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Posudek dizertacni prace pani Mgr. Terezy Uhlifové

na téma

Violation and Conservation of Symmetries in Atomic Systems

Tématem predloZené dizertaéni prace pani Terezy Uhlifové je vyvoj metod pro presné vypocty elektronové
struktury atom a jejich aplikace na atomy skupiny I.A. Motivaci k vyvoji téchto metod je zejména testovani
standartniho modelu na “nizkoenergetické tirovni” porovnanim vypoctenych a experimentalné ziskanych
amplitud nezachovani parity (PNC) u atomi.

Prace se kromé tvodnich dvou kapitol a zavéru skldda ze tfi hlavnich kapitol vénovanych jednotlivym
podtématiim a jsou k ni pfiloZeny dva ¢lanky publikované béhem PhD studia, na nichZ je pani Tereza
Uhlitové prvni autorkou. Clanek odpovidajici nejnovéjii Easti prace se ziejmé jesté p¥ipravuje, nebof v préci
bylo zatim uvedeno k tomuto podtématu pomérné malo numerickych vysledkt. Kapitola 3 je vénovéana ne-
stabilité Hartree-Fockovskych vinovych funkci vyjadienych v bazi Sturmidnd. Byly odvozeny poruchové
fady pro vlastni ¢isla matice stability a odpovidajici Wenigerovy a Padého aproximanty k jejich secteni.
Pomoci téchto technik byly ziskdny numerické hodnoty kritickych jadernych nabojt, pfi kterych se za¢ina
projevovat HF nestabilita. Ctvrta kapitola se zabyva odvozenim jedno- a dvoucasticovych integralt pro re-
lativistické Dirac-Hartree-Fock vypocty atomi v bazi Sturmianti. DHF metoda v této bazi byla implemen-
tovéna a pouZita k vypoctu PNC amplitudy v atomu Cesia, kterd byla porovndna s literaturou. Posledni
kapitola prezentuje post-HF metody pro vypocty se zahrnutim elektronové korelace, coZ je zcela nezbytné
pro ziskani pfesnych vysledkti. Autorka vyvinula verzi coupled cluster doubles (CCD) metody adapto-
vanou pro sférickou symetrii atomti (a permuta¢ni symetrii elektronti), jakoz i symetricky adaptovanou
CISD metodu a symetricky adaptovanou metodu nazyvanou v préaci CI-CC, coz je CISD s Hamiltonidnem
transformovanym pomoci CC vlnového operatoru. Byly prezentovany prvni numerické vysledky pro atom
Lithia.

Po formalni strance je prace velmi peclivé zpracovand a napsand vybornou angli¢tinou. Odborné je prace
na vynikajici Grovni, je prezentovana fada novych pfistupt v oblasti pfesnych vypoctt elektronové struk-
tury atomti. Je tfeba ocenit technickou naro¢nost této prace, kombinujici jak naroénou teoretickou praci,
tak i netrividlni programovani a numerické vypocty. Vysledky prezentované v dizertaci pfedstavuji bezpo-
chyby nové a hodnotné védecké poznatky, a to jak nové vyvinuté a implementované metody, tak i ziskané
numerické vysledky.

K praci nemdm zadné zasadni kritické pfipominky, nicméné pfi jejim ¢teni mne napadlo nékolik otazek ¢i
poznamek, které bych rad navrhl jako namét k diskusi béhem obhajoby:

* Vzhledem k tomu, Ze v préci je pouZivana baze Sturmidni, prekvapuje mne, Ze nejsou citovany prace
J. Averyho, ktery se dlouhou dobu bédzemi Sturmianti zabyval (viz napf. kniha Generalized Sturmians
and Atomic Spectra https://doi.org/10.1142/6107). Moznd by stélo za to porovnat vami zavedenou
bazi s jeho pristupem, nakolik jsou si podobné ¢&i odlisné.

® V sekci 4.3.3 zminujete “matching conditions (usually known as the Grant condition)”. Alespon v
kvantové chemii je tato podminka znama pod ndzvem “kinetic balance condition” a pokud je mi



zndmo, poprvé ji formulovali Stanton a Havriliak v J. Chem. Phys. 81, 1910 (1984). Vzhledem k tomu,
Ze jde o zcela zdsadni podminku pro pouZzitelnost baze k DHF variaéni minimalizaci, mohla byt jejimu
splnéni v bazi Sturmidnti vénovana trochu vétsi pozornost, nez jen citace na Grantovu praci.

® V sekci 5.1 je uvedeno “In quantum chemistry one nearly exclusively deals with spin-independent
non relativistic Hamiltonian”. S timto tvrzenim bych si dovolil nesouhlasit - napf. autofi programu
Dirac jiz pfed fadou let implementovali Dirac-Hartree-Fockovu metodu v bispinorové formulaci pro
molekuly, jakoZ i post-HF metody CI i CC typu (symetricky adaptované pro diskrétni double-grupy).
Tyto typy vypoctti samoziejmé nejsou tak bézné jako nerelativistické vypocty, ale prostfednictvim
hotovych programi jsou jiz dlouhou dobu dostupné i uzivatelim bez hlubokych znalosti teorie. Re-
lativistické DFT je diky nizsi vypocetni ndro¢nosti jesté oblibenéjsi, implementace je dostupnd napf.
v programech Dirac a ReSpect.

* Bylo by (aspon v principu) proveditelné rozsitit Dirac-Coulombovsky Hamiltonian s interakei (5.4) i
o Breittiv ¢len, byly by maticové elementy tohoto operédtoru v bazi Sturmidnt schtdné?

¢ Volba metody CCD, nikoli CCSD byla patrné dana tim, Ze by se enormné zkomplikovala symetricka
adaptace? V kvantové chemii dnes CCD prakticky nepouzivame, protoZe CCSD md stejnou vypocetni
naro¢nost a jako bonus zarucuje invarianci energie vii¢i kanonikaliza¢nim transformacim orbitalt. V
molekulové teorii jen s diskrétnimi symetriemi zahrnuti monoexcitaci komplikace nezptisobuje.

e Sekce o praktické implementaci a vypoctnich detailech je pomérné stru¢nd. Neni tam napf. uvedeno,
zda se k feseni CC rovnic pouzivaji Jacobiho iterace popt. s DIIS akceleraci konvergence (jako v kvan-
tové chemii), nebo jind metoda. Podobné u CI neni uvedeno, zda se explicitné konstruuje matice Ha-
miltonidnu, nebo se pouziva “direct-CI” technika. Je pouZita plnd diagonalizace, nebo Davidsonova
¢i Lanczoszova metoda pro fidké matice?

* Jaké je vypocetni skdlovani vysledné implementace CCD metody, je to N2, N2

virt jako v kvantové
chemii?

® Byly v dobé mezi odevzdanim prace a obhajobou ziskédny jiz néjaké relativistické CC vysledky? V
préci jsem nasel jen nerelativisticky vypocet pro Lithium.

Zavérem nezbyva nez konstatovat, Ze pfedloZena prace prezentuje vyzkum na svétové trovni, velka ¢ast
vysledki jiz prosla recenznim ¥izenim v prestiznich mezinarodnich ¢asopisech a byla publikovana. Jsem si
jist, Ze kandidétka touto dizertaci prokadzala schopnost samostatné védecké prace v oblasti fyziky a dosahla
vysledki plné opravniujicich udéleni doktorského titulu. V¥ele tedy doporucuji préci k obhajobé a po jejim
GspéSném absolvovani navrhuji udéleni titulu Ph.D. pfedkladatelce této prace.
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