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Jde o teoretickou praci popisujici oxidaci kovovych povrchil, motivovanou skute¢nosti
Ze v ramci vyzkumné Cinnosti KFY dochazi k oxidaci (otravovani) kovovych tercl a je
pfinosné znat charakteristiky povrchu teréd které jsou Castecné otravené. V minulosti byly
podobné vypocéty provedeny pro 18 ¢asteéné zoxidovanych nemagnetickych kovi, které byly
na zéklad€ jejich vysledkd rozd€leny do nékolika skupin (homogenni suboxid, heterogenni
smés oxidu a kovu, zavislost této preference na stupni oxidace, etc.). Pfinosem prace je
feromagnetické kovy Fe, Co, Ni v jejich feromagnetickém stavu. To samo o sobé sta¢ilo pro
ziskani vysledkti v objemu odpovidajicimu diplomové praci. (Vypoéty pro paramagneticky
stav nad 7¢ byly provadény také, ale zatim bez vysledku stojicich za zvefejnéni.)

Préce je cennd v nasledujicich ohledech

(1) Jde o samostatnou praci, o simulace které by jinak vibec nebyly provedeny (nikoliv
o piihliZeni / pomoc tak jako tak probihajicimu projektu vedouciho nebo doktoranda).

(11) Metodologicka kapitola nepfedstavuje jen popis metodologie vyvinuté nékym jinym, ale
obsahuje vlastni vysledky v podob& nalezeni vhodnych parametr simulace specifickych
pro feromagnetické kovy, jejichz teoretické studium je v ramci KFY novinkou.

(iii) Jadrem prace je ab-initio vypocCet energii pro stovky éastecné zoxidovanych povrcha.
Nejnizsi energie jsou jednak cenné samy o sob€ (napf. vstup pro modelovani
rozpraSovani), jednak tim Ze vime jakym konfiguracim kyslikovych atomti odpovidaji
(homogenni suboxid, pfedstavujici varovani Ze povrch mize mit jiné vlastnosti nez jaké
by odpovidaly pfislusnému vazenému priméru oxidu a kovu).

(iv) Je hezké (a je potvrzenim spravnosti) ze vysledky pro Fe, Co, Ni dobfe zapadaji do
zavislosti tvofenych vyse zminénymi pfedchozimi vypocty pro 18 dalsich kovi.

Autorka v pribéhu prace zvladla zakladni funkce simulaéniho programu PWSCEF, pfipravu
vstupnich a zpracovani vystupnich soubort, provedla popsané simulace a zpracovala viechny
jejich vysledky. Prokazala schopnost pracovat samostatné, zodpovédné a peclivé. Na druhé
stran¢ text samotné prace vznikal na posledni chvili, jeho prvni verze obsahovala vice chyb
nez u nékterych jinych mnou vedenych praci. Praci doporucuji k obhajobé. I pfes uvedenou
vyhradu navrhuji klasifikaci vyborné.
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