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1 Cel

e Wyznaczenie elektronowej relacji dysperji, gestosci stanéw i powierzchni Fermiego TiC.

2 TiC

TiC (weglik tytanu) krystalizuje w strukturze regularnej powierzchniowo centrowanej typu NaCl. Ko-
rzystajac z programu makestruct_lapw prosze zdefiniowa¢ komorke: typ sieci F, stata sieci 8.202312
ag, Ti w pozycji (0,0,0) a C w (0.5,0.5,0.5). Nastepnie prosze zainicjalizowaé obliczenia init_lapw:
domyélne RMT, potencjatl wymieno-korelacyjny PBE, siatka k do SCF 123. Obliczenia SCF nohup
run_lapw & powinny zaja¢ ok. 2 min i na koniec prosze zapisa¢ wyniki do folderu save lapw -d
scf.

2.1 Powierzchnia Fermiego

Powierzchnia Fermiego rozdziela zapetnione stany ponizej energii Fermiego Er od pustych powyzej
Er. Jest to stuszne w zerowej temperaturze, w ktérej mozna zdefiniowaé taki wyrazny podziat. W
T > 0 powierzchnia Fermiego i pasma staja sie rozmyte. Poniewaz Er jest znacznie wieksza od energii
termicznej, nawet w temperaturze pokojowej, wiele wtasnosci jest okreslonych przez stany w poblizu
Er. Powierzchnia Fermiego to tak naprawde zbiér punktéw E(k) = Er i mozna go wykorzytaé w
dalszych obliczeniach, na przyktad przewodnosci elektrycznej.

Rysunek powierzchni Fermiego na przyktad moze poméc zauwazy¢ anizotropie. Obecnosé duzych
rownolegtych ptatow, czyli takich ktére mozna potaczy¢ jednym wektorem, powoduje tak zwany
nesting powierzchni Fermiego.

Po wykonaniu obliczen SCF, mozna narysowaé powierzchnie Fermiego wywolujac xcrysden w
folderze z obliczeniami (kropka na koricu jest wazna, trzeba podaé folder - w tym przypadku obecny
katalog):

xcrysden --wien_fermisurface .

Prosze zada¢ 14000 punktéw k, co odpowiada siatce 243.

2.2 Struktura pasmowa

Ponownie chcemy policzy¢ energie F(k), ale tym razem wzdtuz konkretnej $ciezki punktéw k. Ry-
sunek struktury pasmowej pomaga zobrazowaé ksztalt krzywych E(k), skad mozna policzy¢ mase
efektywna:



Zatem ptaskie krzywe oznaczaja duzg mase efektywng nosnikow. Jezeli Er wychodzi z obliczen bardzo
blisko krawedzi pasma walencyjnego lub przewodnictwa, a miedzy nimi wida¢ przerwe pasmowa, to
prawdopodobnie zwiazek jest polprzewodnikiem (izolatory maja szeroka przerwe rzedu kilku eV).
Stany zwiazane z jadrami atomowymi leza glteboko ponizej Er (od kilku do kilku tysiecy Ry) i
tworza bardzo waskie pasma, dlatego czesto nie trzeba ich uwzglednia¢ w obliczeniach bezposrednio.

Strukture pasmowa rysuje sie na $ciezce pomiedzy kolejnymi wybranymi punktami k i zadaje sie
ja w xcrysdenie wywotujac (kropka na koncu jest wazna, trzeba podaé folder - w tym przypadku
obecny katalog):

xcrysden --wien_kpath .

Prosze zadaé Sciezke X-I'-L-X-K-L jak na rysunku ponizej i zapisa¢ ja w pliku o nazwie takiej jak
obecny folder z rozszerzeniem .klist_band. Nastepnie nalezy policzy¢ energie na wybranej Sciezce:
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Niestety plik wejsciowy do rysowania pasm nie jest tworzony podczas inicjalizacji, dlatego prosze
skopiowaé¢ szablon /home/magazyn/fcs_przyklady/template.insp i wstawi¢ w nim Er, ktérag mozna
znalez¢ w pliku case.scf2 w wierszu zawierajacym :FER korzystajac z grep:

x lapwl -band

grep :FER *scf2

Case to nazwa folderu, w ktérym sa wykonywane obliczenia. Ten plik z rozszerzeniem .insp takze musi
mie¢ w swojej nazwie nazwe folderu w pierwszym cztonie. Strukture pasmowsg rysuje sie wywotujac:

X spaghetti

Rysunek znajduje si¢ w pliku case.spaghetti_ps a dane sg zapisane w case.spaghetti_ene.

2.3 Gestosé stanow

Gestos¢ stanéw policzymy w terminalu i najpierw trzeba zadaé gestsza siatke k:
x kgen

Prosze wpisa¢ 243. Nastepnie wykonuje sie dwa kroki obliczen, flaga -qtl pozwoli wyznaczy¢ gestoéé
stanow rzutowang na orbitale atomowe:

x lapwl
x lapw2 —-qtl



Wywotanie programu

configure_int_lapw

pozwala zadac jakie gestosci chcemy zapisa¢ do pliku. Na koniec nalezy wywotaé
X tetra

a obliczone gestosci stanéw znajdujg sie w plikach case.doslev, case.dos2ev itd.

3 Sprawozdanie

Sprawozdanie w formacie pdf prosze przesyta¢ na teamsach.
W sprawozdaniu nalezy umiescic¢:

1. Krotki wstep, w ktoérym bedzie cel wykonanych obliczen oraz rysunek struktury z widocznymi
nazwami atomow.

2. Sekcje szczegodty obliczeniowe, w ktorej bedzie zawarte:

e Uzyte oprogramowanie do obliczen DFT i jednym zdaniem na jakiej metodzie bazuje.

e Uzyte parametry do obliczen (stala sieci (jest to wartosé literaturowa, wziatem ja z user-
guida), potencjal wymienno-korelacyjny, promienie RMT, rozmiar siatki punktéw k do
cyklu SCF i rozmiar siatki do gestosci stanéw i powierzchni Fermiego).

3. Sekcje wyniki, w ktoérej bedzie zawarte:

e Jeden rysunek powierzchni Fermiego przedstawiajacy wszystkie platy.
e Rysunek elektronowej relacji dyspers;ji.

e Rusunki elektronowej gestosci stanéw (catkowita TiC i rzutowane na orbitale atomowe Ti i
C; catkowita Ti i Ti-s, Ti-p, Ti-d; catkowita C i C-s, C-p). Prosze podaé wartos¢ catkowitej
gestosci stanéw na poziomie Fermiego N(Er) i opisa¢ jakie stany wnosza glowny wktad

do N(EF).

4. Krotkie podsumowanie, w ktorym napisa¢ co udato sie zrobic i jaki jest wynik pracy.
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