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Su to uz plné dva roky, €o
Slovenska technicka unlver2|ta v Bratislave — Materialovotechnologicka fakulta so sidlom
v Trnave zacCala rieSit vyznamny projekt Vedeckovyskumné centrum excelentnosti
SlovakIiON pre materialovy a interdisciplinarny
vyskum (https://teaming.mtf.stuba.sk/), kod projektu ITMS 2014+: 313011WO085, ktory je
podporeny v ramci operacného programu Integrovana infrastruktara 2014 — 2020
spolufinancovaného zo zdrojov Eurépskeho fondu regionalneho rozvoja vo vyske takmer
10 miliénov eur. Hlavné aktivity projektu pre rok 2021 boli smerované na rozvoj
excelentného pracoviska a posilnenie vedeckého institatu SlovaklION pre
etablovanie sa v ERA v transdisciplinarnych VaV oblastiach RIS3.

Riesitelia projektu sa venovali analytickému vyskumu, realizacii mnohych vypoctov a
merani a tiez experimentalnej ¢innosti, z Coho prameni publikacna aktivita, priCom vznikli
vyznamné vedecké prispevky v bonitnych, najma zahrani¢nych vedeckych ¢asopisoch.
Realizovali sa benchmark vypocty NMR tienenia iénov alkalickych kovov v i6novych
kvapalinach v kooperacii s CERN-ISOLDE (Svajg¢iarsko), vypoéty povrchovych a interface
energii pre Ag/AIN Cu/AIN, upscaling pomocou klasickych comb3 potencialov v spolupraci
s EMPA, Swiss Federal Laboratories for Materials Science and Technology, ale i ladenie
prostredia ASE na vypocty energii pre Monte Carlo simulacie vysokoentropickych zliatin.
Vypodtovo sa hlfadali najstabilnejSe Struktury pomocou evoluénych algoritmov (EA)
kryStalovych Struktur Ni.O. (odladovanie technickych parametrov a priebezny monitoring).
Chemicka syntéza Ni.O. pre planovanu publikaciu s pracovnym nazvom Explaining the
existence of crystalline Ni.O.. Modelovania krystalovych Struktur PdO. pomocou
evolu¢nych algoritmov.

Vyznamnymi aktivitami boli: vyber materialovych kompozicii pre plazmové nanasanie
povlakov s vyuzitim nového pulzného generatora vysokointenzivnej plazmy,
vyhodnocovanie experimentalnych dat pomocou analytickych SW modulov, modifikovanie
materialovych vlastnosti v modeloch zaoberajucimi sa mechanicko-tepelnymi napatiami v
systéme supravodiva paska modifikovana kompozitom s vysokou tepelnou vodivostou a
vyhodnocovanie dat z vypocitanych modelov. PokraCovalo sa v analyze Zzliatin
AlCoCuxFeNi (x = 0.6, 0.8, 1.0, 1.5, 2.0, 2.5, 3.0) po odliati. Analyzovali sa vysledky
rontgenovej difrakcie tak na praskovych, ako aj na objemovych vzorkach. Realizacia
experimentov implantacie PdOx, analyza vzoriek, potvrdenie uspeSnosti experimentu,
optimalizacia procesnych parametrov. Vyhodnotenie dat z XRD a RBS. Meranie a
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vyhodnocovanie PdOx naprasenych povlakov pomocou metédy RBS a PIXE. ISlo najma
kontrolu a korekciu parametrov technolégie naprasovania.

PokraCovalo sa v meraniach RBS/kanalovania na experimentalnych Si vzorkach, ktoré
spocivalo v spolupraci s automatizérmi na priprave Specialneho programu, ktory
automaticky generuje a spracuva davku suborov, ktoré sa vkladaju do meracieho systému
6 MV Tandetronu. Dal$imi aktivitami boli koordinacia aktivit na 6 MV tandetrone a 500 kV
ionovom implantatore, vyhodnocovanie dat z experimentov implantacie PdOx,
vyhodnotenie snimkov transmisnej elektronovej mikroskopie a zaznamov elektronovej
difrakcie, realizacia experimentu testovania radiacnej odolnosti GaAs polovodi€ovych
substratov za u¢elom vyhodnotenia vplyvu intenzity toku iébnov na radiacné poskodenie.

Realizovala sa inStalacia iénového zdroja TORVIS s prislusenstvom, oZivovanie a
preverovanie spravnej funkénosti jednotlivych sucasti ionového zdroja na plyny (H, He) (aj
s elektro-magnetickym analyzatorom a injektorom s monitorovacim systémom zvazku)
TORVIS ako dalSieho injektora do 6 MV tandemového urychlovaca iénov Tandetron, HVE.
I6novy zdroj TORVIS bude sluzit ako vysokoprudovy zdroj H a He zapornych iénov pre 6
MV Tandetron, tandemovy urychlovag iénov. Dal$imi aktivitami boli rieSenie komunikacie
medzi riadiacim pocitacom a jednotlivymi meracimi a riadiacimi blokmi zabezpecujucimi
dialkové riadenie TORVIS systému, tiez upgradovanie dalSieho i6onového zdroja —
Duoplasmatron, testovanie a hladanie vhodného zostavenia.

Testovacie FullCl a CASSCF vypocty v rdznych programovych balikoch (GAMESS-US,
MOLCAS) sa realizovali pre navrh metodologie separacie statickej a dynamickej korelacie.
V prvotnej faze reprodukujeme vysledky pre molekulu CO v rovnovaznej a natiahnutej
geometrii, pripadne linearnu retiazku vodikov. Simulacie 1D-molekularneho nanovlakna
fluoridu striebra odvodeného z vysokotlakej fazy, studium podmienok dynamickej stability
pri nadkritickom rezime uniaxialneho namahania Struktury prvoprincipovymi metodami,
elektrénova Struktura vysokotlakej krystalickej fazy AgF.s nanorurkovymi Struktdrnymi
jednotkami v GGA-DFT a hybridnom vymenno-korelacnom funkcionali, vypocty hustoty
elektronickych stavov a pasmova Struktura, predstavovali aktivity v roku 2021.
NajvyznamnejSimi Uspechmi v druhom roku rieSenia projektu bolo najma
publikovanie dvoch &lankov:

1. v Casopise Nanoscale Advances: A new approach to near-surface positron
annihilation analysis of ion irradiated ferritic alloys. Tato praca poskytuje inovativny
pristup k Studiu materialovych Struktur vystavenych oZiareniu i6novym zvazkom s
pomalym pozitronovym lu€om (SPB) blizko povrchu. Tento pristup umoziuje pouZitie
spektroskopie doby Zivota pozitrénovej anihilacie s premenlivou energiou (PALS) na
charakterizaciu $irokého rozsahu mikro$trukturalneho poskodenia pozdiz profilu
implantacie iénov. V typickej aplikacii techniky SPB PALS sa Zivotnost pozitrénov pouziva
na poskytovanie kvalitativnych informacii o velkosti zhlukov vofnych miest ako funkcie
energie pozitrénov, t. j. hibky sondovania spektrometra. Tento pristup je obmedzeny na
ur€itu koncentraciu defektu, nad ktorou je Zivotnost pozitronu nasytena. Autori v
experimentoch skumali spatnd difuziu pozitronov a ich anihilaciu na povrchu.
Pravdepodobnost takejto udalosti je charakterizovana dizkou difizie pozitrénov a zavisi
od hustoty defektov mrieZky, dokonca aj v rozsahu saturacie zivotnosti pozitronov. Doteraz
boli experimenty so spatnou difuziou uvadzané iba v suvislosti s Dopplerovou rozSirujucou
spektroskopiou (DBS) pozitronového anihilatného Ziarenia. Aby sa overila spravnost
pouzitého pristupu, porovnavali sa ziskané vysledky na zliatine Fe9Cr implantovane;j
héliom a jej variant spevneného oxidovou disperziou s transmisnou elektronovou
mikroskopiou a konvenénou analyzou pomalych pozitronov DBS.

2. v Casopise Journal of Materials Science & Technology: On the helium bubble swelling
in nano-oxide dispersion-strengthened steels. Autori v praci skumaju vplyv
transmutaéného hélia, ktoré ma vyrazny vplyv na radiaCnu odolnost v porovnani s



poSkodenim bez akumulacie hélia. Transmutacné hélium vznika predovSetkym v
radiacnych prostrediach tzv. rychlych Stiepnych jadrovych reaktorov, jadrovej fuzie, ako aj
spalacnych systémoch. V tejto Studii sa prvykrat konfrontovali data ziskané z pozitrénovej
anihilatnej spektroskopie a transmisnej elektronovej mikroskopie, pomocou ktorych autori
zostavili model predpovede a dynamiky radiacného poskodenia. Vysledky poukazuju aj na
to, Ze materialy, ktoré v klasickych radianych podmienkach vyhovuju, mézu v
podmienkach tvorby transmutacného hélia zlyhat. Konkrétne porovnanie jadrovych oceli
Eurofer97 a jej ODS (oxide dispersion strenghtened) verzii (nanopraskom oxidov
zosilnena ocel obsahuje mnozstvo rozhrani, ktoré dokazu radiaciou vzniknuté defekty
pohltit a tym sa material stava vyrazne odolnejSim voCi zmene vlastnosti, predovSetkym
problematickému krehnutiu) ukazalo, Zze vylepSena ODS-Eurofer sa v pripade radiacného
poskodenia spojeného s tvorbou transmutacného hélia sa od klasickej Eurofer97 liSi len v
momente nastupe krehnutia, a od tohto momentu (meraného v mnozstve akumulovaného
hélia) uz degraduju prakticky rovnako.

Vyznamna spolupraca pokraCuje s CERN-ISOLDE a taktiez so Swiss Federal
Laboratories for Materials Science and Technology, EMPA Dubendorf, Ruder Boskovi¢
Institute v Zahrebe, ale i Fyzikalnym ustavom SAV Bratislava. Vysledky projektu sa budu
uplatiovat’ v priemyselnej praxi poskytnutim rieSeni pre vyskum v oblasti pripravy
materialov, ktoré najdu uplatnenie v oblasti energetiky, automobilového priemyslu, optike,
elektrotechnike, fotovoltaike, pripadne Specifickych technoldgiach displejov, vyrobnych
technologiach, informacnych a komunikacnych technoldgiach, optike,
senzorike. Naplnenie generalneho ciefa projektu vytvorit udrzatelné excelentné
vyskumno-vyvojové, inovacné a institucionalno-riadiace prostredia na realizaciu aktivit
v oblasti materialového vyskumu pokraCuje a vyraznym spésobom kreuje slovensku vedu.
Aktivity projektu maju ambicie dosiahnut statit medzinarodne vedecky konkurencie
schopného centra najma v oblasti materialového vyskumu vyuzivajuceho technologie
i6novych zvazkov a plazmy, ale aj v interdisciplinarnych oblastiach vyskumno-vyvojovych
aktivit.
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Tento ¢lanok vznikol vdaka podpore v ramci operacného programu Vyskum a inovacie pre
projekt: Vedeckovyskumné centrum excelentnosti SlovaklON pre materidlovy a
interdisciplinarny vyskum, kod projektu v ITMS2014+: 313011W085 spolufinancovany zo
zdrojov Eurdpskeho fondu regionalneho rozvoja.



