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Studium nukleace kvantovych tecek.

Pfedlozena diplomova prace se zabyva vznikem velmi malych utvaru v systemu nosna
krystalicka matrice s cizi pfimesi. Pokud rozmer techto utvaru nepfekroci fadove nasobky
mfizkovych vzdalenosti matrice j sou vlastnosti techto utvaru blizsi vlastnostem velkych
molekul a jejich popis vyzaduje kvantove mechanicky pffstup. Pro trojrozmerne utvary se
proto rozsifil nazev kvantove tecky. Realne ovsem mohou vznikat i dvourozmerne popf
jednorozmerne utvary.

Vznik kvantovych tecek a modelovani jejich vzniku od pocatku tzv. ,,very early stage"
je stale pfedrnetem zvyseneho zajmu. Na tomto poli existuji dva hlavni pfistupy. Jedenje
zalozen na statistickem feseni ulohy pravdepodobnosti vytvaf eni paru pfimesi a naslednych
vyssich utvaru vetsinou s vyuzitim metody Monte Carlo. Druhy je zalozen na reseni
energeticke bilance pri vzniku shluku primesi a vyuziti principu termodynamiky. Tato
metoda je fyzikalne pruhlednejsi aprovedene aproximace (ktere vyzaduje kazdy vypocet)
jsou lepe kontrolovatelne. Je take zakladem modelovych vypoctu v pfedlozene diplomove
praci.

Prace je rozdelena do ctyf kapitol. Prvni rna obecny charakter informace o principech
kvantovem pocitani popf. kvantovych pocitacu, kde se ceka jedno z vyuziti kvantovych tecek.
Reameje aletento cil asi jestehodne vzdalenpokudnedojdeke zlomovemu pokroku
v technologii (jako napf. v minulosti v oboru supravodicu). Podstatne blize se jevi aplikace
kvantovych tecek ( resp. kvantovych trubek) pri konstrukci tenkovrstvych fotovoltaickych
clanku ,biologickych senzorech nebo mikrolaserech. Druha kapitola podava pfehled o
pfistupu k popisu nukleace, ktera je vlastne obecnym popisem tvorby prvotnich shluku resp.
zarodku. Metodika byla jiz uspesne pouzita pfi modelovani kondenzace z par nebo
krystalizace z taveniny. V podstate nedotcena je ale oblast modelovani vzniku cizi nanofaze
v pevne latce resp. krystalicke matrici. System ,,solid-solid" pfinasi pozadavek na zapocteni
dalsich dulezitych parametru do nukleacnich rovnic, z nichz jsou v kapitole rozebrany napeti
a ,,misfit" na rozhrani zarodku a matrice. Je mozne pfedpokladat, ze tyto prispevky budou
dulezite pro vyvoj zarodecneho shluku.

Tfeti a ctvrta kapitola je venovana konkretnim modelovym vypoctum a to na velmi
jednoduchem systemu kubicka mrizka NaCl nebo KC1 s pfitomnosti dvouvalentni pfimesi
Pb2+. Tyto krystaly s ruznymi dvouvalentnimi primesemi byly casto pfedrnetem jak
experimentalnich tak teoretickych praci a proto davaly i dobry zaklad pro dalsi krok
v modelovani tvorby nanofaze. Je dobre zduraznit, ze autor pfistoupil k popisu tvorby
nanofaze ve vsech vyvoj ovych stadiich tj. od tvorby dimeru nebo trimeru az po rust
nadkritickych zarodku. Pouzity pfistup dovolil provest porovnani energeticke bilance
ruznych prvotnich uspofadani trimeru a tetrameru a vyslovit i pfedpoved' dalsiho vyvoj e
kvantovych tecek ve vyse uvedenych systemech. Je nutne vyzdvihnout, ze obdrzene vysledky
dobfe koreluji s experimentalnimi vysledky, ktere pro NaCl ukazuji na vznik PbCl2 nanofaze
zatimco pro krystal KC1 se srovnatelnou koncentraci pfimesi Pb2+ preferuji vznik Suzukiho
faze. K teto casti mam j edinou pfipominku : pro posileni argumentace o charakteru
preferovaneho uspofadani ve vznikajici cizi fazi by bylo vhodne znat miru nepfesnosti
vypoctenych hodnot energie klastru vzhledern k tomu, ze rozdily pro ruzne klastry nejsou
velke.

Autor v pfedlozene praci prokazal velmi kreativni pfistup k zadane uloze a znacnou
davku znalosti j ak z fyziky, tak i pouzite matematiky. Splnil zcela pocatecni zamer a



rozpracoval metodu, kterou Ize pouzlt pfi. modelovani vzniku nanoutvaru v krystalickych
matricich. Z tohoto hlediska navrhuji ohodnotit pfedlozenou praci nejvyssim kvalifikacnim
stupnem . Autor uvedl vsechny literarni prameny a pouzite vypocetni metody. Prace splnuje
vsechny pozadavky pf edepsane zakonem.

Zaver: doporucuji prijmout pfedlozenou praci k obhajobe.
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