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Grupés pavadinimas: Biomolekuliniy sistemy modeliavimo grupé
Vadovas: doc. dr. K. Aidas [48 WoS publikacijos, h indeksas — 19]
Grupés nariai: dr. Dovilé Lengvinaité, dokt. Zyginta Einoryté, dokt. Einaras Sipavicius, du bakalaurantai.

Grupés tematika: molekuliniy sistemy, svarbiy biologijoje, biochemijoje ir gyvybés moksluose, struktiriniy,
spektriniy ir termodinaminiy parametry modeliavimas, taikant klasikines molekuliy dinamikos simuliacijas,
kvantinés chemijos metodus, tokius kaip jungtinis QM/MM metodas. Siuo metu ypa¢ didZioji dalis grupés
pastangy sutelkta modeliuojant bioaktyviy joniniy skysciy tarpmolekuline struktiirg ir BMR spektrinius
parametrus.

Grupés vykdomi projektai: LMT mokslininky grupiy projektas "Bioaktyviy joniniy skysciy struktiiriniy ir
BMR spektriniy parametry modeliavimas", 2022-2025, biudZetas 150000 eur.

Grupés nariy praeityje vykdyti projektai: LMT mokslininky grupiy projektas " BMR kvadrupolinés
relaksacijos teoriniy modeliy vystymas ir taikymai", 2017-2020, biudZetas 100000 eur. K. Aidas nuo 2013 m.
vadovavo arti deSimties LMT finansuojamy studenty moksliniy tyrimuy/praktiky projektams.

Artimiausiu metu planuojamos teikti paraiskos: LMT dvisaliy Lietuvos-Ukrainos bendradarbiavimo projekto
paraiska (pateikta S.m. geguzés 3 d.), LMT studenty mokslinés praktikos vasaros atostogy metu paraiska, LMT
studenty moksliniy tyrimy mokslo mety metu paraiska.

Bendradarbiavimas:

Prof. Francesca Mocci, Kaljario universitetas, Italija.

Prof. Aatto Laaksonen, Stokholmo universitetas, Svedija.

Prof. Andres Cedillo, UAM universitetas, Meksiko m., Meksika.

Prof. Vytautas Balevicius, dr. Vytautas Kilmavicius, VU FF Cheminés fizikos institutas, Magnetiniy rezonansy
laboratorija

Dr. Mantas Siménas, VU FF TETL

Prof. Edvinas Orentas, VU ChGF.

Dalyvavimas tarptautiniuose mokslininky bendradarbiavimo tinkluose: grupés nariai dalyvau ES COST
veikloje nr. CA21101 Confined Molecular Systems: from a New Generation of Materials to the Stars. K. Aidas
yra Sios COST veiklos valdymo komiteto narys.

Grupés nariy déstomi dalykai: K. Aidas désto grupés mokslinei temai artimus dalykus Vilniaus universitete:
Kvantiné chemija — 2-0jo kurso ChGF biochemijos ir nanomedziagy chemijos bakalaurantams.

Cheminé fizika — 1-ojo kurso FF gyvybés ir cheminés fizikos magistrantams.

Molekuliniy sistemy modeliavimas — 1-o0jo kurso FF gyvybés ir cheminés fizikos magistrantams.
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