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Density functional theory approximations from semiclassical considerations
Tiheysfunktionaaliteorian approksimaatiota semiklassisesta lahestymistavasta

Laskennallinen materiaalifysiikka antaa meille mahdollisuuden tutkia materiaaleiden
ominaisuuksia ja kehitella uusia materiaaleja teoreettisten mallien avulla yhdessa
kokeellisten tutkimuksien kanssa. Materiaalin elektronirakenteen maarittaminen on
keskeisessa roolissa tutkittaessa niiden ominaisuuksia. Yksi menestyneimmista
teorioista elektronirakenteen mallintamisessa on tiheysfunktionaaliteoria, joka
yleensa tarjoaa hyvéan tasapainon laskennallisen tehokkuuden ja mallin tarkkuuden
valilla.

Tassa vaitoskirjassa tutkittin pddasiassa tiheysfunktionaaliteorian orbitaalivapaata
approksimaatiota, joka karkeistaa elektronirakenteen kuvausta ottamalla huomioon
kvanttimekaanisen Paulin periaatteen vain osittain huomioon (nk. semiklassinen
approksimaatio). Orbitaalivapaat mallit ovat laskennallisesti kevyita verrattuna
raskaampaan, joskin tarkempaan Kohn-Sham malliin. Orbitaalivapaa malli
mahdollistaa entista suurempien systeemien mallintamisen, mutta rajoittava tekija on
nykyisten approksimaatioiden tarkkuus. Tutkimuksessa tarkastellaan kiintean aineen
lisdksi atomeja ja suurten atomilukujen rajaa parempien orbitaalivapaiden
approksimaatioiden |6ytamiseksi.

Tydssa tutkitaan tiheysfunktionaaliteorialla my6s boronilla doupattua GaxOs3
puolijohdemateriaalia, jolla on mahdollisia sovelluksia neutroni-ilmaisimien
rakentamiseen.
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