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Dizertacna praca Mgr. Jana Brandejsa, ktorU vypracoval pod vedenim Dr. Libora Veisa, sa
zaobera vyvojom, implementéaciou a aplikaciami novych vypoctovych metéd zalozenych na
metdde renormalizacnej grupy matice hustoty (DMRG). Kvantovo-chemicka verzia metody
DMRG je jednou z mala dostupnych vypoc¢tovych metdéd umoznujlcich vypocty molekul so
silne korelovanymi elektronmi, ktoré vyzaduju velké aktivne priestory (rddovo desiatky
molekulovych orbitalov). Format prace je skrateny, nakolko je doplneny piatimi publikaciami
autora. Styri publikacie su ¢lanky v medzinarodnych impaktovanych ¢asopisoch, ako Journal
of Chemical Theory and Computation, Journal of Chemical Physics, Journal of Computational
Chemistry, posledny je review ¢lanok publikovany v ¢asopise Chemické listy pisany v ¢estine.

Z moéjho pohladu je najdoblezitejsi vysledok prace masivne paralelny DMRG program
MOLMPS, ktery je diskutovany v prvej kapitole prace. Na niekolkych prikladoch, vratane
klastra FeMo kofaktoru enzymu nitrogenazy, je ukazané Skalovanie s poc¢tom CPU jadier, azZ
do (priblizne) 2500. Napriek tomu, Ze sa jedna o vysoko netrivialny problém, ktory vyzaduje
mnozstvo komunikacie medzi vypoctovymi uzlami, je vysledné Skalovanie vyborné. Ako
jeden z praktickych prikladov vyuZitia metédy DMRG v kvantovej chémii je v dizertatnej
praci diskutovana aj analyza chemické vazbovosti, konkrétne elektron-deficitnych vazieb
berylia. V druhej kapitole je prezentované rozsirenie metdody DMRG na popis (chybajlcej)
dynamickej korelacie, a to pristupom ,tailored coupled clusters”. Najskor je to relativisticka
(Stvorkomponentova) verzia s aplikaciami na diatomika s atdbmami tazkych kovov, nasledne
vylepSenie nerelativistickej verzie s vyuzZitim lokadlnych parovych prirodzenych orbitalov
(,natural orbitals“) - LPNO. Pouzitie LPNO umoznilo formulovat a nasledne implementovat
takmer linearne skalujuci program, ktory je v principe schopny pocitat systémy s tisickami
bazovych funkcii.

Dizertacna praca Mgr. Brandejsa prezentuje originalne vysledky a doktorand v nej zretelne
demonstroval svoju odbornost. Praca je pisana vybornou angli¢tinou, ma kvalitné grafické
spracovanie a obsahuje iba maly pocet preklepov a nepresnosti. Zaverom teda
konStatujem, Ze praca Mgr. Brandejsa spiiia kritéria na obhajobu v IIl. stupni
vysokoskolského studia v zmysle platného Vysokoskolského zakona a neskorsich
predpisov a po jej Uspesnej obhajobe navrhujem kandidatovi udelit titul ,,PhD".

Pripomienky a podnety do diskusie:



1. V sekcii “Symmetry sectors” kapitoly 1.2 je uvedené, Zze v implementacii DMRG bola
vyuzita symetria U(1), odpovedajlca zachovaniu poctu alfa a beta elektrénov. Autor
tvrdi, Ze dalsie zlepsenie je mozné dosiahnut pouZitim symetrie SU(2), odpovedajlcej
spinu elektrénov. Ako je mozno tato symetriu vyuzit a ako se tym zmeni vysledné
skalovanie metédy DMRG?

2. Autor v sekcii 1.4 uvadza, Ze v pripade, ked je Studovany systém popisany ,Cistym
stavom“ (v orig. ,pure state“), je koreladcia ,C“ tvorend vyhradne kvantovym
entanglementom. Je moZné to nejak (nazorne) ukazat?

3. Vyuziva sa v MOLMPS implementacii metédy DMRG asynchrénny paralelizmus,
jednostranna (tzv. ,one-sided“) komunikacia, alebo ina, pokrocila funkcionalita
standardu MPI-3?

4. Je MOLMPS samostatny program, resp. programovy balik? Ak ano: a) akym
spoésobom ziskava autor napr. 1- a 2-elektrénové integraly v baze atémovych funkcii?
b) preCo sa autor nerozhodol o implementaciu v ramci programového balika
NWChem, v ktorom uzZ v minulosti spolupracovnici Dr. Pittnera implementovali iné
metody a (nazdavam sa, Ze) je dobrou softvérovou platformou pre sucasné
superpocitace?
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