Recenze diplomové prace
Vita PETRMANA: Vlastnosti a elektronova struktura nitridi pfechodovych kovii

Prace vyuziva softwarovy balik umoziiujici pfi vyuziti metody funkciondlu hustoty
spocitat fadu vlastnosti latek, v tomto pfipad€ nitridd pfechodovych prvk.

Prvni skupina vysledku se tyka vypoctu miizkové konstanty a elastickych modulii
Sesti nitrida ( TiN, ZrN, HEN, VN, NbN, a TaN ). Vysledky jsou souhrnn€ uvedeny v Tab 5.1.
( Elastické moduly zde vystupuji pod pon€kud nestandardnim oznacenim: modul objemové
pruznosti jako modul tuhosti, modul pruznosti ve smyku jako stfihovy modul a Youngiiv
v modul pruznosti jako Youngtiv modul tuhosti. ) K tabulce je minimalni komentat.
Ocekaval bych alespon komentaf k chybam zméfenych miiZzkovych konstant. Jsou-li zméteny
na uvedené 4 platné Cislice, o¢ekaval bych uvedeni teploty, které se tykaji. K elastickym
modulim je fe€eno jen, ze shoda s experimentem je dobra. Co se tim mini, lze jen odhadovat.
Pro v komentafi zminény modul ve smyku TiN jsou uvedeny experimentalni hodnoty
189 GPa, 199 GPa a 209 GPa, zatimco vypoctena hodnota ¢ini je 185 GPa, tj. 7% pod

Druha skupina vysledki se tyka ternarnich nitridd, v nichz vystupuji vS§echny dvojice
z vySe uvedenych slozek binarnich nitridd. Zastoupeni slozek v nitridu je voleno 25%-75%,
50%-50% resp. 75 %-25%. Vysledky vypocti odpovidajici formovaci energie jsou uvedeny
v obr. 5.2 a v 5.3, kde jsou uvedeny nitridy typu 50%-50% v potadi rostouci formovaci
energie. Podstatny vztah mezi hodnotou formovaci energie a vytvaifenim tuhych roztoka resp.
segregaci slozek je uveden pouze v komentafti k obr. 5.3. Je diskutovan vztah mezi formovaci
energii a podilem poloméru pfislusnych atomt. Déle je uvedena vypoétena hodnota hustoty
elektronovych stavii (obr. 5.5) a zastoupeni na odpovidajicich orbitalech (obr. 5.6). Znovu
s minimalnim komentafem. Nasleduje podrobnéjsi diskuse elastickych vlastnosti téchto
ternarnich nitridd, kdy dochazi k zvySeni objemového modulu pruznosti resp. modulu ve
smyku v zavislosti na formovaci energii resp. poméru atomarnich poloméra.

Posledni skupina vysledki se tyka zkoumani vlivu tantalu na ternérni nitridy a
navrhem nejvhodnéjsiho nitridu z hlediska zvySeni elastickych modull a snizeni formovaci
energie. Ukazuje se, ze Tantal snizuje formovaci energii a Ze vliv tfetiho pfechodového prvku
v nitridu na vlastnosti latky je jiz mensi neZ druhého.

Ziskané vysledky nepochybné ,,poskytuji cenny soubor hodnot, které bude mozno dale
vyuzit pii volbé vhodnych materialti pro dalsi simulace, piipadné experimentalni
zkoumani.“ ( Viz posledni odstavec prace )

Jestlize jsem zatim v podstaté jen chvalil ( byt vétsi rozsah komentaid by urcité nebyl
na Skodu ), musim byt kriticky pokud jde o uvodni ¢ast prace. Povazuji ji za nepfilis
ptehlednou a srozumitelnou.

V ¢&asti 2. Motivace a soucasny stav problematiky je po jednostrankové motivaci
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domysli ) tykajici se binarnich nitridi uvedend v ¢asti o tuhych roztocich a nanokompozitech.
Vzhledem k tomu, Ze ve struénych obsazich ¢lanki se objevuji informace o pouzitych
metodach, byvalo by ziejmé bylo vhodné alespori stru¢nou zminku o nich predsadit této
kapitole.

Podobné je tomu s ¢asti 4. Pouzité metody. Ta zacina odstavcovym popisem tii piilis
jednoduchych pocitacovych metod. ( Nazyvanych slangove, napt. empiricky potencial. )
Popis metody ab-initio je ponékud podrobnéjsi. Jsou zminény tii metody: funkcionalu hustoty
( vykladana pozdéji ), post-Hartree-Fockovy metody ( popisuji pry cosi zvané korelace ) a
multireferenéni metody ( bez dal$iho ). VSechny metody vyuzivaji Bornovu-Oppenheimerovu



aproximaci, ktera pry vyznamné zvySuje naro¢nost vypoctu ? Dale je podano néco informaci
o metod¢ funkcionalu hustoty a uvedeno, jak, zndme-li vlnovou funkci systému, urcit hustotu
elektronti. Vzhledem k tomu, ze funkci systému nezname, moc nam tento vztah nepomize.
Teprve v dal$im odstavci je zapsan vyraz pro celkovou energii jako funkcional elektronové
hustoty a uvedeno, Ze problém je s ¢lenem pro vyménnou energii. ( Vyraz pro kinetickou
energii si ¢tenaf jisté domysli. ) Vyménny ¢len se aproximuje pomoci zobecnéni vztahu pro
homogenni elektronovy plyn. ( Ctenat jisté vi, jak vypada. ) ( Ve vzorci 4.8 ma byt, doufam,
exc(n(r)) .) Metoda pry dava vynikajici vysledky, prekracujici oCekavani, i kdyz ma i n€kolik
chyb: vede na piehnané velké kohezni energie a sily vazeb, z toho vyplyvaji pfili$ kratké
vazby, neumi popsat van der Waalsovskou interakci a silné€ korelované systémy. Jak se dale

s funkciondlem pracuje, se uz nedovime.

V metod¢ se kupodivu pracuje s vlnovou funkei ( ne s hustotou ). Voli se
v blochovském tvaru s omezenou nejvyssi energii. ( Vzorec 4.11 nesouhlasi rozmérove. )

V rdmci prvni Brillouinovy zény je ovSem tfeba provést diskretizaci. Misto realistickych
potenciall se pak pracuje s na kratkych vzdalenostech shlazenymi pseudopotencialy. Software
pry pracuje s rovinnymi vlnami.

Nasleduje odstavec popisujici elastické vlastnosti latek a je uvedena Birchova formule
umoziujici vypocet minimalni energie, miizkové konstanty, objemového modulu pruznosti a
jeho derivace pomoci fitovani.

Kone¢né je provadéna volba maximalni uvazované energie, poc¢tu bodt v zoné
( k-pointti ! ) a volba vhodného pseudopotencidlu. Konvergenci vysledku pro celkovou
energii pro 30 Ry nevidim (obr. 4.1), volba poctu bodii v zéné je v potadku a pokud jde
o pseudopotencidly, je vidét, Ze relativistické korekce lze zanedbat, a volba ze zbyvajicich
pseudopotenciald je viceméné véci vkusu. ( Volen byl pseudopotencial PBE-SP-VAN. )( Pro¢
byl pouzit pro hafnium jiny, neni uvedeno. ). Pokud jde o smearing (rozmazani), viz dotaz.

K diplomantovi mam tyto dva dotazy:
1. Co se v programu d¢la s funkcionalem hustoty ?
2. Formalni energie by mély zaviset na teploté, ta by se méla projet v rozmazani, ale

volby 0.1 eV 10.5 eV (!) se zda, Ze vedou k tymz vysledkiim ? Nebo ne ?

Préci doporucuji k obhajobé a navrhuji hodnoceni velmi dobfe.
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