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Nová metoda řešeńı Schrödingerovy rovnice

předložené Bc. Jakubem Kocákem

Předkládaná práce je věnovaná nové metodě řešeńı Schrödingerovy rovnice založené
na propagaci vlnové funkce v imaginárńım čase (ITP) a kvantové metodě Monte Carlo
(QMC). Zásadńım novým prvkem je použit́ı samotné vlnové funkce, a nikoliv kvadrátu
jej́ı velikosti, jako pravděpodobnosti hustoty použité v QMC simulaci. Práce je je rozdělena
do tř́ı část́ı. V prvńı části je popsán princip ITP metod, ve druhé nově vyv́ıjená metoda a ve
třet́ı výsledky výpočt̊u pro tři modelové systémy – harmonický oscilátor v šesti dimenźıch,
anharmonický oscilátor a atom vod́ıku.

Téma je na diplomovou práci mimořádně originálńı a současně obt́ıžné. Autor zde
bezpochyby prokázal hluboké porozuměńı kvantové mechaniky, které je na studenta magis-
terského studia chemie (byt’ fyzikálńı) neobvyklé. Vývoj metody se zde skládal jak z
odvozeńı potřebných rovnic, jejich implementace, tak z testovaćıch výpočt̊u ověřuj́ıćıch
přesnost. Toho všeho bylo dosaženo v poměrně krátké době, která je k dispozici pro
řešeńı diplomové práce. Z hlediska obsahu tak hodnot́ım práci jako mimořádně kvalitńı a
v mnohých aspektech na úrovni očekávané u práce disertačńı.

Zat́ımco obsah práce je zcela vynikaj́ıćı, samotné zpracováńı přece jen již takových
kvalit nedosahuje. Dle mého názoru by si předevš́ım úvod a závěr zasloužily rozsáhleǰśı
a d̊ukladněǰśı zpracováńı a bylo by vhodné na těchto mı́stech zd̊uraznit přednosti nově
vyvinuté metody a rovněž uvést, jaké systémy je možné metodou studovat. Čtenáři práce
by jistě prospěla i krátká pasáž o základech difusńı QMC. Práce je napsána v anglickém ja-
zyce. Jazyková úroveň je poměrně dobrá a ač práce obsahuje řadu drobných gramatických
chyb, srozumitelnost textu t́ım až na několik výjimek netrṕı. Pro úplnost přikládám několik
drobných připomı́nek, které ale rozhodně nepředstavuj́ı závažné problémy.

• Školitel je na straně (ii) uveden jako vedoućı bakalářské a nikoliv diplomové práce.

• V úvodu autor ṕı̌se, že přesnost práce byla testována na čtyřech systémech a uvád́ı
pouze tři.

• Malá přirozená č́ısla, charkterizuj́ıćı počet, je v textu vhodné psát slovy a nikoliv
č́ıslićı (viz. např. ”there are 2 solutions”ze strany 15).

• Na straně 21 v sekci 2.1.2 vypadl v rovnici pro 〈x|Te−τT |x
′

〉 ve třet́ım kroku výraz
〈x

′

|ψ〉.

• Autor použ́ıvá symbol G pro aproximant. Bylo by vhodné toto značńı zavést již již
rovnici 1.8 či jej́ım okoĺı a nikoliv v hlavičce tabulky 1.1.

Vzhledem k odborné kvalitě doporučuji ohodnotit předloženou diplomovou práci
známkou výborně.
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