Skolitelsky posudek bakaldiské prace
pana Jakuba Langa

na téma

Multireferencni C'C vypocty s pouzitim optimalizovanych virtualnich
orbitali

Cilem bakalarské prace pana Jakuba Langa bylo otestovat, jak funguje technika opti-
malizovanych virtudlnich orbitali (OVOS) pro multireferenéni CC vypoéty. CC metody,
at uZ jedno- nebo multireferenéni se vyznacuji pomérné velkou vypocteni ndrocnosti, ktera
skédluje prudce s poctem virtudlnich orbitaltu (napf. N} v pripadé CCSD). Je tedy zfejmé,
ze optimalizaci virtualnich orbitali a naslednym zanedbanim jejich méné dulezité casti lze
docilit vyraznych vypocetnich uspor. Metoda OVOS a piibuzné metody jako FNO byly
vyvinuty nejprve pro jednoreferenéni CC, v této préaci je metoda OVOS poprvé pouzita
v multireferenénim kontextu.

V uvodni ¢asti své bakalarské prace pan Lang nejprve popisuje metodu Hartree-Focka
a jednoreferencni metodu sprazenych klastrii, pak se struéné vénuje multireferenénim
CC metoddm a trochu podrobnéji technice OVOS. Préace obsahuje drobné preklepy a
neptesnosti, napt. v obr.3b BWCC a MkCC patii do tiidy ”State-specific”, znaménko
v rovnici (46), nicméné je tfeba vzit v dvahu, Ze pan Lang napsal praci zcela samo-
statné. Dalsi ¢ast prace pocinaje kap. 5 je vénovana vlastnim vysledkim pana Langa,
coz jsou vypocty molekul tetrametylenetanu a methylenu. V préaci bylo ukazéno, ze re-
dukce virtudlniho prostoru (VOS) o 20% dovoluje snizit vyrazné vypocetni naroc¢nost
pri zachovani pozadované presnosti. Prezentace téchto vysledku by mohla byt provedena
ponékud lépe, napt. by bylo vhodné uvést piimo graf zavislosti singlet-triplet stépeni
na redukci VOS. Do budoucna by bylo téz vhodné rozsitit vypocty o BWCCSD(T) a
MkCCSD(T) metody.

Ptes tyto drobné nedostatky bych rad ocenil velmi samostatnou praci pana Langa a
doporucuji udéleni bakalarského titulu.
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