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نظریه تابعی چگالی
Density functional theory (DFT)
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Fundamentals: the quantum-mechanical many-
electron problem and the Density Functional 

Theory approach





مکانیک‌نظریه‌ای‌در‌چارچوب‌ Density functional theory (DFT)نظریه تابع چگالی
در‌این‌نظریه،‌با‌.‌استسیستم‌های‌بس‌ذره‌ایمواد‌در‌ساختار‌الکترونیبرای‌بررسی‌کوانتومی
در‌اینجا‌‌)ماده‌الکترونیجهان‌شمول‌انرژی‌و‌وردش‌گیری‌از‌آن،‌ویژگی‌های‌تابعیمعرفی‌

.بدست‌می‌آید(‌چگالی‌الکترون

.‌‌کوهن‌بنا‌شده‌است-دارد،‌و‌بر‌پایه‌دو‌قضیه‌هوهنبرگفرمی-مدل‌توماساین‌نظریه‌ریشه‌در‌
در‌نوعهنوار‌مم،‌نیروی‌واندروالسیتوضیح‌پدیده‌هایی‌مانند‌نیروهای‌بین‌مولکولی،‌بویژه‌

یست‌و‌‌با‌این‌روش‌بطور‌کامل‌امکان‌پذیر‌ن...‌،‌انتقال‌بار‌در‌حالت‌برانگیخته‌ونیمه‌رساناها
[۱].پژوهش‌برای‌ایجاد‌تغییراتی‌که‌این‌محدودیت‌ها‌را‌از‌بین‌ببرند‌ادامه‌دارد

مکانیک‌و‌فیزیک‌حالت‌جامدنظریه‌تابعی‌چگالی‌از‌محبوب‌ترین‌و‌فراگیرترین‌روشها‌در‌
[۱].می‌باشدشیمی‌کوانتومیو‌کوانتومی

.‌‌بوده‌استفیزیک‌حالت‌جامدیکی‌از‌محبوب‌ترین‌روشها‌۱۹۷۰نظریه‌تابعی‌چگالی‌از‌سال‌

مقدمه

4

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A2%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D8%B4_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%DB%8C%D8%B3%D8%AA%D9%85_%D8%A8%D8%B3_%D8%B0%D8%B1%D9%87%E2%80%8C%D8%A7%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AF%D9%84_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3-%D9%81%D8%B1%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D8%B1%D9%88%DB%8C_%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AF%D8%B1%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%B3%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%88%D8%A7%D8%B1_%D9%85%D9%85%D9%86%D9%88%D8%B9%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D9%85%D9%87%E2%80%8C%D8%B1%D8%B3%D8%A7%D9%86%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%AA_%D8%AC%D8%A7%D9%85%D8%AF
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%AA_%D8%AC%D8%A7%D9%85%D8%AF


تابعیتئوریهایپایهومنتشرایمقالهنکوهوالتروهوهنبرگپیرپیشسال5۰حدود•
شبکهمانندایذرهبسیپیچیدهشرودینگرمعادلهابزاراینکمکبه.نهادبناراچگالی
بهقادرآنهازااستفادهبامحققینکهشدندحلیقابلریاضیمعادلاتبهتبدیلبلوریهای
.شدندموادساختاریوالکتریکیخواصبینیپیش

کاناداهبوشدهتبعیدیهودیانسایرمانندبهاتریش،خودزادگاهازها،نازیدوراندرکوهن•
اهدانشگدراو.یابدمیحضورکوانتومینظریاتتحولاتقلبدروکندمیمهاجرت
خود،ایانهمتسایرهمراهبهوگیردمیفراراکوانتومفیزیکشوینگرتعلیمتحتهارواد
وهایهادنیمهمانندموادییمطالعهرویپیشهایچالشبالوتینگر،واندرسنفیلیپ
.شودمیروبروآلیاژها

درهکجاییکرد،میفعالیتبلآزمایشگاهدرمشاورعنوانبهکوهن،۱۹5۰دههینیمهدر•
انزیستورهاتررویبرشاکلیویلیاموبرتینوالترباردن،جانکارهایکهبودچندسالیآن

و.بوددادهافزایشرساناهانیمهوجامدحالتفیزیکتئوریرویبرمطالعهبهراتوجهات
مراههبهچگالیتابعیتئورییاولیههایفرضیزمینهدرویمهمیمقالهنخستین

.شدمنتشرآلیاژهارویبرتحقیقیواسطهبههوهنبرگ
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ازییکحاضرحالدرواستشدهاختراعپیشقرننیمحدودچگالیتابعیتئوری•
.باشدیمایذرهبسهایسیستمیمطالعهبرایهامیانبرترینمحبوبوترینآسان
تلاشیتئورهایفیزیکدانازبسیاریکهشدمتولدحاصلیپردوراندرتئوریاین
یکیالکترساختارمهندسیپیچیده،کوانتومیهایمیدانینظریهازتاکردندمی

.کننداستخراجراکاربردی

واهمولکولالکترونیساختاریزمینهدرتنهانهوشدهشناختهکاملاDFTامروزه•
برایسیککلانیمهرهیافتیعنوانبهحتیبلکهگیرد،میقراراستفادهموردجامدمواد

.شودمیگرفتهبهرهآنازنیزمایعاتاتمیساختاریمطالعه

وسادهراهDFTکهکردمتقاعدراهاشیمیدانپوپلجانکارهای۱۹۹۰دههاولیلدر•
اینهایتندر.کندمیپیشنهادآنانبهموادالکترونیساختاریمحاسبهبرایمناسبی
.شدکوهنوپوپلبهشیمی۱۹۹8نوبلیجایزهاهدایبهمنجرهاتلاش
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Walter Kohn, Nobel Prize 1998 Chemistry



Walter Kohn, Nobel Prize 1998 

Chemistry



Background

 1920s: Introduction of the Thomas-Fermi model.

 1964: Hohenberg-Kohn paper proving existence of exact
DF.

 1965: Kohn-Sham scheme introduced.

 1970s and early 80s: LDA. DFT becomes useful.

 1985: Incorporation of DFT into molecular dynamics (Car-
Parrinello), (Now one of PRL’s top 10 cited papers).

 1988: Becke and LYP functionals. DFT useful for some
chemistry.

 1998: Nobel prize awarded to Walter Kohn in chemistry for

 development of DFT.
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DFT Publications
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DFT Citations
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ايمسئله بس ذره

تحلیلی دقیق حل تک ذره اي و دو ذره اي                     مسائل 
محاسباتیو تقریب هاي توسعه یافته و روش هاي نظریه ها از دو ذره                       بیش 

؛ مولکول ها، جامدات، گازها، مایعات و غیره را شکل می دهند کهبررسی مجموعه اي از اتم ها
.تشکیل شده از الکترون ها و هسته ها می باشند

توصیف یک سیستم بس ذره اي کوانتومی

نظریه تابعی چگالی تقریب مورد استفاده                   

شم   -نظریه ي تابعی چگالی به همراه رهیافت کوهن

شودمنجر به یک توصیف تک ذره اي از سیستم هاي بس ذره اي می 

ندمبنای اکثر محاسبات کوانتومی بلورها که جزء مسایل اساسی فیزیک ماده چگال هست



N

ايهاي بس ذرهتمسیس
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•

•

ايهاي حل مسئله بس ذرهروش
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ايهاي حل مسئله بس ذرهروش
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ايهاي حل مسئله بس ذرهروش
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•

(DFT)
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اپن هایمر-تقریب بورن 



Born-Oppenheimer approximation

(1)

Solve electronic equations assuming fixed 
positions for nuclei

Nuclei much slower 
than the electrons
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هارتريتقریب 



نتیجهدروبلورالکترونهایبرایتقریبیایذرهتکموجتابعمحاسبهامکانهارتریتقریب•
اینگرفتتوانمیتقریباینبهکهایرادیاز.کندمیفراهمرانظرموردبلورهایویژگی
نشبرهمکازواستنشدهگرفتهنظردراسپیناند،فرمیونکهالکترونها،برایکهاست

زیرصورتبهونهاالکتربرایمؤثرپتانسیلیکتنها.شودمیپوشیچشمنیزالکترون-الکترون
:شودمیگرفتهنظردر

طرداصلقطب.شودمیمربوطکلموجتابعاولیهفرضبهتقریباینشکستدلیلمهمترین•
دارایبایدجیزوچنین.باشندیکساناربیتالیحالتدرتوانندنمیالکتروندوازبیشپائولی
هستندهمازیزتمیقابلغیرفیزیکینظرازالکترونهاثانیاً،.باشندمخالفهایجهتدراسپینی
تابعدرحالیکه،باشدنامتقارنبایدrjوriمجموعهدوهرتغییربهنسبتموجتابع،نتجهودر
هارتریهنظریدرپائولیطرداصلدیگرعبارتبه.استمتقارنهارتریتوسطشدهمطرحموج
.[34]شداصلاحاسلیتروفوکتوسطبعدانقایصاینکهکندنمیصدق
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اسلیتر-فوک-هارتريتقریب 
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DFT
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اسلیتر-فوک-هارتريتقریب 
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نظریه تابعی چگالی



  OO ˆ
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Density-functional theory



Corollary of first  theorem of Hohenberg-Kohn 

All the properties of the system are completely determined given 
only the ground state density 

 First theorem of Hohenberg-Kohn

 Definition of the Hamiltonian of interacting electrons in an external potential

Solving the Schrödinger equation: ground and excited many body wave fuctions

No prescription to solve this problem.

At this level we have gained nothing



Density-functional theory



.ان‌شودبر‌طبق‌این‌نظریه‌مقدار‌چشم‌داشتی‌هامیلتونی‌می‌تواند‌به‌صورت‌زیر‌بی

تابعیشکلاگر.استالکترونیچگالیn(r)واستکلانرژیتابعیE(n(r))که•
تابعیهکجاییتاراالکترونیچگالیتوانیم،میمابنابراینباشدمشخصانرژی
:دهیمتغییرشودکمینهوردشیاصلتوسطانرژی

بر.می‌باشد،پایهحالتچگالیشود،میمربوطانرژیکمینهبهکهالکترونیچگالی•
.شودبیانزیرصورتبهتواندمیپایهحالتانرژیاولنظریهطبق

28
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شم-معادلات کوهن



تابعیرژيان.گرفتندنظردرکنندمیحرکتمؤثريپتانسيلدرکهرامستقلذرهNشموکوهن•
.شودنوشتهزیرصورتبهکل

•T0[n(r)]انرژيومدبخشمی باشد،هم کنشیبرغيرالکترونیسيستمجنبشیانرژيتابعی
بخشودباشمیهسته هاازناشیخارجیانرژيسومبخشوهارتريانرژيیاالکترواستاتيکی

ناميدهیهمبستگوتبادلیانرژيکهاست،انرژيکنندهتصحيحکهآنچهماندهباقیهمه يآخر
وهنکايذرهتکمعادلاتچگالی،بهنسبتفوقمعادله يکردنکمينهبا.باشدمیشود،می
:آوریممیبدستراشم
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قبلمعادلهدرکه•

.آیندبدستشم-کوهنموجتوابعتوسطمی تواندالکترونیچگالی•

صورتبهشم-کوهنمعادلاتبایدپایه،حالتالکترونیچگالییافتنمنظوربه•
.شوندزیرحلالگوریتمطبقبرتکرارروشتوسطسازگارخود

31

شم-معادلات کوهن
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شم-معادلات کوهن

تعریف،الکترونی،چگالیاولیهحدسیک-۱
.می‌شود

حدسیالکترونچگالیتوسط،موثر،پتانسیل-2
.می‌شودمحاسبهشده،زده

ابعتآوردنبدستمنظوربهشم-کوهنمعادلات-3
.می‌شودحلشم،-کوهنموج

-کوهنموجتابعازاستفادهباالکترونیچگالی-4
.می‌شودمحاسبهشم

گالیچعنوانبهشده،محاسبهالکترونیچگالی-5
.‌گیردمیقراراستفادهموردبعدمرحلهبرایاولیه
پسسشود،همگراالکترونیچگالیجائیکهتا
بدستراپایهحالتالکترونیچگالیما

نیروها،انرژی،محاسبهبرایکهمی‌آوریم،
.می‌گیردقراراستفادهموردغیرهوتنش‌ها



نظریة تابعی چگالی

ایده محوری

در یک سیستم بس الکترونی ،

از روی چگالی حالت پایه قابل دستیابی است( پایه و غیر پایه)تمام خواص 

چگونه می توان چگالی حالت پایه را بدست آورد ؟

به کمک رهیافت کوهن شم 

همکنشی در کنار سیستم اصلی برهمکنشی یک سیستم مجازی غیر بر
.  ن باشد به گونه ای انتخاب می کنیم که چگالی حالت پایه هر دو یکسا
صلی نیز با تعیین چگالی حالت پایه سیستم مجازی چگالی سیستم ا

.مشخص شده هست 



شم-رهيافت کوهن
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N جواب اول معادلة تک ذره زیر:

چگالی حالت
پاية يکسان
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و ارضاي شرط يکسانی چگالی حالت پايه د
: سيستم منجر به آن می شود که 



شم-ویژگی هاي سيستم کوهن

• چرا تک ذره ؟

چون تابع موج و هامیلتونی تنها به مختصة یک ذره بستگی دارند

؟برهمکنشیچرا غیر•

 (HS)چون در هامیلتونی سیستم کمکی 

عبارت                            وجود ندارد
 ji ji rr


1



Exchange Correlation hole

37

ازراهاآندیگرالکترونهایباکولنیدافعه یخاطربهمی کندحرکتکهالکترونی

سعیومی کندایجادخودشدورحفرهیکالکتروناینپس.می کنددورخودش

.ساندبرصفربهراالکترونهادیگرحضوراحتمالکوتاهمحدوده ییکتامی کند
.می گویندهمبستگیتبادلیحفرهآنبهاصطلاحا  

شغالارامکانيکمی تواننديکساناسپينيامغناطيسیاعدادباالکتروندوآيا
کنند؟

ازایدبرادارندهمپوشانیموجتوابعواستیکیالکترونهااسپینکهجاهاییدر

کرده،ردواراهابرهمکنشاینناخواستهصورتبهاینازپیشکههارتریپتانسیل
.کنیمکم

-می کننددوررایکدیگرگیرند،قرارهمکنارنمی توانندچونالکترون هانوعاینپس

پائولیدافعه یياپائولیطرداصلآنبهدلیلهمینبه.می شوندهمبستهپس
.می دهدرویکوانتومیمکانیکهمبستگییکعملا  پس.می گويند



exchange - correlation energy
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Approximation of 
exchange - correlation energy

39

1.Local density approximation 
2.Local spin density approximation 
3.Generalized gradient approximation 
4.Meta-GGAs
5.Hybrid Functionals



Ladder of DFT

LSDA

GGA

meta GGA

hybrid meta GGA
hybrid GGA

As you go up the rungs of Jacob’s
Ladder the functional forms get more
complex but the energies get more
accurate (and more expensive to
compute)

40

LDA



B

LDADFT
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LDAتقریب چگالی موضعی

 r(r)(r))(hom dnnE xcxc 
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،ياسپينقطبشگرفتننظردرآورد،بدستتوانميLDAبرايكههاييبهسازيازيكي
يدانممعرضدرگرفتهقرارهايسامانهبرايبويژهشود،ميناميدهتقريباصطلاحدركه

ميست،امهمآنهادرنسبيتياثراتكههاييسامانهياشده،قطبيدهياخارجي،مغناطيسي
الكترونرايبهمبستگي-تبادليحفرهكه،استواقعيتاينبهتوجهبااصليانگيزه.باشد
ازتريدرستوبهترتوصيفLSDواست،مختلفخيليپادموازيوموازياسپينباهاي

،همسدوچگاليتقريبايندر.دهدميارائههمبستگي،-تبادليحفرهكرويميانگين
.n↓(r)وn↑(r):دارداسپين،شدنقطبيدهبعلت

(r)),(r)((r)r],[ 

 nnndnnE xc

LSD

xc 

εxc[nكه
↑(r), n↓(r)]اليچگباالكترونگازازذرههرهمبستگي-تبادليانرژي

.باشدمي،↓n↑،nیكنواختهاياسپین

LSDAموضعیاسپینتقریب چگالی



•

LDA

•GGA

PerdowBurkeErnzerhof
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(GGA)تقریب شیب تعمیم یافته

drrrFrE

drrrE

GGA

xc

xc

LDA

xc

)](),([)(

)]([)(
.hom















Meta-GGAs

If we’re interested in following the Taylor-like expansion of the density 
the next logical step is the Laplacian of the density.

ρ(r)(r)]E[ 2ρ
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Hybrid Functionals

GGA
xc

KS
x

hyb )E(1E][ρE
xc

αα 

a = 0.20, b = 0.72, and c = 0.81

GGA = PBE

0

500

1000

1500

2000

2500

3000

1
9

9
4

1
9

9
5

1
9

9
6

1
9

9
7

1
9

9
8

1
9

9
9

2
0

0
0

2
0

0
1

2
0

0
2

2
0

0
3

2
0

0
4

2
0

0
5

2
0

0
6

2
0

0
7

2
0

0
8

2
0

0
9

2
0

1
0

2
0

1
1

2
0

1
2

2
0

1
3

2
0

1
4

2
0

1
5

B3LYP
(Source: www.scopus.com, May 18, 2015)
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ladder of DFT

Görling-Levy, 1994;

Engel-Dreizler, 1999;

Bartlett et el., 2005;

B2-PLYP (Grimme et el., 2006)

B88-P86, 
PW91, PBE

Proynov-Salahub-95

B3LYP, PBE1PBE 
PKZB, TPSS

S-VWN
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Pure GGA functionals:
BP86, BLYP 
BPW91, OLYP, XLYP
G96LYP, PBEPBE
HCTH, BPBE
G96LYP, MPWLYP, MPWPW91, 

Pure meta GGA (τ)
functionals:
BB95, MPW1K
THCTH, VSXC, PBEKCIS
TPSS, TPSSKCIS, mPWB95

Hybrid GGA functionals
B3LYP, B3P86
B3PW91, PBE1PBE
O3LYP, KMLYP
B98, B971, B972
M052X, THCTH-HYB
TPSSH, BMK, MPW1K, MPW3LYP
BHandH, BHandHLYP
BHandHHYB, HSE2PBE
HSE1PBE, CAM-B3LYP

Hybrid meta-GGA functionals:
B1B95, BB1K
PBE1KCIS, VS98,
PKZB, BMK, TPSS1KCIS, TPSSh
M05, M05-2X, MPW1B95
MPWB1K, MPW1KCIS
PW6B95, PWB6K

S.F. Sousa, P.A. Fernandes, M.J. Ramos, J.Phys.Chem.A, 111, 10439 (2007)
Yi-Gui Wang, J. Phys. Chem. A 2009, 113, 10867–10872
Gaussian 03

Classification of Density Functionals: GGA, hybrid, meta…

L(S)DA functionals:
SVWN, SVWN3, SVWN5,
SPWL
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LCAOTB

LMTO

KKR

APW

LAPW

FP-LAPW

48

شم-روش هاي حل معادلات کوهن



اینتوانميبنابراینوآزادندتقریبا  هاالکترونهاهستهازدورنواحیدر•
سطتوهاهستهنزدیکنواحیدراما.کردتوصیفتختامواجباراآزادالکترونهاي

دوکه،(APW)شدهتقویتتختامواجروش.شوندميتوصیفاتميشبهتوابع
دشمطرحاسلاترتوسطاستشدهلحاظآندرظرفیتالکترونهايرفتارگانگي

واليحدرکهصورتاینبه.شودميتقسیمناحیهدوبهبلورفضاي،روشایندر•
انيپوشهمکهطوريبهاختیاريشعاعباشودميگرفتهنظردرهایيکرههاهسته
کاملا  اهکرهاینداخلدرپتایسیل.اندمعروفتین–مافینکرهبهوباشندنداشته
ورتصبهپایهتوابعبنابراین.شودميگرفتهنظردرثابتخارجودربودهکروي
:شودمينوشتهزیر

اتمیکبرايشرودینگرمعادلهشعاعيبخشجوابهاي.استبسیطیاختهحجمVکه•
.باشدميEانرژيدرآزاد

ناحيه خارج کره مافين تين    

ناحيه داخل
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(APW)روش امواج تخت تقویت شده 















 



l

l

lm

lmnlm

riK

n

yErUKA

e
V

kr

n

),(),()(

1

),(

.







جمحها،کرهسطحدرمشتقناپیوستگي:قبیلازمشکلاتيAPWروشدر•

هبراماکهداردوجودتینمافینپتانسیلبهبودنمحدودومحاسباتزیاد
LAPWروش،مشکلاتاینرفعبراي.دهدميسوقبهترروشهايانتخاب
جایگاهيبینپایهتوابعAPWمانندروشایندر.شدپیشنهاداندرسونتوسط

مافینهايکرهدرونپایهتوابعولي.استتختصورتبهوکندنميتغییری
:تیلوربسطبا.کندميتغییرتین

LAPWتعریفثابتE0یکرايAPWدربسطازجملهدواولینجایگزینيبا•
.دهدميرا
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(LAPW)روش امواج تخت تقویت شده خطی 
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صورت تین به-بسط توابع پایه در ناحیه بین جایگاهي و درون کره هاي مافین•
.زیر انتخاب مي شود

ثابت E0با . حجم استVدرون کره ها وIIبین جایگاهي، ناحیه Iکه در آن ناحیه•

جواب منظم در مبدأ توابع پایه را مي توان محاسبه کرد که در آن 

.  در داخل کره مافین تین استE0معادله شرودینگر شعاعي به ازاء انرژي ثابت 

.مشتق تابع شعاعي استو  
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(LAPW)روش امواج تخت تقویت شده خطی 
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•LAPW

•III
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(FP-LAPW)روش امواج تخت تقویت شده خطی با پتانسیل کامل



چالش

نا آشنائی با قلمرو نظریه تابعی چگالی

(:شم-فرمالیزم کوهن)محدوده نظریه تابعی چگالی تعدیل نشده 

عیف با فرض همبستگی ض( غیر وابسته به زمان )نظریه ای استاتیک 

الکترونها 

:محصور در ناحیه کوچک  لذا همبستگی قوی fو  dالکترون های   

:راه چاره

LSDA-SICیا    LDA+U:توسط روش هایی نظیرDFTتعدیل    

DMFTQMC:   بکارگیری روش های بس ذره ای دقیق تر نظیر 



چالش

نا توان  LDA   و GGAدر محاسبه دقیق برهمکنش وان در والس

LDA  (موضعی ) وGGA(نیم موضعی  )ده سهم همبستگی بلند برد را در انرژی کل نادی

. می گیرند

:  لذا

انرژی کل بصورت کاملا غیر موضعی محاسبه نمی شود 

:نتیجه 

.برهمکنش وان دروالس دقیق محاسبه نمی شود

:نظیر vdW-DFاستفاده از کدهایی در چهارچوب     :  راه درمان

Julich Non Local code )JuNoLo (

E(vdW-DF) = E(GGA) – E(GGA, c) + E(LDA, c ) + E(nl-c)



برایDFTروشازکهساکنبهابتداکدهایدرزیادیتنوع•

.ردداوجودکنند،میاستفادهموادالکترونیساختارمحاسبه

هبمربوطعمومامختلف،هایروشوکدهابیناساسیتفاوت•

سطبآناساسبرشم-کوهنموجتوابعکهاستپایه ایمجموعه

می شوندداده

کیمعمولاکهآنهادرشدهگرفتهکاربهتقریب هایهمچنین•

.داردوجودکدهاایندرسرعتودقتبینموازنه

اربک،شم-کوهنموجتابعبسطبرایکهپایه   هاییمجموعه•
.می باشندعمدهگروهسهدارایروند،می
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DFT Codes



DFT Codes

PWSCF

VASP

CASTEP

روش پایه هاي غیر جایگزیده امواج تخت
PWPP ( Plane Wave - Pseudopotential )

SIESTA

TB

Gaussian

روش پایه هاي جایگزیده و اوربیتال هاي اتمی  
LCAO ( Linear Combination of Atomic Orbitals )

LAPW

LMTO

Wien2k

روش هیبریدي و ترکیبی کره هاي اتمی،  

پاية دوگانه

Atomic Sphere Methods
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SIESTA Code
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راتههسبهنزدیکواتمداخلیپوسته هایهستندکهالکترون هاییمغزیالکترون های•
.کنندمیاشغال

هبآن هاالکترونیخواصوندارندمشارکتشیمیاییپیوندهایدرالکترون هااین•
پتانسیلودشمیفرضبنابراین.پذیردمیتاثیراطرافشیمیاییمحیطازجزئیمیزان
.استمحیطازمستقلمغزیالکترون هایازحاصل

الکترون هایتنهاونمودحذفمحاسباتازرامغزیالکترون هایمی تواننتیجهدر•
.گرفتدرنظرراظرفیت

ی توانمپس.باشدمیهستهپتانسیلاستتاردارند،مغزیالکترونهایکهاثریتنها•
.کردینجایگزموثرپتانسیلیکباراهستهومغزیالکترون هایازناشیپتانسیل

SIESTA Code



Pesudopotentials in SIESTA

مارتین-ترولیرپتانسیل‌هایشبهSIESTAدر•
Martins pesudopotentialsTroullierمیاستفاده

.شود
تانسیلپیکباراهستهومغزیالکترون‌هایازناشیپتانسیل•

رفیتظالکترون‌هایرویکهنمودهجایگزینبرهمکنشیموثر
.گذارندمیاثر
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Thank you 

very much for 

your attention


