
 

 

Ústav fyzikální chemie J. Heyrovského AV ČR, v. v. i. 
Dolejškova 2155/3, 182 23 Praha 8 

VAT #: CZ61388955 
+420  26605 2011, director@jh-inst.cas.cz 

 

 

 
 
Školitelský posudek doktorské disertační práce pana Mgr. Mikuláše Matouška na téma 
 
DMRG for multicomponent quantum chemistry 
 
Disertační práce pana Matouška se věnuje vývoji a aplikaci kvantově chemických metod založených na 
metodě renormalizační grupy matice hustoty (Density Matrix Renormalization Group, DMRG), jejímuž 
výzkumu se dlouhodobě věnujeme v naší skupině. Práce se konkrétně zaměřuje na rozšíření této metody o 
Hamiltoniány zahrnující kromě elektronů i další typy částic – tzv. multimodelové Hamiltoniány. 
 
Autor v práci přehledně popisuje, jak lze algoritmus DMRG upravit tak, aby umožnil zpracování Hamiltoniánů 
obsahujících například atomová jádra, tedy výpočtů jdoucích za Born-Oppenheimerovu aproximaci. 
Implementace těchto úprav byla hlavním cílem jeho doktorského výzkumu. 
 
Praktická realizace je demonstrována na příkladu Pauli-Fierzova Hamiltoniánu, který kromě elektronů 
zahrnuje i kvantované fotony. Tento typ Hamiltoniánu hraje klíčovou roli v dynamicky se rozvíjejícím oboru 
polaritonické chemie, jež zkoumá interakci molekul s kvantovými stavy optických rezonátorů a jejich vliv na 
chemické vlastnosti. 
 
Jako školitel mohu bez jakýchkoli pochybností potvrdit, že pan Matoušek během svého doktorského studia 
pracoval s výrazným zájmem, vysokou mírou samostatnosti a iniciativy. Významně přispěl k vývoji nových 
výpočetních metod, jejich netriviální aplikaci, aktivně se podílel na přípravě odborných publikací a rovněž na 
vedení mladších kolegů. V průběhu studia vzniklo deset publikací s jeho autorstvím, publikovaných v 
renomovaných mezinárodních časopisech. 
 
Na závěr konstatuji, že se pan Matoušek jako doktorand velmi osvědčil. Jeho disertační práci jednoznačně 
doporučuji k obhajobě a navrhuji její uznání jako podkladu pro udělení titulu Ph.D. 
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