
Oponentsky posudek disertacni prace Mgr. Milana Simanka

,,Pfesne vypocty energii elektronovych hladin atomu"

Jadrem posu/ovanc disertacni prace jsou tfi publikace v renomovanych mezinarodnich

casopiscch, ktere sc zabyvaji pfesnymi metodami vypoctu atomovych integralu. Prvni se zabyva

pouzitim so(2,l) algebry v pfipade dvouelektronovych atomu, druha metodou variace konstant

pro diferencni rovnice (jez se vyskytuji pri vypoctu radialni casti atomovych integralu), tfeti prace

pojednava o pouziti komutacnich relaci pfi vypoctu atomovych integralu. Cela tato problematika

se stava nyni znovu velmi aktualni, zvlaste vzhledem k tomu, ze soucasne experimentalni melody

umoznuji merit atomova spektra s velmi vysokou pfesnostf dovolujici dokonce detekci efektu

slabych interakci. Vzhledem k tomu, ze tyto efekty jsou velmi male, jsou naroky na pfesnost a

numerickou stabilitu pfislusnych vypoctu velmi vysoke. Pfedlozena disertacni prace se venuje

pravc vyvoji takovych metod a algoritmu, jcz jsou potfebne pro nasledne vypocty atomovych

spektcr.

Disertant (spolu se spoltiautory jednotlivych clanku) ukazal, ze pomoci so(2,1) Lieovy

algebry Izc vyjadfit maticove clementy radialnich casli dvouelektronovych funkci v analytickem a

numericky stabilnim tvaru, a ze repulzni inlegraly Ize vyjadrit pomoci hypergeometrickych funkci.

Metodu vypoctu atomovych integralu formulovanou pro S-stavy dvouelektronovych atomu pak

rozsifil i na stavy s libovolnym momentem hybnosti. Ve tfeti praci jsou ze zakonu zachovani a

urciteho typu komutacnich relaci odvozeny rekurentni vztahy pro redukovane integraly a je

navrzeno, jak je Ize vyuzit ke zvyseni numericke stability vypoctu.

Vzhledem k tomu, ze vsechny prace /fejme prosly peclivym recenznim fizenim, recenzentova

uloha spociva zejmena v posouzeni prvni casti prace (kapitoly I-I1I) , ktere predstavuji uvod do

problcmatiky vcetne naznacenych teoretickych zakladu k pfipojenym trem clankum. Disertacni

prace je sepsana strucne a vcclku srozumitelne s dobrou graHckou upravou. K praci ncmam

zadne zasadni vyhrady a omezim se pouze na nekolik pfipominek ci dotazu:

1) Uvodni partie disertacni prace mohly byt pojaty sifeji, autor se mohl zminit i o jinych

kvantovemechanickych aplikacich Lieovych algeber a o doposud uzivanych metodach vypoctu

atomovych integralu.



•

2) V tab. 2.1-2.3 disertant uvadi, ze variacni hodnoty energie excitovanych stavu 23S a 2 P helia

Jsou zhruba o 3 fady rady v lepsi shode s pfesnymi hodnotami nez v pripade zakladniho stavu.

Prosim o vysvetleni ci komentaf k tomuto ponekud neocekavanemu vysledku.

3) Lze efektivne vyuzit nektere postupy formulovane v disertacni praci i v pfipade Gaussovych

funkci a pffpadne i v molekulovych vypoctech?

Z drobnejsfch nedostatku, jez se v praci vyskytly, uvadim: V diserlacni praci neni uvedena

pfesna defmice Lieovy algebry, viz praci [3], so(2,1) algebra neni vlastne definovana. Na str. 6

pouziva autor slovo moment mi'sto hybnost, adjektivum coulombovsky (str.4 a 5) a atom helia

(str. 5) se pisi smalym pocatecnim pismenem, spravne se v destine pise Wigneruv-Eckartuv

teorem (str, 10).

Po prostudovani dila mohu konstatovat, ze posuzovana disertacni prace Mgr. Milana

Simanka ma dobrou uroven a pfedstavuje hodnotny pfinos ke studovane problematice. Avsak

vzhledem ktomu, ze disertant neni vzadne praci prvnim autorem, bylo by, myslim, zadouci pfi

obhajobe objasnit, jaky je disertantuv podil na uvedenych pracech. Nicmene Mgr. Simanek je

navic spoluautorem Lfech dalsich pracich z kvantovechemicke problematiky (tykajicich se

teoretickeho studia slabych mczimolekulovych intcrakci kationtu medi), s nimiz jsem obeznamen,

a ktere jsou take publikovane v renomovanych mezinarodnich casopisech, napf. v J. Phys. Chem.

A., a maji rovnez velmi dobrou uroven. S pf ihlcdnut im k uvedenym skutecnostem soudim, ze

autor svou disertacni praci i svymi dalsimi publikacemi prokazal, ze ma pfedpoklady

k samostatne vedecke praci, a proto doporucuji disertacni praci Mgr. M. Simanka k obhajobe.
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