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Теоретическая часть 
 

1. Введение: основные понятия, кристаллические решетки и 
обратное пространство, зона Бриллюэна. Метод конечных 
элементов на примере одномерной задачи Штурма-Лиувилля. 

2. Метод функционала плотности (DFT). Основы: модель Томаса-
Ферми, теорема Хоэнберга-Кона, подход Кона-Шема. Учет 
обменного взаимодействия и корреляционной части энергии в 
DFT. Различные приближения: LDA, SLDA, GGA. 

3. Применение метода LDA на примере задачи об атоме диракия. 
4. Простейшие модели расчета энергетического спектра колебаний 
решетки (фононов). Модель Китинга. Динамическая матрица. 

5. Метод сильной связи (LCAO): процедура ортогонализации 
Левдина, орбитали Слэтера. Интегралы перекрытия орбиталей и 
учет геометрии решетки. Учет спин-орбитального 
взаимодействия. 

6. Метод псевдопотенциала: основы, псевдопотенциал в реальном 
пространстве, разложение по плоским волнам. Учет спин-
орбитального взаимодействия. 

7. kp-метод: основы kp-теории возмущений, 8-зонная модель 
Кейна. Учет далеких зон и 14-зонная модель для кристаллов 
цинковой обманки. Гамильтониан Латтинжера.  
 
 

Практическая часть 
 

1. Метод конечных элементов: построение матриц операторов для 
различных пробных функций. Моделирование решений 1D-
уравнения Шредингера в ямах с различными профилями 
квантующего потенциала. 

2. Поиск энергетического спектра атома диракия: точное решение, 
метод Хартри-Фока, метод LDA. 

3. Моделирование спектра фононов: построение динамической 
матрицы в двухпараметрической модели Китинга, спектр 
фононов в графене. 

4. Метод сильной связи: расчет спектра электронов в одномерной 
квантовой яме. 

5. Метод сильной связи: моделирование электронных спектров 2D 
кристаллов. Спектр графена, MoS2. 



6. Метод псевдопотенциала: моделирование электронного спектра 
объемных кристаллов (Si, Ge, GaAs). 

7. Моделирование электронного спектра в квантовых ямах типа 
GaAs/AlGaAs в рамках многозонной kp-модели. 
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