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   یدر ابعاد نانو و اتم رسانامیهاي نمحاسبه خواص مواد و عملکرد افزاره  سازيهی هاي نظري و شببا روش  ییآشنا: هدف

 

 گیرند. در این درس مطالبی به شرح زیر مورد بحث قرار می: سرفصل مطالب درس

تک    ل یبراي چاه پتانس  نگر یمعادله شرود  ت،یاصل عدم قطع  نگر، یتابع موج و معادله شرود  ،یکوآنتوم  هیمروري بر نظر

،  (bra-ket)راكید  شینما .  نگریبراي معادله شرود  ژه یو توابع و  ژه یو  ریمقاد  ،یکیکوآنتوم مکان  ی زن-تونل  ده یبعدي، پد

عناصر    یو ساختار الکترون  یاتم  تالهايیمروري بر اورب  دروژن،یه  یبراي اتم تک الکترون  نگریمعادله شرود  یلیحل تحل

 ی.  جدول تناوب

اتم  سازيهشبی  هايو مرور روش  یمعرف  نانومتري و  ابعاد  ابعاد    سازيهشبی   هايروش  ،یدر   ,Hartree خواص مواد در 

Hartree-Fock and Thomas-Fermi)  (  ت یانرژي، ماه  ممینیبا م  یکردن ساختار اتم  دایو پ  یاتم  ن یب  روهاي ی، محاسبه ن  

غاتم  نیب  ییایمیش  وندهايیپ و  همسان  شرود  هايروش   همسان  ریهاي  معادله  س  نگریحل  ذره   هايستمیدر    اي، بس 

  بیتقر  نوارهاي انرژي  ،پائولی  انحصار   اصل   اي،بس ذره   هاي ستمسی  موج  تابع   تقارن  همسان،  ذرات   بعنوان   ها الکترون

Hartree- Fockبررس هل  ی،  پا  وم،ی اتم  توابع  روي  موج  تابع  توابع    ه یبسط  اسلاتر،  مدارهاي  تخت،  موج  تابع  متفاوت، 

 .عددي هايتالیارب ،یسگو

 انرژي  تابع   اي،بس ذره   هاي ستمیبراي س Kohn- Sham ، معادلاتHohenberg- Kohn ه ی، قضDFT ی تابع چگال  هینظر

Exchange- Correlantion  در  یاتم  ن یب  روهاي ین  محاسبه  DFTسهی، مقا DFT با روش   Hartree-Fock  کاربردهاي ،

 ساختارهاي نانو  یو خواص الکترون  یاتم شیمحاسبه آرا ،یعمل

موج تخت مانند    هیبر اساس توابع پا  يساز  اده پیآنها،    يو کاربردها  يکاربرد  افزارهاي، نرمDFTمختلف    هايسازياده یپ

ABINIT    وQuantum Espressoپ ا  سازياده ی،  اساس  مثالSIESTAمانند    يعدد  هايتال یربوبر  کاربردها   هایی،  از 

بررس ترانز  ت یگ  ق یعا  ي هیلا  یمانند:  کاربردها  ی بررس  ،ينومترنا  ي ستورهایدر  و  دوبعد   ي خواص    بعدي و تک  يمواد 

 .  بعنوان حسگر و ...
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