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Abstrakt: Simulace ab initio molekularni dynamiky s atomovymi jadry reprezen-
tovanymi drahovymi integraly v imaginarnim case poskytuji cenny vhled do
fyziky a chemie kondenzovanych vodikové vazanych systému na vysoké drovni
presnosti popisu. Zaroven tyto simulace predstavuji metodologickou a vypocetni
vyzvu zejména v piipadé, kdy jsou vyzadovany pokrocilé metody teorie elek-
tronové struktury. V této praci ukazujeme nase piispévky ohledné zaclenéni po-
tencialii na béazi strojového uceni do simulacnich postupt s dirazem na pouziti
aktivniho uceni pro tvorbu tréninkové sady a na efetivni generaci tréninkovych
geometrii samotnych. S touto metodologii jsme provedli pokrocilé simulace ti{
riznych molekularnich systémi. Jako prvni jsme prozkoumali chovani radikal-
aniontu benzenu rozpusténého v kapalném amoniaku: tento systém je vyznamny
v kontextu chemie Birchovy redukce. Motivovani nasimi zjisténimi jsme pokraco-
vali rozsahlou studii 7w-vodikovych vazeb v roztocich benzenu v kapalné vodé a
amoniaku s dirazem na strukturu, dynamiku a vibra¢ni spektroskopii. Nakonec
jsme se presunuli do oblasti fyziky povrchi, kde jsme se vénovali modelovani
reakci s prenosem protonu v dusikatych derivatech benzochinonu v plynné fazi
a na povrchu zlata a popisu klicové role jadernych kvantovych jevi pro tuto
reaktivitu. Provedeny vyzkum je obsazen v péti publikacich prilozenych k této
praci.

Klicova slova: ab initio molekularni dynamika, drahové integraly v imagindrnim
case, teorie funkcionalu hustoty, potencidly na bézi strojového uceni, vodikové
vazby, kondenzovana faze, chemicka reaktivita



