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Slovni vyjadieni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

Predmétem prace je numerické feseni radialni Diracovy rovnice ve specifickém pripadé
za ucelem dalsiho vyuziti pii konstrukci all-electron (environment-reflecting)
ab-initio pseudopotencialu (viz napr. Vackar, Simiinek, Phys.Rev.B67 (2003) 125113) a vypoctech
core-level shifti (napt. Simiinek, Vackar, Kunc, Phys.Rev B71 (2005) 045110). Hlavnim ucelem
prace bylo nahradit stavajici ¢asti kodu pro tyto vypocty novymi rutinami, pii zachovani
kompatibility parametrii a prostorovych integracnich siti, umozZiujicimi konsistentné
a za identickych podminek generovat jak nerelativisticka, tak skalarné relativisticka a plné
relativisticka (véetné spin-orbitalni interakce) feSeni Kohn-Shamovych rovnic. To je dulezité
z hlediska navaznosti generovanych pseudopotencidlti na ruzné typy ab-initio kodu pro vypocty
elektronovych stavil a vlastnosti materiali v ramci DFT (teorie funkcionalu hustoty).

Autor prokazal schopnost se seznamovat s pro ného dosud neznamymi oblastmi teorie
(Diracova rovnice, teorie funkcionalu hustoty) i s cizim, pro ného neznamym programovym
kodem, a vyborné splnil uvedeny hlavni cil prace. Prokdzal navic mimoradny zajem o teorii.

Nad ramec nezbytné prace programatorské a prace s vyreSenim specifickych numerickych
problémii se nespokojil s pouhym pasivnim prevzetim rovnic a jejich asymtotiky z litearatury.

Pfi snaze o hlubsi pochopeni objevil v dosud publikované literatufe prekvapivé mnoZstvi mezer,
logickych skoki, vagnich formulaci, chyb a doslovného piebirani textu ze starSich prameni véetné
zminénych nedostatkii. Tim cennéjsi je v praci prezentované detailni odvozeni radialni Diracovy
rovnice véetné diskuse asymtotického chovani kolem pocatku a v nekonecnu, které je vysledkem
autorovy samostatné mravenci prace s porovnavanim ruznych prament a prekonavanim jejich
nedostatku.

Prace je prehledna a ¢tiva i pres nékteré drobné nedostatky a omyly, kterych by bylo mozno
se pri vétsi peclivosti a dostatku Casu pred odevzdanim prace vyvarovat, které vsak v daném
kontextu jsou vétsinou nevyznamné (napr. nepresné zjednodusujici formulace tykajicici se teorie
funkcionalu hustoty). Misty autor zabiha do detailnich poznamek a postrehti tykajich se dilcich
numerickych problému, které pro ného byly nové a prekvapivé, které vsak pro ty, kdo se zabyvaji
pseudopotencialovymi DFT vypocty, jsou chronicky znamé a pro ostatni stézi pochopitelné.

To vsak nepovazuji za nedostatek. Jak uz jsem uvedl, v jinych pripadech je pravé to, ze autor
detailné diskutuje body zamlcované nebo vagnimi formulacemi odbyvané v publikacich,
vyznamnym prinosem zde posuzované prace.

Pripadné otazky pri obhajobé a naméty do diskuze:

_ Z pozice vedouciho prace jsem vSechny otazky a naméty mohl uplatnit pred dokoncenim prace.
Zadné dalsi nemam.
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