Recenze bakalaiské prace Pavly Machanové

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

Cilem prace je prostudovat literaturu tykajici se modelovani riistu tenkych vrstev,
zvladnout metodologii klasickych vypoétd, provést simulace ristu tenkych vrstev a pokusit se
nalézt korelace mezi procesnimi parametry a strukturou rostoucich vrstev.

Po kratkém tivodu je ve druhé kapitole shrnut soucasny stav zkoumané problematiky:
vlastnosti kovovych skel, popis krystalické struktury, moznosti modelovani ristu pevnych
latek a analyza pomoci spole¢nych sousedul.

K tvodu bych mél n&kolik drobnych pfipominek a malych dotazii : Jaky je dosah
usporadani ve sklech ?, psal bych polyedr apod. (bez h), jak se dosahne rychlosti ochlazeni
milion K za sekundu ?, u popisu molekularni dynamiky bych uvital né€jakou pohybovou
rovnici, v odst. 2.2.1 bych uvital rozsah moZnosti vypo¢tl pro vSechny metody (néco je dale),
vyraz ,;rovnice Lenard-Jones nebo Buckingham® se mi nelibi, co znamena zkratka LAMMPS
?, vyznam indexu ijk nesouhlasi s obrazkem 3.

Tteti kapitola uvadi cile prace, ¢tvrta je vénovana metoddm simulace : diskutuje se
fitovani empirického potencialu a jsou uvedeny vysledky fitovani, velice stru¢né je popsan
termostat a na zdkladé simulaci je zvolena tlumici doba 0.01 ps, obdobné je volen Casovy krok
a nakonec popsan ptipad bez regulace teploty.

Ptipominky a dotazy : Uvital bych tvar fitovaného potenciélu, na s. 18 by asi byla pro
porovnani vhodna v grafech stejna métitka, hodnoty oscilaci teploty se mi nezdaji v souladu
s obrazkem 8, zda se, Ze zakladna krystalické mfize je 10 x 10 atomu —v textu jsem to ale
nikde nenasel.

Pata kapitola se vénuje vysledkim a jejich diskuzi. V prvni ¢4sti vrstvam 50% Cu
a 50 % Zr ( s obrazkem), jejich koordinaénim ¢&isltim, podilu vazeb, sloZeni povrchu, CNA
analyze a homogenité vrstev.

Ptipominky a dotazy : ne zcela vhodny popis obrazku 18 ( pro malé energie nejde o
odprasené atomy ), Existuje diivod pro v&t§i mnozstvi médi na povrchu ?, Lze interpretovat
velice Casto se objevujici klastry s indexy 544 a 433 ?

V druhé &asti se pak zkouma piipad, kdy dopadajici atomy Cu a Zr nejsou v poméru
50 % : 50 %.

Maly dotaz : Lze jednoduse interpretovat krajni hodnoty zavislosti koordina¢niho ¢isla
médi v obrazku 29 ?

Sesta kapitola shrnuje zavéry.

Graficka aroven prace je vyborna.



Pii obhajobé bych rad slysel nasleduyici :

1) Jak vypadaji zékladni rovnice molekularni dynamiky a hlavné fitovany empiricky
potencial.

2) Jaka je role termostatu, s podrobné&j$im popisem, nez je v praci

3) Existuje dtivod pro vy$si vyskyt atom médi na povrchu ?

Praci doporucuji k obhajobé a navrhuji hodnoceni velmi dobfte.
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