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Ab-initio vypocty vlastnosti elektronii v krystalu kobaltu

Vypocty vlastnosti elektront v krystalech pomoci ab-initio (vypocty z prvnich principli) jsou
zavedend a ovéfend technika pouzivana k pfedpovédim a popisu mnoha riznych vlastnosti krystald,
napf. optické, mechanické, tepelné ¢i vodivostni vlastnosti krystald.

Cilem tohoto projektu je spocitat vlastnosti elektronti v krystalu kobaltu a nasledné urceni jeho
optickych vlastnosti, v téchto dvou krocich.

1) Nejprve je urcen zékladni stav elektronti, coz je nejmensi moznd celkova energie vSech elektroni
(stav s minimalni energii) v daném krystalu (zde krystalu kobaltu). Kazdému elektronu v krystalu je
urc¢ena napf. jeho energie, hybnost, a obecn¢ jeho vinova funkce.

2) Druhym krokem je pak vypocet Zadané optické vlastnosti, coZ v nasem ptipadé¢ bude urceni
zavislosti permitivity na vinové délce svétla.

V prubéhu projektu se student seznami s ab-initio vypocty vlastnosti elektronti v krystalech. Pouzita
technika vypoctu bude DFT (teorie hustotniho potencidlu), implementovana v programu Wien2k.

Magnetoopticka spektroskopie niklovych a kobaltovych feriti

Kobaltové a niklové ferity (CoFe,O4 a NiFe,O,) jsou materiadly sloZzené z atomu Zeleza, kysliku a
dal§itho prvku, zde kobaltu nebo niklu. Tyto materidly jsou zajimavé pro kombinaci svych
strukturnich vlastnosti (stabilita, snadna pfiprava nanocastic) a magnetickych vlastnosti (silny
magneticky moment).

Cilem této prace je zméfit elipsometrickd a magentooptickd spektra na sadé vzorka (vrstev) téchto
materialii, kde riizné vzorky budou mit riznou koncentraci niklu a kobalu. Vzorky budou vyrobeny
na Univerzit¢ Osnabrueck, Némecko. V pribéhu projektu se student seznami se zaklady
elipsometrie, magnetooptické spektroskopie a zékladniho zpracovani téchto dat.
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Krystalova struktura kobaltového feritu, CoFe,O4. [Zeng at al, Nanoscale 9, 7493 (2017)]
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