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)29/6/98تا 23/6/98(هفتۀ یکم
ساختارهاي مشخصه و نواري؛  حجم و فشار به عنوان متغیر هاي اصلی:حالت پایۀ الکترونی

الکترون؛ فوتون ها وگذارهاي فاز-الکترونمغناطیس شوندگی و برهم کنش
)5/7/98تا 30/6/98(هفتۀ دوم

بین ملکول ها و مواد چگال: مواد نانوانتشار و برهم کنش؛ آثارسطح ؛   : جنبش اتمی
نوريظرفیت گرمایی، رسانایی و طیف : ترازها و فاصلۀ تراز ؛  برانگیختگی هاي الکترونی: برانگیختگی الکترونی

2MgBبررسی ویژگی هاي الکترونی ؛ ساختاري و ابررسانایی

)12/7/98تا 6/7/98(هفتۀ سوم
همبستگی الکترون ؛معادلات پایه  براي الکترون ها و هسته هاي برهمکنشی

چگالیمکانیک آماري و ماتریس قضایاي نیرو و تنش؛ برهم کنش هاي  کولنی در مادة چگال؛  
)19/7/98تا 13/7/98(هفتۀ چهارم

2ظریۀ اختلال وقضیۀ تبادلی و همبستگی؛ نتقریب الکترون مستقل؛  1n 

معکوس زمان و تقارن هاي معکوسبرانگیختگی ها  و قضیۀ بلاخ ؛ ساختار بلوري؛  شبکۀ وارون و منطقۀ بریلوین؛
)26/7/98تا 20/76/98(هفتۀ پنجم

چگالی حالت هاانتگرال گیري منطقۀ  اول بریلوئن و نقاط خاص ؛ تقارن هاي  نقطه اي؛
فوك -تقریب هاي بدون برهم کنش و هارتريگاز الکترونی یکنواخت و فلزات ساده؛

؛ برانگیختگی ها و تابع دي الکتریک لیندهاردSPحفره و انرژي همبستگی؛ پیوند در فلزات داراي پیوند 
)3/8/98تا 27/7/98(هفتۀ ششم

–شم و حل معادلات آن؛  پیچیدگی هاي نظریۀ کامل کوهن –نظریۀ تابعی چگالی وپیچیدگی هاي آن؛روش کوهن 

همبستگی-نظریۀ تابعی چگالی مستقل از زمان و بیان تقریب هاي  تابعی تبادلی؛      شم
سازگار؛ نیرو و فشار -نحوة انجام محاسبات خود

)10/6/98تا 4/8/98(هفتۀ هفتم
هاي کرويمعادلۀ شعاعی شرودینگر تک الکترونی؛ معادلات ذرات مستقل؛ پتانسیل

مدار–هاي اسپین کنشکروي ؛  معادلۀدیراك نسبیتی و برهمهاي غیرپتانسیل: هایی با پوستۀ بازاتم
هاهاي پراکندگی و شبه پتانسیلاتمی در جامدات؛   دامنهتقریب کرة 

)تخت متعامد امواج )OPW sهاي  بارپایسته و فوق نرمها وشبه پتانسیلو شبه پتانسیل
)17/8/98تا 11/8/98(هفتۀ هشتم

معادلۀ  شرودینگر ذرة مستقل از زمان درپایۀ موج تخت؛ قضیۀ بلاخ و نوارهاي الکترونی 
تقریب الکترون تقریبا آزاد؛  تقریب پتانسیل هاي شبه اتمی 

معرفی شبکه ها: روش شبه پتانسیل  تجربی؛محاسبۀ چگالی الکترون 
ي ابتدا به ساکنهاروش شبه پتانسیلشبکه ها؛ج تخت واموا



)24/8/98تا 18/8/98(نهمهفتۀ
هاها، نقصسطوح، لایه نازك ، فونون: هاساختارها، نوارها ؛ ابر سلول: بلورهاي ساده

هاي اتمیعناصر ماتریسی با اربیتالبستگی قوي؛:جایگزیدههاي اربیتال؛ هاها و ملکولخوشه
واسطهبررسی ساختارنواري نیم رساناها و فلزات ؛   نوارهاي  بستگی قوي

هاي الکترونی نانولوله ها حالت
)1/9/98تا 25/8/98(هفتۀ دهم

شم در پایه هاي جایگزیده؛ توابع پایۀ تحلیلی ؛ روش هاي گاوسی؛ -حل معادلۀ کوهن
انرژي هاي حالت پایه و برانگیخته
تین؛  روش نظریۀپراکندگی چندگانه امواج  تخت  بهبودیافته  و مافین

تین - اربیتال هاي مافین
توابع  بهبودیافته؛ روش هاي خطی
شکل عمومی معادلات خطی شده 

امواج تخت بهبودیافتۀ خطی؛  روش  اربیتال مافین تین خطی
بستگی قوي ابتدا به ساکن؛ پتانسیل کامل در روش هاي بهبودیافته

)8/9/98تا 2/9/98(هفتۀ یازدهم
دینامیک هاي ملکولی ؛نیروهاي ناشی از الکترون ها

پارینلوبراي الکترون ها و یون ها؛   توصیف امواج تخت-الگوریتم یکپارچۀ  کار
روش هاي  جایگزین براي رسیدن به تابعی چگالی 
روش هاي دینامیک ملکولی کوانتومی غیرخودسازگار

نمونه هاي شبیه سازي
نظریۀ ساختار الکترونیدینامیک شبکه ازدیدگاه  

فونون هاي منجمد؛مگنون ها« : رهیافت مستقیم
)15/9/98تا 9/9/98(هفتۀدوازدهم

فونون ها و توابع  پاسخ چگالی
فرمول بندي تابع گرین

اختلال هاي تناوبی و منحنی هاي پاشندگی فونون
توابع  پاسخ دي الکتریک، بارهاي مؤثر

الکترون و ابررسانائی–برهم کنش  فونون 
مگنون ها و توابع  پاسخ اسپین



)22/9/98تا 16/9/98(هفتۀ سیزدهم
کنشیهمالکتریک براي ذرات غیربرپاسخ هاي دي

نظریۀ تابعی چگالی وابسته به زمان
روش هاي تابع گرین وردشی براي پاسخ خطی دینامیکی

محاسبات صریح زمان حقیقی
توابع وانیه براي  نوارهاي درهم تنیده؛   توابع جایگزیده نامتعامد؛       ویژگی هاتوابع وانیه؛ تعاریف و

)29/9/98تا 23/9/98(هفتۀ چهاردهم
نظریۀ فاز بري هندسی  قطبشقطبش؛ 

جایگزیدگی؛محاسبات قطبش در بلورها
هندسۀ فاز بري ، نظریه امواج اسپینی

اي هاي کوانتومی  بس ذرهجایگزیدگی و مقیاس  بندي خطی درسامانه
)توابع گرین و گشتاورها(روش هاي غیروردشی: حل معادلات

)تعمیم یافته(روش هاي توابع وانیه وردشی 
هاي بزرگماتریس چگالی فاکتورگیري شده براي مجموعه پایه
)6/10/98تا 30/9/98(هفتۀ پانزدهم

فازهاي فشاربالاي ترکیب تلورایدجیوهبررسی  
روش انجام محاسبات؛ بررسی خواص ساختاري

هاي گرماییمدهاي فونونی؛        ویژگی؛خواص الکترونی؛اپتیکی
فسفید در فازهاي مختلف هاي ساختاري؛ الکترونی ؛ اپتیکی ؛ فونونی و گرمایی ترکیب گالیمبررسی ویژگی

)13/10/98تا 7/10/98(هفتۀ شانزدهم
ارائۀ سمینارها


