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Diserta¢ni prace Mgr. MikuldSe Matouska se zabyva riiznymi rozsifenimi metody
renormalizacni grupy matice hustoty (DMRG) vyvijené ve skupiné jeho Skolitele. DMRG je
metoda kvantové chemie, slouzici jako aproximace uplné konfiguracni interakce (FCI).
Umoznuje studovat molekuly, které obsahujici nékolik desitek silné korelovanych

orbitalti, kde nelze pouzit FCI kvili exponencialnimu skalovani.

V prvnich dvou kapitolach prace je popsana metoda DMRG, tak jak se pouZziva v kvantové
chemii. V treti kapitole autor ukazuje na prikladech vypocetnich studii, na kterych se
podilel jako spoluautor, praktické pouziti metody DMRG. Zaroven ukazuje piiklady
molekularnich vlastnosti, které je mozné z DMRG vypoctu ziskat, a demonstruje, jak lze
dané vlastnosti prakticky vyuzit pro analyzu vysledki. Ve ctvrté kapitole je pak

predstavena metoda adiabatického spojeni, kterda umoZinuje pridat do DMRG i
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dynamickou korelaci, kterou DMRG samo o sobé zahrnout neumi. Tato kapitola stru¢né
shrnuje podstatu metody adiabatického spojeni, na jejimz propojeni s DMRG se autor
podilel. Dale stru¢né shrnuje zavéry dvou publikaci, z nichZ prvni se zaméruje na pouziti
DMRG jako FCI solveru pro analyzu jednotlivych aproximaci v metodé adiabatického
spojeni, zatimco druha pouZiva metodu adiabatického spojeni pro zahrnuti dynamické

korelace do vysledki vypoctl na kvantovém pocitaci.

V posledni, asi nejzajimavéjsi ¢ast predstavuje pata kapitola, kde autor popisuje, jak
upravit DMRG algoritmus, aby umoznil Hamiltonidny obsahujici i jiné castice nez
elektrony, napriklad jadra, ve vypoctech jdouci za Born-Oppenheimerovu aproximaci.
Implementovat tyto Upravy bylo hlavnim cilem jeho doktorského studia. V zavérecné
Sesté kapitole, autor demonstruje tuto implementaci na prikladu Pauli Fierzova
Hamiltonidnu, ktery kromé elektrontli obsahuje i kvantované fotony. Tento Hamiltonian
se pouziva v novém, rychle se rozvijejicim oboru polaritonické chemie. Ten je zaloZen na
vyuZiti optického rezonatoru, jehoZ kvantové stavy interaguji se stavy molekul uvnitr,
¢imZ méni jejich vlastnosti. Toto ma velky potencidl naptiklad pro nové moZnosti
chemické syntézy. Autor nejprve poskytne kratké predstaveni oboru polaritonické
chemie, predstavuje jim implementovanou metodu QED-DMRG, pouZivajici DMRG k
reSeni Paulie-Fierzova Hamiltonianu, Funkénost QED-DMRG autor ukazuje na prikladech
molekul, konkrétné oligoacenech a kationtu MgH+. Na zavér nastiniuje nékolik cest,

kterymi by se rad pri rozsifovani moznosti QED-DMRG v budoucnu ubiral.

Prace samotna je zaloZena na uctyhodném poctu 10 publikaci v impaktovanych
casopisech. Je psana dobrou angli¢tinou, a obsahuje kvalitné zpracované obrazky i grafy.
Rozsah prace 90 stran vcetné citaci a ptiloh je standardni vzhledem k publika¢ni ¢innosti
autora. Prace cituje odpovidajicim zptisobem cituje relevantni literaturu, a obsahuje jen

malé mnoZstvi preklepli a nepresnosti.

Celkové hodnotim praci Mgr MikulaSe Matouska jako vynikajici a doporucuji ji uznat jako

dizertacni.



Otazky do diskuze:

1. Jakslozité je v aktudlni implementaci pridat novy Hamiltonian? Je to moZné udélat
bez uprav zdrojového koédu?

2. V posledni kapitole vénujici se polaritonické chemii a cavity-QED se rovnou operuje s
Pauli Fierzovym Hamiltonidnem, existuji i alternativni pristupy s jinymi
Hamiltonidny?

3. Bylo by moZné kratce vysvétlit, jak se experimentalné realizuji optické kavity v
polaritonické chemii.
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