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بندي درسبودجه  

شماره هفته  مبحث توضیحات
 آموزشی

 1   مروري بر نظریه کوانتومی: تابع موج و معادله شرودینگر، اصل عدم قطعیت 
  2  معادله شرودینگر براي چاه پتانسیل تک بعدي  
  3  پدیده تونل زنی کوانتوم مکانیکی 
  4  (bra-ket)مقادیر ویژه و توابع ویژه براي معادله شرودینگر، نمایش دیراك  
  5  نی هیدروژنحل تحلیلی معادله شرودینگر براي اتم تک الکترو 
  6  مروري بر اوربیتال هاي اتمی و ساختار الکترونی عناصر جدول تناوبی 
ازي خواص مواد در روش هاي شبیه سازي  در ابعاد نانو متري و اتمی: روش هاي شبیه سمعرفی و مرور  

پیدا  ، محاسبه نیروهاي بین اتمی و(Hartree Fock, Carlo Quantum Monte)ابعاد اتمی 
  ن و غیر همسان.اتمی با مینیمم انرژي، ماهیت پیوندهاي شیمیایی بین اتم هاي همسا رساختاکردن 

7 

ت همسان، تقارن تابع روشهاي حل معادله شرودینگر در سیستم هاي بس ذره اي: الکترون ها به عنوان ذرا 
، بررسی اتم Hartree Fockموج سیستم هاي بس ذره اي، اصل انحصار پائولی، نوارهاي انرژي، تقریب 

وابع گوسی، اربیتال هاي تط تابع موج روي توابع پایه متفاوت، تابع موج تخت، مدارهاي اسلالر، هلیوم، بس
  عددي.

8 

س ببراي سیستم اي  Kohn- Shamمعادلات  Hohenberg- Kohn نظریه تابع چگالی: قضیه  
قایسه ، مDFT، محاسبه نیروهاي بین اتمی در Exchange-Correlationذره اي، تابع انرژي 

DFT  با روشHFي نانو، کاربردهاي عملی، محاسبه آرایش اتمی و خواص الکترونی ساختارها  

9 

 DFT  10پیاده سازي مختلف  
-ABINIT, Quantum)پیاده سازي بر اساس موج هاي تخت نرم افزارهاي کاربردي و کاربردها:  

Espresso)اساس اربیتال هاي عددي ، پیاده سازي بر(SIESTA)لیسیومی (بلور ، سیستم هاي پایه سی
  )CMOSسیلیسیوم، نانو ذرات سیلیسیومی، سطوح تماس و مواد نو در فناوري 

11  

 ,CnHnهاي :  مواد ارگانیکی (مولکول هاي آلی با کاربرد در الکترونیک به عنوان مثال مولکول 
CnH2n, CnH2n+2،(  

12  

  13  گرافین) بررسی ساختار و خواص الکترونیکی نانو لوله هاي کربنی،سیستم هاي پایه کربنی ( 
  SILVACO 14آشنایی با کمپانی  
  Silvaco-Atlas 15آشنایی با  
  Silvaco-Athena 16آشنایی با  

 


