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Hlavnim cilem autora bylo popsat a implementovat postup vypoctu elek-
tronovych stavii numerickym fesenim mnohoc¢asticové Schrodingerovy rovnice
pro neperiodické struktury. Cely postup je novou metodou, ktera je zalozena
na pseudopotencidlovych aproximacich, diskretizaci metodou koneénych prvku,
vybéru algebraické metody pro vysledny problém vlastnich ¢isel, jeji imple-
mentaci a vytvoreni piislusného kédu. Vysledny postup ma mnoha specifika,
kde tim hlavnim je pfevedeni problému na feseni symetrické tlohy vlastnich
¢isel s matici postupné aktualizovanou maticemi nizké hodnosti.

U takto rozsdhlého postupu od fyziky a fyzikdlnich zakonu mikrosvéta

¢isel. Je to asi stastna volba, protoze se dé predpokladat, ze pravé feseni
problému vlastnich ¢isel je tzkym hrdlem celého postupu a hleddni novych
a robustnich metod je jasnym tkolem pfi postupu k vétsim neperiodickym
strukturam v budoucnu.

Nebudu se zde vénovat podrobnému popisu kapitol prace. Zkusil bych
misto toho pouze zminit nékteré klady a zapory prace. Mezi klady préace
jednoznacné patii

e siroky tématicky zabér, ktery neskonéil na puli cesty

e velmi dobrd orientace v pouzitelném software, jeho spojovani a schopnost
navazovat na existujici prispévky v oboru. Praveé tato posledni znalost
je v této oblasti velmi potiebna

e ukazka, ze v nékteré oblasti je mozné proniknout hloubéji do podstaty.
Ocenuji, ze to je pravé problém vlastnich ¢isel, kde autor musel nastu-
dovat tfadu véci, které nejsou ve fyzikalni komunité zrovna bézné.

Nésledujici poznamky miii k motivaci piipadnych otdzek v ramci obhajoby.
Nemohu fici, ze je povazuji za uplné zapory prace, ale je asi vhodné se nad
nimi zamyslet.



e Pfes vSechnu praci na tématu by mozna bylo vhodné zminit i jiné ptistupy
k pocitani elektronovych stavu v periodickych i neperiodickych struk-
turach

e Mozna by bylo vhodné vice motivovat uvadéné algebraické metody, které
se vztahuji k obecné nesymetrickym ¢i komplexnim maticim. Je jasné,
ze definitivni podoba problému vlastnich ¢isel vykrystalizovala az béhem
vlastni préace, ale ptesto by bylo vhodné okomentovat potiebnost obecnéjsich
postupu pro piipadna zobecnéni celé techniky nebo pro jiné ucely.

Prace obsahuje nékteré drobné prepisy, ale nemyslim si, ze by se jejich
soupis hodil pro tuto prilezitost.

Navzdory uvedenym drobnym pochybenim se domnivam, ze ptredlozena
diplomova prace je dobrym zakladem pro obhajobu. Ptedmét diplomové
prace je aktudlni, prace ziejmé dosahla svého cile, obsahuje nové vysledky
a predstavuje rozumny startovni bod pro piipadny dalsi vyzkum. Navic, stu-
denta jsem v prubéhu jeho studia tu blize tu vzdalengji sledoval a jsem si
védom energie spotfebované na vytvoteni této prace.

Hodnotim ji stupném vyborné.
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