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Modeling of electronic and optical properties of two-dimensional materials

PredloZena prace shrnuje vyzkum Dr. Karlického v oblasti vypodtl elektronové struktury a
optickych vlastnosti 2D material(. Prace je zaloZzena na dvandcti vyzkumnych ¢lancich, které
byly publikovany od roku 2018. U deseti z nich je Dr. Karlicky poslednim autorem, tedy
vedoucim vyzkumného tymu. Prace byly publikovany v respektovanych ¢asopisech oboru,
vcetné "Journal of Chemical Theory and Computation" nebo v "Journal of Chemical Physics",
coz jsou nejlépe hodnocené Casopisy ve vypocetni chemické fyzice. Prace ukazuje hluboké
pochopeni teoretickych metod, doklada jejich efektivni vyuZiti, a celkové tedy ilustruje
védeckou vyzralost Dr. Karlického.

Prace je psana anglicky a ¢lenéna standardnim zpdsobem. Druha kapitola obsahuje vécny
popis teoretickych metod pouZivanych pro vypocet elektronovych vlastnosti materiald. Navic
autor diskutuje nékteré problémy, které vyvstavaji pfi vypoctech vlastnosti 2D materiald a jsou
marginalni nebo nepfitomné pro vypodéty 3D materiall. Ve tfeti kapitole jsou v SirSim kontextu
komentovany vysledky publikované v prfiloZzenych pracich. Obsah praci a jejich provedeni je
na vysoké Urovni a nemam k nim negativni pfipominku. Vé&tSinou se jedna o dikladné studie
novych 2D materiald, napt. modifikaci grafenu nebo tzv. MXend.

Autor v praci popisuje dva hlavni smeéry svého vyzkumu: snahu obdrzet vysoce spolehlivé
vysledky pro vlastnosti 2D materialli a snahu najit metody, které jsou méné vypocetné
naro€né, ale davaji vysledky s dostatecnou presnosti. Otazka spolehlivosti je v oboru velmi
didlezita, z mého pohledu az zasadni, a s autorovym pristupem pIné& souhlasim. Vypocetni
narocnost pouzitych metod silné zavisi na kvalité nastaveni numerickych parametrd, mize se
jednat napfriklad o velikost simulacni buriky nebo pocet bazovych funkci. S niz§im nastavenim
takovychto parametrl Ize ziskat vysledky relativné snadno a rychle, nicméné takové vysledky
maji vysokou nepresnost. Ziskat spolehliva data se zkonvergovanymi numerickymi parametry
je téchto problémd pIné védom, a ukazuje, jak vysledky na parametrech zaviseji a jak je
mozné ziskat zkonvergovana, a tedy spolehliva, data. Studium vice pribliznych metod,
napriklad pfistupu tésné vazby nebo Casové zavislé teorie funkcionalu hustoty, pak ilustruje
potfebu mit metody pouZitelné pro rychlou identifikaci slibnych material(i. Pro 2D materialy je
toto uzite€né, nebot jich je velké mnoZstvi, navic je mozné utvorit velmi velké mnoZzstvi jejich
kombinaci, tzv. van der Waalsovskych heterostruktur. Jak pro pfesné vypocty, tak i pro
priblizné metody obdrZel autor zajimavé originalni vysledky.

Otazky pro diskusi

Bylo by moZné ilustrovat numerickou naro¢nost nékterych vypoétdl na numerickych
parametrech? Napfiklad pro metodu GoWh.

Porovnani vysledkl experimentu a teorie je obtizné kvlli napr. teploté, kvantovym efektlim
jader a pribliznosti teorie. Je n&jaky odhad, jak jsou tyto nebo jiné efekty dllezité pro
studované veli¢iny a bylo by mozné je néjak do vypoctl zahrnout?



Zavérecné stanovisko

Z&vérem konstatuji, Ze prace zcela spliuje poZadavky kladené na habilitacni prace v oboru
Aplikovana fyzika. Prace jasné ukazuje vyzkumny smér Dr. Karlického a jeho podstatné
prinosy k vypocetni fyzice material(l. PfedloZenou habilitacni praci doporucuji k dalSimu
postupu v habilitacnim fizeni.
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