e Sekce 3.3.2: Zd4 se, ze autor pouziva stejny symbol operdtoru V nezavisle na tom, v jakém pro-
storu pusobi (zda v R* nebo v prostoru funkef na jednotkové kouli). To trosku ztézuje orientaci.
Pomohlo by i typograficky rozlisovat mezi matematickym vztahem a definici symbolu. Slovni
doprovod k matematickym tpravam by zde mohl byt podrobnéjsi a konkrétneéjsi.

e (Str. 35): Komentar k omezeni poctu ¢lent v fadé (3.34) je piilis struény. Mélo by byt vysvétleno,
co se mysli pojmem “radial locality” a co znamend oznaceni Vp, Vj etc (zfejmé ¢leny odpovidajici

£=0, (=1, ovsem vzhledem k mnozstvi riznych vyznamu operdtoru V v této sckei by to mélo
byt uvedeno explicitné).

e (Str. 35) Ve vyrazu [¢)) = [¢y)|ag) autor zFejmé pouzivé “Einsteinovu sumaéni konvenci” (i na
jinych mistech préce). Ve fyzice pevnych litek to neni zvykem — urcité ne bez predchoziho
upozornéni.

e Na str. 36 se najednou objevi termin “ghost states”, ktery je lidem z pseudopotenciglové komu-
nity dobre znam, ale ktery by zde asi mél byt vysvétlen.

e (Str. 35): Usmévny nadhled plynouci z pozndmky “V; is actually Vy — Vj,. but this is just a
detail” ozivi mluvenou prednasku, ale do psaného textu zcela nezapada.

e Tabulky na str. 54, 57, 60: Misto oznaceni “theory” by se hodilo vice “analytical” nebo néco
takového; FEM vypocet je také teorie. . .

e Str. 66: Pro lepsi srozumitelnost by zde mélo byt uvedeno, ze vysledky této édsti se tykaji self-
konzistentniho Feseni — tedy nikoliv Schrédingerovy rovnice v pevné zadaném potencidlu. Ze
jde zrovna o DFT mi neptijde tak specifické. Problém selfkonsistence se musi fesit napf. i pii
pouziti riznych modelovych Hamiltonianu (¢i alespon: mél by se fesit).

Smyslem préce jisté neni demonstrovat autorovu schopnost vyjadiovat se anglicky, nicméné po
lingvistické strance praci hodnotim jako dobfe srozumitelnou. Chyby v anglictiné jsou pfirozené a
nerusi, sam bych se mnohych jisté také dopustil. Spise pro autorovu informaci tedy dodam, ze ndzvy
prvku se v anglictiné obvykle piSou s malym pocitecnim pismenem (str. 9) a Ze spojeni “fullfill
equation” (str. 18) se nepouziva — obvykle se setkdte s formulaci “satisfy an equation”, méné ¢asto
“obey an equation”.

Celkovy dojem z price je, ze autor se zorientoval v siroké le¢ neprobddané oblasti, ze se misty
propracoval k dost hlubokému porozumeéni a ze ziskal solidni vysledky (patrné nikoliv lacino). Vlastni
diplomova préce je vSak trosku nedotazena, misty jakoby neiplnd, jeji jednotlivé édsti maji nestejnou
hodnotu.

Doporucuji, aby predlozena prace byla uznana jako prace diplomova. Navrhuji klasifikovat zndmkou
dvé — velmi dobre.

RNDr. Ondfej Sipr, CSc.



Oponentsky posudek na diplomovou praci
Ondrej Certik: Calculation of clectron structure in the framework of DFT in real space

Préce se zabyva aplikaci metody koneénych elementii pro fesen{ Schrédingerovy rovuice. Jde tedy o
propojeni dvou velmi aktivnich a pritom stdle viceméné disjunktn{ oblasti: metoda konecnych prvki se
hojné vyuziva piedevéim v termomechanice, pro feseni Schrédingerovy rovnice byly naopak vyladény
jiné numerické postupy. Autor se tedy musel zorientovat ve dvou oblastech, s tim, ze néjaky jednotici
pohled zatim v zadné zakladnf ¢i tivodn{ literatuie nenf obsazen. Diplomant si s tim zfejme poradit a
to vidim jako nejvétsi klad préce.

Nékterym problémiim je v praci vénovana velmi peélivd pozornost, tivodni ¢dsti rozhodné maji
pedagogickou hodnotu. To se tyka napiiklad rozboru asymptotiky a chovéni feSeni Schrodingerovy a
Diracovy rovnice v po¢atku (str. 12-13, 15-16). Autor rovnéz vyzkousel nékolik itera¢nich procedur a
navzajem je porovnal, price obsahuje pomérné dobrou diskusi konvergence (str. 29-31). Podrobnd je
¢ast o pseudopotencidlech a nékterych jejich formélnich vlastnostech.

Diplomant vytvofil a odladil programy pro feseni nékterych diléich problémi. To je cenné, zejména
s ohledem na to, Ze nemel pifiis mnoho vychoziho materidlu, o néjz by se mohl oprit (kvili jiz zminéné
disjunktnosti obou oblasti). Odladéné procedury se mohou stat soucdsti rozsahlejstho programového
baliku pro Feseni Schrodingerovy a Diracovy rovnice metodou koneénych prvkil s vyuzitim pseudo-
potenciali. Pifmo k feseni téchto problémiu se autor nedostal, to bych vSak vzhledem k rozsahlosti
tikolu nepovazoval za vyznamny nedostatek. Vlastnich vysledkil préce obsahuje dostatecné mnozstvi,
schopnost autora védecky pracovat je dle mého soudu ziskanymi vysledky pfesvédcivé demonstrovdna.

Préce nicméné obsahuje mnohé nepfesnosti a nedotazené formulace. Chybi jf trosku vétsi uhlaze-
nost, celkové vnitini propojeni. Vzhledem k rozmanitosti tématu i pfirozené nezkusenosti autora je to
véak celkem pochopitelné.

K vlastnimu zpracovani bych mél nékteré vyhrady a dotazy, v nasledujicim vyctu se pokousim o
reprezentativni seznam:

e Autor piSe, ze jeho solver mfize snadno fesit symetrické i nesymetrické tlohy (str. 7). Znamena
to, 7e program nemuze nijak vyuzit symetrii pro zjednoduseni (a urychlenf) vypoctu? Nemtze
to byt nékdy na zavadu?

e Sckee 2.1.1 a 2.2 jsou tak trochu bezprizornymi komentafi k nésledujicim sekcim 3.4, 3.1 a 4.2,
s ponékud nepiehlednymi odkazy a odvoldvkami.

e Jaky je vyznam parametru F; ve slabé formulaci Schrédingerovy rovnice? Cim lze zdiivodnit to,
7e jej polozim rovny nule?

e V diikazu Hohenbergova-Kohnova teorému chybi odkaz na predpoklad nedegenerovanosti za-
kladnfho stavu {str. 20).
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presnost vypoctu. Trosku jsou zde promichany pojmy jako analytické feseni, presné numerické
fesen{ a priblizny analyticky vzorec, ktery toto numerické feseni popisuje (str. 26).

e Formulace “cLP(n) is known exactly” je ponékud zavadéjici —- pfesnost fitovani nenf to samé co

e (Str. 29-31) Pifmé mixovan{ vstupnich a vystupnich hodnot vede vzdy k nalezenf reseni [rozbor
je napi. v Phys. Rev. B 10, 5462 (1983)], ovSem mixovaci parametr o musi byt ¢asto velmi
maly, takze procedura je v praxi mnohdy nepouzitelnd. Andersonovo itera¢nf procedura obvykle
konverguje rychleji nez Broydenova, ovéem pouze v piipadé, Ze jsme uz blizko sprdvnému feseni.

e Piiklad atomu olova (str. 31): Postraddm néjaky pfesnéjsi popis zpiisobu vypoctu; slo o pouziti
metody koneénych prvkia? Nebo o numerickou integraci Schrédingerovy rovnice néjakou “stan-
dardn{” metodou? Vypocet je zjevné nerelativisticky (soudim podle pouzitych kvantovych éisel)
— to by sc mélo explicitné uvést.



