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Opis:

Teoria funkcjonatu amplitudy-fazy oparta jest na réwnaniach mechaniki kwantowej i pozwoli
rozwigzywac problemy uktadéw wieloczgstkowych przy mniejszym wysitku obliczeniowym niz typowa
teoria funkcjonatu gestosci elektronowej w przyblizeniu gradientu funkcjonatu GGA DFT. Mniejsza
ztozonos¢ obliczeniowa metody pozwoli na symulacje wiekszych systeméw, tj. np. stopni atomowych
krysztatéw lub wiekszej powierzchni urzadzen elektronicznych. Zmniejszenie ztozonosci obliczeniowej
wynika bezposrednio z charakteru nowych réwnan, w ktérych funkcje bazowe sg uzywane do
zapisania rozwigzan dla fazy funkcji falowej i jej amplitudy. Funkcje bazowe moga by¢ mniejsze,
poniewaz rozwigzania réwnan fazy-amplitudy sg znacznie mniej ,,0scylujgce” niz rozwigzania funkgji
falowej jednoelektronowej w typowej teorii funkcjonatu gestosci elektronowej DFT. Projekt najpierw
zaktada implementacje réwnan teorii. Po udanym wdrozeniu nastepnym punktem bedzie
sprawdzenie, czy metoda daje dobre wyniki, tzn. porownamy wyniki symulacji przy uzyciu metody
PAFT i wyniki uzyskane przy uzyciu DFT zaimplementowanej w SIESTA i VASP dla matych uktadéw
molekularnych. Po pomysinym przetestowaniu metody przystgpimy do symulacji i uzyskania
wiasciwosci wiekszych uktaddw, tj. krystalicznych stopni atomowych lub duzego obszaru aktywnego
urzgdzen elektronicznych. W wyniku realizacji projektu uzyskana zostanie metoda lepsza pod
wzgledem obliczeniowym niz DFT.

Cel:

Celem naukowym projektu ,Teoria funkcjonatu amplitudy-fazy - implementacja i rozwdéj” PAFT
bedzie skonstruowanie réwnan metody, implementacja ich w programie komputerowym
i sprawdzanie wtasciwosci uzyskanych przy jej pomocy dla prostych uktadéw molekularnych, a takze
przewidywanie witasciwosci urzadzen optoelektronicznych takich jak elektroluminescencyjne diody
LED, diody laserowe LD i detektory promieniowania elektromagnetycznego.

Wymagania:

- symulacje DFT, doswiadczenie w analizie danych

- licencjat lub magister lub odpowiednie doswiadczenie zawodowe
- umiejetnosci pisania i méwienia w jezyku angielskim

- Doswiadczenie w programowaniu w C / C ++ w $rodowisku Linux
- Znajomos¢ jezyka skryptowego, jednego z Python, Perl, bash, cs
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