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Abstrakt
V praci vyuZivame metodu ab-initio ke zjiSt'ovani vlastnosti soli chloridu sodného.

1 Uvod

Metoda ab-initio slouZi ke zjiSténi vlastnosti materiali bez vyuziti experimentalnich tdajt. Zakladnimi
casticemi jsou béhem naseho zjistovani elektrony a jadra. Vypocet predpoklada pouze polohy a naboje
jader. Metoda urcuje vInové funkce elektroni feSenim Schrodingerovy rovnice. Metoda je
optimalizovana zapocitdnim symetrii v krystalické mfiZce. V pripadé nemagnetickych materialti neni
dilezity smér spinu, proto s nim ve vypoctech nekalkulujeme. V praci vyuzivame metody ab-initio k
vypoctu elektronovych hustot, hustoty stavii elektroni, pasové struktury a optickych vlastnosti.

2 Metoda ab-initio (DFT)

Metoda ab-initio feSi pohyby elektronli v pevné latce. Metoda je zaloZena na feSeni Schrodingerovy
rovnice.

H%,k(r):En,k Wn,k(ﬂ
V préci vyuZivame teorii hustotniho funkcionalu. Hamiltonian je dan nabojovou hustotou. Vyménna
interakce je aproximovana nabojovou hustotou. Metoda feSeni Schrodingerovy rovnice je zaloZena na
principu iterace, ktera z nabojové hustoty dopocitava Hamiltonian a z Hamiltonianu opét nabojovou
hustotu. Iterace konverguje ke spravnému reSeni. Pocatecni hodnota nabojové hustoty je odhadnuta.

3 Numerickeé reSeni

Vypocty uskuteciiujeme na superpocitaci Fakulty jaderné a fyzikalné inZenyrské CVUT, vyuzivame
kod WIEN2k. Do programu je zadan typ krystalické mriZky, rozméry buiiky a polohy jednotlivych
prvki. Program dopocita atomové polomeéry (Rwr) a zjisti, z jaké casti se jednotlivé elektrony nachéazeji
uvnitf tohoto poloméru. Elektrony, které se uvnitf poloméru nachazeji z vétsi cCasti, neZ je zadana
konstanta (napf. 0,9999), jsou approximovany jako jadrové (pocita se s nimi, jako by se nachazely
uvnitf jadra). Ostatni elektrony jsou valenc¢ni a jsou modelovany jako rozsifené viny (augmented plane
waves).

4 Krystalograficka struktura NaCl
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Fig. 1 Krystalograficka struktura NaCl. Prostorovd grupa Fm3m (225).

Konvencni typ krystalografické miiZze NaCl je kubicka ploSné centrovana mfiz (fcc), s miizkovou
konstantou 5,59 A = 10,661 Bohr. Bodova grupa je m3m a prostorovéa grupa je Fm3m, pocet operaci
symetrie je 48. Wyckoffovy pozice prvka Na je (0;0;0) a Cl (0;0;1/2).

5 Elektronova struktura prvkii Na, Cl

18 -75.972835  -75.972835 1.00 1.00  1.0000 T
18 -75.972835  -75.972835 1.00 1.00  1.0000 T
25 -4.171082 -4.171082 1.00 1.00  0.9990 F
25 -4.171082 -4.171082 1.00 1.00  ©.9990 F
2p* -2.115986 -2.115986 1.00 1.00  0.9949 F
2p* -2.115986 -2.115986 1.00 1.00  0.9949 F
2p -2.102843 -2.102843 2.00 2.00  0.9947 F
2p -2.102843 -2.102843 2.00 2.00  0.9947 F
3s -0.201692 -0.201692 0.50 ©.50  0.1609 F
3s -0.201692 -0.201692 0.50 ©0.50  0.1609 F
Tab.1 Elektronova struktura samostatného prvku Na.
1S -202.194453  -202.194453 1.00 1.00  1.0000 T
1S -202.194453  -202.194453 1.00 1.00  1.0000 T
25 -18.569317  -18.569317 1.00 1.00  1.0000 T
25 -18.569317  -18.569317 1.00 1.00  1.0000 T
2P*  -14.163986  -14.163986 1.00 1.00  1.0000 T
2P*  -14.163986  -14.163986 1.00 1.00  1.0000 T
2p -14.039264  -14.039264 2.00 2.00  1.0000 T
2P -14.039264  -14.039264 2.00 2.00  1.0000 T
3s -1.520193 -1.520193 1.00 1.00  0.9294 F
3s -1.520193 -1.520193 1.00 1.00  0.9294 F
3p* -0.637316 -0.637316 1.00 1.00  0.8192 F
3p* -0.637316 -0.637316 1.00 1.00  0.8192 F
3p -0.628219 -0.628219 1.50 1.50  0.8156 F
3p -0.628219 -0.628219 1.50 1.50  0.8156 F

Tab.2 Elektronova struktura samostatného prvku CI.



Tabulky 1, 2 ukazuji elektronovou strukturu samostatnych prvki Na, Cl. Vypocet je zaloZzen na modelu
vyménné energie PBE. Prvni sloupec ukazuje sférickou symetrii elektronti, druhy a tfeti sloupec energii
téchto elektrondi pro spiny nahoru a dolf, &tvrty a paty sloupec obsazenost téchto stavil. Sesty
(predposledni) sloupec ukazuje podil elektronu uvnitf Ryr =2,50 Bohr koule, pouZité v nasledujicim
vypoctu. Na zakladé tohoto podilu jsou elektrony roztfidény na jadrové (corové, T) a valencni (F).

6 Elektronova struktura NaCl
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Fig.2 (a) Hustota stavti (DOS). (b) pdsovd struktura NaCl.

Hustota stavii NaCl ukazuje, Ze NaCl je polovodi¢ s vypoctenym gapem 5,11 eV. HOMO (highest
occupied molecular orbital) je tvoren prevazné elektrony na pozici chloru. LUMO (lowest unoccupied
molecular orbital) je tvoren elektrony, které maji pribliZné stejné obsazeni na pozici chloru a sodiku.



7 Opticke vlastnosti NaCl

Spocitali jsme absorbci fotonti v zavislosti na 45 : : Ty S
jejich energii (Fig.3). Graf ukazuje, Ze pokud je Al | '
energie fotonu mensi neZ gap (5,11 eV), absorbce .

je nulova. Pro energie fotoni vyssSi neZ gap
absorbce fotonid rychle roste. NarGst absorbce
blizko gapu ma tvar + E—E, coZz odpovida
polovodici s pfimym gapem.
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Fig.3  Pravdépodobnost  absorbce  fotonu

(vyjadrena jako imagidrni Cdst permitivity) v

zdvisloti na energii fotonti.

8 Zaver

Pomoci programu WIENZ2k jsme urcili krystalografické symetrie a elektronovou strukturu kuchyrniské
soli (NaCl). Z vlastnosti jsme urcili, Ze NaCl je polovodic s pfimym gapem.
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