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Dizertačná práca Mikuláša Matouška, ktorú vypracoval pod vedením RNDr. Libora Veisa, PhD., 
pojednáva  o  rozvoji  a  aplikáciách  kvantovo-chemickej  metódy  renormalizačnej  grupy  matice 
hustoty  (Density  Renormalization  Matrix  Group  –  DMRG).  Primárne  sa  jedná  o  rozšírenie  o 
zahrnutie  dynamickej  korelácie  prostredníctvom  “adiabatického  spojenia”  a  adaptácie  na  tzv. 
multimodelové  Hamiltoniány,  vďaka  ktorým  je  možné  popísať  nie  len  elektróny  ale  aj  iné 
(kvázi)častice.  Kým v prvom prípade sa jedná o adresovanie “notorického nedostatku” DMRG, 
rozšírenie  na  multimodelové  Hamiltoniány  otvára  cestu  k  málo  prebádaným,  o  to  však 
zaujímavejším aplikáciam, napríklad v polaritonickej chémii. Prácu dopĺňa aj niekoľko vybraných 
aplikácií  “klasickej”  DMRG  na  výpočtovo  náročné,  chemicky  zaujímavé  systémy,  akými  sú 
porfyríny, FeS klastre a polycyklické aromatické uhľovodíky.

Predložená práca má vyše 80 strán,  z  ktorých 10 tvorí  príloha -  návod k programu MOLMPS 
implementujúcom spomenuté metódy. Súčasťou práce je aj impozantný zoznam 10 publikácií v 
prestížnych  karentovaných  časopisoch  (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),  ktorých  je  Mikuláš  Matoušek  spoluautorom a 
vznikli počas jeho doktorandského štúdia. Oceňujem poskytnutie stručného popisu miery a spôsobu 
prispenia kandidáta ku každej z uvedených publikácií. 

Práce je písaná v anglickom jazyku s minimom preklepov a bez faktických chýb. Chcel by som 
vyzdvihnúť autorovu snahu a zároveň schopnosť o naozaj podrobný, systematický, až pedagogický 
rozbor problematiky. Členenie práce je štandardné, úvodom je, podľa očakávania, čitateľ detailne 
oboznámený  so  samotnou  metódou  DMRG  a  to  hneď  v  dvoch  formuláciách  (novšia,  Matrix 
Product  Operator  –  MPO a “tradičná”,  renormalizačné grupy -  RG),  pričom formulácia  RG je  
použitá  aj  v počítačovej  implementácii.  Ďalšia  časť prezentuje už spomenuté vybrané aplikácie 
DMRG z publikácií kandidáta. Nasleduje kapitola o zahrnutí dynamickej korelácie, t.j. korelácie 
elektrónov mimo aktívneho priestoru, kde autor sumarizuje doterajší vývoj v tejto problematike a 
následne detailne predstavuje metódu adiabatického spojenia, na implementácii ktorej sa podieľal v 
spolupráci so skupinou Katarzyny Pernal z Lodžskej Technickej Univerzity. Posledné dve kapitoly 
pojednávajú o rozšírení popisu elektrónov o ďalšie častice, konkrétnejšie, o prácu so zmiešanými 
Hamiltoniánmi v kontexte DMRG a aplikácii takého prístupu v polaritonickej chémii, kde cieľom je 
popis  molekuly  interagujúcej  s  kvantovaným  elektromagnetickým  poľom  v  optickej  kavite. 
Inovatívny  prístup,  na  ktorom  sa  kanditát  podieľal,  si  vyslúžil  označenie  QED-DMRG  a  je 
aplikovaný na modelových systémoch oligoacénov a katiónu MgH+. Záverom autor identifikuje 
niekoľko smerov, ktorými by sa mohol ďalší vývoj QED-DMRG uberať.

Dizertačná  práca  Mikuláša  Matouška  prezentuje  originálne  výsledky  a  kandidát  v  nej 
zreteľne demonštroval svoju odbornosť. Konštatujem, že práca spĺňa kritériá na obhajobu v 
III. stupni vysokoškolského štúdia v zmysle platného Vysokoškolského zákona a neskorších 
predpisov a po jej úspešnej obhajobe navrhujem kandidátovi udeliť titul „PhD“.

Podnety do diskusie:

• V prvých dvoch kapitolách je prezentovaná DMRG v dvoch formuláciách. Je možné ukázať, 
že sú tieto dve formulácie ekvivalentné?



• Autor  diskutuje  použitie  von  Neumanovej  entropie  na  analýzu  väzbových  pomerov  v 
molekulách. Aké iné prístupy sú použiteľné na tento účel a aké majú voči von Neumanovej 
entropii výhody, resp. nevýhody?

• Aké je  škálovanie  výpočtových  nárokov  metódy  adiabatického  spojenia  v  závislosti  od 
počtu atómových bázových funkcí a veľkosti aktívneho priestoru?

• Aký je rozdiel v čase potrebnom na výpočet molekuly interagujúcej s optickou kavitou v 
porovnaní s výpočtom bez kavity?

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


