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@ Vlastnosti materiall Ize dnes velice presné spocitat pomoci density
functional theory (DFT) a local-density approximation (LDA). Tyto
vypoCty jsou sice velice presné, ale také ¢asové velice naroCné. P¥i
velkém mnozstvi potencialnich materialt vyuzitelnych v primysiu
neni mozné takto naro¢né vypocty provadét pro vSechny materialy.

@ Proto se nabizi nasledujici postup: nékolik vybranych material(
propocCteme presné a posléze se pomoci metod strojového uceni
pokusime nalézt levny a rychly (byt nepfesny) zplisob
pfedpovidani materidlovych vlastnosti. Tuto pfedpovéd je pak
mozné aplikovat na obrovské mnoZzstvi materialt a nejslibnéjsi
predpoveézené materialy pak propocteme opét presne.
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@ Cilem diplomové prace bude zpracovani predpoctenych dat
vazebnych energii dvouatomarnich krystalu, ktera pochazeji od
kolegu z Fritz-Haber-Institute (FHI) v Berliné.

@ Pokusime se vyvinout metodu predpovidani téchto energii z
jednoduchych atomarnich charakteristik danych sloucenin.

@ Kromé pouziti klasickych metod bude cilem i navrhnout nové

metody vyuzivajici analytické zavislosti vlastnich Cisel operatord na
parametru.

e iw . . . R e s Jak by mohlo vypadat vase zadani
@ V pripadé zajimavych vysledkd bude moci fesitel navstivit FHI a

prezentovat své vysledky pfimo tam.

@ Seznameni se s fyzikalni motivaci problému

@ Seznameni se s daty z FHI (Berlin)

o VyuZiti klasickych metod (kernel ridge regression, lasso, ...) k
odhaleni funk&nich zavislosti v datech

@ Vyuziti analytické zavislosti energii slou¢enin na parametrech
materialu

@ Prezentace vysledkd na FHI v Berliné

http://gams.fjfi.cvut.cz
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