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Stručný přehled presentace

1.1. ČČíím se zabývm se zabývááme, kde leme, kde ležžíí zajzajíímavmavéé problprobléémymy
●● ddůůleležžititéé jevy na rjevy na růůzných zných úúrovnrovnííchch
●● problprobléém: m: ppřřenos informace mezi enos informace mezi úúrovnrovněěmimi

2. 2. ÚÚloha elektronovloha elektronovéé strukturystruktury
3.  3.  IlustrativnIlustrativníí ppřřííkladyklady
4.   4.   FinanFinanččnníí zajizajiššttěěnníí výzkumu, podpora doktorandvýzkumu, podpora doktorandůů



A typical fracture problem











Multiscale modelling





Electronic level

MostMost ofof the the propertiesproperties of of solids:solids:

●● can be traced to the can be traced to the behaviorbehavior of of electronselectrons, , 

-- the "the "glueglue" that holds atoms together to " that holds atoms together to 

form a solidform a solid



A lot of properties of solidsA lot of properties of solids

●●●●●●●● can be predicted accurately from can be predicted accurately from 

abab initio (firstinitio (first -- principles) ES calculationsprinciples) ES calculations

i.e. i.e. from from fundamental fundamental quantum theoryquantum theory

((SchrSchröödingerdinger equation)equation)



Most ES calculations:

-- routinely performed within the framework of density routinely performed within the framework of density 

functional theory  (functional theory  (HohenbergHohenberg-- KohnKohn--Sham 1964)Sham 1964)

-- complicated manycomplicated many--body motion of all electrons body motion of all electrons 

replaced by replaced by an equivalent but simpler problem  an equivalent but simpler problem  

٭ ٭  of a single electron of a single electron 

٭ ٭  moving in an effective potentialmoving in an effective potential

--------------------------------------------------------------------------------------------------

Walter Kohn and John Walter Kohn and John PoplePople--Nobel Prize in Chemistry 1998Nobel Prize in Chemistry 1998





Zaměření naší skupiny:

● magnetické a mechanické vlastnosti 
materiálů z prvních principů (teoretická pevnost, 
magnetismus tenkých vrstev, magnetické
vlastnosti rozlehlých defektů - hranice zrn, 
antifázové hranice, chemie segregace)

● fázové diagramy slitin se složitými fázemi, 
vytváření databází

● vytváření databáze pro konstrukci semiempirických 
meziatomových potenciálů
● segregation of Bi at GB in Cu (combined approach)
● GBs in nanocrystalline Ni (combined approach)

● počítačové experimenty („měření“ v počítači)



SEMI-EMPIRICAL SCHEMES FOR 
DESCRIPTION OF INTERACTIONS 
BETWEEN ATOMS

Working rule:

Such schemes should capture the physics 
necessary for the studied phenomena and 
materials considered

BUT SHOULD NOT TRY TO BE ALL-EMBRACING

Results of ab initio electronic structure 
calculations may be utilized as an 
‘empirical’ data base



• pair potentials
•many-body central-force potentials –

-- embedded-atom method

-- Finnis-Sinclair potentials

• potentials with non-central interactions (Tersoff,
Brenner)

• parametrized tight-binding and bond-order potentials

ESSENTIAL INGREDIENTS

• adjustable parameters fitted to the material properties

• ab initio results constitute an important part of the data

base 

• resulting potentials are tested by ab initio calculations



Copper-bismuth alloy
(D.E. Luzzi, M. Yan, M.Š., V.V.)

Very suitable model material for investigation of 

segregation and embrittlement phenomena

FS-POTENTIALS FOR Cu-Bi CONSTRUCTED BY FITTING

•Equilibrium lattice parameter
•Bulk modulus
•Tetragonal and trigonal shear moduli

OF A HYPOTHETICAL COMPOUND Cu3Bi WITH THE L1２２２２
STRUCTURE CALCULATED AB-INITIO USING FP-LMTO 

CODE

Size of the Bi atom embedded in Cu has been correctly 

estimated by this approach



ΣΣΣΣ=5(310) symmetrical tilt boundary

Molecular statics

Monte-Carlo 300K

EXCELLENT AGREEMENT WITH HIGH-RESOLUTION 

Z-CONTRAST IMAGING

(Alber, Mullejans, Rühle, 1999, Acta Materialia 47, 4047)



ΣΣΣΣ=3 (111) symmetrical tilt boundary  

[110] projection
[111] projection

STRUCTURE FOUND BY MOLECULAR STATICS   



HIGH-RESOLUTION 

TEM IMAGE OF 

THE Σ Σ Σ Σ = 3 (111) 

BOUNDARY WITH 

BISMUTH

Comparison of the 

observation with image 

simulated using the 

structure obtained in 

the atomistic modeling



Grain boundaries in nanocrystalline Ni

Motivation: to understand the signal from the positron 

annihilation spectroscopy in nanocrystalline metals

�� positrons probe openpositrons probe open--volume defects such as volume defects such as 
vacancies, their clusters, grain boundaries etc.vacancies, their clusters, grain boundaries etc.

�� the electronic density in these regions is the electronic density in these regions is ““lessless--
thanthan--averageaverage””

�� they are attractive for a positron, their lifetime is they are attractive for a positron, their lifetime is 
longer therelonger there



Basics of positron annihilation

�� positron is an antiparticle of an electronpositron is an antiparticle of an electron

�� theoretically predicted 1928 (theoretically predicted 1928 (DiracDirac), experimentally ), experimentally 
discovered 1932 (Anderson)discovered 1932 (Anderson)

�� positrons have the same mass and lifespan as electrons, but positrons have the same mass and lifespan as electrons, but 
opposite electric chargeopposite electric charge

�� if a positron meets an electron: annihilation process takes if a positron meets an electron: annihilation process takes 
place:  place:  

�� ee++ +  e+  e–– =>  2=>  2γγ
�� E(2E(2γγ) =  2 m) =  2 m00cc2

2 + E(e+ E(e++)+  E(e)+  E(e–– ))

�� mm00cc2 
2 = 0.511 = 0.511 MeVMeV

�� mm00c c –– rest mass of the electron (and of the positron)rest mass of the electron (and of the positron)

�� in our world, high density of electrons attracted to a in our world, high density of electrons attracted to a 
positron=> the typical positron lifetime is 100positron=> the typical positron lifetime is 100--1000 1000 psps



A positron in our world



Electrons are attracted by a positron



The positron annihilation event



Scheme of a positron annihilation experiment



Generation of a computer sample of nanocrystalline

Ni:

(H. van Swygenhoven et al.)

�� simulation cell volume filled by simulation cell volume filled by 
nanograinsnanograins (seeds) with random (seeds) with random 
location and orientation location and orientation 

�� grains allowed to grow until they grains allowed to grow until they 
touchedtouched

�� sample relaxed by molecular sample relaxed by molecular 
dynamics for 50dynamics for 50--100 100 psps at 300 K at 300 K 
(central(central--force potentials, magnetism force potentials, magnetism 
not included)not included)

�� =>  =>  computer  sample  of  ncomputer  sample  of  n--Ni,   Ni,   
1.2 million of atoms, 15 grains, 1.2 million of atoms, 15 grains, 
density 96 % of bulk Nidensity 96 % of bulk Ni, high, high--angle angle 
grain boundaries presentgrain boundaries present

�� so far, only several so far, only several GBsGBs and one and one 
triple junction analyzedtriple junction analyzed



High-angle grain boundary in nanocrystalline Ni

-- calculated positron lifetimes only slightly higher than the bulk value (100 ps)
-- they correspond to shallow traps (marked by orange spheres)
-- one vacancy was found (=> vacancy concentration is about 1 ppm)



Triple junction in nanocrystalline Ni



Transition-metal disilicides

�� promising in structural applicationspromising in structural applications

�� bonding has mixed metallic and covalent bonding has mixed metallic and covalent 
charactercharacter

�� brittlebrittle

�� various structures: tetragonal C11various structures: tetragonal C11b b (MoSi(MoSi22, , 
WSiWSi22), hexagonal C40 (NbSi), hexagonal C40 (NbSi22, TaSi, TaSi22, VSi, VSi22, , 
CrSiCrSi22), ), orthorombicorthorombic C54 (TiSiC54 (TiSi22))











C11b structure; the internal parameter ∆ is defined as a 
small deviation from the ideal value of 1/3          

a

a
(1

/3
+

TM

Si

bipyramid

)c
D



Tensile test for MoSi2 ([001] loading)



Behavior of bond-lengths during a tensile test in 

MoSi2 along the [001] direction

****   weak Mo-Si bonds
●●● strong Mo-Si bonds  (nearly constant)      



Calculated theoretical tensile strength for 

[001] loading:

MoSi2:    37 GPa

WSi2 :    38 GPa



Dohledné perspektivy studia soustav kovů

a jejich slitin (nové materiály)

�� RovnovRovnováážžnnéé stavystavy

�� PokraPokraččovováánníí ve vývoji konzistentnve vývoji konzistentníích termodynamických ch termodynamických 
databdatabáázzíí (ekonomický z(ekonomický záájem, spolejem, společčenskenskáá objednobjednáávka, vka, 
progresivnprogresivníí skupiny materiskupiny materiáállůů,,……). ). 

�� PlPláánovaný experiment (ovnovaný experiment (ověřěřovováánníí predikcpredikcíí ffáázových zových 
diagramdiagramůů))

�� KinetikaKinetika

�� Tvorby kinetických databTvorby kinetických databáázzíí, experiment, experiment

�� 3D simulace (zahrnut3D simulace (zahrnutíí distribuce velikosti, tvar fdistribuce velikosti, tvar fáázzíí, , …… ))

�� ZahrnutZahrnutíí jiných mechanismjiných mechanismůů difdifůůze (ze (nizknizkéé teploty, drteploty, drááhy hy 
vysokvysokéé difdifúúzivityzivity,..) ,..) 

Úkoly nyní řešitelné vyžadující čas, lidské
a finanční zdroje



�� RovnovRovnováážžnnéé stavystavy

�� VýpoVýpoččty fty fáázovzovéé stability z prvnstability z prvníích principch principůů

�� Propojen fPropojen fáázový diagram, fzový diagram, fáázovzováá

mikrostruktura a fyzikmikrostruktura a fyzikáálnlníí vlastnosti vlastnosti 

�� KinetikaKinetika

�� NerovnovNerovnováážžný potenciný potenciáál na mezifl na mezifáázzíí

�� NukleaNukleaččnníí mechanismy, stavy a procesy za mechanismy, stavy a procesy za 

nníízkých teplotzkých teplot

Tvůrčí úkoly



Současné směry 

společenské objednávky 

v sledované oblasti

� Niklové superslitiny (letecký 
průmysl)�

� Materiály pro energetiku 
(mikrostrukturní stabilita fázových 
a pevnostních vlastností
�Odhady zbytkové životnosti 
technologií – turbíny elektráren, 
chemické a nukleární reaktory, 
sváry, �

� Ekologické projekty (bezolovnaté
pájky, kontejnery pro radioaktivní
odpad,…)

� Speciální materiály ….



Další aplikace

• speciální materiály pro extrémní teploty teploty (viz kosmický 

program)

• Izolační materiály

•Speciální elektrotechnické

materiály

•Extrémní struktury

•http://origin.mars5.jpl.nasa.gov/home/





Simulation of nanoindentation process I
(semiempirical potentials)



Simulation of nanoindentation process II
(ab initio)



Finanční zajištění výzkumu

�� výzkumný zvýzkumný záámměěr Mr MŠŠMT, výzkumný zMT, výzkumný záámměěr AV r AV ČČR (2005R (2005--2011)2011)
�� 3 projekty GA 3 projekty GA ČČR (2005R (2005--2008)2008)
�� 1 projekt GA AV (20031 projekt GA AV (2003--2007, po2007, požžááddááme o nový)me o nový)
�� 2 projekty COST (20062 projekty COST (2006--2009)2009)
�� mezinmezináárodnrodníí spoluprspoluprááce:ce:

�� University University ofof PennsylvaniaPennsylvania, , PhiladelphiaPhiladelphia, USA, USA
�� MaxMax--PlanckPlanck--Institute for Iron Institute for Iron ResearchResearch, , DuesseldorfDuesseldorf, SRN, SRN
�� TohokuTohoku University, University, SendaiSendai, Japonsko, Japonsko
�� University University ofof ViennaVienna, Rakousko, Rakousko
�� EvropskEvropskéé projekty (COST) projekty (COST) 

CelkovCelkováá ččáástka cca 2,2 stka cca 2,2 MKMKčč roroččnněě



Podpora spolupracujících studentů

�� specispeciáálnlníí doktorský projekt od GA doktorský projekt od GA ČČR urR urččený výluený výluččnněě pro materipro materiáálnlníí
podporu doktorandpodporu doktorandůů; na ka; na kažžddéého doktoranda vychho doktoranda vycháázzíí
�� aažž 40.000 K40.000 Kčč dodatedodateččnnéého stipendia roho stipendia roččnněě
�� aažž 30.000 K30.000 Kčč dodatedodateččnnéého cestovnho cestovnéého roho roččnněě

�� typicky 2 mezintypicky 2 mezináárodnrodníí akce roakce roččnněě
�� daldalšíší odmodměěny (any (ažž 10.000 K10.000 Kčč roroččnněě) z b) z běžěžííccíích grantových projektch grantových projektůů
�� zahranizahraniččnníí studijnstudijníí pobyty bpobyty běěhem doktorskhem doktorskéého studiaho studia

�� ppůůlrolroččnníí na nna něěkterých spolupracujkterých spolupracujííccíích pracovich pracoviššttííchch
�� shortshort--term term scientificscientific missionsmissions (1 týden (1 týden –– 1 m1 měěssííc) po celc) po celéé EvropEvropěě

�� výbornvýbornéé pracovnpracovníí uplanuplaněěnníí po ukonpo ukonččeneníí magisterskmagisterskéého a doktorskho a doktorskéého ho 
studiastudia
�� postpost--doktordoktoráátntníí pobyty na ppobyty na přřednedníích svch svěětových pracovitových pracoviššttííchch

�� University University ofof Uppsala, Uppsala, ŠŠvvéédskodsko
�� University University ofof LouvainLouvain, Belgie, Belgie
�� MaxMax--PlanckPlanck--Institute for Iron Institute for Iron ResearchResearch, , DuesseldorfDuesseldorf
�� ImperialImperial CollegeCollege, London,, London,
�� University University ofof ViennaVienna



The role of ab initio calculations in 

multiscale modeling (I)

�� thethe importanceimportance ofof abab initioinitio methodsmethods consistsconsists in in 

-- highhigh predictivitypredictivity

-- no no adjustableadjustable parametersparameters

-- benchmarksbenchmarks for for lessless accurateaccurate butbut faster               faster               

methods methods 

butbut theythey are are 

-- computationallycomputationally intensiveintensive

-- lessless thanthan 101000 00 nonnon--equivalentequivalent atomsatoms maymay be be 

included  included  



The role of ab initio calculations in 

multiscale modeling (II)

�� for full understanding of various phenomena:   for full understanding of various phenomena:   
combination of                                                  combination of                                                  
---- abab initioinitio calculations & simpler approaches                              calculations & simpler approaches                              
.                .                ((multiscalemultiscale modellingmodelling))

---- checking with experimental datachecking with experimental data

�� main goal:main goal: developing predictive methods and developing predictive methods and 
algorithms to understand the properties of realistic algorithms to understand the properties of realistic 
materials (e.g. strength, plasticity, creep, fracture) materials (e.g. strength, plasticity, creep, fracture) 


