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Abstrakt

Bakalaiska prace se zabyvd navrhem a tvorbou nastroje pro vizualizaci fazovych
diagrami feroelektrickych materiald BaTiOz a BiFeOs, pomoci kterého je mozné
ovetovat vlastnosti fenomenologického popisu. Aplikace je realizovana v jazyce Python
S vyuzitim knihoven tfetich stran. Pro vykreslovani grafi, numerické
operace a optimalizaci byly pouzity knihovny matplotlib, NumPy a SciPy. Nastroj
umoziuje vizualizaci diagramil pro zadany tvar potencidlu v zéavislosti na jedné nebo
dvou zvolenych veli¢inach v pozadovaném rozsahu. V soucasnosti je mozné vykreslovat
grafy v zavislosti na teplot¢ a aplikovaném elektrickém poli ve zvoleném smeru, data jsou
prezentovana ve forme dvourozmérného nebo trojrozmérného grafu, dle volby uzivatele.
Spravnost zobrazovanych dat je ovéfena srovnanim vyslednych fazovych diagrami

BaTiOs s vizualizacemi z ¢lanku A. J. Bella [2].
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Python, vizualizace, fdzové diagramy, feroelektrické materidly, vyvoj aplikaci



Abstract

The bachelor thesis deals with the design and creation of a Tool for visualization of phase
diagrams of ferroelectric materials BaTiO3 and BiFeO3, by which it is possible to verify
the properties of phenomenological description. The application is implemented
in Python using third-party libraries. The matplotlib, NumPy, and SciPy libraries were
used to plot charts, numeric operations, and optimization. The Tool allows visualization
of diagrams for the specified shape of the potential, depending on one or two selected
variables in the desired range. It is currently possible to plot charts depending on the
temperature and the applied electric field in the chosen direction, the data being presented
in the form of a two-dimensional or three-dimensional graph, according to the user's
choice. The correctness of the displayed data is verified by comparing the resulting

BaTiO3 phase diagrams with visualizations from A. J. Bell's article [2].
Keywords

Python, visualization, phase diagramas, feroelectric materials, application development
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1 Uvod

Fenomenologické potencidly jsou uziteCné pro popis aplikacné zajimavych vlastnosti
feroelektrickych materialti. Vychdzeji z mikroskopickych znalosti o materidlu, ale
zaroven jsou dostatecné jednoduché, aby umoznily analytické vypocty, které vedou
K pochopeni materidlovych vlastnosti, zaroven jsou vhodné pro numerické simulace
velkych oblasti materidlu. Takova simulace umoziuje pochopeni vlivu rtiznych rozhrani

(napf. tzv. doménovych stén).

Cilem této bakalaifské prace je realizace skriptu, ktery umozni vykreslovat nékolik
riznych druhi diagramt pro sledované vlastnosti feroelektrickych materialt, které jsou
popsany pomoci tzv. Landau-Devonshire fenomenologického potencialu. Skript je
urCeny k vizualizaci pro materialy BaTiOs a BiFeOs, pficemz by mél byt piipraven
na moznost rozsifeni o dalsi materidly, za ptedpokladu, ze uzivatel disponuje potitebnym

tvarem potencialu. Pozadovanymi typy diagrami jsou:

e graf zobrazujici vlastnosti materialu v zavislosti na jedné zvolené veli¢iné
e fazovy diagram

e trojrozmérny obrazek zvolené vlastnosti v zévislosti na dvou veli¢inach

Parametry diagramii jsou dany uZzivatelskym vstupem v rozhrani ptikazové tadky, pro
kterou je nastroj navrzen. UZivatel nejprve zvoli material, poté typ grafu a nakonec pfiradi
osam veli¢iny, na jejichz zéklad¢ bude proveden vypocet. Kod programu by mél byt
popsany pro piipadné budouci Gpravy, k tomuto Gcelu poslouzi nastroj ke zhotoveni

dokumentace Sphinx [4].

Pro tuto praci jsem se rozhodl ptedevSim proto, Ze jsem se chtél naucit pouzivat
programovaci jazyk Python, ktery je dle mého néazoru pro svou viceucelovost
a systemati¢nost dilezitym nastrojem vyvojate a jeho znalost je prakticky uplatnitelna
vV budoucim profesnim Zivoté. V pritbéhu prace jsem mél navic moznost nahlédnout do

pro m¢ nového oboru a rozsifit si tak vSeobecny rozhled.

Bakalatska prace je roz¢lenéna na Sest kapitol. Druha kapitola se zaméfuje na teoretické
informace o materidlech BaTiOs a BiFeO3z a jejich vyuziti v praxi, dale jsou zde

vysvétleny nékteré zakladni pojmy, které jsou potiebné pro realizaci nastroje. V kapitole

12



tfi je popsan navrh aplikace, zvolené metody a prostiedky. Ctvrta kapitola je vénovana
konkrétni implementaci navrzeného feseni. Pata kapitola obsahuje zhodnoceni funkénosti
nastroje vzhledem k vizualizacim z publikace [2]. V zavéru jsou shrnuty vysledky prace

a dosazeni dil¢ich cila.
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2 Feroelektrické materialy, jejich vlastnosti a popis

Tato Cast prace je vénovana seznameni s fakty, které jsou dulezité pro dalsi porozuméni
textu. Popisuje materialy, pro které je konecny program napsan, jejich vlastnosti a vyuziti
VvV praxi, ¢imz i dale pfiblizuje motivaci pro realizaci aplikace. Kromé& samotnych
materiald je zde ve strucnosti vysvétlen zpisob popisu krystalovych struktur a fazi
materidli, ktery je v praci pouzivan a vyznam energie, jejiz vypocet je st€zejni v procesu

vizualizace fazovych diagramt.
2.1 Feroelektfina

Feroelektfina je vlastnost nékterych nevodivych krystali nebo dielektrik, které vykazuji
spontanni elektrickou polarizaci (odd¢leni centra kladného a zaporného elektrického
naboje, ¢imz jedna strana krystalu ziska naboj kladny a opa¢na zaporny), smér polarizace

muze byt zménén aplikaci adekvatniho elektrického pole [9].
2.2 Fenomenologicky popis

Fenomenologie fyziky Castic je soucasti teoreticke fyziky Castic, ktera se zabyva aplikaci
teoretické fyziky na experimenty s vysokou energii. Fenomenologie tvofi most mezi
matematickymi modely teoretické fyziky a experimentalni fyzikou ¢astic tim, Ze vytvari
kvantitativni pfedpovédi zaloZené na teoretickych modelech. Fenomenologie souvisi
s filozofickym pojetim v tom, Ze tyto pfedpovédi popisuji ocekavané chovani pro jevy ve

skute¢nosti [8].
2.3 Gibbsova volna energie

Gibbsova funkce je termodynamicky potencidl, ktery lze pouZzit k vypoctu maxima
reverzibilni prace, kterd mize byt vykonédna termodynamickym systémem pii konstantni
teploté a tlaku. Stejné€ jako v mechanice, kde je sniZzeni potencialni energie definovano
jako maximalni uzitecnd préce, kterou lze provést, maji i rizné potencidly rozlisné
vyznamy. Pokles Gibbsovy energie je maximalni mnozstvi préce, kterou lze extrahovat

z termodynamicky uzavieného systému bez roztazeni.

14



Tohoto maxima je mozné dosahnout pouze v plné¢ reverzibilnim procesu. Pokud se

systém reverzibilné zméni z pocatecniho stavu na stav konecny, pokles volné energie se

rovna praci, kterou systém odvadi vzhledem ke svému okoli, snizenou o praci tlakovych

sil [6].

Gibbsova energie (oznacovana také jako G) je také termodynamicky potencial, ktery je

minimalizovan, kdyz systém dosdhne chemické rovnovahy pii konstantnim tlaku

a teploté. Jeho derivace s ohledem na reakéni soutradnici V systému zmizi v rovnovazném

bodé¢. Jako takova je minimalizace G nezbytnou podminkou pro spontannost procest pii

konstantnim tlaku a teplot¢ [6].

Pro pifipad BaTiOz je k vypoétum pouzit nasledujici vztah udavajici Gibbsovu volnou

energii. Velikost této energie zavisi na termodynamické teplot¢ a aplikovaném

elektrickém poli.

AG = a; (P2 + P} + P2+ a (PH+ Pf+ PY)
+ a;, (P?P2 + P}P? + PZP?)
+ayq; (PP + P3 + PS)

+ ayyp (PFP; + PP} + PyP{ + P;P§ + PSP}
+ P{P}) + aup3 P{PiP{ — E1Py — E;P, — E3Py

1)

Pi vyjadiuje jednotlivé komponenty polarizace a Ej ptislusné komponenty aplikovaného

elektrického pole. Koeficienty a jsou teplotné zavislé, jak je mozné vidét v tabulce nize.

Hodnoty koeficientli o pro titani¢itan barnaty jsou znamé, tudiz hodnoty komponent

polarizace mohou byt stanoveny pro danou teplotu a aplikované pole, provedenim

minimalizace AG.

koeficienty jednotky
a1 3.34 x 105(T — 381) VmC?
a11 4.69 x 108(T — 393) — 2.02 x 108 V m5 C3
ai11 5.52 x 107(T — 393) + 2.76 x 10° V m9 C5
a2 3.23 x 108 V m5C3
ai12 4.47 x 10° V m9 C5
Q123 4.91 x 10° V m5 C»S

Tabulka 1 - Teplotné zavislé koeficienty Gibbsovy energie [1]
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2.4 Krystalova struktura a faze

Existuje nékolik krystalovych struktur, zejména perovskity, které vykazuji feroelektrické
chovani, které je analogické k feromagnetismu (za nepfitomnosti elektrického pole
béhem produkce nevykazuje polarizaci). Po aplikaci elektrického pole o dostatecné
velikosti se krystal stane trvale polarizovanym. Tato polarizace miize byt pfevracena
dostateén¢é velkym opacnym nabojem stejn¢ jako u feromagnetu. Tento efekt nastdva
pravé diky krystalové struktute, nikoliv diky pfitomnosti Zeleznych kovi, jak by se
z nazvu feroelektrika dalo predpokladat 39[13].

2.5 Elementarni bunka

Krystalova struktura materialu (uspotfadani atomti u daného typu krystalu) je popisovana
pomoci elementarnich bunék. Elementarni buiika je box obsahujici jeden nebo vice atomil
usporadanych ve tfech rozmérech, urcuji ji parametry miizky, délky hran bunky (a, b, c)
a uhly mezi nimi (alfa, beta, gama), poloha atomu uvnitt buniky je popsana sadou (i, Vi,
zi), mefenou od referencniho bodu miizky. Bézné€ jsou pozice atomi vyjadieny

v soufadnicich, které jsou relativni vzhledem k délkam hran elementarni buiky [14].

/

(a) Simple cubic (b) Face centred cubic (c) Body centred cubic

Three types of unit cells for cubic crystal system

Obrazek 1 — Typy elementarnich bunék pro kubicky systém [15]
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2.5.1 Millerova notace

Vektory a roviny v krystalové mfizce jsou zapisovany tfemi hodnotami Millerovy
indexové notace. Tato notace pouziva indexy £, m, a n jako smérové parametry, které
jsou navzajem kolmé. Pokud je jeden nebo vice indexii nulovych, znamena to, Ze rovina
neprochazi danymi osami. Zaporné indexy se zna¢i pomoci horizontdlni ¢ary nad

komponentou (napt. 123) [16].

Obrazek 2 — Roviny s riznym Millerovym indexem v kubické struktufe [17]

2.5.2 Krystalova mrizka

Struktury vsech krystalt je dale mozné klasifikovat dle symetrie elementarni buiiky mezi
nasledujicich sedm druhii miizky: triklinicka, monoklinicka, ortorombicka, tetragonalni,
hexagonalni, rombohedralni a kubicka. Symetrie kazdého typu je popsana vztahem mezi

stranami miizky a, b a c a Ghly alfa, beta a gama.

a

&
o
B
Simple cubic Tetragonal Orthorhombic Rhombohedral
a=b=c a=b=zxc arbzc a=b=1c
a=fB=y=90° a=p=y=90° a=f=y=90° a=f=y#90°

Q

o
Monoclinic Triclinic Hexagonal
azxbzc arbzc a=b=xc
a=y =90° f#90° azf=y+90° a=f=90° y=120°

Obrazek 3 — Sedm druhii miizky [18]
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2.6 Titani€itan barnaty

Titani¢itan barnaty, anorganickd sloucenina s chemickym vzorcem BaTiOs, je
feroelektricky material, ktery ma podobu bilych krystalti. Nabizi mnohé vyuziti diky
svym nadprimérnym dielektrickym, piezoelektrickym a feroelektrickym vlastnostem.
BaTiOs3 patii do rozsahlé skupiny slouc¢enin nesouci nazev perovskity. BaTiOz mize byt
zhotoven uzitim nékolika odlisnych metod, zvolend metoda syntézy zavisi na pozadované
charakteristice kone¢ného pouziti materidlu a ma vyznamny vliv na strukturu a vlastnosti

materialu [12].

2.6.1 Struktura

BaTiOs se fadi svou strukturou mezi perovskity, které ziskali své jméno po mineralu
perovskit (CaTiO3), vyznacuji se obecnym vzorcem ABO3. Obecna krystalova struktura
je jednoducha krychle, kde A je vétsi kationt v rohu, B mensi kationt ve stiedu krychle
a aniont, obvykle kyslik, ve stfedu ploch ohranicujicich krychli. A mize byt jedno
vazebny, dvouvazny nebo ttivazny kov, zatimco B je pétivazny, ¢tyfvazny nebo ttivazny

prvek.

Geometrické uspotfadani iontli v miizce je velmi dalezitym faktorem, ktery urCuje typ
struktury. Perovskitova struktura mize byt vnimana jako tfirozmérna konstrukce slozena
z BOg oktaedri nebo je mozné na ni pohlizet jako na krychlové uspotadani tvorené

z A a O iontu, pficemz ionty B se nachazeji v centru této soustavy [12].

Obrazek 4 — Kubicka perovskitova struktura ABOs [12]
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Do skupiny perovskiti nefadime pouze slouceniny s idealni kubickou mftizkou, ale také
vSechny slouceniny se strukturou, kterd mize byt od idedlni miizky odvozena pomoci
malého zkresleni mfizky nebo vynechanim né€kterych atomii. Do skupiny perovskiti

fadime napiiklad i velky pocet dvojitych fluoridd, jako KMgFs, KZnFs a dalsi.

2.6.2 Vlastnosti

Mezi ostatnimi feroelektrickymi materidly je BaTiOs velmi uzitecny a technologicky
dilezity material, diky jeho feroelektrickému chovani, které vykazuje pii a nad teplotou
393 K. Dalsi dulezitou vlastnosti je vysoka hodnota polarizace, ktera je o n¢kolik fadta
vys$si nez u feroelektrik typu dihydrogenfosfore¢nanu véapenatého. Kromé svych

feroelektrickych vlastnosti je také excelentnim fotorefraktivnim materialem.

V cisté formé je BaTiOs elektrickym izolantem. Dopovanim malym mnozstvim kovd,
pfedev§im skandiem, yttriem, neodymem atd. se stane polovodivym. Jako polovodi¢
vykazuje vlastnost pozitivniho teplotniho koeficient odporu v polykrystalické formé, coz
znamena, ze pii urCité teploté, zvané Curie teplota, material vykazuje zvySeni odporu
typicky o n¢kolik fadi. Teplota Curie miZe byt do jisté miry ovlivnéna pomoci pifimési

[11].

2.6.3 Strukturalni fazové prechody

Feroelektrické vlastnosti BaTiOz jsou spojeny s fadou tii fazovych piechodi. Curie
teplota BaTiOs je 393 K, nad touto teplotou je piivodni kubicka struktura stabilni az do
1733 K, pfi vysSich teplotach se stava struktura hexagonalni. Pokud je teplota niz$i nez
Curie, probiha pfechod mezi kubickou, paraelektrickou a feroelektrickou fazi tetragonalni

struktury. Do 278 K je struktura ortorombicka a pod 183 K trigonalni.

Pii teploté Curie jsou vSechny ionty Ti v rovnovazné poloze ve stfedu svych oktaedrt,
s poklesem teploty tyto ionty pfeskakuji mezi energeticky vyhodnymi pozicemi mimo
stied oktaedru (Obrazek 4). Tento jev miuZe byt spojen se strukturdlnimi zménami,

prodluzovanim, nebo zkracovanim vazeb tak, Ze se krystalografickd dimenze mfiizky
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meéni s teplotou. Mechanismy odpovédné za tyto fazové piechody jsou obecné

povazovany za slozité [11].
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Obrazek 5 — Pozice ionti v tetragonalnim BaTiO3 [12]

2.6.4 Vyuziti

BaTiOs je dielektricka keramika pouzivana k vyrobé kondenzator. Hodnota dielektrické
konstanty této keramiky dosahuje az 7000, pticemz jiné keramiky, jako naptiklad TiOz,
dosahuji hodnot mezi 20 a 70. V uzkém teplotnim rozsahu je dosazitelnd hodnota az
15000. Nejbéznéjsi keramiky a polymery maji tuto konstantu niz§i nez 10. Jako
piezoelektricky material se pouziva do mikrofoni a prevodniku, byl z velké c&asti
nahrazen zirkoni¢itan-titaniitanem olova, také znamym jako PZT. BaTiOs
Vv polykrystalické formé vykazuje kladny teplotni koeficient, diky cemuZ je to material
pouzitelny jako termistor a také do samoregulovatelnych elektrickych zahiivacich
systémil. Pyroelektrické a feroelektrické vlastnosti BaTiOs se pouzivaji v nékterych
typech nechlazenych senzorli do termokamer. Prasek cistého BaTiOs je povaZovan za
klicovou komponentu nového systému uchovavani energie pro pouziti v elektrickych

vozidlech.
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2.7 Bismuth ferrite

Bismuth ferrite (BiFeOs, také casto oznaCovany jako BFO) je anorganicka chemicka
sloucenina s perovskitovou strukturou a jeden z nejslibnéjSich multiferoickych materialt.
Ne¢lova teplota a feroelektricka Curie teplota se pohybuji vysoko nad pokojovou teplotou

(ptiblizné 653 K a 1100K v odpovidajicim potradi) [10].

2.7.1 struktura

Faze BiFeOs pii pokojové teploté je rombohedralni spadajici do prostorové grupy R3c,
parametr miizky perovskitové buiiky je 3.965 A, rombohedralni tihel nabyva hodnot
89.3-89.48°, feroelektricka polarizace nastava podél pseudokubického sméru ([111]c)
o velikosti 90-95 pC/cm?. Jednotkovéa buiika miize byt také popsana v hexagonalni
vztazné soustavé S hexagondlni c-osou paralelni k diagonale perovskitové krychle tj.
[001] hexagonalni || [111] pseudokubicka. Parametry hexagonalni miizky jsou anex = 5.58
A a chex = 13.90 A. Koeficient teplotni roztaznosti neni p¥imo linearni ani izotropni,

udavané hodnoty se markantné li§i, pohybujic se mezi 6.5 x 10%a 13 x 10 K1 [7].

/E111]

@8 =z
@ Fe
° 0 MX

Obrazek 6 - Schéma krystalové struktury BiFeOs, dva krystaly ve sméru [111] [19].

Velmi dulezitym strukturdlnim parametrem je thel rotace kyslikovych oktaedrii. Tento

uhel by byl 0° pro kubicky perovskit s perfektné odpovidajicimi velikostmi ionti.
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Mira toho, jak dobfe iont zapadne do perovskitové bunky je pomér (rsi + ro)/l, kde r je
polomér daného iontu a 1 délka hrany oktaedru. Kdyz je tento pomér mensi nez jedna,
musi se kyslikovy oktaedr zdeformovat tak aby se vméstnal do mensi burky. Pro BiFeO3
je o zhruba 11 - 14° podél polarni [111] osy s pfimo umérnym Fe-O-Fe Gihlem (pfiblizné
154 - 156°). Uhel Fe-O-Fe je dilezity protoze idi magnetickou vyménu a orbitalni

prekryv mezi Fe a O, a jako takovy urcuje Neélovu teplotu a vodivost [7].

2.7.2 Vyuziti

BiFeOs, jakozto multiferoicky material nabizi mnoha potencionalni vyuziti. Zbytkova
polarizace BiFeOs je velmi vysoka, 100 pC/m v polarnim sméru [111], coZ je nejvyssi
ménitelna polarizace ze vSech perovskiti a je zhruba dvakrat vys$$i nez u nejvice
pouzivaného materialu ve feroelektrickych pamétech, PZT. Navic, na rozdil od PZT, je

to bezolovnaty material, coz je ze zdravotniho a bezpecnostniho hlediska vyhodou [7].

Vyrobei feroelektrickych paméti jako napiiklad Fujitsu zvazuji pouziti BiFeOs jako
potencionalni aktivni material pro dal$i generaci pamétovych zafizeni. Aby se mohla
takova aplikace uskutecnit, musi byt odstranény nekteré piekdzky: 1) vyssi vodivost (tim
padem také dielektrické ztraty), 2) jeho tendence k vycerpani, 3) zda se, Ze se teplotné

rozklada pfi ur€itém napéti [7].

Dalsi moZnosti je vyuZiti vyzatovani THz, které je tidajn€ pozorovano pfi stietu BiFeOs
s femtosekundovym laserovym paprskem. Toto zatfeni je momentaln€ pfedmétem zajmu
pro mnohé aplikace od telekomunikace aZz po bezpecnost. THz zafeni by mohlo
poskytnout velmi rychlou (Cas odezvy v pikosekundach), nedestruktivni metodu pro
feroelektrické ¢teni z paméti. Dalsi vyhodou je, Ze pii takto vysokych frekvencich odezvy
je nenachylny k unikiim, ¢imz se automaticky zbavuje jedné z hlavnich prekazek

k implementaci, jakozto feroelektrického pamétového materialu [7].

Hlavni smér aplikovaného vyzkumu kolem BiFeOs jsou magnetoelektrické a spintronické
aplikace. Nejzajimavéjsi z téchto aplikaci jsou paméti, do kterych mize byt zapisovano

pomoci napéti, a ¢teni z nich probiha pouzitim magnetického pole [7].

Pouziti napéti k zapisovani mé nasledujici vyhody: 1) mlze byt implementovano

v pevnych obvodech bez mobilnich Casti, 2) nizké energetické ndroky, 3) napétové
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naroky se automaticky snizuji s vétsi tloustkou materialu. Cteni paméti magneticky ma
tu vyhodu, ze je nedestruktivni na rozdil od pfimého feroelektrického cteni, které

vyzaduje zménu polarizace [7].

Aby takové paméti mohly fungovat, musi byt magneticky stav: 1) elektricky ménitelny,
2) magneticky citelny. Prvni podminku BiFeOs spliuje, jelikoz jednoducha plocha jeho
antiferomagnetickych domén je ve vzdjemném vztahu s poldrnim smérem a otoceni
polarizace ma za nasledek otoc¢eni podmiizky magnetizace, coz znamena, ze magneticky
stav vzorku mize byt zménén napétim. Na druhou stranu, druha podminka neni pfimo
splnéna, protoze antiferomagnetick¢é (nebo pfinejlepSim, slabé naklonéné

antiferomagnetické) domény nelze jednoduse ¢ist [7].
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3 Navrh resSeni

Kapitola shrnuje jednotlivé dil¢i kroky vedouci k realizaci finalni funkéni aplikace. Je
zde popséna a zdivodnéna volba softwarovych prostiedkli, zptisob c¢lenéni kodu
programu, vybér vhodnych datovych struktur, komunikace s uzivatelem a predevSim

moznosti feSeni problému pfi optimalizaci fenomenologického potencidlu.
3.1 Prostredky

K vyvoji aplikace byl uren programovaci jazyk python, ktery je pro tuto praci vhodny
z n¢kolika divodu. Python lze zdarma nainstalovat na vét$iné béznych platformach
(Unix, Windows, Mac OS), pficemz ve vétSiné distribuci systému Linux je soucasti
zakladni instalace, byva fazen mezi tzv. skriptovaci jazyky, ale umoziuje 1 tvorbu

rozsahlych aplikaci s grafickym uzivatelskym rozhranim.

V Pythonu je mozné pouzivat objektove orientovany ptistup i procedurélni, pravé druhé
zminéné paradigma je vhodné pro feSeni zadaného ukolu, jehoz podstata je zalozena
predevsim na opakovanych vypoctech a nasledujici prezentaci dat uzivateli v pozadované

formé.

Dalsi vyhodou Pythonu je knihovna matplotlib, kterd poskytuje potiebné kvalitni
prostiedky pro vykreslovani grafi, podobné placenému softwaru MATLAB. Celkové
Python disponuje velkym mnoZstvim knihoven, pouZitelnych pro védeckou,
matematickou a vyzkumnou ¢innost. Pro potfeby aplikace byla nainstalovéana platforma
Anaconda, kterd zahrnuje veSkeré populdrni balicky pro Python a neni tedy nutné je

jednotlive ru¢né instalovat, ¢imzZ je uSetfeno mnoho prace.

Jako vyvojové prostiedi byl zvolen PyCharm vyvinuty Ceskou spole¢nosti JetBrains.
Toto IDE ma vSechny potitebné atributy pro tvorbu aplikace v Pythonu. Poskytuje
piehledny graficky debugger, nastroj pro testovani a podporuje integraci s verzovacimi
systémy, diky ¢emuz je mozné zmény v projektu odeslat jednim kliknutim napiiklad do
vzdaleného repositare. Jako repositaf slouzi pro tuto praci GitLab Technické univerzity

v Liberci.
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3.2 Clenéni koédu

Kod Aplikace je rozdélen mezi dva soubory. Hlavnim souborem je skript pojmenovany
feroelectrics_engine.py, ktery obsahuje veSkerou logiku programu od zpracovani vstupu
az po vykresleni grafu a druhym souborem je modul potentials_library.py, obsahujici

tvary potencialu pro BaTiOs a BiFeO:s.

3.2.1 Hlavni skript

Ridici skript je rozdélen na &asti podle b&znych konvenci. Kéd uvozuje hlavicka
informujici o pozadovaném interpretu a koédovani, dale pokracuje deklaraci vsech

konstant, fadou funkci a nakonec hlavnim programem.

V navrhu je tfeba zohlednit budouci rozsifeni programu, a proto musi byt vhodné zvoleny
datové struktury nesouci informace o materidlech a dalSich datech nezbytnych pro
vykreslovani grafii. Splnénim této podminky se zajisti, Ze skript bude pracovat s novymi

daty stejné jako s témi, pro které byl ptivodné napsany.

Pro tento ucel byly zvoleny slovniky (umisténé v deklaracni ¢asti), které jsou globalnimi
proménnymi skriptu a obsahuji dilezité informace pro kone¢né vykreslovani, jako
naptiklad jednotky jednotlivych veli¢in, oznaceni veli€in, na kterych je dany potencial
zavisly, vlastnosti, které mohou byt sledovany, ale také zplsob, jakym se maji které

vlastnosti vykreslovat (Sifka kiivek u jednorozmérnych grafi apod.).

Prvnim dilezitym slovnikem je slovnik materidlt, kde klicem jsou hodnoty datového typu
integer Cislované od nuly a hodnotou dalsi slovnik, obsahujici data o daném materialu.

Slovnik jednoho materialu ma nasledujici strukturu:

e Kii¢,,dependencies* — hodnotou je list textovych fetézct, které oznacuji veli€iny,
na kterych mize byt potencial materidlu zavisly, momentalné je v potencidlech
zahrnuta zavislost na teploté (T) a aplikovaném elektrickém poli (E).

e KIi¢ ,,properties — hodnotou je opét list textovych fetézcl, které oznacuji
zkoumané vlastnosti materialu (Komponenty polarizace P1, P2, P3, rotace

kyslikovych oktaedrt atd.)
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e KIi€ ,,init* — hodnotou je list tuplt o tfech hodnotach. Tyto tfi hodnoty oznacuji
vychozi bod pro optimaliza¢ni funkci
e Kii¢ ,,name* — hodnotou je textovy fetézec nesouci jméno materialu. Tento string

je predevsim urceny pro titulek ke grafu.

Slovnik u_input je uréen k uchovani uzivatelského vstupu, uZivatel zadava nasledujici

parametry, které jsou pfifazeny odpovidajicim kli¢tim:

e _ material“ — index zvoleného materialu

e _dimension“ — pocet zavislosti v grafu (jedna nebo dv¢)

o type“ — Vv piipad¢ dvou zavislosti voli uzivatel mezi trojrozmérnym grafem pro
vybranou vlastnost a dvourozmérnym grafem — standardnim fazovym diagramem.

e properties* — sledované vlastnosti

e dependency* — zavislost pro osu x (analogicky i kli¢ pro osu y)

e ,x range“ —rozsah hodnot na ose x

e _x n_points*“ — pocet diskrétnich bodi vynesenych na dané ose

e _E direction” — smér aplikovaného elektrického pole

User

Fazovy diagram

Rozmér grafu? )
g nebo viastnosti?

Jaky Material?

Jakou vlastnost
sledovat?

V zavislosti na éem?
V jakem rozsahu?

Obrazek 7 — zjednoduseny navrh posloupnosti parametrizace vizualizace
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Dalsi slovnik nese nazev units a obsahuje vzdy dvojici veli¢ina, jednotka (v pofadi klic,

hodnota). UloZeny jsou jednotky pro polarizaci, elektrické pole a teplotu.

3.2.2 Knihovna potenciali

Modul potentials_library ma v sobé né€kolik funkci zastupujicich tvar potencialu pro
konkrétni materialy. Jednodussi potencial BaTiO3 pokryva jedina funkce, spolu s funkci
na vypocet teplotné¢ zavislych parametra viz tabulka x. V ptipad¢ BiFeOs je potencial
roz¢lenén mezi sedm funkci, pfi¢emz jedna z nich je propojovaci a vola v sob¢ ostatnich
Sest. Potencialy jsou netrividlni polynomialni vyrazy, jejichz sestaveni neni soucasti této

prace a byly poskytnuty vedoucim prace [3].

def £ 1 E(px, py, pz, prm, E1=0, E2=0, E3=0):

return prm[0] * (px ** 2 + py ** 2 + pz ** 2) + \
prm[l] * (px ** 4 + py ** 4 + pz ** 4) + \
prm[2] * (px ** 2 * py ** 2 + py ** 2 * pz ** 2 + \
px ** 2 % pz ** 2) + \
prm[3] * (px ** 6 + py ** 6 + pz ** 6) + \
prm[4] * (px ** 4 * (py ** 2 + pz ** 2) + \
j23% **x 4 * (px **x 2 4+ Pz * % 2) + Pz **x 4 * (
prm[5] * (pX * * 2 * py * * 2 * pZ * * 2) — \
(E1 * px) - (E2 * py) - (E3 * pz)

px ** 2 + py ** 2)) +

Zdrojovy kod 1 — ukazka funkce pro potencial BaTiO3
3.2.3 Parametry potencialu BiFeO3
Parametry potencidlu BiFeOs jsou ulozeny v souboru, neni vhodné je deklarovat

v samotném kodu vzhledem k jejich velkému poctu, textovy soubor je pojmenovéan

bfo_params.txt.
3.3 Rozhrani prikazové radky

Nastroj je ur¢en k pouZivani v piikazové fadce a komunikuje s uZivatelem textové
prostiednictvim standardniho vystupu a ziskava data pomoci vestavéné funkce input,

ktera nacita zadany radek.

Po spusténi se objevi uvodni text s ndzvem programu — feroelectrics visualisation
a program zac¢ne vybizet uzivatele k vyplnéni série dotazti (viz Obrazek 7). Uzivateli je

ve veétsing pripadii prezentovano menu moznosti, ze kterého mize volit zadanim cisla
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pfislusné polozky, v ostatnich ptipadech dopliiuje vlastni hodnoty (naptiklad nazev pro

ulozeni grafu do souboru, rozsahy hodnot na oséach apod.).

Po vyplnéni vSech dotazli se do terminélu vypise hlaSka o probihajicim vypoctu. Doba
vypoctu se odviji od zadaného poctu diskrétnich bodu os grafu, ktery udava, kolikrat se
provede optimalizace potencialu. Tento vypocet mlize trvat 1 nékolik minut pfi vysSim
rozliSeni u dvojrozmérnych grafii. Jakmile skonci vypocet, otevie se uzivateli samostatné
okno se zadanym grafem. Po zavieni okna s grafem informuje program o uspéSném

uloZeni vysledku do souboru a zepta se, zda se ma ukoncit.

e CAWindows\py.exe

Feroelectrics vizualization ***

choose material:
[@] Barium titanite
[1] Bismuth ferrite
S B

choose dimension of the graph:
[@] 1D
. 1

8] Colors - phase diagram
] Property - 3d wvisualization
> 8

Obriazek 8 — Screenshot aplikace

3.4 Optimalizaéni algoritmus

Klicovy proces ve vizualizaci fazovych diagrami je optimalizace potencidlu. Vykresleni
kazdého bodu v grafu vyzaduje hodnotu minima potencialu v aktualnich podminkach,
vyznam minima je vysvétlen v kapitole 2.3. K tomuto vypoctu je potfeba optimalizacni
funkce, knihovna Sci-Py nabizi ve svém modulu optimize nékolik implementaci znamych

algoritmd.

Zakladni funkce fmin, vyuzivajici Nelder-Mead algoritmus se ukazala jako nevhodna pro
optimalizaci potencialu ptedevsim ze dvou davodi, je pomalej$i nez algoritmy, které
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pouzivaji k nalezeni minima prvni a druhou derivace a v praxi nemusi vracet dobré

vysledky u funkci vyssiho radu.

Prvni zvolenou funkci byla fmin_cg, jejiz vysledek se ukazal piili§ zavisly na pocatecnim
bodu optimalizace a k ziskani o¢ekavanych vysledki bylo tfeba generovat velké mnozstvi
pocatecnich podminek, coz vedlo k vyraznému zvyseni doby vypoctu. Nakonec byla
vybrana funkce fmin_bfgs (implementace Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shannova

algoritmu), kterd je vhodna pro feSeni nelinearnich optimaliza¢nich problému.
3.5 Pocate€ni bod optimalizace

K ziskani korektnich vysledkd optimalizace je nutné predat pfislusné funkci pocatecni
bod, ze kterého bude minimum vyhledavano. Takovy bod by mél byt idealné v blizkosti

hledan¢ho minima. Jednim z pfistupi je urcit bod pro prvni vypocet a pro vSechny dalsi
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Obrazek 9 — Vizualizace komponent polarizace P1, P2, konturové grafy ukazuji hodnotu energie pro
prislu$né hodnoty polarizace (bila mista jsou minima potencialu, tmavé modra mista reprezentuji

vysoké hodnoty energie)

kroky pouzit vystup predeslé optimalizace, tento zpisob je nejméné ¢asoveé narocny, ale
negarantuje presné vysledky. Jelikoz se ,,poloha* minima méni v zavislosti na aktualnich
podminkach (smér aplikovaného elektrického pole, teplota), musi byt optimaliza¢ni
funkci pfedano vice pocatecnich podminek a nasledné je tieba vyhodnotit, které nalezené

minimum ma nejnizsi hodnotu. Tento proces popisuje diagram (B).
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4 Realizace reSeni

Kapitola je rozd€lena na dvé ¢asti, prvni je vénovana popisu nékterych dulezitych funkci
hotového programu a ve druhé je vysvétleno, jak postupovat pii rozSifovani skriptu

0 dalsi potencialy nebo pridani nové zavislosti ke stavajicim potencialiim.
4.1 HIlavni program

Hlavni program obsahuje logiku na nejobecnéjsi urovni. Cely jeho koéd je ve smycce,
ktera se provadi, dokud uzivatel nedd pokyn k ukonceni, na které je dotazovan na konci
kazdého cyklu. Nejprve se zavola funkce get_input, ktera ziska od uzivatele veskeré

parametry pro vizualizaci, poté se vola adekvatni vykreslovaci funkce.
4.2 Funkce

Funkénost skriptu je mozné rozdélit na dva zakladni ukoly, podle nichz se funkce déli.
Jedna skupina obstarava zpracovani uzivatelského vstupu a druha je zaméfena na vypocet

a vizualizaci.

4.2.1 Naéteni vstupu

Nacteni vstupu zajistuje celkem dvanact riznych funkci, jedna z nich, funkce s nazvem
get_input, vola vSechny ostatni a ur¢uje sekvenci, v jaké budou data do slovniku u_input

nacitany.

Vzhledem k velkému poctu funkci predstavim jednu zastupnou, na které je mozné
demonstrovat realizaci nacitani vstupu, pfiCemz ostatni funkce jsou implementovany

analogicky s rozdilem datového typu a formatu nacitanych hodnot.

Funkce load_properties slouzi k ureni vlastnosti potencialu, které si uzivatel pieje
vykreslit do grafu, pfijima jeden parametr datového typu bool one_property. Tento
parametr fik4, zda se metoda vola pro vykreslovani trojrozmérného grafu, v piipad¢ ze je
hodnota True, nedostane uzivatel moznost zadat pocet pozadovanych vlastnosti, ale zvoli
pouze jednu. Funkce nejprve zjisti ze slovniku u_input, jaky material uzivatel zvolil

a poté¢ vypise na obrazovku vSechny moznosti vlastnosti daného materialu. V dalSim
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kroku funkce nacte pocet vlastnosti, které chce uzivatel momentalné sledovat (tolikrat se
zobrazi vyzva k nacteni vlastnosti). Podle poctu vlastnosti se vytvofi list validnich
hodnot, které uzivatel mize zadat (zadava pouze ¢islo polozky), jestlize se nactené Cislo
nevyskytuje v tomto listu, vypiSe se vyzva k opakovanému zadani. V ptipad¢, ze dojde
k nacteni neocekavaného formatu vstupu je zachycena vyjimka ValueError a vypise se
hlaska s instrukcemi k zadani validniho vstupu. Funkce nevraci hodnotu a vklada do

slovniku list zvolenych vlastnosti.

4.2.2 Vypocet energie

Cv v

pomoci optimaliza¢ni funkce. Parametry jsou list inicializacnich bodu, aktudlni hodnota
na ose x a aktudlni hodnota na ose y (pokud se jedna o dvourozmérné grafy, jinak je

hodnota y ve vychozim stavu 0).

Pred vlastni optimalizaci je tieba pfipravit parametry minimaliza¢ni funkce, k tomuto
ucelu slouzi funkce set parameters_for_optimization. Ta identifikuje dle slovniku
u_input, které proménné se ma ptifadit jaka hodnota (jaké ose piitadil uzivatel, kterou
veli¢inu). Dale se v piipadé¢ BaTiOs zavola funkce temperature_parameters_batio3
z modulu potentials_library, ktera vypocita teplotné zavislé parametry. Pro BiFeOs se

nacitaji dal$i parametry ze souboru funkci BTO_file_args.

Po ptipravé vSech parametrii se zavola funkce fmin_bfgs na piislusném potencialu,
optimalizace se provede tolikrat, kolik je inicializa¢nich boda v listu init. Optimaliza¢ni
funkce vraci hodnotu energie a ,,soufadnice® tohoto minima, pro BaTiOs dostaneme
komponenty polarizace (P1, P2, P3) a v piipadé BiFeOs komponenty polarizace, rotace
kyslikovych oktaedrti a mechanické deformace (P1, P2, P3, Al, A2, A3, exx, eyy, ezz,

cv v

hodnota energie a funkce vrati list komponent, které byly vysledkem minimalizace.

4.2.3 Jednorozmérné grafy

Vykreslovani jednorozmérnych grafii zajistuje funkce print_1d, ktera nepfijima zadné

vstupni parametry a nic nevraci, slouzi k zaobaleni logiky procesu.
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Nejprve se podle zadaného rozsahu osy a po¢tu pozadovanych diskrétnich boda urc¢i krok
vypoctu, néasledné se v kazdém kroku zavold funkce count_energy, momentéalni hodnota
proménné fidici cyklus se ulozi do listu x_values a vysledek minimalizace do listu
y values. Jelikoz je vysledek minimalizace list hodnot (pocet je dany materialem),
pti¢emz kazdou z nich chceme vykreslit zvlast, vytvoii se novy list listd properties, do
kterého je oddélena kazda komponenta minimalizace v podob¢ vlastniho listu (pf. [list
P1, list P2, list P3])

Nasleduje samotné vykresleni hodnot do grafu. Pro kazdy list v listu properties se zavola
funkce z modulu pyplot (knihovna matplotlib) plot, jejiz parametry jsou list hodnot pro
osu x (x_values), list hodnot pro osu y (properties[i]) a dals$i parametry ovliviiujici
vizualni podobu grafu. Pomoci funkci z modulu pyplot se vykresli popisky os, titulek,

miizka a dalsi prvky dle zadani. Nakonec se obrazek ulozi do souboru a zobrazi uzivateli.

Barium Titanate, E[1 00], E=0V/m

0.25 +
0-20 _\
015
£
@)
0.10
0.05
— Pl
— P2
0.004 — P3
T T T T T T T T
0 50 100 150 200 250 300 350 400

K

Obrazek 10 — Komponenty polarizace P1, P2, P3 pro minimum potencialu v zavislosti na teploté
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4.2.4 Dvourozmérné grafy

V této podkapitole je popsana funkce pro vykreslovani grafii zavislych na dvou
proménnych print_2d. Tato funkce ma dvé moznosti vykresleni, prvni je fazovy diagram,
kde jsou barevné odliSeny faze materialu vzhledem k teplot¢ nebo aplikovaném
elektrickému poli (Obrazek 11) a druhou je graf, zobrazujici jednu vybranou vlastnost

v prostoru (Obrazek 12).

Funkce print_2d opé&t nepiijima zadné parametry a nema navratovou hodnotu. Nejprve se
inicializuje matice color_matrix o velikosti m x n, kde m je pocet pozadovanych
diskrétnich bodli na ose x a n je pocet diskrétnich bodt na ose y. Kazdy prvek matice je
list o velikosti 3 (R, G, B). Dale se $kaluji osy podle zadanych hodnot (feSi funkce
make_axis), poté se v cyklu provadi optimalizace pro v§echny hodnoty na osach skrze
funkci count_energy analogicky jako u jednorozmérnych grafti, s tim rozdilem, Ze obdrzi

dva ménici se parametry (hodnota na ose x, hodnota na ose y).

le7 Barium Titanate
2.00
Pl=01P2=0.1,P3 =01
1.75 4 Pl1=0.1P2~=0P3=0.1
Pl1=0.1, P2 =0.1, P3 ~=
150 Pl1=0.1 P2 ~=0,P3 ~=
' PL~=0,P2 ~=0,P3~=0
'5' 0=Pl=01P2~=0P3~=0
- 1254
o
:. 1.00 ~
D
E 0.75
>
0.50 ~
0.25
0.00 T T T T
0 50 100 150 200 250 300 350 400 450

K

Obrazek 11 — ukazka fazového diagramu ve sméru [100]
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V ptipadé, Ze uzivatel zvolil fazovy diagram, preda se vysledek optimalizace funkci
get_color, uréujici fazi. Barva se ulozi do matice color_matrix na aktualni index. Pokud
je zvolenym typem vizualizace vykresleni jedné vlastnosti v prostoru, ulozi se pouze
zvolena komponenta do listu property. K vykresleni fazového diagramu je pouZita funkce
imshow, ptejimajici jako vstupni parametr matici color_matrix. Vykresleni prostorového
grafu zajist'uje funkce plot_trisurf, ktera piebira jako parametry tfi jednorozmérna pole
(hodnota x, hodnota y, property). Obrazek se ulozi do souboru a nasledné zobrazi

uzivateli.

Barium Titanate, property: P1

K 300 0.25 \‘.\6\

400 0.00

Obriazek 12 — prostorovy graf vlastnosti P1

4.2.5 Urcéeni faze

K uréeni faze v daném bod¢ grafu slouzi funkce get_color. Faze je vyjadiena barvou,
ktera se spocita z jednotlivych komponent polarizace vracenych optimalizaci. Hodnota
kazdé komponenty polarizace je zatazena do intervalt (0 - low_treshold, low_treshold —
high_threshold, high_treshold — nekone¢no), pfi¢emz kazdy interval ma svou hodnotu
mezi nulou a jedni¢kou vyjadiujici barvu, nasledné jsou vSechny komponenty polarizace
slouceny do tiiprvkového listu colors (P1 =R, P2 = G, P3 = B, colors = [R, G, B]), tento

systém lze pozorovat v legend¢ fazového diagramu (Obrazek 11).
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4.3 Popis rozsifitelnosti

Vzhledem ktomu, Zze by skript mél byt univerzalnim nastrojem pro vizualizaci
feroelektrik, je dulezitd moznost jeho rozsSifeni o dal$i materidly. Takové rozSifeni
vyzaduje fenomenologicky potencidl, ktery musi byt pfepsan do podoby funkce
a nasledné vlozen do modulu potentials_library.py, pro material je poté potfeba napsat
slovnik (viz kapitola 3.2.1) a pfidat ho do slovniku materiald. Pokud se do skriptu pfidava
nova proménna, na které potencial zavisi, je nutné piidat do slovniku units jednotku
veli¢iny v podobé textového fetézce. Dale musi vzniknout ve slovniku u_input novy klic,
do kterého se bude veli¢ina pfi zadavani ukladat. V zavislosti na tvaru nového potencialu
a jeho vstupnich parametrit je tfeba pfidat novou vétev do funkce

set_parameters_for_optimization a pfipravit vhodné parametry pro konkrétni potencial.
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5 Vyhodnoceni feseni

K ovéfeni spravnosti feSeni je pouzito srovnani vysledka se znamymi grafy z publikace

[2]. Porovnavat budu korektnost dat u fazovych diagrami BaTiOz3, vypocet byl proveden

pro teplotu v rozmezi 0 az 450 K a elektrické pole do 20 MV m™ ve sméru [100].

le7 Barium Titanate
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P1>01P2>0.1,P3~=0
I P1>01P2~=0,P3~=0
Il Pl~=0,P2~=0,P3~=0
Il Pl1~=0,P2~=0,P3>01
Il Pl1~-=0,P2~=0,0<P3<0.1

P1~=0,P2>0.1,P3>0.1
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Obrazek 13 — Vygenerovany fazovy diagram
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Obriazek 14 — Fazovy diagram 39[2]

Na obrazku vlevo je mozné vidét fazovy diagram, ktery je vystupem z naprogramovaného

nastroje, 1ze zde pozorovat nékolik nekonzistentnich bodt pro nizké hodnoty elektrického

pole a teplotu v rozmezi 250 K az 450 K, tyto body jsou disledkem chyby v minimalizaci,

vvvvv

Zvyseni poctu pocatecnich bodi by vyrazné prodlouzilo dobu vypoctu, z tohoto diivodu

je vysledek dostate¢nym kompromisem mezi ptesnosti a rychlosti, az na tuto chybu jsou

vysledna data odpovidajici.

Kromé dvourozmérnych fazovych diagramii byly vizualizovany i trojrozmérné grafy, kde

je zobrazena polarizace jako funkce teploty a elektrického pole ve sméru [101]. Piimé

srovnani je vidét na obrazcich na nasledujici strang€, data odpovidaji ofekavanym

hodnotam. Kontrola probéhla i pro vizualizace v ostatnich smérech diskutovanych

v ¢lanku [2] ([111], [001], [101]), na zakladé téchto srovnani je mozné vytvoreny nastroj

a v ném pouzité metody, povazovat za funkéni, prezentujici data s pozadovanou kvalitou

vystupni informace.
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6 Zaver

Ukolem této bakalaiské prace bylo vyvinout nastroj, ktery umozni ovéovat vlastnosti
fenomenologického potencidlu prostiednictvim fazovych diagramt. Tohoto cile bylo
dosazeno vytvofenim skriptu v jazyce Python s pouzitim existujicich knihoven,

predevsim matplotlib, SciPy a NumPy.

Skript spliiuje zadand kritéria, komentovana v tivodni kapitole. Program komunikuje
s uzivatelem skrze piikazovou fadku. UZzivatel nejprve urci material, ktery chce zkoumat
a dale zvoli mezi jednorozmérnou a dvourozmérnou formou vizualizace. Jednorozmérny
graf ukazuje vlastnosti potencialu v zavislosti na jedné z vybranych veli¢in (teplota,
elektrické pole). Dvourozmérné vizualizace umoziuje vykresleni vlastnosti v zavislosti
na dvou veli¢inach v prostoru a standardni fazovy diagram. Béh programu je stabilni, jsou
oSetieny vyjimky, které by mohl vyvolat nespravny vstup od uzivatele, finalni verze kodu

je zdokumentovana pomoci nastroje Sphinx.

K minimalizaci potencidlu byla pouzita implementace metody BFGS, jak je popsano
v kapitole 3.4. Vhodnost metody a tedy i funk¢nost nastroje byla ovéfena srovnanim

vypoctenych dat s publikovanymi daty [2].

Do budoucna se nabizi rozsifeni aplikace o grafické rozhrani. Takova Gprava je vzhledem
ke specifickému tcelu néstroje a jeho cilové skupiné otdzkou preferenci uzivatele.
Grafické rozhrani by pravdépodobné neurychlilo praci s néstrojem, ale mohlo by

nabidnout lepsi pfehlednost a intuitivnéjsi ovladani.
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A Obsah CD

Ptilozené CD obsahuje adresar s aplikaci, dokumentaci a textem této prace ve formatu
PDF.

App (adresar)

o feroelectrics_engine.py
e potentials_library.py

e Dbfo_params.txt

Doc (adresar)

e html (adresar) — obsahuje vygenerované html dokumenty

Text (adresar)

e BP_Skopek_Vladimir.pdf
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B Vyvojové schéma pro fazovy diagram BaTiO;
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C Fazovy diagram BiFeOs;, vizualizace A3

lea Bismuth Ferrite
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