Posudek prace

predloZené na Matematicko-fyzikalni fakulté
Univerzity Karlovy v Praze

U posudek vedouciho posudek oponenta
U bakalaiské prace diplomové prace
Autor: Jaroslav Hofierka
Nazev prace: Convergence of the embeding scheme
Studijni program a obor: Teoreticka fyzika
Rok odevzdani: 2019

Jméno a tituly oponenta: doc. RNDr. Martin Cizek, Ph.D.
Pracoviste: UTF MFF UK
Kontaktni e-mail: Martin.Cizek@mff.cuni.cz

Odborna urovern prace:
U vynikajici velmi dobra U priméma U podprimérna U nevyhovujici

Vécné chyby:

témef zadné U vzhledem k rozsahu priméteny pocet U méné podstatné cetné U zavazné

Vysledky:
U originalni pivodni i pfevzaté U netrividlni kompilace U citované z literatury U opsané

Rozsah prace:
Q veliky standardni U dostatecny U nedostatecny

Graficka, jazykova a formalni uroven:
vynikajici U velmi dobra U praimérna U podprimérma U nevyhovujici

Tiskové chyby:

témet zadné U vzhledem k rozsahu a tématu pfiméfeny pocet U Cetné

Celkova uroven prace:
U vynikajici velmi dobra U priméma U podprimérna U nevyhovujici



Slovni vyjadieni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Jaroslav Hofierka se ve své praci zabyva interakci atomd a molekul srozhlehlymi systémy
dimenze 1 (dlouhé¢ molekuldrni fetizky) a dimenze 2 (list grafénu a nitridu boru). Po pékném
uvodu do studované problematiky nejdiive podava tivod do vypocetnich metod zaloZenych na
Greenové funkci, ktery je reSerSni povahy. Nasledujici dvé kapitoly predstavuji tézisté prace. Prvni
znich studuje interakci atomu se substraitem pomoci modelu tésné vazby, pfiCemz vyuziva
analytickych vysledkt pro Greenovy funkce z literatury pro vlastni vypocty v modelech a v druhé
studuje realisti¢téjsi popis interakce konkrétnich atomli a molekul s nékolika typy substrati
vyuzitim standardnich ab initio metod pro vypocty elektronové struktury.

Prace je pomérné rozsahla, je napsand pcéknou anglitinou a také po grafické strance plisobi
peclivym dojmem. Jako jeji slabinu spatiuji numerickou stranku. V piipadé, kde autor provadi
numerické vypocty, je obCas obtizné z textu detailné¢ pochopit, co piesné udélal a v nekterych
ptipadech by si numerické vypocty zaslouzili podrobné;jsi diskusi a nékdy snad i mirné rozsiteni.
Konkrétni vytky a podnéty k ptipadné dalsi praci ptikladam na zvlastnim liste.

Navzdory tomu prace plné€ splituje pozadavky kladené na diplomovou praci a doporucuji ji uznat
jako diplomovou. Pokud diplomant uspokojivé odpovi na nésledujici otdzky, doporucuji ji
hodnotit stupném vyborné.

Piipadné otazky pri obhajobé a naméty do diskuse:

1) Citatel a jmenovatel ve zlomku v rovnici (2.26) jsou operatory, které navzajem
nekomutuji. Zapis ve tvaru zlomku tudiz nema smysl a je tfeba stanovit potfadi operatorti.
Opravte vyraz.

2) Opravte popis osy y v obrazcich 3.1 — 3.6.

3) Diskutujte zdroje numerickych chyb v obrazku 3.9.

Praci

doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalaiskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
U vyborné¢ U velmi dobfe W dobfe U neprospél/a

Misto, datum a podpis vedouciho/oponenta: Velvary 13.6.2019



DODATEK - konkrétni pfipominky, komentafe a naméty pro dalsi praci

strana 4: zkratka GW neni vysvétlena.
strana 13: symbol lambda v diskusi pod rovnici 2.12 neni vysvétlen.
"unitary operator" pod rovnici 2.13 by se mélo nahradit "unity operator".
strana 14: nekonzistentni znaceni, napsat bud’ sum_j g jj nebo Tr g, ale ne Tr g_jj
strana 17: je tfeba stanovit pofadi operatorti v rovnici 2.26
strana 19: V rovnicich 2.39 a 2.40 by m¢la byt plna Greenova funkce G a ne g stejné jako
v diskusi pod ni.
Rovnice 2.37. je legracni a funguje jen pokud (obecné riiznd) spektra operatort
H a H_0 lze ocislovat jedinym indexem, tj. napt. pokud jsou to nekonecné spocetné
mnoziny, ale je to v pofadku, jen legracni.
strana 21: rovnice 2.50, hodilo by se zdiiraznit, ze I je jednotkovy operator pro region 1, tj.
vlastné projektor na region 1
sekce 3.1. Moc se mi nelibi toto odvozeni modelu tésné vazby. Myslim, Ze je pfi nejmensim
zavad¢jici. Napiiklad potencial V v rovnici 3.3 viibec nemusi existovat jako lokalni
operator. Také dalsi kroky vedouci k rovnicim 3.4 a 3.5 nejsou moc dobte vysvétlené
a vlubec si nejsem jisty, jestli jsou dobie. Nicméné vyslednd rovnice 3.8 a predpoklad
3.7 jsou spravné a model jako takovy neni tfeba odvozovat, da se prosté postulovat
jako vhodny "toy model" systém takZe to neni velka zavada.
strany 25-32: Nelibi se mi popis osy y v obrazcich. Na ose y je funkce g v jednotkach 1/energie.
obecné poznamka k faktoru eta
limitu eta->0 je lepsi koordinovat s limitou poctu atom N-> nekonec¢no.
Obecné pro vétsi N lze brat mensi eta. Je fyzikalngjsi vzdy volit eta vétsi nez
je rozestup hladin reprezentujici diskretizované kontinuum.
obrazek 3.9: vysledky numerického vypoctu plisobi velmi neprofesionalné. Jsou evidentné
zatizeny n€jakym numerickym Sumem, ktery neni nikde komentovan.
Jednorozmérny integral jako 3.64 by mélo byt mozno vypocitat s presnosti 10 cifer
ane 10 procent.
strana 43. Volba indexu Cislujicich ¢asti systému 1 a 2 neni §t’astnd, plete se s diivéjSim
¢islovanim atomi. Rad¢ji bych volil néco jako A a B nebo Casto pouzivané P a Q
(Feshbachii formalismus).
odstavec 3.4.2. Ve vyrazech, kde se uz vyskytuje selfenergie pro okrajové atomy, neni tieba brat
nenulové eta, protoZe nenulova imaginarni ¢ast je uz v sefenergii.
strana 46. druhy odstavec sekce 3.4.3 - je spravny milj dojem, ze h"2/4pi”2 by §lo napsat jako
\hbar"2 nebo tam chybi bar v ptivodnim vyrazu?
strana 47. nahofte - uvedené schéma s nulami a lezatymi osmickami by bylo lepsi dat jako
extra obrazek s vysvétlujicim popiskem.
obrazek 3.15 - je t=\tau ,,weak?* ja bych za ,,weak* oznacil spis néco jako 0.1\tau
obrazek 3.16 a dalsi podobné: neni moc vysvétlené co vlastne vidime. Predpokladam, Ze doslo
k diagonalizaci hamiltonidnu (jakou metodou?) a energie nalezenych stavil jsou na ose x
a koeficient Ca na ose y, ale je to spoctené s nenulovou etou? Nebo je to spoctené
z rezolventy? Nekonecnad limita je spoctena z rezolventy se selfenergii? Bylo by dobré 1épe
popsat, nejlépe s odkazy na konkrétni vzorce.
strana 49: slovo ,,calculated* zdvojené.
obrazky 3.18-3.19 Myslim, ze nulové koeficienty nejsou zdhadou. Jde o stavy, které maji nulovy
koeficient na adatomu z diivodu symetrie. Pro grafén ma model C3v symetrii. Adatom lezi
na ose symetrie a tedy jen stavy odpovidajici totdln¢ symetrické reprezentaci A1 mohou



mit nenulovy koeficient Ca. Stavy odpovidajici dvourozmérné ireducibilni reprezentaci E a
jednorozmérné reprezentaci A2 se nekapluji na adatom a koeficient musi byt striktné nulovy
v LDOS se tato nula neprojevi, jen snizi celkovou magnitudu. Pro N=5 atomil se da spocist,
ze z diivodil symetrie se mohou kaplovat jen 3 stavy a pro N=20 jen 6 stavil. V obrazku ’
pro N=20 tedy vétSina stavii s malym Ca da dokonce nulovy piispévek kvili symetrii a
jen 1-2, kvili tomu, Ze jsou lokalizované na povrchu.

obecné poznamka k sekci 3.4.4
Bylo by zajimavé zkusit to pro vétsi kus substratu. 38 atomt je dost malo, zv1asté pro BN,
kde neni k dispozici analytické feSeni. Také by bylo zajimavé experimentovat
s pribliznou selfenergii na okrajovych atomech.

strana 62: geometrie systému neni moc dobfe vysvétlena. Napiiklad neni jasné, jestli je adatom
umistén kolmo na rovinu molekuly a nikde to neni explicitné feceno.

strana 65: geometrie klastrl na obrazku 4.6. nerespektuji symetrii nekone¢ného systému coz,
jak jsme vidéli u modelu tésné vazby, ma velky vliv na lokalni hustotu.

bibliografie: dost Casto se vyskytuji netiplné citace ([2],[19],[26],[29],[33],[39]...).
Také by bylo vhodné upravit format vSech citaci do jednotné podoby.



