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Slovni vyjadieni, komentare a pripominky vedouciho:

Diplomovou préaci “Full Centroid Molecular Dynamics through Machine Learning” vypracoval
Martin Crhan pod mym vedenim na Fyzikdlnim dstavu UK. Prace se vénuje metoddm drdhove¢ inte-
gralni molekuldrni dynamiky s cilem zvySsit vypocetni efektivitu a presnost centroid molecular dyna-
mics, kterd umoZznuje ziskat pribliznou informaci o dynamice systému kvantovych ¢astic. K dosazeni
tohoto cile prace vyuzivd mimo jiné metody strojového ucend.

Text samotny je zpracovén kvalitng a s minimem formalnich & technickych problémi. Uvod do
tématu je prehledny a shrnuje vSe dilezité k pochopeni samotného obsahu prace. Sekce vysvétlujici
teoretické zaklady a vypocetni metodiku jsou napsdny pomérné podrobné, coZ jednak umoziuje re-
produkci vypocti a jejich vysledkl a jednak usnadiuje dalsi rozvoj predstavenych metod, napiiklad
dal$imi studenty. Vysledky pro modelové systémy i pro kapalnou vodu jsou potom prezentovany jasné
a zfetelné ukazuji schopnosti a vyhody vyvinuté metodiky. Zaroveni dokumentuji, Ze student kromé
implementace a provedeni samotnych simulaci realizoval také nadstandardni analyzu vysledki, na-
priklad pfi srovnéni druhych derivaci interakénich a korekénich energii.

Béhem pripravy diplomové prace musel student zvlddnout pomérné Sirokou Skdlu témat, véetné
podrobnosti metodiky na drovni nutné pro vlastni implementaci ¢i technickych detailit nutnych k
realizaci simulaci, které jsou nezanedbatelné slozitéjsi neZ standardni klasickd molekularni dynamika.
Student tyto tkoly zvlddal s aktivnim zdjmem a s prehledem, ktery ukazuje, zZe ziskal schopnost
samostatné feSit vyzkumné otazky. Téma prace je Cerstvym a otevienym vyzkumnym problémem,
pfi jehoz feSeni student prokazal znacnou iniciativu pii navrhovani moznych postupi feSeni otazek
a problémi, které béhem prace nastaly. Pfi studiu teoretickych zédkladii i vypocetni metodiky Sel do
znaéné hloubky, coZ ukazuje naptiklad droven detailu ve druhé a tieti sekci préce.

Celkové jsem s praci Martina Crhana velmi spokojen a vyslednou diplomovou praci povazuji
za vynikajici. Odborny obsah priace prezentovany mnou jako vedoucim vzbudil zdjem na dvou ne-
davnych konferencich. Vyvinuta metodika miZe jednak byt déle rozvijena a jednak je bezprostiedné
pouZzitelnd pro dalsi projekty. Chystame se ji také v nejblizsi dobé publikovat.
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