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FyzikaIni zdkony: co s nimi

» Zakladem fyzikdlniho vyzkumu jsou fyzikalni zakony.

» F=Q1Q / r?

» VSechna télesa padaji k zemi se stejnym zrychlenim.
Setrva&nd hmotnost a gravitaZni hmotnost jsou si pfimo
umérné.

» Celkova entropie systému neklesa.

» Znat fyzikalni zakony krasné, ale samo o sobé je to k ni¢emu.

» Potfebujeme znat, jak se z obecnych zdkon(l poskladaji
konkrétni jevy, vlastnosti.

» Fyzika materidld neobjevuje Zadné nové zakony, ale snazi se
aplikovat zndmé zakony na jevy a vlastnosti a vydedukovat, jak
spoluplisobenim fundamentalnich zdkonl dojde k tomu, Ze urgity
material md takové vlastnosti, jako ma.
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Jak popsat vlastnosti materidlu

» Vlastnosti na rliznych skdlach popisujeme riiznym zplisobem
(nejen materidld).

» Typické “Skolni” vlastnosti (tuhost, tepelna roztaZitelnost)
popisujeme jako vlastnosti spojitého prost¥edi (“plastev
medu").

> InZenyrstvi — strojafina.

» Co je pod kapotou: diskrétni prostfedi (atomovd jidra,
elektrony — “nabité kulitky").
» Fyzika pevnych latek.

> Pteklenout mezeru mezi spojitym a diskrétnim popisem: Jak
ze zdkonid mikrosvéta dostat makroskopické vlastnosti?

&l Fzu
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Ab-initio popis
Popis z prvnich principli — ab-initio.

Coulombiiv zdkon vSe vyfesi:

1 Q1@

dmeg 12

& kvantova mechanika:

Elektron neni zelend kuli¢ka s ndpisem minus na zadech, elektron

je vlna (s ndpisem minus na zddech).
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Co to je, kdyZ se fekne kvantova mechanika

VIny misto kule¢nikovych kouli.

Za roh nevidime, ale slySime.

Kvantovy volejbalovy mi¢ miize n&kdy preletét sit, i kdy? nemd
dostatednou vysku.

VInova rovnice:

0%u , (0%u  0%u  O%u
D — 4 — 4+ —
Ox? ox2  0y? = 0z2
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Popisujeme pevnou latku (“kus hmoty™)

Atomovd jddra a elektronové lepidlo mezi nimi.

Vlastnosti elektronového lepidla uréuji (do zna&né miry) vlastnosti
pevné latky.

courses.lumenlearning.com

& FzU

9/32


courses.lumenlearning.com

Co je to ta “pevna latka"?

P¥i mikroskopickém popisu se zam&Fujeme (tém&¥ vzdy) na

krystaly, tedy latky s pravidelnym uspofadanim atom.

Crystalline

Realny svét je sloZen z polykrystald
(nezivd hmota) a polymeri (Zivd hmota).

Rekne-li pevnolatnik “pevna latka”,
ma skoro ur&ité na mysli monokrystal.

e O

wikimedia.org

Mezeru mezi monokrystalem a redlnym svétem preklene
multiskdlové modelovani.

A Fzu =
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Multiskalové modelovani: automobil

» Ozubend koletka

> Rozvody

» Auto

-

P | ¢
;:? / wikimedia.org

wikimedia.org

wikimedia.org
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Multiskalové modelovani: pevné latky

» Kvantova mechanika

» Klasickd molekularni
dynamika

» Mechanika kontinua —
spojitych systémi

.,3*

1s 2p 3d  4f

e

wikimedia.org

nyu.edu

Deformed
X=x(X,)  conouaton e=t
Undeformed x(B)
Configuration, t = 0

o(B)

Pathline -

Pt X,
SuX)-U(x

wikimedia.org
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Poru¢ime materidlim . ..

Svaty gral: Navrhovat materidly pozadovanych vlastnosti.

» StrojaF: Znd zadkony paky, naklon&né roviny, kola na h¥ideli.
» Na zdklad& téchto znalosti — stavebnich kamend — vymysli,
jak sestrojit stroj, ktery bude délat to, co po ném chceme.

» Materidlovy inZenyr: Zna zdkony kvantové mechaniky a vi,
jakymi vnitfnimi mechanismy z nich plyne, Ze néco je tuhé,
néco prihledné, néco magnetické.

» Na zakladg téchto znalosti (a s pomoci obrovského potitace)
navrhne, jak smichat dohromady jednotlivé prvky tak, aby
vznikl materidl poZadovanych vlastnosti.

&
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S ¢&im se potykame

Typickd meziatomové vzdalenost: 2 A

Pro spolehlivy popis vlastnosti kusu hmoty potfebujeme zahrnout
alespoit 50 atomi v jednom sméru (10 nm).

Atom ma zhruba tF¥icet elektrond.

Potfebujeme kvantové-mechanicky popsat
503 x 30 ~ 4 x 10° elektronii.
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Schrodingerova rovnice pro 4 x 10° elektronii
TV + Vv =FEv

v = w(rl’r27"' ’r4><106)
Pauliho vylu€ovaci princip
w(r17r2"" s Fmy Fny - 7r4><106) = _w(rl’r27"' s s Fmy - )r4><105)
4x10
A h 0? 0? 0?
oS (et eV
2m = 8xj 8yj 8zj
4x10°

2 4%10° 4x106

= Z Z —V + Vnucl r/)w
i=1 | ’_rf| i=1

41eq
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Teorie funkcionalu hustoty

Schrédingerovu rovnici pro 4 x 10° elektronii miZu formalné
pfevést na Schrodingerovu rovnici pro jediny elektron.

V&echny mnohotasticové efekty (mj. veetn& Pauliho vylu€ovaciho
principu) zahrnu do dodate&ného &lenu v potencidlu Ve (r):

TV + VU =EV

v = V(r)
. h(P R
== (ax2 Tt az2>
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Vyménné&-korelaéni potencial Ve (r)

Lze dokazat, Ze vyménné-korelaénfi
potencial Ve (r) existuje.

Nikdo nevi, jak presné vypada.
A patrné nikdy védét nebude.

Ale da se pomé&rné slusn&
aproximovat.

Regeni byt i jednotsticové
Schrodingerovy rovnice je skoro nad
nade sily (a nad sily nasich potitaci).

Ale vidime na konec tunelu.

) Fzu

VZdycky v utery odpoledne tady

jdou dva cizi kluci a nesou desku
s tou baje¢nou hrou Fan-Tanem.
Nikdo tu nevi, jak vypada a jak se

hraje. ..
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Kvantova chemie a fyzika pevnych latek
P¥iklad zbytetné tfidni nendvisti.
Terminologicky spor: co to znamena ab-initio.

Bud toho d&ldm mdlo porddné (kvantovd chemie),
nebo hodn& “jen tak” (fyzika pevnych latek).
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P¥esnost vypocti

m¥izkova konstanta [A]

modul pruZnosti [Mbar]

Al

Pd

Si

Ge

4.01
4.03

3.85
3.88

4.00
4.07

5.63
5.43

5.63
5.65

0.82
0.79

2.35
1.95

1.49
1.09

0.95
0.99

0.76
0.76

teorie
experiment

&
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P¥edpovédi struktury pevnych latek

Pevnd ldtka (=krystal) zaujme takové uspofadani atomd, které

el

povede k nejnizdi celkové energii.(*)

Komplikovanymi postupy se probirame jednou strukturou za
druhou a ta, kterd ndm da nejnizsi energii, je ta prava.

Geneticky algoritmus.
Evoluéni algoritmus.

&l Fzu
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Rizné formy béru

Supertvrda forma béru v-Bog pfedpovézena nejprve teoreticky,
teprve poté ptipravena experimentdlné.

nature.com

Materialscientist

wikinedia.org Dvé podmf¥izky: dvandctiatomové
klecemi & dvouatomové Cinky.
Obvykla forma kr_ystahckeho béru lontové vazby mezi obgma
(o-bér, ortorombickd mtizka). podmfizkami, atkoliv latka sestéva

jen z atoma jediného typu.

A Fzu =
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Spintronika

“"Buzz-word"

Hodi se nejen pro novinafe a lovce senzaci.

&
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Energetické hladiny a pasy

Kvantova fyzika vede k tomu, Ze ne vSechny hodnoty energie jsou

pFipustné.

-]

2py;

2py;

25—

18— -
Elektron v atomu smi mit jen Elektron v pevné latce smi mit
nékteré pevné dané hodnoty energie. energii jen v ur&ité oblasti.
Energetické hladiny. Energetické pdsy.

Nékteré energetické hladiny/pdsy jsou obsazené, tam uz elektron je
a proto tam zadny dal3i uz nesmi (Pauliho vylu€ovaci princip).
Jiné energetické hladiny/pasy jsou neobsazené, do nich elektron
mUzZe-

A Fzu
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Kovy a izolanty

Kovy:

Isolanty:

ap
A overl

energy

Electron

metal semiconductor insulator

Oblasti (“pasy”) povolenych hodnot se prekryvaji.

K pFesunu elektronu z jedné energetické oblasti do
druhé stadi i jen velmi maly impuls.

Elektrony se mohou krystalem volné& pohybovat.

Oblasti (“pasy”) povolenych hodnot se neptekryvaji.
P¥esun elektronu z jedné energetické oblasti do druhé
neni mozny (byl by k tomu potfebny p¥ilis velky
impuls).

Elektrony se nemohou volné pohybovat krystalem.
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Elektrony maji spin

Odkud se bere magnetismus:
Pohybujici se elektricky naboj vytva¥ magnetické pole.

Elektron obiha kolem atomového Q

jédra (nebo se voln& prohani

v kovech).

Elektron se otaci kolem své osy f
jako vlgek.(*)

Otaceni, rotace, “spinovani”. I

Dominantni p¥ispévek k magnetismu pochazi od spinu.

&4 Fzu
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Polokovy

Kovy (vodite) pro elektrony se spinem
orientovanym jednim smérem. T
Izolanty pro elektrony se spinem E
orientovanym druhym smérem.

Elektrony, které zprostfedkovavaji l f [
elektricky proud v polokovu (elektrony

na “Fermiho hlading€”), maji viechny “NE) Vg
stejnou orientaci spinu. S S fafore

wikimedia.org

NiMnSb je polokov: nejprve pFedpovézeno teoreticky, teprve potom
potvrzeno experimentdlné.

Vyznamné pro vyuziti v elektronice — uz dnes napf¥iklad ve ¢tecich
hlavach u pevnych diski v poditacich.

Sl Fzu:
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Zoologie polokovi

Perovskite (e.g., (La,Sr)MnO,) q_’

AR Gl‘ 9
ng*“i' )
. e vl »{§P1’4 Y
Rutile (eg.,Cr0) o o é/a/f/o
Q9 structure (e.g., Co,MnGe)
2 o - —
. (1o e 0«/6’/;
Spinel (e.g., Fe,0,) o S b 2 5 o i
e [ 0T8 ZRo 999
9, =¥ 9
R ~

riken. jp

Dnes zndmo na tisic materidld s riznym stupném “polokovovosti” .
Vypotty podné&cuji a inspiruji sméry vyzkumu (protoze navzdory své
naro¢nosti jsou pofdd mnohem rychlejsi a levngjsi neZ experimenty).

weenf hysics
& Fzu s o
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Co je technologicky perspektivni?

» Supravodivost: nulovy odpor (n&kterych) kovi p¥i nizkych
teplotach.

» Objevena 1911 (Heike Kamerlingh Onnes), okamZité
predvidana velkd pouZitelnost v priimyslu.

» JenZe se to musi chladit kapanym heliem a ani tzv.
vysokoteplotni supravodi&e (chladitelné kapalnym dusikem)
neptinesly zvrat.

» Dodnes 73dné opravdu Siroké uplatnéni (n&co ale pFece: mé&Fici
p¥istroje, nukledrni magneticks rezonance v medicing).

» Obrovskd magnetorezistence: elektricky odpor (n&kterych)
vrstevnatych systému silné zavisi na sméru magnetizace.

» Objevena 1988 (Albert Fert & Peter Griinberg).
» Vyuzivana v &tecich hlavach hard-diskd.
Prvni prototypy 1990, b&hem deseti let primyslovy standard.

&
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Vyzkum motivovany tcéelem a zvédavosti

vyzkum motivovany zvédavosti

Theodor W Hansch

“Polovinu penéz utracenych za reklamu jsem jen vyhodil oknem.
Potiz je, Ze nevim, kterd z téch dvou pilek to byla.”

John Wanamaker (1838-1922)
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Co Yici zavérem?
(Siprtiv) paradox k¥izové (ne)divéryhodnosti:

» Teoretik nevé&fi vypoltim.
» ProtoZe moc dob¥e vi, jak se ty vypocty
délaly.
» VEFi v8ak experimentim.

N A4

» Experimentator nevéfi experimentim.
» ProtoZe moc dob¥e vi, jak se ty experimenty
délaly.

> VE&Fi viak vypoétliim.

Cesta kupfedu vede ve spolupraci, protoZe jen tak
Ize dosdhnout toho, aby vyzkumny tym véil
vlastnim vysledkim.

&
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