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پيشگفتار -1 .1  

کند.  کتروني نقش اساسي را ایفا ميکه در آن توزیع چگالي ال یک نظریه حالت پایه است (DFT) نظریه تابعي چگالي

 شم-کانی  همبستگي معادلات تک ذره-هایي است که بر روی پتانسیل تبادلي مبتني بر تقریب DFTهای عملي  کاربرد

ثابت  است. (GGA)و تقریب شیب تعمیم یافته  (LDA) يموضع يچگال یب، تقرها این تقریب ترین شود. رایج زده مي

های  ها و مولکول ها گرفته تا بلور های ساختاری و الکتروني انواع مواد، از اتم در توصیف ویژگي DFTشده است که 

از  یاریبس GGAو  LDAهای  یبتقرکه این  با وجودی پیچیده بسیار موفق بوده است.  های گسترده ساده و سیستم

 ی،نوار گاف یرشده در آنها نظ بیني یشپ يالکترون یاتاند، خصوص کرده بیني یشپ يرا با دقت خوب یهحالت پا های یژگيو

 کاملِ معرفيِ ی گاف نواری، به اشاره به چالش محاسبهنامه علاوه بر  درسدر این  کوچکتر هستند. يتجرب یراز مقاد یاربس

 ی محاسباتيِ بستهرا در روش ی استفاده از این  پردازیم. در پایان نحوه مي DFT-1/2غال تحت عنوان اش-روش نیم

 دهیم. ی یک مثال توضیح مي اکسایتینگ با ارائه

ارينو گاف چالش -2 .2  

فوک و نظریه -های مختلفي از جمله تقریب هارتری، هارتری الکتروني روش-ی شرودینگر بس به منظور حل معادله

ذره -به یک دسته معادلات تک را الکتروني-ی شرودینگر بس ها معادله ی این روش ي چگالي ارائه شده است. همهتابع

توان  ذره مي-معادلات تک این سازگار حل شوند. با بدست آوردن ویژه مقادیرِ کنند که باید به روش خود تبدیل مي
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ها به صورت زیر تعریف  ور کلي گاف نواری در این روشبه ط هادی محاسبه کرد. گاف نواری را در مواد عایق و نیمه

 شود: مي

 مقدار انرژی در نوار هدایت=گاف نواری کمترین ویژه-مقدار انرژی در نوار ظرفیت بیشترین ویژه (1)

ها، با  خواني مقادیر گاف انرژی بدست آمده توسط این روش چالشي که همواره پیش روی محققان بوده است، عدم هم

 3تا  2هادی معمولا  فوک گاف نواری برای مواد عایق و نیمه-به عنوان نمونه در روش هارتری تجربي بوده است. مقادیر

 50تا  40همواره حدود ادیر آید. این در حالي است که در نظریه تابعي چگالي این مق ها بدست مي مقادیر تجربي آن برابرِ

-ی انرژی تبادلي منشأ این خطا در نظریه تابعي چگالي به جملهد. نشو بیني مي درصد کمتر از مقادیر تجربي پیش

های زیادی برای رفع این  تاکنون تلاش زنیم. گردد زیرا به دلیل نامعلوم بودن، همواره آن را تقریب مي همبستگي باز مي

ش و توابع هیبریدی)ترکیبي( و رو LDA+U، تقریب GWها تصحیح  ی آن مشکل صورت گرفته است، که ازجمله

DFT-1/2 های نام برده روش  ، از میان روشاستDFT-1/2  ی گاف  به عنوان یک روش کارا و توانمند در محاسبهرا

 دهیم. مورد بررسي قرار مي نواری، نزدیک به مقادیرِتجربي،

اشغال-روش نيم -3 .3  

ی  بیني و محاسبه ی پیش، محاسبات ابتدا به ساکن بر اساس نظریه تابعي چگالي، غالبا برانظریدر چارچوب مطالعات 

های بزرگي در رابطه با  یابي به دستاوردها و موفقیت رود. این رویکرد سبب دست خواصِ فیزیکي مواد جدید بکار مي

 یجهدر نت های شبکه. ها شده است، خواصي مانند انرژی کل سیستم، طول پیوندها و ثابت ی سیستم خواص حالت پایه

، برخوردار است یيبالا یتاز اهم مواد یقدق یبدست آوردن ساختار نوار یبرا ي،حاسباتم ی هزینه کمهای  روش ی مطالعه

 های واندروالس، نقص یساختارها ی مانند مطالعه ،باز کند تر یچیدهمواد پ ی مطالعه یرا برا یدیجد یرمس تواند يم زیرا

در  کارانش فریرا و هم یم،کار کن يچاشن یزن دقت را یمکه بخواه يهنگام ،محاسبات يبهبود بازده یبرا .یاژهاو آل یبلور

 يتابع یهنظرهای مرسوم  تقریبدر چارچوب  یخودانرژ یحاتتصح ی محاسبه یرا برا DFT-1/2روش  2008سال 

هم  و LDA يموضع يچگال یبتقر یبراتوان هم  جایي که  این روش را مي از آن، توسعه دادند. شم-کان يِچگال

. روش شود يشناخته م DFT-1/2امروزه معمولا با نام  داد، مورد استفاده قرار GGA یافتهیم تعم یان شیبگراد یبتقر

های  ی محاسباتيِ برابر با تابعي ینهاما با هز، GWتقریب مشابه با  يرا با دقت یگاف نوار یجشده قادر است نتا یشنهادپ

 است. و تجربي یماز هرگونه پارامتر قابل تنظ یمبرّ چنینهم بندی مولفر ین. اانجام دهد ی تابعي چگالي مرسومِ نظریه

در  یونش بکار بردن ، که هدف آن حل چالشِهاستخراج شد Slater-Janakگذار حالت  ی یهاز دلِ نظر DFT-1/2روش 

 یِمحاسبات گاف نوار یبرا يعمل ی نقشه یکتوانست  یتبوده است که در نها نهایت يجامد ب های یستممورد س

 یانب اشغال فرمول بندی خود را به کمک قضیه یاناک بدست آورده است. قضیه یاناک-روش نیم ئه دهد.ارا رساناها یمهن
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 مقدار یژهو ی یلهوس  هب ،𝑓𝛼 حالت ویژهعدد اشغال  نسبت بهالکترون  Nبا  یستمس یکاز  E(N)کل  یکه مشتق انرژ کند يم

 شود: يآن داده م به مربوط شم-کان

(2) 𝜕𝐸(𝑁)

𝜕𝑓𝛼
= 𝑒𝛼(𝑓𝛼) 

 شم-کاناز حالت یون تا اتم انتگرال بگیریم و فرض کنیم که ویژه مقدار  𝑓𝛼نسبت به عدد اشغال 2ی  اگر از رابطه

𝑒𝛼(𝑓𝛼) ی زیر را خواهیم داشت: کند، رابطه به طور خطي با عدد اشغال تغییر مي 

(3) ∫
𝜕𝐸(𝑁)

𝜕𝑓𝛼

0

−1

𝑑𝑓𝛼 = ∫ 𝑒𝛼(𝑓𝛼)𝑑𝑓𝛼 → 𝐸𝛼(0) − 𝐸𝛼(−1) = 𝑒𝛼(−1/2)

0

−1

 

اشغال محققان علت این که چرا این تقریب به -در ابتدای استفاده از روش نیم به اثبات رسیده است. این خطي بودن

ی مربوط به ویژه مقدار  رابطه با شروع از 2011و  2008های  دانستند. فریِرا و همکارانش در سال کند را نمي خوبي کار مي

 شود. به درکي از این موضوع رسیدند که در ادامه به آن پرداخته مي شم-کان

(4) 𝑒𝛼(𝑓𝛼) = 𝐾𝐸[𝑛𝛼] + ∫ 𝑉𝑛𝑢𝑐𝑙𝑒𝑢𝑠(𝑟)𝑛𝛼(𝑟)𝑑3𝑟 + ∬ 𝑑3𝑟𝑑3𝑟´ 𝑛𝛼(𝑟)𝑛(𝑟´)

|𝑟−𝑟´|
+ ∫ 𝑑3𝑟𝑛𝛼(𝑟)

𝜕𝐸𝑋𝐶

𝜕𝑛(𝑟´)
  

𝑛𝛼 ،شم-کانویژه مقدار  𝑒𝛼(𝑓𝛼)ی بالا در رابطه = 𝜓∗𝜓  و شم-کانچگالي عددی حالت 𝑛 = ∑ 𝑓𝑖𝑛𝑖𝑖  چگالي تعداد

نسبت به عدد اشغال  4ی  الکتروني است. اگر از رابطه تابعي انرژی جنبشيِ تک 𝐾𝐸[𝑛𝛼]مربوط به کل ابر الکتروني، و 

𝑓𝛼 :مشتق بگیریم خواهیم داشت 

(5) 𝜕𝑒𝛼

𝜕𝑓𝛼
= 2𝑆𝛼 

انرژیِ توزیع  را خود 6ی  ی رابطه . اولین جملهشود انرژیِ کل گفته مي و به آن خود شود به صورت زیر تعریف مي 𝑆𝛼که 

ی غالب است، و به همین دلیل از ذکر مابقي  همترین جمله و جملهنامند. در بسیاری از موارد این جمله م مي 𝑛𝛼 بار

 ایم. جملات صرف نظر کرده

(6) 𝑆𝛼 =
1

2
∬ 𝑑3𝑟𝑑3𝑟´

𝑛𝛼(𝑟)𝑛𝛼(𝑟´)

|𝑟 − 𝑟´|
+ ⋯ + ⋯ + ⋯ 

 انجام شده است که به صورت زیر است: انرژیِ کل ی اول و خود لهی عددی بین جم یک مقایسه

 

 

 

 آید: ی زیر بدست مي یون رابطه-از حالت اتم تا حالت نیم 5ی  با انتگرال گیری از رابطه

(7) 𝑒𝛼 (−
1

2
) − 𝑒𝛼(0) = ∫

𝜕𝑒𝛼

𝜕𝑓𝛼

−
1
2

0

= −𝑆𝛼 

          Be         Ne        Mg        Ar        Ca   
Electrostatic Self-Energy                               0.349    0.960    0.287     0.547    0.224 
Self-Energy                                                    0.252    0.624    0.214     0.402    0.169 
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 ی زیر خواهیم رسید: به رابطه 3ی  در رابطه 7ی  با قرار دادن رابطه

(8) 𝐸(−1) = 𝐸(0) − 𝑒𝛼(0) + 𝑆𝛼 

کند. معني این رابطه این است که یونش  اشغال را بیان مي-روش نیم ای است که مفهوم فیزیکيِ این رابطه همان رابطه

با  نیز نیاز دارد. αانرژی حالت  است بلکه به خود شم-کانتنها نیازمند مقدارِ منفيِ ویژه مقدار  نه αالکترون از حالت 

محاسبه کرد  يالکترون N یستمس یکرا در  A خواهي نو الکترو I یونیزاسیون یرژان توان يم 8و  7استفاده از معادلات 

 :شود ينوشته م صورت زیرکه به 

(9) 𝐼 = 𝐸(𝑁 − 1) − 𝐸(𝑁) = −𝑒𝑣(−1/2) 

(10) 𝐴 = 𝐸(𝑁) − 𝐸(𝑁 + 1) = −𝑒𝑐(+1/2) 

𝑒𝜈که  (−
1

2
𝑒𝑐و  ( (+

1

2
ی نوار  ی نوار ظرفیت و کمینه مربوط به بیشینه شمِ-کانهای  انرژی دهنده ویژه به ترتیب نشان (

 آورد، يبدست م یقدقرا به طور  ياتم یونیزاسیون یلاشغال پتانس-یمهن که روش با این هستند.اشغال -در حالت نیمهدایت 

ختلال الکترون از یک سیستم نامتناهي به عنوان ا 2/1ها، واضح است که جدا کردن  در به کار بردن این روش در بلور

انرژیِ  ی خود ی محاسبه از آنجایي که نحوه اشغال مورد نیاز است.-ای در روش نیم این رویکرد ویژه شود بنابر تلقي نمي

فرض ها  اشغال در بلور-در بکار بردن روش نیمدانیم  ها را نمي ی جایگزیده در بلور ها ها و الکترون مربوط به حفره

به آید.  بدست مي 𝑉𝑠انرژی  لت به صورت متوسط کوانتوم مکانیکيِ یک پتانسیل خودانرژیِ مربوط به هر حا کنیم خود مي

را  فلوئورانرژیِ مربوط به  ، و خودلیتیمهای  ی اتم را به همه لیتیمُانرژیِ مربوط به  خود LiFدر یک بلور مانند عنوان نمونه 

1انرژی متناسب با  ل خوداز آنجایي که پتانسی .کنیم اضافه مي فلوئورهای  ی اتم به همه

𝑟
ای در  با توجه به شرط دورهاست  

 یبلورها یبر رو یمبصورت مستق تواند ينم ین روشاشود، پس  شود واگرا مي هنگامي که در کل بلور تکرار بلور، 

به عنوان متوسط 𝑆𝛼  یتالوابسته به ارب یخودانرژ DFT-1/2در روش  .گیرد قرار استفاده مورد نهایت( )بي شده گسترده

 شود: يدر نظر گرفته م 𝑉𝑠(𝑟) "یخودانرژ یلپتانس" یکاز  يکوانتم

(11) 𝑆𝛼 = ∫ 𝑑3𝑟 𝑛𝛼(𝑟)𝑉𝑠(𝑟) 

با  𝑆𝛼 یخود انرژ در عمل. باشد يم 𝑛𝛼(𝑟) یعني ،مربوط به آن يالکترون يبا چگال شم-کان αکه مربوط به حالت 

 :شود يزده م یب، تقریونیده -یمو ن يخنث اتمِ یبرا شم-کان یلِپتانس یناختلاف ب یلهبوس شود بلکه  ه نميمحاسب 6ی  رابطه

(12) 𝑉𝑠(𝑟) = 𝑉(0, 𝑟) − 𝑉(−1/2, 𝑟) 
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  پتانسیل گیری از واگرایي، جلوهمچنین و های مجاور،  اتم محلبرای اجتناب از نفوذ اثرات کولني خودانرژی در 

𝑉𝑠̃ی  رابطه خودانرژی مطابق با = Θ(𝑟)𝑉𝑠(𝑟) ی تابع قطع  بوسیلهΘ(𝑟)د:شو مي )محدود( ، بریده 

(13) 𝛩(𝑟) = {[1 − (
1

𝐶𝑈𝑇
)𝑛]3,    𝑟 ≤ 𝐶𝑈𝑇                

0 ,                           𝑟 > 𝐶𝑈𝑇               
 

ی گاف نواری را بدون استفاده  شود، بطوری که اندازه خص ميگیری مش ، از طریق روش وردشCUTمقدار پارامتر قطع 

برای توصیف برانگیختگي یک الکترون از نوار ظرفیت به نوار هدایت، به این صورت  از پارامترهای تجربي بیشینه کند.

که در  د.شو و آن را به کمینه نوار رسانش اضافه مي، ی نوار ظرفیت کم که نصف الکترون را از بیشینه شود عمل مي

 به خوبي نمایش داده شده است. 1  شکل

 
برای اصلاح انرژی الکترون خواهي  های هدایت و ظرفیت، به طوری که انرژی بر روی نوار برای اعمال تصحیح خود DFT-1/2 طرح :1شکل 

 .شود اضافه مي CBMحذف، و به  VBMویونیزاسیون، نیمي از یک الکترون از 

 در انتها و ،شود ميبلور اضافه  یها به تک تک اتم است،شده  یدهتابع قطع بر یک ی یلهبه وسه ک یلپتانس یناو در انتها 

 شود: ميحل به روش حل خود سازگار که در ذیل نوشته شده است،  DFT-1/2 شم-کان ی  ی تک ذره معادله

(14) [−
1

2
∇2 + 𝑉𝐾𝑆(𝑟) + 𝑉𝑠,𝑐̃(𝑟) − 𝑉𝑠,𝑣̃(𝑟)] 𝜑𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜑𝑖(𝑟) 

استاندارد بررسي  DFTابتدا چگونگي تشکیل ساختارهای نواری را از طریق محاسبات  DFT-1/2در بکار گیری روش 

 گیریم. را بکار مي DFT-1/2کنیم و سپس روش  مي

 توان به صورت زیر نوشت: را مي DFT-1/2گاف نواری در روش  10تا  7به کمک روابط 

(15) 

𝑇𝑟𝑢𝑒 𝐵𝑎𝑛𝑑 𝐺𝑎𝑝 = 𝐸𝑒𝑥𝑐𝑖𝑡𝑒𝑑(𝑣𝑎𝑙 − 1, 𝑐𝑜𝑛𝑑 + 1) − 𝐸𝑔𝑟𝑜𝑢𝑛𝑑(0,0)

=   𝑒𝑐 (
1

2
) − 𝑒𝑣 (−

1

2
) = 𝑒𝑐(0) − 𝑒𝑣(0) + 𝑆𝑣 − 𝑆𝑐

= 𝐾𝑜ℎ𝑛 − 𝑆ℎ𝑎𝑚 𝐵𝑎𝑛𝑑 𝐺𝑎𝑝 + 𝑆𝑣 − 𝑆𝑐 
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در تماميِ محاسبات  دهند. را نشان مي در نوار ظرفیت و نوار رسانش انرژیِ الکترون به ترتیب خود 𝑆𝑐و  𝑆𝑣 15ی  در رابطه

انرژی نوار  گاه موردی یافت نشده است که خود های دو بعدی، هیچ های سه بعدی به جز سیستم انجام شده برای بلور

ار نوو  ،آنیونحالت ظرفیت نوار ظرفیت معمولا متشکل از از آنجایي که باشد.  15ی  رسانش دارای اهمیتي در رابطه

این معمولا  نیز از آن جمله است، بنابرهای اتمي است که حالت ظرفیت کاتیون  حالترسانش معمولا مخلوطي از 

انرژیِ کاتیون، هنگام  لازم به ذکر است که در صورت در نظر گرفتن خودشود.  انرژیِ کاتیون نادیده گرفته مي خود

اشغال -این در روش نیم بر اآید. بن بهینه برای کاتیون صفر بدست مي CUTبیشینه کردن گاف بر حسب شعاع قطع مقدار 

 شود. انرژیِ نوارِ ظرفیت که همواه مثبت است، اضافه مي خود شم-کانبه گاف 

 نوشت:هم توان به شکل زیر  را مي 15ی  معادله

(16) 𝑇𝑟𝑢𝑒 𝐵𝑎𝑛𝑑 𝐺𝑎𝑝 =  𝐾𝑜ℎ𝑛 − 𝑆ℎ𝑎𝑚 𝐵𝑎𝑛𝑑 𝐺𝑎𝑝 + ∆𝑋𝐶  

است. موفقیت  PBEیا  LDAورای همبستگي -تبادلي آثارشود و ناشي از  ناپیوستگي مشتق نامیده مي 𝑋𝐶∆در آن که 

گاف   تواند انرژی ميهای برانگیخته در جامدات است، بطوریکه  اصلي این روش، توصیف قابل اعتماد آن از حالت

توافق بسیار خوبي با تجربه محاسبه کند، حتي در مواردی که در را در  ها نیمه رسانا نواریِ نواری، جرم موثر، و ساختارِ

 LDAر هزینه محاسباتي نسبت به . این روش از نظInNو  ZnOاست، نظیر واضحي شکست خورده بطور  LDAآنها 

سازگار -های خود ی وسیعي از روش توان آن را برای گستره پرهزینه تر نیست، علاوه بر آن این روش عمومي است و مي

DFTی  برای دستهروش نتایج حاصل از این  پتانسیل بکار برد. در شکل زیر های شبه های تمام الکتروني و روش ، روش

 باشد: قابل مشاهده ميهای بلوری  نسبتاً بزرگي از ساختار

و  LDAنواریِ محاسبه شده با تابعيِ  در با رنگ آبي مربوط به گاف آید علامت ضرب مي بر 2همانطور که از شکل 

ی  دهنده اشغال حاصل شده است. خط مشکي نیز نشان-ارنجي رنگ مقادیر گافي هستند که از روش نیمهای ن مربع

باشد. همانطور که مشخص است مقادیر گاف محاسبه شده با تقریب چگاليِ موضعي به مقدار  مقادیر تجربيِ گاف مي

زیر خط مشکي قرار دارند(، قابل مشاهده  های آبي در ی ضرب تر از مقدار تجربيِ آن است )تقریباً همه قابل توجهي کم

ی گاف، نتایجي بسیار نزدیک به مقادیر تجربي داشته است.)تقریباً  در محاسبه LDA-1/2است که استفاده از روش 

 های نارنجي منطبق بر خط مشکي هستند( تماميِ مربع
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. مربع های قرمز مربوط به ها ها و عایق ای از نیمه رسانا برای مجموعه با تجربه DFT-1/2به روش نواری محاسبه شده  یسه گافمقا :32 شکل 

LDA-1/2های آبي مربوط به ، و ضربدر LDA   استاندارد هستند. نیمه رساناهای با گاف کوچک هنگامي که باLDA  حساب میشوند، فلز

 شود. استفاده شود، این موضوع تصحیح مي LDA-2/1هستند، اما وقتي از 

 اکسايتينگ ي محاسباتيِ بستهبا  DFT-1/2 به روش انجام محاسباتي  نحوه -4

در  شم-کانحل معادلات  یبرا یعدد یها روش ینتر یقدقیکي از به عنوان  يخط ی بهبود یافته تخت امواج روش

کرد، نواحي توان فضای بلور را به دو قسمت تقسیم  در این روش مي .است ( شناخته شدهDFT) يچگال يتابع یهنظر

تین با  های مفین ها درون کره ها. رفتار الکترون شوند، و نواحي بین کره خص ميتین مش های مفین ها که با کره اطراف هسته

 یتینگ یککسااشود.  های جایگزیده و در نواحي بین جایگاهي با استفاده از امواج تخت توصیف مي استفاده از اربیتال

همانطور . کند ياستفاده م یا ذره-اختلال بس یهو نظر يچگال يتابع یهکه از نظراست کامل  یلسبا پتان يبسته تمام الکترون

شود، بلکه تمرکز  يمحدود نم یهتنها به محاسبات حالت پا یتینگمشخص است، اکسا ی محاسباتي بسته ینکه از نام ا

، و PBE-1/2به روش  LiFاختار نواری قسمت محاسبه سهدف ما در این  دارد. یختهخواص حالت برانگ یبر رو يفراوان

 باشد. با نتایج تجربيِ موجود ميمقایسه 

4. DFT-1/2   معرفي فايل وروديِ -4-1

نشان داده   LiFبرای جامد یونيِ  LDA-1/2 ی از فایل ورودی استفاده شده برای اجرای یک محاسبه قسمتي 3در شکل 

  اند. مشخص شده dfthalf با LDA-1/2 پارامترهای مربوط به روششده است. 
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... 
 

    <species speciesfile="Li.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.00 0.00 0.00"/> 

        

         <dfthalfparam  

            cut="0"  

            ampl="1"  

            exponent="8"> 

            <shell number="0" ionization="0.5" /> 

         </dfthalfparam> 

 

      </species> 

    <species speciesfile="F.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.5 0.5 0.5"/> 

           

         <dfthalfparam  

            cut="2.18900"  

            ampl="1"  

            exponent="50"> 

            <shell number="0" ionization="0.5" /> 

         </dfthalfparam> 

 

    </species> 

 

... 
 .اند مشخص شده dfthalf با LDA-1/2 پارامترهای مربوط به روش. LDA-1/2ای از یک فایل ورودی برای اجرای محاسبات  نمونه :3شکل

 طور خلاصه تعریف و مشخص شده است. به DFT-1/2های مربوط به اجرای محاسبات  در جدول زیر پارامتر

 پارامتر توضیح

انرژی )بر حسب بوهر(.  ی مقدار شعاع قطع برای پتانسیل خود مشخص کننده

 توجه داشته باشید که این مقدار برای هر گونه باید به طور مجزا محاسبه شود.
dfthalfparam/cut 

 dfthalfparam/ampl کند. انرژی را تعیین مي بزرگيِ پتانسیل خود

یا  8( که برای آن معمولا دو مقدار 17ی  موجود در تابع قطع )رابطه nتوان 

 شود. انتخاب مي 50
dfthalfparam/exponent 

 دار صفر برای این پارامتر میانبر. مقشود یونیزهباید ای که  تعیین کننده پوسته

ی  هکند. مقدار یک معرف پوست ی اتمي را تعریف مي است که آخرین پوسته

 کند. و الي آخر... ی دوم را تعیین مي اول و مقدار دو پوسته

shell/number 

 انرژیِ خودتعیین کننده میزان باری که از این پوسته به هنگام ایجاد پتانسیل 

 .شود مربوطه جدا مي

shell/ionization 
 

 dfthalf/printVSfileبرای هر  انرژی-یم شود، پتانسیل تصحیح خودتنظ true هنگامي که بر روی
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نوشته  VS_S*.OUT های محاسبه شده و در فایل ،های اتمي گونه یک از

کند. پس از عمل چاپ،  های اتمي تغییر مي تا تعداد گونه 1از  *شود، که  مي

اشغال حضور آن در -)برای انجام محاسبات نیمشود. متوقف ميمحاسبات 

 ضروری است.( groundstateبخش 

 اکسایتینگ ی محاسباتيِ بستهدر فایل ورودیِ  DFT-1/2های مربوط به محاسبات  متر: معرفي پارا1جدول 

 

اکسایتینگ  ی محاسباتي بستهدر  DFT-1/2بطور خلاصه چگونگي اجرای محاسبات  4نمودار نشان داده شده در شکل 

های با تقارن کروی حل  یلهای منزوی با فرض پتانس ها و یون برای اتم شم-کاندهد. در ابتدا معادلات  را نشان مي

آید و در ادامه فرآیند محدود  های اتمي بدست مي انرژی برای هر یک از گونه شوند. پس از این محاسبه، پتانسیل خود مي

انرژی برحسب امواج تخت  ی خود گیرد. سپس پتانسیل قطع شده انرژی با تابع قطع انجام مي سازیِ عمق نفوذ پتانسیل خود

 همبستگيِ-انرژی از پتانسیل تبادلي های شعاعي و تخت پتانسیل خود و قسمت وی بسط داده شدههای کر هماهنگ و

 شود. با این پتانسیل اصلاح شده انجام مي شم-کانشود و سپس محاسبات معمول خودسازگار  کسر مي شم-کان

 
اند، و رنگ نیلي مربوط  ا رنگ سبز نشان داده شدهب DFT-1/2در اکسایتینگ. مراحل مقدماتي مربوط به  DFT-1/2روند کار محاسبات  :4شک

انرژی در نظر گرفته -ی نقاطي هستند که خود های نارنجي نشان دهنده است. بیضي ی محاسباتي بستههای معمول بکار رفته در  به فرآیند

 شود. مي

5. CUT بهينه سازي پارامتر  -4-2  

شود. به منظور  در فایل ورودی مشخص مي cutی  کند، به وسیله انرژی را تعیین مي ی پتانسیل خود که دامنه rcutپارامتر 

محاسبه کنیم، شعاع قطعي که منجر به بیشترین  cutبهینه کردن این پارامتر باید گاف نواری را بر حسب مقادیر مختلف 

تغییر بوهر  2/0 مال گبا طو 5/2تا  5/1شعاع قطع را بین  LiFکنیم. برای  بهینه قبول مي cutمقدارِ گاف شود را به عنوان 
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گاف نواری را محاسبه میکنیم. انجام این فرآیند به صورت دستي کاری وقت گیر و مشکل  cutدهیم و برای هر  مي

به منظور انجام کنیم.  آماده در اکسایتینگ استفاده مي به صورت ی محاسباتي یک بستهاز است. برای انجام این فرآیند 

ی کار شما قرار داده شده است. با دستور  در پوشه input.xmlیات زیر در یک فایل با نام بهینه سازی پارامتر قطع محتو

 زیر در ترمینال، وارد آن شوید:

cd ~/Desktop/workshop/day1/PBE-0.5 

gedit input.xml 

 

<input> 

  

   <title>LiF-0.5</title> 

  

   <structure speciespath="$EXCITINGROOT/species"> 

       <crystal scale="7.6820"> 

         <basevect>0.0   0.5   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.0   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.5   0.0</basevect> 

      </crystal> 

  

    <species speciesfile="Li.xml"  rmt="1.6"> 

       <atom coord="0.00 0.00 0.00"/> 

            <dfthalfparam  

              cut="0"  

              ampl="1"  

              exponent="8"> 

              <shell number="0" ionization="0.5" /> 

            </dfthalfparam> 

    </species> 

    

    <species speciesfile="F.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.5 0.5 0.5"/> 

           

            <dfthalfparam  

              cut="0"  

              ampl="1"  

              exponent="50"> 

              <shell number="0" ionization="0.5" /> 

            </dfthalfparam> 

    </species> 

   </structure> 

  

   <groundstate  

      do="fromscratch" 

      rgkmax="7.00" 

      ngridk="6 6 6" 

      gmaxvr="14" 

      outputlevel="high" 

      epsengy="1.0d-5" 

      "      epspot="1.0d-5 

      xctype="GGA_PBE"> 

    <dfthalf printVSfile="false" 

   </groundstate> 

 </input> 
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 سپس دستور زیر را وارد کنید:

SETUP-excitingroot.sh 
SETUP-dft0.5.py   opt-cut_LiF 

ی  بستهوارد کنید. این  5های بین را عدد  گام، و تعداد 5/2و  5/1به ترتیب  cutمقدار مینیمم و ماکزیمم را برای 

نتایج این  سازد. های متفاوت مي rcutهای ورودی با  ایلمحتویِ ف opt-cut_LiFبه نام ی کار  یک پوشه ،محاسباتي

ی زیر  نوشته ی محاسباتي بستهمحاسبات باید شود. برای اجرای این مجموعه از  يمحاسبات نیز داخل همین پوشه ذخیره م

 را اجرا کنید:

EXECUTE-elastic-strain.sh   opt-cut_LiF 

بروید. در داخل این  opt-cut_LiFی  بعد از پایان محاسبات به پوشه کشد. ی این محاسبات چند دقیقه طول مي مجموعه

قابل مشاهده است. در حین انجام  rundir-iی  داخل زیرپوشه input-i.xmlپوشه نتایج محاسبات برای فایل ورودیِ 

بوهر، داخل فایل برحسب  rcutمحاسبات، نتایج برای مقدار گاف نواری برحسب الکترون ولت به عنوان تابعي از پارامتر 

bandgap-vs-cut  شود. با مشاهده محتویات این فایل  ميذخیرهcut  بهینه، یعني شعاع قطعي که به ازای آن گاف بیشینه

مشاهده  PLOT.pngی  تواند به وسیله مي bandgap-vs-cutفایل همچنین محتویات شده است قابل مشاهده است. 

 شود:

xdg-open   PLOT.png 

بهینه را یادداشت کنید زیرا در قسمت بعد مورد  cutمقدار  قابل مشاهده است.زیر ، نمودار قبلن دستور با وارد کرد

 بوهر است.( 2)مقدار بهینه گیرد. استفاده قرار مي

 

6. PBE-1/2 ي ساده با  اجراي يک محاسبه -4-3  

ی کار شما قرار  در پوشه input.xmlیک فایل ورودی با نام  PBE-1/2ی ساده به روش  به منظور انجام یک محاسبه

 داده شده است. با دستور زیر در ترمینال، وارد آن شوید:

cd ~/Desktop/workshop/day1/PBE-0.5/pbe-0.5-run 

gedit input.xml 
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وارد  Fی قبل محاسبه کردید را به صورت زیر در فایل ورودی در قسمت مربوط به اتم  بهینه را که در مرحله cutمقدار 

  :کنید

    <species speciesfile="F.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.5 0.5 0.5"/> 

            <dfthalfparam  

              cut="2.0000"  

              ampl="1"  

              exponent="50"> 

              <shell number="0" ionization="0.5" /> 

            </dfthalfparam> 

    </species> 

 

 ذخیره شده باشد: چه در صفحه بعد است، نآبا ذخیره کردن تغییرات باید فایل ورودی به شکل 
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<input> 

  

   <title>LiF-0.5</title> 

  

   <structure 

speciespath="$EXCITINGROOT/species"> 

  

      <crystal scale="7.6820"> 

         <basevect>0.0   0.5   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.0   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.5   0.0</basevect> 

      </crystal> 

  

    <species speciesfile="Li.xml"  rmt="1.6"> 

       <atom coord="0.00 0.00 0.00"/> 

            <dfthalfparam  

              cut="0"  

              ampl="1"  

              exponent="8"> 

              <shell number="0" ionization="0.5" /> 

            </dfthalfparam> 

    </species> 

    

    <species speciesfile="F.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.5 0.5 0.5"/> 

           

            <dfthalfparam  

              cut="2.0000"  

              ampl="1"  

              exponent="50"> 

              <shell number="0" ionization="0.5" /> 

            </dfthalfparam> 

    </species> 

  

  </structure> 

  

   <groundstate  

      do="fromscratch" 

      rgkmax="7.00" 

      ngridk="6 6 6" 

      gmaxvr="14" 

      outputlevel="high" 

      epsengy="1.0d-5" 

      "      epspot="1.0d-5 

      xctype="GGA_PBE"> 

<dfthalf printVSfile="false"      

   </groundstate> 

 </input> 

به آدرس محل  speciespathاکسایتینگ را در قسمت  اسباتيی مح بستهقبل از شروع محاسبات آدرس محل نصب 

 توانید از دستور زیر استفاده کنید: در سیستم خود تغییر دهید. برای این منظور مي ی محاسباتي بستهنصب 

SETUP-excitingroot.sh 
 پس از تنظیم شدن آدرس، برای شروع محاسبات دستور زیر را وارد کنید:
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excitingser   input.xml 

مقدار گاف نواری را جستوجو کنید. در این مثال گاف  INFO.OUTتوانید در داخل فایل  اتمام محاسبات مي زبعد ا

الکترون ولت محاسبه  8/12این مقدار را در حدود  PBE-0.5الکترون ولت است که محاسبات  6/13تجربي در حدود 

 کند که در توافق خوبي با مقدارِ تجربيِ آن است. مي

 توانید مقادیرِ گاف نواری را در هر چرخه مشاهده کنید: ا دستور زیر ميب 

grep  –i   gap  INFO.OUT 

بایست  ای که باید یونیزه شود مي ی پوسته و شماره cutلازم به ذکر است که برای انجام محاسبات صحیح، مقدار پارامتر 

بار الکترون از آخرین  4/1واحد قرار داشته باشند، باید  در صورتي که دو اتم یکسان درون سلول به درستي تعیین شود.

ها یکسان نیستند این  چون اتم LiFرا در نوار ظرفیت داشته باشیم. در مورد  2/1پوسته حذف شود تا بتوانیم یونیزاسیون 

کر است درزیر آمده است. لازم به ذ LiFبرای ساختار  (input.xml)ی یک فایل ورودی  نمونهموضوع صادق نیست. 

 مقادیرِ بهینه هستند. (cut)های بکار رفته در این فایل نظیر ثابت شبکه و شعاع قطع  که تماميِ پارامتر

7. PBE-1/2 به روش  نواريرسم ساختارِ  -4-4  

)برای راحتيِ  اضافه کنید: groundstateبرای رسم ساختارِ نواری همانند قبل عبارت زیر را در فایل ورودی بعد از عنصر 

 ی کار شما قرار داده شده است.( در پوشه section-bandمحتویات زیر در فایلي به نام  کار،
... 

   <properties> 

       <bandstructure> 

         <plot1d> 

            <path steps="100"> 

               <point coord="0.750   0.500   0.250" label="W"    /> 

               <point coord="0.500   0.500   0.500" label="L"    /> 

               <point coord="0.000   0.000   0.000" label="GAMMA"/> 

               <point coord="0.500   0.500   0.000" label="X"    /> 

               <point coord="0.750   0.500   0.250" label="W"    /> 

               <point coord="0.750   0.375   0.375" label="K"    /> 

            </path> 

         </plot1d> 

      </bandstructure> 

    </properties> 

... 
 وارد کنید:به منظور آغاز محاسبات ساختار نواری سپس دستور زیر را تغییرات را ذخیره گرده و 

excitingser   input.xml 
آن  xmgraceتوانید با دستور زیر فایل  شود که مي ساخته مي bandstructure.xmlبعد از پایان محاسبات فایلي با نام 

 را ایجاد کنید:

xsltproc $EXCITINGVISUAL/xmlband2agr.xsl bandstructure.xml 

آنرا باز کرده و به  یدتوان يکه م یم،اکرده  یجادا xmgrace  یرا برا LiF-0.5_bandstructure.agr یلاکنون فا

 :یدکن یرایشو  xmgraceکمک 
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xmgrace LiF-0.5_bandstructure.agr 
 

 نتیجه به شکل زیر خواهد بود:

 

 


