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Modelling of domain structures in ferroelectric crystals

<TT ,/

Prace Ing. Pavla Martona shrnuje puvodni vysledky dosazene v otazkach modelovani
domenovych struktur feroelektrickych perovskitu ve dvou tematickych okruzich:

1 . Analyticke feseni profilu mechanicky kompatibi lnich domenovych sten ve vsech tfech
feroelektrickych fazich inonokrvstalickeho BaTiO< .

2. Numericka simulace vzniku a vyvoje domenove struktury BaTiCh pfi poklesu teploty
za staleho tlaku.

Aktualnost fesene tematiky je strucne zduvodnena v iivodu prace.
Diserace je psana dobrou anglictinou, graficky je velmi ciste a pfehledne provedena.

Zniinmc nejdfive nektere drobne vyhrady. Autorovi se nepodafilo zcela uhlida! tiskoveho
sotka Tak napf znameho teoretika Slatera pfekrtil na Slattera (opakovane na stranach 60 a
61), na str. 19 zazertuje se ctcnarcm, kdyz mu doporucuje, ze rozdil mezi si lnymi a slabymi
carami v grafech je vysvetlen na str. 19 - tedy na teze strance, kde ho vsak ctenar hleda
marne, protoze ve skutecnosti je az na str. 20. (Nektere dalsi drobne pfeklepy a nepfesnosti
jsem oznacil v disertaci tuzkou.)

Me/.i nekolik male nespravnych tvrzeni (ktera se vyskytuji hlavne v iivodu) patfi
napf. veta (str. 8 dole) .,Ferroelastic domain is part of material with the same (directional)
elastic properties". Zde se autor nechal zmast nelogickou terminologii, kterou zavedl Aizu.
Spravna definice zni ,,Ferroelastic domain is pan of material with the same spontaneous
strain" - na rozdil od Aizuho terminologie bylo by proto logictejsi nemluvit o ferovfas/icfcych,
ale o fcrowcchtinickych domenach a prechodech Ostatne v terminech, kterc jsou zavedeny
vteorii dvojcateni jsou fcroelasickd domenova dvojcata totozna s mechttnickymi dvojcaty
Poznamenejme jeste,ze ze systematickych tabulek tenzoroveho rozliseni neferoelastickych
domenovych stavu (Internal. Tables for Crystallography, vol. D, str. 478) Ize vycist, ze
libovolne nefcroc last icke domeny se vzdy lisi nejmene ve tfech nezavislych elastickych
koeficientech - Podobne, a podle meho nazoru nevhodne, uziva autor termin ..elastically
compatible domain walls'" (sir. 38 ad.). Spravnejsi a obvyklejsi je mluvi t o kompatibilite
deformaci (compatibility of strain components, equations of compatibility, mechanically
compatible domain walls).

Je sympaticke, ze se autor pokusil ve sve doktorske disertaci prezentovat vysledky
ponekud jinym zpusobem, nez je tonui ve dvou jeho (a spoluautora J H l inky) publikacich. U
tak obsahl^ho materialu, jaky prace obsahuje, to neni jednoduchy iikol, ktery se podafilo
splnit jen castecne. Cteni disertace neni zcela snadne, pfedmet prace a jeji deleni je velmi
strucne uvedeno az v samem zaveru iivodu, jednotlive casti na sebe casto navazuji nahlym
stfihem, diskuse a porovnani s experimentalnimi vysledky jsou strucne, apod. To kontrastuje
s prezentaci pubiikace ve Phys. Rev. B, ktera je psana velmi jasne, pfehledne a s podrobnou
diskusi. V casti tykajici se simulaci jsem postradal porovnani s pracemi Roytburda (kde se
rozebira vliv mechanickych okrajovych podminek u neferoelektrickych feroelastickych
domenovych struktur) i s pracemi E.K.H. Saljeho a spol. (ranna stadia tvorby domen, tzv.
tweed textury). Je tez skoda, ze se v praci nediskutuje podrobneji srovnani s ab initio vysledky
pro 180° a 90° steny (napf. Padilla et al., 1996, Meyer et ai., 2002) a principialni omezeni
pouzitych modelu (napf. nemoznost lokalizace steny v diskretni mfizce)



Velkou pfednosti je vsak skutecnost, ze ve srovnani spublikaci v Phase Transitions
obsahuje disertace celou fadu novych, zavaznych, ale dosud nepublikovanych vysledku:
profit y sten v ortorombicke a romboedricke fazi (cenne by bylo jejich podrobnejsi porovnani),
dvojrozmerne simulace v ortorombicke fazi, trojrozmerne simulace v tetragonalni fazi a d.

Pfinosy prace jsou nesoumefitelne se shora uvedenymi poznamkami. Vysledky
tykajici se fenomenologickych modelu jsou zalozeny na podrobnem rozboru jednotlivych
energetickych pfispevku a na velmi peclive volbe ciselnych koeficientu. To zarucuje
kvantitativni verohodnost vysledku tykajicich se tloust'ky i profilu sten. Tato cast prace,
publikovana v respektabilnim casopise Phys. Rev., se proto stane na delsi dobu spolehlivou
referenci, k niz bude mozno vztahovat jak analogicke teoreticke vysledky tak i nova
experimentalni zjisteni. Jeji rozsifeni na dalsi perovskity je nasnade.

Simulace konkretnich domenovych struktur pfedstavuje novy pfistup k feseni fady
otazek domenove problematiky. Ziskane vysledky potvrzuji, ze pouzite programy numericke
simulace jsou schopny poskytnout cenne udaje o vzniku komplikovanych domenovych
staiktur, ktere jsou porovnatelne se skutecnym pozorovanim. Pfi velmi rychlem vyvoji
simulacnich metod Ize ocekavat, ze tento pfistup se stane dulezitou a nepostradatelnou
metodou studia realnych domenovych struktur. Praci ing. Martona ziskal nas vyzkum
nastroje, ktere mu umozni zapojit se vcas a ucinne do tohoto perspektivniho trendu.

Vysledky predlozene disertace byly ziskany v iizke spolupraci se skolitelem Dr. J i f im
Hlinkou. Mel jsem moznost castecne sledovat vyvoj teto prace a mohu prohlasit, ze podil ing.
Pavla Martona pfedstavuje, zvlaste v casti tykajici se simulaci, samostatny a podstatny tvurci
pfinos. Aby vsak byly splneny vsechny formalni nalezitosti doporucuji, aby se k tomuto bodu
vyjadfili oba autofi v prubehu obhajoby.

Pokud bude pfi obhajobe cas, mohl by se pfipadne ing. Marton vyjadfit k temto
otazkam:

{. Nenabite 90" steny v tetragonalni fazi jsou asymetricke. Je mozne ovefit tuto
vlastnost na Vasich vysledcich? Je asymetrie sten podminena vyssimi cleny v rozvoji
termodynamickeho potencialu?

2. Soustava paralelnich nenabitych 90° sten v tetragonalni fazi vykazuje znacny
prumerny nenulovy dipolovy moment orientovany kolmo ke stenam. Je tento dipolovy
moment zodpovedny za vznik antiparalelnich domen, dekorujicich feroelasticke domeny (viz
napf. obr. 1.4 na str. 11)?

Zaver
Disertacni prace ing. Pavla Martona obsahuje podle meho nazoru velmi kvalitni

puvodni vysledky, ktere pfesvedcive dokazuji mimofadne odborne schopnosti i erudici autora
a splnuji po obsahove i formalni strance pozadavky stanovene Vysokoskolskym zakonem.
Proto ji bez vahani doporucuji k obhajobe.


