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Morphology of crystal surfaces - theoretical interpretation of the
STM

Skenovaei tunelova mikroskopie (STM) pa t f i mexi ncjdule/ i lcjs i experimenlalni melody kc
studiu povrcbu pcvnyeb latck a behem poslednibo desetileti doslo v jejim vyvoji
k podslatnemu pokroku. Na druhc slrane ovsem inlerpretacc xiskanycb vvslcdkii ncu i vxdy
pfimocara a je yde ncxbyina dukladna icorelicka analyxa. ktera urci , jak ebaraktcrisl ieke rysy
/iskanych dat souvis i sc sludovanou elcklronovou s t r i ik lurou a umo/ni pro\csl potfvhnc
k \an t i l a t i \ ' n i / a \ c r \

Prcdkladana pracc na ncklcrych vhodnc vybranych pfipadcch uka/ujc , jak tcorclicky i\>/bnr
xalozeny na vypoclecli clcktronovc slrukUiry x prvnich principii a numcrickc siniulace
pfinascj i hlub.si poro/umcni cxpcrinK'nlalnini vysledkum a podrobnc inlbrmacc o cleklrom)\
s l ruktufo povrclu'i a jcj ich v n i l f n i stavhc. / lohoto hlcdiska pr;icc pine xapada do svctovcbo
Ircndu v iclo oblasli.

Disertacc sc sklada / uvodu a dalsich ctyr kapitol a ma roxsab 1 13 slran. V u\i)du, ktcry jc
prvni kapitoloiL aulor vc lmi slrucnc cbaraktcrixLijc soucasnc posUivcni nictt idy STM vc
\ y / k u m u povrchii pc\'nycb latck a vvmcxujc cilc s\'0 pracc. Druba k a p i l u l a sbrnujc tcorcdckc
modcly STM a pi>uxi lc mclod\ pro vypocty clcklninm'c s t r u k t u r s . I l k n n i cast pracc t\ 'ori t r c t i
a ctvrta kapitola, x nicbx prvni x n i cb jc vcnovana siudiu povrclui I n v a r a druba n ionovrs ivan i
[ranxiiivnich ko\ na po\Tchu \V(001). 1'oslcdni pata kapitola jc strucnym shrnulim
ncidulcxi lc js ich xa\cru pracc. Slyl cclc pracc svcdci o xnacnc crudici aulora a o jcho
scbopnosti tvLircibo pf i s lupn pfi rcscni danc problcnial iky,

R [corctickym \ypoc tum cieklrono\'c s l ruk tur \ pr i s lusnycb spcktcr by la pouxi ta
lincarixovana mcloda pndruzcnycb rovinnycb vln sc xahrnutim uplnebo krystalovcho
potencia lu (FI .AI 'W) implementsvana v programovem b a l i k u WII - !N2k . ktcra xdc pa t f i
k nqprcsncjsim vypocetm'm poslupum, a mctoda l inear i /uvanyeh m u f t i n - t i n o rb i i a lu
\i atomovycb sfer (I .MTO-ASA). ktcra sice ncni tak pfcsna. ale un iox iu i j c
xabrnoLit v l i v neuspofadanf pomoci aproximaec kobcrcntnibo potencialu (C 'PA) . I'm
o\ero\aci vypocel \ ' l i \  relaxace po\ycb \-rste\ na elcktronovou s l r i ik turu mono\
V, Cr. Mn, I:e a Co na po\u \ \ ' ( ( K ) 1 ) by la pouxila metoda pseudopoteneialu
iniplcmcntovana v progranui VASP.

/a bla \ 'n i vcdeckc prinosy pracc Ixc po\axo\'at nas lcdu j ic i \ \ s l c d k y :
1 !*odrohn;'i interpretaee spcktcr a nbra/ii /iskanych pomoci STM pro povrch (001)

slitiny Fe^IVij,, ( Invar) . Aulor vysvel l i l . cim jc xpusobcn kontrasl \b toboto
po\-rcbu a nalcxl \/tab> mc/i prislusnymi spektr}' a lokalnim cbcmickym slo/eiiini
po\'i'cbu. /vlaste xajimava jc analyxa povrebove rcxonancc pfi cncrgti cca 0,3 cV pod
l-'ermiho hladinou a je j i c i l l ivos t i na toto loka ln i cbcmicke sloxcni. Tyto vyslcdky
poskyluj i spolchlis 'y tcorcticky xaklad pro da I si cxpcrimcnlalni s ludium PO\TC!ILI
xelexnycb a n ik lo \yeb s l i t in pomoci STM.

2. Analyza magnctickych charaktcristik monovrstev vybranych 3d kovii a jcjich
dvouro/mcrnych slitin na povrchu W(001) vcctnc /apoctcni v l ivu ncuplncho
pokryti. Rada xktnimanycb mono\'rste\ s l i t i n (l- 'eMn. T'cC'r. C 'oVln , C'oC'r. CoV)



vykazuje na povrchu W(001) tcndenci k antiferomagnelismu, monovrstvy slitin VFe,
VCr. VMn a CrMn maji /asc tcndenci k feromagnctismu. U nekterych slilin Ize
ocekavat neko line ami zakladni stav.

3. Nove po/natky o magnetokrystalicke anizotropii monovrslcv V, Cr a Mn na
povrchu W(001). Vanadova monovrstva ma magncticky moment orientovany
rovnobezne s povrchem (001), u monovrstev Cr a Mn byla nalezena orientace
magnetickcho momentu kolmo k povrchu jako energeticky nejvyhodnejSi. Monovrstva
Mu na p o \ r c h u \ \ ' ( ( ) ( ) 1 ) v \ k ; i / u j c pomerne vysokou magnetokrystalickou a n i / o t r o p i i .
cca 5 meV-atom Mn; tenlo system muze hyt zajimavy pro hudouci technicke aplikacc.

K praci mam nasledujiei otazky a pfipominky:
1. Ve vypocteeh pro monovrstvy provedene mctodou LMTO-ASA byla pouzita pro

vymcnnou a korclacni energii aproximace lokalni hustoty (LSDA, str. 72), ale ve
vypocteeh pro polovrstvu Cr mctodou FLAPW autor sail I po zobecnene gradientove
aproximaci (GGA, str. 96). U vypoctu lykajicich se vlivu relaxace v kapitole 4.3. neni
pouzita aproximace pro vymcnnou a korclacni energii uvedena vubec. Zkusenost nas
uci, ze vysledky ziskane pomoei LSDA a GGA malokdy byvaji pine srovnatelnc. Cim
byl vyber pouzite aproximace veden?

2. Pfi studiu magnetickc anizotropie monovrstev 3d kovu na povrchu W(001) byl pfi
vypocteeh energic s magnctizaci lezici v rovine (001) zahrnut jen pfipad orientace
iiuiuncli/ .ace ve smeru [100] . Dalsim smcrcm magnctizacc, ktcry by v principu mohl
mit mcnsf energii, je smcr [1 10]. Proc nebyl tenlo smer uvazovan?

3. V tabulee 6 na str. 87 v fadku tabulky pro Fe»25Mno.7s sc mi zda ponekud podezrelou
hodnota/?,v= -0.1. Je to tak spravne, nebo se jedna o pfcklep?

4. V citaei 59 je nedefmovana /kratka v nazvu konferencc. Co lo je WDS? Pomoei
inlernelu jsem nasel, zc to zfejme nebudou napfiklad Wiieles Diagnostic Sensors nebo
World Dog Show, ale spise Week of Doctoral Students. Zkratka by mela byt
vysvetlena. ctcnaf by se mel dozvedct bez hledani. co to bylo za konfercnci.

Vyse zminenc pfipominky vsak nikterak nesni/.uji vedcckou hodnotu predkladane diserlacni
praee. Rad konstatuji, zc pan Mgr. Martin Ondraeek prokazal svou praci mimo vsi
pochybnost, ze se samoslaine dovede oricntovat v rozsahlem oboru kvantove-mechanickeho
sludia elektronove struktury latek a tvurcim zpusobem k ncmu pfispet. Pracc jc zpracovana na
velmi dobre urovni. prinasi fadu novych poznatku a jasne prokazuje pfedpoklady autora
k dalsi samostatne tvofive vedecke praci. Disertacc v plncm rozsahu splnuje pozadavky
kladene na tento druh praci v pfislusnych pfedpisech. Proto ji doporucuji k vefejnc obhajobe a
po jejim uspesnem obhajeni doporucuji, aby panu Mgr. Marlinu Ondrackovi hvln udclena
vedecka hodnosl doktor (PhD).
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