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دانشگاه صنعتی همدان


	گروه برق

اطلاعیه دفاع پایان‌نامه کارشناسی ارشد
بررسی خواص الکتريکی و فيزيکی عناصر خانواده‌ی
WXY (W = Ti, Zr, Hf; X = N, P, As, Sb; Y = F, Cl, Br, I)
توسط یادگیری ماشین
ارائه دهنده: مهسا رستم‌پور
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چکیده: 
پیش‌بینی خواص الکترونیکی و ساختاری مواد نوظهور نقشی کلیدی در توسعه فناوری‌های الکترونیکی، اپتوالکترونیکی و انرژی دارد. در این پژوهش، با استفاده از محاسبات نظریه تابع چگالی و مدل‌های یادگیری ماشین، خانواده‌ای از ترکیبات هالیدی IVB-V-VII در دو فاز α و β بررسی شد. به دلیل هزینه محاسباتی بالای DFT، یادگیری ماشین به‌عنوان رویکردی مکمل و شتاب‌دهنده به کار گرفته شد. چهار الگوریتم Random Forest Regression، XGBoost، LightGBM و شبکه عصبی عمیق برای پیش‌بینی مجموعه‌ای از خواص ساختاری و الکترونیکی به کار رفتند. مدل‌ها در دو سناریو ارزیابی شدند: (۱) آموزش بر داده‌های افزوده‌شده و آزمون بر داده‌های واقعی، و (۲) تقسیم تصادفی داده‌ها (۸۰:۲۰) برای سنجش تعمیم‌پذیری. نتایج نشان داد همه مدل‌ها عملکرد دقیقی داشتند؛ DNN در فاز α و مجموعه ترکیبی برتر بود، در حالی که LightGBM در فاز β بهترین نتیجه را داد. این موضوع اهمیت انتخاب مدل متناسب با نوع داده را برجسته می‌کند. تحلیل‌ها نشان دادند شکاف انرژی به‌عنوان پارامتری بنیادی بیشترین تمرکز را داشت و سایر خواص مانند انرژی فرمی، انرژی تشکیل، ثابت‌های شبکه، انرژی باند ظرفیت، وابستگی الکترون و تابع کار به‌صورت عددی گزارش شدند. در مجموع، ترکیب DFT و یادگیری ماشین رویکردی قدرتمند برای طراحی سریع و هدفمند مواد دوبعدی ارائه می‌دهد و می‌تواند مسیر توسعه ادواتی چون ترانزیستورهای نسل جدید، سلول‌های خورشیدی و سیستم‌های ترموالکتریک را هموار سازد.
کلمات کلیدی: مواد دوبعدی– تئوری تابعی چگالی– یادگیری ماشین– شبکه عصبی عمیق–عناصر خانواده IVB-V-V
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