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Fyzika pro nefyziky
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3/32



Fyzikálńı zákony: co s nimi

◮ Základem fyzikálńıho výzkumu jsou fyzikálńı zákony.

◮ F = Q1 Q2 / r
2

◮ Všechna tělesa padaj́ı k zemi se stejným zrychleńım.
Setrvačná hmotnost a gravitačńı hmotnost jsou si p̌ŕımo
úměrné.

◮ Celková entropie systému neklesá.

◮ Znát fyzikálńı zákony krásné, ale samo o sobě je to k ničemu.
◮ Poťrebujeme znát, jak se z obecných zákonů poskládaj́ı

konkrétńı jevy, vlastnosti.

◮ Fyzika materiál̊u neobjevuje žádné nové zákony, ale snaž́ı se

aplikovat známé zákony na jevy a vlastnosti a vydedukovat, jak

spolupůsobeńım fundamentálńıch zákonů dojde k tomu, že určitý

materiál má takové vlastnosti, jako má.

4/32



Osnova
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Jak popsat vlastnosti materiálu

◮ Vlastnosti na r̊uzných škálách popisujeme r̊uzným způsobem
(nejen materiál̊u).

◮ Typické “školńı” vlastnosti (tuhost, tepelná roztažitelnost)
popisujeme jako vlastnosti spojitého prosťred́ı (“plástev
medu”).

◮ Inženýrstv́ı — strojǎrina.

◮ Co je pod kapotou: diskrétńı prosťred́ı (atomová jádra,
elektrony — “nabité kuličky”).

◮ Fyzika pevných látek.

◮ Překlenout mezeru mezi spojitým a diskrétńım popisem: Jak
ze zákonů mikrosvěta dostat makroskopické vlastnosti?
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Ab-initio popis

Popis z prvńıch principů — ab-initio.

Trh vše vy̌reš́ı.
Coulombův zákon vše vy̌reš́ı:

F =
1

4πǫ0

Q1Q2

r2
.

& kvantová mechanika:

Elektron neńı zelená kulička s nápisem minus na zádech, elektron
je vlna (s nápisem minus na zádech).
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Co to je, když se řekne kvantová mechanika

Vlny ḿısto kulečńıkových kouĺı.

Za roh nevid́ıme, ale slyš́ıme.

Kvantový volejbalový ḿıč může někdy přeletět śıt’, i když nemá
dostatečnou výšku.

Vlnová rovnice:

∂2u

∂x2
= c2

(

∂2u

∂x2
+

∂2u

∂y2
+

∂2u

∂z2

)

.
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Popisujeme pevnou látku (“kus hmoty”)

Atomová jádra a elektronové lepidlo mezi nimi.

courses.lumenlearning.com

Vlastnosti elektronového lepidla určuj́ı (do značné ḿıry) vlastnosti
pevné látky.
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Co je to ta “pevná látka”?

Při mikroskopickém popisu se zamě̌rujeme (témě̌r vždy) na
krystaly, tedy látky s pravidelným uspǒrádáńım atomů.

Reálný svět je složen z polykrystal̊u
(neživá hmota) a polymer̊u (živá hmota).

Řekne-li pevnolátńık “pevná látka”,
má skoro určitě na mysli monokrystal.

Crystalline

Polycrystalline

wikimedia.org

Mezeru mezi monokrystalem a reálným světem překlene
multǐskálové modelováńı.
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Multǐskálové modelováńı: automobil

◮ Ozubená kolečka

◮ Rozvody

◮ Auto

wikimedia.org

wikimedia.org

wikimedia.org
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Multǐskálové modelováńı: pevné látky

◮ Kvantová mechanika

◮ Klasická molekulárńı
dynamika

◮ Mechanika kontinua —
spojitých systémů

σ σs-s

1s 2p 3d 4f

wikimedia.org

nyu.edu

wikimedia.org
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Poruč́ıme materiál̊um . . .

Svatý grál: Navrhovat materiály požadovaných vlastnost́ı.

◮ Strojǎr: Zná zákony páky, nakloněné roviny, kola na hř́ıdeli.
◮ Na základě těchto znalost́ı — stavebńıch kamenů — vymysĺı,

jak sestrojit stroj, který bude dělat to, co po něm chceme.

◮ Materiálový inženýr: Zná zákony kvantové mechaniky a v́ı,
jakými vniťrńımi mechanismy z nich plyne, že něco je tuhé,
něco pr̊uhledné, něco magnetické.

◮ Na základě těchto znalost́ı (a s pomoćı obrovského poč́ıtače)
navrhne, jak sḿıchat dohromady jednotlivé prvky tak, aby
vznikl materiál požadovaných vlastnost́ı.
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S č́ım se potýkáme

Typická meziatomové vzdálenost: 2 Å

Pro spolehlivý popis vlastnost́ı kusu hmoty poťrebujeme zahrnout
alespoň 50 atomů v jednom směru (10 nm).

Atom má zhruba ťricet elektronů.

Poťrebujeme kvantově-mechanicky popsat
503 × 30 ∼ 4× 106 elektronů.
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Schrödingerova rovnice pro 4× 106 elektron̊u

T̂Ψ + V̂Ψ = EΨ

Ψ = Ψ(r1, r2, · · · , r4×106)

Pauliho vylučovaćı princip

Ψ(r1, r2, · · · , rm, rn, · · · , r4×106) = −Ψ(r1, r2, · · · , rn, rm, · · · , r4×106)

T̂Ψ = −
~

2m

4×106
∑

j=1

(

∂2

∂x2j
+

∂2

∂y2j
+

∂2

∂z2j

)

Ψ

V̂Ψ =
e2

4πǫ0

4×106
∑

i=1

4×106
∑

j=i+1

1

|ri − rj |
Ψ +

4×106
∑

i=1

Vnucl (ri )Ψ
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Teorie funkcionálu hustoty

Schrödingerovu rovnici pro 4× 106 elektronů můžu formálně
převést na Schrödingerovu rovnici pro jediný elektron.

Všechny mnohočásticové efekty (mj. včetně Pauliho vylučovaćıho
principu) zahrnu do dodatečného členu v potenciálu Vexc(r):

T̂Ψ + V̂Ψ = EΨ

Ψ = Ψ(r)

T̂Ψ = −
~

2m

(

∂2

∂x2
+

∂2

∂y2
+

∂2

∂z2

)

Ψ

V̂Ψ = Vnucl (r)Ψ(r) + Vexc(r)Ψ(r)
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Výměnně-korelačńı potenciál Vexc(r )

Lze dokázat, že výměnně-korelačńı
potenciál Vexc(r) existuje.

Nikdo nev́ı, jak přesně vypadá.

A patrně nikdy vědět nebude.

Ale dá se poměrně slušně
aproximovat.

Řešeńı byt’ i jednočásticové
Schrödingerovy rovnice je skoro nad
naše śıly (a nad śıly našich poč́ıtač̊u).

Ale vid́ıme na konec tunelu.

Vždycky v úterý odpoledne tady

jdou dva ciźı kluci a nesou desku

s tou báječnou hrou Fan-Tanem.

Nikdo tu nev́ı, jak vypadá a jak se

hraje. . .
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Kvantová chemie a fyzika pevných látek

Př́ıklad zbytečné ťŕıdńı nenávisti.

Terminologický spor: co to znamená ab-initio.

Bud’ toho dělám málo pǒrádně (kvantová chemie),
nebo hodně “jen tak” (fyzika pevných látek).

19/32



Přesnost výpočt̊u

mř́ıžková konstanta [Å] modul pružnosti [Mbar]

Al 4.01 0.82 teorie
4.03 0.79 experiment

Pd 3.85 2.35
3.88 1.95

Ag 4.00 1.49
4.07 1.09

Si 5.63 0.95
5.43 0.99

Ge 5.63 0.76
5.65 0.76
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Předpovědi struktury pevných látek

Pevná látka (=krystal) zaujme takové uspǒrádáńı atomů, které
povede k nejnižš́ı celkové energii.(∗)

Komplikovanými postupy se prob́ıráme jednou strukturou za
druhou a ta, která nám dá nejnižš́ı energii, je ta pravá.

Genetický algoritmus.
Evolučńı algoritmus.
. . .
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Různé formy bóru

Supertvrdá forma bóru γ-B28 předpovězena nejprve teoreticky,
teprve poté připravena experimentálně.

Materialscientist

wikimedia.org

Obvyklá forma krystalického bóru
(α-bór, ortorombická mř́ıžka).

nature.com

Dvě podmř́ıžky: dvanáctiatomové
klecemi & dvouatomové činky.

Iontové vazby mezi oběma

podmř́ıžkami, ačkoliv látka sestává

jen z atomů jediného typu.
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Spintronika

“Buzz-word”

Hod́ı se nejen pro noviná̌re a lovce senzaćı.
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Energetické hladiny a pásy

Kvantová fyzika vede k tomu, že ne všechny hodnoty energie jsou
př́ıpustné.

1s

2s

2p3/2

2p
1/2

[...]

Elektron v atomu sḿı ḿıt jen

některé pevně dané hodnoty energie.

Energetické hladiny.

Elektron v pevné látce sḿı ḿıt

energii jen v určité oblasti.

Energetické pásy.

Některé energetické hladiny/pásy jsou obsazené, tam už elektron je
a proto tam žádný daľśı už nesḿı (Pauliho vylučovaćı princip).
Jiné energetické hladiny/pásy jsou neobsazené, do nich elektron
může-

25/32



Kovy a izolanty

metal semiconductor insulator

Valence

band

Conduction

band
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overlap

Bandgap
Fermi level

Kovy: Oblasti (“pásy”) povolených hodnot se překrývaj́ı.
K přesunu elektronu z jedné energetické oblasti do
druhé stač́ı i jen velmi malý impuls.
Elektrony se mohou krystalem volně pohybovat.

Isolanty: Oblasti (“pásy”) povolených hodnot se nepřekrývaj́ı.
Přesun elektronu z jedné energetické oblasti do druhé
neńı možný (byl by k tomu poťrebný př́ılǐs velký
impuls).
Elektrony se nemohou volně pohybovat krystalem.
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Elektrony maj́ı spin

Odkud se bere magnetismus:
Pohybuj́ıćı se elektrický náboj vytvá̌ŕı magnetické pole.

Elektron ob́ıhá kolem atomového
jádra (nebo se volně proháńı
v kovech).

Elektron se otáč́ı kolem své osy
jako vlček.(∗)

Otáčeńı, rotace, “spinováńı”.

Dominantńı př́ıspěvek k magnetismu pocháźı od spinu.
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Polokovy

Kovy (vodiče) pro elektrony se spinem
orientovaným jedńım směrem.
Izolanty pro elektrony se spinem
orientovaným druhým směrem.

Elektrony, které zprosťredkovávaj́ı
elektrický proud v polokovu (elektrony
na “Fermiho hladině”), maj́ı všechny
stejnou orientaci spinu.

wikimedia.org

NiMnSb je polokov: nejprve předpovězeno teoreticky, teprve potom
potvrzeno experimentálně.

Významné pro využit́ı v elektronice — už dnes např́ıklad ve čtećıch
hlavách u pevných disk̊u v poč́ıtač́ıch.
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Zoologie polokov̊u

riken.jp

Dnes známo na tiśıc materiál̊u s r̊uzným stupněm “polokovovosti”.

Výpočty podněcuj́ı a inspiruj́ı směry výzkumu (protože navzdory své

náročnosti jsou pǒrád mnohem rychleǰśı a levněǰśı než experimenty).
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Co je technologicky perspektivńı?

◮ Supravodivost: nulový odpor (některých) kov̊u při ńızkých
teplotách.

◮ Objevena 1911 (Heike Kamerlingh Onnes), okamžité
p̌redv́ıdána velká použitelnost v pr̊umyslu.

◮ Jenže se to muśı chladit kapaným heliem a ani tzv.
vysokoteplotńı supravodiče (chladitelné kapalným duśıkem)
nep̌rinesly zvrat.

◮ Dodnes žádné opravdu široké uplatněńı (něco ale p̌rece: mě̌rićı
p̌ŕıstroje, nukleárńı magnetická rezonance v medicině).

◮ Obrovská magnetorezistence: elektrický odpor (některých)
vrstevnatých systému silně záviśı na směru magnetizace.

◮ Objevena 1988 (Albert Fert & Peter Grünberg).
◮ Využ́ıvána v čtećıch hlavách hard-disků.

Prvńı prototypy 1990, během deseti let pr̊umyslový standard.
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Výzkum motivovaný účelem a zvědavost́ı

“Polovinu peněz utracených za reklamu jsem jen vyhodil oknem.
Pot́ıž je, že nev́ım, která z těch dvou půlek to byla.”

John Wanamaker (1838-1922)

31/32



Co ř́ıci závěrem?

(Šipr̊uv) paradox ǩŕıžové (ne)důvěryhodnosti:

◮ Teoretik nevě̌ŕı výpočt̊um.

◮ Protože moc dob̌re v́ı, jak se ty výpočty
dělaly.

◮ Vě̌ŕı však experiment̊um.

◮ Experimentátor nevě̌ŕı experiment̊um.

◮ Protože moc dob̌re v́ı, jak se ty experimenty
dělaly.

◮ Vě̌ŕı však výpočt̊um.

Cesta kupředu vede ve spolupráci, protože jen tak
lze dosáhnout toho, aby výzkumný tým vě̌ril
vlastńım výsledk̊um.
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