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Jde o teoretickou praci popisujici rist tenké vrstvy Al,O3 pomoci klasické molekuléarni
dynamiky zalozené na Buckinghamové empirickém interakénim potencidlu. V minulosti byly
podobné simulace provedeny zejména pro monoenergeticky tok ¢astic, prace toto rozviji pro
fadu jinych rozloZeni energii pfilétajicich atomi Al a O. Pro kazdy z prvki jsou pfitomny
rychlé atomy se zvolenou energii i pomalé atomy. (Z experimendlniho hlediska reprezentuji
ionty a neutraly, v ramci zjednoduseni daného empirickym potencidlem maji oviem vSechny
JiZ pti ptiletu stejny naboj jako v iontovém krystalu.)

Prace je cennd v nasledujicich ohledech

(i) Predevsim povazuji za dulezité Ze jde o samostatnou praci, o simulace které by jinak
nebyly provedeny (nikoliv o piihlizeni / pomoc tak jako tak probihajicimu projektu).

(i) V metodologické casti (kapitola 4) je velmi poctivé prozkouméan vliv parametrt
simulace, pfestoze oficialn€ nejde o vysledkovou ¢ast tak jiz tato kapitola obsahuje fadu
vlastnich vysledku. '

(iii) V literatufe dostupny Buckinghamiv potencial (v minulosti Uspé€$n€é pouzity pro
relativné nizké energie Castic) nebyl jen pfevzat, ale také upraven (v ramci KFY poprvé)
tak aby umozioval i spravny popis srazek ¢astic s vysokymi energiemi (mnoho set eV).

(iv) Vysledkova ¢&ast (kapitola 5) obsahuje dostate¢né mnoZstvi zajimavych vysledkl
napliyjicich vySe uvedeny zamér prace.

(v) Nad ramec uvedeného zaméru vysledkova ¢ast dale studuje vliv cutoffu Buckinghamova
potencialu (v zasadé van der Waalsovy interakce). Uvedeny vliv (a) jde logickym
smérem a (b) nemeéni trendy, tj. neohroZuje platnost vysledkd v pfedchozim bodé.
Kvantitativné je oviem piekvapivé silny, to Ze v daném rozsahu (5-10 A) jesté neni
zanedbatelny je v rdmci m& znamé literatury originalni a duleZity poznatek' stojici za
dalsi studium (po dikladnéj$im prostudovani mozné i smétujici k piipadné publikaci).

Autor v pribéhu prace zvladl zékladni funkce simula¢niho programu LAMMPS, provedl
popsané simulace a zpracoval vSechny jejich vysledky. Autor prokazal schopnost pracovat
samostatné. Po relativné pomalém rozjezdu v ramci predmétu PRJS5 prokazal v dobé pted
odevzdanim i schopnost pracovat dostate¢né rychle. Praci doporucuji k obhajobé a navrhuji
klasifikaci vyborné.
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doc. Ing. Jifi Houska, Ph.D.

' To plati bez ohledu na paralelni otazku jaky cutoff vede na vysledky kvantitativng bliz$i experimentalnim -
krystalinita p¥i vy$§im cutoffu je s ohledem na experimentalni obtiznost ptipravy a-Al,Os aZ podeziele dobra a
je napf. na mist€ otazka zda konkrétni pouzity interakéni potencial tento jev nepfeceiriuje. (Jinymi slovy: zména
cutoffu ptinasi zdanlivé zanedbatelnou energii v fadu tisicin eV na vazbu, Ze to neni zanedbatelné je zajimavé a
piekvapivé bez ohledu na to zda ony tisiciny eV pfinasi v souladu nebo v rozporu s experimentem.)



