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TEORIE KONDENZOVANYCH SYSTEMU

Vaclav Janis, Jan Masek, Bedrich Velicky

Z HISTORIE

Historie teoretického studia kondenzovanych latek
sahi az k zac¢atkim jak Fyzikalniho dstavu AV CR,
tak Ustavu fyziky pevnych latek. Jeho jadrem se
staly dvé skupiny zaloZené kdysi Emilem
Antonc¢ikem a Miroslavem Trlifajem. Ti, inspirovani
svym ucitelem Zdertkem MatyaSem, prosadili u nas
jiz od 50. let moderni zaméreni ve vyzkumu pevnych
latek, podle kterého usporadani atomi v pevné latce
a mikroskopické chovani jejich valen¢nich elek-
troni v konec¢ném efektu urcuji makroskopické
vlastnosti latek. Tato koncepce odpovidala svétové-
mu vyvoji a béhem druhé poloviny minulého stoleti
byla tusilim cetnych teoretikd v celém svété do
zna¢né miry realizovana. Teoretic¢ti fyzikové, ktefi
v r. 1979 vstupovali do nové vytvoreného teoretic-
kého oddéleni Sekce fyziky kondenzovanych latek,
se na tomto Gsili aktivné podileli a byli velmi dobie
pripraveni je dale rozvijet.

Po nasledujicich deset let bylo teoretické oddé-
leni neformalnim centrem teorie kondenzovanych
systémt nejen v tstavu a v Akademii véd CR, ale po
zruSeni Katedry teoretické fyziky na Univerzité
Karlové v Ceskoslovensku viibec. Metody a obsa-
hova problematika vyzkumu vychazely zprvu ze
zkuSenosti kmenovych pracovnikt, kteii stali
u zrodu oddéleni. S piichodem novych mladsich
védeckych pracovniki a pod vlivem impulst
ziskanych z dlouhodobych kontaktti s naSimi
i zahrani¢nimi pracovisti byly osvédcéené metody
obohaceny také o nové moderni postupy a souc¢asné
byla vyznamné rozsSifena oblast védecké orientace
oddéleni.

HLAVNI CiL: MIKROSKOPICKA TEORIE
KONDENZOVANYCH SYSTEMU

Védecké zameéreni teoretického oddéleni postupné
vykrystalizovalo do obecného zajmu o uceleny
mikroskopicky popis elektronovych a atomovych
vlastnosti kondenzovanych soustav, predevsim pak
systémi s netrivialni strukturou, naruSenou symetrii
nebo v extrémnich podminkach a to jak ve stavu ter-
modynamické rovnovahy, tak i mimo ni. Moderni
vyvoj v teorii chovani elektronti v kondenzovanych
systémech vede ke zvlastni dvojkolejnosti. Na jedné
strané jde o fundamentalni teorii elektronovych
a atomarnich procesi vedenou c¢asto na modelové
arovni. Na druhé strané se prosazuji aplikace za-
kladni teorie ve sfére materialového vyzkumu, ktery
vyzaduje realistické vypocty pro konkrétni systémy.
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Ke studiu mikroskopickych vlastnosti latek jsou tak
vyuzivany jednak metody vychazejici z rovnovazné
a nerovnovazné statistické fyziky, formalismu mno-
hocasticovych Greenovych funkci, jednak techniky
masivnich vypocti elektronové struktury a nume-
rickych simulaci. Zakladni vyhodou teoretického
oddéleni od zacatku bylo, Ze se v ném oba tyto pii-
stupy tradi¢né rozvijely soubézné ruku v ruce
a navzajem se podporovaly. To je néco, co i ve svété
casto chybi.

ELEKTRONOVA STRUKTURA PEVNYCH
LATEK Z PRVNICH PRINCIPU

Pro pochopeni makroskopickych vlastnosti
pevnych latek je v prvé radé nezbytna dikladna
a spolehliva znalost elektronové struktury. Proto je
nejvétsi ¢ast védecké kapacity oddéleni vénovana
pravé studiu elektronovych vlastnosti kondenzo-
vanych latek. Predevsim jde o urceni elektronovych
struktur z prvnich principi kvantové teorie, tj.
pouze na zakladé chemického sloZeni a atomové
struktury bez pouZiti volitelnych parametra.
Obecnym nastrojem je popis chovani elektroni
zaloZeny na teorii funkcionalu hustoty.

POCITACOVA FYZIKA KONDENZOVANYCH
SOUSTAV

Globalnim metodickym cilem studia elektronovych
struktur je vyvinuti Siroce pouzitelnych numeric-
kych programi pro jejich vypocet. Na studiu elek-
tronovych struktur latek se celosvétové podili
mnoho pracovist (UC Davis, Rutgers, Daresbury,
Uppsala, Videni, Berlin, Jiilich, DraZdany, Praha,
Brno...), ktera v Evropé tvori sit Psik. Teoretické
oddéleni je jednim z uzld této sité. Je vybaveno
Spickovymi pocitaci a aktivné se ucastni na
spolupraci uvnitf této sité. Napt. V. Drchal a hlavné
A. Shick vytvorili mezinarodné uznavany balik pro-
grami zapocitavajici kinematické relativistické
korekce v elektronovych strukturach, F. Maca pak
modifikoval programy pro vypocet elektronovych
struktur na povrsich kovi. Vypocty elektronovych
struktur dnes prekracuji ramec teorie kondenzo-
vanych soustav a staly se multidisciplinarnim
oborem spojujicim kvantovou chemii, krystalografii,
kvantovou mechaniku elektronovych stavi, teorii
elektronovych korelaci a statistickou fyziku
a soucasné s tim i moderni numerické a pro-
gramovaci metody. Tomuto oboru se dostalo nazvu
pocitacova fyzika kondenzovanych soustav.



V teoretickém oddéleni se podarilo obohatit
vypocetni metody pevnych latek nékolika zasadnimi
prispévky. PredevSim niazorna a jednoducha metoda
tésné vazby byla povySena usilim B. Velického,
J. Maska a J. Kudrnovského z modelové tGrovné na
ac¢inny postup realistickych vypoc¢ti. To umoznilo
popis velmi sloZzitych, jinymi metodami nedostup-
nych materialti. Pravé v dlouhodobé systematické
aplikaci metody tésné vazby na realistické vypocty
si pracovnici teoretického oddéleni vydobyli mezi-
narodni véhlas a uznani.

NEUSPORADANOST: VLIV NAHODNOSTI
NA ATOMARNI UROVNI

Teorie kondenzovanych soustav vychazi sice z po-
tfeb popisu konkrétnich materialt, jeji rozvoj je
vSak nesen vytvarenim obecnych koncepci, které
vedou nejen k popisu, ale i k objasnéni samotné
podstaty zkoumanych jevi. Tradi¢ni oblasti zajmu
teoretického oddéleni jsou neusporadané pevné
latky, reprezentované amorfnimi materialy, smésny-
mi krystaly a slitinami. Zasadné nové univerzalni
jevy, které se zde oproti krystalickym latkdm obje-
vuji, jsou napriklad: kvantova koherence béhem
rozptyld elektronti na pirimésich, difusni transport
naboje a tzv. Andersonova lokalizace. Jednou
z obecnych koncepci, které se v oblasti neuspoia-
danych latek prosadily, je pribliZzeni stfedniho pole,
nazyvané zde pribliZenim koherentniho potencialu
(CPA). B. Velicky je jednim z otctd této metody a jeho
prace z konce Sedesatych let [B. Velicky,
S. Kirkpatrick, H. Ehrenreich, Phys. Rev. 175, 747
(1968), B. Velicky, Phys. Rev. 184, 614 (1969)] dosah-
ly kazda vice nez tisic cita¢nich ohlast. B. Velicky
spolec¢né se svymi studenty a spolupracovniky,
J. Kudrnovskym, V. Drchalem a J. Maskem, pak
aspésné po radu let aplikovali koherentni potencial
na popis spektralnich a transportnich vlastnosti
objemovych materiald, povrchi, rozhrani a multi-
vrstev nahodnych slitin kovii a polovodici.
Nedostatkem metody CPA vsak je, Ze vicecasti-
cové korelace nemohou byt zapocteny spolehlivé
a pro popis napi. transportnich vlastnosti v silné
neusporadanych latkach je nutné vyjit za ramec CPA
a zapocist fluktuace nestejnomérné rozlozZené
v krystalické miiZce. V. JaniSovi se podarilo syste-
matickou konstrukci vrcholovych korekci k elek-
trické vodivosti CPA vytvofit novou metodiku
vypoctu transportnich vlastnosti neusporadanych
systémi [V. JaniS, Phys. Rev. B 64, 115115 (2001)].

PEVNA LATKA ATEORIE KVANTOVYCH POLI

Kondenzované systémy jsou obrovské soubory
interagujicich ¢astic. Proto odedavna bylo lakavou
ideou nahliZzet na né jako na soustavu vazanych
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kvantovych poli a popisovat je aparatem kvantové
teorie pole, tj. Feynmanovymi diagramy, Greeno-
vymi funkcemi apod. Pevna latka se pak popisuje
znacné zjednodusenymi univerzalnimi modely, které
umoznuji témeér presna nebo velice spolehliva ana-
Iyticko-numericka reSeni. Na této modelové trovni
se v teoretickém oddéleni podatilo nejprve
B. Velickému a J. Maskovi rozsitit metodu koherent-
niho potencialu z ndhodnych slitin na vypocet elek-
tronovych struktur silné interagujicich elektronti
v ramci tzv. slitinové analogie. Zobecnéni pribliZeni
koherentniho potencialu pak kulminovalo v pracich
V. JaniSe, které prispély k vytvoreni dnes velmi po-
pularni dynamické teorie stfedniho pole. Jedna se
o nejpresnéjsi lokalni pribliZeni v systémech s inter-
agujicimi a neusporadanymi elektrony. Dynamicka
teorie stredniho pole byla mezitim rozsirena z mo-
delovych situaci na realistické vypocty elektrono-
vych struktur. V. Drchal, V. Jani§ a J. Kudrnovsky
navrhli jedno z prvnich schémat odhadu vlivu
dynamickych korekci k prvoprincipielni metodé
funkcionalu hustoty pro silné inteargujici a ne-
usporadané elektronové systémy vyuzitim postupt
dynamické teorie stfedniho pole [V. Drchal, V. Janis,
J. Kudrnovsky, Phys. Rev. B 60, 15664 (1999)].

AKTUALNI TEMA: SPOJENI
POLOVODICOVYCH A MAGNETICKYCH
VLASTNOSTI

Systémy, v nichZ neusporadanost a interakce elek-
trond hraji rozhodujici roli pro urc¢eni elektronovych
struktur, jsou ziedéné magnetické polovodice
(DMS), napt. Gaj,Mn,As nebo Cd;,Mn,Te. Mikro-
skopicka teorie DMS dlouhodobé rozvijena v teore-
tickém oddéleni J. Maskem a nyni také F. Macou,
J. Kudrnovskym a V. Drchalem je zaloZena na kom-
binaci pftibliZzeni statistického stifedniho pole
a koherentniho potencialu a realistickych, tésno-
vazebnich nebo alternativné prvoprincipielnich
vypocti. Toto zkoumani a jeho vysledky maji zasad-
ni vyznam nejen pro testovani platnosti v praxi ¢asto
pouZivanych fenomenologickych modelt magne-
tickych polovodicy, ale i pro konkrétni materialovy
a aplika¢ni vyzkum.

SPINTRONIKA: KANDIDAT BUDOUCICH
NOBELOVYCH CEN

Elektrony jsou nosici nejen elektrického naboje, ale
i spinu, magnetického momentu, a proto na né lze
silové pisobit magnetickym polem. To je zakladni
mysSlenka tzv. spintroniky (magnetoelektroniky).
Dilezitym systémem pro technologické aplikace
jsou magnetické multivrstvy, v nichZ se stiidaji mag-
netické a nemagnetické vrstvy atomarni tloustky.
Ukazuje se, Ze elektricky odpor multivrstvy lze
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i pomérné slabym vnéjSim magnetickym polem
zmeénit az o desitky procent. Tento jev se nazyva
gigantickd magnetorezistence. VyuZiva se napf. pifi
konstrukei ¢tecich hlav diskti pro pocditace, slouzi
v senzorech magnetického pole, umoziiuje presnou
detekci polohy otacejicich se ¢asti, napt. v rozdélo-
vacich automobilovych motort nebo u brzd ABS.

V teoretickém oddéleni resi V. Drchal a J. Kudr-
novsky tfi hlavni oblasti problematiky spojené
s magnetickymi multivrstvami. Jsou to urceni mag-
netického stavu konkrétni multivrstvy, vipocet elek-
trického odporu multivrstvy v zavislosti na jejim
sloZeni, geometrii a magnetickém stavu a ur¢eni kri-
tické teploty, nad niZ multivrstva ztraci své magne-
tické vlastnosti.

NANOSKOPICKE PRVKY PRO
ELEKTRONIKU BUDOUCNOSTI

S rozvojem techniky pripravy polovodi¢ovych
materiald postupovala ve svété miniaturizace inte-
grovanych prvkd pro mikroelektroniku. Po obdobi
tzv. mezoskopickych, submikronovych elektronic-
kych prvki (jako jsou napi. kvantové jamy a kvan-
tové draty) sméfuje dnesni usili k rozmértim
sou¢astek kolem desitek nanometrt (107 m).
Motivaci pro takové usili je nejen miniaturizace
mikroelektronickych obvodt, ale i nova oblast tzv.
kvantového podcitani a kvantovych pocitaci.
Objektem experimentalniho i teoretického zajmu se
stala tzv. kvantova tecka. Mizeme si ji predstavit
jako malou oblast v polovodic¢i, ktera muizZe mit
rozméry napriklad 25 nanometrt, ve které je elek-
tron vazan urcitou bariérou. K. Kral zkouma chovani
elektrond v agregatech kvantovych tecek pii
srazkach s kmity atomt miiZKky polovodice. Podarilo
se mu napi. vysvétlit otazku, pro¢ se elektrony
v kvantovych tec¢kach v polarnich polovodic¢ich
chladi velmi rychle [K. Kral, Z. Khas, Phys. Rev.
B 57, R2061 (1998)].

DYNAMIKA DALEKO OD TEPELNE
ROVNOVAHY

Vétsina makroskopickych jevli je projevem
rovnovaznych vlastnosti pevnych latek. Moderni
experimentilni metody vSak dnes umoziuji sle-
dovat chovani latek na mikroskopickych délkovych
Skalach a na velmi kratkych ¢asovych tsecich a jsou
tedy pouzitelné i pro sledovani vyznamnych déja
pomérné daleko od termodynamické rovnovahy.
Této situaci se prizptisobuje i badatelska aktivita
teoretického oddéleni. B. Velicky a A. Kalvova
zkoumaji dlohodobé pomoci nerovnovaznych
Greenovych funkci relaxace elektronového plynu
v polovodic¢ich excitovanych velmi kratkymi svétel-

nymi pulsy.
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Nerovnovazna fyzika ma zajimavé aplikace i na
klasické urovni, kde kvantové fluktuace jsou zaned-
batelné. To lze predpokladat napi. tehdy, kdyZ za-
kladnimi casticemi nejsou elektrony, ale atomy.
Typickym prikladem klasické dynamiky mnohoato-
movych systému je ¢asovy vyvoj povrchi a rozhrani.
V soucasnosti je v centru pozornosti nalezeni
a pochopeni mikroskopickych mechanismi rastu
definovanych povrchovych struktur. Cilem je na
jedné strané vysvétlit vysledky experimentd s ato-
marnim rozliSenim (rastrovaci tunelovy mikroskop,
polni iontovy mikroskop atd.), na druhé strané
objasnéni obecnych zakonitosti. M. Kotrla studuje
obé stranky problému, pri¢emz pouziva kombinace
numerickych simulaci a analytickych vypocti. Napi.
analyzou riznych moznych typt dynamického chova-
ni (urcovani tzv. dynamickych tfid univerzality) se
podatilo M. Kotrlovi piispét k objasnéni tzv. self-afin-
niho rdstu, kdy profil povrchu ma fraktalni charakter.

GEOMETRIE ATOMOVYCH USPORADANI
A JEJi VZNIK

Usporadani atomt v pevné latce muizZe byt daleko
Jednou otazkou je systematické tridéni moznych
subperiodickych struktur, jako jsou povrchy krys-
tald, doménové a dendritické struktury. Tento smér
badani byl v teoretickém oddéleni systematicky
rozvijen V. Kopskym a J. Fuksou a toto tusili bylo
korunovano vyznamnym uspéchem. Mezinarodni
krystalografickd unie svérila vytvoreni 5. dilu
Mezinarodnich krystalografickych tabulek o subpe-
riodickych grupach V. Kopskému. Tabulky vysly
v roce 2002 v nakladatelstvi Kluwer-Academic.

INTERDISCIPLINARNI OBORY:
BIOFYZIKA A EKONOFYZIKA

neékolik desitek let pomaha biologim. Relativni
novinkou je vSak fyzikalni modelovani biologické
evoluce. F. Slanina a M. Kotrla vytvorili model
dynamicky proménné ekologie, kde se studuje
evoluce sité vzajemnych vazeb mezi jednotlivymi
druhy [F. Slanina, M. Kotrla, Phys. Rev. Lett. 83, 5587
(1999)]. Model uspésné popisuje strukturu ekolo-
gické sité, ktera odpovida empirickym vyzkumutim.
DokéazZze také reprodukovat, prinejmensim kvalita-
tivné, nahlé ekologické kolapsy provazené rozsah-
Ilym vymiranim, jako bylo ono nejznaméjsi vymizeni
dinosaurt pred 65 miliony let. Ve skutec¢nosti vSak
takovychto udalosti bylo v geologické minulosti tak
velké mnoZstvi, Ze je mozné provést jejich stati-
stickou analyzu. Ta naznacuje, Ze ekosystémy jsou
pravdépodobné v samoorganizovaném kritickém
stavu, tedy jako by se samy dokazaly trvale udrzovat



v bodé fazového prechodu. Tento rys empirickych
dat je reprodukovan také v naSem modelu evoluce.
Biologii vSak interdisciplinarni aplikace teoreti-
cké fyziky nekondi. Ekonofyzika se zabyva aplikace-
mi fyziky v ekonomickém a finan¢nim modelovani.
Zhruba od roku 1997 jsme svédky velké modni viny,
kdy se teoreticti fyzikové mnoha rtznych specializa-
ci zacinaji vénovat ekonomickému modelovani.
F. Slanina se v teoretickém oddéleni soustreduje na
,mikroskopické“ modelovani ekonomické aktivity,
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kde jednotlivé ,castice”, ¢ili ekonomicti agenti,
reaguji podle urcitého pomérné jednoduchého sché-
matu. Zkouma, jak se jednotlivi agenti dokazi velmi
komplikovanym zptisobem adaptovat na pritomnost
ostatnich agentt, cili fyzikdlnim jazykem, vytvari
vysoce netrivialni mnohocasticovy korelovany stav.
Metodika a matematicky aparat se zde z velké c¢asti
prebira ze statistické teorie stiedniho pole spi-
novych skel a jinych neusporadanych frustrovanych
systémil.

PRIPRAVA NOVYCH MATERIALU

Pavel Bohacek

Pro pfipravu novych materialt, zejména monokrys-
talli, a pro chemickou analyzu materiald v tustavu
studovanych bylo ve Fyzikalnim ustavu CSAV
zaloZeno v roce 1955 chemické oddéleni.

Pripravou monokrystalti se v oddéleni zacal zaby-
vat od roku 1957 Zdenék Hauptman. Zaméril se na
tehdy se rozvijejici metodu péstovani monokrystalt
prostiednictvim chemického transportu v uza-
vienych ampulich, zabyval se studiem transportu
oxidl Zeleza a titanu. Znac¢ny ohlas vzbudila jeho
prace o pripravé monokrystalti magnetitu (Fe3zOy),
ktera se stala vychodiskem mezinarodni spoluprace
zamérené k aplika¢né vyznamnym ferittm.
Pozoruhodnym vysledkem byla piiprava tzv. dvoudi-
menziondlnich whiskeri (tenkych pravouhle
ohrani¢enych desti¢ek) o - Zeleza, jejichZ dokonalou
vnitini strukturu potvrdily studie magnetickych
domén a feromagnetické rezonance [M. Kotrbova,
Z. Hauptman a kol., IEEE Trans. Magn., MAG-2, 511
(1966)]. Z. Hauptman téz inicioval a spolu se
S. Vepiekem z oddéleni vyboji v plynech vypraco-
vali studii transportu materialu prostrednictvim
nizkoteplotniho plazmatu, coz byla prikopnicka
prace pozdéji intenzivné rozvijeného oboru
zaméreného k pripravé tenkych vrstev [S. Veprek,
Z. Hauptman, Z. anorg. allg. Chem. 359, 313 (1968)].
K tomu poznamenejme, Ze oba autori odesli v roce
1968 na univerzitni pracovisté v zapadni Evropé.

Soubézné s péstovanim monokrystali byla rozvi-
jena chemicka analyza. Byla vypracovana a pub-
likovana cela rfada novych analytickych postupt.
Jednim z ucelenych piinost byla metoda stanoveni
kyslikové nestechiometrie oxidickych materialt
zaloZena na detekci zmény koncentraci Zeleznatych
a zelezitych iontli v roztoku, do néhoz je rozpusténa
analyzovana latka. Autor metody Josef Novak se
podilel spolu s kolegy z oddéleni dielektrik na celé
rfadé dodnes citovanych studii vénovanych feroelek-

trickym materialim, zejména titanic¢itanu barnaté-
mu [J. Novak, H. Arend, J. Amer. Ceram. Soc. 47, 53
(1964)]. S tspéchem byla metoda uzZivana téz
v devadesatych letech pii analyze nové objevenych
vysokoteplotnich supravodi¢li, u nichz na obsahu
nadstechiometrického kysliku zavisi teplota
supravodivého prechodu [Z. Malkova, J. Novak
a kol, Fresenius J. Anal. Chem. 347, 478 (1993)].
Dalsi metodou uZivanou v oddéleni k piipravé
monokrystalti bylo péstovani krystald z cizich
tavenin (dnes se vice uZiva termin vysokoteplotni
roztoky). Maryna Kotrbova touto metodou pésto-
vala monokrystaly FeBOs, prtihledného feromag-

N

I 1/ Monokrystal GGG, ¢ 2 cm
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