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Vyjadreni Skolitele k diplomové praci pana
Be. Jakuba Martinky
na téma
Neadiabatickd molekulovd dynamika fotochemickijch procesii akcelerovand
pomoci strojového ucent

Pan Jakub Martinka se ve své diplomové praci zabyval vypotty neadiabatické molekulové dyna-
miky (MD) molekuly vinylbromidu a pouZitim technik strojového ugeni na rychly vypotet ploch
potenciélni energie zdkladntho a excitovanych stavii jakoZ i jejich gradientd.

Pan Martinka b&éhem svého ptisobeni v mé skupiné provedl vypotty excitaénich energif v rtiznych
bazich a CAS aktivnich prostorech za titelem volby ab initio metody pro MD a poté vypoity
fady MD trajektorif této molekuly na ADC(2) a CASSCF trovni. Bshem této prace se pan Mar-
tinka sezndmil se zaklady neadiabatické molekulové dynamiky a zvladnul potfebné techniky k
provadéni MD vypottl. Daldfm krokem jeho prace bylo ndsledné pouZiti dat ze spottenych tra-
jektorii pro tvorbu trénovacich sad pro strojové u¢eni metodou kernel ridge regrese, trénovani
ML modelti a vyhodnocovéni jejich pfesnosti. Pan Martinka se tisp&$né a z velké &4sti samostatn

zhostil i tohoto tikolu.

Diplomova prace pana Martinky se sklad4 ze t¥ kapitol. Z prvni kapitoly vénované teoretickym
zdkladim pouZitych metod kvantové chemie, molekulové dynamiky a strojového ueni je zfejmé,
Ze si pan Martinka osvojil znalost relevantnich metod na tirovni odpovidajici magisterskému stu-
diu. Druhd kapitola je vénovana vysledktim neadiabatické MD molekuly vinylbromidu. Uk4zalo
se, Ze po fotoexcitaci dochézi nejen k rychlé populaci tripletnich stavii, ale téZ k rychlé disoci-
aci této molekuly. Kapitola 3 pak prezentuje aplikaci metody strojového uéeni na potencidlové
povrchy relevantni ve vy3e uvedené molekulové dynamice a porovnéni jejich pfesnosti viigi ab
inito datlim pro trajektorie neobsaZené v tréninkovych sadach. Celkové vysledky prezentované
v této diplomové praci nejsou jesté dostatetng tplné na to, aby mohly v této formé& byt publi-
kovany, nicméné pfedstavuji vjznamny pfinos naSemu vyzkumu a budou soudésti publikace v

budoucnu.

Pan Martinka se jako student velmi osv&dil, pracoval se zjmem, samostatné a iniciativné. Pfedlo-
Zenou préci doporutuji hodnotit stupném vyborné a po jeji obhajobé a slozeni statni zkougky
doporutuji udéleni magisterského titulu panu Martinkovi.
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