Oponentsky posudek doktorské diserta¢ni prace Ing. Pavla Martona
Modelling of domain structures in ferroelectric crystals

Prace Ing. Pavla Martona shrnuje pavodni vysledky dosazené v otazkach modelovani
domeénovych struktur feroelektrickych perovskiti ve dvou tématickych okruzich:
[. Analytické feseni profild mechanicky kompatibilnich doménovych stén ve viech tiech
feroelektrickych tazich monokrystalického BaTiO; .
2. Numericka simulace vzniku a vyvoje doménoveé struktury BaTiOs pii poklesu teploty
za stalého tlaku.
Aktualnost feSené tématiky je stru¢né zdGvodnéna v uvodu prace.

Diserace je psana dobrou angli¢tinou, graficky je velmi ¢isté a piehledné provedena.
Zminme nejdfive nékteré drobné vvhrady. Autorovi se nepodafilo zcela uhlidal tiskového
Sotka. Tak napf. znameho teoretika Slatera piekitil na Slattera (opakované na stranach 60 a
61), na str. 19 zazertuje se Ctenafem, kdyz mu doporucuje, ze rozdil mezi silnymi a slabymi
carami v grafech je vysvétlen na str. 19 - tedy na téze strance, kde ho vsak &tenar hleda
marn€, protoze ve skutecnosti je az na str. 20. (Né&které dalsi drobné pieklepy a neptesnosti
jsem oznacil v disertaci tuzkou.)

Mezi neékolik malo nespravnych tvrzeni (ktera se vyskytuji hlavné v uvodu) patii
napt. véeta (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 part of material with the same spontaneous
ale o feromechanickych domeénach a prechodech. Ostatné v terminech, které jsou zavedeny
v teorii dvojcaténi jsou feroelasicka doménova dvojcata totozna s mechanickymi dvojéaty.
Poznamenejme jesté,ze ze systematickych tabulek tenzorového rozliseni neferoelastickych
doménovych stavl (Internat. Tables for Crystallography, vol. D, str. 478) lze vycist, Ze
libovolne neferoelastické domény se vzdy lisi nejméné ve tiech nezavislych elastickych
koeficientech. - Podobné, a podle mého nazoru nevhodné, uziva autor termin .elastically
compatible domain walls™ (str. 38 ad.). Spravnéjsi a obvyklejsi je mluvit o kompatibilite
deformaci (compatibility of strain components, equations of compatibility, mechanically
compatible domain walls).

Je sympatické, ze se autor pokusil ve své doktorské disertaci prezentovat vysledky
ponekud jinym zpusobem, nez je tomu ve dvou jeho (a spoluautora J. Hlinky) publikacich. U
tak obsahlého materialu, jaky prace obsahuje, to neni jednoduchy ukol, ktery se podaiilo
splnit jen ¢astecne. Cteni disertace neni zcela snadné, predmét prace a jeji déleni je velmi
stru¢né uvedeno az v sameém zavéru uvodu, jednotlivé ¢asti na sebe casto navazuji nahlym
stfihem, diskuse a porovnani s experimentalnimi vysledky jsou stru¢né, apod. To kontrastuje
s prezentaci publikace ve Phys. Rev. B, ktera je psana velmi jasné, piehledné a s podrobnou
diskusi. V ¢asti tykajici se simulaci jsem postradal porovnani s pracemi Roytburda (kde se
rozebira vliv mechanickych okrajovych podminek u neferoelektrickych feroelastickych
doménovych struktur) 1 s pracemi E.K.H. Saljeho a spol. (ranna stadia tvorby domén, tzv.
tweed textury). Je téz Skoda, ze se v praci nediskutuje podrobnéji srovnani s ab initio vysledky

“pro 180" a 90° stény (napt. Padilla et al, 1996, Meyer et al., 2002) a principialni omezeni
pouzitvch modell (napf. nemoznost lokalizace stény v diskretni miizce).



Velkou prednosti je v3ak skuteCnost, Ze ve srovnani s publikaci v Phase Transitions
obsahuje disertace celou fadu novych, zavaznych, ale dosud nepublikovanych vysledk:
profily stén v ortorombické a romboedrické fazi (cenné by bylo jejich podrobnéjsi porovnani),
dvojrozmeérné simulace v ortorombicke fazi, trojrozmérné simulace v tetragonalni fazi a d.

Prinosy prace jsou nesouméfitelné se shora uvedenymi poznamkami. Vysledky
tykajici se fenomenologickych modell jsou zalozeny na podrobném rozboru jednotlivych
energetickych prispévkii a na velmi peclivé volbé Ciselnych koeficienti. To zarucuje
kvantitativni vérohodnost vysledki tykajicich se tloustky i profilu stén. Tato Cast prace,
publikovana v respektabilnim ¢asopise Phys. Rev., se proto stane na del$i dobu spolehlivou
referenci, k niz bude mozno vztahovat jak analogické teoretické vysledky tak i nova
experimentalni zjiSténi. Jeji rozsifeni na dalsi perovskity je nasnadé.

Simulace konkretnich doménovych struktur predstavuje novy pfistup k feSeni fady
otazek doménové problematiky. Ziskané vysledky potvrzuji, Ze pouzité programy numerické
simulace jsou schopny poskytnout cenné udaje o vzniku komplikovanych doménovych
struktur, které jsou porovnatelné se skute¢nym pozorovanim. Pfi velmi rychlém vyvoji
simula¢nich metod lze ocekavat, ze tento pfistup se stane dulezitou a nepostradatelnou
metodou studia realnych doménovych struktur. Praci ing. Martona ziskal na§ vyzkum
nastroje, které mu umozni zapojit se v¢as a ucinné do tohoto perspektivniho trendu.

Vysledky predlozené disertace byly ziskany v uzké spolupraci se skolitelem Dr. Jifim
Hlinkou. Mél jsem moznost ¢astecné sledovat vyvoj této prace a mohu prohlasit, ze podil ing.
Pavla Martona predstavuje, zvlasté v ¢asti tykajici se simulaci, samostatny a podstatny tvurci
piinos. Aby v3ak byly splnény vSechny formalni nalezitosti doporucuji, aby se k tomuto bodu
vyjadfili oba autofi v priubéhu obhajoby.

Pokud bude pii obhajobé Cas, mohl by se pfipadné ing. Marton vyjadfit k témto
otazkam:

I. Nenabité 90° stény v tetragonalni fazi jsou asymetrické. Je mozné ovéfit tuto
vlastnost na Vasich vysledcich? Je asymetrie stén podminéna vy$Simi C&leny v rozvoji
termodynamického potencialu?

2. Soustava paralelnich nenabitych 90° stén v tetragonalni fazi vykazuje zna&ny
prumérny nenulovy dipolovy moment orientovany kolmo ke sténam. Je tento dipolovy
moment zodpovédny za vznik antiparalelnich domén, dekorujicich feroelastické domény (viz
napi. obr. 1.4 nastr. 11)?

Zavér

Disertatni prace ing. Pavla Martona obsahuje podle mého nazoru velmi kvalitni
puvodni vysledky, které piesvéd¢ivé dokazuji mimoradné odborné schopnosti i erudici autora
a spliuji po obsahové i formalni strance pozadavky stanovené Vysokoskolskym zakonem.
Proto ji bez vahani doporucuji k obhajobé.




