Posudok doktorskej dizertacnej prace

“DMRG for multicomponent quantum chemistry”
kandidata Mgr. MikulaSa Matouska.

Dizertacna praca MikulaSa MatousSka, ktort vypracoval pod vedenim RNDr. Libora Veisa, PhD.,
pojednava o rozvoji a aplikaciach kvantovo-chemickej metédy renormalizacnej grupy matice
hustoty (Density Renormalization Matrix Group — DMRG). Primarne sa jednd o rozSirenie o
zahrnutie dynamickej korelacie prostrednictvom “adiabatického spojenia” a adaptacie na tzv.
multimodelové Hamiltoniany, vd’aka ktorym je moZné popisat nie len elektrony ale aj iné
(kvazi)castice. Kym v prvom pripade sa jedna o adresovanie “notorického nedostatku” DMRG,
rozSirenie na multimodelové Hamiltoniany otvara cestu k malo prebadanym, o to vSak
zaujimavejsim aplikaciam, napriklad v polaritonickej chémii. Pracu dopliiia aj niekol'ko vybranych
aplikacii “klasickej” DMRG na vypoctovo narocné, chemicky zaujimavé systémy, akymi su
porfyriny, FeS klastre a polycyklické aromatické uhl'ovodiky.

PredloZena praca ma vySe 80 stran, z ktorych 10 tvori priloha - navod k programu MOLMPS
implementujicom spomenuté metody. Sucastou prace je aj impozantny zoznam 10 publikacii v
prestiznych karentovanych casopisoch (Journal of Chemical Theory and Computation, Chem,
Journal of Physical Chemistry A, Journal of Chemical Physics, Journal of the American Chemical
Society, Physical Chemistry Chemical Physics), ktorych je Mikula§ MatouSek spoluautorom a
vznikli pocas jeho doktorandského Stidia. Ocefiujem poskytnutie stru¢ného popisu miery a sposobu
prispenia kandidata ku kazdej z uvedenych publikacii.

Prace je pisand v anglickom jazyku s minimom preklepov a bez faktickych chyb. Chcel by som
vyzdvihnut autorovu snahu a zaroven schopnost’ 0 naozaj podrobny, systematicky, az pedagogicky
rozbor problematiky. Clenenie prace je standardné, tivodom je, podla ofakavania, Citatel' detailne
oboznameny so samotnou metédou DMRG a to hned’ v dvoch formulaciach (novSia, Matrix
Product Operator — MPO a “tradi¢nd”, renormalizacné grupy - RG), pricom formuldcia RG je
pouZitd aj v pocitatovej implementacii. Dalia ¢ast’ prezentuje uz spomenuté vybrané aplikacie
DMRG z publikacii kandidata. Nasleduje kapitola o zahrnuti dynamickej korelacie, t.j. korelacie
elektronov mimo aktivneho priestoru, kde autor sumarizuje doterajsi vyvoj v tejto problematike a
nasledne detailne predstavuje metodu adiabatického spojenia, na implementacii ktorej sa podiel'al v
spolupraci so skupinou Katarzyny Pernal z LodZskej Technickej Univerzity. Posledné dve kapitoly
pojednavaju o rozsireni popisu elektronov o d'alSie Castice, konkrétnejSie, o pracu so zmieSanymi
Hamiltonianmi v kontexte DMRG a aplikacii takého pristupu v polaritonickej chémii, kde ciel'om je
popis molekuly interagujicej s kvantovanym elektromagnetickym pol'om v optickej kavite.
Inovativny pristup, na ktorom sa kanditat podiel'al, si vysliZil oznaCenie QED-DMRG a je
aplikovany na modelovych systémoch oligoacénov a kationu MgH+. Zaverom autor identifikuje
niekol'’ko smerov, ktorymi by sa mohol d’alsi vyvoj QED-DMRG uberat’.

Dizertacna praca MikulaSa Matouska prezentuje origindlne vysledky a kandidat v nej
zretene demonstroval svoju odbornost’. Konstatujem, Ze praca spiiia kritéria na obhajobu v
ITI. stupni vysokoskolského Stadia v zmysle platného Vysokoskolského zakona a neskorsich
predpisov a po jej uspesnej obhajobe navrhujem kandidatovi udelit’ titul ,,PhD*.

Podnety do diskusie:

* V prvych dvoch kapitolach je prezentovand DMRG v dvoch formulécidch. Je mozné ukazat,
Ze su tieto dve formulacie ekvivalentné?



* Autor diskutuje pouZitie von Neumanovej entropie na analyzu vdzbovych pomerov v
molekulach. Aké iné pristupy su pouZziteI'né na tento ucel a aké maju voci von Neumanovej
entropii vyhody, resp. nevyhody?

* Aké je Skalovanie vypoctovych narokov metody adiabatického spojenia v zavislosti od
poctu atémovych bazovych funkci a vel'kosti aktivneho priestoru?

* Aky je rozdiel v Case potrebnom na vypocCet molekuly interagujicej s optickou kavitou v
porovnani s vypoctom bez kavity?

V Bratislave, 13. 6. 2025 doc. Mgr. Michal Pitonak, PhD.



