Oponentsky posudek disertaéni prace Mgr. Milana Simanka

».Presné vypolty energii elektronovych hladin atoma“

Jadrem posuzované disertalni prace jsou tfi publikace v renomovanych mezinarodnich
¢asopiscch, které se zabyvaji pfesnymi metodami vypoctu atomovych integral. Prvni se zabyva
pouzitim so(2,1) algebry v pfipadé dvouelektronovych atomi, druhd metodou variace konstant
pro diferenéni rovnice (jez se vyskytuji pfi vypoctu radidlni ¢asti atomovych integrald), tieti prace
pojednava o pouziti komuta¢nich relaci pfi vypoctu atomovych integrald. Cela tato problematika
se stava nyni znovu velmi aktudlni, zvIasté vzhledem k tomu, ze soucasné experimentéalni metody
umoziiuji méfit atomova spektra s velmi vysokou piesnosti dovolujici dokonce detekci efekti
slabych interakci. Vzhledem k tomu, Ze tyto efekty jsou velmi malé, jsou naroky na pfesnost a
numerickou stabilitu pFisludnych vypocti velmi vysoké. Predlozend disertacni prace se vénuje
pravé vyvoji takovych metod a algoritmi, jeZ jsou potfebné pro nasledné vypocty atomovych
spekter.

Disertant (spolu se¢ spoluautory jednotlivych Clinkd) ukéazal, Ze pomoci so(2.1) Lieovy
algebry lze vyjadiit maticové clementy radidlnich ¢asti dvouelektronovych funkei v analytickém a
numericky stabilnim tvaru, a Ze repulzni integraly Ize vyjadiit pomoci hypergeometrickych funkei.
Metodu vypoétu atomovych integraléi formulovanou pro S-stavy dvouelektronovych atomii pak
roz$itil i na stavy s libovolnym momentem hybnosti. Ve teti praci jsou ze zakoni zachovéni a
uritého typu komutacnich relaci odvozeny rekurentni vztahy pro redukované integraly a je
navrzeno, jak je lze vyuZit ke zvySeni numerické stability vypocta.

Vzhledem k tomu, Ze viechny price ziejmé prosly peclivym recenznim fizenim, recenzentova
aloha spodiva zejména v posouzeni prvni Cdsti prace (kapitoly I-1H), které pfedstavuji uvod do
problematiky véetné naznaCenych teoretickych zakladd k pfipojenym tfem Clankim. DisertaCni
price je sepsdna strucné a veelku srozumitelné s dobrou grafickou upravou. K praci nemam
74dné zasadn{ vyhrady a omezim se pouze na nékolik pfipominek ¢i dotazi:

1) Uvodni partie disertacni prace mohly byt pojaty Sifeji, autor se mohl zminit i o jinych
kvantovémechanickych aplikacich Lieovych algeber a o doposud uZivanych metodach vypoctu

atomovych integrald.



2) V tab. 2.1-2.3 disertant uvadi, Ze varia¢ni hodnoty energie excitovanych stavii 2°S a 2°P helia
Jsou zhruba o 3 fady fady v lepsi shodé s pfesnymi hodnotami nez v piipadé zakladniho stavu.
Prosim o vysvétleni ¢i komentar k tomuto ponékud neocekavanému vysledku.

3) Lze efektivné vyuzit nekteré postupy formulované v diserta¢ni préaci i v piipadé Gaussovych
funkei a piipadné i v molekulovych vypoétech?

Z drobnéjsich nedostatki, jez se v praci vyskytly, uvadim: V diserta¢ni praci neni uvedena
presnd definice Lieovy algebry, viz praci [3], so(2,1) algebra neni vlastné definovana. Na str. 6
pouZivé autor slovo moment misto hybnost, adjektivum coulombovsky (str.4 a 5) a atom helia
(str. 5) se pisi s malym pocate¢nim pismenem, spravné se v cestiné pise Wigneriiv-Eckartiy
teorém (str.10).

Po prostudovéni dila mohu konstatovat, Ze posuzovana disertaéni prace Mgr. Milana
Simanka ma dobrou trovei a predstavuje hodnotny pfinos ke studované problematice. Avsak
vzhledem k tomu, Ze disertant neni v zidné praci prvnim autorem, bylo by, myslim, Zadouci pfi
obhajobé objasnit, jaky je disertantiiv podil na uvedenych pracech. Nicméné Mgr. Simanek je
navic spoluautorem tfech dalSich pracich z kvantovéchemické problematiky (tykajicich se
teoretického studia slabych mezimolekulovych interakci kationtt médi), s nimiz jsem obeznamen,
a které¢ jsou také publikované v renomovanych mezindrodnich ¢asopisech, napt. v J. Phys. Chem.
A., a maji rovnéz velmi dobrou troven. S piihlédnutim k uvedenym skute¢nostem soudim, Ze
autor svou disertani praci i svymi dalSimi publikacemi prokazal, ze ma piedpoklady

k samostatné védecké prici, a proto doporucuji disertacéni praci Mgr. M. Simanka k obhajobg.
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