v to volbu obecné
vhodné metodiky pro spolehlivou predikci energii elektronickych excitovanych stava a na-
sledny vypocet chybé&jicich dat elektronického spektra. (Ke konci tohoto roku zavéreéna
faze jesté nebyla provedena, tudiz jeji vysledky nejsou publikovany)
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Ucéet byl oteviran s dvéma cili. Jednim je modelovani nizkomolekularnich biologicky aktiv-
nich latek a ziskavani jejich vlastnosti pro studium vztaht struktura — t¢inek u potenciél-
nich 1é¢iv, kterd jsou vyvijena na Farmaceutické fakulté UK. Druhym cilem bylo vytvéret
modely vétSich biologickych systému a sledovani interakci mezi nimi a aktivnimi latkami.
Do prvni skupiny patii latky z nékolika skupin — obecné je lze charakterizovat jako
derivaty guanidinu, karboxylovych kyselin a derivaty dusikatych heterocykli. Vyvijeji se
predevsim pro svou antifungalni a antimykobakteridlni ti¢innost. Pro modelovéni jsou pre-
devsim pouzivany DFT metody programu Gaussian94, prvni vystupy jsou v tisku. Do
druhé skupiny patii sledovani interakce akceleranti transdermalni penetrace s biologickymi
membranami, kde bylo planovano, ze budou modelovany za pouZiti molekulové mechanic-
kych metod, které jsou implementovany v programech Amber, Biosym, piipadné Spartan,
ale ani jeden z téchto programi se mné nepodafilo spustit ze vzdaleného grafického termi-
nalu béziciho na platformé Windows 2000. U baliku Biosym je to snad zptusobeno tim, Ze
jsou naprogramovany pro grafiku SGI. V tomto sméru se nepodafilo modelovani zrealizovat.
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Matematické modely nelinedrnich dynamickych systémt pfedstavuji dilezity néstroj
pro studium slozitého chovéani fady technickych celki i pFirodnich jevi. Pouzivame modely
ve tvaru diferencnich a diferencialnich rovnic. P#i numerické analyze modeli pouzivame
numerickou integraci a kontinua¢ni metody vyvinuté prevazné na naSem pracovisti.

Grantova podpora
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Pouzivané programy

e Pouzivam prevazné vlastni software. Numericky (easynum) i graficky (xpplot) software
je psany v jazyce C a je ¢astené dostupny na mé webové strance. Program xpplot lze
najit na rfadé akademickych serverech po celém svété.
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V roce 2001 jsem pocitace METACentra (hal) pouzival k molekuldrnim simulacim Monte
Carlo a molekularni dynamiky. Spoustél jsem pouze vlastni FORTRANovské programy.
Pracoval jsem na dvou projektech:

1. Studium hydrofobni hydratace, tj. jevi, které nastavaji ve vodé, je-li do ni vloZzena

hydrofobni molekula. Studoval jsem jednoduchy systém pouzitim primitivniho mo-
delu vody a aproximace hydrofobni latky tuhou kouli. Vysledky simulaci prokézaly
aspésnost primitivnich modelt v prfedpovidani chovani vody a vodnych roztokid —
nase vysledky tak posouvaji kuptfedu vyvoj teorii vodnych systému.

. Vyvoj pfibliznych metod pro simulovani polarizovatelnych latek. Polarizovatelné 1at-

ky, tj. latky, ve kterych se indukuje elektricky dipol ptisobenim elektrického pole
okolnich molekul, patf{ mezi nejzajimavdjsi, uvedme alesponn vodu, metanol, fadu
organickych latek. V pocitacovych simulacich je ¢asto polarizovatelnost zanedbana
a predpoklada se neménny naboj jednotlivych molekul. Toto je samoziejmé zjedno-
duseni. Zapocteni polarizovatelnosti necini velké potize v molekularni dynamice, ale
zésadni v Monte Carlu, kde pfimocary vypocet vede k fadovému zvySeni pocitacového
¢asu. Proto jsem navrhl pfiblizné metody, které tento problém odstranuji.
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V roce 2000 se pokracovalo v projektu, jehoZz cilem je vyhodnoceni afinity postrannich
Fetézci aminokyselin k vybranym prechodnym kovim. Tyto informace, které lze ziskat
z naro¢nych kvantové-chemickych vypocti, poslouzi pro navrhy peptidovych struktur se-
lektivné véazajicich pfechodné kovy.

Nejprve jsme tedy studovali a ovéfovali vypocetni postupy na systémech, jejichz za-
kladni elektronovy stav je degenerovany ¢i kvazidegenerovany. Je nutno poznamenat, ze
tyto molekuly obecné predstavuji vypocetné komplikovany problém, protoze vétSina me-
tod soucasné kvantové chemie je zaloZena na jednoreferen¢nim (jednokonfigura¢nim) po-
pisu. Jako modelovy systém jsme zvolili komplexy Co?* v oktaedralnim uspofadani. Pro-
vedli jsme CAS SCF (complete active space self-consistent field) a CASMP2 (multirefe-
rence second order perturbation theory) vypoéty na systémech [CoFg|*~, [Co(H20)g]?*,
[Co(NH3)6)?T, [Co(H20)5X]?T a [Co(H20)4X2]*T, kde (X = CH30H, CH3SH, CH3NH,).
Byly prozkoumany povrchy potencidlni energie 10 nejnizsich kvartetovych stavii komplextu
[Co(H20)5X]?* v okoli rovnovazné geometrie zdkladniho stavu, a bylo charakterizovino
a kvantifikovano rozstépeni pivodné degenerovanych stavit 4T14(F), 4To4(F), a 4T14(P)
zpusobené substituci jedné nebo dvou molekul vody za jiny ligand. Rovnéz bylo ukazano,
ze rozdil energii mezi sub-stavy piivodné nélezejicich degenerovanému stavu je témér in-
variantni vzhledem ke zménam vzdalenosti mezi kovem a ligandem, a presto, Ze lezi ener-
geticky blizko sebe, nedochazi k jejich kiizeni. Vypoctem jsme prokézali, ze se koeficienty
referen¢ni konfigurace ve vinovych funkcich komplexi [Co(H20)5X]?* a [Co(H20)4X2|*+
blizi k jedné a je mozno u takto substituovanych komplexi uvazovat o pouziti jednorefe-
ren¢nich metod. V disledku tohoto zjisténi jsme vypocitali interakéni energie studovanych
funkénich skupin s kationtem Co?*, a to za pouziti metod HF (Hartree-Fock), DFT, a MP2
(Moller-Plessetova poruchova teorie 2. fadu). Tyto vypoéty byly porovnany s predeslymi
CAS SCF vypoéty a s ekvivaletnimi vypocty pro systémy s Ni?T a Zn?T. V zavéru prace

Toto schéma bylo dale aplikovano pro vypocty interakénich energii Sesti kationtt pre-
chodnych kovii (Co?T, Ni%t Cu?t, Zn?*, Cd?*, Hg?") s aminokyselinovymi zbytky. Pro
kazdy ze Sesti studovanych kovi ve ¢tyfech béznych koordina¢nich geometriich (oktaedralni,
tetraedralni, ¢tvercové planarni, linearni) byla vypoétena hodnota interakéni energie se
vSemi postrannimi Fetézci aminokyselin obsahujicimi atomy N, O, S. Interak¢ni energie
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byla definovana jako zména energie pii zadméné funkéni skupiny reprezentujici postranni
Fetézec aminokyseliny za molekulu vody, zatimco zbylé vazby v daném koordina¢nim uspo-
radani zustavaji vysyceny molekulami vody. Tyto hodnoty byly opraveny o tzv. superpo-
zi¢ni chybu (BSSE error) a o nevazebné interakce sousedicich ligandii. Tato rozsahla prace
préace byla publikovana koncem roku 2000.
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Struktura, dynamika a funkce nukleovych kyselin jsou vyrazné ovlivnény interakcemi aro-
matickych bazi nukleovych kyselin. Studium molekulovych interakci téchto bazi a jejich
vlivu na strukturu a dynamiku DNA a RNA je hlavnim pfedmétem naseho teoretického
vyzkumu, ktery provadime s vyuZitim prostfedkt Superpocitacového centra v Brné. Po-
uzivaime zejména dvou vysoce modernich poéitacovych technologii: i) nanosekundovych
simulaci explicitné hydratovanych molekul nukleovych kyselin pomoci molekulové dyna-
miky (MD) s pouzitim klasickych empirickych potencialii (1-6) a ii) pokro¢ilych ab initio
kvantové-chemickych metod pro pfesnou analyzu malych systémi jako jsou komplexy frag-
menti nukleovych kyselin s kovovymi ionty (7-17). Pro pochopeni souc¢asného stavu oboru
je tfeba zminit, Ze se jedna o velice moderni technologie, jez byly na problematiku moleku-
lovych interakei v DNA pouzity poprvé kolem roku 1995 a pfinesly zasadni zvrat v kvalité
teoretického studia DNA a RNA.

V letech 2000 a 2001 jsme publikovali 17 praci v renomovanych mezinarodnich ¢asopi-
sech, vétSinou s vysokym impakt faktorem, které jsou zaloZeny na vypoctech provedenych
zCasti nebo zcela v Superpocditacovém centru v Brné.

7 hlavnich publikovanych vysledki lze zminit rozsahlou studii ¢tyitfetézcovych forem
DNA zvanych guaninové kvadruplexy G-DNA (Obr. 48) (3,4). Obséhle jsme charakteri-
zovali tlohu smiSenych tetrad GCGC pii formovani molekul G-DNA a vyznamné jsme
pokrodili pfi studiu konformaéni flexibility tyminovych smycek v G-DNA. Studie G-DNA
se smiSenymi tetradami (4) obsahuje celkem 90 ns simulaci a je tak nejrozsahlejsi jednot-
livou MD praci, kterda byla doposud pro molekuly nukleovych kyselin publikovana. Dalsi
vypocty charakterizovaly vliv substituce béazi (thioguanin, inosin a thiopurin) na strukturu
a dynamiku G-DNA (3).

Publikovali jsme rovnéz studii molekulové dynamiky molekuly pseudoknotu RNA
(Obr. 49) (5), ktera je nasi prvni praci v oblasti studia RNA a soucasné nejrozsahlejsi
MD studii doposud provedenou na molekuldch RNA. Simulace poskytly nahled na mozné
pocatecni faze rozbalovani pseudoknotu a odhalily existenci hydrata¢nich mist s anomalné
dlouhymi reziden¢nimi ¢asy jednotlivych molekul vody, jakoz i vazebnych mist monovalent-
nich iontt s vysokou okupanci. Tato strukturované hydrata¢ni mista se nepochybné podileji
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na tvorbé trojrozmérné struktury pseudoknotu, jez je velmi dulezita pro jeho biologickou
funkci.

Provedli jsme rovnéz analyzu struktury a dynamiky duplexu DNA obsahujiciho sérii po
sobé jdoucich guanini (G-trakt). Tyto simulace, spoleéné s NMR, FTIR a CD experimenty,
prokéizaly, ze na rozdil od krystalu G-traktu se tato molekula v roztoku p¥ili§ nelisi od
standardni B-DNA (6,12).

Dale jsme publikovali fadu kvantové-chemickych studii interakci bazi nukleovych kyse-
lin s kovovymi ionty a dalsich systému (7-17) Mimo jiné byla provedena systematicka studie
vénovana vlivu platinace adeninu na jeho protonizaci, kterd vyznamnym zptisobem piispéla
k pochopeni nezévislosti naméfenych hodnot pK, metalovanych adenini na naboji nava-
zaného kovového aduktu (14). Provedli jsme téZ detailni analyzu konformac¢niho prostoru
a energetiky paru bazi cytosin — cytosin stabilizovaného transplatinou, ktery je prototy-
pem platinovanych pari bazi (17). Rovnéz byly charakterizovany interakce hydratovanych
divalentnich iontt skupiny zinku a horé¢iku s pozici N7 v nukleotidech.

Obrazek 48: Struktura kvadruplexu sekvence d(GGGCTTTTGGGC), ziskand pomoci
NMR v ptitomnosti NaCl (vlevo) a KCl (vpravo). Obé molekuly se lisi geometrii tymi-
novych smy¢ek a predpokladanym poctem iontii (Cerveng).
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Obrazek 49: Struktura virového pseudoknotu BWYV (Beet Western Yellows Virus).
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Vysledky TeSeni jsou soucésti téchto grantt a tkoll:

1. grant GACR ¢. 101000674 Vliv materidlovych nelinearit a geometrickych nespojitosti
na Sifeni napétovych vin

2. tkoly NTVC:

— Analyza chovani technickych systémi pii rychlych dynamickych jevech a ex-
trémnim zatézovani

— Nestacionarni napjatost v technickych systémech s riaznym stupném poruseni
integrity

— Rozvoj vypocetnich postupti pro feSeni problémi s nelinedrni odezvou materiala

3. projekt MPO : Centrum primyslového vyzkumu modernich technologii dimenzovani,
testovani a vyroby ekologickych dopravnich prostfedkid pro 21. stoleti

Prace navazuji na problematiku $ifeni napétovych vin feSenou v predchozich letech. Regenf
bylo rozsifeno o vypocty na oblastech s geometrickymi nespojitostmi (otvory, trhliny atd.)
s respektovanim fyzikalné nelinearnich vlastnosti materialu.

Vysledky feSeni jsou dtilezité pro stanoveni pfesnosti v diagnostickych metodéach akus-
tické emise a pro znalost Sifeni vln v numerickych simulacich impaktnich a crashovych
iloh.

Byly provedeny numerické simulace padi kontejnerii na vyhotelé palivo pro transport
svédecnych vzorki a simulace roll-over test autobusu SKODA 21Ab.
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V ramci projektu jsou studovany elektronové a konformacni vlastnosti polymeri se o- a
m-konjugovanym hlavnim fetézcem a velkymi polynukledrnimi aromatickymi substituenty.
Duraz je kladen na vlastnosti kvazic¢asticovych defektt (polaroni a excitoni), jejich vznik
pri injekci naboje, stabilitu a moznosti ovlivnéni jejich pohyblivosti po fetézci pomoci di-
polérnich substituentt a aditivii. Molekuldrni konformace kvazi¢asticovych defekti jsou
teoreticky studovany pomoci ab initio a semiempirickych metod kvantové chemie. Pozor-
nost je mimo jiné vénovana interpretaci experimentalnich infracervenych a Ramanovych
spekter. Dale jsou studovany zmény v pasové struktuie jednoelektronovych energetickych
hladin spojené se vznikem kvazi¢asticovych defektt. Na pocita¢ich META Centra je prova-
déna podstatna ¢ast kvantové chemickych vypocéta potifebnych pro reSeni teoretické Casti
projektu. Z programového vybaveni je pouzivan predevsim Gaussian 98/94, dale pak MO-
PAC.

Poly(organosilany) — Studium elektrostatického potencialu

Byly spo¢teny konformace oligo|fenyl(methyl)silanu| MPSi, oligo|fenyl(methyl)silan/{4-[(2,
4-dinitrofenylhydrazono)methyl|fenyl jmethylsilanu| (MPSi-DNPH), tj. MPSi substituova-
ného silné polarni skupinou a systému slozeného z oligo|fenyl(methyl)silanu| a m-dinitro-
benzenu (MPSi-DNB), tj. MPSi pod vlivem silné polarni molekuly. Pro oligomery MPSi,
MPSi-DNPH a MPSi-DNB byl spocten elektrostaticky potencial podél fetézce. Pro MPSi-
DNB byly uvazovany ruzné vzajemné polohy a orientace molekul. Z téchto vysledka byla
urcena velikost potencidlové bariéry, ktera se vytvaii na fetézci oligomeru pod vlivem dip6-
lového momentu substituentu nebo aditiva. Tato potencidlova bariéra omezuje pohyblivost
nosi¢il ndboje po fetézci.

Na zékladé téchto vysledkt bylo navrzeno provedeni modelovych vypoéti vlivu fo-
tochromnich substituentt na o-konjugovany polymerni fetézec. Byl navrZzen z chemického
hlediska realizovatelny zpisob navéazani spiropyranu na fetézec poly|fenyl(methyl)silandi-
ylu|. Za pomoci kvantové chemickych vypoc¢ti byly uréeny mozné izomerni konformace.
Pro jednu z nich byly provedeny vypocty elektrostatického potencidlu. Z vysledki vyply-
nulo, Ze fotochromni reakce, pfi které se spiropyran méni na merocyanin, zpusobi zvySeni
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potencialové bariéry na hlavnim Fetézci asi o 50 %. Uvedené vysledky potvrzuji moZnost vy-
tvorfeni molekularniho optoelektrického spinace zaloZeného na modulaci elektrostatického
potencialu kiemikového Fetézce pomoci navazanych fotochromnich polérnich substituenti.
Tento vyzkum probiha ve spolupréci s Institute of Physical and Theoretical Chemistry,
Technical University of Wroclaw (Prof. J. Sworakowski, Prof. J. Lipinski), Polsko.

Ftalocyaniny — Studium oxidac¢nich procest

Cilem studia kvazi¢asticovych konforma¢nich defektii ftalocyanini s Ni a Co (NiPc, CoPc)
je prispét k vysvétleni nového typu supravodivosti zaloZeného na interakci d a 7 elek-
troni. Pozornost byla vénovana predev§im zménam v IR spektru pii vytvareni kationu.
Teoretické vysledky byly porovnévany s experimentalnimi spektry NiPc a radikalové soli
NiPc-(AsFg)o.5, jez vytvaii v NiPc kationy chemickou cestou; obdobné byla konfrontovana
s experimentem i spektra CoPc. Z experimentu vyplyva, Ze pfi vytvareni kationt dochazi
k vyrazné zméné vibra¢nich moda v IR spektru, pfi¢emZz nékteré mody (napt. 1291 a
1534 cm™1) snizuji svoji intenzitu, jiné intenzitu zvysuji (napf. 1356 a 1471 cm~!). Polohy
téchto absorpc¢nich vrcholii jsou téméf nezavislé na druhu centralniho kovu (Ni nebo Co).

Vysoké symetrie konformace umozinuje pouzit pri vypoctech IR spekter pomérné velké
béze atomovych orbitali. Bylo zjisténo, Zze spoctenéd IR spektra neutralnitho NiPc a CoPc
ziskanda pri pouziti baze 6-311+G* pro Ni a Co a 6-31G* pro ostatni atomy jsou ve velmi
dobré shodé s experimentalnimi spektry neoxidovaného NiPc a CoPc. V piipadé kationu
CoPc se nepodafrilo jednozna¢né urcit jeho multiplicitu, proto byl pii vypoctech uvazovan
jak singletni, tak i tripletni kation. Teoretickda IR spektra kationti NiPc a CoPc vykazuji
stejné zmény IR intenzit, jaké byly experimentalné zjistény pii oxidaci téchto latek po-
moci AsFg. Analyzou normalnich modia byly stanoveny typy charakteristickych vibraci.
Déale byly urceny symetrie orbitalii a zmény v rozlozeni elektronovych hustot souvisejici
se vznikem kationiu. Bylo prokazano, Ze pfi chemické oxidaci NiPc vznika dubletni kation,
jehoz nepérovy elektron se nachazi v aj, orbitalu lokalizovaném mimo centralni kov. Pri
oxidaci CoPc se vytvari bud singletni nebo tripletni kation. V p¥ipadé singletniho kationu
byla zjisténa nestabilita ROB3LYP vinové funkce vzhledem k prechodu k UB3LYP vInové
funkci, tj. molekula singletniho kationu CoPc obsahuje dva neparové elektrony podobné
jako molekula tripletnfho kationu. V obou piipadech jsou tyto neparové elektrony lokali-
zovany v orbitalech aj, (lokalizovan mimo centralni kov) a ajs (na centralnim kovu). IR
spektra jsou pro singletni a tripletni kation CoPc téméf totozné. 1 pfes rozdilnou mul-
tiplicitu kationt (singletni a tripletni kation CoPc a dubletni kation NiPc) jsou zmény IR
spekter a orbitali souvisejici s oxidaci téméf nezéavislé na druhu centralniho kovu. Tento
poznatek ukazuje na stejny typ oxidace, a tim i stejny mechanismus elektrické vodivosti
v NiPc a CoPc.

Tento vyzkum probiha ve spolupréci s Institute for Molecular Science, Department of
Molecular Assemblies (Prof. K. Yakushi), Okazaki, Japonsko.

Grantova podpora
e GA CR 203/99/P009 (fesitel dr. P. Toman)

e MSMT ME 270/1999 KONTAKT (fesitel prof. S. Nespiirek)
e GA AV CR A1050901 (fesitel prof. S. Nespiirek)
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Materials for Advanced Applications, A. Graja, V. M. Agranovich, F. Kajzar (editors),
NATO science series (in print).

S. Nespurek, P. Toman, A. Fujii, K. Yoshino: ,Ultraviolet electroluminescent diode
utilizing poly[(diphenylsilylene)ethynediyl]“ Mater. Sci. Eng. (submitted).

P. Toman, S. Nesptirek, K. Yakushi: ,Electronic states and infrared spectroscopy of
nickel and cobalt phthalocyanines: Ab initio calculations for the neutral and cation
states Eur. Phys. J. D (submitted).

Japan-Czech Joint Seminar: P. Toman: ,Oxidation processes in Ni- and Co-
phthalocyanines: Quantum chemical model calculations®, bfezen 2001, Okazaki, Ja-
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kowski, J. Lipinski: ,Molecular current modulator®, biezen 2001, Hyogo, Japonsko.
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study of polaron formation in o-conjugated polymers, listopad 2001, Potsdam, Némecko.
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electronic properties of linear oligosilanes®, listopad 2001, Potsdam, Némecko.
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Pocitacové vybaveni METACCentra bylo intenzivné vyuzivino zaméstnanci i studenty ka-
tedry fyzikdlni a makromolekulérni chemie Prirodovédecké fakulty a Laboratofe specialnich
polymert Karlovy univerzity v Praze, jak pro vyzkumné, tak pro pedagogické tcely. Vy-
sledky ziskané s pomoci vybaveni META Centra predstavuji vyznamnou ¢ast jejich védecké
prace, zejména pak v piipadé vyzkumné skupiny Fyzikalni chemie polymert a skupiny Te-
oretickd a kvantova chemie.

Fyzikalni chemie polymera

Nase skupina se zabyva teoretickym a experimentalnim studiem polymernich systému. Jed-
nim z predmétu studia jsou hydrodynamické vlastnosti polymernich kartacéa v tzkych po-
rech studované metodou Monte Carlo [1, 21]. Dalsim tématem je pak studium modelového
systému pro solubilizaci fetézct v jadrech micel blokovych kopolymert, které mohou byt
potencialnim nosi¢em pro cileny transport lé¢iv [2].

V neposledni fadé se ve skupiné studuji i konformace fetézct ve stfedni vrstvé nabotna-
Iych vicevrstvych micel pomoci Monte Carlo simulaci na tetraedrické miizce za podminek
napodobujicich redlny systém. Simulace ukazuji, Ze bloky polymeru ve stfedni vrstvé mo-
hou byt popsény jako protéhlé elipsoidy orientované pievazné kolmo na radidlni smeér.
[3, 22, 23|.

Skupina jiz dlouhodobé tésné spolupracuje s experimentéatory z Laboratofe specialnich
polymert a podili se na interpretaci vysledki experimenti ¢asové rozliSené fluorescence
usporadanych polymernich systémi. V letosnim roce se jednalo zejména o studium hydro-
fobné modifikovanych micel hydrofilnich blokovych kopolymert v polarnich rozpoustédlech
[4, 5,6, 7,8, 9, 10, 11, 12].
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Obrazek 50: Ukazka simulovaného péru s polymerem zakotvenym na vnitinim povrchu.

Teoretickad a kvantova chemie

Jednim z hlavnich cili ab initio metod kvantové chemie je predikce vlastnosti molekul,
napifklad spektroskopickych konstant. V pfipadé vétsiny dvouatomovych molekul je hlav-
nim prispévkem k hyperjemné struktuie rota¢né-vibra¢nich spekter interakce zptisobena
jadernym kvadrupélovym momentem. V nasi praci jsme studovali rotacné-vibra¢ni zavis-
lost konstant kvadrupélového Stépeni dvou pro astrofyziku zajimavych molekulovych ionta
CNT a CN™ [13, 24]. Dale jsme se zabyvali problematikou elektronové struktury a chemické
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vazby v aniontu CN— [14].

.....

a nanotrubiek. Tyto perspektivni latky byly jiz pouzity pro pripravu vysokoteplotnich
supravodi¢l, magnetickych plasti, extrémné tvrdych materiali, materialt s velmi vysokou
mérnou kapacitou, hrotti pro STM, emitoru pole v obrazovkach a pro rfadu dalSich tucela.
Pres Cetné uspéchy zustava stale mnoho zakladnich nevyfesenych problémi. Z problému
feSenych v nasi skupiné to jsou napiiklad otézka pocétu a relativni stability jednotlivych
izomeru fullereni [15, 26] a problém stability extrémné tzkych nanotrubicek [16, 17].
Byly téz studovany potencidlné nové materidly zalozené na endohedralnich slou¢eninéch
fullerenti a nanotrubicek. Rizné atomy a molekuly lze inkorporovat do fullerenovych kleci,
zejména atomy vzacnych plynt (napiiklad pomoci zahfivani za vysokych tlaki) a atomy
kovi (napiiklad pomoci iontové implantace). Céstice uzaviend v malém objemu je zajimavy
systém vykazujici kvantové efekty a neobvyklé termodynamické vlastnosti [27, 28, 29].

Obrazek 52: Vypocitana struktura D3 isomeru C7g IPR rodiny fullerent.

Dalsi ve skupiné feSenou problematikou jsou ab initio vypocty molekulovych komplexi
a jejich zastoupeni v zemské i v jinych atmosférach [18].

Prostiedky METACentra byly vyuzivany také studenty v ramci diplomovych praci
[19, 20, 25|. Dalsi nasi dva studenti magisterského studia, J. Sebera a T. Sedivcové, se
letos zabyvali kvantové chemickym studiem struktury a nékterych elektrickych vlastnosti
molekul NeH' a Cy a analyzou piislusnych spekter. Tyto studie budou soucasti jejich
diplomovych praci v pristim roce.

Z0castnéni lidé

Jaromir Béhal, Jifi FiSer, Jitka Havrankovéa, Martin Janota, Karel Jelinek, Hana Kébové,
Zuzana Limpouchové, Marta Pacovska, Karel Prochézka, Jindfich Svoboda, Jakub Sebera,
Tereza Sedivcova, Filip Uhlik, David Viduna a Jifi Zuska.
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rophobically Modified Amphiphilic Block Copolymer Micelles Using Light Scattering

and Nonradiative Excitation Energy Transfer, Macromolecules (submitted November
2001).
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Theoretical Model and Monte Carlo Simulations, Macromolecules (submitted Novem-
ber 2001).

Matéjicek P., Uhlik F., Limpouchova Z., Prochazka K., Tuzar Z., Webber S. E.: Hyd-
rophobically Modified Polymeric Micelles in Aqueous Media. Light Scattering and
Fluorometric Study, GRC Polymer East, New London, USA, July 8-13, 2001.

gtépz’mek M., Podhéajecka K., Prochazka K., Tuzar Z., Brown W.: Polymeric Hybrid
Micelles with Mixed Polyelectrolyte/Nonelectrolyte Shells in Aqueous Media, GRC
Polymer East, New London, USA, July 8-13, 2001.

Matéjicek P., Uhlik F., Limpouchova Z., Prochazka K., Tuzar Z., Webber S. E.: Hyd-
rophobically Modified Polymeric Micelles in Aqueous Media. Light Scattering and Flu-
orometric Study, GRC Ion-Containing Polymers, Williams Town, USA, July 15-20,
2001.
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Jedné se predevsim o programové prostiedky pro védecko-technické vypocty zalozené na
metodé konecnych prvkad, konkrétné o programy LS-DYNA, PAM-SHOCK, MARC, AN-
SYS. Cinnost odboru je popsana na www strankach www.ntc.zcu.cz. V roce 2001 vyuziti
prostfeda METACentra pomohlo pfispét k védecko-vyzkumnym vysledkiim, které byly
zvefejnény v nasledujicich publikacich:
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loading. Third European LS-DYNA Conference, Pariz 2001
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Postup praci a hlavni vysledky ziskané v roce 2001

Ukolem pro rok 2001 bylo objasnit energetiku tvorby o-faze v soustavach Fe-Cr a Co-Cr
a ziskané vysledky vyuzit k vypoctu fazovych rovnovah, tykajicich se o-faze v soustavach
Fe—Cr a Co—Cr, pomoci nového fyzikalniho modelu o-faze.

Fyzikalni model o-faze byl presentovan na fadé navstivenych konferenci (Calphad XXX,
York, UK; First Yuogoslav Symposium on Thermodynamics and Phase Diagrams, Bor,
Jugoslavie; Conference COST, Madrid, Spanélsko, Seminar Thermody-namics of Materials,
Brno) kde byly nase vysledky predstaveny a diskutovany s positivnim ohlasem.

Soucasné prace a vyhled na r. 2002

V pristim roce budou pokracovat intenzivni vypocty celkové energie o-faze v dalsich ¢istych
kovech (Mo, V, Ni) s cilem zjistit hodnotu celkové energie o-faze pii rovnovazném objemu.
Tyto vypocty jsou nezbytné pro publikaci Gistné pfednesenych vysledkd.

Software pro vypocet elektronové struktury (LMTO-ASA, FLAPW), pouzity k feSeni
tkolu, byl zakoupen jiz diive na spolupracujicim pracovisti UFM AV CR v Brné a je
spoleéné pouzivan v META Centru na uzlu Masarykovy Univerzity v Brng.

Prace byly podporovany téz MSMT projektem COST OC P3.10 a OC P3.90., v roce
2002 grantem GA CR 106 /02/0877. Na vSech pracich je uvedeno, ze vypocty byly provedeny
prostiedky METACCentra.

Grantova podpora

e COST OC P3.10 OC P3.90 a 106/02/0877

Pouzivané programy
e LMTO-ASA
e WIEN97-FLAPW
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Jan Vrestal: Ab initio Calculation Results in Phase Diagram Calculations (pozvana
prednéaska) Seminar of Institute of Physical Chemistry University of Vienna, Vienna
(Austria), June 12" | 2001

Jan Vrestal: Ab initio Calculation Results in Phase Diagram Calculations (pozvana
prednéaska) First Yugoslav Symposium on Thermodynamics and Phase Diagrams, Bor
(Yu), June 2274 - 234 2001. Publikovéno v Journal of Minning and Metallurgy (YU),
37, 3-4, 2940, 2001.
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ference COST, Madrid (Spain), September 24 — 26" | 2001 — tstni sdéleni. Pfijato
k publikaci v Journal of Computational Material Science.

Jan V¥estal, Jana Houserova, Martin Fridk, Mojmir éob, First Principles Calculations
Results In Phase Diagram Calculations. Seminar on Thermodynamics of Materials,
Brno, November 19" | 2001 — tstni sdéleni. V pisemné formé publikovano ve Sborniku
ze Seminafe: Masarykova Universita Brno, 2001, ISBN 80-210-2702-9, str. 61-65.
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V soucasnosti uznavany model utilizace cisplatiny v organismu zahrnuje v prvnim kroku
jejl az dvoustuptiovou hydrolyzu:

CiS—[Pt(NH3)2C12] + H,O = CiS—[Pt(NH3)QCI(HQO)]+ + CI™

cis-[Pt(NH3)oCl(Ho0)] T + HaoO = cis-[Pt(NH;z)o(H20)o]*+ + Cl-

Tyto reakce probihaji az v cytoplasmé, kde je oproti krvi vyrazné nizsi koncentrace chlo-
ridovych iontd a rovnovaha se posunuje doprava. Teprve hydrolyzovana, kladné nabita
cisplatina je schopna nejprve nevazebné interakce s DNA pomoci vodikovych miistka s né-
slednym vytvorenim kovalentni vazby na N7- atom guaninu:

cis-[Pt(NH3)2Cl(Ho0)|" + N7(Gua-DNA) = cis-|Pt(NH3)2Cl(Gua-DNA)|+ + HoO

CiS—[Pt(l\II'Ig)Q(HQO)Q]QJr + N7(Gua—DNA) = cis—[Pt(NHg,)g(HQO)(Gua—DNA)]2+ + HQO

Nam se podarilo simulovat pomoci kvantové chemickych metod vSechny tyto reakce se
zvlastnim zameéfenim na dosud hypotetické struktury tranzitnich stavi. Nage vysledky lze
shrnout néasledovné:

1. V8echny substitucni reakce jsou nukleofilni a probihaji v jednom kroku pifes pen-
takoordinovany tranzitni stav. Nepodarilo se najit Zadnou, v minulosti nékdy na-
vrhovanou, stabilni pentakoordinovanou mezistrukturu (energetické minimum). Jeji
neexistenci navic podporuje fakt, Zze cisplatina nejevi v prubéhu reakce zadnou ten-
denci rozsifit svou koordinaéni sféru (ani v kritické struktufe tranzitniho stavu — viz
bod 3). Substituéni reakce Pt(II)- komplext s ligandy se slabym trans- efektem nepro-
bihaji proto zfejmé mechanismem piimého ataku pfistupujiciho ligandu na centralni
atom, ale spiSe ,odstréenim® odstupujiciho ligandu v okamziku oslabeni trans- efektu
(jako napf. p¥i mimorovinné vibraci).

2. Vsechny nalezené tranzitni stavy jsou si strukturalné podobné, maji tvar zdefor-
mované trigonalni bipyramidy. Jejich struktura je zfejmé pomérné rigidni, s malym
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thlem smérem k pfistupujicimu a odstupujicimu ligandu kolem 70°. Nezélezi ptilis
na druhu odstupujiciho ¢ pfistupujiciho ligandu, ani na povaze ligandi v poloze cis.
Struktura muze byt vyrazné ovlivnéna pouze ligandem v poloze trans (jako disledek
trans- efektu). V souladu s jiz diive publikovanymi predpovédmi jsou vazebné délky
Pt-odstupujici ligand a Pt-pristupujici ligand ve struktufe tranzitniho stavu o 0,3 az
0,5 A delsi v porovnani se stabilnim Pt(IT)-komplexem.

3. Ackoli je tranzitni stav pro substituéni reakce cisplatiny z hlediska struktury pentako-
ordinovany, z hlediska elektronové struktury na centralnim atomu se povaha komplexu
oproti cisplatiné zménila miniméalné. Elektronicky se tedy jedna stale o Ctyfvazebny
komplex. Tento zavér muze dodatecné ospravedlnit pouziti metod molekulové mecha-
niky (s parametry odvozenymi ze struktury planarnich ¢tvercovych Pt(II)-komplexii)
pro predikci struktury téchto tranzitnich stavi.

4. Ze srovnani jednotlivych vypocetnich metod vyplyvé, Ze zahrnuti korela¢ni energie
neni kli¢ové pro spravny popis systému a cenné vysledky lze ziskat jiz pomoci HF-
metody. Vypocitané vazebné délky jsou sice o néco delsi nez jsou experimentalni
hodnoty, ale HF-metoda dobfe popisuje relativni zmény vazebnych délek spojené se
vznikem a zénikem vazeb, coz je dulezité pro vypocet tranzitnich stavi, o které jsme
se predevsim zajimali. HF-metoda byla proto pouzita pro systémy cisplatina-guanin
a cisplatina-adenin. Tyto vysledky jsou pred publikovanim.

Nase vysledky by mély ukoncit dlouhotrvajici teoretickou diskusi o mechanismu sub-
stituénich reakci cisplatiny a struktufe pfislusného tranzitniho stavu. I pro komplikovany
piipad vazby na DNA je lze povazovat za prvni, nezbytny krok k poznani strukturalnich
zmén, ke kterym dochazi v pribéhu reakce. Popsané tranzitni stavy predstavuji struktury,
pres které musi piislusna reakce probéhnout, ma-li byt Gspé&sna. Jejich poznani ma nejen
teoreticky vyznam, ale muze sehrat vyznamnou tlohu napf. pfi navrhovani novych proti-
nadorovych pripravki- pfedevsim v pripadech, kdy bude nutné uvazovat zvétSeny objem
molekuly ve struktufe tranzitniho stavu (viz bod 2).
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Prumyslové pribézné pece pro ohfev oceli patii k vyznamnym spotiebitelim tepelné ener-
gie. V dusledku pozadavki na snizeni provoznich nakladt i produkce skodlivych latek do
okolniho prostiedi je nutné optimalizovat provoz takovych peci. Aby bylo moZné sestavit
funkéni optimaliza¢ni program, je potieba mit dostatek informaci o probihajicim procesu
pri ohfevu vsazky. Ty lze ziskat pfedevsim pfimym experimentem — méFenim teplot vsazky
a jejiho okoli. Namétfené pritbéhy teplot jsou pak déle vyhodnoceny za pomoci numerické
simulace. Teplota okoli vsazky tvori ¢ast okrajové podminky, teplota ve vsazce je vyuzita
pro kontrolu vypoc¢tu. Hled4 se druhé ¢ast okrajové podminky — koeficient prestupu tepla
a nasledné tepelny tok do vsazky a rozlozeni teplot ve vsazce v pribéhu ohfevu.

Reseny problém

Na zékladé pozadavku Skoda Klatovy bylo provedeno méfeni teplot v priibézné narazeci
peci v Stahlwerk Thiiringen (Unterwellenborn, SRN) a v Zelezarnach Hradek. Jedna se
o pribézné prumyslové pece pouzivané pro predehiev ocelovych predvalkt. Vsazka se po-
hybuje peci a postupné se zahiiva az na vélcovaci teplotu, ktera se podle typu oceli pohy-
buje okolo 1200°C. Teplota pecni atmosféry pfitom mize presahnout az 1300°C. Mé&Feni
je provadéno pomoci termoclankt umisténych ve vsazce a v okoli vsazky. Termoclankové
vedeni je zapojeno do mérici ustfedny, kterd je ulozena v ochranném krytu. Celé méfici
zafizeni se pohybuje spolu se vsazkou peci v malé vzdalenosti za méfenym kusem. Tepelny
kryt (box-bariéra) pfitom chrani méfici tstfednu pred tepelnym a mechanickym posko-
zenim [3, 1, 2]. Cilem méfeni bylo ovéfeni predpokladanych parametri ohfevu vsazky a
ziskani idaju potiebnych k piripadné optimalizaci provozu pece.

Naméiené pribéhy teplot byly vyhodnoceny pomoci numerického modelu. Teplota okoli
vsazky byla pouzita jako jedna ¢ast okrajové podminky. Druhé ¢ast okrajové podminky —
koeficient prestupu tepla mezi pecni atmosférou a vsazkou — byla predmétem reSeni nepiimé
ilohy. Stanoveny koeficient prestupu tepla byl povazovan za spravny, pokud vypoctené tep-
loty v danych mistech uvnitf vsédzky odpovidaly naméfenym hodnotam. Porovnani namé-
fenych a vypoc¢tenych prubéhii teplot v méfeném kusu je ukdzano na obr. 53. Vysledkem
vysledkem vyhodnoceni byl tepelny tok do vsazky a rozloZeni teploty ve vsézce. Materia-
lové vlastnosti i vlastni koeficient pfestupu tepla byly uvazovany v zavislosti na teploté, tj.
zévislé na Case resp. poloze v peci.
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Obrazek 53: Porovnani naméfenych a vypoctenych pribéhi teplot v méreném kusu.

Uloha byla feSena ve 2D zjednoduSeni pro p¥i¢né fezy vsézkou. V mistech, kde toto
zjednoduseni nebylo mozno provést (okraje predvalku), byl modelovan 3D problém. Roz-
lozen{ teplot na okraji pfedvalku po 40 min procesu je znazornéno na 54. Zjisténé hodnoty
teplot a tepelnych tokt byly vyuzity pro zefektivnéni ohievu vsazky v peci a pro kontrolu
funkce pecnich termoclanki. Pro ziskani dalsich udaji by bylo mozné provést kompletni
3D model pece zahrnujici proudéni, vliv horakiu apod. [4].
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Obrazek 54: Rozlozeni teplot na okraji predvalku po 40 min procesu.
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Zjisténé hodnoty teplot a tepelnych toku byly vyuzity pro zefektivnéni ohfevu vsazky
v peci. Dale byla provedena kontrola funkce pecnich termoclanka a pyrometri, které vy-
uziva systém fizeni pece i pripadny optializa¢ni program. Dalsi tdaje o procesu ohievu
vsazky by bylo mozné ziskat pomoci kompletnitho 3D modelu pece zahrnujictho proudéni
spalin v peci, konvekéni i radiaéni ohfev vsazky, vliv horédku apod. [4].

Vyuziti prostiredkia ZSC

Problém byl feSen pomoci hardware a software ZSC. Numericky vypocet byl realizovan
v CFD systému FLUENT (metoda koneénych objemil), pro tvorbu geometrie a sité byl
pouZit preprocesor GAMBIT.
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