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هدف از این پایان نامه یافتن یا محاسبه کردن ساختار باندی و خواص الکترونیکی و اپتیکی تیتانات
باریم است. برای این کار از معادلات بس ذره ای مربوط به کوهن-شم که از معادلا ت شرودینگر منشا
می گیرند استفاده شد عموماٌ حل معادلات چند ذره ای به شکل تحلیلی برای سیستم های بزرگ چند

الکترونی کار ساده ای نیست.در نتیجه از روشهای مختلف وابسته به محاسبات کامپیوتری استفاده می
شود. از جمله این روشها می توان به روشهای شبیه سازی اشاره کرد که در این گونه روشها نیز می

توان از نرم افزارهای مربوط استفاده نمود. ساختار باندی، چگالی حالات الکترونی و برخی از
ویژگیهای الکترونیکی و نیز ویژگیهای اپیکی تیتانات باریم در فازهای مکعبی و تتراگونال به دست آورده

شد. در انجام محاسبات از تقریب های مختلفی بهره گرفته شد. نتایج حاصل به نتایج تجربی گزارش
شده بسیار نزدیک می باشد.
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