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Teoretické = po cCitacove
experimenty

- zisk experimentalné nedostupnych dat
- levngjSi nez pfiprava a analyza latky

1. Studium energii, magnetismu
a mechanickych vlastnosti
materialu

« vychazi ze zakladnich rovnic kvantove chemie

2. Vypocty fazovych rovnovah
a predikce fazovych diagramu

» zalozeny na termodynamice

Jana Pavlu - houserova@chemi.muni.cz




Kvantov e-mechanické

VYpO Cty

Vstupy — experimentalni data + protonove C.
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Vystupy

- experimentalné nedostupnée
informace

- stabilita a magnetismus

- mechanické vlastnosti
(teoreticka pevnost)

- typ a pevnost vazeb

Technologicky zajimavé problémy

- stabilita fazi a jejich usporadanost
- povrchy, rozrani (energie, magnetismus)
- vlivy a chovani prfimési (segregace)

Hf-V - fazove transformace
Al-Fe-Ti - usporadanost
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Fazove diagramy
v materialovem vyzkumu

Vstupy - databaze termodynamickych dat

Vystupy

- fazové diagramy komplexnich systému :
odpovidajici experimentalnim poznatkum

- predpoveédi oblasti stability struktur
v zavislosti na teploté a slozeni
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Spoluprace

v oblasti teoretického i experimentalniho vyzkumu
e Dr. Martin Friak — Ustav fyziky materiala, Akademie véd CR

e University of Vienna, Rakousko
 Pedagogical University Crakow, Polsko
« University Marseille, Francie

Technické zabezpe €eni

K dispozici je Spi €kove vybaveni na sv étové urovni

e Software
— Ab initio vypocCty — programy VASP, WIEN2k
— Termodynamické modelovani — programy Thermocalc, Pandat
— Fononova spekter — program Phonon

« Vlastni vypocetni klastr

« Pristup na dalSi vypocetni kapacity — MetaCentrum, IT41 Ostrava
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Vvhody

Zefektivn éni prace s PC a zvladnuti obsluhy specialnich progr  amu
Flexibilni pracovni doba - prace pres internet, z domu

Finan éni podpora védecké prace — konference, staze

Moznost prace na Spickovych védeckych institucich

Od Cisté zakladniho vyzkumu k aplikacim

Napr.:
 Vysvetleni vlastnosti hmoty na fundamentalni drovni

« VVztah mezi strukturou a vlastnostmi technicky vyznamnych materialu
 Vypocty fazovych diagramu
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