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Morphology of crystal surfaces — theoretical interpretation of the
STM

Skenovaci tunelovd mikroskopie (STM) patif mezi nejdulezitd)si experimentalni metody ke
studiu - povrchl pevnych  fitek a béhem  posledniho  desctileti dosla v jim o vyvoji
K podstatnému pokroku. Na druh¢ strané oviem interpretace ziskanych vysledkin neni vzdy
piimocard a je zde nezbyina dukladnd teoretickd analyza, kterd uréi. jak charakteristicke rysy
ziskanych dat souvisi se studovanou elektronovou strukturou a umozni proveést potichné
kKvantitativig zavery.

Predkladana price na nékteryeh vhodne vybranych pripadech ukazuje, jak teoreticky rozbor
zaloZeny na vypoctech clektronove struktury # prynich principi a numerické simulace
prinaseji hlubsi porozumeni experimentalnim vysledkum a podrobné informace o clekironove
struktuie povrehu a jejich vnitind stavbe. 7 1ohoto hlediska prace plne zapada do svétového
trendu v t¢to oblasti.

Disertace se skladd z avodu a dalsich ¢tyf kapitol a ma rozsah 113 stran. V Gvodu, Ktery je
prvni Kapitolou. autor velmi strucne charakterizuje soucasné postaveni metody STM ve
vyzkumu povrehu pevnyceh latek a vymezuje cile své prace. Druha Kapitola shrnuje teorcticke
modely STM a pouzité metody pro vypocty elektronove struktury. Hlavni ¢ast prace tvori tieti
a ctvrta kapitola, 7 nichZ prvni z nich je vénovina studiu povrehu Invar o druhd monovisivin
tranzittvirich kovi na povrchu W(001). Posledni pata kapitola je struénym  shrnutim
nejdalezitgjsich ziveéra prace. Syl celé prace svedei o znacné crudici awtora a o jcho
schopnosti tvlrciho pristupu pii feseni dané problematiky.

K teorctickym  vypoctam  elektronové  struktury  a prislusnych  spekter byvla pouzita
lincarizovand metoda pridruzenyeh rovinnyeh vin s zahrnutim aplného  krystalového
potencidlu (FLAPW) implementovana v programovém  baliku WIEN2K. kterd zde patii
K nejpiesnéisim  vypocetnim postupum. a  metoda [incarizovanych  muffin-tin - orbitalu
vaproximaci atomovych sfér (LMTO-ASA). kterd sice neni tak presnd. ale umoznuje
zahrnout  vliv neusporadani  pomoci  aproximace  koherentniho potencialu (CPA). Pro
overovach vypocet vlivu relaxace povrchovyeh vistev na elektronovou strukturt monosvrstey
Vo Cro Mno e a Co na povichu W(001) byla pouzita metoda  pseudopotencialu
implementovand v programu VASP,

Za hlavni vedeckd prinosy price lze povazovat nasledujici visledky:

1. Podrobn:i interpretace spekter a obrazu ziskanych pomoci STM pro povreh (001)
slitiny FeoNise (Invar). Autor vysvethil, ¢im je zpusoben kontrast v obrazech tohoto
povrehu a nalezl vztahy mezi prislusnymi spekiry a lokalnim chemickym slozenim
povrchu. Zvlasté zajimava je analyza povrehove rezonance pii energti cea 0,3 ¢V pod
l'ermiho hladinou a jeji citlivosti na toto lokdini chemicke slozeni. Tvto vysledky
poskywuii spolehlivy teorcticky zaklad pro dalsi experimentilni studium povrchu
Zeleznych a niklovyeh slitin pomoci STM.

Analyza magnctickych charakteristik monovrstev vybranych 3d kovi a jejich
dvourozmdérnych slitin na povrechu W(001) véetné rapolteni vliva neapiného
pokryti. Rada zkoumanych monovrstev slitin (FeMn. FeCr. CoMn, CoCr. CoV)
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vykazuje na povrchu W(001) tendenci k antiferomagnetismu, monovrstvy slitin VFe,
VCr, VMn a CrMn maji zase tendenci k feromagnetismu. U nékterych slitin lze
ocekavat nekolinearni zakladni stav.

3. Nové poznatky o magnetokrystalické anizotropii monovrstev V, Cr a Mn na
povrchu W(001). Vanadovda monovrstva ma magneticky moment orientovany
rovnobézné s povrchem (001), u monovrstev Cr a Mn byla nalezena orientace
magnetického momentu kolmo k povrchu jako energeticky nejvyhodngjsi. Monovrstva
Mn na povrchu W(001) vykazuje pomémé vysokou magnetokrystalickou anizotropii,
cca 5 meV-atom Mn; tento systém muzZe byt zajimavy pro budouci technické aplikace.

K praci mam nasledujici otazky a piipominky:

1. Ve vypoétech pro monovrstvy provedené metodou LMTO-ASA byla pouzita pro
vyménnou a korelaéni energii aproximace lokalni hustoty (LSDA, str. 72), ale ve
vypoctech pro polovrstvu Cr metodou FLAPW autor sahl po zobecnéné gradientové
aproximaci (GGA. str. 96). U vypoc¢ta tykajicich se vlivu relaxace v kapitole 4.3. neni
pouzita aproximace pro vyménnou a korelaéni energii uvedena viibec. ZkuSenost nas
uci, Ze vysledky ziskané pomoci LSDA a GGA malokdy byvaji plné srovnatelné. Cim
byl vybér pouzité aproximace veden?

Pii studiu magnetické anizotropie monovrstev 3d kovu na povrchu W(001) byl pfi

vypoctech energie s magnetizaci lezici v roviné (001) zahrnut jen pfipad orientace

magnetizace ve sméru [100]. Dalsim smérem magnetizace, ktery by v principu mobhl
mit mensi energii, je smér [110]. Pro¢ nebyl tento smeér uvazovan?

V tabulce 6 na str. 87 v fadku tabulky pro FegsMng7s se mi zda pon¢kud podezielou

hodnota py = -0.1. Je to tak spravné, nebo se jedna o pieklep?

4. Vcitaci 59 je nedefinovana zkratka v nazvu konference. Co to je WDS? Pomoci
internetu jsem nasel, Ze to ziejme nebudou napiikiad Wireles Diagnostic Sensors nebo
World Dog Show, ale spiSe Week of Doctoral Students. Zkratka by méla byt
vysvétlena, ¢tenar by se mél dozveédét bez hledani. co to bylo za konferenci.

o
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VySe zminéné piipominky vSak nikterak nesnizuji védeckou hodnotu predkladané disertacni
prace. Rad konstatuji, ze pan Mgr. Martin Ondracek prokazal svou praci mimo vsi
pochybnost, Ze se samostatné¢ dovede orientovat v rozsahlém oboru kvantové-mechanického
studia elektronové struktury latek a tvir¢im zpisobem k nému prispét. Prace je zpracovana na
velmi dobré drovni. piinasi fadu novych poznatki a jasné prokazuje piedpoklady autora
k dalsi samostatné tvofivé veédecké praci. Disertace v plném rozsahu spliuje pozadavky
kladené na tento druh praci v piislusnych piedpisech. Proto ji doporué¢uji k veiejné obhajobé¢ a
po jejim uspésném obhdjeni doporucuji, aby panu Mgr. Martinu Ondrackovi bvla udélena
védecka hodnost doktor (PhD).
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