Posudek vedouciho bakalarské prace

Nazev prace: Predpovéd’ struktur multiprvkovych kovovych vrstev vytvarenych atom po
atomu pomoci klasické molekularni dynamiky

Autor prace: Pavla Machanova

Vedouci prace: doc. Ing. Jifi Houska, Ph.D.

Pracovisté: Katedra fyziky, Fakulta aplikovanych véd, Zapadoceska univerzita

Jde o teoretickou praci popisujici rast tenkych vrstev CuZr pomoci klasické
molekularni dynamiky zaloZené na empirickém interakénim potencialu. V minulosti byly na
KFY podobné simulace provadény zejména pro iontové oxidy kovi, v piipadé kovovych
vrstev jde o premiéru. Prace byla proto, vedle své tspésnosti z hlediska vysledki, cennd i z
hlediska metodologie.

Prace je cennd v nasledujicich ohledech

(1) PfedevSim povazuji za dilezité Ze jde o samostatnou praci, o simulace které by jinak
nebyly provedeny (nikoliv o pfihlizeni / pomoc tak jako tak probihajicimu projektu
vedouciho nebo doktoranda).

(1) 'V kapitole 4 je velmi poctivé prozkouman vliv parametrd simulace, véetné nékterych
zaveérl reprezentujicich rozdil mezi ristem iontovych oxidi a rdstem kovd. Tato -
oficidlné metodologicka - kapitola tedy nereprezentuje jen popis metodologie vyvinuté
nékym jinym, ale pfedev§im obsahuje mnoho vlastnich vysledka.

(ii1) 'V literatufe dostupny EAM potencial pro systém Cu-Zr, nafitovany pro jiné ucely a
svymi autory testovany pomoci jinych simula¢nich algoritmt nez je popis ristu vrstev
atom po atomu, byl pro uvedeny ucel uspésné otestovan.

(iv) Vysledkova kapitola 5 obsahuje velké mnoZstvi zajimavych vysledki naplitujicich
zamér prace, konkrétné z mnoha hledisek prozkoumanou strukturu vrstev Cu-Zr v
zavislosti (1) na energii pfilétajicich atomt a (2) na poméru Cu/Zr. V prvnim piipadé je
zajimavy napiiklad vliv energie na homogenitu vrstev a obsah ikosahedralnich klastri,
v druhém pfipad¢ je zajimavy vliv sloZeni na strukturu vrstev v $irokém rozsahu, od fcc
pfes amorfni (se siln¢ proménnym zastoupenim ikosahedralnich klastr() po hcp.

(v) Posledni z uvedenych vypocitanych vysledkli je v pfesném souladu s neddvnym
experimentalnim vysledkem ziskanym na KFY (Zeman, Zitek et al.).

Autorka v pribéhu prace zvladla zakladni funkce simulaéniho programu LAMMPS,
naprogramovala nékteré z pomocnych programii pro ptipravu vstupnich nebo zpracovani
vystupnich soubori, provedla popsané simulace a zpracovala vSechny jejich vysledky.
Prokazala schopnost pracovat samostatn€, zodpovédné a pe€livé. Jde o jednu z nejlepsich
mnou vedenych kvalifikacnich praci, ocenénou prvnim mistem na kvétnové studentské
védecké konferenci. Doporucuji ji k obhajobé a navrhuji klasifikaci vyborné.
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