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Doc. Mgr. Miroslav Cerny, Ph.D. absolvoval magisterské studium na Peda-
gogické fakult¢ Masarykovy Univerzity v Brné a nasledné doktorské studium
na Fakulté strojniho inzenyrstvi Vysokého uceni technického v Brn€ v pro-
gramu Fyzikalni a materialové inzenyrstvi. Statni doktorskou zkousku slozil
v roce 1999 a o dva roky pozd&ji obh4jil i disertacni praci s nazvem ,,K pro-
blematice ab initio vypoctd idealni pevnosti krystalti“. Od ukonceni doktor-

ského studia pracoval jako odborny asistent na Ustavu fyzikalniho inZenyrstvi,
FSI VUT v Brné do roku 2008, kdy se na svém pusobisti habilitoval v oboru
Aplikovana fyzika. Na FSI vedl pfedevsim laboratorni a teoreticka cvifeni a posléze i pfednasky
z fyziky. Kromé¢ vyuky se podilel i na pfipravé a organizaci fyzikalni ¢asti pfijimaciho fizeni do
bakalatského i navazujiciho magisterského studia.

Vedle svého angazma na FSI pracoval v letech 2012-2020 na ¢aste¢ny tivazek také jako vy-
zkumny pracovnik na Ustavu fyziky materiala, Akademie véd Ceské republiky jako ¢len fesitel-
skych kolektivii nékolika vyzkumnych projekti GACR. Od roku 2012 rovnéz pracoval ve Stiedo-
evropském technologickém institutu (CEITEC) VUT jako vyzkumny pracovnik a v letech 2015—
2020 zde také zastaval funkci vedouciho soucasti vyzkumné skupiny 204 Pokrocilé kovové materi-
aly a kovové kompozity.

Odborna &innost doc. Cerného zahrnuje predeviim modelovani materialdi na atomarni Grovni,
prvoprincipialni vypocty vybranych mechanickych a fyzikéalnich charakteristik materialti a studium
jevl souvisejicich s deformaci a lomem krystalickych pevnych latek. Tato problematika spojuje
kromé kvantové mechaniky, fyziky pevnych latek a aplikované fyziky také oblast materialové che-
mie a nékteré kapitoly z materidlovych véd.

V prubéchu let byl hlavnim feSitelem nékolika projekti v oblasti zakladniho vyzkumu, jejichz vy-
sledky pravidelné publikoval v odbornych casopisech (56 publikaci indexovanych na WOS) a pre-
zentoval na védeckych konferencich, ptipadné v ramci zvanych pfednasek na zahrani¢nich institu-
cich. Hlavnimi tématy jeho praci byly nejprve vypocty idedlni pevnosti pfi riznych typech zatézo-
vani, zahrnujici jednoosy a isotropni tah, viceosé zatizeni vzniklé superpozici osového a pticného
biaxidlniho nap€ti, smyku a normalového tlaku ¢i tahu. Posléze vyuzil ziskanych poznatki napf. pti
spolupraci na tvorbé vicetroviiového modelu nanoindentaéniho procesu nebo modelu spojujiciho
ab initio pfistupy s teorii gradientni elasticity pro popis lomu nanosoucastek, pii jehoz popisu kla-
sicka lomova mechanika selhava. Rovnéz se zabyval studiem vlivu entropie na segregaéni preferenci
necistot na hranicich zrn a téz naslednym efektem segregovanych necistot na kohezi hranice.

V pribéhu let také navazal spolupraci i s fadou vyzkumnych skupin v tuzemsku i v zahranici.
spolupraci s vyzkumnou skupinou prof. Yipa (MIT) na kalibraci a testovani pokro¢ilych semiempi-
rickych potencialll, nebo spole¢ny vyzkum s prof. Umenem (University of Tokyo) tykajici se pro-
blematiky vzdjemného vlivu jednotlivych slozek napéti pti viceosém zatiZeni. V ramci spoluprace
se skupinou doc. Holce (Montanuniversitit Leoben) pracoval na studiu multivrstev nitridd tranzi-
tivnich kovti, které jsou diky své vysoké tvrdosti perspektivnimi kandidaty na ochranné povlaky
feznych nastrojii. V neposledni fad€ spolupracovat s vyzkumnym tymem prof. Zhanga (Norwegian
University of Science and Technology, Trondheim) na teoretickém studiu nitinolu, ktery patfi do
skupiny materiald s tvarovou paméti, ¢i na problematice vodikového kichnuti krystali.



1 METODY VYPOCTU ELEKTRONOVE STRUKTURY

1.1 HISTORICKY UVOD DO VYPOCTU ELEKTRONOVE
STRUKTURY

Studium elektronové struktury je zaloZeno na metodéach, které vychazeji z fundamentalni kvan-
tové mechaniky. Témto metodam se proto také fika prvoprincipialni a rovnéz se pro jejich oznaceni
vzil latinsky termin ab initio metody. Elektronova struktura popisuje vazby v pevnych latkach a
predurcuje tak nejen jejich chemické a fyzikalni vlastnosti, ale i jejich mechanické charakteristiky.
Prave tém posledné jmenovanym se bude vénovat tato prace.

Ackoli zakladni kameny kvantové mechaniky byly polozeny zacatkem dvacatého stoleti
(Schrédingerova rovnice byla publikovéana roku 1926), na jeji praktické vyuziti v oblasti studia elek-
tronové struktury v pevnych latkach si museli védci pockat jesté pul stoleti. Jiz v roce 1929 formu-
loval Paul Dirac v uvodu své prace [1] vyrok: ,,... The underlying physical laws necessary for the
mathematical theory of a large part of physics and the whole of chemistry are thus completely
known, and the difficulty is only that the exact application of these laws leads to equations much too
complicated to be soluble. It there fore becomes desirable that approximate practical methods of
applying quantum mechanics should be developed, which can lead to an explanation of the main
features of complex atomic systems without too much computation. ... Pfedevs§im prvni polovina
zde uvedené ¢asti vyroku byvala pozdéji velmi Casto citovana. Pravé ale diky intenzivni praci na
nezbytnych aproximativnich metodach, které Dirac zmitiuje v druhé ¢asti svého vyroku, se podatilo
zaclenit kvantovou mechaniku mezi standardni uzitecné nastroje pro studium stavajicich i vyvoj
novych materiali s pozadovanymi vlastnostmi.

Za zasadni krok v usili o vytvoteni praktickych piistupti k predikci vlastnosti krystalti pevnych
latek Ize oznacit formulaci teorie funkcionalu hustoty (Density Functional Theory - DFT) [2, 3]. Jeji
autofi Kohn, Hohenberg a Sham pieformulovali Schrédingerovu rovnici obsahujici prostorové sou-
fadnice vSech interagujicich elektrond (a jader) do teorie zalozené na hustoté elektrontl, ktera je
funkci tif prostorovych soufadnic. Pro svou slozitost prakticky nefesitelny problém mnohocastico-
vych interakci je nahrazen studiem pohybu jediného elektronu v poli s efektivnim potencialem. Nej-
slabsim c¢lankem DFT je urceni vyménného-korela¢niho pfispévku k tomuto potencialu, pro ktery
teorie nema vnitini nastroje a ktery vyzaduje dalsi aproximace. V soucasnosti existuje cela fada ta-
kovych aproximaci nabizejicich riznou Groven pfesnosti. Jejich blizsi popis lze nalézt v fad¢ pre-
hlednych praci [4-6]. DFT mize byt implementovana do specializovanych metod dle dalsiho vyu-
ziti. Mize byt zaméfena na tzv. kone¢né systémy molekularniho typu, nebo na systémy vyuzivajici
periodické hrani¢ni podminky. Druhy ptipad, ktery je tim nejrozsitenéj$im, je vhodny pro vSechny
materialy vykazujici krystalovou periodicitu. Pak mohou byt jednoelektronové vinové funkce roz-
vinuty do rtiznych bazovych funkei (nejcastéji se pouzivaji rovinné viny) vyhovujicich Blochovu
teorému. Reseni se hleda iterativné.

Cilem tohoto pojednani je stru¢né nastinit, K ¢emu v soucasné dob¢ 1ze vyuzit prvoprincipialnich
metod Vv oblasti vyzkumu materiali. Hlavni pozornost je vénovana mechanickym charakteristikam,
které 1ze definovat jak na mikroskopické, tak i na makroskopické tirovni a kriticky jsou diskutovany
moznosti i omezeni souc¢asnych metod a pristupd.



1.2 STANDARDNI VYSTUPY AB INITIO METOD

Po nalezeni rovnovazného rozlozeni elektronti ve studovaném krystalu je mozné z vystupu vét-
$iny vypocetnich kodu ziskat fadu veliin, které mohou byt velmi uzite¢né pro popis vzniklych che-
mickych vazeb a pfipadné€ i vybranych vlastnosti krystalu. V této kapitole budou zminény jen vy-
brané zakladni veli¢iny a jejich moZznosti vyuziti budou demonstrovany na nékolika spiSe ucebnico-
vych prikladech.

1.2.1 Hustota naboje

Jednou z veli¢in, které ptimo popisuji elektronovou strukturu a jsou vZdy nalezeny béhem feseni
Kohnovych-Shamovych rovnic je hustota valen¢nich elektront, a tedy i odpovidajici hustota naboje,
kterou je mozné pomoci vhodnych zobrazovacich programi vykreslit ve vybranych krystalografic-
kych rovinach. Toho Ize vyuzit napf. pro poznani charakteru vazeb ¢i hledani vlivu necistot na va-
zebné vlastnosti krystald a jejich rozhrani. K takovému ucelu se vyuziva piedev§im rozdila v hus-
totach naboje systémi s necistotou a bez ni.

Na obr. 1a) lze vidét hustotu naboje v krystalu Si zobrazenou pomoci vrstevnicového grafu.
V zobrazené krystalové roviné (110) 1ze ve spodni ¢asti vidét zvySenou hustotu ndboje mezi nejbliz-
$imi sousedy (pozice atomovych jader jsou v obrazku zaznaceny kiizky). Takové vyrazné prosto-
rové vymezeni kanalli ze zvySenou hustotou naboje je charakteristické pro kovalentni vazbu. Na
obr. 1b) je podobny graf pro krystal kuchynské soli. Zde jsou patrné spiSe sféricky symetrické pri-
behy hustoty naboje v okoli atomuti Cl (jejich pozice jsou vyznaceny hvézdickami). Na druhou stranu
Vv okoli atomti Na (jejich polohy zobrazuji kiizky) neni patrna zadné zvySena hustota naboje. Divo-
dem je skutecnost, Ze zobrazena hustota naboje odpovida hustoté valenénich elektront a pro ionto-
vou vazby NaCl je typické, ze jediny valen¢ni elektron sodiku je zaGlenén mezi valenéni elektrony
atomu chloru.
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Obr 1. Vrstevnicovy diagram hustoty naboje v roviné (110) a) v krystalu kiemiku (v kubické
diamantové struktute), b) v krystalu NaCl. Pozice atomil Si a Na jsou zndzornény ki¥izky,
pozice atomu Cl hvézdickami.

Zobrazena data byla vypocitana programovym balikem VASP [7, 8] a grafy byly vytvofeny s vy-
uzitim programu VESTA [9].



1.2.2 Hustota stavi

Dalsimi veli¢inami pouzivanymi pro popis elektronové struktury jsou hustota stavi, a energie
jednotlivych elektronovych hladin tvofici pasovou strukturu. Tyto charakteristiky lze vyuzit napi.
ke klasifikaci materialu podle elektrické vodivosti, nebo k popisu vazeb vzniklych hybridizaci or-
bitall. Na obr. 2 jsou k vidéni hustoty stavii nékolika vybranych krystali. Do obr. 2a) byly spole¢né
vykresleny hustoty stavii pro fcc krystal Al, Si a NaCl. Pro lepsi ptehlednost byla vertikalni skala
pro kazdy krystal nastavena individualng, a métitko na vodorovné ose bylo upraveno tak, aby nula
odpovidala Fermiho mezi Er pro vSechny zobrazené prvky.

Hlinik je ptiklad typického vodice s nenulovou hustotou stavii na Er. Kiemik je typicky polovo-
di¢ se zakazanym pasem, jehoz vypocitana Sitka 0.7eV je mensi, nez experimentaln¢ uvadéna hod-
nota 1,17 eV (pro teplotu 0 K [10]). Podobné i u kuchynské soli vypocitana $ifka zakazaného pasu
5,1eV klasifikujici krystal mezi izolatory je vyrazné mensi, nez experimentalni hodnota 10 eV [10].
Podhodnocovani zakazaného pasu patii mezi znaimé nedostatky ab initio metod. Na druhou stranu,
existenci zakazaného pasu tyto metody zpravidla odhali spravné. Také je vhodné uvést, ze vétSina
implementaci DFT vypocitava Er jako energii nejvyssiho obsazeného stavu, takze jeji hodnota u po-
lovodici a izolatort vzdy odpovida horni mezi valen¢niho pasu.
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Obr 2. Ukéazka grafu hustoty stavi v krystalech a) Al (¢erchovand), Si (te¢kovand) a NaCl
(plna ¢ara) a b) CrO». Nula na vodorovné ose odpovida Fermiho mezi.

Na obr. 2b) je ukazka hustoty stavi v CrO>. Jedna se o feromagneticky material, Hustoty odpo-
vidajici jednotlivym orientacim spinu jsou vyneseny pro lepsi pfehlednost jako kladna a zaporna.
Za povsimnuti jisté stoji skuteCnost, Ze na Fermiho mezi ma jeden spinovy kanal nulovou hustotu
stavl. Jedna se tedy o material, ktery se chova jako vodi¢ pro jednu orientaci spinu a jako polovodic¢
(¢i izolator) pro opacnou orientaci. Toto je charakteristické pro materialy nazyvané v anglické lite-
ratufe jako ,,half-metal“. V posledni dob€ ptitahuji takové materidly pozornost védcl zejména pro
jejich potencialni vyuziti ve spintronice.

1.2.3 Magnetické momenty

V ptipadé magnetickych materialli lze pfimo z nalezen¢ elektronové struktury vypocitat magne-
tické momenty jednotlivych atomt ve vypocetni cele. Nejjednodus§im modelem je kolinearni mag-
netismus, ktery zahrnuje feromagnetické (rovnobézné) i antiferomagnetické (opacné) uspotradani



magnetickych momentd jednotlivych atomt, které 1ze snadno modelovat za pomoci tzv. spinové
1

. . . . . .. « « o . 1
polarizace — pfi minimalizaci energie zvazujeme oddélené hustoty elektront se spinem + 2=

Ferimagnetické uspofadani 1ze rovnéz modelovat v ramci kolinedrniho magnetismu. Jde o podobné
usporadani magnetickych momentd, jako v pfipad¢ antiferomagnetismu, ale magnetické momenty
se navzajem nevykompenzuji z divodu jejich rozdilné velikosti. Nékteré magnetické materialy mo-
hou vykazovat i mnohem obecné&jsi usporadani magnetickych momentd, tzv. nekolinedrni magne-
tismus. I takové systémy lze modelovat souasnymi ab initio metodami, ovSem je pochopitelné
nutné pocitat s vyssi vypocetni naro¢nosti takovych uloh.

1.2.4 Energie, sily, napéti

Pro studium mechanické odezvy krystalt jsou nejdilezitéj§imi veli¢inami celkova energie krys-
talu Utot, kterou muzeme pocitat jako funkci zvolené deformace ¢i konfigurace atomu. Pfi imple-
mentaci Hellmanova — Feynmanova teorému do vypodetniho kédu lze ziskat rovnou i sily ptisobici
na jednotlivé atomy v krystalu (pfipadné i mechanické napéti, jemuz je struktura vystavena) aniz by
bylo nutné tyto veli¢iny odvozovat z energetické odezvy krystalu na aplikovanou deformaci. Diky
tomu je mozné vyuzit i automatizované vypocetni metody pro relaxaci modelovanych struktur. Pres-

Vv

zcela zasadni.

1.3 OMEZENI AB INITIO METOD

I pfes vyznamny pokrok jak ve vypocetnich metodach, tak i v rozvoji vypocetni techniky, ma
vyuziti ab initio metod svd omezeni. Tato omezeni prameni jednak z vypocetni naro¢nosti téchto
metod a jednak z pouzitych aproximaci. Kazda aproximace pfinasi ur¢ité usnadnéni vypoctd, ale
spolu s tim obvykle i jistou ztratu pfesnosti. Zde jsou uvedeny dva piiklady omezeni, ktera jsou pro
vypocty mechanickych charakteristik zfejmé nejvyznamnéjsi.

Prvni omezeni spo¢iva ve velikosti simula¢ni cely. Periodické hrani¢ni podminky v kombinaci
S vypocetni narocnosti metod umoznuji v soucasné dobé modelovat s dostate¢nou presnosti systémy
obsahujici desitky az stovky atomtl. VEtsi systémy s tisici atomy jsou sice v uréitych ptipadech rov-
néz vypocetné zvladnutelné, avsak naroky takovych vypoctl na pamét’ a zejména na vypocetni ¢as
je ¢ini mnohdy neefektivnimi. Je tedy patmé, ze studium idedlnich krystalti vétSiny pevnych latek
padil zcela za hranicemi soucasnych moznosti.

Dalsi z omezenti, kterd vyplyvaji z pouzitych aproximaci, spo¢iva v zanedbani elektron fononové
interakce, ktera je disledkem Bornovy — Oppenheimerovy aproximace. Ta predpoklada, ze se elek-
poctech hledat rovnovazny stav elektront v poli statickych jader. Tim vSak dostavame popis krys-
talli za nulové absolutni teploty a rovnéz ztracime moznost studovat napt. elektrickou ¢i teplotni
vodivost pfimo. Zahrnuti vlivu teploty pak vyzaduje fadu dodate¢nych vypoctd. Napft. pro uréeni
teplotni roztaznosti, ¢i urceni entropickych ¢lenti do energetické bilance pii nenulovych teplotach je
nutné spocitat fononové spektrum a pouzit prislusné empirické vztahy.



2 MECHANICKE CHARAKTERISTIKY PREDIKOVATELNE
Z ELEKTRONOVE STRUKTURY

Cisté pro uéely nasledujiciho piehledu charakteristik materiala budou tyto rozlisovany na mikro-
skopické a makroskopické. Mikroskopickymi charakteristikami pak budou takové, které Ize defino-
vat pouze na atomarni Urovni a Ize je také pfimo spocitat s vyuzitim ab initio metod. Makroskopic-
kymi charakteristikami pak jsou oznacovany takové, které jsou bézné€ uzivany v materialovych vé-
dach, nemusi vSak byt dosazitelné pifimo z ab initio vypoctl. V piipadech, kdy lze vyjadtit jejich
souvislost s veli¢inami a charakteristikami definovanymi na mikroskopické urovni, bude tato sou-
vislost blize popséana v piislusnych kapitolach.

2.1 MIKROSKOPICKE CHARAKTERISTIKY

2.1.1 Lomova energie

Lomova energie (v anglické literatufe Casto oznacovana terminy ,,cleavage energy* nebo ,,work
of separation”) je definovana jako prace potiebna na rozdéleni krystalu na dvé ¢asti. Vypocet této
veliiny se provadi za pomoci tzv. supercely obsahujici dostateény pocet rovin (aby se zamezilo
vzajemné interakci vzniklych povrchtl), z nichz ¢ast je nasledné posunuta z rovnovazné polohy
0 vzdalenost X, jak je ilustrovano na obr. 3.
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Obr 3. Supercela pro vypocet lomové energie a energie vrstevné chyby v systému AIN/VN.
a) Idealni supercela odpovidajici neporusené multivrstve, b) struktura rozdélena kiehkym
lomem podél rozhrani na vzdalujici se tuhé bloky, c) struktura se smykovym posuvem
dvou bloki (jednotlivych nitridi podél rozhrani)

Soucasné s posouvanim zvolenych rovin se zvEtsi i odpovidajici rozmér supercely a pozice atomt
se nerelaxuji. Jak bylo odvozeno v praci [11], energie systému (vztaZzena na plochu prufezu super-
cely W = (Uior — Uyp) /S, kde U, ptedstavuje energii Uy, odpovidajici neporusenéme stavu) pii ta-
kovémto zplisobu rozlomeni struktury roste podle empiricky vyjadfeného vztahu



W) =E[1-(1+ lf) exp (- lﬁ)] 1)

ktery byva nazyvan univerzalnim vztahem pro vazebnou energii (Universal Binding Energy Relati-
onship), jelikoz plati pro libovolny krystal [11]. Jeho dvéma parametry jsou lomova energie E, a
kriticka vzdalenost [, ktera odpovida inflexnimu bodu kfivky W (x). Mechanické napéti, které lze
snadno vyjadfit na zaklad¢ energie W jako

o(x) =52 ¥

nabyva pro x = [, maxima, které lze vyjadfit z parametrti rovnice (1) jednoduse jako

O. = Z (3)

Jelikoz se hodnoty [. pro jednotlivé materialy zpravidla pfili§ nelisi, byva hodnota kritického (téZ
lomového) napéti pfimo imérna lomové energii.

3.5

3.0

2.0 ® data points

0 2 4 6 8 10
x(A)

Obr 4. Zavislost energie supercely modelujici multivrstvu AIN/VN s rovinou lomu odpovi-
dajici rozhrani obou nitridii. Body odpovidaji vypoc¢itanym hodnotdm energie W a ktivka
zobrazuje hodnoty aproximované vztahem (1).

Obrazek 4 ukazuje zavislost W (x) vypoé&itanou pro lom multivrstvy AIN/VN podél rozhrani.
Hladka kiivka v obrazku piedstavuje fit za pomoci rovnice (1) s parametry E, = 2.758 J/m?, I, =
0.38 A. Jak je patrné, funkce (1) velmi dobie aproximuje vypo&itané hodnoty energie, ktera pro
vzdélenost blok X vétsi, nez pfiblizné 4 A nabyva ustdlené hodnoty, odpovidajici E,. Tato hodnota
rovnéZ odpovida energii dvou nové vzniklych nerelaxovanych povrchii.
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2.1.2 Energie vrstevné chyby

Podobny model zalozeny na vzajemném posuvu dvou tuhych blokti umoziiuje pocitat i veliiny
souvisejici se smykovym posuvem sousednich rovin krystalu. (obr. 3c¢). Jelikoz bloky mizeme na-
vzéajem posouvat nezavisle podél dvou os, 1ze vypoditat energeticky profil podél plochy, jak je vidét
v obr. 5a). Energie je spoctena jako funkce vektoru posunuti blokt, které vytvaii vrstevnou chybu.
Tomuto energetickému profilu se Casto fik4 energie zobecnéné vrstevné chyby, nebo také kratce
gama plocha. Tento koncept zavedeny Vitkem [12] byl nasledné mnohokrat vyuZity pro urovani
bariér pro vznik ¢i pohyb dislokaci [13] a predikci krystalové plasticity [14].

U-Ug (eV)

0.4
<)
a)
2.0
1.8
1.6
. 1.4
= 1.2
£ 10
: 0.8
Q 06
0.4
‘g‘ 0.2
T ma 00
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Obr 5. Energie vrstevné chyby v fcc krystalu médi. a) Gama plocha - zavislost energie krys-
talu na posuvu dvou tuhych bloki, b) Geometrie rovin (111) v fcc krystalech a c) energe-
ticky profil spocitany pro Cu podél vektoru a

U krystalli s vy$si symetrii se zpravidla pocita tato energie podél vhodného sméru. Jako piiklad
je vobr. 5. jako modelovy systém uveden fcc (kubicky plo$né stiedény) krystal Cu. V &asti a) je
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v povrchovém grafu zobrazena energie krystalu (zmenSend o energii idedlniho uspotfadani) jako
funkce vzijemného smykového posuvu dvou tuhych blokti podél os x || [112] ay || [110].

Geometrie systému je popsana na obr. 5b), kde jsou zobrazeny tfi za sebou jdouci roviny (11 1),
které predstavuji v fcc krystalech typické skluzové roviny. Vrstevna sekvence ABC je rovnéz vy-
jadrena tmavosti zobrazenych kruhd, které reprezentuji pozice atomi. Vrstva A je k nam nejblize a
vrstva C je v obrazku nejdale od nés. Vektory a a b pfedstavuji dva transla¢ni vektory, definujici
oblast, na jejiz poloving byla spoctena energie v obr. 5a), pficemz vektor b je i Burgersovym vekto-
rem v fcc struktuie. Smér nejsnazsiho smyku je vSak opacny k vektoru a, jak je vidét i z energetic-
kého profilu na obr. 5¢). Lokalni minimum na tomto profilu odpovidajici x/a = 2/3 se nazyva energie
stabilni vrstevné chyby (stable stacking fault energy y;s), protoze takovy smyk zptisobi zménu
vrstveni z ABCABC na ABAB, coz znamena lokalni transformaci z fcc do hep (hexagonalni tésné
usporadané) struktury. V pfipad¢ Cu je tato energie velice nizka. Lokalni a globalni minimum pak
odd¢luje nizsi ze dvou maxim energie, které byva oznacovano jako energie nestabilni vrstevné
chyby yys [15-18]. Tato hodnota byla vyuzita napt. v Riceové kritériu pro tvarnost [13], kde se
porovnava s povrchovou energii. Neni proto pfekvapenim, Ze vzacné kovy, které vykazuji znacnou
tvarnost maji nizké hodnoty yys ve srovnani napi s krystalem Ir, ktery je naopak kiehky. Vyssi
z obou maxim energie na obr. 5¢) pak byva oznaovano jako nestabilni energie dvojcaténi (unstable
twinning fault energy yy7) [16, 18].

Pii vypoctech vrstevnych chyb cistych kovil se zpravidla neprovadi zadna relaxace struktury
a oba posouvané bloky jsou modelovany jako zcela tuhé. V nékterych studiich vsak byly pfidany
urcité stupné volnosti, ¢imz doslo ke snizeni energetickych bariér. Jako zcela legitimni l1ze pozada-
vek na ¢asteénou relaxaci povaZzovat zejména v ptipadé vypoctu riznych oxidd a nitridd, kdy Ize
ocekavat lokalni relaxace struktury i pti pohybu dislokaci [19].
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2.2 MAKROSKOPICKE CHARAKTERISTIKY

2.2.1 Pruznost

Pruznost krystalu zpravila vyjadiujeme pomoci elastickych konstant a modulti. V pfipadé mono-
krystalti mizeme definovat matici elastickych konstant Cjj, kterd ma v nejobecnéj$im tvaru 21 ne-
zavislych prvki. Symetrické krystaly pak maji pocet nezavislych prvkd niz§i, napt. kubicky krystal
(se 48 operacemi symetrie) vykazuje pouze 3 nezavislé elastické konstanty Ci1, C12 a Cas. Moduly
pruznosti (které 1ze vyjadrit i pomoci elastickych konstant) rozlisujeme u monokrystali nejen podle
typu zatizeni (v tahu, smyku, objemovy modul pruznosti, apod.), ale i podle konkrétnich krystalo-
grafickych smért. Napi. Youngltiv modul pruznosti v tahu bude obecné nabyvat riznych hodnot pro
rizné sméry, jak je patrné i z jeho nasledujiciho vyjadfeni pomoci elastickych konstant:

_ (€11=C13)(C11+2Cy2)

E
100 C11+C12

E — 3C44(C11+2C13) (4)
11 ™ 42C12+Cas

2C44C

E =4C [1 4 cadat
110 44 (€11=C12)(€11+2C12)
Jelikoz 1ze monokrystaly snadno modelovat v rdmci periodickych hrani¢nich podminek, 1ze rov-
néz snadno spocitat z prvnich principt jak elastické konstanty, tak i moduly pruznosti. K vypoctu

elastickych konstant I1ze vyuzit zobecnéného Hookova zakona

0; = Cyjm; (5)
kde slozky tenzoru napéti o; ziskdme piimo z vypocetniho kodu jako funkci slozek deformace 7;.
Podotknéme, Ze vyuZivame Voigtiv zapis redukujici pocet indexti [20] a Lagrangetiv tenzor
deformace definovany na zaklad¢ transformacni (Jacobiho) matice, kterd urcuje zmény translacnich
vektorti deformovaného krystalu, jako 7} = %(]AT J-T ) [21], kde T je jednotkové matice.

Druhou moznosti je vyjadfeni elastickych konstant z rozvoje energie pfi vhodné zvolené defor-
maci krystalu. Celkova vnitini energie krystalu miize byt zapsana

1 .
U=Uy+VXiom+VE X Cymin; + 0m?),ij=12,...6, (6)
kde V je objem krystalu. Na zakladé tohoto rozvoje mizeme elastické konstanty vypoditat
1 9%U
U = Y onony )

Moduly pruznosti lze v§ak vypocitat i pfimo bez nutnosti urceni elastickych konstant. Napiiklad
shora uvedené Youngovy moduly (4) 1ze ptimo spocitat bud’ za pomoci Hookova zakona ze zavis-
losti napéti na deformaci, nebo z obdobné zavislosti energie pfi jednoosém tahu v daném sméru.
V takovém piipad¢ je ovSem nutné relaxovat piicna napéti pro kazdy inkrement deformace krystalu.

Jako dalsi konkrétni pfiklady uved'me modul objemové pruznosti B a tetragonalni smykovy mo-
dul C'. Modul objemové pruznosti lze vypocitat ze zavislosti energie U na objemu V krystalu. V pfi-
pad¢ kubického krystalu 1ze deformaci popsat relativnim objemem vyjadfenym na zékladé rovno-
vazného objemu Vo jako v = V/Vp a pro kazdy objem ma tenzor napéti nenulové pouze tii diagonalni
slozky, které jsou navic stejné o; = 0, = g3 = 0. Ze zavislosti napéti na relativnim objemu pak
vyjadiime modul objemové pruznosti
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B=% ®)

T av
z tohoto vztahu pak Ize snadno odvodit vyraz pro vypocet B ze zavislosti energie na v
1d%U

B= )

T Vo v’
Z elastickych konstant bychom mohli B vyjadfit ve tvaru
B = %(Cll + 2C1,). (10)

Pro vypocet tetragonalniho smykového modulu pruznosti Ize navrhnout deformaci vyjadfenou
nasledujici Jacobiho matici

Vv1+2e 0 0
Je=] o Ji-2e of (1)
0 0 1
ze které vyplyne prislusna deformacéni matice
e 0 O
Ne =10 —e 0f.
0 0 O

Rozvoj energie (6) se pak pro Uo= 0 zjednodusi do tvaru:
U =V(Cyy — Crp)e?

a tetragonalni smykovy modul mizeme vyjadrit

€' =2(C11 — Cr2), (12)
. 19%U

Ptfesnost podobnych vypocti si mizeme demonstrovat na jednoduchém numerickém piikladu.
Pro vypoéty energie pouzijeme opét program VASP s hodnotou tzv. cut-off energie nastavenou na
350 eV asiti k-bodu pro integraci v Brillouinové zoné vytvotenou rozdélenim reciprokych translac-
nich vektorti na 19x19x19 usekt. Jako modelovy systém zvolme bcc krystal wolframu. Nejprve
protdhneme takovy krystal ve sméru osy X bez relaxace pti¢nych napéti (tedy bez Poissonovy kon-
trakce). Ackoli je takova deformace Vv praxi obtizné proveditelna, pro atomistické simulace je nao-
pak velmi snadna. Tenzor deformace pak ma jednu nenulovou slozku 14, ov§em tenzor napéti bude
mit krom slozky o; na diagonale dal$i dvé nenulové slozky o, = 05. Z napét'ové odezvy Krystalu
pak miizeme snadno urcit elastické konstanty C;; a C;, jako smérnice pfimek linearni regrese na
v grafu g;(n,) obr. 6a) a jejich hodnoty 540,7 GPa a 198,4 GPa souhlasi s experimentalnimi (daji
531 GPa a 204 GPa [22] velmi dobfe. Ziskané hodnoty uz nam staci jak k vypoctu B, tak i C' (viz
vztahy (10) a (12)). Nasledn€ spocitame energii (viz obr. 6b) i napéti jako funkci objemu a stanovime
objemovy modul pruznosti podle vztaht (8) a (9). Pro vypocet tetragonalniho modulu pruznosti
aplikujeme na krystal v rovnovazném stavu deformaci (11) a €’ uréime ze zavislosti energie na de-
forma¢nim parametru (13). Ziskané ¢iselné hodnoty jsou porovnany v Tabulce 1, ze které je patrna
jejich vyborna shoda (rozdily jsou v ramci 1%).
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Obr 6. a) Zavislost sloZek napéti o1 (¢tverecky) a o2 (krouzky) na velikosti aplikované jed-
noosé deformace 14, b) Energie krystalu jako funkce relativniho objemu pfi isotropni de-
formaci

Tabulka 1: Porovnani hodnot modulu objemové pruznosti B a smykového modulu C* wolframu

B c'
rovnice (10) 312,5 GPa rovnice (12) 171,1 GPa
rovnice (8) 314,8 GPa
rovnice (9) 316,5 GPa rovnice (13) 171,3 GPa

Pro polykrystalické materialy neni stanoveni modulii pruznosti z ab initio vypocta trividlni zale-
zitosti. Zakladni problém je v nalezeni kompromisu mezi pfedpokladem homogenni deformace a
homogenni napjatosti jednotlivych zrn krystalu. Na zakladé prvniho uvedeného piedpokladu (stejna
deformace vSech zrn) Voigt [20, 23] odvodil moduly pruznosti jejich zprimérovanim pro libovolny
smér. Druhy piedpoklad (stejné napéti na vSechna zrna) pak pouzil Reuss [24] pro obdobné zpri-
mérovani elastickych poddajnosti. Lamého konstanty A a p kubickych krystali pak 1ze na zakladeé
Voigtova pfistupu vyjadrit jako

1

Ay = g(cn +4Ci; —2C4) @
1

Wy = 3 (Ci1 — Ciz +3C4).

V ptipadé Reussova primérovani muzeme jejich hodnoty odvodit podle vztaht [25]

_ C1124C11C12-2C11Caa—2CE+6C15Cas a
3(€C11—C12)+4Cyq

_ 5C44(C11—C13)
3(C11~C12)+4Cay’

AR

HRr

Na zéklad¢ hustoty energie Hill [26] ukazal, Ze shora uvedené vyrazy predstavuji meze intervalu, ve
kterém se vyskytuji skute¢né hodnoty obou veli¢in. Konkrétné plati Az = A=Ay a gy = L = pp.
Jelikoz Voigtliv pramér by pfi jednoosém tahu odpovidal modelu zrn usporadanych vedle sebe
(kolmo ke sméru tahu) a Reusstiv naopak zrntim fazenym za sebou ve sméru tahu, 1ze pfi ndhodném
uspotadani zrn oéekavat vysledné hodnoty blizké priméru obou hrani¢nich odhadd. Existuje i fada
dalsich homogenizac¢nich pfistupt, jako napf. problém malych kulovych krystalki v homogenni ma-
trici, kterym se zabyval Hershey [27] a fada dalSich [27-29].
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2.2.2 Pevnost

Teoreticka pevnost je definovana jako nejvyssi hodnota mechanického napéti, kterého Ize dosah-
nout pied poruSenim materialu. Pti experimentalnich zkouskach 1ze pozorovat rizné zavislosti na-
peti na deformaci v zavislosti na druhu zkouSeného materialu, velikosti vzorku a typu zatézovani.
Napfiklad pii jednoosém tahu kiehkych materiali napéti narista linearné az do okamziku, kdy dojde
k prasknuti vzorku. Pti zkouSkach houzevnatych materiald je zavislost napéti na deformaci obvykle
slozit&jsi. Pfi fizené deformaci (nejcastéjsi typ zkousky) miizeme zaznamenat v inzenyrském dia-
gramu i dv€ maxima napéti. To prvni odpovidad okamziku, kdy dojde k nahlému poklesu napéti
v disledku prechodu deformace z elastického rezimu do plastického. Tomuto prvnimu maximu se
tikd mez kluzu. Pfi nasledném protahovani vzorek prochéazi procesem tzv. deformacniho zpevnéni
a napéti dosahne druhého maxima, které mize byt i znatelné vyssi nez mez kluzu. Toto druhé ma-
ximum pak pfedstavuje pevnost materialu.

Pomoci prvoprincipialnich metod Ize definovat a pocitat pevnost krystalii pfimo na mikrosko-
pické urovni pouze pro model elastické deformace (byt i nad linedrni oblast), nebot’ procesy spojené
S plastickymi mechanismy by pro sviij popis vyzadovaly pfili§ velké simulacni supercely. Pro takto
stanovenou pevnost se pouziva termin teoreticka pevnost a vzhledem k tomu, Ze se nejcastéji pocita
pro model idealniho krystalu, Casto se pouziva jako synonymum i pojem idealni pevnost.

V praxi méfené pevnosti byvaji i fddove nizsi nez odpovidajici hodnoty idealni pevnosti. Napf.
typicky métené pevnosti oceli a fady technickych kovt se pohybuji ve stovkach MPa [31]. Na dru-
hou stranu prvni odhady idealni pevnosti byly v desitkach GPa [32-35]. Tato skute¢nost ukazala,
jak dulezitou roli hraji krystalové poruchy v mechanické odezvée redlnych krystaltl, a stala se také
jednim z dulezitych podnétd pro vznik teorie dislokaci. Obrovska propast mezi vypocitanymi a ex-
perimentalnimi hodnotami pevnosti se vSak v priib¢hu desetileti postupné zmensovala jednak tim,
ze se zdokonalovaly experimentalni techniky, ¢i pfipravovaly dokonalejsi zkusebni vzorky, ale i tim,
ze se zdokonalovaly vypocetni modely a zptesiiovala se definice idedlni pevnosti.

Po experimentalni strance byla vyznamnym krokem vyroba vzorkl v podob& monokrystalickych
vlaken (whiskeri), jejichz pevnost jiz dosahovala jednotek GPa [36, 37]. Naptiklad pevnost méde-
nych mikrowhiskert zatéZzovanych ve sméru (110) se pohybovala v rozmezi 2-3 GPa, coz ptedsta-
vuje cca polovinu z teoreticky ur¢ené hodnoty 4,6 GPa [38]. Na druhou stranu, v pozdg&jsich expe-
rimentech na nanowhiskerech [39] byla zaznamenana maxima pevnosti az 7 GPa, tedy vyssi, nez je
idealni pevnost. To ukazuje, ze pti velmi malych rozmérech nejen Ze uz pevnost nesnizuje ptitom-
nost defektt, které se dafi produkéni technikou zna¢né eliminovat, ale navic se zde projevuje vliv
povrchovych efektil, které diky vysokému poméru povrch/objem piestavaji byt zanedbatelné. Ta-
hové zkousky na nanojehlach zatézovanych ve sméru (110) daly hodnoty pevnosti 20 GPa pro Mo
[40] a 23 GPa [41] a dokonce az 31 GPa [42] pro wolfram, coz jsou hodnoty jiZ blizké teoretickym
predpovédim (32,6 GPa pro Mo a 35,6 GPa pro W) [43]. Za zminku jisté stoji i rozvoj nanoinden-
tacnich technik. Diky velmi malym rozmérim hrotu nanoindentoru Ize testovat lokalné prakticky
bezporuchovy krystal (a to 1 v ptipad€ polykrystalickych vzorkl). Z namétenych odezev 1ze odha-
dovat i idealni pevnost ve smyku. Napt. z nanoindentace na krystalu W byly odhadnuty hodnoty
smykové pevnosti 25,7 GPa [44] a 28,6 GPa [45], které jsou vyrazné vys$$i, nez hodnoty 17-18 GPa
spoctené z prvnich principt [46]. Krenn a kol. [47] vysvétlili tento nesoulad nespravnymi piedpo-
klady v pouzitém Hertzové modelu pro sféricky indentor. Pfedev§im poukazali na vyrazné nadhod-
noceni pevnosti z divodu pouzitého pfedpokladu linearni elasticity. Jest¢ dokonalejsi model pro
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nanoindentaci aplikovany na krystaly Cu [48] a W [49] pak zahrnoval i vzajemny efekt jednotlivych
slozek tenzoru napéti, konktrétné skutecnost, ze tlak kolmy ke smykovym rovinam zvysuje idealni
pevnost ve smyku.

Z hlediska teoretického se rozdily mezi naméfenymi a vypoctenymi hodnotami dafilo zmensit
predevsim zdokonalenim metod pro analyzu stability zatizeného krystalu. Prvni odhady byly Cisté
empirické a vyjadrovaly pevnost na zakladé zmétenych hodnot modulll pruznosti, ptipadné povr-
ného zatéZovani [50-52]. S rostoucim vykonem vypocetni techniky se dafilo do vypocetniho mo-
delu zahrnout naptiklad Poissonovu kontrakei u zkousky v tahu i relaxaci krystalu pfi smyku, ¢imz
doslo ke snizeni vypocitanych maximalnich hodnot napéti, které byly povazovany za hodnoty ide-
alni pevnosti. Jak ov§em bylo ukdzano v mnoha pracich [53—65], ve vétsin€ krystalti dojde pii na-
mahani jesté pfed dosazenim maxima napéti k vyskytu jiného typu nestability, ktery vSak zpravidla
neni mozné v jednoduchych modelech s malymi simulacnimi celami odhalit kviili malému poctu
stupnd volnosti.

Velmi zasadnim krokem ve zdokonaleni teoretickych modeld byla Bornova analyza stability za-
lozena na analyze elastickych koeficientd [66, 67] (analogie elastickych konstant), ktera byva nazy-
vana analyzou elastické stability. Pozadavek stability krystalu je mozné vyjadfit pozadavkem, aby
matice elastickych koeficientti byla pozitivné definitni

det|C| = 0. (14)

Aplikovani této podminky muize vést k riznému poctu dil¢ich podminek, které musi byt individu-
aln¢ otestovany. Jako ptiklad uved'me podminky elastické stability pro kubicky krystal zatizeny
jednoosym tahem nebo tlakem ve sméru [0 0 1]. Pfi takovém zatizeni se kubicka symetrie snizi na
tetragonalni symetrii a krystal ma 6 nenulovych elastickych koeficient C11, Cs3, C12, C13, Casa Cee.
Termin elastické koeficienty je zde pouzit proto, ze pii kone¢nych deformacich vyvolanych zatize-
nim krystalu jiz hodnoty Cijj nejsou konstantni a méni se s amplitudou zatizeni. Pokud pro definici
elastickych koeficientd uzijeme zobecnény Hooklv zakon (5), vyplynou pro tetragonalni krystal
z rovnice (14) nasledujici podminky mechanické stability:

C33(C1z + C11) — 2(C13)* >0, (15a)
C11 — €2 >0, (15b)

Cas > 0, (15¢)

Coe > 0. (15d)

Prvni podminka je porusena pii dosazeni maxima tahového napéti a odpovida i vymizeni Youngova
modulu pruznosti Ejoo1). Ostatni podminky pak ovéiuji stabilitu krystalu vzhledem ke smykovym
perturbacim. Poruseni podminky (15b) zpisobuje bifurkaci z tetragonalni na ortorombickou defor-
macni drahu. Smykové nestability vzniklé pfi poruseni podminek (15¢) a (15d) pak vedou k jesté
vyraznéj§imu snizeni symetrie krystalu. Struktura se nasledné miize zcela porusit, nebo transformo-
vat do jiné symetrie. Pfi takovych vypoctech byva poruseni n¢které z podminek (15) povazovano za
indikator dosazeni idedlni pevnosti. Jesté je nutno zminit, ze pii vypoétech Cjj z energie (viz vztah
(7)) zavisi vypoctené hodnoty i na definici deformace a podminky stability (15) je nutné adekvatné
modifikovat [56-60]. Namisto matice € pak musi byt do vyrazu (14) dosazena matice B nazyvana
Wallaceova, ktera obsahuje i aktualni slozky tenzoru napéti [68]
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1
Bijii = Cijia + > (8ix0ji + 8jx 0y + 8410k + 8j10ik — 281103;),

kde &;; je Kroneckerovo delta. Pro jeji vyjadieni je nutné pouZit nezkraceny zapis, a protoze je tato
matice asymetrickd k zdmén¢ indext, je nutné ji pfed dosazenim do (14) symetrizovat. Vysledna
sada podminek (15) pak obsahuje i ¢leny zavislé na tahovém napéti [33].

Na zékladé dosavadnich zkuSenosti lze fici, Ze u fcc krystali dochazi pii tahu ve sméru [0 0 1]
zpravidla nejdtive k poruSeni podminky (15b) [33, 38, 61]. Na druhou stranu, bce krystaly pfi tako-
vém zatizeni zpravidla vykazuji nejprve poruseni podminky (15a) [33, 43]. Diivodem je skutecnost,
ze krystal se pfi zatizeni transformuje podél tzv. tetragonalni Bainovy drahy z pocatecni bec struk-
tury, kterou midZzeme vnimat jako specialni ptipad tetragonalni struktury s pomérem c/a = 1 do fcc
struktury, které dosahne pro ¢/a = v/2. Zatimco bce struktufe odpovida minimum na kiivee zavis-
losti energie na poméru c/a, fcc struktuie odpovida maximum a nejvyssiho tahového napéti je do-
sazeno mezi témito dvéma stavy.

Podminky elastické stability vSak pfedstavuji dlouhovinnou limitu obecnéj$ich podminek mecha-
nické stability zalozenych na analyze fononového spektra krystalu [68]. Kombinace elastickych ko-
eficientli v podminkach (15) pak odpovidaji smérnici disperznich zavislosti v adekvatnich smérech
Vv Brillouinové zon¢ v okoli bodu T. V takové analyze piedstavuje fonon periodickou deformaci
krystalové miize, kterd miZe snizit energii krystalu. Ovéfuje tak stabilitu m#iZe nejen vic¢i makro-
skopické (homogenni) deformaci, ale i vii¢i deformaci mikroskopické. Podminku stability pak 1ze
vyjadrit na zékladé fononové frekvence o pozadavkem

[w(as)]? >0,

ktery musi byt splnén pro vSechny vinové vektory g a vSechny polarizace S. Fononové nestability
jiz byly zaznamenany v fadé krystalt za riznych podminek zatizeni [33]. Jako ptiklad jsou v obr. 7a)
vykresleny disperzni zavislosti ve dvou vybranych smérech v Brillouinové zéné pro fec krystal Pt
vystaveny isotropnimu zatizeni. Dle zvyku jsou na zaporné vertikalni poloose vynaseny imaginarni
frekvence. Na obr. 7b) je pak model mikroskopické deformace odpovidajici vybranému fononu s vi-
novym vektorem g = % [100] %n a polarizaci [0 1 0]. Vychylky atomt v rovinach (1 0 0) z rovno-

vaznych pozic jsou vyznaceny Sipkami.

e e

g 1 V\.sj\m £-0.09 D/f/fj'/ 1 ?_ _____ y ¢_ _____ l ______@ _____ T______?
RN Lo I
g_ | s ] ?_ _____ b i ____________ i ______ N ?
| R

a) b)
Obr 7. a) Phononové disperzni zavislosti vykreslené pro fcc krystal Pt a ti'i hodnoty isotropni
deformace, b) Atomisticky model deformace mtizky odpovidajici vyzna¢enému vektoru

Qs
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2.2.3 Tvrdost

Tvrdost je definovana jako odpor materialu proti vnikani jiného télesa. Podle metody méfeni
a zejména podle tvaru vtlacovaného télesa existuji rizné stupnice, mezi kterymi lze nalézt vzajemné
vztahy, byt spiSe jen orientacni. V piipadé zkousky tvrdosti podle Vickerse je do materialu vtlaco-
van diamantovy pravidelny ¢tyiboky jehlan, Brinellova zkouska vyuziva kalenou ocelovou kulicku.
V obou pripadech se méfi sila F ptisobici na indentor a rozmér (dmérny plose) vtisku a tvrdost je
umérna jejich podilu. Napft. pro Vickersovu tvrdost se pouziva vztah

F
Hy = 0,189,

kde d je ahlopticka vtisku. Tvrdost se zpravidla uvadi jako bezrozmérnd, avsak v literatuie 1ze ne-
ziidka nalézt i tvrdost vyjadienou v pascalech.

Modelovat indentacni proces pfimo je pro ab initio metody vypocetné nezvladnutelné. Existuji
vsak cesty, jak I1ze v urcitych ptipadech tvrdost odhadovat za pomoci dat spoctenych z prvnich prin-
cipt.. Naptiklad v kovalentnich krystalech tvoii vazby lokalizované elektrony a tvrdost je inherentni
vlastnosti materialu a 1ze ji odhadnout napf. na zékladé moduld pruznosti, které odrazeji i vysokou
pevnost atomovych vazeb [68]. Naptiklad Chen et al. [70] odvodil pro Vickersovu tvrdost vztah

HV = Ckan,

kde C, m, a n jsou empirické koeficienty a K je tzv. Pughtiv pomér smykového a objemového
modulu pruznosti G /B. Zavislosti zalozené na modulech pruznosti vSak zpravidla vykazuji znaény
rozptyl hodnot pfi porovnani s experimentem, jak lze vidét i z piehledového ¢lanku [71].

Na zékladé Gilmanovy teorie plastické deformace kovalentnich krystali [72], odvodil Gao et al.
[73] vyraz pro tvrdost na zakladé Sitky zakazaného pasu Egve tvaru H, = AN,Eg, kde Na je pocet
kovalentnich vazeb na jednotkovou plochu a A je koeficient umérnosti. Veli¢ina Eg se ve vztahu
vyskytuje proto, Ze pohyb dislokaci je vniman jako poruseni kovalentni vazby — elektronového paru
a nasledné vytvoreni nové. Elektrony jsou tak pfi poruSeni vazby excitovany z valen¢niho pasu do
vodivostniho, takZe aktivacni energie pro plasticky skluz odpovida dvojnasobku Eg. Dal$im dosaze-
nim a korekei Na pro ¢aste¢né iontovou vazbu byl odvozen vztah

N, s
Hy = 350—=

e~ 1L191f;

2,5
b

kde Ne je hustota valenénich elektronti, ds je délka vazby a fj je ionicita chemické vazby.

Dalsi z koncepci odhadu tvrdosti krystalti, kterd vyuziva veli¢iny vypocitané z prvnich principt
[74], je zaloZena na piedpokladu, Ze k penetraci indentoru do inherentné kiehkého materialu dojde
pti dosazeni minimalniho kritického napéti oc nutného pro poruSeni vazeb mezi rovinami S vhodné
orientovanymi vzhledem ke geometrii vzorku. Pak Ize pro tvrdost odvodit

Hy = min{o (S[hk 1D},

kde [h k 1] udava krystalografickou orientaci vyjadienou Millerovymi indexy. Hodnoty o¢ 1ze ziskat
napt. z rovnice (3). Takto predikované hodnoty tvrdosti se pomérné dobie shodovaly s experimen-
talnimi daty pro vybrané diboridy.

Nov¢jsi modely ukazaly, Ze indentacni tvrdost 1ze korelovat s teoretickou pevnosti ve smyku T,
nebo jeste 1épe s energii nestabilni vrstevné chyby yys. Napf. nizsi tvrdost nitridti ve srovnani s kar-
bidy (a to navzdory vy$§im hodnotam moduld pruznosti) miize byt vysvétlena pravé na zakladé nizsi
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pevnosti ve smyku [75] i niz§i hodnoté yys [76]. Zhou et al. [77] nasel mocninnou zavislost mezi
vypoctenymi hodnotami nestabilni vrstevné chyby a méfenymi hodnotami tvrdosti. Odpor vici po-
hybu dislokaci byva vyjadrena Peierlsovym — Nabarrovym (PN) napétim, které 1ze vyjadfit

_ G -G/
Tpn - 1—Ve )

kde v je Poissonitv pomér [78, 79]. Exponencialni ¢ast vyrazu koreluje strukturu disloka¢niho jadra
S pfesnym popisem zavislosti sily na vychylce [80]. Vzhledem k tomu, Ze pod hrotem indentoru
vznikéd nejen smykové, ale predevsim tlakové napéti, na kterém je smykova pevnost zavisla (viz
napft. [81-85]), musi byt hodnoty ti pfislusné modifikovany. Ptes veskery pokrok v oblasti modelo-
vani krystalt vSak neni Zadny z modelti zcela uspokojivy a univerzalné pouzitelny pro vypocet tvr-
dosti vSech materialt.

2.2.4 Lomova houZevnatost

Lomova houzevnatost materialu vyjadiuje jeho odpor k tvorbé a Siteni trhlin. Nejjednodussi pred-
stava vytvoreni trhliny v Krystalu v modu I byla pouzita Orowanem [35] pro odhad teoretické pev-
nosti v tahu, ktera byla rovnéZ povazovana za napét'ové kritérium pro vznik trhliny, ve tvaru

_ ’EYs
Omax = a_o’

kde E je Youngiv modul pruznosti, y, povrchova energie a ao je mezirovinna vzdalenost (méfena
mezi rovinami kolmymi na osu tahu). Pfi pouziti ab initio metod lze tuto hodnotu spocitat jako a,
ze vztahu (3) spiSe, nezli idealni pevnost z kapitoly 2.2.2.

Aby se mohla trhlina $ifit, musi podle Griffithova kritéria pro idealn¢ kiehké materialy byt prace
spojena s piirtistkem lomové plochy uhrazena elastickou energii z okoli trhliny. V lomové mecha-
nice je napéti ped ¢elem trhliny (ktera je koncentratorem napéti) vyrazn€ vyssi nez ve zbytku télesa
a pro jeho odhad se pouziva vztah

Ky
Norod
kde K; je tzv. faktor intenzity napéti a r je vzdalenost od ¢ela trhliny, ktery plati pro linearné elasticka
télesa a pro velmi malé avSak nenulové hodnoty r. Podminku S$ifeni trhliny pak lze vyjadrit

pozadavkem, aby K; presahl kritickou hodnotu K;. nazyvanou lomova houzevnatost. Jeji velikost
1ze odhadnout na zakladé Youngova modulu E a lomové energie E. = 2y, ze vztahu [79, 86]

2YsE
Kic = [—
Ic 1—v2

Podrobnéjsi modely se snazi vzit v uvahu procesy v tésné blizkosti ¢ela trhliny, kde dochazi
u kfehkych materialti k poruSovani atomovych vazeb. Jak je ilustrovano na obr. 8, samotna oblast,
kde hraji hlavni roli pravé interakce mezi atomy pted ¢elem trhliny (fracture dominant zone A¢) je
mnohem mensi nez oblast, kde dochazi k intenzivni koncentraci napéti podle klasické lomové me-
chaniky (K-dominant zone Ax). Optimalni popis lze proto o¢ekavat od hybridnich modeli, které
kombinuji modely pro kontinuum a atomistické modely (at’ uz semiempirické nebo jesté 1épe ab
initio).
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V piipade téles o velmi malych rozmérech, jako jsou soucasti mikroelektromechanickych ¢i na-
noelektromechanickych zafizeni, je velikost K-dominantni zony omezena a pro Ag/As < 4 (Viz
obr. 8) za¢ina faktor intenzity napéti zaviset na rozmérech, takze zde klasicka lomova mechanika
ztraci platnost [87, 88]. Problematiku $ifeni trhlin v nanosoucastkach lze popsat pravé pomoci vhod-
ného hybridniho modelu. Kombinace teorie elasticity vyssiho fadu, metody koneénych prvki a ab
initio vypocti [89, 90] se ukazala jako velice slibna. Velmi dobré vysledky mé i obdobny model
vyuzivajici Skalovanou linearné elastickou lomovou mechaniku [91].

K-dominant region

fracture-dominant zone

999%

Obr 8. Model trhliny v lomové mechanice ilustrujici atomisticky i kontinualni ptistup [89]

2.2.5 Inherentni ki‘*ehkost a tvarnost

To, zda se bude materidl pfi deformaci chovat kiehce nebo tvarng, 1ze odhadnout pomoci fady
modeli. Nejjednodussi modely jsou zalozené na elastickych modulech. Napt. Pughliv pomér smy-
kového a objemového modulu pruznosti byva pouzit jako kritérium, které predpovida kiehkost pro
G/B > 0,5 a tvarnost pro G/B < 0,5 [92]. Jiné jednoduché kritérium vyuZziva tzv. Cauchyho tlak
Cp = (€15 — C4q), ktery v piipadé kubickych krystalti dava pro kovalentni (a tedy kiehké) krystaly
zaporné hodnoty a pro tvarné krystaly kovi kladné hodnoty [93-96].

Jelikoz kiehké ¢i tvarné chovani uzce souvisi s mechanismy porusovani krystalu, fada modeld je
zaloZena pravé na uréeni meznich stavl. Zatizeny krystal, ve kterém vznikne trhlina, ma dvé krajni
moznosti chovani. Bud’ se v ném bude trhlina nestabilné §itit a dojde ke kifehkému lomu, nebo lo-
kalni smyk spojeny s emisi dislokaci stabilizuje ¢elu trhliny jejim otupenim, coz je typické pro
tvarné krystaly. Klasickym feSenim muize byt jeden ze dvou nésledujicich ptistupti. KTC kritérium
(nazvané podle jeho tvtircti Kellyho Tysona a Cottrella) [97] je zaloZzené na poméru idealnich pev-
nosti v tahu a smyku. RT kritérium (Rice a Thompson) [98] pak analyzuje mechanismus emise dis-
lokaci. Jak ovSem bylo ukazano posléze [99], oba koncepty jsou fyzikalné ekvivalentni a pro nej-
jednodussi odhady pevnosti v tahu [35] a smyku [32] vedou ke stejnému vztahu.
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Podle KTC kritéria je krystal inherentn¢ tvarny, pokud je na Cele trhliny dosazeno idealni smy-
kové pevnosti 1j diive, nez pevnosti v tahu oi a dojde tedy spiSe k otupeni ¢ela trhliny emisi dislokaci
nez k jejimu nestabilnimu $ifeni. Pro mod I pak 1ze odvodit pro tvarnost krystalu podminku

G‘r_iih > sli:;ir;?s/i'
kde © je uhel mezi rovinou trhliny a skluzovou rovinou a @ je thel mezi Burgersovym vektorem
a normalou k ¢elu trhliny [100]. Pevnost v tahu na levé strané nerovnosti byla z ditvodu trojosé na-
pjatosti na Cele trhliny nahrazena pevnosti oy, pii hydrostatickém tahu, kterd je zde mnohem rele-
vantné&jsi. Obé hodnoty ideélni pevnosti lze z prvnich principi spocitat pomérné snadno a presn¢.
Prava strana nerovnosti pak zavisi pouze na krystalografii.
Podle RT kritéria je obdobnou podminkou tvarnosti krystalu vztah

Ys 1+(1-v) tan? &

Yb (1+cos @) sin2 @’
kde y, je povrchova energie a yy, je energeticka bariéra pro nukleaci dislokace. Tato nerovnost je
odvozena z rovnovahy mezi odpudivou silou plisobici na emitovanou dislokaci v disledku vnéjsiho
zatiZzeni a pfitazlivou silou vyvolanou pfitomnosti volnych povrchii na licich trhliny.

Kromé obou shora uvedenych a Siroce uzivanych kritérii stoji za zminku napf. kritérium zalozené
na hodnotach kritické deformace v tahu tm a smyku sm odpovidajicich dosazeni idealni pevnosti.
Tyto hodnoty jsou nazyvané ,.tensibility* a ,,shearability* [101] a jak bylo ukazano, mezi hodnotami
Sm a Ti existuje témef linearni vztah, zatimco hodnoty tm se pro rizné krystaly piili§ nelisi.

3 ZAVER

Jak je patrné z tohoto pojednani, vypocetni metody zalozené na studiu elektronové struktury mo-
hou poskytnout fadu cennych informaci nejen o povaze chemickych vazeb, klasifikaci z hlediska
elektrické vodivosti, ¢i magnetismu, ale i mnohé mechanické charakteristiky. Nékteré z nich (jako
naptiklad energii vrstevné chyby, lomovou energii, elastické konstanty, ¢i idealni pevnost) lze
snadno definovat pfimo na atomarni trovni, a tedy i spocitat na zakladé ab initio simulaci. Ostatni
(jako napft. tvrdost ¢i lomova houzevnatost) pak mohou byt vypocteny na jejich zaklad€ za pomoci
empirickych modelii a vztahl. Ackoli je spolehlivost takovych predikci nékdy omezena jen na urci-
tou skupinu materiald splitujicich pfedpoklady, na kterych jsou pfislusné modely zaloZeny, predsta-
vuji veli€iny vypocitatelné z elektronové struktury material velmi dilezity pfinos naSemu poznani
chovani téchto materialti pfi nejriznéjsich aplikacich v technické praxi. Dosud nejlepsich vysledka
bylo dosazeno pii pouziti ab initio dat ve vicetrovilovych modelech deformace a lomu materiald.
Propojeni atomistickych metod s mechanikou kontinua je jednou ze slibnych cest k dokonalej$im
modelim a spolehlivéjsim predikcim.

Hlavnim omezujicim faktorem ab initio metod je velikost simulaéni cely, S jejimz zvétSenim
roste i vypocetni naro¢nost spocivajici predevsim v pozadavcich na operacni pamét’ a vypocetni ¢as.
Je tedy ziejmé, Ze velmi dileZitou roli pfi dal$im rozvoji tzv. vypocetnich materialovych véd sehraje
mimo zdokonalovani vhodnych vypocetnich metod a modeld také rist vypocetniho vykonu do-
stupné vypocetni techniky. Pravé diky rostoucimu vykonu a klesajicim cenam vicejadrovych poci-
tacl a zrychlovani sitové komunikace jednotlivych vypocetnich jednotek, umoziujicich efektivni
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paralelizaci uloh, 1ze do budoucna oc¢ekavat dalsi riist tohoto odvétvi védy, které se stale Castéji
presouva z akademické oblasti i do pramyslu. Je to praveé ohromujici prediktivni schopnost ab initio
metod, kterou 1ze vyuzit k navrhu novych materialii s pozadovanymi vlastnostmi. Moznost urcovat
vybrané¢ charakteristiky a studovat chovani novych kandidati na nové a dokonalejsi materialy pied
tim, nez jsou vibec syntetizovany, miZe vyvoj materialti vyrazné urychlit a zlevnit. Ackoli je velky
kus cesty k poéitatem fizenému navrhu novych materialii jesté pted nami, pokrok uéinény v uply-
nulych letech nas opraviiuje ke znacnému optimismu.
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ABSTRACT

Current state of calculations of mechanical characteristics based on ab initio methods is critically
discussed. After a brief introduction to electronic structure calculations, quantities directly accessi-
ble using present state—of—the—art computational codes are listed to demonstrate their standard out-
put and followed by description of their major limitations. The main attention is paid to computa-
tional approaches to mechanical characteristics of crystals. An overview of characteristics that can
be defined on a microscopic (atomistic) level (such as the cleavage energy, generalized stacking
fault energy, elastic constants and moduli or ideal strength) is supplemented by description of se-
lected approaches to prediction of macroscopic material properties and characteristics (hardness,
toughness, intrinsic ductility/brittleness) that, in addition to ab initio data, require also empirical or
multiscale models.

26



	1 METODY VÝPOČTŮ ELEKTRONOVÉ STRUKTURY
	1.1 HISTORICKÝ ÚVOD DO VÝPOČTŮ ELEKTRONOVÉSTRUKTURY
	1.2 STANDARDNÍ VÝSTUPY AB INITIO METOD
	1.2.1 Hustota náboje
	1.2.2 Hustota stavů
	1.2.3 Magnetické momenty
	1.2.4 Energie, síly, napětí

	1.3 OMEZENÍ AB INITIO METOD

	2 MECHANICKÉ CHARAKTERISTIKY  PREDIKOVATELNÉ Z ELEKTRONOVÉ STRUKTURY
	2.1 MIKROSKOPICKÉ CHARAKTERISTIKY
	2.1.1 Lomová energie
	2.1.2 Energie vrstevné chyby

	2.2 MAKROSKOPICKÉ CHARAKTERISTIKY
	2.2.1 Pružnost
	2.2.2 Pevnost
	2.2.3 Tvrdost
	2.2.4 Lomová houževnatost
	2.2.5 Inherentní křehkost a tvárnost


	3 ZÁVĚR
	4 LITERATURA
	ABSTRACT



