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Metoda ab-initio
● Vlastnosti materiálů počítané z poloh jader
● Výpočet rozložení elektronů
● Schrödingerova rovnice:
● Teorie hustotního potenciálu: aproximace 

Hamiltoniánu nábojovou hustotou 

Ĥ φn , k (r )=En , kφn , k (r )



  

Numerické řešení
● Nábojová hustota zjišťována iterativně:

● Superpočítač Fakulty jaderné a fyzikálně inženýrské, kód 
WIEN2k

● Optimalizace: výpočet jen pro valenční elektrony, 

symetrie v krystalografické struktuře, zprůměrování spinů  

Hamiltonián

Nábojová hustota



  

Krystalografická mřížka NaCl



  

Elektronová struktura Na



  

Elektronová struktura Cl



  

Elektronová struktura NaCl



  

Optické vlastnosti NaCl



  

Shrnutí
● Seznámení se s metodou ab-initio
● Vizualizace krystalografické mřížky NaCl
● Výpočet elektronové struktury pro Na a Cl
● Výpočet elektronové struktury NaCl
● Výpočet optických vlastností NaCl



  

Děkujeme Vám za pozornost
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