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Posuzovana disertaéni prace je tvofena zhruba 80strankovym textem, ktery uvadi étenare do
problematiky a shrnuje vysledky péti publikacnich vystupl autora, které tvofi pfilohu k tomuto
textu. Ctyfi publikace jsou puvodni élanky v mezinarodnich impaktovanych &asopisech
(Journal of Chemical Theory and Computation, Journal of Computational Chemistry a Journal
of Chemical Physics), a posledni je referat o metodé DMRG v ¢eském Casopise Chemické
listy.

Prace spada do oblasti vyvoje kvantové chemickych metod a jejich aplikaci, konkrétné se
zabyva ruznymi rozsifenimi metody renormalizaéni grupy matice hustoty (DMRG), ktera je
vhodna pro popis silné korelovanych systému, zejména takovych, kde je nutné pracovat s
velkymi aktivnimi prostory. Jedna se o velmi dulezité téma, protoze presny popis silné
korelovanych molekul je komplexni problém, a i pfes velké pokroky na tomto poli stale
zUstava skutecnou vyzvou. Problematické je zejména ucinné skloubeni popisu tzv. statické
elektronové korelace (oznacované téz jako nedynamicka, “silnd”) a dynamické elektronové
korelace. Dizertacni prace se zabyva jak vyvojem novych metod, tak také jejich efektivni
implementaci.

V prvni kapitole prdce autor prezentuje masivné paralelni implementaci metody DMRG
vyvinuté pro moderni superpocitace. Mgr. Brandejs je jeden ze tfi hlavnich vyvojara této
implementace, ktera je schopnd najednou efektivné vyuZit stovky aZ tisice procesorovych
jader. Takovd implementace metody DMRG doposud nebyla dostupna. Testovaci vypocty na
systémech s velmi rozsahlym aktivnim prostorem, jako je FeMo kofaktor ukazuji, Ze
paralelizace skaluje s rostoucim mnozZstvim jader efektivné. Pro uUcely doplnéni dynamické
korelace do popisu metody DMRG je vyuzito jeji spojeni s metodou sprazenych klastri. Toho
je dosazeno pomoci externé korigované metody sprazenych klastr(i (tailored coupled
clusters). V druhé kapitole je predstavena relativisticka verze této metody a jeji aplikace na
dvouatomové molekuly stézkymi kovy. Za ucelem zefektivnéni vypoctl pak byla
nerelativistickd verze tailored coupled clusters modifikovdna s vyuzitim lokalnich parovych
prirozenych orbitall, coZ otevirda moznosti témér linedrniho Skdlovani s velikosti systému a
tedy vypoctd vyrazné vétsich molekul. V neposledni fadé Mgr. Brandejs demonstruje vyuZziti
velicin ziskanych kontrakcemi tenzorovych siti pro analyzu vazebné struktury molekul. V praci
jsou prezentovany aplikace na molekuly s komplexni vazebnou strukturou vykazujici
elektronovou deficienci.

Disertacni prace Mgr. Brandejse obsahuje origindlni vysledky a je napsana srozumitelné, na
odborné drovni. Grafickd, jazykova a formalni droven prace je rovnéz dobrd, text obsahuje



primérené preklepll. Rozsah prace je standardni, je vSak vyvazen odbornymi publikacemi, na

nichz je prace zalozena.

Celkové hodnotim praci pana Mgr. Brandejse jako vybornou.

Pfipominky a podnéty do diskuse:

1.

V uvodu (Introduction), autor piSe: ,Notice that here we do not assume equivalence
between quantum wave function collapse during measurement and quantum
decoherence, as this is a subject of quite a heated debate ...“. Co tedy autor
predpokldada? Nebo je tim minéno, Ze neni tfeba nic konkrétniho predpokladat,
nebot na tom vysledky této prace nezélezi?

Autor v sekci 1.2 na grafu 1.3 vyuziva vysledky numerické studie chyby energie metody
DMRG v zavislosti na chybé pramenici z renormalizace pro analyzu nejistoty metody.
V prdaci ovsem neni uvedeno, zda tyto empirické vysledky pro konkrétni systémy
nebyly nahrazeny analytickym popisem, pfipadné jaky je souéasny stav poznani v
tomto sméru.

V praci se uvadi, Ze pro zobecnéni relativistické implementace tailored coupled
clusters z grup s realnou reprezentaci do “komplexnich” grup v souéasnosti jiz probiha
testovani a priprava k publikaci. Autor zminuje, zZe pro pfrislusnou tfidu systém je
dosud dostupnych jen nékolik malo kvantové chemickych metod. Cim je toto
zpUsobeno? Jaké jiné metody jsou dostupné pro ctyrslozkové relativistické vypocty
nesymetrickych molekul?

V praci se uvadi, Ze nerelativistickd verze externé korigované metody sprazenych
klastri modifikovana s vyuzitim lokdlnich parovych pfirozenych orbitali umoznuje
presné vypocty na velkych molekulach. Byla tedy na takovych systémech tato metoda
vyzkousena? Pripadné na kterych?

Jak je analyza vazebné struktury zavisld na pouzité bazi molekulovych orbital??
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