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Sylabus prednasky

. Historicky vyvoj pohledu na strukturu pevné latky

Vyvoj znalosti o struktufe pevné latky od antiky, elementarni ¢dstice, elektron, proton neutron, systém jader
a valen¢nich elektroni. Mendélejevova periodickd tabulka prvka. Vyznamni fyzikové zapojeni v této oblasti,
nositelé Nobelovy ceny (Thomson, Rutherford, Einstein, Planck, de Broglie, Heisenberg, Born, Schrédinger).

Atomaérni elektronova struktura

Bohrtuv model klasicky, tii kvantovaci podminky pro popis stability atomu vodiku. Bohruav polomér pro kvan-
tovani polohy elektronu, Rydbergova konstanta pro kvantovani energie. Coulombicky potencial atomu vodiku,
vlnova funkce 1s stavu, vypocet stfedni vzdalenosti elektronu od protonu v tomto stavu. Popis atoméarnich
vlnovych funkci, kvantova ¢isla: hlavni, vedlejsi, magnetické, spin. Pauliho princip. Obsazovaci diagramy pro
elektronové stavy atomu podle periodické tabulky.

Prostorové uspotradéani krystalu

Krystalovy potencial, popis elementarni a primitivni buiikky krystalu. Popis translacni a bodové symetrie, ko-
mutator hamiltonidnu s prvky symetrie. Transla¢ni vektory a a jejich linedrni kombinace, miizkové translace
f, objem elementarni buniky. Urcovani sméru a rovin v krystalu, Millerovy indexy, vypocet sméru pro oznaceni
substratu kremiku.

. Krystalografie

Typické krystalové struktury kovi, solf a polovodic¢u. Popis atomérni baze v elementérni burnice. Typické vypocty
geometrickych parametri, zaplnéni prostoru v modelu tuhych kouli. Popis prvka symetrie krychle.

. Grupa prvkl bodové symetrie elementarni buniky

Zakladni definice grupy, prvky bodové grupy symetrie, vlastni a nevlastni rotace, identita, zrcadleni a inverze.
R4d grupy daného krystalu nebo molekuly, popis pomoci multiplikativni tabulky. TFidy sdruzenych prvku grupy,
tii vlastnosti prvka tiidy. TTi typy grup prostorového uspoiradani krystalu.

Reprezentace

Reprezentace grupy pomoci ¢tvercovych matice, dimenze reprezentace. Reducibilni a ireducibilni reprezentace,
charaktery operaci symetrie, rozklad na ireducibilni reprezentace. Ti¥idy prvku symetrie, tabulka charaktert.
Sest vét popisujicich vlastnosti charaktert ireducibilnich reprezentaci. Millikenova domluva o znaceni neekviva-
lentnich ireducibilnich reprezentaci.

Vyuziti symetrie na kvantové-mechanické vypocty

Komutace prvku symetrie s hamiltonidlnem, uplny systém vlastnich funkci. Degenerace energetickych hladin.
Béze funkei, které se transformuji pomoci prvku grupy operaci symetrie. Béze vytvorend z atomarnich orbitalu
napf. pro molekulu H2O, odpovidajici reducibilni reprezentaci a rozpis na direktni soucet ireducibilnich reprezen-
taci. Vyuziti symetrie na vypocet kvantové-mechanickych integrala, prevod direktniho souc¢inu vinovych funkci
a operatoru hledané veliciny na direktni soucet.

Difrakce na krystalu

Popis difrakce na krystalu s vyuzitim t#{ ruznych ¢astic: foton, neutron, elektron. Difrakéni integrédl, Fourierova
transformace hustoty elektronu, zavedeni vektoru b a jejich linedarni kombinace G. Tii difrakénf podminky:
Bragg, Brillouin, Laue a jejich vzajemnd provazanost. Tti difrakéni metody a jejich princip.

Reciprokd miizka, Brillouinovy zény

Popis vektoru G kolmého na odpovidajici rovinu (hkl) jako prostorové frekvence, vypocet vzdalenosti rovin
v krystalu. Vzidjemné vztahy mezi vektory d a b. Ewaldova konstrukce napi. pro Laucho metodu difrakce.
Nejblizsi sousedi v reciprokém prostoru, zavedeni Brillouinovych zén a jejich symetrie. Brillouinovy zény v 1D,
2D a typickych kubickych mfizkéch ve 3D. Objem Brillouinovy zény.

Béaze atomu
Fourierova analyza baze atomu. Souvislost amplitudy difrakce s Fourierovym obrazem hustoty elektronii a
strukturnim faktorem béaze. Vybérova pravidla pro vymizeni nékterych difrakénich maxim. Z&avislost intenzity
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difrakce na teploté a na indexu difrakce (hkl). Vypocet integralu rozptylu na atomérni vlnové funkei 1s orbitalu.
Praskova metoda difrakce na krystalu india.

Vypocet elektronové struktury krystalu

Hamiltonian celé soustavy ¢éastic a jeho zjednoduseni: valen¢ni a vnitini elektrony, Bornova-Oppenheimerova
(adiabatickd aproximace), aproximace stfedniho pole (jedno-elektronovd aproximace). Blochuv tvar vinové
funkce pro elektron, jako vlastni stav v periodickém potencidlu. VInovy vektor jako kvantové ¢islo Blochova
elektronu. Vztah k feseni pro volny elektron a k atomarnim orbitalim. Pfepis jedno-elektronové Schrodingerovy

=

rovnice pro periodickou ¢dst Blochovy vinové funkce a jeji dusledky. Zakresleni energetické zdvislosti E(k) pro
elektrony do prvni Brillouinovy zény.
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. Popis symetrie a grupova teorie viz aktualizované prednésky vyucujiciho.



