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Slovni vyjadi'eni, kKomentare a pFripominky oponenta:

PredloZena prace studuje efektivni numerické metody feSeni integro-diferencidlnich rovnic,
které slouZi pro popis energetickych a frekvencnich jevl pfi nepruzné srdzce elektronu s
molekulou. Rovnice jsou diskretizovany pomoci rozvoje rfeSeni do vlastnich funkci pfislusného
Hamiltonova operatoru. Ziskana soustava linedrnich rovnic ma symetrickou matici s komplexnimi
diagonalnimi prvky.

Prace navazuje na bakalarskou praci autorky. Zde ovsem se pocita s molekulou o tfech atomech
a se tfemi vibracnimi slozkami, coZ zvySuje narocnost Ulohy. PfestoZze matice soustavy je fidka a
je souctem Kroneckerovych soucinl diagonalnich nebo tfidiagonalnich matic s pravidelnou
strukturou, neni jasné, jak odhadnout spektralni vlastnosti matice, a tedy jak ev. ovlivnit
konvergenci itera¢nich metod. Pro feSeni byly zvoleny Krylovovy metody, a to metoda sdruzené
ortogonalnich sdruzenych gradient(i (COCG) a zobecnéna metoda minimalnich rezidui (GMRES).
Hlavnim cilem prace bylo nalézt vhodné metody pfedpodminéni. Jedna z kapitol je vénovdna
shrnuti nejnovéjsich vysledk(l pro soustavy s komplexni matici. Do sady testovacich metod byly v
praci zahrnuty: Jacobiova metoda, blokova Jacobiova metoda pro razné volby blokd,
pfedpodminéni pomoci rozkladu pasové matice a netdplného LU rozkladu a dvé metody rozkladu
dle nejnovéjsich vysledkl. Vypocty byly provadény pro tfi modely kolize elektronu s molekulou
vody s rlznymi ¢asoveé frekvenénimi parametry. Autorka naprogramovala uvedené metody v
jazyku Fortran.

Co do poctu krok(i se obecné jako nejvyhodnéjsi ukdzala metoda predpodminéni pomoci pasové
matice. OvSem z hlediska vypocetniho ¢asu byla nejvyhodnéjsi blokova Jacobiova metoda.
Uspora &asu byla oproti nepfedpodminéné verzi GMRES i vice ne? tisicindsobnd. DileZitou roli
hrala moznost paralelniho vypoctu i vhodné preusporadani matice, coz bylo v praci zdlivodnéno.
Tuto skuteénost povazuji za dulezitou, nebot pravé fyzikdlni pozadi Glohy mlze napovédét, jak
vhodné volit bloky pro pfedpodminovac, a tim se zde otevird moznost novych vysledka.

Volbou tématu, rozsahem a zplsobem zpracovani spliiuje predloZena prace pozadavky na
diplomovou praci. Ziskané vysledky jsou origindlni a predstavuji pfinosny vhled do naro¢né a
zajimavé problematiky. Prace je napsana v anglickém jazyce, bez gramatickych chyb, s
nepatrnym mnozstvim tiskovych chyb, které patrné vznikly v dlsledku nespravného pouziti
sazeCského programu: napf. nekonzistentnost v pouZziti malych a velkych pismen a zavorek v
oznaceni obrazkd a vzorcd.

PredloZenou praci doporuéuji uznat jako diplomovou prdaci a doporucuji hodnoceni A.

Pripadné otazky pri obhajobé a naméty do diskuze:

1) Proc jsou pocty Ng, Ns a Na vlastnich funkci pro diskretizaci voleny Umérné prevracenym
hodnotam frekvenci ws, ws, wa?

2) Jak je naloZeno s komplexnimi diagonalnimi prvky pfi (blokové) Jacobiové metodé a pfi
pasovém a neuplném LU rozkladu? Jinymi slovy: Je napf. matice K1 ve vzorci (5.2) komplexni?
3) Cim je zpUsobena jista periodi¢nost v kfivkach na obrazcich 4.11 - 4.13?



4) Lze pfimo z dat ulohy, tedy napt. z M, A, €, a, a, B, usoudit na naro¢nost numerického reseni?
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