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Pridané 17. januara 2023 - Tlacové spravy

Hlavna aktivita projektu:
Rozvoj excelentného pracoviska a posilnenie vedeckého instittitu SlovakION pre
etablovanie sa v ERA v transdisciplinarnych VaV oblastiach RIS3 — priebeh hlavnej
aktivity projektu za monitorovacie obdobie od 1. 1. do 31. 12. 2022:

Riesitelia projektu sa venovali analytickému vyskumu, vykonavali sa analyzy dat teploty
topenia Morse nano-vrstiev v zavislosti od misfitu a dO0 parametra cross-interface Morse
potencialu, overovanie hypotéz o univerzalite najdenych zavislosti, diskusie so
spolupracujucim teamom z EMPA o modeloch AIN Cu nanovrstiev, porovndvanie
Tersoff-Morsep-EAM modelu s ab initio datami pre Cu/AIN rozhranie, prezentacia ab
initio modelov beta-NMR jadier v idnovych kvapalinach pre CERN a vypocty tranzitnych
bariér na Cu/AIN rozhrani metédou NEB.

Realizovali sa vyskumné aktivity na 6 MV tandetrone a 500 kV i6novom implantatore.
Pravidelna energetickd kalibracia 6 MV Tandetronu vyuzivajica jadrova reakciu
27Al(p,gama). Testovanie optimalnych parametrov 358 upgradovaného i6nového zdroja
a testovanie zdroja TORVIS s ohl'adom na dlhodobt stabilitu prevadzky. Optimalizacia
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prevadzkovych parametrov i6nového zdroja TORVIS pre pracu s vodikovym — H2 a
dusikovym N2 zvizkom. Boli merané hmotnostné spektra vystupu TORVISU (35 kV) a
Tandetronu (2 MV) pomocou magnetu TORVISU ako aj analyzujiceho magnetu na
vysokoenergetickej strane po urychleni Tandetronom. Tiez bol optimalizovany tlak
stripera Tandetronu pre jednotlivé vystupné frakcie.

Merania obsahu béru a hibkovych profilov béru v tenkych vrstvach BDD (bérom
dopovany diamant) narastenych na AI203 podlozkach technologion MWCVD
(microwave plasma chemical vapour deposition) v spolupraci s Fyzikdlnym ustavom
Ceskej akadémie vied. Obsah boru bo od 1,3 po 0 at. %. Na analyzu boli pouZité viaceré
energie urychlenych protonov a dve jadrové reakcie — NRA (analyza s vyuzitim
jadrovych reakcif).

Uskutoc¢nila sa profilova analyza vzoriek vyrobenych z hlinikovej zliatiny (silumin) resp.
nehrdzavejiicej ocele, do podpovrchovych vrstiev ktorych boli implantované
vysokoenergetické i6ny kremika. V téme zameranej na charakterizaciu nanostruktarnych
multivrstiev Al-Co-Cu, pripravenych magnetronovym naprasovanim na kremikovom
substrate a nasledne mieSanych pri réznych teplotach pomocou i6nového zviazku réznej
fluencie.

Vykonané vyskumné ¢innosti mali analyticko-interpretacny charakter a tykali sa aj stvisu
medzi prvkovym zlozenim, pH elektrolytu a elektrochemickymi vlastnostami dvoch
zliatin spadajucich do skupiny Zn-Mg-Y. Mikrostruktira a prvkové rozlozenie zliatin boli
zdokumentované pomocou rastrovacej elektronovej mikroskopie, resp. energiovo
disperznej analyzy rtg. ziarenia (EDX). Elektrochemické vlastnosti boli merané na
potenciostate pomocou elektrodovej polariza¢nej metddy v troch roznych elektrolytoch s
rozdielnym pH (kyslom, neutrdlnom a zasaditom) a prezentované vo forme
potenciodynamickych polarizaénych kriviek. Ako pomocné kritérium bol hodnoteny
potencial otvorenej slucky (OCP). Bolo zistené, Ze kordzna odolnost’ zliatin rastie so
stupajucim pH elektrolytu a kor6zny potencial spravidla rastie so stipajicim objemovym
obsahom Zn v zliatine.

Vypocet NMR tienenia na urovni MP2, CCSD, CCSD(T), DHF, DKS. Z predbeznych
vysledkov NMR tienenia boli odvodené magnetické momenty a analyzovali sa voci
existujucim tabul’kovym hodnotam. So spolupracujiucim pracoviskom UMK Torun bol
diskutovany vplyv rozhrania na stabilizaciu exotickych faz oxidov, a naplanovany
eworkflow pre pocitanie vlastnosti molekulovych krystalov.

FNDMC vypocty systémov HF a CO za Gc¢elom porovnania zavislosti FNDMC chyby na
miere statickej korelacie so systtmom H2-H2. Vyvoj korelacnej energie pozdlz PES pre



molekulu BeO s pouzitim ECP baz. Porovnanie so systtmom CO, vplyv dvojitej (trojitej)
viazby na vyvoj koreladcie v disocidcii. CCSD(T) a CR-CCSD(T) vypocty pre
multireferenné systémy so slabou/silnou korelaciou. QMC vypocty pre systémy HF a
BeO.

Vyskum novych faz oxidov niklu Ni2O5 pomocou evolu¢nych algoritmov EA/DFT na
lokalnom vypoctovom klastri. Odladovanie DFT optimalizacnych krokov pre
vygenerované krystalové Struktiry Z=2-4 so zvySenou vypoctovou narocnostou a
vyhodnocujuce testovacie restarty. Vyskum krystalickych materialov na baze fluoridov a
chloridov striebra.

NajvyznamnejSimi dspechmi v tretom roku rieSenia projektu TEAMING bolo
najmd publikovanie c¢lankov v casopisoch, ktoré maji vysoku bonitu v svetovom
rankingu vedeckych ¢asopisov podl'a JCR v kvartiloch Q1-Q2, z ktorych vyberame tri:

v Casopise Physical Review B: Charge ordering mechanism in silver
difluoride. (Mechanizmus nabojového usporiadania v binarnom fluoride striebra)
https://journals.aps.org/prb/abstract/10.1103/PhysRevB.105.L081113

v Casopise Optical Materials: Low optical losses in plasmonic TiN thin films
implanted with silver and gold (Nizke optické straty v plazmonickych tenkych vrstvach
TiN implantovanych stricbrom a zlatom).
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0925346721011368

v Casopise Astrophysical Journal: NICER monitoring of Supersoft X-Ray Sources.
(NICER monitoring mikkych zdrojov rontgenového Ziarenia)
https://ui.adsabs.harvard.edu/abs/2022A4pJ...932...450/abstract

Vyznamna spolupraca pokracuje s CERN-ISOLDE a taktiez so Swiss Federal
Laboratories for Materials Science and Technology, ESA (www.esa.int), HZDR, HZDRI,
EMPA Dubendorf, UMK Torun (www.umk.pl), Ruder Boskovi¢ Institute v Zagrebe,
European Commission, Joint Research Centre, Petten, Holandsko, Katedra fyziky
materidlii Matematicko-fyzikalni fakulty Univerzity Karlovy Praha, ale i Fyzikalnym
Gistavom SAV Bratislava a Ustavom materidlového vyskumu SAV Kogice.

Vysledky projektu sa budi uplatiiovat’ v priemyselnej praxi poskytnutim rieSeni pre
vyskum v oblasti pripravy materidlov, ktoré ndjdu uplatnenie v oblasti energetiky,
automobilového priemyslu, optike, elektrotechnike, fotovoltike, prip. Specifickych
technoldgiach displejov, vyrobnych technoldgiach, informacnych a komunikacnych
technologidch, optike, senzorike.
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Realizacia  projektu:  Slovenska  technickd  univerzita v Bratislave — —
Materidlovotechnologicka fakulta so sidlom v Trnave, Kontakt: doc. Ing. Robert
Riedlmajer, PhD. — zodpovedny riesitel’ projektu (robert.riedlmajer@stuba.sk)

Tato tlacova sprava vznikla vd’aka podpore v ramci operatného programu Vyskum a
inovacie pre projekt: Vedeckovyskumné centrum excelentnosti SlovakION pre
materidlovy a interdisciplinarny vyskum, kod projektu v ITMS2014+ : 313011WO085
spolufinancovany zo zdrojov Eur6pskeho fondu regionalneho rozvoja.
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