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Predlozena doktorska disertacni prace se zabyva navrhem, implementaci a testovanim nékolika
metod slouzicim k vysoce pfesnym vypoctim elektronové struktury atomu. V Uvodu zasazuje
autorka studovana témata do kontextu motivaci teoretickym popisem presnych testl
standardniho modelu pomoci méfeni procest narusSujicich zachovani parity. Tim odkazuje na
nevyfesené fundamentalni otdzky v nasem chapani pfirody a podtrhuje interdisciplinarni
charakter prace.

Po uvodni ¢asti prace sestava vlastné ze tfi do jisté miry oddélenych kapitol 3, 4 a 5. Prvni z nich
navazuje na autor€inu diplomovou praci a pfivadi ji k formé, ktera byla publikovana v ¢asopise
Physical Review. Jde o dukladnou studii konvergence a stability Hartree-Fockovy metody
v atomarnich systémech a navazuje na pfedchozi prace renomovanych autorll v tomto oboru a
podstatnym zpusobem je rozsifuje. Jde tak o netrivialni pfispévek k fundamentalnim viastnostem
aproximace, ktera slouzi jako zaklad k dalSim vypoctim zahrnujicim elektronovou korelaci. Druha
Cast (kapitola 4) predstavuje techniCtéjSi prispévek k numerickym vypoctim relativistické
elektronové struktury atomi ve formé procedur k velice pfesnym vypoctim integrall mezi
bazovymi funkcemi a demonstruje jejich pouziti na poruchovy vypocet naruSeni parity v rozpadu
atomu cesia. Nakonec v kapitole 5 autorka diskutuje a testuje rozsifeni metody coupled clusters
pro vypocty korelaéni energie. V této Casti prezentuje CasteCné testy metody a po dalSim
doplnéni planuje i jeji publikaci.

PouZité metody pfedstavuji vysoce netrividlni teoretické odvozovani i vlastni softwarové
implementace a jejich testovani. Po formalni strance je prace peclivé zpracovana a napsana
dobrou anglic¢tinou. Vyvinuté metody bude bezpochyby mozné pouzit pro dalsi vypocty a druha
ze zminénych publikaci je zvefejnéna v Casopise Computer Physics Communications coz je
Casopis slouzici ke zvefejiovani vypocetnich metod aplikovatelnych dalSimi vyzkumniky.

Na konci prace autorka shrnuje disertaci a uvadi nékolik moznych smér(, v nichz je mozno nebo
dokonce planuje pokracovat.

Na zavér bych rad konstatoval, ze prace dle mého nazoru prokazuje, Zze autorka ma dobré
pfedpoklady k samostatné tvofivé védecké praci a praci plné doporuCuji uznat jako doktorskou
diserta¢ni praci.
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Otazky a komentare k diskusi béhem obhajoby:

Vtextu prace byly na nékolika mistech zvefejnénu vysledky numerickych testd a
odhadovana jejich chyba, ale postradal jsem podrobnéjSi zddvodnéni hodnoty téchto
odhadll. Pochazi chyby z ofezani velikosti baze? Nebo narazi vypocty na omezeni dané
velikosti a propagaci zaokrouhlovacich chyb v rekurentnich formulich? Ocenil bych v diskusi
po obhajobé néjaké komentare k témto numerickym aspektim.
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