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Text posudku (rozsah dle zvaZeni oponenta)

PiedloZena habilitatni prace shrnuje vysledky teoretického studia fyzikalné-chemickych
vlastnosti vybranych intermetalickych slouc¢enin a systémt tvofenych kovovymi prvky, které
byly autorkou prace ziskany v létech 2002-2014 a prezentovany v devatenacti publikacich
v respektovanych odbornych periodikach (napf. Computational Materials Science,
CALPHAD, Journal of Alloys and Compounds, Intermetalics, Materials Science and
Engineering aj.) sledovanych v databazi WoS. Autorkou deklarované podily na jednotlivych
publikacich v ramci kolektivii autori jsou v rozmezi 15-90 %. Po strance tematické jsou
publikace (resp. autorliny piispévky) zaméfené zejména na ab-initio vypolty a dale na
termodynamické modelovani studovanych systémi.

V uvodnim komentaii k praci (30 stran textu) jsou predstaveny zakladni teoretické pfistupy a
metodické postupy pro aplikace dvou vySe zminénych metod: (i) teoretickych ab-.initio
vypocéti strukturnich (objem elementarni buiiky, miizkové parametry), energetickych (energie
tvorby intermetalickych slouc¢enin) a mechanickych (objemovy modul pruZnosti) parametrt
studovanych fazi a (ii) semiempirickych postupi (CALPHAD) pii modelovani Gibbsovych
energii jednotlivych fazi a vypoltech fazovych rovnovah bindrnich a ternarnich systému
kovovych prvki. V zavéru této Casti jsou piehledné shrnuty hlavni vysledky dosaZené
autorkou, kterymi jsou zejména doplnéni strukturnich a termodynamickych dat studovanych
intermetalickych slou€enin, konzistentni termodynamicky popis studovanych systémil se
zahrnutim vysledki ab-initio vypodti a rozsifeni termodynamické databaze prvka (SGTE) do
oblasti nizkych teplot. Tyto vysledky pokladam za zésadni piinos autorky v oblasti
teoretického studia viceslozkovych kovovych systému.

Prace je sepsana v anglickém jazyce, je piehledna a jeji formalni uroven je vysoka. Pokud
bych mél zminit n&jaky nedostatek, tak snad pouze grafické podani n€kterych obrazkt (napt.
3.3, 3.4 nebo 3.5), ve kterych je vloZeny popis Spatné Eitelny. Rovnéz pieklepll je minimum,
v rovnici (3.12) mé byt spravng &len 57 misto 5T 2 (viz Eq. (1) v praci XIV).

Dotazy oponenta k obhajobé habilita¢ni prace (pocet dotazi dle zvaZeni oponenta)

1. V tabulce 2.4 jsou porovnany vami vypoétené (ab-initio) hodnoty sluovacich energii
s daty experimentalnimi. Lze stanovit intervaly spolehlivosti (£) vypoctenych hodnot a
porovnat stémito udaji pro experimentalni hodnoty? V textu uvadite, Ze v nékterych
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piipadech je shoda vypoctu a experimentu dobrd, v jinych ne a vysvétlujete to rozdilnou
teplotou pro vypocétenou energii (0 K) a experimentalni entalpii (RT a vy$si). Jelikoz jsou
rozdilné teploty pro vSechny porovnavané experimentalni hodnoty, pak neni toto vysvétleni
ptili§ logické. RovnéZ lze namitnout, Ze pro odhad tepelnych kapacit pevnych sloucenin
(vCetné intermetalik) se béZné€ uziva aditivni Neumannovo-Koppovo pravidlo, které predikuje
teplotni nezavislost piislusné slucovaci entalpie.

2. Pro€ byl pro vyjadreni tepelné kapacity pevnych latek v oblasti nizkych teplot zvolen
Einsteintiv model, v ramci kterého byla Einsteinova teploty pocitana z teploty Debyeovy a ne
ptimo Debyetiv model? V praci M.W. Chase et al.: Thermodynamic models and data for pure
elements and other endmembers of solutions, CALPHAD 19 (1995) 437-447, ve které jsou
tyto modely v rdamci CALPHAD pfistupu navrZeny, je konstatovano: ,,The Debye temperature
model has the advantage of giving the correct temperature dependence at very low
temperatures.”

Zavér

Zavérem lze konstatovat, Ze prace vystizné shrnuje vysledky vyzkumu autorky za vice neZ 13
let jeji Cinnosti v oblasti teoretického studia fyzikalné-chemickych vlastnosti kovovych
systémui. Prace méa vysokou odbornou turoven, kterou nejlépe charakterizuji vySe zminéné
publikace a odkazy na tyto prace v odborné literatuie (vice nez 170 v databazi WoS k 7. 9.
2016). Habilita¢ni prace Mgr. Jany Pavld, Ph.D. ,,Ab initio and semiempirical modelling of

intermetallic phases“ splriuje pozadavky standardné kladené na habilitaéni prace v oboru
Fyzikalni chemie.

V Brn€ dne 7. 9. 2016 prof. Ing. Jindfich Leitner, DrSc.






