Lukas Cervenka — vitéz soutéze Ceska hlavicka 2012

17. tijna byly v Brné vyhlaseny ceny za nejlepsi védecké préace stfedoskolaku za letosni rok -
Ceské hlavicky. K nasi velké radosti se vkategorii Ingenium, do ni? spadaji projekty z oblasti
informatiky, matematiky, elektrotechniky, programovani a komunikace, stal vitézem student Lukas
Cervenka z Gymnazia ve Frydlantu nad Ostravici.
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(zdroj: http://www.soc.cz/)

Odborna porota slozena ze zastupcd vysokych skol a Akademie véd ocenila praci s dlouhym
nazvem Propojeni optimalizaénich program( s kvantovéchemickymi softwarovymi baliky, ktera

vznikla v ramci staze, kterou student absolvoval pod vedenim doc. RNDr. Reného Kaluse, Ph. D.
na Katedre aplikované matematiky, Fakulté elektrotechniky a informatiky Vysoké skoly banské —
Technické univerzité Ostrava.

Staz byla soucasti projektu Oteviena véda, ktery je zaméren na popularizaci pfirodovédnych
a technickych obord. V rdmci projektu je umoinéno talentovanym studentim SS a VS dochazet
na staze na védeckych pracovistich a podilet se pod odbornym vedenim na védeckém vyzkumu.

A &im se vlastné Lukds Cervenka na své stazi zabyval?

Ve fyzice molekul reprezentuji jednotliva minima potenciadlni energie strukturni izomery
a sedlové body na nadplose této energie takové body, kterymi pti zméné prochazi jeden strukturni
izomer vizomer druhy. Existuje mnoho algoritm0, které dokazi spolehlivé najit minima funkce,
a méné algoritm(, které jsou schopny nalézt sedlové body. Soucasné existuje nékolik
kvantovéchemickych softwarovych balik(i, které jsou schopny velmi presné numericky vypocitat
potencialni energii urcité konfigurace molekuly, gradient této energie apod. Hlavnim pfinosem
Lukasovy prace je skutecnost, Ze dokazal propojit programy implementujici optimalizacni algoritmy
s kvantovéchemickymi programy, zajistit vzajemnou vyménu dat, vypolet paralelizovat,
zaznamenavat prlibéh vypoctu a osetfit vyjimky béhu. Byla zachovana obecnost feseni, libovolny
program je tedy moZno nahradit programem jiného dodavatele. Vytvofil rovnéz nékolik vlastnich
optimalizacnich program(. Vyvinuté programy byly pouZity k lokalni optimalizaci vybranych molekul
a k hledani strukturnich izomer( iontovych klastrd vzacnych plynd argonu a helia.

Lukasovi Cervenkovi i jeho konzultantovi, doc. RNDr. Renému Kalusovi, Ph.D., gratulujeme!
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