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» Existuji dobre funguijici
ritmy kvantovechemické
arnich softwarové baliky

SIMULACNI
PROGRAM

INTERAKCNI
PROGRAM



Jednotlive programy

Ridici program (CTR) — funguje jako spoust&¢ a prepinac
ostatnich programu, kontroluje jejich vstup a vystup, oSetfuje
vyjimky a kontroluje podminky pro ukonceni behu

Simulacni program — zajiStuje samotnou simulaci, v kazdém
Kroku prijme vypocitana data, provede simulaci a odevzda
nova data k vypocCtu

InterakCni program — prijme zpracovana data urcena k
vypoctu a vrati funkcni hodnotu, pripadne jiné informace
potfrebné k simulaci

Interpretacni programy — programy zajisStujici zpracovani
vystupu simulacniho programu do formatu vstupu programu
InterakCniho a naopak, zaroven generuji logy



héma propojeni

INTERPRET INTERPRET
XYZ => simul vstup interakt vystup => XYZ

INTERAKT
interakCni program
(Molpro)

SIMUL
simulacni program

INTERPRET

Simul vystup => XYZ INTERPRET
+ XYZ => interakt vstup

LOGGER

XYZ = univerzalni format zapisu konfigurace molekuly a jejich vlastnosti



Vlastni simulacni programy

* Simul v2 — pouzit horolezecky algoritmus, tato verze umi
lokalne optimalizovat n-atomove molekuly

* Simul v3 — za pomoci algoritmu basin-hopping umi jiz
efektivneji pokryt konfiguracni prostor a nachazet tak vice
minim => hledani strukturnich izomer(

 Simul v4 — zalozen na metodach evolucnich strateqii

VSechny verze simulacniho programu [Sou psany Vv jazyce
Fortran, stejné jako interpretacni programy.



g algoritmus

kalnich extrému funkce, vhodny pro

nahodné vybraného atomu. Tato
optimalizovana a je-li energie
se tato konfigurace za vychozi
rgie nove optimalizované

u pravdepodobnosti mozne, ze
0 postup zajisti projiti velke Casti konfiguracniho
prostoru. Jedna se tedy o Monte Carlo a Metropolisliv algoritmus.

.
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ni po Basin-Hopping

u z energii z logu

ertl s podobnou energii

pouzitim presnéjsi baze a zvysenim poctu iteraci
« Vypocet energie v ramci CBS, energie nulovych kmitd, vibracni
frekvence



e3-8+ - Molpro

arkoveho programu zjistén optimalni
der pro vypocty helia: 2 — 4 jadra

h ku neprijatym konfiguracim nutno
du éastych padu Molpro,
neustale snizoval

u dle energie se lisilo v zavislosti na pouzité bazi

* Velmi dlouha doba vypoctu, u He8+ probihala jedna lokalni
optimalizace az 90 minut




e3-10+ - Minadjust

omert pomoci Basin-Hopping
jedno procesoroveé jadro

zeni minima interaktem bylo ojedinélym

elmi kratka doba vypoctu v radech jednotek sekund na jednu
lokalni optimalizaci

 Méne presny model PES



nuti OV I

stfedi vypoctl na

h

out do pocitacovych simulaci
nasky z matematiky

- skvely pristup lektora

- velmi dobre vysledky na soutézich
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Projev predsedy Akademie véd CR prof. Jifiho Draho3e












Stredoskolska odborna ¢innost

» Postup do celostatniho kola, 1. misto
« 15.—17. cervna 2012 na Gymnaziu Jiriho Ortena v Kutné
Hore

» SirSi nominace na zahrani¢ni soutéze, nasledné postup na
EU Contest 2013 (European Union Contest for Young
Scientists)



















Ceské hlavicky

* Vybeér tri praci do finale
» Finale 17. zafi na VSE v Praze

e Laureat ceny Ingenium

Ceské hlavicky




Porota Ceskych hlavicek

. Predseda a garant pro cenu ,Merkur®: Prof. Ing. Stanislava
Hronova, Csc., prorektorka pro vedu a vyzkum VSE Praha

. Mistopredseda a Garant pro cenu ,Ingenium®: Prof. Ing. Petr
Doucek, Csc., VSE Praha

. Garantpro cenu ,Genus”: Prof. RND[. Zdenék Herman,
DrSc., Ustav fyzikalni chemie JH AV CR, v. v. i.Praha,
laureat Ceska hlava 2003

. Garant pro cenu ,Futura“: Prof. Dr. Ing. Zdenék Kus, rektor
Technické univerzity Liberec

. Garant pro cenu ,Abraxan“: Ing. Eva Bartonova, 1. 5
namestkyne ministryné skolstvi, mladeze a télovychovy CR

. Prof. RNDr. Blanka Rihova, DrSc. z&stupkyné feditele,
Mikrobiologického ustavu AV CR,v. v. i. Praha

. RNDr. Jifi Grygar, Csc. astrofyzik, Fyzikalni Gstav AV CR, v.
v. I. Praha
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y do budoucha

dkl vypoctu He3-10+

ulacni program zalozeny na metodeée
h, ktery zaroven vyuzije moznost
nergii

[ sedlovych bodu v dalSi fazi staze
» Testovani riznych interakénich i simula¢nich program

 Vypocty kovovych klastr(
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