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Oponentsky posudok

na habilitacnu pracu RNDr. Vojtécha Chlana, PhD.:
Nuclear magnetic resonance and density functional theory in solid state physics

Oponentsky posudok na habilitatnti pracu RNDr. Vojtécha Chlana, PhD. s ndzvom
Nuclear magnetic resonance and density functional theory in solid state physics som
vypracoval na zéklade Ziadosti, ktort mi poslal prodekan Matematicko-fyzikalni fakulty
Univerzity Karlovy prof. RNDr. Zdenék Dolezal, Dr. listom zo diia 4.2.2021.

Z formalneho hl'adiska je praca €lenend na tri kapitoly. Prvé dve poskytujt kratky prehl'ad
o metddach pouzitého experimentalneho pristupu (NMR) a teoretickych vypoctoch (DFT).
Tretia Cast’ prace predstavuje komentované poznamky k obsahu a dosiahnutym vysledkom,
ktoré su predmetom prilozenych monotématicky ladenych vlastnych povodnych vedeckych
prac habilitanta v celkovom pocte 17 z obdobia rokov 2010-2019. V Siestich z nich je habilitant
prvym autorom, ateda sa dd predpokladat, ze jeho prinos k vzniku tychto publikacii bol
dominantnym. Niektor¢ z préac boli publikované v renomovanych vedeckych ¢asopisoch, ktoré
patria medzi Spic¢ku vo fyzikalnych vedach (napr. Phys. Rev. B, J. Appl. Phys., J. Magn. Magn.
Mat., J. Phys. Chem. Solids ¢i J. Phys. Condens. Matter). Ked’ze urcite presli dokladnym
recenzentskym konanim, povazujem ich obsah za dostato¢ne overeny.

Zamery aciele habilitatnej prace su vysoko aktuilne. Ako aj sam autor v ivode
zdoraziuje, hoci je NMR spektroskopia dobre etablovana pri $tdiu Struktiry a dynamiky
kvapalnych latok, jej uplatnenie vo fyzike tuhych latok je eSte stale dost obmedzené. Dévodom
je jednak experimentdlna ndro¢nost, no aj komplikovanost’ interpretacie ziskanych
spektralnych parametrov. Odstranenie tejto prekdzky sa da zabezpecit' doslednou teoretickou
analyzou vySetrovanych systémov pomocou vypoctovych metod. Zdévodnenie takéhoto
pristupu je diskutované v habilitatnej praci, ktora tiez uvadza viacero prikladov
kombinovanych stadii vykonanych na vybranych typoch magnetickych aj nemagnetickych
systémoch. Komentované Casti prace st podlozené odkazmi na 107 zdrojov pouzitej literatiry.

PredloZena praca podl'a mia spiiia poZiadavky kladené na habilitaéné prace. Musim tiez
vyzdvihnut' dokladnost’ jej spracovania. Praca je napisana kultivovanou anglictinou bez
lexikalnych ¢1 gramatickych chyb a preklepov s preciznym zalomenim strdnok a vyuzitim 16
obrazkov, ktoré vhodne dokumentuju prezentovana problematiku. Z formalneho hl'adiska mam
iba jeden komentar, ktory je mozno dany mojou nizSou znalostou problematiky teoretickych
vypoctov Struktur. Kvoli tomu teda neviem, preco habilitant pouzil na str. 9 nemecky vyraz
»ansatz®, ktory je kvoli svojej netradi¢nosti spravne napisany kurzivou.



K obsahovej stranke prace mam nasledujuce pripomienky, ktoré mozu tvorit’ podklad pre
vedecku rozpravu k praci:

1. Hned v Uvode na str. 1 autor konstatuje, ze ,,... there are no other experimental methods with
adequate resolution to which the NMR results could be compared.“. Uz vSak o dve strany
d’alej na str. 3 uvadza pouzitie Mdssbauerovej spektroskopie (jej vybranych hyperjemnych
interakcii) ako vhodného nastroja na podporu prezentovanych vysledkov NMR merani
uvadzanych v habilitacnej praci. Ked’Ze energetické rozliSenie Mossbauerovej spektroskopie
je jedno z najlepsich (~1071%), rad by som, aby sa habilitant vyjadril k svojmu chapaniu
vztahu medzi tymito dvoma metddami.

2. Konstatovania na str. 26, tykajice sa niektorych charakteristik mossbauerovskych spektier,
nepovazujem za Uplne korektné. V pripade izomérneho posunu vstupuju do hry popri
spravne uvadzanych jadrovych vlastnostiach (rozdielnost velkosti jadier v zakladom
a vzbudenom stave) aj elektronové vlastnosti prisluSnych rezonan¢nych atomov
nachadzajucich sa v zdroji ziarenia a v absorbatore, ktoré su reprezentované prislusnymi
hustotami elektronov (vplyv chemického okolia). Taktiez vyjadrenia typu ,,induces up to
eight anasledne ,,but typically six spectral lines® v suvislosti s moznymi jadrovymi
prechodmi v magnetickych materidloch je v pripade °’Fe zavadzajice. S ohl'adom na
platnost’ vyberovych pravidiel je takychto prechodov maximalne Sest’.

3.V zavere¢nych poznamkach na str. 37 autor naznacuje mozné smery rozvoja prezentované¢ho
pristupu hlavne smerom k rozvoju metodiky vypoctov krystalickych systémov. V tejto
suvislosti by ma zaujimalo, aké sit moznosti metody DFT pri vypocte amorfnych Struktur.

Zaver

Habilitacné praca RNDr. Vojtécha Chlana, PhD. sumarizuje vysledky jeho dlhoro¢ného
rozsiahleho systematického vyskumu v oblasti NMR v tuhej faze a teoretického simulovania
a vypoc¢tov ich spektier. Priniesla cely rad povodnych poznatkov, ktoré boli zverejnené
v renomovanych karentovanych vedeckych ¢asopisoch. Hodnotenie originality prace podla
vypisu zo systému Turnitin uvadza zhodu 20 %. Podrobnejsi rozbor vypisu vSak potvrdzuje, Ze
zhoda je len s ¢lankami uchazada a aj to len v zanedbatel'nom rozsahu. Praca teda spina vietky
podmienky kladené prislusnymi pra&vnymi normami na kvalifikacné prace tohto druhu, a preto
ju odporiacam ku obhajobe.

Po tispesnom obhajeni habilitacnej prace odporuc¢am udelit RNDr. Vojtéchovi Chlanovi,
PhD. titul docent v odbore Fyzika — fyzika kondenzovanych latok.

V Bratislave, 12.02.2021

prof. Ing. Marcel Miglierini, DrSc.
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