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آن دانش، تسلط و قدرت است، هر كه آن را بیابد با
ورش يورش برد و پیروز شود، و هر كه آن را نیابد بر او ي

.برند و مغلوب گردد
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انقلاب كوانتم
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يک، طیف تابشی اتم ها:  درک پديده های اتمی و الکترونی• آزمايش فوتوالکتر

دگیفوتون، تابع موج، عدم قطعیت، اندازه گیری، درهم تنی:مفاهیم بنیادی جديد•

؟؟؟؟:پیش بینی خواص مواد•

ين و خارق العاده• تک فوتون، ذرات درهم تنیده، بیت های كوانتمی:فناوری های نو
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فهرست
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يک كلاس• یکموفقیت های فیز

يک كلاسی• کضعف مهم فیز

مکانیک كوانتمی•

خواص الکترونی مواد•

ن•
ُ

يه تابعی چگالی ك م-نظر
َ

ش

DFTكاربردهای محاسبات •
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يک كلاسیک فیز
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(نیرو)قوانین نیوتن •

يکی و مغن)قوانین ماكسول • (اطیسیمیدان الکتر

پی)قوانین ترمودينامیک • (گرما،كار و آنترو

Flight path of the Apollo 11 human 

lunar landing mission, July 1969
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DOI: 10.1109/AIM.2007.4412420

(نیرو)قوانین نیوتن •

يکی و مغن)قوانین ماكسول • (اطیسیمیدان های الکتر

پی)قوانین ترمودينامیک • (گرما،كار و آنترو
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يک كلاسیک فیز
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(نیرو)قوانین نیوتن •

يکی میدان های )ماكسول قوانین • (طیسیو مغناالکتر

پی)قوانین ترمودينامیک • (گرما،كار و آنترو
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(نیرو)قوانین نیوتن •

يکی و مغناط)قوانین ماكسول • (یسیمیدان های الکتر

پی)قوانین ترمودينامیک • (گرما،كار و آنترو
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!عدم درک خواص مواد 
سولفید مس

سیلیکن نمک طعام

الماس های رنگی
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خواص مواد
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یساختار الکترون

خواص ساختاری•

خواص ارتعاشی•

خواص مغناطیسی•

خواص الکترونی•

خواص اپتیکی•
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میمکانیک كوانت
Quantisierung als Eigenwertproblem

E. Schrodinger, 1926

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

𝐻 = −
ℏ2∇2

2𝑚
+ 𝑉(𝐫)عملگر  هامیلتونی 𝜓 𝐫  , න 𝜓∗ 𝐫 𝜓 𝐫 𝑑𝐫 = تابع موج1

𝐻𝜓 𝐫 = 𝐸𝜓 𝐫

۱۴۰۲  تابستان

معادله ويژه مقداری 𝐸 = න 𝜓∗ 𝐫  𝐻 𝜓 𝐫 𝑑𝐫

چگالی احتمال تابع موج

𝜓 𝐫
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اتم هیدروژن
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𝐻 = −
ℏ2∇𝑟
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−

ℏ2∇𝑅
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2𝑀
−
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4𝜋𝜖0

𝑒2

𝐫 − 𝐑

𝐑

𝐫
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𝐻 = −
∇𝑟
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2
−

∇𝑅
2

2𝑀
−

1

𝐫 − 𝐑

هارتری 

بوهر  5.3 × 10−11 m

4.4 × 10−18 j

يب آدياباتیک مستقل است و دينامیک الکترون، از دينامیک هسته: تقر
.فقط به مکان لحظه ای هسته بستگی دارد

𝐻 = −
∇𝑟

2

2
−

1

𝑟

𝐫
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اتم هیدروژن
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𝑛 = 1, 2, …  𝑙 = 0, 1, . . . , 𝑛 − 1 𝑚 = −𝑙, … , 𝑙
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خواص اتم هیدروژن

۱۴۰۲  تابستان یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

–13.61 eV

–3.40 eV

–1.51 eV

–0.85 eV

𝐸𝑛 = −
1

2𝑛2 Δ𝐸 =
ℎ𝑐

𝜆

nm

n=1

n=2

n=3

n=4

657 nm
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مولکول هیدروژن
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𝐻 = −
∇1

2

2
−

∇2
2

2
+

1

𝐫1 − 𝐫2
−

1

𝐫1 − 𝐑A
−

1

𝐫1 − 𝐑B
−

1

𝐫2 − 𝐑A
−

1

𝐫2 − 𝐑B

𝐻 Ψ 𝐫1, 𝐫2 = 𝐸 Ψ 𝐫1, 𝐫2

A B

همبستگی الکترونی

⇒  Ψ 𝐫1, 𝐫2 ≠  𝜓1 𝐫1 × 𝜓2 𝐫2

ينگر و همبستگی بین الکترون ها و هسته ها موجب پیچیدگی معادله شرود

.نداردتابع موج می شود و عملا امکان حل تحلیلی معادلات كوانتمی وجود
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يادی الکترون و هسته متشکل از تعداد ز

الکترونالکترون-هسته  هسته

𝐻 = ෍

𝑖

−∇𝑖
2

2
 +  ෍

𝑖>𝑗
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𝛼

−∇𝛼
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سامانه  بس ذره ای
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!!!يک رويای دوردست : پیش بینی خواص مواد
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الکترونالکترون-هسته  هسته

سامانه  بس ذره ای
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يب آدياباتیک  (:  اپنهايمر-برن)تقر

.ستا ها مستقلدينامیک هستهاز ،  هاالکتروندينامیک 
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سامانه  بس ذره ای

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

يب آدياباتیک  (:  اپنهايمر-برن)تقر

.ستا ها مستقلدينامیک هستهاز ،  هاالکتروندينامیک 
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همبستگی الکترونی

نیسامانه بس الکترو

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

Entanglement

Ψ𝑒 𝐫1, 𝐫2, … , 𝐫𝑁
Complication

A
p
p
li

ca
ti

o
n
☺


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همبستگی الکترونی

نیسامانه بس الکترو

یون

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

, Ψ𝑒(𝐫1تابع موج پیچیده 𝐫2 , … , 𝐫𝑁 )

یون

مکیایده استفاده از یک سامانه ک

برای حل معادلات کوانتمی
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ُ

يه تابعی چگالی ك شم-نجايگاه علمی نظر

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

۱۹۹۸جایزه نوبل شیمی •

انتشارات بسیار عالی•

یادی کد • تعداد بسیار ز
محاسباتی

یک• ، کاربرد در رشته های فیز
شیمی، مواد، برق، مکانیک
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ُ

يه تابعی چگالی ك شم-ننظر

یون

یون

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

𝑛 𝐫

۱۴۰۲  تابستان

න
𝑛 𝐫′ 𝑑𝐫𝑑𝐫′

𝐫 − 𝐫′
𝑛 𝐫

ترونالک-آثار کوانتمی برهم کنش الکترون

+ 𝑉𝑋𝐶
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ُ

يه تابعی چگالی ك شم-ننظر

𝐻 = ෍

𝑖

−∇𝑖
2

2
+  ෍

𝑖>𝑗

1

𝐫𝑖 − 𝐫𝑗

 − ෍

𝑖,𝛼

𝑍𝛼

𝐫𝑖 − 𝐑𝛼یون

یون
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𝑛 𝐫

۱۴۰۲  تابستان

𝐸𝐻 + 𝐸𝑋𝐶𝑛 𝐫
𝐸𝑋𝐶 = න

𝑛 𝐫 𝑛𝑋𝐶 𝐫′ 𝑑𝐫𝑑𝐫′

𝐫 − 𝐫′

𝐸𝐻 = න
𝑛 𝐫 𝑛 𝐫′ 𝑑𝐫𝑑𝐫′

𝐫 − 𝐫′

حفره
گیهمبست-تبادلی
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ℎ =
∇2

2
+ 𝑉𝐻 𝐫 + 𝑉𝑥𝑐 𝐫 − ෍

𝛼

𝑍𝛼

𝐫 − 𝐑𝛼

يه تابعی چگ الینظر

𝐻 = ෍

𝑖

−∇𝑖
2

2
+  ෍

𝑖>𝑗

1

𝐫𝑖 − 𝐫𝑗

 − ෍

𝑖,𝛼

𝑍𝛼

𝐫𝑖 − 𝐑𝛼یون

یون
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𝑛 𝐫

𝑛 𝐫

یب های مختلفی برای تقر

.د شده استهمبستگی تولی-پتانسیل تبادلی
LDA

GGA

GW

mGGA

بهشت

Hybrid

ACBN0
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يه تابعی چ ن محاسبات ابتدا  به ساكن مبتنی بر نظر
ُ

م-گالی ك
َ

ش

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

Octopus

شگاهیپیش بینی خواص مواد، بدون نیاز به داده های آزماي
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جستجوی مواد جديد

۱۴۰۲  تابستان یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

Nature volume 499, pages 419–425 (2013)

رای تکنیک های پیشرفته ب

طراحی و تولید مواد جديد
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جديدجستجوی مواد: محاسبات ابتدا به ساكن

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

پولوژی جدي د در پیش بینی رفتارهای تو
AlB4و Al2B2بلورهای دوبعدی  پولوژی مواد تو

يکی  هدايت الکتر
هسطحی محافظت شد
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ديدجستجوی مواد ج: محاسبات ابتدا به ساكن

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

يکی هدايت الکتر
حبسیار عالی در سط
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(یار بالافشار بس)بررسی مواد در شرايط غیرعادی 

Shear

Comp.

هسته جبه
خارجی

km

Physics of the Earth and Planetary Interiors (1981) 297

Science  (1999) 1326

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

MgSiO3
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(یناعماق زم)بررسی مواد در شرايط غیرعادی 

(km/s)(GPa)

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز 31/36



چیدهدرک نتايج آزمايشگاهی پی

۱۴۰۲  تابستان یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

(eV۳)گاف انرژی بزرگ •

ياد• پايداری حرارتی ز

ياد • (  Y ≈ 100  N/m )پايداری مکانیکی ز

يديک ماده دوبعدی جد: فلوئوروگرافن
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(روگرافنفلوئو)درک نتايج آزمايشگاهی پیچیده 

۱۴۰۲  تابستان یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

+  XeF2    ( at  70oC ) بیش از دو هفته

+  XeF2    ( at  200oC ) ساعت۱۰حدود 
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(وروگرافنفلوئ)درک نتايج آزمايشگاهی پیچیده 

۱۴۰۲  تابستان یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز 34/36



(وگرافنفلوئور )درک نتايج آزمايشگاهی پیچیده 
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جمع بندی

: بینی می كندمحاسبات ابتدا به ساكن كوانتمی، خواص مواد را با دقت خوبی پیش

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

تحلیل نتايج آزمايشگاهی پیچیده•

جستجوی مواد جديد با خواص مطلوب•

ارفشبیه سازی شرايط  آزمايشگاهی غیرمتع•
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رهادرک عمیق تر عمکرد كاتالیزو
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Bi2WO6نانوساختارهای 
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.پایدارتر استBiO2H2سطح 

.یعنی در سطح هیدروژن وجود دارد
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گاهیدرک عمیق تر نتايج آزمايش
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.ددر سطح تولید نمی شوO2رادیکال های •

.در سطح شکل می گیردOHرادیکال های •
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ادرک عمیق تر عمکرد سنسوره

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

ولولهتبادل بار بین مولکول گاز و نان

لهالکتریکی نانولوتغییر هدایت

Sensors 2014, 14(3), 5502
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مولکول هیدروژن

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم ۱۴۰۲  تابستانسلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز
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Entanglement

درهم تنیدگی كوانتمی فناوری های 
كوانتمی
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یاهمیت فناوری كوانتم

یک، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم سلطان دانش و فناوری          سیدجواد هاشمی فر، دانشکده فیز

Cambridge (2011)

ارتباطات 
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فوتونیک 
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یدهچشمه فوتون درهم تنچشمه تک فوتون

محاسبات 
کوانتمی
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يبی حل معادله شرودي نگرروش تقر
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معادله ويژه مقداری

𝜓𝑡 𝐫 = 𝐴1 𝜑1 𝐫 + 𝐴2 𝜑2 𝐫 + 𝐴3 𝜑3 𝐫 + ⋯
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( Vibronic coupling)فونون  -كنش الکترونبرهم

ترابرد در فلزات ، ابررسانا

یکفرآيندهای غیرآديابات
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نانوالماس:   كاربردها

.نانوالماس، پوسته گرافیتی دارد:   نتیجه شبیه سازی

.مکمل آزمایش های تجربی، DFTمحاسبات 
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:  نانوالماس
شهاب سنگ ها، الماس انفجاری،  

لایه نشانی تبخیر شیمیایی

کاربردهای پزشکی و صنعتی

طیف پراش ایکس نانوالماس 
!!!با الماس فرق دارد 
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كاربردهای انرژی كل
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پیکربندی تعادلی مواد•

دينامیک مولکولی•

(مدول ها و ثابت های كشسانی)خواص مکانیکی •

(IR ،Raman)خواص ارتعاشی •

(گذار فازها)پايداری ترمودينامیکی •

انرژی تشکیل•

انرژی جذب سطحی•

مسیر واكنش های شیمیايی•
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