
Tato práce se zabývá vývojem nové metodologie pro zefektivněnı́ simu-
lacı́ centroid molekulárnı́ dynamiky — výpočetnı́ metody založené na teorii
dráhových integrálů v imaginárnı́m čase, použı́vané pro přesnou predikci vi-
bračnı́ch spekter a jiných dynamických vlastnostı́ molekulárnı́ch systémů v kon-
denzované fázi. Tato metodologie spočı́vá ve využitı́ metod strojového učenı́
k explicitnı́ konstrukci potenciálu pro centroid. Výsledky obdržené využitı́m
nového přı́stupu jsou poté systematicky porovonány se staršı́m adiabatickým
přı́stupem k centroid molekulárnı́ dynamice. Výsledky jsou porovnány jak pro
řadu modelových systémů, tak pro realistické mnohodimenzionálnı́ molekulárnı́
systémy. Tomu následuje diskuze rozdı́lu mezi oběma přı́stupy, na kterých jsou
také ilustrovány výhody nové metodologie. Vlastnosti potenciálu, který je v
rámci přı́stupu konstruován, byly také prozkoumány.
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