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PredloZena habilitacna praca RNDr. LukasSa Félixa PaSteku, PhD. s ndzvom "Relativistické vypocty
elektrénovej Struktiry a ich presnost’ v spektroskopickych aplikaciach" pontika uceleny pohl'ad na
moZznosti vysoko presnych vypoctov energii pre jedno a viacatémové systémy tazkych kovov v
zdkladnom a excitovanom stave. Prdca ma Standardné clenenie a viaZe sa na 15 vybranych,
prestiZznych, a tematicky relevantnych publikacii.

V tvodnej Casti sa na jednej (pol) strane naznacuje nutnost’ presnych kvantovo chemickych vypoctov s
ciefom podporit’ experimentalne merania pre super tazké atdmy alebo rozsirenie znalosti, ¢i potvrdenie
hypotéz, tykajicich sa fundamentalnych fyzikalnych principov a modelov. Prva kapitola metodickej
Casti pozostava z prehladu relativistickych metéd (asponl taky ma nazov). Osobne by som prehl'ad
relativistickych metéd oddelil od podkapitoly korelatnych metéd a jedno-elektronovych funkcii
(kvalita bazy AO), alebo by som nazov kapitoly rozsiril tak aby zahrnula tito zlati “tripartitu/triadu”
(tri hlavné triedy) presnosti kvantovo chemickych vypoctov, tak dobre reprezentovani obrazkom 2.1 a
2.2. Musim podotknut’ Ze obrazok 2.2 povaZujem za velmi vydareny rovnako ako logo ICQC2023,
ktorého je RNDr. LukaSa Félixa PaSteku, PhD. autorom. Na druhej strane chapem, Ze nazov danej
kapitoly je do znaCnej miery spdty s nazvom samotnej habilitacnej prace. Druha kapitola metodickej
Casti nadvédzuje na prvi a zameriava sa na vypocCty (celkovych energii) s ¢o najvacSou presnost'ou
zahrnujuc relativistické efekty, elektronovu korelaciu a kvalitu bazy AO. Zaroven sa kapitola venuje
odhadu neistoty tychto prispevkov v ramci praktickych pristupov ako dosiahnut’ vysokd presnost
pouzitim “kompozitnych“ vypoctovych schém.

Vysledkova cast’ pontika vyber klicovych aplikacii suvisiacich s priloZenymi pracami vybranych
publikacii. V prvej podkapitole je predstavena ploSne vymedzena Cast pody (pola) so zretelom na
dosiahnutie presnosti vypoctov na trovni meV pomocou kompozi¢nych vypoctovych technik pre
systémy zlata a astatu, a ich vlastnosti odvodenych z celkovej energie zakladného stavu (ionizacny
potencial, elektronova afinita, mullikenova elektronegativita). Druha podkapitola aplikuje a rozvija
dané metddy presného vypoctu energie zakladného stavu na dva pripady super tazkych atomov:
nih6nium (Nh, Z = 113) a oganeson (Og, Z = 118). V tretej podkapitole si predstavené vypocty
molekulovych systémov fluoridov kovov alkalickych zemin (MF). V pripade MF systémov sa jedna o
vypocty potencialovych kriviek zakladného a excitovaného stavu, a vypoctu prechodovych momentov
vibracnych hladin suvisiacich s laserovym chladenim. Testy vhodnych kandidatov na experimentalne
potvrdenie hypotéz ohI'adom Standardného modelu boli vykonané pre molekulové systémy LuO, LaO,
LaS, alebo BaCH3;, YbCHs. V spomenutych systémoch sa jednalo o stanovenie hodnoty citlivosti voci
vybratym vlastnostiam, ktorych experimentalne potvrdenie by asi znamenalo prekrocenie Standardného
modelu, elektricky dipolovy moment elektronu, W, skalarno-pseudoskalarnej interakcia medzi
elektronmi a nukleonmi, W, jadrovy magneticky kvadrupolélovy moment, Wy, a anap6lovy moment
jadra, W, (ako aj mozZnosti efektivnosti laserového chladenia).

Literatdra uvadza 317 citacii, a ukazuje na rozsah obsiahnutych zdrojov nutny na pokrytie danej
problematiky. V zavere autor struCne a vystiZne sumarizuje motivaciu a esencialne vysledky
habilitacnej prace.



K habilitacnej praci nemam Ziadne vyhrady. Samotné publikacie st po¢tom, spolupracou s prestiZnymi
pracoviskami (CERN, MIT) a aj témou vynikajice a preSli recenznym konanim vo vysoko
impaktovanych a prestiZnych casopisoch (Nature Communications, Phys. Rev. Lett. J Chem. Phys.,
alebo napr. Phys Rev. A). Praca na miia posobi kompaktnym dojmom a vysledkova Cast’ naozaj pontka
vlastny pohl'ad a komentar, a nie je len strohym autoreferdtom priloZenych prac. Dovolim si s
reSpektom vyzdvihnat celkové vysledky RNDr. LukéaSa Félixa PaSteku, PhD., pre ktorého WOS
vykazuje 50 publikacii, H-index 17, a 803 citacii bez vlastnych autocitacii. Myslim, Ze za zmienku
stoja aj viac rocné pobyty na Novom Zélande a Holandsku.

Celkovo mam len niekol'ko otazok alebo podnetov do diskusie:

1; Aké si vypoctové naroky takto presnych vypoctov? Obrazok 4.2 ilustruje ¢asovi narocnost, a ¢o
naroky na RAM a disk? Kol'ko CPU alebo GPU jednotiek je nutné, resp. sa da pouZit, napr. v pripade
CCSDTQP vypoctu, ktory podla uvedeného grafu trval 1200 CPU dni? Jedna sa v obrazku 4.2 vlavo
o vypoCty v minimalnej baze? MoZe autor spomentit’ aké st vyhody a nevyhody pouZitych balikov a
pristupov, resp. ¢o su najnaroCnejSie miesta z jeho uhlu pohl'adu?

2; V obrazku 4.4 a relevantnej Casti textu sa autor odkazuje na cikcakovy charakter spravania sa EA pre
atom india v porovnani s ostatnymi prvkami. Da sa fyzikalne zdovodnit' preCo elektronova korelacia
dominuje viac ako kvalita bazy prave pre tento I'ahsi atom?

3; D& sa predpokladat’ aka bude budiucnost’ presnych vypoctov pre systémy a otazky tykajice sa
habilitacnej prace? Budu sa dat niektoré hypotézy tykajiice sa zakladnych vlastnosti hmoty overit

v dohl'adnej dobe aj experimentalne, alebo ako blizko sa v sticasnosti nachadzame?

4; A opacna otazka, ktora Casto postretava aj mia (a obcas si ju aj sam kladiem): "A na o je to vlastne
celé dobré?"

K protokolu originality nemam Ziadnu poznamku a habilita¢nu pracu povaZujem za originalnu.

Zaverom konsStatujem, Ze predloZena habilitacna praca vysoko prekraCuje poZadovanu vedecku droven
a preto odporticam Vedeckej rade Prirodovedeckej fakulty UK, aby RNDr. Lukas Félix Pasteka, PhD.
bol vymenovany za docenta v odbore ,,Fyzikalna chémia®.

V Bratislave doc. Ing. Lukas Bucinsky, PhD.
28. januara 2026



