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Slovni vyjadfeni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Diplomovéa prace Bc. Martina Crhéna nadepsanad Full Centroid Molecular Dynamics through
Machine Learning byla vypracovana na Fyzikalnim Gstavu Univerzity Karlovy pod vedenim dr.
Ondfeje Marsalka. Prace je zaméfena na tzv. centroid molecular dynamics, coz je pfistup usilujici
0 ziskani dynamickych informaci z molekularné-dynamickych simulaci s drahovymi integrély.
Ustiedni myslenkou stavajici price je nahradit kvantové vypodty s drahovymi integraly
simulacemi klasickymi na pted-vypocitaném povrchu volné energie. K ziskani kvalifikovaného

odhadu toho povrchu (resp. jeho derivaci) jsou ptitom vyuzity techniky strojového uceni.

Prace vyzadovala porozumeéni dosti rozsahlych oblasti, autor musel nastudovat a zpracovat partie
z klasické a kvantové mechaniky, molekularni teorie, statistické mechaniky a molekularnich
simulaci, jakoz i rychle se rozvijejici oblast strojového uceni. To se podatilo a autor tyto oblasti
zpracoval ve srozumitelné sepsaném uvodnim textu, ke kterému nemém podstatnéjSich namitek.
Diraz je v literarnim Gvodu kladen na fyzikalni partie (kvantova mechanika s drahovymi integraly,
teorie linearni odezvy, metody molekulovych simulaci), oblast strojového uceni je naopak

probrana velmi stru¢né.

Jako v kazdém vétsim textu, i v pfedlozené praci mize ¢tenaf nalézt drobnéjsi detaily k vylepSeni.
Napf. v poslednim ¢lenu rovnice 2.4 nejspi§ chybi nabojové ¢islo atomového jadra, chybicka bude
nejspi§ také v poslednim clenu rovnice 2.7, obCas neni uUpln€ jednotné znaeni riznych
matematickych objektl, jako jsou vektory nebo operatory (srov. napt. 2.19 a 2.20 ¢i 2.113), ne
vzdy jsou vSechny symboly pfedstaveny, jakkoliv jejich vyznam plyne z kontextu (napt. Q v 2.88).
Ze stylistického pohledu bych ocenil, kdybych se jiz na zac¢atku prace dozvédél, co je kone¢nym
cilem celé studie. To je jasné vysvétleno az v oddile 3.4. Praci by v tivodni ¢asti prospél vyraznéjsi
graficky doprovod, ktery by vizualizoval predstavované koncepty (pfi diskuzi technik zalozenych

na drahovych integralech se fada schémat pfimo nabizi).

Ve vysledkové ¢asti diskutuje autor jednak modelové piipady v jedné a ve dvou dimenzich se
znamym numericky pfesnym ¢i analytickym feSenim. Autor ukazuje, ze navrzené schéma v téchto
piipadech vétSinou dobfe souhlasi s adiabatickou implementaci CMD, ma ovSem urcité
interpretac¢ni vyhody. VéEtsi rozdily jsou patrné pro realistické molekularni simulace kapalné vody

a t¢zké vody.



Prace je sepsana anglicky, srozumiteln¢ a jasné. Text umoznuje praci reprodukovat, metodika je
popsana dostatecné detailné. Pievzaté zdroje jsou spravné citovany, jen jako drobnost bych zminil
jistou nejednotnost ve formatu citaci, napf. ve jménech autorti. V uvodni ¢asti by mozna mohly byt
citace n¢kdy i Cast&jsi — autor se odkazuje na absolvované prednasky, které ale pro ¢tenafe nejsou
relevantnim zdrojem. Préci by sluSel seznam zkratek a pouzitych symbolt, jde ale opét pouze o

drobnost. Autor jasn¢ oddéluje sviij pfinos od praci diiv publikovanych.

Prace se mi celkové libila. Konstatuji, ze jde o kvalitni a plvodni praci. Doporucuji praci bez

vahani k obhajob¢ a navrhuji hodnotit stupném vyborné.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

V rozpravé by se autor mohl zaméfit na nasledujici otazky:

1. Bylo by mozné navrZzenou implementaci CMD pouZzit pro modelovani chemickych reakci?
M¢éla by to néjakou vyhodu oproti bézn€ uzivanym technikdm? Bylo by mozZzné vyuZit

stavajici typ neuronové sité nebo by bylo tfeba sdhnout k vyrazn¢jsim modifikacim?

2. Mezi A-CMD a interpolovanou CMD byly nékdy vidét urcité rozdily. V piipadé simulace
vody autor naznacuje, Ze vysledky s navrzenou modifikaci jsou fyzikaln€ smysluplné;si.
Poprosil bych autora o hlubsi diskuzi, byt tfeba spekulativni, o ptivodu téchto zmén. Je
mozné, Ze jde o disledek nedostatecné konvergence, at’ uz z pohledu poctu ,,chodct*

v simulacich s drahovymi integraly nebo tfeba v kontextu samotnych neuronovych siti?

Nemtize hrat roli jiné termostatovani v obou typech simulaci?

3. V navaznosti na piedchozi otazku: Mohl by autor navrhnout nizko-dimenzionalni model

vykazujici podobné silny rozdil mezi obéma ptistupy?

4. Na str. 45 autor mluvi o moznosti, Ze k systému miize byt piipojen slabé vazany termostat,
ktery nenarusuje dynamiku systému, ale garantuje asymptoticky kanonické rozdéleni. Mohl

by autor specifikovat, jak spravné termostat nastavit?



5. Zkousel autor kvantifikovat podobnost vysledkti ziskanych pomoci riznych ptistupta?

6. Vnima autor navrzeny pfistup jako aproximaci k adiabatické CMD, zefektivnéni této

metody nebo jeji vylepseni?

Praci

U doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalafskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
O vyborné U velmi dobfe U dobie U neprospél/a
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