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Rovnovazna struktura

V ramci dané krystalové symetrie mame volné parametry:
© mfizové parametry (vzdy alespori jeden)
@ vnitfni parametry atomovych poloh

(pro jednoduché struktury nékdy nejsou zadné volné vnitini parametry)

Rovnovazna struktura je ddna minimalni energii vici témto parametrim.
... a obvykle pfesné nesedi se strukturou z experimentt (difrakce). Pro¢?

o vliv teploty a teplotni roztaznosti - DFT vypocet =0 K

o vliv pouzitého XC potencialu
- GGA (&asto precenuje objem o nékolik % ("underbinding")
- LDA naopak

@ niz8i presnost uréeni nékterych atomovych poloh v rtg difrakci (lehké
prvky)
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Optimalizace struktury

Optimalizace vnitfnich a m¥izovych parametrd je ve WIEN2K oddélena:

@ vnitini parametry — minimalizace sil pomoci run_lapw -min

© mfizové parametry — nezavislé vypolty pomoci x optimize
Typicky se pro kazdy set mfizovych parametr(i optimalizuji i ty vnitini.
Pfesné m¥izové parametry vyzaduji lepsi bazi (vyssi RKax) nez sily.

Konecné vysledky bychom vzdy méli brat z vypoctu pro zoptimalizovanou
strukturu (=strukturu rovnovaznou z pohledu vypoctu), tfebaze se tato
struktura mirné lisi od té urcené experimenty!

Jinak hrozi, Ze namisto norméalnich podminek studujeme (nezamyslené )
nas systém napt. v jednoosém nebo zaporném tlaku.
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Stavova rovnice

@ Spoctenou zavislost na m¥izovych parametrech Ize analyzovat pomoci
stavovych rovnic pouzitim eplot_lapw.

o Napt. z Eiot vs. V' popsanou Birchovou-Murnaghanovou stavovou rovnici
_2 2
BunV) = o 4530 | () 1] [Bo ()" (10 -0 (3 1)) - B (1)

Ize urcit rovnovazny objem Vj, tlak p pro dany objem V', modul
pruznosti By, apod.:

p) =28 [(8)" - ()] (1+ 2 -0 () 1))

@ Stabilitu riiznych struktur stejného sloZeni (polymorfi) pak mizeme
studovat srovnanim spoctenych entalpii H(V) = Eyo (V') + pV

NFPL220 Ab-initio simulace pro zelené technologie 4/4



