V predloZzené praci studujeme ab-initio vypocCty elektronovych struktur v ramci teorie funkcionalu
hustoty (DFT), kone¢nych prvkd a pseudopotencial(l. Shrneme teorii a odvozeni vsech potfebnych
vztahll v metodé kone¢nych prvkd, teorii funkcionalu hustoty a pseudopotenciald z prvnich principd,
pak vysvétlime jak na$ program funguje a ukdZeme vysledky pro sféricky symetricky potencial v
relativistické i nerelativistické verzi DFT a 2D a 3D Schrddingerovu rovnici pro symetrické a
nesymetrické potencialy.



