Posudek pojednani k tématu disertacni prace pana Ing. Pavla Papeze
THEORETICAL STUDY OF MAGNETIC STATES IN ALLOYS WITH DIFFERENT LEVELS OF ORDERING

Prace se zabyva studiem magnetismu ve slitiné s vysokou entropii CoCrNi a v intermetalické fazi YMn;
za pomoci ab initio metod.

Struktura pojednani je moZna ponékud netradicni, ale dostate¢né prehlednd. Po obecném uUvodu se
autor kratce vénuje usporadani ve slitindch, poté prechazi k popisu teorie funkciondlu hustoty (DFT),
magnetismu a jeho zahrnuti do DFT a implementaci v pouzitém programovém kodu VASP. Nasledné
se zmini o termodynamice a kratce se navrati k usporadani atom( v souvislosti s metodami
modelovani struktur. Poté nasleduji dvé kapitoly (kazda vénovana jedné slitiné) obsahujici strucny
uvod, uZitou metodologii a vysledky. Nechybi plan dalSich cild disertacni prace a prehled jiz
publikovanych vysledku. Pojednani je psano v anglictiné, ¢imzZ se jeho autor vyhnul nutnosti prekladu
nékterych odbornych termin(, pro které nejsou ustalené ceské ekvivalenty. Po jazykové strance lze
praci vytknout fadu drobnéjsich chyb, které (az na vyjimky) nesnizuji srozumitelnost textu.

Lze konstatovat, Ze prdce se zabyvad aktudlni problematikou a pouZité metody jsou adekvatni
stanovenym cilim. To ostatné dokladaji i publikace, na jejichZz vzniku se Ing. PapeZ podilel. Dosud
dosazené vysledky slibuji kvalitni disertacni praci a mé hodnoceni pojednani je kladné.

K pojednani mam nasledujici pfipominky, které by mél autor vzit v ivahu pfi tvorbé disertacni prace:
str. 5: Vrovnicich (3.1) a (3.2) je jiny symbol pro vinovou funkci bez uvedeni divodu; Dle
typografickych zvyklosti by v rovnicich (3.3) a (3.4) mély byt diferencialy dr ve tfeti mocniné.

Str. 12: V obr. 3 je chyba v zobrazeni Typu I; Algoritmy ,RMM-DIIS” a , Davidson” jsou zminény, lec¢
nedefinovany, a ponechany bez adekvatniho odkazu na literaturu.

Str14. Proc je v rovnici (3.32) namisto tlaku p pouZita ,prace na objem Wy“? Je nutné vytvaret zde
vlastni fyzikdIni definice? Pro¢ by jednotkou energie mél byt J/m3? (mimochodem, jednotky se nesazi
italikou)

Str15: V angli¢tiné se pouziva v rovnicich typu (3.39) pro nasobeni kfizek namisto tecky, aby se
nepletlo s desetinnou teckou. Také chci upozornit na nesystemati¢nost v uzivani znaceni parametru
Warren-Cowley, (,,Warren Cowley” v popisu obr. 3.5) W-C, alfa_ij

Str18: text ve spodnim odstavci je opravdu obtizné srozumitelny

Str 19: Nékteré z hodnot v Tabulce 5.2 jsou uvedené na neadekvatné mnoho platnych Cislic. Napf.
rovnovazny objem je uveden na 6 platnych &islic (tisiciny A3), ale z obr. 5.2. je jasné patrné, 7e nejistota
uréeni polohy minima bude fadové v desetiny a7 jednotky A3. Také objemovy modul pruznosti by mél
byt adekvatné zaokrouhleny.

Co bylo relaxovano v krystalech Cistych prvkd, jak se uvadi na konci str.19?
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