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Anotace

Pfedkladana diplomova préce je zaméfena na teorii, popis numerického feseni a vy-
sledky z prvnich principti ur¢ovanych transportnich vlastnosti substitu¢né neuspotada-
nych feromagnetickych kovovych slitin.

Vypracovany postup je zaloZen na Kubo-Greenwoodové teorii linearni odezvy, teorii
funkcionalu hustoty, metodé linearizovanych muffin-tinovych orbitalti a pfiblizeni kohe-
rentniho potencialu. Byl vyzkouSen na vybranych binarnich systémech (Co-Ni, Cu-Ni)
zejména s ohledem na anizotropii spontdnni magnetorezistivity a spinorbitalni inter-
akci. Ziskané hodnoty byly srovnény s dostupnymi méfenimi i s dal$imi teoretickymi
vysledky.

Annotation

The presented diploma thesis reviews theoretical backgrounds, details of numerical
implementation and results of an ab initio approach to transport properties of disordered
ferromagnetic metallic alloys.

The developed technique is based on the Kubo-Greenwood linear response theory,
the density-functional formalism, the linear muffin-tin orbital method and the coherent
potential approximation.

The scheme is applied to selected binary systems (Co-Ni, Cu-Ni) with particular
focus on the spontaneous magnetoresistance anisotropy and on the effect of the spin-
orbit interaction. The obtained results are compared to available experimental data as
well as to other theoretical values.
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[. UVOD

Kovy a jejich slitiny se vyznacuji tim, Ze velmi dobie vedou elektricky proud. Tato
vlastnost je ddna vazbami mezi jednotlivymi atomy, ktera se odliSuje od vétsiny ostatnich
pevnych latek, a proto je nékdy nazyvana kovovou vazbou. Zatimco u vétsiny jinych latek
jsou valen¢ni elektrony ke svym atomim pevné vazany, v kovech je toto ptisobeni slabsi
a elektrony mohou snadno pfeskakovat z jednoho atomu na druhy. Kvalitativné to
1ze vysvétlit tak, Ze pasova struktura kovi prakticky neobsahuje Zadny zakazany pas,
elektrony proto mohou prechézet mezi valenénim a vodivostnim pasem a nahodile se
pohybovat. Psobi-li na né navic vnéjsi elektrické pole, pfevazuje v jejich pohybech jeden
smér, kovem prochazi elektricky proud.

Schopnost vodice vést elektricky proud zavisi kromé vlastni elektronové struktury
i na vnéjSich parametrech, napf. na teploté. Z experimentti a termodynamickych tvah
vyplyva, Ze pro vétSinu kovt elektricky odpor s teplotou nartista. Vodivost nékterych
material@i se vSak méfitelné méni také v zavislosti na vnéjsim magnetickém poli, a to
jak jeho velikosti, tak jeho sméru, coZ objevil uz lord Kelvin roku 1857 [1J]. Tento jev se
nazyva magnetorezistivita.

Mnohem vétsiho vyznamu dosahuje obfi magnetorezistivita objevena A. Fertem a P.
Griinbergem, kterd nastava v magnetickych multivrstvach. Tyto materialy jsou velmi
citlivé i pro slaba magneticka pole, nasly tedy uplatnéni pfedevsim ve c¢tecich hlavach
pevnych diskii a umoznily fadové zvysit jejich kapacitu. Za tento objev byla v roce 2007
udélena Nobelova cena za fyziku [2].

Tato diplomova prace je zaméfena na vodivost substitu¢né neuspofaddanych slitin
v pohledu relativistické teorie s ohledem na spinorbitalni interakci. Elektronova struk-
tura je popisovana pomoci teorie funkcionalu hustoty, konkrétné pfibliZzeni koherent-
niho potencialu (CPA) a tésnovazebni verze linearizovanych muffin-tinovych orbitalti
(TB-LMTO). Vlastni vodivost je poté urena s pomoci Kubovy teorie linearni odezvy.
Dilezitou soucasti prace je numerické feSeni uplatnéné na nékolik substitu¢né neuspo-
fadanych slitin a srovnani vysledki jak s nerelativistickym feSenim, tak s pfevzatymi
experimentalnimi vysledky a téZ s vysledky cizich numerickych feSeni.




II. TRANSPORTNI VLASTNOSTI
KOVOVYCH SLITIN

II.1 Vodivost elektronového plynu

Nejprve bude popséna stejnosmérna vodivost pevné latky podle Drudeho modelu. Po-
drobnéjsi vyklad je v [3].

Za ptfedpokladu, Ze volné elektrony v pevné latce (vodici) tvofi idealni plyn, lze
uvazovat, Ze na sebe mimo srazky neptisobi.

Nachazi-li se vodi¢ v elektrostatickém poli, plisobi na kazdy elektron sila F = —¢E.
Pro rychlost elektronu potom plati

F eEt
t) = —t = - — 1.1
o(t) = 2(0) + -t = 0(0) - =2 (1)

kde v(0) oznacuje rychlost bezprosttedné po srazce s jinym elektronem. Po stfedovani

dostaneme
eEt

(v(t) = ——, (I1.2)

m
kde 7 je stfedni doba mezi sraZkami. Pomoci stfedni rychlosti 1ze urcit hustotu elektric-
kého proudu (1 oznacuje objemovou hustotu elektronit)

j=—ne(v(t)) = <&2T) E. (IL.3)

m

Podle Ohmova zakona plati vztah mezi elektrickym proudem a polem
j=0cE. (IL.4)

Porovnanim potom nalezneme vztah pro stejnosmérnou elektrickou vodivost:

_ ne’t

Stfedni dobu mezi srazkami 1ze vypocitat jako podil stfedni volné drahy A a stfedni
kvadratické rychlosti vg:

=" (IL6)

Stfedni volna draha je rovna

A= (IL7)

7’1-0’,{’

kde 0y = [ f(Q) dQ)je celkovy uéinny prifez rozptylu a f(Q) je funkce charakterizujici
rozptyl a nezéavisejici na rychlosti. Sttedni kvadraticka rychlost pro jednocasticovy plyn

je dana vyrazem
v = \/3]%. (IL8)
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Kapitola II: Transportni vlastnosti kovovyjch slitin

Odtud jiZ snadno dostaneme, Ze pro T — 0 se stfedni doba mezi srazkami bliZi limitné
nekonec¢nu (T — o0), odtud potom plyne nekone¢na vodivost a nulovy odpor: ¢ — oo a
p — 0. Podrobnéjsi vyklad teorie rozptylu je v [4], termodynamika pak v [5].

Drudeho model je moZné vyuzit jako fenomenologicky popis idedlniho jednoato-
mového krystalu, ktery je dokonale periodicky. V takovém prostiedi se volné elektrony
mohou pohybovat bez srazek s krystalovou mfiZi, pfi nulové teploté 1ze tedy ocekavat
nulovy elektricky odpor. Skute¢né vodice jsou vSak obvykle polykrystalické a krystalové
miize obsahuji poruchy, na nichZ se elektrony rozptyluji, takZe ani pfi nulové teploté
nemaji nulovy odpor.

U substitu¢né neuspofddanych slitin rovnéZ neni krystalovd m#iz dokonale peri-
odicka a tento jednoduchy popis proto neni mozné pouZit (neni splnén pfedpoklad
ideédIniho elektronového plynu o ptisobeni pouze béhem srazek). Je proto nutné pou-
zit jiné postupy. V této praci jde zejména o Kubovu teorii linedrni odezvy a kvantové
mechanicky popis elektronové struktury.

II.2 Kubova teorie linearni odezvy

I[1.2.1 Obecna formulace

Rovnovazny stav popisuje hamiltonian Hy, poruchu zptisobenou vnéjsim polem popi-
suje Casové zavisly operétor [6]

P(t) = Pe iwitnt 4 ptelwitit, (IL9)

Pro 7 — 0+ a potate¢ni ¢as t — —oo dostaneme H(t) — Hp. Soustavu potom popisuje
Schrodingerova rovnice s hamiltonidnem H = Hy + P(t):

., 0 A
i3 (1)) = Al(1). (IL10)
Pro soustavu bez poruchy plati bez¢asova Schrodingerova rovnice

HolYm) = Em|tm). (IL.11)

Soustavu lze popisovat i matici hustoty:

Matici hustoty 1ze zapsat i v bazi vlastnich vektort neporuseného hamiltonianu:

Po = ; [m) Wi (Y], wm = %eﬁE’”- (I1.13)
Analogicky lze matici hustoty popsat celou soustavu, na niz ptisobi i porucha:
p(E) = L [9m())om (YD) (I1.14)
Pfitom plati okrajové podminky:
Jim ety () = [ipu),  lim p(t) = po. (IL15)




Kapitola II: Transportni vlastnosti kovovyjch slitin

Matice hustoty p déle spliiuje kvantovou Liouvillovu rovnici, kterou 1ze odvodit ze Schro-
dingerovy rovnice (viz [7Z]):

., 0p(t N B A
171% = [Ho+ P(t),p(t)]. (I.16)
Rozepisme matici hustoty na rovnovéaznou ¢ast a malou ¢ast ovlivnénou poruchou:
p(t) = po+pr(6),  lim pa(t) = 0. (1.17)

Po dosazeni do ([LT6) dostaneme s omezenim na poruchové ¢leny 1. fadu

10— (51, p1(0)) + [P(1), o (.1
Odtud dostaneme rovnici pro pi (t)
20 1o, (0), Bo) = [P(0). o) = [P, pule™ 74 [P ol (1119)
Ocekavame feSeni ve tvaru
01(t) = ae Wt 4 gtelwttnt, (I1.20)
Po dosazeni dostaneme vztahy
ih(—iw +n)a + [&, Hy] = [P, po], ih(iw +n)a" +[aF, Ao = [P, po]. (IL.21)

V bézi vlastnich stavii hamiltonianu Ho, kde (ips|&|y,) = as a (Ps|P|,) = Py, vyjde
h(w —‘I_ iﬂ)“sr —‘I_ “sr(Er — Es) - Psr(wT — wS) (II.22)
Odtud dostaneme
w;' - ws

Mame-li fyzikalni veli¢inu A s operatorem A a soustavu s matici hustoty p(t), je stfedni
hodnota urc¢ena vztahem

(A() = TlAp(t)] = (Ao) + (A1), (Ao} = T[Apol, (Au(t) = Te[Apa(r)]. (11.24)

“ST — Psr (II.23)

Zabyvejme se nyni stfedni hodnotou ¢asové zavislého piispévku od poruchy:

(A1(t)) = Te[Aa]e 1 + Te[AaT ) = Y Arsage I 4+ Apgai @1 (11.25)

[
Zavedeme-li nyni susceptibilitu ve tvaru

wr_wS

w) =) AP . , 11.26
X( ) rZ,s: rs Srh(CU—i—lﬂ)—f—Er—Es ( )

dostaneme dosazenim do ([L25) s vyuzitim ([(LZ3)
<A1(t)> — X(w)efiwl”rqt + X* (w)eiwtﬂyt. (11.27)

Ve vyrazu stéle plati limita 7 — 0+, stejné jako ve vztahu pro operator poruchy ([L9).




Kapitola II: Transportni vlastnosti kovovyjch slitin

II.2.2 Odvozeni vztahu pro elektrickou vodivost p¥i nulové teploté

Predchozi odstavce byly vénovany obecnému odvozeni. Nasledujici vztahy predpo-
kladaji, ze jak operator poruchy P, tak operétor zjistované veli¢iny A (zde proudové
hustoty f) jsou jednoelektronové. Hamiltonian Hy nezahrnuje interakéni ¢leny. Potom
1ze piedchozi formulaci provést pouze pomoci stavli a operatort jednocasticového Hil-
bertova prostoru. Energie E, a E; se pak vztahuji k vlastnim stavim jednocasticového
hamiltonidnu Hy a veli¢iny w, pfejdou na Fermi-Diracova obsazovaci &isla.

Pocitejme, zZe vnéjsi porucha pochazi od elektrostatického (w = 0) pole E, které
vyvola polarizaci P, porucha je potom rovna]

P = —II-Ee", (I1.28)

kde IT je operator polarizace (viz [9]). Odezvou na elektrostatické pole je elektricky
prou

s 0. 1

J=51= gl
Operator proudové hustoty J tedy stoji na misté operatoru A (t) v pfedchozich vztazich.
Susceptibilitou je v tomto piipadé elektricka vodivost, v obecném ptipadé pak tenzor
elektrické vodivostfl. Ve slozkovém zapisu se soufadnicovymi indexy u,v € {x,y,z}

mé Ohmuv zakon tuto podobu

I1, Hy). (I1.29)

=Y ouwE" (I1.30)
v
Vratme se k operatoru proudové hustoty:
N 1 . N
]V = Tz [HV’ HO] 9
i . (I1.31)
]si,lr - ﬁ@s,[nyv HO] W’r> - ﬁngr(Er - ES)-
Pro tenzor elektrické vodivosti oV plati:
Wy — Ws

oM ==Y JLITY (I1.32)
7,8

SrEr - ES +ih17

Stejné jako v pfedchozich vyrazech oznacuje symbol 7 malou veli¢inul. Pro tenzor

1Srov. 6W = — [dV (P 0E) (viz téz [B]).

2Srov. j = 9 P (viz téz [8]).

3 Ve vztahu pro vodivost-susceptibilitu je tfeba dosadit misto operatoru poruchy P operétor polarizace
—I1, aby tato vodivost odpovidala Ohmovu zakonu ([L30).

4 Hlavni hodnota nevlastniho integralu (residua v horni poloroviné z; a na redlné ose x;):

© {/_:o dxf(x)} = 27i %Z;Oresf(zk) + ningresf(xl).

Potom plati:

lim +00de = p{/+wdxﬂ}q:inf(xo).

71—0J oo x—xg i —oo X — Xq

Pro lomeny vyraz dostaneme:

1
lim —— = i — Xp). II.
rlg(r)l+ x —xgLin p{x—xo} Fimé(x = %o) L33
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vodivosti déle s vyuzitim ([L31)) dostaneme pro limitu 7 — 0:

_ws
_ES

: w 1 .
R M {K)E — —i78(E, ~ ES)} . (IL34)
7,5 r r §

Pro symetrickou ¢ést tenzoru vodivosti plati:

N 2 *
. —— ,ZU —w 1 K rZU — Ws. N
ooV = —in Y (JEJY + ];;Agi)[ FEYE—E ~ F_F O~ E) } (IL35)

r,s

Vymeénou indexti s < r se nezméni ¢len M, stejné tak se nezméni b, u > se vsak zmeéni
znaménko. Z toho plyne, Ze ¢len s hlavni hodnotou <> vypadne. Dostaneme:

ZU;»—ZUS
ET_ES

o + o = =Y (JiJY + k) S(E, — Es). (11.36)
r,s

Hodnoty w,, w; jsou podle ([LI3)) ur¢eny Fermiho-Diracovou statistikou, dosadime tedy
-1
w, = f(E;)aws = f(Es)a f(E) = <1 + e(E_V)/kBT> . Lomeny vyraz odpovida derivaci

a v limit¢ T — 0 K plati 4 = Er (chemicky potencial je roven Fermiho energii) a
(f(Er) = f(Es))/(Er — Es) = f'(Es) = —0(Es — Ep). Vyjde

o + 0" = hr Y (Jh b + %)) (Er — Ep)8(Es — EF). (1L.37)

r,s
ProtoZe soucin é-funkci nezméni pfi viymeéné s « r znaménko, dostaneme nakonec

oV 4 oVH

g = ML RIRO(Er — Er)O(Es — Er). (IL38)

Vyraz predstavuje symetrickou ¢ést tenzoru vodivosti. Aby se dalsi vyrazy zjednodusily,
oznaéme oV = Z (oM + oVH).

PfepiSme dale maticové elementy zpét pomoci operatort a vlastnich stavit hamilto-
nianu Hy:

oM = h Y (el JF|s)S(Es — Er) (sl J'|¢r)8(E — EF) =
= W )T [J#|9s)8(Es — Er) (sl /' |91)0 (Er — E)(yr]] =

I8 <ZW’S>‘5(ES - EF)@M) J¥ <Z’¢r>5(Er - EF)W’T’)] =

= hn'Tr [J'6(Hy— Ep)J'6(Ho — EF)] . (I1.39)

= hnTr

I1.2.3 Vyjadfeni tenzoru vodivosti pomoci Greenovy funkce

Jednoelektronovéa Greenova funkce pro Schrodingerovu rovnici ((LTT) spliiuje vztah (viz

[TOn)

A

(z—Hp)G =1, (IL.40)
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kde z oznacuje komplexni hodnotu energie. V bazi vlastnich vektort hamiltonidnu lze
psat:

1
zZ — Em

G(z) =Y lvm) (|- (IL.41)

m
Ke zjisténi hodnot fyzikalnich veli¢in je nutné prejit k redAlnym energiim. Pro z = E £+ i},
kde 7 — 0+ a E € R plati podle ([(L33):

1
lim ——— = i7T0(E — Ep). 11.42
y—0+ E— Epy £ i1 {E—Em}q””( 2 (142
Nyni spoc¢itdme imaginarni (tj. antihermitovskou) ¢ast Greenovy funkce pro energii E:

SG(E) = hr& G(E +1in) 2—1 G(E —in)
}‘I*)

== Z|1Pm>7f5(E — En)(m| = —76(E — Ho).

m
(I1.43)
Toto jiz 1ze dosadit do ([L39), ¢imz dostavame vyjadieni symetrické ¢asti tenzoru elek-
trické vodivosti pomoci Greenovy funkce:

FH = %Tr [J*SG(EF)J'SG(EF)] - (I1.44)

Tento vztah se nazyva Kubo-Greenwoodiiv vzorec.
Podrobnéjsi vyklad k teorii linedrni odezvy 1ze nalézt v [11]].

I1.2.4 Vyjadfeni operatoru proudové hustoty

Klasickou proudovou hustotu 1ze zapsat vztahem ([L3), jinak téz
j= —ne(p(t))/m. (I1.45)

Analogicky zavedeme jednocasticovy operator proudové hustoty:
5 e
B — _ _pH
J e (IL.46)

Na zakladé zndmého vztahu [£¥, p’] = i7é6*'1 dostavame [£#, (p*)?] = 2inp*. Odtud
plyne p# = &-[2#, Ho| a pro operator proudové hustoty vyjde
A e A
W= _——[%" Hyl. 11.47
Dosazenim do Kubo-Greenwoodova vzorce ([L44) dostavame
2
e

g = — s Tr {[#", Ho|SG(EF)[£", Ho]SG(EF) } - (I1.48)

Toto neni kone¢ny vzorec pro vodivost. V numerickém feSeni je pouZit tento vztah:

o~ Tr {Sg" [xF, S [xY, S} . (I1.49)
Ve vzorci vystupuje pomocné Greenova funkce g“, kterd se lisi od fyzikalni Gree-
novy funkce G v pfedeslych vztazich, hamiltonian je dale nahrazen matici strukturnich

konstant S*. Vzorec bude vysvétlen v kapitole [Illo elektronové struktufe v ¢asti [IL4.2
Podrobnosti 1ze nalézt téz v ¢lanku [12].
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I1.3 Platnost Kubo-Greenwoodova vzorce

Kubo-Greenwoodtv vzorec ([L44) tak, jak je zde zapsan a dale upravovan, je mozné
vy¢islit pro vSechny jeho slozky. Tak je uc¢inéno i ve zde popisovaném numerickém
feSeni. Takovy postup vSak neni sprdvny, zde provedené odvozeni je v pofddku jen pro
diagonalni ¢leny (viz [6]).

V dal$im vykladu bude pocitano s kubickym materidlem a magnetizaci ve sméru osy
z. Tenzor rezistivity ma potom tuto podobu (viz napft. [13]):

pr —pea O
pw=01=pau pL 0. (IL.50)
0 0 pH

Slozky pxx a pyy se vztahuji k rezistivité kolmo na osu z, jsou shodné a oznaceny symbo-
lem p |, rezistivita podél osy z je pak oznacena p|. Nediagonalni ¢leny +pp odpovidaji
Hallové rezistivité, kterou pomoci zde pouZité teorie neni mozné urcit. Vysledkem nume-
rického feseni pro kubicky material jsou proto diagonélni tenzory vodivosti a rezistivity:

o, 0 0 [ 0 0
=10 o, 0], pw=0ct=[0 p 0]. (IL.51)
0 0 0'H 0 0 pH

Skalarni rezistivita je zavedena jako aritmeticky priimér diagonéalnich ¢lenti:

_ 1 1
0= gTI‘p = §(2PJ_ —1—pH) (I1.52)

Pro feromagnetické materidly se kolmé a rovnobéZzné slozky rezistivity 1isi, vykazuji tzv.
anizotropni spontdnni magnetorezistivitu (SMA). Je dana jako pomér rozdilu rovnobézné a
kolmé slozky rezistivity ku skalarni rezistivité, tedy

Bp _ P —PL (IL.53)

P p

Rezistivita ve sméru osy z mhZe byt vyssi nez slozky kolmé, potom je pomér kladny
jako u slitin CoxNij.x a CuyNij.y, kterym je vénovana kapitola [V, mtize tomu vSak byt i
opacné, potom je pomér zaporny, jako je tomu u slitiny NixCry_ v [13]].




III. ELEKTRONOVA STRUKTURA
PEVNYCH LATEK

III.1 Teorie funkcionalu hustoty

Pro feSeni mnohaelektronového problému v pevné latce 1ze vyuZzitfadu pi¥istupti, jednim
znich je teorie funkcionalu hustoty. Cilemje vypocitat energii zdkladniho stavu Eq pevné
latky, v némz se elektrony nachézej.

Teorie vychéazi ze dvou zakladnich myslenek:

e Celkové energie soustavy zavisi na elektronové hustoté. Mame funkcional celkové
energie soustavy E[p(r)] a elektronovou hustotu p(r).

e Energii zakladniho stavu E¢ ur¢ime minimalizaci funkcionalu vzhledem k elektro-
nové hustoté p(r).

Hohenberg a Kohn dokézali dvé tvrzeni, podle nichZ jednocasticova hustota staci
k popisu zékladniho stavu p(r) (viz [14]):

e Necht'je p(r) jednocasticova hustota nedegenerovaného zdkladniho stavu intera-
gujici elektronové soustavy ve vnéjsim potencidlu Vext(r) a p’ () je pro V. (r). Je-li
p(r) = p'(r), potom Vext(r) = VI (r) + konst..

Je-li nalezena hustota elektronti v zakladnim stavu, 1ze z ni urc¢it i p¥islusny poten-
cial, ktery zase jednoznacné ur¢uje mnohacasticovy hamiltonian.

e Celkova energie N-elektronové soustavy E[p(r)] je minimalizovéna elektrono-
vou hustotou zakladniho stavu, p¥icemz hustota spliiuje podminku p(r) > 0 a

Nlp(r)] = [ &’rp(r) = N.

Jednocasticovou hustotu Ize ziskat feSenim Kohnovy-Shamovy rovnice (formalné
podobné Schrodingerové) [15]:
Hyi(r) = Eii(r), (I1L.1)

A

H = p?+ Veg(r),

kde Vg je efektivni potencidl (viz [10] a [16]]). Jednoelektronovou hustotu dostaneme

NN

N
p(r) =Y [pi(r)|*. (I11.2)
i=1

V nasledujicim textu budou pouzivany atomové jednotky (nékdy nazyvané Rydber-
govy). Zde jsou vypsany hodnoty pouZzitych konstant v téchto jednotkach:

62

=2=c~2-137, ¢~ 75000.
47180




Kapitola III: Elektronovd struktura pevnych litek

III.2 Teorie linearizovanych muffin-tinovych orbitala

III.2.1 Aproximace atomovych sfér

Radu pevnych latek Ize popisovat tak, Ze se potencial Vo (r) nahradi fadou kulové sou-
mérnych potenciald uvnitf muffin-tinovych kouli, v jejichZ stfedech jsou umistény jed-
notliva jadra a konstantnim potencidlem v intersticidlnim prostoru mezi témito koulemi.
Odtud pochazi nazev — aproximace atomovych sférﬂ. Reseni tlohy spoiva v integraci ra-
dialni Diracovy rovnice pro kazdou muffin-tinovou kouli a ve vypoctu strukturnich
konstant zavislych na kinetické energii volnych elektronti v intersticidlnim prostoru
[10].

III.2.2 Schrédingerova rovnice

V pevnych latkach (ale i v molekuldch a atomech), kde je efektivni jednoelektronova
tloha popisovéna pomoci aproximace lokalni hustoty (LDA) ¢i lokalni spinové hustoty
(LSDA) (viz [10]), je tfeba fesit jednoelektronovou Schrodingerovu rovnici (v soufadni-
cové reprezentaci a v atomovych jednotkach):

[—A+ V(r) — EJp(r) = 0. (I11.3)
V ptibliZeni ASA se rozdéli na dva piipady:

[-A+V(r) —E]p(r) = 0, re A,

“AP(r) = 0, rel, (ITL.4)

kde A zna¢i atomovou sféru a 7 intersticialni prostor.
Pro pfipad bez atomovych sfér plati v celém prostoru Laplaceova rovnice. Jeji feSeni
lze vyjadtit jako
¥(r) = ay(r)YL(ro), (1IL5)
kde a;(r) je radialni amplituda, Y7.(ro) je redlnd sféricka harmonicka funkce a ro = r/r
a L = (I,m) je index orbitdlniho momentu hybnosti, magnetické kvantové ¢islo spliiuje
obvykly vztah |m| < I. Radialni slozka spliiuje rovnici

2 20 I(I+1)
ar2  ror r2

} a;(r) = 0. (II1.6)
Rovnice ma regularni fesent J; (r) a singularnifl fegeni Ky ():

0 L) = KVl 50 = 5o ()

L (I11.7)

b) Ki(r) = KinYilro), K = (3)

Reélné sférické harmonické funkce spliiuji ortonormalni podminku
/d21"0 YL (TO)YL/ (1"0) = 5LL’- (IH.S)

! Anglicky atomic sphere approximation — ASA.
2Regularita a singularita se posuzuje vzhledem k r — 0.

10
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Neregularni feSeni Ky (rgr), kde rg = r — R, pro sféru se sttedem v R lze vyjadfit
vzhledem k jiné sféfe R’ takto:

ZSRL rU(rR), (IIL9)
kde S RL.R'L/ jsou kanonické strukturni konstanty dané vztahem
" 87'((21 — 1)”C 1
0 _ _1\"+1 LL'L n__ !
Sk gL = ;( ) & D - 1)”KL(R R') (IIL.10)
s podminkou ! =" 4+ 1" a Cy/pv jsou Gauntovy soudinitele
Crin = / d2r0 Y (r0) Yy (r0) Yir (1) (IIL11)

Strukturni konstanty jsou symetrické vzhledem k RL a R'L":
SkLrL = SkLRL (II1.12)

I11.2.3 Jednouzlova dloha

Méjme Schrodingerovu rovnici v ASA pfibliZeni a s jedinym kulové soumérnym poten-
cidlem Vg(r) definovany pro r < sg, kde sg je Wigner-Seitztiv polomér R-té atomové
koule a R je poloha jejiho stfedu. Rovnice méa potom tuto podobu:

[—A + Vr(r) — E]¢rL(R,E) = 0. (I1.13)
Regeni 1ze rozdélit na radialni a thlovou slozku

¢rL(R,E) = ¢pRri(r, E)YL(r0). (II1.14)

II.2.4 Muffin-tinové orbitaly

Regeni Schrodingerovy rovnice ([ILA) pro vice sfér je mozné fesit pomoci linedrn{ kom-
binace tzv. muffin-tinovych orbitalt Yry (r, E) (viz [10]):

r) =Y art¥re(r, E), (I11.15)
RL
kde . .
Ny, (E rr, E) + Pp,(E rrR) & 'R < SR,
Yre(r,E) = r(E)ORLUR, ) Pro (B () 7 < o (TIT.16)
Ki(rr) & rR > SR.

Zde N}, (E) jsou tzv. normaliza¢ni funkce a Py, (E) jsou potencialové funkce.

Muffin-tinové orbitaly obecné nespliiuji Schrodingerovu rovnici ([IL4) uvniti atomo-
vych sfér. Funkci ([IL16) se sttedem v jedné atomové kouli R 1ze vyjadfit vzhledem k jiné
atomové kouli R’ s vyuzitim ([IL9) takto:

NR (E)¢rL(rR, E) + PR (E)JL(rr) < TR < SR,
YRe(r,E) = ZSRL ro o () g <srA(R'#R),  (11.17)

KL(VR) sSrel.

11
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Po dosazeni (ILT7) do ([ILIH) je tieba k vyfeseni Schrodingerovy rovnice (IL4) v R'-té
atomové sféfe, aby byly funkce J;/(rg/) nulové. To vede k rovnici

Y are | PRIEVoRer — Sty rirs| = 0, (IIL.18)
RL

pfi¢emz kanonické strukturni konstanty na jednotlivych uzlech jsou nulové, tedy
S%Lr = 0. (IIL.19)

Z podminky fesitelnosti (ILT8) plyne sekularni rovnice

det | PRy(E)orp e — Sy i | = 0. (I11.20)

Odtud lze ziskat i spektrum energii Schrodingerovy rovnice v pfibliZeni atomovych sfér
(L.

Vlastnosti atomov;’/ch sfér popisuji potenciélové funkce Py, (E), jejich polohu potom
strukturni konstanty S° RLR'L" Vyhodou je, Ze strukturni konstanty S% 1 ' Nezavisejina
energii. [zotropni zvétseni & zmenseni krystalu lze popsat parametrem w ve vztazich
([II72), takze se strukturni konstanty nezméni. Pro nekone¢ny trojrozmérny krystal je

volen jako Wigner-Seitztv polomér

w= =2 (II1.21)

kde () je stfedni objem jedné atomové koule.
_ Potize pfi feSeni rovnice (IIIMII) spociva v nelinearité funkei Py, (E). Toto odstranujf
linearizované muffin-tinové orbitaly.

I11.2.5 M¥izkova Fourierova transformace

Y

UvaZzujme trojrozmérnou krystalovou miizka s transla¢ni symetrii. Polohu uzlt 1ze za-
psat jako R = B + T, kde B je bazovy vektor a T je vektor posunuti. Diky transla¢ni
invarianci plati Blochiv teorém a umoziiuje zavést reciproky prostor, reciprokou mfizku
a Brillouinovy z6ny. Transla¢né invariantni veli¢iny spliuji vztah

X(R+T)L(R'+T)L’ = XRLR'L'> (II1.22)

toto plati napf. pro Si; gp- MfiZkovou Fourierovou transformaci je lze zobrazit do
reciprokého prostoru

T

kde kje vektor z 1. Brillouinovy zény. Zpétné transformace (integrace ptes 1. Brillouinovu
z6nu) je
Xpr (B'+T)L Ze*l Xpr g (k). (I11.24)

Pouziti m¥iZkové Fourierovy transformace v teorii linearizovanych muffin-tinovych or-
bitalti je uvedeno v knize [10].

12
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II.2.6 Varia¢ni princip

Reseni Schrodingerovy rovnice (IL3) 1ze nalézt i variaéni metodou:
5/d3r P(r)[-A+V(r)]¢(r) snormovanim /d3r P (r) = 1. (I11.25)

Energie E je zde Lagrangeovym multiplikatorem. Z této varia¢ni tilohy plyne sekularni
rovnice:
det(EOi]' — Hl]) =0, (II1.26)

kde H;; jsou maticové elementy hamiltonianu a O;; matice pi‘ekryvuﬁz

Hjj = / d*rxi(r)[-A+ V(r)x(r), Ojj = / &3r xi (1) x (7). (ITL.27)

Obdobné 1ze postupovat v aproximaci atomovych sfér ((IL4):

o [ v =8+ Vo) + [ Erpn(-appn ] =o. [ dryde) =1
(IIL.28)
Vyjde sekularni rovnice ([ILZ6) s maticovymi elementy

Hy = [ drm)l=a+ V(o + [ drn) (-85, 05 = [ drxn).
(I11.29)
Od ptivodniho feSeni diferencidlni rovnice tak lze pfejit k algebraické tloze. Bazové
funkce yx;(r) vSak nesméji zaviset na energii.

III.2.7 Linearizované muffin-tinové orbitaly

Reseni (IL7Zb) radialni rovnice (ILB) Ky (rr) lze s vyuzitim ([@LJ) rozvinout obdobné
jako (ILIZ):

Ky (rr) < IR < SR,
Kp(rr) = ¢ — ;S%L,RI,LJL'(VR') & rpe <sr A (R'#R), (I1.30)
Ki(rr) sSrel.

Pro kazdou atomovou sféru provedeme sesiti K;(r) a J;(r) s linearni kombinaci funkci

¢ri(r) a pri(r):

K; (1’) - _{Kv Sb}R,l(PRl (1’) + {Kv (P}Rl.(i)Rl (1’), (IH 31)
Li(r) — —{],¢}ri0r1(r) +{J, P} riPri(7), '

kde je pouZito zkracené znaceni wronskianu

{K, ¢}rLs = {Ki(r), prLs (1)}, =g - (I11.32)

30rbitaly x;(r) jsou realné, proto se ve vzorcich nevyskytuje obvyklé komplexni sdruzeni.

13
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Linearizované muffin-tinové orbitaly dostaneme z obélkové funkce Ki (rg) zaménou
radidlnich amplitud K;(r) a J;(r) ve vSech atomovych sférach podle (IL3T):

(= —{K,¢}riPre(rr) + {K, P} riPrL(rR) & TR < SR,
T Z,:S%L,R’,L’ {T, @Ry driL (Tr1)—

L .
—1{J, 4’}R’l'¢R’L' (”R’)] < Tpr SSRA (R/ # R),
| = Ki(rr) s rel.

XRL(T)

(I11.33)

Standardni metoda LMTO pak odpovida pouziti LMTO orbitalti (IL33) ve varia¢nim
principu podle ¢asti [IL2.6 (viz [10]).

To vede k tzv. ortonormalnimu hamiltonidnu danému vztahem ([IL&0) v ¢asti

II1.2.8 Greenovy funkce

Jednoelektronovéa Greenova funkce G(r,+'; z) pro Schrédingerovu rovnici ([IL3) splituje
rovnice

[z+ A —V()]|G(r,v;2) = 6(r—71),

[z4+ Ay = V(r)]G(r,7;z) = 6(r—17').

Greenova funkce je holomorfni funkce komplexni energie z kromeé p6lti a fezii na redlné
ose, je symetrickd vzhledem k r, ¢ (tedy G(r,7';z) = G(v',r;2)), pro r # ¢’ spliiuje pro
proménné r i ¥ homogenni Schrédingerovu rovnici pro zadany potencial V (r) a energii
z, dale je to pro r # ' hladka funkce vzhledem k proménnym r i+’ (kromé poloh jader,
kterd jsou vyjadiena bodovymi naboji).

V operatorovém zépisu plati pro Greenovu funkci tato rovnost:

(I11.34)

LG=GL=1, L=[z+A~-V(")]o(r—7)=(z—-H)s(r—7), (I11.35)

kde H oznacuje hamiltonian rovnice ([IL3).

Regen{ hledame tak, Ze (podobné jako hamiltonian) rozloZime operator L na &ast
L bez poruchy a poruchu U. Obdobné rozdélime i Greenovu funkci. Neporugena ¢ast
Greenovy funkce G splituje vztah

OGP = GO0 = 1. (I11.36)
Greenova funkce s poruchou spliiuje Dysonovu rovnici:
G =G+ GG =G+ GUG”. (I11.37)
Tato rovnice zfejmé vede k nekonecné fadé. Lze ji vSak vyjadfit i jinak:
G =G+ GTGO. (I11.38)
Zde T je tzv. T-operator & T-matice spltiujici vztah
T=U0+U0GT=01-6"0)"'=(1-u&""'u. (I11.39)

Vyuziti Greenovy funkce v metodé linearizovanych muffin-tinovych orbitalt 1ze nalézt
v [I0].
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III.2.9 Tésnovazebni linearizované muffin-tinové orbitaly

Uvazujme o kone¢ném poctu atomovych sfér s kulové soumérnym potencidlem Vg(r) a
potencidlovych parametrech Py, (z). Uspotadani predstavuji kanonické strukturni kon-
stanty S% LR'L" Zavedme redlné konstanty ag;, tzv. stinici konstanty, které umoznuji
vytvofit stinéné potencidlové funkce a strukturni konstanty:

a) P& (z) = P(z)+ Py (z)ag Py (z), (1.40)

— g0 0
b) SriL/ RILY Srr g T LR L Sprp RIARISRL gL
Rovnice Ize vyjadfit maticové:
a) P*(z) = P%z)+ P(z)aP*(z),
) Pz) = P(2)+ PP (:) _—
b) S* = S+ SaS%,
kde « je diagonalni matice se cleny ag;. Stinéné veli¢iny lze vyjadfit jesté takto:
a) P*(z) = [1—P%2)al1P(z),
) PR = (1= PR ) _—
b) S = [1-8S%]71S=8[1—aS|t=—-at+atat-5)"ta"t

[ stinéné strukturni konstanty jsou symetrické vzhledem k RL a R’L’ jako ([ILT2)
S%1 i = Sk e (I11.43)

Stinéné strukturni konstanty na jednotlivych uzlech vSak na rozdil od kanonickych
([ILT9) nejsou obecné rovny nule a popisuji situaci v konkrétnim uzlu R.

Obdobné jako u kanonickych veli¢in (viz [10]) 1ze i pro stinény pfipad zavést nedia-
gonalni matici ¢“(z) a diagonalni matice u*(z) a A*(z):

g'(z) = [P"‘.(Z)—S"‘]*l,
ui(z) = o/ f;&z(l) (IIL.44)
ME) = b

Pro ag; = 0 potom dostaneme vztahy pro kanonické nestinéné veliciny.

Nediagonalni matice g*(z) se nazyva pomocna Greenova funkce. Fyzikalni veli¢iny
vSak bezprostfedné souviseji s resolventou LMTO hamiltonianu — tzv. fyzikalni Greeno-
vou funkci. Obé funkce jsou propojeny vztahem

1 P%(z)
- 2Pu(z)

G(z) =

+ /P[P () — S P (z) = A*(2) + i ()8 () (2). (LIL45)
Vyznam stinici procedury se projevi pfi numerické implementaci, nebot’mfiZkova Fou-
rierova transformace stinénych strukturnich konstant S%, ./, nevyZaduje vyuziti zad-
nych specialnich technik (Ewaldova sumac¢ni metoda), které jsou v pfipadé kanonickych
strukturnich konstant S% LR'L nevyhnutelné [10].

Dalsi vyhodou této procedury a zavedeni pomocné Greenovy funkce je oddélent
ndhodné &asti (P*(z)) od nendhodné (5%) v piipadé substitu¢né neuspofadanych slitin.
Toto oddéleni vSak neni mozné na trovni LMTO hamiltonianu.
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II1.3 Relativisticka teorie

Vyvstane-li potieba popisovat tézké prvky, pfipadné materidly z prvk leh¢ich, kteréjsou
feromagnetické, k cemuz sméfuje tato préace, je vhodné prejit k relativistické kvantové
teorii, v které je prirozené zahrnuta spinorbitalni interakce, kterd je pro popis téchto
materiala klicova.

I11.3.1 Kohnova-Shamova-Diracova rovnice

Podobné jako je Diracova rovnice relativistickou obdobou Schrédingerovy rovnice (viz
[16]), tak je Kohnova-Shamova-Diracova rovnice v relativistické teorii funkcionalu hus-
toty obdobou Kohnovy-Shamovy rovnice ([ILT)) v nerelativistické teorii.

Problém jednoho elektronu v efektivnim vnéjsim na spinu zavislém potenciélu je dan
Kohnovou-Shamovou-Diracovou rovnici [17]:

A,

AY = EY,

A

A (I11.46)
H = ca-p+(B—Ly)mc®+ Vo(r)ly + Bxc(r) - ZB.

V rovnici vystupuji ¢tyfvektory, matice jsou 4 x 4 (zde znaceny po blocich 2 x 2):

_ (0 @ _ (I 0 (I O (o 0 (10
0&—(0_ O)”B_(O _[2)714_(0 12)70'—(0 0_);12—(0 1). (1I1.47)

V rovnici dale vystupuje vektor Pauliho spinovych matic o

Spinové zavisla ¢ast potencialu je znacena Vy(r), vyménné korela¢ni magnetické pole
By (r). Zapisme vlnovy ¢tyfvektor pomoci dvou slozek jako tzv. bispinor, kde ¢ je tzv.
velka komponenta a x mald komponenta:

¥ — (4’) _ (ITL.48)
X
Po dosazeni do ([IL46) dostaneme pro spinory:
a) co - ﬁX + ?0(1’)4) + By - cp = E¢’ (I11.49)
b) co - pp — 2mc®x + Vo(r)x — Bxc- 0x = Eyx. '
Vyjadtenim yx z (IL49) a dosazenim do ([IL4%) dostaneme
Het(E)p = E¢,
, (I1.50)

A

I:Ieff(E) = (P ’ 0') 2m62+E—V§(r)+Bxc(r)-(7 (f’ ) U) + VO(”) + Bxc(r) 0.

III.3.2 Spinorbitadlni interakce

Valen¢ni elektrony dosahuji energii okolo 1 Ry (méfeno od Er), vyménné Stépeni By,
se pohybuje kolem 0,1 Ry. Proto Ize ve vztahu ([IL50) zanedbat E a By, vzhledem k c2.
Dostaneme tak pfibliznou rovnici

He/szgb = E¢,
He = (p-o)w t(r)(p-o)+ Vo(r) + B(r) - 0, (ITL.51)

w(r) = 1+c2[Ey— Vo(r)].
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Skalarné-relativisticky hamiltonian (skalarné-relativistické p¥ibliZeni)

HAsra¢p = Eo,

5 . (I11.52)
Hsra = p-w (r)p+ Vo(r) + Bx(r) - 0.

Magnetické pole pevného sméru By, (napf. ve sméru osy z) komutuje s hamiltonidnem
Hgsra a spinové indexy jsou v rovnici oddéleny.
Ve skalarné-relativistickému vztahu byla zanedbana spinorbitalni interakce. Rozdi-

lem ([IL50) a ([IL52) 1ze urdit jeji vyjadient:
Hso = Hy — Hopa = { [Vw ™ H(r)] x p} - 0. (I11.53)

Spinorbitalni interakci lze povaZovat za poruchu pfidanou ke skalarné-relativistickému
hamiltonianu Hgga [17]].

III.3.3 Relativistickd tésnovazebni metoda linearizovanych muffin-
tinovych orbitala

Tato ¢ast je zaméfena na maticové vyjadfeni hamiltoniant Hsra, Hso a H(’eff v ramci
tésnovazebni metody linearizovanych muffin-tinovych orbitalt v pfiblizeni atomovych
sfér a spinové polarizovaném systému s kolinedrni spinovou strukturou a spinovou
polarizaci ve sméru osy z (viz [17]).

LMTO orbitaly xrrs(r) = (r|xrrs) 1ze odvodit z Hsra podobné jako v pfedeslém
vykladu v ¢asti Zde jsou navic spinové indexy a je pouZit zkraceny maticovy zapis:

|XR’L’S’> == Z |¢RLS>(K - jSO)RLs,R’L’s’ + Z |¢RLS>(K - ]SO)RLS,R’L’S" (IH'54)
RLs RLs
Poloha uzlu je R, L = (I,m) je orbitalni index, s € {7, | } je index spinu a |¢rrs), |PrLs)
znadf orbitaly, tecka je derivace podle energie. S° je matice kanonickych strukturnich
konstant

0 _ 0
SRLS,RIL/S/ — 5SS/SRL’RIL/, (III.55)
dale ], K, J, K jsou wronskiany:
JRLsR's = ORLsR's ), PIRLs Krisrrs = Oresrrs 1K ¢IRLs,
. : . : (IT1.56)
]RLS,R’L’S’ = (SRLS,R’L’S’{]J (P}RLSJ KRLS,R’L’S’ = (SRLS,R’L’S’ {K= (P}RLS'

Matice (K — JS%) a (K — JS°) jsou ve spinovém indexu diagondlni, coZ plyne ze vztahti
Uhlova &ast (r|¢rrs) a (r|Prrs) je dana redlnou sférickou harmonickou funkei Yy (?),
radidlni amplituda je grrs(7) a $rrs(7).
Orbitaly |xrLs), |PrLs) @ |PrLs) jsou nerelativistické spinory, spliiuji tedy nasledujici
vztahy:

<rS/‘¢RLS> = 555’<”“PRLS>= <rsl‘4)RLS> = (sss’<r’4)RLS>v <rS/‘XRLS> = (555/<1”XRL5> = Jsy XRLs(T)-

(II1.57)

Matice prekryvu O a matice skaldrné-relativistického hamiltonidnu v bazi LMTO
orbitalt |xrLs) jsou dany vyrazy

O = (K=S)(K-]s),

Hsga = (K—S°)E, (K —jS%) — (K — S°f)(K — JS9), (I11.58)
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Kapitola III: Elektronovd struktura pevnych litek

kde E, je diagonalni matice energii E, gy s slouzici k linearizaci. K odvozeni téchto vztahti
jsou tfeba podminky ortonormality pro spinorbitaly:

(PRLs|PR'Ls) = ORROLLOss's  (PRLs|PR ) = O (111.59)
Ze vztaht ([IL58) dostaneme hamiltoniédn v ortonormalni bazi LMTO:
Hpy = C+ VASY (1 — 8%~ 1VA, (I11.60)

kde C, A a 7y jsou diagonalni matice potencialovych parametrt Crrs, ArLs; YRLs-

Hamiltonidn spinorbitalni interakce je vyjadfen vztahem ([IL33). Maticové elementy
pro orbitaly |¢rrs) a |prrrs), kde (¥|prrs) = £1s(7)Yim(r0) se zanedbénim zavislosti na
R a kulové soumérnym potencialem Vg (r) uvnitf R-té atomové koule jsou

R ry dw L(r
(prs'|Hsolprs) = ZEWMS/\U/\\S)/d31’81/s/(V)Yl/m/(To)ij()Pvgls(V)Ylm(To) =
HUA
dw=1(r
= Z(S'!UA!S>/d21‘0 Yl’m’(”O)LAYlm(rO)/drrgl’s’(r)gls(r)T(),
1
(IIL61)

kde L, jsou slozky operatoru orbitalntho momentu hybnosti L = # x p. Maticové ele-
menty jsou nulové pro | # I'. Kone¢ny vyraz lze zapsat takto:

(¢r'1sr| Hso|PrLs) = Ogirdi€riss(L's'|L - S|Ls). (I11.62)
Ve vztahu ([IL62) vystupuje operétor spinu § = 16 a spinorbitalni parametry

SR dwgpt(r
CRl,s’s = 2/0 dr rgRls’(r)gRls(r)#()- (II1.63)

Maticové elementy Hso pro LMTO orbitaly |xgrrs) 1ze 1ze zkrdcené zapsat takto:
Hso = (K = $°))¢(K — JS?), (ITL.64)

kde ¢ je uzlové diagonéalni matice spinorbitélnich parametrti g/ s podle vztahu (IIL6&3).
Zanedbany byly &leny (drr/o'|Hso|PrLs) a (Pri/s|Hso|Prrs), jinak by neplatily jedno-
duché vztahy teorie TB-LMTO. Maticové elementy tpIného hamiltonidnu (L) v or-
tonormalni bazi LMTO jsou

AON — c 4 \/ZSO(I _ 750)—1\/& C=C+¢. (II1.65)

Spinorbitalni interakce méa povahu poruchy a projevi se zménou matice potencialovych
parametrt. Skalarné-relativisticka matice C diagonalni v indexech R, L a s je nahrazena
matici C diagonalni v indexech R a I.
Zaved'me matici potencidlovych funkci PY(z) v kanonické reprezentaci LMTO (viz
[101)
PO(z) = [VA(z— C) WA +9] 7, (ITL66)

kde z je komplexni energie. Transformace mezi kanonickou a stinénou reprezentaci se
provede podle vztahu ([IL42). Dohromady dostaneme pro potencialovou funkci

PY(z) = [VA(z—C) " "VA+v—a] 7t (I11.67)
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Kapitola III: Elektronovd struktura pevnych litek

Zaved'me matici pro pomocnou Greenovu funkci
g%(z) = [P%(z) — S* 1. (I11.68)

Fyzikalni Greenova funkce je resolventa hamiltonidnu v ortonormaélni reprezentaci
LMTO
G(z) = (z — AON)~L, (I11.69)

Vztah mezi pomocnou a fyzikédIni Greenovou funkci je

G(z) = A%(z) + u"(2)g" (2) A" (2), (II1.70)
kde )

ut(z) = ﬁ[l + (& — 1) P*(2)],

A(z) = pt (z)%, 1 (IIL71)

it(z) = [1+P(z)(a—7)]—.

VA

Tyto vztahy jsou analogické ke vztahtim ([IL44), jedinym rozdilem je nediagonalnost
matic P*(z), u*(z), A*(z) zptsobena spinorbitalni interakci.

II1.4 Substitu¢né neuspofadané slitiny

M

Substitu¢né neuspofddand slitina ma v jednotlivych uzlech krystalové miizky rtizné
atomy. I kdyZ sama mf#iZka periodickd je, po obsazeni uzld atomy periodicitu ztraci.
Proto je problém zjednoduSen tak, Ze je skute¢ny krystal nahrazen idealnim krysta-
lem, jenZ je popsan stfednimi hodnotami skute¢ného krystalu. K tomu slouzi priblizeni

koherentniho potenciéluﬂ [18].

III.4.1 Pfiblizeni koherentniho potencidlu

Vv 2

Pocitejme nyni s nejjednodussim modelem substitu¢né neusporadané slitiny. Necht’ ob-
sahuje nékolik rtznych sloZek (atomi1) oznacenych indexem Q, které ndhodné zaujimaji
misto v uzlech R nehybné krystalové m¥izky s pravdépodobnostmi C% spliiujicimi pod-
minku
Yy & =1. (IL.72)
Q

Neuvazujeme jakoukoli zavislost obsazeni jednotlivych uzlt a pocitame, ze jednoelek-
tronové potencidly v R-té atomové sféfe zavisi jen na obsazeni daného uzlu. Formélné
Ize toto vyjadfit zavedenim obsazovaciho ¢isla 171% nabyvajiciho hodnoty 1, je-li v uzlu
R atom Q, a 0, kdyZ tam neni. KaZdou konfiguraci substitu¢né neuspotfddané slitiny Ize
jednoznacné vyjadfit vztahy

YR =1, ngny =R (IML73)
Q

4 Anglicky coherent potential approximation — CPA.
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Jeden uzel totiZz nemohou obsadit dva rtizné atomy soucasné. Déle zavedme konfigu-
ra¢ni sttedovani:

<;71%> = le{, (171%71% ) = cR5 699 4 C%CQ (1 —0Ogr!)- (II1.74)

Druhy vztah vyjadiuje nezéavislost obsazeni jednotlivych uzld. Dale zavedeme nahodné
potencidlové funkce Pg,(z):

P& (z 2171%13"‘ L(2), (I11.75)

kde Pﬁ’lQ (z) je nendhodna potencidlova funkce pro atom Q v uzlu R. Vztah (IL75)
vyjadfuje dilezity pfedpoklad modelu, obdobné Vztahy plati také pro u*(z), A*(z),
které jsou rovnéz ndhodné, a nendhodné veliciny /\01;’1 (z)au R’ZQ (z) pro atom Q.

Dale pfedpokladejme, Ze stinici konstanty ag; nezaviseji na konfiguraci, jsou tedy
nenahodné, potom ani matice strukturnich konstant S% gy nent nahodna.

V nasledujicim textu budou pro zjednoduSeni vztahti vypustény indexy orbitalniho
momentu hybnosti L, L.

Provedeme-li konfigurac¢ni sttedovani Greenovy funkce, dostaneme

(§rr (@) =8rr (@) = {[P*(2) = $" }g - (IIL76)

Timto vyrazem zavadime tzv. koherentni potencidlovou funkci Py, o, jiZ 1ze nahradit kon-

figuracni stfedovani pfes cely krystal. V jednouzlovém pribliZeni zanedbavame uzlové
nediagonalni ¢leny, proto
Pr r'(2) = Pr(z)ogg (I11.77)

Takova koherentni potencidlova funkce popisuje rozptyl na efektivnim atomu v uzlu R

M

krystalové mfize. Sttedovand Greenova funkce ([IL76) popisuje pravidelné uspotadanou
pevnou latku, kterd ma v uzlech pevné krystalové mtiZe umistén jediny druh efektivniho
atomu.

Jednouzlové pfiblizeni koherentniho potencialu je mozné zavést vice zptisoby, zde
bude pouzit ten popisovany v [18]. Pocitejme s krystalem, jehoz krystalovd miiz ma
vSechny uzly obsazeny efektivnimi atomy aZ na jeden uzel R, v némzZ se nachazi atom
Q. Pomocnéd Greenova funkce pro homogenni efektivni krystal je 3%(z) ([ILZA), pro
krystal s jednim atomem Q je to g%(RQ)(z). Krystaly se 1idi o poruchu Py Q(z) — PL(2)
v jednom uzlu R. Neporusenou a porusenou Greenovu funkci spojuje Dysonova rovnice
([IL37), pfi omezeni na poruchové ¢leny 1. fadu dostaneme

T g (2) = B g (2) — B g ()HRC (2)3 % (), (IIL78)

kde t%’Q(z) je jednouzlova t-matice vyjadiujici rozptyl na pfimési Q v efektivnim krys-
talu. Vyjadfit ji 1ze vzorcem

72() = %) |PR%(:) - PRi2)| = [PROG) - PR()| ROG), L7

kde
—1

Y

. (I11.80)

o,

R0 = {1+1P%) - PrE)RRR() |
R0 = {143k IPFR) - PR}
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Koherentni potencidlové funkce museji spliiovat podminku
Z QX R,, = Sp g (2). (I11.81)

Dosadime-li (IL79) do ([IL8T) dostaneme

Y S(z) = o, (IIL.82)
Q

coZ je podminka vymizeni rozptylu od piimeési Q v efektivnim krystalu po stfedovani.
Rovnice ([IL82) je obvyklou podobou selfkonzistentni podminky CPA, kterd impli-
citné zavadi koherentni potencialové funkce P (z). Obecné jsou matice Py | ;,(z) nedi-

agonalni v indexech L, L’ na rozdil od dil¢ich funkei Py’ %L’( ) = Pﬁ’lQ (z)dr1/. Podminka
([IL82) musi byt splnéna ve vsech uzlech, v ]ednouzlovych t-maticich ([IL79), ([IL8Q) vy-
stupuji uzlové diagonalni bloky maticové inverze, ktera urcuje sttedovanou Greenovu
funkci ([ILZ6). Toto 1ze provést jen tehdy, je-li mozné popsat miizku kone¢nym poctem

neekvivalentnich uzla.

II.4.2 Vodivost substitu¢né neuspofadanych slitin

4

Kapitola [l je vénovéna obecnému odvozeni symetrické ¢asti tenzoru vodivosti, které
vede ke Kubo-Greenwoodovu vzorci (IL44) a vztahu ([L48):

2
~ e TR, o
Gy = —WTr{[x",HON]%G(Ep)[ 2, AON|g G(Ep)} (I1.83)

Lze ukazat, Ze pomocna a fyzikalni Greenova funkce spliuji nejen vztah [IL70, ale také

VA
(IT1.84)

1 1
G(z) =—=[1+(a—7)S"] (a— 1+ (o —7)S"] 8" (z) [1+ S*(a — 9)] —=.
(@) = g+ @ =ms( >ff[< 18°(2) [ |
Imaginarni (antihermitovské) ¢asti Greenovych funkci jsou spojeny vyrazem

1 Q] Cx 8y — i
G = ﬁ[le(tx—'y)S ] Sg* [1+ S (e — )] 7 (I1.85)

Hamiltonidn HON ([IL&3) lze piepsat pomoci stinénych strukturnich konstant (IL42b)
takto:

%

= C+VAS*[1+ (a —9)$*] ' VA. (111.86)

Potom lIze piepsat komutétor [£#, HON] do této podoby:
(£, AON] = VA[1+ 8% (a — )] 1 [XF, S [L+ (« — 7)S*] ' VA, (IIL87)
Operétor soufadnice £/ je nahrazen diagonalni matici (viz [12]):
(XM e rire = OrpOLirdos X, (I11.88)

kde Xﬁ je u-ta slozka vektoru R.
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Pro symetrickou ¢ast tenzoru vodivosti potom po dosazeni ([IL85) a (IL87) do ([ILE3)
dostavame v atomovych jednotkach (viz [12]])

e2

" ThVyN

ot = Tr {Sg%(Ep)[X", S*]STY(EF)[XY, 5%} . (I11.89)

Vzorec ([IL.89) odpovida transportu nahlizenému jako posloupnost pfeskoki elektronu
mezi sousednimi Wigner-Seitzovymi burikami (viz [12]) na rozdil od tradi¢niho pojeti
zalozeného na spojitém pohybu elektronu v konfiguraénim prostoru (viz [6], [13], [21]).
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IV. NUMERICKE RESENI

Soucéasti prace bylo také upravit program pro nerelativisticky vypocet zbytkové vodi-
vosti tak, aby zahrnoval relativistické efekty popsané v kapitole [Tl

Pred zahajenim vypoctu timto programem je tfeba pfipravit vstupni hodnoty. Témito
jsou kromé chemického sloZeni a krystalové m¥izky slitiny také potencialové parametry
C, A,y (viz ¢ast[IL3.3). Tyto jsou jednim z vystupt programu pro vypocet elektronové
struktury slitin (jeho vypracovani nebylo soucasti této prace).

Dalsim ze vstuptl je jemnost déleni komplexni energiové roviny a pocet krokt pfi
analytickém prodluZovani (to se tyka vypoctu koherentniho potencidlu) a dvé trovné
déleni 1. Brillouinovy zény, prvni pro vypocet koherentniho potencidlu a druhé, jemnéjsi,
pro vypocet elektrické vodivosti.

Vlastni béh programu znazoriiuje obr. [V.Jl Nejprve jsou nacteny vSechny vstupni
soubory a hodnoty v nich obsaZené a jsou nastaveny potfebné konstanty vystupujici ve
vzorcich.

Nejprve jsou pocitany strukturni konstanty v pfimém prostoru, v dalsich vypoctech
jsou transformovény do reciprokého prostoru.

Dalsi ¢asti je vypocet koherentniho potencialu. Vypocet se nedrZzi pfimo vztahti uve-
denych v ¢asti[ILAT] k vypoctu je pouZit tzv. koherentni interaktor Q% (z), ktery je uzlové
diagonalni a spliiuje nasledujici vztahy [10]:

1) Sxe(@) = [Prz) -0k,
-1
b) Of(z) = PR(z) - [Zha(2)]
Vypocet koherentniho potencialu je provddén iterativné. Na pocatku je nastavena nulova

hodnota Qg)). Pro prechod od le) k Qgﬂ) jsou tfeba tfi kroky:

1. Koherentni potenciadlova funkce 771({”) je ve vSech uzlech vyjadfena pomoci le) a

(IV.1)

potencialovych funkci Plg a koncentraci cg:

n n)] L n)] 1
) PR o] = %cg[P{Q—Q;)} ,
N (IV2)
b py — {%Q 52 o] } Lol

2. Z koherentni potencidlové funkce jsou vypocitany uzlové bloky gp p pomocné
Greenovy funkce:

-1
Tuk = { [PW) - s} } . (IV.3)
R.R
3. Nova hodnota koherentniho interaktoru v kaZdém uzlu R je stanovena vyrazy
1]t _
0 [P o] = g

(n+1) (n) () 171 (1vd)
b) Og = Pr _[gR,R} :
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Nacteni vstupti

Analytické prodlouzeni

koherentniho potencialu
Y Y
Nastaveni parametrti ) Zvl’.tBkzl B7
= zacatek 1.
Y
Strukturni konstanty NE
Y
Energie:
# krol\lu =0 Strukturni konstanty
Energie: Y
# krokt < limit Komutétor [X#, §%]

Y

Potencialové funkce NE GreenOV.a funkcg na
Fermiho mezi
Y Y
. . Ptispévek k vodivosti
Koherentni potenciéal P
P v bodé k
Y Y
Greenova funkce g () NE k = dalsiv 1. BZ

Y

Konverguje
koh. pot.?

Vypocet tenzoru
rezistivity

Y

Y

Vypis vodivosti a
rezistivity

Energie:
# kroktt = # krokti + 1

Obrézek IV.1: Blokové schéma programu.

Iterativni vypocet koherentniho potencialu a pomocnych Greenovych funkci probiha
v reciprokém prostoru. Veli¢iny je potfeba nejprve pfevést z pfimého prostoru pomoci
miizkové Fourierovy transformace (viz ¢ast[[ILZ5), Greenova funkce je poté dana inte-
gralem pftes 1. Brillouinovu zénu z vyrazu ([V.3) (viz téZ [18]).
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Koherentni potencidl je vSak pocitan v komplexni roviné. Greenova funkce na redlné
ose totiz pfedstavuje rychle se ménici funkci. Proto jsou vypocitdny hodnoty kohe-
rentniho potencialu v nékolika fadach v blizkosti realné osy. Tyto hodnoty poté slouzi
k provedeni analytického prodlouZeni na readlnou osu. Koherentni potencial po analy-
tickém prodlouZeni 1ze pouzit k vypoctu Greenovy funkce na Fermiho mezi, ktera je
potfebna pii vypoctu zbytkové rezistivity.

Posledni ¢asti programu je samotny vypocet zbytkové rezistivity. Pro kazdy k-bod
Brillouinovy zény jsou vypocitany strukturni konstanty a komutatory s operatorem
soufadnice. Z koherentnich potencidlovych funkci a strukturnich konstant je dle urc¢ena

vystfedovand pomocna Greenova funkce na Fermiho mezi. Vysledna symetrickd ¢ast
tenzoru vodivosti je pak ddna sou¢tem (integrédlem) pies 1. Brillouinovu zénu [12]:

2
uv _ e i K U oqQu Ceml v o
Lot = =gy N LT (9 (h ER)XY SRS (s ER)IX, SR} (V)

kde soucet stopy je proveden v indexech B,L,s, kde B oznacuje bdzovy vektor.

Po vy¢isleni tenzoru vodivosti v atomovych jednotkach je proveden prepocet do
jednotek SI a maticové inverze, ¢imZ dostaneme tenzor zbytkové rezistivity v jednotkach
Q-m.
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V. VYSLEDKY

Zde popisované numerické feSeni bylo aplikovdno na dvé substitu¢né neuspotfadané
slitiny, feromagnetickou slitinu kobaltu a niklu a dale na slitinu médi a niklu, u niz lze
ocekavat fazovy prechod mezi paramagnetismem a feromagnetismem v zavislosti na
koncentraci sloZek. Obé slitiny maji kubickou plo$né centrovanou (fcc) mizkull.

V nasledujicim textu bude pojednéno o tenzorech vodivosti a rezistivity, pficemz
bude odkazovano na pfedchozi vzorce z kapitoly [l Zde v8ak jde ve skute¢nosti o
mérnou vodivost a mérnou rezistivitu, pro pfehlednost vsak bude znacena stejnymi
symboly jako vodivost a rezistivita.

V.1 Slitina kobalt-nikl

Nejprve byl proveden vypocet elektronové struktury jiz hotovym relativistickym i ne-
relativistickym programem (jejich vypracovani nebylo soucasti prace).
Jednim z vystupt téchto programii je magneticky moment vztazeny na jeden atom.

Magneticky moment Co,Ni_,
1,8

m nerellativisticky' | | J.

m relativisticky
16 r L

mag. moment [g]

0,6 1 1
0 0,2 0,4 0,6 0,8 1

koncentrace kobaltu

Obréazek V.1: Magneticky moment na jeden atom pro slitinu kobalt-nikl.

Relativisticky vypo¢itané hodnoty (obr. [V.I) se pohybuji v rozsahu od 0,81 up pro
Cop,1Nig 9 do 1,61 up pro Copg9Nip 1. Toto odpovida hodnotdm na Slater-Paulingové
kiivce, které se pohybuji v rozpéti 0,8 do 1,6 (podle grafi uvedenych v [19] a [20]).

1 Pfestoze uvedend slitina je kubické plogné centrovana (fcc) jen do koncentrace x < 0,7 a pro vyssi
koncentrace pfechazi v hexagonalni tésné uspofadanou (hcp) — tuto strukturu ma nikl pfinizkych teplotach

—lze vysledky pro koncentrace x > 0,7 pouZit alespori pro srovnani s jinymi numerickymi feSenimi, jako
to bylo provedeno zde.
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a) Koherentni zbytkova rezistivita Co,Ni;_, pfi T =0 K

° NKF=250 =
, NKF=350 e

St o NKF=450 +
‘v NKF=750 e

zbytkova rezistivita [nQm]
w

0 0,2 0,4 0,6 0,8 1
koncentrace kobaltu

b) Koherentni zbytkova rezistivita Co,Ni;_, pfi T=0K

NKF=750 nerel.

0

i P NKF=750rel. = |
o ®.._ Banhart 97 nerel. ©
[ ]

- e Banhart 97 rel.

zbytkova rezistivita [nQm]
O L N W M O O N ©©

koncentrace kobaltu

Obrazek V.2: Grafy koherentni zbytkové rezistivity pfi T = 0 K: a) relativistické vypocty
pro rtzné jemné déleni 1. BZ, b) srovnéni relativistického a nerelativistického vypoctu
pro NKF = 750 s vysledky J. Banharta (viz [21]).

ProtoZe i hodnoty lokédlnich magnetickych momentt obou atomt jsou kladné, jde o
feromagnetickou slitinu. Porovnéni s literaturou slouZi jako orienta¢ni kontrola tohoto
vypoctu, ktery déle slouzi pro dalsi vypocet zbytkové rezistivity.

Dale byl proveden vypocet zbytkové rezistivity pfi nulové teploté. Déleni energiové
miizky pro vypocet analytického prodlouzeni ¢inilo 1,7 meV, prah konvergence pro
koherentni potencial byl roven 10~Y. Vyznamnym parametrem je déleni 1. Brillouinovy
z6ny (dale znaceno NKF), které ¢inilo 40 dilkti v jednom sméru pro vypocet koherent-
niho potencialu. Potud jsou v8echny parametry spole¢né vsem provedenym vypoctim.
Vypocet pfispévkii k vodivosti v jednotlivych k-bodech netrva dlouho, ale jejich velké
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mnoZstvi si vyzadalo vétsinu vyuZitého ¢asu. Proto byla nejprve sledovédna konver-
gence rezistivity pro jednu koncentraci (Cog 5Nig 5). Poté bylo zvoleno déleni NKF rovno
250, 350,450 a 750, pronéZ byla vypocitana rezistivita pro koncentrace CoxNijx v rozsahu
od x = 0,1 do x = 0,9 s krokem 0,1.

Na obr. jsou priibéhy skalarni (celkové) rezistivity v zavislosti na koncentraci
projednotliva déleni. Konvergence byla pro nékteré koncentrace (zejména x € {0,7,0,8})
prekvapivé rychld, pro jiné (x = 0,2) se hodnoty ménily zna¢né.

Zde vypocitané hodnoty rezistivity pro nejjemnéjsi déleni byly vyneseny do jednoho
grafu (obr. V.2b) s vysledky J. Banharta (viz [21]). Pro okrajové hodnoty koncentraci
je patrna pomérné velka shoda, v okoli nejvétsi rezistivity je shoda pouze kvalitativni,
shodna je alespori poloha maxima pro x = 0,4. S ohledem na odlisSny postup vypoctu
pouzity v této praci lze rozdily ocekavat. Dtlezit4 je vSak fddova shoda vysledkt a
znacny nartst hodnot oproti nerelativistickému feSeni.

x | p [nQm]
10 22
20 32
30 39

Tabulka V.1: Rezistivita CoxNij pfi T = 20 K.

Naprosto odlisné jsou vSak experimentalni vysledky ziskané z tabulek Landolt-
Bornstein [22]] uvedené v tabulce .1l Tyto hodnoty byly naméfeny pfi teploté T = 20 K,
které by mély byt blizké zbytkové rezistivité pfi teploté T = 0 K. Rozdil je téméf fadovy,
spinorbitalni interakce k dostate¢nému popisu zfejmé nepostacuje.

Vyrazny rozdil oproti nerelativistickému feSeni plyne z nepfitomnosti spinorbitalni
interakce (pouZito bylo stejné déleni NKF = 750), elektrony se spinem nahoru a dolt
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Obrazek V.3: Zavislost rezistivity na koncentraci pro oddélené spinové kanaly.
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Kapitola V: Vysledky

a) Koherentni zbytkova rezistivita Co,Ni,_, pfi T = 0 K a NKF=750
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Obrazek V.4: Anizotropie spontdnni magnetorezistivity: a) relativisticky vypocet pro
NKF = 750, pxx = pyy = p1,pzz = P, b) srovnani s vysledky J. Banharta z roku 1997
211

jsou tak popisovany zcela oddélené. Pro nadzornost je jesté doplnén graf rezistivity pro
oba spinové kanaly (obr. [\.3)).

Siln& neuspotddanost se projevuje v kanalu pro spin dolt1, coz vede k vysokym hod-
notam odporu, zato kanal pro spin nahoru je vodivy velmi dobfe, takZe vysledny odpor
je nizky a kvalitativné odpovida kanélu pro spin nahoru. Spinorbitalni interakce v relati-
vistickém feSeni nedovoluje elektrony podle spinu oddélit, projev silné neuspotadanosti
je proto vyssi, coz piispiva k celkové rezistivité.

V relativistickém feSeni se vSak objevuje navic anizotropie spontanni magnetorezisti-
vity. Magnetizace materidlu sméfuje ve sméru osy z, coZ se projevuje tim, Ze rezistivita
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Kapitola V: Vysledky

ve sméru magnetizace je jina nez kolmo na néj, slozky kolmé na tento smér jsou pfitom
stejné ([L50). Za timto jevem stoji spinorbitalni interakce. Ukazuje se, Ze rezistivita ve
sméru magnetizace je vétsi nezZ kolmo na néj. Pomér SMA je zaveden vyrazem ([L53)
jako pomér rozdilu rovnobézné a kolmé slozky ku skalarni rezistivité — prameéru di-
agonalnich ¢lent ([L32). Graf anizotropie spontdnni magnetorezistivity v zavislosti na
koncentraci kobaltu doplnény téz o zavislost kolmé a rovnobézné sloZzky tenzoru rezisti-
vity a zavislost skaldrni rezistivity je na obr.[V.4h. V dal$im grafu na obr. [V.4b je srovnani
anizotropie s vysledky J. Banharta z roku 1997 (viz ¢lanek [21]]). Priibéh je velmi podobny,
hodnoty jsou si velmi blizké od koncentrace kobaltu x = 0,5 vySe. Anizotropie rovnéz
kvalitativné odpovid4d méfeni lorda Kelvina (viz [1]]), ktery u niklu rovnéz naméfil vétsi
rezistivitu ve sméru magnetizace. V jeho pfipadé vsak neslo o méfeni za nizkych teplot.

V.2 Slitina méd*-nikl

Postup vypoctu byl obdobny jako u slitiny CoxNij.x. Opét byl proveden vypocet elek-
tronové struktury relativistickym i nerelativistickym programem. Vystupem je téZ mag-
neticky moment vztaZeny na jeden atom.

Zavislost magnetického momentu pfibliZzné odpovida Slater-Paulingoveé kiivce (viz
grafy v [19] a [20]). DtileZité je vymizeni magnetického momentu pro koncentraci x =
0,58 pro relativisticky, popf. x = 0,60 pro nerelativisticky vypocet. To odpovida prechodu
mezi feromagnetismem a paramagnetismem. Lze ocekédvat, Ze v oblasti paramagnetismu
budou potlaceny jevy zplisobené spinorbitalni interakci.

Magneticky moment Cu,Ni,_,
0,7 m- - -

. 'nerelativis'ticky O
06 I . relativisticky =

0,5

0,4

0,3

mag. moment [Ug]

0,2

0,1

0 1 1 »
0 0,2 0,4 0,6 0,8 1
koncentrace médi

Obrazek V.5: Magneticky moment na jeden atom pro slitinu méd-nikl.

Na obr. je zndzornéna skalarni rezistivita pro riizné déleni 1. Brillouinovy zény.
Vypocet byl provadén v rozsahu koncentraci x = 0,1 az x = 0,9 s krokem x = 0,1.
Pfi zjemnovani déleni od NKF = 250 pfes NKF = 350 aZ po NKF = 450 se hodnoty
ménily jen velmi malo, coZ je patrné z grafu. Poté byl pro déleni NKF = 350 zjemnén
krok koncentrace na x = 0,05 a byla doplnéna jesté koncentrace x = 0,58. Jesté byly
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a) Koherentni zbytkova rezistivita Cu,Ni;_, pfi T= 0K
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Obrazek V.6: Grafy koherentni zbytkové rezistivity pfi T = 0 K: a) relativistické vypocty
pro rtzné jemné déleni 1. BZ, b) srovnéni relativistického a nerelativistického vypoctu
pro NKF = 350 s vysledky A. Vernese a exp. vysledky, které cituje (viz [13]).

2z

dopoditany hodnoty rezistivity pro koncentrace x € {0,55;0,58} i pro zbyvajici déleni,
aby byla provéfena konvergence i pro fazovy pfechod.

Nasledné byla pocitdna rezistivita i nerelativisticky pro déleni NKF = 350. Ta je vy-
nesena do grafu na obr. spolu relativistickym i nerelativistickym feSenim A. Vernese
(viz ¢lanek [13]). V paramagnetické oblasti do koncentrace médi cca x = 0,5 se hodnoty
priblizné shoduji, neodpovidaji si vSak polohy maxim a hodnoty pro feromagnetickou
fazi. Ani zde vypocitané hodnoty, ani hodnoty A. Vernese se neshoduji s hodnotami
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Kapitola V: Vysledky

a) Koherentni zbytkova rezistivita Cu,Ni,_, pfi T = 0 K a NKF=350 S
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b) Anizotropie spontanni magnetorezistivity Cu,Nij_,
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Obrazek V.7: Anizotropie spontdnni magnetorezistivity: a) relativisticky vypocet pro
NKF = 350, pxx = pyy = p1,Pzz = p||, b) srovnani s vysledky A. Vernese z roku 2003
3.

ziskanymi experimentalné, maji pouze pouze podobny pribéh.

Anizotropie spontanni magnetorezistivity je vynesena do grafu na obr.[V.Za. Pro pte-
hlednost je vynechana skalarni rezistivita p, nebot’lezi mezi zavislostmi p| a p ;. Z grafu
lze vy¢ist, ze od koncentrace médi x = 0,58 anizotropie tenzoru rezistivity mizi, coz
odpovida fazovému prechodu k paramagnetické latce a vymizeni magnetického mo-
mentu. U nerelativistického vypoctu se objevuje rovnocennost kanalti pro spin nahoru
a dolt (obr. [V.8), kde se vSak fazovy pfechod nachédzi na x = 0,60 v souladu s vymize-
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Kapitola V: Vysledky

nim magnetického momentu v nerelativistickém vypoctu. Na obr. .7b je srovnéni zde
vypocitané anizotropie s vysledky A. Vernese z roku 2003 [13]. Hodnoty se ponékud
lisi, patrna je zejména rozdilna koncentrace, pfi niZ anizotropie vymizi. Ta odpovida
polohdm maxima rezistivity v grafu na obr. a fazovému pfechodu, vysledky v této
préaci i vysledky A. Vernese jsou tak konzistentni.

Koherentni zbytkova rezistitiva (nerelativisticka) Cu,Ni_,
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Obrazek V.8: Zavislost rezistivity na koncentraci pro oddélené spinové kanaly.
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VI. ZAVER

V této praci byl pfedstaven postup vedouci k uréeni zbytkové rezistivity substitu¢né ne-
usporadanych slitin. Je zaloZen na Kubo-Greenwoodové teorii lineadrni odezvy popsané
v casti [L72, ktera navazuje na metodu linearizovanych muffin-tinovych orbitalti v pfi-
blizeni koherentniho potencidlu. Diraz byl kladen zejména na spinorbitalni interakci,
ktera byla zahrnuta jako oprava ke skalarné-relativistickému formalismu, coz je shrnuto
v kapitole [T

Soucasti prace je i numerické feSeni problému nastinéné v kapitole [V} které bylo
pouzito na dvé substitu¢né neuspofadané slitiny Co-Ni a Cu-Ni. Vysledky jsou shrnuty
v kapitole M1

Vyznamnym vysledkem je zejména fadovy nartist zbytkové rezistivity u slitiny Co-
Ni oproti nerelativistickému feSeni. Hodnoty se sice zna¢né lisi od experimentélnich
vysledk (viz [22]), nicméné jsou srovnatelné s dalsimi numerickymi feSenimi (viz [21]).
Podobné hodnoty ma i zjisténa anizotropie spontanni magnetorezistivity.

Pro slitinu Cu-Ni byl prozkoumany rozdily mezi feromagnetickou a paramagnetic-
kou fazi, které se bliZi dalsim teoretickym vysledkéim a kvalitativné odpovidaji i vy-
sledktim experimentalnim (viz [13]). Shoda v oblasti teoretickych vysledkt je zejména
v anizotropii spontanni magnetorezistivity.

U obou slitin byl zjistén vyrazny rozdil teoretickych a experimentalnich hodnot
zbytkové rezistivity, z ¢ehoZ 1ze usuzovat, Ze spinorbitalni interakce nepfedstavuje jediny
vyznamny piispévek, ktery je tfeba zohlednit (kromé rozptylu elektronti na ndhodném
potencialu slitiny).
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