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Slovni vyjadf eni, komentare a pf ipominky vedouciho/oponenta:

Pfedmetem prace je numericke feseni radialni Diracovy rovnice ve spectfickem pfipade
za ucelem dalsiho vyuziti pfi konstrukci all-electron (environment-reflecting)
afc-JnftzopseudopotenciaTfi (viz napf. Vac/car, Simunek, Phys.Rev.B67 (2003) 125113) a vypoctech
core-level shiftu (napf. Simunek, Vackaf, Kunc, Phys.RevB71 (2005) 045110). Hlavnim ucelem
prace bylo nahradit stavajici casti kodu pro tyto vypocty novymi rutinami, pfi zachovani
kompatibility parametru a prostorovych integracnich siti, umoznujicimi konsistentne
a za identickych podminek gcnerovat jak nerelativisticka, tak skalarne rclativisticka a pine
relativisticka (vcetne spin-orbitalni interakce) feseni Kohn-Shamovych rovnic. To je dulezite
z hlediska navaznosti generovanych pseudopotencialu na ruzne typy ab-initio kodu pro vypocty
elektronovych stavu a vlastnosti materialu v ramci OFT (teorie t'unkcionalu hustoty).

Autor prokazal schopnost se seznamovat s pro neho dosud neznamymi oblastmi teorie
(Diracova rovnice, teorie funkcionalu hustoty) i s cizim, pro neho neznamym programovym
kodem, a vybornc splnil uvedcny hlavni cil prace. Prokazal navic mimoradny zajcm o teorii.
Nad ramec nezbytne prace programatorskc a prace s vyfesenim specifickych numerickych
problemu se ncspokojil s pouhym pasivnim pfevzctim rovnic a jcjich asymtotiky z litcaratury.
Pfi snaze o hlubsi pochopeni objevil v dosud publikovane literature prekvapive mnozstvi mezer,
logickych skoku, vagnich formulae!, chyb a doslovncho pfcbirani tcxtu /c slarsich pramenu vcetne
zminenych nedostatku. Tim cennejsi je v praci pre/entovane detailni odvo/.eni radialni Diracovy
rovnice vcetne diskuse asymtotickeho chovani kolem pocatku a v nekonecnu, ktere je vysledkem
autorovy samostatne mravenci prace s porovnavanim ruznych pramenu a pfekonavanim jejich
nedostatku.

Prace je pfehlcdna a ctiva i pfes nektere drobnc nedostatky a omyly, ktcrych by bylo mozno
se pfi vetsi peclivosti a dostatku casu pfed odevzdanim prace vyvarovat, ktere vsak v danem
kontcxtu jsou vetsinou nevyznamne (napf. nepfesnc zjednodusujici formulace tykajicid se teorie
funkcionalu hustoty). Misty autor zabiha do detailnich poznamek a postfehu tykajich sc dilcich
numerickych problemu, ktere pro neho byly nove a prekvapive, ktere vsak pro ty, kdo se zabyvaji
pseudopotencialovymi DFT vypocty, jsou chronicky zname a pro ostatni stezi pochopitelne.
To vsak nepovazuji za nedostatek. Jak uz jsem uvedl, v jinych pfipadech je prave to, ze autor
detailne diskutujc body zamlcovane nebo vagnimi formulacemi odbyvanc v publikacich,
vyznamnym pf inosem zde posu/ovane prace.

Pripadne otazky pfi obhajobe a namely do diskuze:

Z pozice vedouciho prace jsem vsechny otazky a namety mohl uplatnit pfed dokoncenim prace.
Zadne dalsi nemam.
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