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اظهارنامه

به که مواردی جز به پایان نامه، این در شده انجام تحقیقات اصالت که می دارم اظهار مستقیمی مرصاد اینجانب

منتشر جزئی یا کلی صورت به جا هیچ در قبلا و بوده اینجانب به متعلق منحصراً است، شده داده ارجاع شده ذکر مرجع
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نوآوری ها

FPLO کد از استفاده با وانیر جایگزیده بیشینه توابع محاسبه •

WANNIER90 کد های ورودی تولیدکننده برنامه نوشتن •

ساختارها این در فوق کدهای عملکرد بررسی و سیلیسین و کربن زنجیره ساختارهای بررسی •

پنج



سپاس گزاری

م. عّ ت د ت جاز ی د و ی آزاد ام
تان د م ز ی و ن س

ت و آ ی د ز ن و تاد ا در ی خا جای ی ما
ت و آ تلاش ن و تاد ا ن ت ی وا

د. و آ ن را دن د ا و د تاد ا ن نار ی تادا ا و
باشد. داشته تواند می کسی هر که است چیزی مهمترین خانواده دارد. مهمی بسیار نقش کسی هر زندگی در خانواده

آموخته من به را اندیشیدن چگونه که است کسی بزرگوارم عموی برادر. زندگی نور خواهرم و است زن شیر یک من مادر

این در که داشتم دانشگاه در خانواده  یک من اما داد. یاد من به را انسانیست که است کسی پدربزرگم مرحوم و است

سبز آری! باشد. سبز باید استاد یک شکیبایی مرحوم قول به بودم. داده تکیه آنها به ارشد کارشناسی نیم و سال دو

دوست اعلایی دکتر او. برای اکبرزاده پرفسور که همان طور است معنوی پدری من برای که هاشمی فر دکتر مثل دقیقاً

و باران رفت». باید باران «زیر که شاعر آن است گفته درست و بگیری یاد می خواهی که آنچه از بود بارانی که داشتنی

رضایی دکتر خانم وجود روح بخش نسیم مدیون می نمود خسته مرا گاهی که راه این در را طراوت و هستند هم با نسیم

نه عبدالحسینی دکتر که الحق نماید. می را هستی آنچه تو به که آینه ایست رفیق است. عمیقی واژه ی رفاقت هستم.

و هسته ای بچه های و نظری تجربی، محاسباتی، گروه در خوبی دوستان است. نظیر بی رفیق یک که استاد یک تنها

به که اعتمادی خاطر به کنم تشکر صدری مهندس و کوچکی خانم از باید همچنین ممنونم. آنها همه از که داشتم ذرات

است ذکر به لازم آموخته اند. من به کلمه ای حتی که هستم آنهایی همه ی دست بوس که گویم می باز آخر در داشتند. من

می باشد. دریافت قابل https://github.com/mersadkhan از آن برنامه های و پایان نامه این فایل

مستقیمی مرصاد

١٣٩۴ دی

شش



مطالب فهرست
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٣٢ انگلیسی به فارسی واژه نامه

٣۴ اختصارات فهرست

٣۶ مراجع

هشت



تصاویر فهرست

رنگ، سبز قسمت که واقعی فضای در بعد یک در مختلف k نقطه سه با متناظر بلوخ توابع : الف ١ . ١

تنیده را چپ سمت با متناظر فضای که جایگزیده وانیر توابع : ب است. eikr پوش به مربوط

٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [١] است

٣ . . . . . . . . . . . . . . . . [٢] Siبلور در الکترونی چگالی : ب و انرژی نوارهای : الف ١ . ٢

۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٣] سیلیسیم بلور برای یافته کاهش سطح نمایش ١ . ٣

۴ . . . . . . . . . . . . . سیستم. این الکترونی ابر تجربی تصویر با Si بلور وانیر توابع مقایسه ۴ . ١

از استفاده با فولرن و سیلیسیم خوشه ی در الکترونی ساختار محاسبات زمانی مقیاس مقایسه ی ۵ . ١

۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [۴] مختلف رهیافت های

١٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جایگزیده بیشینه وانییر توابع محاسبه ی روندنمای ٢ . ١

١٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. مجاز یک کنش١ از مثالی این ٣ . ١

٢٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. مجاز یک  کنش  از مثالی این ٣ . ٢

٢١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . لاپلاس سیمون پیر ٣ . ٣

١Action

نه



چکیده

FPLOو نرم افزارهای از استفاده با سیلیسین و کربن زنجیره ی جایگزیده ی بیشینه وانیر توابع محاسبه ی به پایان نامه این در
محاسباتی بسته و جایگزیده بیشینه توابع محاسبه ی برای واندربیلت٢ مارزاری١و الگوریتم ابتدا شد. WANNIER90پرداخته 

FPLO محاسباتی بسته شناخت به همچنین گردید. معرفی است، شده داده توسعه الگوریتم این مبنای بر که WANNIER90

FPLO محاسباتی بسته از استفاده با سپس است. شده آن پرداخته  پایه های شناخت و است چگالی تابعی نظریه برمبنای که
از حاصل نتایج و پایتون برنامه نویسی زبان از استفاده با ادامه در شد. محاسبه سیلیسین و کربن زنجیره الکترونی خواص
محاسباتی بسته ورودی جهت او لیه، حدس ماتریس و همپوشانی ماتریس ساخت برای برنامه  ای ،FPLOمحاسباتی بسته خروجی
بیشینه وانیر WANNIER90توابع محاسباتی بسته و شده تولید ماتریس های از استفاده با انتها در شد. نوشته WANNIER90

شد. محاسبه نیز هیبریدی حالات چگالی فرآیند این طی در گردید. بررسی و محاسبه را سیلیسین و کربن زنجیره جایگزیده

محاسباتی چگال ماده حالات، چگالی جایگزیده، اربیتا ل های کامل، پتانسیل پایتون، وانیر، ،FPLO بلوخ، کلیدی: واژه های

١Marzari
٢Vanderbilt

ده



١ فصل

وانیر جایگزیده نمایش اهمیت

آنها ویژگی های و دوره ای نمایش های ١ . ١

روش کشف از پس است. بوده مواد شناخت عرصه در فعال دانشمندان علاقه مورد دیرباز از آنها خواص و بلورها

سیستم ها این در موجود انتقالی و نقطه ای تقارن های و بلورها دوره ای ماهیت بیستم قرن اوایل در x اشعه نگاری طیف

تک شرودینگر معادله با الکترون رفتار کوانتوم نظریه ی در الکترونی تک رهیافت های در گردید. آشکار بالایی دقّت با

می شود: توصیف زیر ذره ای

Hψi = [− ℏ٢

٢m∇٢
i + V (r)]ψi(r) = εiψi(r) (١ . ١)

تناوبی شرط از V (r) بلوری پتانسیل که

V (r+R) = V (r) (١ . ٢)

شبکه انتقال های همه ی به نسبت H عملگر لذا است؛ R شبکه انتقال بردار پتانسیل، این تناوب دوره می کند. تبعیت

انتقال عملگرهای همه ی با هامیلتونی عملگر که می شود موجب T انتقال هر تحت H هامیلتونی ناوردایی ناورداست.

.[۵] شود جابجا T

[H,TR] = ٠ (١ . ٣)

توابع این کنیم. استفاده فوق شرودینگر معادله ی جواب عنوان به بلوخ توابع از تا می دهد امکان ما به بالا جابجایی

بلوخ قضیه شده اند. معرفی تناوبی ساختارهای در مواد رفتارالکترونی توصیف برای بلوخ١سوئیسی فیلیکس توسط

١Felix Bloch



٢ وانیر جایگزیده نمایش اهمیت .١ فصل

است: زیر صورت به بلوری سیستم یک در شرودینگر معادله جواب که می دهد نشان

ψnk(r) = unk(r) exp (ik.r) (۴ . ١)

uk(r) = uk(r+R) (۵ . ١)

بردار k و اصلی کوانتومی عدد n بلوری، شبکه تناوب دوره همان با موج تابع دوره ای بخش unk(r) آن در که

قسمت .[۶] می شود تعریف بریلوئن اول منطقه در بورن-فون-کارمن مرزی شرایط طبق موج بردار می باشند. موج

هم در دوره ای تابع یک با را تخت موج تابع یک اگر دیگر عبارت به است. دوره ای بخش پوش توصیف گر exp(ik.r)

نشان را بلوخ توابع از نمایشی شماتیک صورت به ١ . ١الف شکل رسید. خواهیم بلوخ موج تابع یک به کنیم ضرب

می دهد.

(ب) ( (الف

.
به مربوط رنگ، سبز قسمت که واقعی فضای در بعد یک در مختلف k نقطه سه با متناظر بلوخ توابع : الف – ١ . ١ شکل

[١] است تنیده را چپ سمت با متناظر فضای که جایگزیده وانیر توابع : ب است. eikr پوش



٣ وانیر جایگزیده نمایش اهمیت .١ فصل

این شوند. جمع موج بسته های در می توانند و شده اند گسترده بلور سرتاسر در و نبوده جایگزیده بلوخ توابع

،(DOS٢) حالات چگالی نوارهای١انرژی، خوب توصیف این رو از مناسب اند. وارون فضای در محاسبه برای توابع

است شده موجب که -١ . ٢ -شکل است دوره ای نمایش های پرکاربرد و مهم مزایای از فرمی انرژی و فونونی محاسبات

باعث بلوخ توابع گستردگی [٧] شود. استفاده نمایش  این از مواد محاسباتی شبیه سازی بسته های از بسیاری در تا

(ب) ( (الف
.

[٢] Siبلور در الکترونی چگالی : ب و انرژی نوارهای : الف – ١ . ٢ شکل

این رو از نباشند. الکترون موضعی رفتار به وابسته خواص به مربوط محاسبات برای مناسبی گزینه توابع این تا می شود

استفاده هستند، گرین تابع محاسبه ی به وابسته که کوانتومی ترابرد مانند خواصی بررسی برای توابع این از نمی توان

کرد.

شهودی توصیف هیچ گونه بنابر این هستند؛ بلوری گسترده اوربیتال های نمایشگر بلوخ توابع شد، ذکر که همان طور

کاهش سطح نمایش یک صورت به توابع این از آمده دست به نمایش نمی دهد. ارائه پیوندی الکترونی اوربیتال های از

می شود.(شکل١ . ٣) ارائه یافته٣

١Band
٢Density Of States

٣Isosurface



۴ وانیر جایگزیده نمایش اهمیت .١ فصل

[٣] سیلیسیم بلور برای یافته کاهش سطح نمایش – ١ . ٣ شکل

آن ویژگی های و وانیر نمایش ١ . ٢

فوریه ی تبدیل که نمایش این است. وانیر نمایش بلور ها در الکترونی رفتارهای بررسی برای دیگر نمایش یک

تصویری وانیر توابع دیگر عبارت به می باشند. حقیقی فضای در توصیف برای مناسب ابزاری است، بلوخ نمایش

می شود ١ . ۴دیده شکل در که همان طور می کنند. ارائه شیمیایی پیوندهای عبارتی به و الکترونی ابر وضعیت از شهودی

الکترونی ابر از AFMمیکروسکوپ١ توسط شده گرفته تصویر با بالایی تناظر سیلیکون برای شده محاسبه وانیر توابع

.[٨] دارند سیستم این در

با Si اتم تک از شده گرفته تصویر – (ب)
[١٠] AFM میکرسکوپ

وانیر توابع محاسبه از حاصل تصویر – ( (الف
[٩] جایگزیده بیشینه

سیستم. این الکترونی ابر تجربی تصویر با Si بلور وانیر توابع مقایسه – ۴ . ١ شکل

با توأم که می دهند قرار ما مقابل بلور در بلوخ نوار با شده تنیده فضای نمایش برای جذابی انتخاب وانیر توابع

محاسبات در پرکاربرد و مهم جایگزیده نمایش های از وانیر توابع دارد. خود در را بلوخ توابع اطلاعات همه جایگزیدگی

١Atomic Force Microscopy



۵ وانیر جایگزیده نمایش اهمیت .١ فصل

از استفاده [١١] شدند. وانیر١معرفی گرگوری توسط ١٩٣٧ سال در توابع این می آیند. شمار به مواد الکترونی ساختار

نانو خواص و ماده در الکترون موضعی رفتار از بهتری درک است شده باعث آن ها منحصر به فرد خواص و توابع این

برای ویژه ای ابزار های الکترونی ساختار محاسبات نرم افزارهای از بسیاری در دلیل همین به آید. دست به آن مقیاس

بسیاری مزایای وانیر توابع جایگزیدگی است. شده داده توسعه آن ها از حاصل خواص و توابع این آوردن دست به

معادل توابع این واقع در می کند. ایجاد الکترون هاست، موضعی رفتارهای بررسی هدف که مواردی در خصوص به

این برای .[١٢] می کنند ارائه مواد در پیوند ها شیمیایی طبیعت از تصویری و جایگزیده٢هستند مولکولی اوربیتال های

ویژگی های به مربوط اطلاعاتی و داده بسط جایگزیده٣ بیشینه وانیر توابع حسب بر را اشغالی الکترونی حالات منظور

ترابرد مانند فیزیکی پدیده های برخی در الکترون موضعی رفتار می آورند. دست به را مواد شیمیایی مختصات و پیوند

رونق کوانتوم فیزیک در موج تابع جایگزیده ی نمایش از استفاده به و... سرد اتم های جامدات، در ناخالصی کوانتومی،

ادامه در هستند. مهم نیز و... نانومواد لیزر، و اپتیک الکترونیکی، پدیده های بررسی در رفتارها این گونه است. بخشیده

اختصار به می شود، انجام وانیر توابع از استفاده با مواد الکترونی ساختار حوزه در که پژوهش هایی از پاره ای به بخش این

(MLWFs)جایگزیده بیشینه وانیر توابع خصوص به و توابع این کاربردهای با بیشتر آشنایی برای پرداخت. خواهیم

.[١] نمود مراجعه داده اند، انتشار ٢٠١٢ سال در دیگران و مارزاری نیکولا که مقاله ای به می توان

طریق از کار این است. مواد الکترونی و دی الکتریک ویژگی های توصیف وانیر توابع کاربردی مزایای از یکی

مرکز می آید. دست به بار مراکز جایگاه در تغییر یا و جایگزیده بیشینه وانیر توابع تقارن یا و شکل در تغییرات بررسی

آن در که می کند فراهم کوانتومی عایق در الکترون یک مکان برای کلاسیکی تناظر جایگزیده بیشینه وانیر توابع توزیع

فاز مدرن نظریه ی در و می شوند مرتبط بلورین عایق یک ماکروسکوپی قطبش به جایگزیده بیشینه وانیر توابع مراکز

.[١٣] است یافته گسترش بیشتر انبوهه قطبش بری

محاسبات حجم کاهش الکترونی ساختار محاسبات در جایگزیده بیشینه وانیر توابع از استفاده مزایای دیگر از

توابع نیازمند که است چگالی تابعی استاندارد رهیافت های در مورد این از نمونه ای است. غیرموضعی قیود از ناشی

تعداد شدن برابر دو با متعارف حالت در که طوری به می گردد؛ محاسبات حجم افزایش باعث قیود این راست هنجاراند۴.

توابع جایگزیدگی دلیل به وانیر توابع در مسأله این می شود. برابر هشت محاسبات حجم مطالعه، مورد سیستم ذرات

از .[١۴] می باشد سیستم ابعاد از مستقل کلی طور به که شده محدود نزدیک همسایگان با همپوشانی کمی تعداد به تنها

جایگزیده بیشینه وانیر توابع [١۵] است. شده استفاده خطی۵ مقیاس رهیافت های صحیح گسترش در جایگزیده توابع

که گونه ای به می دهند؛ کاهش شدت به را محاسبات هزینه -۵ . ١ -شکل بسط پایه توابع عنوان به استفاده صورت در

.[١۶] داشت خواهد خطی رابطه تقریباًً سیستم اندازه با محاسبات زمان

موجب که است رفته کار به نیز و...- تنگابست -هابارد، مدل هامیلتونی های توسعه در جایگزیده نمایش این

فرمالیسم در گرین توابع ساخت برای آنها از همچنین .[١٧] است شده قوی هم بسته ی فرمیونی سیستم های بررسی

که مواردی در خصوص به مواد [٢٠] الکتریکی و [١٩] گرمایی ،[١٨] بالستیک٧ رسانندگی مطالعه منظور به لانداور۶

١Gregory Wannier
٢Localized Molecular Orbitals
٣Maximum Localized Wannier Functions
۴Orthonormal

۵Linear-scaling
۶Landauer
٧Ballistic



۶ وانیر جایگزیده نمایش اهمیت .١ فصل

رهیافت های از استفاده با فولرن و سیلیسیم خوشه ی در الکترونی ساختار محاسبات زمانی مقیاس مقایسه ی – ۵ . ١ شکل
[۴] مختلف

جایگزیده بیشینه وانیر توابع که است زمینه ای کوانتومی١ ترابرد .[٢١] می شود استفاده است، مدنظر کوانتومی سرشت

تولید با توابع این است، مدنظر الکترون موضعی رفتار آنکه دلیل به شاخه این در است. کرده عمل موفق بسیار آن در

تابع به دستیابی امکان هستند، قطری سه تقریباً و است صفر قطرشان از دور عناصر بیشتر که هامیلتونی ماتریس های

.[٢٢] سودمنداند بسیار کوانتومی ترابرد به مربوط محاسبات در رو این از می نماید؛ راحت تر را گرین

جایگزیده وانیر توابع یعنی آنها فوریه بسط بنابراین اند، گسترده فضا کل در بلوخ توابع که شد ١ . ١گفته بخش در

است:

wn(r−R) = |Rn⟩ = V

(٢π)٣
∫
BZ

dk exp (−ik.R) |ψ⟩ (۶ . ١)

=
V

(٢π)٣
∫
BZ

dk exp (−ik.R)unk(r)e
ik.r

مکان در نقطه ای در R یاخته در wn(r −R) وانیر تابع است. واقعی فضای در شبکه بردار R آن در که

r̄rR = ⟨Rn|r|Rn⟩ (١ . ٧)

است.(شکل١ . ١ب) شده جایگزیده

نمی باشند. شرودینگر معادله توابع ویژه اما می دهند، تشکیل را کاملی مجموعه و بوده راست هنجار وانیر توابع
١Quantum Transport



٧ وانیر جایگزیده نمایش اهمیت .١ فصل

R مختلف شبکه بردارهای در وانیر توابع مجموعه ی و وارون فضای در مختلف k بردارهای در بلوخ توابع مجموعه

سیستم یک در بلوخ توابع از تعدادی ١ . ١ب درشکل نمونه برای می تنند. را یکسانی هیلبرت فضای مستقیم، درفضای

یک برای شکل این است. شده آورده می تنند را آن با یکسانی هیلبرت فضای که وانیری توابع و بعدی یک دوره ای

دارد. قرار اتم هر روی آن مرکز که می باشد p-شکل اوربیتال های از ترکیبی ما علاقه مورد نوار و است فرضی مدل

تابع هر که آنجایی از است. شده منزوی kها تمامی در پایینی و بالایی نوارهای از نوار این که شده فرض این گونه

kمختلف در بلوخ توابع برهم نهی با که داشت انتظار می توان است، متفاوتی پوش تابع دارای مختلف kهای در بلوخی

از گسترده ای دامنه ی به حقیقی، فضای در جایگزیده موج بسته آوردن بدست برای شود. تولید جایگزیده ای موج بسته

نوشت: می توان خاص حالت یک در بنابراین است. نیاز k فضای در برهم نهی ها

w٠(r) =
V

(٢π)٣
∫
BZ

dkψnk(r) (١ . ٨)

معادله١ . ٨ می شود. انجام بریلوئن منطقه تمام روی انتگرال و است حقیقی فضای در بنیادی یاخته Vحجم آن در که

راست سمت تصویر بالاترین در آن نمایش که گرفت نظر در مرکزی یاخته در گرفته قرار وانیر تابع عنوان به می توان را

در را حقیقی فضای در وانیر تابع جابجایی اثر با e−ik.R فاز فاکتور یک می توان حال است. آمده ١ . ١ب شکل

از ١منظور دیراک نمایش در است. شده ترسیم w٢ و w١ با ١ . ١ب شکل در که کرد وارد ١ . ٨ معادله ی انتگرال گیری

.[٢٣] می شود نوشته زیر شکل به و است n نوار به مربوط R سلول در wnR وانیر تابع ،|Rn⟩

|Rn⟩ = V

(٢π)٣
∫
BZ

dk exp (−ik.R) |ψn,k⟩ (١ . ٩)

معادله ی وارون می شوند. مربوط هم Rبه −R′ شبکه بردار انتقال تحت |R′n⟩ و |Rn⟩ وانیر توابع ترتیب این به

می آید: در زیر شکل به فوریه بسط به توجه با ١ . ٩

|ψnk⟩ =
∑
R

exp (ik.R) |Rn⟩ (١ . ١٠)

توابع برهم نهی با ١ . ١ب شکل چپ سمت در بلوخ توابع از یک هر شود، استفاده e−ik.R مناسب فاز که صورتی در

می شود. ساخته راست سمت در شده داده نشان وانیر

علی رغم اساس همین بر است. بلوخ و وانیر حالات بین یکانی تبدیل یک پایه ریز ١ . ١٠ و ١ . ٩ معادلات بسط های

نواری زیرفضای از یکسانی و صحیح توصیف حالات، مجموعه دو هر نیستند، هامیلتونی حالت ویژه وانیر توابع اینکه

یکتاست؛ |Rn⟩ وانیر توابع و |ψnk⟩ بلوخ توابع مربعات روی جمع از ناشی بار چگالی مثال برای می دهند. ارائه

با بلوخ و وانیر نمایش های هم ارزی است. اعمال قابل دیگری تک-ذره ای عملگر هر بررسی برای استدلال همین

١Dirac



٨ وانیر جایگزیده نمایش اهمیت .١ فصل

می شود. بارزتر P تصویر عملگر معرفی

P =
V

(٢π)٢
∫
BZ

dk|ψnk⟩⟨ψnk| =
∑
R

|Rn⟩⟨Rn| (١ . ١١)

معادله توسط و دارد وجود بلوخ توابع در که پیمانه ایست آزادی یک وجود وانیر توابع ویژگی های مهمترین از یکی

و مارزاری می شود. وانیر توابع نایکتایی موجب بلوخ، توابع در پیمانه ای آزادی این نمی شود. تعیین شرودینگر

که کردند معرفی جایگزیده بیشینه وانیر توابع آوردن دست به برای روشی پیمانه ای، آزادی این از استفاده با واندربیلت

نمود. خواهیم بررسی را آن فرمولبندی و رهیافت این مبسوط شکلی به بعد فصل در



٢ فصل

جایگزیده بیشینه وانییر توابع رهیافت

جایگزیده اوربیتال های با کامل پتانسیل رهیافت ٢ . ١

تابعی نظریه چارچوب در که FPLO١ نرم افزار محاسباتی رهیافت مورد در اجمالی بررسی به فصل این ادامه در

.[٢۵ ،٢۴] می پردازیم است، شده تولید جایگزیده اوربیتال های از استفاده و کامل پتانسل روش مبنای بر چگالی٢و

اتمی اوربیتال های جایگزیدگی بهبود وسیله ی به اتمی٣ اوربیتال های خطی ترکیب روش بهینه سازی مبنای بر روش این

بین رابط یک ایجاد پایان نامه این از هدف که دید خواهیم آینده فصول در .[٢۶] است جاذبه پتانسیل یک توسط

به را وانییر جایگزیده بیشینه توابع که است WANNIER90 محاسباتی بسته و ساکن به ابتدا محاسبات بسته ی این

.[٢٧] می دهد دست به شد، اشاره آن به فصل این در که روشی

می کنیم: شروع بلوخ حالات برای زیر شده شناخته دنباله ی از ،FPLO رهیافت در بهینه پایه های بررسی برای

ψnk = ⟨r̂|kn⟩ = ١√
N

∑
RsL

ϕsL(r−R− s)CLs,nke
ik(R+s) (٢ . ١)

آن در که

ϕsL = ⟨r̂|RsL⟩ = ϕls(|r−R− s|)YL(r−R− s) (٢ . ٢)

که هستند R شبکه یاخته ی در و s مکان در یافته مرکزیت اتمی شبه جایگزیده ی اوربیتالهای ϕsL پایه ی حالات

کوانتومی اعداد از کاملی مجموعه با و بوده زیر شکل به کروی پتانسیل با اتمی شبه شرودینگر معادله برای جوابی

.[٢٨] است مجاز آن در نیز L یک با اوربیتال چندین که می شوند تعریف L = {ρ, l,m}

vat(r) =
١

۴π

∫
v(r−R− s)dΩ+ vconf (٢ . ٣)

١Full Potential Local Orbital
٢Density Functional Theory

٣Linear Combination of Atomic Orbitals



١٠ جایگزیده بیشینه وانییر توابع رهیافت .٢ فصل

..
ساختار کد از بلوخ موج توابع دریافت

سازی کمینه فرآیند شروع و الکترونی
.

|ϕnk⟩ =
∑

m |ψmk⟩⟨ψmk|gn⟩

.

S
(k)
mn = ⟨ϕmk|ϕnk⟩ =

(
A†A

)
mn

.

|ϕ̃nk⟩ =
∑

m

(
S−١/٢)

mn
|ϕmk⟩

.u
(٠)
nk (k) = exp (−ik.r)ϕ̃mk(r)

.

M
(٠)(k,b)
mn = ⟨u(٠)mk|u

(٠)
mk+b⟩

.

U
(k)
mn = AS− ١

٢

.

G(k) = dΩ
dW (k) = f(Mk,b

mn )

.

G(k) = ٠

.

∆W (k) = ϵG(k)

.

U
(k)
new → U

(k)
old exp [∆W (k)]

.

M (k,b) = U (k)†M (٠)(k,b)U (k,b)

.

wnR(r) =
V

(٢π)٣

∫
BZ

[∑
m U

(k)
mnψmk(r)

]
e−ik.R dk

.

پایان

..

بله

.

خیر

.

جایگزیده بیشینه وانییر توابع محاسبه ی روندنمای – ٢ . ١ شکل



١١ جایگزیده بیشینه وانییر توابع رهیافت .٢ فصل

به کننده محدود پتانسیل یک دوم بخش که حالی در است بلور کروی پتانسیل میانگین فوق معادله ی اول قسمت

می باشد: زیر شکل

vconf =

(
١
r٠

)۴
(۴ . ٢)

است: زیر صورت به شود حل باید که ویژه مقداری معادله

HC = SCϵ (۵ . ٢)

به همپوشانی ماتریس و هامیلتونی ماتریس می دهند. تشکیل را آن المانهای CLs,nk که است ضرایبی ماتریس C که

می شوند: تعریف زیر شکل

Hs′L′,sL =
∑
R

⟨0s′L′|Ĥ|RsL⟩eik(R+s−s′) (۶ . ٢)

Ss′L′,sL =
∑
R

⟨0s′L′|RsL⟩eik(R+s−s′) (٢ . ٧)

قطری سازی مسأله ی با مواجهه از جلوگیری برای معمول طور به می شوند. گرفته نظر در نامتعامد پایه ها کلی حالت در

دسته ی دو به جایگزیده پایه ی حالات می شود، رایانه ای محاسبات افزایش موجب که غیرضروری و بزرگ ماتریس های

به شبکه مختلف نقاط در مغزه اوربیتال های چون می شوند. تقسیم  ϕs,L,v ظرفیت حالات و ϕs,L,cمغزه ی١ حالات

تعریف زیر شکل به را مغزه حالات رو این از است. کردن نظر صرف قابل آنها برهم نهی هستند، جایگزیده شدت

می کنیم:

⟨R′s′L′|RsLc⟩ = δcc′δRR′δss′ (٢ . ٨)

داریم: همپوشانی ماتریس برای می کند. ظرفیت و مغزه حالات جداسازی به مجاز را ما و دارد یک برابر جوابی که

S =

Scc Scv

Svc Svv

 (٢ . ٩)

آن: در که

Scc = ⟨R′s′c′|Rsc⟩ = δcc′δR+s,R′+s′

Scv = ⟨R′s′c′|Rsv⟩

١core



١٢ جایگزیده بیشینه وانییر توابع رهیافت .٢ فصل

Svc = ⟨R′s′v′|Rsc⟩ = S†
cv

Svv = ⟨R′s′v′|Rsv⟩

است. شده استفاده L زیروند از نباید مهم مرزبندی این که جایی و ظرفیت حالات به v زیروند مغزه، حالات به c زیروند

می کنیم: تجزیه فوق تعاریف از استفاده با و [٢٩] چولسکی١ تجزیه قاعده ی از استفاده با را همپوشانی ماتریس حال

S =

 ١ Scv

Svc Svv

 =

 ١ ٠

Svc SL
vv


١ Scv

٠ SR
vv

 = SLSR (٢ . ١٠)

رابطه ی از SR
vv و SL

vv مثلثی پایین و بالا ماتریس های آن در که

SL
vvS

R
vv = Svv − SvcScv (٢ . ١١)

استفاده آنها از مقداری ویژه معادله در بعداً که چولسکی تجریه ی از حاصل ماتریس های معکوس می کنند. پیروی

است: زیر شکل به می کنیم

SL−١ =

 ١ ٠

−SL١
vv Svc SL−١

vv

 , SR−١ =

١ −ScvSR−١
vv

٠ SR−١
vv

 (٢ . ١٢)

داریم: نیز هامیلتونی ماتریس برای

H =

 HCC HcvScv

SvcHvc Hvv

 (٢ . ١٣)

ایجاد مشکلی هیچ Hcc = ϵsc′cδR′+s′,R+s شکل به مغزه درجات برای بلوری میدان تفکیک دادن عمومیت که

ظرفیت: و مغزه حالات تعریف از استفاده با لذا نمی کند.

Hcc = ⟨R′s′c′|H|Rsc⟩ = ϵscδcc′δR+s,R′+s′

Hvv = ⟨R′s′c′|H|Rsv⟩

١Cholesky decomposition



١٣ جایگزیده بیشینه وانییر توابع رهیافت .٢ فصل

بود: خواهد زیر شکل به هامیلتونی ماتریس

H =

 ϵc١ ϵScv

Svcϵc HR
vv

 , ϵc = diag (. . . , ϵsLc, . . . ) (١۴ . ٢)

مرکزی چند و مرکزی تک انتگرال های شامل ظرفیت-ظرفیت و مغزه-ظرفیت ماتریس های المانهای حقیقت در

است: زیر شکل به مکانی درون المان می شوند.

⟨sL′|H|sL⟩ =⟨sL′| − ∆

٢ +
∑
L١

vsL١(|r− s|)YL١(r− s)|sL⟩

+⟨sL′|
∑

R′+s′ (̸=s),L١

vsL١(|r−R′ − s′|)YL١(r−R′ − s′)|sL⟩ (١۵ . ٢)

از خارج المان های است. مرکزی دو عبارتی که sمی شود مکان در بلوری پتانسیل خارجی قسمت شامل دوم عبارت

است: زیر شکل به s ̸= R+ s برای مکان

⟨s′L′|H|RsL⟩ =⟨s′L′| − ∆

٢ +
∑
L١

vs′L١(|r− s′|)YL١(r− s′)|sL⟩

+
∑
L٢

vsL٢(|r−R− s)YL٢(r−R− s)|RsL⟩

+⟨s′L′|
∑

(s′′ ̸=)R′′+s′′ (̸=R+s),L١

vs′′L١(|r−R′′ − s′′|)YL١(r−R′′ − s′′)|sL⟩ (١۶ . ٢)

وجود آنها حل امکان اما هستند مرکزی سه عبارات سوم سطر در و است مرکزی دو انتگرال هر دوم و اوال سطر در که

.[٢۵] دارد

نمود: بازنویسی را مقداری ویژه معادله می توان

(sL)−١H(SR)−١(SRC) = (SRC)ϵ (٢ . ١٧)

مغزه-مغزه قسمت های و است SL−١HSR−١ شده ی قطری یکانی ماتریس C̃ آن در که SRC = C̃ قراردادن با

نوشت: زیر یافته ی کاهش شکل به را ما معادله این می توان است یک برابر و قطری نیز آن -cc-

H̃vvC̃vv = C̃vvϵv (٢ . ١٨)

C̃cv = ٠ این رو از و شده حذف SL−١HSR−١ عبارت -cv- مغزه-ظرفیت قسمت های که می کنیم اشاره اینجا در
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است: صادق زیر تعریف آن در که می دهد دست به را فوق یافته کاهش مقداری ویژه معادله ی و

H̃vv = (SL
vv)

−١(Hvv − SvcHccScv)(S
R
vv)

−١ (٢ . ١٩)

داشت: خواهیم نیز ضرایب ماتریس برای ترتیب این به

C =

١ −Scv(SR
vv)

−١C̃vv

٠ (SR
vv)

−١C̃vv

 (٢ . ٢٠)

مقالات به می توان آن نسبیتی بخش به مربوط محاسبات همچنین و روش این در رفته کار به تقریب های مورد در

.[٣٠–٣٢] نمود مراجعه همکارانش و کوپرنیک١

پایه ها بهینه سازی ٢ . ١ . ١

اساس این بر است. خودسازگار محاسبات چرخه از دور هر در پایه ها شدن بهینه FPLO مهم ویژگی های از یک

می کنند: پیروی زیر معادله از مغزه حالات برای استفاده مورد پایه

(t̂+ vats )ϕsLc = ϕsLcϵsLc (٢ . ٢١)

مغزه اوربیتال های روی جمع که است آن متضمن تعریف این است. s مکان حول کروی پتانسیل متوسط vats آن در که

استفاده مورد پایه های مقابل در هستند. بلور هامیلتونی جواب برای خوبی بسیار تقریب آن به مربوط ویژه مقادیر و

می شوند: تعریف زیر شیوه ی به ظرفیت اوربیتال های برای

(
t̂+ vats +

(
r

rsLv

)۴
)
ϕsLv = ϕsLvϵsLv (٢ . ٢٢)

بدون تراکم شاخصه ی x0Lv و همسایه نزدیکترین فاصله rNN و است rsLv = (rNN (s)x0Lv/٢)
٣
٢ آن در که

بلند دنباله ی حذف آن تأثیر که است محدودکننده پتانسیل یک هامیلتونی، به شده اضافه توانی جمله ی است. بعد

روی کمی تأثیر محدودکننده پتانسیل است. معین شعاع یک در اوربیتال ها این کردن محدود و ظرفیت اوربیتال های

می شوند. چشم گیری تغییرات دستخوش ظرفیت اوربیتال های هسته، از دور نواحی در حالیکه در دارد مغزه ناحیه ی

نزدیک جهت در انرژی تشدید اوربیتالهای که است این ظرفیت اوربیتال های محدودسازی مهم تر حتّی و دیگر تأثیر

می کنند. ایجاد را اوربیتال ها این از بهینه ای انحنای و شده کشیده بالا نواری مرکز به شدن

ویژگی این از FPLO نرم افزار در است. وابسته x0 به نیز کل انرژی ،x0 شاخصه ی به پایه ها وابستگی به توجه با

به توجه با کل انرژی که است این FPLO راهبردی ویژگی دیگر، عبارت به است. شده استفاده پایه ها بهینه سازی برای
١Klaus Keopernik
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تنظیم قابل و متغییر پایه های با FPLOرهیافتی گفت باید نتیجه در می شود. کمینه تراکم شاخصه های از مجموعه ای

است.

رسید: زیر قاعده به می توان هلمن-فاینمن قضیه ی طبق نیرو محاسبه ی رابطه ی به شبیه رابطه ای از استفاده با

∂x0E
tot =

ϵF∑
nk

∂x0ϵnk −
∫
n(r)∂x0V

cr(r)dr (٢ . ٢٣)

فوق معادله راست سمت دهند، تشکیل را کامل مجموعه ی یک پایه ها اگر و ∂x0N =
∫
∂x0n(r) ≡ ٠ از استفاده با

،∂x0E
tot دادن قرار صفر با ما نیستند، کامل FPLO پایه های که آنجایی از می شود. صفر دقیقاً x0ها تمام برای

هر در کان-شم معادلات حل با همراه و می آوریم دست به تراکم پارامتر محاسبه ی برای را نیاز مورد ماتریس معادله ی

محاسبات کارایی و دقّت افزایش در زیادی تأثیر پایه ها سازی بهینه می شوند. حل نیز ماتریسی معادلات این چرخه

تعداد پایه ها، بهینه سازی با همراه محاسبات ،x0 اولیه  ی مقدار به بسته انگشتی، سر قاعده ی یک طبق دارد. FPLO

دارد. پایه ها بهینه سازی بدون محاسبات از بیشتر برابر ٣ تا ١٫۵ حدوداً چرخه ای

FPLO در نسبیتی محاسبات ٢ . ١ . ٢

موضعی١ اسپینی چگالی تقریب در کان-شم-دیراک معادله حل از استفاده با FPLO در نسبیتی محاسبات

.[٣١ ،٣٠ ،٢۶] می پذیرد انجام (LSDA)

Ĥ|kn⟩ = [−icα∇+ βc٢ + V cr + βΣzB
cr]|kn⟩ (٢۴ . ٢)

محور راستای در سازی خط هم و هم خط٢ تقریب در شده Bارائه ≡ Bcrẑ تبادلی-همبستگی میدان از استفاده با

داریم: ẑ انتخابی

Bcr(r) =
١
٢(V

+
xc [n,m]− V −

xc [n,m]) (٢۵ . ٢)

تبادلی- پتانسیل و هارتری پتانسیل ،V خارجی پتانسیل شامل ٢۴ . ٢ رابطه در V cr مؤثر پتانسیل معمول طور به

می شود: Vxc همبستگی

V cr(r) =

∫
n(r′)

|r− r′|
d٣r′ −

∑
Rs

Zs

|r−R− s|
+

١
٢(V

+
xc [n,m]− V −

xc [n,m]) (٢۶ . ٢)

روش های سایر خلاف بر هستند. دیراک و پائولی ۴ × ۴ ماتریس های Σz و β، α و نور سرعت c فوق معادلات در

حل ماتریسی مؤلفه ای چهار فرمولبندی یک در ٢۴ . ٢ معادله ی FPLO نسبیتی محاسبات در نسبیتی، نواری ساختار

١Local Spin Density Approximation
٢Collinear Approximation
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از نسبیتی بسط یک مدل این می گردد. دوم مشتقات راهبرد نظیر تقریب ها سایر از استفاده عدم موجب که می شود

فراهم قبل دقّت همان با را نسبیتی تأثیرات بررسی امکان و شد اشاره آن به ٢ . ١ ابتدای در که است چیزی همان

سنگین تر فلزات به مربوط محاسبات برای حتی نسبیتی و نسبیتی غیر محاسبات انرژی تفاوت که نحوی به می کند

رهیافت همین طور و نسبیتی حالت در پایه ها بهینه سازی به مربوط محاسبات برای است. میکروهارتری حدود در

تابعی نظریه محاسبات به مربوط کتب همین طور و دیگران و کوپرنیک مقالات به اسکالر١می توان نسبیتی محاسبات

.[٣۴ ،٣٣] نمود رجوع نسبیتی چگال

١Scalar Relativestic



٣ فصل

راهنما یک

لغات نمونه ٣ . ١

١ قضیه

.C آن گاه B و A اگر

... داریم ١ قضیه در

کلمه

TEX فایل در اگر که تصادفی١ متغیرهای واژه مثل نمود. استفاده باید glspl دستور از واژه یک کردن وارد برای

ضمن در است. شده استفاده glspl دستور از تصادفی متغیرهای واژه کردن وارد برای که می کنید مشاهده کنید، نگاه آن

می کنیم. تعریف را بهینه سازی٢ واژه اکنون و است. خورده پاورقی نیز آن انگلیسی معادل واژه، این از استفاده اولین در

دوم بار برای اما می خورد. پاورقی اول بار برای می کنیم. وارد را CDMA٣ و BAN اختصارات اختصارات، از

آید. نمی حساب به اول بار است، شده استفاده gls* از چون یعنی اول کلمه که کنید دقت نمی شود. زده پاورقی

را CDMA و BAN اختصارات اختصارات، از می کنیم. وارد را CDMA و BAN۴ اختصارات اختصارات، از

می کنیم. وارد را CDMA و BAN اختصارات اختصارات، از می کنیم. وارد

واژه نامه ها در نه و شده ظاهر متن در نه واژه نکنید، وارد glspl و  gls دستورات با متن در را اختصاری یا و واژه تا

اختصارات و واژه ها از استفاده [٣٧] [٣۶ ،٣۵] می شود. وارد

به ادامه در است. شده داده قرار اختصارات و واژه ها فراخوانی برای مختلفی روش های glossaries بسته در

و واژه label شده، یاد دستورات تمامی ورودی آرگومان که کنید دقت می دهیم. توضیح را مطلب این مختصر صورت

gls است. شده تعریف اختصار یا

در کنید فرض مثال می شود. وارد داده اید قرار را دستور این که مکانی در شده یاد واژه فارسی معادل دستور این با
١Random Variable
٢Optimization
٣Code Division Multiplexing Access

۴Body Area Network



١٨ راهنما یک .٣ فصل

می کنیم. تعریف زیر صورت به واژه ای واژه نامه، قسمت

می نویسیم. خود tex فایل در اگر اکنون

دهد انجام می تواند تعدادی کنش  مجموع در ربات یک

شد. خواهد زیر صورت به pdf خروجی

دهد انجام می تواند کنش تعدادی مجموع در ربات یک

استفاده واژه انگلیسی معادل خودکار طور به می کنیم، استفاده واژه این از که است باری اولین این اگر ضمن در

می شود. وارد پاورقی در است، Action که کنش یعنی شده

کرده ایم. تعریف زیر صورت به اختصاری کنید فرض نیز اختصارات، برای

کنید. استفاده gls دستور از می توانید DFT کردن وارد برای خود متن در اکنون

است.  DFTمهم ١ تبدیلات از یکی

شد. خواهد زیر صورت به دید خواهید pdf خروجی در شما که آن چه

است. DFT مهم تبدیلات از یکی

یعنی آن بازشده حالت خودکار طور به می کنیم، استفاده اختصار این از که است باری اولین این اگر ضمن در

glspl می شود. وارد پاورقی در Transform، Fourier Discrete

به واژه ای که کنید فرض دیگر بار کنید. وارد متن در را واژه یک جمع حالت می توانید دستور این از استفاده با

کرده اید. تعریف واژگان قسمت در زیر صورت

نوشته اید. را زیر عبارت خود tex فایل متن در که کنید فرض اکنون

صورت به می توان را تصادفی  مجموع متغیرهای

شد. خواهد زیر صورت به شبیه چیزی pdf فایل خروجی

صورت به می توان را تصادفی متغیرهای مجموع

کلمه این اگر ضمن در است. شده داده قرار RandomVariable واژه جمع حالت می کنید مشاهده که همان طور

پاورقی در Variable Random یعنی آن مقرد حالت انگلیسی معادل است، گرفته قرار استفاده مورد بار اولین برای

*gls و *glspl می شود. وارد

در را واژه می گذارد، متن در را واژه جمع یا مفرد حالت یعنی می کند. عمل gls و glspl مانند به دستورات این

مثال عنوان به نمی زند. پاورقی را آن می شود فراخوانی واژه که است مرتبه ای اولین اگر اما می کند. وارد واژه نامه ها

بگیرید. نظر در را زیر متن

می توان را ربات یک اما کنش ها  دهد. انجام می تواند تعدادی کنش ها  مجموع در ربات یک

اولین در این که با اما می گیرد. قرار Action برچسب با واژه جمع حالت قسمت حالت دو هر در pdf، خروجی در

در Action واژه فراخوانی بار اولین و نمی خورد. پاورقی کلمه این است، آمده Action کلمه که است اولین باری جمله

شد. خواهد ایجاد پاورقی نیز جا همان و می شود گرفته نظر در دوم جمله

١Discrete Fourier Transform
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است. مجاز یک کنش از مثالی این – ٣ . ١ شکل

یک caption در می خواهید شما که کنید فرض آمد؟ خواهد کار چه به * حالت این که است این جا سوال اما

کنید. فرض مثلا ببرید. بکار را واژه یک شکل یا جدول

جایی اولین زیاد احتمال به و می شوند، جمع آوری اشکال فهرست در اشکال ها caption می دانید که همان طور

ما که است پرواضح است. شده آورده اشکال فهرست در که است ها caption در می رود بکار Action واژه که

* حالت از اشکال و جداول caption در که است بهتر پس باشیم. داشته پاورقی اشکال فهرست در نمی خواهیم

یعنی: کنیم. استفاده دستورات

glsentrytext

می شود، وارد نظر مورد واژه یا اختصار text قسمت متن در فقط که تفاوت این با است. gls مانند به دستور این

بگیرید. نظر در را زیر اختصار و واژه برای می شود. وارد واژه نامه ها در نه و می خورد پاورقی نه نظر مورد واژه و

بنویسید: خود متن در اگر اکنون

را  DFT تبدیل با بهینه سازی  می توانیم

کرد. خواهید مشاهده را زیر عبارت pdf خروجی در شما

را DFT تبدیل بهینه سازی با می توانیم

پاورقی دیگر باشد، رفته بکار که باشد باری اولین حتی جا این در اگر DFT اختصار و Optimization اماواژه

glsentryplural شد. نخواهد نیز اختصارات فهرست و واژه نامه وارد اختصار و واژه این ضمن در خورد، نخواهد
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است. مجاز یک  کنش  از مثالی این – ٣ . ٢ شکل



٢١ راهنما یک .٣ فصل

واژه و می شود، وارد نظر مورد واژه جمع قسمت متن در فقط که تفاوت این با است. glspl مانند به دستور این

glsuseri می شود. وارد واژه نامه ها در نه و می خورد پاورقی نه نظر مورد

وارد اختصارات فهرست یا و نامه واژه در اما آید نمی متن در اختصار یا و واژه کنید، استفاده دستور این از اگر

می شود.

لاپلاس سیمون پیر – ٣ . ٣ شکل



الف پیوست

درتک مراجع مدیریت



ب پیوست

FPLO محاسباتی بسته اتصال

Wannier90و

ای منطقه هیبریدی و هیبریدی حالات چگالی  ب . ١

است.و شده نام گذاری TEMP پیش فرض صورت به که تولید می شود نیز دیگری FPLO2WANپوشه پوشه ی از غیر به ت

تقسیم می شود: زیر بخش های به

روی بر موج توابع که می باشد فایل- عدد ١۶ × ١ × ١ تعدا مثلا- k نقاط تمام تعداد به فایل هایی شامل waves •

+gridscfpsi.g001 حجیم فایل از و است شده وارد را آنها شماره ورودی در که دلخواه نوارهای همه در بنیادی مش بندی

به و فراهم می آورد را آنها باینری بارگذاری با موج تابع مطلوب بخش های به دسترسی امکان کار این می شوند. استخراج

باشد داشته وجود هیبریدی توابع از دیگری تعداد روی بر محاسبه برای نیاز چنانچه علاوه به می بخشد. سرعت محاسبات

دستور از استفاده با را شده تقسیم فایلهای توان می و کند می اجتناب موج تابع سنگین فایل مجدد نمودن قطعه قطعه از

نمود. وارد ورودی عنوان به برنامه اجرای هنگام در زیر

1 ~$ fplo2wannier -t TEMP

h g f d p s n
١ ١

٣ ٢ ٢
٧ ۵ ۴ ٣

١٣ ١٠ ٨ ۶ ۴
٢١ ١٧ ١۴ ١١ ٩ ۵

٣٧ ٣٢ ٢٧ ٢٣ ١٩ ١۶ ۶

مشخص کننده خانه هر و اول ستون در (n)لایه شماره آنها. کوانتومی اعداد اساس بر زیرلایه ها برای انرژی توالی – ب . ١ جدول
شرکت مواد و محاسبه به وابسته اربیتال هر به یافته اختصاص الکترونها تعداد است. مربوطه اربیتال الکترون گیری ترتیب

[٣٨] است. محاسبه در کننده



٢۴ WANNIER90و FPLO محاسباتی بسته اتصال ب. پیوست

بردارهای تقسیم بندی از نقاط این است. شده داده نقاط آن در موج توابع که می باشد شبکه دکارتی مشبندی حاوی points •

باشد زیاد آنقدر باید مش بندی این ایجاد می شوند. Fedit رابط در grid زیرمنوی در شده وارد بخش های تعداد به شبکه

توابع خواند هنگام در بهنجارش مسأله ی که باشند داشته یک برابر انتگرالی بهنجارش فرایند در شده ایجاد موج توابع تا

می شود. خارج برنامه از خطا ارائه ی با نباشند بهنجار توابع این چنانچه و شده بررسی FPLO2WANNIER توسط موج

هر در نشود مجبور کاربر اینکه برای و بوده FPLO خروجی فایل های خوانش از آمده دست به اطلاعات حاوی که data •

کردن اضافه خواهان بعدی توسعه های در چنانچه است. شده ایجاد کند قطعه قطعه را موج تابع فایل بار یک محاسبه بار

در رفته کار به متغیر های اکثر حاوی فایل این کمک می کند. فایل این وجود باشیم محاسبات ادامه و قطع برای بخشی

آن با FPLO2WANNIER برنامه که پایتون نویسی برنامه زبان در لغت نامه١ ابزار از استفاده با که نیز می باشد برنامه

خوانده می شود. و ایجاد است شده نوشته

-اول FPLO بسته ی از متفاوتی مبنای بر اول منطقه تقسیم بندی برای kmesh.pl یعنی WANNIER90 بسته ی در موجود نامه

می کند. کند-کار می مشبندی را zو y بعد و را z محور

1 #!/usr/bin/python3 -u

2 from sys import argv

3 arg=[int(x) for x in argv[1:4]]

4 xtel=1.0/arg[0]

5 ytel=1.0/arg[1]

6 ztel=1.0/arg[2]

7 x,y,z=0.0,0.0,0.0

8 with open("./wankp","w") as f:

9 f.write("%s f 1 1 \n"%(arg[0]*arg[1]*arg[2]))

10

11 for z in range(arg[2]):

12 for y in range(arg[1]):

13 for x in range(arg[0]):

14 with open("./=.kp","a") as f:

15 f.write("%s %s %s\n"%(repr(x*xtel).ljust(20),

16 repr(y*ytel).ljust(20),repr(z*ztel).ljust(20)))

17 print("%s %s %s\n"%(repr(x*xtel).ljust(20),

18 repr(y*ytel).ljust(20),repr(z*ztel).ljust(20)))

١Dictionary



پ پیوست

خروجی ها و ورودی ها معرفی

است. زیر شرح به FPLO2WANNIER برنامه ورودی کلی طور به

مربوط نگاشت های شامل و تولید Fedit و FPLO توسط خودکار صورت به هردو که +symminfo یا symmetry+و •

که است آمده آنها تبدیل های و وارون شبکه و شبکه بردارهای آن انتهای در و است بریلوئن اول منطقه در ارز هم نقاط به

می گردد. چاپ نیز خروجی در و می شود استخراج  FPLO2WANNIER برنامه توسط قسمت این

انجام می گیرد آن مشبندی تنظیمات fedit کاربری رابط از grid پنجره زیر توسط که موج تابع فایل +gridscfpsi.g001 •

و بوده انرژی گاف یک در دامنه این ابتدای که داشت توجه باید و کرد تعیین قسمت این در انرژی دامنه می توان همچنین

مربوط توضیحات در و است اختیاری آن نام باشد. یکسان می شود تعین bandplot زیرپنجره ی در که انرژی دامنه ی با

.[٣٩] است آمده FPLO دستورالعمل در فایل این به

اول همسایگی بردارهای فایل این از می آید. دست به wannier90 بسته مقدماتی١ محاسبات از که wannier.wout •

است. پیش فرض نام یک wannier استخراج می شود.

اکنون ولی استفاده می شد فایل این پروژه ابتدای در استخراج می شود. بریلوئن اول منطقه مشبندی نقاط آن از که =.kp •

ویژه استخراج برای فایل این البته است. نشده انجام هنوز کار این که نمود حذف را فایل این به نیاز تغییراتی با می توان

با و وارون شبکه مش بندی با متناسب را آن بایستی فلذا می شود؛ استفاده نیز وارون شبکه مختلف نقاط در انرژی مقادیر

می شود. مشخص k تعداد mesh بخش در برنامه، گرافیکی پنجره ی در منظور این برای کرد. ایجاد xfplo -fs از استفاده

آن استخراج برای و دست می دهد به آمده =.kp فایل در که را وارون شبکه مشبندی روی مقادیر ویژه +band_kp •

ورودی به مربوط اطلاعات حامل که wannier.win فایل داد. انجام Fedit در bandplot زیرپنجره ی در تنظیماتی باید

می باشند. FPLO2WANNIER برنامه ورودی های که است اضافی کلیدهای اضافه ی به wannier90 برنامه اجرای

می شود. ساخته فایل این روی از FPLO اجرای wannier.win ورودی

.[۴٠] است انتخاب قابل زیر گزینه های است wannier90آمده محاسباتی بسته دستورالعمل در آنچه جز wannier.winبه فایل در

کاربرد بدون wannier90 به مربوط اجراهای برای و دارند کاربرد FPLO2WANNIER اجرای هنگام در صرفاً زیر انتخاب های

می کند. استفاده # و ! علامت های از wannier90 مانند هم FPLO2WANNIER زمینه این در که باشند غیرفعال باید و بوده

١Postprocceing



٢۶ خروجی ها و ورودی ها معرفی پ. پیوست

این مقابل در شود انجام FPLO2WANNIER محاسبات آنها روی می خواهیم که نوارهایی شماره special_bands •

است؛ +band_kpفایل نوارهای ستون شماره از آمده دست به شماره های اساس بر شماره ها این می شوند. وارد کلید

می توان هستند. nام تا اول نوار به مربوط بعدی ستون های و اول منطقه نقاط فایل این در اول ستون که ترتیب این به

مثال: عنوان به نمود. مشخص - با را نوارها از دامنه ای

1 special_bands 1,2,5-7

می کند. جدا نوارها سایر از را ١،٢،۵،۶و٧ نوارهای

را می گیرد. تصویر حالات چگالی برای انرژی بازه های تعداد و انتها، ابتدا، ترتیب به که عدد سه شامل energy_dos •

1 energy_dos -15 0 1000

شود. حساب آنها روی حالات چگالی تا تقسیم می شود قسمت به الکترون ولت تا انرژی بازه مثال این در

دهد. تغییر را حالات چگالی محاسبه در گاوسی تابع پهن شدگی مقدار می تواند dos_sigma •

1 dos_sigma 0.2

پس کد در حاضر حال در می شوند. حذف محاسبه لیست از باشند آمده جا این در که نوارهایی شماره exclude_bands •

نوار و باشیم داشته نوار ده اگر عبارتی به بود. خواهد ترتیب به مانده باقی نوارهای به دهی برچسب نوارها این حذف از

هنوز کار این درستی محاسبه می شود. شکل این به ساختار و برچسب می خورند ٨ تا یک از نوارهای کنیم حذف را ۵و٩

special_bands برای قبلا که نوارها دامنه قاعده دارد. وجود wannier90 بسته در گزینه این اما است نشده بررسی

است. صادق نیز مورد این در شد بیان

می خواهیم که را هیبریدی تابع نوع و تعریف می شود زیر شکل به حالات چگالی تصویرهای بخش dos_projections •

مختصات کردن وارد با نیز منطقه ای حالت چگالی از تقریب یک می توان می دهد. دست به کنیم مشخص آن روی را تصویر

که الکترون هایی تعداد به special_bands قسمت در باید تصویر توابع آوردن دست به برای که شود دقّت آورد. دست به

نمود. مشخص رانیز نوارها همان و داشت توجه شرکت می دهد کل در مذبور اوربیتال

1 begin dos_projections

2 c=0.0,0.0,0.0:s

3 end dos_projections

یا و

1 begin dos_projections

2 c=0.0,0.0,0.0:dx2-y2

3 end dos_projections

نوار کدام کند مشخص ظرفیت الکترون های تعداد اساس بر کد خود که این شده اند. بررسی مبدأ در موارد این دوی هر

فقط اکنون و نیامد پیش پایان نامه این در آن فرصت که است کدنویسی پروژه یک خود است اوربیتال کدام به مربوط

روی حاالت چگالی تصویر کد تا نمود مشخص را مذبور اوربیتال نوارهای wannier.win ورودی فایل طریق از می توان

کند. محاسبه را دلخواه هیبریدی حالت



٢٧ خروجی ها و ورودی ها معرفی پ. پیوست

استفاده wannierfr.amn فایل یک تولید برای گاوسی تابع از و تعریف می شوند زیر شکل به گاوسی حدس توابع •

می کنند.

1 frprojections c=0,0,0:sigmafr=9

[۴١] مشخص می کند. گاوس معادله در را σ مقدار sigmafr عدد

σ(ε− εi(k)) −→
١

σ
√
π
exp(− (ε− εi(k))

٢

σ٢ ) (پ . ١)

شده اند. ایجاد مختلف اولیه توابع با کد امتحان کردن برای بیشتر توابع این

فایل های تولید می شوند. FPLO2WAN نامه به پوشه یک در پیشفرض صورت به FPLO2WANNIER برنامه خروجی های

وجود می آیند. به آن در اجرا از بعد زیر

تا است FPLO2WANNIER برنامه به مربوط کلید های بدون نام همین با ورودی فایل بازنویسی wannier.win •

باشد. خطا بدون wannier90 اجرای

اول همسایگی های و موج تابع دوره ای بخش انتگرال های های مجموعه یعنی M (k,b)
mn ماتریس حاوی wannier.mmn •

تولید FPLO محاسباتی بسته از موج توابع استخراج با فایل این است. شده معرفی ؟؟ معادله ی در که می شود آن ها

و مطالعه از پس شود. بررسی FPLO خروجی موج توابع بودن بهنجار بود لازم ابتدا منظور این برای شد. بررسی و

که -[۴٢] سه خطی١ انتگرال گیری و توابع روی -جمع انتگرال گیری مختلف روش دو از استفاده و فراوان کدنویسی های

با FPLO خروجی فایلهای همان گیگابایت!که ده چند حدود -در بزرگ فایلی توانستیم کرده اند ارائه یکسانی جواب های

بریلوئن اول منطقه نقاط تمامی در هنجار به موج توابع آن محتوای که کنیم استخراج است- +gridscfpsi.g001 عنوان

.[٩] است شده استفاده آن آوردن دست به برای زیر انتگرال از لذا می شود؛ استخراج موج توابع از ماتریس این چون است.

M (k,b)
mn = exp(−ib.r)⟨ψmk|ψnk+b⟩ (پ . ٢)

اشاره آن به ؟؟ بخش معادلات در که است (Ak)mn ماتریس همان یا شده تولید تصویر توابع حاوی wannier.amn •

توسط شده مشخص ١
٨ نه -و فضا تمامی که است شده استفاده زیر شکل به (Ak)mn ماتریس از فایل این در شد.

می پوشاند. زیر شکل به را مستقیم- شبکه مشبندی

(Ak)mn =

∫ a١

٠

∫ a٢

٠

∫ a٣

٠
ψmk(x, y, z){gn(x, y, z)

+ gn(x− a١, y, z)e
ik١a١ + gn(x, y − a٢, z)e

ik٢a٢

+ gn(x, y, z − a٣)e
ik٣a٣ + gn(x− a١, y − a٢, z)e

ik١a١eik٢a٢

+ gn(x− a١, y, z − a٣)e
ik١a١eik٣a٣ + gn(x, y − a٢, z − a٣)e

ik١a١eik١a١

+ gn(x− a١, y − a٢, z − a٣)e
ik١a١eik٢a٢eik٣a٣} (پ . ٣)

داراست. را فضایی ١
٨ مشبندی همان فقط mn(Ak)که ماتریس همان wannier_1.amn •

١Trilinear Interpolation



٢٨ خروجی ها و ورودی ها معرفی پ. پیوست

شکل به FPLO2WANNIER برنامه اگر xsf •

1 ~$ fplo2wannier -x y

تولید می گردد. نمود مشاهده xcrysden برنامه با را آنها و می توان هستند اولیه gnهای نمایش که فایل ها این شود اجرا

مش بندی فضای ١
٨ نمایش فقط فایل ها این علاوه به می شوند. تولید نیز cord فایلهای برنامه از اجرا این با همچنین

نمایش که می شود تولید نیز wannier.xsf فایهای در کامل طور به توابع این ترسیم از آزمایشی نمونه یک ولی است شده

می دهد. نشان را محاسبات در رفته کار به حدس اوربیتال های شکل از کاملی

این در مربوطه تصویر تابع هم و کروی هم و دکارتی مشبندی هم را می دهد. تصویر توابع برای یافته تغییر مختصات cord •

می آید. فایل

می دهد. ورودی  را در شده انتخاب نوارهای و gn تابع برای شدگی پهن بدون هیبریدی حالات چگالی wannier.pds •

داد. خواهد دست به را منطقه ای هیبریدی حالات چگالی باشد داشته وجود نیز انتقالی چنانچه

دست به را است شده داده پهن شدگی یک آن به گاوسی توزیع با که کر الذّ فوق حالات چگالی wannier.pds_sigma •

می دهد

را است شده داده پهن شدگی یک آن به گاوسی توزیع با که کر الذّ فوق حالات چگالی wannier.pds_sigma_orth •

توسط شده ارائه مشبندی منطقه تنها که است رفته کار به gn نوع در قبل فایل و فایل این بین تفاوت می دهد. دست به

به می گیرد. بر در را پ . ٣ عبارت کولاد آ داخل اول جمله تنها مورد این در gn دیگر عبارت به می شود. شامل را FPLO

می دهد. دست به را کل حالات چگالی فایل این آخر ستون یک علاوه

به است.و شده نام گذاری TEMP پیش فرض صورت به که تولید می شود نیز دیگری FPLO2WANپوشه پوشه ی از غیر به

تقسیم می شود: زیر بخش های

روی بر موج توابع که می باشد فایل- عدد ١۶ × ١ × ١ تعدا مثلا- k نقاط تمام تعداد به فایل هایی شامل waves •

+gridscfpsi.g001 حجیم فایل از و است شده وارد را آنها شماره ورودی در که دلخواه نوارهای همه در بنیادی مش بندی

به و فراهم می آورد را آنها باینری بارگذاری با موج تابع مطلوب بخش های به دسترسی امکان کار این می شوند. استخراج

باشد داشته وجود هیبریدی توابع از دیگری تعداد روی بر محاسبه برای نیاز چنانچه علاوه به می بخشد. سرعت محاسبات

دستور از استفاده با را شده تقسیم فایلهای می توان و می کند اجتناب موج تابع سنگین فایل مجدد نمودن قطعه قطعه از

نمود. وارد ورودی عنوان به برنامه اجرای هنگام در زیر

1 ~$ fplo2wannier -t TEMP

بردارهای تقسیم بندی از نقاط این است. شده داده نقاط آن در موج توابع که می باشد شبکه دکارتی مشبندی حاوی points •

باشد زیاد آنقدر باید مش بندی این ایجاد می شوند. Fedit رابط در grid زیرمنوی در شده وارد بخش های تعداد به شبکه

توابع خواند هنگام در بهنجارش مسأله ی که باشند داشته یک برابر انتگرالی بهنجارش فرایند در شده ایجاد موج توابع تا

می شود. خارج برنامه از خطا ارائه ی با نباشند بهنجار توابع این چنانچه و شده بررسی FPLO2WANNIER توسط موج

در نشود مجبور کاربر اینکه برای و بوده FPLO خروجی فایل های خوانش از آمده دست به اطلاعات حاوی که data •

اضافه خواهان بعدی توسعه های در چنانچه است. شده ایجاد کند قطعه قطعه را موج تابع فایل بار یک محاسبه بار هر

رفته کار به متغیر های اکثر حاوی فایل این کمک می کند. فایل این وجود باشیم محاسبات ادامه و قطع برای بخشی کردن



٢٩ خروجی ها و ورودی ها معرفی پ. پیوست

آن با FPLO2WANNIER برنامه که پایتون نویسی برنامه زبان در لغت نامه ابزار از استفاده با که نیز می باشد برنامه در

خوانده می شود. و ایجاد است شده نوشته
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Abstract

In this project, we calculate the maximally localized wannier functions of a carbon
chain and silisine by using FPLO and WANNIER90 packages. First the Marzari
and Vanderbilt algorithm for finding the maximally localized wannier functions
and the WANNIER90 code which is based on this algorithm, is introduced.
We also introduce the Full Potential Localized Orbital method implemented in
the FPLO package. Then the structural and electronic properties of carbon
chain and silisine are calculated. Next,we use the Python script language and
the results obtained within FPLO to develop a program for calculating the
overlap and initial guess matrix which are required for Wannier90. Finally, the
maximally localized wannier functions of carbon chain and silisine are calculated.
in this procedure, the hybrid density of state are also computed .

Keywords: wannier, FPLO, full potential, local orbital , hybrid density of state,wannier90, maximally
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