Oponentsky posudek doktorské diserta¢ni prace
pana Ing. Petra Rehaka

Prvoprincipialni analyza stability krystalu pevnych latek

Disertatni prdce pana Ing. Petra Rehika je zaméfend na teoretické studium stability
vybranych fcc kovi (Al Ir, Pt, Au) a diamantu pfi izotropnim (hydrostatickém) tahovém
zat€Zovani. Potfebné vypocty elektronové struktury byly provedeny z prvnich principi za
pouziti programu ABINIT.

Prace ma 67 stran a sklada se z Gvodu, popisu elastické a dynamické stability a charakterizace
pouzitych metod (zde je piinosnd Cdst 4.4 o nejistotich vysledkd ziskanych z ab initio
vypoctt), diskuse vysledkil a zavéru, kde jsou struéné shrnuty dosazené vysledky. Piipojen je
ddle seznam symbolli a zkratek a bibliografie ¢itajici 117 polozek. Teze prace maji 27 stran a
kromé stru¢ného obsahu préce zahrnuji publikace disertanta a jeho Zivotopis.

Disertant se nejdifve zabyvd studiem stability krystalové mfiZe pfi makroskopickém
hydrostatickém tahovém zatéZovini, stanovuje elastické koeficienty a analyzuje pfislusné
podminky stability v zdvislosti na velikosti deformace. Porovndva také elastické koeficienty
stanoven€ podle riznych definic a uvadi jejich vzdjemné vztahy. Z rozboru podminek stability
vyplyvéd, Ze pfi rostouci hydrostatické tahové deformaci u Al, Pt a Au je nejprve porusena
podminka stability urovand trigondlnim smykovym modulem (tedy jest¢ pied dosaZzenim
maximdlni hodnoty napéti), zatimco Ir a diamant jsou stabilni aZz do hodnoty dosaZeni
maximalniho napéti.

Za hlavni piinos prdce ale povaZzuji analyzu stability deformovanych struktur na zdkladé
fononovych spekter, kterd byla pocitina podél deformaéni drahy v kazdém studovaném
materidlu, a nalezeni prvni fononové nestability (tedy vyskytu prvni imaginarni fononové
frekvence), kterd odpovidd dosazenf strukturni nestability a teoretické pevnosti pro studovany
druh zat€¢Zovani. Z tohoto hlediska je prace pionyrskd, nebot’ pokud je mi zndmo, podobné
studie byly prozatim provedeny pouze pro jednoosou deformaci hliniku a kiemiku; pro
izotropni zat€Zovani je tato prace prvni svého druhu (s vyjimkou diplomové prace disertanta
obhdjené v r. 2009). Je tfeba poznamenat, Ze analyza fononovych spekter podél deformacni
drahy je nutnou a postaCujici podminkou pro posouzeni stability deformovanych struktur a
nalezeni teoretick€ pevnosti pro dany druh zatéZovani. Vypocet fononovych spekter je viak
pomérné naro¢ny a obvykle nebyva pii studiich tohoto typu provadén. Ukdzalo se, Ze nejvetsi
snizeni teoretick€é pevnosti v disledku existence mékkych fononovych modii nastdva u Ir,
zatimco jediny diamant md fononové spektrum bez imagindrnich frekvenci az do maximalni
pevnosti. Disertant pak podrobnéji studoval ty strukturni zmény, které odpovidaji mekkym
fononovym modim u Al, Pt, Au a Ir, a potvrdil pokles energie pii tomto typu strukturnich
transformaci.

K praci mdm ndsledujici otazky a ptipominky:

1. Co bylo motivaci pro vybér studovanych materidld, pro¢ byly vybrany pravé Al, Pt, Au, Ir
a diamant?

2. Pro¢ nebyla studovédna také izotropni deformace v tlaku? Nyné&jsi experimentalni zaf{zen{
dovoluji dosdhnout tlaku az 120 GPa, a zde by bylo mozZné porovnéni vysledki teoretickych
vypocCtll s experimentem.



3. V dusledku deformace by mohlo dojit také k fazové transformaci — uréitd struktura by se
mohla ukadzat energiové vyhodné&jsi nez fcc, jak to disertant také ukazuje pti analyze posuvi
odpovidajicich mé&kkym fononovym modim. Bylo by moznd zajimavé vidét, jakym
strukturdm by odpovidala minima nejspodnéjSich kiivek na obr. 5.12a a 5.13a nebo minimu
na kfivce 5.13b, pifpadné zda by pii tak vysoké izotropni tahové deformaci nebyla n&jak4 jina
krystalova struktura energiové vyhodné&;si.

Uvital bych, kdyby se k témto pfipominkdm mohl disertant vyjadfit.

Dile bych doporucoval pouzivat v Ceském textu pokud mozZno ¢eské terminy a vyhnout se
tvardm jako napf. ,,horniho limitu (str. 6), ,,utilita Anaddb* (str. 37 a dal§i) a ,,koresponduje i
s vySetfovanymi* (str. 46). RovnéZ spojeni ,,programovy kéd* (str. 7, 47) nenf asi to tplné
nejlepsi. Tato pfipominka plati v odpovidajici mife i pro teze prace. Zminéné poznamky viak
nikterak nesniZuji védeckou hodnotu disertaéni préce.

Z vyse uvedeného je zfejmé, Ze predklddanou diserta¢ni praci pokldddm ze velmi kvalitni.

Zavérem konstatuji, Ze pan Ing. Petr Rehdk prokazal svou praci naprosto jednoznacné, Ze se
samostatn€ dovede orientovat v rozsdhlém oboru teorie kondenzovaného stavu i v modernich
teoretickych pifstupech a tviir¢im zpisobem zde dokéZze ptispét. Price je zpracovina na velmi
dobré trovni, pfindsi fadu novych poznatkii a jasné prokazuje predpoklady autora k dalii
samostatné tvofivé védecké préci. Disertace v plném rozsahu spliiuje poZadavky kladené na
tento druh praci v prisluSnych ptedpisech. Proto ji doporucuji k vefejné obhajobé a po jejim
UspéSném obhdjeni doporuéuji, aby panu Ing. Petru Rehidkovi byla udélena védeck4 hodnost
doktor (PhD).
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