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Molekulární dynamika – Zkoumané materiály 
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Krystal 
Křemíku (Si)
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Simulace molekulární 
dynamiky (fononů)
v krystalech
pomocí softwaru LAMMPS

Propagace vlnové funkce elektronu – Simulace difrakce v TEM

Krystal

vrstvy

Multislice algoritmus

Funkce transmise

Funkce propagace

J. Barthel, Dr. Probe: A software for high-resolution STEM image simulation. Ultramicroscopy 193 (2018)

Výsledek progapace
Difrakční obrazce / obraz
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FPM - Einsteinův model
FPM- Model korelovaného 
pohybu atomů Komplexní absorpční modelCBED

Simulace

Křemík (Si)

Vykreslena 
pouze elastická 
složka intenzity

FPM - Einsteinův model
FPM- Model korelovaného 
pohybu atomů Komplexní absorpční model
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Osvit paralelní
el. vlnou

Experimentální CBED, 
t = 85 nm, U = 100kV

Y. Ogata, et al. Acta. Cryst. (2008). A64, 587-597
(upraveno - invertovaná škála)

Křemík (Si)

Propagace vlnové funkce elektronu – porovnání s experimentem

FPM- Model korelovaného 
pohybu atomů, t = 85 nm, U = 100kV

*FPM = Frozen phonon model – model zamrznutých fononů

*FPM = Frozen phonon model – model zamrznutých fononů

Nejrychlejší výpočet, ale
chyby vůči FPM modelům

FPM - Einsteinův modelFPM- Model korelovaného 
pohybu atomů

Komplexní absorpční 
model

Pomalý výpočet

Rigorózní model, realistický 
pohyb atomů

Rychlý výpočet

Rozšířený model

- Chyby modelů v rámci jednotek 
až desítky %

- Menší přesnost pro tluštší 
vzorky a těžší atomy

- Lepší shoda modelů s použitím 
dostatečně velké detekční 
oblasti

Porovnání absorpčních modelů
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Diamant

- Komplexní absorpční model

- FPM Einsteinův model

- FPM Model korelovaného pohybu atomů

Rozdíly intenzitních profilů mezi modelyIntenzitní profily difrakčních obrazců

Propagace vlnové funkce elektronu – Simulace difrakce v TEM
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