
  

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  

 
 

 بررسی تشكيل فاز عایق توپولوژیک در نانو ساختارهاي آلياژهاي

1 2( 0,0.25,0.5,0.75,1)x xCu Au InTe x  
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ّا ی کالکَپیریت، کِ از خاًَادُ       ٍ         در ایي پایاى ًاهِ، ٍیصگی ّای ساختاری ٍ الکترًٍی اًبَِّ 

از هَاد در ساخت سلَل ّای خَرضیذی ٍ لایِ ًازک پرکاربرد ّستٌذ.  ّستٌذ، هَرد بررسی قرار گرفتِ است. ایي دستِ

1ی الکترًٍی آلیاش ّاّوچٌیي ٍیصگی 2x xCu Au InTe 0.25,0.5,0.75 بِ ازایx  ِی ّاٍ ًاًَ لای         ٍ

آلیاش  در تَپَلَشیکٍجَد فاز عایق  پایاى ًاهِ،در بخص دیگری از ( ًیس هطالعِ ضذُ است. 000در راستای )        

ّای 
1 2x xCu Au InTe

0,0.25,0.5,0.75,1xبِ ازای    ِبررسی ضذُ         ٍ         ی ّاٍ ًاًَ لای

ی ّاتابعی چگالی با استفادُ از رٍش اهَاج تخت بْبَد یافتِ خطی بِ علاٍُ اٍربیتال ًِظریهحاسبات بر هبٌای  .است

 ( با کذ هحاسباتی ٍیي اًجام ضذُ است.APW+loهَضعی )

( تق آى ّاضبکِ هحاسباتی، هذٍل حجوی ٍ هطی ّاثابت)        ٍ         ٍیصگی ّای ساختاری اًبَِّ 

ی ّاچگالی حالتّوچٌیي . هی باضٌذ PBEsol-GGA+SO هقادیر تجربی بِ خصَظ با رّیافتدر تَافق خَبی با 

آلیاش  الکترًٍی ٍ ساختار ًَاری
1 2x xCu Au InTe

0,0.25,0.5,0.75,1xبِ ازای    با استفادُ از رّیافت ،MBJ 

(modified Becke-Jonson)ُرساًا ٍ غیر هغٌاطیسی ّستٌذ.آلیاشّا ًیوِدّذ کِ ایي اًذ. ًتایج ًطاى هیهحاسبِ ضذ 

 ّایلا با الکترٍىهس ٍ ط d ّایّای اٍربیتالهی دّذ کِ الکترٍى ت ّای الکترًٍی ًطاىلهحاسبات چگالی حا

ٍ         ی ّاساختار ًَاری ًاًَلایِعلاٍُ بر ایي  با هطالعِ ضًَذ. تریلیَم ّیبریذ هی  pیّااٍربیتال

فلس ٍ دارای خَاظ هغٌاطیسی است         ی ًاًَلایِبِ ایي ًتیجِ رسیذین کِ ( 000در راستای )        

 .استهغٌاطیسی غیر ٍ  ًیوِ رساًا        ی در حالی کِ ًاًَلایِ

1 ّایدر آلیاش تَپَلَشیکبِ بررسی فاز عایق فصل چْارم ٍ پٌجن ایي پصٍّص در  2x xCu Au InTe ِی ّاٍ ًاًَلای

از . دّذًطاى هی 𝛤ًقطِ ٍارًٍی ًَار را در ، تَپَلَشیکّای ساختار ًَاری عایق .پرداختین        ٍ         

ساختار         دارای ًظن ًَاری طبیعی است در حالی کِ           ،تَپَلَشیکًقطِ ًظر ساختار ًَاری 

بِ عایق  تَپَلَشیکتغییر فاز از عایق        بِ ازای  آیذ.بِ حساب هی تَپَلَشیکی دارد ٍ عایق ًَاری ٍارًٍِ ا

ًیس هَرد بررسی قرار دادُ ضذ.         ٍ         ی ّادر ًاًَلایِ تَپَلَشیکهعوَلی رخ هی دّذ. فاز عایق 

در         است، در حالی کِ  تَپَلَشیکدر حالت ًاًَلایِ ًیس در فاز عایق         دّذ کِ ًتایج ًطاى هی

 دّذ.حالت ًاًَ لایِ ّن ایي خاصیت را از خَد برٍز ًوی

ٍ         الکترًٍی،  ّایساختاری، ٍیصگی ّای، ٍیصگیتَپَلَشیکتابعی چگالی، عایق  ًظری :ی کلیدیواژه ها

 ، ًاًَ لایِ       
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 ٔمذٔٝ 1-1

اي زؾتٍبٜ ثؽ شضٜ ٕٞٛاضٜ اظ ٔؿبئُ ٔٛضز فلالٝ فيعيىسا٘بٖ ثٛزٜ اؾت. يچٙس اِىتطٚ٘ يذٛال زؾتٍبٜ ٞب يثطضؾ

ٞبي ٔرتّف ٌطز ٞٓ آٔسٜ ٚ تكىيُ ِٔٛىَٛ يب قٛز وٝ ثٝ نٛضتٞب ٌفتٝ ٔيٞب ٚ يٖٛاي اظ اِىتطٖٚثٝ ٔدٕٛفٝ

ب اؾتفبزٜ اظ پبيٝ آٖ ث ي، ٘يبظ ثٝ پيسا وطزٖ حبِتايه زؾتٍبٜ ثؽ شضٜ يٞبيٚيػٌ يثطضؾ يثطا زٞٙس.ثّٛض ٔي

وٙٙس.  ٔكىُ اي ضا ثٝ زٚ ضٚـ ولاؾيىي ٚ وٛا٘تٛٔي حُ ٔئقٕٛلا ٔقبزلات ثؽ شضٜ ثبقس.ٔقبزِٝ قطٚزيٍٙط ٔي

ٚ  ثبقساي زض ا٘تربة پتب٘ؿيُ ٔٙبؾت ثطاي ٞط ٔبزٜ ٔيشضٜٞبي ثؽانّي ضٚـ ولاؾيىي ثطاي حُ زؾتٍبٜ

لطاض زاز، ظيطا ثؿيبضي اظ  تٛاٖ وّيٝ ذٛال زؾتٍبٜ ضا ٔٛضز ٔغبِقٝٞبي ولاؾيىي ٕ٘يٚـثب اؾتفبزٜ اظ ض ٕٞچٙيٗ

ٞبي وٛا٘تٛٔي ثٝ فّت قٛ٘س. حُ ايٍٙٛ٘ٝ زؾتٍبٜٞبي وٛا٘تٛٔي ٘بقي ٔيذٛال يه زؾتٍبٜ اظ ثطٕٞىٙف

 ي ٔرتّفٞبتٛاٖ اظ تمطيتٞب ٔيتط وطزٖ آٖثبقس، وٝ ثطاي ؾبزٜتٛا٘س ثؿيبض زقٛاض قبٖ ٔيٞبٔيّتٛ٘ي پيچيسٜ

 س.٘ٞب ثٝ اذتهبض ٔقطفي ٔي قٛ زض ايٗ فهُ ثطذي اظ ايٗ ضٚـ اؾتفبزٜ وطز.
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 اي تٝ سٚؽ وٛا٘تٛٔي تغ رسٜ دػتٍاٜحُ  

 :تقطيف ٔي قٛزثٝ نٛضت ظيط يثطاي يه زؾتٍبٜ ثؽ شضٜ ا ٔقبزِٝ قطٚزيٍٙط ٔؿتمُ اظ ظٔبٖ     

(1-1)                                                                                                                         .H E 


 

قبُٔ تقساز  ايٞبي ثؽ شضٜاؾت. زؾتٍبٜ٘طغي وُ زؾتٍبٜ ا E ٚ فٍّٕط ٞبٔيّتٛ٘ي Hتبثـ ٔٛج،  وٝ زض آٖ

ٞؿتٝ زاقتٝ ثبقيٓ، ٞبٔيّتٛ٘ي غيط ٘ؿجيتي  Pاِىتطٖٚ ٚ  Nظيبزي اِىتطٖٚ ٚ يٖٛ ٔرتّف ٞؿتٙس. فطو وٙيٓ ٔب 

 :>1=قٛزثٝ نٛضت ظيط تقطيف ٔي  ثطاي ايٗ شضات

(1-2) 
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ٔي ثبقس،  iRخطْ ٞؿتٝ زض ٔىبٖ  iMوٝ زض آٖ ؾتٞؿتٝ ٞب خٙجكي ا٘طغي فٍّٕطخّٕٝ اَٚ  فٛقي ضاثغٝ زض

ؾْٛ ، خّٕٝ  ٔي ثبقس irخطْ اِىتطٖٚ زض ٔىبٖ emوٝ زض آٖ  ؾتاِىتطٖٚ ٞب خٙجكي ا٘طغي فٍّٕط  خّٕٝ زْٚ

خّٕٝ آذط  ٚ خّٕٝ چٟبضْ ثط ٕٞىٙف وِٛٙي ثيٗ اِىتطٖٚ ٞب ٚ وِٛٙي ثيٗ اِىتطٖٚ ٞب ٚ ٞؿتٝ ٞبؾت ثطٕٞىٙف

اي ضا ٞبي ٔٛخٛز زض زؾتٍبٜ ثؽ شضٜايٗ ٞبٔيّتٛ٘ي ثيكتط  ثطٕٞىٙفٔطثٛط ثٝ ثطٕٞىٙف وِٛٙي ثيٗ ٞؿتٝ ٞبؾت. 

-ٞبيي ٔيپصيط ٘يؿت. زض ايٗ لؿٕت ثٝ تمطيتحُ زليك ايٗ ٔقبزِٝ ثسٖٚ ثٝ وبض ثطزٖ تمطيت أىبٖ قٛز.قبُٔ ٔي

 س.ٙوٙپطزاظيٓ وٝ ضٕٗ ؾبزٜ وطزٖ ٞبٔيّتٛ٘ي، ايٗ ٔقبزِٝ قطٚزيٍٙط ضا حُ ٔي

 دسسٚ()تي1اپٟٙايٕش-تمشية تٛسٖ 1-3

   .>1=اٚپٟٙبيٕط اؾت_ٔي ضٚز، تمطيت ثٛضٖ ض٘رؿتيٗ تمطيجي وٝ ثطاي حُ ٞبٔيّتٛ٘ي زؾتٍبٜ ثؽ شضٜ ايي ثٝ وب  

ٔمبثُ زض ٞؿتٝ ٞب ٔي تٛاٖ اظ حطوت ٚ اِىتطٖٚ، ٞؿتٝ ثيٗ خطْ  بزيُ تفبٚت ظيثٝ زِ ثط اؾبؼ ايٗ تمطيت 

ثٝ فجبضت زيٍط زض چٙيٗ زؾتٍبٜ ٞبيي تٟٙب اِىتطٖٚ ٞب ٘مف ثبظي ٔي وٙٙس ٚ ٞؿتٝ  .ٞب چكٓ پٛقي وطز اِىتطٖٚ

خب ثٝ خبيي ٞؿتٝ ٞب ظيبز ٘يؿت ؾطفت آٖ ٞب ضا  چٖٛثٝ فٙٛاٖ يه ٔٙجـ ثبض ٔثجت ؾبوٗ زض ٘ؾط ٔي ٌيطيٓ. ٞب ضا 

نفط زض ٘ؾط ٔي ٌيطيٓ ٚ زض ٘تيدٝ ا٘طغي خٙجكي آٖ ٞب نفط ٔي قٛز يقٙي خّٕٝ اَٚ زض ٞبٔيّتٛ٘ي حصف ذٛاٞس 

 يبثس،ٔيؾٝ خّٕٝ وبٞف ثٝ ٞبٔيّتٛ٘ي ثب ثٝ وبض ثطزٖ ايٗ تمطيت  ٚ خّٕٝ آذط ثطاثط يه ٔمساض ثبثت ذٛاٞس قس.

                                                           
1. Born-Openheimer 
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اِىتطٖٚ ٚ خّٕٝ -ا٘طغي ٘بقي اظ ثط ٞٓ وٙف اِىتطٖٚيه خّٕٝ ٔطثٛط ثٝ  ،خّٕٝ ٔطثٛط ثٝ ا٘طغي ٌبظ اِىتطٚ٘ي

 ضا ثٝ نٛضت ظيط ٘ٛقت:ٞب  ٔطثٛط ثٝ ا٘طغي پتب٘ؿيُ اِىتطٖٚ ٞب زض پتب٘ؿيُ ٘بقي اظ ٞؿتٝ ٞب وٝ ٔي تٛاٖ آٖ
  

 (1-3)  
ˆ ˆ ˆ ˆ

e e extH T V V  
                                                                     

ٞٓ حُ ايٗ ٔقبزِٝ زقٛاض اؾت. اظ ايٗ  ٞٙٛظأب ، زٛقٔيتط اپٟٙبيٕط ٞبٔيّتٛ٘ي ؾبزٜ-ثب افٕبَ تمطيت ثٛضٖاٌط چٝ 

وٝ ثيكتط ٔجتٙي ثط زٚ ضٞيبفت اؾت:  ضٚزٔيٞبي ٌٛ٘بٌٛ٘ي ثطاي ؾبزٜ ؾبظي ٔقبزِٝ اِىتطٚ٘ي ثٝ وبض ضٚ ضٚـ

 ٔتغيطٞب تقساز وٝ اؾت ايٗ اَٚ ضٚـ ثٝ ٘ؿجت زْٚ ضٚـ ٔعيتچٍبِي.  يضٞيبفت تبثـ ٔٛخي ٚ ضٞيبفت تبثق

  N3اَٚ  ضٚـ زض ِٚي ٔتغيط 3ضٞيبفت تبثقي چٍبِي  زض .سثبقٙوٕتط ٔي اَٚ ضٚـ ثٝ ٘ؿجت ضٚـ ايٗ زض

ه ي يٗ چٍبِيٕٞچٙتط اؾت، وٕ يّيذ يچٍبِ٘ؾطيٝ تبثقي ٝ يپؽ حدٓ ٔحبؾجبت ثط پب زاض٘س، ٚخٛز ٔتغيط

ٝ تبثقي چٍبِي ثطاي حُ ايٗ ٔقبزِٝ ثؿيبض ٘ؾطيٟ، زض ٘تيدٝ ضٞيبفت ثبقسيكٍبٜ ٔيزض آظٔب يطيٌت لبثُ ا٘ساظٜيوٕ

 ٔفيس اؾت.

 سٞیافت تاتع ٔٛجي1-4

تبثـ ٔٛج زؾتٍبٜ چٙس اِىتطٚ٘ي اؾبؼ وّيٝ ٔحبؾجبت اؾت، اِٚيٗ تمطيت ٞب زض ايٗ ضٞيبفت  زض ايٗ ضٞيبفت

 .ٞؿتٙس تمطيت ٞبي ٞبضتطي ٚ ٞبضتطي فٛن

 2ٞاستشي تمشية 1-4-1

 ثٝ اِىتطٚ٘ي ثؽ زؾتٍبٜ يه ثطايٍٙط ئقبزِٝ قطٚز . بٖ قسيث يتٛؾظ ٞبضتط 1928ت زض ؾبَ يتمطايٗ     

 :اؾت ظيط نٛضت

(1-4 )                                                                                    
2

.
2

i e e ext

i i

V V E
m



 
      

 
  

 ٔقبزلات ثٝ آٖ تجسيُ ٚ ٔقبزِٝ ايٗ حُ ثطايُ وطز. يتجس ئقبزِٝ ته اِىتطٚ٘ Nٗ ٔقبزِٝ ضا ثٝيس ايحبَ ثب

ٞب ط اِىتطٖٚياظ ؾب يُ ٘بقيط پتب٘ؿيه تحت تبثيوٝ ٞط وطزٔؿتمُ فطو  يشضاتضا ٞب اِىتطٖٚ يٞبضتط شضٜ ته

 :قٛزٔيف يظيطتقط نٛضت ثٝ يوٙٙس. تبثـ ٔٛج ٞبضتطيحطوت ٔ

                                                           
2. Hartree 
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(1-5 )                                                                                          .......,.....,, 221121 NNN rrrrrr


 

 وٝ زض آٖ 

(1-6) 

 

 ٔٛج تٛاثـ ثٝ ٘ؿجت ضا ا٘طغي ،زؾتٍبٜ پبيٝ حبِت ذٛال يبفتٗ ثطاي ؾپؽ ا٘س.ثٟٙدبضٞب فمظ  وٝٗيا يقٙي

زؾتٝ  ٔٛج، تٛاثـ اظ زؾتٝ ايٗ ضٚي ثط ثٟٙدبضـ ٚ ثبثت ثٛزٖ شضات ليس افٕبَ ثب زازٜ ٚ ٚضزـ شضٜ ته

 ثٟٙدبضٞب فمظ  iزض ضٚـ ٞبضتطي ، ضزٞٓ زا يجئقب يٞبضتط تمطيتأب  .آٚض٘سٔي ثسؾت ضا شضٜ ته ٔقبزلات

 يانُ عطز پبئِٛ ي اظقٙي ،٘ساضز يتمبض٘ ت پبزيذبن،٘يؿتٙسٔتقبٔس  زيٍطثط يه ٚ ا٘سٝ قسٜزض ٘ؾط ٌطفت

دٝ تبثـ يع٘س ٚ زض ٘تييط لبثُ تٕيغ يىيعيٞب اظ ٘ؾط فاِىتطٖٚ .ثبقسيٞب ٔٙبؾت ٕٖ٘ٛيفطٔ يپؽ ثطا ،وٙسپيطٚي ٕ٘ي

ثٝ  يطضتٞب ٔقبزلات ،بقس. پؽ اظ ٚضزـ ٌيطيس پبز ٔتمبضٖ ثيط ٞط زٚ خفت اِىتطٖٚ ثبيي٘ؿجت ثٝ تغ  i ٔٛج

 س:يآيط ثسؾت ٔينٛضت ظ

(1-7                           )                         
2

2
2 2
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
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


   


  

طا يظ ،وٙسيط ٔييٞبؾت ٚ ثب ا٘تربة ٘ٛؿ اِىتطٖٚ تغٝ ثٝ اِىتطٖٚي اؾت وٝ ٚاثؿتُ ٞبضتطيآٖ ٕٞبٖ پتب٘ؿ ؾْٛخّٕٝ 

ij  يثٝ ٘بْ ٞبضتط يٍطيت زيت زض تمطئحسٚزٗ ياؾت. ا يضٚـ ٞبضتط يه ضقف ثطايٗ ٞٓ يوٝ ا ،اؾت-

 ضٚز.يٗ ٔفٛن اظ ثي

  3فٛن-تمشية ٞاستشي 1-4-2

فٛن ٚ اؾّيتط تبثـ ٔٛج زؾتٍبٜ ضا ثٝ نٛضت زتطٔيٙبٖ اؾّيتط زض ٘ؾط ٌطفتٙس تب ذبنيت پبز  1930زض ؾبَ     

 .فٛن ٔي ٘بٔٙس -ٔٛج ضا ضٚـ ٞبضتطيايٗ ٘حٜٛ ٕ٘بيف تبثـ   .>2= تمبض٘ي لاظْ ضا زاقتٝ ثبقس

                                                           
3.Hartree_Fock 

* 1.i i i i dr    
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ٞب تٛاثـ ٔٛج شضات ٚ 
ix  اؾت. يٙيٚ ٞٓ قبُٔ ٔرتهبت اؾپ يٞٓ قبُٔ ٔرتهبت فضبئٞب 

تمطيت  زض وٝ ثٟٙدبضـ ليس ثط ٚضزـ، فلاٜٚ عطيك اظ شضٜ ته ٔقبزلات آٚضزٖ ثسؾت ثطاي ضٚـ ايٗ زض

فٛن  -ضتطيٞب ٔقبزلات زض .ٌيطيٓزض ٘ؾط ٔي ٘يع ضا شضٜ ته ٔٛج تٛاثـ ثٛزٖ ٔتقبٔس ليس ثطزيٓثٝ وبض ٞبضتطي

 ا٘طغي آٖ ثٝ وٝثٝ ٚخٛز ٔي آيس،  اؾت ٔٛاظي اؾپيٗ ثب ٞباِىتطٖٚ ثطٕٞىٙف زضثطزاض٘سٜ وٝ خّٕٝ يه

كتط اظ يفٛن ث -يثسؾت آٔسٜ زض ضٚـ ٞبضتط ي. ا٘طغتجبزِي ٚخٛز ٘ساضزخّٕٝ  يزض ضٚـ ٞبضتط ،ٌٛيٙس تجبزِي

 اظ حبنُ ا٘طغي ٚ زؾتٍبٜ ٚالقي ا٘طغي ٗ ضٚـ اؾت. تفبٚتيٗ ٘كب٘ٝ ضقف ايزؾتٍبٜ اؾت وٝ ا يٚالق يا٘طغ

ٌٛيٙس.  ٕٞجؿتٍي ا٘طغي ضا اؾت ٔربِف اؾپيٗ ثب اِىتطٟٚ٘ب ثطٕٞىٙكي اظ وٝ ٘بقي ضا فٛن -ٞبضتطي ضٚـ

 .ٌٛيٙس ٕٞجؿتٍي -تجبزِي ا٘طغي ضا ٚ ٕٞجؿتٍي تجبزِي ا٘طغي زٚ ٔدٕٛؿ

 سٞیافت تاتعي چٍاِي 1-5

ٞبي زؾتٍبٜ چٙس اِىتطٚ٘ي زض وّيٝ ٔحبؾجبت تبثـ ٔٛج زؾتٍبٜ، چٍبِي اِىتطٖٚ زض ضٞيبفت تبثقي چٍبِي ثٝ خبي

 قٛز. ٛاٖ ٔتغيط اؾبؾي ثٝ وبض ٌطفتٝ ٔيثٝ فٙ

 يه ٔي قٛز. تجسيُ شضٜ ته ٔقبزِٝ ثٝ تقسازي، ايثؽ شضٜ ٔقبزِٝ لجّي ٞبيضٚـ ٕٞب٘ٙس ٘ؾطيٝ ايٗ زض

 زض وٝ اؾت ايٗ زاضز ٚخٛز ٔٛج تٛاثـ ٔجتٙي ثط لجّي ٞبيضٚـ ٚ چٍبِي تبثقي ٘ؾطيٝ ثيٗ وٝ اؾبؾي اذتلاف

 ته شضٜ ٔقبزلات ثقس ٚ تجسيُ ته شضٜ ٔقبزلات ثٝ تمطيجي نٛضت ثٝ اِىتطٚ٘ي ثؽ ٔقبزلات لجّي ٘ؾطيبت

 ثؽ شضٜ اي ٔقبزلات اظ زليكنٛضت  ثٝ شضٜ ته ٔقبزلات ٘ؾطيٝ ايٗ زض أب ٘س،ٔي قٛ حُ زليك نٛضت ثٝ

  قٛ٘س.حُ ٔي تمطيجي ٞبيضٚـ اؾتفبزٜ ثب شضٜ ته ٔقبزلات ايٗ ثقس ٚ آيٙسٔي ثسؾت

نٛضت تبثقي ي ثٝ وبض ثطز٘س ٚ ا٘طغي وُ ضا ثٝ ٞب ضا ثٝ فٙٛاٖ ٔتغيط اؾبؾچٍبِي اِىتطٖٚيٗ ثبض تٛٔبؼ ٚ فطٔي اِٚ

 1964زِيُ فسْ ٔٛفميت زض تٛخيٝ ثقضي اظ ٘تبيح تدطثي تب ؾبَ ايٗ ٘ؾطيٝ ثٝ . زؾت آٚضز٘سثٝي اظ چٍبِي اِىتطٚ٘

فٛن وٝ ثط پبيٝ ضٞيبفت اَٚ ثٙب قسٜ ثٛز ٌؿتطـ يبفت ٚ ٘تبيح تدطثي  -وٝ ٘ؾطيٝ ٞبضتطئؿىٛت ٔب٘س زض حبِي
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طٚ٘ي ٞبي اِىتٝ لضبيبيي زض ٔٛضز زؾتٍبٜٖ ثب اضائبٞٛٞٙجطي ٚ و 1964وطز. تب ايٙىٝ زض ؾبَ ضا ثٝ ذٛثي تٛخيٝ ٔي

 .>3= چٍبِي ثٙب وطز٘س يتبثق يٝثط ٕٞىٙكي زض حبِت ظٔيٙٝ ٔجٙبي زليك ٚ ٔحىٕي ثطاي ٘ؾط

 4واٖ-لضاياي ٞٛٞٙثشي  1-5-1

بٖ ياَٚ آٖ ث ٝيلض اؾت. قسُٜيتكى5وبٖ-ٞٛٞٙجطي يٞبٝي٘بْ لضثٝ ياؾبؾ يٝياظ زٚ لض يچٍبِ يٝ تبثقي٘ؾط    

 ياؾت ٚ ثب اؾتفبزٜ اظ آٖ، ٕٞٝ يثؽ اِىتطٚ٘ يٞبزض زؾتٍبٜ يط اؾبؾيه ٔتغيٝ، يحبِت پب يوٝ چٍبِ وٙسئ

 .  زؾتٍبٜ لبثُ اؾترطاج اؾت يٞبيػٌيٚ

ٝ اَٚ اثجبت يوبٖ زض لض-ٞٛٞٙجطي ثب پتب٘ؿيُ ذبضخي تٙبؽط يه ثٝ يه زاضز.حبِت پبيٝ  چٍبِي: لضيٝ اَٚ 

وٙس ٚ ثب يٗ ٔييتقضا  يحبوٓ ثط زؾتٍبٜ ثؽ اِىتطٚ٘ يّتٛ٘يٞبٔيي ىتبيٝ ثٝ نٛضت يحبِت پب يوطز٘س وٝ چٍبِ

رتٝ( لبثُ يثطاٍ٘ ٞبيحبِتٝ ٚ ئٛج حبِت پب يٞبآٖ )تبثـ ٞبيحبِتػٜ يه زؾتٍبٜ تٕبْ ٚي يّتٛ٘يزاقتٗ ٞبٔ

ٗ اؾت وٝ ثٝ يٝ ايٗ لضيا يزؾتٍبٜ لبثُ اؾترطاج اؾت. اضظـ انّ يٞبيػٌيٚ ثٛزٜ ٚ ٔتقبلت آٖ تٕبْ ييقٙبؾب

ٛج زؾتٍبٜ، ثٝ ز٘جبَ بفتٗ تٛاثـ ٔي يخؿتدٛ ثطا يثٝ خب ياثؽ شضٜ يٞبزٞس تب ٍٞٙبْ حُ زؾتٍبٜئب اخبظٜ ٔ

 زاضز.  ياشضٜ٘ؿجت ثٝ تبثـ ٔٛج ثؽ يوٕتط يبضيض يٞبيسٌيچيٓ وٝ ثٝ ٔطاتت پيزؾتٍبٜ ثبق يٝيحبِت پب يچٍبِ

عجك انُ ٚضزـ ثب ٚضزـ ا٘طغي ثط حؿت چٍبِي ا٘طغي حبِت ظٔيٙٝ زؾتٍبٜ ثٝ زؾت ٔي آيس ٚ : لضيٝ زْٚ

 .>3=چٍبِي وٝ ٔٙدط ثٝ ا٘طغي حبِت ظٔيٙٝ ٔي قٛز ٕٞبٖ چٍبِي حبِت ظٔيٙٝ اؾت

ٝ يحبِت پب ي٘ؿجت ثٝ چٍبِ يوُ ٞط زؾتٍبٜ ثؽ اِىتطٚ٘ يقٛز وٝ ا٘طغيوبٖ ثبثت ٔ-ٝ زْٚ ٞٛٞٙجطييزض لض 

-ثط يا٘طغ يه تبثقي، يٞط زؾتٍبٜ ثؽ اِىتطٚ٘ يٍط ثطايوٙس. ثٝ فجبضت زئ يطٚيپ يه انُ ٚضزقيآٖ اظ 

 يٝ زؾتٍبٜ ٔطثٛعٝ اؾت ٚ چٍبِيحبِت پب يٙٝ ٔغّك آٖ، ا٘طغيٚخٛز زاضز وٝ وٕ ياِىتطٚ٘ يحؿت چٍبِ

تٛاٖ ثٝ قىُ يضا ٔ يا٘طغ يٗ تبثقيٝ زؾتٍبٜ اؾت. ايحبِت پب يوٙس، چٍبِيٙٝ ٔيضا وٕ يا٘طغ يوٝ تبثق ياِىتطٚ٘

 :>3=ط ٘ٛقتيظ

(1-9)                                                                            3

int( )extE n T n d rv r n r E n   

                                                           
4. Hohenberg-Kohn 
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-وٙف اِىتطٖٚٚ ثطٞٓ يساٖ ذبضخئ -وٙف اِىتطٖٚ، ثطٞٓيخٙجك يت ؾٟٓ ا٘طغيآٖ ثٝ تطت يٞبوٝ خّٕٝ

ُ ياؾت پتب٘ؿ يوبف يحُ ٞط زؾتٍبٜ زِرٛاٜ اِىتطٚ٘ يوبٖ، ثطا-ٞٛٞٙجطي ٝ زْٚياِىتطٖٚ ٞؿتٙس. ثطاؾبؼ لض

 يٚ چٍبِ يٓ تب ا٘طغيٙٝ وٙيوٕ يضا ٘ؿجت ثٝ چٍبِ يا٘طغ يآٖ ضا زض ضاثغٝ ثبلا لطاض زازٜ ٚ ؾپؽ تبثق يذبضخ

 س. يٙزؾت آٝ ثٝيحبِت پب ياِىتطٚ٘

 ؿٓ-سٞیافت واٖ 1-5-2

ٝ ثٝ فٙٛاٖ يحبِت پب ي٘رؿت چٍبِتبثقي چٍبِي، ٝ ي٘ؾطعجك ، يثؽ اِىتطٚ٘ يٞبف زؾتٍبٜيتٛن يثطا      

قٛز. يٝ ٔي زْٚ اضائٝيقٛز ٚ ؾپؽ ضٚـ اؾترطاج آٖ زض لضئ يزؾتٍبٜ ٔقطف يٞبيػٌيتٕبْ ٚف وٙٙسٜ يتٛن

وبٖ ٚ قٓ زض ؾبَ  قٙبذتٝ قسٜ ٘يؿتٙس.( 9-1) اِىتطٖٚ زض ضاثغٝ-وٙف اِىتطٖٚٚ ثطٞٓ يخٙجك يا٘طغ يٞبيأب تبثق

ٝ اَٚ يٞب ثب تٛخٝ ثٝ لضآٖ .>4=اثساؿ وطز٘س يچٍبِ يٝ تبثقيوطزٖ ٘ؾط يوبضثطز يضا ثطا ياضٚـ ٞٛقٕٙسا٘ٝ 1965

ه زؾتٍبٜ يوٙس، ئ يزؾتٍبٜ ٔقطف يٞبيػٌيف وٙٙسٜ ٕٞٝ ٚيٝ ضا تٛنيحبِت پب يوٝ چٍبِوبٖ -ٞٛٞٙجطي

حبِت  يٙٝ آٖ ثب چٍبِيحبِت ظٔ يوٝ چٍبِ يازض ٘ؾط ٌطفتٙس، ثٝ ٌٛ٘ٝ يوٙكطثطٞٓيغ يٞبقبُٔ اِىتطٖٚ يفطض

( ثٛزٜ ٚ يوٙكط ثطٞٓئؿتمُ )غ يٞبىؿبٖ ثبقس أب تبثـ ٔٛج آٖ ٔطثٛط ثٝ اِىتطٖٚي يٚالق يٙٝ زؾتٍبٜ اِىتطٚ٘يظٔ

ىؿبٖ يثبقس. ثب تٛخٝ ثٝ يتط ٕٔٞجؿتٝ اؾت ؾبزٜ يٞبوٝ ٔتكىُ اظ اِىتطٖٚ يثٝ ٔطاتت اظ تبثـ ٔٛج زؾتٍبٜ انّ

دٝ ياؾترطاج قسٜ ٚ زض٘ت يٝ زؾتٍبٜ انّيحبِت پب ي، چٍبِيٝ، ثب حُ زؾتٍبٜ فطضيحبِت پب يٞبيثٛزٖ چٍبِ

-قٓ ثٝ ثرف-وبٖ يّتٛ٘يٗ ٞبٔيط اؾت. ثٙبثطايپصزؾتٍبٜ زؾتطؼ يٞبيػٌيٚ يٕٞٝ يچٍبِ يٝ تبثقيثطاؾبؼ ٘ؾط

ri)(ٔؿتمُ يٞباِىتطٖٚ ٞبي حبِت ػٜيٚ ٚ قٛزتفىيه ٔي ياِىتطٚ٘ته يٞب

  ف وٙٙسٜ زؾتٍبٜ يتٛن

وُ  يٓ، ا٘طغيثٙبٔ  Eeffٔٛثط  يُ ٔٛثط ضا ا٘طغيٞب اظ ضٚـ پتب٘ؿوٙف اِىتطٖٚثطٞٓ يثٛز. اٌط ؾٟٓ ا٘طغ ذٛاٞٙس

 ط ذٛاٞس ثٛز:ينٛضت ظقٓ ثٝ-وبٖ يزؾتٍبٜ فطض

(1-10   )                                                                                                          ks ks ext effE T E E   

 شضاتٗ يوٙف اثطٞٓ يؾٟٓ ا٘طغ Eext ٚ يزؾتٍبٜ فطض يوٙكط ثطٞٓيغ يٜشض يخٙجك يؾٟٓ ا٘طغTks زض آٖ وٝ

 قٛ٘س:ئحبؾجٝ ٔط ياؾت وٝ ثٝ نٛضت ظ يساٖ ذبضخيثب ٔ

(1-11                                           )                                 
2 2

2
2

, ,2 2
ks i i i

i i

T
m m

  

 

  
 

     
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(1-12 )                                                                                                             
   

 

3

2

,

ext ext

i

i

E d rv r n r

n r 












 

ٖ يوٙف ث  ُ ٔٛثط ثطٞٓيٓ وٝ پتب٘ؿيسيز يٝ ٞبضتطيزض ٘ؾط ق ٛز ٚ  يت ظزٜ ٔ  ي  تمط يُ ٞ بضتط يٞ ب ث ب پتب٘ؿ    ٗ اِىت طٚ

ق ٛز. ث ٝ   ُ يتك ى  يُ ٞبضتطيپتب٘ؿ يقٓ، اظ ا٘طغ-زض زؾتٍبٜ وبٖ Eeff يٗ اؾت وٝ ؾٟٓ فٕسٜيٗ ا٘تؾبض ثط ايثٙبثطا

وٛچه  يحيه خّٕٝ تهحيٚ  يُ ٞبضتطيپتب٘ؿ ئٛثط ضا ثٝ نٛضت خٕـ ا٘طغ يُ ٔطؾْٛ اؾت وٝ ا٘طغيٗ زِيٕٞ

 ؿٙس:يثٙٛ

(1-13             )                                                                                                         
eff H xcE E E  

اِىتطٖٚ -وٙف اِىتطٖٚثطٞٓ يف وٙٙسٜ ٚخٜٛ وٛا٘تٛٔي٘بْ زاضز ٚ تٛن6يٕٞجؿتٍ-يتجبزِ يا٘طغ يحيخّٕٝ تهح 

وُ زؾتٍبٜ  يزازٜ قسٜ ا٘طغ يٞبحيِحبػ ٘كسٜ اؾت. ثب تٛخٝ ثٝ تٛض يه ٞبضتطيُ ولاؾياؾت وٝ زض پتب٘ؿ

  س: يآيزؾت ٔط ثٝيظقٓ ثٝ نٛضت -وبٖ

(1-14) 

 

ٔحبؾجٝ  يٕٞجؿتٍ-يتجبزِ ي( ا٘طغ9-1)ضاثغٝ  يزؾتٍبٜ انّ يا٘طغ يٚ تبثق يوُ زؾتٍبٜ فطض يؿٝ ا٘طغيثب ٔمب

 قٛز:ئ

(1-15    )                                                                      .   
   

int

int

ks ext H xc ext

xc ks H

T E E E T E E

E T T E E

     

   
 

، ٚ تفبضُ يٚالق يٚ زؾتٍبٜ اِىتطٚ٘ يوٙكط ثطٞٓيزؾتٍبٜ غ يخٙجك ياظ زٚ ؾٟٓ )تفبضُ ا٘طغ Excٓ وٝ يٙيثئ

 يؾٟٓ وٛچى يٕٞجؿتٍ-يتجبزِ يُ قسٜ اؾت. ا٘طغي( تكى يٞبضتط ياِىتطٖٚ ثب ا٘طغ-وٙف اِىتطٖٚثطٞٓ يا٘طغ

 اؾت.سٜٝ قاضائت ظزٖ آٖ يتمط يثطا ئتٙٛف يٞبٔكرم اؾت ٚ ضٚـك آٖ ٘بيوُ اؾت وٝ قىُ زل ياظ ا٘طغ

)ذٛاٞيٓ تبثـ ا٘طغي ظيط ضا ٘ؿجت ثٝ اوٖٙٛ ٔي  )n r ٓ5=وٕيٙٝ وٙي<: 

 

                                                           
6. Exchange-Correlation Energy 

 
2

2
3 2 3 3

,

1 ( ) ( )
( ) ( )

2 2
ks i ext xc

i

n r n r
E n r v r d r e d rd r E n r

m r r








        
  
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( ) ( )1
[ ] [ ] ( ) ( ) [ ]

2
ks ext xc

n r n r
E n T n n r v r dr d r E n

r r


   

                     ( 1-16 ) 

)ٌيطيٓ وٝ چٍبِي آٖ ٘يع ٕٞبٖ اثتسا يه زؾتٍبٜ غيط ثطٕٞىٙكي ٔدبظي ضا زض ٘ؾط ٔي )n r  ٗثبقس. زض اي

 وٙٙس:اي پيطٚي ٔياظ ٔقبزِٝ قطٚزيٍٙط ته شضٜ تاشضزؾتٍبٜ ٔدبظي ٞط يه اظ 

21
( ) ( ) ( )

2
s i i iV r r r  

 
    
 

                                                                     ( ) 

                                                                                                              

 عجك ٔقبزِٝ قطٚزيٍٙط اذيط زاضيٓ:

21
( )

2
i i s iV r                                                                                     ( ) 

 تٛا٘يٓ ثٙٛيؿيٓ:ثٙبثطايٗ ٔي

21
( ) [ ] ( ) ( )

2
i i s i s s

i i

V r T n v r n r dr                                        ( )

]اوٖٙٛ ثب زضج ]sT nٝ( زاضيٓ:16-1(زض) 19-1)اظ ضاثغ 

   
1 ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )
2

i s ext xc

i

n r n r
E n drv r n r drv r n r drdr E n

r r



    


     ( )

ا٘طغي ضا ٘ؿجت ثٝ يا٘طغي وٕيٙٝ قٛز. ثطاي ايٗ وبض تبثق يايٙىٝ چٍبِي حبِت ظٔيٙٝ حبنُ قٛز ثبيؿتي تبثقثطاي 

( )n r ٜزٞيٓ:ٞبي زؾتٍبٜ ٚضزـ ٔيثب ليس ثبثت ثٛزٖ تقساز شض 

( ) 0
E

E n r dr
n n

 
 

 
    
                                                                  (

)

 :زض ٘تيدٝ زاضيٓ

( )
( ) ( ) xc

s ext

En r
V r V r dr

r r n







    

                                                             ( )

تٛا٘يٓ آٖ ضا ثطاثط نفط زض ٘ؾط ٔيضطيت ٘بٔقيٗ لاٌطا٘ػ اؾت. ثب تٛخٝ ثٝ ثبثت ثٛزٖ ضطيت وٝ زض آٖ 

 ثٍيطيٓ. زض ٘تيدٝ زاضيٓ:

( )
( ) ( ) ( )s ext xc

n r
V r V r dr V r

r r


  

                                                                         ( )
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xcٕٞجؿتٍي، -پتب٘ؿيُ تجبزِي xcVزض ايٗ ٔقبزِٝ 

xc

E
V




( ٝزض ضاثغ23ٝ-1، اؾت. ثب زضج ضاثغ ) (17-1 )

 :زاضيٓ

21 ( )
( ) ( )

2
ext xc i i i

n r
V r dr V r

r r

  
 


      
  

                                                    ( )

وٝ ثبيس ثٝ نٛضت ذٛزؾبظٌبض حُ قٛ٘س. ثب حُ ذٛزؾبظٌبض ،ا٘سقٓ ٔقطٚف-ٖٔقبزلات وبايٗ ٔقبزِٝ ثٝ زؾتٝ 

ذٛاٞس  طينٛضت ظقٓ ثٝ-وبٖ يّتٛ٘يدٝ ٞبٔيٚ زض ٘ت آيسثسؾت ٔي 0nقٓ چٍبِي حبِت ظٔيٙٝ، -وبٖ قبزلاتٔ

 :ثٛز

(1-25)                                                                                    
2

2

2
ks ext H xcH V r V r V r

m


    

       
 

ثٝ  ٖ ٚخٛز ٘ساضز،آ يثطا يمياؾت وٝ ضاثغٝ زل يٕٞجؿتٍ يُ تجبزِيقٓ، پتب٘ؿ -وبٖ يّتٛ٘يتٟٙب خّٕٝ ٘بقٙبذتٝ ٞبٔ

 يت چٍبِيثٝ فٙٛاٖ ٔثبَ زض تمط اؾت. بفتٝي آٖ تٛؾقٝت ظزٖ يتمط يثطا ئرتّف يٞبُ ضٚـيٗ زِيٕٞ

(LDA)ئٛضق
ٕٞجؿتٍي ٌبظ اِىتطٚ٘ي ٍٕٞٗ ثٝ  -اظ فجبضت تجبزِي ٘ؿجتبً ؾبزٜ أب وبضآٔس اؾت يجيوٝ تمط  7

.  ٞط ٚلت چٍبِي اِىتطٚ٘ي تفبٚت ظيبزي ثب چٍبِي زؾتٍبٜ ٍٕٞٗ ٘ساقتٝ >6=قٛزنٛضت ٔٛضقي اؾتفبزٜ ٔي

تٛا٘يٓ تٛاٖ اظ ايٗ تمطيت اؾتفبزٜ وطز. زض ايٗ نٛضت ٔيثبقس، ٔيتغييط چٍبِي وٙس  يب ثٝ فجبضت زيٍط ثبقس

ٕٞجؿتٍي ضا حَٛ قطايظ زؾتٍبٜ ٍٕٞٗ ثؿظ زٞيٓ. زض ايٗ حبِت فطو ذٛاٞيٓ وطز وٝ زض يه  –ا٘طغي تجبزِي 

)فٙهط حدٓ حَٛ ٞط ٘مغٝ اظ زؾتٍبٜ، چٍبِي اِىتطٚ٘ي )n r  ٝيىٙٛاذت ٚ ثطاثط ثب ٔمساض چٍبِي زض آٖ ٘مغ

 اؾت.

 ٛقت:ٕٞجؿتٍي ضا ثٝ نٛضت ظيط ٘ -تٛاٖ تبثـ تجبزِيثب ايٗ فطو ٔي

hom[ ( )] ( ) [ ( )]xc xcE n r n r n r dr                                                                                       ( ) 

]homوٝ زض آٖ  ( )]xc n r  .ا٘طغي تجبزِي ٕٞجؿتٍي ثٝ اظاي يه اِىتطٖٚ زض ٌبظ اِىتطٚ٘ي ٍٕٞٗ اؾت( )n r 

 قٛز. ٞب زض ٚاحس حدٓ اؾت. ا٘تٍطاَ ثبلا ثط ضٚي تٕبٔي ثّٛض ٌطفتٝ ٔيچٍبِي اِىتطٖٚ

  xc ٝزض ٘مغr  ٝفمظ ثٝ چٍبِي زض ٘مغr ٚاثؿتٝ اؾت. ثٝ عٛض ذلانٝ زض ايٗ تمطيت ا٘طغي تجبزِي- 

ٕٞجؿتٍي يه اِىتطٖٚ زض يه ٌبظ  -عٛض ٔٛضقي ثب ا٘طغي تجبزِيضا ثٝ  rِىتطٖٚ زض ٘مغٝ ٕٞجؿتٍي يه ا

                                                           
7. Local Density Approximation 
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زٞيٓ. ٔمبزيط ايٗ تبثـ تٛؾظ افطاز ٔرتّف حؿبة فطٔي يىٙٛاذت وٝ ٕٞبٖ چٍبِي ضا زاقتٝ ثبقس، ثطاثط لطاض ٔي

 .ا٘سقسٜ

ٞب ٕٔىٗ اؾت ٘ٝ تٟٙب ثٝ چٍبِي ٔٛضقي زض ٘بحيٝ ٔطثٛط، ثّىٝ ثٝ ٕٞجؿتٍي زض ثؿيبضي اظ حبِت -ا٘طغي تجبزِي

چٍبِي زض ٘ٛاحي ٔدبٚض ٘يع ثؿتٍي زاقتٝ ثبقس. ٘رؿتيٗ ٌبْ زض ايٗ ضاؾتب  ثٝ وبضٌيطي اعلافبتي ضاخـ ثٝ قيت 

ثبقس. ثسيٗ ٔٙؾٛض تمطيت زيٍطي ثٝ ٘بْ تمطيت قيت ٕٞطاٜ ثب ذٛز چٍبِي ٔٛضقي ٔي rچٍبِي زض ٘مغٝ ذبل 

(يٓ يبفتٝتقٕ
8

 (GGA[7, 8][7, 8][7, 8] ٕٞجؿتٍي ثٝ -ثٙب ٟ٘بزٜ  قسٜ اؾت، وٝ زض آٖ ٚاثؿتٍي تبثقي تجبزِي

 ٍبِي ٔٛضقي اظ زلت ثيكتطيچت قٛز. تمطيت قيت تقٕيٓ يبفتٝ زض ٔمبيؿٝ ثب تمطيِي ٘يع ٔٙؾٛض ٔيقيت چٍب

-ٌطٜٚ .>9=ثبقسٔي ٞب ظيبز اؾت ٔٙبؾت ٞبيي وٝ تغييط چٍبِي اِىتطٚ٘ي زض آٖوٝ ثطاي زؾتٍبٜثطذٛضزاض اؾت،

 .ا٘سثٙسي وطزٜٞبي ٔتفبٚتي ايٗ تبثـ ضا ثط حؿت چٍبِي فطَٔٛٞبي ٔرتّف ثٝ ضٚـ

 ؿٓ-واٖ ٞائعادِٝحُ  ٞايسٚؽ 1-6

 تاظ ٔقبزلا ياثٝ ٔدٕٛفٝ ياشضٜه زؾتٍبٜ ثؽي يٞبيػٌيٚ يٕٞبٖ ٌٛ٘ٝ وٝ زض ثرف لجُ ٌفتٝ قس ثطضؾ     

 تٔقبزلازؾتٝ تبوٖٙٛ ضٚـ ٞبي ٌٛ٘بٌٛ٘ي ثطاي حُ ا٘دبٔس. يقٓ ٔ -وبٖ يٞبٔقطٚف ثٝ ٔقبزِٝ ياته شضٜ

أب  ،ضا ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚـ فسزي ٔٙبؾت حُ ٕ٘ٛز ٔقبزلاتثطاي اتٓ ٞب ٔي تٛاٖ ايٗ  .قٓ پيكٟٙبز قسٜ اؾت-وبٖ

ٝ يپب ٔدٕٛفٝ ايي اظ تٛاثـاثـ ٔٛج ضا ثطحؿت ٛ، تايٗ اؾت وٝٞب حُ ايٗ زؾتٝ اظ ٔقبزلات ثطاي ثّٛضضٚـ وّي 

ضٚـ  اِٚيٝ ضا ثٝ ٔدٕٛفٝ ايي اظ ٔقبزلات خجطي تجسيُ ٔي وٙٙس. ثٝ ايٗ تطتيت ٔقبزِٝ قطٚزيٍٙطٚ  ٙسزٞئ ثؿظ

 .>5=ٞبي ٔرتّفي ثطاي حُ ايٗ ٔقبزلات ٚخٛز زاضز وٝ تفبٚت آٖ ٞب زض ا٘تربة تٛاثـ پبيٝ اؾت

 زٞيٓ: ضا ثطحؿت تٛاثـ ٔٛج پبيٝ ثؿظ ٔي iشضٜ،قٓ تبثـ ٔٛج ته-ٞبي وبٖثطاي حُ ٔقبزِٝ 

(1-27                                        )                                                                         Ψ
 
( ⃗)  ∑     ( ⃗)  

قٓ،-وبٖ يٞبضاثغٝ ثبلا زض ٔقبزِٝ يٍصاضيثب خب   i i iH r r   ي، زاض: ٓ 

(1-28                       )                                                                                (    )∑     ( ⃗)    

 ٓ زاقت:يوُ فضب ذٛاٞ يضٚ يطيٌٚا٘تٍطاَ (⃗ )  ثب ضطة زٚ عطف ضاثغٝ ثبلا زض 

                                                           
8. Generalized Gradient  Approximation 


