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Zadanie

Klastre atobmov, molekul a
mikrosolvatovanych ionov maju
dolezity vyznam v mnohych
oblastiach chémie, ako napriklad
katalyza, separacia alebo materialové
vedy. Urcit Struktiru klastrov
experimentalne je naroc¢né, pritom je
vSak ich znalost klticova pre
predpovedanie chemickych
vlastnosti. Kym na hladanie lokalnych
minim Struktir chemickych klastrov
existuju efektivne metody, hladanie
tych najstabilnejsich struktur s
najnizSou energiou stale predstavuje
narocny optimalizac¢ny problém.
Jeden z hlavnych limitujtcich
faktorov pri tomto optimalizacnom
probléme je velkost Kklastra. Klastre
sa skladaju z castic, ktorych pocet
moZe dosahovat aj milidny, a s
kazdou dalSou Casticou sa zvacsuje
dimenzionalita problému a teda aj
jeho vypoctova zlozitost.

Motivaciou tejto prace bolo navrhnuat
a implementovat’ algoritmus na
efektivnu globalnu optimalizaciu
Struktdr chemickych klastrov. Na
porovnanie dosiahnutych vysledkov
bol zvoleny program ORCA GOAT.
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Implementacia

Na rieSenie tohto problému bol navrhnuty a
implementovany geneticky algoritmus GenCluster Tento
algoritmus je paralelizovany a umoZznuje pouZivatelom
efektivne optimalizovat’ aj vacsie klastre.

Na zaciatku algorimu je vygenerovana populacia ndhodnych
Stuktur, ktoré su iterativne vylepSované v kazdej novej
generacii. V programe s implementované Specializované
genetické operatory, ktoré umoZznujui vhodne prenasat
Strukturalne informacie medzi Struktdrami klastrov.
Program je integrovany s roznymi kvantovochemickymi
softvérmi, ktoré umoznuju vypocitat energiu a vykonavat
lokalnu optimalizaciu klastrowv.
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Vysledky

Program GenCluster bol porovnany s algoritmom GOAT-
EXPLORE na optimalizaciu zlatych klastrov (Auy, Aue, Aug,
Au,¢, Aus,) za rovnakych podmienok (metéda GFN1-xTB,
64 jadier) a vo vSetkych pripadoch nasiel energeticky
ekvivalentné globalne minima vyrazne rychlejsSie nez GOAT-
EXPLORE.

Okrem toho uspeSne optimalizoval aj vacsi klaster Augy,
ktory uz presahoval nase dostupné vypoctové prostriedky
potrebné pre optimalizaciu pomocou GOAT-EXPLORE,
¢im sa overila jeho efektivita pri globalnej optimalizacii
Struktur.
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