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Numerické vypocty pomoci DFT (density functional theory) se &im dal tim vice uplatiiuji nejen ve
fyzice, ale téZ v kvantové chemii a dokonce v materialovém inzenyrstvi pfi studiu materidlovych vad
(dislokaci), &ifeni trhlin i alespofi nepfimo, upfesfiovanim tvaru potencialll vystupujicich v
atomistickych simulacich a molekularni dynamice. Je proto chvalyhodné, 7e si autor predloiené
diplomové préace vybral pravé toto hypermoderni téma.

V prvni &asti jsou pfehledné shrnuty zakladni rovnice kvantové mechaniky, tj. Kohnova-Shamova
rovnice a jeji obohaceni o pseudopotencidlovy funkcional, zahrnujici akci slabé&ji interaguijicich astic a
relativistické efekty. Pseudopotencial je vyjadien v separabilnim tvaru, coZ je dileZité pro naslednou
diskretizaci MKP. Ta je standardni.
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Druhd ¢ast, fakticky té7isté prace, se vénuje Feteni zobecnéného problému viastnich Cisel. Svébytnost
dlohy je charakterizovana ztratou Fidkosti matic v dasledku nacteni korekénich ¢lend od
pseudopotenciélu. Jedna se o korekci o nizké hodnosti (tzv. k-rank update s nizkym k), coZ znamena,
e namisto explicitniho sestaveni matice je vyhodné upravit jen jeji nasobeni. Jako metoda feseni
byla z nékolika moZnosti zvolena blokové Lanczosova metoda.
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Ve treti &asti je popsano FeSeni dvou testovacich piikladd: vypoctu struktury atomu dusiku a
dvouatomové molekuly téhoZ prvku. Autor se zde zaméfil na detailni provéfeni implementace a
efektivity paralelizace. Ackoliv zde pochopitelné zlistdvd mnoho prostoru pro dalsi vyzkum a
programovani, z pfiloZzenych vysledk( plyne dobré z2vladdnuti a porozuméni problematice.

Zavér: Vynikajici diplomovaé prace s piesahem do nékolika obor: fyziky, numerické matematiky a
programovani. Jednoznacné doporutuji k obhajobé.

Otazky a poznamky

1. Obvyklym nedostatkem DP a nékdy i disertacnich praci je nejasné odlideni vlastniho pfinosu
od prevzatych poznatkl. V daném pfipadé se to tyka vytvofeni formulace se separabilnim
pseudopotencialem (pGvodni autor J. Vackaf), poutiti Fedi¢t z knihoven (J. Dongarra) a
zabudovani modulu do MKP prostiedi (R. Cimrman). Moh! by autor DP upfesnit svij
konkrétni pfinos v téchto oblastech?

2. Mocninna metoda je zndma v inZenyrskych aplikacich jako vektorova iterace, ptipadné
inversni vektorova iterace, vyskytuje se vidy v blokové formé a efektivné se kombinuje s
Ritzovou minimalizaci (nikdy ne s GS ortogonalizacil). Zejména v této verzi miuvime o iteraci
podprostoru — viz napf. K.J. Bathe — kniha doporuéend v zadani DP. Osobné mam s timto
algortimem pro fedeni zobecnénych problémi velkého rozsahu dobré zkusenosti, coZ je i
potvrzeno jeho znaénym rozéifeni v komerénich kédech. Dnes se jedna dokonce o standardni
postup, moZna frekventovanéj$i nez Lanczosova metoda (alespon v praktickych aplikacich).



Nerozumim proto kritice na str. 42 a ani celkové hodnoceni této metody v DP mi nepfipada
pfili§ kvalifikovane. Co napf. znamend pozndmka o naro¢nosti nasobeni matice vektorem?

3. Testovaci ptiklad. Bylo by zajimavé doplnit porovnani vypoctenych energii a rozloZeni
nabojové hustoty s “oficidlnim fefenim,” které je tabelovano v normach. AutorQv poznatek,
e volba startovacich vektorl pfili§ neovliviiuje rychlost konvergence mohu jen potvrdit.
Pravé z tohoto diivodu se Easto pouZivaji nihodna &isla, a to i pfi restartech. Jako prakticky
dale#itéjsi se jevi celkové robustnost implementace a boj se ztrdtou ortogonality.

4. Lingvistickd poznamka: Chybné sklofiovani, jako napf. Kohn-Shamova rovnice, Gram-
Schmidtova ortogonalizace apod. Nadmérné pouzivani archaické predlozky “dle.” “Sit s
uniformni hustotou nodd” zni pfimo odporné a pro mé nepochopitelné. ProC ne pravidelna €i
strukturovana sit a pro¢ ne “uzly”? Jinak je viak DP psana celkem dobrou cestinou, coi je
dnes bohuzel spi vyjimecné.
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