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Praca sa zaoberd vysoko aktualnou problematikou na pomedzi kvantovej chémie, atomovej
fyziky a spektroskopie. Jej hlavnym cielom je systematicky prehl'ad a aplikdcia modernych
relativistickych metdd spriahnutych klastrov (CC) na presné vypocty energetickych stavov a
vlastnosti tazkych atomov a molekul, s dorazom na kvantifikaciu teoretickych neistdt a
priamu podporu experimentalneho vyskumu. Téma je mimoriadne relevantnd v kontexte
vyskumu supertazkych prvkov, testov fundamentalnych fyzikalnych teorii (ako je Standardny

model) a interpretacie experimentov s meV presnostou.

Praca je formélne velmi dobre Struktiirovana. Obsah je logicky a postupuje od teoretickych
zékladov, cez metodologické aspekty zvySovania presnosti az ku konkrétnym aplikacnym
pripadom. Rozsah je primerany narocnosti témy.

Kapitola 2 poskytuje solidny a hlboky prehl'ad relativistickych metod. Koncept ,,vypoctového
priestoru® je ndzornou pomdckou na pochopenie hierarchie a kompromisov medzi presnost’ou
a vypoctovou narocnostou. Technicky popis (Hamiltonian, korelacia, bazy) je podany vysoko
kompetentne a tvori nevyhnutny zaklad pre pochopenie nasledujucich casti. Prehlad je
aktualny a demonstruje autorovu hlboka znalost’ problematiky.

Kapitola 3 sa zaobera metodolégiou a vypoctovymi stratégiami. Autor opisuje metody a
systematicky rozobera stratégie na dosahovanie vysokych presnosti a, o je obzvlast’ cenné,
na odhad ich neistot. Podkapitoly venované relativistickym efektom vysSieho radu, vySsim
korelaénym prispevkom a (ne)iplnosti bazy presne definuju hlavné zdroje chyb v takychto
vypoc¢toch. Tento metodologicky pristup, zamerany na robustni kvantifikdciu chyb, je
Standardom v Spickovom vyskume a praca ho prezentuje vyborne.

Vlastny prinos a aplikacie si prezentované v kapitole 4. Téato Cast demonStruje autorovu
schopnost” aplikovat’ teoreticky aparat na redlne, naro¢né vedecké problémy ako st vypocty
Struktir zlata a astatu, Supertazké prvky Nh, Og, ktoré ukazuji univerzalnost’ pouzitych
metod. Téato cast’ ma vysoku vedeckl hodnotu a prinos, pretoze experimentdlne tidaje st tu

obmedzené a teoretické predpovede su klicové. Na zaver boli predstavené vysledky pre



molekuly, ktoré vyrazne roz§iruju zaber a vyznam prace. Kapitola 5, predstavuje zaver, ktory
vystizne sumarizuje hlavné vysledky prace: robustnost CC metdd, dolezitost’ kvantifikacie
neistot a nevyhnutnost’ interdisciplinarnej spoluprace medzi tedériou a experimentom.
PredloZena habilita¢né praca predstavuje vynikajucu vedeckt troven a rieSenie aktualnych
problémov v oblasti vypoctovej chémie. Oceniujem systematicky a metodicky pristup,
predovsetkym zameranie na analyzu zdrojov chyb a stratégie na dosiahnutie a overenie
presnosti. Autor demonstroval schopnost’ vyvinutych metdd na vybranych aplikaciach, ktoré
pokryvali oblast’ tazkych prvkov az super tazkych prvkov, ako aj testovanie skimanych
metdd na molekulach. Habilitatna prace preSla kontrolou originality a CRZP
(6.40%)a systém nenaSiel vyznamny prekryv prace s inymi autormi, vicSinou sa jedna
o prekryv s vlastnymi pracami a citaciami.
Predlozena habilitacna praca ,,Relativistické vypocty elektronovej Struktury a ich presnost’ v
spektroskopickych aplikaciach® predstavuje velmi kvalitné dielo. Praca jasne preukazuje
autorovu expertizu, schopnost’ samostatného vedeckého myslenia a ze je vyzretou vedeckou
osobnostou. Jeho vedecka praca predstavuje vyznamny prispevok v oblasti teoretickej
chémie. Uchadza¢ i praca splnaju vietky poziadavky, vyzadované pre udelenie vedecko-

pedagogického titulu docent v odbore Teoretickd a pocitacova chémia.

Otazka do diskusie:
Ktory faktor (uplnost’ bazy, vratane gaussovych alebo splajnovych funkcii; zahrnutie vyssich
excitacii v CC; alebo QED korekcie) sa dnes povazuje za najvicsiu pre d’alSie zvySovanie

presnosti vypoctov pre tazké prvky ako zlato?

V zmysle platnych predpisov preto odporacam, aby predkladand habilitacnd préaca, ktora
hodnotim kladne, bola prijata ako podklad k obhajobe a po jej uspeSnom vykonani navrhujem,
aby bol RNDr. Lukasovi Félixovi Pastekovi priznany titul: docent v odbore ,,Teoreticka a

pocitacova chémia”
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