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Numericke vypocty pomoci DFT (density functional theory) se cfm dal tim vice uplatnuji nejen ve

fyzice, ale tez v kvantove chemii a dokonce v materialovem inzenyrstvi pfi studiu materialovych vad

(dislokaci), sireni trhlin ci alespoh nepfimo, upfesnovanim tvaru potencialu vystupujicich v

atomistickych simulacich a molekularni dynamice. Je proto chvalyhodne, ze si autor pfedlozene

diplomove prace vybral prave toto hypermoderni tema.

V prvni casti jsou prehledne shrnuty zakladni rovnice kvantove mechaniky, tj. Kohnova-Shamova

rovnice a jeji obohaceni o pseudopotencialovy funkcional, zahrnujici akci slabeji interagujicich castic a

relativisticke efekty. Pseudopotencial je vyjadfen v separabilnim tvaru, coz je dulezite pro naslednou

diskretizaci MKP. Ta je standardni.

Druha cast, fakticky teziste prace, se venuje feseni zobecneneho problemu vlastnich cisel. Svebytnost

ulohy je charakterizovana ztratou fidkosti matic v dusledku nacteni korekcnich clenu od

pseudopotencialu. Jedna se o korekci o nizke hodnosti (tzv. /c-rank update s nizkym k), coz znamena,

ze namisto explicitniho sestaveni matice je vyhodne upravit jen jeji nasobeni. Jako metoda feseni

byla z nekolika moznosti zvolena blokova Lanczosova metoda.

Ve tfeti casti je popsano feseni dvou testovacich pfikladu: vypoctu struktury atomu dusiku a

dvouatomove molekuly tehoz prvku. Autor se zde zamefil na detailni provefeni implementace a

efektivity paralelizace. Ackoliv zde pochopitelne zustava mnoho prostoru pro dalsi vyzkum a

programovani, z pfilozenych vysledku plyne dobre zvladnuti a porozumeni problematice.

Zaver: Vynikajici diplomova prace s pfesahem do nekolika oboru: fyziky, numericke matematiky a

programovani. Jednoznacne doporucuji k obhajobe.

Otazky a poznamky

1. Obvyklym nedostatkem DP a nekdy i disertacnich praci je nejasne odliseni vlastniho pfinosu

od pfevzatych poznatku. V danem pfipade se to tyka vytvofeni formulace se separabilnim

pseudopotencialem (puvodni autor J. Vackaf), pouziti fesicu z knihoven (J. Dongarra) a

zabudovani modulu do MKP prostfedi (R. Cimrman). Mohl by autor DP upfesnit svuj

konkretni pfinos v techto oblastech?

2. Mocninna metoda je znama v inzenyrskych aplikacich jako vektorova iterace, pfipadne
inversni vektorova iterace, vyskytuje se vzdy v blokove forme a efektivne se kombinuje s

Ritzovou minimalizaci (nikdy ne s GS ortogonalizacil). Zejmena v teto verzi mluvime o iteraci

podprostoru - viz napf. K.J. Bathe - kniha doporucena v zadani DP. Osobne mam s timto

algortimem pro feseni zobecnenych problemu velkeho rozsahu dobre zkusenosti, coz je i

potvrzeno jeho znacnym rozsifeni v komercnich kodech. Ones se jedna dokonce o standardni

postup, mozna frekventovanejsi nez Lanczosova metoda (alespon v praktickych aplikacich).



Nerozumim proto kritice na str. 42 a ani celkove hodnoceni teto metody v DP mi nepripada

prilis kvalifikovane. Co napr. znamena poznamka o narocnosti nasobeni matice vektorem?

3. Testovacf priklad. Bylo by zajimave doplnit porovnani vypoctenych energii a rozlozeni

nabojove hustoty s "oficialnim fesenim," ktere je tabelovano v normach. Autoruv poznatek,

ze volba startovacich vektoru prilis neovlivnuje rychlost konvergence mohu jen potvrdit.

Prave z tohoto duvodu se casto pouzivaji nahodna cisla, a to i pfi restartech. Jako prakticky

dulezitejsi se jevi celkove robustnost implementace a boj se ztratou ortogonality.

4. Lingvisticka poznamka: Chybne sklonovani, jako napr. Kohn-Shamova rovnice, Gram-

Schmidtova ortogonalizace apod. Nadmerne pouzivani archaicke pfedlozky "die." "Sit' s

uniformni hustotou nodu" zni pfimo odporne a pro me nepochopitelne. Proc ne pravidelna ci

strukturovana sit' a proc ne "uzly"? Jinak je vsak DP psana celkem dobrou cestinou, coz je

dnes bohuzel spis vyjimecne.
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