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Sylabus přednášky

1. Historický vývoj pohledu na strukturu pevné látky
Vývoj znalost́ı o struktuře pevné látky od antiky, elementárńı částice, elektron, proton neutron, systém jader
a valenčńıch elektron̊u. Mendělejevova periodická tabulka prvk̊u. Významńı fyzikové zapojeńı v této oblasti,
nositelé Nobelovy ceny (Thomson, Rutherford, Einstein, Planck, de Broglie, Heisenberg, Born, Schrödinger).

2. Atomárńı elektronová struktura
Bohr̊uv model klasicky, tři kvantovaćı podmı́nky pro popis stability atomu vod́ıku. Bohr̊uv poloměr pro kvan-
továńı polohy elektronu, Rydbergova konstanta pro kvantováńı energie. Coulombický potenciál atomu vod́ıku,
vlnová funkce 1s stavu, výpočet středńı vzdálenosti elektronu od protonu v tomto stavu. Popis atomárńıch
vlnových funkćı, kvantová č́ısla: hlavńı, vedleǰśı, magnetické, spin. Pauliho princip. Obsazovaćı diagramy pro
elektronové stavy atomů podle periodické tabulky.

3. Prostorové uspořádáńı krystalu
Krystalový potenciál, popis elementárńı a primitivńı buňky krystalu. Popis translačńı a bodové symetrie, ko-
mutátor hamiltoniánu s prvky symetrie. Translačńı vektory a⃗ a jejich lineárńı kombinace, mř́ıžkové translace
T⃗ , objem elementárńı buňky. Určováńı směr̊u a rovin v krystalu, Millerovy indexy, výpočet směr̊u pro označeńı
substrátu křemı́ku.

4. Krystalografie
Typické krystalové struktury kov̊u, soĺı a polovodič̊u. Popis atomárńı báze v elementárńı buňce. Typické výpočty
geometrických parametr̊u, zaplněńı prostoru v modelu tuhých kouĺı. Popis prvk̊u symetrie krychle.

5. Grupa prvk̊u bodové symetrie elementárńı buňky
Základńı definice grupy, prvky bodové grupy symetrie, vlastńı a nevlastńı rotace, identita, zrcadleńı a inverze.
Řád grupy daného krystalu nebo molekuly, popis pomoćı multiplikativńı tabulky. Tř́ıdy sdružených prvk̊u grupy,
tři vlastnost́ı prvk̊u tř́ıdy. Tři typy grup prostorového uspořádáńı krystal̊u.

6. Reprezentace
Reprezentace grupy pomoćı čtvercových matice, dimenze reprezentace. Reducibilńı a ireducibilńı reprezentace,
charaktery operaćı symetrie, rozklad na ireducibilńı reprezentace. Tř́ıdy prvk̊u symetrie, tabulka charakter̊u.
Šest vět popisuj́ıćıch vlastnosti charakter̊u ireducibilńıch reprezentaćı. Millikenova domluva o značeńı neekviva-
lentńıch ireducibilńıch reprezentaćı.

7. Využit́ı symetrie na kvantově-mechanické výpočty
Komutace prvk̊u symetrie s hamiltoniálnem, úplný systém vlastńıch funkćı. Degenerace energetických hladin.
Báze funkćı, které se transformuj́ı pomoćı prvk̊u grupy operaćı symetrie. Báze vytvořená z atomárńıch orbital̊u
např. pro molekulu H2O, odpov́ıdaj́ıćı reducibilńı reprezentaci a rozpis na direktńı součet ireducibilńıch reprezen-
taćı. Využit́ı symetrie na výpočet kvantově-mechanických integrál̊u, převod direktńıho součinu vlnových funkćı
a operátoru hledané veličiny na direktńı součet.

8. Difrakce na krystalu
Popis difrakce na krystalu s využit́ım tř́ı r̊uzných částic: foton, neutron, elektron. Difrakčńı integrál, Fourierova
transformace hustoty elektron̊u, zavedeńı vektor̊u b⃗ a jejich lineárńı kombinace G⃗. Tři difrakčńı podmı́nky:
Bragg, Brillouin, Laue a jejich vzájemná provázanost. Tři difrakčńı metody a jejich princip.

9. Reciproká mř́ıžka, Brillouinovy zóny
Popis vektoru G⃗ kolmého na odpov́ıdaj́ıćı rovinu (hkl) jako prostorové frekvence, výpočet vzdálenosti rovin

v krystalu. Vzájemné vztahy mezi vektory a⃗ a b⃗. Ewaldova konstrukce např. pro Laueho metodu difrakce.
Nejbližš́ı sousedi v reciprokém prostoru, zavedeńı Brillouinových zón a jejich symetrie. Brillouinovy zóny v 1D,
2D a typických kubických mř́ıžkách ve 3D. Objem Brillouinovy zóny.

10. Báze atomů
Fourierova analýza báze atomů. Souvislost amplitudy difrakce s Fourierovým obrazem hustoty elektron̊u a
strukturńım faktorem báze. Výběrová pravidla pro vymizeńı některých difrakčńıch maxim. Závislost intenzity
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difrakce na teplotě a na indexu difrakce (hkl). Vypočet integrálu rozptylu na atomárńı vlnové funkci 1s orbitalu.
Prášková metoda difrakce na krystalu india.

11. Výpočet elektronové struktury krystalu
Hamiltonián celé soustavy částic a jeho zjednodušeńı: valenčńı a vnitřńı elektrony, Bornova-Oppenheimerova
(adiabatická aproximace), aproximace středńıho pole (jedno-elektronová aproximace). Bloch̊uv tvar vlnové
funkce pro elektron, jako vlastńı stav v periodickém potenciálu. Vlnový vektor jako kvantové č́ıslo Blochova
elektronu. Vztah k řešeńı pro volný elektron a k atomárńım orbital̊um. Přepis jedno-elektronové Schrödingerovy
rovnice pro periodickou část Blochovy vlnové funkce a jej́ı d̊usledky. Zakresleńı energetické závislosti E(k⃗) pro
elektrony do prvńı Brillouinovy zóny.
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