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Streszczenie: Praca omawia zastosowanie algorytmu genetycznego w zagadnieniu przewi-
dywania struktury krystalicznej. Przedstawiono elementy teorii funkcjonału gęstości, teorię
algorytmów genetycznych wraz z implementacją w języku C++ oraz rezultaty strojenia algo-
rytmu genetycznego z użyciem funkcji testowych. Zaprezentowaną wiedzę użyto do wykonania
strukturalnych obliczeń ewolucyjnych w przypadku monoatomowych nanodrutów złożonych
z atomów boru z komórką elementarną o rozmiarze do 8 atomów.
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