
Jeden z modernějších směrů v kvantové chemii, který je z veké části neprozkoumaný,
je užití Hamiltoniaánů, které nezahrnují jen elektrony v molekule, ale i jiné kvantové čás-
tice. Ty se též nazývají hamiltoniány s více komponentami. Metoda renormalizační grupy
matice hustoty (DMRG) se stala jednou z běžně používaných metod v multireferenční
kvantové chemii. V této práci popisujeme rozšížení DMRG algoritmu aby používal Hamil-
toniány s více komponentami. Nejdřív popisujeme samotný DMRG algoritmus, včentně
ukázky použití na několika systémech náročných pro výpočty. Přidáváame i krátký popis
jak rozšířit DMRG algoritmus i o dynamickou korelaci použitím metody adiabatického
spojení. Dále popisujeme rozšíření DMRG o Hamiltoniány s více komponentami, které
bylo implementováno autorem této práce, a nakonec ukazujeme, jak může být DMRG
užitečné v polaritonické chemii, kde molekula interaguje s kvantovými stavy světla v
optické kavitě.


