
Oponentsk posudek diplomové práce pana Bc. Miroslava Lebedy

,,Simulace iontové implantace”.

Téma diplomové práce je velmi zajImavé a dtMeité pro vvoj novch materiáh

s vy1epenmi vlastnostmi pro rüzné priimyslové a biomedicInské aplikace a velmi mne

osobnë zaujala. Pesn nastInén teoretick9 popis procesu iontové implantace müe znanë

usnadnit odhadnout vhodné materiály a usnadnit tak následné experimenty.

Teoretická ást diplomové práce je zpracována velmi detailnë, ètenái je velmi dobIe

seznámen s teoretickmi záldady molekulárnI dynamiky a DFT metod. Je evidentnI, e této

ásti autor vénoval velkou pozornost a velmi dobe vysvétluje jednotlivé pouité potenciály a

jejich moné modifikace. Celá teoretická ást je velmi dobe zpracovária s vyuitIm

relevantnIch odkazi na literaturu I kdy v nèkterch pipadech bych doporui1 da1I odkazy na

literaturu dopinit napI. str. 53 u rovnice 2.57 nebo str. 63 rovnice 5.2 a zvlátë str. 21, 3. Iádek

odspoda ,,(existuje fada 1ánkü, je to potvrzuje)”, ale nejsou uvedeny. Rovnè se v textu dle

mého náhledu nacházI pomërnë mnoho syntaktickfth a formálnIch chyb napi. nevhodné

odklilcnuté odstavce (str. 12, 24), chybéjIcI nebo nevhodné skloñovaná slova (nap. str. 13, 33,

38, 39, 42), nesprávnè zapsanérovnice nap. 1.5, 1.6, 1.7, 1.51, 1.113, 2.27, 2.28, 2.42, 2.47.

Jeté si dovolIm poznámku k citacIm, je uvádèno obvykle prvnI jméno autora resp. dvou jmen

a u vice autorü s et al., ale najdou se vjimky nape. u Perdew, dale nékde jsou uvádény roky

vydánI publikacI sestupné (Rautray) jinde vzestupnë (Vicak), jde celkovë o drobnosti, ale i tak

doporuuji autorovi pIItë vice düslednosti a zachovat jednotné schema citacI a dat velk

düraz i na peSné a bezvadné formálnI zpracovánI.

V dalI èásti nás autor dle mého názoru a veimi struènë seznámi s pouitmi simulanimi

programy a zkoumanmi materiály I s ohledem na detailnI teoretick évod. Die mého názoru

by bylo mono tyto kapitoly vice rozvést. V následujIcI kapitole autor popisuje velmi v9stiné

metodu iontové implantace a uvádI efekt iontového kanálkovánI, na kter se ye vpoètech

pomoci molekulárnI dynamiky zamëIuje a pro jeho popis se mi tato metoda jevI jako velmi

vhodna. Vsledky vpotl1 ukazujI, e se autor poutI na dosud ne pfli prozkoumanou oblast

a v nékter5ch aspektech vice vjinch méné se mu daI simulovat procesy ye shodé

s experimentálnimi daty. Na zâldadë prezentovanch vsiedkü se domnIvám, e je autor

velmi dobe seznámen s v3poetnImi metodami, je schopen fitovat potebné parametry a

optimalizovat vpoetnI postupy vetné vytváenI si viastnIch uiteCnch scripté. Je si vëdom

s1abych stránek vpoèetnich simulacI a die mého názoru správné uvádI dosavadnI slabiny



provedenfth vpoti jako je napi. zanedbánI náboje iontu, co me ovlivnit hloubku jeho

priiniku. Dale se domnIvám, vzhledem k me zkuenosti ze simulacI jinch materiâhi, e by

bylo vhodné se detailnéji vénovat nastavenI Casového kroku, kter bvá velmi diMeitm

pararnetrem a kter je die mého nazoru v práci lehce podccnën viz. napf. tvrzenI na str. 12

,,Jist vliv na pesnost bude mIt take volba Casového kroku.”. Celkové vyznCnI diplomové

práce povauji za velmi zdai1é a dileity prvni krok k popisu iontové implantace

simu1anImi metodami, zvlátë molekulárnI dynamikou. Peji autorovi dspëné pokraovánI

studia v nastaveném smëru a dosaenI p1ánovanch vsledk a rád bych se dotázal na

následujIcI:

Jak jsem uvedi zmInku o asovém kroku, mohi by autor vice rozvést jakm zptisobem by!

promënn Casov krok v LAMMPS poItán? Zkoue1 jste I jiné nastavenI ne je uvedeno ye

v1s!edcIch diplomové práce? Obvykle správná volba ëasového kroku ma na vypo&t vëtI vliv

ne zvolená vyI teplota.

Mohi byste pohovoit vice o asové náronosti vpotü? Na stranë 67 je asová náronost

zmiñována dosti neuritè. Zvaujete kromé vyuitI MetaCentra vyuit I nap. vpoetnIho

Casu na ff4 v Ostravé formou grantovch aplikaci?

Zvaujete do budoucna, P0 üspène optimalizaci potenciálového pole MEAM, optimalizovat

eventuálnè MEAM i pro jiné lonty a materiály pope. jejich kombinace. Jak je Vá pohied na

sioitost tëchto vpotü a co ve obnáI tato procedura?

Konstatuji, e vs1edky pedloené diplomové práce jsou uplatnitelné pro vvoj novch

biokompatibilnich materiálü s cilené vy1epenmi vlastnostmi jak pro medicInské tak

prtiimyslové aplikace a pedstavujI tak prvnI krok I v nastInénCm plánu pro budoucI

pokraovánI studia iontov9ch implantacI autorem. Diplomová práce svm rozsahem, obsahem

a kvalitou zpracovánI splñuje stanovené cIle a podmInky Idadené na diplomové práce a

doporuéuji ji k obhajobé. Diplomovou práci hodnotIm známkou B.
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