Recenze bakalatské prace Martina MATASE
Modelovani vlivu kinetické energie atomu kovu a kysliku na rast krystalickych oxidii

Prace se zabyva modelovanim depozice Al,O3; metodou molekuldrni dynamiky
pomoci softwaru LAMMPS ( Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator ).

Po kratkém Gvodu hy¥icim optimismem ( ,,Clovék tak miii za co nejsmysluplngjsim
vyuZzitim svého Zivota...) je v druhé kapitole podan stru¢ny piehled zkoumané problematiky,
specialné o samotném modelovani depozice Al,Os. Treti kapitola formuluje cile bakalafské
prace.

Ve &tvrté jsou popsany metody zpracovani. Je formulovana feSena pohybova rovnice
pro viechny uvaZované &astice. Casto se mluvi o atomech, byt ze souvislosti vyplyva, Ze se
jedna o ionty. Kone¢né pro ¢astice se uvazuje Coulombovské ptisobeni. Parametry této ¢asti
potencialu jsou ale uvedeny az o 4 strany dale. Pro kratkodosahovou slozku se uvazuje tzv.
Buckinghamtiv potencial. V obr. 1. zobrazujicim tento potencial je hodnota vzdalenosti
volena trochu matoucim zptisobem od hodnoty 1 A. Vzhledem k nevhodnému chovani
Buckinghamova potencialu je tento modifikovan v oblasti kratkych vzdalenosti. Modifikace
je popsana jako aproximace exponencialou a nasledna extrapolace. Myslim, Ze presnéjsi
formulace by nebyla na Skodu. Interakéni potencial je po té testovan shodou vypoctu
krystalovych parametrd. Dale je popsana simula¢ni burika a voleno jeji ukonceni nahote
(terminace). Uvazuje se téZ o popisu pomoci tepelného souboru. K tomu je pry do modelu
ptidan termostat. Jeho tvar neni popsan. Zkouma se vhodna velikost tlumici konstanty
termostatu Tgamp. Autor zvoli hodnotu 0.005 ps. Teprve po té je popsana integracni procedura.
Ponékud piekvapuje, jak hruby integrator program LAMMPS uziva. Hled4 se vhodny ¢asovy
krok, nakonec se voli 0.001 ps. Az na tomto misté je uvedena interpretace teploty pomoci
kinetické energie Castic. ( O¢ekéval bych ji u termostatu, ) Dale jsou uvedeny simulace
dopadu atomt na vrstvu v rezimu energetickém a teplotnim, uvedeny simulované hloubky
vniku do vrstvy a deformace povrchu miizky. Na zavér je uvedena radidlni distribu¢ni funkce
pro Al,O3 ( nejasné zda ziskana vlastnimi simulacemi ¢i odjinud ) a volen cutoff pro vazbu
Al-O. Domnivam se, Ze tato kapitola mohla byt zpracovana piehlednéji a asi i trochu
podrobnéji.

Pata kapitola podava vysledky simulaci a diskutuje je. Nejdiive je popsén protokol
simulace. ( Ten bych byl ¢ekal v ptedchozi kapitole. ) Zjistuje se vliv délky vypoctu na
koordina¢ni ¢islo. Vychazi se z 5 simulaci po 3000 atomech. Voli se doba vypoctu 4 ps
s ohledem na vypocetni naro¢nost. Je uvedeno i procento odpraSenych atomi a ziskana
tloustka vrstvy. Dale autor zkouma ofezani Bukinghamova potencidlu na vzdalenosti 5 A resp.
10 A s prekvapivym zjist&nim, Ze pro vétsi vzdalenost ofezani dostava vétsi krystalinitu,
nez piiofezani na krat$i vzdalenosti a vét$i nez by se oCekéavalo. ( Zde bych ocekaval néjaky
odkaz na experiment. ) Ve zbyvajici ¢asti se zkouma vliv podilu rychlych atomi na
koordinaéni ¢islo, procento odprasenych atomu a tloustku vrstvy. V ¢asti variant se energie
rychlych atomii daného druhu normuje tak, aby jejich stfedni energie odpovidala 60 eV, coz
energii rychlych atomu zvétsi az na 296 eV resp. dokonce 738 eV, pii¢emz energii pomalych
zustavana 1 eV. Situace se mi nezdd pfili$ fyzikalni,

V zavéru jsou shrnuty vysledky.

Na autora prace mam nasledujici otazky :

Ve vysledcich uvedenych na grafech na s. 21 se objevuji oscilace teploty na Grovni
stovek K na casové skale ps resp. 0.1 ps. Odkud se berou ? ,

Z vysledkii na s. 31 se mi zda, ze zvlaste pro teplotu 800 K systém za 4 ps jesté
nerelaxoval. Je autor jiného nazoru ?



Jak by se realizovala experimentalné situace, kdy vSechny kysliky maji energii 1 eV,
80 % atomi hliniku také a 20 % hlinikti méa energii 738 eV ? (vizs. 45-46)

Prace obsahuje zajimavé vysledky, doporucuji ji proto k obhajobé, a navrhuji
klasifikaci velmi dobfe.
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