
(Το παρόν θέµα πτυχιακής εργασίας έχει ανατεθεί) 
 
Τίτλος  
Μελέτη ηλεκτρονικής δοµής προσµίξεων σε απλά µέταλλα µε βάση τη θεωρία 
συναρτησιακού της πυκνότητας 
 
Περιγραφή 
Άτοµα φιλοξενούµενα σε µεταλλικό περιβάλλον διατηρούν κάποια χαρακτηριστικά 
τους, χάνουν όµως άλλα, λόγω της δυνατότητας διαφυγής των ηλεκτρονίων από τις 
δέσµιες ατοµικές καταστάσεις στο συνεχές των µεταλλικών καταστάσεων. Για 
παράδειγµα, η κατηγοριοποίηση των καταστάσεων µέσω της στροφορµής διατηρείται, 
το ενεργειακό φάσµα γίνεται συνεχές µε κορυφές πυκνότητας καταστάσεων στη θέση 
των ατοµικών ενεργειών, η πόλωση σπιν και το σχίσµα ανταλλαγής µειώνονται και 
ενδεχοµένως µηδενίζονται. 
 
Η θεωρητική περιγραφή της ηλεκτρονικής και µαγνητικής δοµής τέτοιων συστηµάτων 
µπορεί να προσεγγιστεί από υπολογισµούς βασισµένους στη θεωρία του 
συναρτησιακού της πυκνότητας (density-functional theory). Για τους υπολογισµούς θα 
χρησιµοποιηθεί η µέθοδος Korringa, Kohn & Rostoker (KKR) των συναρτήσεων Green 
σε συνδυασµό µε την Coherent Potential Approximation (CPA) για την αντικατάσταση 
κρυσταλλικών ατόµων από προσµίξεις. Ως φιλοξενών  κρύσταλλος θα ληφθεί µέταλλο 
ελευθέρων ηλεκτρονίων (αλκάλια, ευγενή µέταλλα), ενώ οι προσµίξεις θα καλύπτουν 
τον περιοδικό πίνακα. Για µαγνητικές προσµίξεις, θα υπολογιστεί η µαγνητική ροπή, η 
ενέργεια πόλωσης σπιν, και η αλληλεπίδραση ανταλλαγής µεταξύ µαγνητικών ροπών 
συναρτήσει της απόστασης. 
 
Προαπαιτούµενα 

• Γνώσεις Κβαντικής Μηχανικής, Στατιστικής Φυσικής, και Φυσικής Στερεάς 
Κατάστασης στο επίπεδο των µαθηµάτων του Τµήµατος ως και το 6ο εξάµηνο. 

• Γνώσεις αγγλικής γλώσσας σε επίπεδο ανάγνωσης επιστηµονικών κειµένων. 
• Γνώσεις προγραµµατισµού βασικού επιπέδου σε Fortran, C++, ή Python. 

 
Μαθησιακά αποτελέσµατα 

• Γνώσεις περιγραφής της ηλεκτρονικής δοµής της ύλης. 
• Εµπειρία σε αριθµητικές µεθόδους υπολογισµού της ηλεκτρονικής δοµής της 

ύλης. 
• Εµπειρία σε παρουσίαση αποτελεσµάτων στο πλαίσιο ερευνητικής εργασίας. 
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