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Hlavńım ćılem autora bylo popsat a implementovat postup výpočtu elek-

tronových stav̊u numerickým řešeńım mnohočásticové Schrödingerovy rovnice

pro neperiodické struktury. Celý postup je novou metodou, která je založena

na pseudopotenciálových aproximaćıch, diskretizaci metodou konečných prvk̊u,

výběru algebraické metody pro výsledný problém vlastńıch č́ısel, jej́ı imple-

mentaci a vytvořeńı př́ıslušného kódu. Výsledný postup má mnohá specifika,

kde t́ım hlavńım je převedeńı problému na řešeńı symetrické úlohy vlastńıch

č́ısel s matićı postupně aktualizovanou maticemi ńızké hodnosti.

U takto rozsáhlého postupu od fyziky a fyzikálńıch zákon̊u mikrosvěta

až k simulaćım je těžké hovořit o těžǐsti, nicméně autor implicitně navrhuje

rozsahem kapitol mı́t těžǐstě ve výběru metody pro řešeńı problému vlastńıch

č́ısel. Je to asi šťastná volba, protože se dá předpokládat, že právě řešeńı

problému vlastńıch č́ısel je úzkým hrdlem celého postupu a hledáńı nových

a robustńıch metod je jasným úkolem při postupu k větš́ım neperiodickým

strukturám v budoucnu.

Nebudu se zde věnovat podrobnému popisu kapitol práce. Zkusil bych

mı́sto toho pouze zmı́nit některé klady a zápory práce. Mezi klady práce

jednoznačně patř́ı

• široký tématický záběr, který neskončil na p̊uli cesty

• velmi dobrá orientace v použitelném software, jeho spojováńı a schopnost

navazovat na existuj́ıćı př́ıspěvky v oboru. Právě tato posledńı znalost

je v této oblasti velmi potřebná

• ukázka, že v některé oblasti je možné proniknout hlouběji do podstaty.

Oceňuji, že to je právě problém vlastńıch č́ısel, kde autor musel nastu-

dovat řadu věćı, které nejsou ve fyzikálńı komunitě zrovna běžné.

Následuj́ıćı poznámky mı́̌ŕı k motivaci př́ıpadných otázek v rámci obhajoby.

Nemohu ř́ıci, že je považuji za úplné zápory práce, ale je asi vhodné se nad

nimi zamyslet.



• Přes všechnu práci na tématu by možná bylo vhodné zmı́nit i jiné př́ıstupy

k poč́ıtáńı elektronových stav̊u v periodických i neperiodických struk-

turách

• Možná by bylo vhodné v́ıce motivovat uváděné algebraické metody, které

se vztahuj́ı k obecně nesymetrickým či komplexńım matićım. Je jasné,

že definitivńı podoba problému vlastńıch č́ısel vykrystalizovala až během

vlastńı práce, ale přesto by bylo vhodné okomentovat potřebnost obecněǰśıch

postup̊u pro př́ıpadná zobecněńı celé techniky nebo pro jiné účely.

Práce obsahuje některé drobné přepisy, ale nemysĺım si, že by se jejich

soupis hodil pro tuto př́ıležitost.

Navzdory uvedeným drobným pochybeńım se domńıvám, že předložená

diplomová práce je dobrým základem pro obhajobu. Předmět diplomové

práce je aktuálńı, práce zřejmě dosáhla svého ćıle, obsahuje nové výsledky

a představuje rozumný startovńı bod pro př́ıpadný daľśı výzkum. Nav́ıc, stu-

denta jsem v pr̊uběhu jeho studia tu bĺıže tu vzdáleněji sledoval a jsem si

vědom energie spotřebované na vytvořeńı této práce.

Hodnot́ım ji stupněm výborně.
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