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Skolitelsky posudek doktorské disertaéni prace pana Mgr. Jana Brandejse na téma

Tensor Network-based Computational Methods for Strongly Correlated Molecular Quantum
Mechanics

Disertalni prace pana Brandejse se zabyvad kvantové chemickymi metodami zaloZzenymi na metodé
renormalizaéni grupy matice hustoty (density matrix renormalization group, DMRG), jejichZ vyvojem se v nasi
skupiné zabyvame. Metoda DMRG je jednou z mala vypocletnich metod, ktera je vhodnd pro popis
elektronové struktury molekul se silné korelovanymi elektrony vyZzadujici velké aktivni prostory, jako jsou
napfiklad biologicky relevantni polynukledrni komplexy prechodnych kovl. Pan Brandejs se v ramci svého
doktorského studia podilel na vyvoji nové masivné paralelni implementace, ktera posouva hranice moznosti
DMRG vypocth zminénych molekul.

DalS$im dUlezitym pfispévkem pana Brandejse je vyvoj a aplikace metod pro popis v DMRG chybéjici
dynamické elektronové korelace pomoci externé korigovanych metod vazanych klastr( (coupled clusters).
Konkrétné se jednalo o relativistickou verzi metody tailored coupled clusters a jeji aplikaci na dvouatomové
molekuly s atomy tézkych kovi a také vylepSeni nerelativistické verze s vyuZitim lokalnich parovych
prirozenych orbitall. Za zminku dale stoji vyuZiti metody DMRG pfi analyze elektronové deficitnich vazeb,
kterému se pan Brandejs v ramci svého studia take vénoval.

Jako skolitel mohu bez nejmensich pochybnosti konstatovat, Ze pan Brandejs pracoval se zdjmem,
samostatné a iniciativné. Podilel se velkou mérou na vyvoji novych vypocetnich metod, jejich netrividlni
aplikaci, ale také na psani publikaci a vedeni mladsich student(. V ramci doktorského studia pana Brandejse
vznikly 4 publikace s jeho autorstvim, které byly otiStény v renomovanych zahrani¢nich ¢asopisech Journal
of Chemical Theory and Computation, Journal of Computationl Chemistry a Journal of Chemical Physics a také
Cesky psané review pro ¢asopis Chemické listy.

Zavérem bych rad fekl, Ze pan Brandejs se jako doktorand velmi osvédcil a viele doporucuji jeho disertaéni
praci k obhajobé. Navrhuji, aby jeho prace byla uzndna jako podklad pro udéleni titulu Ph.D.
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