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Chương 5 Một số phép tính cơ bản của DFT

5.1 Tối ưu hóa cấu trúc điện tử

5.2 Tối ưu hóa cấu trúc hình học

5.3 Các phép sử lý hậu kỳ

5.4 Giới thiệu về code Quantum ESPRESSO

http://www.quantum-espresso.org/
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5.1 Tối ưu hóa cấu trúc điện tử

Tối ưu hóa cấu trúc điện
tử là việc giải phương trình
Khon-Sham bằng phương
pháp lặp (trường tự hợp –
Self –consistent field SCF)

Cố định vị trí
của các ion:

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


5.2 Tối ưu hóa cấu trúc hình học

Vòng lặp
ngoài cho ion

Vòng lặp
trong cho
electron

Tối ưu hóa cấu
trúc: Tìm vị trí
của ion và unit 
cell sao cho năng
lượng cực tiểu
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Tính toán lực tác dụng lên ion

Tại vị trí cân
bằng của ion:
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Các hằng số mạng:

: Thể tích unit cell

Trạng thái cân bằng của unit cell

Sự thay đổi hằng số mạng: :Tensor biến dạng

Tensor ứng suất:

Unit cell ở trạng thái cân bằng (có năng lượng cực tiểu):

0
u n itc e ll e x t

P P σ I

e x t
P : Áp suất bên ngoài tác dụng lên unit cell

0
d E

d

Hoặc unit cell ở trạng thái
năng lượng cựu tiểu:
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Một số phương pháp tối ưu hóa cấu trúc:

1. Phương pháp trực dốc (Steepest Descent)

2. Phương pháp Broyden, Fletcher, Goldfarb, Shanno (BFGS)

3. Phương pháp dập tắt động lực học (Dampled Molecular Dynamics)

………
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5.3 Các phép sử lý hậu kỳ

1. Tính toán cấu trúc vùng năng lượng

2. Tính toán mật độ trạng thái (DOS) hoặc

hình chiếu mật độ trạng thái (PDOS)

3. Ảnh STM trên bề mặt

4. Hiển thị các orbital (mật độ điện tích)

5. Phonon

6. …..
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