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Disertační práce Mgr. Mikuláše Matouška se zabývá různými rozšířeními metody 

renormalizační grupy matice hustoty (DMRG) vyvíjené ve skupině jeho školitele. DMRG je 

metoda kvantové chemie, sloužící jako aproximace úplné konfigurační interakce (FCI). 

Umožňuje studovat molekuly, které obsahující několik desítek silně korelovaných 

orbitalů, kde nelze použít FCI kvůli exponenciálnímu škálování. 

V prvních dvou kapitolách práce je popsána metoda DMRG, tak jak se používá v kvantové 

chemii. V třetí kapitole autor ukazuje na příkladech výpočetních studií, na kterých se 

podílel jako spoluautor, praktické použití metody DMRG. Zároveň ukazuje příklady 

molekulárních vlastností, které je možné z DMRG výpočtu získat, a demonstruje, jak lze 

dané vlastnosti prakticky využít pro analýzu výsledků. Ve čtvrté kapitole je pak 

představena metoda adiabatického spojení, která umožňuje přidat do DMRG i 
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dynamickou korelaci, kterou DMRG samo o sobě zahrnout neumí. Tato kapitola stručně 

shrnuje podstatu metody adiabatického spojení, na jejímž propojení s DMRG se autor 

podílel. Dále stručně shrnuje závěry dvou publikací, z nichž první se zaměřuje na použití 

DMRG jako FCI solveru pro analýzu jednotlivých aproximaci v metodě adiabatického 

spojení, zatímco druhá používá metodu adiabatického spojení pro zahrnutí dynamické 

korelace do výsledků výpočtů na kvantovém počítači. 

V poslední, asi nejzajímavější část představuje pátá kapitola, kde autor popisuje, jak 

upravit DMRG algoritmus, aby umožnil Hamiltoniány obsahující i jiné částice než 

elektrony, například jádra, ve výpočtech jdoucí za Born-Oppenheimerovu aproximaci. 

Implementovat tyto úpravy bylo hlavním cílem jeho doktorského studia. V závěrečné 

šesté kapitole, autor demonstruje tuto implementaci na příkladu Pauli Fierzova 

Hamiltoniánu, který kromě elektronů obsahuje i kvantované fotony. Tento Hamiltonián 

se používá v novém, rychle se rozvíjejícím oboru polaritonické chemie. Ten je založen na 

využití optického rezonátoru, jehož kvantové stavy interagují se stavy molekul uvnitř, 

čímž mění jejich vlastnosti. Toto má velký potenciál například pro nové možnosti 

chemické syntézy. Autor nejprve poskytne krátké představení oboru polaritonické 

chemie, představuje jím implementovanou metodu QED-DMRG, používající DMRG k 

řešení Paulie-Fierzova Hamiltoniánu, Funkčnost QED-DMRG autor ukazuje na příkladech 

molekul, konkrétně oligoacenech a kationtu MgH+. Na závěr nastiňuje několik cest, 

kterými by se rád při rozšiřování možností QED-DMRG v budoucnu ubíral. 

Práce samotná je založena na úctyhodném počtu 10 publikací v impaktovaných 

časopisech. Je psaná dobrou angličtinou, a obsahuje kvalitně zpracované obrázky i grafy. 

Rozsah práce 90 stran včetně citací a příloh je standardní vzhledem k publikační činnosti 

autora. Práce cituje odpovídajícím způsobem cituje relevantní literaturu, a obsahuje jen 

malé množství překlepů a nepřesností.  

Celkově hodnotím práci Mgr Mikuláše Matouška jako vynikající a doporučuji ji uznat jako 

dizertační.  
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Otázky do diskuze: 

1. Jak složité je v aktuální implementaci přidat nový Hamiltonián? Je to možné udělat 

bez úprav zdrojového kódu? 

2. V poslední kapitole věnující se polaritonické chemii a cavity-QED se rovnou operuje s 

Pauli Fierzovým Hamiltoniánem, existují i alternativní přístupy s jinými 

Hamiltoniány? 

3. Bylo by možné krátce vysvětlit, jak se experimentálně realizují optické kavity v 

polaritonické chemii. 

 

 

V Praze, 17. 6. 2025 
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