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Kvantu Kimijas aprekini

Punktveida detektt1 BN nanocaurulés, GTF, 60 atomi
LaAlO,/SrTi0,(001) geterointerfeiss, GTF, 83 atomi
O,/La,Sr, ,MnO,(001), GTF, 98 atomi

Punktveida defekti UN (001), PV, 160 atomi

CNT ar Ni pavedienu, GTF, 250 atomi

SrTiO,4 nanocaurules, GTF, 480 atomi

Dopéti TiO, nanocaurules, GTF, 648 atomi



Periodiskie robeznosacijumi

e Periodiskam kristaliskam struktiram (cietvielam)

uzlikti cikliskie Borna-Karmana robeznosacijumi:
— Tilpuma kristaliska faze (3D) — xyz virzienos
— Virsmas, plaksnes (2D) — Xy virzienos

— Polimeéri, nanocaurules (1D) — X virziena

« Blivuma funkcionala teorijas robezas risinam Kona-

Sema (Srédingera) vienadojumu.



Aprekinu metode

« Kona-Sema vienadojumu skaitliskais risinajums:
— (Re)konstruét ||H||
— Furjé transformacija ||H|| > ||HX||
— Risinat matricas (sekularo) vienadojumu:
HKCk = SKCKEK (||HX|| diagonalizacija)
— Aprekinat E;, (re)konstruét blivuma matricu ||P||

— Atkartot lidz SCF 1ir pabeigts



Sekularais vienadojums

Aprekinat matricas elementus:
Hy, = (65 H|P¥) un S, = (di]65)
Risinat HXCk = SKCKEK, kur:

— Diagonala matrica EX satur ipa§vértibas ¢ ,

— Kolonnas matrica CK satur kristaliskos orbitalos koeficientus:
D

pi(r;k) =) cfidu(rik)
p=1
Bloha funkcijas ¢, (r; k), savienotas ar atskirigiem k-punktiem
pirmaja BZ, piederas atSkirigiem nesaisinamiem att€lojumiem

vienelektrona Hamiltonianas grupai ...



Risinajuma faktorizésSana

o ... Iespgjams faktorizét (factorize) Kona-Sema
vienadojuma risinajumu atseviski katram k-punktam;

« Misdienu paralelizacijas algoritmi lauj veikt ||HK||
diagonalizeSanu katram k-punktam atseviski uz sava

CPU kodola;

» Pareiza BZ diskretizacija lauj veikt efektivu

skaitloSanu!



Nesaisinamas BZ iztverSana

2D grafits: Apgrieztais rezgis (rombs), pirmaja BZ (seSstiris), pirmas
BZ nesaisinama dala (pelekais trisstiris).

o(kreisais) iztverSana ar 3x3 Paka-Monhorsta tiklu > 3 CPU kodolu
*(labais) iztverSana ar 6x6 Paka-Monhorsta tiklu > 7 CPU kodolu

Biezaks k-punkta tikls — uzticams aprékins!



BZ iztversana 1D struktiram

1D struktiiras pirma nesaisinama BZ ir nogrieznis [0,r/a], kur a ir

translacijas vektora garums.

CNT(10,0), a=0.429 nm, 40 atomi elementarsina, pusvaditajs:

a= 0.429 nm_
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Nesaisinamas BZ iztversana
ar 6 k-punktu tiklu:

n/a

o
X



CNT(10,0) ar Ni pavedienu

NI-Ni distance (translacijas vektora garums) Ni pavedienam vakuma
ani-ni = 0.225 nm, CNT(10,0) acpt = 0.429 nm. Lai uzliktu periodiskos
robeznoteikumus ir japalielina ay;_\; VISMmaz ~5 reizes un agpt ~3

reizes. Jaunai elemntarSiinai: ay;,cnt = 1.282 nm, 125 atomi:

anient = 1.282 nm
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Ni klasterizacija Ni/CNT(10,0)

« NI/CNT(10,0) tick novérota klasterizeéSanas tendence:

Ay Ni/eNT = 2.962 Nm

N
\



Nesaisinamas BZ iztversana Ni/CNT(10,0)

0 n/a
o ® ® o ® o
I X
a=0.429 40 atomi, pusvaditajs, 6 k-punkti, 6 CPU
0 /aNienT
o0 0000
I X
125 atomi, vaditajs, 6 k-punkti, 6 CPU
0 /8, Ni/oNT
o000
I X

250 atomi, vaditajs, 4 k-punkti, 4 CPU



Rototranslacijas simetrijas operacijas

N1/CNT(10,0) pieejama 10 kartas rotacijas ass,

* Translacijas komponenta nav noteikta,

No 125 tikai 17 atomi1 pieder elementarsSiinas nesaisinamai dalai,

Bloha funkcijas, konstru€tas 5 N1 un 12 C atomiem, tiek

izmantotas ||HK|| diagonalizacijai uz 6 k-punktiem!



TIO, nanocaurule
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9-slanu (001) TiO, anatasa (0,36) nanocaurule ir energétiski
visstabilaka, ay = 0.759 nm,

36 kartas rotacijas ass,
No 324 tika1 9 atomi pieder elementarStinas nesaisinamai dalai,

Pusvaditajs, ||HK|| diagonalizacija uz 6 k-punktiem.



TiO, nanocaurule ar séra piemaisijumu
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9-slanu (001) TiO, anatasa (0,36) nanocaurule dopéta ar séru.
Defekta koncentracija 8%, 2x2 palielinata elementarsSiina,

18 kartas rotacijas ass,
* 36 atomi1 no 648 pieder elementarSiinas nesaisinamai dalai,

 Pusvaditajs, ||HK|| diagonalizacija uz 4 k-punktiem.



Secinajumi
Efektiviem lielmé€roga kvantu kimiskiem aprékiniem
no pirmajiem principiem svarigi:
» Kartiga nesaisinama BZ 1ztverSana;

 K-punktu skaits Iidzigs CPU kodolu skaitam
paral€la1 skaitloSanati;

* Punktu simetrijas operacijas nozimigl samazina
skaitloSanas prasibas.



Paldies par uzmanibu!



