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 معرفی درس

Materials Modeling using Density Functional Theory 

F. Giustino, Oxford, 2014 

 (واحد 3) ساختار الکترونی پیشرفته مواد   

 %40:  پایان ترم%          40:  میان ترم

 %   10( : اختیاری)تکالیف کلاسی 

 %20: تکالیف محاسباتی
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 فهرست مباحث درس

1. Computational materials modeling from first principles 

2. Many-body Schrodinger equation 

3. Density functional theory + Supplementary ( Kohanoff ) 

4. Equilibrium structures of materials: fundamentals 

5. Equilibrium structures of materials: calculations vs. experiment 

6. Elastic properties of materials 

7. Vibrations of molecules and solids 

8. Phonons, vibrational spectroscopy and thermodynamics 

9. Band structures and photoelectron spectroscopy 

10. Dielectric function and optical spectra 

11. Density functional theory and magnetic materials 
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‌توانمندی‌ها

‌درک‌و‌تکمیل‌نتایج‌آزمایشگاهی•

‌پشتیبانی‌از‌محاسبات‌مدل•

‌و‌ساختارهای‌جدیدجستجوی‌مواد‌•

 به ساکنمدل سازی محاسباتی مواد به روش ابتدا   -1

 محاسبه خواص مواد، بدون نیاز به داده های آزمایشگاهی

H + H + O 

104.2o 

EXP: 0.98 Å, 107.2o 

JCP 42, 1147 (1965) 
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 مکانیک کوانتمی –مبانی نظری 

              

≤ 10 -3 m 10 -9 m  

 نانو

10 -6 m  

 ماکرو میکرو

 رفتار كوانتمي رفتار نيمه كلاسيك كلاسيك

 نيرو ، گرما
نيرو ، جرم موثر ، 

 سرعت گروه
 هاميلتوني

 معادله ي شرودينگر قوانين نيوتن قوانين نيوتن

 (اوربيتال)تابع موج  بسته موج بردار مكان
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 نانورفتار کوانتمی در ابعاد 

 نانو ذرات نقره

 به دليل تغيير خواص كوانتمي مواد در ابعاد نانو، 

 كند بسياري از خواص نانوذرات از جمله رنگ آنها تغيير مي

http://www.discovernano.northwestern.edu/whatis/index_html/sizematters_html 

 نانو ذرات طلا

40 nm 80 nm 100 nm 50 nm 100 nm 120 nm 

 برهم كنش الكترون با فوتون    كنش كوانتمي نور با ماده   ناشي از برهم:  رنگ
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Quantum Mechanical Actutation of MEMS by the Casimir Force 

H.B. Chan, et al.,    Science  291, 1941 (2001) 

Microelectromechamical 

Sytems: (MEMS) 

 (کلاسیک)نیروی الکتروستاتیک 

 نیروی اندازه گیری شده بین صفحه و کره باردار

 (کوانتمی)نیروی کازيمیر 

 رفتار کوانتمی در ابعاد زير میکرون
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 (DFT)چگالی نظريه تابعی  –مبانی نظری 

 (و مولکول هابلورها )بازنویسی معادله شرودینگر برای سامانه های بس ذره ای 

 نمودار رشد ارجاعات به مقالات اصلی نظریه تابعی چگالی
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 Physical Reviewده مقاله برتر مجلات 

 ارجاعات عنوان

GGA  functional (1995), Perdew, Burke, Ern 27,787 

Colle-Salvetti correlation-energy  (1988), Lee, Yang,Parr 27,008 

Kohn-Sham Equations (1965), Kohn, Sham 19,812 

Density-functional exchange-energy (1988), Becke 16,048 

Inhomogeneous Electron Gas (1964), Hohenberg , Kohn 15,865 

PAW method (1999), Kresse,  Joubert 11,677 

PAW method (1994), Blöchl 11,101 

Analytic representation of correlation energy (1992), Perdew, Wang 9,442 

Self-interaction correction to DFT (1981), Perdew,  Zunger 9,376 

Applications of GGA (1992), Perdew 9,120  
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 نانوالماس:   DFTکاربرد محاسبات 

 :  نانوالماس
  ، الماس انفجاری،  شهاب سنگ ها
 شیمیاییتبخیر لایه نشانی 

 کاربردهای پزشکی و صنعتی

طیف پراش ایکس نانوالماس  
!!!با الماس فرق دارد   
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 نانوالماس:    DFTمحاسباتکاربرد 

 .، پوسته گرافیتی داردنانوالماس:   نتیجه شبیه سازی

 .مکمل آزمایش های تجربی ، DFTمحاسبات 
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 ابررسانايی:    DFTکاربرد محاسبات 

MgB2 

در ( 39K)بیشترین دمای گذار 
 بین ابرساناهای معمولی

 توصیف دقیق گذار ابرسانایی: الیاشبرگ-با نظریه میگدال DFTترکیب محاسبات 

 قابل اعتماد و دقیق ، DFTمحاسبات 
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 شرايط محیطی غیرعادی:    DFTکاربرد محاسبات 

 ( ‌p=350 Gpa) پیش بینی دمای مرکز زمین 
 e-Fe  (hcp) اندازه گیری دمای ذوب آهن در فشارهای بالا
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 شرايط محیطی غیرعادی:    DFTکاربرد محاسبات 

 ، DFTدر فشارهای بالا با محاسبات  MgSiO3پیش بینی فاز جدید 

 .زمین را توضیح می دهد ”Dاین فاز بسیاری از رفتارهای مشاهده شده در لایه 

(2004) 
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 محاسبات چندمقیاسی:  DFTکاربرد محاسبات 

 در بلور سیلیکنتَرَک بررسی انتشار 
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 جديدجستجوی مواد : ساکنابتدا به کاربرد محاسبات 
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 جديدجستجوی مواد : کاربرد محاسبات ابتدا به ساکن

The free energy of hydrogen adsorption DGH : a reasonable descriptor of 
hydrogen evolution activity for a wide variety of metals and alloys. 
The optimum value should be around DGH = 0 
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 مواد جديدپیش بینی : DFTکاربرد محاسبات 

(2014) 

Discovery of self - assembled CNTs on the 

diamond (100) surface highlights the power  

of the intelligent surface structure search and 

reveals the chemical complexity of a 

seemingly simple system. 
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 DFTدلايل فراگیر شدن محاسبات 

 انتقال پذیری .برای انواع مواد و ساختارهای مختلف قابل استفاده  است

 سهولت .دهد یک تصویر کوانتمی شهودی و قابل درک از مواد ارائه می

در بسیاری از موارد نتایج بدست آمده با دقت بالایی منطبق بر داده های 
 .آزمایشگاهی است

 قابل اعتماد

تکنیک های و بسته های محاسباتی توسعه یافته، به سادگی در دسترس 
 .همگان است

نرم افزارهای 
 سهل الوصول

از دقت کافی برخودار نیست، نتایج  DFTدر مواردی که محاسبات 
DFT نقطه شروع خوبی برای محاسبات پیچیده تر است. 

نقطه شروع 
 مناسب
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 آزمايشگاه های مجازی


