
Posudek vedoucIho práce k diplomové prãci Miroslava Lebedy

S Miroslavem Lebedou spolupracuji od jeho bakaláské prãce, kde jsme se vënovali jak
experimentálnIm technikám, tak poItaovm simulacIm v rámci DFT teorie na systému SrTiO3.

V nãsledujIcIm roce jsme se ji zamëili na prohloubenI zkuenostI s DEl simulacemi. Pro diplomovou

práci jsme se rozhodli vzIt nove téma, které pokrauje v oblasti atomistickch poftaov’’ch simulacI,

ale je zamëeno na vyuitI molekulárnI dynamiky.

Téma práce ,,Simulace lontové implantace”, postavilo diplomanta ped nelehk’ch ükol, zaIt

s novou problematikou. Nejde jen o nov’ koncept simulacI, ale take a nov’ material a metodu

modifikace jeho povrchu. Téma je ástenë ye stylu ,,proof of concept” ëi kam a jsme se schopni
dostat, pipravuje ivnou pCidu pro disertanI práci a zvyuje uplatnënI diplomanta ye vëdeckch

tmech.

Práce je napsaná v eském jazyce a obsahuje z mého pohledu velmi dobe srozumiteln’ üvod

k atomistickm poItaovm simulacIm, kter’ mOe slouit k pedagogickç’m üelOm, jako üvod do
problematiky. Zejména ást vënovaná nevazebnému potenciálu typ EAM (Metoda vloeného atomu)

je myslIm v eském jazyce ojedinëlá. Sve zkuenosti s DFT v’’poty diplomant uplatnil pi optimalizaci

a stanovenI parametril potenciâlu MEAM pro system Ti-N. M v rãmci diplomové práce nebyl prostor

pro testovánI tohoto vlastnIho potenciãlu, zkuenosti zde zIskané, pinesly pInosn’ vhled do

problému optimalizace potenciálnIho pole a budou zajisté uplatnëny v následujIcIch letech.

Bëhem eeni se diplomant sam rozhodl pro pechod od navreného, pro nëj dobe

známého, simulanIho prostedI v programovém balIku Materials Studio k programu LAMMPS, kter
nabIzel vice monostI v nastavenI simulacI, avak za cenu horIho uivateIského prostedI. Sam se
s tImto programem seznámit na takové ürovni, e byl schopen napsat vlastni skripty pro simulaci

iontové implantace. Pro zIskánI hloubkovQch prCibëhO koncentrace dusIku v titanové matrici

z nasimulovan’ch struktur roziil své programovaci dovednosti v programu Python.

Bohuel se nám, pes vekerou snahu, nepodailo zajistit instalaci programu LAMMPS na
vpoetnI server Hyperion a vekeré v’poty probIhali na osobnIch poItaIch a pozdéji take na

v’poetnIch serverech Metacentra. Ztohoto divodu nejsou nasimulované prObëhy srovnané

s experimentálnImi daty, které by vyadovali vétM vpoetni kapacity, ale jen z dobe zaveden’’m

programem TRIM. PrObéh práce byl take z komplikován probIhajIci koronakrizI a omezenI osobnIch

konzultaci. 0 pIli a zájmu studenta svëdi i fakt, e jsme si béhem této krize vyménili témë 200

emailO.

0 püvodnosti a rozsahu prace mimo jiné svëdi okomentované piloené skripty pro
programy Materials Studio, LAMMPS a Python. Cela prace ma vetnë pIIoh 109 stránek a obsahuje

133 citacI. Sv’m rozsahem obhajovaná prãce vQraznë pevyuje standard a hodnotim ji stupnEm

A - vbornë.
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