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Abstract

In physics and also in majority fields of science, computational work is a
fundamental complement to both experiments and theory, and currently a
majority of both experimental and theoretical studies involve some numer-
ical calculations, simulations or computer modeling. Therefore, the use of
modern algorithms that allow more efficient calculations is of great bene-
fit. This work is dedicated to the application of optimization algorithms
in the field of theoretical physics. The aim of this work is to implement
algorithms for optimization of atomic bond potential parameters. These en-
ergy potentials are used for computer simulations using molecular dynamic
method. The parameters of these potentials will be optimized in respect to
the results predicted by quantum mechanics. The work will not focus on the
actual calculations using the molecular dynamics and quantum mechanics
methods. Program codes for these calculations will be provided.



Abstrakt

Ve fyzice i vétsiné dalsich védnich oborti je vypocetni prace dilezitym dopli-
kem k experimentiim i teorii a v soucasnosti prevazna vétSina experimen-
talnich i teoretickych praci zahrnuje nékteré numerické vypocty, simulace
nebo pocitacové modelovani. Proto je pouziti modernich algoritmii dovo-
lujicich efektivnéjsi vypocty velkym prinosem. Tato prace je zaméfena na
vyuziti optimalizac¢nich algoritmit v oblasti teoretické fyziky. Cilem prace je
implementovat algoritmy pro optimalizaci parametrii potencial atomovych
vazeb. Tyto energetické potencidly jsou vyuzivany pro pocitacové simulace
metodou molekularni dynamiky a jejich parametry budou optimalizovany
vzhledem k vysledktim, které predpovida kvantova mechanika. Préace nebude
zameérena na samotné vypocty metodou molekularni dynamiky a kvantové
mechaniky. Programy pro tyto vypocty budou poskytnuty.
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1 Uvod

Pti hledani novych materidlii s pozadovanymi vlastnostmi se vyuzivaji
teoretické vypocty, které dokazi na zakladé prvkového slozeni a struktury
predpovidat mnoho vlastnosti materialu, napriklad elektrické, magnetické,
optické nebo mechanické. Pro takovéto vypocty lze pouzit teorii kvantové
mechaniky (vice viz kapitola 2.2), ta poskytuje v mnoha ohledech velmi
presné vypocty, ale zaroven je vypocetné velmi narocna. V soucasné dobé
je limit poc¢tu atomi ve vypoctech fadové 100. Dalsi metodou je metoda
molekularni dynamiky (vice viz kapitola 2.1), kterd pomoci jistych zjedno-
duseni dovoluje pocitat mnohem veétsi atomové struktury a studovat jejich
vlastnosti, vypocetni limit je diky zjednodusenim piiblizné 10° atomii.

Pro provedeni vypoc¢tti metodou molekularni dynamiky je ovSsem potieba
znat potencidly atomovych vazeb materidlii. Atomovy potencial nam tika,
jaké sily ptsobi mezi kazdou dvojici atomt v systému. Sila definovana,
jako derivace potencidlu podle vzdalenosti atomt. Pouzivanych potenciali
je velké mnozstvi, ale vSsechny maji spolecné to, ze je treba znat jejich pa-
rametry. Pouze se spravnymi parametry lze provést vypocet tak, aby jeho
vysledky byly relevantni pro feseni daného problému. Najit tyto parametry
analyticky je ovSem vétsinou prilis naroc¢né, ¢i dokonce nemozné. Jednim ze
zpusobi, jak nalézt presnéjsi parametry pro metodu molekularni dynamiky;,
je vyuzit vysledkil z kvantové mechaniky. Tato prace bude se bude tedy po-
hybovat mezi metodami kvantové mechaniky a molekularni dynamiky (viz
1.1, obrézek prevzat z [7]).

Cilem této préace je vytvorit obecnou metodu pro aproximaci parame-
trit atomovych potenciali. Implementaci vytvorené metody vznikne vhodné
programové vybaveni pro pracovniky vyzkumného tstavu NTC Zapadoceské
univerzity, které bude zalozeno na optimalizaci parametrii potencialt vzhle-
dem k vysledktim, jez predpovida kvantova mechanika. Duraz bude kladen
na vysledné snadné pouziti vytvoreného programového vybaveni.
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Obrazek 1.1: Volba metody v zdvislosti na méritku casového tseku (Time
scale) a méritku velikosti systému (System size scale), tato prace se pohy-
buje mezi metodami kvantové mechaniky a molekularni dynamiky, obrazek
prevzat z [7]

Proces identifikace parametriu potencialu meziatomové interakce probiha
nasledujicim zptusobem. Nejprve je provedena sada vypocti metodou QM,
ktera urcuje energii systému v mnoha riznych konfiguracich atomi. Dale se
zvoli konkrétni typ potencialu pro MD, ¢imz jsou dany i neznamé parametry,
které je potfeba identifikovat. (Fyzikalni pozadi prace, metoda QM a metoda
MD a MD potencidly jsou struéné popséna v kapitole 2)

Nésleduje volba metody v zavislosti na méfitku casového tseku (Time
scale) a meéritku velikosti systému (System size scale). Tato prace se pohy-
buje mezi metodami kvantové mechaniky a molekularni dynamiky, obrazek
prevzat z [7].

Technické pozadavky na vypocty MD a podminky vypocetniho prostredi
jsou popsany v kapitole 4.

Popis programového teseni je v kapitole 5.

Vysledky, hodnoceni vysledkii a zhodnoceni metody je v kapitole 6 a v
ZAveru prace.
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2 Vypocty molekularni
dynamiky a kvantové
mechaniky

2.1 Molekularni dynamika

V molekulédrni dynamice (ddle MD) je pohyb atomu ddn Newtonovymi
pohybovymi zdkony. Silové interakce mezi blizkymi atomy jsou pak urceny
meziatomovymi interakénimi potencialy. Zakladem MD je tedy ¢asova inte-
grace Newtonovych pohybovych rovnic.

Vysledkem jsou potom souradnice a rychlosti vSech simulovanych ¢astic
(atomu). Z nich se usuzuji dalsi vlastnosti systému. Napriklad teplota, mnoz-
stvi defekt v krystalické mtizce a podobné.

Nedilnou soucasti MD jsou i dalsi procedury, které maji vztah ke sta-
tistické mechanice. Jsou to napriklad numerické termostaty, které ovliviiuji
statistické rozlozeni energii atomu tak, aby odpovidalo stavu pri teplotni
rovnovaze.

Pomoci simulaci MD Ize studovat na atomové trovni procesy jako jsou
krystalizace, tani, laserové odparovani povrchu materialu, bombardovani vy-
pripadech i chemické reakce, nebo relace atomovych jader.

Tato metoda méa koteny v teoretické fyzice v padesatych letech minulého
stoleti, ale je aplikovana dodnes predevsim na poli chemické fyziky, zkouméni
materialii a biomolekularniho modelovani.

Protoze jsou molekularni systémy obvykle slozeny z velkého mnozstvi
castic, je nemozné urcit vlastnosti téchto systémt analyticky. Molekularné
dynamické simulace obchazeji tento problém pouzitim numerickych metod.
Nicméné takovéto simulace jsou matematicky spatné podminéné a obsahuji
velkou kumulativni chybu v numerické integraci, kterou lze zmensit vybérem
spravného algoritmu a parametri, ale nelze ji zcela odstranit.

V molekuldrné dynamickych simulacich je nutné definovat potencialovou
funkci. Touto funkei je definovano, jak spolu c¢astice v dané simulaci budou
interagovat. Potencidly mohou byt definované s riznymi stupni presnosti.
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2.1.1 Lennard-Jonesiv potencial

Lennard-Jonesuv potencidl (zndmy také jako 12-6 potencidl) je matema-
ticky jednoduchy model, ktery vyjadiuje energii interakce dvou atomii v za-

vislosti na vzdélenosti jejich stfedti. Potencial lze popsat nasledujicim vzta-
hem:

bs(0) = 55— 5 (2.)
Parametry A a B ve vztahu 2.1 jsou zavislé na daném materidlu a lze je
aproximovat dle vysledkt poskytnutych presnymi vypocty napr. z kvantové
mechaniky. Celkova energie je tedy rovna rozdilu prekryvové pritazlivosti a
odpudivosti. Tento vztah je zndzornén na obrazku 2.1 (obrazek prevzat z

3])-

100
E/cm? | |\ Pritazliva sila +A/r"2
L]

-100

_." Odpudiva sila —B/r6

3.0 4.0 5.0 6.0 7.0 8.0
r/A

Obrazek 2.1: Hodnota energie v zavislosti na vzdalenosti dvou atomt urc¢ena
Lennard-Jonesovym potencidlem, obrazek prevzat z [3]

Poté, co je znam vztah pro vypocet energie mezi dvéma molekulami, 1ze
celkovou energii systému vypocitat jako soucet energii mezi vSemi atomy:

V= ZZ@;J(TU) (2.2)

Existuje také tvar 9-6, ktery se od uvedeného tvaru 12-6 lisi pouze mocni-
nami vzdéalenosti stfedti atomti. Zalezi na jaké vzdalenosti jsou zkoumény

vlastnosti atomu v systému. PTi vypoctech v této praci bude pouzit pouze
tvar 12-6.
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2.1.2 Buckinghamtiv potencial

Buckinghamtiv potencial je matematicky jednoduchy model, ktery vyja-
dfuje energii interakce dvou atomii v zavislosti na vzdalenosti jejich stredi.
Tento potencial byl navrzen Richardem Buckinghamem jako zjednoduseni
Lennard-Jonesova potencialu. Potencial 1ze popsat nasledujicim vztahem:

= (2.3)

Parametry A, B a C ve vztahu 2.3 jsou zavislé na daném materidlu a lze

¢p = Aexp (—DBr)

je taktéz aproximovat dle vysledki z presnych vypoctu napft. z kvantové
mechaniky. Celkova energie je rovna rozdilu ptitazlivosti a odpudivosti. Po-

tencidl je zndzornén na obrézku 2.2 (obrazek prevzat z [8]) v kontrastu s
variacemi Lennard-Jonesova potencidlu.

2

Buckingham
Lennard-Jones 12-6
Lennard-Jones 9-6

—_
T
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[}
]
|
]
1
1
]
]
1
[}
]
1
1
1
|
1
]
|
|l
1
]
1
]
)
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1
b

r[A]
Obrézek 2.2: Hodnota energie v zavislosti na vzdalenosti dvou atomt urc¢ena

Buckingahmovym potencidlem v kontrastu s variacemi Lennard-Jonesova
potencialu, obrézek prevzat z [§]

Poté, co je znam vztah pro vypocet energie mezi dvéma molekulami, 1ze
celkovou energii systému vypocitat jako soucet energii mezi vSemi atomy:

V= ZZ%(W)

(2.4)
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2.1.3 LAMMPS

Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) je
software pro molekularni dynamiku. Tento program je vyvijen v laboratotich
Sandia National Laboratories [1] pod svobodnou licenci GNU GPL [1] a jeho
zdrojovy kéd je umistén na GitHub [1]. Program je napsan v jazyce C++.

LAMMPS je zamétfen na rychly vypocet molekularni dynamiky a miize
provadét vypocéty ve dvou médech. V prvnim bézi veskery vypocet na jed-
nom procesoru a v tom druhém bézi vypocty paralelné na vice procesorech.
Paralelismu je dosazeno pouzitim MPI a prostorového rozkladu simulacni
domény. LAMMPS modeluje napt. polymerické, biologické, pevné a dalsi
systémy, které jsou slozeny z c¢astic v kapalném, pevném nebo plynném sku-
penstvi.

Pro teseni Newtonovych pohybovych rovnic je nutno znat, jaké sily jsou
mezi atomy zkoumaného materialu. V programu LAMMPS je mozno vyuzit
mnoho preddefinovanych potenciali. Mezi tyto potencidly patti i Lennard-
Jonestiv a Buckinghamiiv potencidl, které budou vyuzity pri feSeni zadani
mé prace. Dale je mozno zkoumany systém zahtivat, stlacovat, roztahovat
atd.

2.2 Kvantova mechanika

Pokud je treba zkoumat materialy napt. v excitovaném stavu, pii slozité
chemické reakci nebo pokud je zapotiebi co nejpresnéjsi vypocet, je treba
pouzit jinych vypocetnich simulac¢nich metod. Chovani ¢astic se v takovych
pripadech da ziskat z vypocti z tzv. prvniho principu za pouziti metod
kvantové mechaniky, jako je naptiklad teorie funkciondlu hustoty (DFT). Z
této teorie vychazeji ab-initio techniky. Ab-initio techniky vychazeji ptimo z
urovné zavedenych fyzikalnich zakont a nezakladaji se na zadnych pfedpo-
kladech jako jsou empirické modely atd. Naptiklad ab-initio vypocet vlast-
nosti kapalné vody bude zalozen na vlastnostech atomt vodiku a kysliku,
zakonu elektrostatiky a kvantové mechanice. Z téchto elementarnich infor-
maci budou vypocteny vlastnosti izolovanych jednotlivych molekul vody.
Déle budou nasledovat vypocty interakce vétsich a vétsich molekul, az bude
dosazeno vysledku pro pozadované mnozstvi tohoto materialu.

Takovéto vypocty jsou vsak velmi slozité a velmi naroéné na vypocetni
vykon z mnoha divodi. Lze je tedy pouzit na vypocty vlastnosti mensich
systému, nez je mozné s pouzitim molekularni dynamiky.

vvvvv

hodnota stanovené energie neni platna, platné jsou pouze rozdily energii
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mezi jednotlivymi konfiguracemi. Dusledkem toho je, Ze energie stanovené
QM mohou mit od nami aproximovanych hodnot libovolny konstantni posun.
Znalost absolutni hodnoty energie neni pro vypocty MD zadnym omezenim,
protoze v matematickém modelu se veli¢ina této energie vyskytuje pouze ve
tvaru derivace.

2.2.1 VASP

Program VASP (Vienna Ab initio Simulation Package) je vypocetni pro-
gram pro modelovani materialii na atomové arovni, jako jsou napt. vypocty
elektronové struktury a kvantové mechanicka molekuldrni dynamika z prv-
nich principt. Zakladni metodologii je teorie funkcionalu hustoty (DFT), ale
program umoznuje fesit vypocty zalozené na dalsSich teoriich a metodach.

Program je vyvijen na Videnské univerzité pod proprietarni licenci. V této
praci budou pouzity vysledky v ném modelovanych systémii pro aproximaci
parametri pro vypoc¢ty molekularni dynamiky:.

Program VASP ndm poskytne hodnoty energie krystalu v rtznych konfi-
guracich (pro ruzné deformovany stav krystalu). Nasim cilem je (pro stejné
konfigurace), co nejvice se priblizit témto hodnotdm energii pomoci funké-
nich potencialii popsanych v predchozich podsekcich 2.1.1 a 2.1.2.

2.3 Modelovy material / Krystalicka struk-

tura

Jako jeden z hlavnich parametrt simulaci je struktura materialu, ktery
bude zkoumany. Struktura materidlu mtize dramaticky zménit jeho fyzikalni
vlastnosti (napft. u uhliku je velky rozdil mezi grafitem a diamantem, které
se lisi pouze ve struktufe atomu uhliku). Proto je tfeba predem stanovit
jakou strukturu bude mit zkoumany material. Krystalicka struktura (polohy
atomu) je vstupni parametr pro vypocet molekuldrni dynamiky v programu
LAMMPS a pro vypocet kvantové mechaniky v programu VASP.

Jako modelovy materidl bude pfti tvorbé této prace pouzit kov stiibra, je-
hoz atomy jsou usporadané v plosné centrované kubické miiZce (také znama
jako FCC' - face-centered cubic). Jako kazdé kubickd krystalovd mrizka, ma
i tato tzv. ,mrizkové body* ve vsech osmi rozich elementarni bunky, a navic
mé dalsi body ve stiedech kazdé stény elementérni burnky [5]. Tato atomova
struktura je zndzornéna na obrazku 2.3 (obrazek prevzat z [5]).
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Obrazek 2.3: Plosné centrovand kubickd mrizka, obrazek prevzat z [5]
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3 Optimalizac¢ni algoritmy

V této kapitole budou popsany vybrané optimaliza¢ni algoritmy, které
budou pouzity pro tvorbu programového vybaveni pro reseni problematiky
aproximace parametri atomovych potencialii. Vybrany byly genetické algo-
ritmy pro jejich schopnost hledat feseni slozitych problémi ve velmi velkych
stavovych prostorech (viz 3.1). Déle byl vybrén algoritmus Spiral Optimi-
zation Algorithm pro jeho schopnost hledat lepsiho kandidata (viz 3.2) v
postupné se zmensujicim okoli aktualniho nejlepsiho kandidata, coz umozni
zpresnit vysledek genetickych algoritmi.

3.1 Genetické algoritmy

Jedna se o heuristicky algoritmus, ktery je zalozen na myslenkach evoluc¢ni
biologie. Genetické algoritmy jsou podmnozinou evoluc¢nich algoritmii, které
se snazi napodobovat procesy vyvoje v prirodé. Zakladem téchto algoritmu
je prace s populacemi Teseni, kde vyuzivaji mechanismy prirozeného vyvoje,
jako je napt. dédi¢nost, kifZeni, mutace, kompetitivni vybér atd. [4]

Genetické algoritmy resp. evoluéni algoritmy jsou zalozené na poznatcich
plynoucich z dila Charles Darwin: O pivodu druhi, z néhoz plyne, ze priro-
zeny vybér je hlavni slozkou procesu vyvoje organismi. GA jsou vhodné pro
reSeni problémt, pro které neni znam deterministicky algoritmus reseni nebo
by byl takovy algoritmus prilis slozity nebo vypocetné narocny. Zejména jsou
vyuzivany pro feSeni nelinearnich optimalizac¢nich tloh a pro prohledavani
rozsahlych stavovych prostori. GA maji také tu vyhodu, ze pro feseni ci-
lového problému je potfeba znat, jak ohodnotit jednotliva feseni, ale neni
tfeba znat podrobné cely feseny problém. Déale je vyhodné, Ze dokazou najit
reSeni ve velkém stavovém prostoru a jsou odolné proti uvaznuti v lokalnich
optimech. [4]

3.1.1 Pruabéh genetického algoritmu

Typicky prubéh genetického algoritmu lze popsat takto:
1. Inicializace prvotni populace
2. Ohodnoceni prvotni populace

3. Tvorba nové populace

18



a) Vybér kandidati k vytvoreni potomkt
b

(c

(d) Vyhodnoceni nové populace

(
(b) Kiizeni
Mutace

)
)
)
)

4. Kontrola zastavovaci podminky; pri nesplnéni se opakuje bod 3.

5. Vraceni nejlepsiho jedince jakozto feseni problému

Nejprve je nutné pro feseny problém vytvorit jedince pro prvotni populaci,
kterou bude GA nastartovan. Prvotni populaci 1ze vytvorit ndhodné, coz k
feseni také povede, ale Teseni miize byt hledano znatelné delsi dobu. Pokud
lze vyuzit néjaké informace o tloze k vytvoreni prvotni populace, je toho
vhodné vyuzit, protoze jedinci vygenerovani z néjaké znalosti o iloze mohou
byt jiz pomérné blizko k feseni tilohy.

Po vytvoreni prvotni populace je tieba ohodnotit veskeré jedince v ni pre-
dem definovanou fitness funkci. Takto ohodnocena populace jiz muze vstou-
pit do GA a hledani feseni mize byt zahajeno.

Pti tvorbé nové populace jsou vybirani rodice, ze kterych jsou tvoreni
potomci (prvky nové populace) specidlnimi metodami pro selekci (viz 3.1.5).
Z rodici jsou poté tvoreni potomci pomoci kiizeni a nasledné mozné mutace
(viz 3.1.4). Kdyz je vytvorena nova populace, je opét nutno ohodnotit jeji
jedince fitness funkci.

Po vytvoreni a ohodnoceni nové populace je zkontrolovano, zda bylo dosa-
zeno podminek pro zastaveni algoritmu. Pokud ano, je vracen nejlépe ohod-
noceny prvek jako feseni problému. Pokud nebylo dosazeno podminky pro
zastaveni, je proces generovani nové populace a jejitho ohodnoceni opakovan.

3.1.2 Ohodnoceni jedincti

Obecny princip GA je zalozen na tvorbé populaci, které jsou tvoreny je-
dinci, jimz se tiké4 chromozomy. Kazdy jedinec v dané populaci predstavuje
jednoho kandidata feSeni problému. Tito jedinci jsou ohodnoceni tak, aby
byla jasna jejich zivotaschopnost. Ohodnocovaci funkci se rika fitness funkce
a ohodnocenti fitness. Ohodnoceni si je mozno zvolit si dle daného problému,
ale musi predstavovat, jak blizko je kandidat k cili optimalizace. Ohodno-
ceni je metrika, tj. méla by mit vlastnosti metriky. Obvykle je nutno danou
ohodnocovaci funkci vymyslet a prizptsobit danému problému, protoze ne-
existuje zadny pristup, ktery by byl univerzalni pro vsechny problémy. Takto
ohodnoceni jedinci tvori rodic¢e pro tvorbu jedinct nasledujici populace. Pro
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uspésné nalezeni feseni musi byt zajistén proces, ktery koresponduje s pri-
rozenym vybérem, tzn. ze ¢im silnéjsi jedinec, tim vétsi je Sance na to, aby
stvoril s dalsim jedincem nového potomka. Pokud je toto zajisténo, potomci
by méli byt jesté silnéjsi, coz tedy vede k nalezeni lepsitho feseni problému. [4]

Priklad: Pro reseni problému osmi dam by mohla byt fitness funkce rovna
poc¢tu dam, které se navzajem ohrozuji. Tudiz ohodnoceni 0 by predstavovalo
nejlepsi fesend.

3.1.3 Kodovani chromozomu

Jedinci v populaci museji byt pro potreby algoritmu néjakym zptisobem
zakédovani. Chromozom je vlastné usporadand mnozina hodnot, kterou je
tfeba zakdédovat. Bézné jsou pouzivané tyto zpusoby kodovani:

Bindrni kédovani

Permutacni kodovani

Kodovani hodnotou

Kodovani stromem

Binarni kédovani
Jedna se o nejjednodussi zpisob zakédovani informace. Kazdy gen chro-
mozomu miuze nabyvat hodnotu nula, nebo jedna. Binarni hodnota na da-

ném misté znaci, ze dand informace v chromozomu (potenciondlnim feseni
problému) je, nebo neni pritomnd. Takovyto chromozom lze znézornit takto:

(001101001011)

Timto zptsobem lze napriklad Tesit znamy problém batohu, ktery je NP-
uplny. Kazda binarni hodnota odpovida jednomu predmétu, ktery by mohl
byt do batohu zabalen, a predméty jsou vybirany tak, aby méli co nejvétsi
hodnotu a zaroven nebyli tézsi, nez co batoh unese.

Permutacéni kédovani

V tomto kdédovani hraje hlavni roli to, na jaké pozici v chromozomu je dana
hodnota. Obvykle je tato hodnota néjaké identifikacni cislo, které predsta-
vuje néjaky objekt, a pro Teseni je dilezité to, v jakém poradi jsou tyto
objekty usporadany. Chromozom permutacniho kédovani vypadé takto:

(159362487)
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Permutacnim kédovanim lze naptiklad fesit dalsi NP-tuplny problém znamy
jako problém obchodniho cestujiciho. Je nutné obchodnimu cestujicimu na-
planovat takovou cestu, kterd bude nejkratsi. K dispozici je tedy seznam
meést a vzdalenost mezi nimi. Kazda hodnota v chromozomu identifikuje
meésto a poradi této hodnoty znaci, v jakém potadi budou mésta navstivena.
Pti tvorbé potomkil je nutno zajistit, aby nevznikaly chromozomy, které
kéduji nemozné Teseni (napr. mésta by spolu nesousedila).

Kédovani hodnotou

Kédovani hodnotou je uréeno pro teseni specifickych problémi. V chro-
mozomu jsou zakédované parametry feseného problému. Pro specifické pro-
blémy je obvykle nutné definovat specialni metody mutace a kiizeni (viz
3.1.4). Timto kédovanim lze napriklad FesSit problém minimalizace néjaké
funkce, pro kterou by bylo analytické feseni prilis slozité, nebo dokonce ne-
mozné. Takovyto chromozom by mohl vypadat nasledovné:

(0.5207 2.2874 3.415 1.9568)

vvvvvv

néjaky parametr rfeseného problému.

Kédovani stromem

Tento druh kédovani je specidlnim pripadem koédovani, které se vyuziva
napt. v genetickém programovani ke generovani programu atd. Kazdy chro-
mozom zde predstavuje strom objekti jako napf. na obrazku 3.1 (obrazek
prevzat z [4]).

chromozom1l |+ chromozom 2

while

Lisp: lwall step
(+x (/5y)) 1§ y

Obrazek 3.1: Kédovani chromozomu stromem, obrazek prevzat z [4]

3.1.4 Krizeni a mutace

K tomu, aby se mohli jedinci z populace vyvijet, a tim mohli vznikat lepsi
kandidati k feseni daného problému, je potieba definovat procesy krizeni a
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mutace. Tyto procesy velmi napodobuji prirodni procesy, diky nimz vznikaji
novi jedinci. K¥izeni probiha s ur¢itou pravdépodobnosti (zZe bude potomek
vytvoren). Mutace probihaji také, ale pouze s mensi pravdépodobnosti, aby
nebyla tloha degradovana na pouhé vytvareni nahodnych reseni.

KriZeni

Procesem kfizeni vznikaji novy jedinci tak, ze Cast nesené informace kaz-
dého rodice se prenese do jejich potomka. Obvykle je provadéno krizeni se
dvéma rodici, jako je to v prirodé, ale neni to pravidlem. Pro tvorbu nového
potomka lze pouzit i vice nez dva jedince. Toto zalezi na daném problému,

Nejjednodussi pripad kiizeni je ten, Ze se vybere bod prekrizeni (muze
byt ndhodny i pevné dany - zélezi na feseném problému), a do potomka
se zkopiruje prvni ¢ast informace pred timto bodem od prvniho rodice a
druhd ¢ast za bodem prekiizeni od druhého rodice. Timto kiiZenim nemusi
vzniknout jen jeden potomek, ale mohou vzniknout dva. Do druhého se
zkopiruji opacné ¢asti kazdého rodice. Toto lze znazornit nésledovné:

( | D F)
(DF AC|AB)
\

( | AB)
(DFAC|DF)

Bodu prekiizeni mtze byt také vice nez jeden. Specifické tlohy, jez vyuzi-
vaji napt. kédovani hodnotou, nemusi takovéto kiizeni pouzivat viibec, ale
muze byt zavedeno specialni, které plné zavisi na dané tloze.

Mutace

Stejné tak jako v prirodé s malou pravdépodobnosti dojde k mutaci, tak
k ni dochazi také v GA. V GA je mutace zavedena, aby se tloha neustalila v
lokalnim optimu, ale aby se postupné doslo ke globalnimu optimu. Obvykle
je mutovana jedna nesend informace, ale v zavislosti na 1loze jich mtze byt
vice. V jedincich, ktefi jsou kédovani bindrnim kédovanim, lze jako mutaci
provést napr. inverzi ndhodného bitu. U jedincti kédovanych hodnotou lze
napr. tuto hodnotu lehce zménit.

(01001110)= (01001010)
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(0.12.51.20.6 3.0) = (0.1 2.7 1.2 0.6 3.0)

3.1.5 Selekce jedinci

Aby mohla vzniknout nova populace, je tieba vytvorit potomky jedincii ze
stavajici populace. Aby bylo mozné vybrat rodice, kteri vytvori nového po-
tomka, musi byt nadefinovana metoda selekce. Metody mohou byt navrzeny
s ohledem na feseny problém a néjaké mohou pro dany specificky problém
fungovat 1épe nez ostatni. Existuje také nékolik zakladnich univerzalnich
metod:

Nahodny vybér

Vybér ruletovym kolem

Turnajovy vybeér

Zebiickovy vibér

Nahodny vybér

Tato metoda selekce je velmi jednoducha na implementaci a vybere rizné
rodice pro tvorbu potomki. Jeji nevyhoda je v tom, ze nebere ohled na
ohodnoceni danych jedincti. Existuje pravdépodobnost, ze ze dvou Spatnych
jedinct vznikne dobry potomek, ale ta je daleko mensi, nez ze vznikne lepsi
potomek ze dvou dobrych jedincii.

Vybér ruletovym kolem

Tento vybér silné zvyhodnuje dobfe ohodnocené jedince. Soucet fitness
hodnot vsSech jedincu si lze predstavit jako ruletové kolo. Kazdy jedinec ma
na tomto kole vysec, ktera je proporéné rovna velikosti jeho ohodnoceni.
Po zjisténi souctu vsech hodnot je vygenerovano nahodné ¢islo od nuly do
hodnoty celkového souctu. Toto cislo si lze predstavit jako ¢islo, na kterém se
zastavi kulicka na ruletovém kole. Po vytvoreni této zastavovaci podminky
jsou jedinci prochézeni a je s¢itano jejich ohodnoceni. Jedinec, u kterého
je tento soucet roven nebo vyssi tomu, kde se kulicka zastavila, je vybrany
jedinec. Pokud ma nékolik jedinct daleko vyssi ohodnoceni, jsou ty s mensim
znevyhodnéni. Tato metoda se da dale upravovat a vylepSovat.
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Turnajovy vybér

Turnajovy vybér funguje tak, ze je nahodné vybrano n jedincii z populace.
Mezi témito jedinci je ,usporadan turnaj“ a ten nejlepsi vyhraje. Nejlepsi
jedinec je ten, ktery ma nejlepsi ohodnoceni fitness funkci. Tato metoda
selekce také zvyhodnuje 1épe ohodnocené jedince.

Zeb¥ickovy vybér

Tento vybér je vlastné vylepseni vybéru ruletového kola. Chromozomy
jsou setazené podle své zivotaschopnosti od nejhorsiho po nejlepsi. Nejhor-
simu se dava vaha 1, druhému 2, atd. Nejlepsi bude mit vahu N. Soucet vah
pak predstavuje 100% (celé ruletové kolo) a kazdy chromozom pak zabira
plochu odpovidajici poméru své vahy k souctu vsech vah [4]. Kdyby nebyly
takto pridélené vahy jedinciim a byla by pouzita ¢isté hodnota ohodnoceni,
mohlo by se stat, ze by dva jedinci, kteri maji oproti ostatnim skvelé ohodno-
ceni, byli vybirani stale znovu, protoze by zabirali vétsinu ruletového kola,
a byla by jen mald Sance vybrat nékoho dalsiho. Tento vybér tedy dava
sanci k vybrani i horsim jedinciim, kteti ale mohou vytvorit skvélého nového
jedince.

3.1.6 Elitarstvi

Myslenka elitarstvi vychazi z toho, ze silnéjsi jedinec ma vétsi moznost k
preziti nez slabsi jedinec. V. GA to znamena, ze do dalsi populace je nejdrive
zkopirovano n nejlepsich jedinct a az poté jsou tvoreni dalsi jedinci z vybra-
nych rodict kiizenim a pripadnou mutaci. Elitarstvi miize pomérné vyrazné
urychlit nalezeni feseni, protoze pii tvorbé nové populace nejsou ztracena
dosud nalezend nejlepsi reseni.

3.2 Spiral Optimization Algorithm

3.2.1 Obecny popis

Algoritmus SPO je zalozen na konceptu, ktery je inspirovan fenoménem
spirdl v pfirodé. Tento v pfirodé pomérné bézny jev (schranky mékkysu, tro-
pické cyklény, ramena spirdlnich galaxii atd. [2]) je algoritmem SPO apro-
ximovan logaritmickymi spiralami. Prvni SPO algoritmus byl navrzen pro
prohledavani ve 2D v neohrani¢eném prostoru [9], ale pozdéji byl upraven
tak, aby jej bylo mozné pouzit pro n-dimenzionalni problémy [10].
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Obrazek 3.2: Ilustrace algoritmu SPO

Algoritmus funguje tak, Ze je nalezen nejlepsi bod, ktery je prohlasen za
stfed spiraly. K tomuto bodu jsou poté rotovany vSechny ostatni body. Pri
této rotaci se ke sttedu body priblizuji a pokud je nalezen v pribéhu bod,
ktery je lepsi kandidat na tesSeni, je tento bod prohlasen za stied spiraly a
vsechny dalsi body jsou rotovany smérem k novému stfedu. Timto zpusobem
by mélo byt nalezené feseni daného problému. [10]

3.2.2 Pouziti SPO

Tim, ze algoritmu SPO hleda vhodnéjsi kandidaty na Teseni okolo nejlep-
stho aktualniho kandidata, jevi se jako vhodna volba pro uptesnéni vysledku.
Genetické algoritmy jsou schopné hledat feseni ve velkém stavovém prostoru
a maji velmi dobré feseni moznosti uviznuti v lokalnim optimu v podobé mu-
taci. GA se tedy mohou velmi dobte priblizit presnému feseni, ale nemusi
se vzdy dostat do presného feseni. Z tohoto duvodu se jevi pouziti algo-
ritmu SPO jako dobra volba pro upresnéni vysledku nalezeného genetickym
algoritmem.
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3.2.3 Matematicky popis

Konvergenéni SPO algoritmus je popsan nasledujicimi body [11]:

1.

Nastavte pocet bodu vyhledavani m > 2 a zastavovaci kritérium. Vy-
tvorte rota¢ni matici R(6) (viz ,Tvorba rotacni matice*).

Specifikujte prvotni body vyhledévani x;(0) (¢ = 1,...,m), ohodnoco-
vaci funkei f(x) a urCete aktudlni stied spirdly z*(0) = x;,(0), i, =
min{argmin,_; _, {f(z:(0))}}

Nastavte parametr r(k) dle nasledujici podminky (h zna¢i miru kon-
vergence ke stfedu, viz ,Mira konvergence ke sttedu*):

1 (K*<k<k+2n-1
)= 8 W sksk =) (3.1)
h (k> k*+2n).
Aktualizujte body vyhledavani dle nasledujiciho vztahu:
zi(k+1) =a*(k) + r(k)R(0)(z;(k) — z*(k))
(1=1,....,m). (3.2)
Aktualizujte stred dle nasledujiciho vztahu:
(k41 kud W(k+1)) < fz*(k
gy < [Tl okud Sk 1) < SR
x* (k) (jinak).

kde 4, = min{argmin,_, . {f(z:(0))}}. Dale, jestlize z*(k + 1) #
x*(k), pak k* = k + 1.

Nastavte k = k+1. Pokud bylo splnéno zastavovaci kritérium, ukoncete
algoritmus a jeho vystup urcete jako z*(k). V opacném pripadé se
vrafte na krok ¢. 3.

Twvorba rotac¢ni matice

Aby bylo mozné rotovat body, je tfeba vytvorit matici rotace tak, jak je

popsano v [10]. Rotace bodu x ve 2-dimenzionélnim ortogonalnim systému

souradnic doleva okolo pocatku o tihel 6 lze zapsat takto:

v = R (0) (3.4)
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Rotac¢ni matice pro tuto rotaci vypada takto:
cos 0 —sin 0
RY)(0) =
12(0) cos 0

3.5
sin ¢ (35)
Kazda 2-dimenzionalni matice v n-dimenzionalnim prostoru bude tedy vy-

padat néasledovné:

v J
1
1
i cos 0; ; —sin 0;
1
R (0:5) =
1
j sin 0; cos 0,
1
1
V pripadé, ze n = 3, je tfeba vytvorit matici rotace pro vsechny mozné
kombinace.
cos B2 —sinthy 0
R@(Qm) = [sin 612 cos B, 0] (Rotace v roviné z1-z7)
0 0 1
cos f13 0 —sin b3
Rf:)),(el,:a) = 0 1 0 (Rotace v roviné x1-x3)
sin 91’3 0 cos 81,3
1 0 0
Ré‘?’%(@g,g) = [0 cosfys —sin 6,3 | (Rotace v rovingé zs-z3)
0 sinfy3 cos b3

Pokud mame napiiklad bod z € IR?®, mizeme vznik bodu z’ € IR?, ktery
vznikl rotaci bodu z v roviné x;-z3 o uhel 6, 3 a poté rotaci v roviné xs-x3
o thel 6, 3, zapsat jako 2’ = R§3§(923)R§3§(915)x

Pro rotaci v n-dimenzionalnim prostoru je nutné vytvorit kompozi¢ni ma-
tici rotace R, ktera vznikne sloZenim rota¢nich matic pro vSechny kombi-
nace dvou os. Rotace bodu ma poté tvar:

LC(]{Z -+ 1) = TR(n) (01’2, 9173, ey Gn,m)x(/{;) (36)
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kde

R(n)(el,% ‘91,3; ) Qn—l,n) - Rgl—)l,n(en—l,n) X R7(1n—)2,n(8n—2,n)R7(1n—)2,n—1(en—2,n—1)
X oo X RS (B30) X oo X REY(02,3) RS (01) X ... x R4 (615) RS, (612)

n—1 1

= H (H Rizn—)i,n—l—l—j(en—i,n—l—l—j)) (3.7)

i=1 j=1

0 < 0, ; < 27 jsou thly rotace okolo stiedu v kazdé rovin¢ a 0 < r <1 je
mira konvergence ke stredu.

Mira konvergence ke stredu

Aby byly body pfitahoviny ke stfedu (a ne se jen okolo néj otéacely),
je tfeba urcit miru konvergence ke stfedu. Ve vySe popsaném algoritmu je
toto ¢islo oznaceno jako r (pokud je r nastavovano dle podminky, je toto
¢islo oznacovano jako h). Pro miru konvergence plati, ze 0 < h < 1. Tento
parametr je dobré nastavit v zavislosti na dimenzi problému dle vztahu [11]:

h= %/w (3.8)
we (0,1)
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4 Pozadavky zadavatele na
vytvorené programové
vybaveni

Zadavatel pozadoval, aby byl program zhotoven v programovacim jazyce
Python 3 (konkrétné verze 3.6) a aby bylo mozné jej co nejjednoduseji pouzit
pro rizné druhy materialt pti rizném zachazeni. Z tohoto divodu bude pro-
gram realizovan jako jednotlivé skripty v jazyce Python, které bude uzivatel
pouzivat.

Dalsi pozadavek byl na samotny vypocet ohodnocovaci funkce v pouzitych
optimaliza¢nich algoritmech (viz kapitola 5), jejiz hlavni ¢ast je tfeba vypo-
¢itat v programu LAMMPS. Z davodu zadavatelova intenzivniho pouzivani
vypocetniho clusteru a rozhrani MPI musi byt pro masivni paralelizaci vy-
poctu pouzito pravé rozhrani MPI spolu s programem LAMMPS pro slozité

vypocty.
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5 Realizace

V této kapitole je popsano, jak bylo realizované programové vybaveni
vytvorené pro potiebu zadavatele.

5.1 Architektura

V programu je pouzita Master-Worker architektura (kterd je zndzornéna
na obrazku 5.1). Tato architektura pracuje na principu, ze jeden hlavni pro-
ces (ddle master proces) rozdéluje praci pracovnikim, ktefi praci vykonavaji
(master proces muze také vykondvat dale stejnou praci jako ostatni). Poté,
co je prace vykonana, je toto sdéleno master procesu, ktery se postara o
vyhodnoceni a rozdéleni dalsi prace.

Obréazek 5.1: Master-Worker architektura, master pridéluje praci pracovni-
ktm

5.2 Struktura programu

Program je strukturovan do nékolika balicki, které mohou byt vlozeny k
uzivatelské implementaci hledaného problému, nebo miize byt novy vypocet
pridan jako dalsi bali¢ek. Zakladni balicky programu jsou tyto:

» core - Tento balicek obsahuje zdkladni implementace algoritmu (viz
sekce 5.3 a 5.4), tiidu Solver (viz 5.5) a pridruzené pomocné funkce.

o runners - Balicek obsahuje skripty pro spusténi programu LAMMPS
a Cteni zékladnich vysledku (viz sekce 5.5).
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e ga_implementations - Zde jsou dvé tiidy GA vychézejici ze zakladni
abstraktni tiidy z baliku core. Jedna trida obsahuje pouze spusténi
GA pod rozhranim MPI a je abstraktni a druhda trida dédi od této
abstraktni tiidy, kde je pouze spusténi pod MPI, a navic implemen-
tuje krizeni a mutaci, které jsou vhodné pro tlohy uzivatele. Ttidu s
kiizenim a mutaci jiz pouzije zadavatel /uzivatel beze zmény.

e spo_implementations - V tomto baliku je tfida SPO vychazejici ze
zékladni abstraktni tiidy z baliku core, kterda implementuje béh pod

Dalsi baliky jsou jiz hotové ukazkové priklady, jez budou dale pouzity pro
demonstraci hledani parametri pro dané potencialy a priklady. Jedna se o
tyto baliky:

buck_1d

buck_3d

1j_1d

1j_3d

V téchto balicich jsou naprogramovany priklady, ve nichz jsou hledany pa-
rametry pro Lennard-Jonestiv potencial a Buckinghamiiv potencial.

5.3 Geneticky algoritmus

V této sekci je popsano, jak byl realizovin GA podle potieby zadavatele.

5.3.1 Vypocet fitness

Program byl vytvoren tak, aby uzivatel implementoval pouze svoji speci-
fickou fitness funkci a mohl pouzit GA bez dalsiho programovani. Toto byl
jeden z pozadavku zadavatele (viz kapitola 4), protoze bylo t¥eba splnit co
nejjednodussi pouziti (samoziejmé lze implementovat i vlastni kiiZeni, mu-
taci a hlavni fidici smycku GA, ale tyto funkce byly navrzeny dle pozadavku
zadavatele a konkrétniho druhu feseného problému, proto vysledny uzivatel
bude pottebovat dodat pouze fitness funkei).

Podoba vypoctu se muze lisit dle konkrétniho tkolu (fitness bude odlisna
pokud je material deformovan ve vSech osach stejné, nebo v kazdé jinak),
ale ze zadani plyne, Ze se vzdy bude porovnavat podobnost vypoctenych
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funkénich hodnot z kvantové mechaniky vici novym hodnotam z moleku-
larni dynamiky. Proto bylo implementovano ¢teni vstupnich soubort s hod-
notami funkce z kvantové mechaniky, které maji predem dohodnuty format,
a jako jeden z parametri fitness funkce (a samotného GA) je vkladano pole
poli s hodnotami této funkce. Jednotlivé chromozomy predstavuji parame-
try pro vypocet molekularni dynamiky, proto jsou ohodnocovany tak, ze
jsou parametry dosazeny do konkrétniho vypoctu, jenz je proveden v pro-
gramu LAMMPS, a jeho vysledek se porovnava s vstupnimi daty z kvantové
mechaniky. Cfm je mensi odli$nost, tim je chromozom lepsi.

Napriklad dany material bude stlacovan, tudiz se bude ménit celkova ener-
gie systému v zavislosti na velikosti miizkové konstanty mrizkové struktury
(viz sekce 2.3), protoze celkova energie je zavisla na vzdalenostech atomu v
systému. Toto lze pro maly systém vypocitat kvantovou mechanikou, jejiz
vystup tedy bude zavislost energie na mrizkové konstanté. V molekularni dy-
namice bude provedena také simulace stlacovani, ale pro jeji prubéh je tfeba
najit parametry pro piislusny atomovy potencial (viz sekce 2.1). Ohodno-
ceni tedy bude vypocitano tak, ze jsou za parametry potencidlu ve vstupu
programu LAMMPS dosazeny hodnoty, které obsahuje ohodnocovany chro-
mozom. Program LAMMPS vypocita energii stlacovaného systému a jeho
vystup bude tedy také zavislost energie na mrizkové konstanté. Poté je k dis-
pozici pro kazdou hodnotu mfizkové konstanty hodnota energie v systému,
coz je to samé jako vystup kvantové mechaniky. Kdyz jsou vypocitany hod-
noty jak z kvantové mechaniky (které jsou dané jiz dopredu jako jeden z
parametri programu), tak z molekuldrni dynamiky (vypoéitano programem
LAMMPS pro dany chromozom, ktery obsahuje parametry potencidlu), lze
ohodnotit chromozom dle rozdilu téchto dvou vystupnich sad zavislosti ener-
gil na miizkovych konstantach.

5.3.2 Generovani pocatecni populace

Pti inicializaci GA je jako jeden z parametri konstruktoru pole, ve kte-
rém je predana zakladni hodnota pro kazdou dimenzi problému. Hodnota
pro kazdou dimenzi je predavana proto, ze v mnoha pripadech existuje od-
had podle riznych materiali, v jakych hodnotach by se mohly parametry
s nejvétsi pravdépodobnosti pohybovat, a bylo by tak kontraproduktivni
prohledévat ptilis velky stavovy prostor.

Dale je v parametrech GA predan koeficient, ktery urcuje, o kolik pro-
cent se muze £+ hodnota pro kazdou dimenzi maximalné liSit oproti predané
zékladni. Rozdil oproti zakladni hodnoté se ur¢i nadhodné z tohoto koefici-
entu. Do pocatecni generace je vzdy pridano potencialni feseni problému,
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jenz je vytvorené beze zmény z prvotniho odhadu, ktery byl predan do GA
v konstruktoru.

Aby byly potencialni feSeni rozprostfeny rovnomeérné, je pri jejich genero-
vani pouzit generator nahodnych ¢isel s rovnomérnym rozdélenim.

5.3.3 Selekce a elitarstvi

Vybér jedincu je jednou z esencialnich ¢asti GA. Aby mohla vzniknout
nova populace, je tteba vybrat z populace jedince, kteri spolu budou kii-
zeni. Kvili specifickému ktizeni, které bylo implementovano po konzultaci
se zadavatelem (viz 5.3.4), jsou pro kiiZeni vzdy vybirani pouze dva jedinci.
V rdmci této prace byly naprogramovany tii metody selekce (Ptesny popis
metod viz 3.1.5):

o Turnajovy vybér
o Zebtickovy vybér
e Vybér ruletovym kolem

Jakou metodu ma GA pouzit, 1ze specifikovat v konstruktoru GA. Para-
metr s metodou selekce je nepovinny. Pokud neni specifikovan, je pro selekci
chromozomt, které budou spolu kiizeny, pouzita metoda zebiickového vy-
béru. Tuto metodu jsem zvolil jako zakladni, protoze je schopna dat lepsi
sanci na vybrani i slabsim jedinctim v populaci. Tim, zZe jsou vybirani i slabsi
jedinci, vznika vétsi variabilita novych jedinct.

Aby nezanikli nejlepsi dosavadni jedinci, je v GA implementovano eli-
tarstvi. Elitarstvi je nepovinny parametr v konstruktoru GA. Pokud neni
specifikovan, je automaticky elitarstvi zapnuto. Pokud je elitarstvi zapnuto,
je pozadovano, aby velikost populace byla minimalné 20 jedincu, jinak by
hrozilo, ze bude kopirovana prilis velka ¢ast populace, coz by degradovalo

GA.

5.3.4 Krizeni

KfiiZzenim chromozomt stavajici populace vznika nova populace s novymi
potencialnimi fesenimi problému. Tento GA bude pouzivan k hledani para-
metril pro vypocet meziatomovych potencialia. Jednotlivé parametry spolu
souviseji a neni tak mozné, aby kiizenim vznikaly naprosto odlisné hodnoty
jednotlivych parametria. Takovéto parametry by s nejvetsi pravdépodobnosti
nevedly k zaddnému pouzitelnému feseni a vypocet ohodnoceni takovéhoto
reSeni by ani realné nemohl probéhnout korektné. Z tohoto duvodu je kiizeni
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feseno néasledujicim algoritmem (kazdy jeden parametr predstavuje jednu di-
menzi problému, pocet dimenzi se tedy lisi dle po¢tu hledanych parametri)
1:

Data: chromozoml a chromozom?2 - kopie vybranych predkt
Result: chromozoml1 a chromozom?2 s novymi hodnotami pro kazdou
dimenzi
for kazdou dimenzi problému - dim do
if chromozom1[dim] == chromozom?2[dim/ then
‘ continue;
end
diff = |chromozom1[dim] - chromozom2[dim]|;
for oba chromozomy - ¢ do
rnd = random.uniform(0.1, 1.0);
new_ diff = diff * rnd;
rnd = random.uniform(0.0, 1.0);
if rnd < 0.5 then
‘ c[dim]| 4= new_ diff;
else
‘ c[dim] -= new__diff;
end

end

end
Algoritmus 1: Kiizeni dvou chromozomi

Timto zptsobem vznikne z kazdého predka novy potomek, ktery je zara-
zen do populace.

5.3.5 Mutace

Dalsi ze zakladnich operatorui GA je mutace. Mutace slouzi k zabranéni
uviznuti v lokalnim optimu a k lepsimu prozkouméani stavového prostoru
problému.

Jako dva povinné parametry GA jsou pravdépodobnost mutace a koefici-
ent, urcujici, o kolik procent se muze mutovana hodnota lisit od té ptvodni
(obvykle se jednd o malé procento). Pro kazdého z potomki vzniklych kiize-
nim je ur¢ovano zda budou mutovani zvlast. Mutace je fesena nasledujicim
algoritmem 2:
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Data: chromozom, variance (aktudlni koeficient urcujici, o kolik
procent se mize mutovand hodnota ligit od té puvodni)

Result: zmutovany chromozom

var_half = variance * 0.5;

for kazdou dimenzi problému - dim do

rnd = random.uniform__ exclude_zero(0.0, variance);

* rnd;

diff = chromozom[dim]

if rnd < var_half then
diff = -diff;

end

chromozom[dim] += diff;

end
Algoritmus 2: Mutace chromozomu

Mutace je obvykle provadéna v pritbéhu tvorby nové populace dle prav-
dépodobnosti mutace jednotlivce. Z divodu specifického kiizeni, pii kterém
mohou vznikat stejni jedinci, bylo tfeba mutaci tomuto jevu co nejvice za-
branit. Pro jeho zabranéni je populace kromé nejlepsich jedincti mutovana,
pokud je v populaci vice nez tfetina stejnych chromozomi. Tento pristup se
ukézal jako velmi efektivni pro zabranéni degradace GA.

Dalsi z moznych nezadoucich stavi je, pokud se dlouho neméni nejlepsi
jedinec. To sice mize znamenat, ze GA nalezl nejlepsi TeSeni, ale také ze
uvazl v lokalnim optimu. Tomuto stavu ma mutace predchazet a predchazi,
ale muze se stat, ze mutované hodnoty jsou ve vysledku odlisné od ptivodnich
hodnot moc a globalni optimum je ,prestielovano“. Z tohoto divodu je
koeficient, o kolik se mutovana hodnota smi lisit od té ptuvodni, postupné
snizovan a pravdépodobnost mutace je zvysena na vyssi hodnotu. Po nalezeni
nového optima jsou tyto hodnoty vraceny na ptvodni.

5.3.6 Paralelizace a priubéh algoritmu

Jeden z hlavnich pozadavkl zadavatele byl, aby program bézel na vypo-
¢etnim clusteru s rozhranim MPI. Toto rozhrani umoznuje masivni parale-
lizaci s jednoduchou komunikaci mezi jednotlivymi procesy. V genetickém
algoritmu bylo tfeba rozlozit mezi vice vypocetnich jednotek vypocet fitness
funkce. Jeji vypocet je Casové naroény zejména kvuli slozitosti vypocti mo-
lekuldrni dynamiky a mnozstvi chromozomi. Jejich mnozstvi se muze lisit,
ale bézné je pocitano v testovacich vypoctech (viz kapitola 6) v radu stovek.
Pro ohodnoceni kazdého chromozomu je tfeba provést prislusny vypocet v
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programu LAMMPS, diky jehoz vysledku mtize byt chromozom ohodnocen.
Program LAMMPS bézi v tadech sekund az desitek sekund, proto je tieba
ohodnoceni chromozomii co nejvice rozlozit. Pro praci s MPI rozhranim byla
pouzita knihovna mpidpy.

GA implementuje architekturu Master-Worker (viz sekce 5.1) tak, zZe je
vzdy vyhrazen jeden proces (ddle jako master proces), ktery se stard o pridé-
lovani chromozomu ostatnim procestim, které vypocitaji jejich ohodnoceni.
Samotny master proces také provadi vypocet svych chromozomu. Po dokon-
¢eni vypoctu zaslou ostatni procesy masterovi své vysledky. Ten se postara
o zarazeni chromozomu do populace, zkontroluje, zda nebyly splnény zasta-
vovaci podminky GA, a pripadné pokracuje ve vypoctu. O vytvoreni nové
populace kiizenim a mutacemi se také stara tento master proces. Pokud se
vyskytla chyba nebo bylo dosazeno zastavovaci podminky, informuje master
proces ostatni, aby se korektné ukoncily. Cely tento proces je znazornén na
obrazku 5.2. Zastavovaci podminka je tvorena dalsimi dvéma podminkami.
Prvni je ta, zda je fitness hodnota nejlepsiho jedince mensi, nez je stanovena
uzivatelska hodnota (ktera je preddna do GA v konstruktoru). Druhou pod-
minkou je to, ze pokud se nejlepsi jedinec nezméni po urcity pocet iteraci,
GA skonéi. Tato hodnota je opét parametrem algoritmu (jednd se o nepo-
vinny parametr, pokud neni nastaven, jeho hodnota je automaticky 200).
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Obréazek 5.2: Vyvojovy diagram implementovaného genetického algoritmu

Pro komunikaci v ramci MPI byly vyuzity hlavné tyto funkce:
e MPI_Scatter

e MPI_Gahter
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e MPI Bcast

Pro rozeslani chromozomit pro vypocet ohodnocovaci funkce z master
procesu do ostatnich byla pouzita funkce MPI_Scatter. Jako vstup pro tuto
funkci je pole o stejné velikosti jako je pocet procest, které master proces
touto funkci rozdéli a rozesle vSem, takze ma kazdy proces pridélenou svoji
¢ast vypoctu. Funkce je znazornéna na obrazku 5.3 (obrazek ptevzat z [6]):

MPI_Scatter

@_.
O= O O O

Obréazek 5.3: Funkce MPI_Scatter, kterda rozdéli data rovnomérné mezi
vSechny procesy, obrazek prevzat z [6]

Poté, co vSechny procesy provedou svoji ¢ast vypoctu a ohodnoti chro-
mozomy, zaslou zpét data do master procesu. Tento proces mé vzdy rank
(identifikaéni ¢islo v rdmci MPI) 0, proto lze predem specifikovat, do ja-
kého procesu budou data odesilana. Odesilana jsou funkci MPI_Gather, coz
je de facto inverzni funkce k funkci MPI_Scatter. Data jsou prijata do pole
o stejné velikosti jako je pocet procesii a master proces si jej transformuje
zpét na populaci chromozomu. Funkee je zndzornéna na obrazku 5.4 (obra-
zek prevzat z [6]):

_Gather

@O@@
or™

Obréazek 5.4: Funkce MPI_Gather, ktera ze vSech procesu odesle jejich data
do jednoho zvoleného procesu, obrazek prevzat z [6]
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Pro komunikaci master procesu s ostatnimi je pouzita funkce MPI_Bcast.
Funkce je vyuzivano, aby bylo zajisténo korektni ukonceni vsSech procest,
pokud GA skonci, nebo pokud se vyskytne chyba. MPI_Bcast rozesle jednu
zpravu vsesmerove do vsech procesu, takze maji vsechny procesy jednu a tu
samou informaci. Funkce je zndzornéna na obrazku 5.5 (obrazek pfevzat z

[6]):

MPI _Bcast

OL
O= O O O

Obréazek 5.5: Funkce MPI_Bcast, ktera zajistuje zaslani identickych dat do
vSech procesu, obrazek prevzat z [6]
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5.4 Spiral Optimization Algorithm

V této sekci jsou popsany implementacni zalezitosti algoritmu Spiral Op-
timization Algorithm (dale jen SPO). Algoritmus SPO byl implementovan
kvli zpresnéni vysledku nalezeného GA.

5.4.1 Vypocet fitness

Ohodnoceni jedince je pocitéano stejné jako v pripadé GA (viz 5.3.1). SPO
je zamysleno pouzivat pro zpresnéni vysledku z GA, proto obé funkce pouzi-
vaji stejnou fitness funkci, kterou uzivatel definuje (teoreticky muze pouzivat
i jinou, ale to ve vétsiné pripadi pouziti nebude dévat smysl). Funkce je pre-
déna do SPO skrze parametr (stejné jako v GA), aby uzivatel mohl pouzit
pripravené tridy, které jsou vytvorené pro potieby zadavatele, a nemusel
programovat vice nez hlavni skript a ohodnocujici funkei.

5.4.2 Generovani pocatecni populace

Jako jeden z parametri algoritmu SPO je pole se zakladnimi hodnotami.
Pokud je algoritmus pozivan pro zpresnéni vysledku, ktery je ziskan z GA,
muze byt toto pole pfi inicializaci vynechano, protoze program si jej pozdéji
dosadi sém (predpokladd se pouziti pfipraveného solver skriptu, ktery od
této prace odstinuje uzivatele, viz 5.5). Pokud by byl algoritmus SPO pou-
zit sdm, je tfeba pole se zakladnimi hodnotami pfi inicializaci nevynechat.
Divod predavani poc¢atecni hodnoty pro kazdou dimenzi je ten, ze obvykle
existuje pocateéni odhad nebo protoze se jedna o vysledek z GA.

Dale je jeden z parametru opét koeficient, jenz urcuje, o kolik procent se
miize + hodnota pro kazdou dimenzi maximalné liSit oproti zakladni. Do
pocatecni generace je vzdy pridan jedinec, ktery je vytvoren z pocatecnich
hodnot beze zmén. Timto je zajisténo, ze se naptiklad vysledek predany z
GA neztrati pri generovani pocatecni populace.

5.4.3 Tvorba rotacni matice

Rotacni matice je tvorena pri inicializaci algoritmu, protoze se jiz dale
nebude ménit a jeji tvorba pfi rotaci by zpomalovala algoritmus. Algoritmus
tvorby matice byl naprogramovan podle matematického popisu z podsekce
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3.2.3. Algoritmus lze popsat néasledujicim pseudokédem 3:
Data: dim_ size - pocet dimenzi problému;
theta - 1hel rotace;
matrix - prazdna matice velikosti dim_ size X dim_ size
Result: naplnéna matice rotace - matrix
n = dim_ size - 1;

i=1;
while 7 <n do
J=1;

while j < i do
matriz/dim__size - i -1][dim__size - i - 1] *= cos(theta);
matriz/dim__size - jl[dim__size - j| *= cos(theta);
if matriz/dim__size - i - 1][dim__size - j| = 0 then
‘ matriz/dim__size - i - 1][dim__size - j| *= -sin(theta);
else
‘ matriz/dim__size - i - 1][dim__size - j| = -sin(theta);
end
if matriz/dim__size - jj[dim__size - i - 1] I= 0 then
‘ matriz/dim__size - jl[dim__size - i - 1] *= sin(theta);
else
‘ matriz/dim__size - jl[dim__size - i - 1] = sin(theta);
end
j4=1;
end
i 4= 1;
end

Algoritmus 3: Tvorba rota¢ni matice

Rotacni matice je pred rotaci vynasobena mirou konvergence ke stiedu
podle toho, kdy se naposledy ménil stred zptisobem, ktery je popsan v rovnici
3.1 v podsekcei 3.2.3. Pokud se tedy stfed neméni, je po nékolik iteraci rotac¢ni
matice nasobena ¢islem 1. To znamenad, ze body okolo stredu rotuji. Pokud
je podminka (rovnice 3.1 v podsekei 3.2.3) vyhodnocena tak, ze body jiz déle
nemaji rotovat, je rotacni matice vynasobena mirou konvergence ke stredu a
tim se pri rotaci body priblizuji k danému stredu. Aby nebylo pred kazdou
rotaci nutné nasobit matici, je v algoritmu uloZzena jak originalni matice
rotace, ktera pouze body rotuje, tak i matice, ktera body rotuje a zaroven
pritahuje ke stiedu.
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5.4.4 Rotace

Rotace je vzdy uskutecnéna pomoci nejlepsiho jedince, ktery je bran jako
stfed rotace. Tento nejlepsi jedinec je hledan vzdy po kazdém ohodnoceni
populace pred naslednou rotaci. Rotace je popsana nésledujicim algoritmem
4:

Data: chromosomes - pole chromozomi;
best_ ¢ - nejlepsi chromozom,;

r - mira konvergence ke stredu;

rot_mat - rotacni matice;

I - matice identity

Result: aktualizované pole chromozomt
rotacni_matice = r * rot mat;
rotacni_matice bez I = rotacni_matice - I;

for i = 0; i < chromosomes.length; i++ do
chromosomes[i] = dot multiplication(rotacni matice,

chromosomes|i]) - dot_ multiplication(rotacni_matice_bez_ 1,
best_ ¢)

end
Algoritmus 4: Rotace

5.4.5 Paralelizace a prubéh algoritmu

Paralelizace je provedena stejnym zpusobem jako v pripadé GA (viz pod-
sekce 5.3.6). Opét bylo nutné pouzit rozhrani MPI a Master-Worker archi-
tektury (viz sekce 5.1). Pro rozesilani prace z master procesu do ostatnich
procesti a prijimani dat od ostatnich je opét zarizeno funkcemi MPI_Scatter
a MPI_Gather. K realizaci zasilani fidicich informaci z master procesu do
ostatnich byla opét pouzita funkce MPI_Bcast.

Master proces vygeneruje prvotni populaci, inicializuje potrebné proménné
a rozesle data k ohodnoceni ostatnim procestim. Ty je po ohodnoceni zaslou
zpét do master procesu. Ten se postara o nalezeni nejlepsiho jedince a rotaci
okolo tohoto jedince. Pred rotaci ovSsem jesté musi urc¢it miru konvergence
ke stfedu dle podminky v rovnici 3.1 z podsekce 3.2.3. Déle musi master
proces zkontrolovat, zda nebyla splnéna podminka pro zastaveni algoritmu.
Zastavovaci podminka je opét tvorena dalsimi dvéma podminkami. Prvni
podminkou je, zda je fitness hodnota nejlepsiho jedince mensi, nez je stano-
vena uzivatelskd hodnota (kterd je pfeddna do SPO v konstruktoru). Druhou
podminkou je, ze pokud se nejlepsi jedinec nezméni po urcity pocet iteraci,
SPO skonéi. Tato hodnota je opét parametrem algoritmu (je nepovinnym
parametrem, pokud neni nastaven, jeho hodnota je automaticky 200). Cely
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tento proces je znazornén na 5.6.
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Obrazek 5.6: Vyvojovy diagram implementovaného algoritmu SPO
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5.5 Trida Solver, hlavni skript a trida

LammpsRunnerBase

Trida Solver byla vytvorena z divodu, aby byl uzivatel co nejvice odsti-
nén od nadbyte¢ného programovani. Poté, co implementuje fitness funkci,
ktera je parametrem GA i SPO, staci nacist data funkce z kvantové mecha-
niky (na coz jsou také pfipraveny funkce) a inicializovat objekty GA a SPO.
Ttida Solver slouzi k tomu, aby spustila feseni problému, predala vysle-
dek z GA do SPO a na konci vratila finalni vysledek uzivateli. Uzivatel je
tak odstinén od pripadného feseni problému, kdyz naptiklad nedobéhne GA
korektné, nebo od predavani vysledku z GA do SPO. ZjednodusSené miize
vypadat hlavni skript takto:
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import... # import all necessary packages

def

def

if

V hlavnim skriptu je téz vidét pouziti tfidy LammpsRunner. Tato ttida
je potomkem tfidy LammpsRunnerBase, ktera zajistuje spousténi vypocti
v programu LAMMPS. Potomek pouze rozsituje funkcnost predka o vra-
ceni formatovanych prislusnych hodnot z vystupniho souboru, ktery vytvori
jako vysledek vypoctu program LAMMPS. V predkovi jsou naprogramovany
funkce pro spusténi vypoctu, uklid po vypoctu a c¢teni néjakého sloupce

main () :
qm_func = read_qm_func_by_columns ("qm.dat", 2)
ga = GeneticAlgorithm(fitness_function=compute_fitness,
qm_func=qm_func,
-

spo = SPO(fitness_function=compute_fitness,

qm_func=qm_func,

)

solver = Solver(ga, spo)
result = solver.solve ()

print (result)

compute_fitness(chromosomes: List[Chromosome],
runner_id: int, input_file: str,
output_path: str,
gm_func: List[List[float]]) -> None:
if gm_func is None:
raise QM2MDException("QM function is not defined")

runner = LammpsRunner (runner_id)
for ¢ in chromosomes:
# filing variables for LAMMPS input file
variables = [["x", c.genes[0]], ["y", c.genes[1]]]

if runner.run(input_file, output_path,
variables) == O0:

__name__ == ’_ _main__"’:

main ()

Kéd 5.1: Ukazka hlavniho skriptu vypoctu
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z vystupniho souboru. Pokud by uzivatel tedy chtél mit rovnou pohodlné
funkce, jez vraceji néjakym zptisobem upravena vystupni data, musi si ta-
kovéto funkce vytvorit. V ukézkovych vypoctech je toto provedeno pravé
dédénim tridy LammpsRunnerBase, kde jsou v potomkovi pouze implemen-
tované metody pro tUpravu vystupnich dat z vypoctu. Ovsem pro spusténi
vypoctu, uklid a ¢teni néjakého sloupce z vystupniho souboru staci pouze
pouzit tfidu LammpsRunnerBase.

Daéle je instanci tfidy LammpsRunner pii spousténi vypoctu predano pole
s proménnymi. Tyto proménné jsou definoviny ve vstupnim souboru pro
LAMMPS a jedné se o parametry prislusného potencialu. Vyplnénim nazvu
proménné a jeji hodnoty v poli proménnych je tak definovano, za jakou
proménnou se ma ve vstupnim LAMMPS souboru dosadit jaka hodnota. V
ukazce hlavniho skriptu jsou tyto proménné pouze parametry potencidlu,
které jsou hledany. Co pro dany vypocet uzivatel potiebuje a pouzije, je
ovsem ¢isté na ném.

5.6 Spusténi pod MPI

Pro spusténi pod rozhranim MPI nestaci pouze hlavni skript, ale je tteba
vytvorit tzv. ,job file“. V tomto souboru je definovano, kolik procesori je
pro spoustény program pozadovano (podle této hodnoty musi uzivatel na-
stavit velikosti populaci, aby byly vsechny procesy rovnomérné zatizeny pri
vypoctu ohodnoceni). Déle je definovano, v jaké slozce vypocet zac¢ind, pre-
smérovani stdout a stderr do soubort a prislusnd fronta (zdlezi na vypo-
¢etnim clusteru). V tomto souboru jsou definovany tyto véci (tento soubor
byl pouzit pti vyvoji):

1. Shebang - radek na zacatku skriptu zacéinajici znaky krizek a vykti¢nik,
za nimiz (po pripadné mezefe) je jméno programu, kterym ma byt
skript interpretovan

2. Definice pracovni slozky - aktudlni slozka je pracovni
3. Presmérovani stdin do souboru

4. Pfesmérovani stderr do souboru

5. Fronta ve vypocetnim clusteru

6. Pocet pozadovanych procesorti

7. Spusténi Python interpretu s hlavnim skriptem pod MPI
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A takovyto soubor vypada nasledovneé:

#! /usr/bin/bash
#$ -cwd
#$ -0 out
#$ -e err
#$ -q sprkkr.q
#$ -pe mpi 100
mpirun -np 100 python3 main.py
Kod 5.2: Ukazka skriptu pro spusténi programu pod rozhranim MPI
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6 Vysledky

V této kapitole jsou uvedeny vysledky vytvoreného programu, tj. vysledky
optimalizac¢niho procesu, ktery aproximuje parametry zvolené funkce popi-
sujici energeticky potencial.

Zakladem pro optimalizacni proces jsou vypocty energie krystalové mrizky
v mnoha ruznych konfiguracich metodou kvantové mechaniky. Tyto konfigu-
race se lisi malou zménou parametri mrizky (vzdalenosti atomu v miizce).
Takové zmény v mrizce krystalu lze redlné vyvolat ptisobenim vnéjsich sil. V
této kapitole jsou kombinovany dvé rizné sady dat a dva rizné potencidly.
Rozdéleni do podkapitol je nasledujici.

V podkapitole 6.2 jsou pouzity vypocty QM, kde elementarni bunka krys-
talu ménila svlij objem, ptricemz tvar bunky ztstaval krychlovy. Tato sada
dat méla 42 konfiguraci. Hledany byly parametry pro Lennard-Jonestv a
Buckinghamtiv potencidl.

V podkapitole 6.3 jsou pouzity vypocty QM, kde elementarni bunka krys-
talu ménila sviij tvar neizotropné, kontrakce a dilatace mrizky byla rizna v
zakladnich smérech. Tato sada dat méla 150 konfiguraci. Hledany byly opét
parametry pro Lennard-Jonestv a Buckinghamiv potencial.

Pro aproximaci potencialu je potfeba cela sada konfiguraci, které poskytuji
informaci o energii systému (krystalu) pri riznych vzdélenostech atomu.
Jen tak bude potencidl presné popisovat situace pri deformaci miizky, pri
poruchich mrizky apod.

6.1 Metoda hledani parametri

Pro potencialy byly hledany parametry tak, ze pro dané rozméry krysta-
lické mrizky byla vypocéitana v MD celkova energie v systému (bylo pocitano
s pouzitim daného potencidlu a parametri potencidlniho Feseni). Energie
byla vypocitana pro vsechny rozméry, pro které byla data z QM. Celkové
energie systému pro dané rozméry krystalické mrizky byly od sebe odecteny
tak, aby vznikla co nejmensi akumulovana chyba. Chyba byla akumulovana
tim zptisobem, ze byly sc¢itany ¢tverce rozdila energie v danych bodech s op-
timalnim posunem dat vici sobé. Data z QM mohou mit vyslednou energii
posunutou o konstantni hodnotu, ale tvar musi mit vysledna funkce stejny,
viz 2.2. Tato akumulovana chyba byla pouzita jako fitness hodnota pro dané
potencialni feseni problému.
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6.2 Izotropni konfigurace krystalické mrizky

[zotropni konfigurace krystalické mrizky znamena, ze se naptiklad pti stla-
covani systému méni krystalickd mrizka ve vsech smérech jednotlivych os
stejné.

6.2.1 Lennard-Jonestv potencial

V této podkapitole jsou uvedeny vysledky aproximace parametru Lennard-
Jonesova potencialu pro materidl s izotropni konfiguraci krystalické mrizky.
Lennard-Jonestiv potencial ma tvar:

A B

Gr(r) = 26 (6.1)

V tomto vzorci jsou A a B identifikované parametry. Vysledky optimalizace
jsou uvedeny v tabulce 6.1.

parametr A B
hodnota  0.7810362591914752 2.2842911903136005

Tabulka 6.1: Aproximované parametry Lennard-Jonesova potencidlu pro
izotropni konfiguraci krystalické mrizky

Na obrazku 6.1 je srovnani hodnot energii stanovenych vypoctem QM a
pomoci Lennard-Jonesova potencialu s aproximovanymi parametry.

Na dalsim obrazku 6.2 je zobrazena relativni odchylka energie v systému
v zavislosti na velikosti mrizkové konstanty od hodnot z QM.
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Obrézek 6.1: Vysledek aproximace parametri Lennard-Jonesova potencialu
pro izotropni konfiguraci krystalické mrizky, plna ¢ara oznacuje energie apro-
ximované Lennard-Jonesovym potencidlem, ¢arkované jsou hodnoty urcené
metodou QM
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Obrézek 6.2: Znazornéni relativni odchylky energie v systému v zavislosti na
velikosti mrizkové konstanty, odchylka je urcena z dat vypocitanych pomoci
Lennard-Jonesova potencidlu a aproximovanych parametrii oproti datim z

QM

6.2.2 Buckinghamtiv potencial

V této podkapitole jsou uvedeny vysledky aproximace parametri Buc-
kinghamova potencidlu pro material s izotropni konfiguraci krystalické mrizky.
Buckinghamtv potencial méa tvar:

¢p = Aexp (—Br) — 7,06 (6.2)

V tomto vzorci jsou A, B a (' identifikované parametry. Vysledky optimali-
zace jsou uvedeny v tabulce 6.2.

parametr A B C

hodnota  87093.46644358922 0.23117640833879705 694.6944500699174

Tabulka 6.2: Aproximované parametry Buckinghamova potencidlu pro izot-
ropni konfiguraci krystalické mrizky
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Na obrazku 6.3 je srovnani hodnot energii stanovenych vypoctem QM a
pomoci Buckinghamova potencidlu s aproximovanymi parametry.

Na dalsim obrazku 6.4 je zobrazena relativni odchylka energie v systému
v zavislosti na velikosti miizkové konstanty od hodnot z QM.
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Obréazek 6.3: Vysledek aproximace parametri Buckinghamova potencialu
pro izotropni konfiguraci krystalické mrizky, plna ¢ara oznacuje energie apro-
ximované Buckinghamovym potencidlem, ¢arkované jsou hodnoty urcené
metodou QM
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Obrézek 6.4: Znazornéni relativni odchylky energie v systému v zavislosti na
velikosti mrizkové konstanty, odchylka je urcena z dat vypocitanych pomoci
Buckinghamova potencialu a aproximovanych parametri oproti dattim z QM

Podle obréazki 6.2 a 6.4 je chyba o néco vétsi pro extrémni (maximalni
i minimélni) hodnoty konstanty krystalické mrizky. Relativni chyba je v
intervalu od —0.25% do 0.3% pro Lennard-Jonestiv potencidl (viz obrazek
6.2) a od —0.15% do 0.15% pro Buckinghamtv potenciél (viz obrdzek 6.4).
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6.3 Neizotropni konfigurace krystalické mrizky

Neizotropni konfigurace krystalické mrizky znamenad, ze se napriklad pri
stlacovani systému meéni krystalickd mrizka ve vSech smérech jednotlivych
os jinak.

Konfigurace miizky je charakterizovana tfemi parametry (a,, a,, a.) a
znesnadnuje tak jednoduché grafické zobrazeni. Zjednodusené je proto zob-
razena zavislost energie na objemu mrizky (a, X a, X a,), viz obrazky 6.5 a
6.8. Déle na obréazcich 6.6 a 6.9 je znazornéno porovnani velikosti odchylky
energie v jednotlivych konfigurujicich.

6.3.1 Lennard-Jonestv potencial

V této podkapitole jsou uvedeny vysledky aproximace Lennard-Jonesova
potencialu pro material s neizotropni konfiguraci krystalické mrizky.

Hodnoty aproximovanych parametri A a B (viz vzorec 6.1) jsou uvedeny
v tabulce 6.3.

parametr A B
hodnota  0.8887180038045444 2.2879780313731852

Tabulka 6.3: Aproximované parametry Lennard-Jonesova potencidlu pro ne-
izotropni konfiguraci krystalické mrizky

Na obrazku 6.5 je ukazéno, jak se lisi energie systému (v zavislosti na
objemu buriky krystalu) vypocitana z dat z MD oproti dattim z QM.

Déle obrazek 6.6 znazornuje chybu velikosti energie v systému v zavislosti
na velikosti bunky krystalu vypoctené z dat z MD oproti datim z QM.

Obréazek 6.7 zobrazuje relativni odchylky energie v systému v zavislosti
na objemu zékladni bunky krystalu. Odchylka je uréena z dat vypocitanych
pomoci Lennard-Jonesova potencialu a aproximovanych parametrii oproti
datim z QM.
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Obrézek 6.5: Graf velikosti energie systému v zavislosti na objemu zakladni

bunky krystalu, zobrazena jsou data z QM a k nim znazornén rozdil vypocte-

nych dat z MD za pouziti aproximovanych parametrii pro Lennard-Jonestuv

potencial
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Obrazek 6.6: Znazornéni chyby velikosti energie v systému v zavislosti na
velikosti bunky krystalu vypoctené z dat z MD oproti datam z QM, data z
MD byla vypocétena pomoci Lennard-Jonesova potencialu s pouzitim aproxi-
movanych parametrii, velikost symbolu je imérna velikosti odchylky, barva
symbolu odpovida hodnoté a, (pro prehlednéjsi zobrazeni)
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Obréazek 6.7: Znazornéni relativni odchylky energie v systému v zavislosti
na objemu zékladni bunky krystalu, odchylka je urc¢ena z dat vypocitanych

pomoci Lennard-Jonesova potencidlu a aproximovanych parametrit oproti
datim z QM
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6.3.2 Buckinghamtiv potencial

V této podkapitole jsou uvedeny vysledky aproximace Buckinghamova
potencialu pro material s neizotropni konfiguraci krystalické mrizky.

Hodnoty aproximovanych parametra A, B a C' (viz vzorec 6.2) jsou uve-
deny v tabulce 6.4.

parametr A B C
hodnota  26378.102523759742 0.28926542719909776 1560.1442729703322

Tabulka 6.4: Aproximované parametry Buckinghamova potencialu pro nei-
zotropni konfiguraci krystalické mrizky

Na obrézku 6.8 je ukdzéno, jak se lisi energie systému (v zévislosti na
objemu buriky krystalu) vypocitand z dat z MD oproti datim z QM.

Dale obrazek 6.9 znazornuje chybu velikosti energie v systému v zavislosti
na velikosti bunky krystalu vypoctené z dat z MD oproti datim z QM.

Obrazek 6.7 zobrazuje relativni odchylky energie v systému v zavislosti na
objemu zakladni bunky krystalu. Odchylka je urc¢ena z dat vypocitanych po-
moci Buckinghamova potencidlu a aproximovanych parametri oproti datim

z QM.
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Obrézek 6.8: Graf velikosti energie systému v zavislosti na objemu zakladni

bunky krystalu, zobrazena jsou data z QM a k nim znazornén rozdil vypocte-

nych dat z MD za pouziti aproximovanych parametri pro Buckinghamuv

potencial
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Obrazek 6.9: Znazornéni chyby velikosti energie v systému v zavislosti na
velikosti bunky krystalu vypoctené z dat z MD oproti datam z QM, data z
MD byla vypoctena pomoci Buckinghamova potencidlu s pouzitim aproxi-
movanych parametrii, velikost symbolu je imérna velikosti odchylky, barva
symbolu odpovida hodnoté a, (pro prehlednéjsi zobrazeni)
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Obréazek 6.10: Znazornéni relativni odchylky energie v systému v zavislosti
na objemu zékladni bunky krystalu, odchylka je urc¢ena z dat vypocitanych

pomoci Buckinghamova potencidlu a aproximovanych parametri oproti da-
tim z QM

Podle obrazku 6.7 a 6.10 je chyba o néco vétsi pro extrémni (maximalni
i minimdalni hodnoty) a,, a, a a,. Relativni chyba je v intervalu —0.02%
do 0.03% pro Lennard-Jonestiv potencidl (viz obrazek 6.7) a —0.025% do
0.025% pro Buckinghamuv potencidl (viz obrazek 6.10).

61



6.4 Diskuze

Lze konstatovat, ze pro vSechny ¢tyfi uvedené ulohy algoritmus tspésné
aproximoval parametry zvolenych potenciali. Maximalni relativni odchylka
energii je od —0.25% do —0.3% pro izotropni konfigurace krystalické miizky
a od —0.025% do 0.03% pro neizotropni konfigurace krystalické mrizky. Rela-
tivni odchylka je vétsi v pripadech s izotropni konfiguraci krystalické mrizky,
protoze v sadé dat z QM jsou konfigurace, kde jsou atomy mnohem blize a
mnohem dale od sebe.

Vypocetni naroky na jednu optimalizaci jsou pomérné znacné, prumérné 6
hodin pro izotropni konfigurace krystalické mrizky a 20 hodin pro neizotropni
konfigurace krystalické miizky pii pouziti 100 CPU. Ovsem dobu vypoctu
zasadné ovliviiuje pocet konfiguraci a také, jak moc dobry je prvotni odhad
parametri. Dale dobu ovliviiuje, kolik jedinctt bude pro ohodnocovani pri-
padat na jeden CPU. Z téchto divodu nelze predem urcit, jak dlouho bude
vypocet trvat.

Presnost parametri jednotlivych potencidli lze dale hodnotit. Naptiklad
podle toho, jak ptresné predpovidaji konkrétni fyzikalni vlastnosti materialu
(tepelnd roztaznost, modul pruznosti apod.). Tyto vypocty ovSem nejsou
zcela trivialni, a tak nebyly cilem této prace.
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T Zavér

Cilem této préace bylo vytvorit metodu pro aproximaci parametri atomo-
vych potencidlii. Tato vytvorena metoda méla pomoci védcim z vyzkumného
centra NTC ZCU pii zkoumani novych material.

Na pocatku prace jsem se seznamil s fyzikdlnim pozadim problému. Byl
jsem seznamen s technikami molekuldrni dynamiky a kvantové mechaniky.
Pro obé metody jsem byl dale seznamen s vypocetnimi programy, které se
pouzivaji pri jejich vypoctech. Konkrétné jsem byl seznamen s programy
LAMMPS a VASP.

Po sezndmeni se s fyzikalnim pozadim problému byly popsany optimali-
zacni algoritmy, které jsem vybral pro feseni problematiky hledani parame-
tri atomovych potencidlii. Vybral jsem genetické algoritmy pro jejich schop-
nost hledat teseni slozitych problému ve velmi velkych stavovych prostorech
a algoritmus Spiral Optimization Algorithm diky jeho schopnosti hledat lep-
stho kandidata v postupné se zmensujicim okoli aktualniho nejlepsiho kan-
didata, coz umoznilo zptesnit vysledek genetickych algoritmii.

Déle prace obsahuje popis pozadavkil zadavatele, zptisob implementace,
popis programu a propojeni optimalizacnich algoritmii.

Na konci prace jsou uvedené vysledky vytvorenych ukazkovych vypocti,
které byly feSené vyvinutym programovym vybavenim. Vysledky jsou zde
popsany a zhodnoceny.

Vysledkem prace je vytvorena metoda pro aproximaci parametrii atomo-
vych potenciali a implementace této metody a s tim spojenych optimalizac-
nich algoritmt. Timto prace splnila zadani v jeho plném rozsahu.
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Prehled zkratek

o DFT - Density functional theory (teorie funkciondlu hustoty)
o FCC - Face-centered cubic - Plosné centrovana kubicka mtizka
o GA - Genetické algoritmy

o LAMMPS - Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simula-
tor - program

o MD - Molekuldrni dynamika
o MPI - Message Passing Interface
o SPO - Spiral Optimization Algorithm

e QM - Kvantova mechanika
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A Navod k pouziti programu

V navodu jsou oznacovany vytvorené priklady s izotropni konfiguraci krych-
lové mrizky jako ,,1D* a priklady s neizotropni konfiguraci krychlové mrizky
jako ,3D*.

A.1 Baliky programu

Nasledovat bude popis jednotlivych balikti a skripti v nich nachazejicich
se. Pokud nebudou uvedeny blizsi informace o nékteré tiidé nebo funkci
v daném skriptu, jsou v programovém kdédu vytvoreny dokumentacni ko-
mentare, které popisuji funkcénost jednotlivych tiid, funkci a metod a také
obsahuji popis proménnych vstupujicich do danych funkci nebo metod. Pro
blizsi informace je tedy vhodné téchto dokumentac¢nich komentara vyuzit.

A.1.1 core

V tomto baliku jsou naprogramovany zakladni tridy a funkce. Jednotlivé
skripty jsou tyto:

e chromosome - Obsahuje tifidu Chromosome, jejiz instance predstavuji
jednotlivé potencialni feseni daného problému.

o ga- Zde je naprogramovana zakladni abstraktni tifida GA GABaseClass.

e gm2mdexception - Tento skript obsahuje implementaci vyjimky pou-
zivané v tomto programu.

o gm_func_reader - Obsahuje funkce pro ¢teni vstupniho souboru s daty
z QM. Jsou zde dvé funkce. Jedna ¢te vstupni soubor po jednotlivych
radcich a druhé po sloupcich.

e selections - Zde jsou naprogramovany riuzné metody selekce pro GA.
GA je predana metoda selekce v konstruktoru t¥idy (implicitné je po-
uzit zebtickovy vybér).

e solver - V tomto skriptu je trida Solver, kterd se stard o spusténi
GA a SPO a o korektni ukonceni programu po vypoctech.

o spo - Tento skript obsahuje zakladni abstraktni tfidu SPOBaseClass
SPO algoritmu.
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e util - Zde jsou naprogramovany rizné pomocné funkce.

A.1.2 ga_implementations

Tento balik obsahuje implementace abstraktni tiidy SPOBaseClass ze
skriptu core.spo. Pokud by uzivatel potieboval vytvorit novou specifickou
implementaci GA, lze v tomto baliku vytvorit novy skript a pouzit tiidy
vytvorené v tomto baliku, nebo predka z baliku core. Balik obsahuje nésle-
dujici skripty:

e ga_basic_mpi - Zde je implementovan GA tak, jak je popsan v kapitole
5 - Realizace diplomové prace.

e ga mpi_run_only - Tento skript obsahuje implementaci pouze spus-
téné pod MPI. Dalsi abstraktni metody predka GABaseClass ze skriptu
core.ga nejsou zde implementovany.

A.1.3 runners

Balik obsahuje implementace tiidy LammpsRunnerBase a dalsi tiidy, které
ji dédi. Tato trida zajistuje spusténi vypoctu v programu LAMMPS a umoz-
nuje ¢ist vysledky ze souboru, ve kterém jsou ulozeny. Obecné muze mit
soubor s vysledky jakykoliv format, ale plati, Ze soubor musi byt struktu-
rovan do sloupcu. Zalezi na tom, jak si jej uzivatel definuje ve vstupnim
souboru pro LAMMPS.

Specializované tridy jsou zde hlavné proto, aby cetly specificky format
vysledkt a byly vytvoreny pro ukézkové priklady.

Uzivatel si zde muze vytvorit pripadné dalsi specializované t¥idy pro po-

Vv

e lammps_runner - Skript obsahuje implementaci zdkladni t¥idy pro
spusténi vypoctu v programu LAMMPS a ¢teni jednotlivych sloupct
ze souboru s vysledky.

e lammps_runner_1d - Zde je potomek tfidy LammpsRunnerBase, ktery
byl vytvoren pro ,, 1D“ priklady. To jsou ptiklady, v nichz se mtizkova
konstanta méni ve vSech smérech stejné.

e lammps_runner_3d - Zde je potomek tfidy LammpsRunnerBase, ktery
byl vytvoren pro ,3D“ priklady. To jsou ptiklady, v nichz se mtizkova
konstanta méni v kazdém sméru jinak.
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A.1.4 spo_implementations

Tento balik obsahuje implementace abstraktni t¥idy GABaseClass ze skrip-
tu core. spo. Pokud by uzivatel potteboval vytvorit novou specifickou imple-
mentaci SPO, lze v tomto baliku vytvorit novy skript a pouzit tiidy vytvo-
fené v tomto baliku nebo predka z baliku core. Balik obsahuje nésledujici
skripty:

e spo_mpi_run - Skript obsahuje implementaci zakladni tiidy SPO al-
goritmu, ktera je prizptsobena pro béh pod MPI.

A.2 Pozadavky na soubor s vysledky z QM

Soubor s daty z QM musi byt strukturovan do sloupcti. Naptiklad
pro vytvorené priklady ,, 1D potencidlii jsou v tomto souboru v prvnim
sloupci hodnoty mrizkové konstanty a ve druhém celkova energie v systému
dle dané mrizkové konstanty.

A.3 Pozadavky na vstupni soubor pro pro-
gram LAMMPS

Vstupni soubor programu LAMMPS muze byt libovolny. Uzivatel musi
ovsem za parametry potencialii dosadit nazvy proménnych, které budou do
vypoctu predavany z fitness funkce. Pro nazev a cestu ukladaného souboru
s vysledky je vzdy vyhrazena proménna $1.

A.4 Ukazka vytvoreni vypoctu

Tato ukazka je zalozena na zdrojovych souborech naprogramovaného ho-
tového vypoctu ,lj_1d“. Pro vytvoreni nového vypoctu je nejprve potieba
ucinit nésledujici kroky:

1. Na drovni baliki programu vytvorit novy balik pro vytvareny vypocet.
V tomto ptipadé balik 1j_1d.

2. Je treba vytvorit hlavni skript vypoctu, ktery lze pojmenovat libovolné
a v naprogramovanych ukézkéach se jmenuje main.py.

3. Vytvorit je také treba tzv. ,job file“, jenz zajistuje spusténi programu
pod MPI ktery se taktéz miize jmenovat libovolné a v naprogramova-
nych ukazkéach se jmenuje job.sh.
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4. Vytvorit vstupni soubor pro program LAMMPS a v ném misto kon-
krétnich parametri potencialti definovat proménné.

5. Mit soubor se vstupnimi daty z QM. Pro ukazku ,,1D potencidli“ tento
soubor obsahuje mrizkovou konstantu v jednom sloupci a v druhém
odpovidajici energii systému. Pro ,3D potencidly“ obsahuje soubor v
prvnich tfech sloupcich mtizkovou konstantu pro kazdy rozmér a ve
¢tvrtém energii systému.

A.5 Zbylé baliky

Zbylé baliky 1j _1d, 1j_3d, buck_1d a buck_3d obsahuji hotové naprogra-
mované priklady:.

A.5.1 Hlavni skript vypoctu

Na zacatek skriptu je tteba pridat zakladni importy a prikazy, které zajisti,
aby byly nastaveny spravné cesty pod MPI.

import sys
import os

path = os.path. join(os.path.dirname(__file__), os.pardir)
sys.path.append (path)

Dale je treba pripojit importy na implementace GA, SPO, solver skriptu
pro ¢teni dat z QM a LammpsRunner.
from ga_implementations.ga_basic_mpi import *
from spo_implementations.spo_mpi_run import *
from core.solver import *
from core.qm_func_reader import *
from scipy import interpolate
from runners.lammps_runner_1d import LammpsRunner
from scipy.optimize import fmin

Po importu vsech vyse uvedenych potiebnych skripti je treba vytvorit
fitness funkci, ktera bude ohodnocovat chromozomy v predané kolekci. Fit-
ness funkce ma vzdy stejny kontrakt, protoze je vkladana jako parametr pro
GA a SPO. Ve funkci je treba si vytvorit instanci pouzité tridy pro spusténi
vypoctu v programu LAMMPS a projit vsechny chromozomy v predané ko-
lekci. Tridé pro spusténi programu LAMMPS je tfeba predat pole s promén-
nymi, které budou dosazeny do vypoctu v programu LAMMPS (viz A.3).
Z vysledkt vypocti programu LAMMPS je tteba vypocitat fitness daného
chromozomu. Cim je mensf hodnota fitness, tim je chromozom lepsi. V tomto
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prikladu je fitness vypocitana jako ¢tverec rozdili funkénich hodnot (energie
v systému) ve stejnych bodech na ose x (mfizkova konstanta) funkci z QM
a funkci, ktera vznikla jako vysledek z MD (LAMMPS). Protoze muzou byt
data z MD posunuta o konstantu oproti datim z QM (viz 2.2), je tfeba najit
toto posunuti. K tomu slouzi pouzita funkce fmin z baliku scipy a pro jeji
potfebu vytvorend chybova funkce error func. Tato metoda mize také vy-
hodit vyjimku GAException v pripadé néjaké chyby, ktera zptisobi korektni
ukonceni vypoctu. Jeji konkrétni podoba v prikladu 1j_1d je takovato:

def compute_fitness(chromosomes: List[Chromosome], runner_id:
int, input_file: str, output_path: str,
gqm_func: List[List[float]]) -> None:

W

Computes and updates fitness value of each chromosome in
given list of chromosomes

:param chromosomes: list of chromosomes

:param runner_id: ID for LAMMPS runner

:param input_file: full path to input LAMMPS file

:param output_path: output path for various logs

:param gm_func: function from quantum mechanics which is
used for computation of fitness values

:raises (M2MDException: if fitness computation goes to
error state QM2MDException is thrown, if exception is \
thrown whole program stops

if gm_func is None:

raise QM2MDException("No QM function") # There is no
valid QM function
else: # save values from QM for better readability

x1 = qm_func [0]

y1 = qm_func [1]

util.sub_mean(yl, np.mean(yl))
interpolate.interpld(xl, y1)

y1
f1

# create runner object
runner = LammpsRunner (runner_id)

for ¢ in chromosomes:
fitness = 0.0

# filing variables for LAMMPS input file

variables = [["x", c.genes[0]], ["y", c.genes[1]]]

# compute fitness if LAMMPS ended with O

if runner.run(input_file, output_path, variables) ==
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# fitness computation
x2 = runner.get_v_d0()
y2 = runner.get_v_E()

y2 = util.sub_mean(y2, np.mean(y2))

f2 = interpolate.interpld(x2, y2)

x_both_new = np.linspace(max(min(xl), min(x2)),
min(max(x1), max(x2)), len(x2))

try:

y1l_new = f1(x_both_new)

y2_new = f2(x_both_new)

params = (yl_new, y2_new)

xopt, fopt, iter, funcalls, warnflag = fmin/(
func=error_func, x0=0, args=params, disp=False,

full_output=True)
fitness = fopt
except ValueError:
fitness = float(’inf’)

c.fitness = fitness
runner.cleanup ()
else:
# if LAMMPS computation did not ended correctly
c.fitness = float(’inf’)

def error_func(x, pl, p2):
accumulator = 0
for i in range(len(pl)):
accumulator += (pl[i] - p2[i] + x) *x* 2

return accumulator

S hotovou fitness funkeci jiz chybi pouze vytvorit instance algoritmu a spus-
tit vypocet. Tuto lohu méa hlavni metoda ve skriptu. Nejprve jsou nactena
data z QM a poté jsou vytvoreny instance GA a SPO. Pro blizsi informace
o tom, jak jsou vytvoreny instance GA a SPO, si lze precist programovou
dokumentaci konstruktoru tiid. Tyto instance jsou predany instanci tiidy
Solver, ktery se postara o korektni pribéh a ukonceni. Nakonec je vysledek
vypsan. Hlavni metoda vypada takto:

def main():
qm_func = read_qm_func_by_columns ("qm.dat", 2)

ga = GeneticAlgorithm(...)

spo = SPO(...)
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solver = Solver(ga, spo)
solver.solve ()
solver.print_result ()

if __name == ’ main__’:

main ()

Pro predstavu, jak vypada cely funkéni skript, se prosim podivejte na
prilozené vytvorené priklady v balicich 1j_1d, 1j_3d, buck_1d a buck_3d.

A.5.2 Job file

Pro spusténi pod rozhranim MPI nestaci pouze hlavni skript, ale je tteba
vytvorit tzv. ,job file“. V tomto souboru je definovano, kolik procesort je
pro spoustény program pozadovano (podle této hodnoty musi uzivatel na-
stavit velikosti populaci, aby byly vSechny procesy rovnomérné zatizeny pri
vypoctu ohodnoceni). Déle je definovano v jaké slozce vypocet zacind, pre-
smérovani stdout a stderr do souboru a piislusna fronta (zdlezi na vypo-
¢etnim clusteru). V tomto souboru jsou definovany tyto véci (tento soubor
byl pouzit pti vyvoji):

1. Shebang - radek na zacatku skriptu zacinajici znaky krizek a vykti¢nik,
za nimiz (po pripadné mezefe) je jméno programu, kterym ma byt
skript interpretovan

2. Definice pracovni slozky - aktudlni slozka je pracovni
3. Pfesmérovani stdin do souboru
4. Presmérovani stderr do souboru
5. Fronta ve vypocetnim clusteru
6. Pocet pozadovanych procesorti
7. Spusténi Python interpretu s hlavnim skriptem pod MPI
A takovyto soubor vypada takto:
1 #! /usr/bin/bash
2 #$ -cuwd
3 #$ -o out

4 #$ -e err
5 #$8 -q sprkkr.q
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6 #8 -pe mpi 100
7 mpirun -np 100 python3 main.py

A.5.3 Spusténi pod MPI v clusteru

Vypocet je v clusteru spustén prikazem gsub job_file, pro zjisténi bé-
zicich vypoc¢tl uzivatele je pouzit prikaz gstat a pro vymazéani je pouzit

prikaz qdel job_id.
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B Obsah prilozeného CD

o« DP_ Mazin A18NO0096P.pdf - PDF diplomové prace

» zdrojove kody/qm2md/ - zdrojové kédy vytvoreného programového
vybaveni

« zdrojove kody/latex/ - zdrojové kédy textu DP

o funkeni ukazka/pokyny.txt - pokyny pro moznost predvedeni funke-
niho programu

« Poster/Mazin_ Vit_ 2020.pdf - PDF soubor s posterem

» Poster/Mazin_ Vit_ 2020.pub - Microsoft Publisher soubor s posterem
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