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Vlastnosti a elektronova struktura nitridii prechodovych kovi
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pomoci  ab-initio simulace s Obr. 1: Zavislost energie systému Ei: na objemu
pouzitim programu PWscf (Plave primitivni buniky. Body reprezentuji hodnoty ziskané
Wave self-consitent field). Mezi  simulaci a pferuSovana kiivka pak zavislost ziskanou
hlavni studované vlastnosti patii  z Birchovy rovnice.

formovaci energie, elastické

moduly a elektronova struktura. Kuréeni prvni skupiny veli¢in, konkrétné¢ rovnovazné
energie systtmu Ep,  objemu
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ziskany z Birchovy rovnice. Pro

Obr. 2: Formovaci energie Ejm jednotlivych V}"/poéet, elastickych moduli b}/la
terndrnich  systémi (slozeni MJsMZgN), ktera Zzdkladni  buiika — deformovana
ukazuje na tvorbu tuhych roztokt (zaporné hodnoty trfmsforrvnam p.r1rn1t'1vn1?h vektori a
vlevo) nebo segregaci (kladné hodnoty vpravo). nasledn¢ optimalizovina vinova
funkce pro zajisténi minimalni

celkové energie systému v deformovaném stavu. Timto zplisobem lze ziskat vSechny elastické
konstanty Cjj. Z téchto hodnot byly ur¢eny mezni hodnoty modulu tuhosti dle Voigta a
Reusse, stfihovy modul G a Youngiv modul E. Po ziskani vSech pozadovanych veli¢in pro
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binarni nitridy bylo mozné stejné
vypoCty provést pro ternarni
systétmy. Nejprve formovaci
energie (viz Obr. 2), ze kterych
je mozné usuzovat, které nitridy
budou tvofit tuhé roztoky a u
kterych bude ziejmé dochazet
k segregaci jednotlivych slozek.
Dale byl prozkouman vliv tantalu
na rozpustnost (viz  nizké
formovaci  energie  systému
s tantalem v obrazku 2) pfidanim
tantalu do ostatnich ternarnich
nitridd. Bylo prokdzano, ze takto
Ize snizit formovaci energie a tim
prispét k misitelnosti zminénych
systému (viz Obr. 3). Zajimavé
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Obr. 3: Vliv pfidani tantalu na formovaci energii Esorm
ternarnich nitridd. Je patrny pokles pro vSechna slozeni
coZ naznacuje moznost takto zlep$it misitelnost.
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Obr. 4: Zavislost (i) hustoty elektronovych stavi

V nejvys§im obsazeném pasu ve dvou riznych binarnich
nitridech na (i1) formovaci energii pfisluSného ternarniho
nitridu Egorm. Je piekvapivé, ze ¢im vétsi korelace, tim

mensi tendence tvorit tuhv roztok.
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