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Nazev disertaéni prace: Kombinovany pfistup ke studiu struktury
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Disertacni prace je zaméfena na studium chalkogenidovych skel se slozenim
GaGeTe; a AsS; a AgAsS,. Byla pouzita kombinace teoretického a experimentalniho
pfistupu. Vzorky byly pfipraveny syntézou z &istych prvk( a jejich strukturni viastnosti
byly ziskany pomoci téchto experimentalnich technik: X-ray difrakce, neutronova
difrakce, EXAFS (Extended X-ray Absorption Fine Structure) a Ramanova
spektroskopie. Experimentalni data byla vyuZita pro simulace metodou reverzni
Monte Carlo. Vypocty optimalizace struktury na trovni DF-MD (Density functional —
Molecular Dynamics) byly provedeny na zakladé RMC optimalizované struktury.

Vysledné struktury periodického modelu nekrystalickych materiali byly
analyzovany a byly vyhodnoceny délky a druhy vazeb v materialu, velikosti
vazebnych (hla, vakance, koordinaéni &isla, band gapy. Ramanovana spektra byla
interpretovana pomoci klastrovych model(. Vysledna struktura, byla korelovana
s experimentalnimi daty. Vysledky a zavéry byly diskutovany. Byla nalezena vyborna
shoda mezi vypocitanymi a experimentainimi daty a potvrzena tak moznost vyuziti
kombinovaného pfistupu ke studiu podobnych amorfnich chalkogenidovych
materiald.

V pribéhu PhD. studia Ing. Iva Voleska ziskala a absolvovala i diouhodobé
odborné staze v zahrani¢i; v Department of Physics, Tampere University of
Technology, Finland (Dr. Jaakko Akola); Deutsches Elektronen-Synchrotron,
Hamburg, Germany (Dr. Pal Jovari).

Autorka se zhostila svého Gkolu s nad$enim, vysokou odpovédnosti a schopnosti
pracovat samostatné a inventivné. Zvladla specialni postupy syntézy
chalkogenidovych skel, teoreticky i prakticky vypodetni aparat a programy s tim
souvisejici. Komplexni pfistupy k feseni problému pfispély k ziskani novych poznatk(

o studovanych jevech i potencialnich aplikacich.



Vysledky jeji prace jsou predmétem 3 praci v zahrani€nich €asopisech (jiz
publikovanych), dalsi publikace je vrecenznim fizeni. Dale byly vysledky

presentovany a publikovany v 16 pfispévcich na zahrani¢nich konferencich.
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