Posudek Skolitele na diplomovou praci
Ondrej Certik:
Calculation of electron structure in the framework of DFT in real space

Prace se vénuje tématu vypo¢ta elektronovych stavi v ramci teorie funkcionalu hustoty (DFT)
v realném prostoru za pomoci nastroje v této oblasti dosud velmi zfidka vyuzivaného — metody
konecnych prvki. Kombinaci s pIné nelokalnimi, prostiedi reflektujicimi ab-initio pseudopotencialy se
diplomant dostal do oblasti zcela nové.

Pavodné deklarovany cil prace, totiz pfivedeni nové metody do funkéniho stavu, se
diplomantovi spinit nepodafilo. Spinéni tohoto cile by vSak bylo mozné o&ekavat jen v pripadé
mimoradne pfiznivé shody okolnosti, vzhledem k naro&nosti Ukolu a nutnosti fedit mnozstvi dilich
technickych problému, které se vzdy vyskytuji na ,neproslapanych” cestach a jejichz povahu
a naro¢nost nebylo mozné presné predvidat. Prace popisuje jednak teorii, kterou diplomant musel
na cesté k uvedenému cili zvladnout, a jednak jednotlivé kroky a zplsoby fegeni dil&ich ukold, které
jsou pro dosazeni uvedeného cile nezbytné, véetné vysledku testovacich vypoctu. Diplomant se velmi
dobre zorientoval v fadé oblasti od numerickych metod po fyziku pevnych latek i v souvislostech mezi
nimi, prestoze v fadé pfipadd nemél zadnou literaturu, které by tyto oblasti propojovala a o kterou by
se mohl opfit. Snaha dobre porozumét véem souvislostem ho vedla v nékterych pripadech
k netradi¢nim pohleddm, které mohou mit i didaktickou hodnotu. Prace doklada, ze se diplomantovi
podarilo fadu dil¢ich dkoll Uspésné zvladnout. Jednoznaéné prokazal schopnost samostatného
a tvoriveho pfistupu k feSeni problému, od studia teorie aZ po praktické programovani.

Diplomova prace samotna na prvni pohled plsobi ponékud nesourodym dojmem a Ize ji
vytknout fadu nedostatk(i. Nesourodost je ovéem pfinejmensim z&asti dana samotnou povahou véci —
totiz faktem, Ze k dosazeni vy$e zminéného cile je nezbytné propojeni oblasti, mezi nimiz dosud
souvislost nikdo pfili§ nehledal. Podrobnéjsi popis souvislosti, které maji jednotlivé ¢asti prace v ramci
nové vytvarené metody, by ovSem jisté mohl zvysit srozumitelnost a dojem nesourodosti alespori
CasteCné odstranit. Nedostatky prace jsou ovéem prinejmensim z &asti disledkem okolnosti, které
mohl diplomant ovlivnit jen v omezené mife. Podle mého nazoru nelze pozadovat, aby kromé
narocneho zvladnuti znalosti nezbytnych k feseni konkrétnich dildich dakolii navic ziskal diplomant
béhem kratké doby diplomové prace $iroky nadhled nad véemi souvisejicimi obory. Z toho pak
pochopitelné plynou nékteré nepfesnosti nebo nepfimérené formulace. V praci se projevuiji i obvyklé
chyby mladych autor(i — ponofeni do problému, explicitné nevyjadiené pfedpoklady a neschopnost
empatie do role ¢tenére, pro kterého dany typ problémd neni bézny. V neposledni fadé si Ize na praci
vS§imnout i dsledk( urcité ¢asové tisné pfi pfipravé samotného textu.

Za podstatné a dulezité v8ak povazuji to, Zze autor prace jednoznaéné prokazal schopnost
se orientovat v novych oblastech, porozumét souvislostem a samostatné tvorivé pracovat. VyreSenim
fady dil€ich ukold vyznamné prispél k vyvoji nové metody, od které Ize odekavat nové a vyznamné
vysledky zejména pfi vypoctech neperiodickych struktur — af uz v oblasti biomolekul, nanoclusterd
nebo materialovych poruch.

Doporucuji, aby pfedloZena prace byla uznana jako prace diplomova. Navrhuiji klasifikovat
znamkou dvé — velmi dobre.
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