Posudek habilitacni prace pana Frantiska Karlického s nazvem
Modeling of electronic and optical properties of two-dimensional materials

Habilitacni prace predstavuje védecké vysledky autora na poli numerickych vypoétl elektronovych a
optickych vlastnosti 2D materiald. Sklada se z kratké pfedmluvy (kapitola 1), ivodu do problematiky a
pfehledu vypocetnich metod (kapitola 2), pfehledu nejvyznamnéjsich vysledki (kapitola 3) a
kratkého vyhledu (kapitola 4), pfipojeno je dvandct publikaci z obdobi 2018 az 2024, na kterych je
prace zaloZena, vSechny uvefejnény v solidnich chemickych nebo fyzikalnich ¢asopisech.

Spektrum vypocetnich metod je uctyhodné Siroké - zahrnuje jednocasticové postupy zaloZené na
metodé funkciondlu hustoty, kvazi¢asticovou metodu GW (v nékolika modifikacich), Bethe- '
Salpeterovu (BS) teorii pro popis vlivu elektron-dérové interakce na opticky aktivni excitace,
zejména pro popis excitonovych jev(i, metodu FNDMC (Fixed-Node Diffusion Monte Carlo), éasové
zavislou metodu funkcionalu hustoty pro priblizny popis excitovanych stavil a metodu tésné vazby
vhodnou pro popis periodickych systémid s mnoha atomy v primitivni burice.
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Spektrum studovanych materiald je rovnéz Siroké — zahrnuje materialy pfibuzné grafénu, binarni 2D
polovodice s hexagonalni strukturou a MXény.

Prezentované vypocCty jsou zamérené na stanoveni pasové struktury, zejména energiové mezery mezi
valen¢nim a vodivostnim pasem a na stanoveni vlivu elektron-dérové interakce na opticka spektra,
zejména na vazebnou energii excitonu.

V Casti praci je cilem verifikace vypocetnich metod na zakladé srovnani vysledk( s experimentem
nebo na zdkladé porovnani vysledkl nékolika nezavislych pokrocilych metod. Pékny ptiklad srovnani
s experimentem je na obr. 7, ktery ukazuje namérena a vypoctena absorpcéni spektra MoS,. Pékné
priklady srovnani vysledki nezdvislych metod, v obou pfipadech DFT v kombinaci s GW a BS na jedné
strané a FNDMC na strané druhé, jsou uvedené na str. 24 (fluorografen) a na str. 28 (Mxén
Sc2C(OH),).

V jiné Casti praci jde o nalezeni, s pomoci vysledku sofistikovanych postupd zminénych vyse,
pribliznych postupl pouzitelnych pro uréeni optickych spekter komplexnéjsich systému s velkymi
pocty atomi v primitivni burice. Zdafilé naladéni funkcionall pro ¢asové zavislou DFT je pfedvedeno
napf. na str. 33 a 34.

Z préce je zfejmé, Ze FrantiSek Karlicky zminéné vypocletni postupy vyborné ovlada, je schopny zvolit
postup pfiméreny problému a ovérit adekvdtnost nastaveni parametrid vypoctu. Pripojené publikace
obsahuji fadu zajimavych ptvodnich vysledkd.

K praci mam nékolik obecnéjsich pfipominek a fadu dalSich pfipominek a dotazd.
Obecnéjsi ptipominky:

1. V préci postradam vymezeni autorskych podilG. Ze struktur autorskych tymu lze usuzovat, ze
FrantiSek Karlicky patfi mezi hlavni autory, pfesto povazuji specifikaci podild za dileZitou.

2. Postradam také souborny popis pouzitého software.

3. Domnivam se, Ze by praci byl prospél aktualni prehled vysledk( experimentalniho studia
optické odezvy 2D systému, pfipadné stru¢na diskuse o budoucich moznostech.

4. Vétsina vypocCtl se tyka ““free standing” 2D materialG. Textu by byl prospél (alespori
kvalitativni) rozbor vlivu substratu na elektronové a optické vlastnosti, napf. na vazebni
energii excitonu.



Dalsi pfipominky a dotazy:

1)

2)

3)

4)
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V praci je pomérné malo pozornosti vénovano srovnani vysledkd s experimentdinimi daty.
Pro jaké ze studovanych materialdl jsou experimentdlini data optické odezvy k dispozici?
Terminologicka poznamka k rovnici (1). Na pojmy ionizacni energie a elektronova afinita jsem
zvykly ze svéta atom(, nejsem si jisty, zda je zde jejich pouZiti adekvatni. Pro atomy je afinita,
alespon v nékterych zdrojich, definovana jako nezdporna veliina, rovna nule pro pfipad, ze
systém s pfidanym elektronem je nestabilni. Nenastdvaji v nékterych pfipadech takové
situace i zde? 1
Nesleduji vyvoj DFT funkcionall, do jaké miry jsou moderni funkcionaly schopné vystihnout
vliv disperznich interakci?

Na strané 12 jsou diskutovany rozdily mezi vazebnou energii excitonu v 2D a v 3D. Ocenil
bych rozbor rozdilG: jaky je podil dielektrickych efekt(, dimenzionality atd. Jaky je vliv
dielektrickych efektl na band gap? Na modelové Grovni pro tenké free standing GaAs vrstvy
podobny problém feSen v praci Mosko, Munzar, Vagner, Physical Review B 55, 15146 (1997).
Pfi vétsiné vypocth pouzivany kddy pro 3D krystaly, z toho divodu nasazovany vakuové
vrstvy oddélujici 2D roviny. Jsou k dispozici spolehlivé specialni 2D kédy?

Prosim o objasnéni normovaciho faktoru v rovnici (7), jde o ,,vahu kvazicastice”?

Jaky postup je pouzivan ve vypoctech imaginarni ¢asti dielektrické funkce?

K TD DFT. Neni mi jasné, jak mlzZe zakomponovani pfesné vymeény zpUsobit, Ze vypocet
postihne excitonové efekty. Prosim o objasnéni. Jak je odvozena rovnice (11)? V odkazu (3)
odvozeni neni, je pravdépodobné v supportu, ktery ale neni souc¢dsti habilitacni prace.

Na strané 23 je zminén obfi excitonovy jev v materialu s anglickym ndazvem fluorographane.
Cim je dany rozdil mezi timto materialem a jinymi materialy s podobnym slozenim?

10) Na strané 29 je diskutovan excitonovy izolant TizC,0,. Lze na zékladé ziskanych vysledkd

predpokladat, Zze v ném dojde k excitonové kondenzaci?

11) Obrazek 16 ukazuje prostorovou strukturu excitonu v Hf3C;0,. Jak lze interpretovat?
12) K obrdzku 20: jaké spektraini struktury lze povazovat za struktury excitonové povahy a proc?
13) V kapitole 4 autor komentuje perspektivy vyzkumu 2D material(. Co povaZuje za

nejzajimavé;jsi vyzvy v oblasti?

Habilita¢ni prace podle mého nazoru spliiuje naroky kladené na uchazece o habilitaci v oboru
Aplikovana fyzika, doporucuji, aby byla jako takova uznana.

V Brné dne 27. kvétna 2025
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