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V tivode poznamenavam, ze prakticky pocas celého doktorského studia Mgr. Demela som mal
to poteSenie sledovat’ vyvoj, ktorym sa vedecky uberal pri téme, ktord mi je vel'mi blizka. Uz
nazov naznacuje, ze ide o pracu najma metodologicku s tym, Ze od doktoranda sa oc¢akavalo
zavedenie a otestovanie novej metdody v rdmci multireferenénej (MR) tedrie spriahnutych
klastrov (CC). Konkrétne iSlo o zavedenie prispevku triexcitacii v rdmci pristupu, pre ktory sa
z analogie s poruchovou tedriou vzil nazov Brillouin-Wignerov (BW). Tému a tlohu
doktoranda povazujem za naro¢nu z najmé z dvoch dévodov. Ten prvy spociva v narocnosti
teoretického pozadia, ten druhy v softvérovej implementacii. V oboch pripadoch sa doktorand
zhostil svojej tlohy vel'mi dobre a zasluhuje si uznanie.

Samotna téma a pochopenie fungovania multireferenénych metdéd vratane mnozstva
technickych detailov vyzadovala od doktoranda dokonalé zvladnutie prace vo formalizme
druhého kvantovania, diagramatickych metod, analyzy rdéznych poruchovych pristupov, ¢i
teorii spriahnutych klastrov pri  jednodeterminantovej referenc¢nej funkcii. Strucny,
informativny sthrn tychto vedomosti tvori tvodnt cast’ predkladanej prace, s naslednym
sumarom o v sucasnosti pouzivanych multireferenénych pristupoch. Nasleduje podrobny
popis MR-BWCC so zahrnutim mono a bi-excitacii (MR BWCCSD), t. j. bodu, z ktorého
doktorand Startoval. Teoreticku Cast’ prace uzatvara vklad autora — popis pracovnych rovnic
MR-BWCC metddy so zahrnutim mono, bi- a triexcitacii (MR-BWCCSDT), pripadne jej
aproximativnych variant.

Iked ulohou doktoranda bolo naprogramovat iba mali cast prispevkov
do pracovnych rovnic — iSlo o tzv. ,,disconnected”, ¢i ,,unlinked* prispevky a usporiadat’
logiku vychodiskového programu, nejde o jednoduchu zalezitost’ ak berieme do tivahy aky
programovy kolos balik ACESII predstavuje. Predpokladdm, Ze orientacia v tomto programe
zabrala kandidatovi podstatne viac ¢asu, ako samotné programovanie.

Druhu cast’ predkladanej doktorskej prace tvoria testy novej metddy, resp. réoznych

variant zahrnutia prispevkov triexcitacii na vybranych systémoch, pre ktoré je



multideterminantovy popis referencnej funkcie nevyhnutny. Treba brat’ do uvahy, Ze vSetky
navrhované varianty st stale iba aproximacie a ilohou tychto testov bolo zhodnotit’ vhodnost,
vyhody ¢i nevyhody toho ktorého variantu. Z hladiska metodologického ide o mnozstvo
cenné¢ho numerického materialu, napriek tomu, ze urobit’ jednoznacné zavery nebolo mozné.

Znacnd Cast’ prace uz bola publikovand a presla naroCnym recenznym konanim
v S§pickovych casopisoch, ako napr. Journal of Chemical Physics. Aj ked’ v dnesnej dobe to uz
nie je ni¢ vynimo¢né, treba ocenit’, Ze autor pisal pracu v angli¢tine, pricom konStatujem, ze
tato angli¢tina je velmi kultivovana. Niet pochyb, Ze predkladana praca nielenze spiia naroky
kladené na obhajobu, ale svojou napliiou a vypracovanim sa radi medzi tie ,,najlepsie*.

K praci nemédm vdaznejSie pripomienky. Napriek predchddzajicemu tvrdeniu vSak
nemozZem nespomenut, ze autor mohol byt pozornej$i pri pisani a kontrolovani vzorcov,
diagramov, citacii. Obcas mi chybalo logické spojivo medzi odsekmi v teoretickej Casti, o
pre Citatel'a nepracujuceho v danej oblasti moze posobit’ métuco. V nasledovnom uvadzam

niekol’ko nametov do diskusie:

Autor uvadza, ze prispevok od triexcitacii pokryva ,.dynamick( korelaciu® — ¢im je toto
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tvrdenie podlozené?

Opit, ¢im podloZzi autor tvrdenie, Ze prispevok E*[5] ST je najvyznamnejSim prispevkom 5.

poriadku?

V ¢om sa lisi MRBWCC s iterativne korigovanou chybou na “extensivitu” od MR-SRCC?
Maju a pristupy so zahrnutim triexcitacii nejaky vyznam z hl'adiska vypoctového ¢asu?
Uvazoval autor o selektivnom vybere triexcitacii, napr. na zaklade prirodzenych

obsadzovacich ¢isel?

Zaverom konstatujem, Ze praca spiiia kritéria na obhajobu v IIL stupni VS §tidia v
zmysle platného VS zikona a neskorSich predpisov a po jej ispesnej obhajobe
navrhujem kandidatovi udelit’ titul PhD.
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