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Projekt se zaméfuje na systematické studium presnosti vypocCtu tenzoru gradientu
elektrického pole (EFG) v rdmci DFT kédu WIEN2k. Budou analyzovany vlivy numerickych parametrt
(napf. RKmax, k-mtizka, volba baze) a fyzikalnich aproximaci (LDA/GGA) na vysledné hodnoty. Cilem je
identifikovat klicové faktory ovliviiujici spolehlivost vypoctl a formulovat prakticka doporuceni.
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@ Cil projektu

Cilem je kvantifikovat citlivost tenzoru gradientu elektrického pole (EFG) a tensoru chemického stinéni
(o) na numericka nastaveni a zvolené aproximace v DFT vypoctech. Projekt se zaméfi na konvergencni
studie a odhad systematickych chyb. Vysledkem bude metodika pro spolehlivy vypocet NMR
relevantnich velicin.

Co se naucite

Vypocetni fyzika: zaklady DFT a metody LAPW ve WIEN2k.
Technické dovednosti: pfiprava a spousténi vypoctd na HPC (Metacentrum), prace s davkovymi
Ulohami, zaklady Linuxu, zpracovani a analyza dat, konvergencni studie.

Postup feseni projektu
e seznameni se s teorii funkcionalu hustoty (DFT), zakladni prace s WIEN2k
e testovaci/pilotni vypocty jednoduchych systéml, vypocet tensorli EFG a &
e systematicka konvergencni studie (RKmax, k-body, baze)
e porovnani rdznych aproximaci vyménné-korela¢niho potencialu
e analyza vysledkl a formulace doporuceni

Dalsi informace osobné nebo emailem



