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Text posudku

Predkladana habilitatni prace je komentovanym souborem t¥inacti vybranych autoréinych
publikaci, které piedstavuji priifez jeji dosavadni védeckou praci. Ta je krom& zmin&nych
vybranych publikaci dokumentovana péti dal$imi ¢asopiseckymi vystupy a jednou kapitolou
v monografii. Jde vesmés o publikace vrenomovanych (a impaktovanych) vé&deckych
Casopisech. UZ tato skute¢nost potvrzuje jejich vysokou urovei a podty citaci dle WoS (148
bez autocitaci) pak i aktudlnost jejich obsahu. Deklarovany autor&in podil ukazuje, Ze piispéla
k jejich vzniku vyznamnou meérou. Autorku habilitatni prace Mgr. Janu Pavld, Ph.D. lze
spolu s nékterymi spoluautory jejich publikaci povazovat za jedny z prikopnik v oblasti
modelovani fdzovych diagrami systémii s komplexnimi intermetalickymi fazemi s vyuZitim
kombinace semiempirické metody CALPHAD a ab initio vypoéti.. VySe uvedend publikaéni
¢innost je datovana od roku 2002 a za zminku jist& stoji i skutednost, Ze kromé& védecké prace
se vuvedeném obdobi zvladla vénovat i své roding. Z tohoto pohledu lze jeji publikaéni
¢innost a citatni ohlas (doloZeny napf. h-indexem 8) povaZovat za tictyhodné.

Publikace tvofici piilohu habilitaéni prace jsou uvedeny komentiiem v rozsahu 34 stran.
V ném jsou struné piedstaveny modelované struktury, pouZité metody a piistupy, a také
stru¢né shrnuti hlavnich dosaZenych vysledkd. Tato &ast ukazuje, Ze piiloZené prace byly
vybrany s rozmyslem a Ze maji spole¢nou platformu, jiz je modelovani fazovych diagrami
zejména Lavesovych a sigma fazi vyuZivajici dat spodtenych za pomoci prvoprincipidlnich
metod. Z textu je také patrnd motivace autoréina vyzkumu a jeho hlavni v&decky piinos. Cela
uvodni ¢ast je napsdna pe¢livé a srozumitelné a mam k ni jen nékolik malo piipominek:

e V rovnicich nejsou vektorové veli¢iny odliSeny od skalarnich.
e Podminky elastické stability (str. 13 a 20) pro kubicky systém lze zredukovat na tfi.

e Formulace podminky stability (posledni véta na str. 13) na zakladé fononového
spektra je siln¢ zjednodus$ena az ponékud zavadgjici.
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Zkraceny text posudku

Piedkladana habilitacni prace je komentovanym souborem tfinacti vybranych autoréinych
publikaci, které piedstavuji prifez jeji dosavadni védeckou praci. Ta je dokumentovana i péti
dal$imi Casopiseckymi vystupy a jednou kapitolou v monografii. Jde vesmés o publikace
v renomovanych (a impaktovanych) védeckych &asopisech. Uz tato skutecnost potvrzuje
jejich vysokou troveit a pocty citaci pak i aktudlnost jejich obsahu. Deklarovany autoréin
podil ukazuje, Ze pftispéla kjejich vzniku vyznamnou mérou. Publikace tvofici piilohu
habilitaéni prace jsou uvedeny komentafem, v némz jsou stru¢né predstaveny modelované
struktury, pouzité metody a pfistupy, ataké stru¢né shrnuti hlavnich dosazenych vysledk.
Tato Cast prace ukazuje, ze pfilozené publikace byly vybrany s rozmyslem a Ze maji
spole¢nou platformu, jiZ je modelovani fazovych diagramti zejména Lavesovych a sigma fazi
vyuZzivajici dat spoctenych za pomoci prvoprincipidlnich metod. Celkové lze povazovat
uroven ptedkladané prace za vysokou, dokazujici tak autoréinu védeckou erudici.

Zavér

Habilitaéni prace Jany Pavll ,,Ab initio and semiempirical modelling of intermetallic phases*
spliiuje pozadavky standardné kladené na habilitacni prace v oboru Fyzikalni chemie.

V Brné dne 14. 9. 2016






