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Metoda ab-Initio

* Vlastnosti materialu pocitané z poloh jader
 VVypocet rozlozeni elektronu
* Schrodingerova rovnice: Hg, ,(r)=E, @, (r)

* Teorie hustotniho potencialu: aproximace
Hamiltonianu nabojovou hustotou



Numerické reseni

* Nabojova hustota zjiStovana iterativne:

Nabojova hustota

Hamiltonian

e SuperpocitaC Fakulty jaderné a fyzikalné inzenyrské, kod
WIEN2k

* Optimalizace: vypocet jen pro valencni elektrony,
symetrie v krystalografické struktufe, zprimérovani spind



Krystalograficka mrizka NaCl
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Elektronova struktura CI

1S -202.194453 -202.194453 1.00 1.00 1.0000 T
1S -202.194453 -202.194453 1.00 1.00 1.0000 T
2S -18.569317 -18.569317 1.00 1.00 1.0000 T
2S -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 ©.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



Elektronova struktura NaCl
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Optické vlastnosti NaCl
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Shrnuti

e Seznameni se s metodou ab-initio

T4

 Vizualizace krystalografické mrizky NacCl
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Déekujeme Vam za pozornost
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