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Predstaveni autora

Mojmir Sob se narodil v r. 1951 v Jihlavé. V r. 1969 zacal studovat obor fyzika na Piirodo-
védecké fakulté University J.E. Purkyné v Brné, v r. 1971 pak prestoupil na Matematicko-
fyzikalni fakultu University Karlovy v Praze, kde studoval specializaci teoreticka fyzika.
Studium ukoncil s vybornym prospéchem r. 1974. Jeho diplomova prace byla v r. 1974
prijata jako prace rigorosni a v témze roce mu byl udélen titul RNDr. Po ukonceni vysoké
gkoly nastoupil na studijni pobyt a aspiranturu na Ustavu fyzikalni metalurgie CSAV
v Brné. V r. 1980 ziskal hodnost kandidata technickych véd, v r. 1997 hodnost doktora
technickych véd a v r. 1999 se habilitoval na Vysokém uceni technickém v Brné v oboru
materidlového inzenyrstvi. V letech 1985-1992 byl vedoucim Laboratore pozitronové ani-

hilace na Ustavu fyzikalni metalurgie CSAV v Brné.

Jeho oborem byla od pocatku teorie kondenzovaného stavu. Zabyval se vypocty elektro-
nové struktury pevnych latek z prvnich principu, které nejdfive aplikoval na studium
vlastnosti kovovych materidlu metodou pozitronové anihilace. Pozdéji se vénoval prvo-
principielnim vypoctim elektronové struktury kovovych a polovodi¢ovych slitin a mate-
riala s defekty. V soucasné dobé se zabyva kvantoveé-mechanickym modelovanim struktury
hranic zrn v kovech, teoretickym studiem magnetismu kovu a slitin a vypocCty teoretické
pevnosti kovovych materialu a jejich stability. Je autorem nebo spoluautorem na 130
puvodnich védeckych praci, publikovanych vétsinou v pfednich zahrani¢nich ¢asopisech
nebo ve sbornicich dulezitych mezinarodnich konferenci, a spoluautorem jedné monografie
o elektronové struktufe koviu, slitin a jejich povrchu, ktera vysla v americkém naklada-
telstvi Kluwer v r. 1997. Jeho prace nasly pomérné znac¢ny ohlas mezi svétovou védeckou
komunitou — do r. 2000 byly citovany v mezinarodnich publikacich celkem 682x. Je dale
autorem nebo spoluautorem 14 pozvanych prednasek na prestiznich mezinarodnich konfe-
rencich. Od r. 1993 byl fesitelem nebo spolufesitelem ¢tyi mezinarodnich a Sesti narodnich

grantovych projektu.

Béhem své aktivni védecké ¢innosti absolvoval pobyty v Ustavu nizkych teplot a struk-
turnich vyzkumu Polské akademie véd ve Vratislavi (1976/77, 6 mésicu), v Max-Planck-
Institut fiir Festkorperforschung ve Stuttgartu (1985/87, 18 mésici) a na University
of Pennsylvania, Philadelphia (1990/92, 28 mésicu). Od r. 1994 mé spoleény védecko-
vyzkumny projekt s prof. Vitkem z University of Pennsylvania tykajici se pocitac¢ového

modelovani defektu v perspektivnich intermetalickych slouceninach.



V ramci své pedagogické ¢innosti pFednasel 5 novych predmétu (2 na Vratislavské univer-
sité, 1 na University of Pennsylvania, 2 na Vysokém uceni technickém v Brné). Vedl nebo
vede 2 diplomové prace, 3 doktorandy a jednoho zahrani¢niho a jednoho doméciho pra-
covnika na post-doktoratnim pobytu. Kromeé téchto aktivit odprednasel cca 75 prednasek
pro védecké pracovniky, postgraduanty a studenty vyssich ro¢niki na vysokych skolach
a jinych védeckych institucich doma i v zahranici, vétsinou na pozvani a naklady prislusné

instituce.

Byl ¢lenem védeckého tymu, ktery v r. 1998 ziskal Cenu Akademie véd Ceské republiky za
vynikajici vysledky velkého védeckého vyznamu v oblasti Elektronovd struktura a fyzikdlni
vlastnosti pevnych latek a jejich povrchi. Je ¢lenem Jednoty ¢s. matematikt a fyziki,
Védecké spolecnosti pro nauku o kovech, Materials Research Society (USA) a American
Physical Society. Byl také ¢lenem mezinarodnich poradnich vyboru nebo organizac¢nich
vyborti nékolika mezinarodnich konferenci. Od r. 1994 je ¢lenem Védecké rady Ustavu
fyziky materialit AV CR v Brné, od r. 2000 ¢lenem Védecké rady Fakulty chemické VUT
v Brné a od r. 1998 ¢lenem Akademického snému AV CR.



1. Uvod

Jednim z cilu fyziky pevnych latek a materidlového vyzkumu je hlubsi porozuméni fyzi-
kalnim a chemickym vlastnostem latek a jejich vnitini stavbé. Na zakladé téchto znalosti
lze potom cilevédomé hledat nové technicky vyznamné materialy s vyssi uzitnou hodno-
tou, napt. pevnéjsi a korozivzdornéjsi oceli, latky s lepsimi elektrickymi, magnetickymi

i mechanickymi vlastnostmi, supravodice s vyssi kritickou teplotou atd.

Ziskani pottebnych informaci vyzaduje ovsem dokonalé pochopeni procesu probihajicich
v pevné latce na submikroskopické — atomarni a elektronové — tirovni. Rada vlastnosti
materidlu dulezitych pro technickou praxi je uréovana chovanim elektronu, které je po-
psano tzv. elektronovou strukturou (ES). Teorie ES nam pomaha nejen v porozuméni
experimentalnim vysledkim a jejich interpretaci, ale stava se i dulezitym prediktivnim

nastrojem ve fyzice a chemii kondenzovaného stavu a v materidlovém vyzkumu.

Mnoho strukturnich a dynamickych vlastnosti pevnych latek lze presné predpovédét na
zékladé fundamentalni kvantové teorie, tedy v podstaté ze Schrodingerovy rovnice pro
pevnou latku. Jako vstupni data zde pouzivime pouze atomova cisla atomu, z nichz se
studovana latka sklada, a obvykle rovnéz tdaje o struktute. Proto se takové vypocty
nazyvaji ab initio nebo také vypocty z prvnich principu (first-principles calculations).
Standardné se provadéji v ramci teorie funkcionalu hustoty, kde se komplikovany mno-
hacasticovy problém popisu vSech elektronti nahrazuje ekvivalentnim, ale jednodussim
problémem popisu jednoho elektronu pohybujicitho se v urcitém efektivnim potencialu.
Vypoctené totalni energie studovanych systému lze vyuzit k ziskani rovnovaznych miiz-
kovych konstant, elastickych modulu, relativnich stabilit ruznych krystalovych struktur
daného materialu, energii bodovych a rozlehlych (extended) poruch atd. Kromé toho ndm
vypocty poskytuji informaci o elektronové hustoté stavi a nabojové hustoté, coz umoz-
nuje ziskat uplnéjsi pohled na chovani elektronu ve studovaném materialu a urcit, které

aspekty daného problému jsou dulezité.

Béhem poslednich 10-15 let doséahla teorie ES vysokou troven spolehlivosti pii objasrtio-
vani a predpovidani fyzikalnich a chemickych vlastnosti materidli a souvisejicich jevu.
To bylo do zna¢né miry umoznéno jednak rychlym vyvojem vypocetni techniky (vekto-
rové procesory, paralelizace) a jeji vzrustajici pfistupnosti (prostfednictvim siti a také
snizovanim cen), jednak vyvojem novych vypocetnich metod a algoritmu. Vzniklo nové
odveétvi fyziky pevnych latek a materidlového vyzkumu — pocitacovy materidlovy vyzkum
(computational materials science). Souc¢asné prvoprincipielni vypocty ES poskytuji vy-

soce presna Teseni jednoelektronovych kvantové-mechanickych rovnic pro pevnou latku,
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z nichz lze ziskat hluboké porozumeéni vlastnostem materiadlu v atomovém a elektronovém
méritku. V mnoha pripadech lze pomoci téchto vypoctu nejen vysvétlit experimentalni
data, ale i navrhnout nové materialy a predpovédét jejich vlastnosti pred tim, nez je sku-
tecné realné vytvorime. Pocitacové simulace rovnéz poskytuji idaje v atomovém méritku,
které jsou experimentélné nedostupné (napi. hodnoty napéti na jednotlivych atomech
atd.)

Na Ustavu fyziky materialii (ddle UFM) Akademie véd Ceské republiky v Brné jsme
zacali prvoprincipielni vypocty ES pouzivat asi pred 25 lety, nejdfive k interpretaci vy-
sledku ziskanych metodou pozitronové anihilace, pozdéji pak ke studiu vlastnosti slitin,
jejich povrchu a rozhrani, ke zkoumani struktury rozlehlych defekti, zejména hranic zrn,
a nejnovéji ke studiu magnetickych fazovych transformaci a k vypoctum pevnostnich cha-
rakteristik materialu a jejich stability. Nase studie si ziskaly uznani i ve svétovém méritku,
coz se projevilo jak v pozvanych prednaskach na vrcholnych mezinarodnich setkanich

v tomto oboru, tak pomérné zna¢nym ohlasem publikovanych praci.

V této prednasce bych rad ukéazal tlohu kvantové-mechanickych vypoctu elektronové
struktury pevnych latek v soucasném materidlovém vyzkumu. Prednaska je rozdélena
do ¢tyt casti. Po tivodu je ve druhé ¢asti shrnuta teorie funkcionalu hustoty a zakladni
rovnice pro vypocet ES. Ve tieti ¢asti je ilustrovano pouziti vypoctu ES ve dvou oblastech:
(i) studium magnetismu Zeleza a jeho zmén béhem fazovych transformaci a (ii) vypocty
teoretické pevnosti kovii a intermetalickych slouc¢enin. Ctvrta ¢ast pak hodnoti soudasny
vyznam prvoprincipielnich vypoctu ES a diskutuje dalsi vyhledy kvantové-mechanického

pristupu ve fyzice pevnych latek a v materidlovém vyzkumu.

2. Vypocty elektronové struktury v ramci teorie funkcionalu
hustoty

ES pevnych latek je urcovana Schrodingerovou rovnici, kterd ma v nerelativistickém pii-
padé tvar

He ra} ¥V = EV. (1)

Zde 'H je Hamiltonidn urceny vztahem

He (Ra) = — Z Vi + Z Ve, oy (i) + Z P (2)

- rJ|

kde {R,} jsou polohy atomovych jader v mtizce pevné latky, {r;} oznacuji polohy elektro-

ni a V (r.}(r;) je potencial ptisobici na i-ty elektron v poli viech atomovych jader. Tento



potencial je dan vztahem
27,
Ve, (Ra}(ri) = = It — Ra|’ (3)

Diéle Z, oznacuji atomova ¢isla jednotlivych atomt v latce a Y-, ' ﬁ popisuje elektro-
statickou elektron-elektronovou interakei (¢arka v sumé vylucuje ¢leny s i = j). Ve vyse
uvedenych rovnicich i v celé pfednasce budeme pouzivat tzv. Rydbergovy atomové jed-
notky definované rovnostmi =1, 2m.=1 a Ke?=2, kde % je Planckova konstanta, m, je
hmotnost elektronu, e je elektronovy naboj a K = 1/(4mey) je konstanta imérnosti v Cou-
lombové zdkons (g9 = 8.8541878 x 10712 F/m je permitivita vakua). Jednotkou délky je pak
Bohrtiv polomér ag = 0.529177x1071% m, ktery reprezentuje polomér nejnizsi elektronové
drahy atomu vodiku, a jednotkou energie je 1 Rydberg = 13.6058 eV = 2.179907x 10718

J, coz je vazebna energie atomu vodiku.

Makroskopicky kousek pevné latky obsahuje vSak obrovské mnozstvi elektront (napf.
v 1 cm® médi bychom jich nasli N ~ 6 x 10%3). Schrodingerova rovnice pro takovy

systém méa pak 3N stupnu volnosti a nelze ji fesit ani na nejvykonnéjsich pocitacich.

Nesmirné zjednoduseni problému elektronové struktury poskytuje teorie funkcionalu hus-
toty, za niz byla v r. 1998 udélena prof. Walteru Kohnovi Nobelova cena. Tato teorie
se opird o Hohenbergovy a Kohnovy teorémy [I]. Podle prvniho z nich elektronova hus-
tota o(r) v zdkladnim stavu urCuje plné Hamiltonian celého systému. Z ného pak lze
najit vSechny zakladni vlastnosti studované latky. To je obrovska redukce stupnu volnosti
mnohaelektronového systému, protoze elektronova hustota je funkei jen t¥i proménnych.
VSechny charakteristiky systému v zakladnim stavu lze tedy povazovat za funkcionaly

jediné funkce — elektronové hustoty o(r).

Podle druhého Hohenbergova a Kohnova teorému nabyva totalni energie elektronového

systému minima pravé pti skutecné elektronové hustoté zakladniho stavu.

Na zékladé teorie funkcionalu hustoty tedy nemusime fesit 3/N-dimenzionalni Schrodinge-
rovu rovnici s N ~ 10%, ale ménime jen elektronovou hustotu o(r), funkci jen ti{ promén-

nych, bez ohledu na pocet ¢astic v systému, az ziskdme minimum totéalni energie [2].

Zakladni rovnice pro vlnové funkce elektronu v;(r) v teorii funkciondlu hustoty ma tvar

Hi(r) = [-V? + Ver(0)[ti(r) = e ¥i(r), (4)

kde €; jsou energie jednoelektronovych stavu. Elektronova hustota je pak dana vztahem

o(r) = ; i)l (5)
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(s¢itdame pies N nejnizsich — obsazenych — jednoelektronovych stavii) a efektivni potenciél,

v némz se elektrony pohybuji, 1ze vyjadrit jako

20(r") 3. 0 Exe[0]
V:?ff(r) = V:axt(r) + /|I'—I'/|d r + T(I‘)

V rovnici ([6)) je Vext (r) vngjsi potenciél, ktery na elektrony ptisobi (véetnd elektrostatického

(6)

potencidlu atomovych jader) a Ex.[g] je tzv. vyménna a korela¢ni energie, jejiz tvar neni
presné znam a ruznymi zpusoby se aproximuje. Operator H definovany v rovnici se

nazyva Kohnuv-Shamuv Hamiltonian.

Rovnice musi byt vyfeseny selfkonzistentné, coz znamena, ze elektronova hustota
o(r) a potencidl Veg(r) si musi vzdjemné odpovidat. Rovnice proto feSime iterativnim
zpusobem, tj. potencidl Veg(r) z rovnice (6) (nebo jeho vhodnou kombinaci s pavodnim
potencidlem pouzitym v rovnici ) dosadime v dalsi iteraci opét do rovnice , Vypoc-
teme novou elektronovou hustotu podle rovnice , novy potencial Vog(r) atd., az se uz
ani potencial, ani elektronova hustota v tomto cyklu v urcité toleranci neméni. Nékteré
slozité systémy (vétsinou ty, kde mé dulezitou tlohu povrch) vyzaduji az stovky takovych

iteraci.

Regen{ systému rovnic (41-6)) se zna¢né zjednodusi, pokud miizeme predpokladat, ze uspo-
rfadani jader atomu v pevné latce je periodické, tj. ze efektivni potencial @ vyhovuje
podmince

Veg(r + T) = Veg(r), (7)

kde T je libovolny transla¢ni vektor krystalové miizky. Pfimym disledkem této podminky
je dulezity Blochuv teorém, podle néhoz kazdé reseni rovnice (4)) 1ze ” o¢islovat” vektorem k
tak, ze

(r) = exp(ik.r) ug(r), (8)

pricemz uy je funkce s periodou krystalové miizky, t.j.
Uk(l' + T) = uk(r). (9)

Staci pak najit elektronové vinové funkce 1y (r) v tzv. primitivni builce, coz je nejmensi
oblast, ktera periodickym opakovanim vytvoii cely krystal. V dusledku periodicity efek-
tivniho elektronového potencialu lze oblast vektoru k rovnéz omezit na primitivni

buniku reciproké miizky; tato buinka je znama jako prvni Brillouinova zéna.

Pti feSeni Kohnovy-Shamovy rovnice rozvijime hledanou jednoelektronovou vlnovou

funkci ve tvaru

Ui (r) = Z Cink Xik(T), (10)
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kde bazové funkce (orbitaly) yx(r) spliiuji Blochuv teorém (8] a tvoii Gplny systém (n je
tzv. pasovy index). Pro koeficienty ¢; i dostavame

[ HIxin) — enx (Xl X)) e = 0, (11)

J

kde
O = [ ) xilr) dr (12)

jsou prekryvové integraly a

Cad HP) = [ xac®) H xlo) d'r, (13)

jsou maticové elementy Hamiltonianu; 2 je objem primitivni bunky. Energie €, uréime
ze sekularni rovnice

det [(Xik’H|Xjk> — €nk <Xz’k|Xjk>] = 0. (14>

Lze fici, ze Blochtuv teorém vlastné blokové diagonalizuje matici Hamiltonianu H, pfic¢emz
kazdy blok (odpovidajici ur¢ité hodnoté k) méa piijatelnou velikost z hlediska pouziva-
nych numerickych metod. Velikost kazdého bloku je ddna soucinem poctu funkci baze na
atom a poc¢tu atomu v primitivni bunice. Bloky jsou tedy nejmensi pro latky s jednim
atomem v primitivni buiice (napf. pro plosné a prostorové centrovanou kubickou struk-
turu). V téchto pripadech nékteré metody davaji bloky 9x9, které odpovidaji jednomu

s orbitalu, tfem p orbitalum a péti d orbitalum.

Ruzné metody pouzivané pro vypocet elektronové struktury se lisi vybérem béazovych
funkei x. Cim lépe je (podle charakteru feseného problému) vybereme, tim méné jich
je pro presny popis elektronovych vlnovych funkci 1, tfeba. Standardné se pouzivaji
pridruzené rovinné viny (augmented plane waves — APW), ortogonalizované rovinné viny
(OPW), linearni kombinace atomovych orbitala (LCAQO), Gaussovskych orbitalu (LCGO)
a pridruzenych Slaterovych orbitali (LASTO), pfidruzené sférické viny (ASW), linearni
muffin-tin orbitaly (LMTO) atd. Velice rozsifeny je i pFistup zaloZzeny na pojmu pseudo-

potencialu.

V soucasné dobé je standardem provadét vsechny vypocty ES selfkonzistentné a se zahr-
nutim tplného krystalového potencialu (tedy bez ruznych sférickych stfedovani potencialu
kolem atomu, které se bézné pouzivalo jesté v sedmdesétych letech). Vyvoj takovych pro-
gramu znamena ¢asto mnoho ¢loveékoroku prace. Ve svété existuji skupiny, které takové
programy vyvinuly, a nyni je bud zdarma nebo za licen¢ni poplatek poskytuji Sirsi védecké
komunité. Nejznaméjsi z nich jsou programy WIEN97 [3], ve kterém je implementovana
linearizovand metoda pfidruzenych rovinnych vln, a VASP [4], ktery je zaloZen na me-

todé pseudopotencidlu. Ve vétsiné nasich vypoctu z posledni doby pouzivame program
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WIEN97, ktery patii k nejpfesnéjsim vypocetnim postupium pro feseni Kohn-Shamovych

rovnic (4.

3. Priklady pouziti kvantové-mechanickych vypoc¢tti v materia-
lovém vyzkumu

3.1. Fazové hranice v Zeleze pri bcce-fce tranformaci a magnetismus tenkych

Zeleznych vrstev

Zelezo existuje v modifikacich s prostorové centrovanou kubickou strukturou (bcc) a plogné
centrovanou kubickou strukturou (fcc) a ma mnoho magnetickych fazi, zejména pokud
je pripraveno ve formé tenkych vrstev na néjakém kovovém substratu. Naptiklad tenké
vrstvy zeleza se strukturou fcc vykazuji velkou rozmanitost strukturnich a magnetickych

vlastnosti, které citlivé zavisi na tloustce vrstev a podminkéach pfipravy [5 6} [7].

K objasnéni magnetickych vlastnosti tenkych vrstev zeleza jsme provedli vypocet totalni
energie Zeleza podél tzv. tetragonalni (Bainovy) deformacni dréhy, ktera spojuje bee a fee
strukturu, a to pfi ruznych atoméarnich objemech. Tato deforma¢ni dréha je vyznamnéa pro
chovéani ultratenkych vrstev na substratech s rovinou (001), nebot epitaxni tenké vrstvy,
které vyrostou na takovém substratu, maji obvykle tetragonalni strukturu, jez v sobé
ma ur¢itd vnitini pnuti. Do vypoc¢tu jsme zahrnuli feromagneticky (FM) a nemagneticky
(NM) stav zeleza a dva antiferomagnetické stavy. Prvni z téchto antiferomagnetickych
stavi znaceny jako AFM1 se vyznacuje stiidavou orientaci magnetickych momenti na
rovinich (001), tedy T/T] ..., a druhy znaceny jako AFMD ma4 stfidavou orientaci magne-
tickych momentu na dvojicich rovin (001), tedy 17]| .... Vypoctené totalni energie ndm
umozni predpovédét mrizkové parametry a typ magnetického uspotradani tenkych vrstev

zeleza na ruznych substratech s orientaci (001).

Craievich et al. [8] ukazali, Ze nékteré extrémy totalni energie na deformacnich drahéch
pri konstantnim objemu jsou diktovany symetrii. Napiiklad vétsina struktur podél tetra-
gonalni deformacni drahy ma jen tetragonalni symetrii. V téch bodech drahy, kde je
symetrie struktury vyssi, napt. bce nebo fce, musi byt derivace totalni energie vzhledem
k parametru drahy nulova [§]. Tyto body pak odpovidaji tzv. extrémum diktovanym syme-
trii. Mohou samoziejmé existovat dalsi extrémy totalni energie, které jiz nejsou diktovany
symetrii. Ty jiz odrazi specifické vlastnosti materidlu. Konfigurace odpovidajici minimum
energie na transformacni draze reprezentuji stabilni nebo metastabilni struktury a mo-
hou simulovat atomova usporadani, ktera lze nalézt pii studiu ultratenkych vrstev [9] a

rozlehljch defektt jako jsou rozhrani a dislokace [10), [11].
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Pii vypoctu zaciname s bce strukturou, kterou povazujeme za tetragonalni s pomérem
c¢/a=1. Potom provadime tetragonalni deformaci (tj. uniaxialni deformaci podél osy [001]),
pii¢emz ménime pomér c/a, a struktura se tak stavéa tetragonélni. Pii c/a = /2 viak
narazime na strukturu fec, kterd ma opét kubickou symetrii. Body c/a = 1 a c¢/a = /2
odpovidaji jedinym strukturdm s vyssi symetrii na této deformacni draze, a lze v nich

tedy ocekavat extrémy totalni energie diktované symetrii.

Energie stava NM, FM, AFM1 a AFMD jsme vypocetli podél osmi tetragonalnich drah
pfi konstantnich atomarnich objemech v intervalu od V/V.,, = 0.84 do V/V,,, = 1.05
(Vewp je atomarni objem FM bcc Zeleza ziskany experimentalné). VSechny vypocty byly
provedeny vySe zminénym programem WIENO7, ktery je podrobné popsan v praci [3].
Pro vymeénnou a korelacni ¢ast krystalového potencialu jsme pouzili tzv. zobecnénou

gradientovou aproximaci (GGA [12]).

Obr. 1 ukazuje zmény totalni energie Zeleza podél tetragonalni deformacni drahy pii ato-
mérnim objemu FM bce Zeleza rovnému 11.72 A3 (tento objem odpovida experimentélni
hodnot&). P¥i ¢/a = 1 a c¢/a = /2 vykazuji NM a FM stavy extrémy totalni energie

diktované symetrii; tyto extrémy odpovidaji bee a fece struktute.
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Obréazek 1: Zmény totalni energie zeleza podél tetragonalni deformacni drahy pii ato-

mérnim objemu 11.72 A3. Ej je energie rovnovazného stavu FM bce Zeleza.
Antiferomagneticky stav AFM1 mé kubickou symetrii jen pro ¢/a = 1, tj. pro bee struk-
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turu. P¥i ¢/a = /2 atomy sice tvoif fcc mifzku, ale protoze atomy s riiznymi orientacemi
spinu nejsou ekvivalentni, vyslednd symetrie zustava tetragonalni, a nelze tedy oceka-
vat zadny extrém totalni energie, ktery by byl diktovany symetrii. A jak ukazuje obr.
1, totalni energie AFM1 stavu ma pfi ¢/a = V2 skute¢né nenulovou derivaci. Minima
na kiivce energii AFMI1 stavu nejsou diktovana symetrii. Co se tyce stavu AFMD, ten
nedosahuje kubické symetrie pro zadnou hodnotu parametru c¢/a, a nemé tedy zadné ex-
trémy totalni symetrie diktované symetrii. V intervalu 1.35 S c¢/a $1.65 je AFMD stav

energeticky nejvyhodnéjsi.

Obr. 2 ukazuje priubéh totalnich energii p¥i atomarnim objemu 10.21 A3, Energie FM bcc

stavu je stale nejnizsi, v intervalu 1.4 < ¢/a < 1.8 je energeticky nejvyhodnéjsi AFM1 stav.
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Obréazek 2: Zmény totalni energie zeleza podél tetragonalni deformac¢ni drahy pii ato-

marnim objemu 10.21 A3

Na obr. 3 muzeme vidét totalni energii zeleza jako funkci objemu a tetragonalni defor-
mace. V tomto obrazku jsou ukdzany jen ty stavy, jejichz energie je pro danou konfiguraci
nejnizsi. Zietelné vidime dveé ”podkovy”, které rozdéluji rovinu soutadnic na feromagnetic-
kou oblast a na dvé oblasti antiferomagnetické. Globalni minimum je v FM oblasti v bodé
c/a =1, V/V.,,=0.985, ktery odpovida bce struktufe. Vypocteny rovnovazny objem je

jen o 1.5 % nizsi nez experimentalni hodnota, coz lze povazovat za velmi dobrou shodu.
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Obréazek 3: Totélni energie zeleza jako funkce ¢/a a objemu. Hodnoty energie jsou vztazeny
k energii rovnovazného stavu FM bce zeleza (¢/a = 1, V/V,,, = 0.985). Interval mezi
vrstevnicemi je 20 meV /atom. Silné ¢ary znazortiuji fazové hranice mezi stavy FM/AFMD
a AFMD/AFM1.

Vypoctené totalni energie nam umoznuji predpovédét mrizkové parametry a magneticky
stav tenkych vrstev Zeleza na kovovych substratech s orientaci (001). Mfizkova kon-
stanta tenkych vrstev Zeleza v roviné (001) je rovna miizkové konstanté substratu agyp.
Vzdalenost mezi vrstvami, charakterizovand parametrem c/a, pak nabyva takové hod-
noty, aby totalni energie vrstevného systému byla minimalni. V soufadnicich x = ¢/a,
y = V/Veyp a 2 = E — Ey je plocha odpovidajici pevné hodnoté ag,, rovina y = k x,
kde k = (v/2/8)(a2,,/Viap). Pfedpoklddame-li, Ze vliv rozhrani mezi substritem a vrst-
vami zeleza neni prili§ velky, pak by konfigurace a magneticky stav vrstev Zeleza mély

odpovidat minimu totalni energie vazanému na tuto rovinu.
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Substrate: Ag Pd Rh CusAu CugsAlie Cu Ni
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Obréazek 4: Totalni energie z obr. 3 doplnéné pifimkami, které odpovidaji konstantni
miizkové konstanté ag,, v roviné (001), jak je popsano v textu. Struktury tenkych vrstev
Zeleza nalezené v experimentech odpovidaji stfedum krizku znazornujicich meze experi-
mentalnich chyb, které lezi na téchto pfimkach. Jeden z téchto kiizku lezi mimo primky;
odpovida struktuie Fe/CuzAu(001), ktera byla nalezena v praci [18], a stfed tohoto kiizku
je oznacen krouzkem. Dalsi dva krouzky oznacuji struktury z praci, kde nebyly experimen-
talni chyby uvedeny. Mensi krouzky kombinované s hvézdickami ukazuji nase teoretické

vysledky.

Na obr. 4 jsou tyto roviny pro ruzné hodnoty a,,, zobrazeny jako primky. Jsou rovnéz

vyznacena experimentalni data a nase teoretické predpovédi.

Experimentéalni bod pro vrstvy zZeleza na Ag(001) je vzat z prace [13]. Odpovida mirné
zdeformované bcece strukture a lezi ve FM oblasti, v souladu s experimentalnimi vysledky
[14]. Na&s teoreticky vysledek je v mezich experimentalnich chyb. Podobn4 situace nastava
pro tenké vrstvy Zeleza na Pd(001) [15] a Rh(001) [16]. Vrstvy maji prostorové centro-
vanou tetragonalni strukturu a teoretické vysledky se pfilis nelisi od experimentalnich
(v pfipadé Rh se nachazime opét v mezich experimentéalnich chyb). Body odpovidajici
tenkym vrstvam Zeleza na Pd(001) a Rh(001) lezi jesté ve FM oblasti. U Fe/Pd(001) bylo
FM usporadani magnetickych momentu také potvrzeno experimentalné [15], magneticka
struktura vrstev Fe/Rh(001) jesté nebyla zkouména [16].
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Co se tyka vrstev Zeleza na substratu CuzAu(001), existuji dva experimentalni vysledky.
Jeden z nich [17] lezi na pfimce reprezentujici CugAu na obr. 4 a nase teoreticka predpovéd
lezi v mezich experimentélnich chyb. Druhy experimentalni vysledek [I8] je vzhledem
k této primce ponékud posunut. Teoreticky predpovézena struktura vrstev zeleza odpovida

tetragonalné deformované FM bcc fazi, coz je v souladu s experimentem [I8].

Experimentélné nalezena struktura tenkych vrstev Zeleza na substratu CugsAlig(001) je
fcc s atomarnim objemem 12.15 A% [19]. Piislusny bod leZi velmi blizko fizové hranici
mezi FM a AFMD usporadanim. To také odpovida experimentalnim vysledkum — do
tloustky 4 atomovych vrstev (ML) Fe byl nalezen FM stav s vySsim spinem, vrstvy o vétsi
tloustce vykazuji FM usporadani s nizsim spinem nebo antiferomagnetické usporadani
[19]. V tomto pfipadé neméame dostatek teoretickych vysledku, abychom mohli spolehlivé
urcit teoreticky bod, ale lze pfedpokladat, ze nebude o mnoho vysSe nez (c¢/a,V/V.yp)
—(1.44, 1.05).

Dalsi systém, ktery se nachézi blizko fazové hranice FM/AFMD, tvofi tenké vrstvy Zeleza
na substratu Cu(001). Tento fakt potvrzuje vysledky vypoctu z prace [20], podle nichz
jsou FM a AFMD faze podél piimky odpovidajici miizkové konstanté Zeleza témér dege-
nerovany a maji ponékud mensi energii nez AFM1 faze. Zminéna degenerace tzce souvisi
s vyskytem Fady magnetickych stavi tenkych vrstev zeleza na Cu(001) — zde velmi mnoho
zélezi na tloustce vrstev, zpusobu pripravy atd. N&as teoreticky bod lezi v AFMD oblasti

a neni daleko od experimentalniho vysledku z prace [2I] (obr. 4).

Primka pro tenké vrstvy zZeleza na Ni(001) lezi pfi nizsich atomérnich objemech blizko
hranice mezi AFMD a AFM1 fazemi. Experimentélni bod [22] je vSak zfetelné uvnitf
AFMD oblasti a nase teoreticka predpovéd opét lezi v mezich experimentalnich chyb.
V tomto pfipadé ovsem magnetickd polarizace substratu (Ni ma FM fcc strukturu) muze

indukovat v tenkych vrstvach zeleza i FM usporadani [23].

Vyse uvedend srovnani ukazuji, ze dnesni teoretické vypocty lze pouzit ke spolehlivému
stanoveni hranic mezi jednotlivymi magnetickymi fazemi. Vysledky uvedené v této praci
pak umoznuji i vysvétlit a predpovidat miizkové parametry tenkych vrstev Zeleza na

ruznych kovovych substratech. Podrobnéjsi rozbor lze najit v praci [24].

3.2. Teoreticka pevnost materialu

S vyskytem extrému totalni energie podél deformacnich drah velice izce souvisi elastické

chovani idealniho materialu pfi vysokych deformacich a jeho teoretickd pevnost.

Pevnost materidlu je limitovana pritomnosti poruch krystalové mtizky, jako jsou napt. dis-
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lokace. Pevnost idedlniho (bezdefektniho) materidlu by byla o nékolik fadu vyssi a byla by
srovnatelné s hodnotami smykovych moduli. Pevnost bezdefektniho materialu (teoreticka
pevnost) vlastné urcuje horni mez dosazitelnych napéti. Jeji znalost je dulezitd napf. pfi

stanoveni napéti nutnych pro iniciaci a sifeni trhliny.

Vétsina vypoctu teoretické pevnosti byla dosud provadéna s pouzitim empirickych mezi-
atomovych potencialu fitovanych na experimentalni data. Tato experimentalni data od-
povidaji rovnovaznému stavu nebo velmi malym odchylkam od ného. Material, ktery je
zatézovan blizko své teoretické pevnosti, je ovSem ve vysoce nerovnovazném stavu, a nelze
tedy zarucit, ze semiempirické postupy s parametry fitovanymi k rovnovaznému stavu jsou

také pouzitelné v téchto extrémnich podminkach.

Prvoprincipielni vypocty elektronové struktury vSak nemaji toto omezeni. Vychazeji z fun-
damentalni kvantové mechaniky a jsou platné i pro material blizko jeho teoretické pev-

nosti.

Poznamenejme zde jesté, ze vétsina vypoctu elektronové struktury je orientovana na na-
lezeni rovnovaznych stavi a na popis malych odchylek od tohoto stavu. Rovnovazny stav
odpovidd minimu totalni energie. Teoretickda pevnost ovSem souvisi s maximalni silou,
kterou lze v materialu pouzit, aniz by doslo k poruseni jeho stability, a souvisi tedy s in-

flexnim bodem na zavislosti totalni energie na deformac¢nich parametrech.

V préci [25] jsme se zabyvali deformaci wolframu a vypo¢itali jsme jeho teoretickou pev-
nost pro tetragonalni a trigonalni deformaci tak, ze jsme v pocitaci simulovali tahovou
zkousku pro idealni monokrystal a nalezli jsme polohu inflexniho bodu na zavislosti totalni
energie vs. deformace (inflexni bod na této zavislosti odpovidda maximu sily). Ackoliv je
wolfram témér elasticky izotropni, tj. smykové moduly pro tetragonalni a trigonalni de-
formaci se prakticky rovnaji (C" &~ Cy4), pii vysokych deformacich lze pozorovat znacnou
anizotropii, ktera se projevuje i na hodnotach teoretické pevnosti v tahu pro sméry [001]
a [111]. Ve sméru [001] je vypoctend teoretickd pevnost rovna 0.29 Mbar, ve sméru [111]
je to 0.40 Mbar (tab. 1 v préci [25]). Na zdkladé nutnosti vyskytu extrému diktovanych
symetrii muzeme tuto anizotropii vysvétlit. Tetragonalni deformac¢ni kfivka dosdhne ma-
xima pro kubickou plosné centrovanou strukturu pfi deformaci e3 = 0.26, pricemz rozdil
totalnich energii kubické plosné a prostorové centrované struktury ¢ini 463 meV /atom.
Trigonalni deformacni kiivka dosahuje maxima pro kubickou prostou strukturu pti defor-
maci €3 = 0.64 a rozdil totalnich energii kubické prosté a kubické prostorové centrované
struktury je 1492 meV/atom, tedy asi tfikrat vétsi nez u tetragonalni deformaéni drahy.
Krivka zavislosti totalni energie na deformaci musi tedy u trigonalni deformacni drahy

”skoc¢it” mnohem dale a vysSe, a v dusledku toho je i inflexni bod odpovidajici teore-
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tické pevnosti dale a ma vyssi derivaci podle parametru deformace nez u tetragonalni
deformacni drahy (obr. 1 a 2 a tab. 1 v praci [25]). Pozoruhodny je souhlas s experimen-

talni hodnotou teoretické pevnosti ziskanou na wolframovych whiskerech [26], ktera ¢ini
(0.24740.036) Mbar.

Zde je tfeba poznamenat, Ze krystal se muze stat elasticky nestabilnim i pfed dosazenim
inflexnitho bodu na deformacni kiivce. Muze se stat, ze pii urc¢itém stupni deformace je

vyhodnéjsi zména thlu mezi krystalografickymi osami nebo, pokud je porusena podminka
Cii —Cr2 >0, (15)

transformace na romboedrickou strukturu. Mohou se vyskytnout i fononové mody s ima-
ginarnimi frekvencemi. Protoze vypocty elastickych konstant a fononovych spekter podél
celé deformacni drahy jsou numericky velice naro¢né, neprovadéli jsme je. Ovérili jsme
vSak, ze podminka (15) je splnéna pro inflexni bod tetragonalni i trigonalni deformacni

dréhy wolframu studované v praci [25].

Rad bych zde ted ukazal nase nejnovéjsi vysledky tykajici se teoretické pevnosti nékte-
rych silicidu tranzitivnich kovi. Tyto materidly jsou povazovany za velice perspektivni
pro vysokoteplotni aplikace, nebot pri vysokych teplotach u nich dochézi ke kombinaci
potiebné houzevnatosti a tepelné vodivosti kovu s vysokou pevnosti a korozni odolnosti
keramickych materidlu. Korozni odolnost spociva ve vytvareni tenké vrstvicky kysliéniku
kremicitého na povrchu a znacna pevnost viuc¢i creepovému zatézovani souvisi s vyso-
kou pevnosti meziatomovych vazeb a nizkou hodnotou difuznich koeficientu. Teplota tani
téchto silicidu je mnohem vyssi nez u superslitin na bazi niklu nebo u intermetalickych
slou€enin na bazi NiAl ¢i TiAl a je srovnatelnd s teplotou tani keramickych materialu na
bézi kremiku. Nejvétsi prekazkou v jejich Sirsim uplatnéni je nizka houzevnatost a vysoka

kiehkost pii pokojovych teplotach.

Nase vypocty byly inspirovany experimentalnimi vysledky skupiny dr. Tanaky na Univer-
sité v Kyotu [27] a zdjmem skupiny prof. Vitka na Pennsylvanské université v Philadelphii.
V praci [28] jsme studovali elektronovou strukturu, zakladni stav a teoretickou pevnost
silicidi MoSiy a WSi,, které maji tetragonélni strukturu C11,. P¥i vypoctech jsme plné

relaxovali vnitini i vnéjsi strukturni parametry.
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Obrazek 5: Zmény délky atomovych vazeb v pribéhu simulované tahové zkousky v MoSis
(struktura C11,). Prava strana obrazku ukazuje rozlozeni atomu v roviné (110); atomy
kiremiku jsou vyznaceny malymi krouzky a atomy molybdenu velkymi krouzky. ”Silné”
a ”"slabé” vazby Mo-Si jsou znazornény po fadé silnymi ¢arkovanymi a slabymi ¢erchova-
nymi carami, vazby Si-Si jsou znazornény silnymi plnymi a tenkymi ¢arkovanymi c¢arami
(po fadé vazby ve sméru [001] a vazby v jinych smérech). Vnitini parametr A je definovan
jako odchylka od ideédlni hodnoty 1/3.

V pravé ¢asti obr. 5 je ukdzéno rozlozeni atomu v roviné (110), ¢tyfi typy vazeb mezi
atomy a definice vnitiniho parametru A ve struktute C11, [27, 29]. Leva ¢ast obrazku pak
ukazuje chovani vazeb pii tahové zkousce ve sméru [001]. Tanaka et al. [27] predpokladali,
ze vazby Mo-Si ve sméru [001] (slabé ¢erchované ¢ary na obr. 5) jsou slabsi nez vazby Mo-
Si v ostatnich smérech (silné ¢arkované ¢ary na obr. 5) a naopak, ze vazby Si-Si ve sméru
[001] (silné plné ¢ary na obr. 5) jsou zase silnéjsi nez Si-Si vazby v jinych smérech (slabé
¢arkované ¢ary na obr. 5). Nase vypocCty potvrzuji tyto pfedpoklady jen pro vazby Mo-Si.
Struktura C11, je charakterizovana tim, ze ¢tyfi atomy Mo v roviné (001) tvofi ¢tverec
o strané a, ktery predstavuje zakladnu bipyramidy, v jejiz vrcholech jsou atomy Si (nad
a pod stfedem tohoto ¢tverce). Nase vypocty ukazuji, ze atomy tvorici tyto bipyramidy se
snazi drzet béhem tahové zkousky ve sméru [001] u sebe. Ramena bipyramidy jsou tvorena
vazbami Mo-Si, jejichz délka je téméf konstantni béhem tahové zkousky (plné krouzky
v levé ¢asti obr. 5). V souladu s praci [27] mohou byt tedy tyto vazby oznaceny jako
7silné”. Vazby Si-Si ve sméru [001], které tvori vysku bipyramidy, se v dusledku tahového

napéti ovSem prodlouzi (trojuhelnicky na obr. 5). AvSak vazby Si-Si v ostatnich smérech
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se prodlouzi piiblizné stejné (prazdné krouzky na obr. 5).

Chovéni vazeb Si-Si je ovSem ponékud jiné, kdyZ misto tahu ve sméru [001] pouZijeme
tlak. Délka vazeb Si-Si, které nemaji smér [001], je témét konstantni, ale délka vazeb Si-Si
ve sméru [001] se méni pomérné zna¢né, podobné jako délka Mo-Si vazeb v tomto sméru
(obr. 5). Muzeme tedy rozliSovat "silné” a ”slabé” vazby Mo-Si, ale nelze zavést ”silné”

a "slabé” vazby Si-Si. Podobné situace nastava v WSi,.

15 0.02
_/C_f.)\ _
2
S 1.0 .
o 4
— - 0.01 - -
K
| 05 .
K
0 0 | | |
0 0.1 0.2
€3
40 6.1 T
6.0 .
E\ 20 |- .
=
&) < 591 2
™ N
o) <
Or 7 58 F .
| | : | 5.7 | | |
0 0.1 0.2 0 0.1 0.2
€3 €3

Obr. 6: Zmény totalni energie £ na jednu bazi (jeden atom Mo a dva atomy Si), vnitiniho
parametru A, tahového napéti o3 a mfizkového parametru a béhem simulované tahové
zkousky MoSi; ve sméru [001]. Ej je energie zakladniho stavu a €3 je deformace ve sméru
[001]. Poloha inflexniho bodu na prubéhu totalni energie a maximum tahového napéti

jsou vyznaceny carkovanymi ¢arami.

Podivejme se nyni na chovani totalni energie, vnitiniho parametru A, tahového napéti
03 a pricné miizkové konstanty a v MoSis. Z obr. 6 vidime, ze zavislost totalni energie
na deformaci ma parabolicky tvar v blizkosti minima, ale je témér primkova v blizkosti
inflexniho bodu, ktery odpovida maximu tahového napéti. Behem tahové zkousky pticna

miizkova konstanta monoténné klesa (Poissonova kontrakce). Na druhé strané ale vnitini
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parametr A s rostouci deformaci roste (s vyjimkou malého okoli zakladniho stavu, kde je
témér konstantni). Tato rostouci tendence je v souladu s interpretaci nejnovéjsich experi-

mentalnich dat ziskanych skupinou dr. Tanaky v Kyotu [30].

Poznamenejme zde jesté, ze relaxace vnitiniho parametru A béhem tahové zkousky je
pro ziskani spravnych vysledku klicova. Kdybychom ptredpokladali, ze A je béhem tahové
zkousky konstantni, pak by se vazby Mo-Si a Si-Si ve sméru [001] chovaly velice podobné.
Totéz by platilo pro vazby Mo-Si a Si-Si v jinych smérech.

Teoretické tahové pevnosti ve sméru [001] pro MoSi, a WSi, jsou shrnuty v tabulce 1.
Jsou porovnatelné s tahovymi pevnostmi vypo¢tenymi napi pro NiAl [31] a W [25]. Pokud
vime, neexistuji zddnad mé¥eni teoretickych tahovych pevnosti pro MoSi; a WSiy (napf.
na whiskerech nebo pfi nanoindentaci). Nemohli jsme tedy vypoctené vysledky porovnat

s experimentalnimi daty.

material | MoSi; WSy || NiAl [3I] W [25]

structure | C11, C11, B2 A2

o (GPa) 37 38 46 29
£3 0.18 0.18 0.21 0.12

Tabulka 1: Teoretické tahové pevnosti oy, vypoctené pro MoSi; a WSiy pro jednoosé
zatézovani ve sméru [001] a odpovidajici hodnoty deformace €3 v porovnani s hodnotami
pro NiAl a W.

4. Zhodnoceni soucasného stavu a vyhled do budoucnosti

Vyznam kvantové-mechanickych vypoctu elektronové struktury z prvnich principt v dnes-
nim materidlovém vyzkumu tkvi ve vysoké spolehlivosti ziskanych vysledku, které lze
vyuzit nejen k hlubsimu porozuméni studovanym jevum, ale i k predpovédim novych
materiall s lepsimi uzitnymi vlastnostmi. Prvoprincipielni vypoc¢ty nepouzivaji zadné fi-
tované parametry, vychazime zde ze zakladnich rovnic kvantové mechaniky. Z vypoctu
dostavame elektronové vlnové funkce, lokalni hustoty stavi, magnetické momenty atd.;
tyto veli¢iny pak mohou byt vyuzity k vypoctum dalsich materidlovych charakteristik,
jako jsou kohezni energie, elastické konstanty, nékteré pevnostni charakteristiky, magne-
ticka susceptibilita, transportni koeficienty atd. Informace ziskané z prvoprincipielnich
vypoctu nam rovnéz umoznuji testovat nebo i konstruovat jednodussi semiempirické mo-
dely, které pak mohou byt pouzity k simulaci takovych atomovych konfiguraci, kde je

tfeba relaxovat tisice atomu (prvoprincipielni vypocty nelze uZit pro problémy s vice nez

22



~ 100 neekvivalentnimi atomy).

Prvoprincipielni vypoc¢ty mohou byt také pouzity pro "méfeni v pocitaci” nebo pro ”ex-
perimentovani v pocitaci”. Tak muze pocita¢ nahradit redlny experiment a poskytnout
takové tidaje v atomovém méfitku, které by ve skutecném experimentu slo ziskat obtizné
nebo vibec ne. V oblasti studia rozlehlych defekt, kterou se zabyvame ve spolupraci
s Pennsylvanskou universitou ve Filadelfii, patii mezi veli¢iny nepfistupné primému méreni
zejména lokalni hustota elektronovych stavu na jednotlivych atomech, lokalni rozdéleni
elektronu do s-, p- a d-stavu a také elastické konstanty materidlu v oblasti jednotlivych
atomu. Analyzou téchto lokalnich elastickych konstant 1ze studovat napt. lokalni stabi-
litu materidlu v ruznych oblastech rozlehlého defektu, ktera souvisi s moznym vznikem
trhliny atd. Zminéné lokalni veli¢iny v atomovych méritcich nelze experimentalné ziskat,
jejich znalost vSak podstatnou meérou piispiva k pochopeni mechanismu studovanych jevu.
Ukaze-li se naptiklad, ze lokalni nestabilita materidlu v urcité oblasti rozlehlého defektu
je zpusobena vysokym zaplnénim d-péasu, lze uvazovat o legovani takovou piimési, ktera

zaplnéni d-pasu snizi a nestabilitu tak odstrani.

Prvoprincipielni vypoc¢ty nam poskytuji i moznost vypocitat chovani materialu pfi vyso-
kych deformacich a urcit jejich pevnostni charakteristiky. Ukazali jsme v pracich [10], 25
31], jak lze anizotropii elastického chovani materidlu pii vysokych deformacich pochopit
na zakladé vyskytu nebo absence extrému totalni energie systému diktovanych symetrii

deformované struktury.

Béhem posledni doby prokazaly vypocty elektronové struktury materiali provadéné z prv-
nich principti svou nepostradatelnost pro hlubsi porozuméni vlastnostem materiali. Tyto
vypocty dnes umoznuji navrhovat nové materialy a spolehlivé predpovidat jejich charakte-
ristiky dfive, nez jsou syntetizovany. Jsme tak svédky stale vétsiho vyznamu pocitacového

materidlového vyzkumu.

Predpokladame, ze v budoucnu prvoprincipielni vypocty elektronové struktury vyznamneé
prispéji k hlubsimu porozuméni vnitini stavbé novych materialu a k jejich vyvoji, zvlast
budou-li synergisticky spojeny s jednodussimi simula¢nimi metodami, jako jsou napft.
mnohacasticové centralni potencialy, a s experimentem. Timto smérem také orientujeme
nase prace z oblasti teorie elektronové struktury povrchi a rozhrani zalozené na forma-
lismu povrchovych Greenovych funkei [32] a kvantové-mechanického modelovani rozleh-
Iych defektu rozvijeného ve spolupraci se skupinou Prof. Vitka na University of Pennsyl-
vania, Philadelphia. Kombinaci obou pfistupt vznikd pomérné mocny nastroj k hlubsimu
porozuméni atomové konfiguraci a elektronové strukture v téchto vysoce porusenych ob-

lastech.
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Dalsim slibnym smeérem je studium pevnosti materiali z prvnich principi, ¢astecné disku-
tované v této prednasce, které je vlastné teprve v zacatcich. Prvoprincipielni vypocty zde
vyznamnym zpusobem prispivaji k objasnéni ruznych nestabilit v materialu, které se mo-
hou béhem deformace vyskytnout, a dat navod k tomu, jak stabilitu materidlu zvysit napt.
vhodnym legovanim. V této oblasti predpokladame uzsi spolupraci se skupinou Prof. Po-
kludy na Katedfe fyziky VUT Brno, a to jak pfi pfimém provadéni prvoprincipielnich
vypoctu, tak pri testovani a dal$im vyvoji semiempirickych meziatomovych potencialu
vyvijenych na VUT, které pak mohou byt pouzity k simulaci struktury poruch, ke studiu

iniciace a pohybu trhlin atd.
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Technological Applications (projekt ¢. OC P3.10). Vypocty byly provadény v MetaCentru
Masarykovy university v Brné a v Scientific Computing and Visualization Center, Boston

University, USA.

7. English summary

Quantum-mechanical calculations of electronic structure of solids
and their application in materials science

A lot of structural and dynamical properties of solids can be predicted accurately from ab
initio (first-principles) electronic structure calculations, i.e. from fundamental quantum
theory. Here the atomic numbers of constituent atoms and some structural information
are employed as the only pieces of input data. Such calculations are routinely performed
within the framework of density functional theory in which the complicated many-body
motion of all electrons is replaced by an equivalent but simpler problem of a single electron
moving in an effective potential.

Ab initio electronic structure theory has achieved a considerable level of reliability concer-
ning predictions of physical and chemical properties of solids. It provides understanding
of matter at the atomic and electronic scale with an unprecendented level of detail and
accuracy.

In the present contribution, state-of-the-art electronic structure methods are briefly re-
viewed and their application to materials science problems are illustrated on the following
topics:

(i) Magnetism of iron and its changes during the phase transformations. Here the bee-fee
transformation is studied along constant-volume one-parameter transformation paths. The
total energies are calculated by means of full-potential LAPW method. The borderlines
between various magnetic phases are shown and the stability of higher-energy phases is
discussed. The calculated phase boundaries are used to predict the lattice parameters and
magnetic states of iron overlayers on various (001) substrates.

(ii) Theoretical strength of metals and intermetallics. We study elemental cubic metals
and some intermetallics under high-strain tetragonal and trigonal deformation, simulate
a tensile test and calculate theoretical strength. The results are also used for the analysis
of elastic anisotropy.
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