Ab-initio metody pro vypocty elektronovych struktur tvori jednu z dileZitych

oblasti materialové fyziky. Ukolem této prace — v ramci feSeni projektu

zaméfeného na vyvoj nové metody pro vypocty elektronovych stavl v neperiodickych
strukturach, zaloZené na teorii funkcionalu hustoty, pseudopotencialech a

metodé konecnych prvki — bylo prevést Kohn-Shamovy rovnice do tvaru vhodného

k diskretizaci, navrhnout vhodnou metodu pro feSeni zobecnéného problému
vlastnich Cisel, ktery touto diskretizaci vznikne, a implementovat (Ci upravit existujici)
feSic pro jeho feSeni.

Préce popisuje postup, kterym se z mnohocasticové Schrddingerovy rovnice ziska
generalizovany problém vlastnich Cisel s aktualizaci fadu k (rank-k-update) a

vénuje se rliznym metodam pro jeho feseni. V ramci prace byl modifikovan jiz
existujici feSi¢ vyuzivajici blokovou Lanczosovu metodu pro vypocet vlastnich

Cisel, integrovan do frameworku Sfepy slouZiciho k vypoCtu metodou konecnych
prvkil a vznikly programovy kod byl Gispésné otestovan.



