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 چکیذُ

وٝتمشیتٞبییٔٔشٚفتشیٗ.ٔیثبؿذثغرسٜايدػتٍبٜٞبيثشسػیسٚؽٞبياصیىیزٍبِیتبثٔیِ٘شیٝ

LDAٚٔٛهٔی)زٍبِیتمشیتٔیؿٛ٘ذ،اػتفبدٜزٍبِیتبثٔیِ٘شیٝدسٕٞجؼتٍی-تجبدِیثشايخّٕٝ )

ثبٌٚٔٙجكلجَٛلبثُخٛاةٞبئؼبیُاصٚػئیًيفدس(ٔیثبؿٙذوGGAٝیبفتٝ)تٕٔيٓؿيتتمشیت

ٚثٝوشدُٜٕٓهٔيفلٛيٕٞجؼتٝدػتٍبٜٞبيتٛكيفدستمشیتٞبایٗأب.دادٜا٘ذاسایٝساتدشثی٘تبیح

ٞباسایٝؿذٜاػت،ٞبییوٝثشاياكلاشایٗتمشیت.یىیاصسٚؽٕ٘یؿٛ٘ذٔٙدشٌٔٙجكثبٚالٔيت٘تبیح

ا٘شطيٞبثبسداػت.UٔیثبؿذوٝدسایٙدبLDA+Uسٚؽ

ثبا٘شطيLSDA+U)تمشیتزٍبِیاػپيٙیٔٛهٔی(LSDAٚدسایٗپبیبٖ٘بٔٝٔبثباػتفبدٜاصسٚؽٞبي

پشداختيٓ.ثباػتفبدٜاصتمشیتٞبيفٛقػبختبساِىتشٚ٘یNdMnO3ٚٞبيٞبثبسدٔختّفثٌٝٔبٍِٔٝٔٙٙبیت

يٞبيٞبثبسدٔختّفثٔذاصثٟيٙٝٔغٙبًيؼیایٗػيؼتٌٓٔبِٔٝؿذ.ثباػتفبدٜاصتمشیتٞبيفٛقٚا٘شط

ػبصيضدٓٚپبسأتشٞبيؿجىٝ،فبصٔغٙبًيؼیضبِتپبیٝتشويت،ٌـتبٚسٔغٙبًيؼیاتٓٞب،زٍبِیضبلات

٘ـبٖدادوٝٞشزٙذوُٚخضئیٚػبختبس٘ٛاسيتشويتٔطبػجٌٝشدیذ.ٔطبػجٝا٘شطيضبِتپبیٝػيؼتٓ

 دس پبدفشٚٔغٙبًيؼی ٚ فشٚٔغٙبًيؼی اػت.فبص پبیذاستش فشٚٔغٙبًيؼی فبص ِٚی ثبؿٙذ ٔی ٌـتبٚسسلبثت

تمشیت اص ثشاياتٍٓٔٙٙض٘تبیحلبثُلجِٛیٔیدٞذدسكٛستیوٝثبLSDA+Uٔغٙبًيؼیٔطبػجٝؿذٜ

ایٗأشٕٔىٗ٘جٛد.اصثشسػیزٍبِیضبِتٞبياِىتشٚ٘یٔیثيٙيٓوٝثشايزٍبِیLSDAاػتفبدٜاصتمشیت

اصٔمبیؼٝ٘تبیحزٍبِیضبِتٔـبٞذٜٔیLSDA+Uیتضبلات٘يضتمش ٘تيدٝلبثُلجَٛتشئیدٞذٚ

اتٍٓٔٙٙضدسسػب٘ؾٚٞيجشیذؿذٌیایٗاتٓؿشوتٔیوٙٙذ.ٕٞسٙيd3ٗؿٛدوٝاِىتشٖٚٞبياٚسثيتبَ

یٗتشويتاتٍٓٔٙٙضٔٛثشتشیٗاٚسثيتبَدسخبكيتٔغٙبًيؼیاd3ایٗثشسػیٞب٘ـبٖٔیدٞٙذوٝاٚسثيتبَ

-ثبیذسػب٘بثبؿذوٝثب٘تبیحتدشثیػبصٌبسٕ٘یNdMnO3٘ـبٖدادوٝتشويتLSDA٘تبیحتمشیتاػت.
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تبثٍاشُ ّبی کلیذی:  ِ٘شیٝ ٔغٙبًيغ، فشٚ ٍٔٙٙبیت، (،LSDAٔٛهٔی) اػپيٗ تمشیتزٍبِیٔیزٍبِی،

 ا٘شطيٞبثبسد.
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 NdMnO3 ........................................ 63ثشايLSDAثبتمشیتNd ٚO:تدضیٝثبساتٕٟبي9-3خذَٚ

 Mn - O ...................................................................................... 64:ًَٛپيٛ٘ذ10-3خذَٚ

 Mn – O -Mn ........................................................................... 64:صاٚیٝپيٛ٘ذي11-3خذَٚ

 66 .......................................................................... :ٔمبدیشا٘شطئٛثشاػتفبدٜؿذ1ٜ-4خذَٚ
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 هٌگٌبیت ّب  1-1

31ثٝتشويجبتداسايفشَٕٔٛٓٛٔی MnOAERE xx وٝدسآٍٖٔٙٙبیتٌفتٝٔیؿٛدREیهٓٙلش

لا٘تب٘يذٞبيػُٝشفيتیٔب٘ٙذ Smاص ،Eu،Y ،Ndٚ La ٚAE لّيبیی اص ٞبيخبویدٚ یهٓٙلش

ٍٔٙٙبیتٞب Ba، SrٚCa ُشفيتیٔب٘ٙذ ػبختبس پشٚػىبیت اػت. ػبختبس ٞبئىٔجی1٘ضدیهثٝ

ثبیٖٛٞبيMnO6  2ایٗػبختبسثٝكٛستیهؿجىٝػٝثٔذياصاؿتشانٞـتٚخٟی].1[اػت

Mn(ُ٘ـبٖدادٜؿذ1ٜ-1دسٔيب٘ٝٞـتٚخٟیایدبدٔیؿٛدوٝدسؿى)2[اػت.[ 



 

] .3ٚ2[اصػَّٛٚاضذػبختبسپشٚػىبیتٕ٘بیـی-1-1ؿىُ

دسفشَٕٔٛٓٛٔیسا A(RExAE1-x)خبیٍبAEٜیٖٛٞبيدُٚشفيتی REٚیٖٛٞبيػُٝشفيتی

ABO3ٞبي یٖٛ ٔیوٙٙذ. Mnاؿغبَ دسوٛزىتش Mnضبِتُشفيتآٔيختٝ
+3

-Mn
ٔشوض4+ دس

>.4= ٞـتٚخٟیاوؼيظٖخبیٍضیذٜؿذٜا٘ذ

آٖسااسائ3ٝوٝ٘بساياػضاثب>5ٌشدد=ثشٔی1943ٞبثٝػبَیتبوشیؼتبِیٍٔٙٙاِٚيٌٗضاسؽاصػبختبس

یبوُ ٚ 4دادٜ وشد=1955دس ِ٘ش آٖتدذیذ ػب6َدس دس ٌضاسؽؿذو1968ٝ>. ثشاياِٚيٗثبس

.>7=داس٘ذPnmaٌشٜٚفوبییAMnO3تشويجبت



                                                 
1
 perovskite 

2
 Octahedral 

3
 Naray Szaba 

4
 Yakel 
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ٔ ٔٛسد ٚ ا٘ذ ٓلالٝ ٔٛسد ٍٔٙٙبیتٞبییوٝ ثيـتش خبي٘ـب٘یتشويتپبیٝ ثب ا٘ذ ٌشفتٝ لشاس ٌبِٔٝ

(2-1ٞبيداسايوبسثشد،ایدبدوٝدسؿىُ) ثٝٓٙٛاSrٕٖٝ٘ٛ٘یبCaثخـیاصٓٙبكشػُٝشفيتیثب

]. 8[٘ـبٖدادٜؿذٜاػت

 

] pnma]4ٕ٘بیـیاصػبختبسپشٚػىبیتیثبٌشٜٚفوبیی2-1ؿىُ

1ساػتٌٛؿٝ دػتٔیآیذ.ػبختبسٞبيٝؿجىٝثؿىُػبختبسٔىٔجیثبتغييشػبختبسپشٚػىبیتیاص
 

ِٛصيٚخٝ آٛخبجٞبيدیٍشؿجىٝاصوحؿذٖیبزشخؾ)آٛخبجیب2ٖٚ (ٞـتٚخٟی3تّش -یب

Mnتّشیٖٛٞبي-ثٝدلایُاِىتشٚ٘ی)٘بؿیاصاثشیبMnٖاًشافیٖٛٞبي اوؼيظٖ
(ٚػبختبسي3+

(٘ـبٖدادٜؿذٜاػت3-1)٘بؿیاصٓذْتٌبثكؿٔبّیٛ٘ی(ُبٞشٔیؿٛد.ایٗػبختبسٞبدسؿىُ)

]4.[

5ٌِٛذاؿٕيت4ثشاي٘ـبٖدادٖٔيضاٖا٘طشافؿجىٝ٘ؼجتثٝضبِتٔىٔجیٔتمبسٖفبوتٛستِٛشا٘غ

 ٔیؿٛد:ٔٔشفیؿذٜوٝثٝكٛستصیشتٔشیفABO3ثشايٞشؿجىٝپشٚػىبیتیثفشْ

   

   
     

2

r A r O
t

r B r O




  



                                                 
1
 Orthorhombic 

2
 Rhombohedral 

3
 Jahn-Teller 

4
 Tolerance factor 

5
 Goldschmidt 
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٘ـبٖدٞٙذٜیٖٛٚالْدسٔشوضٞـتٚخٟیاوؼيظBٖٚوٝ Arٚ Brٔتٛػيؿٔبّیٛ٘یٓٙبكش

٘ذاAٚBٚالْدسخبیٍبٟٞبي .t=1ٝٔىٔجیٚؿجىٝٞبيؿج پشٚػىبیتیآٛخبجٔـخلٝػبختبس

،ٞؼتٙذt<1لشاسداس٘ذ.ثيـتشٍٔٙٙبیتٞبداسايفبوتٛستِٛشا٘غ02/1t< <98/0یبفتٝتمشیجبدسس٘ح

  .]10[دسؿجىٝٔىٔجیوٛزهٞؼتٙذAيٚالْدسخبیٍبٜیٔٙییٖٛٞب

 
)ة(اِف()

].9[ساػتٌٛؿٝة(ِٛصيسظٚاِف(ػبختبسٞبيپشٚػىبیتی3-1ؿىُ

ثشا آِی ایذٜ ٔٛاد ٞبياِىتشٚ٘پشٚػىبیتٞب فيضیهػيؼتٓ ٔیئٌبِٔٝ ٕٞجؼتٍیؿذیذ ثب -ی

تشويتٚ]1[ثبؿٙذ ثٝ تٛخٝ ثب آلایؾ . ٔغٙبًيؼی(x)ٔمذاس خٛافاِىتشیىیٚ ٞبآٖتغييشاتیدس

فشٚٔغٙبًيغ،آ٘تیفشٚٔغٙبًيغ،ِٚ٘ٓثبسٚاٚسثيتبَٔـبٞذٜٔیؿٛد.فبصؿبُٔ

NdیبLaدسآٖیهٓٙلشػُٝشفيتیٔثkُٔیثبؿذو3kMnOٝتشويتپبیٍٝٔٙٙبیتثٝفشْ

،یٔٙیخب٘ـيٗؿٛدSrیبCaُشفيتیٔثُدٚاٌشثخـیاصٓٙلشػُٝشفيتیتٛػيٓٙلش.ٔیثبؿذ

Mnتضسیكضفشٜدسػيؼتٓ،یٖٛٞبي
+3ٚMn

سفتبسٞبيتشويجبتایٗٚایدبدٔیؿٛ٘ذدس4ٕٝ٘ٛ٘+

ٔختّفی ٍٔٙٙبیتٞبيسا ٘ـبٖٔیدٞٙذ. تغييشدٔب آٔيختُٝشفيتثبثب ٔختّفیٌزاسٞبيفبصي،

ِ٘ٓسا٘ـبٖٔیدٞٙذ.-ٗ،ثبسٚاٚسثيتبٌَٚزاسثیِٕ٘یدسخبتآصادياػپيفّض،–ٌزاسٓبیكٔثُ

Mn ٔیتٛاٖدسكذxثبتغييشٔمذاس
+3ٚMn

NdMnO3ثٝٓٙٛأٖثبَتشويتٞبيساوٙتشَوشد.4+
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ٚSrMnO3دسضبِتپبیٝآ٘تیفشٚٔغٙبًيغ(AF)
ٚلتیٔمذاسيآلایؾدسػيؼتٓٚاسد1 ٞؼتٙذ.

(FM)فشٚٔغٙبًيغػيؼتٓٔیوٙيٓضبِتپبیٝ
دسفشٚٔغٙبًيغ -3ٔیؿٛدٌٚزاسپبسأغٙبًيغ2

ؿٙبختٝؿذ.1950ٔیؿٛدوٝایٗپذیذٜدسػبَٕٞشاٜثبافتتيضيدسٔمبٚٔتاِىتشیىی آٖٞب

،(MR)4(ٔمبٚٔتٔغٙبًيؼی1ؿذ:)ٌشایؾثٌٝٔبِٔٝایٗػيؼتٓٞبثبٔـبٞذٜدٚپذیذٜصیشثيـتش

(2).آٖخيّیثضسياػتٔمذاسٚوٝثٝساثٌٝثيٗٔمبٚٔتاِىتشیىیٚٔغٙبًيذٌیٔشثٛىٔیؿٛد

ثشٞٓوٙؾاػبػیوٝثشايساثٌٝثيٗٔمبٚٔتاِىتشیىیٚٔغٙبًيذٌیتٔشیفؿذٜثٛد،ثشٞٓوٙؾ

 ثيٗ ٌب٘ٝ دٚ Mn تجبدَ
+3 ٚMn

+4،  ٘جٛد ٔمبٚٔتٔغٙبًيؼی ثشاي ثضسيMR].1[تٛكيفوبفی

CMR،ٔـبٞذٜؿذٜ
(CO)6٘بٔيذٜٔیؿٛد.ٕٞسٙيٗتٛخٝصیبديثّٝ٘ٛدیٍشياصضبِتٟب،ِ٘ٓثبس5

،وٝثشايثٔویاصآلایؾٞبٔـبٞذٜٔیؿٛدكٛستٌشفت.دسٚالْدسنایٗاثشاتتٛػيثشٞٓ

e-phفٖٛ٘ٛكٛستٔیپزیشد.ٔٙـبٔيىشٚػىٛپیثشٞٓوٙؾ–وٙؾٞبياِىتشٖٚ
تّشٔی–اثشیب7ٖ

dثبؿذوٝثشايیٖٛٞبي
.]12[دسیهٞـتٚخٟیسظٔیدٞذ4

 تبریخچِ هٌگٌبیت ّب  1-2

ساثٌٝثيٗدٔبي9ٚفٖٛػب٘ت8ٗؿشّٚؿذٚخب٘ىش1950ٌٔبِٔٝثشسٚيخٛافٍٔٙٙبیتٞبدسػبَ

10ٔغٙبًؾاؿجبّوٛسيٚ
Ms وشیؼتبِی ػبختبس دٔبيوٛسيٚ ثيٗ ساثٌٝ ٚ ٔمبٚٔتاِىتشیىی ٚ

وـفوشد٘ذٚ٘ـبٖداد٘ذوٕٝ٘ٛ٘ٝٞبيثبثبثتٞبيؿجىٝیىؼبٖدٔبٞبيوٛسئختّفیداس٘ذ.سا

تِٛشا٘غدسMn-O-Mnدٔبيوٛسيٚاثؼتٍیصیبديثٝصاٚیٝثيٗ فبوتٛس ثب داسدوٝایٗصاٚیٝ٘يض

 استجبىٔیثبؿذ.

                                                 
1
 Antiferromagnetic 

2
 Ferromagnetic 

3
 Paramagnetic 

4
 Magnetoresistance(MR) 

5
 Colossal magnetoresistance(CMR) 

6
 Charge ordering 

7
 Electron-phonon 

8
 Jonker 

9
 Van Santen 

10
 Saturation magnetization 
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خٛافٔغٙبًيثّٛسيخب٘ىشساثٌٝػبختبس1956دسػبَ ٘مٌِٝ٘شیهثشٞٓوٙؾثب اص ؼیسا

1ٔغٙبًيؼیخذیذوٝتٛػيص٘ش
ٌب٘ٝ  تجبدَدٚ ثٛد) وشدٕٚٞسٙيٗػبختبس2پيـٟٙبدؿذٜ پيذا )

ٕ٘ٛ٘ٝٞبییساثٝػبختبسپشٚػىبیتٔىٔجی٘ضدیهٔیثبؿٙذ،یٔٙیداسايفبوتٛستِٛشا٘غ٘ضدیهثٝ

یهٔیثبؿٙذ،سایبفت.

-ٔفْٟٛیب1979ٖدسػبَ [13]. سفٍٟٓٔٙٙبیتٞبا٘دبْؿذپيـشفتوٕید1970دسًَٛدٞٝ

دسػبَ دسصٔيٙٝاثش3وبػتش1989تّشدسنؿذ. ثضسيدسٍٔٙٙبیتٞبيضدٕیMRفٔبِيتؾسا

ثضسيدسٍٔٙٙبیتٞبيلایٝ٘بصنٔٛسدثشسػیلشاسMRاثش4ِّٕٟٞٛتض1993آغبصٕ٘ٛدٚدسػبَ

دسػبَ وـفؿذوٝثبوـفایٗپذیذٌٜٔبِٔبتسٚيخٛافتشاثشدآغبصCMRپذیذ1994ٜداد.

دسػبَ فٖٛ٘ٛإٞيتصیبديدسٍٔٙٙبیتٞب–پیثشدٜؿذوٝثشٞٓوٙؾاِىتش1995ٌٖٚشدیذ.

ٕٚٞىبسا٘ؾوـفؿذ.أبثبای5ٗراتیٚخذاییفبصتٛػئٛسيسفتبس٘بٍٕٞٙی1999داسد.دسػبَ

اٚكبفدسندليكاصفيضیهٍٔٙٙبیتٞبٞٙٛصوبُٔ٘يؼت.

 خَاظ هٌگٌبیت ّب  1-3 

31ٍٔٙٙبیتٞبيثبفشْ MnOAERE xx ٜثٔذاصوـفپذیذCMR.ٔٛسدتٛخٝصیبديلشاسٌشفتٝا٘ذ

تٔشیفیاصٔمبٚٔتٔغٙبًيؼیثيبٖٔیوٙيٓ. اثتذا ثMRٝدستٛكيفایٗخلٛكيتاصٍٔٙٙبیتٞب

تغييشات٘ؼجیٔمبٚٔتاِىتشیىییهٔبدٜثبإٓبَٔيذأٖغٙبًيؼیخبسخیاًلاقٔیؿٛدوٝثٝ

:كٛستصیشتٔشیفٔیٌشدد


0

( ) (0)
100 

(0)

H
MR

 




 



ثبρٚ(H)ρ(o)وٝ ٔيذأٖغٙبًيؼیاػت. ضوٛس دس غيبةٚ اِىتشیىیدس تشتيتٔمبٚٔتٚیظٜ ثٝ

،Auذٔٙفییبٔثجتٔیؿٛد.فّضاتغيشٔغٙبًيؼیٔبMRٙ٘وبٞؾیبافضایؾٔمبٚٔتثٝتشتيت

                                                 
1
 Zener 

2
 Double-exchange 

3
 Kusters 

4
 Helmholtz 

5
 Mori 
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MR فّضاتٔغٙبًيؼیٔب٘ٙذ دس فشٚ Fe،MRوٛزىی٘ـبٖٔیدٞٙذ ٕٞسٙيٗدس اػت. ثضسٌتش

BثبMR ٔغٙبًيغٞبي٘يٕٝفّضي
2(Bتغييشٔیوٙذ.دسٚالْٞش)ٜٔيذأٖغٙبًيؼیإٓبَؿذ;

زٝٔبدٜثشاثشإٓبَٔيذأٖغٙبًيؼیاػپيٗٞبيآِٖٔٙٓتشؿٛ٘ذیٔٙیثّٝٓتخبیٍضیذٌیثبسٞب

،CMRا٘ٛأّختّفیزMRٖٛ>.14=ثیِٕ٘یوبٞؾٔییبثذٔمبٚٔتاِىتشیىیآٖوبٞؾیبثذ

TMR
1،GMR

داسد.2

GMRٔمبٚٔتٔغٙبًيؼیثضسي،

GMRاي لایٝ ٞبيزٙذ ٕٝ٘ٛ٘ ,Fe/Crدس ،Fe/Cr/Feايغيش ٞبيدا٘ٝ ػيؼتٓ ٕٞسٙيٗدس ٚ .

ٞب3ٍٕٞٗ 4)خٛؿٝ ِٔٛىِٛی، سٚ٘ـب٘یپشتٛ ٚػيّٝ ثٝ ؿذٜ دادٜ سؿذ آِيبطٞب( اػت.ٚ ؿذٜ ٔـبٞذٜ

ِٚیٚلتیخٟت٘ؼجیٌـتبٚسٔغٙبًيؼیدا٘ٝٞبپبدٔٛاصياػتسػب٘بییاِىتشیىیٔيٙيٕٓٔیؿٛد

یبثذٚدس٘تيدٝاِىتشیىیافضایؾٔیٙذٌیاٌشثبإٓبَٔيذأٖغٙبًيؼیخٟتآٟ٘بٔٛاصيؿٛدسػب٘

ؿٛد. ٔی ضبكُ ثضسٌی ٔغٙبًيؼی ا ٔمبٚٔت لایٝ زٙذ دس دیٍش ٓجبست ٔغٙبًيؼیثٝ ٞبي ي

اػتیٔٙیاٌشٔغٙبًيذٌیلایٝٞبGMRپشاوٙذٌیٚاثؼتٝثٝاػپيٗدسدسٖٚػٌصٔؼئَٛپذیذٜ

ٞٓخٟتثبؿذپشاوٙذٌیاػپيٗاتفبقٕ٘یافتذٚدس٘تيدٝٔمبٚٔتاِىتشیىیوبٞؾٔییبثذ.ٌشٖٚ

Feٚلایٝاصدٚثضسٌیدسزٙذلایٝايٞبي٘بصنوٝؿبMRُٔ،1986ثشيٕٚٞىبسا٘ؾدسػبَ

 اص ؿذCrٜ یهلایٝ ػب٘ذٚیر آٟ٘ب ثيٗ وشد٘ذثٛدوٝ ٔـبٞذٜ ٕٞىبسا٘ؾافتیدس>14=، ٚ ثبیجير .

ٞبدساثشإٓبَٔيذأٖغٙبًيؼیخبسخیٔـبٞذٜ %(دسزٙذلایٝاي50"ٔمبٚٔتاِىتشیىی)تمشیجب

دسػيؼتٓٞبيدا٘ٝايٚزٙذلایٝاياغّتٕٞؼبٍ٘شدGMR٘بٔيذ٘ذ.GMR٘ذٚایٗپذیذٜساوشد

ضذالُاصدّٚ٘ٛفّضٔختّفوٝیىیاصآٟ٘بٔغٙبًيؼیاػتػبختGMRٝاػت.تٕبْػيؼتٓٞبي

وٓٔمبٚٔتاوتشیىیٔیؿٛ٘ذپغٍٞٙبٔیوٝٔغٙبًيذٌیلایٝٞبٔٛاصيثبؿذثّٝٓتپشاوٙذٌی

ٞب لایٝ اص ادٚاتيوٕتش كٙبیْ ٚ فٙبٚسي دس اثش ایٗ اص اػتفبدٜ اػت. ٔٛاصي پبد ٔغٙبًيذٌی ثب

                                                 
1
 Tunnel magnetoresistance 

2
 Giant magnetoresistance 

3
 Inhomogeneous granular 

4
 Clusters 
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اِىتشٚ٘يىیػجتتِٛيذلٌٔبتٚضؼٍشٞبيخذیذثبضؼبػيتثبلاؿذٕٚٞسٙيٗدسدیؼهٞبي

].14[رخيشٜػبصيوبٔپيٛتشوبسثشدداسد

TMRٔمبٚٔتٔغٙبًيؼیتّٛ٘ی،

تُٛ٘ص٘یثيٗلایGMRٕٝٞب٘ٙذ ٚدسػيؼتٓٞبيدا٘ٝائـبٞذٜٔیؿٛد. دسزٙذلایٝايٞب

ٔیٌٛیٙذ.TMRٞبيٓبیكیب٘يٕٝسػب٘بسااثش

CMR، ٔمبٚٔتٔغٙبًيؼیفٛقأِبدٜثضسي

ٕٞىبسا٘ؾٔمبٚٔتٔغٙبًي ٚ ٞبيزبٞبسا لایٝ ٘يض )ضدٕیٚ ٍٔٙٙبیتٞبيآلایيذٜ ؼیثضسٌیدس

ٔمبٚٔتٔغٙبًيؼیٔـبٞذٜ].14[(ٔـبٞذٜوشد٘ذT6٘بصن(دسیهٔيذأٖغٙبًيؼیزٙذیٗتؼلا)

اص خيّیثضسٌتش ٍٔٙٙبیتٞب دس ِفَ GMRؿذٜ ایٗسٚ اص ثشايتٛكيفایٗاثشColossalاػتٚ

دسٔيذاٖٞبئغٙبًيؼیثبلاتشياتفبقCMRایٗاػتوGMRٝثبCMRد.تفبٚتؿٛاػتفبدٜٔی

دسدٔبيپبیيٗتشيسظGMRٔیافتذٚدسدٔبيوٛسيثيـتشیٗٔمذاسساداسااػت.دسضبِیوٝ

 ٔـبٞذٜ )ثبCMRٔیدٞذ. ٞب ایٗػيؼتٓ ثٝ سا صیبدي تٛخٝ پشٚػىبیتی ٍٔٙٙض ٞبي اوؼيذ دس

آلایؾٓٙبكشدُٚشفيتیدسٍٔٙٙبیت ٔٙدشثٝضبِتNdMnO3ثؼتٍیلٛياِىتشٚ٘ی(خّتوشد.

ٔيذاٖ ضوٛس دس زـٍٕيش وبٞـی اِىتشیىی ٔمبٚٔت ٘بضيٝ ایٗ دس ٚ ؿٛد ٔی فشٚٔغٙبًيؼی

دٞذ ٔی ٘ـبٖ ثطشا٘ی ٘مٌٝ ٘ضدیه خبسخی ٔغٙبًيؼی ٔمبٚٔت. ٚ فشٚٔغٙبًيؼی ضبِت ایٗ

تٛخيٝؿذ. ٔغٙبًيؼیخيّیثضسياثتذاتٛػئذَتجبدَدٌٚب٘ٝص٘ش

 سبختبر الکترًٍی  1-4

پيسيذٜتشاصػبختبس ٔیثبؿذ. اِىتشٚ٘یٍٔٙٙبیتٞب آ٘سٝوٝثشايٕ٘بیؾتهیٖٛثيبٖٔیؿٛد،

Mnضبِتٟبيُشفيتی
+2

,Mn
+3

,Mn
+4 تشتيتداسايMnاص ثٝ اػتوٝ یبفتؿذٜ ٍٔٙٙبیتٞب دس

اِىتشٖٚٞبي 4 ،3تٔذاد تشاص5، اِىتشٟٚ٘بي 3d دس ٕٝٞ اػپيٗ 3dٔیثبؿٙذ. ٞٛ٘ذ، ٌٔبثكلبٓذٜ

].15[(ٔیثبؿذeV2ثضسي)ضذٚداMn ثشايUHٖٔٛاصئیثبؿذ.ا٘شطيخفتؿذٌیٞٛ٘ذٞبیـب
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دسٔطييٞـتٚخٟیاوؼيظٖٔیثّٛسئيذاٖ٘بؿیاص،٘تيدٝاياصؿىبفتٍیt2gػٝتشاصپبیيٗتش

ٔیدٞذB 3ثبؿذوٝتـىيُیهٌـتبٚسٔغٙبًيؼیثٝا٘ذاصٜ ثبt2gٕٞسٙيٗاِىتشٖٚٞبي.سا

 دس )یىی ٔب٘ذٜ ثبلی ٞبي اِىتشٖٚ ا٘ذ. ؿذٜ خبیٍضیذٜ ٞب ٍٔٙٙبیت دس ثبلا Mnاػپيٗ
تب 3ٚ+ دٚ

Mnدس
سااؿغبَٔیوٙٙذوٝثؼتٝثٝٔٛسدخبیٍضیذٜیبغيشخبیٍضیذٜٔیؿٛ٘ذ.دسؿىegُ(تشاص2+

Mnدسػبختبسٍٔٙٙبیتثبضبِتٟبيُشفيتی3d(ی1-4ٖٛ)
+2

,Mn
+3

,Mn
٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.4+

 

 

]. 4[دسػبختبسٍٔٙٙبیتMn+2,Mn+3,Mn+4دسیٖٛٞبيd3ٕ٘بیؾتهیٖٛ:4-1ؿىُ

 هکبًیسم ّب  1-5

یٖٛ ػبختبس ثشاياِىتشٖٚٞبيd3اثتذا ٔیدٞيٓ. ثشسػیلشاس ٔٛسد d3ٔٙضٚيسا l=2ثب ضبِت5،

].1[ياصثيٗٔیسٚدثّٛسلؼٕتیاصتجٍٟٙیتٛػئيذاٖثّٛستجٍٟٙیاٚسثيتبِیٚخٛدداسد.دسیه

ؿىبفتٝٔیؿٛدوٝدسegاٚسثيتبt2gٚ2َاٚسثيتب3َئىٔجیثٝثّٛستٛػئيذاdٖاٚسثيتب5َ

MnO6ٞـتٚخٟی t2gؿىبفتٍیثيٗپبیيٗتشیٗتشاص ثبلاتشیٗتشاص ٚeg دس اػت.eV5/1ثشاثش

تجٍٟٙیپٙحٌب٘ٝثٝتشاصٞبيپبیيٗتشd3ؿىبفتٍیتشاصٞبي(5-1ؿىُ) ثبلاتشt2gثب ٚegیه دس ،

ٔطييثبتمبسٖٔىٔجی٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.
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]. ge]16ٚثبلاتشgt2ثبتجٍٟٙیپٙحٌب٘ٝثٝتشاصٞبيپبیيٗتشd3ؿىبفتٍیتشاصٞبي:5-1ؿىُ

 هکبًیسم تجبدل دٍ گبًِ  1-5-1

ٔذَتجبدَدٌٚب٘ٝساثشايتٛخيٝفبصفشٚٔغٙبًيؼیدسٍٔٙٙبیتٞباسائ1951ٝاِٚيٗثبسص٘شدسػبَ

Mnوشد.دسایٗٔذَ،ص٘شا٘تمبَاِىتشٖٚسادٚٔشضّٝايفشموشد.ٔشضّٝاَٚ:ا٘تمبَاِىتشٖٚاص
+3

اٚسثيتبَ اٚسثيتبَ اوؼيظ2pٖثٝ ا٘تمبَاِىتشٖٚاص : دٚٔيٗٔشضّٝ ٚ یٖٛ 2pٕٞؼبیٝ اوؼيظٖثٝ

Mn
-یٖٛٞبياوؼيظٖ٘مؾپُاستجبًیثيٗیٖٛٞبئٍٙٙضساثبصئی]. 17[ٕٞؼبیٝٔیثبؿذ4+

وٙٙذٚٚخٛدیٖٛٞبياوؼيظٖثبٓثثٝٚخٛدآٔذٖ٘ٛٓیتجبدَغيشٔؼتميٓؿذوٝص٘شآٖساتجبدَ

(٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.6-1ٌب٘ٝ٘بٔيذ.ایٗٔىب٘يؼٓدسؿىُ)دٚ

 

]. 16[ٔىب٘يضْتجبدَدٌٚب٘ٝ)ؿبُٔدٚاتٍٓٔٙٙضٚیهاتٓاوؼيظٖ(:6-1ؿىُ



  11 

 

ضبِت ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚس دٚ ٚ ٞؼتٙذ تجٍٟٗ فشایٙذ، ایٗ ٟ٘بیی ٚ اِٚيٝ ًٛسMn ٞبي ثٝ

ثشاػ ا٘تمبَاِىتشٖٚثيٗیٖٛٞبيفشٚٔغٙبًيؼیثبٞٓخفتٔیؿٛ٘ذ.  بعٔذَؿجٝولاػيىی،

Mnثبصاٚیٝثيٌٗـتبٚسٞبئغٙبًيؼیө:ثشاثشاػتثب

 0 cos 2t t 

 اضتٕبَا٘تمبَاص وٝ ثشايө;0ثشاي1ٔمذاس كفش ٔیوٙذө;180°ثٝ تٛػي >.4=تغييش ایٗساثٌٝ

ثشايدأٙٝخٟؾاِىتشٖٚٞبدسثيٗدٚیٍٖٛٔٙٙضٔدبٚسثذػتآٔذٜاػتو2ٝٚٞبػٍبٚا1ا٘ذسػٖٛ

تساتٛهيصٔمبٚٔتٔغٙبًيؼیخيّیثضسيوٝدسفشٚٔغٙبًيغٞبيتجبدَدٌٚب٘ٝلبثُٔـبٞذٜاػ

تٛخيٝٔیوٙذ ٔىب٘يؼٓسػب٘ؾاِىتشیىیسا فشٚٔغٙبًيؼیٚ ٚالْایٗٔذَفبص دس دس].18[دٞذ.

Mn(صاٚیٝثيٗاػپيٗٞبيٚالْدستشاصٞبيیٖٛٞبي7-1ؿىُ)
+3

,Mn
٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.4+

 

]. 5[صاٚیٝثيٌٗـتبٚسٞبئغٙبًيؼیөٕ٘بیـیاصٔذَتجبدَدٌٚب٘ٝ،:7-1ؿىُ

 تلر  –هکبًیسم یبى  1-5-2

یبٖ ػبَ-٘مؾاثش دس اثتذا ٍٔٙٙبیتٞب دس یب1995ٖتّش اثش ؿذ. لٛيیٖٛ-آؿىبس Mnتّش
+3،

ٔیثبؿذوٝٔٙجٔیاصخفتؿذٌیاِىتشٖٚ ٍٔٙٙبیتٞب فٖٛ٘ٛ–ٔىب٘يضْٔيىشٚػىٛپیدیٍشيدس

،ؿىبفتٝٔیؿٛد. Mn ٞبيثبتغييشاتٞـتٚخٟیاوؼيظٖاًشافیegٖٛاػت.تجٍٟٙیتشاصٞبي

eVJTٔمذاسایٗؿىبفتٍی 5.11َاػتٚثبٓثوبٞؾا٘شطياِىتشٖٚثشاياؿغبَاٚسثيتبegدس

Mn
وٝثبٔیؿٛد.ایٗتغييشدسؿجىٝٔىٔجیثبوـيذٜؿذٖٔٛلٔيتاوؼيظٖدسساػتبئطٛس3+

                                                 
1
 Anderson 

2
 Hasegawa 
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3zاٚسثيتبَٞبي
2
-r

xخفتٔیؿٛدٚیبثبوـيذٌیٔٛلٔيتٞبياوؼيظٖدسساػتبئطٛسٞبي2

ٚyَوٝثباٚسثيتبx
2
-y

خفتٔیؿٛد،ایدبدٔیٌشدد.دسٚالْاصثيٗسفتٗتجٍٟٙیثّٝٓتثش2ٓٞ

(ؿىبفتٍیتشاصٞبدساثش8-1دسؿىُ)].19[تّش٘بٔيذٜٔیؿٛد–ؿجىٝ،اثشیبٖ–وٙؾاٚسثيتبَ

٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.egٚt2gتّشٕٚ٘بیـیاصاٚسثيتبَٞبي-يٚیبٖسثّٛٔيذاٖ

 

]. 20[تّش-ٚیبٖثّٛسيدساثشٔيذاd3ٖىبفتٍیتشاصٞبيؿ:8-1ؿىُ

 ًظن ثبر  1-5-3

آلایؾٞبپذیذِٜ٘ٓثبسٔـبٞذٜٔیؿٛدوٝتٛػيٚالاٖٚوّٛٞشاصدسٍٔٙٙبیتٞبثٝاصايثٔوی

ضبِت>9=وـفؿذ دس ثّٛس. ؿجىٝ ٔٛلٔيتٞبيخبكیدس اِىتشیىیدس ثبس ضبُٔٞبي ثبس، ِٓ٘

ثٝتذسیحِ٘ٓثبساصثيٗٔیسٚد. ثبؿذتوبفی خبیٍضیذٜٔیؿٛ٘ذ.دساثشإٓبَٔيذأٖغٙبًيؼی

٘يض وٝضبِتِ٘ٓثبسدسٔيذأٖغٙبًيؼی ٍٞٙبٔی ؿشّٚثٝا٘طلأَیٕ٘بیذٔمبٚٔتٚیظٜخؼٓ

ٚیبٞشدnٚٚیبزٍبِیضبُٔٞبيآصادیٗضبِتٔیتٛا٘ذ٘بؿیاصتطشنتغييشٔیوٙذوٝا

ثبؿذ.ضؼبػيتضبِتِ٘ٓثبسثٝیهٔيذأٖغٙبًيؼیإٓبَؿذٜثؼتٍیثٝا٘ذاصٜٔيبٍ٘يٗؿٔبّ

آلایؾ وبتيٖٛ  )ar یٛ٘ی صاٚیٝ دیٍش ٓجبست Mn-O-Mn ثٝ ثب ٍٔٙٙبیتٞبي دس داسد. )ar

وٛزىتش،ضتیتطتإٓبَٔيذأٖغٙبًيؼیثبلاضبِتِ٘ٓثبساصثيٕٗ٘یسٚد.

ثبس ِٓ٘ ثش تٛػئبیضِٚ٘٘ٓ،ٓلاٜٚ وٝ ٔیؿٛد ٔـبٞذٜ ٍٔٙٙبیتٞب اػپيٙیٞٓدس ٛاٚسثيتبِیٚ

ٕ٘ٛداسپٟٙبي٘ٛاستهاِىتشٚ٘یساثشضؼتغِّتضفشٜ٘ـبٖٔی9-1ٕٚٞىبسا٘ؾثشسػیؿذ.ؿىُ

]. 9[دٞذوٝضبلاتٔختّفِ٘ٓاٚسثيتبَٚاػپيٗدسآٖٔـخقؿذٜاػت
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31دیبٌشاْپٟٙبيثب٘ذثشضؼتغِّتضفشٜدسضبِتپبیٝ:9-1ؿىُ MnOAR xx ]9 .[

 دیبگرام فبز 1-6

٘ـبٖدادٜؿذٜاػتوٝ x >0< 8/0ثشايNd1-xSrxMnO3ٍٔٙٙبیتدیبٌشاْفبصي10-1دسؿىُ

٘ضدیه داسد. ٞبئختّفیٚخٛد فبص ضؼتغِّتضفشٜ فشxٚ~0/5ثش آ٘تی ٓبیك ثٝ ضبِتپبیٝ

ٔغٙبًيؼیتغييشٔیوٙذِٚ٘ٓثبسٔـبٞذٜٔیؿٛد.ػبختبسٞبيآ٘تیفشٚٔغٙبًيؼیٔختّفیثب

(PM).دسدٔبٞبيثبلایهفبصپبسأغٙبًيغA،CE،CٚGایدبدٔیؿٛد:xّٛ٘تغييشٔمذاسآلایؾ

دسثيٗایٗفبصٞبياكّیٚتمشیجب ٔیؿٛد. ٘ٛاضیثب)(FMM ,AFI-CO ,PMٕٞيـٝٓبیكپيذا

 .>4=ٔـخلٝٞبيپيسيذٜٚخٛدداسد
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.>Nd1-xSrxMnO3=22,21 ٕ٘بیـیاصدیبٌشاْفبص:10-1ؿىُ

 ًظریِ هَاد هغٌبطیسی 1-7

لجُاصایٗوٝدسفلُثٔذثٝثشسػیػبختبساِىتشٚ٘یٚٔغٙبًيؼیٔبدٜٔٛهّٛپبیبٖ٘بٔٝپشداختٝ

ؿٛد،لاصْاػتدسایٙدبثٔویاصٔفبٞيٓٚاكٌلاضبتثٝوبسسفتٝساتٛهيصدٞيٓ.

دس.ٌشد٘ذًجمٝثٙذئیٛافخایٗثشاػبعوٝثبؿٙذ،ٔٛادداسايخٛافٔغٙبًيؼیٔختّفیٔی

-ٞبئختّفیساوٝثيٗیٖٛدٞيٓ.ػپغثشٞٓوٙؾفلُاثتذاایٗٔٛادسأٛسدثشسػیلشاسٔیایٗ

دٞيٓ.پيٛ٘ذدؿششٔیٞبئغٙبًيؼیٔٛخٛددسؿجىٝثّٛسيایٗٔٛاد،ثٝٚلّٛٔی

 هغٌبطص 1-7-1

دٚلٌجیتٛاٖآٖساثٝكٛستیهاياػتثٝاثٔبداتٕی،ثٙبثشایٗٔیخشیبٖاتٕیٔذاسوٛزهثؼتٝ

دػتتِٛيذٔی دٚس اتٓدس اصًشفیٔيذأٖغٙبًيؼیوٝٞش ثبٔغٙبًيؼیتٛكيفوشد. وٙذتٟٙب

ؿٛد.،تٔييٗٔیmٔـخقوشدٌٖـتبٚسدٚلٌجیٔغٙبًيؼیآٖ،

ٞبدسٚاضذضدٓثبؿذ،ٞبیبِٔٛىَٛتٔذاداتmٚNٓاٌشٌـتبٚسٔغٙبًيؼیٔتٛػيٞشاتٓیبِٔٛىَٛ

تٛاٖثٝكٛستٌـتبٚسٔغٙبًيؼیثشٚاضذضدٓتٔشیفوشد.یهٔبدٜسأیMٔغٙبًؾ

(1-4)M=Nm

ؿٛ٘ذ،دسایٙدبتٔشیفیٝثٙذئیاػبعپزیشفتبسيٚتشاٚاییآٟ٘بًجماصآ٘دبییوٝٔٛادٔغٙبًيؼیثش

ؿٛد:دٚپبسأتشاسائٝٔیایٗاص
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ؿٛد:ٔغٙبًيؼیتٔشیفٔیٔيذاٖؿذتٚاِمبءٔغٙبًيؼیيصیشثبتشاٚاییًجكساثٌٝ

(1-5)

ؿٛد:تٔشیفٔیHؿذتٔيذاMٖٚثشاػبعٔغٙبًؾχاصًشفیپزیشفتبسي

(1-6)  

 :ٌشددپزیشفتبسيساثٝكٛستصیشتٔشیفٔیacاػت.ثشائيذاdcٖاِجتٝتٔشیففٛقثشائيذاٖ

(1-7) 
ac

dM

dH
 

اػت.ٚٔٛٞٛٔی، يضميمی،وٝداسايدٚٔؤِفٝ

-٘ؼجتدادٜٔیٔٙـبءخٛافٔغٙبًيؼیٔٛادثٝضشوتٔذاسياِىتشٖٚٞبٚضشوتاػپيٙیآٖٞب

وٝخْٕثشداسيآٖٞبٌـتبٚسٔغٙبًيؼیوُساتـىئُیدٞذ.ؿٛد،

 پبراهغٌبطیس 1-7-2

پش٘يؼتیهٌـتبٚسٔغٙبًيؼیداسدوٝااتٕیوٝلایٝ ٞبئذاسيٚصػٟٓضشوتٞبيآٖوبٔلاً

اتٓٞبیؾ٘بؿیٔیاػپيٙیاِىتشٖٚ ٕٔٔٛلاً ِٔٛىَٛؿٛد. یب اِىتشٖٚٞب ٞبيفشدٞبییوٝداسايتٔذاد

ٚیهٌـتبٚسٔغٙبًيؼیخبِقداس٘ذ.ؿذٜٞؼتٙذ،یهاػپيٗاِىتشٚ٘یغيشخفت

أبثشٞٓوٙؾثيٗآٟ٘بپبسأغٙبًيغسفتبسٔٛاديساوٌٝـتبٚسٞبئغٙبًيؼیآٟ٘بخبیٍضیذٜٞؼتٙذ

دسایٗٔٛادخٌْٕـتبٚسٞبيایدبدياصضشوتٔذاسيٚاػپيٙیًٛسيدٞذ.لٛي٘يؼت،تٛهيصٔی

پزیشفتبسيایٗٔٛاداص اػتوٝثٝؿىُیهٔبدٜداسايیهٔغٙبًؾوٛزهٚٔثجتیٔیثبؿٙذ.

ساثٌٝصیشپيشٚئیوٙذ.

(1-8)



ٔٔبدِٝ ٔٔبدِٝایٗ ٔیثٝ ٔٔشٚف وٛسي ٔیي ثيبٖ ٔٔبدِٝ ایٗ كٛستثبؿذ. ثٝ پزیشفتبسي وٝ وٙذ

 ].23[وٙذتغييشٔیٞبٔٔىٛعثبدٔبثشايپبسأغٙبًيغ

T

C

Tk3 B

0m
2

 


H

B
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 فرٍهغٌبطیس 1-7-3

فشٚٔغٙبًيغ ٞب خٛدي ثٝ خٛد ثيٗداس٘ذ.ٔغٙبًؾ وٙؾ ثشٞٓ دِيُ ثٝ فشٚٔغٙبًيغ ٔٛاد دس

ٌـتبٚسٞبئغٙبًيؼی،وؼشلبثُتٛخٟیاصٌـتبٚسٞبئغٙبًيؼیِٔٛىِٛیدسخٟتاسخطیاصثّٛس

-تشاصدٔبئٔيٙیُبٞشٔیٔبٞبيپبیيٗفميدسديؼیيفشٚٔغٙبًٌيش٘ذ.پذیذٜٔی ثٝد٘جبَٞٓلشاس

ؿٛد.ایٗدٔبثٝتشدٔبيوٛسي٘بٔيذٜٔیٌشدد.ایٗدٔب،دٔبيٌزاسفشٚٔغٙبًيؼیٚیبثٝثيبٖػبدٜ

يفشٚٔغٙبًيؼیثؼتٍیداسد.ّ٘ٛٔبدٜ

دس٘تيدٝٔغٙبًؾ؛ؿٛ٘ذايخٟتٌيشئیثبلايدٔبيوٛسي،ٌـتبٚسٞبئغٙبًيؼیثًٝٛسوبتٛسٜ

-يصیشثيبٖٔیؿٛدٚپزیشفتبسيآٖثبساثٌٝؿٛد.دسایٗ٘بضيٝٔبدٜپبسأغٙبًيغٔیكفشٔیوُ

ٌشدد:

(1-9) 
C

C

T T
 




ؿٛ٘ذ.دٔبيوٛسي٘بٔيذٜٔیTc،ثبثتوٛسيCٚثبثتوٝثٝلبٖ٘ٛوٛسيٚایغٔٛػْٛاػت.

آیذٚایٗثٝٚخٛدٔیχ٘ضدیهؿٛد،یهٚاٌشاییدسTcدٞذاٌشدٔبوٓٚثٝایٗٔٔبدِٝ٘ـبٖٔی

ثب،ٔغٙبًؾغيشكفشT<Tcٚيدٔبٞبي٘بضيٝ يیهٌزاسثٝفبصفشٚٔغٙبًيغاػت.دسدٞٙذٜ٘ـبٖ

.،وٝضبِتاؿجبّٔیثبؿذسػذثٝثيـيٙٝٔیT~0 Kثذٚدسدٔبيیبوبٞؾدٔب،ٔغٙبًؾافضایؾٔی

.]24[ٌيش٘ذٞبيثيـتشيدسخٟتٔغٙبًؾلشاسٔیثٙبثشایٗثبوبٞؾدٔبدٚلٌجی

 پبد فرٍهغٌبطیس 1-7-4

ا٘شطيتجبدِیثٝ .]24[وٙذا٘ذثشٚصٔیپبدفشٚٔغٙبًيغدسثؼيبسياصتشويجبتیوٝؿبُٔفّضاتٚاػٌٝ

سػذثشايایٙىٝا٘شطي،ٍٞٙبٔیوٝٞبيپبسأغٙبًيؼیثؼيبسضؼبعاػتٚثِٝ٘شٔییٖٛيفبكّٝ

ٔیاػپيٗ ٔٛاصیٙذ ا٘شطيٞبيٕٞؼبیٝ ٔٛاسد، ثيـتش دس اػت. خبكیلاصْ ؿشایي٘ؼجتبً ثبؿذ ٘يٕٓ

يٞبدسآسایٝٞبيٕٞؼبیٝپبدٔٛاصيثبؿٙذ.ٕٞخٌیاػپيٗؿٛدوٝاػپيٗ٘يٕٓٔیتجبدِیٚلتیٔی

وٝؿٛد.ٔی ،٘بٔيذTNٜدٞذوٝدٔبي٘يُ،پبدٔٛاصي٘يضیهٌزاسضدٕیاػتٚدسدٔبییسظٔی
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يتٛاٖتلٛسوشدوٌٝـتبٚسٞبئِٙٓؿذٜدسدٚصیشؿجىٝ.ٔی٘بٔيذٜٔیؿٛدپبدفشٚٔغٙبًيغِ٘ٓ

-اصیٙذ،ِٚیاػپيٗ،ثًٝٛسيوٌٝـتبٚسٞبدسٞشیهاصآٟ٘بثبٞٓٔٛٔـبثٝدسٞٓفشٚسفتٝلشاسداس٘ذ

يدیٍشپبدٔٛاصياػت.ٞبيصیشؿجىٝٞبيیهصیشؿجىٝ،ثباػپيٗ

-زٖٛدسؿشّٚخبكيتپبدفشٚٔغٙبًيؼی،ٔغٙبًيذٌیخبِلیٚخٛد٘ذاسد،ٌزاسٔب٘ٙذفشٚٔغٙبًيغ

ٞبٚتـىيُثشخیدیٍشسادسٞبلبثُٔلاضِٝ٘يؼت.أبپشاؽ٘ٛتشٖٚثٝسٚؿٙیلٛيؿذٖثشخیلّٝ

ٔغٙبًيؼی٘ـبٖٔیTNدٔبي ِٓ٘ خبًش ٔغٙبًيؼیٔـبثٝ دٞذ.ثٝ ِ٘ش اص ؿجىٝ صیش ایٗدٚ اٌش

.]25[یىذیٍشثبؿٙذ،ٌـتبٚسٔغٙبًيؼیوُكفشخٛاٞذثٛد

پيسيذٜ ػبختبس وٝ ثّٛسٞب ثشخیاص دليمبًدس ؿجىٝ صیش ثضسٌیٌـتبٚسٞبئغٙبًيؼیدٚ ايداس٘ذ،

دٞذ،ٔبدٜثٝخبيداؿتٗیىؼبٖ٘يؼت.دس٘تيدٝ،ٚلتیٕٞخٌیپبدٔٛاصيخٛدثٝخٛديسظٔی

فشي خبكيت پذیذٜ ایٗ داؿت. خٛاٞذ دایٕی خبِق ٔغٙبًيذٌی یه كفش، ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚس

،Fe3O4دٞذٍٔٙتيه،ايوٝایٗسفتبسسااصخٛد٘ـبٖٔیؿٛد.ٔتذاِٚتشیٗٔبدٜٔغٙبًيغ٘بٔيذٜٔی

وٝػبختبساػپيُٙداسد.أشٚصٜٔٛاديوٝخبكيتفشئغٙبًيؼیداس٘ذ،ضتیاٌشٞيرآٞٙیاػت

.]24[ؿٛ٘ذفشیت٘بٔيذٜٔی،٘ذاؿتٝثبؿذ

 

 

].24[:ػبختبس٘ٛٓیپبدفشٚٔغٙبًيغ11-1ؿىُ
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ٔغٙبًيؼیا٘ذ،صیشإٞٛاسٜثبٔمبٚٔتاِىتشیىیثؼيبسصیبد،تشاٚاییٞباصِ٘شتىٙيىیثؼيبسٟٔٓفشیت

ایٗٔٛادٍٞٙبٔیوٝٔغٙبًيذٜٔی -ٞبٔیؿٛ٘ذسفتبسؿبٖخيّیؿجيٝثٝفشٚٔغٙبًيغثبلاییداس٘ذ.

ضٛصٜ ػبختبس ٔٛاد ایٗ ٔیؿٛد. سا خٛاكـبٖ ٚ ِ٘شیٝايداس٘ذ اص اػتفبدٜ ثب اػپيٙیتٛاٖ أٛاج ي

پ ثؼيبس دٔب اص تبثٔی كٛست ثٝ آٟ٘ب اؿجبٓی ٔغٙبًيذٌی سفتبس وشد. صیشا،ثشسػی اػت، يسيذٜ

ؿجىٝ صیش دٚ ایٗ ٔغٙبًيؼی ٘ذاس٘ذٌـتبٚسٞبي یىؼب٘ی دٔبیی ٚاثؼتٍی ٕٔٔٛلاً اسص ٘بٞٓ .]24[ي

سٚدثبافضایؾدٔبدسیه٘مٌٝئٔيٗاصثيٗٔیٞبٞٓٔب٘ٙذفشٚٔغٙبًيغیفشئغٙبًيؼخبكيت

يٌزاس،دٔبي٘يُ،٘بْداسد.وٝ٘مٌٝ

ثبلايایٗ٘مٌٝ،ٔبدٜپبسأغٙبًيغاػت،ٚپزیشفتبسيثبساثٌٝيصیشثيبٖٔیؿٛد:

(1-10) 

CٚNTئٛسدِ٘شثؼتٍیداسد.ٞبییٞؼتٙذوٝثٝٔبدٜثبثت 

 دیب هغٌبطیس  1-7-5

يآخشفشٚٔغٙبًيغداؿتٝثبؿٙذ.دسایّٗ٘ٛٔٛاد،پٛػتٝتٛا٘ٙذسفتبسپبسأغٙبًيغیبثشخیٔٛادٕ٘ی

پشٔیاتٓ ٚلتیثٝخؼٓیهٔيذأٖغٙبًيؼیٞب ثبؿذٚثٙبثشایٌٗـتبٚسٔغٙبًيؼیخبِق٘ذاس٘ذ.

-ؿٛدوٝثبلبِٖ٘ٛٙضتٛهيصدادٜٔیٔیِمبءؿٛددسداخُآٖٔغٙبًؾٔخبِفثبٔيذاٖاإٓبَٔی

ٞبٔؼتمُاصپزیشفتبسيدیبٔغٙبًيغٟبٔٙفیٚاِجتٝثؼيبسوٛزهاػت.ؿٛد.ثٙبثشایٗپزیشفتبسيآ٘

.]26[ثبؿذدٔبٔی

 ثرّن کٌص یَى ّبی هغٌبطیسی 1-7-6

ٔيذأٖغٙبًيؼیتٛا٘ٙذضتیدسغيبةٔغٙبًيغٔیٔٛادفشٚٔغٙبًيغٚفشيٝؿذتفًٛسوٌٕٝٞبٖ

ثشخلافسفتبسپبسأغٙبًيغٌٞٓـتبٚسٔغٙبًيؼی ایٗسفتبسوبٔلاً اػت.غيشكفشداؿتٝثبؿٙذ. ٞب

دساثشٔيذاٖخبسخیآٟ٘بٞبيراتیوٝدٚلٌجیغيشكفشداس٘ذایٗٔٛادٍٞٙبٔیٌـتبٚسٔغٙبًيؼی

ثشٞٓوٙؾ ٔغٙبًؾغيشكفشٔٛادفشٚٔغٙبًيغٚفشئغٙبًيغاص أب وٙٙذ. ػٕتٌيشيپيذا

NTT

C
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ایٗثشٞٓوٙؾبًيؼیضبكُٔیٞبئغٙیٖٛ زٙذاٖلٛيؿٛد. تٛا٘ٙذدسٌـتبٚسٞبيا٘ذوٝٔیٞب

.] 26[ایدبدوٙٙذٕٞخٌیٔتمبثُٔغٙبًيؼی

دٞيٓ.ٞبساثًٝٛسٔختلشتٛهيصٔیدسادأٝایٗثشٞٓوٙؾ

 دٍقطجی -دٍقطجی ثر ّن کٌص ثیي 1-7-6-1

تأثيشآؿىبستشیٗثشٞٓوٙؾثيٗیٖٛ ٔيذأٖغٙبًيؼییهدٚلٌجیثشدٚلٌجیٞبئغٙبًيؼی،

ایٗثشٞٓوٙؾ،ٕٞبٌٖٛ٘ٝوٝٔطبػجبتػبدٜٕٞؼبیٝ أب دٞٙذ،خضدسيصیش٘ـبٖٔیاؽاػت.

تٛاٌٖفتوٝثشٞٓوٙؾٔغٙبًيؼیثيٗدٚدٔبٞبيثؼيبسپبئيٗ،ثؼيبسهٔيفاػتثًٝٛسيوٝٔی

اصیهدٚلٌجیثبdيغٙبًيؼیثبؿذ.دسفبكّٝٞبوٛزىتشاصآٖاػتوٝثتٛا٘ذٔؼئَِٛ٘ٓٔلٌجی

dياصٔشتجٝ H،ؿذتٔيذاmmٖلذست
3
)4)mm/ئغٙبًيؼیدٚلٌجیٔـبثٟیطاػتٚثضسٌیا٘ش

 :يصیشاػتاصٔشتجHٝدسٔيذاٖ

(1-11)(3d4)/2mmB = 0mmH = 0mm

)mmاٌش 2ٍٔٙتٖٛثٛس
 Am

23-10×9/0ٚ)dّٝاتٕی)ثيٗيفبك nm3/0ایٗا٘ش ثبؿذ، ضذٚدايط(

اػت.دس٘تيدٝ،ٕٞخٌیٔتمبثٌُـتبٚسٞبدسK2-10دٔبئیضذٚدٔٔبدَاػت.~J25-10×3ثشاثش

.]26[تٛا٘ذدسدٔبٞبيخيّیپبئيٗكٛستٌيشداثشثشٞٓوٙؾٔؼتميٓٔغٙبًيؼیفمئی

 ثر ّن کٌص تجبدلی 1-7-6-2

تٛا٘ذفشٚٔغٙبًيغساتٛخيٝوٙذٚدٚلٌجیٕ٘ی-ثشٞٓوٙؾدٚلٌجیٞب٘ـبٖدادٜاػتوٝثشسػی

تٛػيٛدثبیذثٝد٘جبَثشٞٓوٙؾدیٍشيث اِٚيٗثبس سٞيبفتكطيصٔؼبِٝ ثبؿذ. وٝخيّیلٛیتش

تٝثٝاػپيٗ،صیشااكًُشداػپيٗساياكًُشدپبئِٛی٘يشٚییاػتٚاثؼٞبیض٘جشيا٘دبْؿذ.لاصٔٝ

يثضسٌی٘يشٚيوِٛٙیاػت.ؿٛد.ایٗ٘يشٚیه٘يشٚيتجبدِیلٛياػت؛صیشااصٕٞبٖٔشتجٝؿبُٔٔی

دسِ٘شثٍيشیذ.دسایِٗٔٛىَٛ،دٚاِىتشٖٚٚخٛدداسدوٝدسٔيذاٖ ثشائثبَِٔٛىَٛٞيذسٚطٖسا

ٞبٚخٛدٞبيایٗاِىتشٖٚشايتشتيتلشاسٌشفتٗاػپيٗوٙٙذ.دٚاضتٕبَثوِٛٙیدسٞؼتٝضشوتٔی
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ٞبوٙذوٝاِىتشٖٚٞبٔٛاصيثبؿٙذاكًُشدالتوبٔیپبدٔٛاصیٙذ.اٌشاػپيٗٞبٔٛاصيٚیباػپيٗاسد:د

اٌشاػپيٗ ثبؿٙذ، اِىتشٖٚاصٞٓدٚس پبدٔٛاصيثبؿٙذ، ٕٔىٗاػتثٝٞٓ٘ضدیهؿٛ٘ذٚتٛاثْٞب ٞب

لب ٘طٛ ثٝ ا٘شطيثُٔلاضِٝٔٛجآٟ٘ب آسایؾاػپيٙی، ایٗدٚ وٙٙذ. ٞبئختّفیايٕٞپٛؿب٘یپيذا

اِىتشٖٚ ٚلتی ٚاػٌٝداس٘ذ؛ ثٝ ٘ضدیىٙذ، ٓٞ ثٝ دافٔٝٞب ٘يشٚي آٟ٘بي ثيٗ ثضسيوِٛٙی ا٘شطي،ي

تٟٙبییضبِتاػپيٗافضایؾٔی ثٝ ٔٛسد ایٗ ٔییبثذ. ٔشخص سا دیٍشيٞبئٛاصي ٔٛاسد ِٚی وٙذ،

ٔشخصٔیوٝٔٛسدلجّیساخجشاٖٚضبِتاػپيٗٞؼتٙذ ایٗوٝوذاْضبِتٞبيپبدٔٛاصيسا وٙٙذ.

ٚالٔبًٚخٛدداسدثؼتٍیثٝایٗداسدوٝوذأيهاصٔٛاسدفٛقغبِتاػت.دسِٔٛىَٛٞيذسٚطٖ،ضبِت

ضبِتپبیٝٔتٙبُشثبآسایؾپبدٔٛاصي،یٔٙیضبِتغيشٔغٙبًيؼیاػت.ِٚیدسٔٛادفشٚٔغٙبًيغ

 ٓىغغبِتاػتٚآسایؾٔٛاصيا٘شطيوٕتشيداسد.

ٔیثشٞٓوٙؾتجبدِیا٘شطي اػپيٗسا ثٝؿىُثيٗدٚ s2Vex= -Js.1تٛاٖ s1وٝ ٚs2ٗاػپي ٞب،

 ا٘شطيJٞؼتٙذٚ ٘ٛؿت. ٔیVexثبثتتجبدَ٘بْداسد، ثشٞٓا٘شطيتجبدِی٘بٔيذٜ ثشايایٙىٝ ؿٛد.

ا٘شطيضبِتاػپيJٗؿٛد،ثبثتوٙؾفٛقثٝفشٚٔغٙبًيغٔٙدش ٞبئٛاصيثبیذٔثجتثبؿذ،صیشا

(s1=s2(ٔؼبٚي)Js
Js(ٔمذاسا٘شطي)s1=-s2) ٞبيپبدٔٛاصي(اػت،دسضبِیوٝدسضبِتاػپيٗ-2

2)

Jsٔثجتثبؿذ،)Jاػت،دس٘تيدٝفميدسكٛستیوٝ
Js(وٛزىتشاص)-2

(اػت.2

-یه٘يشٚيٚاثؼتٝثٝاػپيٗثيٌٗـتبٚسٞبئغٙبًيؼیٔٙدشٔی٘ىتٝایٗاػتوٝاكًُشدثٝ

وٝخيّیلٛیتشاصثشٞٓوٙؾؿٛدؿٛد،وٝؿذتایٗ٘يشٚاػبػبًتٛػيثشٞٓوٙؾوِٛٙیثيبٖٔی

.]24[دٚلٌجیاػت.ایٗثشٞٓوٙؾ،ثشٞٓوٙؾتجبدِیٔؼتميٓاػت-دٚلٌجی

 ثرّن کٌص تجبدلی غیر هستقین 1-7-6-3

دسثشٞٓوٙؾتج بدِیٔؼتميٓلبدسثٝتٛهيصِ٘ٓٔغٙبًيؼیٔٛخٛددسفّضاتخبوی٘بدس٘يؼت.

ٌـتبٚس آِيبطٞب، ٚ ضبِتٟبيفّضاتخبوی٘بدس ث4fٝٞبئغٙبًيؼیثب ٞؼتٙذٚ وٝخيّیخبیٍضیذٜ

تٔييٗٔیًٛسخضئیاؿغبَؿذٜ ضبِتا٘ذ، 1ٞبيُشفيتٓجبستٙذاصؿٛ٘ذ. 25 6d sفّضات ثؼيبسياص .
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 كذ زٙذ اص ثبلاتش دٔبٞبي دس آِيبطٞب، ٚ ٘بدس )فشٚٔغٙبًيؼی،خبوی ٔغٙبًيؼی ِٓ٘ داساي وّٛیٗ

ٞبئغٙبًيؼیثشسٚيآیذایٗاػتوٝزٌٍٛ٘ٝـتبٚسپبدفشٚٔغٙبًيؼی(ٞؼتٙذ.ػؤاِیوٝپيؾٔی

ؿٛد؟یهفّضخبوی٘بدسثبفّضدیٍشخفتٔی

تٛاثْٔٛجخبیٍضیذٜتٔشیفؿذ،٘يبصثٝپشؽاِىتشٖٚٞبیض٘جشيوٝثشايػيؼتٓٔذَ .داسدٞبيثب

ثٝضبِتدیٍشدسخبیٍبٜوٙبسيخيّیپبیيٗاػتٚثٙبثشایٗتجبد4fَاضتٕبَپشؽاِىتشٖٚاصضبِت

 ایٗخب ٞبیض٘جشيدس آیذٕ٘ی وبسثٝ ایٗضبِت)یٔٙیدس دس اِىتشٖٚ. فّضاتخبوی٘بدس( ٞبئٛسد

اِىتشٖٚ یٔٙیدسٞشخبیٍبٜ، داس٘ذ. لٌجيذٜٔیسػب٘ـی٘مؾٚاػٌٝسا -ٞبيسػب٘ـیاًشافخٛدسا

ٚ ٔیوٙٙذ لشاس خٟتخٛد دس سا اِىتشٖٚخٟتآٟ٘ب ٔٛج )تٛاثْ لایٝدٞٙذ. 6sيُشفيتٞبيآصاد

ٞبيسػب٘ـیلٌجيذٜؿذٜ،ثٝٞبيوٛزهٞؼتٙذ(.ایٗاِىتشrٖٚٛخٟیدسئٛجلبثُتداسايدأٙٝ

وٙٙذ.ایٗؿىُٞبيدیٍشثشلشاسٔیتش٘ذ،استجبىاػپيٙیساثبخبیٍبٜدِيُایٙىٝتٛاثْٔٛجآٟ٘بٌؼتشدٜ

.]23[ٔٔشٚفاػتRKKYاصتجبدَغيشٔؼتميٕٓٔٔٛلاًثٝٔذَ

 ثرّن کٌص اثر تجبدلی 1-7-6-4

آ٘يٖٛٞبيػشأيىیِ٘يشفشیتثّٛسئغٙبًيغدسػبختٕبٖ ٖظٞبيغيشٔغٙبًيؼیِ٘يشاوؼيٞب،

وبتيٖٛ ٚ دادٜ تـىيُ سا ػبختبس اكّی پيىشثٙذي خبف، آسایـی آٞٗدس ِ٘يش ٔغٙبًيؼی ٞبي

ٞبيوٙٙذ.دسایٗضبِتثشٞٓوٙؾثيٗآٖدػتٝاصوبتيٖٛٞبسااؿغبَٔیفوبٞبيخبِیثيٗآ٘يٖٛ

و اِىتشٖٚٔغٙبًيؼی ًشیك اص ٘ذاس٘ذ ٕٞپٛؿب٘ی یىذیٍش ثب آٟ٘ب اِىتشٚ٘ی اسثيتبَ دسٝ ٔٛخٛد ٞبي

ٌيشد.ایّٗ٘ٛثشٞٓوٙؾثٝثشٞٓوٙؾا٘ذكٛستٔیٞبيغيشٔغٙبًيؼیوٝٚاػٌٝلشاسٌشفتٝآ٘يٖٛ

ِٓ٘ وٙٙذٜ تٔييٗ ٚ اػت ٔٔشٚف تجبدِی ػبختبس ٔغٙبًيؼیاثش یه دس ػبختبسٞبػت. ّٛ٘ ایٗ

ٚیbٖٛؿجىٝفشٓیدسٚوبتيٖٛدیٍشيaؼیصٔب٘یوٝیهوبتيٖٛفّضيدسؿجىٝفشٓیٔغٙبًي

ٞبيفّضيوبتيd3ٖٖٛٚظاوؼيp2ٞبيتٛاثْٔٛجٌيشد،ٕٞپٛؿب٘یاسثيتبَٖثيٗآٟ٘بلشاسٔیظاوؼي

ثٛدٜٖداسايدٚثبسٔٙفیظٞبيیىؼبٖأىبٖپزیشاػت.صیشادسضبِتپبیذاسیٖٛاوؼيفميثباػپيٗ
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ٚ٘ؼجتدادٖیهیبػٝثبسٔٙفیثٝآٖكطيص٘يؼت.ایّٗ٘ٛاصٕٞپٛؿب٘یدسثشٞٓوٙؾاثشتجبدِی

-پبدٔٛاصيؿذٜٚػجتؿىaٚbُؿٛدوِٝ٘ٓٔغٙبًيؼیٔٛخٛددسؿجىٝٞبيفشٓیػجتٔی

 >.27ؿٛد=ٔغٙبًيغدساوؼيذٞبئغٙبًيؼیٞبيپبدفشٚٔغٙبًيغٚفشيٌيشيِ٘ٓ
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  هقذهِ

اوثشدػتٍبٞبيٚالٔیدسخٟبٖفيضیىی،دػتٍبٜٞبيثغرسٜايٞؼتٙذ.یهدػتٍبٜثغرسٜاي

ٚاِىتشٖٚٞبيدسضبَثشٞٓوٙؾاػتوٌٝٔبِٔٝآٖاصٔٛهٛٓبت ؿبُٔٔدٕٛٓٝاياصیٖٛٞب

فيضیىذٔٛسدٓلالٝ ِ٘شیبتصیبدئٌششؿذٜٚٞشوذاْ٘تبیدیثٝثبسثشايایٗوبسا٘بٖٔیثبؿذ.

ٔیتٛاٖثٝدٚسٚؽولاػيىیٚوٛا٘تٕی یهدػتٍبٜثغرسٜايسا أب.ثشسػیٕ٘ٛدآٚسدٜاػت.

سإ٘یتٛأٖٛسدٌٔبِٔٝلشاسیهػيؼتٓفيضیىیثباػتفبدٜاصسٚؽولاػيىیوّيٝخٛافٕٔٔٛلا

-یهدػتٍبٜثغرسٜائب٘ٙذدٔبسأیتٛاٖثباػتفبدٜاصسٚؽاصخٛافٔبوشٚػىٛپیداد.ثٔوی

ٞبيولاػيىیٔٛسدثشسػیلشاسداد.ثشائٌبِٔٝدليكیهدػتٍبٜثغرسٜايثبیذخٛافوٛا٘تٕی

یوٛا٘تٕ.ثشسػیآٖسادسِ٘شٌشفتٚاصسٚؽٞبئىب٘يهوٛا٘تٕیثشايایٗدػتٍبٜاػتفبدٜٕ٘ٛد

ولاػيىیثشسػیاصپيسيذٜتشثٝٔشاتتوٛا٘تٕیآثبسدسِ٘شٌشفتٗدِيُثٝثغرسٜايدػتٍبٜیه

ٚٔٛجتٛاثْتٔييٗٚؿشٚیٍٙشٔٔبدِٝضُٔؼتّضْػيؼتٓفيضیىییهوٛا٘تٕیثشسػیصیشااػت،آٖ

.اػتغيشٕٔىٕٗٓلاٚالٔیدػتٍبٜٞبيثشائٔبدِٝایٗدليكضُ.ٔیثبؿذآٖا٘شطئمبدیشٚیظٜ

ايثغرسٜدػتٍبٜٞبيثشايوٝاػتسٚؽٞبيتمشیجیاصاػتفبدٜثشايایِٗٔٙٛسٔٛخٛدساٜتٟٙب

.ؿذٜا٘ذاسایٝزٍبَٔبدٜفيضیهدس

  ثس ررُ ای دستگبُ یک حل هیَکَاًت رٍش ّبی 2-1

:اػت ؿذٜ ٌٙدب٘ذٜ صیش ٔٔبدِٝ دس ثشٕٞىٙؾ ضبَ دس رسNٜؿبُٔ پيسيذٜ دػتٍبٜ یه اًلآبت ٕٞٝ

(2-1)( , ) ( , )i iH r R E r R   

Hٞبٔيّتٛ٘ی ٍّٕٓش دس ثشٕٞىٙؾٞب آٖ دسٔـٟٛسٔیثبؿذٚیٍٙشدؿشٚ صٔبٖ اص ٔؼتمُ ٔٔبدِٝ وٝثٝ

ا٘ذ ِطبٍ اي ٔٛج تبثْ سٚيوٝؿذٜ ایٗٔٔبدEِٝ.ٙذٔیو ُٕٓثغرسٜ  وُ ا٘شطي ٔٔشفدس

استجبىدسآٖتغييشیبٚوُا٘شطيثب٘طٛيثٝدػتٍبٜیه فيضیىی خٛاف اوثش ٔیثبؿذ.زٖٛ دػتٍبٜ

ضُاػتفبدٜثبسادػتٍبٜیها٘شطيثتٛاٖاٌشثٙبثشایٗٔیثبؿٙذ آٚسددػتٝثؿشٚیٍٙشٔٔبدِٝاص
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ٕ٘ٛداػتخشاجآٖاصسادػتٍبٜفيضیىیخٛافٕٞٝٔیتٛاٖتمشیجب ٔٔبدِٝتمشیجیسٚؽٞبيدس.

سٚؽٞبياصاػتفبدٜثبػپغٚٔیوٙٙذتجذیُرسٜتهٔٔبدِٝثٝتٔذاديساثغرسٜايؿشٚیٍٙش

.ضُٔیوٙٙذسارسٜتهٔٔبدلاتایٗخٛدػبصٌبس

دس.وشدتجذیُرسٜتهٔٔبدلاتثٝتٛأٖیسٚؽدٚثٝساايرسٜثغیهػيؼتٓیٍٙشدؿشٚٔٔبدِٝ

ٔٛجتبثْاَٚسٚؽ
1 2 3( , , , ...., )Nr r r rٝثٝاِىتشٚ٘یزٍبِیدْٚسٚؽدسٚاكّیٔتغيشٓٙٛاٖث

تٔذادوٝاػتایٗاَٚسٚؽثٝ٘ؼجتدْٚسٚؽٔضیت.ؿٛ٘ذٔیٌشفتِٝ٘شدساكّیٔتغيشٓٙٛاٖ

 ٔتغيش 3 دْٚ سٚؽ دس ِٚیN3اَٚ سٚؽ دس ثبؿذ.مي وٕتشاَٚسٚؽثٝ٘ؼجتسٚؽایٗدسٔتغيشٞب

ىب٘ٔ  ٚخٛدی دْٚ ٔضیتداسد. سٚؽ دسٌيشيا٘ذاصٜلبثُوٕيتیهزٍبِیکه  اػت ایٗ دیٍش

ٔطبػجبتضدٓثبؿذٔیاكّیٔتغيشزٍبِیآٟ٘بدسوٝٞبییسٚؽدسثٙبثشایٗ.ثبؿذٔیآصٔبیـٍبٜ

.ثًٝٛسلبثُتٛخٟیوٕتشخٛاٞذثٛد

 كٛست ثٝ تٛأٖی سا ؿذ ٔٔشفی 1-2ٔٔبدِٝدسوٝثغرسٜايدػتٍبٜیهغيش٘ؼجيتیٞبٔيّتٛ٘ی

 صیش٘ٛؿت:

(2-2)
222 2 2

2 2

1 1 , 00 0

1 1
( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 2 2 244 4
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خٙجـیا٘شطياِىتشٚ٘ی،خٙجـیا٘شطيٞبٔيّتٛ٘یتشتيتثٝپٙدٓتباَٚٞبيخّٕٝفٛقساثٌٝدس

ا٘شطيٚاِىتشٖٚ-اِىتشٖٚثشٕٞىٙؾ٘شطيا،ٞؼتٝ-اِىتشٖٚثشٕٞىٙؾپتب٘ؼيُا٘شطيٞؼتٝ،

RٚMاْ،iاِىتشٖٚ ىبٖ،irٔساثٌٝ ایٗ دس .ٔیثبؿٙذ ٞؼتٝ - پتب٘ؼيُٞؼتٝ ٝىبٖٔ تشتيت ث ٚ 

اْسا٘ـبٖٔیدٞٙذ.یٖٛ خشْ

  1اپٌْبیور - ثَرى یب ثی دررٍ تقریت 2-2

ثٝٔشثٛىٔٔبدِٝوٝاػتایٗسػذٔیرٞٗثٝايرسٜثغٞبيدػتٍبٜضُثشايوٝضّیساٜاِٚيٗ

ثِٝٚی.دٞيٓلشاسثشسػیٔٛسدخذاٌب٘ٝكٛستثٝساآٟ٘بٚوشدٜخذاٞٓاصساٞبیٖٛٚٞباِىتشٖٚ

                                                 
1
 Born-Openheimer 



  26 

 

اص1-2)یٍٙشدؿشٚئٔبدِٝتدضیٝٞبیٖٛٚٞباِىتشٖٚثشٕٞىٙؾؿذٌیخفتّٓت اػتفبدٜ ثب )

.ثبؿذٕ٘یپزیشىب٘أػبدٌیثٝیٛ٘یثغٚاِىتشٚ٘یثغیٍٙشدؿشٚئٔبدِٝدٚثٝ(2-2ٞبٔيّتٛ٘ی)

وٙيٓاػتفبدٜاصتمشیت٘بزبسیٓدػتٍبٞیزٙيٗضُثشاي اِىتشٖٚاصثيـتشثؼيبسٞؼتٝخشْزٖٛ.

وٙيٓاػتفبدٜاػتاپٟٙبیٕشٔٔشٚف-ثٛسٖتمشیتثٝوٝاػتبتيهؿجىٝتمشیتاصٔيتٛا٘يٓاػت دس.

>:28ؿٛد=ٔی ا٘دبْ صیش دٚفشمٔجٙبيثشیٖٛٚاِىتشٖٚیٍٙشدٔٔبدِۀؿشٚخذاػبصيتمشیتایٗ

.ٌشفتِ٘شدسػبوٗخٛدتٔبدِیٞبيىبٖٔسادسٞبٞؼتٝٔيتٛاٖٞباِىتشٖٚثشسػیدسٍٞٙبْ-اِف

.سػذٔیِ٘شثٝٔٙبػتٞبٞؼتٝػٍٙيٙیثٝتٛخٝثبتمشیتایٗ

ثٝساخٛدػشیٔبتٛا٘ٙذٔیٚٞبػتیٖٛاصثيـتشثؼيبسٞباِىتشٖٚضشوتػشٓتوٝآ٘دباص-ة

ٌشفتِٝ٘شدسپبیٝدسضبِتٞباِىتشٖٚٞب،یٖٛضشوتثشسػیٍٞٙبْدسثٙبثشایٗثشػب٘ٙذپبیٝضبِت

.ؿٛ٘ذٔی

:٘ٛؿتصیشؿىُثٝسادػتٍبٜٔٛجتبثْتٛأٖیتمشیتایٗوبسٌيشيثٝثب

 (2-3) 

1 2 3 1 2 3 1 2 3( , ) ( , ) ( ) ( , , ,...., ; , , ,...., ) ( , , ,...., )el I el I

i i N N Nr R r R R r r r r R R R R R R R R       
         

)دسآٖوٝ )I Rْیٛ٘ی، ٔٛج تبثRٖٔ( دیٙبٔيىی ٔتغييش ٓٙٛاٖ ثٝ) یٖٛٞب ىبٚ( , )el

ir R 

  خبیٍضیٙی ٞؼتٙذ.ثب یىب٘ٔ ٔتغيش ٓٙٛاٖ ثٝ irٚ پبسأتش ٓٙٛاٖ ثٝ Rٔیثبؿٙذ.اِىتشٚ٘ی ٔٛج تبثْ

:داؿت خٛاٞيٓ رسٜاي ثغ ؿشٚیٍٙش دسٔٔبدِٝ(3-2)ساثٌٝ

(2-4)( , ) ( ) ( , ) ( )el I el I

i tot iH r R R E r R R      

(2-5)

2 2
2 2( ) ( )

2 2

el I el I el I

i e e e I I I tot

i

V V V E
m M


 

       

 
       



:داؿتخٛاٞيٓ٘ذاسدٚخٛدٞباِىتشٖٚىبٖٔٞبیٖٛثٝٔشثٛىٔٛجتبثْدسزٖٛ

(2-6)

2 2
2 2( ) ( )

2 2

I el el I el I

i e e e I I I tot

i

V V V E
m M
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 ثٝ ٚاثؼتٝ وٝ آٟ٘ب ا٘شطي ٔمذاس ٚیظٜ ٚ ؿذٜ ضُ اِىتشٖٚٞب ثٝ ٔشثٛى ؿشٚیٍٙش ٔٔبدِٝ اثتذا سٚ٘ذ ایٗ دس

 دِيُ ثٝ ٔیؿٛد. افضدٜ ٞؼتٝٞب ٞبٔيّتٛ٘ی ثٝ ا٘شطي ایٗ ػپغ .ٔیؿٛد اػتخشاج ٔىبٖیٖٛٞبػت

 ولاػيىی سٚؽ ثٝ سا ٚٔطبػجبت وشد كشفِٙش آٖٞب وٛا٘تٕی پيسيذٜ ٔیتٛاٖاصضُ ٞؼتٝٞب ػٍٙيٙی

.داد ا٘دبْ

1ّبرتری تقریت 2-3
  

 سا اِىتشٖٚٞب فميلؼٕتٔشثٛىثٝ ؿشٚدیٍٙش ٔٔبدِٝ ضُ ثشاي ثغرسٜاي دػتٍبٜٞبي دس وٝ ٌفتيٓ

 آٖٞب وٓ ٚػشٓتصیبد خشْ دِيُ ثٝ ٞبسا ٞؼتٝ لؼٕتٔشثٛىثٝضُٔیوٙيٓٚ وٛا٘تٕی كٛست ثٝ

 ثٝ ٔشثٛى ثٝخٛاة ٚػپغ٘تيدٝسا وشد ضُ ولاػيىی كٛست ثٝ ٔیتٛاٖ اِىتشٖٚٞب ثب ٔمبیؼٝ دس

 ٔتغيش ٚ ٔیپشداصد ثغاِىتشٚ٘ی ضُدػتٍبٜٞبي ثٝ وٝ سٚؽٞبیی اص ىیی وشد. اِىتشٖٚٞباهبفٝ ضُ

 ثٝ اِىتشٚ٘ی ثغ دػتٍبٜ یه ؿشٚدیٍٙشثشاي ٔٔبدِٝ .اػت ٞبستشي سٚؽ ٔیثبؿذ، ٔٛج تبثْ آٖ دس اكّی

:اػت صیش كٛست

(2-7)

2
2( )

2
i e e e I

i

V V E
m

  


   



 ایٗ ػپغ ٚ وشد تجذیُ تهاِىتشٚ٘ی ؿشٚدیٍٙش ٔٔبدِٝ تٔذادي ثٝ سا ؿشٚیٍٙش ٔٔبدِٝ ایٗ ثتٛاٖ ثبیذ

 دْٚ خّٕٝ ًشیك اص اِىتشٖٚٞبوٝ ضشوت ؿذٖ خفت دِيُ ثٝ ِٚی ٕ٘ٛد، ضُ سا ٔٔبدلاتتهاِىتشٚ٘ی

وشد.ثٙبثشایٗ تجذیُ ٔؼتمُ ٔٔبدِٝ  Nثٝ سا ایٗٔٔبدِٝ دسٞبٔيّتٛ٘ی٘ـبٖدادٜؿذٜاػتٕ٘یتٛاٖ

 ایٗ اص وشد.یىی اػتفبدٜ تمشیجی سٚؽٞبي اص ثبیذ رسٜ ته ٔٔبدلات ثٝ آٖ تجذیُ ٚ ٔٔبدِٝ ایٗ ضُ ثشاي

 تٛاثْ ضبكُهشة اِىتشٚ٘یساكٛستNٔٛج تبثْ ٞبستشي تمشیت اػت.دس]29[ٞبستشي سٚؽ سٚؽٞب،

 ثٝ ٘ؼجت سا ا٘شطي،دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت خٛاف یبفتٗ ثشاي ػپغ ٔیٌيش٘ذ، ِ٘ش دس اِىتشٚ٘ی ته ٔٛج

 دػتٝٔٔبدلات ٔٛج، تٛاثْ اص دػتٝ ایٗ سٚي ثش ثٟٙدبسؽ ليذ إٓبَ ثب ٚ دادٜ ٚسدؽ رسٜ ته ٔٛج تٛاثْ

                                                 
1
 Hartree  



  28 

 

 دسِ٘ش دػتٍبٜ وُ ثشاي ]29[1928 ػبَ دس ٞبستشي وٝ ٔٛخی تبثْ.ٔیآٚس٘ذ ثٝدػت سا رسٜ ته

:ثٛد صیش كٛست ثٝ ٌشفت

(2-8)1 2 3 1 1 2 2( , , ,...., ) ( ) ( )..... ( )N N Nr r r r r r r   
 

)وٝدسآٖ )i irوٝ وشد فشم ٞبستشي ٞؼتٙذ. اِىتشٚ٘ی ته دػتٍبٜ یه ثٝ ٔشثٛى ٔٛج تٛاثْ ٞب 

-ٔی ضشوت اِىتشٖٚٞب ػبیش اص ٘بؿی وِٕٛجی پتب٘ؼيُ تطت ٚ یىذیٍش٘ذ اص ٔؼتمُ اِىتشٖٚٞبرساتی

وٙٙذ  ػجت وٝ اػت، ٔٛج تٛاثْ ٘جٛدٖ پبدٔتمبسٖ ٔٔبیت ایٗ اص یىی داسد. ٞبستشئٔبیجی٘يض سٚؽ.

.٘جبؿذ فشٔيٛ٘یٔٙبػت دػتٍبٜٞبي ثشاي ؿٛدٔی

 1فَک  -ّبرتری  ًظریِ 2-4

 ٕٞبٍ٘ٛ٘ٝ ِٚی ثبؿذ. پبدٔتمبسٖ ثبیذ اِىتشٖٚٞب ثٛدٖ فشٔيٖٛ ثٝ تٛخٝ ثب ثغاِىتشٚ٘ی دػتٍبٜ ٔٛج تبثْ

 ایٗ ضُ ثشاي ٕ٘یوٙذ. اسهب سا فشٔيٖٛٞب ٔٛج ثٛدٖتبثْ پبدتمبسٖ اكُ ٞبستشي تمشیت ٌفتٝؿذ وٝ

 ٔٛج تبثْ ا٘تخبة ایٗ ثب ٌشفتٙذ. ِ٘ش دس اػّيتش دتشٔيٙبٖ كٛست ثٝ سا ٔٛج تبثْ فٛن ٚ ٞبستشي ٔـىُ

>.30اػت= پبدٔتمبسٖ رسات تٔٛین ثٝ ٘ؼجت دػتٍبٜ

(2-9) 

1 1 2 1 1

1 2 2 2 2

1 2

( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )1

!

( ) ( ) ( )

N

N

HF

N N N N

x x x

x x x

N

x x x

  

  


  





)ایٙدب دس وٝ )i ixرسٜ ته تٛاثْ ٚیظٜ ٞب ٚxiُٔفوبیی ٔختلبت ٞبؿبrٚsِ٘شیٝ ایٗ ٞؼتٙذ.دس

 ته ٔٛج تبثْ ثٙبثشایٗ وٙيٓ. خذا فوبیی لؼٕت اص سا اػپيٙی ثشٕٞىٙؾ ٔیتٛا٘يٓ وٝ اػت ؿذٜ فشم

:٘ٛؿت صیش ؿىُ ثٝ سأیتٛاٖ رسٜ

(2-10)( ) ( ) ( )i j i j i jx r s  

                                                 
1
 Hartree-Fock 
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 دس وٝ ؽثٟٙدبس ليذ ثش ٓلاٜٚ ٚسدؽ، ًشیك اص رسٜ ته ٔٔبدلات آٚسدٖ ثٝدػت ثشاي سٚؽ ایٗ دس

 ایٗ ٚالْ دس ٔیؿٛد. اػتفبدٜ ٘يض رسٜ ته ٔٛج تٛاثْ ثٛدٖ ٔتٔبٔذ ليذ ٔیسٚد ثٝوبس تمشیتٞبستشي

 دس فٛن -ٞبستشي سٚؽ اص اػتفبدٜ ٚ ثشدٖ ثٝوبس ٘تيدٝ .اػت ٞبستشي تمشیت ثٟجٛدیبفتٝ ؿىُ تمشیت

1تجبدِی ا٘شطي ٌشفتٗ ِ٘ش
ثب وُ دسا٘شطي   ٚ داسد ٚخٛد اختلافبتی وُ ا٘شطي ثب ٞٙٛص ٚخٛد ایٗ اػت.

2ٕٞجؼتٍی ا٘شطي وٝ ٌشفت ِ٘ش دس ا٘شطيدیٍشي ثبیذ تجبدِی ا٘شطي ثش ٓلاٜٚ
 وٝ ٔیؿٛد ٘بٔيذٜ 

.فٛنٔیثبؿذ – ٞبستشي ا٘شطي ٚ وُ ا٘شطي ثيٗ اختلاف

 3فرهی -تَهبس ًظریِ 2-5

 دس فشٔی ٚ 1927 ػبَ دس تٛٔبع.اػت (DFT)4زٍبِی تبثٔی ِ٘شیٝ ثش ٔمذٔٝاي ٚالْ دس ِ٘شیٝ، ایٗ

ٞبي ثشسػیوٛا٘تٕی دس 1928 ػبَ  ٔٛج تبثْ خبي ثٝ سا اِىتشٚ٘ی زٍبِی ،اِىتشٚ٘ی ثغ دػتٍبٜ

 ثٝ ٔشثٛى سٚاثي اص سٚؽ ایٗ دس .آٖٞبثشد٘ذ وبس ثٝ ٔؼبِٝ ٔتغيشاػبػی ٓٙٛاٖ ثٝ اِىتشٚ٘ی ثغ دػتٍبٜ

 ّٔىَٛٞب اتٕٟب، دس وٝ غيشٍٕٞٗ اثشاِىتشٚ٘ی ثشاي ٔٛهٔی ثًٝٛس ٚ وشد٘ذ اػتفبدٜ ٍٕٞٗ اِىتشٚ٘ی ٌبص

 ٚاسد خٛد ٔطبػجبت دس سا ٕٞجؼتٍی ٚ تجبدِی اثشثشٕٞىٙؾ آٖٞب .ثشد٘ذ وبس ثٝ داسد ٚخٛد خبٔذات ٚ

 دػتٍبٜ زٍبِی اص تبثٔی كٛست ثٝ دػتٍبٜ ا٘شطيوُ ثبس اِٚيٗ ثشاي فشٔی -تٛٔبع ِ٘شیٝ دس .٘ىشد٘ذ

 :ٔیؿٛد ثيبٖ صیش اِىتشٚ٘یثٝكٛست ثغ دػتٍبٜ وُ ا٘شطي ِ٘شیٝ ایٗ دس .ؿذ ٌشفتٝ دسِ٘ش

(2-11) 

       ( ) ( ) ( ) ( )TF e I e eE r T r V r V r      



اِىتشٖٚ ثيٗ ثشٕٞىٙؾ پتب٘ؼيُ ا٘شطي ٞب،اِىتشٖٚ ا٘شطي تشتيت ثٝ ساػت ػٕت ٞبيخّٕٝ آٖ دس وٝ

 ثٝ تٛاٖ ٔی سا (11-2) ي ساثٌٝ.اػت یىذیٍش ثب ٞب اِىتشٖٚ ثشٕٞىٙؾ اص ضبكُ ا٘شطيٚ ٞبیٖٛ ثب ٞب

 :٘ٛؿت ٘يضصیش كٛست

(2-12) 
     ( ) ( ) ( ) ( ) ( )TF e eE r T r r V r dr V r      

                                                 
1
 Exchange Energy 

2 Correlation Energy 
3
 Thomas–Fermi 

4
 Density Functional Theory 
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 ثٝ ٘ؼجت رسات ثٛدٖ ثبثت ثبليذ ٔٔبدِٝ ایٗ اص دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت زٍبِی ٚ ا٘شطي آٚسٖ ثذػت ثٝ ثشاي

 ثشسػی ٚ ٌٔبِٔٝ ٔٛسد سا دػتٍبٜ وُ ٚ آٚسدٜ دػتٝث سا ٟٔٓ پبسأتش دٚ ایٗ ٚ ٌيشیٓ ٔی ٚسدؽ زٍبِی

.دٞيٓٔی لشاس

 1دیراک -فرهی -تَهبس 2-6

 تٛػي اثش ایٗ .ثٛد٘ذ ٘ىشدٜ ٚاسد خٛد ٔطبػجبت دس سا ٕٞجؼتٍیٚ تجبدِی ثشٕٞىٙـی اثش فشٔی ٚ تٛٔبع

ٔطبػجبت دیشان ولاػيىی ٞبيلؼٕت فمي فشٔی -تٛٔبع ٔذَ دس.ؿذ اهبفٝ فشٔی ٚ تٛٔبع ثٝ

Ve-e[ρ] ,T[ρ]ٔیؿٛد ِ٘شٌشفتٝ دس ٚ T[ρ]غيشثشٕٞىٙـی دػتٍبٜ اص   دس أبثٝدػتٔیآیذ.

 ٘بْ تجبدِی ا٘شطي ٕٞبٖ خّٕٝ ایٗ .ٕ٘ٛد ٔؼئّٝ ٚاسد ٘يضساVe-e[ρ] وٛا٘تٕی خّٕٝ دیشان 1930 ػبَ

 دػتٍبٜ وُ ا٘شطي .ِ٘شٌشفت دس یىٙٛاخت اِىتشٚ٘یٌبص دػتٍبٜ یه ٘يض سا دػتٍبٜ اٚ ایٗ ثش ٓلاٜٚ .داسد

 اػت:صیش كٛست ثٝ دیشان-فشٔی-تٛٔبع ِ٘شیٝ دس

(2-13) 
     ( ) ( ) ( )TFD TF exE r E r E r   

 سا پبیٝ ضبِت اِىتشٚ٘ی زٍبِی ٚ ا٘شطي وٕيٙٝ تٛأٖی اِىتشٚ٘ی، اثش زٍبِی ثٝ ٘ؼجت تبثْ ایٗ ٚسدؽ ثب

 سا ِ٘شیٝ ایٗ خٙجـی ا٘شطي سٚي تلطيطی ا٘دبْ ثب ٕٞىبسؽ ٚ ٚیتػىش 1935 ػبَ دس آٚسد.دػتٝث

.وشد٘ذ تىٕيُ

 چگبلی تبثعی ًظریِ 2-7

 ِ٘شیٝ ایٗ دس .ٔیثبؿذ یٍٙشدؿشٚ ٔٔبدِٝ ضُ ثشاي سأٜٙبػت >یه31زٍبِی= تبثٔی ِ٘شیٝاػتفبدٜاص

 سٚؽٞبي ٕٞب٘ٙذ ِ٘شیٝ ایٗ دس .ٔیؿٛد ٌشفتٝ ِ٘ش دس اكّی ٔتغيش ٓٙٛاٖ ثٝ اِىتشٚ٘یزٍبِی تبثٔی

 ِ٘شیٝ ثيٗ وٝ اػبػی اختلاف یه .ٔیؿٛد تجذیُ رسٜ ته ٔٔبدِٝ ثٝتٔذادي ثغرسٜاي ٔٔبدِٝ لجّی

 ٔٔبدلات لجّی ِ٘شیبت دس وٝ اػت ایٗ داسد ٚخٛد ٔٛج تٛاثْ ٔجتٙیثش لجّی سٚؽٞبي ٚ زٍبِی تبثٔی

 دليك كٛست ثٝ تهرسٜ ٔٔبدلات ثٔذ ٚ ؿذٜتجذیُ تهرسٜ ٔٔبدلات ثٝ تمشیجی كٛست ثٝ اِىتشٚ٘ی ثغ

                                                 
1
Thomas–Fermi–Dirac  
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-ٔی ثٝدػت ثغرسٜاي ٔٔبدلات اص كٛستدليك ثٝ رسٜ ته ٔٔبدلات ِ٘شیٝ ایٗ دس أب ٘ذ،ٔیؿٛ ضُ

 اص ٘بؿی ِ٘شیٝ ایٗ .ٔیؿٛ٘ذ ضُ تمشیجی ٞبيسٚؽ اصاػتفبدٜ ثب رسٜ ته ٔٔبدلات ایٗ ثٔذ ٚ آیٙذ

 ثٝ ثشٕٞىٙـیاِٚيٝ ثغرسٜاي ٔؼأِٝ سٞيبفت ایٗ دس>.32اػت= 1965 ػبَ دس ؿٓ ٚ وٛٞٗ سٞيبفت

 سیبهی اثضاس یه ٚالْ دس ؿٓ ٚ .وٛٞٗٔیؿٛد تجذیُ ٔدبصي دػتٍبٜ یه دس غيشثشٕٞىٙـی ٔؼئّٝ یه

 ثشٕٞىٙـی ضبِتٞبي زٍبِی ثٝ غيشثشٕٞىٙـی، ٔؼبِٝ یه دليك ضُ ثب تب ٔیدٞٙذ لشاس ٔب اختيبسدس

 داؿتٝ سا پبیٝ ضبِت زٍبِی >اٌش31=1وٛٞٗ ٚ ٞٛٞٙجشي لوبیبي اص اػتفبدٜ ثب ایِٗ٘شیٝ دس.ثشػيٓ

>.33=آٚسیٓ دػت ثٝ سا دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت خٛاف تٕبْ ٔیتٛا٘يٓ ثبؿيٓ

 کَّي- ٌَّّجرگ قضبیبی 2-7-1

ٔی سا ثشٕٞىٙـی دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت خٛاف ٕٞٝ وٝ داد٘ذ ٘ـبٖ 1964 ػبَ دس وٛٞٗ ٚ ٞٛٞٙجشي

 ٚخٛد ثب زٍبِی تبثٔی ِ٘شیٝ .ٕ٘ٛد ثشسػی دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت اِىتشٚ٘ی زٍبِی اص تبثٔیٓٙٛاٖ ثٝ تٛاٖ

 ایٗ .ؿٛدٔی تجذیُ ايرسٜثغ ٞبيدػتٍبٜ ثشاي دليك ضُ ساٜ یه ثٝ ،وٛٞٗ-ٞٛٞٙجشيٞبيلويٝ

.سٚدٔی وبس ثٝ Vext(r) خبسخی پتب٘ؼيُ دس وٙٙذٜ ثشٕٞىٙؾ رسات اص ٔتـىُدػتٍبٜ ٞش ثشاي ٞبلويٝ

 پتب٘ؼيُ ٚ ٘بتجٍٟٗ پبیٝضبِت زٍبِی ثيٗ اِىتشٚ٘ی ثغ دػتٍبٜ یه دس :وٛٞٗ-ٞٛٞٙجشي اَٚ لويٝ

)خبسخی )extV rٌٝپتب٘ؼيُ ٚ پبیٝ ضبِت زٍبِی ثيٗ یه ثٝ یه تٙبُش ایٗ.اػت ثشلشاس یه ثٝ یه ساث 

:٘ٛؿت تٛأٖی صیش ٌٛ٘ٝثٝ سا خبسخی

(2-14)( ) ( )extr V r , ( )ext extV V r

 ٔٛج تبثْ تٗداؿ ثب ٔیوٙيٓ. تٔشیف سا وٛٞٗ-ٞٛٞٙجشي ؿَٕٛ خٟبٖ تبثٔی دْٚ، لويٝ اسایٝ اص لجُ

آٚسد: دػت ثٝ صیش كٛست ثٝ سا پبیٝ ضبِت ا٘شطي پبیٝٔیتٛاٖ ضبِت

(2-15)
ˆ ˆ ˆ ˆ

gs gs gs gs e e gs gs ext gsE H T V V        


                                                 
1
Hohenberg-Kohn theorems  
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 خبسخی پتب٘ؼيُ ؿىُ اص ٔؼتمُ فٛق ساثٌٝ ساػت ػٕت اَٚ خّٕٝ وٝ ایٗ ثٝ تٛخٝ ثب ٚ اَٚ لويٝ ًجك

Tٍّٕ̂ٓشٞبي ؿىُ ٕٞسٙيٗٚ اػت ٚˆ
e eV ٞبي دػتٍبٜ ٕٝٞ  اػت، یىؼبٖ اِىتشٚ٘یNثشاي

:وشد٘ذ ٘بٌْزاسي صیش كٛست ثٝ سا ایٗتبثٔی وٛٞٗ ٚ ٞٛٞٙجشي

(2-16)
 

 ( )HK gs e e gsF r T V   

:داسیٓ خبسخی پتب٘ؼيُ FHKٚتبثٔی ؿىُ پبیٝ، ضبِت اِىتشٚ٘ی زٍبِی داؿتٗ ثب پغ

(2-17)
 

 ( ) ( ) ( )gs HK extE F r V r r dr   

 زٍبِی یه اصاي ثٝ اِىتشٚ٘ی ثغ دػتٍبٜ یهEel [ρ(r)]ا٘شطي تبثٔی :وٛٞٗ- ٞٛٞٙجشي دْٚ لويٝ

)خبِق ) ( )r n r ٝٙآٖ دس اٌش ٔیؿٛد، وٕي ( )r ثٝ اٌش یٔٙی.ثبؿذ پبیٝ ضبِت ثبس زٍبِی 

 ا٘شطي ثيبثذ سا خٛد پبیٝ ٔمذاس زٍبِی وٝ صٔب٘ی وٙيٓ ٔطبػجٝ سا ا٘شطي ٔختّف زٍبِیٞبي اصاي

 ثٝ .اػت اِىتشٚ٘ی ثغ دػتٍبٜ پبیٝي ضبِت ٚالٔی ا٘شطي ٕٞبٖ وٕيٙٝ ا٘شطي ایٗ ٚ ٔیؿٛد ٘يضوٕيٙٝ

)آصٔبیـی زٍبِی اِىتشٚ٘یN دػتٍبٜ اٌشثشاي دیٍش ثيبٖ )rوٙيٓ ا٘تخبة سا ٚ( )rزٍبِی ٘يض 

.داسیٓ پبیٝثبؿذ، ضبِت اِىتشٚ٘ی

(2-18)
 

   ( ) ( )E r E r  

>.34ثبؿذ= ثشاثش پبیٝ ضبِت ٚالٔی زٍبِی ثب آصٔبیـی زٍبِی وٝ ؿٛد ٔی لشاس ثش ٚلتی تؼبٚي ضبِت

 ضن-کَّي الکترًٍی تک هعبدلات 2-7-2

 ثٝ ايرسٜثغ ٞبيدػتٍبٜ ٞبي ٔٔبدِٝ ضُ صٔيٙٝ دس ثضسٌی ا٘ملاة 1965 ػبَ دس ؿٓ-وٛٞٗ سٞيبفت

 یه ثٝ سا زٍبِی تبثٔی ِ٘شیٝ دا٘ـٕٙذ دٚ ایٗ ٞٛؿٕٙذا٘ٝ تفىش وٝ ٌفت تٛاٖ ٔی خشات ثٝ .آٚسد ٚخٛد

 یه وٙبس دس ؿٓ-وٛٞٗ سیبهی سٞيبفت دس .وشد تجذیُ اي رسٜ ثغ ٔؼبیُ ضُ ثشاي وبسثشدي اثضاس

 ٌيشیٓٔی ِ٘ش دس سا غيشثشٕٞىٙـی رسات اص ٔدبصي دػتٍبٜ یهثشٕٞىٙـی، اي رسٜ ثغ ٚالٔی دػتٍبٜ

 زٍبِی ثب ثشاثش زٍبِی وٝ غيشثشٕٞىٙـی دػتٍبٜ یه ثشٕٞىٙـی دػتٍبٜ ٔؼتميٓ ضُ خبي ثٝ ٚ

وٙيٓ ٔی ضُ سا داسد ثشٕٞىٙـی دػتٍبٜ ؿذ لجلااؿبسٜ  وٝ ٕٞبٍ٘ٛ٘ٝ  ثغ دػتٍبٜ ا٘شطي تبثٔی.

:دٛؿ ٔیٔٔشفی صیش كٛست ثٝ لجُ ٞبي لؼٕت دس خبسخی پتب٘ؼيُ تطت اِىتشٚ٘ی
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(2-19)
 

     ( ) ( ) ( ) ( ) ( )ext e eE r T r V r r dr V r      

 ثٝ ٔدبصي دػتٍبٜ خبسخی پتبػيُ سٞيبفت ایٗ دس .اػت وٛا٘تٕی ٚ ولاػيه خٕلات ؿبُٔ ساثٌٝ ایٗ

 ثشاثش ثشٕٞىٙـی ٚ ٚالٔی دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت زٍبِی ثب آٖ پبیٝ ضبِت زٍبِی ؿٛدوٝ ٔی ا٘تخبة اي ٌٛ٘ٝ

:٘ٛؿت صیش كٛست ثٝ تٛاٖ ٔی سا ثشٕٞىٙـی غيش ٔدبصي دػتٍبٜ زٍبِی .ثبؿذ

(2-20) 

2

0

1

( ) ( , )
N

i

i s

r r s 


 

 وٝ
iٞؼتٙذ غيشٕٞىٙـی دػتٍبٜ دس ٔٛج تٛاثْ ٞب. 

 ثٝ غيشثشٕٞىٙـی دػتٍبٜ ایٗ ؿشٚیٍٙش ٔٔبدِٝ ضُ اص،Vs(r)، ٔدبصي دػتٍبٜ پتب٘ؼيُ وشدٖ پيذا ثشاي

:ٔیوٙيٓ صیشؿشّٚ كٛست

(2-21)
 

2
2( ( )) ( ) ( )

2
s i i i

e

V r r r
m

     

ساثٌٝ اص سا ا٘شطي تبثٔی دٞيٓ لشاس ثبلا ٔٔبدِٝ دس (19-2)ي  خّٕٝ،(19-2) ا٘شطي ٔٔبدِٝ دس .ٔی

Ve-e[ρ(r)] ُٔلؼٕت .ثبؿذٔی ٞباِىتشٖٚ ثيٗ وٛا٘تٕی ٚ ولاػيىی ٞبيثشٕٞىٙؾتٕبٔی ؿب 

 ایٗ وُ پتب٘ؼيُ ا٘شطي اص سا آٖٚ دٞيٓٔی ٘ـبٖJ[ρ(r)]ثب سا اِىتشٖٚ - اِىتشٖٚ ثشٕٞىٙؾیولاػيى

:ٔیوٙيٓ ثبص٘ٛیؼیصیش كٛست ثٝ سا ا٘شطي تبثْ ٚ وٙيٓٔی وٓ ثشٕٞىٙؾ

(2-22)           0( ) ( ) ( ( ) ( ) ) ( ) ( ) ( )e e extE r T r V r J r J r V r r dr          

 ا٘شطي ثٝ ٔشثٛى خّٕٝ وشدٖ وٓ ٚ اهبفٝ ثب .ٔیدٞيٓ ٘ـبٖ TSثب سا ٔدبصي دػتٍبٜ خٙجـی ا٘شطي

:ٔیوٙيٓ ثبص٘ٛیؼی صیش كٛست ثٝ سا ا٘شطي ٔٔبدِٝ خٙجـی

(2-23) 

              0( ) ( ( ) ( ) ) ( ) ( ( ) ( ) ) ( ) ( ) ( )s s e e extE r T r T r T r V r J r J r V r r dr              

(2-24)

 
             0( ) ( ) ( ) ( ) ( ) [( ( ) ( ) ) ( ( ) ( ) )]s ext e e sE r T r J r V r r dr V r J r T r T r              

:ٔیؿٛد ٘بٔيذٜ(Exc)ٕٞجؼتٍی  تجبدِی ا٘شطي تبثٔی فٛق ساثٌٝ دس وشٚؿٝ داخُ خّٕٝ
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(2-25)
 

         ( ) [( ( ) ( ) ) ( ( ) ( ) )]xc e e sE r V r J r T r T r       

:ٔیؿٛد ٘ٛؿتٝ صیش كٛست ثٝ ؿٓ -وٛٞٗ ا٘شطي تشتيت ایٗ ثٝ

(2-26)       0( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )KS s ext xcE r T r J r V r r dr E r       

:ثبؿذ ٔی كٛست ایٗ ثٝ لجُ خّٕٝي دس اِىتشٖٚٞب اِىتشٚػتبتيه ثشٕٞىٙؾ

(2-27)  
1 ( ) ( )

( )
2

r r
J r drdr

r r

 





 

 (سا26-2) ساثٌٝ دس ؿذٜ تٔشیف ا٘شطي تبثٔی وٝ اػت وبفی دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت ا٘شطي ثٝ سػيذٖ يثشا

:ٞؼتيٓ سٚ سٚثٝ اػبػی ٔـىُ ػٝ ثب وٙيٓ.أب وٕيٙٝ

پبیٝ ضبِت زٍبِی ثبیذاثتذا
0 ( )rتٔييٗ اص پغ .وٙيٓ پيذا سا 

0 ]TSثبیؼتی  0  ِٚی ،ٔطبػجٝؿٛد[

 اص یىتبیی تبثْ TS ایٙىٝ ثب
0،تبثٔی ؿىُ ٕٞسٙيٗ.ٔـخق٘يؼت آٖ كشیص ؿىُ اػتExc[pc]سا 

 سفْ ثشاي ٚوشد٘ذ اسایٝ سا غيشثشٕٞىٙـی دػتٍبٜ ؿٓ ٚ وٛٞٗ دْٚ ٚ اَٚ ٔـىُ سفْ ثشاي.ٕ٘یدا٘يٓ

.وشد٘ذ اػتفبدٜتمشیت اص ػْٛ ٔـىُ

 پغ.وٙيٓ وٕيٙٝ سا(26-2) ساثٌٝ وٝ اػت وبفی دػتٍبٜ پبیٝ ضبِت ا٘شطي ثٝ سػيذٖ ثشاي وٝ ٌفتيٓ

:ٔیدٞيٓ ٚسدؽ زٍبِی ضؼت ثش سا ا٘شطي رسات تٔذاد ثٛدٖ ثبثت ليذ ثب

(2-28)
  

 ( ( ) [ ( ) ]) 0E r r dr N


  


  

, دادٖ لشاس ثب (سا26-2ساثٌٝ) [ ]sT [ ]J ٝ٘ٛؿت ٔیتٛاٖ صیش كٛست ث:

(2-29)        

   
1 ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2

K S i s e x t x c

i

r r
E r V r r dr V r r dr drdr E r

r r

 
    


    


    

i(داسیٓ:29-2(ٚ)28-2)ٔٔبدلات اص اػتفبدٜ ثب .ثبؿٙذٔی فشهی دػتٍبٜ دس اِىتشٖٚ ته ا٘شطي ٞب

(2-30)
 

[ ]( )
( ) ( ) xc

s ext

Er
V r V r dr

r r
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ٚكشفِ٘شوشدٖاصآٖداسیٓ: μ ثٛدٖ ثبثت ليذ ثب

(2-31)
 

( )
( ) ( ) [ ]s ext xc

r
V r V r dr V

r r





  




(2-32)
 

[ ]
[ ] xc

xc

E
V












(  خٛاٞيٓ(21-2)ٔٔبدِٝ دس آٖ دادٖ لشاس ثب وٝ تاػ ؿٓ-وٛٞٗ ٔٔشٚف پتب٘ؼيُ(31-2ٔٔبدِٝ

 :داؿت

(2-33)
 

21 ( )
[ ( ) [ ]] ( ) ( )

2
xc i i i i i

r
V r dr V r r

r r


   


     





2

1

( ) ( , )
N

i

i s

r r s 




 ضُ شايث.ٞؼتٙذ ضُ لبثُ خٛدػبصٌبس ًٛسثٝ وٝ ٘بٔٙذٔی ؿٓ-وٛٞٗ ٔٔبدلات دػتٝ سا فٛق ٔٔبدلات

 ٔـخق سا ٕٞجؼتٍی-تجبدِی تبثٔی ٔمذاس ثبیذ ٟ٘بیی ضبِت زٍبِی ٚ پتب٘ؼيُ تٔييٗ ٚ ٔٔبدلات ایٗ

.وٙيٓ



 ّوجستگی  تجبدلی اًرشی تبثعی 2-8

 ثشٕٞىٙؾ اص غيشثٝ اِىتشٚ٘ی ٞبيثشٕٞىٙؾ تٕبٔی اصػٟٓ اػت ٓجبست ٕٞجؼتٍی -تجبدِی ا٘شطي

 اٌش ٚ اػت ٟ٘فتٝ خّٕٝ ایٗ دس ٌٔبِٔٝ تطت دػتٍبٜ وٛا٘تٕی خٛاف تٕبْ ٓجبستی ثٝ.اِىتشٚاػتبتيىی

 ٕٞجؼتٍی ا٘شطي ٘ٝ ٚ تجبدِی ا٘شطي ٘ٝ آٖ دس وٝ ثٛد، خٛاٞذ ٞبستشي تمشیتٔٔبدَ ٍ٘يشیٓ دسِ٘ش سا آٖ

 ضميمت دس.ؿٛدٔی ٘بؿی اِىتشٖٚ اػپيٗ ٌشفتٗ دسِ٘ش ثبتجبدِیثشٕٞىٙؾ ا٘شطي .اػت ؿذٜ ِٔٙٛس

 دس ا٘شطي ایٗ يا٘ذاصٜ ایٙىٝ ثٝ تٛخٝ ثب .اػت پبئِٛی ًشداكُ اص ٘بؿی تجبدِی ا٘شطي وٝ ٌفت تٛأٖی

 تمشیت سا آٖ تٛأٖی اػت وٛزه ؿٓ -وٛٞٗٔٔبدلات دػتٝ دس ٔٛخٛد دیٍش ٞبيا٘شطي ثب ٔمبیؼٝ
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 (GGA)2یبفتٝ تٕٔيٓ ؿيت >تمشیت35=(LDA)1ٔٛهٔی زٍبِی تمشیت ٞب،تمشیت ایٗ خّٕٝ اص.صد

3ٕٞجؼتٝ اِىتشٖٚٞبي دليك تجبدِی سٚؽٞبي >36،37ٚ=
  (EECE) 38،39=ٔیثبؿذ.< 

 هَضعی چگبلی تقریت 2-8-1

 ثٝ سا غيشیىٙٛاخت دػتٍبٜ یه تمشیت، ایٗ دس .اػت ٔٛهٔی زٍبِی تمشیت تمشیت، تشیٗػبدٜ ٚ اِٚيٗ

 غيشیىٙٛاخت دػتٍبٜ زٍبِی ثب ثشاثش زٍبِی یه ثب یىٙٛاخت اِىتشٚ٘ی ٌبص یه تٛػي ٔٛهٔیكٛست

 ثشٕٞىٙـی ٞبياِىتشٖٚ اص یىٙٛاختی ٌبص دس اِىتشٖٚ یه ٕٞجؼتٍی  تجبدِی ا٘شطي.وٙيٓٔیتٛكيف

:ؿٛدٔی دادٜ ٘ـبٖ صیش ثٝؿىُ ρ(r )زٍبِی ثب

(2-34)
 

hom hom[ ( ), ] [ ( )]xc xcr r r   

:٘ٛؿت صیش كٛست ثٝ تٛاٖ ٔی سا وُ ا٘شطي تبثٔی ٘تيدٝ دس

(2-35)hom[ ( )] ( ) [ ( )]xc xcE r r r dr    

 
4پشدٚ .اػت ضدٓ ٚاضذ دس اِىتشٖٚٞب زٍبِیρ(r)ٚ ٔیؿٛد ا٘دبْ ثّٛس تٕبْ سٚي ا٘تٍشاٌَيشي

 ٚ 

 ساεxcیىٙٛاخت لٌجيذٜ غيش اِىتشٖٚ ته ٕٞجؼتٍییه -تجبدِی ا٘شطي ٔطبػجٝ >ثشاي40ٕٞىبسا٘ؾ=

 ثٝ تٟٙب ثٛدٖ ٔٛهٔی دِيُ ثٝ ٕٞجؼتٍی -تجبدِی ٕ٘ٛد٘ذ.ا٘شطي ٔدضا ٕٚٞجؼتٍی تجبدِی لؼٕت دٚ ثٝ

اػت. ٚاثؼتrٝ٘مٌٝ دس زٍبِی

(2-36)
 

( ) ( ) ( )xc x cr r r   

>41=ٚیٍٙش تٛػي وٝ ٕٞجؼتٍی -تجبدِی اػت.ا٘شطي ؿذٜ ضؼبة ٔختّف افشاد تٛػي تبثْ ایٗ ٔمبدیش

: صیشاػت كٛست ثٝ(سیذثشي ٚاضذثشضؼت)ؿذٜٔطبػجٝ

(2-37)                  
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.اِىتشٖٚٞبػت ٔتٛػي فبكrsّٝآٖ دس وٝ

                                                 
1
 Local Density Approximation (LDA) 

2
  

3 Exact exchange on the correlated electrons 
4
 Perdow 
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 ٔٛسد دػتٍبٜ اِىتشٚ٘ی زٍبِی یب ٚ ثبؿذ وٙذ زٍبِی تغييشات آًٞٙ وٝ اػت صٔب٘ی تمشیت ایٗ وبسثشد

 ٔغٙبًيؼی دػتٍبٜ یه ٌٔبِٔٝ كٛست دس.ثبؿذ ٘ذاؿتٝ ٍٕٞٗ دػتٍبٜ زٍبِی ثب صیبدي ثشسػیتفبٚت

1ٔٛهٔی اػپيٗ زٍبِی كٛست ثٝ تمشیت ٚ ؿٛدٔی ٔطبػجبتٚاسد ٘يض اِىتشٖٚٞب اػپيٗ
(LSDA)دس 

.آیذٔی



)یبفتِ  تعوین ضیت تقریت 2-8-2
2
PBE-GGA) 

 سغٓ ّٓی أب .اػت ثٛدٜ زٍبِی تبثٔی ِ٘شیٝ دس وبسثشدي تمشیت تٟٙب ػبِٟب ثشاي ٔٛهٔی زٍبِی تمشیت

اػت ٘جٛدٜ وبسآٔذ زٙذاٖ ٘يض ٔٛاسدي دس آٖ وبسثشدٌؼتشدٜ  سفْ ٚ تمشیت ایٗ تٛػٔٝ هشٚست ِزا.

آٖ ٘مبیق وبس دسٕٞٛاسٜ اػت داؿتٝ لشاس پظٚٞـٍشاٖ دػتٛس  وبسٌيشي ثٝ ساػتب ایٗ دس ٌبْ اِٚيٗ.

 ِٔٙٛس ایٗ ثٝ .اػت ثٛدٜ ٔٛهٔی زٍبِی خٛد ثب ٕٞشاrٜ٘مٌٝخبف زٍبِی ؿيت ساخْثٝ اًلآبتی

ا٘شطي37،36ٟ٘بدٜؿذ= ثٙب یبفتٝ تٕٔيٓ ؿيت تمشیت ٘بْ ثٝ دیٍشي تمشیت  دس ٕٞجؼتٍی -تجبدِی >.

.داسد ثؼتٍی ٘يض ٔدبٚس ٘ٛاضی دس زٍبِی ثٝ ٔشثًٛٝ، ٘بضيٝ دس ٔٛهٔی زٍبِی ثش ٓلاٜٚ ضبلات اص ثؼيبسي

 ٘يض زٍبِی ثٝؿيت ٕٞجؼتٍی-تجبدِی تبثٔی ٚاثؼتٍی یبفتٝ تٕٔيٓ ؿيت تمشیت دس دِيُ ٕٞيٗ ثٝ

 ثيـتشيثشخٛسداس دلت اص ٔٛهٔی زٍبِی تمشیت ثٝ ٘ؼجت یبفتٝ تٕٔيٓ ؿيت تمشیت.ٔیؿٛد ِٔٙٛس

 أبدس ٔیؿٛد، تٔشیف یىتب كٛست ثٝ ٕٞجؼتٍیا٘شطي ٔٛهٔی، زٍبِی تمشیت دس ایٙىٝ خّٕٝ اص .اػت

 ثيـتشي آصادي اص ٔیؿٛد ٔطبػجبت ٚاسد ٘يض زٍبِی ؿيت ایٙىٝ دِيُ ثٝ یبفتٝ تٕٔيٓ ؿيت تمشیت

 اص یبفتٝ تٕٔيٓ ؿيت تمشیت دس ٕٞسٙيٗ.ٔیؿٛیٓ ثشخٛسداس ٕٞجؼتٍی - تجبدِی ٔطبػجٝا٘شطي ثشاي

 دليكتش ثبٓث ایٗ وٝ ٔیؿٛد اػتفبدٜ ّٔىَٛٞب ٚ اتٓٞب ثشاي تدشثی ٔمبدیشثضسي ٚ صیبد پبسأتشٞبي

 تٛػي 1980 دسػبَ ثبس اِٚيٗ ثشاي تمشیت ایٗ.ٔیٌشدد ٕٞجؼتٍی-تجبدِی ا٘شطي تبثٔی ؿىُ ؿذٖ

3پشدٚ ٚ لاٍ٘شت
>.42=ؿذ ٔٔشفی 

                                                 
1
 Local Spin Density Approximation 

2
 Perdew-Burke-Ernzerhof  

3
 D. C. Langreth, and J. P. Perdew 



  38 

 

(2-38) [ , ] ( , , , )GGA

xcE drf             

(2-39) [ , ] ( ) ( , , , )GGA

xc xcE dr r               

ٔیوٙٙذ: تمؼيٓ ٕٞجؼتٍی ٚ تجبدِی لؼٕت دٚ ثٝ ساExc ٘يض ایٙدب دس

(2-40)
 

GGA GGA GGA

xc x cE E E 

 ٕٞيٗ ثٝ.اػت ٕٞجؼتٍی ا٘شطي اص ٔٛثشتشٚ ثضسٌتش ثؼيبس تجبدِی ا٘شطي ٔطبػجبت ایٗ اص ثؼيبسي دس

 دليك تجبدِی ا٘شطي .ٔیؿٛد ثيـتشي تٛخٝ تجبدِی خّٕٝ ثٟجٛد ثٝ ٔٙبػتتش تمشیت داؿتٗثشاي دِيُ

:اػت صیش ت كٛس ثٝρ(r)زٍبِی ثب غيشلٌجيذٜاػپيٙی دػتٍبٜ ثشاي

(2-41)
 

1 1
[ , ] [2 ] [2 ]

2 2

GGA

x x xE E E        

 :ٔیؿٛد ٘ٛؿت صیش كٛست ثGGAٝتمشیت دس تجبدِی ا٘شطي ثٙبثشایٗ

(2-42)           
hom hom( ) [ ( )] ( , , , ) ( ) [ ( )] ( )x x x xdr r r F dr r r F s                 

xثبلا ساثٌٝ دس
homεثٝ تجبدِی ا٘شطي ایٗ. اػت غيشلٌجيذٜ ٍٕٞٗ اِىتشٚ٘ی ٌبص تجبدِی ا٘شطي زٍبِی 

:اػت ٚاثؼتٝ ،kfٔٛهٔی فشٔی ٔٛج ٘ذاصٜثشداسا

(2-43)
 

2
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Fxاص تبثٔی ثٝكٛست ٚ اػت تجبدِی افضایؾ هشیت42-2ساثٌٝ دسSثٔذ، ثذٖٚ یبفتٝ وبٞؾ ،ؿيت 

ؿٛد: ٔی دادٜ ٕ٘بیؾ

(2-44)
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µs ٌٝٔٛثش ؿيت هشیتدسایٗساث ٚ k  ٔطبػجٝ صیش كٛست ثٝ ٘يضmٔشتجٝ S اػت. تدشثی هشیت 

 :ؿٛدٔی

(2-45)
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 ثب .اػتFx(s)هشیت ثٝ ٔشثٛى ساثٌٝ ؿىُ دس داسد خٛدٚ GGA ٔختّف ٞبيتمشیت دس وٝ تفبٚتی

 صسٞٛف اسٖ ٚ ثشٚن پشدٚ، ؿذ ا٘دبْ صٔيٙٝ ایٗ دس وٝ ػبصيٞبیی ثٟيٙٝثٝ تٛخٝ
تبثٔی 1996 ػبَ دس1

GGA96٘بْ ثب تبثٔی ایٗ وٝ اسایٝوشد٘ذ سا PBE-GGA ٝاػت ؿذٜ ؿٙبخت.

 (2WC-GGA)کَّي -یبفتِ ٍٍ تعوین ضیت تقریت 2-8-3

3ٚٚ تٛػي 2006 ػبَ دسGGA96تبثٔی ثٟجٛد ِٔٙٛس ثٝ تمشیت ایٗ
4ٚوٛٞٗ  

ثشسػی >.43ؿذ= اثذاّ 

ایٗتمشیت ؿذٜ ٞبيا٘دبْ ا٘شطي خٛاف ٘ـبٖٔیدٞٙذوٝثب  ثؼيبس دلت ثٝ سا ػٌص ػبختبسيٚ

 ثٟجٛد خٟت دستمشیتتغييشاتی ٕ٘ٛد.دسایٗ ٔطبػجٝ ٔیتٛاٖ دیٍش تمشیتٞبي ثب ٔمبیؼٝ دس ثٟتشي

 یبفتٝتغييش صیش كٛست ثٝ تمشیت دسایFxٗدسx هشیت .اػت ٌشفتٝ ا٘دبFxْ ثشسٚي تجبدِی تبثٔی

:اػت

(2-46)
 

2 2 2 410 10
( ) exp( ) ln(1 )

81 81
x s s s cs     

 تمشیتٞبي تمشیتٞب، ایٗ دٞيٓ لشاس ٌٔبِٔٝ ٔٛسد سا لٛي ٕٞجؼتٝ دػتٍبٜ یه ثخٛاٞيٓ كٛستیوٝ دس

 .وشد اػتفبد ٔب٘ٙذUٞبي تمشیت اص وٝ اػت ثٟتش ٚ ٔٙبػجی٘يؼتٙذ

 GGA,LDA تقریت ّبی  هعبیت 2-9

 زٍبِی تبثٔی ِ٘شیٝ پبیٝ ثش ؿٓ -وٛٞٗ ٔٔبدلات دػتٝ ٚػيْ وبسثشد ٔٛختGGA ٚ LDA تمشیتٞبي

 هٔف تشیٟٗٔٓ .ؿذ آؿىبس ٞبتمشیت ایٗ هٔف ٘مبى صٔبٖ ٔشٚس ثٝ أب .ؿذ٘ذ ؿيٕی ٚ فيضیهّٓٓ دس

 ایٗ .اػت لٛي ٕٞجؼتٝ ٞبيتشويت اِىتشٚ٘ی ػبختبس ٘بدسػت تٛكيف فيضیه دسّٓٓ ٞبتمشیت ایٗ

:ٔیؿٛدوٝ ثبٓث هٔف

5ٞبثبسد ؿٍبفتٍی -اِف
سٚد. ثيٗ اص 

                                                 
1
 J. P. Perdew, M. Ernzerhof, and K. Burke 

2
 WU- Cohen 

3
 Z. Wu 

4
 R. E. Cohen 

5 Hubbard Spliting 
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1ٞٛ٘ذ دْٚ ٜلبٓذ -ة
 ثّٛسي ٔيذاٖ ٚ داسیٓ پش٘يٕٝ پٛػتٝ وٝ ٔؼبیّی دس یٔٙی ثبٔـىُٔٛاخٝؿٛد. 

 وبسٌيشي ثٝ ؿٛد، ایدبد ٞٛ٘ذ دْٚ لبٓذٜ ًجك اٚسثيتبَ لٌجؾ ثبیذ وٝ ضبِی دس ،اػتوٛزه ثؼيبس

 ٕٞجؼتٝ تشويجبت دستٛكيف ٞٛ٘ذ لٛآذ هٔف ثٝ ثبتٛخٝ.ٔیوٙذ ضزف لٌجؾسا ایٗ فٛق ٞبيتمشیت

ٔذَ ثٝ تٛاٖ ٔی خّٕٝ آٖ اص .ؿذ٘ذ اسایٝ دػتٍبٜٞب ایٗ ثشاي دیٍشي ِ٘شیٝٞبئختّف ٚ ٔذَٞب لٛي

 ٞبٔيّتٛ٘ی ثبص٘ٛیؼی ثب ٔیؿٛد ػٔی ٔذَٞب ایٗ اص یه ٞش دساؿبسٜوشد. ٞبثبسد ٚ ا٘ذسػٖٛ وب٘ذٚ، ٞبي

 ثٝ ايرسٜ ثغ ٔشثٛىثٝػيؼتٓؿشٚدیٍٙشٔٔبدِٝ ٚضُ لٛي ٕٞجؼتٝ اِىتشٚ٘ی ثغ دػتٍبٜ یه ثشاي

 غيشخبیٍضیذٜ سفتبس ٚ ٍٕٞٗ ٌبص تمشیت تمشیت، دٚ ایٗ اػبع.ؿٛد پشداختٝ اِىتشٚ٘ی خٛاف تٛكيف

ٔی فشم ثبثت ٔٛهٔی ًٛس ثٝ اِىتشٖٚٞب زٍبِیLDAتمشیت دس دیٍش ٓجبست ٔیثبؿذ.ثٝ اِىتشٖٚٞب

 ٘ـذٜ ٌشفتٝ ِ٘ش دس ٞباِىتشٖٚ ثشاي خبیٍضیذٌیٞير اِىتشٖٚٞب تٛصیْ دس ایٙىٝ یٔٙی فشم، ؿٛد.ایٗ

.وٙٙذٕ٘ی ُٕٓ ٔٛفك لٛيٕٞجؼتٝ ٞبي دػتٍبٜ ثشسػی ثشاي ٞب تمشیت ایٗ ٘تيدٝ دس.اػت

 ّبی ّوجستِ قَی  ّبی حل دستگبُ رٍش 2-13

 تشويجبت ثٝ ٘ؼجت آٟ٘ب دس اِىتشٖٚٞب ثيٗ ٕٞجؼتٍی وٝ ٞؼتٙذ تشويجبتی لٛي ٕٞجؼتٝ دػتٍبٜٞبي

dتشاص وٝ ٔیثبؿٙذ ٓٙبكشي ؿبُٔ ٕٓذٜ ًٛس ثٝ تشويجبت اػت.ایٗ ثشخٛسداس إٞيتثيـتشي اص دیٍش

اػت.اِجتٌٝبٞیٕٔىٗاػتوٝیهتشويتاصاثتذإٞجؼتٝلٛي٘جبؿذأبؿذٖ پش ضبَ دس آfٖیب

وشدٖتمبسٖ،ٔطذٚدوشدٖآٖدسیهیبزٙذثٔذٚیبضتیٚسٚدإٓبَتغييشاتیاصلجيُوٓثٔذاص

ٕٞجؼتٍیثيٗاِىتشٖٚثٝیهدػتٍبٜٕٞجؼتٝلٛي،یه٘بخبِلی وبٔلاتجذیُؿٛد. وٝٔٙـب ٞب

-یٞبٔداؿتٝثبؿذ.ٕٞجؼتٍیثيٗاِىتشٖٚوٛا٘تٕیداسد،ٔيتٛا٘ذدسخٛافتشويجبتتبثيشثٝػضایی

 فشٔيٛ٘ی تشويجبت ،ٔبت ٓبیكٞبيٞبيصیبدياصلجيٌُزاساصفبص٘بسػب٘بثٝسػب٘بدستٛا٘ذٓبُٔپذیذٜ

 ثشسػی ٚ ٌٔبِٔٝ[.64-38،68]ثبؿذ دیٍش پذیذٜٞبي اص ثؼيبسي ٚ ثبلا دٔبي سػب٘بٞبي اثش ػٍٙيٗ،

 اختلبف خٛد ثٝ سا فيضیه پظٚٞؾٞبي ٚ ٌٔبِٔبت اص ٚػئی لؼٕت أشٚصٜ دػتٍبٜٞب ایٗ خٛاف

                                                 
1 Hund 
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اصیه دادٜ ٞبي إٞيت ًشف اػت. ٞبي هٔف دیٍش ًشفی اص ٚ لٛي ٕٞجؼتٝ دػتٍبٜ  تمشیت

GGA,LDAوٙٙذ. ضُ سا ٔـىُ ایٗ وٝ داؿت آٖ ثش سا پظٚٞـٍشاٖ دػتٍبٜٞب ٌٛ٘ٝ ایٗ تٛكيف دس 

اػتٜٞبؿذٞبيصیبديثشايضُایٍٙٛ٘ٝدػتٍبٜٞبٚسٚؽپظٚٞـٍشأٖٙدشثٝتمشیتایٗ تلاؽ

ٞبدسؿيٕیثشايفيضیهثشائطبػجٝخٛافاِىتشٚ٘یٚثٔویاصآٖٞبدسّٓٓوٝثٔویاصآٖ

 .ٌيش٘ذاػتفبدٜلشاسٔیٌٔبِٔٝخٛافاتٕیِٚٔٛىِٛیٔٛسد

  ثبز هغسُ رٍش 2-13-1

اٚسثيتبَ اِىتشٖٚٞبي ثشاي ضبِتٞب زٍبِی وٝ اػت آGGA,LDAٖتمشیتٞبي اص اػتفبدٜ ٘تيدٝ

ؿٛ٘ذ.أبدسٚالْٕٞيـٝایًٗٛس٘يؼتٚثيٙیٔیًٛساؿتجبٜدسػٌصفشٔیپيؾثfٚdٝٞبي

ثٝيفشٔیلشاس٘ذاس٘ذٚدس٘بضيٝٔغضاوثشٔٛالْدس٘ضدیىیػٌصٞبيایٗاٚسثيتبَٞبدساِىتشٖٚ

یىیاص داس٘ذ. لشاس  ثٝ سا اِىتشٖٚٞب ایٗ سفتبس تبضذٚدي تٛا٘ذ ٔی وٝ سٚؽٞبییكٛستخبیٍضیذٜ

ایٗسٚؽایٗاِىتشٖٚ.>44ٔیثبؿذ= ثبص ٔغضٜ سٚؽ وٙذ پيؾثيٙی دسػتی )اِىتشٖٚدس ٞبيٞب

دٞٙذٚثبا٘تمبَٔیئغض٘بضيٝ ثٝ ٚ ضزف ُشفيت ٘بضيٝ اص دػتی كٛست ثٝ (ساfٚdٞبياٚسثيتبَ

ٕٞب٘ٙذاِىتشٖٚایٗاِىتشٖٚ ٔیيٞبئغضٞب ٘تيدٝایٗسفتبس دس ٕ٘یاِىتشٖٚؿٛد. ثبتٛا٘ٙذٞب

اِىتشٖٚاِىتشٖٚ ایٗ ٕٝٞ ٘يؼتوٝ ًٛس ایٗ ٕٞيـٝ أب وٙٙذ. ثشلشاس پيٛ٘ذ دیٍش وبٔلاٞبي ٞب

ٞبيدیٍشٞيجشیذ٘ـٛ٘ذ.اصًشفیخبیٍضیذٌیدسپيٛ٘ذؿشوت٘ىٙٙذٚثباِىتشٖٚخبیٍضیذٜثبؿٙذٚ

ٔویاصتشويجبتٕٔىٗاػتوٝاِىتشٖٚوٕتشاػت.ضتیدسثئغضٞبيٞباصاِىتشٖٚایٗاِىتشٖٚ

ؾثبؿٙذ.أبدسٞشكٛستسٚؽٞبيسػب٘خضءاِىتشٖٚٞبيایٗاٚسثيتبَٞبدسپيٛ٘ذؿشوتوٙٙذٚ

ٕٞشاٜاػت.ثبایٗٚخٛدایٗسٚؽیىیاصتمشیتاػتٚٞشتمشیجی٘يضثبخٌبٞبیییهثبص٘يضئغض

 سٚد.ٔیلٛيثٝوبسٞبيٕٞجؼتٝٞبییاػتوٝثشايضُدػتٍبٜسٚؽ
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 LDA+Uرٍش  2-13-2

 اِٚيٝ ؿىُ لٛي ٕٞجؼتٝ دػتٍبٜٞبي تٛكيف دسGGA,LDAتمشیتٞبي ٔـىلات سفْ ِٔٙٛس ثٝ

1آ٘يؼيٕٛ تٛػي 1991 ػبَ دسLDA+Uثٙذيتمشیت فشَٔٛ
ٔٛفميت ثٝ تٛخٝ ثب .>45ؿذ= ٔٔشفی 

دسخٕٝٞجؼتٍیٔتفبٚتأشٚصٜایٗسٚؽٞبییثبػبختبساِىتشٚ٘یدػتٍبٜٔطبػجٝ دس سٚؽ ایٗ ٞبي

سٚد.فشَٔٛٞبيٕٞجؼتٝلٛيثٝؿٕبسٔیٔطبػجبتدػتٍبٜٞبياػبػیدسثٝٓٙٛاٖیىیاصسٚؽ

دسآٖ٘ٛٓیپيٛ٘ذثيِٗ٘شیٝتبثٔیزٍبِیٚثبؿذوٝثٙذيایٗتمشیتثشپبیٝیهٔذَخبفٔی

 دػتٝ دٚ ثٝ اِىتشٖٚٞب ٞبثبسد ٔذَٜاػت.دس>ٚٔذَا٘ذسػٖٛثشلشاسؿذ46ٞبییٔب٘ٙذٞبثبسد=ٔذَ

ٔجب٘یٔی تمؼيٓ غيشخبیٍضیذٜ ٚ خبیٍضیذٜ  ثٙذي تمؼيٓ اػبعٕٞيٗ ثش ٘يضLDA+Uسٚؽ ؿٛ٘ذ.

.ٔیؿٛد ٌشفتٝ ِ٘ش دس صیش كٛست ثٝ ا٘شطي تبثٔی سٚؽ، ایٗ ٔیثبؿذ.دس اػتٛاس اِىتشٖٚٞب

(2-47)1

2
LDA U LDA dc i j

i j

E E E U n n



   


 ثشاي ا٘شطي دس تلطيص ٘ٛٓی ٚالْ دس وٝ ثشد پی ٘ىتٝ ایٗ ثٝ ٔیتٛاٖ فٛق ا٘شطي تبثٔی دس دلت ثب

 ػٟٓ اثتذا سٚؽ ایٗ اػت.دس ؿذٜ ا٘دبLDAْتمشیت ا٘شطي تبثٔی ٚ لٛي ٕٞجؼتٝ یهدػتٍبٜ تٛكيف

 ٍٕٞٗ ٌبص ٔذَ اػبع ثش وLDAٝا٘شطي اص خبیٍضیذٜ اِىتشٖٚٞبي ثشاي اِىتشٖٚ-ثشٕٞىٙؾاِىتشٖٚ

1كٛست ثٝ ٞبثبسد ٔذَ ٌٔبثك ػٟٓ ایٗ ػپغ ؿذٜاػت، وٓ ٔیثبؿذ

2
i j

i j

U n n


ٝاهبفٝ ا٘شطي ث 

 ثٝ وٝ ٔیثبؿذ خبیٍبٞی دسٖٚ ثشٕٞىٙؾUْٚا–iٓذداؿغبَاٚسثيتبniَآٖ دس وٝ اػت، ؿذٜ

 ا٘شطياْ-kاٚسثيتبَ اؿغبَ ٓذد ثٝ (٘ؼجت47-2اصساثٌٝ) ٌشفتٗ ٔـتك اػت.ثب ٔٔشٚف ٞبثبسد پبسأتش

ؿذ: خٛاٞذ صیش كٛست ثٝ اٚسثيتبَ
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ثٝثبلاٚپبیيٗػٌصفشٔیLDA(ا٘شطياٚسثيتبِیتمشیت49-2ٌٔبثكساثٌٝ) ثؼتٝثٝٓذداؿغبَ،

ٔٙتمُٔیؿٛد.

(2-50)

 

ا٘ذاصٜ ثٝ اٚسثيتبَٞب ایٗ ٘تيدٝ دس ٔیثبؿذ،ni=1ؿذٜ اؿغبَ اٚسثيتبَٞبي ثشاي
2

Uفشٔی ػٌص صیش 

ٕٞسٙيٗ ٔیٌيش٘ذ. ٔی كفش ٘ـذٜ اؿغبَ اٚسثيتبَٞبي ثشايniٔمذاس لشاس  ایٗ ٘تيدٝ دسٚؿٛد

ا٘ذاصٜ ثٝ اٚسثيتبَٞب
2

Uثٙبثشایٗٔیٌيش٘ذ لشاس فشٔی ػٌص ثبلاي  اص ثٔذLDAتمشیت ٘ٛاسٞبيدس .

آٖٞبثٝ اختلاف وٝ ٔیؿٛ٘ذ ؿىبفتٝ ٘ـذٜ اؿغبَ ٚ ؿذٜ اؿغبَ ٘ٛاس دٚ ثLDA+Uٝإٓبَتمشیت

ٔیثبؿذUا٘ذاصٜ ٔی افضایؾ ٘ـذٜ اؿغبَ ٚ ؿذٜ اؿغبَ ٘ٛاسٞبي ثيٗ فبكّٝ ثبؿذ ثضسٌتشUٞشزٝ.

 اص سا اٚسثيتبَٞب تمشیت ایٗ وٝ ٓٙبیتثٝایٗ.ٔیٌيش٘ذ فشٔیفبكّٝ ػٌص اص ثيـتش ٘ٛاسٞب یٔٙی یبثذ،

سٚؽ آتجبس وٝ ٔیٌيشیٓ ٘تيدٝ ٔیوٙذ ایدبد ؿىبفتٍی ٚ ٘ٛاسٞبفبكّٝ ثيٗ ٚ وشدٜ دٚس فشٔی ػٌص

LDA+U داسد اٚسثيتبَ خبیٍضیذٌیثٝ ایٗثؼتٍی ٘جبؿذ خبیٍضیذٜ ثشسػی ٔٛسد اٚسثيتبَ اٌش ٚ ،

داؿتٝثبؿذ.ٞباصػٌصفشٔیوشدٖاِىتشٖٚتٛا٘ذخيّیتبثيشيدسسٚ٘ذؿىبفتٍیٚدٚستمشیتٕ٘ی

اػت ؿذٜ اسایLDA+Uٝسٚؽ اص ٔتفبٚتی ٚ ٔتٔذد ٘ؼخٝٞبي تبوٖٙٛ  ٚ آ٘ؼيٕٛ تٛػي وٝ سٚؿی.

 پتب٘ؼيُ اص سٚؽ ایٗ دس . >45داسد= ؿٟشتHFMسٚؽ ٘بْ ثٝ اػت ؿذٜ اسائٝ 1991 دسػبَ ٕٞىبساٖ
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 ایٗ ثشاي دیٍش سٚؽ.ٔیؿٛد اػتفبدٜ اػپيٙی لٌجيذٌی ٌشفتٗ دسِ٘ش ثذLDAٖٕٚٞجؼتٍی  تجبدِی

 وٓ ٕٞجؼتٍی ثب دػتٍبٜٞبیی ٚ فّضي دػتٍبٜ ثشاي ثيـتش وٝ >،47اػت=AFMثٝ ْٛٔٛػ سٚؽ تمشیت

 سٚؽ ثٔذي سٚؽ.اػت ٔٙبػت
1
SIC ٌشدیذ اسائٝ 1993 ػبَ دس ٕٞىبساٖ ٚ آ٘ؼيٕٛ تٛػي وٝ اػت

=48<  تٕبٔی دس .اػت سٚؽ ٔٙبػتتشیٗ تمشیجب ایٗسٚؽ ٕٞجؼتٝ لٛي ًٛس ثٝ دػتٍبٜٞبي ثشاي.

پبسأتشاػتتبسپبسأتشٞبثبسدٚ)UٚJپبسأتشٚسٚدي دٚ ثٝ ٔطبػجبت ؿشّٚ اص لجLDAُ٘ؼخٝٞبي

ؿذٜ(٘يبصداسیٓ.

 U  ٍJهقبدیر  کردى هطخع رٍش ّبی 2-13-2-1

 ثٝ ٔیتٛاٖ اَٚ ٚضّٝ دس ثشسػی ٔٛسد دػتٍبٜ فيضیىی وٕيتٞبي ٓٙٛاٖ ثٝ ساU ٚJ ٚسٚدي پبسأتش

 سٚثشٚ ٔـىُ دٚ ثبUٚJپبسأتشٞبي تدشثی ا٘ذاصٌٜيشي ساٜ دس وشد.ِٚی ا٘ذاصٌٜيشي تدشثیكٛست

تشويتایٙىٝ اَٚ ٞؼتيٓ. ثؼيبسياص ٔـىُٞبییوٝٔیتٟيٝ آصٔبیـٍبٜ خٛاٞيٓثشسػیوٙيٓدس

ا٘ذاصٜٔی ایٙىٝ دْٚ كٛستأ،پبسأتشٞبٌيشيایٗثبؿذ، ثشسػیٖبىدس تشويتٔٛسد ٞضیٙٝ،تٟيٝ

ثٝغيشاصسٚؽ  ٘يض دیٍشي سٚؽٞبيUٚJوشدٖ ٔـخقٞبيتدشثیثشايصیبديسادسثشداسد.

 ٔختّف ٞبيUٚJاصاي ثٝ سا وٝٔطبػجبت ٔیثبؿذ كٛست ایٗ ثٝ سٚؽٞب ایٗ اص یىی.داس٘ذ ٚخٛد

ًشیك ایٗ اص ٚ وٙيٓ تدشثیٔمبیؼٝ وٕيتٞبي ثب ٔیآٚسیٓ دػت ثٝ وٝ سا ٘تبیدی ػپغ دٞيٓ ا٘دبْ

UٚJكٛستتدشثیثٝ وٕيتٞب ٕٞٝ وٝ ٔیثبؿذ ایٗ ٘يض سٚؽ ایٗ ٔـىُ وٙيٓ. ا٘تخبة سا ٔٙبػت

ٞبيتشويتٔٛسدِ٘شٕٔىٗاػتدسدػتشع٘جبؿذ.ا٘ذٚٔمذاستدشثیٕٞٝوٕيتٔطبػجٝ٘ـذٜ

 وٕيت زٙذ ٔمبدیش ثب ٔطبػجبت ٘تبیح تٌجيك وٝ ٘ذاسد ٚخٛد دِيّی ٞير دیٍش ٔطذٚداصًشفی

 سٚؽ ثبؿذ. ؿذٜ ٔطبػجٝ دیٍش پبسأتشٞبي ثٝ آتٕبد UٚJٚپبسأتشٞبي كطت ثشآصٔبیـٍبٞیٌٛاٞی

ٔیایٗ ػبوٗ ثٝ اثتذا ٔطبػجٝ دیٍش ایٗسٚؽپبٔتشٞب یىیاص ثبؿذ. تٛػيآ٘ؼيٕٛ 2ٌٚٛ٘بسػٖٛٞب

ثشايخبیٍضیٙیدٚاِىتشٖٚدسیهخبیٍبٜاٚسثيتبَثٙذيا٘شطيلاصْٔٔشفیؿذٜاػت.دسایٗفشَٔٛ

                                                 
1
 Self-interaction correction 

2
O. Gunnarsson  
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ايوٝآ٘ؼيٌٕٛٚٛ٘بسػٖٛثبِطبٍساثٌٝاتٕٓٞجؼتٝلٛيثٝٓٙٛاٖپبسأتشٞبثبسدٔٔشفیؿذٜاػت.

>:49=ا٘ذثٝكٛستصیشاػتٞبي٘بؿیاصاػتتبساسائٝوشدٜوشدٖپذیذٜ

(2-51)
1 1

( , ) ( , 1)
2 2 2 2 2 2

eff d d

n n n n
U  

 
    



 خبیٍضیذٜ اٚسثيتبَ اؿغبَ ٓذدnساثٌٝ ایٗ دس ٚ
d



 تشاص ٔمذاس ٚیظٜ  3dخبیٍضیذٜ  تشاص ٞش یب ٚ

دیٍشيثباػپيٗثبلاػت.ثشايثٝوبسٌيشيایٗساثٌٝاثتذایهاثشػَّٛؿبُٔتٔذاديخبیٍضیذٜي

ٞبيٕٞجؼتٝلٛيتشويتٚػپغثبا٘تخبةیىیاصاتٓٔیػبص٘ذٔٛسدِ٘شتشويتػَّٛٚاضذاص

 یه ا٘دبْ ٚ(51-2)ساثٌٝ ثشاػبع اتٓ ایٗ تشاص اؿغبَ ٓذدٔٛسدِ٘شثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلیٚٔميذوشدٖ

.ؿٛدٔی ٞبثبسدٔطبػجٝ پبسأتشGGAیب LSDAتمشیت ثب ٔطبػجٝ

 LDA+Uرٍش  هعبیت 2-13-2-2

 داساي سٚؽ ایٗ وٝ ٔیدٞذ ٘ـبٖ تبوٖٙٛ 1990 دٞٝ اصLDA+Uسٚؽ ثٝ ؿذٜ ا٘دبْ ٔطبػجبت تٔذاد

 .اػت ٔٔبیجی داساي ٞٓ سٚؽ ایٗ ضبَ ایٗ ثب اػت، ؿذٜ ثّٛسٞب اِىتشٚ٘ی ٔطبػجبت دس خبیٍبٜٚیظٜاي

ٚسٚدي پبسأتشٞبي ٘يبصٔٙذ سٚؽ ایٗ دس ٔطبػجبت ا٘دبْ ثشاي وٝ اػت ایLDA+Uٗسٚؽ اَٚ ٔـىُ

UٚJٓدػتٝ ثب ٔؼئّٝ ایٗ ٘ىٙٙذ. تّمی ػبوٗ ثٝ اثتذا سا سٚؽ ایٗ ٓذٜاي اػت ثبٓثؿذٜ وٝ ٞؼتي 

 ٔطبػجٝ دْٚ ٔـىُ اػت. تٔبسم دس ٔیؿٛ٘ذ ضُ ػبوٗ اثتذاثٝ كٛست ثٝ وٝ ؿٓ  وٛٞٗ ٔٔبدلات

 ٔطبػجبتی ٚ تدشثی كٛست ثٝ پبسأتشٞب ایٗ ؿذا٘ذاصٌٜيشي ٌفتٝ وٝ ٕٞبٌ٘ٛس اػت.UٚJپبسأتشٞبي

ثشايیهتشويتخبفساؿذٜ (ٔطبػجUeff = U-Jٝ) Ueffًشفی اص ٔیثبؿذ. ٚلتٌيش ٚ پشٞضیٙٝ

إًيٙبٖوبُٔثشايٕٞبٖٓٙلشدستشويتدیٍشثٕٝ٘ی ٓٛأُتٛاٖثب صیشا ػبختبسيیهوبسثشد،

ایٗٝثشاياػتفبدٜاصتٛاٌٖفتوتٛا٘ذدسٔمذاسایٗپبسأتشتبثيشٌزاسثبؿذ.دسٚالْٔیتشويتٔی

سٚؽثبٔـىّیثٝ٘بْپبسأتشٞبثبسدسٚثشٚٞؼتيٓ.

سٚؽ ایٗ اػت. آٔذٜ ٚخٛد ثٝ دیٍشي سٚؽ داسد ٚخٛدLDA+Uتمشیت دس وٝ ٔـىلات ایٗ سفْ ثشاي

ٔیثبؿذ. ٞيجشیذ تبثْ اص اػتفبدٜ
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 1ّیجریذ تبثعی ّبی 2-11 

تبثٔی آٖ دس وٝ ؿذ ٟ٘بدٜ ثٙب >وٛا٘تٕی54-52ؿيٕی= دس دیٍشي سٚؽLDA+Uسٚؽ ثب ٕٞضٔبٖ

 ٘ذ.ٔیؿٛ آٔيختٝ فٛن ٞبستشي تجبدِی ا٘شطي اص ثبوؼشيLDAٚGGAٕٞجؼتٍی  ا٘شطيتجبدِی ٞبي

 1993 ػبَ دس ٞيجشیذ تبثْ اِٚيٗ ٔیؿٛ٘ذ. ٘بٔيذٜ ٞيجشیذ تبثٔیٞبي سٚؽ ایٗ  اص ضبكُ تبثٔیٞبي

ٞبدساثتذأٛسدتٛخٝفيضیىذا٘بٖلشاسٍ٘شفت،صیشاایٗتبثٔی>.50ؿذ= ٔٔشفی ثه-اوؼُدي تٛػي

ٞبثشخٛسداس٘جٛد٘ذ.اصًشفیثٝوبسٌيشيایٗتبثٔیدسثيـتشٔٛاسدهشایتاصتٛخيِٝ٘شيلبثُلجِٛی

ا٘شطي ثٝدِيُٚخٛد آٖٞبستشيثشائطبػجبتاِىتشٚ٘یثّٛسٞب ثٝفٛندس ضدٓٔطبػجبتسا ٞب

ثبٌزؿتصٔبٖٚتبثْٔٛجٔیاكّیشسسٚؽٞبستشيفٛنٔتغيداد،صیشادؿذتافضایؾٔی ثبؿذ.

ٕٞسٙيٗثبتٛخٝثٝػشٓتٚدلتثبلاٚبٔپيٛتشٞبيثبٖوآٔذپيـشفتدسّٓٓوبٔپيٛتشٚثٝٚخٛد

ٞبيثٔٛفميت ایٗسٚؽٝ اص آٖدػتآٔذٜ اص اػتفبدٜ فىش ثٝ سا فيضیىذا٘بٖ ثشائطبػجٝٞب ٞب

اِىتشٚ٘یدس ا٘ذاختٝاػتػبًَیػبختبس ٞبياخيش ػبَ. ایٗدس ٞبياخيشٔطبػجبتفشاٚا٘یثب

 تجبدِی سٚؽ سٚؽٞب، ایٗ اص یىی.اػت آٔذٜ دػت ثٝ ٘يض خٛثی ثؼيبس ٘تبیح ٚ ؿذٜ ا٘دبْٞبسٚؽ

>.38ثبؿذ= ٔی2(EECEاِىتشٖٚٞبيٕٞجؼتٝ) ثشاي دليك

 ضن -کَّي هعبدلات حل رٍش ّبی 2-12

اصضُٔٔبدِٝؿشٚیٍٙشدػتٍبٜثغاِىتشٚ٘یثٝیهػشئٔبدلاتتهاِىتشٚ٘یٞبيلجُدسلؼٕت

ؿٓ-وٛٞٗؿٓٔٔشٚفثٛد٘ذ.ثشايضُدػتٝٔٔبدلات-وٛٞٗثٝدػتٝٔٔبدلاتتهرسٜسػيذیٓوٝ

تشیٗوٙٙذ.ٟٔٓداسد.ایٗدػتٝٔٔبدلاتساثٝكٛستخٛدػبصٌبسضُٔیٞبئختّفیٚخٛدسٚؽ

اػت.iا٘تخبةپبیٝٔٙبػتخٟتثؼيتٛاثْٔٛجتهرسٜٔٔبدلاتتهرسٜٔشضّٝثشايضُایٗ

(2-59)( ) ( )i n n

n

r a r 
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) وٝدسآٖ )n rپبیٝ تٛاثْ ٕٞبٖ ٞب ٚ
na-ٚالٔی سفتبس ثب ا٘تخبثی پبیٝ ٞشزٝ .ٞؼتٙذ ثؼي هشایت ٞب 

ٞب یبفت.ثّٛس دس اِىتشٖٚ افضایؾخٛاٞذ دلتٔطبػجبت ػشٓتٚ ثبؿذ داؿتٝ ثيـتشي ػبصٌبسي

كٛستصیش٘ٛؿت:تٛاٖثٝؿٓسأی-ٔٔبدِٝوٛٞٗ

(2-60)( ) ( )iH r r  

سػيٓ: ٔی صیش ساثٌٝ (ث60ٝ-2(ٚ)59-2سٚاثي) اص اػتفبدٜ ثب

(2-61)
( ) 0mn i mn n

n

H O a 


 پٛؿب٘ی ٞٓ ٔبتشیغOmnآٖ دس وٝ ٚHmnكٛستصیش ؿٓ-وٛٞٗ ٞبٔيّتٛ٘ی ٔبتشیغ ثٝ وٝ اػت،

تٔشیفٔیؿٛد:

(2-62)
* ( ) ( )mn m nO r r dr  

(2-63)
* ( ) ( )mn m nH r H r dr  

61-2)ٔٔبدِٝ  خٛاة ؿشًی ثٝ ٔٔبدِٝ ثٙبثشایٗایٗ ٞبػت.-ثشاي ٍٕٞٗ ٚ خٌی ٔٔبدِٝ یه(

ؿٛد: كفش آٖ هشایت وٝدتشٔيٙبٖ داؿت خٛاٞذ

(2-64)det 0mn i mnH O 

ٌفتيٓوٝٞشزٝپبیٝؿٛد.ٞبيدسٌٖٚٔٙمٝاَٚثشیّٛیٗضُٔی-k(ثٝاصايتٕبٔی64-2ٔٔبدِٝ)

اؿتٝثبؿذ٘تبیحٔطبػجبتثٝٚالٔيت٘ضدیهثبسفتبسثّٛسػبصٌبسيثيـتشيدؿٛدٔیايوٝا٘تخبة

ثبؿذ.ثٙذيثّٛسٔیتمؼيٓ،ٞبئٙبػتثشايا٘تخبةتٛاثْٔٛجپبیٝٔٙبػتسٚؽؿٛد.یىیاصتشٔی

تيٗٔی-فيٗبٔٞبيياَٚ٘بضيٝوشٜوٙيٓ.٘بضيٝدٚ٘بضيٝتمؼيٓٔیدسایٗتمؼيٓثٙذيثّٛسساثٝ

ٚاِىتشٖٚوٝیٖٛیاػتٞبيثذٖٕٚٞپٛؿب٘ثبؿذوٝؿبُٔوشٜ دسثشٞب ٔیٞبيغيشُشفيتیسا

(.1-2)ؿىٌُٛیٙذٔی خبیٍبٞی ثيٌٗٝيشد.٘بضيٝدْٚفوبيثيٗایٗوشاتاػتوٝثٝایٗفوب٘بضي

ٞبيصیبدياػت،ِٚیدس٘بضيٝٞبداساي٘ٛػبٖتيٗثٝدِيُضوٛسٞؼتٝ-فيٗبپتب٘ؼُدسٖٚوشاتٔ

:تمشیجبیىٙٛاختاػتخبیٍبٞیتغييشاتثيٗ

na
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(2-65) 
0

( )
( )

MT

MT

V r r R
V r

V r R

 
 

 


 پتب٘ؼيُ تبثْ ؿىُ ثٝ تٛخٝ ثب .ٔیؿٛد اػتفبدٜ وبُٔ پتب٘ؼيُ اصWIEN2kوذ ٚػيّٝ ثٝ ٔطبػجبت دس

دٞٙذ: ٔی ٘ـبٖ صیش كٛست ثٝ سا وبُٔ پتب٘ؼيُ خبیٍبٞی، ثيٗ ٚ ٘بضيٝٔغضٜ دس

(2-66)  
.

( ) ( )

( )
( )

lm lm MT

lm

ik r

k MT

k

V r Y r r R

V r
V r e r R

  


 
 








ٞبيثؼيبسيثشايپشداصیٓ.سٚؽثبٔـخقؿذٖؿىُتبثْپتب٘ؼيُثٝثشسػیؿىُتبثْٔٛجٔی

.پشداختٝؿذٜاػتٞبٌٔبِٔٝاخٕبِیثشخیاصآٖٔٛجٚخٛدداسدوٝدسادأٝثٝتٛاثْا٘تخبة

 

ٚ٘بضيٝثيٗ(II)تيٗ–ٞبئٛفيٗٞبيدسٖٚوشٜيثؼييثٝ٘بضيٝثٙذيفوبيدسٖٚیبختٝتمؼيٓ:1-2ؿىُ

(.Iخبیٍبٞی)



 (APW) 1رٍش اهَاج تخت ثْجَد یبفتِ 2-12-1

ثيؾتٛاٖوٓٚٞبسأیاِىتشٖٚ،بٞی٘بضيٝثيٗخبیٍدسدسایٗسٚؽ،دسٔٙبًكدٚساصٞؼتٝیٔٙی

ٞبيدسٖٚوشاتتّمیوشدٚآٟ٘بساثشضؼتأٛاجتختثؼيداد،دسضبِیوٝاِىتشٖٚثٝكٛستآصاد

 كٛست ثAPWٝسٚؽ دس ٔٛج تبثْ ؿىُ ٘تيدٝ دس .ٔیدٞٙذ ثؼي وشٚي ٕٞبًٞٙٞبيثشضؼتسا

>.56,57ثبؿذ= ٔی صیش

                                                 
1
 Augmented Plane Waves 
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(2-67)   
, ,

1
exp[ ( ). ]

( , )

( , ) ( )
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lm l l
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i k K r r I
Vr E

A u r E Y r r II 


  

  
    





kآٖ دس وٝ ٚKٝٞؼتٙذ، ٚاسٖٚ ؿجىٝ ثشداس اِىتشٖٚ، ٔٛج ثشداس تشتيت ثrٖاِىتشٖٚ ٔىب  ٚV

 دادٜ ثؼي صیش كٛست ثٝ پبیٝ تٛاثْ ایٗ ثشضؼت ؿٓ-وٛٞٗ ٔٛج تٛاثْ ٟ٘بیت دس .اػت ثؼيي ضدٓیبختٝ

.ؿٛ٘ذ ٔی

(2-68)( ) ( , )
MAXK

k

K K

C K K r


  


 اص ٓجٛس دس خٙجـی ا٘شطي كٛست ایٗ غيش دس صیشا ثبؿٙذ پيٛػتٝ وشٜٞب ٔشص اص ٓجٛس دس ثبیذ تٛاثْ ٚیظٜ

دساتٓ ثشاي سا فوب ٘بضيٝ دٚ دس ٔٛج تبثْ پيٛػتٍی ؿشایي اٌش .ؿذ ٘خٛاٞذ تٛكيف خٛثیثٝ وشٜٞب

k,تٛا٘يٓهشایتٔی ،ِ٘شثٍيشیٓ K

lmA ثٙٛیؼيٓ صیش كٛست ثٝ سا:

(2-69)

, 4
( ) ( )

( , )

l
k K m

lm l ll

i
A J k K R Y k K

u R E





 

   


 خٌیػبصي ٔشضّٝ یه ثب تٟٙب ٔٔبدِٝ ایٗ خٛاة ٚ ٞؼتيٓ سٚثشٚ غيشخٌی ٔؼبِٝ ثبیهAPWسٚؽ دس

ٞش اصاي ثٝ ثبیذ ٔطبػجبت آ٘ىٝ اَٚ :ٔیثبؿذ ٔٔبیجی داسايAPWسٚؽ اص اػتفبدٜ .دػتٕ٘یآیذ ثٝ

Kضدٓصیبدٔطبػجبتٔیافضایؾثبٓثٔیتٛا٘ذٞشیهاص٘ٛاسٞبتىشاسؿٛدوٝایٗخٛددس ٚ ٔدبص

ٞبٚخٛدداسدٚآٖٞٓثبٔؼبٚيایٙىٝفميیهثبثتدسپبیٝوٝدسایٗسٚؽثٝدِيُؿٛد.دْٚآٖ

ثٝدػتٔی ایٗسٚؽدسٔـتكثٙبثشایٗآیذ.لشاسدادٖتبثْٔٛجدسٔشص ٞبٔشصوشٜتبثْٔٛجدس

 ثٝ وٝ اػت ایٗ سٚؽ ایٗؿٛدوٝؿبسپيٛػتٝ٘جبؿذ.ٔـىُدیٍشٔیٔب٘ذوٝثبٓث٘بپيٛػتٝثبلیٔی

)تٛاثْ،Eٔمبدیش ثٔوی اصاي , )lu r E ٔیؿٛیٓ ٔٛاخٝ ٔدب٘جی ثبٔـىُ ٘تيدٝدس ذ٘ٔیؿٛ كفش.
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 (LAPW) 1خطی یبفتِ ثْجَد تخت اهَاج رٍش  2-12-2

>.دس58ايضُوٙذ= ساتبا٘ذاصAPWٜتٛاثْ ٔـىُ تٛا٘ؼت ثبس اِٚيٗ ثشاي 1975 ػبَ دس ا٘ذسػٖٛ

)ایٗسٚؽ , )lu r E َٛٔٔيٗ ا٘شطي ضE0ؿٛد ٔی دادٜ ثؼي:

(2-70)0

2

0 0 0

( , )
( , ) ( , ) ( )( ) ( )l

l l E E

u r E
u r E u r E E E O E E

E


 




     



ثٛدٖ) وٛزه ّٓت ٚثٝ
0E E)تخت ٔٛج ثٙبثشایٗ.ٔیؿٛد كشفِ٘ش ثؼي دْٚ ٔشتجٝ خٕلات اص 

:آیذ ٔی دس صیش كٛست ثٝ ؿذٜ یبفتٝخٌیػبصي ثٟجٛد

(2-71)    
, ,

0 0

1
exp[ ( ). ]

( , )

( ( , ) ( , )) ( )
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K
k K k K m

lm l lm l l

lm

i k K r r I
Vr E

A u r E B u r E Y r r II    


  

  
     





 - ٔبفيٗ وشٜي ٔشص سٚي دس آٟ٘ب ؿيت ٚ ٔٛج تبثْ دادٖ لشاس ٔؼبٚي اصAٚBثؼي وٝدسآٖهشایت

 .ٞؼتيٓ سٚ سٚثٝ خٌی ٔمذاس ٚیظٜ ٔؼبِٝ یه ثب لجّی سٚؽ ثشخلاف سٚؽ ایٗ دس.آیٙذدػتٔی ثٝ تيٗ

ٔٙبػت ا٘تخبة ؿٛد تٛخٝ ثٝآٖ ثبیذ وٝ دیٍش ٘ىتٝ
0Eٞبيضبِت اص یه ٞش ثشايs ،p ، dٚfٔی

اٌش.ثبؿذ
0Eتٔشیف ثب ٘تيدٝ دس ٔیوٙٙذ. پيذا اختلاف ٚالٔی ٔمذاس ثب هشایت٘ـٛد بةـا٘تخ دسػت

l-ضبِتٞبي اص یه ٞش ثشاي ٔدبص ٞبيs،p، dٚfٚ ٘ٛؿتٗ ثبEl0ثٝخبيEٜثٝ ٔشثٛى تٛاثْ ٚیظ 

:آیٙذدسٔی صیش كٛست ثLAPWٝسٚؽ

(2-72) 
, ,

1
exp[ ( ). ]

( , )

( ( , ) ( , )) ( )

k

K
k K k K m

lm l l lm l l l

lm

i k K r r I
Vr E

A u r E B u r E Y r r II    


  

  
     





 ضُ ساAPWسٚؽ دس ٔٛخٛد ٔٔبیت ٚ ٔیثبؿذ ثشتشيٞبیی داسايAPWسٚؽ ثٝ ٘ؼجت سٚؽ ایٗ

 لٌشي ثبس یه ثب ٘تيدٝ دس ٞؼتيٓ سٚثشٚ خٌی ٔمذاس ٚیظٜ ٔؼبِٝ یه ثبLAPWسٚؽ دس.اػت وشدٜ

 ؿبس پيٛػتٍی ٔیتٛاAٚBٖهشیت دٚ ٚخٛد ّٓت ثٝ ٕٞسٙيٗ.ٔیآیذ ثٝدػت ٔؼبِٝ خٛاة وشدٖ

.ثٛد ٘خٛاٞيٓ سٚثشٚ ٔدب٘جی ثبٔـىُ دیٍش دسایٗسٚؽٕٞسٙيٗ .وشد ِطبٍ ٘يض سا
                                                 
1
 Linearized Augmented Plane Waves 
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  (LAPW+LO) 1هَضعی ّبی اٍرثیتبل ثب خطی یبفتِ ثْجَد تخت اهَاج رٍش 2-12-3

 ثيٗ ٘بضيٝ ٕٞسٙيٗ ٚ تيٗ - فيٗبٔ وشات دسٖٚ ٘بضيٝ دٚ ثٝ سا فوبAPWٚLAPWسٚؽٞبي دس

ایٗتمؼيٓخبیٍبٞی ٞٓثٝدٚدػتُٝشفيتٚؿٛدوٝاِىتشٖٚثٙذيثبٓثٔیتمؼيٓوشدیٓ. ٞب

دسوذاْاصایٗدّٚ٘ٛاِىتشٖٚیهتبثْٔٛجدسِ٘شٌشفتٝٔیٔغضٜتجذیُؿٛ٘ذٚثشايٞش ؿٛد.

ئغضٞبيوبٔلاخبیٍضیذٜٞؼتٙذوٝثٝكٛستاِىتشٖٚٞبٚخٛدداس٘ذوٝ٘ٝكٛستیثٔویاِىتشٖٚ

 اِىتشٖٚٞب ایٗ ثٝ ٔیٌيش٘ذ، خبي ُشفيتٞبيدػتٝاِىتشٖٚٞبثشخٛسدؿٛدٚ٘ٝوبٔلادسثبآٖ

 ثٝ سا اِىتشٖٚٞب ایٗ APWٚ LAPWسٚؽٞبي دس ٘تيدٝ دس .ٔیؿٛد ٌفتٝ ئغض ٘يٓ اِىتشٖٚٞبي

خٛسیٓ.ٔـىُثشٔیٝث اِىتشٖٚٞب ایٗ ثشايElا٘تخبة دس ٕٞسٙيٗ .وٙيٓ تٛكيف ٕ٘یتٛا٘يٓ دسػتی

دسایٗاػت.ٞبئٛهٔیثٝٚخٛدآٔذٜثشايسفْایٗٔـىُّ٘ٛدیٍشياصتٛاثْپبیٝثٝ٘بْاٚسثيتبَ

ؿٛد:ٌشفتٝٔیتيٗثٝكٛستصیشدسِ٘ش-فيٗبسٚؽیهتبثْپبیٝٔطذٚدثٝوشٜٔ

(2-73),
, , ,

1, 1, 2,

0
( , )

( ( , ) ( , ) ( , )) ( )
lo

lo lo lo mlm
lm l l lm l l lm l l l

lm

r I
r E

A u r E B u r E C u r E Y r r I I


        

  


         





 ٚ ثيٗخبیٍبٞی ٘بضيٝ دس ٚ ؿذٜ تٔشیفخبف اتٓ یه ٚ ٔٔيmٚlٗیه ثشاي پبیٝ ٔٛج تبثْ ایٗ

ٌفتٝٔٛهٔی اٚسثيتبَٞبي ٞبآٖ ثٝ دِيُ ٕٞيٗ ثٝ اػت، كفش دیٍش اتٓٞبي تيٗ - فيٗبوشٜٔ دسٖٚ

ٔیؿٛد.





 
                                                 
1 Linearized Augmented Plane Waves Plus Local Orbitals 
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 فصل سىم

 بهینه سازي پارامتر ها
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 هحبسجبت   جسییبت 3-1

 ٔٛهٔی اٚسثيتبَٞبي ثٔلاٜٚ یبفتٝ ثٟجٛد تخت أٛاج سٚؽ اص WIEN2kٚ ٔبدسایٗپبیبٖ٘بٔٝاصوذ

.پشداصدٔیؿٓوبٖٔٔبدلاتضُثٝٚاػتاػتٛاسزٍبِیتبثٔیِ٘شیٝثشثش٘بٔٝایٗ.ایٓوشدٜاػتفبدٜ

وشٜثٝسٚؽایٗدسثّٛسٚاضذیبختٝ.اػتاِىتشٚ٘یاثشزٍبِیثش٘بٔٝایٗٚسٚؽایٗدساكّیٔتغييش

اِىتشٖٚٔٛجتٛاثْٚپتب٘ؼيُ.ؿٛدٔیتمؼيٓخبیٍبٞیثيٗ٘بضيٝٚاتٓٞشاًشافتيٗ-فيٗبٔٞبي

تختأٛاجضؼتثشٞبآٖاصخبسجدسٚوشٚيٞبيٕٞبًٞٙضؼتثشٞبوشٜدسٖٚدسُشفيتٞبي

.ؿٛ٘ذٔیدادٜثؼي

   NdMnO3ثلَر   3-2

ایٗتشويت.دٔبي٘يُ>59=اػتImmaداسايػبختبساٚستشٚٔجيهثبٌشٜٚفوبییNdMnO3تشويت

K110ػبختبسٔغٙبًيؼیتشويتثشائطبػجٝضبِتپبیٝایٗػيؼتٓ،ثبؿذ.ٔیNdMnO3 ٝساث

دٚكٛستدسِ٘شٔیٌيشیٓ:

ثٝكٛستbثًٝٛسيوٝدسساػتبئطٛس(ac)دسكفطٝفشٚٔغٙبًيؼیٔیثبؿذؿبُٔكفطبت:1

فشٚٔغٙبًيغٔی ثشايایٗآسایؾپبد ٘تيدٝ دس ثٝػبختٗاثشػَّٛ٘يؼتثبؿذ،  یبختٝ صیشا.٘يبص

ٚضوٛسزٟبساتٍٓٔٙٙضدسیبختٝپبدفشٚٔغٙبًيؼی ػبدٜ ِ٘ٓ ثٝ تٛخٝ ثب ٔیتٛاٖ سا آٖ ٔغٙبًيؼی

.داد تـىيُ ؿيٕيبیی یبختٝ اص اػتفبدٜ ثب ساضتی ثٝ ثّٛس ایٗٚاضذ

:ٔبدٜساثٝكٛستفشٚٔغٙبًيغدسِ٘شٔیٌيشیٓ.2

 تیي -ي ضعبع کرُ هبفیي تعیی 3-3

٘ضدیهایٗ٘شْ ٕٞؼبیٍییٖٛافضاس ٔیتشیٗفبكّٝ ٔطبػجٝ سا ٕٞؼبیٍیٚوٙذٞب فبكّٝ ثٝ تٛخٝ ثب

ٞبٞيرٌٛ٘ٝؿٛد،ثٝ٘طٛيوٝثيٗوشٜٕيٗصدٜٔیخشاتٓتتيٗٞ-ٔطبػجٝؿذٜ،ؿٔبّوشٜٔبفيٗ

ٞب،ثبیذػبصيپبسأتشٚثٝخبًشٓذْٕٞپٛؿب٘یدسٍٞٙبْتغييشاتضدٓدسثٟيٙٝ ٕٞپٛؿب٘یسظ٘ذٞذ.

ٞبأىبٖ٘ـتثبسٔغضيثٝ.أبوٛزهوشدٖؿٔبّا٘تخبةوٙيٓٞبساثٝٔيضاٖثيـتشيوٛزهؿٔبّ
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هٕٗایٙىٝتٙبػت٘ؼجی.داؿتخٛاٞذٚ٘يضافضایؾصٔبٖٔطبػجبتسادسپیتيٗ-خبسجوشٜٔبفيٗ

اتٓثيٗؿٔبّ ا٘ذاصٜ ٚ پبسأتشٍٕٞشاییٞب وٕٝٔىٗاػتدس ٘يضٓذْاختلافثيؾاصضذآٟ٘ب ٚ ٞب

maxkRMT ٔٙبػجی.دسٟ٘بیتثبآصٔٛدٖٔمبدیشٌٛ٘بٌٖٛثٝٔمبدیشؿٛدثشٚصٔـىُوٙذ،ثبیذسٓبیت

(آٔذٜاػت.1-3ثشايآٟ٘بدػتیبفتيٓوٝدسخذَٚ)

تيٗا٘تخبثی-ٞبئبفيٗ وشٜٞبي:ؿٔب1ّ-3خذَٚ

OMnNd ٓات

5/198/13/2(au)RMT



 پبراهترّبی ضرٍری دیگر 3-4

maxkRMTپبسأتش ٔػشيیٍٕٞشای وٙتشَ ٔطبػجبت دس سا وٙذ،یپبیٝ آٖ دس ؿٔبRMTّوٝ

ثيـيٙٝا٘ذاصٜثشداسٔٛجدسثؼيKmaxٚتيٙیاػتوٝا٘تخبةؿذٜاػت.-وٛزىتشیٗوشٜٔبفيٗ

Kتٛاثْٔٛجخبسجاصوشاتثشضؼتأٛاجتختاػت.دسثؼيتٛاثْٔٛج
2

maxا٘شطيلٌْثشضؼت

Ryؿذٜاػتدسِ٘شٌشفت8/6ٝٔمذاسایٗپبسأتشثشاثش.ساتٔييٗٔیوٙذ.

.دادٜایٓ لشاس 10 ثشاثش ساlmax اتٕی وشٜٞبي داخُ ٔٛج تٛاثْ ثشاي ٔذاسي وٛا٘تٛٔی ٓذد ثيـيٙٝ

ثؼيدادٜؿذٜا٘ذ.= 14Gmaxخبیٍبٞیتبثيٗ ٘بضيٝ دس پتب٘ؼيُ ٚ ثبس زٍبِی

LSDAٚسٚؽٞبي اص ٔب ؿٓ -ٛٞٗو ٔٔبدلات دس ٔٛخٛد ٕٞجؼتٍی - تجبدِی ا٘شطي ٔطبػجٝ ثشاي

LSDA+UَثبإٓبUٔتفبٚتاػتفبدٜوشدٜایٓ.ٞبي

(اصٔمبدیشا٘شطياػتفبدٜؿذٜٚزشخٝتبSCFثشايتٔييٗٔيضاٍٖٕٞشاییدسزشخٝخٛدػبصٌبس)

-.تٔذادزشخٝثبؿذRy0005/0خبییتىشاسؿذٜاػتوٝاختلافا٘شطيدسدٚػيىُٔتٛاِیوٕتشاص

(LSDAٚیبLSDA+Uخبةّ٘ٛتمشیت)ٞبيلاصْثشايسػيذٖثٍٕٝٞشاییٔٛسدِ٘شثؼتٝثٝا٘ت

ٞبتٟٙبٔذتصٔبٖا٘دبْزشخٝ،Kٚثبصیبدوشدٖ٘مبىاػت٘يضضبِتٔغٙبًيؼیٔٛسدِ٘شٔتفبٚت

د.ٛؿٚدستٔذادآٟ٘بتغييشيایدبدٕ٘یٔییبثذافضایؾ
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  ّبی ضجکِپبراهتر یسبزِ ثْیٌ 3-5

ٔمٞبيثبثت وٝثٝبدیشياػتؿجىٝثبیذثٝٓٙٛاٖٚسٚدياِٚيٝثٝثش٘بٔٝدادٜؿٛدوٕٝٔٔٛلاً

ِٚیایٗثش٘بٔٝأىبٖثٟيٙٝوشدٖثبثتؿجىٝساثشائبفشاٞٓاػت.ٌيشيؿذٜكٛستتدشثیا٘ذاصٜ

-ٟيٙٝثآٚسدٜاػتوٝاػتفبدٜاصایٗثبثتِ٘شي٘تبیدیثٟتشساثشائطبػجبتدسپیخٛاٞذداؿت.

ٞبيساضَٛضدٓاِٚيٝوٝاصثبثتػَّٛؿٛدوٝثش٘بٔٝضدٓػبصيضدٓثٝایٗتشتيتا٘دبْٔی

دٞذٚثٝاصايٞشضدٓوٙيٓتغييشٔیتدشثیثٝدػتآٔذٜثبدسكذٞبئختّفیوٝتٔييٗٔیؿجىٝ

ٔطبػجٝٔی ػتآٔذٜٕ٘ٛداسٞبيثٝدٕ٘بیذ.ػپغثباػتفبدٜاصدادٜخذیذا٘شطيضبِتپبیٝثّٛسسا

ثشضؼتضدٓسػٓٔی اصسٚيایٕٗ٘ٛداسٔیتغييشاتا٘شطيضبِتپبیٝسا تٛاٖضدٕیوٝثٝوٙذ.

ؿجىٝٞبيتٛاٖثبثتاصايآٖا٘شطيضبِتپبیٝوٕيٙٝٔمذاسساداسدتٔييٕٗ٘ٛدوٝثشاػبعآٖٔی

  دػتآٚسد. ثٝ ِ٘شيسا ٔطبػجبتایٗدس يتغييشاتا٘شط، ضؼتضدٓ ضبِتثش ًشیكٔٔبدِٝ اص

ثٝكٛستصیشاػت:وٝؿٛدیداد1ٜٔٔٛس٘بٌبٖ

(4-1)

فٛق ساثٌٝ ضدٓيا٘شطE(V)دس Vدس ،Bَٚدٔبضدٕیٔذ وّٛیٗ،يدس ٔـتكٔذBَٚكفش

ضبِتپبیٝثّٛساػت.يا٘شطE0 ٚػَّٛیضدٓتٔبدV0ِ،ضدٕی

ٌيشيدیٍشيسا٘يضٔطبػجٝتٛاٖپبسأتشٞبيلبثُا٘ذاصٜٚاثؼتٍیا٘شطيثٝضدٓٔیداؿتٗثٝٚالْثب

آیذ:وشد.ٔثلاًفـبساصٔـتكا٘شطي٘ؼجتثٝضدٓثٝدػتٔی

(4-2)
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پزیشياػتوٝاصٔٔبدلاتصیشثٝدػتٌيشيدیٍشٔذَٚضدٕیٚتشاوٓٞبيلبثُا٘ذاصٜاصوٕيت

آیٙذ:ٔی

(4-3)
)()(

2

2

V

E
V

V

P
VB













(4-4)B
K

1




 ٘ـبٖدادٜؿذٜاػت.(1-3)دسؿىNdMnO3ُػَّٛٚاضذػبصيضدٓ٘تيدٝٔطبػجبتثشايثٟيٙٝ

 

au)ػَّٛثشضؼتضدٓ(Ryٕ٘ٛداسا٘شطيضبِتپبیٝ):1-3ؿىُ
3)

سا ٔیتٛا٘يٓثبثتٞبيؿجىٝ ائـبث٘يض وٙيٓ.ثٝؿيٜٛ ثٟيٙٝ  ؿىُٞبي)ٝ )2-3دس ٚ )3-3)

ٔمبدیشتدشثی سػٓؿذc/aٚb/aٜٕ٘ٛداسٞبيا٘شطيضبِتپبیٝػيؼتٓثشضؼتدسكذا٘طشافاص

اػت.
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تدشثیc/a٘ؼجتصدسكذا٘طشافا(ثشضؼتRyٕ٘ٛداسا٘شطيضبِتپبیٝ):2-3ؿىُ

 

 تدشثی b/a٘ؼجتدسكذا٘طشاف(ثشضؼتRyٕ٘ٛداسا٘شطيضبِتپبیٝ):3-3ؿىُ
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وٝثٝاصايآٖا٘شطيضبِتپبیٝوٕيٙٝٔمذاسثبثتٞبیی،ٞبؿٛددسایٕٗ٘ٛداسٕٞبٌ٘ٛسوٝٔـبٞذٜٔی

ایٗ ٘تبیح آٚسدیٓ. دػت ثٝ سا ِ٘شي ثبثتؿجىٝ آٖ اص اػتفبدٜ ثب ٚ ٔـخقاػت داسد سا خٛد

ٚثب٘تبیحضبكُاصوبسدیٍشأٖمبیؼٌٝشدیذٜاػت.(اسائٝؿذ2ٜ-3خذَٚ)ٔطبػجبتدس

:ثبثتؿجىٝتٔبدِی2-3خذَٚ

سٚؽٔطبػجبت>59=تدشثی

431/53597/5Å 

a 
1284/10bohr

625/76153/7Å 

b 
3908/14bohr

477/53214/5Å 

c 
0559/10bohr

 آرام سبزی ثلَر 3-6

صیش تب سا ٘يشٚٞب 1mRy/bohrدسایٗخبٔب ٚ٘يضٍٕٞشاییثبسسا دسِ٘ش0001/0وٕيٙٝٔیوٙيٓ،

ٌشفتيٓ.

ٔٛلٔيت،اتٓٞبدسثش٘بٔٝأىبٖپزیشاػت.پغاصاتٕبْٔطبػجبتوٝایُٕٗٓثبخبثدبییٔٛلٔيت

:لشاسصیشٞؼتٙذثٝػَّٛٚاضذاتٓٞبدس



پغاصثٟيٙٝػبصي.ػَّٛٚاضذدسMn:ٔٛلٔيتات3ٓ-3خذَٚ

Z y x 

ٔطبػجبت0000/00000/05000/0

>59=تدشثی0000/00000/05000/0
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پغاصثٟيٙٝػبصيػَّٛٚاضذدسNd:ٔٛلٔيتات4ٓ-3خذَٚ

Z y x 

ٔطبػجبت015518/025/00000/0

>59=تدشثی0016/025/00000/0





پغاصثٟيٙٝػبصيػَّٛٚاضذدسO1:ٔٛلٔيتات5ٓ-3خذَٚ

Z y x 

ٔطبػجبت59739/025/00000/0

>59=تدشثی5534/025/00000/0





پغاصثٟيٙٝػبصيػَّٛٚاضذدسO2:ٔٛلٔيتات6ٓ-3خذَٚ

Z y x 

ٔطبػجبت25/0054915/00000/0

>59=تدشثی25/00268/00000/0



 جذا سبزی الکترٍى ّب                                 3-7 

-3)كٛستخذَٚ،ٍٔٙٙضٚاوؼيظٖثٝ٘ئٛدیٙيٓاتٓٞبيثشايُٚشفيتي،ؿجٝٔغضئغضيٞبضبِت

.دسِ٘شٌشفتٝؿذٜاػت(7





  60 

 

NdMnO3ُشفيتٓٙبكشتـىيُدٞٙذٜٚئغضؿجٝ،ئغضيٞبضبِت:7-3خذَٚ

اتٓٓذداتٕیٔغضيؿجٝٔغضيُشفيت

4f
1
  6s

2 
5s

2
  5p

6 1s
2
   2s

2
  2p

63s
2
  3p

6
  

3d
104s

2
   4p

6
  4d

10 
60Nd 

3d
5
  4s

2
3s

2
 3p

6 1s
2
  2s

2
  2p

6 25Mn 

2s
2
  2p

4
--- 1s

2 8O



تفىيهؿٛ٘ذوٝایٗيخبسخیاِىتشٖٚٞبيلایٝ اِىتشٖٚٞبئغضٜ ثبیذاص )ُشفيت+ؿجٝٔغضٜ(

اػبعا٘شطيخذاػبصي ثش ٔیؿٛد. ٚسٚديا٘دبْ ٓٙٛاٖیهپبسأتش ا٘شطيخذاػبصيثٝ تفىيهثب

ٔمبدیشٚیظٜاتٕی،ٚسٚديثش٘بٔٝٞبئشضّٝضُخٛدػبصٌبستِٛيذٔیؿٛ٘ذ.ثٙبثشایٗا٘تخبةا٘شطي

ٔجٙبئطبػجبتٔشضّٝضُخٛدػبصٌبسٚدس٘تيدٝخذاػبصياصإٞيت صیبديثشخٛسداساػت،صیشا

-٘تبیحٟ٘بییدسٕٞيٗٔشضّٝپبیٝسیضئیؿٛد.ثشايتٔييٗا٘شطيخذاػبصيثٝكٛستصیشُٕٓٔی

وٙيٓ:

سااخشأیوٙيٓ.LSTART(ثش٘ب6.0Ryٝٔ-اِف(ثٝاصايیهٔمذاسٔٔيٗاصا٘شطيخذاػبصي)

ثٝكٛستصیشٔٛسدثشسػیلشاسٔیcase.outputstة(ٚیظٜٔمبدیشتِٛيذؿذٜدسفبیُخشٚخی -سا

 E-dn(Ry)            E-up(Ry)دٞيٓ:

-471.288831        -471.290039 

-54.365003          -54.528043 

-46.633744          -46.757918 

-45.867463          -45.994725 

-6.018904            -6.381741 

-3.816441            -4.171525 

-3.723652            -4.077051 

-0.309525            -0.616329 

-0.301627            -0.607415 

-0.341635            -0.418313 
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ا٘شطيػتٖٛ ٔمبدیش ػتٖٛزپٚیظٜ ٚ اػپيٗثبلا ا٘شطياِىتشٖٚٞبيثب ٔمبدیش ػٕتساػتٚیظٜ

ٕ٘بیؾٔیدٞٙذ،ٚیظٜٔمبدیشا٘شطيفٛقMnثشاياتRyٓٞبيثباػپيٗپبیيٗساثشضؼتاِىتشٖٚ

ثٝتشتيتٔشثٛىثٝضبِتٞبياتٕیصیشٔشثٛىثٝاتٍٓٔٙٙضٔیثبؿٙذ:

1s, 2s, 2p*, 2p, 3s, 3p*, 3p, 3d*, 3d, 4s

وٛا٘تٕی٘ؼجيتیٔتفبٚتاؿبسٜٔیوٙذ.ثٝضبِتٞبییثبٓذد"*"وٝدسآٟ٘ب

(ثبٚیظٜٔمبدیشضبِتٞبياتٕی٘ـبٖٔیدٞذوٝد6.0Ryٚ-ج(ٔمبیؼٝا٘شطيخذاػبصيدادٜؿذٜ)

آٖاػت3sِىتشّٖٚٓتٔغضٜثٛدٖدٚاثٝٓٙٛاٖاِىتشٖٚٞبئغضٜاختيبسؿذٜا٘ذ3sاِىتشٖٚضبِت

6.381741ٚ-بِت،ـيٗثبلايایٗضـتشٖٚاػپـشطياِىـوٝا٘ ٗآٖ،ـيٗپبیيـا٘شطياِىتشٖٚثباػپ،

(ٔیثبؿٙذ.ایٗثذأٖٔٙیاػتوٝاٌشثٝخبيٓذد6.0Ry-وٕتشاصا٘شطيخذاػبصي)، 6.018904-

-6.0Ry7.0-ٓذدRy٘3ٍبٜدٚاِىتشٖٚضبِتثٝٓٙٛاٖا٘شطيخذاػبصياختيبسٌشدد،آsاِىتشٖٚٞبي

ُشفيتثٝضؼبةخٛاٞٙذآٔذ.

اِىتشٖٚضبِت دٚ ایٗٔشضّٝثبیذتطميكؿٛدوٝآیب سفتبسيٕٞب٘ٙذاِىتشٖٚٞبئغض3sٜد(دس

داس٘ذیبسفتبسآٟ٘بثيـتشؿجيٝاِىتشٖٚٞبيلایٝخبسخی)ُشفيتیبؿجٝٔغضٜ(اػت.ثشايایِٗٔٙٛس

ثبیذثبسوُٚثبسوُدسٖٚوشٜثٝاصايٞشدٚا٘شطيخذاػبصيثبٞٓٔمبیؼٝؿٛ٘ذ.ایٗٔمبیؼٝٔيضاٖ

اِىتشٖٚٞبئغضٜثبؿٙذ٘جبیذاص3sد.اٌشاِىتشٖٚٞبيضبِت٘ـتثبساصدسٖٚوشٜسا٘ـبٖخٛاٞذدا

اِىتشٖٚٞبيُشفيتثبؿٙذ،ٔیتٛا٘ٙذاص3sدسٖٚوشٜثٝثيشٖٚ٘ـتوٙٙذ.اٌشاِىتشٖٚٞبيضبِت

اصايا٘شطيخذاػبصي ثٝ وُدسٖٚوشٜ ثبس وُٚ ثبس ثيشٖٚ٘ـتوٙٙذ. ثٝ 6.0Ry-دسٖٚوشٜ دس

ٝكٛستصیش٘ٛؿتٝؿذٜاػت:ثcase.outputstخشٚخی



TOTAL CORE-CHARGE:                   12.000000 

 TOTAL CORE-CHARGE INSIDE SPHERE:     11.990201 

 TOTAL CORE-CHARGE OUTSIDE SPHERE:     0.009799 

اِىتشٖٚثٝخبسجاصوشٜاػت.0.009799وٝٔٔبدَثب٘ـتی
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ثٝكٛستصیشcase.outputstدسخشٚخی7.0Ry-ا٘شطيخذاػبصيثبسوُٚثبسوُدسٖٚوشٜثٝاصاي

٘ٛؿتٝؿذٜاػت:

TOTAL CORE-CHARGE:                   10.000000 

 TOTAL CORE-CHARGE INSIDE SPHERE:     10.000000 

 TOTAL CORE-CHARGE OUTSIDE SPHERE:     0.000000 

جاصوشٜاػت.ٔمبیؼٝایٗدٚ٘ـتی٘ـبٖٔیدٞذوٝاِىتشٖٚثٝخبس0.000000وٝٔٔبدَثب٘ـتی

3sٓذدٔٙبػتتشيثشايا٘شطيخذاػبصياػت.ایٗثذأٖٔٙیاػتوٝاِىتشٖٚٞبي7.0Ry-ٓذد

تطٕيُؿٛدو6.0Ryٝ-اتٍٓٔٙٙضسفتبسيؿجيٝثٝاِىتشٖٚٞبيُشفيتداس٘ذ،وٝاٌشثشآٟ٘با٘شطي

ٔبٞيتُشفيتثٛد٘ـبٖاصدسٖٚوشٜثٝثيشٖٚ٘ـتخٛاٞٙذوشدوٝٚاسدٔغضٌٜشد٘ذ،آٍ٘بٜثٝدِيُ

اخبصٜدادٜؿٛد3sثٝاِىتشٖٚٞبي7.0Ry-ٌّٔٛة٘يؼت.ثٝٓىغاٌشثبا٘تخبةا٘شطئٙبػتتش

وٝٚالٔب3sوٝثٝٓٙٛاٖاِىتشُٖٚشفيتایفبي٘مؾوٙٙذ،آٍ٘بٜاِىتشٖٚٞبيثبليٕب٘ذٜلجُاصضبِت

ضٜٞؼتٙذٞيرتٕبیّیثٝ٘ـتثٝخبسجاصوشٜاصخٛد٘ـبٖٕ٘یدٞٙذوٌّٝٔٛةاِىتشٖٚٞبئغ

ا٘تخبة ثب اِىتشٖٚٞبئغضٜ تٔذاد ٌِف٘يؼتوٝ ٞشزٙذاوٖٙٛٚاهصاػتِٚیخبسجاص اػت.

ثشاثشدٚاصدٜاِىتشٖٚاػتوٝثٝا٘ذاصٜدٚاِىتشٖٚثيـتشاصدٜاِىتشٖٚٔغضٜثب6.0Ry-ا٘شطيخذاػبصي

 اػت.7.0Ry-خبةا٘شطيخذاػبصيا٘ت

 

  NdMnO3ّبی تطکیل دٌّذُ تجسیِ ثبر اتن 3-8

وشٜ ؿٔبّ ثشاػبع ثبس ٔبفيٗتدضیٝ ضبِت-ٞبي خذاػبصي ا٘شطي ٚ ٚتيٗ خبیٍضیذٜ ٞبي

ا٘دبْٔی تغييشيضبكُغيشخبیٍضیذٜ ٘تبیحآٟ٘ب ّ٘ٛتمشیتدس تغييش ثب ٘ذاسیٓوٝ ا٘تِبس ِزا ٌيشد،

ایٓوٝدسخذَٚٞبئختّفا٘دبْدادٜسادستمشیتMnتأیيذایٗٔٛهّٛتدضیٝثبساتٓؿٛد.ثشاي

ٔمبیؼٝثيٗآٟ٘بٔی(3-8) ثب LSDA+UٚLSDAثيٙيٓوٝثٝاصايٞشدٚتمشیتاسائٝؿذٜاػت.

ثٝدػتآٔذٜوبٔلاًیىؼبٖاػت.٘تبیح



  63 

 

NdMnO3ثشائختّفيٞبدستمشیتMnتدضیٝثبساتٓ:8-3خذَٚ

LSDA+U LSDA 

ثبسو00000/2500000/25ُ

تيٗ-ثبسداخُوشٜٔبفي63027/2363027/23ٗ

تيٗ-ثبسخبسجوشٜٔبفي36981/236981/2ٗ

ٔدّٕٛثبسداخُٚخبسجوش00009/2500009/25ٜ



ٔـبٞذٜ(9-3وٝدسخذَٚ)آٚسیٓسافميثبیهتمشیتٔیNdٚOٞبيِزا٘تيدٝتدضیٝثبسثشاياتٓ

وٙيذ.ٔی

NdMnO3ثشايLSDAتمشیتثبNd ٚOٞبيثبساتٓتدضیٝ:9-3خذَٚ

اتٓثبسوُتيٗ-ثبسداخُوشٜٔبفيٗتيٗ-ثبسخبسجوشٜٔبفيٗٔدّٕٛثبسداخُٚخبسج

00031/6053218/346814/5600000/60Nd 

00002/8560651/139351/600000/8O 

 

  زاٍیِ پیًَذیٍ  طَل پیًَذ 3-9

ٔی سا دسؿجىٝداس٘ذتٔييٗؿجىٝٚٔٛلٔيتیوٝاتٓٞبيتٛاٖثشاػبعثبثتًَٛپيٛ٘ذٞب ٞب

ٔی وٝ ٕٞبٌ٘ٛس ٔیوشد. وٝ تمشیجی ّٛ٘ ثشیٓدا٘يٓ وبس ثٝ تٛا٘يٓ (GGA تٔييLSDAٗیب ثشاي )

ِٚیًَٛپيٛ٘ذٞبؿٓثٝوبسٔی-تجبدِیاػتوٝدسضُٔٔبدلاتوٛٞٗ-پتب٘ؼيُٕٞجؼتٍی سٚد.

ؿٛدوٝثٝٓٙٛاٖٚسٚدياِٚيٝدسٞبدسؿجىٝتٔييٗٔیاتٓؿجىٝٚٔٛلٔيتٞبيتٟٙبثبتٛخٝثٝثبثت

آٚسیٓشايًَٛپيٛ٘ذٞبثٝدػتٔیايوٝثٞشدٚتمشیتیىؼبٖاػت.پغثشايٞشدٚتمشیت٘تيدٝ

تيٗثؼيبس-ٞبئبفيٗٞبيوشٜیىیخٛاٞذثٛد.تٔييًَٗٛپيٛ٘ذٞبثٝخٟتا٘تخبةضذٚديؿٔبّ

 ضبئضإٞيتاػت.
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ا٘دبْٔیWIEN2kلاصْثٝروشاػتوٝثش٘بٔٝ ثشائب اصآ٘دبوٝثشايایٗٔطبػجبتسا دٞذ.

ٔٛلٔيتؿجىٝ ٘تبیحثٝدػتآٔذٜاصٞبيٞبئختّفثب اتٕیٌٛ٘بٌٖٛایٗٔطبػجبتٔـىُاػت،

(آٔذٜاػت.10-3)٘تبیحٔشثٛىثًَٝٛپيٛ٘ذٞبدسخذَٚثش٘بٔٝثشائبثؼيبسساٌٜـبخٛاٞذثٛد.

Mn - O:ًَٛپيٛ٘ذ10-3خذَٚ

ٔطبػجبت [60]تدشثی

951/19731/1Mn – O1 (Å) 

905/19339/1Mn – O2 (Å) 



دساثشا٘طشافاتٓٞباصٚهٔيتآٟ٘بدسػبختبسپشٚػىبیتیٚتجذیُآٖػبختبسثٝػبختبساٚستشٚٔجيه،

دسخٝ٘يؼتٚتغييشٔیوٙذ،وٝایٗصاٚیٝٞبپغاص180دیٍشMn - O - Mnصٚایٝٞبيپيٛ٘ذي

 (آٔذٜاػتتغييشوشدٜاػت.11-3وٝدسخذَٚ)ثٟيٙٝػبصيثّٛسثٝٔمبدیشي



Mn – O -Mn:صاٚیٝپيٛ٘ذي11-3خذَٚ

ٔطبػجبت [61]تدشثی

149544/149Mn – O1 – Mn (deg)˂

153023/155Mn – O2 – Mn (deg) ˂
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 چهارم فصل

تحلیل نتایج
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 تٛهيص٘تبیحٔطبػجبتاِىتشٚ٘یٚٔغٙبًيؼیثّٛس اسائٝٚ فشNdMnO3ٚدسایٗفلُثٝ فبص دٚ دس

ٔغٙبًيغٚپبدفشٚٔغٙبًيغٔیپشداصیٓ.ٔطبػجبتاِىتشٚ٘یؿبُٔزٍبِیاثشاِىتشٚ٘ی،زٍبِیضبِت

 ٚوّی خضئی ٌـتبٚسٞبيٚٞبي ؿبُٔ ٘يض ٔغٙبًيؼی ٔطبػجبت ثبؿذ. ا٘شطئی ٘ٛاسٞبي ػبختبس

ٔغٙبًيؼیٔ فبص ٌشفتٗدٚ ِ٘ش دس ثٝ تٛخٝ )ثب ػيؼتٓ ا٘شطيپبیٝ ٔغٙبًيؼیٚ اػت. ایٗتفبٚت(

تبثٔیزٍبِی ِ٘شیٝ پبیٝ ثب(DFT)ٔطبػجبتثش ؿٓ وٛٞٗٚ ٚتمشیتزٍبِیٔٛهٔیٞٛٞٙجشي،

ا٘دبٌْشفتWIEN2kٝثبپتب٘ؼيُوبُٔثبوذAPW+lo(L)ثباػتفبدٜاصسٚؽإٓبَا٘شطيٞبثبسد

ٔمبدیشٍٔٙٙضٚ٘ئٛدیٙيٓثٝتشتيتاتٓٞبيثشايساUپبسأتشLSDA+U.دسٔطبػجبتثٝسٚؽاػت

7.0eV ٚ10.0eVٚٔمبدیشJتشتيت ثٝ ٘ئٛدیٙيٓ ٚ 0.7eVثشائٍٙٙض ٚ 0.88eVؿذٜلشاسد ادٜ

اػتوٝ>.62اػت= ثٝروش ثشاثشلاصْ وٝ ا٘شطئٛثش پبسأتش اص اخشايثش٘بٔٝ اػتUeff = U-Jدس

اػت ؿذٜ اػتفبدٜ . فٛق ٔمبدیش ضَٛ ا٘شطي تغييش ٔمبدیشثب (Ueff ؿذٜ )روش خذَٚ ((1-4دس

   ٔطبػجبتا٘دبٌْشفتٝاػت.

 اػتفبدٜؿذٜا٘شطئٛثشٔمبدیش:1-4خذَٚ

 اخشاياَٚاخشايدْٚاخشايػْٛاخشايزٟبسْاخشايپٙدٓاخشايؿـٓ

2927/72927/72994/63062/53062/50000/0eV 

Mn 536/0536/0463/0390/0390/0000/0Ry 

1090/101158/91158/91158/91226/80000/0eV 

Nd 743/0670/0670/0670/0597/0000/0Ry 



إٓبَٔیؿٛد،ٚٚاضذآٖثشfٚدساتٓ٘ئٛدیٙيٓثٝاٚسثيتبdَایٗا٘شطيدساتٍٓٔٙٙضثٝاٚسثيتبَ

ضؼتسیذثشيثٝثش٘بٔٝدادٜٔیؿٛد.
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 حبلت پبیِ ثلَر 4-1

     

)ة()اِف(

     

)د()ج(

 

)ٜ(

()د(پبدA type)1:ضبِتٞبئغٙبًيؼیٔبدٜ)اِف(پبسأغٙبًيغ)ة(فشٚٔغٙبًيغ)ج(پبدفشٚٔغٙبًيغ1-4ؿىُ

ثذٖٚخٟتاػپيA typeٗ )3ٚ)ٜ(پبدفشٚٔغٙبًيغ(NdثبخٟتاػپيٗٔتفبٚتثشايA type)2فشٚٔغٙبًيغ

( Ndثشاي
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ضبِتپبیٝ،آسایؾٞبئختّفیاصخٟتاػپيٗاتٓٞبدسِ٘شثشايیبفتٗفبصٔغٙبًيؼیػيؼتٓدس

ٚثشايٞشضبِتا٘شطيػيؼتٓدسضبِتپبیٝ.(٘ـبٖدادٜؿذٜاػت1-4ٌشفتٝؿذوٝدسؿىُ)

ٔطبػجٌٝشدیذ.

 اَٚ )ٔبدٜضبِتپبسأغٙبًيغدسٔشضّٝ فشٚٔغٙبًيغ1-4)ؿىُ سا ٔبدٜ دْٚ ٔشضّٝ دس ٚ اِف((

وشدیٓدسِ٘ة((1-4ؿىُ)) اخشا ثش٘بٔٝسا پبدفشٚٔغٙبًيغ.شٌشفتيٓٚ سا دسٔشضّٝػْٛٔبدٜ

ِ٘شٌشفتيٜٓ(-ج1-4ؿىُ))ؿىُٞبي دس ا٘شطيضبِتپبیٝػيؼتٓ( ثٝدػتٚ  دسآٚسدیٓسا .

( ٞبي ٔتفبٚت3-4)ٚ(2-4خذَٚ ٞبي تمشیت ٚ ٔتفبٚت ٞبي ضبِت ثشاي ػَّٛ وُ ا٘شطي )

(LSDA,LSDA+Uٜآٚسدٜؿذ)ػت.ا



 LSDA(دستمشیتRy)ثشضؼتا٘شطيػيؼتٓدسضبِتٞبئغٙبًيؼیٔتفبٚت:2-4خذَٚ

پبسأغٙبًيغفشٚٔغٙبًيغ1پبدفشٚٔغٙبًيغ2پبدفشٚٔغٙبًيغ3پبدفشٚٔغٙبًيغ

94327/88034-26163/88035-26143/88035-27163/88035-95131/88032-

 

(Ry)ثشضؼتٚا٘شطيٞبئٛثشٔختّفٔغٙبًيؼیٔتفبٚتا٘شطيػيؼتٓدسضبِتٞبي:3-4خذَٚ

LSDA+Uدستمشیت

 Ueffپبسأغٙبًيغفشٚٔغٙبًيغ1پبدفشٚٔغٙبًيغ2پبدفشٚٔغٙبًيغ3پبدفشٚٔغٙبًيغ

Nd 
Ueff 

Mn 

48183/88033-96770/88033-97331/88033-02093/88034-08934/88032-597/0390/3

28605/88033-94925/88033-98246/88033-99624/88033-95131/88032-670/0390/3

47482/88033-85662/88033-77971/88033-84828/88033-74071/88031-670/0463/0

64182/88032-64530/88033-65679/88033-70387/88033-25014/88031-670/0536/0

10640/88033-63653/88033-63605/88033-68156/88033-05975/88032-743/0536/0
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ثٛدٖا٘شطيػيؼتٓدسضبِتفبصفشٚٔغٙبًيغ،تشٔطبػجبتفٛق٘ـبٖٔیدٞذوٝثبتٛخٝثٝپبیيٗ

٘تبیحدیٍشاٖ ثب ٔغٙبًيغٔیثبؿذوٝ فشٚ ضبِتپبیٝ ٌٔبثمتداسدضبِتٔغٙبًيؼیػيؼتٓدس

اختلافا٘شطيصیبدثيٗضبِتفبصفشٚٔغٙبًيغٚفبصپبدفشٚٔغٙبًيغثبضبِتپبسأغٙبًيغ.[22]

ثٝایٗ٘ىتٝدلاِتداسدوٝضبِتپبیٝػيؼتٕٓ٘یتٛا٘ذپبسأغٙبًيغثبؿذٚدسایٗتشويتدٚفبص

بؿٙذ.فشٚٔغٙبًيغٚآ٘تیفشٚٔغٙبًيغٞؼتٙذوٝثشايتٔييٗضبِتپبیٝػيؼتٓدسسلبثتٔیث

(تمشیجبیىؼبٖاػتٚاصضبِت1-4)ؿى1ُثبپبدفشٚٔغٙبًيغ2زٖٛا٘شطيضبِتپبدفشٚٔغٙبًيغ

ٔغٙبًيغآسایؾٔغٙبًيؼی3پبدفشٚٔغٙبًيغ پبدفشٚ فبص اص ِٔٙٛس ثٔذ ایٗثٝ اص ٔیثبؿذ ثيـتش

پبیيٗ٘ـبٖدادوٝدسدٔبيNdMnO3ٌٔبِٔٝپشاؽ٘ٛتشٚ٘یسٚيٕ٘ٛ٘ٝ،ج(ٔیثبؿذ.1-4ؿىُ)

>.65=،ج(ٔیثبؿذ1-4ؿىُ)Aّ٘ٛػبختبسٔغٙبًيؼیػيؼتٓپبدفشٚٔغٙبًيغ

 اٍرثیتبلی ٍ اسپیٌی گطتبٍرّبی 4-2

 ٌـتبٚس (اػت.µSٚاػپيٙی)(µL)اٚسثيتبِی ػٟٓ دٚ ؿبُٔ ٕٓذٜ ًٛس ثٝ اتٓ یه ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚس

 ٔذاسي ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚس ٚ اػت ٘ـذٜ خفت اِىتشٖٚٞبي اػپيٗاص ٘بؿی اتٓ یه اػپيٙیٔغٙبًيؼی

)ساثٌٝ اص ٚ اػت اِىتشٖٚٞبٔذاسيصاٚیٝاي تىب٘ٝي اص ٘بؿی ٞٓ 1)
2

orb

e

e
m L L

m
 ٔی ثذػت-

 دس ٞباتٓ دس وٕيت دٚ ایٗ ٔٙـب .ٔیدٞٙذ ساتـىيُ وُ ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚس ػٟٓ دٚ ایٗ ثشآیٙذ.آیذ

Mnاتٓ اِىتشٚ٘ی آسایؾ ثٝ تٛخٝ ثب اػت.dٚfخبیٍضیذٜ تشاصٞبي ٘ـذٜ خفت اِىتشٖٚٞبي ٔٛاسد اوثش

 ثٙبثشایٗ ٔیثبؿذ. زٟبساِىتشٖٚ ثب ثشاثشdتشاص دسآٖ ٘ـذٜ خفت اِىتشٖٚٞبي تٔذادNdMnO3ثّٛس دس

 ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚس ٍٔٙٙض اتٓ اِىتشٖٚثشاي زٟبس ایٗ داسد. ٚخٛد ٘ـذٜ خفت اِىتشٖٚ زٟبس اتٓ ایٗ دس

 ِ٘يش آثبسي دِيُ ثٝ ثّٛس أبدس.ٔیوٙٙذ ثشايٞشاِىتشٖٚ(ساتِٛيذµB1)µB4ضذٚد دس اػپيٙی

تٛا٘ٙذ ٔمبدیش ایٗ ا٘شطي ٘ٛاسٞبي افتبدٖ ٞٓ سٚي ٔی ثشاي ٔمبدیش.وٙٙذتغييش  ٌـتبٚس ٔتفبٚتی

ٌضاسؽؿذٜاػت.NdMnO3ثّٛس دس ٍٔٙٙض اتٓ وُٞش ٔغٙبًيؼی
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ٔیپشداصیٓ،٘تبیحLSDAثبتمشیتNdMnO3ٌـتبٚسٔغٙبًيؼیٞشاتٓدستشويتاثتذاثٝٔطبػجٝ

٘يضایٗٔطبػجبتا٘دبLSDA+Uْ(آٚسدٜؿذٜاػت.ثباػتفبدٜاصتمشیت4-4ٔطبػجبتدسخذَٚ)

(روشؿذٜاػت.5-4ٚ٘تبیحآٖدسخذَٚ)

 LSDAدستمشیت(،µBثشضؼت)NdMnO3تشويت دس اتٓ ٞش ثٝاصاي ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚسٞبي:4-4خذَٚ

O2 O1 Nd Mn 

فشٚٔغٙبًيغ03879/004213/005809/314172/3

پبدفشٚٔغٙبًيغ03047/002727/001068/387990/2

 

LSDA+Uدستمشیت(،µB)ثشضؼتNdMnO3تشويت دس اتٓ ٞش ثٝاصاي ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚسٞبي:5-4خذَٚ

O2 O1 Nd Mn فبص

 = Ry 390/0 Ueff (Mn)فشٚٔغٙبًيغ01489/02045/098089/273673/3

Ry 795/0Ueff (Nd) = 
پبدفشٚٔغٙبًيغ02069/001149/097062/267893/3

 = Ry 390/0 Ueff (Mn)فشٚٔغٙبًيغ01577/002153/098268/273864/3

Ry 850/0Ueff (Nd) =
پبدفشٚٔغٙبًيغ02009/001149/096910/268203/3

 = Ry 683/0 Ueff (Mn)فشٚٔغٙبًيغ02782/003354/098489/278772/3

Ry 850/0Ueff (Nd) =
پبدفشٚٔغٙبًيغ01621/001086/096714/271823/3

 = Ry 738/0 Ueff (Mn)فشٚٔغٙبًيغ04242/004866/098398/284181/3

Ry 850/0Ueff (Nd) =
فشٚٔغٙبًيغپبد02507/001056/097245/275092/3

 = Ry 738/0 Ueff (Mn)فشٚٔغٙبًيغ03926/004534/098606/284195/3

Ry 563/0Ueff (Nd) =
پبدفشٚٔغٙبًيغ02872/001048/096823/276665/3
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LSDA+Uٞبيؿٛدٔمذاسٌـتبٚسٞبيوُثٝاصايتمشیتخذَٚٔـبٞذٜٔیدٕٚٞبٌ٘ٛسوٝاصایٗ

 افضایؾ ثب ٕٞسٙيٗ.ٔیثبؿٙذLSDA تمشیت اصاي ثٝ وٕيتٞب ایٗ ثشاي آٔذٜ ثذػت ٔمبدیش اص ثضٌتش

ٌـتبٚسٔغٙبًيؼیاصRy536/0ثبا٘شطئٛثشMnیٔٙیثشاي .ٔییبثٙذ افضایؾ ٔمبدیش ایUٗپبسأتش

ثميٝتمشیتٞبثيـتشاػت.

ٞبئتفبٚت٘تبیحثٟتشياصتمشیتU،ثبLSDA+Uوٝثبتمشیتٔـبٞذٜٔیؿٛداصٔمبیؼٝ٘تبیح

LSDAٔـبٞذٜٔیؿٛدوٝ،.ثبتٛخٝثٝٔمبدیشٔطبػجٝؿذٜاصتمشیتٞبئتفبٚتثذػتٔیآیذ

= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff(Nd)ثبLSDA+Uتمشیتٌـتبٚسٔغٙبًيؼیٍٔٙٙضوٝثب

 ٚ ٔغٙبًيغ، فشٚ فبص = Ry536/0Ueff (Mn) ثشاي ٚRy670/0Ueff (Nd) =فبص ثشاي

1آلبيثبلاٌشٚف،داسدؿذٜاسائٝ،µB74/3خٛثیثبٔمذاس،تٌبثكثؼيبسپبدفشٚٔغٙبًيغٔطبػجٝؿذٜ،

ٕٞىبسا٘ؾ ٚ ٞبي ٕٝ٘ٛ٘ ٌٔبِٔٝ ٔـبٞذٜ(Mn1-xRux)(Nd1-xSrx)ثب پشاؽ٘ٛتشٚ٘ی ٌيشي ا٘ذاصٜ ٚ

وبٞؾدسكذ اٌ٘جبقxوشد٘ذوٝثب ثشٖٚیبثیٚ ثب آٟ٘ب ٌـتبٚسٔغٙبًيؼیٍٔٙٙضافضایؾٔییبثذ،

ٌضاسؽوشد٘ذوٝ ٞب دیٍشيثشاي>.61=ٔیثبؿذ =µB74 /3µMnثشاثشx=0دسµMnدادٜ وبس دس

ٕٝ٘ٛ٘NdMnO3ثبپشاؽ٘ٛتشٖٚٔمذاسµB22/3µMn=ٚµB22/1µNd==66ٌضاسؽؿذٜاػت.<

 ( DOS) 2چگبلی حبلات 4-3

ثشضؼتا٘شطيسااتٓٞبياِىتشٚ٘یآٖزٍٍٛ٘یتٛصیْٚیظٜضبِتاتٓٞبيیهٔٙطٙیزٍبِیضبِت

ٞبدسٞشثبصٜا٘شطيثشاثشتٔذادضبلاتٔدبصاِىتشٖٚدسدٞذ.ػٌصصیشٕ٘ٛداسزٍبِیضبِتٔی٘ـبٖ

سضبِتپبیٝ،ٌٔبثكثبٔفبٞيٓٔىب٘يهوٛا٘تٛٔیثشايیهدػتٍبٜاِىتشٚ٘یداػت.ا٘شطيآٌٖؼتشٜ

ضبِت فشٔیخبيٚیظٜ تشاص صیش اػت.ٌيش٘ذٚٔیٞب فشٔیكفش ثبلايتشاص دس آٟ٘ب اضتٕبَضوٛس

ا٘شطيفشٔیثشاثشثبٓذداؿغبَآٖاتٓاِىتشٚ٘ییهٞبيثٙبثشایٗػٌصصیشٕ٘ٛداسزٍبِیضبِت تب

                                                 
1
  A. M. Balagurov 

2
 Density of states  
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ثشايیها٘شطئٔيٗتٔذاداٚسثيتبَٔی اٌش ثبؿذتجٍٟٙیزٍبِیٞبياِىتشٚ٘یضبِتثبؿذ. صیبد

.ٞبياِىتشٚ٘یدسایٗا٘شطيصیبداػتضبِت

ٔبدسادأٝثٝثشسػیٕ٘ٛداسزٍبِیضبلاتاِىتشٚ٘یٚتبثيشتمشیتٞبيدسِ٘شٌشفتٝؿذٜدسٞشیه

اصفبصٞبيفشٚٔغٙبًيغٚپبدفشٚٔغٙبًيغثٌٛسخذاٌب٘ٝٔیپشداصیٓ.

 حبلت پبد فرٍ هغٌبطیس 4-3-1

  وُ اِىتشٚ٘ی ضبِتٞبي زٍبِی ٞبيٕ٘ٛداس(2-4)ؿىُ NdMnO3ثّٛس دس LSDAٚتمشیتسا

LSDA+Uلؼٕت٘ـبٖٔیدٞذ.ثبا٘شطيٞبئتفبٚتyٗٞبئثجتزٍبِیضبِتٞبساثشاياػپي

 اػت.yثبلاٚ اختيبسٞبئٙفیثشاياػپيٗپبیيٗسػٓؿذٜ كفش ا٘شطيفشٔیسا دسایٗؿىُٞب

ٔـبٞذٜٔیٞبٕٞبٌ٘ٛسوٝاصایٗؿىُ.ؿذٜاػتآٚسد6ٜ-4دسخذَٚیٗٔمبدیشا٘شطيا.ایٓوشدٜ

ضبِت ٕ٘ٛداس اػپيٗثبلاؿٛد پبیيٗآٖٞبيثب ٔیوبٔلأتمبسٖٞٚ ٚ ساؼتٙذ ٕٞذیٍش اثش تٛا٘ٙذ

زٍبِی،اِف(2-4دسؿىُ)اػت.خٙثیوٙٙذ،وٝ٘ـبٖدٞٙذٜخبكيتپبدفشٚٔغٙبًيغایٗتشويت

.ٔیثبؿذثّٛس ایٗ فّضي خبكيت دٞٙذٜ ٘ـبٖ وٝضبِتٞبيوُدسا٘شطيفشٔیغيشكفشٔیثبؿذ

ؿىُٞبي) ة2-4ِٚیدس ایٗ-،  دٞٙذٜ ٘ـبٖ وٝ ٔیوٙذ لٌْ كفش دس سا فشٔی ػٌص ٕ٘ٛداس ٚ(

فّضي خبكيت ثّٛس ایٗ غيش ًجك ٚ ثبؿذ. فّضيٌضاسؿبتتدشثیٔی داسايخبكيتغيش ثّٛس ایٗ

٘تبیحٚالٔیتشيسااسائٝٔیوٙذ.LSDA+Uپغتمشیت>.21ت=ػا

 LSDAٚLSDA+Uدستمشیتٞبي:ا٘شطيفشٔیدسضبِتپبدفشٚٔغٙبًيغ6-4خذَٚ

 Ueff Nd (Ry) Ueff Mn (Ry)(Ryا٘شطيفشٔی)

79775/0LSDA LSDA

78279/0597/0390/0 

78554/0670/0390/0 

76901/0670/0463/0 

75369/0670/0536/0

75619/0743/0536/0
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        )ة( )اِف(

   
 )د( )ج(

 

 )ٜ( )ٚ(                                         

ثبLSDA+UٚدستمشیتLSDA)اِف(دستمشیت:زٍبِیضبِتو2ُ-4ىُؿ

 = Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ج(= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd))ة(

 = Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ٜ( = Ry463/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd))د(

)ٚ(Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) =
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تمشیت اص ٌضاسؿبتوبسٞبيتئٛسيثذٖٚإٓبَا٘شطيٞبثبسدLSDAزٍبِیضبِتٔطبػجٝؿذٜ ثب

>.63ػبصٌبساػت=

 تمشیتٞبي8-4اِی3-4ؿىُٞبي ثب ٘ـبٖٔیدٞٙذوٝ LSDAٚزٍبِیاتٓٞبئختّفسا

LSDA+Uدسایٗؿىُٞب،زٍبِیضبِتوُثشاياتٓثبا٘شطيٞبئتفبٚتٔطبػجٝؿذٜا٘ذ.Mn

د٘ـبٖدسؿىُٞبيO2اتٓدسؿىُٞبيجO1ٚدسؿىُٞبية،اتNdٓدسؿىُٞبياِف،اتٓ

دادٜؿذٜا٘ذ.

 

 الف                                                                 ب

 

 

 د                                              ج                                                        

 LSDAدستمشیت،O2 ٚد:O1ج:،Ndة:،Mnاِف:زٍبِیضبِتوُاتٓٞب:3-4ؿىُ
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 ب                                                    الف                                                                     

     

 د                                         ج                         

                                                                

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::4-4ؿىُ

Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) =
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 ة                                                                    اِف

 

 

 د                                                                   ج                                  

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mn:زٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف:5-4ؿىُ

Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) =
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ةاِف                              

 

 

جد                                

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::6-4ؿىُ

Ry463/0Ueff (Mn) = ٚRy670/0Ueff (Nd) =
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اِفة                                 

 

 

دج                                  

 

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::7-4ؿىُ

Ry536/0Ueff (Mn) = ٚRy670/0Ueff (Nd) =
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ةاِف                               

 

 

جد                                  

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::8-4ؿىُ

Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) = 



ٞبيثبلاٚپبیيٗٞبئشثٛىثٝاػپيٗٔٙطٙی،تٛاٖدیذثٝٚهٛشٔیٞبياِفٕٞبٌ٘ٛسوٝاصؿىُ

خبكيتٔغٙبًيؼیاصخٛد٘ـبٖدسثّٛسٞبثٙبثشایٗایٗاتٓ،ثبؿٙذٔتمبسٖٕ٘یٍٔٙٙضٞبيدساتٓ

دسLSDA+Uٍٔٙٙضدستٕبْتمشیتٞبيٞبياِىتشٚ٘یاتٓضبِتاصًشفیٔٙطٙیزٍبِیذ.ٙدٞٔی

ٞبيایٗاتٓثّٛسداسد،ثٙبثشایٗاِىتشٖٚثيـتشیٗزٍبِیضبِتسا٘ؼجتثٝدیٍشاتٓٞبدسػٌصفشٔی



  80 

 

.ٞبيسػب٘ؾٚخبكيتٔغٙبًيؼیایٗتشويت٘مؾاػبػیداس٘ذضبُٔدسثٔویاصخٛافثّٛسٔثُ

ٌؼتشدٜؿذeV2ٜتب-eV8ضبلاتثباػپيٗثبلاياتٍٓٔٙٙضدسیهدأٙٝٚػئیاصا٘شطي،اصٔمذاس

ثبلايػٌصفشٔیؿشّٚٔیؿٛد.eV2اػت،ٌٚؼتشٜاػپيٗپبیيٗاتٍٓٔٙٙضاصضذٚد

ٞبي٘ئٛدیٙيٓثبلاٚپبیيٗدساتٕٓٞبٌ٘ٛسوٝدسؿىُٞبيةدیذٜٔیؿٛدزٍبِیضبِتاػپيٙی

ٔٙطٙیذ.ٙدٞ٘ـبٖٔیخبكيتٔغٙبًيؼیاصخٛد٘يضدسثّٛسٞبثٙبثشایٗایٗاتٓثبؿٙذٔتمبسٖٕ٘ی

-ا٘شطيفشٔیسادسٔمذاسغيشكفشلٌْٔیLSDAزٍبِیضبلاتثشاياتٓٞبي٘ئٛدیٙيٓدستمشیت

زٍبِیضبلاتٔشثٛىثٝایٗاتٓاصػٌصا٘شطيفشٔیLSDA+Uوٙذ،ِٚیثبإٓبَا٘شطيدستمشیت

ٔیتٛاٖ ٔیٌيش٘ذوٝ اِىتشٖٚٞبي٘ئٛدیٙيٓوبفبكّٝ ٌشفتوٝ ٌؼتشٜ٘تيدٝ ا٘ذ. ٔلاخبیٍضیذٜ

-ٔیeV5/2تبeV5/1اصثشاياػپيٗثبلاeV5/0ٚتب-eV5/0اصLSDAتمشیتا٘شطيایٗاتٓدس

ثبا٘شطيٞبئتفبٚت،ٔتفبٚتٔیثبؿذ.زٍبِیضبلاتٔشثٛىثٝاػپيLSDA+Uٗثبؿذٚدستمشیت

ٚثشايeV4تبeV5/3-ٚeV3تب-eV5اص= Ry597/0Ueff (Nd)ثبلاياتٓ٘ئٛدیٙيٓثشايا٘شطي

ؿشّٚٔیؿٛد.eV4اػپيٗپبیيٗاص

-ٞبياِىتشٚ٘یاتٓزٍبِیضبِتؿٛدٔٙطٙیٔشثٛىثٝٔـبٞذٜٔیيجٚدٞبًٛسوٝاصؿىُٕٞبٖ

ٞبدٞذوٝایٗاتٓثبؿٙذ،وٝ٘ـبٖٔیٔتمبسٖٔیٞبيثباػپيٗثبلاٚپبیيٗدسضبِتٞبياوؼيظٖ

زٍبِیضبلاتثشايایٗاتٓٞبدسٌؼتشٜثيـتشیٗٞؼتٙذ.یهاتٓغيشٔغٙبًيؼیٙضٍٔٙثشخلافاتٓ

ٔیثبؿذٚ٘يضیهزٍبِیضبِتا٘ذویدس٘ضدیىیػٌصفشٔیداسد.-eV2تب-eV8ا٘شطي

آٖسا٘ـبٖٔیدٞذ.dاٚسثيتبَاتٍٓٔٙٙضٚٞبياِىتشٚ٘یوُٕ٘ٛداسزٍبِیضبِت(9ـ4ؿىُ)
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 )ة( )اِف(                                    

 
                                           

                                            )د( )ج(

                                          
)ٜ( )ٚ(        

دسآdٖ اٚسثيتبَ زٍبِیضبِتوُاتٍٓٔٙٙضٚ :9-4ؿىُ

= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) )ة(ثبLSDA+UٚدستمشیتLSDAتمشیت )اِف(

 = Ry463/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd))د( = Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ج(

)ٜ( Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) = )ٚ(Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) =
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ٞبدساٚسثيتبَدسٔمبیؼٝثبػبیشٍٔٙٙضاتdٓذػٟٓاٚسثيتبَٙدٞ٘ـبٖٔیٞبٕٞبٌ٘ٛسوٝایٗؿىُ

ثبا٘شطيٞبئتفبٚت،LSDA+Uدستمشیتٞبخيّیثيـتشاػتٚایٗاٚسثيتبَٕ٘ٛداسزٍبِیضبِت

ة9-4ؿىُٞبي) ،-)ٚ وٝ٘ضدیهتشیٗاٚسثيتبَثٝػٌصفشٔیاػت. ٔیٕٞبٌ٘ٛس ؿٛدٔـبٞذٜ

ٕ٘ٛداسٞبياػپيٗثبلاٚپبیيٗثبٞٓٔتمبسٖ٘يؼتٙذوٝ٘ـبٖدٞٙذٜخبكيتٔغٙبًيؼیایٗاٚسثيتبَ

٘بؿیٔی3dاِىتشٖٚٞبياصNdMnO3دستشويتٍٔٙٙضثبؿذ.دس٘تيدٝخبكيتٔغٙبًيؼیاتٓٔی

ایٗاٚسثيتبَ٘مؾاػبػیدسسػب٘ؾایفبٔیوٙذ.ؿٛد،ٚ٘يض

ٍٔٙٙض٘ـبٍ٘شیهٞيجشیذاػيٖٛلٛيثيٗاٚسثيتبَٞبيd3فوبییثبلاياٚسثيتبَٞبيٌؼتشدٌٜی

d3Mn ٚp2ٜایٗثذأٖٔٙیاػتوٝضبلاتٌؼتشد پيٛ٘ذٞبيلٛيثٝٚخٛدMnاوؼيظٖاػت.

ثبٌضاسؿبتوبسٞبيLSDA+Uاتٍٓٔٙٙضاصتمشیتd3آٚس٘ذ.زٍبِیضبِتٔطبػجٝؿذٜاٚسثيتبَٔی

>.64ػبصٌبساػت=GGA+Uتمشیتتئٛسياص

 فبز فرٍهغٌبطیس 4-3-2

ثبا٘شطيLSDAٚLSDA+UتمشیتدسNdMnO3ثّٛس وُ اِىتشٚ٘ی ضبِتٞبي زٍبِی ٞبيٕ٘ٛداس

ٔتفبٚتدس اػت٘ـبٖ(10-4)ؿىُٞبئٛثش كفش.دادٜؿذٜ ا٘شطيفشٔیسا ٘يض دسایٗؿىُٞب

ؿذٜاػت.آٚسدٜ 7-4دسخذَٚفشٔیٔمبدیشا٘شطيوٝایٓاختيبسوشدٜ

LSDAٚLSDA+Uدستمشیتٞبي:ا٘شطيفشٔیدسضبِتفشٚٔغٙبًيغ16-4خذَٚ

 Ueff Nd (Ry) Ueff Mn (Ry)ا٘شطيفشٔی

80375/0LSDALSDA

79242/0597/0390/0 

79367/0670/0390/0 

78302/0670/0463/0 

77515/0670/0536/0

77597/0743/0536/0
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 )ة( )اِف(                              

   
                                   )د( )ج(

   
)ٜ( )ٚ( 

                                         

ثبLSDA+UٚدستمشیتLSDA:زٍبِیضبِتوُ)اِف(دستمشیت10-4ؿىُ

 = Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ج(= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd))ة(

 = Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) )ٜ( = Ry463/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd))د(

)ٚ(Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) =
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ایٗؿىُ اص وٝ ٔیٞبٕٞبٌ٘ٛس ضبِتٔـبٞذٜ ٕ٘ٛداس پبیيٗآٖؿٛد اػپيٗثبلاٚ ٔتمبسٖٞبيثب

 ٕ٘ٛداس ،اِف(ای10ٗ-4دسؿىُ)اػت.ٔغٙبًيغایٗتشويتفشٚ،وٝ٘ـبٖدٞٙذٜخبكيت٘يؼتٙذ

ٔیثبؿذ.دسثّٛس ایٗ فّضي خبكيت دٞٙذٜ ٘ـبٖ وٝ ٔیوٙذ لٌْ كفش غيش ٔمذاس دس سا فشٔی ػٌص

10-4)ؿىُ كفشلٌْٔیوٙذوٝ(ٚ-ة، دس ثبلاػٌصفشٔیسا ضبِتاػپيٗپبیيٗٚ ٞشدٚ دس

ٚثبصٞٓٔیثيٙيٓخبكيتغيشفّضياػت.پغدسایٗضبِتثٝخٛاةٞبيتدشثی٘ضدیهٔیؿٛیٓ

تمشیتLSDA+Uوٝتمشیت زٍبِیضبِتوُثب ٔطبػجبتتئٛسيLSDAثٟتشخٛاةٔیدٞذ. ثب

>.63دیٍشاٖثذٖٚإٓبَا٘شطيلبثُٔمبیؼٝاػت=

 دس تمشیت16-4اِی11-4ؿىُٞبي LSDAزٍبِیضبلاتاتٓٞبئختّفثب ٚLSDA+Uثب

زٍبِیضبِتوُثشأٛثشا٘شطيٞبي ایٗؿىُٞب، دس ا٘ذ. دسؿىMnُياتٓٔتفبٚتآٚسدٜؿذٜ

د٘ـبٖدادٜدسؿىُٞبيO2اتٓدسؿىُٞبيجO1ٚدسؿىُٞبية،اتNdٓٞبياِف،اتٓ

ؿذٜا٘ذ.
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اِفة

 

 

دج

 LSDA،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::11-4ؿىُ
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ةِفا

 

 

جد

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::12-4ؿىُ

Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) =
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ةاِف

 

 

جد

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف:ز:13-4ؿىُ

Ry390/3Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) =
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اِفة

 

 

جد

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::14-4ؿىُ

Ry463/0Ueff (Mn) = ٚRy670/0Ueff (Nd) =
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اِفة

 

 

دج

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnباِف:زٍبِیضبِتوُاتٓٞ:15-4ؿىُ

Ry536/0Ueff (Mn) = ٚRy670/0Ueff (Nd) =
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اِفة

 

 

جد

ثبLSDA+U،دستمشیتO2 ٚد:O1،ج:Nd،ة:Mnزٍبِیضبِتوُاتٓٞباِف::16-4ؿىُ

Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) = 

 

ثّٛسداسايخبكيتفّضياػتLSDAٚ(ٔـبٞذٜٔیؿٛددستمشیت11-4ٕٞبٌ٘ٛسوٝاصؿىُ)

(ٚ٘ئٛدیٙيٓثبyزٍبِیضبِتاِىتشٖٚٞبيلایٝخبسخیاتٍٓٔٙٙضثباػپيٗٞبيپبیيٗ)ٔطٛسٔٙفی

(٘ضدیهػٌصفشٔیلشاسداس٘ذ.yاػپيٗٞبيثبلا)ٔطٛسٔثجت
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ٞبئشثٛىثٝٔٙطٙی،تٛاٖدیذثٝٚهٛشٔیLSDAٚLSDA+Uتٞبيٞبياِفدستمشیاصؿىُ

ثٙبثشایٗایٗ.ثبؿٙذٔتمبسٖٕ٘یٍٔٙٙضدسفبصفشٚٔغٙبًيغٞٓٞبيٞبيثبلاٚپبیيٗدساتٓاػپيٗ

ٞبياِىتشٚ٘یاتٓضبِتاصًشفیٔٙطٙیزٍبِی.ػيؼتٓ٘مؾداس٘ذخبكيتٔغٙبًيؼیدسٞباتٓ

ثيـتشیٗزٍبِیضبِتسا٘ؼجتثٝدیٍشاتٓٞبدسػٌصفشٔیLSDA+Uٍٔٙٙضدستٕبْتمشیتٞبي

ٞبيسػب٘ؾٚخبكيتضبُٔٞبيایٗاتٓدسثٔویاصخٛافثّٛسٔثُثٙبثشایٗاِىتشٖٚ.ثّٛسداسددس

ٔٙٝٚػئی.ٚ٘يضضبلاتثباػپيٗثبلاياتٍٓٔٙٙضدسیهدأغٙبًيؼیایٗتشويت٘مؾاػبػیداس٘ذ

eV2پبیيٗاتٍٓٔٙٙضاصضذٚد،ٌٚؼتشٜاػپيٌٗؼتشدٜؿذٜاػتeV2تب-eV8اصا٘شطي،اصٔمذاس

دس= Ry390/0 Ueff (Mn)ا٘شطيدسثبلايػٌصفشٔی ٚRy463/0Ueff (Mn) = ضذٚد اص

eV5/2ٚا٘شطيدسRy536/0Ueff (Mn) =اصضذٚدeV3.وٝثبؿٛدٔـبٞذٜٔیٚؿشّٚٔیؿٛد

وٝ ٔیدٞذ ٘ـبٖ ایٗ اػتوٝ وٓ ٍٔٙٙض اتٓ ٔتفبٚتتغييشاتزٍبِیضبلات ا٘شطيٞبي إٓبَ

اِىتشٖٚٞبيایٗاتٓدس٘ضدیىیػٌصفشٔیوبٔلاخبیٍضیذٜ٘يؼتٙذ.

ٞبي٘ئٛدیٙيٓثبلاٚپبیيٗدساتٕٓٞبٌٖٛ٘ٝوٝدسؿىُٞبيةدیذٜٔیؿٛدزٍبِیضبِتاػپيٙی

ػيؼتٓ٘مؾداؿتٝخبكيتٔغٙبًيؼی٘يضٕٔىٗاػتدسٞبثٙبثشایٗایٗاتٓثبؿٙذیٔتمبسٖٕ٘٘يض

ا٘شطيفشٔیسادسٔمذاسغيشLSDAٔٙطٙیزٍبِیضبلاتثشاياتٓٞبي٘ئٛدیٙيٓدستمشیت.ثبؿٙذ

زٍبِیضبلاتٔشثٛىثٝایٗاتٓاصا٘شطيLSDA+Uوٙذ،ِٚیثبإٓبَا٘شطيدستمشیتكفشلٌْٔی

فشٔی تٛاٖ ٔی وٝ ٌيش٘ذ ٔی ا٘ذ.فبكّٝ خبیٍضیذٜ وبٔلا ٘ئٛدیٙيٓ ٞبي اِىتشٖٚ ٌشفتوٝ ٘تيدٝ

ثشاياػپيٗثبلادسٌؼتشدٌیزٍبِیضبلات ا٘شطيLSDAتمشیتایٗاتٓدس ا٘شطيصیشeV5/0اص

 ا٘شطيثبلايایeV5/0ٗفشٔیتب ٚ eV5/1اص تمشیتeV5/2تب دس ٚ ثبلايا٘شطيفشٔیٔیثبؿذ

LSDA+Uا٘شطيٞبي ٔثلازٍبِیضبلاتٔشثٛىثٝاػپيٗثبلاياتٓٔختّفثب ٔتفبٚتٔیثبؿذ. ،

لشاسداسدeV5/4ٚتبeV5/4-ٚeV5/3تب-eV5/5اص= Ry670/0Ueff (Nd)٘ئٛدیٙيٓثشايا٘شطي

 وٌٝفتيٓایٗتغييشاتصیبدزٍبِیeV5/4ثشاياػپيٗپبیيٗاص ٕٞبٌ٘ٛس ٚ ضبِتؿشّٚٔیؿٛد.

ثشاياتٓ٘ئٛدیٙيٓدس٘ضدیىیػٌصفشٔیثٝدِيُخبیٍضیذٌیاِىتشٖٚٞبيایٗاتٓٔیثبؿذ.



  92 

 

-ٞبياِىتشٚ٘یاتٓزٍبِیضبِتؿٛدٔٙطٙیٔشثٛىثٝٔـبٞذٜٔیيجٚدٞبًٛسوٝاصؿىُٕٞبٖ

اتٓٞبيپغدسایٗفبصٞٓایٗثبؿٙذ،ٔتمبسٖٔیٞبيثباػپيٗثبلاٚپبیيٗدسضبِتٞبياوؼيظٖ

غيشٔغٙبًيؼیٍٔٙٙضٞبيثشخلافاتٓاوؼيظٖ زٍبِیضبلاتثشايایٗاتٓٞبدسثيـتشیٗٞؼتٙذ.

ٔیثبؿذٚ٘يضیهزٍبِیضبِتا٘ذویدس٘ضدیىیػٌصفشٔیداسد.-eV2تب-eV8ٌؼتشٜا٘شطي

تمشیتٞبيآٖساdاٚسثيتبَاتٍٓٔٙٙضٚٞبياِىتشٚ٘یوُٕ٘ٛداسزٍبِیضبِت(17ـ4ؿىُ) دس

زٍبِیضبلاتاتٍٓٔٙٙضدسثيـتشیٗػٟٓدسوٝٔـبٞذٜٔیؿٛدٕٞبٌ٘ٛسٔتفبٚت٘ـبٖٔیدٞذ.

ثبLSDA+Uدستمشیتایٗاٚسثيتبَاػت.اتٓآdٖ٘ضدیىیػٌصفشٔیٔشثٛىثٝػٟٓاٚسثيتبَ

 ٚزٖٛدست٘ضدیهتشیٗاٚسثيتبَثٝػٌصفشٔیاػٚ(-،ة17-4ؿىُٞبي)ا٘شطيٞبئتفبٚت،

ایd3ٗلجٌُفتيٓوٝ٘مؾاػبػیدسسػب٘ؾٔشثٛىثٝاتٍٓٔٙٙضاػتپغایٗٔشثٛىثٝاٚسثيتبَ

ؿٛدٕ٘ٛداسٞبياػپيٗثبلاٚپبیيٗثبٞٓٔتمبسٖ٘يؼتٙذوٝٔـبٞذٜٔیوٌٕٝٛ٘ٝٞبٖاتٓاػت.

دسٍٔٙٙضؼیاتٓثبؿذ.دس٘تيدٝخبكيتٔغٙبًئی٘ـبٖدٞٙذٜخبكيتٔغٙبًيؼیایٗاٚسثيتبَ

.٘بؿیٔیؿٛد3dاصاِىتشٖٚٞبيNdMnO3تشويت

ٍٔٙٙضدس٘بضيٌٝؼتشدٌیاٚسثيتبَٞبياتٓاوؼيظd3ٖاٚسثيتبَٞبيصیبدثٝدِيٌُؼتشدٌیفوبیی

ٚخٛدداسد.ایٗثذأٖٔٙیاػتوٝضبلاتd3Mn ٚp2Oیهٞيجشیذاػيٖٛلٛيثيٗاٚسثيتبَٞبي

اتٍٓٔٙٙضاصd3آٚس٘ذ.زٍبِیضبِتٔطبػجٝؿذٜاٚسثيتبَلٛيثٝٚخٛدٔیپيٛ٘ذٞبيMnٌؼتشدٜ

>.64ػبصٌبساػت=GGA+UثبٌضاسؿبتوبسٞبيتئٛسياصتمشیتLSDA+Uتمشیت
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 )ة( )اِف(

 

                                            )د( )ج(                   

 

)ٜ( )ٚ(                                            

دسآdٖ اٚسثيتبَ زٍبِیضبِتوُاتٍٓٔٙٙضٚ :17-4ؿىُ

= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) )ة(ثبLSDA+UدستمشیتLSDAٚدستمشیت )اِف(

 = Ry463/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd))د( = Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ج(

)ٜ( Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) = )ٚ(Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) =
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 سبختبر ًَاری 4-4

تب ٌيشد ا٘دبْ ٔطبػجبتخٛدػبصٌبس اثتذا اػتدس ِ٘شلاصْ ٔٛسد ٘ٛاسئبدٜ ثشائطبػجٝػبختبس

ٔطبػجبتخٛدػبصٌبس، ا٘دبْ اص ثٔذ ٟٓٔ ٘ىتٝ ٘ٛاسئـخقؿٛد. ا٘شطيفشٔیثشايسػٓػبختبس

ثبؿذ.ئیدس٘بضيٝوبٞؾ٘بپزیشثشیّٛئٗثشايا٘دبْٔطبػجٝ٘ٛاسٞبيا٘شطساػتبٞبيپشتمبسٖا٘تخبة



 فبز پبدفرٍهغٌبطیس 4-4-1

پبدفشٚٔغٙبًيغا٘شطي )وٝفشٔیٞبيثشايفبص ا٘شطي((6-4خذَٚ كفش ثشاثش سا ثٛد ؿذٜ آٚسدٜ

ٚثبتٛخٝثٝایٙىٝدسفبصپبدفشٚٔغٙبًيغزٍبِی)ا٘شطيفشٔی(دسػبختبس٘ٛاسيدسِ٘شٔیٌيشیٓ

یاصضبِتٞب)اػپيٗثبلا(دسِ٘شفميیى،یىؼبٖاػتضبِتاػپيٗپبیيٗٚزٍبِیضبِتاػپيٗثبلا

(٘ـب18ٖ-4ٌشفتٝؿذٜاػتٚٔطبػجبتػبختبس٘ٛاسيثشايساػتبٞبيپشتمبسٖا٘دبْٚدسؿىُ)

دادٜؿذٜاػت.



 )ة(   )اِف(                        
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 )د(                 ()ج                            



)ٜ( )ٚ(                                            

ثبLSDA+UٚدستمشیتLSDA:ػبختبس٘ٛاسي)اِف(دستمشیت18-4ؿىُ

 = Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ج(= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd))ة(

 = Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ٜ( = Ry463/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd))د(

)ٚ(Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) =
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ٔلاضِٝٔیؿٛدوٝدس(آٚسدٜؿذٜاػت.8-4ٌبف٘ٛاسئطبػجٝؿذٜاصػبختبس٘ٛاسيدسخذَٚ)

 تمشیتLSDAتمشیت دس ِٚی ثبؿذ. ٕ٘ی ػبصٌبس تدشثٝ ثب وٝ آیذ ٔی ثذػت كفش ٘ٛاسي ٌبف

LSDA+Uثٝاصايا٘شطيٞبئختّف،ٔبوضیٕٓتغييشاتدسٌبفضذٚدmeV16ٔیثبؿذ.وٝخيّی

٘ذاسد.Uٚاثؼتٍیصیبديثٝٔمذاسپبسأتش

LSDAٚLSDA+Uتمشیتٞبيدسٌبف٘ٛاسئطبػجٝؿذ8ٜ-4خذَٚ

Ueff Nd (Ry) Ueff Mn (Ry)(eVٌبف٘ٛاسي)

0LSDA LSDA

213/0597/0390/0 

205/0670/0390/0 

208/0670/0463/0 

197/0670/0536/0

201/0743/0536/0

  

 فرٍهغٌبطیس 4-4-2  

ثٛد(7-4دسخذَٚ)لجلاایٗفبصٔمبدیشا٘شطيٞبيفشٔی ثشايسػٌٓضاسؽؿذٜ سا وٝایٗٔمذاس

.ثبتٛخٝثٝایٙىٝدسفبصفشٚٔغٙبًيغزٍبِیضبلاتثباػپيٌٗشفتيٓػبختبس٘ٛاسيثشاثشكفشدسِ٘ش

.ٔطبػجٕٝ٘ٛدیٓػبختبس٘ٛاسيساثشايٞشدٚضبِت،ثبلاٚزٍبِیضبلاتثباػپيٗپبیيٗثشاثش٘يؼتٙذ

ٚباػپيٗثبلاػبختبس٘ٛاسيثباػپيٗپبیيٗدستمشیتٞبئتفبٚت(ػبختبس٘ٛاسيث19-4دسؿىُ)

سػٓؿذٜاػت.دسساػتبٞبيپشتمبسٌٖٔٙمٝاَٚثشیّٛئٗ
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)ة(        )اِف(                        

 

 

)د(    )ج(                        
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                        )ٜ(  )ٚ( 



ػبختبس٘ٛاسيتشويتثباػپيٗثبلا :19-4ؿىُ

= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) )ة(ثبLSDA+UٚدستمشیتLSDAدستمشیت )اِف(

 = Ry463/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd))د( = Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ج(

)ٜ( Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) = )ٚ(Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) =



(ػبختبس٘ٛاسيثباػپيٗپبیيٗدستمشیتٞبئتفبٚتسػٓؿذٜاػت.20-4دسؿىُ)
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)ة( )اِف(



)د( )ج(
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)ٜ( )ٚ( 

ػبختبس٘ٛاسيتشويتثباػپيٗپبیيٗ :20-4ؿىُ

= Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy597/0Ueff (Nd) )ة(ثبLSDA+UٚدستمشیتLSDAستمشیتد )اِف(

 = Ry463/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd))د( = Ry390/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) )ج(

)ٜ( Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy670/0Ueff (Nd) = )ٚ(Ry536/0Ueff (Mn) =ٚRy743/0Ueff (Nd) =

٘ٛاسيٌبفٞبي٘ٛاسي ٔطبػجبتػبختبس اص ؿذٜ فشٚٔغٙبًيغاػتخشاج اػپيٗٞبيثبلاثشايفبص

(روشؿذٜاػت.9-4ٚپبیيٗدسخذَٚ)

LSDAٚLSDA+Uدستمشیتٞبيٌبف٘ٛاسئطبػجٝؿذ9ٜ-4خذَٚ

(اػپيeVٌٗبف٘ٛاسي)

پبیيٗ

Ueff Nd (Ry) Ueff Mn (Ry)(اػپيٗثبلاeVٌبف٘ٛاسي)

00LSDALSDA

2/4244/0597/0390/0 

3/4238/0670/0390/0 

4/4228/0670/0463/0 

7/4220/0670/0536/0

9/4207/0743/0536/0
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ٌبف٘ٛاسيثشاياِىتشٖٚٞبيثب ٔمبدیش خذَٚفٛق٘ـبٖٔیدٞذ ٌبف٘ٛاسيدس ٔمبدیش زٙب٘سٝ

اػت.meV37ضذٚدUٔیثبؿذوٝٔبوضیٕٓتغييشاتثبeV2/0اػپيٗثبلاخيّیوٛزهدسضذٚد

تٔیثبؿذٚتغييشاeV5-4ِٚیٔمبدیشٌبف٘ٛاسيثشاياِىتشٖٚٞبيثباػپيٗپبیيٗثضسيٚضذٚد

وٝثبافضایؾا٘شطئمذاسٌبف٘يضاػتeV7/0صیبدٔیثبؿذٚٔبوضیٕٓتغييشاتضذٚدUآٖ٘يضثب

سػب٘ؾ اػپيٗثبلاٞؼتٙذوٝدس اِىتشٖٚٞبيثب ایٗ٘تبیح٘ـبٖٔیدٞذوٝ افضایؾیبفتٝاػت.

اِىتشیىی٘مؾصیبديداس٘ذ.
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 نتیجه گیري 
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WIEN2kٔطبػجبتیوٝدسایٗپبیبٖ٘بٔٝثشاػبعِ٘شیٝتبثٔیزٍبِیٚاػتفبدٜاصوذٔطبػجبتی

ا٘دبْؿذٜاػتؿبُٔلؼٕتٞبيصیشٔیثبؿذ:NdMnO3ثشايتشويتٍٔٙٙبیت

ج(ٔطبػجٝٔطبػجٝفبصٔغٙبًيؼیضبِتپبیٝثّٛسثٟيٙٝػبصيضدٓٚپبسأتشٞبيؿجىٝة(-اِف

-ٞشاتٓد(ثشسػیزٍبِیضبِتٞبياِىتشٚ٘یوُثّٛسٕٚٞسٙيٗزٍبِیضبِتٌـتبٚسٔغٙبًيؼی

ٔیثبؿذوٝ٘تبیحآٟ٘بساثLSDAٚLSDA+Uٝٞبيخضئیٜٚ(ٌٔبِٔٝػبختبس٘ٛاسيثبتمشیتٞبي

اختلبسدسایٗلؼٕتثيبٖٔیوٙيٓ.

 ثْیٌِ سبزی ترکیت -الف

ا٘دبْٚػپغًَٛپيٛ٘ذLSDAاػتفبدٜاصتمشیتدساثتذاثٟيٙٝػبصيضدٓٚپبسأتشٞبيؿجىٝثب

Mn-Oٚصاٚیٝپيٛ٘ذيMn-O-Mn.ٔطبػجٝؿذ

 هحبسجِ حبلت پبیِ ثلَر -ة

ثشايفبصٔغٙبًيؼیػيؼتٓدسضبِتپبیٝ،آسایؾٞبئختّفیاصخٟتاػپيٗاتٓٞبدسِ٘شٌشفتٝ

ٔطبػجٌٝشدیذ.ا٘شطيوُ،ا٘شطيٞبيضبِتپبیٝػيؼتLSDAٚLSDA+Uٓ ؿذٚثبتمشیتٞبي

ؿذٜ ٌشفتٝ ِ٘ش دس ٔختّف ٞبي ضبِتضبِت ػيؼتٓ پبیذاس ضبِت وٝ سػيذیٓ ٘تيدٝ ایٗ ثٝ ،

ٔیثبؿذوٝا٘شطيضبِتفشٚٔغٙبًيغوٕیپبیيٗتشثٛد.Aفشٚٔغٙبًيغٚپبدفشٚٔغٙبًيغّ٘ٛ

 هحبسجِ گطتبٍر هغٌبطیسی ّر اتن -ج

ٞبي تمشیت ثب پبدفشٚٔغٙبًيؼغ ٚ فشٚٔغٙبًيغ فبص دٚ دس تشويت ٔغٙبًيؼی ٌـتبٚس ٔطبػجٝ

LSDAٚLSDA+Uا٘دبْؿذٚٔطبػجبت٘ـبٖدادوٝ٘تبیحتمشیتLSDA+Uثٝتدشثٝ٘ضدیىتش

.ذثبؿ)ٞبثبسد(ٔیUا٘شطئیثبؿذٚٔمذاسٌـتبٚسٔغٙبًيؼیاتٍٓٔٙٙضوٕیٚاثؼتٝثٝٔمذاس

 سی چگبلی حبلت ّبثرر -د

تمشیت ػٌصLSDAدس زٍبِیضبِتٞب ٕ٘ٛداس پبدفشٚٔغٙبًيغ، فشٚٔغٙبًيغٚ فبص دٚ ثشايٞش

تمشیت ِٚیدس تشويتاػت. ثٛدٖ سػب٘ب آٖ ٘تيدٝ وٝ وٙذ ٔی لٌْ كفش غيش ٔمذاس دس سا فشٔی



  104 

 

LSDA+Uوٝ٘تيدٕٝ٘ٛداسزٍبِیضبلاتدسٞشدٚفبصػٌصفشٔیسادسٔمذاسكفشلٌْٔیوٙذ

ٔیدٞذتشويتغيشفّضياػتوٝاِجتٝثبتٛخٝثٝ٘تبیحتدشثیضبِتغيشفّضيكطيصاػت.

ضبِت ٞشدٚ ٘ئٛدیٙيٓدس ٚ ٔتمبسٖثٛدٖٕ٘ٛداسٞبيزٍبِیضبِتٞبياِىتشٚ٘یاتٍٓٔٙٙض غيش اص

فتوٝایٗدٚاػپيٙیثبلاٚپبیيٗدسٞشدٚفبصفشٚٔغٙبًيغٚپبدفشٚٔغٙبًيغٔیتٛاٖ٘تيدٌٝش

اتٓدستشويتخبكيتٔغٙبًيؼیداس٘ذ.

اصٔتمبسٖثٛدٖزٍبِیضبِتٞبياِىتشٚ٘یاتٓٞبياوؼيظٖثٝایٗ٘تيدٝٔیسػيٓوٝایٗاتٓٞب

 ٘مـیدسخبكيتٔغٙبًيؼیتشويت٘ذاس٘ذ.

تمشیت ٘ضدیهػٌصفشٔیLSDA+Uدس ٕ٘ٛداسزٍبِیضبِتاِىتشٚ٘یوُدس ػٟٓاتٍٓٔٙٙضدس

ِٚیدستمشیت ػٟٓاتٓ٘ئٛدیٙيٓدس٘ضدیىیا٘شطيفشٔیثيـتشLSDAثيـتشاصثميٝاتٓٞباػت.

ٔیثبؿذوٝثبتدشثٝػبصٌبسٕ٘یثبؿذ.

٘ـبٖدادوٝایLSDA+Uٗاتٍٓٔٙٙضدستمشیتd3ٕ٘ٛداسزٍبِیضبِتٞبياِىتشٚ٘یاٚسثيتبَٞبي

اٚسثيتبَٞبثيـتشیٗػٟٓسادس٘ضدیىیػٌصفشٔیداس٘ذوٝ٘ـبٖدٞٙذٜؿشوتاِىتشٖٚٞبيایٗ

اٚسثيتبَدسسػب٘ؾٔیثبؿذٚ٘يضثيـتشیٗتبثيشدسخبكيتٔغٙبًيؼیاتٍٓٔٙٙضٔشثٛىثٝاِىتشٖٚ

ٔیثبؿذ.d3ٞبياٚسثيتبَ

 هطبلعِ سبختبر ًَاری -ُ

 ٞش ثب تمشیت LSDAدٚ ٚLSDA+Uٚ فشٚٔغٙبًيغ فبص دٚ ٞش ثشاي تشويت ٘ٛاسي ػبختبس

پبدفشٚٔغٙبًيغدسساػتبٞبيپشتمبسٌٖٔٙمٝثشیّٛئٗٔطبػجٌٝشدیذٚاص٘تبیحآٌٖبف٘ٛاسيثشاي

پبیيٗ اػپيٗثبلاٚ ایٗ٘تبیح٘ـبٖدادوٌٝبف٘ٛاسيدسضبِتفشٚٔغٙبًيغثذػتآٔذضبِتثب .

اػپيٗپبیيٗخيّیثضسيثشاياِى اػپيٗثبلاخيّیوٛزهتشٖٚٞبيثب ِٚیثشاياِىتشٖٚٞبيثب

ثبؿذ.ٔی
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