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Tato prace zkouma nové piistupy k uceni fyzikalnich modeli, vynucovani vazeb
v rovnicich a k optimalizaci penalizac¢nich funkci zavislych na trajektorii. Nedavné
pokroky ve vyzkumu hlubokého uceni a umélé inteligence jsou v této praci
propojeny se zavedenymi poznatky o dynamickych a chemickych systémech a
oteviraji tak nové moznosti mezioborového propojeni. Tato prace prezentuje
vyznamny piispévek k simula¢nim technikam, které vyuzivaji automatickou
diferenciaci pro propagaci dynamiky, a ukazuje nejen jejich slibné vyuziti v
praxi, ale zaroven formuluje nové teoretické vysledky z oblasti o chovéani se gra-
dientu v evolucich kontrolovanych neuronovymi sitémi. VSechny nové néstroje
jsou dusledné testovany na ptikladech z fyziky a chemie, ¢imz vytvareji potencidl
pro jejich dalsi aplikaci v praxi.



