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Theory of spin-dependent transport in magnetic solids

Prace se tyka rozvoje a aplikace formalismu ab-initio vypoct transportnich vlastnosti pevnych
latek pro konecné teploty. To je dostatecné Siroké a pritom aktualni téma, takZe na ném doktorand
ma mozZnost uplatnit a prokazat své schopnosti. Prace obsahuje Gvodni ¢ast — teoretickou — kde
autor predstavi jakysi tivod do ab-initio vypoctl a shrne zakladni formalismus, déle ¢ast kterou
bych nazval vyvojovou ¢i ovéfovaci, kde jsou pomérné podrobné rozebrany nékteré praktické
aspekty vypocti a kde si doktorand tak trochu hraje s riiznymi parametry, trendy a pristupy a
konecné cast vysledkovou, kde jsou predstaveny hlavni vysledky dvou vyzkumnych projekti —
rozbor transportnich vlastnosti pomérné slozitych systémt, NiMnSb a CuMnAs.

Prace obsahuje dostate¢né mnozstvi materialu a z prezentovanych vysledki je ziejmé, Ze se za nimi
skryva rozsahla a — ekl bych — zodpovédna a pecliva prace. Vlastni ptivodni vysledky shrnuté
v 5. kapitole jsou cenné. Prace je dobfe logicky Clenéna, po jazykové strance srozumitelné napsana.

Hlavni klad prace vidim v dil¢ich vysledcich shrnutych v casti 4. Je vidét, Ze doktorand provéril
vicero rtiznych postupii, nastaveni, ovéroval citlivost vysledki ke zméndm podminek a tak déle.
Kladné hodnotim i sice nepriliS rozsahlou le¢ solidné podanou cast 3, kde jsou jasné popsany praveé
ta rizna technicka nastaveni, o nichZ se v publikacich leckdy stydlivé ml¢i a ktera pfitom mohou
zrovna u transportu mit velky vliv. Pro reprodukovatelnost vypocti je to opravdu dileZité.

Co se tyka celkového stylu, prace ptisobi nékdy trochu nevyvazené. Srozumitelné a prehledné je
napriklad podana cast o DFT. (Pouze bych podotkl, Ze metody LDA+U a GGA patii do jinych tfid.
Pfedstavovat je v jednom baliku v ¢asti 1.2.3 neni moc Stastné.) Technicky popis TB-LMTO
metody mi ovSem priSel pfili$ ,,technicky: postrdddm zminku o fyzikalnich zdkladech metody a o
v jejim zakladé stojicich aproximacich (Cast 1.2.5.). Stejny dojem mam z Casti 1.2.6 (CPA):
prezentované rovnice by bylo vhodné zasadit do néjakého intuitivnhiho ramce. Popis metody ,,alloy
analogy model® v casti 2 mné priSel vyrazné lepsi.

Neékteré popisy ptisobi po formalni troSku nedotazené. Uvedu par piikladi:

Na str. 32 se piSe ,,following quantities are invariant within the TB-LMTO method®. Invariantni
v jakém smyslu? Vaci cemu?

V legendé obr. 2.1 se vyskytuje velicina n.,,. Co oznacuje? Patrné pocet nahodnych konfiguraci,
oznaCovany v textu jako K.

Na str. 71 se v textu o AHE odkazuje na obr. 4.9, ten ale ukazuje jen longitudinalni komponentu a
nikoliv AHE. Nebo se pletu?

Na str. 105 se zhruba ve stfedu zfejmé prohazuje vyznam symboli ¢ a 6.
Jaky je vyznam kiivek (Car) v obr. 5.3 Oznacuji vypocet pro pripad zapocteni vibraci nebo
spinovych fluktuaci nebo obojiho?



V tivodnim odstavci ¢asti 5.1.2 (str. 108) se uvadi, Ze ,,weak influence of magnons“ je ve shodé
s jinymi pracemi. Ale ja v predloZené dizertaci zadné vysledky ohledné vlivu magnoni (tedy
spinovych fluktuaci?) nenasSel. Proc se tedy i nich piSe? MozZna jsem néco Spatné pochopil...
Co je to FRT model, s nimzZ jsou vysledky srovnavany na str. 112? Je v seznamu zkratek, ale...

Na str. 115 se odkazuje na ,,multiband character of transport® patrny z obr. 5.5. Ale zminény
charakter je patrny mnohem lépe z obr. 5.6! (Na druhou stranu: po vécné strance se mi tento rozbor
libi.)

Tykaji se prezentované vysledky pro CuMnAs ptipadu s ,,empty spheres® nebo bez nich? Neni mi
to z popisu ve druhém odstavci na str. 120 jasné.

Dale bych mél par odbornych dotazt k vlastnim vysledktim prace:

Zaujalo mé, Ze ucCinné paralelizace se dalo dosahnou s pouZitim OpenMP (bez MPI). K ¢emu byly
instrukce OpenMP pouZity? K maticovym operacim? Nebo i k né¢emu jinému?

V casti 2.5 doktorand uvadi néktera omezeni metody ,,alloy analogy model“. Ktera povaZuje — na
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Prekvapuje mé, Ze spinové fluktuace zfejmé nemaji Zadny vyznamny vliv na AHE u niklu pro
teploty pod 400 K (str. 71 — autor na obr. 4.4 srovnava experiment s vypoctem, beroucim v tivahu
pouze vliv vibraci). Nikl je prece feromagneticky, pod T bych cekal, Ze spinové fluktuace budou
srovnatelné vyznamné s vibracemi. Je pro to néjaké intuitivni vysvétleni?

Zaujalo mé srovnani s experimentem pro nemagneticky Co pfi teploté 300 K (obr. 4.5 b). Pfitom by
meélo jit — dle popisu na str. 72 — o hcp kobalt. Jak té nemagneticnosti kobaltu dosahli?

Pokud jsem to spravné pochopil, rozdily mezi LDA a LDA+U se u CuMnAs neprojevi ve vlastni
elektronové struktute (hustoté stavii), ale jsou vyznamné co se tyka transportu. Konkrétné tedy
pouZiti LDA+U podstatné zhorsuje souhlas mezi teorii a experimentem pro rezistivitu (str. 127).
Lze tedy tento vysledek brat jako jednoznacny a ,,robustni® diikaz, Ze LDA+U nelze pouZit na
CuMnAs? Zmeéni se toto n€jak, kdyZ se pouZije jina ,,double counting® oprava?

Zavérem bych konstatoval, Ze prace obsahuje vyznamné vysledky, dle vSeho za ni stoji solidni
vyzkumna aktivita a autor prokazal schopnost védecky uvaZovat a pracovat. Prezentace prace ma
nedostatky, nejsou vSak takového razu, Ze by praci v jejim celku cinily obtiZné srozumitelnou nebo
ji pfimo znehodnocovaly. Doporucuji praci k obhajobé.
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