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Teoretický a ab initio popis skutečného chováńı materiál̊u je náročný a často
je zanedbávána kombinace r̊uzných rozptylových mechanismů nebo jevy souvisej́ıćı
s teplotou. A to i přesto, že reálné experimentálńı vzorky obsahuj́ı nečistoty a nová
elektronika muśı fungovat při nenulových teplotách. Abychom se s t́ımto vypořádali,
věnujeme se v dizertaci

”
alloy analogy“ modelu a jeho začleněńı do plně relativistických

výpočetńıch kód̊u založených na
”
tight-binding linear-muffin-tin orbital“ metodě

s koherentńı potenciálovou aproximaćı. Dı́ky spolehlivosti a numerické efektivitě našeho
př́ıstupu z prvńıch princip̊u s ńım následně studujeme objemové pevné látky a jejich
spintronické aplikace. Sjednocený popis fonon̊u, magnon̊u a chemických př́ıměśı vede
na shodu s literaturou pro teplotně závislý elektrický transport (podélná vodivost
a anomálńı Hall̊uv jev) a rozptylové mechanismy jsou vysvětleny na základě elektronové
struktury. Źıskané výsledky jsou využity pro identifikaci defekt̊u v reálných vzorćıch, nav́ıc
zkoumáme i obt́ıžně měřitelné veličiny, např́ıklad spinovou polarizaci elektrického proudu.
Spočtená data pro nulové i konečné teploty dobře popisuj́ı nejen nemagické a magnetické
tranzitivńı kovy a náhodné binárńı slitiny, ale také feromagnetický

”
half-Heusler“ NiMnSb

a antiferomagnetický CuMnAs. Výhody, omezeńı a numerické vlastnosti představených
postup̊u diskutujeme se zaměřeńım na jejich budoućı použit́ı pro ještě složitěǰśı materiály
a pro účely základńıho výzkumu.
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