Oponentsky posudek na bakaldfskou praci , Pfedpovéd struktury vrstev ZnO vytvéfenych
atom po atomu pomoci klasické molekuldrni dynamiky” Kamily Hantové

Oxid zineCnaty, ZnO, je oxidovy polovodi¢ se Sirokym zakdzanym pasem a tim padem potencialné
uZiteCny pro prdhlednou elektroniku a p¥ipadné sluneéni €lanky. Jeho tvorba v podobé tenkych vrstev
Vv nerovnovazném nizkoteplotnim plazmatu pfi magnetronovém naprasovani dava vzniknout novym
materidlovym vlastnostem oproti rovnovaznému riistu tohoto materidlu v objemové podobé. Tyto
vlastnosti je uZitené zkoumat jak teoreticky tak experimentéIné a prace Kamily Hantové je
hodnotnym pfispévkem k teoretickému studiu.

Cilem préce bylo po prostudovani literatury zvladnout techniku klasické molekuldrni dynamiky a pak
ji pouZit na simulaci rGistu vrstev ZnO a najit vlastnosti téchto vrstev v zavislosti na procesnich
parametrech. Kamila v3echny tyto cile spinila. Po vybéru interakéniho potenciélu, jeho parametr a
jeho dpravé na kratkych vzdélenostech nasla vhodnou tlumici dobu termostatu a ¢asovy krok. S takto
pfipravenym vypocetnim nastrojem pak provedla svoje simulace. Vysledky a jejich diskusi prehledné
rozdélila na dvé paralelné jdouci sekce kapitoly 5 podle toho, jestli substrat, téz ze ZnO, byl
krystalicky s orientaci 0001 nebo amorfni. V obou pfipadech pak zkoumala vliv energie dopadajicich
Castic zhruba rovnomérné na logaritmické $kale od 0,1 do 100eV na vlastnosti rostouci vrstvy. Zjistila
podobnosti a rozdily mezi obéma pfipady. Hlavni podobnosti je, 7e v obou piipadech je zhruba
uprostied této logaritmické Skdly oblast energii dost velkych na to, aby vznikld vrstva méla hladky
povrch, a zaroven dost malych na to, aby v ni nevzniklo p¥ili§ defekt(i. Kromé nazorné vizualni
prezentace vysledkd kvantifikovala Kamila tyto vlastnosti narostlych vrstev kvantitativné pomoci
koordinacnich Cisel po predchozim uréeni vzdélenostnich cutoffd z radialni distribuéni funkce a
pomoci ringl ve strukture.

Préci napsala Kamila piehledné a logicky. Po vystizném abstraktu a stru¢ném Gvodu shrnula
prehledovou ¢ast do kapitoly 2, v niZ popsala dilleZité vlastnosti materidlu ZnO a obecné simulace
pomoci molekularni dynamiky, které pak rozvedla a konkretizovala v kapitole 4 po vypséni cilé prdce
v kapitole 3. Popis a diskuse vysledkd pak je v kapitole 5, jejiz obsah jsem uZ popsal v predchozim
odstavci. V praci jsem na3el jenom ob¢asné nevyhnutelné drobné pieklepy, gramatické chyby nebo
nepfesnosti, které spolu s riznymi ndméty ke zvazeni pfiklddam v pfiloze.

Zavérem praci doporucuju k obhajobé a po jejim obhéjeni navrhuju zndmku vyborné. K obhajobé
mam tfi dotazy:

1. Muzes vysvétlit, pro¢ termostat vytvafi oscilace teploty ukdzané na obr. 8 a jak tyto oscilace
rozkmitaji krystalovou mfizku?

2. Nastr. 27 a 37 pi3es, Ze pfi nizkych energiich nemaji dopadajici atomy dostateénou energii na
vytvofeni vazby. Pro¢ potiebuji dostate¢nou energii, kdy? potencidl na obr. 5 ma pouze jedno
minimum a Zédnou potencidlovou bariéru na cesté k nému od velkych vzdalenosti?

3. MudzZe$ odhadnout zdvislost vlastnosti vrstev taky na toku &astic, zejména na tom, nakolik se
pfi pfiletu nové castice disipovala energie od predchozich &stic?
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Seznam nalezenych drobnych preklep(, gramatickych chyb, nepfesnosti a namétl ke zvazeni

estr. 1

K porozuménf souvislostl mezi vlastnostmi latek je vyuZfvéna fyzika pevnych latek, “ moina lepsiformulaci
JNejvetsim z prinost k chodu simulaci vytvéFeni t&chto materialG je velky nériist vypodetnf kapacity podftadt.“
Moznd trochu uvést simulace samy o sobé.

estr. 2

Mozna dat konkrétni informace o ZnO aZ za obecné o krystalické struktufe, modelovani atd.?

L0xid zinetnaty (Zn0) je bfléa krystalicka latka, jeji? krystalicka struktura je zn4m4 jako wurtzite.“ Nebo spis, ze
je zndmo, Ze jeji krystalickd struktura je wurtzite?

»Zn0 se v pFirod& vyskytuje jako nerost zinkit, ve kterém se vyskytuje oxid zinku s p¥im&si manganu. “ZznO se
vyskytuje v nerostu zinkit s pfimési manganu?

Moznd nepsat chemické vzorce kurzivou?

»Zn0 je ve formg tenké vrstvy transparentnf a vodivy, “v objemové formé neni transparentni a vodivy?

oJednim z nich je rozptyl na defektech (ionized impurity scattering), ktery vsak zaroveii zodpovid4 za samotnou

pf ftomnost nosi&d. “ Za pfitomnost nosié zodpovidaji defekty, ne rozptyl na nich?

ostr. 3

»1ato symetrie se d&l1 na nZkolik typd: zrcadlov4 rovina, inverze, rotadn( osa, identita a jejich kombinace:
zrcadlova rotadni osa a inverznl rotadn( osa. “Rozlisit prvky a operace symetrie? Dét identitu jako prvni mezi operacemi?
snebo kubickou plodn& centrovanou s t&sné& usporadanou m¥izkou (fcc), u které je tretf vrstva v pom&ru k prvnf
pootoena” mozina lepsi fict, Ze je posunutd vaéi druhé jako druha vici prvni?

JPolovina tetrahedréinich d&r je zapIn&na atomy zinku a pFi obsazenf obou podmi(Zek stejnym prvkem, vznika
struktura hexagonalnfho diamantu. “ Co je tetrahedrélni dira? Bez &arky?

estr. 4

JKrystalicka struktura Zn0 (wurtzite) sloZen4 z 2880 atomd ze dvou riiznych botnich pohledi. “ Mo#na napsat explicitng,
ze kterych krystalografickych smérd koukdame?

Modré kuligky reprezentujf atomy zinku a erné kulitky atomy kys!(ku.“ Mozna dat vic rozdilné barvy?

Nejpresngjsi metodou pro vypoSet a simulaci chovanl atomd je metoda vypotd ab-initio.” Mozna fict explicitng, z jakého
pocdtku vychdzeji, tj. napt. kvantovd chemie nebo DFT, o kterych pises na dal3i strance?

,1ato metoda jde pri vypottech aZ na trovefi hustoty elektronovych stavd

a Schraédingerovy rovnice. “ Mozna fict jen trover elektronovych stavi?

Jkterd vyuziva principy klasické fyziky pracujici s celymi homogennimi atomy. “ Co je homogenni atom?

,Diky této metod& jsou vyposty pom&rng rychlé, prestoZe doba vypo&t stoup4 s mnoZstvim atomd v simulaci. “ Rikat
mnozstvi spis nez poéet atomu?

,PFi modelovan( krystalickych latek se pracuje s elementérni buitkou nebo s jejl celo&iselnym nasobkem. “Peklep
jejim?

ostr. 5

Jkteréd provadf vypodty zakladnfch stavii vinové funkce pro systém s mnoha elektrony. “Spig vinové funkce zékladnich
stavli? | kdyZ v DFT je to pravé hustota a ne vinova funkce?

sMezi hlavnf vstupnf parametry pro simulaci pat¥i sloZenl toku &astic (atomy a ionty), “Fict explicitné uz tady, ze
modelujes konkrétné rist vrstvy, ne az na dalsi strance?

K popisu vyuZiva Lennard-dJonesovu rovnici, &i Buckinghamovu, ktera je v této préci vyuZivana. “ Spi3 formuli nez
rovnici?

~Potencidly four- a three-body po&itajf i“je néjaky divod, pro &tyfi je pred tFi?

estr. 6

,Pro modelaci se tedy pouZfvaji periodické okrajové podminky ve smérech osy xa y.“zavést explicitné smér os?

»bez kontroly teploty rostoucl vrstvy, ale s kontrolou teploty substratu (NVE)“vysvatlit jasn&jg, jak NVE drzi teplotu
substratu? Kontrolou myslis fizeni?

ostr. 7

»Tlumicl doba termostatu nesmi byt p¥ili% mala, aby se neprojevila vlastnf

vibragnl frekvence materidlu. “ Moznd vysvétlit, jak by se projevila (nebo projevily) viastni vibraéni frekvence materilu v zavislosti na
tlumici dobé? Nebo odkazat na dali text?

ostr. 8

Moina by bylo dobré dat vedle pfikladu na SP taky priklad na CNA?

,0b& metoda pro ur&en(” metody?

estr. 10

,Dobfe nafitovany interakénf potencidl vede k minimaIn( energii pro dané rozméry primitivnf buiiky a, c.“mozna
zavést rozméry primitivni buriky v diskusi materidlu ZnO?

,Pro posouzeni spravnosti potencialu byly po&itany minimaIni celkové energie substratu” pocitala jsi je Ty nebo nékdo
v literature?

~Jako dal8l metodou posouzenf potenci&lu je nalezenl minim4Inf potenci&lnf energie zkoumanych interakénfch
potenciald, kterd byla vydélena 1440, &(mZ jsem zfskala hodnotu potencialni energie pro dvojici atomd Zn-0
(energie na formovaci jednotku (F.U.)).“ Neméla bys potitat energii vazby, kterych je dvakrit vic nez atomu?

ostr. 11

~formovacf energie t¥ech zbylych potenciali odpovidaly experimentalnim hodnotam alespofi Fadové. “ Radova shoda stadi?
Experimentalni hodnoty se shoduji?

Co je parametr b?



estr. 12

Rict, jakého prostFedi je permitivita?

estr. 13

,Dal&m moZnym FeSenim je aproximace Buckinghamova potencidlu v dané oblasti exponencidlnl funkcf, coZ je p¥fpad
i této préce. “ Muzes napsat explicitné vztah jako pro samotny Buckinghamuv potencidl? Dat odkaz na obr. 5 do textu? Téz dal nékdy
nejsou v textu odkazy na obrazky.

estr. 14

Lteplotu nebo-1i kinetickou energii atomd. “ Bez pomigky?

estr. 15

,L obratku 6 lze vidét, Ze nejniZs( vyslednou potencialni energii m&ly simulované vrstvy, jejichZ povrch byl
tvoren atomy zinku &i kyslfku, které byly spojeny Sikmou vazbou s opadn& nabitymi atomy.“ Pfeklep obrazku? D4 se
estr. 16

Odkaz na obr. 7 v textu? Je to pohled shora?

estr. 17

Podobné jako na str. 7, pro¢ mala tlumici doba vede k oscilacim teploty?

estr. 19

JLe zavislosti frekvence potencialnfi energie (teploty) je vid&t” proé teplota neobsahuje taky kinetickou energii? Vlastné
teplota by méla byt ddna primo kinetickou energii?

estr. 20

JprotoZze by draha, kterou atom urazf za takovy Gasovy krok, byla pFibliZzng

stejnd jako délka vazby mezi atomy. “ Rict, Ze hlavné by se na té drdze vyrazné zménilo zrychleni?

ostr. 21

Proc v popisku obr. 11 nejsou ¢asové kroky usporadany?

estr. 23

Jak se dostane, Ze % energie je 36K?

estr. 25

Pro¢ jsou spodni atomy zamrzlé?

ostr. 27

LU pEili% nizkych energil se ngkteré atomy nebyly schopny .pfilepit “ k povrchu, a tedy vytvoFit vazbu s atomy na
povrchu. “ Podobné na str. 37—pro¢ je potfeba energie na vytvoreni vazby, kdyz potencidl na obr. 5 na str. 14 nema barieru na
vzdalenostech delSich nez délka vazby?

estr. 28

»Za povrchovy atom povaZujeme atom, ktery v rozmezi 45 stupfiti nad sebou nemd Zadny dal%f atom. “ Nad sebou znamend
ve sméru osy z nebo v jakémkoliv sméru?

estr. 29

,Podle polohy minima mezi 1. a 2. pfkem byl ur&en cutoff pro vazbu Zn-0: 2,425R& a Zn-Zn a 0-0: O A. “Jak mde nula
byt mezi 1. a 2. pikem?

,Takto byly ur&eny cutoffy pro vSechny vzniklé tenké vrstvy, které se pohybovaly v rozmezi 2,375-2, 6754 a

néasledn& vypo&teny koordina&ni &fsla“ pro kazdou vrstvu jsi hledala vlastni cutoff? Ma byt vypoétena? Taky dal v textu.

estr. 30

,Zavislost koordninatnfch &isel na délce vazby” preklep? Jak jsi dostala délku vazby?

,Hodnota délky vazby Zn-0 se od hodnoty v mifZce wurtzite (1, 9758 A)“nema wurtzite dvé délky vazby?

estr. 31

JNVime-li, Ze tenka vrstva vznikl4d pFilétanim atomi o energii je 10 eV

krystalicka. MaZeme pFedpokladat, Ze podet ringl se s m&nfci energil nebude pro krystalické vrstvy vyrazng
ménit. “ Mozna lepsi formulace?

estr. 32

,Podobnost s touto strukturou je vid&t i na obréazku 14 a dokazuje jfi i koordinadnf &fslo, které se pohybuje v
blfzkosti hodnoty 4, kterd je pro m¥f’ku wurtzite charakteristicka. “Ji?

ostr. 34

LPro energie 0, 1-0, 5eV a 30-100eV oznaduje Sipka hranici substrétu. “Jednotky stojat&? Kde je Sipka pro 0,1-0,5eV? Pro¢
zrovna pro tyhle energie ukazujes substrat?

LPrafezy vrstvami pro energie 20 eV viz. obrazek 24.“ Ma byt vétsi nez?

ostr. 35

»2e se nezlepSuje krystalidita vrstvy. “ Preklep?

estr. 37

,Na rozd(l od krystalického substratu, kde se atomy s vysokymi energiemi odpraSovaly op&t vice, u amorfnfho
substratu mnoZstvi odprésenych atoml, klesa.“Pro&? Mozna s tim souvisi vyrok na dal3i strance ,Na rozdf| od hodnot pro
tenké vrstvy vzniklé na krystalickém substratu, hodnoty &isel se stéale zvy3ujf.“

LU vy3&ich energif je povrch terminovan atomy kyslfku a u niZ%fch energif je po&et povrchovych atomi zinku a
kys| fku srovnatelny. “Pro¢?

estr. 40

Proc jdou spolu ringy 4 a 10?

ostr. 42

JMezi dkoly pro napsani této préace pat¥ilo nalezenfi a prostudovan( literatury popisujici modelovani tenkych
vrstev na atomarnf drovni a seznidmit se s metodami vypo&tl a simulacl t&chto procesi. “ Nalezenia seznameni?



