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Nézev prace: Implementace algoritmi pro aproximaci potencialli atomovych vazeb pomoci vypotti
kvantové mechaniky

Bc. Vit Mazin studuje v programu InZenyrskéd informatika obor Softwarové inZenyrstvi. Po domluvé
univerzitniho tstavu NTC s Katedrou informatiky a vypocetni techniky byla zadédna diplomova prace,
ktera je svou povahou pomérné mezioborova, zasahujici do oboru fyziky pevnych ltek a masivnich
pocitacovych simulaci. Student ve své praci pouzival vysledky kvantové mechanickych (QM) vypoétl
a provadél a danym zplsobem zpracovdval pocitaové simulace metodou molekularni dynamiky
{(MD), nicméné tyto fyzikdini vypolty nebyly cilem prace, ale jeho prostfedim. Hlavnim tématem
prace bylo vytvofeni optimalizatni procedury, ktera dokdZe identifikovat specifické parametry
v simulacich MD tak, aby co nejlépe reprodukovaly vysledky QM.

Prvnim Ukolem studenta tak bylo seznamit se s fyzikdlnim pozadim problému a vypoletnim
vybavenim vyuZivanym v Ustavu NTC. Na tomto misté velmi kladné hodnotim spolupraci se
studentem, ktery se v odborné cizim prostfedi rychle a dobfe zorientoval.

Student v prédci zpracoval a implementoval genetické optimalizaéni algoritmy a dale doplnil i spiraini
optimalizaéni metodu. Findini program spojuje obé optimalizaéni procedury s daldi ¢asti programu,
ktera iterativné iniciuje simulace MD a sleduje a vyhodnocuje jejich vysledky. Struktura programu je
pfehledna a dobfe popsana.

Optimalizacni algoritmy, které student podle zaddni implementoval, jsou dobfe dokumentované a
dobfe pfizplsobené danému hardwarovému a softwarovému vybaveni urenému pro rozsahlé
paralelni simulace. Vysledky této préce budou v Ustavu NTC dadle vyuZivany a testovdny na fyzikdlné
komplexnéjsich problémech.

Diplomova préce je textové i graficky dobfe zpracovéna a rozsah prace je odpovidajici, Zadéni bylo
spinéno. -

Navrhuji proto hodnoceni zndmkou vyborné a praci doporucuji k obhajobé.
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