Posudek diplomové prace Jana Kulveita.

Studium nukleace kvantovych tecek.

PiedloZena diplomové prace se zabyva vznikem velmi malych Gtvar® v systému nosna
krystalickd matrice s cizi piimési. Pokud rozmeér téchto utvart nepfekrodi fadové nasobky
mtiZkovych vzdalenosti matrice jsou vlastnosti t&chto atvari blizs{ vlastnostem velkych
molekul a jejich popis vyZaduje kvantove mechanicky pistup. Pro trojrozmérné uitvary se
proto roz§ifil nazev kvantové tecky. Realné oviem mohou vznikat i dvourozmémeé popt
jednorozmémé utvary.

Vznik kvantovych tedek a modelovani jejich vzniku od pocatku tzv. ,,very early stage®
je stale predmétem zvySeného zdjmu. Na tomto poli existuji dva hlavni piistupy. Jeden je
saloFen na statistickém fedeni ilohy pravdépodobnosti vytvareni pard pifmési a naslednych
vys$sich Gtvard vEtinon s vyuZitim metody Monte Carlo. Druhy je zaloZen na YeSeni
energetické bilance pfi vzniku shlukd pHmési a vyuZiti principti termodynamiky. Tato
metoda je fyzikalng prihlednéjsi a provedené aproximace ( které vyZaduje kazdy vypocet)
jsou 1épe kontrolovatelné. Je také zakladem modelovych vypodtit v predloZené diplomové
préci.

Prace je rozdélena do Sty kapitol. Prvni mé obecny charakter informace o principech
kvantovém poéitani popt. kvantovych pogitaci, kde se eka jedno z vyuZiti kvantovych tedek.
Realn? je ale tento cil asi jeté hodng vzdalen pokud nedojde ke zlomovému pokroku
v technologii ( jako nap¥. v minulosti v oboru supravodici). Podstatné bliZe se jevi aplikace
kvantovych teek ( resp. kvantovych trubek) pii konstrukei tenkovrstvych fotovoltaickych
&lankd biologickych senzorech nebo mikrolaserech. Druh4 kapitola podava p¥ehled o
pHistupu k popisu nukleace, kterd je vlastng obecnym popisem tvorby prvotnich shluki resp.
zérodkt. Metodika byla jiZ dispgné pouZita pfi modelovani kondenzace z par nebo
krystalizace 7z taveniny. V podstaté nedotéena je ale oblast modelovani vzniku cizi nanofaze
v pevné latce resp. krystalické mafrici. Systém ,solid-solid* p¥in4¥i poZadavek na zapoCtent
dalich dfileZitych parametrii do nukleagnich rovnie, z nichZ jsou v kapitole rozebrany napéti
a ,,misfit* na rozhrani zarodku a matrice. Je mozné predpokladat, Ze tyto piispévky budou
dilleZité pro vyvoj zarodeéného shluku.

Tiet{ a &tvrta kapitola je vénovana konkrétnim modelovym vypodtim a to na velmi
jednoduchém systému kubickéd mitizka NaCl nebo KCl s piitomnosti dvouvalentni pfimési
Pb?*. Tyto krystaly s rilznymi dvouvalentnimi piimésemi byly 8asto pfedmétem jak
experimentalnich tak teoretickych praci a proto davaly i dobry zéklad pro dal§i krok
v modelovéni tvorby nanofaze. Je dobré zdiiraznit, Ze autor piistoupil k popisu tvorby
nanofize ve viech vyvojovych stadiich tj. od tvorby dimeéril nebo trimért az po rist
nadkritickych zarodkd. Pouzity piistup dovolil provest porovnani energetické bilance
riiznych prvotnich uspofadani triméri a tetramérd a vyslovit i pfedpovéd dalsiho vyvoje
kvantovych tedek ve vyse uvedenych systémech. Je nutné vyzdvihnout, Ze obdrZené vysledky
dobte koreluji s experimentalnimi vysledky , které pro NaCl ukazuji na vznik PbCl; nanofaze
zatimco pro krystal KCl se srovnatelnou koncentraci piimasi Pb”" preferuji vznik Suzukiho
faze. K této S4sti mam jedinou pfipominku : pro posileni argumentace o charakteru
preferovaného uspofadani ve vznikajici cizi fazi by bylo vhodné znat miru nepfesnosti
vypodtenych hodnot energie klastril vzhledem k tomu, Ze rozdily pro rizné klastry nejsou
velke.

Autor v predloZené praci prokéazal velmi kreativni piistup k zadané uloze a znalnou
davku znalosti jak z fyziky, tak i pouZité matematiky. Splnil zcela podatecni zdmér a
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rozpracoval metodu, kterou Ize pouZit pii modelovani vzniku nanottvartt v krystalickych

matricich. Z tohoto hlediska nanHuji ohodiiofit predlozenou préaci nejvyssim kvalifikadnim
stupném . Autor uvedl viechny literémi prameny a pouZité vypodetn{ metody. Prace spliuje
vSechny poZadavky predepsané zékonem. '

Zaver: doporuduji pfijmout pfedloZenou préci k obhajobg.
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