Abstrakt

Neadiabatickda molekulova dynamika je vyznamnym pristupem pro studium
fotochemickych jevi. Pomoci stochastického algoritmu a sady trajektorii je mozné
studovat jevy, pri kterych selhavd Bornova-Oppenheimerova aproximace. Tento pristup
je vsak omezen velikosti molekul a délkou casovych intervald, které je mozné studovat.
Pomocnym néastrojem mohou byt techniky strojového uceni, jez se osvédcily v mnoha
riznych oblastech. V této praci se zaméruji na pouzitelnost techniky jadrové ridge
regrese jako potencidlniho néstroje pro akceleraci simulaci neadiabatické molekulové
dynamiky. Vinyl bromid je mald molekula s tézkym atomem bromu, coz z vypocetniho
hlediska predstavuje vhodny testovaci systém pro neadiabatickou molekulovou dynamiku

se zahrnutim neadiabatickych a spinorbitélnich vazeb.



