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Popis tématu

Vlastnosti materiálů lze dnes velice přesně spočı́tat pomocı́ density
functional theory (DFT) a local-density approximation (LDA). Tyto
výpočty jsou sice velice přesné, ale také časově velice náročné. Při
velkém množstvı́ potenciálnı́ch materiálů využitelných v průmyslu
nenı́ možné takto náročné výpočty provádět pro všechny materiály.
Proto se nabı́zı́ následujı́cı́ postup: několik vybraných materiálů
propočteme přesně a posléze se pomocı́ metod strojového učenı́
pokusı́me nalézt levný a rychlý (byt’ nepřesný) způsob
předpovı́dánı́ materiálových vlastnostı́. Tuto předpověd’ je pak
možné aplikovat na obrovské množstvı́ materiálů a nejslibnějšı́
předpovězené materiály pak propočteme opět přesně.

Nástroje

Cı́lem diplomové práce bude zpracovánı́ předpočtených dat
vazebných energiı́ dvouatomárnı́ch krystalů, která pocházejı́ od
kolegů z Fritz-Haber-Institute (FHI) v Berlı́ně.
Pokusı́me se vyvinout metodu předpovı́dánı́ těchto energiı́ z
jednoduchých atomárnı́ch charakteristik daných sloučenin.
Kromě použitı́ klasických metod bude cı́lem i navrhnout nové
metody využı́vajı́cı́ analytické závislosti vlastnı́ch čı́sel operátorů na
parametru.
V přı́padě zajı́mavých výsledků bude moci řešitel navštı́vit FHI a
prezentovat své výsledky přı́mo tam.

Typy krystalů Rock Salt a Zincblende

Přı́klad vizualizace predikovaných hodnot

Jak by mohlo vypadat vaše zadánı́

Seznámenı́ se s fyzikálnı́ motivacı́ problému

Seznámenı́ se s daty z FHI (Berlı́n)

Využitı́ klasických metod (kernel ridge regression, lasso, . . . ) k
odhalenı́ funkčnı́ch závislostı́ v datech

Využitı́ analytické zavislosti energiı́ sloučenin na parametrech
materiálu

Prezentace výsledků na FHI v Berlı́ně
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