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Oponentsky posudek disertacni prace Ing. Martina Matase

Design tenkovrstvych materiali a vysvétleni jejich viastnosti pomoci
simulaci na atomarni trovni

PredloZzena disertatni prace se zabyva teoretickym zkoumanim novych materiall pomoci
kvantové mechaniky za vyuZiti teorie funkcionalu hustoty. Kromé& zkoumani samotnych
materiall se prace vénuje i optimalizaci nékterych aspektli pfedstavenych vypoc&tll. Prace
zacina obecnym Ovodem, pokracuje pfedstavenim rlznych materidld, kiteré pak disertant
teoreticky zkoumd a dale obecné predstavi vypoletni metody vyuZivané pfi modelovani
materidld a jejich viastnosti. Nasledné se disertant vénuje pfedstaveni vlastnich pfispé&vkad
disertanta k novym metodam pfi vypodtu vlastnosti molekul a materiald, pfipadné& na jejich
optimalizaci. Dale jsou jiz uvedeny vysledky teoretického studia rdznych materialll — TazN20,
Hf(M)SIBCN (M =Y, Ho, Ta, Mo), Tio,25Zro,25Hfo.25 Tap 25B2 a HoN. Zkoumané problémy jsou ve
svété aktualni. Jednak jsou nové zkoumané materialy, ale i teoretické modelovani jako takové
je metodou stale dilezitéjs a jen diky kombinaci teoretického modelovani a experimentu jsme
schopni vysvétlit mnoho do této doby nevysvétlitelnych viastnosti material(.

Samotna prace ma formu kompendia disertantovych Elankd. Je prezentovano pét élanku, 4 ji2
publikované a jeden odeslany do ¢asopisu. Tie ¢lanky jsou ¢lanky prvoautorskymi. Prace je
psana v estind, ma celkem 122 stran a z toho 118 &islovanych. Prace je rozdélena do péti
sekci. Prvni sekce uvede &tendfe do studované problematiky z hlediska materiall i vypoéetnich
metod. Tato sekce obsahuje pfes 180 citaci, coZ ukazuje pfehled disertanta ve studovaném
oboru. Druha kapitola shrnuje cile, kterych ma dana prace dosahnout. Treti kapitola obsahuje
disertantovy viozené &lanky, kde se kaZdy &lanek vénuje jednomu zkoumanému problému
z pfedchozi kapitoly. Ctvrtou kapitolou je z&vér, kde je zhodnoceno, jak znalosti piedstavené
v ¢lancich spliuji cile si na zaCatku prace vytyCené. V8echny cile byly spinény. Posledni
kapitolou je seznam praci disertanta a nasleduje Résumé a abstrakt v angli¢tiné.

Prace je pfehledné napsana a ma i velmi dobrou grafickou Groven. Text se da snadno sledovat.
Mou jedinou vytkou je, Ze prace v kapitole 1 obsahuje néktera pfiiis rozméchla a nebo nepfesna
tvrzeni, napfiklad Ze vétSinu hmotnosti vesmiru tvofi horké plazma. Tyto drobnosti vSak
nesnizuji jinak velmi dobrou Grovef prace. Vysledky prace jsou jasné a jsou i mezinarodné
respektované, coZ je vidét diky jejich publikaci v mezinarodné uznavanych ¢asopisech. Jeden
¢lanek byl publikovan v JVST A, jeden v Acta Materialia, jeden v Journal of Physics: Condensed
Matter a jeden v Ceramics International. Navic disertant publikoval &lanek v Molecular
Simulation, ktery v praci neni zafazen. Disertant je také prvnim autorem 3esti konferenénich
pFispévkl, které i prezentoval mezinarodnimu publiku. | toto ukazuje na dobrou védeckou
kvalitu disertanta.

PfedloZend prace splfiuje naroky kladené na disertaéni prace v oboru a disertant ukazal
schopnosti a znalosti potfebné pro samostatnou vé&deckou tvaréi praci. PredloZenou praci
doporucuji k obhajobé.




K praci mam nékolik otazek:

1. Modelovani krystalickych materidlt je relativné pfimocaré. Modelovani amorfnich
materidlll je vdak sloZit&j8im ofiskem. Moh! by disertant shrmout moZnosti a svoje
zkuZenosti z modelovani amorfnich latek? Jaka byla zavislost modelovanych vlastnosti
napffklad na velikosti cely, jaka byla opakovanost vysledkl s rlznym ,nahodnym®
rozioZenim atoml ve stejné velké cele, pfipadné zda nebyl probléem v artefaktech

zavinénych periodickym opakovanim mensi ,ndhodné” cely v materialu?

2. MuZe disertant popsat problémy v modelovani vlastnosti materiall, které pfinese
zatlenéni magnetickych prvka do materialu?

3. MuZe disertant zhodnotit realné vypodetni moZnosti modelovani materiall, kiere by se
velikostné bliZily realnym vzorkim o velikosti nékolika milimetrh &tvereCnich, treba
vlastnosti na ostrych hranach vzorkd?
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Oponentsky posudek na disertaéni praci
Ing. Martina Matase

Lesign tenkovrstvych materiails a vysvétleni jejich viastnosti pomoci simulaci na atomarni
agrovni®

Predkladana disertaéni prace je vénovana aktualnimu fématu aplikace metod
poc&itatového modelovani k predikci vliastnosti novych materialll, vysvétleni experimentalné
uréenych vlastnosti materidlll nebo k uréeni optimalniho zplsobu pfipravy materidli o
pozadovanych vlastnostech se zaméfenim na fyziku tenkych wvrstev. Byl pouZit model
pevnych latek na atomarni arovni vyuZivajici teorii funkcionalu hustoty (DFT). Vysledky prace
byly pfedloZzeny v podobé péti ¢asopiseckych élanki, popisujicich a rozvijejicich metodiku
DFT a aplikujicich ji na pfedpovézeni struktur a viastnosti vybranych materidll a to pfevazné
téch, kieré byly pfipravovany experimentalné na pracovidti, kde prace vznikla. Vysledky
uvedené v této disertacni praci ziskal autor bé&hem doktorského studia na katedfe fyziky
Fakulty aplikovanych véd Zapadoceské univerzity v Plzni. Lze konstatovat, Ze zvolené téma
ma piné disertabilni charakter, je perspektivnhim smérem v oboru Fyzika plazmatu a tenkych
vrstev a pfispiva k rozvoji technologii vytvafenf novych material(l a struktur.

Prace o celkovém rozsahu 118 stran, véeiné péti vioZzenych publikaci, je €lenéna
v logickém sledu do péti kapitol, tj. avodu a metodologii, cilim prace, vysledkim a diskuzi,
Zavéru a seznamu praci disertania.

V prvni kapitole, tj. reSer$ni &asti prace, uvadi autor systematicky a podrobny piehled
soucasného stavu poznani v oblasti studia zkoumané problematiky. Tato €ast je vénovana
hlavné popisu vlastnosti a mozZnych aplikaci - zkoumanych materialG, tj. krystalickych
binarnich a ternarnich mononitridi pfechodovych kovli v&etn& magnetickych nitridd vzacnych
zemin, amorfnich multikomponentnich nitrida, krystalickych oxynitrid( tantalu a krystalickych
multikomponentnich diborida pfechodovych kovd. Cést této kapitoly je v&novéna i metodam
depozice tenkych vrstev t&chto material(i, nebo materiald na nich zaloZzenych. Nasledné je
veimi podrobné popsana teorie funkciondlu hustoty, véetné jejich mozZnych rozsifeni, jako
vypocetni metody, klicové pro ziskani vysledk( této disertadni prace. Zavér této kapitoly je
vénovan metodickym poznatk(m autora, které nejsou uvedeny v pfiloZenych publikacich.

Na tomto misté& bych chtél ocenit pfistup auiora prace k vypracovani této reSerdni ¢asti
prace. Tato kapitola je napsana komplexné a velmi podrobné a pfitom pfehlednég, coZ svédéi
o pedlivém studiu a analyze reSer$nich material(. Seznam pouZité literatury obsahuje 182
odkazl na prace jinych autor, které jsou v praci bohaté citovany.

Po presném vyspecifikovani cilii prace v druhé Kkapitole je nejrozsahlejsi, tfeti kapitola,
vénovana dosaZzenym vysledkim a diskuzi. Vysledky, které pfedstavuji téZisté disertaCni
prace, jsou prezentovany ve formé& &ty C&lanku publikovanych v mezinarodnich
impaktovanych ¢asopisech a jednoho rukopisu ¢lanku piedloZeného k poscuzeni k publikaci
v impaktovaném mezinarodnim ¢asopise. V textu kaZdého &lanku je popséna a pfipadné
zoptimalizovana potfebna metodika a nasledné jsou vypocitany pozadované vlastnosti
konkrétnich material(i. Tyto publikace shmuji nejzadsadnéjsi vysledky ziskané autorem a jeho
spolupracovniky na katedfe fyziky Fakulty aplikovanych véd Zapadoc&eské univerzity v Plzni
a pokryvaji piné vdechny cile prace. Autor proved| naprostou vé&tSinu publikovanych vypoctl
ab initio. Autor déle pfesné specifikuje svlj autorsky podil na jednotlivych publikacich. Kvalitu
uvefejnénych publikaci neni tfeba diskutovat, ta je zarucena ,peer review" recenzi v
renomovanych ¢asopisech, tak i naslednymi citacemi.

Ctvrta kapitola je vénovana struénému a prehlednému shrnuti dosaZenych vysledka
prace a predklada zavéry prace ve struktufe odpovidajici stanovenym cilim.




V zévéretné &asti prace je uveden seznam publikac! autora préce. Tento piehled
publikaéni Sinnosti autora préce obsahuje celkem & &lankd v impaktovanych mezinarodnich
Sasopisech (4 zafazené do diserlace, 1 nezafazeny do disertace a 1 odeslany do
impakiovaného &asopisu a zafazeny do disertace} a 7 pfispévki na mezindrodnich
kenferencich.

Prace je po sirance stylistické i grafické na veimi dobré Urovni, v praci jsem nenalez!
pfeklepy, ani jiné formalni nedostatky. Pouze vprvni Kapitole v &asti vénované
experimentaini depozici tenkych vrstev (str. 9 aZ 15) Ize obfas nalézt ne zcela vhodné
formulace, jako napf. na str. @ - JAfomy.. nésledné cestuji prostorem depoziini komory..”,
nebo na sir. 10 - Pfitomnosti kationtii a volnych elekiront se tak plyn v depozicni komere
méni na plazma”.

Celkové [ze tedy hodnotit pfedioZenou disertadni praci nasledovné:

a) Hlavni vysledky, kterych autor v této praci dosahl, jsou plvodni a rozsifuji doposud
némé poznatky v oblasti potitalovych simulaci na drovni kvantové mechaniky pfi
modelovan{ pevnych latek a simulaci nékterych procest phi jejich vzniku. Kromé
samotné aplikace existujicich metod na pfipady konkrétnich materialti prace také
studuje a optimalizuie nékteré metodicke aspekty vypolti.

b} Autor proved] rozsahlou Fadu systematickych poditaCovych vypolta ab initio,
diskutoval a analyzoval teoretické i dostupné experimentalni vysledky. Kromé
optimalizace vybranych prvkG metodiky feorie funkcionalu hustoty (DFT) tuto
mistodu vyuZil k predpovézeni struktur a viastnosti vybranych materialy.

c) Kv&cnému védeckému obsahu pfedkladané prace nemam pfipominek a v dané
oraci jsem nenasel podstatné a zavazné nedostalky.

d} Byly zvoleny adekvatni metody a disertaéni préce spinila stanovené cile.

Na dané praci osobné velmi ocefiuji do budoucna velky potencidl t&chto vypodtl pro
pFedpovidani trendil mechanickych a elektronickych viastnosti vybranych materiall a
piipadné vysvétien! vysledkl experimentainich méfeni téchio viastnosti. Nelze opomenout
ani ten faki, Ze vypolly fohoto charakteru mohou usetiit &as a naklady spojené s rozsahiymi
experimenty nebo poskytnout poznatky experimentalné zatim nedostupne.

K védecké Casti prace nemam Zadné podstatné faktické pfipominky nebo dotazy. K
praci mam pouze nasledujici dva formaini dotazy.

1} Co autora vedio k tomu, Ze metodické poznatky, kieré nejsou uvedeny v priloZenych
publikacich a obsahuii vysledky prace autora, uved| v zavéru prvni kapifoly §. v resersni
&asti? Formalné by podle mne bylo moZna vhodngj$i tuto Sast pfifadit k teli stéZejni kapitole
vénované dosazenym vysledkim autora.

2) Mohl by autor v ramci obhajoby uvést, v ¢em by mohla v budoucnu prace pokracovat
a jaky daldi prostor pro vyzkum daldich materialil v této oblasti oteviraji dosaZene vysledky?

Autor predloZenou diseriaéni praci prokazal schopnost samostatné védecké prace.
Jeho publikaéni &innost a fada prezentaci vysledkl na konferencich dokazuji i jeho
schopnost referovat o své praci a prezentovat dosazené vysledky.

Doemnivam se proto, Ze predloZena prace Ing. Martina Matase ,Design fenkovrstvych
materidli a vysvétfeni jejich viastnosti pomocl simufaci na atomarni drovni” spifiuje vsechny
poZadavky kladené vysckoSkolskym zakonem & 111/198 Sb. na disertaéni praci a
doporucuji piijmout disertadni praci k obhajobé a po Gspésné obhajohé udéleni titulu Ph.D.

V Usti nad Labem, dne 26. 4. 2023 -

Doc. RNDrJaroslav PavliK; CSc.
Katedra fyziky PrF UJEP v Usti nad Labem



