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Vypocetni materialova véda

necistoty 10 at. % necistoty 102 - 101 wt.%




Kvantové-mechanicky popis systému

Mnoha-Casticova many-body (~1023 per cm?3) Schréding@ice:




Kvantové-mechanicky popis systému

Mnoha-Casticova many-body (~1023 per cm?3) Schrdding@ice:

HVU({r;}, {0i}) = it 10i})
t \

3*1023-rozmerndingen | pinoha-cCasticova vinova funkce
- analyticke resen isthas#®asi ani nikdy nebude existovat

- jedind w0z SEM JSOU numericka
: , tovych bod{ na rozmér ... 103*(26+1) pyt{j

10 bytd) ... 1071 DVDs ...
rické reseni tedy neni ani myslitelné a ani nema smysl

a dalsich priblizeni (aproximaci)!




Kvantové-mechanicky popis systému

Mnoha-Casticova many-body (~1023 per cm?3) Schrdding@%ice:

Born-OppenMgimerova aproximace: protoze jsou jadra jsou mnohem tézsi nez
elektrony, pohybuji se elektrony ve statické konfiguraci jader (,,decoupling™).
Dale se budou pod /chapat jen elektrony (pokud nerekneme explicitné jinak).




Teorie funkcionalu hustoty (1964)
Density Functional Theory = Df

Prof. Walter Kohn
(UCSB), No va

cena z %)k
Teorémy Hohenberg a Kohna: ) h .

1) Existencni
o(r), p'(r) .. Jedno -Casticoveg \ oty nedegenerovaného
systému ve vnejsim polich (\ ext

! O
o(r) = 0’(1‘ -

X T I' — ext )+ C
N

VSechny vlastnosti zakladniho stavu systému Ize urcit z elektronove hustoty.

Klicovy ace mezi vnéjSim potencialem a hustotou elektront

Elektrono ota (coz je 3D funkce !!!) poskytuje Uplny popis systému.



Teorie funkcionalu hustoty (1964)
Density Functional Theory = Df

Prof. Walter Kohn

(UCSB), No

cena z 9
Teorémy Hohenberg a Kohna:
2) Variacni

N-Casticova elektronova hus V

Energie £ naby'/‘vé

<{

Pro popis N-Casticoveho systému je misto 3N-rozmérné vinové funkce
pouzita 3-rozmérné elektronova hustota.

ronovou hustotu zakladniho stavu.

@mi < Elor)]




Funkcional celkové (totalni) energie

-éésgdé hustoty:

Energie je univerzalni (a unikatnim) funkcionale

Elo(r)] = /'i’ext(r)-

Tvar tohoto funkciona ni

na kinetickou ger E U T, potencidlni energii vnitfnich/vnéjsich
poli U,,, ainteLadg! onu U,, obsahujici vSechny ,neklasické” ¢leny.
Pfesné t nkq§pnalt U,,, a interakci elektront U,, ale stejné nejsou

znamy.

Rozdélme si tedy tu energii na znamé a neznamé casti ...



Teorie funkcionalu hustoty (1965)
Density Functional Theory = Df

Prof. Walter Kohn
(UCSB), No

a hustotu:

se vsemi kvantovymi efekty shrnutymi do neznamého (!) funkcionalu vymenné
a korelacni (exchange-correlation) energie V, (r). 1-Casticové vinove funkce
jsou rozvinuty do rady ,vhodnych" bazovych funkci.
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Teorie funkcionalu hustoty (1965)
Density Functional Theory = Df

Prof. Walter Kohn
(UCSB), No

a hustotu:

se vsemi kvantovymi efekty shrnutymi do neznamého (!) funkcionalu vymenné
a korelacni (exchange-correlation) energie V, (r). 1-Casticové vinove funkce
jsou rozvinuty do rady ,vhodnych" bazovych funkci.



Priblizeni funkcionalu vymeénné
a korelacni energie 1/

Priblizny tvar funkcionalu vyménné a korelacni energi

se nazyva priblizeni lok@lni A, Local Density Approximation) a ma
rlizné parametrizace ¢, ichdfychazi z vypoctl elektronového plynu
metodou Montha nohanasobnych intergralt 3N-rozmérnych
vinovych funkc ( lektron{ s konstantni hustotou).




Nehomogenni elektronova hustota

1/7

1/7

1/7

1/7

Homogenni hustota elektronového plynu

1/7

1/7

1/7




Priblizeni funkcionalu vymeénné
a korelacni energie 1/

Priblizny tvar funkcionalu vyménné a korelacni energi

se nazyva priblizeni lok@ni A, Local Density Approximation) a ma
rlizné parametrizace ¢, ichllychazi z vypoctl elektronového plynu
metodou Montha nohanasobnych intergralt 3N-rozmérnych

nkc
<|

Existuje tvar pro pfipad magnetickych systémd |<xc (01(r), 0/(r))

vinovych fu lektron( s konstantni hustotou). Pozdéjsi obsahuji
i Cleny p orekce (Generalized Gradient Approximation, GGA).




Ab initio implementace a progra %

» bazové funkce: lokalizované (chemie), rovinné viny (krystaly), nebo j jEJ

tlau

» elektrony: vSechny zahrnuty nebo jen vnéjsi (metoda pseud

» pocitaji se vlastnosti zakladniho stavu, exutovanych sta

» programy jsou jak zdarma, tak placené Q



Ab initio implementace a progragy

» bazové funkce: lokalizované (chemie), rovinné viny (krystaly), nebo jej@ ce

» elektrony: vSechny zahrnuty nebo jen vnéjsi (metoda pseud tia@)

Wikipedia.org




Package s License! s Language $ MPI & OpenMP ¢ GPU $ 110 libri
ABINIT Free, GPI Fortrar Yes Yos Yas, CUDA Yo, HDFE

ACES Free, GPL Fortra +4 Unknown Unknown Yes Inknow

ADF, Amstardam Modeling St Lommercial Fortra Urknown Unknown Yes, Cl Yes. HOFS, custor Urnoam
AMPAC Academe Unirorar Unknown Unknown _l';’ Lrvkroar
Atomestix ToolKit (ATK) Commaercial C++, Python Urknown Urknown INAIOWY LW DraT
BerkaleyGWw!'! Free, GP| Fortrar Yos Jnknowr Urirecran
BigDFT Free, GPL Fortra Yes Inknowe Lenrvown
| Commerclal C++, CUDA ')v&x-;‘.'r Unknowy Uehrowr
ADPAL Academic Fortra No Jnknowr Urrcen
ASINO ({QMC) Academc Fortrar Yas, ( CC No No
CASTER Academic, commaercial Fortr No Inknowy Urircran
FOUR (fork van ACES) Academc Fe Unknosw No Inknowy Lrkrvran
OLUMBLS Academ Fortr Urknown Unknown No Inknowr Unincram
ONQUEST Free, Urknown Unknoyen No Inknowy Urnraan
P2K Frea, GP Yas Yes Yes, CUDA and Opan INKTIOWY Lrrrar
PMD Acadarmx Urknown Unknown No Inknowr UrrcraT
RYSTAL Academ Urknown Urknoswn No INOWT v rcran
Dalt Free rirar Yes Yes, LSDalton No Unknowr Unnaar
DF TN il Yes Yes Na Yes, HOFS No
DIRAC ortran 77, Fortran 90, ¢ Yes No No JORNOWY Unhrcrar
DMoI3 Commercial Fortran 90 Yas Unknown No Jnknowr Urrowr©
FLEUR!" Frae, MIT f an 04 Yes Yes Yes, OpenACC, CuBLAS  Yes HDFS, custom Yaa, HOFS
FHl-aims Academic, commercial Fortrar Yes Urknown Yes Unknowr Uninoam
VASE Academic (AT), Commercial Fortran Yes Yes Yes u Unkn
WIENZX Commarcia Fortran, { Yes Yes No u Unrknown
Yambo e, GPL Fortran Yes Yes Yes, CUDA Yes, HOFS, NetCDF Yas, HOFS

Package Licenset Language MPI OpenMP GPU VO libraries Parailel 11O



DFT programy (wikipedia.or

Quantum chemistry and solid-state physics characteristics

Package

ABINIT

ACES

AMS: ADF, BAND, DFTB

AMPAC

Alormastix ToolKit (ATK)

BigDFT
BrianQC
CADPAC
CASINO (QMC)
CASTEP
COLUMBUS
CONQUEST

CP2K

CPMD

DIRAC
DMol3
FHI-aims

FreeON (formeny

Firefty {formerly PC G

TURBOMOLE
VASP
WIENZ

Yambo

Package

Basis

STO, NAO
Unknowr
NAO, EHT, PW

Wavelet

GTO, PW, Spiine, Grid, STO

NAO. Spline

HybridGTO, PW

PW
EP-LIAPW+
PW

Basis

Penodic?

No
Any
Unknowy
Any9

any

any
any
any

No

Yes
3d
3d
3d

Periodic?

| edit

Yes

Yes
Yes
Yes

No

Semi-emp

® MD ¢ Semi-emp. @ HF ¢
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Yes

No

Yes

HF

Ui nonen

Lo

Yes

Jorcawn

Uniknonwn

Jolrcrwn
LUrknown

Unknomn

Yes
Unknown
Unknown

Yes

TOHF

TDHF ¢ Post-HF ¢

Yes
Yes
No
Yes

Post-HF

MP & MRCI ¢

No
Urknown
Urknown
Urknown

Yes
Urknown

Yes
Urknown

No

Urknown

Urknown

Yes
Yes
Unknown
Unknowr

MP

Nao
No
No
No

MRCI

No
up 1o (T)
No
up 1o (T)
No
No
No

No

up to(T)
No
No
No

CcC

T® TDDFT 9

Ursnown

Yes

Urknown

Urinown

Urknown

Lrknown

Urknowen
No No
Yes Urkinown
No Urknown
Yos Urdnown
Yos Yes
Yos Urknown
Yes Yes
Yaos Urknown
Yes No
Yes Yes
Yes Yas
Yes Urknown
Yes Urknown
Yes Urknown
Yes Yes
Yes Yes
Yes No
No No

DFT TODFY

A B
Yes
Slater-type _orbital

Unknown
Yes
Unknewn
Unknown
Unknown
Unknown
Unknown
No
Unknown
Unknown
Unknown
Yes
Unknewn
No
Unknown
No
No
Unknown
Yes
Unknown

Unknown



Ab initio implementace a progragy

tia@)
i, ...

» bazové funkce: lokalizované (chemie), rovinné viny (krystaly), nebo jej

» elektrony: vSechny zahrnuty nebo jen vnéjsi (metoda pseud

» pocitaji se vlastnosti zakladniho stavu, excitovanych staQ, dyRgm

» programy jsou jak zdarma, tak placené ®
Nékolik vybranych priklad
» Abinit: zdarma, rovinné
» VASP: placeny, g)vinn 2

» WIEN2k: placenygkom
,extra h

na baze: rovinné viny + lokalizované atomové orbitaly +
ectrony (kontrolni/ovérovaci ,,bench-marking” vypocty)

{

‘®0rbi
> FHI-Al peqmIni numericka baze (lokalizované systémy i krystaly), vSechny elektrony
» Gaussian: p®ceny, lokalizované bazové funkce (pro molekuly), vSechny elektrony




Priklady vypoctu: bcc Fe
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Kontrola vysledkt pro Cisté prvky
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Rozlehlé defekty: hranice zrn, vrstevné chyby, povrchy, ...



O (@)

Ni 25 (210) vypocetni superburika

M. VSianska and M. ?ob, Progress in Materials Science 56 (2011) 817.
M. VSianska and M. Sob, Physical Review B 84 (2011) 014418.
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Staticky bezdefektni krystal
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Staticky bezdefektni krystal neusporadaného tuhého roztoku 2 prvki
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Staticky bezdefektni krystal



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

Tepelné vibrujici bezdefektni krystal



=

Sily pus8bici » dynamicka phononové thermodynamické
na atomy matice spektrum vlastnosti

Tepelné vibrujici bezdefektni krystal




Fononové spektrum hliniku
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Staticky bezdefektni krystal
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu

Hlavni vystup: energie,
elektronova hustota, ...
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu

Hlavni vystup: energie,
elektronova hustota, ...

magnetiga, ... )
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu

Hlavni vystup: energie,
elektronova hustota, ...
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu

Hlavni vystup: energie, Fazové tr ornface
elektronova hustota, ... (struktur@i, mag é, ..)
[(a) c)
¢ (b) z=1/4 = CD
.................. . f &
o S _\,
25 | P . O
e ::_.- -.‘.' :_- § ._.". N . OO *”
. ....- ~...- : :._.' : .

0.4
03}

E - Eo (eV/atom)




Vybrana pouziti ab initio vypoctu

Hlavni vystup: energie, Elastické ko%Lﬂ
elektronova hustots, ... > N poI‘k alicke)
A
.",
o "
ground € o1 ground €
state state
C,_l S’E C_l SE
ch 68[601] 44 ch ?)8["“1]
e i A
B = 3 (C11+2C12) C’ = 2 (Cu' C12)




Vybrana pouziti ab initio vypoctu

mono-krystalickeé
C11y Ci2, Cyss By

nano uroven i rooni
sot f)p g
medium
popsané sny ( vm modulem py

\/

makro uroven

polykrystalicky
Younguav modul

Friak et al. Eur. Phys. J. Plus 126, 101 (2011).

9B 114
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Viceskalova elasticita
SC-EMA

Self-Consistent Calculations - Elasticity of Multi-phase Aggregates

Home Application tool User's manual About Gallery Termsof use News Authors

|scema.mpie.de |
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(£ M .
: , 2) multi-phase

=B < \ y | homogenization
electronicstructure atoml ture picro-structure macro-structure 3) Slng|e-CrySta||Ine
Young’s modulus
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu:
vicefazoveé oceli 1,

Courtesy of
RUB 2229




Vybrana pouziti ab initio vypoctu:
vliv vnéjsiho tlaku
II J‘ Fe
| V tzv. quasi-harmonickée

L odpovida vy& Ve teplots.

Smeérova zavislo n& ckého Youngova modulu:

| Nb“

azny objem Veq V=1.027 % V,,




Vybrana pouziti ab initio vypoctu:

vliv teploty
II JI Fe "

Tepelna roztaznost
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu:

° V4
difuzni procesy 1/
Thermodynamické . rgi Boltzmannova
vlastnosti ' statistika:

2.0*1012
2.59 -> 2.1*10
2.13 -> 1.7 * 107
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Kvantove-mechanické vypoct

- Predpovédi jsou v principu presné Q
- Nepresnosti kvlli aproximacim (jak ®

v metodach, tak v definici systému)
- Pfedpovédi parametrdi fazi (struktura, ...) g, Q

- T > 0K diky statistické mechanice
a termodynamice

- Makroskopické elastické vlastnoffti
homogenizacnim metqga

- Difdzni bariéry, parame

- Vypocty hypotetickyss

- Spolehlivé ch®yick

- Vypogw ext \h minek (p=TPa)
- Data pmMetR&aci potenciall
- Virtu esM materialu (Iépe, rychleji

a lacinéji @z experimentalné)
- Nezavislé simulace individudlnich jev(
jinak pUsobicich soucasné

acj




Vybrana pouziti ab initio vypoctu

Hlavni vystup: energie,
elektronova hustota, ...
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu

Hlavni vystup: energie,

elektronova hustota, ...

n (e/A*3)

... a po prodlouzeni.

Fridk et al. Phys. Rev. B 68, 184101 (2003), Sob et al. Intermetallics 17, 523 (2009).



Kvantove-mechanické vypoct

Predpoveédi jsou v principu presné - Omezenin cet a@. cca. 1000

Nepresnosti kvali aproximacim (jak

v metodach, tak v definici systému)
Predpovédi parametr( fazi (struktura, ...
T > OK diky statistické mechanice :

a termodynamice \ rezeni kvali periodickym podminkam
Makroskopické elastické vlastnofti -® 0On®ezeni bazovymi funkcemi

: - Netrividlni popis excitovanych stav(

homogenizacnim met

Difazni bariéry, parame acj
Vypocty hypotetickygs

Spolehlivé chgmc o

Vypog ext nek (p=TPa)

acl potencial(

Virtu materlalu (lépe, rychleji
a lacingi @z experlmentalne)

Nezavislé simulace individudlnich jev(
jinak pUsobicich soucasné

Data



Problémy: Spatne definované ,vzorky“

Necistoty: 10~ at. % Necistoty: az 101 wt.%



Priklady doby vypoctu

typ atomu <l polohy <l stn

(slozeni) atomu m alu

Cisty prvek minuty/
(1 atom) hodiny
Slitina tydny
(1 zrno) + triky
Slitina @ neznamé meésice
polykrystal (nekoneéné)? + triky
Hra neznamé (je tydn(/
(Cisty tfeba je najit) mésice




\

Staticky bezdefektni krystal neusporadaného tuhého roztoku 2 prvki




Priblizeni virtualniho krystalu (virtual crystal approximation)




Typy neusporadanosti

1) chemicka:

- substituciondlni nebo

- intersticialni tuhé roztoky,
2) topologika: defekty, chyby

Super-bunky
(lokalni efekty jsou zahrnuty)

& s AP
630?) A\

0, 50, and
100 at.%

1/16, 2/16, 3/16, ..., 15/16




Kvantove-mechanické vypoct

Predpovédi jsou v principu presné :
Nepresnosti kvali aproximacim (jak :
v metodach, tak v definici systému)

Pfredpovédi parametru fazi (struktura, ...) :
T > OK diky statistické mechanice -
a termodynamice -

Makroskopické elastické vlastnosti diky ‘\

periodickym podminkam
azovymi funkcemi
idIni popis excitovanych stavl

homogenizacnim metodam
Difuzni bariéry, parametry trangfo
Vypocty hypotetickych latek
Spolehlivé chemické tr
Vypocty extrémnich gad

- Provazani s metodami na vyssich drovnich
(transfer materidlovych parametru)
- Rychly rozvoj vypocetni techniky, novych

Data pro pardhetda ialC metod a numerickych implementaci
Virtug - Nové experimentalni metody s atomarnim
a laciNgid exp 3Iné) rozliSenim (k verifikaci aproximaci)

lace individudlnich jevu
icich soucasné

Neza 2 Sj



Data storing and mining
materialsproject.org E-CAM

European HPC Centre of Excellenr=

The www.e-cam2020.eu
Materials

Project 22

www.max-centre.eu

Home Materials Analysis Documentation Download

The Open Quegitum Materials Database www.oqmd.org
Newsflash: OQMD v1.1 is out! (Download it here.)



Example of data mining: ogmd.org
OQMD: Home Materials Analysis Documentation Download

An Open Quantum Materials Database

Welcome to the Open Quantum
Materials Database

The OQMD is a database DFT calculated thermodynamic and structural properties.
We are providing this online interface for convenient, small scale access; however

Current status

Database contains D,

lations of 285780 compounds!

for more powerful utilization we recommend downloading the entire database and the AP

You can... ‘

etailed in the link below.

Search for materials by composition,
Create phase diagrams using database thermochemical
Determine ground state compositions,
Visualize crystal structures, or

Download the entire database for your{@en use!

Tweet @ TheOQMD to ask what is s iLigP 01 to get a simple phase diagram!

Chris Wolverton Bl Chris Wolverton
TheOQMD phasediagram Pa-Te-5-Se ’ TheOQMD LiFe02

OQMD o [“ 9 ]

ChrisWolvertonl LiFeO2: stable, dH=-1.98
eV/at E_g=1.54 V=9.03A"3/at



Example of data mining: ogmd.org

Tweet @TheOQMD to ask what is stable at a composition, or to get a simple phase diagram!

Chris Wolverton n Chris Wolverton
¥ T Y S | g armn Dia Ta © Cn = e — — =
pnasediagram ¥p-ie-ar-ae ]| iFaQ2

OGMD o rotowing 7% 0QMD of Following |

L

_hrisWolvertonl here is your Pb-Te-Sr-Se

! O’stab!e.dH=-1.98
9.05A"3/at

Contact us by e-mail If you are using any results from this website, please
reference this work as shown here



Kvantove-mechanické vypoct

Predpovédi jsou v principu presné :
Nepresnosti kvali aproximacim (jak :
v metodach, tak v definici systému)

Pfredpovédi parametru fazi (struktura, ...) :
T > OK diky statistické mechanice -
a termodynamice -

Makroskopické elastické vlastnosti diky ‘\

periodickym podminkam
azovymi funkcemi
idIni popis excitovanych stavl

homogenizacnim metodam
Difuzni bariéry, parametry trangfo
Vypocty hypotetickych latek
Spolehlivé chemické tr
Vypocty extrémnich gad

- Provazani s metodami na vyssich drovnich
(transfer materidlovych parametru)
- Rychly rozvoj vypocetni techniky, novych

Data pro pardhetda ia metod a numerickych implementaci
Virtug - Nové experimentalni metody s atomarnim
a laci exp entalné) rozliSenim (k verifikaci aproximaci)

Neza ¥R sinQlace individualnich jev - BIG data a data mining

jinak pusSQicich soucasneé B= D G0 S,
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Credit: IBM Research Fllckr (CC BY-ND 2.0)
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu:
stabilita vicefazovych oceli

V/atom | Young dG/atom
(A3) (GPa) (meV?

Fesz 12.99 0.285 0.044 . - 27 %
Fe,Sc 13.98 0.290 © O 8 -282 32 %
Fe,Ti 12.37 13 -304 4%
Fe - SQS 12.43 --- ---
AGincoh = e e s :

stramn

2y, ©

YB?

|
Younguv modul Poissonuv pomeér
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Vybrana pouziti ab initio vypoctu:
simulace pridavani substitucnich p#sad

Lokalni magneticky Lokalni magneticky X =W
moment “down” moment “up”



Vybrana pouziti ab initio vypoctu:

simulace pridavani substitucnich p#sad
o-Fe B-Fe

©

B-Fe with Si




