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Pevná fáze

Skupenstv́ı (pevné, kapalné & plynné)

Pevné skupenstv́ı je charakterizováno

Tuhost́ı
Těsně, pravidelně (krystaly ) nebo nepravidelně (amorfńı látky) vázanými
atomy.
Atomovou a elektronovou strukturou... materálové vlastnosti (vodivost
elektrická a tepelná, tvrdost, odrazivost, lesk ...)
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Reálné pevné látky

Věťsina je polykrystalická ()

Přesto, i když jsou zrna malá, pouze velmi
malé procento z celkového počtu je bĺızko
hranićım zrn.

Reálné pevné látky obsahuj́ı množstv́ı
defekt̊u r̊uzných typů

V následuj́ıćım zanedbáváme vliv povrchů,
čarových a bodových defekt̊u.

Nicméně, vliv defekt̊u na některé
materiálové vlastnosti může být určuj́ıćı
(nap̌r. vodivost, elektronová struktura, ... )
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Ideálńı krystal

Nekonečně opakovaná
skupiny atomů (uspǒrádáńı
na dlouhou vzdálenost)

Struktura záviśı na vněǰśıch
podḿınkách

Fáze a fázové p̌rechody mezi
nimi

Obrázek: Fázový diagram uhĺıku
(http://serc.carleton.edu/research education/equilibria/phaserule.html
http://en.wikipedia.org/wiki/File:Carbon basic phase diagram.png)
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Krystalová struktura

Krystalová struktura = krystalová mř́ıžka + báze

Mř́ıžka

Translačńı symetrie r
′

= r + u1a1 + u2a2 + u3a3
(ui jsou celá č́ısla, ai translačńı vektory
(krystalové mř́ıžky))
Atomové uspǒrádáńı je totožné z perspektivy
libovolného bodu r

′
krystalové mř́ıžky.

Báze

Skupina atomů náležej́ıćı každému mř́ıžkovému
bodu

Primitivńı buňka. Primitivńı translačńı vektory,
primitivńı mř́ıžka: libovolný bod ze kterého
krystal vypadá stejně, může být vyjáďren s
využit́ım {ui}. (alternativně, translačńı vektory
obeṕınaj́ı minimálńı objem)

Wiegner-Seitz primitivńı buňka (Speciálńı volba
primitivńı buňky)

Obrázek: Kryatalová mř́ıžka a báze
http://users.aber.ac.uk/ruw/teach/334/crystal.php,http://users.aber.ac.uk/ruw/teach/334/crystal.php
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Bravaisova mř́ıžka

Symetrie krystalu – translace,
rotace, inverse (zrcadleńı)

Bravaisova mř́ıžka má stejnou
bodovou grupu symetrie jako
krystal sám.

14 Bravaisových mř́ıžek, 230
prostorových grup symetrie

Prostá kubická = SC (koordinačńı
č́ıslo 6 (KČ)), Kubická prostorově
centrovaná (KČ 8), Kubická plošně
centrovaná (KČ 4)

Diamant (sp3 vazba), Grafit (sp2

vazba)

Obrázek: Bravaisovy mř́ıžky
http://users.aber.ac.uk/ruw/teach/334/bravais.php
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Struktura kamenne soli

FCC (kubická plošně centrovaná)

Báze: Cl− na pozici 000 a Na+ na
pozici 1

2
1
2

1
2

Frakčńı koordináty

Obrázek: NaCl ISSP
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Struktura CsCl

SC (prostá kubická)

Báze: Cs+ na pozici 000 a
Cl− na pozici 1

2
1
2

1
2

Obrázek: CsCl ISSP
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Diamantová struktura

FCC (kubická plošně centrovaná)

Báze: C na pozici 000 a na pozici
1
4

1
4

1
4

... a struktur je mnohem v́ıce
(binárńı, ternárńı sloučeniny).

Obrázek: NaCl ISSP
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Taylor̊uv rozvoj, harmonická aproximace

Taylorova řada

Vyjáďreńı funkce v bĺızkosti zvoleného bodu x0 s využit́ım funkčńı hodnoty a
hodnoty derivaćı funkce v tomto bodu
f (x) = f (x0) + f

′
(x0)(x − x0) + 1

2!
f
′′

(x0)(x − x0)2 + 1
3!

f
′′′

(x0)(x − x0)3 + ...
Často použ́ıváno ve fyzice pro źıskáńı zjednodušených (aproximativńıch) vztahů

Harmonická aproximace

Taylor̊uv rozvoj potenciálńı energie:
V (x) = V (x0) + V

′
(x0)(x − x0) + 1

2
V

′′
(x0)(x − x0)2 + 1

3!
V

′′′
(x0)(x − x0)3 + ...

Pokud je v bodě x0 minimum energie, potom plat́ı V
′
(x0) = 0. Tedy prvńı člen

rozvoje je kvadratický v bĺızkosti bodu x0 je často (ne vždy) možno zanedbat
členy vyš̌śıch řádů.
Tzv. lineárńı režim, harmnonická aproximace (potenciál je parabola, tomu
odpov́ıdá lineárńı vratná śıla, viz harmonický oscilátor v KM1)
Pozor na oblast platnosti harmonické aproximace, někdy jsou členy vyš̌śıch
řádů (anharmonické členy) nezanedbatelné!
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