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: هلاقم 	 ناونع
زتراوک 	 یکیتپا 	 یاه 	 یگژیو 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 یرون 	 یاهروسنس 	 ونان 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1400 :	 لاس 	) ونان 	 یروانف 	 هعسوت 	و	 مولع 	 یللملا 	 نیب 	 سنارفنک 	 نیمشش

9 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: هدنسیون
ناریا 	، هیمورا ، امس 	 نامزاس 	، هیمورا 	 دحاو ، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	-	 کشر 	 یب 	 نیمث

: هلاقم 	 هصلاخ
. تسا 	 هدش 	 هعلاطم 	 باتزاب 	 بیرض و	 	 یژرنا 	 فلاتا 	 عبات 	، بذج 	 بیرض 	، کیرتکلا 	 ید 	 تباث 	 دننام 	SiO۲	 رولب 	 یکیتپا 	 صاوخ 	 هلاقم 	 نیا 	 رد
	و یلاگچ 	 عبات 	ی	 هیرظن 	 بوچ 	 راهچ 	 رد (	 	FP-LAPW 	) لماک 	 لیسناتپ 	 اب 	 یطخ 	ی	 هدش 	 تیوقت 	 تخت 	 جاوما 	 شور 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 تابساحم

هدش 	 هبساحم 	PBE	 یعباتاب (GGA )	 هتفای 	 میمعت 	 نایدارگ 	 بیرقت 	 اب 	 یکیتپا 	 صاوخ 	. تسا 	 هتفرگ 	 تروص 	۲K	WIEN رازفا 	 مرن 	 زا 	 هدافتسااب
. دنشاب 	 یم 	 درگناسمهان 	 اه 	 روحم 	 نیا 	 لوح 	و	 هدوب 	 توافتم Z	و	X	 یاهروحم 	 تهج 	 رد 	 یکیتپا 	 یاه 	 یگژیو 	 هک 	 دهد 	 یم 	 ناشن 	 جیاتن 	. تسا

: یدیلک 	 تاملک
SiO۲	،	PBE	،	WIEN۲، یکیتپا 	 یاه 	 یگژیو 	،	 یرون 	 یاهروسنس 	 ونان

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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