Numerické postupy
Optimalizace a driving problémy.Pod pojmem driving rozumíme „nucené změny“ jedné nebo více souřadnic v mnoharozměrném prostoru souřadnic. V této oblasti máme docela dobrou tradici a publikovali jsme několik orginálních postupů. šlo by o vývoj speciálních algoritmů pro optimalizaci a driving velkých systémů. Cílem by bylo vytvořit univerzální program, který by byl využitelný ve spolupráci s jakýmkoliv programem poskytující energii a gradient v kartézských souřadnicích (Přístup by pak byl využitelný jak pro výpočty na úrovni MM, QM tak QM/MM). Optimalizace by sloužila jak pro vyhledávání lokálních minim a tak i tranzitních stavů s možností aplikace restrainů a konstrejnů (dvě různé technologie „nucených změn“) různých typů. Samozřejmostí by byl vícenásobný driving. Jde o téma velmi tvůrčí.  

Jako speciální podtřída výše uvedeného problému, pokud by zbyl čas či se to ukázalo velmi zajíimavé, by byly výpočty volné energie. Cílem by bylo implementovat do stávajících programů pro molekulovou dynamiku (pravděpodobně PMEMD) metodu pro výpočet volné energie pomocí constraint dynamics přístupu. Přístup je velmi dobře popsán a velmi rychle konverguje. Program by pak byl použitelný pro výpočet interakčních volných energií či volných energií konformačních změn. přičemž by spojoval přednosti rychlého výpočtu (PMEMD) s kvalitním a rychle konvergujícím přístupem k výpočtu volných energií. 

Vizualizace

To, co nás kolektivně napadlo, jsou zejména vizualizace pohybu entit v průběhu dlouhých simulací. Mapování charakteristiky residenčních časů molekul rozpouštědla na solut (šlo by rozšířit obecně o libovolnou vlastnost mapovanou na solut).  Myslím, že obecně problém analýzy solventu bude ještě alespoň nějaký čas docela trápit řadu lidí, nejen těch, kteří dělají počítačové simulace.
Obecně si myslím, že by dokonce šlo postavit téma míchající obě věci. Osobně bych ale raději preferoval, alespoň ze začátku, práci v prvním směru. Tam by asi také byla záruka publikací v absolutně špičkových časopiesech.

