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Teoreticky a ab initio popis skutecného chovani materiali je naroctny a casto
je zanedbavana kombinace ruznych rozptylovych mechanismu nebo jevy souvisejici
s teplotou. A to i presto, ze redlné experimentalni vzorky obsahuji necistoty a nova
elektronika musi fungovat pii nenulovych teplotach. Abychom se s timto vypotradali,
vénujeme se v dizertaci ,alloy analogy® modelu a jeho zaclenéni do plné relativistickych
vypocetnich kédu zalozenych na ,tight-binding linear-muffin-tin orbital“ metodé
s koherentni potencidlovou aproximaci. Diky spolehlivosti a numerické efektivité naseho
pristupu z prvnich principu s nim néasledné studujeme objemové pevné latky a jejich
spintronické aplikace. Sjednoceny popis fononu, magnonu a chemickych primési vede
na shodu s literaturou pro teplotné zavisly elektricky transport (podélna vodivost
a anomalni Halluv jev) a rozptylové mechanismy jsou vysvétleny na zdkladé elektronové
struktury. Ziskané vysledky jsou vyuzity pro identifikaci defektu v realnych vzorcich, navic
zkoumdme i obtizné métitelné veliciny, naptiklad spinovou polarizaci elektrického proudu.
Spoctend data pro nulové i konecné teploty dobte popisuji nejen nemagické a magnetické
tranzitivni kovy a ndhodné binarni slitiny, ale také feromagneticky ,half-Heusler* NiMnSb
a antiferomagneticky CuMnAs. Vyhody, omezeni a numerické vlastnosti predstavenych
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a pro ucely zakladniho vyzkumu.



