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Il. HODNOCENI JEDNOTLIVYCH KRITERI{

Zadani mimoradné narocné

Hodnoceni ndrocnosti zadadni zavérecné prdce.

Hlavnim cilem diplomové préace bylo vyuZiti molekularni dynamiky (MD) pro simulaci difize stfibra v a-Ti. Simulace
difaznich procest v pevnych latkach pomoci MD je mimoradné naro¢na jak vzhledem k sestaveni modelu a jeho feseni, tak
i k vyhodnoceni ziskanych vysledkl a jejich interpretaci.

Splnéni zadani spinéno

Posudlte, zda predloZend zdvérecnd prdce splriuje zaddni. V komentdri pfipadné uvedte body zaddni, které nebyly zcela
splnény, nebo zda je prdce oproti zaddni rozsifena. Nebylo-li zaddni zcela spIinéno, pokuste se posoudit zdvaZnost, dopady a
pfipadné i priciny jednotlivych nedostatkd.

V zadani diplomové prace byly konkretizovany ¢tyfi nasledujici body:

1. Soucasny stav pozndni o systému Ti-Ag a difuzi Ag v Ti: v prvnich dvou kapitolach diplomové prace je prehledné
popsdna jak fenomenologicka, tak i atomisticka teorie difuze a jsou zde shrnuty zakladni vlastnosti systému Ti-Ag.
Tato ¢ast prdce je vypracovana velmi kvalitné.

2. Ndvrh podminek difuzniho déje v uvedeném slitinovém systému: autor navrhl a sestavil dva modely umoznujici
simulaci difize v systému Ti-Ag — model paru nekonecnych médii, jez simuluje difuzni ¢lanek a model difuze
homogenné rozlozeného Ag v monokrystalu a-Ti na zakladé vyhodnoceni stfedniho kvadratického posunuti Ag
atoml, jeZ nema Zadny experimentalni ekvivalent (méreni difiize bez makroskopického koncentracniho
gradientu).

3. Volba meziatomového potencidlu a realizace simulaci molekuldrni dynamikou: autor pouzil moderni 2NN-MEAM
meziatomovy potencial vhodny k simulaci kovovych materidll. Parametry potencidlu byly prevzaty z literatury
(Lenzi et al., 2021). Samotné simulace byly provedeny v kédu LAMMPS na rozsahlych systémech éitajicich okolo
20 000 atom(.

4. Zpracovadni, vvhodnoceni dat a jejich validace: Difuzni koeficienty Ag v a-Ti (vzhledem k symetrii a-Ti se jedna o
dva nezavislé koeficienty) a Ti v Ag byly vyhodnoceny na zakladé ¢asového vyvoje stiedniho kvadratického
posunuti. Ze simulaci byly uréeny difuzni koeficienty pro teploty 500, 600 700 a 800°C a vysledky byly porovnany
s dostupnymi experimentdlnimi daty z literatury.

Zvoleny postup feseni vynikajici

Posudte, zda student zvolil sprdvny postup nebo metody reseni.

Postup FeSeni hodnotim jako spravny, vyuZivajici vsech aktualnich moznosti MD simulaci kovovych materiald - pouZziti
2NN-MEAM meziatomového potencialu a integrace rozsahlého atomarniho systému v prostifedi LAMMPS.

Odborna uroven A - vyborné

Posudte troveri odbornosti zavére¢né prdce, vyuZiti znalosti ziskanych studiem a z odborné literatury, vyuZiti podkladi a
dat ziskanych z praxe.

Prace je zpracovana na vysoké odborné Urovni. Z Gvodnich ¢asti prace (kapitoly 1-3) je zfejmé, Ze si autor osvojil nezbytné
teoretické zaklady difuze a molekularni dynamiky. Samotné simulace MD jsou popsany kvalitné, pfipadné dotazy i
pripominky shrnuji v zavéru posudku.
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Formalni a jazykova uUroven, rozsah prace A - vyborné
Posudte sprdvnost pouZivdni formdinich zdpisi obsaZenych v prdci. Posudte typografickou a jazykovou strdnku.
Po formalni strance je prace na velmi vysoké urovni.

Vybér zdrojh, korektnost citaci A - vyborné

Vyjdadrete se k aktivité studenta pfi ziskavani a vyuZivani studijnich materidlt k feseni zavérecné prdce. Charakterizujte
vybér pramend. Posudte, zda student vyuZil vSechny relevantni zdroje. Ovérte, zda jsou vsechny prevzaté prvky radné
odliseny od viastnich vysledki a uvah, zda nedoslo k poruseni citacni etiky a zda jsou bibliografické citace upiné a v souladu
s citacnimi zvyklostmi a normami.

Autor zpracoval velké mnozZstvi literatury, v praci vyuziva relevantni a aktualni zdroje. Bibliografické citace jsou v souladu

s citacnimi zvyklostmi.

Dalsi komentare a hodnoceni

Vyjdadrete se k trovni dosaZenych hlavnich vysledki zdvérecné prdce, napr. k urovni teoretickych vysledkd, nebo k trovni a
funkcnosti technického nebo programového vytvoreného reseni, publikacnim vystup(im, experimentdlIni zrucnosti apod.
Ackoliv ziskané vysledky z MD simulaci — difuzni koeficienty Ag v Ti a Ti v Ag a jejich teplotni zavislosti budou vyZadovat
jesté detailnéjsi verifikaci, prace hezky ukazuje nové moznosti MD simulaci, jeZ se v budoucnu miiZou stat jednim ze
zakladnich teoretickych nastrojd pro studium strukturnich procest v kovech.

IIl. CELKOVE HODNOCENI, OTAZKY K OBHAJOBE, NAVRH KLASIFIKACE

Shrrite aspekty zavérecné prdce, které nejvice ovlivnily Vase celkové hodnoceni. Uvedte pFipadné otdzky, které by
mél student zodpovédét pri obhajobé zdvérecné prdce pred komisi.

Celkové hodnotim praci jako tematicky zajimavou a kvalitné zpracovanou.

K predkladané praci mam nasledujici pfipominky a dotazy:

1) Lze z provedenych simulaci urcit dominantni mechanizmus difize Ag v Ti a Ti v Ag?

2) Milzete detailnéji popsat pouZity termostat a barostat (v simulacich byl pouZit NPT soubor) a ukazat
pribéh teploty a tlaku a jejich pripadné fluktuace.

3) Model paru nekoneénych medii, str. 59: ,,0d povrchové roviny stfibra, jeZ je naproti rozhrani obou médir,
je odddlena sténa realizujici periodickou okrajovou podminku, aby nedochdzelo k interakcim stfibrnych
atomi s pevné fixovanymi titanovymi atomy na druhé strané boxu" — Jak je tato podminka zarucena
béhem vypoctu? Jak je s touto podminkou udrzovan v systému konstantni tlak 1 bar?

4) Obr. 5.3: Pro¢ v simulovaném Ag chybi dolni rovina atom? Jak daleko byla teplota simulace od teploty
tani Ag? Vysledna struktura Ag vypada velmi neusporadané.

5) Vtextu je uvedeno, Ze vzhledem k velikosti jednotlivych atom{ Ize predpokladat vakanéni mechanizmus
difuze (str. 55). V diskuzi vysledk( je neoéekavany teplotni pribéh koeficientu difize D_{Ag}*{[001]}
vysvétlovan moZnou pritomnosti difuznich kanalkd v Ti ve sméru [001]. PovaZoval jste za tyto kanalky
oktaedrické intersticialni polohy v hcp strukture? Je tfeba vzit v Uvahu, Ze velikost téchto intersticidlnich
poloh je pouze 41% velikosti atom{ tvoficich hcp strukturu.

6) V diskuzi je uvedeno, Ze ziskané vyssi hodnoty difuznich koeficientli mohou souviset s tim, Ze byla
simulovéna difuze na dokonalém krystalu a Ze by difuzni koeficienty na polykrystalu mohly byt nizsi. Jaky
by mohl byt fyzikalni dlivod nizsi difuzivity v polykrystalu?
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7) Dal by se difuzni koeficient v modelu paru nekoneénych médii vyhodnotit i ze ziskanych difuznich profilQ
(Obr. 6.7-6.18)?

PfedloZenou zavérecnou praci hodnotim klasifikaénim stupném A - vyborné.

Datum: 22.8.2022 Podpis:

3/3



