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Calculation of electron structure in the framework of DFT in real space

Prace se venuje tematu vypoctu elektronovych stavu v ramci teorie funkcionalu hustoty (DFT)
v realnem prostoru za pomoci nastroje v teto oblasti dosud velmi zffdka vyuzfvaneho - metody
konecnych prvku. Kombinacf s pine nelokalnfmi, prostfedf reflektujfcfmi ab-initio pseudopotencialy se
diplomant dostal do oblasti zcela nove.

Puvodne deklarovany cfl prace, totiz pfivedenf nove metody do funkcni'ho stavu, se
diplomantovi splnit nepodafilo. Splneni tohoto cfle by vsak bylo mozne ocekavat jen v pffpade
mimofadne pfiznive shody okolnostf, vzhledem k narocnosti ukolu a nutnosti resit mnozstvi dilcich
technickych problemu, ktere se vzdy vyskytuji na ,,neproslapanych" cestach a jejichz povahu
a narocnost nebylo mozne pfesne predvfdat. Prace popisuje jednak teorii, kterou diplomant musel
na ceste k uvedenemu cfli zvladnout, a jednak jednotlive kroky a zpusoby resenf dilcich ukolu, ktere
jsou pro dosazeni' uvedeneho cile nezbytne, vcetne vysledku testovacich vypoctu. Diplomant se velmi
dobfe zorientoval v rade oblastf od numerickych metod po fyziku pevnych latek i v souvislostech mezi
nimi, pfestoze v rade pfipadu nemel zadnou literaturu, ktera by tyto oblasti propojovala a o kterou by
se mohl opfft. Snaha dobfe porozumet vsem souvislostem ho vedla v nekterych pfipadech
k netradicnfm pohledum, ktere mohou mft i didaktickou hodnotu. Prace doklada, ze se diplomantovi
podafilo radu dilcich ukolu uspesne zvladnout. Jednoznacne prokazal schopnost samostatneho
a tvofiveho prfstupu k resenf problemu, od studia teorie az po prakticke programovanf.

Diplomova prace samotna na prvnf pohled pusobf ponekud nesourodym dojmem a Ize ji
vytknout fadu nedostatku. Nesourodost je ovsem pfinejmenSfm zcasti dana samotnou povahou veci -
totiz faktem, ze k dosazenf vyse zmfneneho cfle je nezbytne propojenf oblastf, mezi nimiz dosud
souvislost nikdo prilis nehledal. Podrobnejsi popis souvislosti, ktere majf jednotlive casti prace v ramci
nove vytvarene metody, by ovsem jiste mohl zvysit srozumitelnost a dojem nesourodosti alespon
castecne odstranit. Nedostatky prace jsou ovsem pfinejmensfm z casti dusledkem okolnostf, ktere
mohl diplomant ovlivnit jen v omezene mffe. Podle meho nazoru nelze pozadovat, aby krome
narocneho zvladnutf znalosti nezbytnych k resenf konkretnfch dilcich ukolu navic zfskal diplomant
behem kratke doby diplomove prace siroky nadhled nad vsemi souvisejfcfmi obory. Z toho pak
pochopitelne plynou nektere nepfesnosti nebo nepfimefene formulace. V praci se projevujf i obvykle
chyby mladych autoru - ponofenf do problemu, explicitne nevyjadfene pfedpoklady a neschopnost
empatie do role ctenare, pro ktereho dany typ problemu neni bezny. V neposlednf rade si Ize na praci
vsimnout i dusledku urcite casove tfsne pfi pffprave samotneho textu.

Za podstatne a dulezite vsak povazuji to, ze autor prace Jednoznacne prokazal schopnost
se orientovat v novych oblastech, porozumet souvislostem a samostatn6 tvofive pracovat. Vyfesenim
rady dilcich ukolu vyznamne prispel k vyvoji nove metody, od ktere Ize ocekavat nove a vyznamne
vysledky zejmena pri vypoctech neperiodickych struktur- at' uz v oblasti biomolekul, nanoclusteru
nebo materialovych poruch.

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