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PfedloZzena disertacni prace pfispiva k porozuméni chemickych a fyzikalnich vlastnosti
vybranych dvojrozmérnych (2D) resp. vrstevnatych materidll pomoci vypocti elektronové
struktury. Teorie funkcionalu hustoty (DFT), pouZivand v této préci, je velmi vhodna na ziskani
detailniho vhledu do elementarnich procesl jako je oxidace, navrhovani ptislusnych reakcnich
mechanismu nebo predikci elektronickych vlastnosti novych modifikaci 2D materialQ. V praci
je prevaziné pouzito modelovani pomoci periodickych bunék material( (resp. superbunék pfi
malé koncentraci zkoumaného jevu), ale prace se nevyhyba ani koneénym (klastrovym)
modelim materiald.

StéZejni cast prace se vénuje vlastnostem dichalkogenidd prechodnych kovu. Je to snad
Zejména jsou cenény 2D polovodice perspektivni pro (nano)elektroniku a fotovoltaiku. Proto
povazuji za zasadni zjisténi u€inéna v ramci vyzkumu na jednom z nejzndméjsich zastupcu,
disufidu molybdenu MoS; (sulfid molybdenidity), kterd jsou obsahem prvniho védeckého
¢lanku, ktery tvoti disertacni praci (Pfiloha A). Vypocty podpofily tésné predchazejici
experiment ukazujici nestabilitu MoS; vuci vystavenému vzdusnému kysliku (do té doby se
predpokladala stabilita materidlu) a dodaly mechanismy oxidace na hrané tohoto materidlu
(konkrétné jeho konformaci 2H).

Studiu sloZeni hran materidlu a jejich oxidace je vénovana také druhd publikace tvofici
disertacni praci, konkrétné u monovrstvy disulfidu tantalu TaS; (sulfid tantalicity) a jeho
konformace 2H (Pfiloha B). Pomoci kone¢nych modell (klastrd TaS;) byly podrobné
prozkoumany moznosti hran ohledné pokryti atomy siry a poté navrien mechanismus
substituce atomua siry atomy kysliku. Treti publikace tvorici disertacni prace na predchozi
plynule navazuje a zkouma mechanismus oxidace MoS; a TaS; v jejich vodivé konformaci 1T
(priloha C). Tyto tii prace povazuji za stézejni vyzkum autorky predlozené prace (u viech tfi je
prvni autorkou), urcité vysoce cenéné v komunité vyzkumu 2D material, o ¢emZ mimo jiné
sveédci vysoka citovanost zejména prvni prace.

Kromé vyse zminénych publikacnich prispévk( se autorka disertacni prace v posledni dobé
podilela také na dalSich vyzkumech 2D materiadl( ve spolupraci stymy experimentatora.
Jednak popisovala adsorpci iontu stfibra (resp. klastru stfibra) na kyanografenu (GCN, Priloha
D), jednak modelovala funkcionalizaci germanenu (Priloha E). PrestoZe tyto vysledky pfimo
s tématy prvnich tfech publikaci nesouvisi, autorka zde prokazuje schopnost spolupracovat
v mezindrodnich tymech a podpofit vhodnymi analyzami experimentalni vyzkum.



Disertacni prdce samotna je psana v ¢eském jazyce, na 88 strandch ¢tenare zejména uvadi do
pouzité teorie (kapitola nazvand ,Kvantova chemie”) a komentuje vysledky dosazené ve
vyslych publikacich (kapitola ,,2D materidly studované v této praci“). Samotné publikace tvofri
dalSich vice neZ sto stran pfiloh (vySe zminéné pfilohy A-E). Tento styl je myslim dnes u
disertacnich praci prevazujici a vyhovujici. Ocenuji kratky srozumitelny komentar pred kazdou
z pfiloh. V textu prace se vsak bohuzZel objevuje pomérné velké mnoizstvi faktickych chyb,
jazykovych chyb a neobratnosti, chybnych citaci a po formalni strance neni ¢teni textu pfilis
povzbudivé. MoZna autorka mohla zUstat u anglického jazyka, jako v pfiloZzenych publikacich.
NiZe si dovolim pfipojit jesté nékolik dil¢ich komentar(i a otdazek (nékteré méné vyznamné
komentare a vyhrady uvadim navic v pfiloze).

Komentadre:

Oficialni zadani disertaéni prace neni zahrnuto ani pfiloZzeno. Ani v kapitole ,,Uvod“ nejsou cile
prace nijak stanoveny, spiSe jde o stru¢ny popis toho, na ¢em autorka pracovala. Nazev je spiSe
vSeobjimajici (,,Ab initio vypocty 2D materidl( a jejich 3D superstruktury”) a samozirejmé
vSechny provedené vypocty do néj spadaji. Tedy obvyklé uvahy o naplnéni cili nebo zadani
prace oponent nemUze vibec provadét. Nastésti detailni vysledky, pocet pfilozenych publikaci
a prvo-autorstvi tfi z nich pro praci nejdulezitéjSich jasné potvrzuje vysoky podil kvalitniho
autorcina vyzkumu a naplnéni pozadavki na udéleni titulu doktor.

Teoretickd ¢ast, tj. kapitola nazvand ,Kvantovd chemie”, se zaméfuje predevsim na metodu
funkcionalu hustoty (DFT) a u té jsem pomérné kriticky. Jednak tato ¢ast obsahuje velké
mnozstvi nepresnosti, zvlastnich jazykovych postup( (az slangovych vysvétleni) nebo vylozené
chybnych vyjadreni (a s vysvétlenim pouzitych symbolld si moc hlavu neldme). A jednak ji
nepovazuji ani za obsahové moc pfinosnou — kazda podobné zamérena bakalarska nebo
diplomova prace analogickou pasaz zahrnuje, nemluvé o prehledovych ¢lancich nebo
ucebnicich. Naopak mi chybi podrobnéjsi vysvétleni metod specifictéji a ¢asto pouzivanych
v této disertacni praci, jako je metoda hledani sedlovych bod( na nadplose potencialni energie
nebo metody vypoltl fotoelektronovych spekter (resp. excitacnich energii vnitfnich
elektront). Oboji je jen cudné zminéno v ¢asti vysledkl ,2D materidly studované v této praci”.

Otdzky pro obhajobu:

Metodicka kapitola “Kvantovd chemie” Cisté vypocetni disertacni prace neni pfilis rozsahla
(str. 3 —20), a proto by se dalo ocekavat, Zze bude zpracovana peclivé, i kdyz praci chapu spise
jako zamérenou na numerické vysledky. Vzhledem k vySe uvedenému komentari bych rad
autorku pozadal a) o spravné zapsani rovnice (2) a vysvétleni vSech symboll a b) o chybéjici
definici elektronové hustoty n(r), ktera se objevi na strané 7 a je zasadni pro celou praci.

Daéle bych prosil o vysvétleni metody NEB (strana 40-41) dulezité pro ziskani mnoha vysledkd
predloZené prace, idealné véetné ilustracnich obrazkd. V textu préce je totiz popsana ponékud
netypicky az hovorove.



Formacni energie (rovnice 34), energetické profily (Obrazky 14, 16, 17 nebo 23) a dalsi
charakteristiky nezahrnuji teplotni efekty, tvofi je jen elektronicka energie. Na druhou stranu,
pro chemii jsou urcité relevantnéjsi rozdily Gibbsovych energii AG nez rozdily energii AE
(poptipadé jsou vyznamné rozdily entalpii nebo volnych energii). Je pro to néjaky davod, jiny,
nez Cisté technicky (sloZitéjsi vypocty)? Mohly by zminéné termodynamické veli€iny pfinést
zmény v nékterych vysledcich/jevech? (Tfeba u relativné malych energetickych rozdil( v levé
Casti profilu Obrazku 147?)

Na strané 41 se uvadi, Ze vypocty XPS (pomoci software FHI aims) zahrnuji SO interakci. U
ostatnich vypoctd jsem takovou zminku nenalezl (pfestoZze Mo a zejména Ta jsou tézké prvky).
Prosim proto o upfesnéni, zda a jak byly zahrnuty SO interakce u vSech ostatnich
»standardnich” vypoctl (software VASP).

Jak se v periodickych vypoctech pocita s nabitym systémem Ag* na GCN? (str. 61-62, Obr. 25,
priloha D) Jak byla pocitana AE (zvlast izolovany ion Ag* ve VASPu)? Jaky naboj byl
identifikovan na Ag* na obrazku 25 (resp. 26)?

Zdvérecny komentdr:

Autorka publikovala tfi védecké clanky v prestiznich mezinarodnich ¢asopisech jako prvni
autorka. Tyto prace zdsadné posouvaji vyzkum v oblasti dichalkogenid( prechodnych kovu.
Dale se podilela na tfech publikacich vzeslych z mezinarodniho a prevazné experimentalniho
vyzkumu. Coz je opravdu plné dostacujici pro Ph.D. studium. PfedloZend disertacni prace
prokazuje schopnost jeji autorky prinaset nové napady a provadét nezavisly vyzkum. Odezva
védecké komunity na vyzkum autorky je Uctyhodna (162 citaci a h-index 5 na Web of Science).
Disertacni prace spliiuje vSechny poZzadavky na ni obvykle kladené, navrhuji praci k obhajobé
a autorce na zakladé prace doporucuji udélit titul Ph.D.
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