


برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی تولید
جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی

مستقیمی مرصاد

هاشمی فر جواد سید دکتر راهنما: استاد

اعلایی مجتبی دکتر مشاور: استاد

فیزیک دانشکده ی مواد کوانتومی محاسبات گروه

اصفهان صنعتی دانشگاه

١٣٩۴ ماه دی



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٢/٢٨تولید ٢/٢٨ ٢/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٢/٢٨تولید ٢/٢٨ ٢/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٢/٢٨تولید ٢/٢٨ ٢/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی سوم: بخش



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٢/٢٨تولید ٢/٢٨ ٢/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی سوم: بخش

سیلیسین کربن، زنجیره ی چهارم: بخش



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٢/٢٨تولید ٢/٢٨ ٢/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی سوم: بخش

سیلیسین کربن، زنجیره ی چهارم: بخش

آن نتایج و کدنویسی چالشهای ،FPLO2WANNIER برنامه ی پنجم: بخش



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٣/٢٨تولید ٣/٢٨ ٣/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی سوم: بخش

سیلیسین کربن، زنجیره ی چهارم: بخش

آن نتایج و کدنویسی چالشهای ،FPLO2WANNIER برنامه ی پنجم: بخش

وانیر و بلوخ توابع معرفی
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هستند شرودینگر معادله ی جواب

Hψi = [− ℏ٢

٢m
∇٢
i + V (r)]ψi(r) = εiψi(r)

ψnk(r) = unk(r) exp (ik.r)

uk(r) = uk(r +R)

فوریه فضای در توصیف برای مناسب ابزاری

انرژی نوارهای و فرمی سطوح توصیف برای مناسب

گسترده اند١ بلور درکل

؟١

بلوخ توابع
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نمی دهند ارائه شهودی توصیفی

سیلیسیم بلور از بلوخ توابع توصیف

ویکی پدیا از تصویر ١

بلوخ توابع

https://en.wikipedia.org/wiki/Bloch_wave
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هستند بلوخ توابع فوریه تبدیل

wn(r −R) = |Rn⟩ = V

(٢π)٣

∫
BZ

dke−ik.R |ψ⟩

=
V

(٢π)٣

∫
BZ

dke−ik.Runk(r)e
ik.r

می دهند تشکیل هنجار راست مجموعه ای اما نیستند؛ شرودینگر معادله جواب

جایگزیده اند وانیر توابع ویژگی: مهمترین

وانیر توابع



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٧/٢٨تولید ٧/٢٨ ٧/٢٨

؟ AFM میکرسکوپ با Si بلور از شده گرفته تصویر جایگزیده؟ بیشینه وانیر توابع محاسبه از حاصل

کنند می ارائه شیمیایی پیوندهای از شهودی تصویری

وانیر توابع شهودی تصویر
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دهد می نتیجه را وانیر توابع بلاخ،نایکتایی توابع پیمانه ی انتخاب در آزادی

|ψ̃nk⟩ = eiϕn(k)|ψnk⟩ = eiϕn(k)unk(r)e
ik.r

چرخش ماتریس و نواری چند ⟨ψ̃nk∣∣∣مسأله ی =

J∑
m=١

U (k)
mn |ψmk⟩

نواری چند مسأله برای یافته وانیرتعمیم تابع

wnR(r) =
V

(٢π)٣

∫
BZ

[∑
m

U (k)
mnψmk(r)

]
e−ik.R dk

پیمانه ای آزادی



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٩/٢٨تولید ٩/٢٨ ٩/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی سوم: بخش

سیلیسین کربن، زنجیره ی چهارم: بخش

آن نتایج و کدنویسی چالشهای ،FPLO2WANNIER برنامه ی پنجم: بخش

وانیر و بلوخ توابع معرفی
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پیمانه بهترین یافتن برای گستردگی تابعی ومعرفی MVروش

Ω =
∑
n

[
⟨wn0(r)|r٢|wn0(r)⟩ − |⟨wn0(r)|r|wn0(r)⟩|٢

]
=
∑
n

[⟨r٢⟩n − r̄٢
n]

پیمانه از مستقل و وابسته عبارات تفکیک

Ω = ΩI + Ω̃ = ΩI + ΩD + ΩOD

ΩI =
∑
n

[
⟨wn0(r)|r٢|wn0(r)⟩ −

∑
Rm

|⟨wmR(r)|r|wn0(r)⟩|٢
]

ΩD =
∑
n

∑
R̸=0

|⟨wnR(r)|r|wn0(r)⟩|٢

ΩOD =
∑
m ̸=n

∑
R

|⟨wmR(r)|r|wn0(r)⟩|٢

جایگزیده بیشینه وانیر توابع
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شد خواهد زیر شکل نیزبه گستردگی تابعی مختلف بخش های

ΩI =
١
N

∑
k,b

wb

J −
∑
mn

|M (k,b)
mn |٢


ΩOD =

١
N

∑
k,b

w
∑
m ̸=n

|M (k,b)
mn |٢

ΩD =
١
N

∑
k,b

w
∑
n

(−ℑ lnM (k,b)
nn − b.r̄n)

٢

جایگزیده بیشینه وانیر تابع به رسیدن یعنی گستردگی تابع کمینه

G(k) =
dΩ

dW (k)
= f (M (k)

mn) = ٠

جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی در اصلی بازیگر موج، تابع دوره ای بخش از حاصل همپوشانی ماتریس

M
(k,b)
mn = ⟨umk|unk+b⟩

همپوشانی ماتریس



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir١٢/٢٨تولید ١٢/٢٨ ١٢/٢٨

همپوشانی ماتریس



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir١٣/٢٨تولید ١٣/٢٨ ١٣/٢٨

گستردگی تابعی گرادیان تغییرات بررسی و گام هر در یکانی ماتریس در پادهرمیتی کوچک تغییر یک اعمال

dW (k) = ϵG(k)

گرادیان جهت خلاف در کمینه سازی

|unk⟩ → |unk⟩ +
∑
m

dW (k)
mn |umk⟩

شیب تندترین راستای در نزول روش



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی ٢٨/m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir١۴تولید ١۴/٢٨ ١۴/٢٨

شیب تندترین راستای در نزول روش



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی ٢٨/m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir١۵تولید ١۵/٢٨ ١۵/٢٨

اولیه حدس عنوان به جایگزیده تابع یک با کمینه سازی فرآیند شروع

|ϕnk⟩ =
∑
m

|ψmk⟩⟨ψmk|gn⟩

A(k)
mn = ⟨ψmk|gn⟩

داریم: لودین تبدیل از استفاده با تقارنی تعامد یک اعمال با

|ϕ̃nk⟩ =
∑
m

(
S−١/٢

)
mn

|ϕmk⟩

است. Smn = ⟨ϕmk|ϕmk⟩ آن در که

نمود: استفاده کمینه سازی فرآیند در اولیه یکانی تبدیل ماتریس عنوان به AS−١/٢ از می توان

|u(٠)nk(r)⟩ = exp (−ik.r)
∑
m

(
AS−١/٢

)
mn

|umk⟩

اولیه حدس ماتریس



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی ٢٨/m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir١۶تولید ١۶/٢٨ ١۶/٢٨

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 وانیر توابع محاسبه ی روندنمای



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir١٧/٢٨تولید ١٧/٢٨ ١٧/٢٨

جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی روندنمای



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir١٨/٢٨تولید ١٨/٢٨ ١٨/٢٨

وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی سوم: بخش

سیلیسین کربن، زنجیره ی چهارم: بخش

آن نتایج و کدنویسی چالشهای ،FPLO2WANNIER برنامه ی پنجم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی
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جایگزیده اربیتال های با کامل پتانسیل FPLO،رهیافت

ψnk = ⟨r̂|kn⟩ = ١√
N

∑
RsL

ϕsL(r−R− s)CLs,nke
ik(R+s)

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

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٢٠/٢٨تولید ٢٠/٢٨ ٢٠/٢٨

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی
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وانیر و بلوخ توابع معرفی اول: بخش

جایگزیده بیشینه وانیر توابع معرفی دوم: بخش

FPLO محاسباتی بسته ی معرفی سوم: بخش

سیلیسین کربن، زنجیره ی چهارم: بخش

آن نتایج و کدنویسی چالشهای ،FPLO2WANNIER برنامه ی پنجم: بخش

سیلیسین کربن، زنجیره ی
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کربن اتم های قرارگرفتن کنارهم از سخت ماده ای

(ب) (آ)

می دهد. نشان را زنجیره تناوب دوره ی شده رسم بردار .C = C = C(ب) و C − C ≡ C(الف) پیوند ها ی با کربن زنجیره

شبکه تعادلی فاصله ی محاسبه

C2 زنجیره تناوب دوره ی برحسب ساختار – (ب) C1 زنجیره تناوب دوره ی برحسب ساختار – (آ)

کربن زنجیره ی
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است شده نصف C2 در شبکه پارامتر .C2 و C1 ساختارهای تشکیل انرژی مقایسه ی

کربن زنجیره ی
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نواری ساختار و حالات چگالی

C2 زنجیره ی در حالات چگالی و نواری ساختار – (ب) C1 زنجیره ی در حالات چگالی و نواری ساختار – (آ)

C2 زنجیره ی ما انتخاب

کربن زنجیره ی



جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی برای  WANNIER90 و FPLO محاسباتی بسته های اتصال برنامه ی ٢٨/m.mostaghimi.physics.iut.ac.ir٢۵تولید ٢۵/٢٨ ٢۵/٢٨

number x y z spread(Å2)
1 1.159113 1.904272 0.274953 8.51143550
2 -1.076923 1.920266 0.252024 12.05672359
3 3.278325 1.932730 0.228643 8.46328652

total 3.360515 5.757268 0.755620 29.03144561

Ω 29.031445605 ΩI 5.824953487
ΩD 9.049224068 ΩOD 14.157268051

جدول یک

جدول نمونه
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جمع بندی
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٣ وانیر و بلوخ توابع معرفی

۵ بلوخ توابع

۶ وانیر توابع

٨ پیمانه ای آزادی

١٠ جایگزیده بیشینه وانیر توابع

١٢ همپوشانی ماتریس

١۴ شیب تندترین راستای در نزول

١۵ اولیه حدس ماتریس

١۶ جایگزیده بیشینه وانیر توابع محاسبه ی روندنمای

١٨ FPLO محاسباتی بسته ی معرفی

٢٠ سیلیسین کربن، زنجیره ی

٢٣ کربن زنجیره ی

مطالب فهرست
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