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Upoutavka

Pésova struktura je jednou z kli¢ovych charakteristik materiali pfi jejich ab initio vypoctech. Béznym zpii-
sobem jejiho zobrazeni je 2D graf zachycuji fez v reciprokém prostoru, ktery se pouZzivi pro svoji pfehled-
nost a jednoduchou fyzikalni interpretaci. Jedna se o zachyceni trojrozmérného prostoru ve zjednodusené
podobé, nevyhoda tohoto zobrazeni je zfejma: ztrata informace o kompletnich vlastnostech studovaného
systému. U vétsinu krystalickych materiali nejde o problém zasadni a vyhody tohoto zjednoduseného
zobrazeni pfevazi nad nevyhodami, nebot zajimavé vlastnosti plynou z péasové struktury na bodech a
liniich s vysokou symetrii. V poslednich letech se ale nachazi stale vice materialt, jejichz zajimavé vlast-
nosti plynou z tvart energetickych past pobliz Fermiho meze, naptiklad topologické izolatory, a je vhodné
mit presnéjsi predstavu o jejich pribéhu. U materialu jako jsou napiiklad Weylovy polokovy navic hraji
zésadni roli oblasti v reciprokém prostoru lezici mimo bézné vykreslovanych linii s vysokou symetrii.

Soucésti ziskani piehledu o zptsobu vypo¢ti materidlovych parametri z prvnich principt a cilem je
rozsifeni softwaru nyni pouzivanych v teoretické skupiné na KFKL za uc¢elem vizualizace pasové struktury
pevnych latek v okoli Fermiho meze.

Projekt je vhodny predevsim pro zajemce o budouci studium teorie pevnych latek, ale z Sirstho pohledu
pro vSechny, kdo maji zajem ziskat prehled o ab initio vypoctech.
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Zasady pro vypracovani

1. Studium zékladnich pojmu a metod z oboru kondenzovanych latek
2. Detailni sezndmen{ se s pasovou strukturou krystalti a sepsani pozadavki na tvoreny program
3. Konverze nékolika moznych vstupnich formati dat do jednotné podoby

4. Tvorba programu nebo skriptii za tucelem zjednoduSeni tvorby 3D grafii pasové struktury v okoli
Fermiho meze
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