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Il. HODNOCENI JEDNOTLIVYCH KRITERIi

Zadani narocné;jsi

Hodnoceni ndrocnosti zaddni zavérecné prace.

PfedloZena diplomova prace se zabyva vyvojem meziatomovych potenciald s pomoci neuronovych siti pro
slitinu s pamétovym efektem — NiTi. Zadani prace hodnotim jako pomérné naroc¢né, nebot pokryva hned
nékolik védeckych oblasti, z nichZ zejména strojové uceni v oblasti meziatomovych potenciald se dostava do
popredi az nékolik poslednich let a je tedy nutno stale dohledavat co mozna nejvice aktudlni prace. Z dalsich
oblasti Ize zejména jmenovat nutnost zvladnuti zaklad(l atomistickych simulaci, a to jak na bazi
prvoprincipialnich vypoctl (DFT), tak i s pomoci molekularni dynamiky. Déle je pak bezpodminecné nutné znat
problematiku slitin s pamétovym efektem (slitina NiTi), tj. problematiku martenzitickych transformaci. Samotné
téma prace je tedy zvoleno vhodné vzhledem k trendiim poslednich let, kdy nastal pomérné velky zajem o tyto
potencidly z divodu jejich pfesnosti, jenz je mnohdy velice blizko presnostem dosahovanym v oblasti
prvoprincipialnich simulaci. Jedna se tedy o vhodny zpUsob jak prenést ,DFT presnost” do molekularni
dynamiky.

Spinéni zadani splnéno

Posudte, 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 spinéno, pokuste se posoudit zdvaZnost, dopady a
pfipadné i priciny jednotlivych nedostatkd.

Toto posouzeni je nutno rozdélit na dvé ¢asti. Prvni ¢ast pokryva tvorbu potencialu pro kfemik, ke které nemam
zadné vyhrady, a druhd ¢ast tvorbu potencidlu pro NiTi slitinu. Zde je dany NN potencidl schopen reflektovat
zakladni chovani martenzitické faze NiTi slitiny, zejména pak energeticky nejvyhodnéjsi smykovy smér, pfi
kterém nedochazi uz k zddnym vyznamnym extrapolacim. Na druhou stranu jsou zde odchylky pfi vypoctech
elastickych konstant, které naznacuji nutnost doplnéni , training” setu o dalsi konfigurace. Celkové zadani
hodnotim jako splnéné.

Zvoleny postup FeSeni vhodny

Posudte, zda student zvolil sprdvny postup nebo metody reseni.

Zvoleny postup feseni je vybran adekvatné, tj. konstrukce jednotlivych konfiguraci atomarnich struktur pro
kfemik a martenzitickou fazi NiTi slitiny nasledovany ziskanim potfebnych charakteristik s pomoci programu
VASP (meziatomovych sil, energie systému, pfipadné napétového tenzoru) jenz jsou v zavéru pouzity ke
konstrukci potencialu (pomoci RuNNer) pro molekularni dynamiku realizovanou v programu LAMMPS. Uplné
na zavér je proveden ,benchmark” ziskaného potencidlu na bazi NN jenzZ je porovnavan s dostupnymi daty

v literature ¢i jinymi ,klasickymi“ potencidly. V této ¢asti neni, co by se dalo dané diplomové praci vytknout,
jelikoz se jedna o nejvhodnéji zvoleny postup feseni.
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Odborna uroven vyborna

Posudte uroveri odbornosti zdvérecné prdce, vyuZiti znalosti ziskanych studiem a z odborné literatury, vyuZiti podkladi a
dat ziskanych z praxe.

Odbornou uroven hodnotim jako vybornou. Student se velice vhodné zorientoval v dostupné literature a
spravné vybral relevantni zdroje které dobre propojil s t¢ématem dané prace. Schopnost dobre vyuzit tyto
znalosti pro podporu vlastni prace ukazuje uvazlivy a zejména aktivni pristup prdci. Student tedy v préci shrnuje
ziskané znalosti v oblasti strojového uceni, resp. neuronovych siti, atomistickych simulaci a slitin s pamétovym
efektem. Prezentované znalosti povaZuji za dostatecné pro splnéni zadani diplomové préce a jeji UspésSnou
obhajobu. Mam vsak zde pfipominku k teoretické ¢asti kde bych uvital delsi/rozsahlejsi pojednani o
neuronovych sitich.

Formalni a jazykova uroven vyborna

Posudte spravnost pouZivdni formdlnich zdpist obsaZenych v prdci. Posudte typografickou a jazykovou stranku.

Prace je napsdna v anglickém jazyce, jednotlivé ¢4sti jsou srozumitelné a pro ¢tenare dobre ctivé. Volbu napsat
praci vtomto jazyce hodnotim jako pozitivum, jelikoz to reflektuje studentovy schopnosti pracovat aktivné

s anglickym textem. Zde bych upozornil na nutnost dodrzovani presnosti nékterych pojmu. Napfr. dle mého
nazoru jsou na obr. 2.30 a 2.31 ,,gamma*“ plochy. Prosim tedy zda by student béhem obhajoby neupfesnil rozdil
mezi vrstvenou chybou ,,stacking fault” a ,gamma“ plochou.

Vybér zdrojti, korektnost citaci vyborné

Vyjadrete se k aktivité studenta pfi ziskdavdni a vyuZivani studijnich materidl( k feSeni zdvérecné prdce. Charakterizujte
vybér pramend. Posudte, zda student vyuZil vsechny relevantni zdroje. Ovérte, zda jsou vsechny prevzaté prvky radné
odliseny od vlastnich vysledk( a tvah, zda nedoslo k poruseni citacni etiky a zda jsou bibliografické citace uplné a v souladu
s citacnimi zvyklostmi a normami.

Zdroje uvedené v praci jsou vybrané vhodné ve spojeni se studovanou problematikou a jsou zde citované
védecké ¢lanky prednich vyzkumnych kapacit v danych oborech (zejména prace autor( jako Sehitoglu, Otsuka,
Ackland). Zde musim v$ak vytknout chybéjici citaci na studentovu bakalarskou praci, jenz je v textu odkazovana
(posledni véta ¢asti 1.1), ale dana reference vede na jinou publikaci v seznamu literatury. Dale pak student
prehlédl jednu préci (oponenta), jenz se pfimo nabizi k porovnani se zde prezentovanymi daty (strana 56-57
smyk (100)[001]). Konkrétné se jedna o publikaci P. Sestak, Acta Materialia 109 (2016) 223-229. R4d bych tedy
zda by student pfi obhajobé porovnani s vyse uvedenymi daty komentoval a vysvétlil pfipadné rozdily.

Dalsi komentare a hodnoceni

Vyjadrete se k trovni dosaZenych hlavnich vysledki zavérecné prdce, napr. k drovni teoretickych vysledkd, nebo k urovni a
funkénosti technického nebo programového vytvoreného reseni, publikacnim vystupum, experimentdlni zruc¢nosti apod.

Za hlavni vysledek povazuji konstrukci NN NiTi potencidlu pro molekularni dynamiku a demonstraci jeho
funkénosti véetné jeho vyhod a nevyhod. Z prezentovanych dat je patrno, Ze potencidl dokdzZze poskytnout
presnéjsi vysledky (pokud nedojde k extrapolaci) nez soucasné dostupné klasické potencialy. Tento vysledek je
na vysoké urovni vzhledem k diplomové préci. V dalsi fadé je také je v praci kompletné shrnut postup ziskavani
ytraining dat” a nasledné testovani ,,benchmark” potencialu.
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I1l. CELKOVE HODNOCENI, OTAZKY K OBHAJOBE, NAVRH KLASIFIKACE

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

V zavérecném hodnoceni jsem vyznamny ¢as premyslel, zda celkové hodnoceni zvolit ,,A“ ¢i ,,B“. Nicméné
vzhledem k tomu, Ze se zde student pustil do pomérné narocného tématu, tak i pfes nékolik nedostatkd prace,
jenz zminuji v hodnoceni vyse, jsem nucen dat hodnoceni ,, A” a to zejména s prihlédnutim k vybranému materialu
(slitina NiTi), jenZ je v oblasti atomistickych simulaci extrémné narocny. Hovofim zde hlavné ze se své vlastni
zkusenosti, nebot jsem na toto téma zpracovaval disertacni praci a jsem si tedy védom faktu, ze molekularni
dynamika byla prakticky v té dobé nepouzitelna, jelikoz nebyla schopna reflektovat ani zakladni chovani této
slitiny a prvoprincipidlni simulace maji také sva omezeni a je nutno vzit napf. v potaz i fakt, ze je zde velky
nesoulad mezi experimentem a teorii (B19‘ a B33). Pro studenta je tedy tato diplomova prace skute¢nou vyzvou.

K praci mam jesté ndsledujici pfipominky a dopliujici otdzky.

1. Student v praci popisuje dlilezité nastaveni programu VASP. Zde mi v3ak jedno konkrétni téma chybi. Jedna se o
nastaveni vyhlazeni Fermiho meze (smearing — VASP tag ISMEAR a SIGMA). Rad bych se studenta dotazal, zda
kontroloval vhodnost velikosti ,rozmazani“ této meze a jakou metodu pouzil (Gaussian smearing, tetrahedron
nebo Methfessel-Paxton).

2. Mohl by student béhem obhajoby okomentovat odhad poctu struktur nutnych pro vygenerovani NN potencialu
a porovnat tento pocet s ,kernel based“ metodami?

3. Rad bych také pokud by student také diskutoval stupné volnosti (nékdy také oznacované jako podminky
relaxace) pfi smyku (100)[001].

4. Student se v praci zminuje o biokompatibilité slitiny NiTi. Mohl by béhem obhajoby vysvétlit biokompatibilitu
samotného niklu?

5. MUZe student popsat, jak presné pracoval s faktem, Ze dle prvoprincipialnich simulaci je struktura s néjnizsi
energii B33 a dle experimentu B19‘? Napf. pfi stanoveni elastickych konstant?

6. Byly zkouSeny i jiné ,klasické” potencidly pro LAMMPS?

PredloZzenou zavérecnou praci hodnotim klasifikaénim stupném A - vyborné.

Datum: 26.1.2024 Podpis:
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