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Tato práce zkoumá nové př́ıstupy k učeńı fyzikálńıch model̊u, vynucováńı vazeb
v rovnićıch a k optimalizaci penalizačńıch funkćı závislých na trajektorii. Nedávné
pokroky ve výzkumu hlubokého učeńı a umělé inteligence jsou v této práci
propojeny se zavedenými poznatky o dynamických a chemických systémech a
otev́ıraj́ı tak nové možnosti mezioborového propojeńı. Tato práce prezentuje
významný př́ıspěvek k simulačńım technikám, které využ́ıvaj́ı automatickou
diferenciaci pro propagaci dynamiky, a ukazuje nejen jejich slibné využit́ı v
praxi, ale zároveň formuluje nové teoretické výsledky z oblasti o chováńı se gra-
dient̊u v evolućıch kontrolovaných neuronovými śıtěmi. Všechny nové nástroje
jsou d̊usledně testovány na př́ıkladech z fyziky a chemie, č́ımž vytvářej́ı potenciál
pro jejich daľśı aplikaci v praxi.
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