Tato préce se zabyva vyvojem nové metodologie pro zefektivnéni simu-
laci centroid molekuldarni dynamiky — vypocCetni metody zaloZzené na teorii
drédhovych integralu v imagindrnim ¢ase, pouzivané pro piesnou predikci vi-
brac¢nich spekter a jinych dynamickych vlastnosti molekuldrnich systému v kon-
denzované fdzi. Tato metodologie spociva ve vyuziti metod strojového uceni
k explicitni konstrukci potencidlu pro centroid. Vysledky obdrzené vyuzitim
nového pristupu jsou poté systematicky porovonany se starSim adiabatickym
pristupem k centroid molekularni dynamice. Vysledky jsou porovnany jak pro
fadu modelovych systému, tak pro realistické mnohodimenziondlni molekularn{
systémy. Tomu nésleduje diskuze rozdilu mezi obéma piistupy, na kterych jsou
také ilustrovany vyhody nové metodologie. Vlastnosti potencidlu, ktery je v
ramci pristupu konstruovan, byly také prozkouma&ny.



