Nagyon sok szabadsági fokú nemlineáris optimálási feladatok gyakorlati kulcskérdéseinek vizsgálata – az ördög a részletekben rejlik
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A modern gyógyszerkutatás egyik legfontosabb és legdinamikusabban fejlődő számítógépes területe a fehérjemolekulák szerkezetvizsgálata. Egy rendkívül elegáns modell, az ún. “potenciális energia felület” modell közvetlen kapcsolatot teremt alapvető kémiai és differenciálgeometriai fogalmak között. E modell segítségével a fehérjék szerkezetének tanulmányozása egy nagyon sok szabadsági fokú, nemlineáris optimálási feladatra vezethető vissza. Sok nagyon hatékony optimálási algoritmus ismert az elméletben, ám ezek gyakorlati alkalmazhatósága óriási rendszerekre számos olyan “trükkön” múlik, amelyek igen komoly programozástechnikai problémákat vetnek fel. A téma egész sor olyan, megoldásra váró feladatot kínál amelyek időigénye egy félévtől egészen többéves időtartamig terjedhet. A hallgató konkrét algoritmusokon keresztül ismerkedik meg a modern nemlineáris optimálás alapfogalmaival és gyakorlati alkalmazhatóságával, majd közös megegyezés szerint egy választott algoritmus valamely konkrét, a fizikai-kémiában vagy a szerkezeti biológiában használatos függvényre való leghatékonyabb implementációját végzi el egy működő számítógépes program kereteiben. Sikeres megvalósítás esetén az eredményeket rangos nemzetközi folyóiratokban kívánjuk közölni.
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