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Hodnoceni oponenta k diplomové praci Bc. Jakuba Martinky

Prace se zabyva neadiabatickou molekulovou dynamikou na pfipadu molekuly vinyl bromidu a
zkouma jeji mozné urychleni pomoci metod strojového uceni. Kandidét se nejprve vénuje popisu
teoretickych metod, ktery nasleduji kapitoly s vysledky neadiabatické dynamiky a strojového
uceni. Oceriuji, Ze se jednd se o aktualni a ambiciézni téma vyZaduijici znalosti ze dvou odli$nych
obord. Zatimco dynamika v zakladnim elektronovém stavu typicky pfedstavuje pro strojové uceni
jednoduchy problém, u neadiabatické dynamiky je tomu pravé naopak.

Formalné je prace na vysoké Grovni pouze s malym mnozstvim pieklep a gramatickych chyb,
kterym se v textu o tomto rozsahu v podstaté nelze vyvarovat. Préice se éte dobfe, ma dostateény
rozsah a je logicky ¢lenéna. MnoZstvi citaci je dostate¢né, nicméné lehkou vytku si zaslouZi jejich
obc&asné vzdalené umisténi od citovaného obsahu, nékdy i dalece pod nim. Jakkoliv je odborné
ndzvoslovi obtiZné preloZitelné do Cestiny, je potfeba dat si pozor na polovi¢até a krkolomné
preklady: zde bych uved| jako pfiklad v praci ¢asto pouzivany vyraz ,jadrova ridge regrese®.
Pfeklad pro ridge regression zni ,hfebenova regrese”, nicméné i piné anglicky vyraz by byl
v poradku.

Teoreticka sekce je psana erudované a v dostatetném rozsahu. Pouze obéas student popisuje
zbytelné slozité koncepty, které bez dalSiho kontextu nevedou k lepdimu porozuméni, ale spise
naopak k zhor3eni plynulosti textu a drobnym chybam v rovnicich. Vé&t3i prostor by mohl byt
vénovan multireferen¢nim metodam, které jsou vhodné;jsi pro neadiabatickou dynamiku, klidné
na Gkor rozsdhlého popisu metod jednoreferencnich. Z textu mi také neni plné ziejmy zpGsob
zahrnuti gradientd do minimalizované kriteridlni funkce pouZité regresni metody.

Ve vysledkové sekci autor studuje disociaci vinyl bromidu po fotoexcitaci. Ocefiuji, Zze se kandidat
podrobné zabyvd moznymi zdroji chyb. Zaroveri oceniuiji, ze student prezentuje absorpéni spektra
na absolutni Skale, coZ neni v komunité Uplna samoziejmost. Co se tyka aplikace strojového uceni
na neadiabatickou dynamiku, tak student zkoumd moZnosti nasazeni vramci omezeného
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konfiguracniho prostoru, pficemz vysledky nejsou prozatim uplné povzbudivé. Nicméné jedna se

slozity problém, na kterém pracuji i pfedni vyzkumné skupiny v oboru.

Otazky k obhajobé:

1.

Student pouZiva bazi modifikovanou zahrnutim difuznich funkci na atomech uhliku. Standardné
byvaji pro vyvazeny popis difuzni funkce zahrnuty pro vSechny tézké atomy. Dojde ke zméné
vysledk(, pokud je difizni funkce pfidana i atomu bromu?

Kandidat uvadi jako referenci metodu spraZenych klastri EOM-CCSD(T) s poruchovymi triple
excitacemi. Existence takové metody mi neni zndma a manualu uvedeného vypocetnjho programu
také ne. Zaroven neiterativni poruchové metody standardné neposkytuji oscildtorové sily, které v
praci uvedené jsou. Nejednad se o vyvojafskou verzi programu? Prosim o vyjadfeni k této metodé.
Student sam spravné pise, Ze metoda ADC(2) neni tplné vhodna pro popis konickych intersekci a
disociace, presto je tato metoda pouZita pravé pro popis téchto fenoménii v rdmci neadiabatické
molekulové dynamiky. Zaroven obé pouZité metody, ADC(2) a CASSCF, poskytuji dle vysledk
odli$né poradi stavii nez referenéni metoda sprazenych klastr{. Co to znamena pro dlivéryhodnost
vysledkd dynamickych simulaci? Existuje v literatufe experimentalni ¢i teoreticka doba disociace
pro srovnani se ziskanou hodnotou 20-25 fs? Nebylo by pro tuto molekulu mozné pouzit, alespon
pro mensi mnozstvi trajektorii, multireferencni metodu s vétsi mirou zahrnuti dynamické korelace
jako napfiklad CASPT2?

Chyby predikce jsou celkové vysoké vzhledem k pouZitému mnoiZstvi trénovacich dat. Zaroven
autor uvadi zhorsujici se chybu predikce s poCtem trénovacich dat. Takovy vysledek je lehce
znepokojivy. Je stejny trend pozorovatelny i pro zakladni stav? Zkousel kandidat trénovat model
s je$té mensim mnoZstvim dat? Tato data by mohla by pomoci objasnit pficinu naptiklad v zahrnuti
geometrii z oblasti konickych intersekci, kde nejsou fitované hyperplochy hiadké.

Na zavér bych rad konstatoval, Ze délka tohoto posudku odraZi zdjem oponenta, a nikoliv

nekvalitu prace.

Diplomovou praci Bc. Jakuba Martinky doporucuji k obhajobé s hodnocenim A ,,vyborné”.

V Praze dne 6. zari 2022

Ing. et Ing. Stépan Srsen, Ph.D.
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