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Posudek habilita¢ni prace pana RNDr. Lukase Félixe Pastéky, PhD.

na téma

Relativistické vijpocty elektrénovej Struktiiry a ich presnost v spektroskopickijch
aplikdcidch

Tématem pfedlozené habilita¢ni prace pana Dr. Pastéky jsou presné relativistické kvantové chemické vypoc-
ty elektronové struktury a spektroskopickych vlastnosti atomt a molekul. Prace pfedstavuje pfehled téchto
metod s diirazem na metody spraZenych klastr(i, jejichZ relativistické varianty dokazi velmi efektivné po-
psat dynamickou elektronovou korelaci v tézkych atomech a jejich slouceninach. Toto téma je z hlediska
soucasné chemie velice aktudlni. Vliv relativistickych efekt(i na vlastnosti molekul byl v minulosti ¢asto
podceniovan, patrné i z dtivodu neexistence metod, programt a vykonnych po¢itac¢i pouZzitelnych k prove-
deni piislusnych vypocth. V soucasné dobé jsou jiz proveditelné i ¢tyfkomponentové &i exaktni dvoukom-
ponentové vypocty véetné Breitovych interakci a QED korekci, se zahrnutim elektronové korelace na vy-
soké drovni, coz umoznuje dosaZeni spektroskopické pfesnosti u tézkych atomt. PfedloZend prace piinasi
ptehled vypocetnich metod, popis vypocetnich protokolil pro pfesné vypocty a urcovani jejich nejistot a
ilustruje jejich pouZiti na vybranych aplikacich.

K praci je pfiloZeno 15 ¢lankti publikovanych v letech 2015-2025 v impaktovanych ¢asopisech. Publikace
tvori tématicky jednotny celek vénovany relativistickym efektim v kvantové chemii a kandidat ke vSem
pfispél vyznamnym autorskym podilem. Aktudlné podle WOS md Dr. Pastéka 50 impaktovanych praci,
860-krat citovanych (797 bez autocitaci), s h-indexem 17.

PredloZzena prace se sklada z 5 kapitol: po stru¢ném tivodu nasleduje kapitola 2, ktera zavadi relativisticky
mnohoelektronovy Hamiltonidn, podédva pfehled relativistickych metod kvantové chemie a vysvétluje pod-
statu v nich pouzitych aproximaci. Tteti kapitola je vénovéana praktickym aspekttim aplikace relativis-
tickych metod spfazenych klastrii (CC) a vypocetnim strategiim pouZzitym v autorové praci. V této ka-
pitole jsou analyzovany zdroje vypocetnich chyb (nejistot) a zptisoby jejich odhadu. Kapitola 4 ilustruje
uspésné aplikace relativistickych vypoctt pro atomy i molekuly a ukazuje, Ze je mozné dosdhnout vyni-
kajici pfesnosti ve shodé teorie a experimentu. Jednim z pfikladti je vypocet IP a EA atomu zlata, kde rozdil
vici experimentalnim vysledktim je na tirovni jednotek meV. Teoretické metody ale umozniuji ziskat i pre-
dikce pro experimentalné obtizné pfistupné supertézké prvky s atomovym ¢islem 113-118. Prezentované
metody nejsou limitovany jen na zakladni stav, ale autor ukazuje i vypocty excitovanych stavit radikalt
monofluorid@ kovt alkalickych zemin, které jsou zajimavymi kandidédty na laserové Dopplerovské chla-
zeni, umoziujici dosaZeni vysoce pfesného spektroskopického rozliseni. P¥esné vypocty molekul s tézkymi
atomy mohou ve spolupraci s experimentem byt i vhodnym testem hranic standartniho modelu (SM), ne-
bof 1ze porovnat poruseni fundamentalnich symetrii C, P, T v téchto molekuldch s teoretickou pfedpovédi
podle SM. Pata kapitola pak uzavira praci a podava vyhled do budouciho autorova vyzkumu.

K praci nemam Zadné zasadni vécné ani formalni pfipominky, nicméné pfi jejim ¢teni mne napadlo nékolik
otazek, které bych rdd béhem obhajoby poloZil:



* V kapitole 2 mi trochu chybéla podrobnéjsi diskuse QED efektti a efektivnich operatorti pouzivanych
k jejich aproximativnimu vypoctu. VyZzaduje pouZiti téchto operétort plny 4-komponentovy pfistup
a explicitni zahrnuti pozitronickych stavti, nebo je Ize pouZit i na X2C trovni?

Moo M2

¢ PRL ¢lanek o EA a IP atomu zlata ukézal, Ze rozdil mezi dfivéjsimi teoretickymi vysledky a experi-
mentem byl v dlisledku elektronové korelace a Ze korelace ve stavech se zdpornou energii nehrala
roli. D4 se to zobecnit na ostatni prvky, 1ze vSeobecné pro chemické systémy korelaci pozitronickych
stavli zanedbat?

¢ Existuje néjaké kvalitativni zdtivodnéni, proc¢ diagonalita FCF matic (obr. 4.10) u CaF a BaF ma opa¢ny
trend (X-B resp. X-A pfechod)? Vypocet RaF, ktery by ovéfil, Ze jde o relativisticky trend smérem dold
v periodické tabulce, nebyl proveden?

* V souvislosti s vypocty polyatomickych molekul mam technicky dotaz, zda autor ma k dispozici 4c-
CASSCF program fungujici i pro chirdlni molekuly (C} double grupa). Pfed dvéma lety jsem takovy
vypocet chtél provést, ale nebyl jsem schopen najit Zddny program, ktery by v této situaci spravné
fungoval.

® Mnoho téZkych atomt vykazuje kromé relativistickych efekti a dynamické korelace i silnou korelaci
diky konfiguraci s otevifenymi slupkami d ¢i f. Planuje se autor v budoucnu vénovat i studiu téchto
systémti, napf. pomoci 4c-DMRG metody?

Zavérem nezbyva nez konstatovat, Ze pfedloZena préce prezentuje vysoce kvalitni vyzkum a vysledky au-
tora byly publikovéany v fadé ¢lankti v impaktovanych ¢asopisech, jez maji vyborny cita¢ni ohlas. Neni tak
pochyb, Ze kandidat se etabloval na mezinarodni tirovni jako expert na relativistickou kvantovou chemii
a prokazal schopnost vést samostatné vyzkum v této oblasti. Viele tedy doporucuji pfedlozenou praci k
obhajobé a po jejim tspésném absolvovani navrhuji udéleni titulu Docent panu Dr. Pastékovi.

Prof. Mgr. Jifi Pittner, Dr. rer. nat., DSc.

Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.
Dolejskova 3

CZ-18223 Praha



