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اسپاگتی : ساختار نواری
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فهرست مطالب

پیوند دو اتم هیدروژن

  ساختار نواری گرافین

پروژه : اثر شکست تقارن وارونی بر ساختار نواری

ساختار نواری زنجیر اتمی

2D بلور 
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مولکول هیدروژن

معادله شرودینگر

هامیلتونی سیستم با در نظر گرفتن تقریب بورن-اپنهایمر

از کوانتوم بلد هستیم

ترازاوربیتال
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LCAO تئوری

 تابع موج بر حسب ترکیب خطی اوربیتال های اتمی

Ritz Principle انجام کاری معادل
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ترازهای انرژی مولکول هیدروژن
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اوربیتال های مولکولی مولکول هیدروژن
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نتیجه:  حالت پیوندی دارای انرژی کمتر



جامدات
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هامیلتونی عمومی جامدات - معادله شرودینگر بس ذره ای

معادله شرودینگر تک  ذره ای


تقریب بورن اپنهایمر 
و تقریب مقدار میانگین


تقریب هارتری، هارتری-فوک 
DFT و تنگابست- رهیافت

LCAO



 شکل ماتریسی معادله
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شکل ماتریسی معادله

 شرودینگر تک ذره ای
برای زنجیر تک ذره ای



استفاده از تقارن
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استفاده از توابع بلوخ و شرط مرزی تناوبی



تقریب نزدیک ترین همسایه

12



 ساختار نواری زنجیر اتمی

\
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 Band Structure



TTF-TCNQ بلور 
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تجربی

تجربی

تئوری



2D بلور 
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نقاط پرتقارن
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ساختار نواری - مسیر بین نقاط پرتقارن
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 2D ساختارهای 
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Quasicrystals 
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Quasi-periodic pattern at the Gunbad-I Kabud tomb tower in Maragh

The Nobel Prize in Chemistry 2011 is awarded to Dan Shechtman



گرافین
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ساختارهای ناهمگون
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ساختار گرافین
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روش تنگابست
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محاسبه ویژه مقادیر
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ساختار نواری
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ساختار نواری
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پروژه : اثر شکست تقارن وارونی بر ساختار نواری
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مراحل انجام پروژه (تیم ۳ نفره)

۱- مطالعه مقاله

۲- محاسبه ساختار نواری گرافین و h-BN با استفاده از روش تنگابست

PythTB با استفاده از بسته محاسباتی h-BN ۳- محاسبه ساختار نواری گرافین و

۴- بررسی شکست تقارن وارونی
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مراجع

Stefano Sanvito Lecture note



















با تشکر


