
• Sekce 3.3.2: Zda se, ze autor pouziva stcjny symbol operatoru V nezavisle na torn, v jakem pro-
storu piisobi (zda v R3 nebo v prostoru funkcf na jednotkove kouli). To trosku ztezuje orientaci.
Pomohlo by i typograficky rozlisovat mezi matematickym vztahem a dcfmici symbolu. Slovni
doprovod k matematickym upravam by zde mohl byt podrobnejsi a konkretnejsi.

• (Str. 35): Komentaf k omezeni poctu clenu v fade (3.34) je pfflis strucny. Melo by byt vysvetleno,
co se mysli pojmem "radial locality" a co znamena oznaceni VQ, V\c (zfejme clony odpovidajici
1=0, l~l, ovsem vzhledem k mnozstvi ruznych vyznamii operatoru V v tcto sekci by to melo
byt uvedeno explicitne).

• (Str. 35) Ve vyrazu \tjj) = \4>k)\k) autor zfejme pouziva "Einsteinovu sumacnf konvenci" (i na
jinych mistech prace). Ve fyzice pevnych latek to neni zvykem -- urcite ne l)ez pfedchoziho
upozorneni.

• Na str. 36 se najednou objevi termm "ghost states", ktery je lidem z pseudopotencialove komu-
nity dobfe znam, ale ktery by zde asi mel byt vysvetlen.

• (Str. 39): Usmevny nadhled plyuoucf ,̂ poznaniky "V( is actually Ve — Vjoc but this is just a
detail" ozivi mluvenou pfednasku. ale do psaneho textu zcela nezapada.

• Tabulky na str. 54, 57, GO: Misto oznaceni "theory" by se hodilo vice "analytical" nebo neco
takoveho; FEM vypocet je take teorie. . .

• Str. 66: Pro lepsf srozumitelnost by zde melo byt uvedeno, ze vysledky teto casti sc tykajf self-
konzistentniho fcseni -- tedy nikoliv Schrodingerovy rovnice v pevne zadanem potencialu. Ze
jde zrovna o DFT mi nepfijde tak specificke. Problem selfkonsistence se musi resit napf. i pfi
pouziti ruznych rnodelovych Hamiltonianu (ci alcspon: mel by se resit).

Smyslem prace jiste neni demonstrovat autorovu schopnost vyjadfovat se anglicky, nicmene po
lingvisticke strance praci hodnotim jako dobfe srozumitelnou. Chyby v anglictine jsou pfirozene a
nerusi, sam bych se mnohych jiste take dopustil. Spfse pro autorovu informaci tedy dodam, ze nazvy
prvku se v anglictine obvykle pisou s malym pocatecni'm pi'smenem (str. 9) a ze spojeni "fullfill
equation" (str. 18) se nepouziva — obvykle se setkate s formulae! "satisfy an equation", mene casto
"obey an equation".

Celkovy dojem z prace je, ze autor se zorientoval v siroke lee neprobadane oblasti, ze se misty
propracoval k dost hlubokemu porozumeni a ze zfskal solidni vysledky (patrne nikoliv lacino). Vlastni
diplomova prace je vsak trosku nedotazena, misty jakoby neiiplna, jejf jednotlive casti maji nestejnou
hodnotu.

Doporucuji, aby pfedlozena prace byla uznana jako prace diplomova. Navrhuji klasilikovat znamkou
dve — velmi dobfe.

RNDr. Ondfej Sipr, CSc.



Oporientsky posudek na diplomovou praci
Ondfej Certik: Calculation of electron structure in the framework of DFT in real space

Prace se zabyva aplikaci metody konecnych elementu pro feseni Schrodingerovy rovnice. Jde tedy o
propojem dvou velmi aktivnich a pfitom stale vicemene disjunktni oblasti: metoda konecnych prvku se
hojne vyuziva pfedevsim v termomechanice, pro feseni Schrodingerovy rovnice byly naopak vyladeny
jine numericke postupy. Autor se tedy rnusel zorientovat ve dvou oblastech, s tim, ze nejaky jcdnotici
pohled zatim v zadne zakladni ci uvodni literature neni obsazen. Diplomant si s tim zfejme poradit a
to vidini jako nejvetsi klad prace.

Nektcrym problemum je v praci venovana velmi pecliva pozornost, uvodni casti rozhodne maji
pedagogickou hodnotu. To se tyka napfiklad rozboru asymptotiky a chovani feseni Schrodingerovy a
Diracovy rovnice v pocatku (str. 12-13, 15-16). Autor rovnez vyzkousel nekolik iteracnich procedur a
navzajem je porovnal, prace obsahuje pomerne dobrou diskusi konvergencc (str. 29-31). Podrobna je
cast o pseudopotencialech a nekterych jejich fornialnich vlastnostech.

Diplomant vytvofil a odladil programy pro feseni nekterych dilcich problemu. To je cennc. zejmena
s ohledem na to, ze uernel piiiis uuioho vychoziho iriatorialu, o nejz by se mohl oprit (kvuli jiz zminene
disjunktnosti obou oblasti). Odladene procedury se mohou stat soucasti rozsahlejsiho programoveho
baliku pro feseni Schrodingerovy a Diracovy rovnice mctodou konecnych prvku s vyuzitim pseudo-
potcnciahi. Pfirno k feseni tcchto problemu se autor nedostal, to bych vsak vzhledem k rozsahlosti
likolu ncpovazoval za vyznarnny nedostatek. Vlastnich vysledku prace obsahuje dostatecne mnozstvi,
schopnost autor a vedecky pracovat je die ineho soudu ziskanymi vysledky pfesvedcivc demonstrovana.

Prace nicmene obsahuje mnohe nepfesnosti a nedotazcne formulace. Chybi ji trosku vetsi uhlaze-
nost, celkove vnitfni propojeni. Vzhledem k rozmanitosti tematu i pfirozene nezkusenosti autora je to
vsak celkem pochopitelne.

K vlastnirnu zpracovani bych mel nektere vyhrady a dotazy. v nasledujicim vyctu se pokousim o
reprezentativni seznam:

• Autor pise, ze jeho solver muze snadno fesit symetricke i nesymetricke ulohy (str. 7). Znamena
to. ze program nemuze nijak vyuzit symetrii pro zjednoduseni (a urychleni) vypoctu? Nemuze
to byt nekdy na zavadu?

• Sekce 2.1.1 a 2.2 jsou tak trochu bezprizornymi komentafi k nasledujicim sekcim 3.4, 3.1 a 4.2,
s ponekud nepfehlednymi odkazy a odvolavkami.

• Jaky je vyznam parametru Fi ve slabe formulaci Schrodingerovy rovnice? Cim Ize zdiivodnit to,
ze jej polozim rovny nule?

• V dukazu Hohenbergova-Kolmova teoremu chybi odkaz na pfedpoklad nedegenerovanosti za-
kladniho stavu (str. 20).

• Formulace "e^D(n) is known exactly" je ponekud zavadejici — pfesnost fitovani neni to same co
pfesnost vypoctu. Trosku jsou zdc promichany pojmy jako analytickc feseni, pfesnc numericke
feseni a pfiblizny analyticky vzorec, ktery toto numericke feseni popisuje (str. 26).

• (Str. 29-31) Pfimc mixovani vstupnich a vystupnich hodnot vede vzdy k nalezeni feseni [rozbor
je napf. v Phys. Rev. B 10, 5462 (1983)], ovsem mixovaci parametr a musi byt casto velmi
maly, takze procedura je v praxi mriohdy nepouzitelna. Andersonovo iteracni procedura obvykle
konverguje rychleji ncz Broydenova, ovsem pouze v pfipade, ze jsme uz blizko spravnemu feseni.

• Pfiklad atomu olova (str. 31): Postradam nejaky pfcsnejsi popis zpusobu vypoctu; slo o pouziti
metody konecnych prvku? Nebo o numerickou integraci Schrodingerovy rovnice nejakou "stan-
dardni" metodou? Vypocet je zjevne nerelativisticky (soudim podle pouzitych kvantovych cisel)
— to by se melo explicitne uvest.


