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Prace Benjamina Andreidese se zabyva se teoretickym modelovanim procest s molekulou
pentakarbonylu Zeleza, kterd se pouziva jako prekurzor pro tvorbu 3D nanostruktur z atomi Fe
metodou FEBID. Zéikladem metody je depozice molekul Fe(CO)s na povrch a disociace CO
ligandi po interakcei s elektrony a tyto procesy prace studuje.

V uvodu se autor vénuje vysvétleni FEBID metody, Fe(CO)s molekule a zakladnim procesiim jako
je ionizace a zachyt elektronu. Tato kapitola je velmi stru¢na a obsahuje nékteré nepifesnosti
(okomentovanou verzi mohu poskytnout). PfestoZze se nejednd o jeho vlastni vyzkum ale



v podstaté o vytah z existujici literatury, mohl zde autor textu i obrazkiim vénovat vétsi pozornost.
Smysl takového ,,cvieni® je, ze vznikne text, ktery mohou dostat do rukou dalsi studenti jako
jednoduché tivodni ¢teni do dané problematiky — ovSem takovy text by m¢l byt kvalitngjsi.

V druhé kapitole autor uvadi ctenafe nejdiive do problematiky simulaci obecné. Student pouzival
ve své praci v podstaté¢ komercni simula¢ni program, ale rozsahla kapitola zatizena mnoZstvim
vzorcll naznacuje, Ze pochopil a pronikl detailné do simulacnich metod. Ve zbytku kapitoly pak
pfedstavuje konkrétni studované systémy.

Pro mé nejzajimavéjsi kapitolou byla nasledujici kapitola s vlastnimi vysledky simulaci a jejich
srovnanim s experimenty. Vysledky jsou pfinejmensim zajimavé a piislusna diskuse relevantni.

- Nejprve se soustiedi na fragmentaci CO ligandli po ionizaci izolované Fe(CO)s molekuly
elektronem a srovnava vysledky modelu s publikovanym experimentem. Vysledky simulaci se
v principu shoduji s experimentem a model pfili§ nezavisi na tom, jestli se pfebyteCna energie
rozdéli statisticky po molekule nebo vlozi do jedné vazby. Tato kapitola, ale piili§ novych
poznatkl nepfinasi, spise jen potvrzuje experimentalni pozorovani.

- V dalsi casti student simuluje Ar klastry dopované Fe(CO)s molekulou. Zde je zajimavé, ze
molekula deponovana na klastr v tzv. ,,pickup* procesu se vzdy zanoti do klastru — tuto informaci
nelze ziskat pfimo z experimentu (jedin¢ odvodit z velmi nepfimych pozorovani). Naopak
ponc¢kud redundantni mi piijde diskuse ionizace molekul v klastru, kdyz model ptfedpoklada
pfimou ionizaci molekuly zatimco veSkera experimentalni evidence naznacuje, ze v klastru je
nejdiive ionizovan Ar-atom a nasledné se ionizuje Fe(CO)s molekula pfenosem néboje — tento
mechanismus ale model bohuzel nepostihuje, jak autor sam v diskusi konstatuje. Dana simulace je
tedy spiSe trochu disjunktnim ,.cvi¢enim* nez, ze by byla redlnym piinosem k pochopeni
experimentalnich vysledkd.

-V dalsi podkapitole student zkoumd moznost depozice atoml kovu (Au) na povrch pomoci
klastrii argonu, které zabrani vytvofeni pfimé vazby s povrchem. To je inovativni myslenka a jeji
teoreticky vyzkum pted eventudlnim budovanim ndkladného experimentu je jist€¢ vyborny napad.
Model naznacuje, ze piipadnad implementace nebude jednoducha.

Zavérem k vysledklim obecné: U simulaci hraje vzdy velkou roli statistika, kterd mohla byt
v ne¢kterych ptipadech lepsi — ovSem ja nejsem schopen posoudit Casovou narocnost simulaci, zda
tedy na to mohl mit student ¢as. Obrazky mohly byt rozhodné lepsi — co do grafického zpracovani
i co do prehlednosti a promyslenosti toho, co maji demonstrovat. Text, az na drobné vyjimky je
v této Casti velmi dobry. Celkové je v praci angliCtina péknd, nasel jsem relativné malo pieklept
(napf. ,,als* na str. 5) a chyb (napf. ,,fastening up* na str. 8 neni urychleni ale upevnéni; v daném
kontextu by mohlo byt pozitu napf. ,,speeding up*).

Muyj celkovy dojem z prace je pozitivni a jen me mrzi, Ze v ni vidim potencial pro mnohem lepsi
praci. Ta bude jist¢ odvedena v piislusné publikaci, kterou — jak vim — kolegové chystaji, nicméné
to uz nebude Cist¢ prace Benjamina Andreidese, proto nehodnotim ptedloZenou préci jako
vynikajici, ale jen jako velmi dobrou (az primérnou), piestoze si myslim, Ze védeckym obsahem
by pfi lepSim zpracovani na vynikajici aspirovat mohla.

Piipadné otazky pri obhajobé a naméty do diskuze:

S.2, 1. véta: ,,...gaseous precursor floating above the substrate surface.” Je ten mechanismus
presné zndm? Jsou molekuly prekurzoru deponovany na povrch (vazané) nebo opravdu jen ,,pluji
nad povrchem, kde do nich narazeji elektrony?

O nékolik vét nize: ,,...a scale that is comparable with the size of the electron beam...* Kolik nm
to je a co je principidlni limit?
S.15: ,,...a convenient time for the dissociation process is in a scale of nanoseconds (up to 1 ps)*

Ve fotodisociaci molekul obvykle zvazujeme casové Skaly typicky vifadu periody vibrace
molekuly, které jsou fadove kratsi. Pro¢ zde pottebujeme tak dlouhou ¢asovou skalu?



S.15, ptedposledni odstavec: Neni mi uplné jasné nahlé zavedeni iontu Fe(CO)s", pficemZ vyse se
stale mluvi o neutrdlni Fe(CO)s molekule — uvazuje se pro iont konfigurace neutralu nebo se
simuluje nova rovnovazna konfigurace iontu?

S.30: Navrzené ,.cluster landing® zni zajimavé. Autor vidi problém v rychlosti Ar paprsku 490
m/s. To ovSem neni zadné ,,magic number* a podstatné¢ pomalej$i paprsky se daji pfipravit uz jen
trividlnim ochlazenim trysky. Samoziejmé, 12 m/s, ke kterym student dospé€l na zéklad€ simulace
uz je t¢z81 dosahnout. Ale je mozno stiilet klastry na povrch pod velmi malym thlem ~0°, pod
kterym se nerozbiji. Bylo by zajimavé nasimulovat, zda dany model spocte n&jakou brzdnou silu
(,,tfeni®), kterd se vytvoii v disledku interakce mezi povrchem a klastrem leticim tésn€ nad nim.
Zde by naopak mohlo byt vyhodné pouzit jiné molekuly nez Ar.

Obecné: je znamo, ze v procesu FEBID hraje roli spiSe disociativni zachyt (DEA) pomalych
sekundarnich elektronli a tvorba zapornych iontli nez pfima ionizace rychlejsimi elektrony. Lze
DEA danym softwarem rovnéz simulovat jako ionizaci?
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