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Teoreticky popis otraveného terce pri reaktivnim rozprasovani
feromagnetickych kovii pod a nad Curieovou teplotou

Bc. Tereza Lerchova

1 Shrnuti obsahu prace

Diplomova prace se zabyva kvantové-mechanickymi vypocty zakladniho stavu povrchu fe-
romagnetickych kovi (Fe, Co, Ni) s adsorbovanymi atomy kysliku, pomoci metody DFT
(density functional theory). Hlavnim cilem prace bylo prozkoumat vsechny mozné kombi-
nace rozlozeni adsorbovanych atomu kysliku na povrchu a vyhodnotit, zda je preferovana
tvorba homogenniho suboxidu nebo smés kovu a stechiometrického oxidu — navic v zavis-
losti na mnozstvi kysliku na povrchu kovu a jeho magnetickém stavu. Jelikoz vypocty pro
paramagnetické stavy nebyly tispéné, prace se nakonec vénuje vyhradné feromagnetickym
stavam (pod Curieovou teplotou). Prace navazuje a dopliuje diivéjsi vypocty J. Housky
(pro dia- a paramagnetické kovy) a je originalnim prispévkem k soucasnému stavu po-
znani. Vysledky jsou cenné naptiklad pro pochopeni procest oxidace povrchu materidlu
pri reaktivnim magnetronovém naprasovani.

2 Odborné zpracovani

Autorka zvladla zvolenou metodiku kvantové-mechanickych vypocti metodou DFT. Pro-
vedla fadu pripravnych vypoctii pro stanoveni optimalnich parametri vypocti a nasledné
provedla a zpracovala velké mnozstvi vypoc¢tt popisujicich jednotlivé konfigurace povrchi
kovii s adsorbovanymi atomy kysliku. Ziskané vysledky jsou adekvatné zobrazeny v gra-
fech a vysvétleny v textu. Autorka tak prokazala schopnost samostatné tvircéi prace.

Kladné hodnotim, ze vysledky pro feromagnetické kovy jsou diskutovany v kontextu
s vysledky pro ostatni kovy a velmi dobfe dopliuji drive zjisténé trendy. Pti diskuzi je
odkazovano i na jiné relevantni préce a je citovano velké mnozstvi zdroju (51). Autorka v
praci zminuje i postup pti modelovani paramagnetickych stavii povrchi, ktery ale nevedl
ke konvergenci vypoc¢ti a tento cil tedy nebyl naplnén. Vzhledem k rozsahu ostatnich
ziskanych vysledkl toto nijak nesnizuje kvalitu prace.

3 Formalni zpracovani

Prace mé standardni strukturu, ale obsahové neni logicky usporddana. Napriklad kapitola
2.3 popisuje detailné predchozi vysledky, ackoliv metodika klicova pro jejich pochopeni
je z vetsi ¢asti popsana az v c¢asti 4. Také jednotlivé kapitoly v ¢asti 4 nejdou logicky za
sebou, vhodnéjsi by bylo ¢lenéni do vice drovni.



Metodika vypoctu a jeji motivace neni dle mého nazoru dostatecné (srozumitelné)
vysvétlena. Domnivam se, Ze bez mé znalosti prace [32], na kterou tato navazuje, by
bylo mnohem obtiznéjsi praci porozumeét. Neni napiiklad dlouho jasné, co jsou jednotlivé
,konfigurace”“. Velicina ,,celkova kvadraticka vzdalenost® neni nikde definovana. Na vice
mistech se pracuje s veli¢inami, které jsou vysvétleny az dale v textu (napf. energy cut-
off, k-pointy). Prace obsahuje nékteré neptresné formulace a chyby (viz pfiloha na konci
posudku). Grafické zpracovani je velmi dobré, pouze v obr. 16, 17 a 19 nejsou prakticky
viditelné teckované ¢ary, v obr. 16 a 17 jsou pfitom zasadni.

Celkove je dle mého nézoru prace obtizné srozumitelnd, obzvlasté pro ¢tenare, ktery
se zkoumanou problematikou aktivné nezabyva.

4 Otazky

1.

Vysvétlete tvrzeni ze str. 28 ,, Polarizace spint je zapocitana pti vypoctech referencéni

energie zakladniho stavu pfed adsorpci tripletu molekuly O2¢. Jako tlohu zde hraje
molekula O57.

Uvedte, jak byla vypocitana celkova kvadraticka vzdalenost D a jak tato velicina
popisuje homogenni/heterogenni konfiguraci adsorbovanych atomd.

Obr. 19 (vyvoj enthalpie) kvalitativné souhlasi se zjisténou preferenci zkoumanych
kovi tvorit suboxidy. Je obecné mozné hlavni zavéry této prace odvodit pouze na
zékladé téchto zavislosti H a G (napf. i pro jiné kovy)? Diskutujte v tomto smyslu
vyhody ¢i unikatni prinos Vasi prace oproti zjisténim zalozenym pouze na zaklade
vyvoje H a G.

Na str. 51 a v zavéru je zminéno, ze pri chemisorpci kysliku dochazi k oddaleni
povrchovych atomt kovu od sebe. Muzete kvantifikovat tyto geometrické zmény a
uvést porovnani s experimentem?

5 Zavér

Préace prinasi cenné vysledky, které rozsiruji dosavadni stav poznani. Autorka prokazala
schopnost samostatné tvirci prace. Formalni zpracovani prace ma vsak znacné nedostatky.
Diplomovou praci doporucuji k obhajobé a navrhuji hodnoceni velmi dobfte.
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6 Priloha

NiZe uvadim nepresnosti a chyby, které mohou mit vliv na srozumitelnost préace (citace z
prace jsou uvedeny kurzivou):

e Str. 1, odst. 1: se zakdzanym pdsem v rozmezi 2,0 — 2,2 coZ umoznuje absorpci
zlomku slunecniho spektra — chybi jednotka eV, nepresné vyjadreni

e Str. 1, odst. 3: jeho substechiometrické oxidy NiO,, kde v > 1 — mé byt zfejmé
Hr < 1%

o Str. 4, odst. 1: HiPIMS ..k tomu se drzi stejny pramérny vijkon (v daném pulzu) jako
u konvencniho stejnosmeérného magnetronového naprasovani (deMS)— u HiPIMS je
cekovy prumérny vykon (ne v pulzu, ale v periodé) srovnatelny s DC naprasovanim

e Str. 5, odst. 3:  Otravovdni terce je zpisobeno ..(2) adsorpci stechiometrického
oxidu nebo suboxidu na povrchu terce — neni presné, ziejme je mysleno, ze dochazi k
adsorpci atomu kysliku na povrchu terce, a nasledné dojde k vytvoreni vrstvy oxidu
nebo suboxidu.

« Str. 6, odst. 2: Schrédingerova rovnice, uvedeno H(r)¥(r) = E(r)¥(r) — vlastni
hodnota energie E' by neméla zaviset na poloze

e Str. 6: v kapitole 2.1 neni rozliSeno mezi pouzivanymi veli¢inami ¥ a ¥,

o Str. 8, odst. 1: Zdkladni atomové jednotky se poloZi rovné jedné — jsou ziejmé mysleny
,veliéiny (hmotnost elektronu, elementarni naboj, ...)

o Str. 9, odst. 3: Kyslik je ve své podstaté vysoce reaktivni a jeho oxidace ...je simulovina
.. — fyzikalné nepresné, mélo by byt napt. ,, Kyslik je ve své podstaté vysoce reaktivni
a jim zpusobena oxidace povrchu ..je simulovana ...

e Str. 14, odst. 3: Na zdvéer price demonstruje vyuziti takto ziskaniych vysledki na
statickych a dynamickych Monte Carlo simulacich naprasovani a jejich vysledky —
presnéji jde o simulace , rozprasovani zoxidovaného terce”, tedy jen proces uvolio-
vani atomt z terce a nikoliv depozice atomt na substrat (naprasovani)

e Str. 17, odst. 1: Obr. 4 a Obr. 5 charakterizuji konfiguraci vedouci na nejnizsi energii
(tedy na Eeont = Eadgs — Fads min = 0) — obrazky zobrazuji vSechny konfigurace
a zavislost Eeons(D), nejen jednu konfiguraci Eon¢ = 0, jak by mohlo plynout z
uvedené véty.

o Str. 17, odst. 1 a str. 45, odst. 1: ..stechiometricky oxide a suboxide — ma byt
,stechiometricky oxid a suboxid®, zfejmé autokorekce, objevuje se vicekrat



Str. 17, odst. 1: ..vychdzi pro cdstecné ionizované povrchy ndsledujici implikace —
ziejmé ma byt ,, ¢astecné zoxidované povrchy*

Str. 40, odst. 1: ..Obr. 13. Zdvislost je ostre rostouci pro Zelezo a kobalt — ziejmé
ma byt ,,ostre klesajici“ pri pohledu zleva doprava a zobrazené zaporné a klesajici
hodnoty adsorp¢ni energie

Str. 50, obr. 20 — popis osy Plocha na atom kovu neni sdm o sobé srozumitelny,
mysleno plocha povrchu pripadajici na jeden atom kovu — mohlo byt dovysvétleno
v popisku

Str. 51, odst. 1: Na Obr. 22 a Obr. 22 si mizZeme povsimnout ... — mysleno ,,Na Obr.
21 a obr. 22¢



