Oponentsky posudek diplomové préce
Novd metoda TeSeni Schrodingerovy rovnice

predlozené Be. Jakubem Kocakem

Predklddand préace je vénovand nové metodé feseni Schrodingerovy rovnice zalozené
na propagaci vlnové funkce v imagindrnim case (ITP) a kvantové metodé Monte Carlo
(QMC). Zasadnim novym prvkem je pouziti samotné vinové funkce, a nikoliv kvadratu
jeji velikosti, jako pravdépodobnosti hustoty pouzité v QMC simulaci. Prace je je rozdélena
do tii casti. V prvni ¢asti je popsan princip I'TP metod, ve druhé nové vyvijena metoda a ve
treti vysledky vypoctu pro tii modelové systémy — harmonicky oscilator v Sesti dimenzich,
anharmonicky oscilator a atom vodiku.

Téma je na diplomovou praci mimoradné originalni a soucasné obtizné. Autor zde
bezpochyby prokazal hluboké porozumeéni kvantové mechaniky, které je na studenta magis-
terského studia chemie (byt fyzikdlni) neobvyklé. Vyvoj metody se zde sklddal jak z
odvozeni potfebnych rovnic, jejich implementace, tak z testovacich vypoctu ovéfujicich
presnost. Toho vSeho bylo dosazeno v pomérné kratké dobé, kterda je k dispozici pro
feSeni diplomové prace. Z hlediska obsahu tak hodnotim praci jako mimoradné kvalitni a
v mnohych aspektech na drovni oc¢ekdvané u prace disertacni.

Zatimco obsah préace je zcela vynikajici, samotné zpracovani ptfece jen jiz takovych
kvalit nedosahuje. Dle mého nazoru by si predevsim uvod a zavér zaslouzily rozsahlejsi
a dukladnéjsi zpracovani a bylo by vhodné na téchto mistech zduraznit prednosti nové
vyvinuté metody a rovnéz uvést, jaké systémy je mozné metodou studovat. Ctendfi préace
by jisté prospéla i kratka pasaz o zakladech difusni QMC. Prace je napsana v anglickém ja-
zyce. Jazykova troven je pomérné dobra a a¢ prace obsahuje fadu drobnych gramatickych
chyb, srozumitelnost textu tim az na nékolik vyjimek netrpi. Pro iplnost pfikladdm nékolik
drobnych pripominek, které ale rozhodné neptredstavuji zavazné problémy.

e Skolitel je na strané (ii) uveden jako vedouci bakaldfské a nikoliv diplomové prace.

e V uvodu autor piSe, ze presnost prace byla testovana na ¢tyfech systémech a uvadi
pouze tii.

e Mala pfirozena ¢isla, charkterizujici pocet, je v textu vhodné psat slovy a nikoliv
¢islici (viz. napt. ”there are 2 solutions”ze strany 15).

e Na strané 21 v sekei 2.1.2 vypadl v rovnici pro (z|Te~""|z') ve tietim kroku vyraz
(@'w).

rovnici 1.8 ¢i jejim okoli a nikoliv v hlaviéce tabulky 1.1.

Vzhledem k odborné kvalité doporucuji ohodnotit predlozenou diplomovou praci
znamkou vyborné.
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