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Podstawowe prawa fizyki konieczne do
teoretycznego opisu duzej czesci fizyki i
catej chemii sg juz kompletnie znane |
jedyng trudnoscig jest to, ze dokladne

zastosowanie tych praw prowadzi do
rownan, ktore sg zbyt skomplikowane, zeby
je rozwigzac. Zatem pozadanym jest
rozwiniecie przyblizonych  praktycznych
metod zastosowania mechaniki kwantowej,
ktore umozliwia wyjasnienie gtdwnych
wtasnosci ztozonych uktadow atomowych
bez wielkich obliczen (1929).
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Metody obliczeniowe ab initio
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Metody obliczen

iowe ab Initio

Teoria funkcjonatu gestosci (DFT)

Twierdzenia Hohenberga-Kohna
[N (F)]+E . [n(T)]+E,[n(T)]+E, [n(

K ext

e r - -

Warsztaty ab initio IFJ 24.05.2016




Metody obliczen

iowe ab Initio

Teoria funkcjonatu gestosci (DFT)

Twierdzenia Hohenberga-Kohna

A

e r - -

Warsztaty ab initio IFJ 24.05.2016




Metody obliczen

iowe ab Initio

Teoria funkcjonatu gestosci (DFT)

Twierdzenia Hohenberga-Kohna

© © © e

Rownanie Kohna-Schama

e r - -
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komorka prymitywna
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superkomorka 2 x 2 x 2
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z(Ti)
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):
a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
VASP
Wien2k
Ablnit
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP

n,(r Wien2k
o(7) Abinit
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP
n,(r Wien2k
OI( ) Abinit
VKS<F):Vext<F)+VH (n)+vxc<n)
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP
r Wien2k
n°,<r) Abinit
VKS<F):Vext<F)+VH(n)+vxc(n)
|
V- IO ,
(_ om +VKS(|'))1Pi(|’)=€.1P.(r)
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP
r Wien2k
o (F) Ablnit
VKS<F):Vext<F)+VH(n)+vxc(n)
nV’ oy e .
(_ om +VKS(|'))1Pi(|’)=€.1P.(r)
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP
r Wien2k
n°|<r) Abinit
VKS<F):Vext<F)+VH(n)+vxc(n)
|
V- IO ,
(_ om +VKS(|'))1Pi(|’)=€.1P.(r)

Warsztaty ab initio IFJ 24.05.2016



Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP
> n0<F) Wien2k
| Ablnit
VKS<F):Vext<F)+VH(n)+vxc<n)
| nV* I
petia _ Va0 (T) — ~
elektronowa ( om +V s (7)), (T) =€ 9, (T)

Nie
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p):

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP
> n0<F) Wien2k
| Ablnit
VKS<F):Vext<F)+VH(n)+vxc<n)
|
2 2
petla Y% - Sy .
elektronowa ( om +V s (7)), (T) =€ 9, (T)
|
n(F)=2. [ui(F)f
|
Nie . R
n(7)=n, ()
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p,): | ¢
a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:
' VASP
> n,(T) Wien2k
| Abinit
VKS<F):Vext<F)+VH(n)+vxc(n)
|
2 2
petla Y% - S |
elektronowa ( om +VKS(r))wi(r) E'w'(r) petla jonowa

Nie

Nie
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Optymalizacja struktury w DFT

Parametry startowe(p,): |

a,c,z(01),z(02),z(Ti) Software:

| VASP

> n,(T) Wien2k

| Ablnit

VKS<F):VeXt<F)+VH(n)+vxc<n)
| thZ I
petla _ N (F)=ew (T .

elektronowa ( om +VKS(r))wi(r) E'w'(r) petla jonowa

Nie

Parametry koricowe (p_,): | . Tak . N Nie
a,C,Z(Ol),Z(OZ),Z(Ti> E[n(r>1p|]—m|n
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PBE | HSE |PBEO [26]| PBEO [27]|Exp. [25]
a (A)]3.9833.953 | 3.968 3.960 3.991
c (A)]4.026 |4.026 | 4.137 4.097 4.035
Azr; [ 0.011]0.015| 0.020 0.020 0.022
Azo1(-0.018(-0.027| -0.043 -0.039 -0.024
Azo2[-0.0121-0.016| -0.023 -0.020 -0.011
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Sity Hellmanna-Feynmana
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Sity Hellmanna-Feynmana
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Sity Hellmanna-Feynmana
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Sity Hellmanna-Feynmana
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Sity Hellmanna-Feynmana
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Sity Hellmanna-Feynmana

Przyblizenie harmoniczne TTOA?
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Nanostruktury

Nanoczgstka
Fe Pt,,

Nanorurka

Monowarstwa
Fe/BaTi03(001)
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Metody I tematyka badawcza

Obliczenia z pierwszych zasad

- teoria funkcjonatu gestosci (DFT)
- fonony (direct method)
- dynamika molekularna ab initio

Badane wiasnosci

« struktura krystaliczna
« struktura elektronowa
» wiasnosci elastyczne
* maghetyzm
» wiasnosci dielektryczne
 tadunki efektywne
» fononowe krzywe dyspersji
» wektory polaryzaciji
« fononowe gestosci standéw
* rozpraszanie w podczerwieni
* rozpraszanie Ramana
* nieelastyczne rozpraszanie neutronéw
* nieelastyczne rozpraszanie promieni X
 funkcje termodynamiczne
* miekkie mody
* przejscia fazowe
» diagramy fazowe
 defekty krystaliczne i domieszki

Badane uktady

Materiaty krystaliczne

Weglik krzemu - SiC
Mineraty Mg,SiO, Fe,SiO,
Brucyt Mg(OH),
Wustyt Fe, O
Magnetyt Fe;O,
Chalkopiryty
Pirokseny
Materiaty magnetyczne MnAs
Nadprzewodniki Mo;Sb,
Ziemie rzadkie Eu, EuO, Sm, Nd
Zwigzki aktynowcow
PuCoGa,, UGe,, URu,SI,

Nanostruktury

* Nanoczastki FePt
* Monowarstwy Fe/W, FeO/Pt
* Multiwarstwy FePt, FeAu
* Powierzchnie Fe, MgO

Stopy nieuporzadkowane FeCr
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Projekty badawcze i wspotpraca

NANOALLOY

NANOALLOYS AS ADVANCED MATERIALS: FROM
STRUCTURE TO PROPERTIES AND APPLICATIONS

Wiasnosci strukturalne

i dynamiczne nanoczastek PAN m
) { nsp 22

NEUTRONS
FOR SCIENCE ESRF \ 1
Pomiary metoda nieelastycznego

o"..__“ 2 PRV
/ AGH oiiher fehchathe
' i ani . Badanie wtasnosci fononowych
rozpraszania neutronow i promieni X Lo 5

cienkich warstw FeO/Pt(111)

Karlsruhe Institute of Technology

A Helmholtz-University Young Investigators Group at ANKA
Wiasnosci magnetyczne

. : , . Uktady silnie skorelowane
| dynamiczne nanostruktur Fononowe wiasnosci FeO r{]a netvt
i tlenkéw ziem rzadkich multiwarstw Fe-Pt » magnety
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