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 هدکشناد طسوت اددجم هحفص نیا یفاحص زا سپ تسا مزلا .دیهد رارق ار عافد هسلج تروص هحفص نیا رد

 .دنک دییات ار هماننایاپ تاحلاصا دوخ ياضما اب امنهار داتسا و ددرگ رهم
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 همان دهعت

 

 یتعنص هاگشناد کیزیف هدکشناد دماجتلاح کیزیف هتشر يرتکد هرود يوجشناد ینامحر ادن بناجنیا

 راتخاس اب ییورفدنچ داوم یکیتپا و یسیطانغم ،ینورتکلا راتخاس یسررب هماننایاپ هدنسیون دورهاش
 میهاربا دمحم رتکد یئامنهار تحت هیلوا لوصا تابساحم شور هب 6O'MnB2A هناگود تیاکسورپ
 .موشیم دهعتم درفيدزیا یضترم رتکد و یضاق

 . تسا رادروخرب تلاصا و تحص زا و تساهدش ماجنا بناجنیا طسوت هماننایاپ نیا رد تاقیقحت •

 . تساهدش دانتسا هدافتسا دروم عجرم هب رگید ناققحم ياهشهوژپ جیاتن زا هدافتسا رد •

 ای كردم عون چیه تفایرد يارب يرگید درف ای دوخ طسوت نونکات هماننایاپ رد جردنم بلاطم •

 . تساهدشن هئارا اج چیه رد يزایتما

 مان اب جرختسم تلااقم و دشابیم دورهاش یتعنص هاگشناد هب قلعتم رثا نیا يونعم قوقح هیلک  •
 دهاوخ پاچ هب »Shahrood  University  of Technology« ای و »دورهاش یتعنص هاگشناد«

 . دیسر

 تلااقم رد دناهدوب راذگریثأت هماننایاپ یلصا حیاتن ندمآ تسدهب رد هک يدارفا مامت يونعم قوقح •
 .ددرگیم تیاعر هماننایاپ زا جرختسم

 هدافتسا )اهنآ ياهتفاب ای( هدنز دوجوم زا هک يدراوم رد ،هماننایاپ نیا ماجنا لحارم هیلک رد •
 . تساهدش تیاعر یقلاخا لوصا و طباوض تساهدش

 یسرتسد دارفا یصخش تاعلاطا هزوح هب هک يدراوم رد ،هماننایاپ نیا ماجنا لحارم هیلک رد •
                                                                                                                                                                      . تساهدش تیاعر یناسنا قلاخا لوصا و طباوض ، يرادزار لصا تساهدش هدافتسا ای هتفای

 خیرات                                                                       

 وجشناد ياضما                                                                      

                                                  

 رشن قح و جیاتن تیکلام

 و اهرازفا مرن ،ياهنایار ياههمانرب ،باتک ،جرختسم تلااقم( نآ تلاوصحم و رثا نیا يونعم قوقح هیلک •
 رد یضتقم وحن هب دیاب بلطم نیا .دشابیم دورهاش یتعنص هاگشناد هب قلعتم )هدش هتخاس تازیهجت

 .دوش رکذ هطوبرم یملع تادیلوت

 .دشابیمن زاجم عجرم رکذ نودب هماننایاپ رد دوجوم جیاتن و تاعلاطا زا هدافتسا  •

 



 ه  

 هدیکچ

 هدافتسا اب 6B'OMn2A هناگود ياهتیاکسورپ يرون و یسیطانغم ،ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ شهوژپ نیا رد

 یسررب SIESTA یتابساحم دک و GGA+U و GGA ياهبیرقت و )DFT( یلاگچ یعبات هیرظن تفایهر زا

  .دندش

 نامزمه روضح اب يزلفمین هناگود تیاکسورپ کی ناونعهب 6MnVO2Sr (SMVO) بیکرت ،لوا ماگ رد

 زا هدافتسا اب SMVO یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ .دش ینیبشیپ یبطق جاجوعا و شطانغمورف

 لماش 'B و  Bینویتاک ياههاگیاج فلتخم ياهمظن .دندش هبساحم GGA(+U) بیرقت و DFT شور

 ،یبعکم يرولب ياهزاف يارب 6O'BB2A هناگود تیاکسورپ راتخاس رد ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس ياهنامدیچ

 شیارآ هب طوبرم راتخاس نیرترادیاپ هک دنداد ناشن تابساحم .دنتفرگ رارق یسررب دروم یشوگراهچ و یلیمکت

 ياهنوی ياهیلا مظن .دشابیم )I4/m ییاضف هورگ( یشوگراهچ يرولب راتخاس اب V و Mn ياهنویتاک ياهیلا
3+Mn 5 و+V بیترتهب یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ اب  اهنوی نیا سیطانغمورف یگدشتفج هب Bμ 17/4 و 

Bμ 23/0 هک دنداد ناشن تلااح یلاگچ تابساحم .دش رجنم SMVO يراون فاگ اب يزلفمین بیکرت کی eV 

 هب دناوتیم هطوبرم ياهیهجوتشه رد V ياهمتا يزکرمریغ ییاجباج .دشابیم نییاپ نیپسا لاناک رد 65/0

 ياهرواتشگ و نییاپ نیپسا لاناک يراون فاگ ،eV= 4  Mn,VU لامعا اب .دوش رجنم هتیسیرتکلاورف تیصاخ

 و يزلفمین یبطق هدام کی ناونعهب SMVO ،نیاربانب .دنتفای شیازفا V و Mn ياهنوی یعضوم یسیطانغم

 .دوشیم یفرعم کینورتنیپسا رد هدافتسا لیسناتپ اب ییورفدنچ تیصاخ يارب هدننکراودیما يادیدناک کی

 Sn و Bi و x = 5/0 ،0/1 ،5/1 و 0/2( تروصهب هک SMVO بیکرت رد Bi/4+Sn+3 اب Sr+2 ینیشناج اب ،همادا رد

= A( 6MnVOxAx-2Sr ینورتکلا و یسیطانغم ،يراتخاس صاوخ رد نورتکلا شیلاآ رثا یسررب هب ،دوشیم نایب 

SMVO فلتخم ياهبیکرت يارب یلیمهس و یلیمکت هب یشوگراهچ زا يراتخاس زاف راذگ کی .دش هتخادرپ 

 0/2 يازاب 6MnVOxAx-2Sr يارب اناسرمین زلفمین راذگ کی هک دنداد ناشن تابساحم .دش هدهاشم هدش شیلاآ

< x 5/0 و > x ياهمتا ینیشناج اب بیترتهب Sn و Bi ياهنوی نیب سیطانغمورف یگدشتفج .دتفایم قافتا 

Mn و V هدش شیلاآ ریداقم مامت يارب هیاپ یسیطانغم مظن ناونعهب Sn و Bi ینیشناج اب  .دش شرازگ Sr اب 

Sn (Bi)، لک یسیطانغم رواتشگ SMVO 0/2 يارب رهوبنوتنگم 73/15 )0/12( رادقم ات = x تفای شیازفا. 

 وضع نیرخآ يارب ار یهجوتلباق یهجوتشه یگدشجک و جاجوعا ،هدش هبساحم دنویپ يایاوز و جاجوعا رتماراپ

 یکیرتکلا شبطق هب دناوتیم هک دنداد ناشن ،BiMVO( 6OMnV2Bi( و 6OMnV2Sn )MVOnS( ،يرس ره

 .دنوش داهنشیپ ییورفدنچ تیصاخ اب يداوم ناونعهب هجیتن رد و دوش رجنم ییلااب



 و  

 ار Ta نوی ،SnMVO بیکرت رد ،B هاگیاج رد فلتخم ياهنوی روضح رثا یسررب روظنمهب ،يدعب ماگ رد

6OMnTa2Sn  هناگود تیاکسورپ یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ هعلاطم هب و هدرک V نوی نیزگیاج

(SnMTO) رظنرد فلتخم يرولب ياهنراقت لک يژرنا يارب هدش هبساحم ریداقم هب هجوت اب .دش هتخادرپ 

 SnMTO بیکرت هیاپ تلاح ناونعهب لک يژرنا نیرتمک اب )P1 ییاضف هورگ( یلیمهس يرولب راتخاس ،هدشهتفرگ

 ياناسرمین کی SnMTO هک داد ناشن GGA (+U) بیرقت اب ینورتکلا راتخاس یسررب .دش یفرعم

 و لااب ینیپسا ياهلاناک رد بیترتهب تلونورتکلا (1/20) 1/15 و(1/10) 1/05  يراون فاگ اب سیطانغمورفداپ

  .دشابیم نییاپ

 و SMVO، SnMVO، BiMVO هدش یسررب هناگود ياهتیاکسورپ يرون راتفر كرد روظنم هب ،ماجنارس

SnMTO بیرقت زا هدافتسا اب بذج بیرض و کیرتکلايد عبات لماش اهنآ يرون صاوخ GGA(+U) هبساحم 

 ،SnMVO و SMVO بیکرت ود يلااب نیپسا لاناک يزلف راتفر لیلدهب هک دنداد ناشن هدمآ تسدهب جیاتن .دندش

 يژرنا زا بذج هبل SnMTO و BiMVO ياهبیکرت دروم رد .دوشیم عورش نییاپ رایسب يژرنا ریداقم زا بذج

 نیا )𝛼( بذج بیرض رادقم ،نینچمه ؛دهدیم ششوپ ار یئرم فیط هیحان مامت و هدش عورش eV 1 دودح

 ناشن جیاتن نیا .دشابیم cm 510-1 هبترم زا )تلونورتکلا 8 ات 0( هدش یسررب يژرنا هدودحم رد تابیکرت

 .دنشابیم ییاتلووتف ياهدربراک يارب یبسانم ياههنیزگ SnMTO و BiMVO بیکرت ود هک دنهدیم
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  15...............................................................................................................................................................................)دنهدیم

 )ب( درادن شبطق )فلا( یچیپرام 2 عون ییورفدنچ يارب ینیپسا ياهراتخاس فلتخم عاونا )11-1( لکش

 17............................................................................................................................................درادن شبطق )ج( دراد شبطق

𝑟) هزغم هیحان رد اهجوم عبات هبش هک دناهدش داجیا يروط اهلیسناتپهبش )1-2( لکش < 𝑟!) دنشاب هرگ نودب 

𝑟) يارب و > 𝑟!) 32.............................................................................................دنشاب ناسکی اهنورتکلا همه جوم عبات  

 6FeReO2Ca )ب( 6FeMoO2Ca )فلا( هناگود ياهتیاکسورپ يارب p2-O و یلک تلااح یلاگچ )1-3( لکش

 6FeMoO2Sr...........................................................................................................................37 )د( و 6FeMoO2Ba )ج(

 39.........................................................................)دحاو لولس /متا 10( 6OVMn2La هناگود تیاکسورپ )2-3( لکش
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 هناگود تیاکسورپ يارب GGA بیرقت زا هدافتسا اب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ )3-3( لکش

6VMnO2La ( یشوگراهچ )فلا( ياهراتخاس ردmmm4/I( و )( یبعکم )بm3Fm(.........................................39 

 Nb...................................40 و Mn ياهنوی یکمنگنس مظن اب 6NbMnO2La یبعکم يرولب راتخاس )4-3( لکش
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6NbMnO2La، )ب( بیرقت اب هدش هبساحم یئزج تلااح یلاگچ LSDA و )ج( LSDA+U...............................14 
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 6NbMnO2La.....................................................................................................24 هناگود تیاکسورپ يارب نوتوف يژرنا
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 43..........................دناهدش هتفرگ رظن رد )+ ،- ،+ ،-( تروصهب سیطانغمورفداپ تلاح يارب و )+ ،+ ،- ،-( تروصهب

 ياهبیرقت زا هدافتسا اب فلتخم هناگود ياهتیاکسورپ يارب هدش هبساحم یلک تلااح یلاگچ )8-3( لکش

GGA و GGA+U.. ............................................................................................................................................................44 

 6TiMoO2Sr.......................................................................................54 هناگود تیاکسورپ يرولب راتخاس )9-3( لکش
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 46......................................................................................................................................................................................)تسا
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 47...........................................................................................................................................................................)تسا یمرف

 6OFeMo2Bi..........................48 هناگود تیاکسورپ يارب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ )12-3( لکش
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 یلک تلااح یلاگچ )ب( ،B هاگیاج فلتخم نامدیچ هس يارب (DOS) یلک تلااح یلاگچ )فلا( )15-3( لکش

 6OMnCr2Y......................................................................................15 هناگود تیاکسورپ رد ياهیلا مظن يارب یئزج و

 ياهیلا )ب( و یکمنگنس )فلا( ياهنامدیچ یئزج و یلک تلااح یلاگچ و يرولب راتخاس )16-3( لکش

 6OCrMn2Y........................................................................................................................................25 هناگود تیاکسورپ
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2Sr- بیکرت يارب GGA+U و GGA ياهبیرقت اب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ )17-3( لکش
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 شیارآ اب SMVO بیکرت یشوگراهچ راتخاس يارب عطق يژرنا بسح رب لک يژرنا رادومن )1-4( لکش

 B'..................................................................................................................................59 و B هاگیاج ياهنوی یکمنگنس

 )ب( و یشوگراهچ )فلا( ياهراتخاس يارب نوراو ياضف يدنبشم بسحرب لک يژرنا رادومن )2-4( لکش
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 پچ هب تسار زا بیترتهب ياهشیارآ اب (I4/m) یشوگراهچ زاف رد SMVO يرولب راتخاس )فلا( )3-4( لکش
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 زا O-V-O هیواز فارحنا و b ياتسار رد V نوی يزکرمریغ ییاجباج ،6VO ياهیهجوتشه جاجوعا

˚180......................................................................................................................................................................................64 
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 74.....................................................................................دناهدشن هداد ناشن نژیسکا ياهمتا .x=0/2 )د( و x=5/1 )ج(
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 86...................................................................................................تساهدش میظنت رفص يژرنا رد یمرف حطس .دنهدیم
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 س  

BiMVO و SnMTO. بیرقت زا هدافتسا اب تابساحم جیاتن GGA+U هداد ناشن همیمض تروصهب 
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 همدقم 1-1

 اشنم ناونعهب ،1یکسورپ ،یسور سانشنیمز طسوت 1839 لاس رد )3CaTiO( تاناتیت میسلک فشک

 دنوشیم هتخانش تیاکسورپ مانهب 3CaTiO دننام يرولب راتخاس اب يداوم و دوشیم هتفرگرظنرد اهتیاکسورپ

 صاوخ داوم نیا .]2[ دناهتفرگرارق هعلاطم دروم رایسب دماجتلاح یمیش و کیزیف رد اهتیاکسورپ .]1[

 هرتسگ رد ینورتکلا ياهراتخاس دنناوتیم اهنآ ؛دنراذگیم شیامن هب ار یهجوت دروم يداینب یکیزیف و ییایمیش

 هتشاد سیطانغمورف-يرف ات سیطانغمورفداپ زا نوگانوگ یسیطانغم ياهمظن و زلفمین یتح و زلف ات قیاع

 .دنشاب هتشاد ییاناسرربا و ینوی یگدنناسر ،کییورف یمتا ياهییاجباج دنناوتیم اهراتخاس نیا .دنشاب

 يدیدج صاوخ و دنشاب اراد نامزمه تروصهب ار صاوخ نیا زا يرایسب تسا نکمم اهتیاکسورپ ،نینچمه

 ریظن عیسو يدربراک ياههنیمز لیلدهب تیاکسورپ راتخاس اب داوم هجیتن رد .]3[ دننک داجیا ار ییورفدنچ نوچ

 و اهدورتکلا ،]2[ یسیطانغم ياههظفاح ،اهرگسح ،یکینورتکلا ياهرازبا رد اهکیرتکلاوزیپ و اهکیرتکلايد

 رارق يرایسب هجوت دروم ]4[ يدیشروخ ياهلولس تاعطق تخاس و یتخوس ياهلولس يارب یتیلورتکلا داوم

 یشان یتیاکسورپ ياهراتخاس ییانثتسا يریذپفاطعنا زا هجوت دروم صاوخ زا عیسو فیط نیا .دناهتفرگ

 .دوشیم

 

 هداس تیاکسورپ راتخاس 2-1

 دنناوتیم یکاخییایلق و ییایلق ،ردانیکاخ تازلف ياهنویتاک ،3ABX یمومع لومرف اب تیاکسورپ راتخاس رد

 لثم يزلفریغ ياهنوینآ اب زین X هاگیاج .دنریگب رارق B هاگیاج رد هطساو تازلف ياهنویتاک و A هاگیاج رد

 دنناوتیم یبوانت لودج رصانع زا یمین دودح و دصرد 30 لقادح ،نیاربانب .دوشیم لاغشا اهنژولاه و نژیسکا

 يلااب ییایمیش يریذپفاطعنا هدنهدناشن هک ]5[ دننک لاغشا ار B و A ياهنویتاک تیعقوم بیترتهب

  .دشابیم اهتیاکسورپ

 هک دوشیم يرولب m3mP ییاضف هورگ رد یبعکم نراقت اب 3ABO يدیسکا تیاکسورپ کی لاهدیا تلاح رد

 تساهدش هطاحا 2O- هیاسمه 12 رثکادح اب A گرزب نویتاک و 6BO یهجوتشه طسوت B کچوک نویتاک نآ رد

 ياهتیاکسورپ یبعکم زاف .دشابیم B-O دنویپ لوط ربارب A-O، √2 دنویپ لوط تلاح نیا رد .]6[ )1-1 لکش(

 زا يرایسب نیاربانب .]3[ دوشیم هدهاشم K 1000 يلااب ياهامد رد لاومعم و تسا ردان اتبسن يدیسکا

 ندش جک زا دنترابع لوادتم ياهصقن .دنرادن یبعکم نراقت و هدوب صقن ياراد تیاکسورپ ياهراتخاس

 نراقت رب صیاقن نیا .نآ لخاد B نویتاک ییاجباج و 6BO یهجوتشه ياهدنویپ لوط رد جاجوعا ،یهجوتشه

 
1 Perovskit 
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 فارحنا نازیم .دهدیم رییغت ار راتخاس یکیزیف صاوخ هجیتن رد و تسا رثوم يرولب هکبش ییاضف هورگ و

 دوشیم فیرعت ریز هطبار اب هک دوشیم هدز نیمخت t دعب نودب 1فارحنا لماع اب یبعکم تلاح زا تیاکسورپ

]7[. 

t = 	 "!#	""
√٢	("##	"")

                      )1-1(  

 تیاکسورپ راتخاس يارب t رادقم .دنشابیم O و A، B ياهمتا ینوی ياهعاعش بیترتهب Or و Ar، Br نآ رد هک

 جاجوعا و هتفای فارحنا یبعکم نراقت زا تیاکسورپ راتخاس ،1 رادقم زا t فارحنا اب .تسا 1 ربارب لاهدیا یبعکم

 نراقت اب يزاف لیکشت هب و دهدیم خر يژرنا نیرتمک اب يراتخاس هب ندیسر روظنمهب جاجوعا نیا .دباییم

 تیاکسورپ راتخاس جاجوعا و يزکرم نراقت نتسکش هب هک يراتخاس ياهيرادیاپان نینچ .دوشیم رجنم رتمک

 نیب يوق یگتسبمه اهتیاکسورپ رد نیاربانب .دوشیم هتخانش 2 مود هبترم رلت نای رثا ناونعهب دنوشیم رجنم

 رایسب ییایمیش و یکیزیف صاوخ کچوک يراتخاس ياهجاجوعا لاومعم و دراد دوجو نآ راتخاس و بیکرت

  .]6[ دنوشیم بجوم ار یعونتم

 

 
 زا هدش لیکشت یهجوتشه طسوت B هاگیاج نویتاک .)3SrTiO( لاهدیا یبعکم تیاکسورپ راتخاس دحاو لولس )1-1( لکش

 .تساهدش هطاحا نژیسکا ياهمتا
 

 اهنوینآ طسوت هدش داجیا یهجوتشه رد هطساو زلف یتقو اهتیاکسورپ هلمج زا و هطساو تازلف ياهدیسکا رد

 و هتفای شهاک d ياهلاتیبرواریز ینگهبت هطساو زلف d ياهنورتکلا و اهنوینآ نیب هعفاد لیلدهب دریگیم رارق

 هتسب .تساهدش هداد شیامن )2-1( لکش رد اهلاتیبروا نیا ییاضف لکش .دنوشیم میسقت g2t و ge هتسد ود هب

 هعفاد رترود ياهنورتکلا هب تبسن دنتسه رتکیدزن نوینآ هب هک ییاهنورتکلا ،اهنورتکلا نیا يژرنا رادقم هب

 عقاو نژیسکا شش دادتما رد هک $+d و $*($)d ياهلاتیبروا لماش ge ياهلاتیبروا .دننکیم هبرجت ار يرتشیب

 نژیسکا ياهنوی نیب هک )xzd و g2t )yzd, xyd لاتیبروا هس هب تبسن ،دناهتفرگ رارق یهجوتشه ياههشوگ رد

 
1 Tolerance factor 
2 The Second-Order Jahn Teller effect 
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 کیتاتسورتکلا طیحم نیا .)2-1 لکش( دنریگیم رارق يرتلااب يژرنا حطس رد 0Δ يژرنا فلاتخا اب دنریگیم رارق

 .]7[ دنمانیم 1يرولب نادیم ار اهنوینآ طسوت هدش داجیا

 

 

 دشابیم g2t هب طوبرم نییاپ فیدر و ge هب طوبرم ياهلاتیبروا لااب فیدر ؛d ياهلاتیبروا ریز ییاضف لکش )فلا( )2-1( لکش
 رارق )ج( ؛ -6 تخاونکی راب حیضوت اب يورک حطس کی طسوت هدش هطاحا يزلف نوی d ياهلاتیبروا هناگجنپ ینگهبت )ب( ؛]8[
 .دوشیم فلتخم ياهيژرنا اب g2t و ge هورگ ود هب d ياهلاتیبروا یگدشادج هب رجنم یهجوتشه سار ره رد -1 راب نتفرگ

 
 

 ياهلاتیبروا هک دننکیم ادیپ لیامت يرتشیب ياهنورتکلا ،دوش رتگرزب )0Δ( يژرنا حوطس نیا نیب فاگ هچره

 فلتخم باختنا ود ،میتسه هجاوم 4d ینورتکلا شیارآ اب هکینامز .دننک لاغشا ار g2t رتنییاپ يژرنا حطس اب

 هک g2t ياهلاتیبروا زا یکی رد ای و دنک لاغشا ار ge ياهلاتیبروا زا یکی ای :دراد دوجو مراهچ نورتکلا يارب

 ناسکی نیپسا اب ياهنورتکلا ادتبا دهدیم حیجرت هک 2دنوه نوناق اب نیا .دریگب رارق هدش رپ نورتکلا کی اب لابق

 نورتکلا کی اب لابق هک یلاتیبروا رد نورتکلا کی نتفرگ رارق .تسا تباقر رد دننک لاغشا ار فلتخم ياهلاتیبروا

 يژرنا ،يژرنا شیازفا نیا .دهدیم شیازفا ار متسیس يژرنا و هدش کیتاتسورتکلا هعفاد هب رجنم تسا هدش رپ

 نورتکلا ،يژرنا نیرتنییاپ هب ندیسر يارب ،دشاب P زا رتمک 0Δ رگا .دوشیم هدیمان )P( نیپسا یگدشتفج

 دشابیم هدشن تفج نورتکلا راهچ لماش هک شیارآ نیا .دریگیم رارق ge یلاخ ياهلاتیبروا زا یکی رد مراهچ

 ياهلاتیبروا زا یکی رد مراهچ نورتکلا ،دشاب P زا رتگرزب 0Δ رگا ،سکعرب .دوشیم هدیمان 3دایز نیپسا شیارآ

g2t نورتکلا ود اهنت یشیارآ نینچ رد هکییاجنآ زا .دنکیم داجیا ار يژرنا نیرتنییاپ اب یمتسیس و دریگیم رارق 

 
1 Crystal field 
٢ Hund's rule  
3 High spin 
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 ياهشیارآ اب تازلف هباشم روطهب .)3-1 لکش( دوشیم هدیمان 1مک نیپسا شیارآ ،دراد دوجو هدشن تفج

 . ]7[ دنشاب مک ای دایز نیپسا تلاح رد 0Δ رادقم هب هتسب دنناوتیم 7d و 5d، 6d ینورتکلا

 

 دایز نیپسا                                     مک نیپسا                                                   

 .4d ینورتکلا شیارآ يارب مک و دایز نیپسا ياهتلاح رد g2t و ge ياهلاتیبروا ندش رپ هوحن )3-1( لکش

 

 هناگود تیاکسورپ راتخاس 3-1

 ینیشناج نیا .تسا تیاکسورپ راتخاس اب تابیکرت صاوخ حلاصا يارب جیار شور کی نویتاک یئزج ینیشناج

 تیاکسورپ راتخاس هب رجنم 3ABO راتخاس رد B' اب B نوی ینیشناج .دتفیب قافتا B ای A هاگیاج رد دناوتیم

 هقلاع ریخا ياهلاس رد .دوشیم داجیا 2هناگود تیاکسورپ دشاب x  =5/0 رگا و دوشیم ٣OxB'x-1AB هدیچیپ

  .]6[ تساهدمآ دوجوب رگید ياهنویتاک اب B هاگیاج ياهنویتاک زا یمین ینیشناج دروم هب یصاخ

 یکاخییایلق زلف کی A هاگیاج نویتاک نآ رد هک دنتسه 6BB'O2A یلک لومرف ياراد هناگود ياهتیاکسورپ

 رد اهراتخاس نیا يارب .دنوشیم لاغشا هطساو تازلف زا یبیکرت اب B هاگیاج ياهنویتاک و تسا ردانیکاخ ای

 راتخاس اساسا .دریگیم رارق B هاگیاج ياهنویتاک ینوی ياهعاعش نیگنایم )1-1 هطبار( t فارحنا لماع هطبار

 ياهیهجوتشه یگدشجک و مظن صخشم روطهب و نامدیچ هب هناگود ياهتیاکسورپ ییاضف هورگ و يرولب

6BO 6 وB'O فلتخم نامدیچ عون هس يدعب هس يرولب راتخاس اب هناگود تیاکسورپ کی رد .تسا هتسباو 

 دناهدش هداد شیامن )4-1( لکش رد هک دراد دوجو B هاگیاج ياهنویتاک يارب 5ياهیلا و 4ینوتس ،3یکمنگنس

 نامدیچ دنریگیم رارق نایمردکی تروصهب دعب هس ره رد B هاگیاج ياهنویتاک نآ رد هک دروم نیرتجیار .]3[

 فلتخم ياهنویتاک اهنآ رد و دنتسه بایمک اتبسن ياهیلا و ینوتس دروم ود .دوشیم هدیمان یکمنگنس

 یکیزیف صاوخ نییعت رد یمهم رایسب شقن فلتخم ياهنامدیچ نیا .دنوشیم هدیچ دعب کی و ود رد بیترتهب

 ماجنا یکمنگنس شیارآ اب ياهراتخاس يور تاعلاطم رثکا نونکات .دننکیم يزاب هناگود ياهتیاکسورپ

 
1 Low spin 
2 Double perovskite 
3 Rock-salt 
4 Columnar 
5 Layered 
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 هناگود ياهتیاکسورپ .دناهدش شرازگ ياهیلا و ینوتس ياهشیارآ اب داوم زا یکدنا دادعت و ]11-9[ تساهتفرگ

 .]12[ دناهدش شرازگ Cu هیاپ رب هناگود ياهتیاکسورپ رد رتشیب و دنتسه بایمک رایسب ياهیلا شیارآ اب

 ياهشلات اریخا .]13[ تسا 6CuSnO2La ياهیلا نامدیچ اب هدش زتنس هناگود تیاکسورپ نیلوا لاثم يارب

 هلمج زا ؛تساهتفرگ تروص ياهیلا شیارآ اب هناگود ياهتیاکسورپ يهعلاطم و تخاس تهج رد يرتشیب

 موس لصف رد .]6FeMnO2Ca ]16-14 و 6CrMnO2Y هناگود ياهتیاکسورپ يور يرظن و یبرجت تاعلاطم

 .تخادرپ میهاوخ تابیکرت نیا يور هدش ماجنا تاعلاطم یسررب هب شهوژپ نیا

 

 
 )ج(                                        )ب(                                      )فلا(                        

 
 .ياهیلا )ج( و ینوتس )ب( ،یکمنگنس )فلا( :6BB'O2A هناگود ياهتیاکسورپ رد فلتخم ياهنامدیچ )4-1( لکش

 

 'B و A، B هاگیاج هسره رد دنناوتیم سیطانغماراپ ياهنویتاک هناگود تیاکسورپ ياهراتخاس رد هکییاجنآ زا

 لاومعم یلکروطهب .دنراذگیم شیامن هب ار یعونتم یسیطانغم ياهراتفر اهراتخاس نیا ،دنریگب رارق

B- تروصهب ،هداس ياهتیاکسورپ رد B-O-B ياجهب ،هناگود ياهتیاکسورپ رد هک 1یلدابتربا ياهشنکردنا

B'-O دنوشیم )3سیطانغميرف ای 2سیطانغمورفداپ( نیپسا يزاومداپ ياهيریگتهج هب رجنم دنشابیم. 

 شنکردنا هک دنکیم نایب 4يروماناک-اندوگ نوناق .دنراد دوجو یکدنا رایسب سیطانغمورف ياهدیسکا نیاربانب

 قافتا هدننکشنکردنا ياهنویتاک رپ و رپهمین ای یلاخ و رپهمین ياهلاتیبروا نیب اهنت سیطانغمورف یلدابتربا

 نیا رد بلغا و تسین جیار 3ABO ياهتیاکسورپ يارب سیطانغمورف تیصاخ نیاربانب .]18و17[ دتفایم

 نویتاک هاگیاج کی اهنت اب اریز ؛]19[ تساهدش هدهاشم 5سیطانغماراپ ای سیطانغمورفداپ ياهمظن اهتیاکسورپ

B 3 دننام ییاهبیکرت رد سیطانغمورف مظن و تسین ریذپناکما اهلاتیبروا ندش رپ يارب یبیکرت نینچSrRuO 

 شنکردنا ناکما B هاگیاج فلتخم نویتاک ود اب هناگود ياهتیاکسورپ ،اما .دوش یم داجیا راب ياهلماح طسوت

 
1 Super-exchange interaction 
2 Antiferromagnetic 
3 Ferrimagnetic 
4 Goodenough-Kanamori 
5 Paramagnetic 



 7 

 زا يرایسب هک تسین بیجع نیاربانب .دننکیم مهارف هیاسمه ياهنویتاک نیب ار سیطانغمورف یلدابتربا

 .]3[ دنشابیم هناگود تیاکسورپ راتخاس ياراد سیطانغمورف ياهدیسکا

 يریذپفاطعنا .دوشیم لرتنک B هاگیاج ياهنویتاک اب ابلاغ اهتیاکسورپ ینورتکلا صاوخ دش نایب هک روطنامه

 اهدیناتنلا ،d5 و d3، d4 هطساو تازلف ،یلصا هورگ فلتخم رصانع بیکرت ناکما رد هناگود ياهتیاکسورپ يلااب

 صاوخ زا یعیسو فیط نیاربانب .دوشیم هدید B ياههاگیاج رد فلتخم تیفرظ ياهتلاح اب اهدینیتکا و

 فلتخم هناگود تیاکسورپ تابیکرت رد ییاناسرربا یتح و کیرتکلاورف ،کیرتکلايد ،يزلفمین ،يزلف ،ییاناسرمین

 قاتا يامد رد 2یسیطانغم تمواقم فشک زا سپ هناگود ياهتیاکسورپ رد 1يزلفمین تیصاخ .تساهدش تفای

 .تفرگ رارق يدایز هجوت دروم ]21[ 6FeReO2Sr و ]6FeMoO2Sr ]20 تابیکرت يارب

 

  یسیطانغم داوم  4-1

 هیرظن ياهدربراک و نورتکلا فشک ات هدیدپ نیا یپوکسورکیم ادبم هچرگا ؛تسا نهک موهفم کی سیطانغم

 رد یسیطانغم نادیم داجیا ثعاب رادراب هرذ ره تکرح ،یلک روطهب .دوب هدشن هتخانش لماک زونه یموتناوک

 هتسه رود هب و دوخ رود هب اهنورتکلا تکرح زا یشان داوم یسیطانغم صاوخ ،نیاربانب .دوشیم دوخ فارطا

 داجیا ار )-µ( 4يرادم یسیطانغم رواتشگ و ),µ( 3ینیپسا یسیطانغم رواتشگ بیترتهب هک دنشابیم اهمتا

 :]22[ دوشیم فیرعت ریز تروصهب نورتکلا ینیپسا یسیطانغم رواتشگ .دننکیم

µ,----⃗ 	=	-	
.
/
	S-⃗ 															                            )1-2(  

 .تسا ینیپسا ياهیواز تکرح هزادنا رادرب ⃗-S و نورتکلا مرج m هطبار نیا رد

 :تشون ریز هطبار تروصهب ناوتیم ار يرادم یسیطانغم رواتشگ

µ-----⃗ 	=	-	
.
/
	L-⃗ 																						          			   			 )1-3(  

 .دشابیم يرادم ياهیواز تکرح هزادنا رادرب ⃗-L نآ رد هک

 ریز تروصهب تسا يرادم و ینیپسا ياهتکرح هزادنا ياراد هک نورتکلا کی لک یسیطانغم رواتشگ ،نیاربانب

 :دشابیم

 
1 Half-metallic 
2 Magnetoresistance 
3 Spin magnetic moment 
4 Orbital magnetic moment 
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µ-⃗ 	=	-	0#
ℏ
		(L-⃗ + 2S-⃗ )																	      			  )1-4(  

  2Am( 24-10 ×9/27( ربارب نآ رادقم و هدش فیرعت )5-1( هطبار اب هک تسا روب نوتنگم µ2 هطبار نیا رد

  .]22[ دشابیم

µ2	=	
.ℏ
3/
																																										 )1-5(  

 رارق یسیطانغم نادیم رد هک دراد یگتسب ییاهمتا و اهنوی تایصوصخ هب یسیطانغم نادیم رد هدام کی راتفر

 ياههتسد هب ،دنهدیم یجراخ یلامعا یسیطانغم نادیم هب هک یخساپ هب هجوت اب یسیطانغم داوم .دنریگیم

 .دنوشیم يدنبهقبط 2سیطانغميرف و سیطانغمورفداپ ،سیطانغمورف ،1سیطانغماید

 طقف و یمئادریغ داوم نیا یسیطانغم صاوخ .دراد قلعت سیطانغماید داوم هب یسیطانغم هصخشم نیرتفیعض

 رد ،کچوک رایسب ییاقلا یسیطانغم رواتشگ .تشاد دهاوخ دوجو یلامعا یجراخ یسیطانغم نادیم روضح رد

 لک یسیطانغم رواتشگ .دشابیم امد زا لقتسم و یجراخ نادیم تدش اب بسانتم ،یلامعا نادیم تهج فلاخ

 يداوم رد سیطانغماید راتفر ،ینورتکلا شیارآ بسح رب .تسا رفص یپوکسورکام سایقم رد سیطانغماید داوم

 یسیطانغم ياهرواتشگ عمج و دنوشیم تفج یسیطانغم ياهرواتشگ هک دوشیم هدید رپ ینورتکلا ياههیلا اب

  .دننکیم یثنخ ار رگیدکی

 لااب يامد زاف کی زا سیطانغمورف هدام کی .تساهدش فشک هک تسا لاس 2000 زا شیب سیطانغمورف هدیدپ

 هک نییاپ يامد زاف کی هب ،دناهدرک يریگتهج ياهروتاک تروصهب یسیطانغم ياهرواتشگ هک )سیطانغماراپ(

 یسیطانغم نادیم لامعا زا لبق اهسیطانغمورف .)فلا 5-1 لکش ( دنکیم راذگ ،دنوشیم تهجمه اهرواتشگ

 ياهتهج رد هک تسا 3یسیطانغم ياههزوح روضح لیلدهب نیا و دنرادن یپوکسورکام شطانغم بلغا یجراخ

 رد يدنامسپ راتفر ندمآ دوجوب ثعاب H یجراخ نادیم هلیسوهب اههزوح يریگتهج .دناهتفرگ رارق نوگانوگ

 هژیو ياهدربراک يارب بسانم سیطانغمورف داوم .)ب 5 -1لکش( دوشیم B یسیطانغم راش یلاگچ و شطانغم

 یلیطتسم دنامسپ ینحنم لاثم يارب .دنوشیم نییعت دهدیم ناشن اهنآ دنامسپ ینحنم هک ییاهیگژیو يور زا

 اهرمروفسنارت هتسه بسانم کچوک دنامسپ ینحنم هکیلاحرد تسا بسانم تاعلاطا یسیطانغم هریخذ يارب

  .]23[ تسا

 
1 Diamagnetic 
2 Ferrimagnetic 
3 Magnetic domains 
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 بسانتمان )د( و بسانتم سیطانغمورفداپ مظن )ج( ،سیطانغمورف دنامسپ هقلح )ب( ،یسیطانغم مظن عاونا )فلا( )5-1( لکش

]23[. 
 

 تروصهب هک دنراد یسیطانغم یبطقود ياهرواتشگ ،هدنهد لیکشت ياهنوی ای اهمتا سیطانغمورفداپ داوم رد

 ینعی( بسانتم تروصهب دناوتیم سیطانغمورفداپ مظن .)فلا 5-1لکش( دنریگیم رارق رگیدکی اب يزاومداپ

 دنترابع بسانتم سیطانغمورفداپ زا ییاهلاثم .دشاب بسانتمان ای ،)دشاب طبترم رولب راتخاس اب اهنیپسا بوانت

 ینیپسا یلاگچ جاوما ،بسانتمان سیطانغمورفداپ مظن زا ییاهلاثم و )ج 5-1 لکش( G و A، C، E عون مظن زا

 کی نورد راشتنا ریسم دادتما رد اهنیپسا يریگتهج هک دنشابیم ياهریاد مظن و 1یسونیس هتفای لیدعت

 رد ،دنراد رفص لک شطانغم سیطانغمورفداپ داوم هکنیا لیلدهب .)د 5-1لکش( دنکیم رییغت یضیب ای هریاد

  .]23[ دنرادن يدایز دربراک یسیطانغم ياهيروانف

 تروصهب یسیطانغم ياهرواتشگ هکيروطهب دنتسه اهسیطانغمورفداپ هیبش ياهزادنا ات سیطانغميرف داوم

 کی هدام دوشیم ثعاب هک دنرگید یضعب زا رتگرزب یبطقود ياهرواتشگ زا یضعب اما ،دنریگیم رارق يزاومداپ

 .)فلا 5-1لکش( دشاب هتشاد صلاخ یسیطانغم رواتشگ

 
1 Sinusoidally modulated spin density waves 



 10 

 هدافتسا يزاومداپریغ ياهنیپسا یمک دادعت اب ییاهسیطانغمورفداپ فیصوت يارب فیعض سیطانغمورف ترابع

   .دوشیم صلاخ شطانغم کی ثعاب نییاپ ياهامد رد لاومعم هک ،دوشیم

 و ینورتکلا راتخاس يور تاعلاطم .دوشیم یشان اهمتا نیب یلدابت ياهشنکردنا زا سیطانغمورف مظن اشنم

 یناشوپمهو یسیطانغم صاوخ نیب یکیدزن طابترا ،هطساو تازلف ياهنوی لماش داوم یسیطانغم صاوخ

 راتخاس اب داوم رد هدش هدهاشم یسیطانغم مظن .دنداد ناشن ار اهنوی نیا ياهلاتیبروا میقتسمریغ ای میقتسم

 ياهنوی ياهلاتیبروا میقتسمریغ یگدشتفج هجیتن هک تسا سیطانغمورفداپ ای سیطانغمورف ،تیاکسورپ

 هدیمان یلدابتربا ای 1هناگود یلدابت ياهشنکردنا هک دشابیم یسیطانغمریغ ياهنوینآ قیرط زا هطساو تازلف

 رد .دوشیم رجنم یسیطانغم ياهنوی سیطانغمورف یگدشتفج هب هناگود یلدابت شنکردنا .]24[ دنوشیم

 نیپسا اب ینورتکلا نآ يازا رد هک دباییم لاقتنا نوینآ هب یسیطانغم نوی زا نورتکلا کی ییاهشنکردنا نینچ

  .)فلا 6-1 لکش( دوشیم لقتنم يدعب یسیطانغم نوی هب ناسکی

 شنکردنا يدعب هیاسمه نیرتکیدزن اب ینورتکلا لاقتنا چیه نودب هطساو زلف نوی نیپسا ،یلدابتربا شنکردنا رد

 يزلف نوی بیترتهب p و d ياهلاتیبروا اب یناشوپمه قیرط زا يزلف ياهنوی هدشن تفج d ياهنورتکلا .دنکیم

 و شنکمهرب هیواز ،یسیطانغم ياهنوی ینورتکلا شیارآ هب هجوت اب .)ب 6-1 لکش( دنوشیم تفج اهنوینآ و

 ای سیطانغمورف ياهمظن هب ییاهشنکردنا نینچ ،یسیطانغمریغ و یسیطانغم ياهنوی نیب دنویپ تعیبط

 ،تسا سیطانغمورف مظن لاومعم ،دشاب هجرد 90 زلف-نوینآ-زلف هیواز رگا .دنوشیم رجنم سیطانغمورفداپ

 یلدابتربا شنکردنا ،نینچمه .دنوشیم رجنم سیطانغمورفداپ مظن هب لاومعم  هجرد 180 يایاوز هکیلاحرد

 اهنوی زا یکی رگا هکیلاحرد ؛تسا سیطانغمورفداپ ،رپهمین ياهلاتیبروا اب یسیطانغم نوی تفج کی نیب

 مظن هب یلدابت ربا شنکردنا دشاب رپهمین لاتیبروا ياراد رگید نوی و یلاخ ای رپ لاماک لاتیبروا ياراد

  .دوشیم رجنم سیطانغمورف

  

 

 )ب(                                                                             )فلا(                                    

 .]24[ سیطانغمورفداپ یلدابتربا شنکردنا )ب( ،سیطانغمورف هناگود یلدابت شنکردنا )فلا(  )6-1( لکش

 

 
1 Double exchange  
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 هتیسیرتکلاورف  5-1

 زا ،هک تسا نیا کیرتکلاورف هدام یمسر فیرعت .دش فشک 2کسلااو طسوت 1921 لاس رد 1هتیسیرتکلاورف

 شبطق یلامعا یکیرتکلا نادیم هچنانچ( دنکیم لمع یلومعم کیرتکلايد کی دننام هک لااب يامد زاف کی

 هب ،)کیرتکلااراپ زاف - دنکیم لیم رفص تمسهب شبطق دوشیم فذح نادیم یتقو و دنکیم اقلا یکیرتکلا

 یجراخ یکیرتکلا نادیم لامعا اب ناوتیم و تسا يدوخبدوخ شبطق اب ییاههزوح ياراد هک نییاپ يامد زاف کی

 .]25[ دنکیم راذگ ،)کیرتکلاورف زاف ( درک داجیا هاوخلد تهج رد صلاخ شبطق

 شبطق ،M شطانغم ياجهب هک توافت نیا اب ،تساهسیطانغمورف هیبش کیرتکلاورف داوم ياهیگژیو زا يرایسب

P، یسیطانغم نادیم ياجهب H، یکیرتکلا نادیم E یسیطانغم راش یلاگچ ياجهب و B، یکیرتکلا ییاجباج D، 

 یکیرتکلا ییاجباج و شبطق و دنشابیم هزوح ياراد اهسیطانغمورف دننام کیرتکلاورف داوم .دوشیم نیزگیاج

 مه کیرتکلاورف داوم هجیتن رد .)7-1 لکش( دهدیم ناشن يدنامسپ راتفر یلامعا یکیرتکلا نادیم هب تبسن

 .]26[ دنراد تاعلاطا يزاسهریخذ رد ییاهدربراک

 

 

 .]26[ یکیرتکلا دنامسپ هقلح )7-1( لکش

 

  يزلفمین تیصاخ 6-1

 هب رجنم هک تسا ربارب نییاپ و لااب نیپسا ياهتلاح لاغشا Si دننام یسیطانغمریغ هدام کی يارب ،یلک روطهب

 لاناک( ینیپسا لاناک کی ،Fe دننام سیطانغمورف زلف کی رد رگید فرط زا .دوشیم رفص صلاخ ینیپسا شبطق

 ریغ ینیپسا شبطق هب هک دوشیم لاغشا )تیلقا لاناک( رگید لاناک هب تبسن يرتشیب ياهراب طسوت )تیرثکا

 .دوشیم رجنم سیطانغمورف تیصاخ و رفص

 :دوشیم فیرعت ریز هطبار اب P ینیپسا شبطق

 
1 Ferroelectricity 
2 Valasek 
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P = 	 4↑)	4↓
4↑#	4↓

                            )1-6(  

 رد هکییاجنآ زا .]27[ دنتسه یمرف حطس رد نییاپ و لااب نیپسا ياهتلاح یلاگچ ↓d و ↑d هطبار نیا رد هک

 .تسا رفص ربارب سیطانغماراپ داوم يارب P ،دنربارب نییاپ و لااب نیپسا ياهتلاح یلاگچ سیطانغماراپ هدام کی

 شبطق هجیتن رد و دراد یفلتخم نییاپ و لااب نیپسا ياه تلاح یلاگچ سیطانغمورف هدام کی  ،رگید فرط زا

 رد رگا .تسا 5/0 دودح تلابک و نهآ يارب P رادقم  .تسا (p < 1) کی زا رتمک سیطانغمورف داوم ینیپسا

 يزلف راتفر لااب نیپسا اب تیرثکا راون و )اناسرمین( دشاب يراون فاگ ياراد نییاپ نیپسا اب تیلقا راون ياهدام

 ياهنورتکلا اهنت هکییاجنآ زا تلاح نیا رد .دوب دهاوخ رفص یمرف حطس رد تیلقا راون تلااح یلاگچ دهد ناشن

 هدیمان زلفمین داوم زا عون نیا .(P = 1) دوب دهاوخ کی ینیپسا شبطق دنراد روضح یمرف حطس رد لااب نیپسا اب

  .)8-1لکش( دنهدیم شیامن ار يزلف و ییاناسرمین راتفر ود ره اریز دنوشیم

 طسوت 1983 لاس رد هک دندوب يزلفمین تیصاخ اب سیطانغمورف داوم نیلوا PtMnSb و NiMnSb ياهبیکرت

 داوم ،ابقاعتم .]28[ دندش ینیبشیپ يراون فاگ ینورتکلا تابساحم زا هدافتسا اب شناراکمه و 1تورگ

 راتخاس اب يزلفمین تابیکرت و ]30[ 4O3Fe و ]2CrO ]29 ياهدیسکا هلمج زا یعونتم يزلفمین سیطانغمورف

  .دنتفرگ رارق هعلاطم دروم هناگود تیاکسورپ

 

 

 .]27[يزلفمین تیصاخ اب سیطانغمورف و سیطانغمورف ،سیطانغماراپ داوم تلااح یلاگچ )8-1( لکش
 

 ار قیاع ای اناسرمین راتفر رگید تهج رد و يزلف راتفر ینیپسا تهج کی رد هک تسا ياهدام زلفمین نیاربانب

 رگید ياههصخشم زا .تسا یمرف حطس رد دصرد 100 لاهدیا و هنیشیب ینیپسا شبطق ياراد و دهدیم ناشن

 تازلفمین هک هدش ثعاب راتفر نیا .دشابیم رفص یسیطانغم يراتفریذپ و هدیتناوک یسیطانغم رواتشگ داوم نیا

 
1 Groot 

  سیطانغماراپ                  سیطانغمورف                يزلفمین سیطانغمورف   
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 یسیطانغم تمواقم اب دیدج تاعطق هعسوت و کینورتنیپسا رد دربراک يارب ياهدننکراودیما رایسب ياهدزمان هب

 .تساهتفرگرارق يدایز هجوت دروم يزلفمین تیصاخ اب داوم نتفای يارب قیقحت نیاربانب .دنوش لیدبت لااب رایسب

 هاگیاج رصانع ینیزگیاج و باختنا رد عونت لیلدهب هناگود تیاکسورپ راتخاس اب ياهدیسکا ،تازلفمین نایم رد

A و B 27[ دناهتفرگ رارق هجوت دروم[.  

 

  ییورفدنچ داوم 7-1

 هدام نآ رد یکیزیف نوگانوگ ياهیگژیو بیکرت ،رتشیب ییاراک اب دیدج داوم هب یبایتسد ياهشور زا یکی

 ریخا ياهلاس رد داوم نیا .دنتسه 1ییورفدنچ داوم نوگانوگ ياهیگژیو ياراد داوم نیا زا هتسد کی .تسا

 رد اهنآ دایز رایسب يدربراک ياهتیلباق لیلدهب تاعلاطم نیا هک دناهتفرگ رارق هعلاطم دروم ياهدرتسگ روطهب

 .تساهدوب کینورتنیپسا و تاعلاطا يزاسهریخذ ،اهرگسح

 )2کیتسلااورف ،سیطانغمورف ،هتیسیرتکلاورف دننام( ییورف یگژیو دنچ ای ود ياراد زاف کی رد ییورفدنچ داوم

 زین سیطانغمورفداپ دننام رگید دربدنلب ياهیگتفایمظن هب اهییورفدنچ فیرعت هزورما لاحنیا اب .دنشابیم

 هدیمان ییورفدنچ دشاب هتشاد مه اب ار اهیگژیو نیا زا یکی زا شیب هک ياهدام ره نیاربانب .تساهتفای شرتسگ

 )سیطانغمورفداپ ،سیطانغمورف( سیطانغم و هتیسیرتکلاورف بیکرت هب رتشیب ندوب ییورفدنچ هزورما .دوشیم

 .دراد هراشا هدام کی رد

 

 1 عون ياهییورفدنچ 1-7-1

 لماش ،دنوشیم هدیمان 1 عون ياهییورفدنچ هک لوا هورگ .دراد دوجو اهییورفدنچ زا هورگ ود ،هدمع روطهب

 اههنومن نیا رد .دنراد یلقتسم و توافتم أشنم اهنآ رد سیطانغم و هتیسیرتکلاورف هک تسا يداوم

 بلغا یکیرتکلا يدوخبدوخ شبطق و دوشیم رهاظ يرتلااب ياهامد رد سیطانغم هب تبسن هتیسیرتکلاورف

 اتبسن هک دنتسه يداوم ،دنشابیم 2 عون ياهییورفدنچ هک مود هورگ .)100 ات 10 هبترم زا( تسا گرزب ًاتبسن

 هک دوشیم هتیسیرتکلاورف ثعاب یسیطانغم مظن اهنآ رد و )2003-2004 ياهلاس رد( دناهدش فشک هزات

 تسا کچوک یلیخ لاومعم داوم نیا رد شبطق ؛تسا هتیسیرتکلاورف و سیطانغم نیب يوق یگدشتفج يهناشن

 .]31[ ) 10-2 هبترم زا(

 هنافساتم .دشاب قاتا يامد يلااب یبوخهب دناوتیم 1 عون ياهییورفدنچ یسیطانغم و یکیرتکلا راذگ يامد

 زا هتسد نیا يارب هک یشلاچ .تسا فیعض اتبسن داوم نیا رد هتیسیرتکلاورف و سیطانغم نیب یگدشتفج

 
1 Multiferroic 
2 Ferroelasticity 
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 نامزمه و دوشهتشاد هگن تباث اهنآ تبثم ياهیگژیو مامت دوشیم یعس هک تسا نیا دراد دوجو اهییورفدنچ

 .تسا سکعرب 2 عون ياهییورفدنچ يارب شلاچ نیا دید میهاوخ هک روطنامه .دوشهداد اقترا یگدشتفج

 رظن رد اهنآ رد هتیسیرتکلاورف راکوزاس هب هتسب 1 عون ياهییورفدنچ ياههنوگریز زا یفلتخم عاونا ناوتیم

 .]31[ تساهدش هداد حیضوت راصتخا هب اهنآ مهم هتسد راهچ همادا رد .تفرگ

 

  تیاکسورپ راتخاس لیلدهب هتیسیرتکلاورف 1-7-1-1

 داوم .دنتسه تیاکسورپ يرولب راتخاس اب 3Pb(ZrTi)O ای 3BaTiO تابیکرت اهکیرتکلاورف نیرتهدش هتخانش

 هفرط ود درط کی دسریم رظنهب اما .]32[ دراد دوجو اهتیاکسورپ نیب رد يرایسب کیرتکلاورف و یسیطانغم

 هب یسیطانغم مظن داجیا يارب هکیلاحرد .دراد دوجو اهتیاکسورپ رد هتیسیرتکلاورف و سیطانغمورف)داپ( نیب

 لماش کیرتکلاورف ياهتیاکسورپ مامت َلامع ،)nd( تسا زاین هطساو زلف کی d ياههیلا رپهمین ياهلاتیبروا

 زلف نوی ییاجباج لیلدهب اهمتسیس نیا رد هتیسیرتکلاورف .)0d( دنتسه یلاخ d هیلا اب هطساو رصنع ياهنوی

 نیب يوق یسنلااوک ياهدنویپ لیکشت لیلدهب هک ،تسا تیاکسورپ راتخاس زکرم زا جراخ تمسهب هطساو

 ياهنورتکلا روضح .دیآیم دوجوب نژیسکا )هس ای( کی p ياهلاتیبروا و هطساو زلف نوی d یلاخ ياهلاتیبروا

 هدیدپ زا يریگولج ثعاب و دنکیم بوکرس ار دنیارف نیا یسیطانغم هطساو ياهزلف nd يدنبرکیپ رد d زارت

 یکی دنیوگیم nd لباقم رد 0d هلئسم نآ هب هک دروم نیا .دوشیم یسیطانغم ياهتیاکسورپ رد هتیسیرتکلاورف

 لحهار کی .تساهدشن لح لماک روطهب زونه هک دوب اهییورفدنچ هرابود ایحا عورش رد يرظن تاعلاطم نیلوا زا

 .)9-1لکش( دشاب nd و 0d ياهنوی اب ياهتیاکسورپ زا یطولخم نتخاس دناوتیم هلئسم نیا دروم رد نکمم

 .تسا فیعض اتبسن طولخم ياهتیاکسورپ رد اهمتسیس ریز هتیسیرتکلاورف و سیطانغم یگدشتفج هنافساتم

 

 .3BaTiO )کیرتکلاورف( 1یشوگراهچ )ب( و )کیرتکلااراپ( یبعکم تیاکسورپ راتخاس )فلا( )9-1( لکش

 

  اهنت ياهتفج لیلدهب هتیسیرتکلاورف 1-7-1-2

 
1 Tetragonal  

 )ب(                                          )فلا(         



 15 

 داجیا رد یساسا شقن ،Pb+2 و Bi+3 ياهنوی ،3PbVO و 3BiMnO لاامتحا و 3BiFeO تابیکرت رد

 رد هک دنراد دوجو s6 لاتیبروا رد یجراخ نورتکلا ود اهنوی نیا رد .]31[ دننکیم يزاب هتیسیرتکلاورف

 يریذپشبطق تیلباق اهنآ .دوشیم هتفگ 1اهنت ياهتفج اهنآ هب و دننکیمن تکرش ییایمیش ياهدنویپ

 ار تابیکرت نیا رد هتیسیرتکلاورف اشنم .)یکیسلاک فیصوت رد هتیسیرتکلاورف يارب مزلا تیعضو( دنراد يدایز

 اهنوی ییاجباج ثعاب هک ،نژیسکا p زارت اب یناشوپمه و تهج کی رد اهنت ياهتفج نیا یگتفایمظن اب ناوتیم

 يرایسب رد هک تسا ياهدیدپ نیا ارهاظ .داد حیضوت ،دوشیم يدوخبدوخ شبطق ندمآ دوجوب و دوخ هاگیاج زا

 .]31[ )فلا 10-1 لکش( دتفایم قافتا 3BiFeO دننام ییاهییورفدنچ و Bi و Pb لماش ياهکیرتکلاورف زا

 

 یسدنه هتیسیرتکلاورف 1-7-1-3

 لاثم ناونعهب .دوش یکیرتکلاورف راتفر ثعاب دناوتیم رولب یسدنه راتخاس رد لکش رییغت ای جاجوعا

 5MnO تخس ياهكولب یگدشجک لیلدهب هکلب ،دوشیمن طوبرم Mn+3 نوی هب 3YMnO رد هتیسیرتکلاورف

 هب نژیسکا ياهنوی هجیتن رد .]33[ دهدیم خر راتخاس ندش رتهدیکپگنت لیلدهب یگدشجک نیا هک تسا

 .)ب 10-1لکش( دنوشیم هدام رد شبطق داجیا ثعاب و هدش رتکیدزن Y رتکچوک اتبسن ياهنوی

 

 راب یگتفایمظن لیلدهب هتیسیرتکلاورف 1-7-1-4

 دشاب 2راب یگتفایمظن دناوتیم ،دوشیم 1 عون ییورفدنچ و هتیسیرتکلاورف هدیدپ هب رجنم هک يرگید راکوزاس

 نوگانوگ ياهتیفرظ اب هطساو تازلف ياهنوی لماش هک ییاهنآ صوصخب ،هطساو ياهزلف تابیکرت رد بلغا هک

 .]31[ )ج 10-1لکش( دوشیم هدید ،دنتسه

 

 

 .]31[ )دنهدیم ناشن ار شبطق تهج اهناکیپ( یگدشکیرتکلاورف راکوزاس عون راهچ زا هداس یحرط )10-1( لکش

 
1 Lone pairs 
2 Charge ordering 

 )ج(                                            )ب(                                )فلا(     
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 2 عون ياهییورفدنچ 1-7-2

 هتیسیرتکلاورف اهنآ رد هک دشابیم یسیطانغم ياهتیاکسورپ داجیا ،nd-0d هلئسم رب هبلغ يارب يرگید شور

 ياهییورفدنچ هب هک دنراد دوجو اهییورفدنچ زا يرتهزات هتسد .]6[ دوشیم طوبرم یسیطانغم مظن هب ایوق

 زا ياهژیو عون ببسهب و یسیطانغم هتفایمظن تلاح کی رد اهنت یکیرتکلا شبطق اهنآ رد و دنروهشم 2 عون

 رهاظ K 41 =1NT يامد رد یسیطانغم یگتفایمظن 3TbMnO بیکرت رد لاثم يارب .دراد دوجو یسیطانغم مظن

 تسا نییاپ يامد زاف رد اهنت و دوشیم ضوع یسیطانغم راتخاس  K 28 = 2NT رتنییاپ يامد کی رد و دوشیم

 .]31[ دوشیم هدید زین 5O2TbMn بیکرت رد یهباشم راتفر .]34[ دوشیم رهاظ رفصریغ یکیرتکلا شبطق هک

 تحت ار یکیرتکلا شبطق يوق روطهب دناوتیم یسیطانغم نادیم هک داد ناشن 3TbMnO يور هعلاطم نیلوا

 هجرد 90 هزادنا هب شبطق دوشیم لامعا صاخ ياتسار کی رد یسیطانغم نادیم یتقو ینعی دهد رارق ریثات

 و دنکیم رییغت نادیم اب شبطق تملاع ؛دراد يرتشیب ریثات یجراخ نادیم 5O2TbMn بیکرت رد .دخرچیم

 .]31[ دوشیم شبطق رد هباشم ناسون هب رجنم لاست +5/1 و -5/1 نیب نادیم رییغت

 رد هک یهورگ :درک میسقت هورگود هب ار 2 عون ياهییورفدنچ ناوتیم ،ییورفدنچ راتفر راکوزاس هاگدید زا

 راتخاس يارب یتح شبطق هک یهورگ و دیآیم دوجوب 1یسیطانغم چیپرام زا ياهژیو عون ببس هب شبطق اهنآ

 .]31[ دوشیم رهاظ مه 2هدشطخهب یسیطانغم

 

 یچیپرام 2 عون ياهییورفدنچ 1-7-2-1

 شبطق هورگ ریز نیا رد .دنراد قلعت هورگریز نیا هب دناهدش هتخانش نونکات هک 2 عون ياهییورفدنچ رتشیب

 ،3TbMnO تابیکرت .دوشیم رهاظ تسا لکش ياهریاد عون زا لاومعم هک یسیطانغم یچیپرام زاف هارمههب

6O2V3Ni 4 وMnWO 3 یسیطانغم راتخاس .]31[ دنتسه عون نیا زاTbMnO لین يامد ریز K 41 = NT هب 

 تروصهب یعضوم رواتشگ و هزادنا اما دنتسه اتسار کی رد اهنیپسا مامت هک تسا 3ینیپسا یلاگچ جوم لکش

 ياهنیپسا .دوشیمن یکیرتکلا شبطق داجیا ثعاب تلاح نیا .)فلا 11-1لکش( دنکیم رییغت اضف رد یبوانت

Mn يامد ریز K 28 = NT  دننکیم بوراج ار هریاد کی اهنیپسا كون هک دنوشیم مظنم يروط. 

 

 
1 Magnetic spiral 
2 Collinear 
3 Spin density 
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 )ج( دراد شبطق )ب( درادن شبطق )فلا یچیپرام 2 عون ییورفدنچ يارب ینیپسا ياهراتخاس فلتخم عاونا )11-1( لکش

 .]31[ درادن شبطق

 

  هدش طخهب یسیطانغم راتخاس اب 2 عون ياهییورفدنچ 1-7-2-2

 یسیطانغم ياهراتخاس رد شبطق اهنآ رد هک دنتسه یهورگ ،یسیطانغم اشنم اب ياهکیرتکلاورف زا مود هورگ

 .)دناهدشطخهب هژیو روحم کی ياتسار رد یسیطانغم ياهرواتشگ مامت هک یتلاح( دوشیم نایامن هدشطخهب

 اب یسیطانغم یگدشتفج نوچ ،دوش نایامن یلدابت يورین زا يدمایپ ناونعهب دناوتیم شبطق ،داوم نیا رد

 .]35[ تساهدش ادیپ 6CoMnO3Ca بیکرت رد لاثم نیرتهداس .]31[ دنکیم رییغت ،یمتا ياههاگیاج رییغت

 نیب يهلصاف لااب يامد رد .دشابیم Mn+2 و Co+2 ریغتم ياهنوی زا يدعب کی ياههریجنز لماش هدام نیا

 یسیطانغم یگتفایمظن .درادن دوجو شبطق و دراد ینوراو نراقت هریجنز و تسا ناسکی هریجنز ياتسار رد اهنوی

 یلدابت يورین لیلدهب .دنهدیم لیکشت ↑↑↓↓ عون زا یسیطانغم راتخاس اهنیپسا و دنکشیم ار ینوراو نراقت

 کیرتکلاورف هدام ،نراقت نتسکش تلع هب و تسا توافتم )↓↑ و ↑↑( ورفداپ و ورف ياهدنویپ لکش رییغت

 .دوشیم

 و Co+2( دیآیم دوجوب توافتم ياهتیفرظ اب طساو زلف ياهنوی زا یلدابت يورین ،6CoMnO3Ca بیکرت رد
2+Mn(. دیسکا رد یلدابت شنکمهرب نوچ ،دهد خر دناوتیم یهباشم رثا ناسمه یسیطانغم ياهنوی يارب 

 - زلف دنویپ هیواز و يزلف ياهنوی نیب هلصاف هب و دتفایم قافتا ینایم نژیسکا قیرط زا لاومعم هطساو تازلف

 مظن تسا کچوک ردانیکاخ رصنع کی R هک 3RMnO ياهتیاکسورپ رد .دراد یگتسب زلف - نژیسکا

 لاقتنا ثعاب دناوتیم دروم نیا رد یلدابت يورین .]36[ تسا ↑↑↓↓ عون زا هدعاق يهحفص رد Mn یسیطانغم

 رجنم لاقتنا ياتسار رد شبطق هب نیا هک ،دوش Mn-Mn ياهدنویپ فرط هب يدومع تروصهب نژیسکا ياهنوی

 .دوشیم
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 يرون صاوخ 8-1

 يرون ياهتباث 1-8-1

 و يرون کینورتکلا هلمج زا یتعنص ياهدربراک و ياهیاپ تاقیقحت رد یمهم عوضوم تادماج1يرون صاوخ

 2يراون نیب-نورد ياهراذگ قیرط زا هدام کی يراون راتخاس اب طابترا رد صاوخ نیا .دشابیم يدیشروخ لولس

 ،یصلاخان ياهزارت ،يراون راتخاس هعلاطم يارب ار یمهم رازبا تادماج يرون صاوخ .]37[.دنوشیم فیصوت

 نیا رد .دننکیم مهارف یسیطانغم ياهیگتخیگنارب و هکبش تاشاعترا ،4یعضوم ياهصقن ،3اهنوتیسکا

 .دنوشیم يریگهزادنا رون 8یگدنکارپ ای 7روبع ،6بذج ،5یگدنباتزاب ریظن هدهاشم لباق تایمک یخرب تایبرجت

 یگتخیگنارب ياهسناکرف ای σ(ω) 10يرون یگدنناسر ،ε(ω) 9کیرتکلايد عبات ،اهيریگهزادنا نیا زا هدافتسا اب

 دنتسه طبترم تادماج يراون راتخاس هب امیقتسم یگدنناسر و کیرتکلايد عبات .میروآیم تسدهب ار يداینب

]38[. 

 کی هب هدام یطخ خساپ و دنکیم فیصوت ار اهمتا اب يدورف رون شنکمهرب ε(ω) طلتخم کیرتکلايد عبات

 ریوصت هب ار هدشنلاغشا و هدشلاغشا ياهلاتیبروا نیب يرون راذگ هک دشابیم یجراخ سیطانغمورتکلا نادیم

 یکیزیف صاوخ نییعت رد یمهم شقن و تسا هتسباو سناکرف هب ینورتکلا زاگ کیرتکلايد عبات .دشکیم

 ياهتباث ریاس اریز دوشیمهتفرگ رظن رد يرون يریگهزادنا لباق تیمک نیرتمهم ناونعهب عبات نیا .دراد تادماج

  .]39[ دنیآیم تسدهب نآ زا يرون

 نیا .دشابیم رولب کی ياهراون راتفر نییعت رد يدنمتردق رازبا ،يرون یجنسفیط اب کیرتکلايد عبات یسررب

 :]40[ تسا یموهوم و یقیقح شخب ود ياراد عبات

ε = 	 ε7(ω) + iε3(ω)                                                           )1-7(  

 :دوشیم هبساحم ریز هطبار زا یبعکم نراقت اب تابیکرت رد 𝜀3(𝜔) کیرتکلايد عبات یموهوم شخب

ε3(ω) = 	
8

39:$
∑ ∫ |P;;'(k)|²

4,(
∇:))'(=)2>;;' 	                            )1-8(        

 
1 Optical properties 
2 Intra-inter band transition 
3 Exciton 
4 Localized defect 
5 Reflectivity 
6 Absorption 
7 Transmission 
8 Scattering 
9 Dielectric function 
10 Optical conductivity 
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 یبطقود سیرتام ناملا ';;P و تباث رادقم اب يژرنا حطس =dS ،تلاح ود نیب يژرنا فلاتخا ';;ω ،هطبار نیا رد

 .تسا ییاهن و هیلوا ياهتلاح نیب

 :دیآیم تسدهب )9-1( هطبار اب 1کینورک-زرمارک طباور زا کیرتکلايد عبات یقیقح شخب

ε7(ω) = 	1 + 3
9
	P ∫ :?@$(:')

:'$):²
B
C 	dω′                                      )1-9(  

 یموهوم و یقیقح ياهشخب .دشابیم z و x، y ياههفلوم ياراد هک تسا يروسنات تیمک کی کیرتکلايد عبات

  .دنشابیم يرون ياهتباث ریاس هبساحم يارب ياهیاپ ،عبات نیا

 :]40[ دوشیم هداد )10-1( هطبار اب 2طلتخم تسکش بیرض

nB(ω) = n(ω) + ik(ω) = 	 ε7 3⁄ =	 (ε7 + iε3)7/3                    )1-10(  

 یقیقح شخب .دنشابیم تسکش بیرض یموهوم و یقیقح ياهشخب بیترتهب k(ω) و  n(ω) هطبار نیا رد

 ار جاوما یگدنشاپ ،دوشیم هدیمان 3یشوماخ بیرض هک نآ یموهوم شخب و جوم راشتنا نازیم ،تسکش بیرض

 تسکش بیرض یموهوم و یقیقح ياهشخب .دشابیم سیطانغمورتکلا جاوما بذج زا يرایعم و دهدیم ناشن

 :دنوشیم هداد ریز طباور اب

n(ω) = 	 7
√3
C(ε7(ω)3 +	ε3(ω)3)7/3 + ε7(ω)D

7/3                )1-11(  

k(ω) = 	 7
√3
C(ε7(ω)3 +	ε3(ω)3)7/3 − ε7(ω)D

7/3                )1-12(  

 هب کچوک یشوماخ بیرض .تسا هدام طسوت یسیطانغمورتکلا وترپ بذج نازیم زا يرایعم یشوماخ بیرض

 جاوما تخس ذوفن يانعم هب گرزب یشوماخ بیرض و طیحم نورد زا یسیطانغمورتکلا جاوما ناسآ روبع يانعم

  .دشابیم یگدنشاپ رادومن نامه نوتوف يژرنا بسح رب تسکش بیرض رادومن .تسا طیحم نورد هب

 )13-1( هطبار زا R(ω) سناکرف هب هتسباو یگدنباتزاب ،یشوماخ و تسکش بیرض ياهتیمک زا هدافتسا اب

 :]40[ دوشیم هبساحم

R(ω) = G;F)7
;F#7

G = (;(:))7)$#=(:)²
(;(:)#7)$#=(:)²

																																																   )1-13(  

 
1 Kramers-Kronig 
2 Complex refractive index 
3 Extinction coefficient 
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 ياهنورتکلا ،نوتوف بذج رثا رد .تسا لوط دحاو رب هدش بذج ياهنوتوف دادعت α(ω) هدام کی 1بذج بیرض

 یقیقح ياهتمسق هب )14-1( هطبار اب بذج بیرض .دنوریم شناسر راون هب و دنوشیم هتخیگنارب تیفرظ راون

 .دوشیم طوبرم کیرتکلايد عبات یموهوم و

α(ω) = 2ωk(ω) = 	√2ω	C(ε7(ω)3 +	ε3(ω)3)7/3 − ε7(ω)D
7/3          )1-14(  

 شناسر راون رد هدشن لاغشا تلاح هب تیفرظ راون رد هدش لاغشا تلاح زا ار نورتکلا دناوتیم نوتوف کی

 روطهب زین 2يرون یگدنناسر تیمک .دوشیم هتفگ يرون یگدنناسر ،يراوننیب راذگ نیا هب ،دنک هتخیگنارب

  :]39[ دوشیم هداد )15-1( هلداعم اب نآ یقیقح شخب و دراد هطبار کیرتکلايد عبات اب میقتسم

Re[σ(ω)] = :
G9
ε3(ω)	                                                )1-15(  

 عبات نیا .تسا تادماج یپوکسورکیم و یپوکسورکام صاوخ یسررب يارب مهم یتیمک،L(ω) 3يژرنا فلاتا عبات

 و تسا شناسر راون رد هدشن لاغشا ياهتلاح لخاد هب تیفرظ ياهنورتکلا یعمج هتسد كرحت هدنریگربرد

  :]41[ دوشیم هداد ریز يهطبار اب

L(ω) = Im N− 7
@(:)

O = @$(:)
@*$(:)#@$$(:)

                               )1-61(  

 یموهوم و یقیقح ياهشخب ،تسا هلق ياراد فلاتا عبات هک يژرنا زا ییاههزاب رد هک دنکیم نایب هطبار نیا

 .]37[ دنراد یکچوک رایسب ریداقم کیرتکلايد عبات

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 

 
1 Absorption coefficient 
2 Conductivity 
3 Energy loss function 
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 همدقم 2-1

 یتابساحم کیزیف رد .تساهدوب کیزیف مهم فادها زا یکی یشنکمهرب 1ياهرذسب متسیس ياهیگژیو فیصوت

 ياهشلات رگیدکی اب اهنآ شنکمهرب هوحن و تادماج و اهلوکلوم ،اهمتا تایصوصخ و راتخاس هعلاطم يارب

 لباق ياهتیمک هبساحم و هرذسب ياهمتسیس ياهیگژیو ینیبشیپ و نتسناد .تساهتفرگ تروص يدایز

 رگا .دراد يرتشیب تیمها جوم عبات دوخ نتسناد زا شناسر و يریذپشبطق ،دنویپ يژرنا لیبق زا يریگهزادنا

⃗---r	Ψ(r⃗7‚ نورتکلاسب جوم عباوت دیاب مینک تبحص رگشنکمهرب متسیس ياهیگژیو هرابرد میهاوخب 3‚ … ‚r⃗H) 

 هلداعم لح دنمزاین نیاربانب .]42[ دنکیم صخشم ار نآ نیپسا و ماi هرذ ياههفلؤم 𝑟I هک میریگب رظن رد ار

HΨ) رگنیدورش = EΨ) اب N3 و اضف رد هفلوم N نیپسا هفلوم )N میشابیم )تسا متسیس رد تارذ دادعت. 

 کی زا دیاب و تسین ریذپناکما لامع ینوتلیماه لکش یگدیچیپ تلعهب هلئسم نیا قیقد لح هک تسا حضاو

  .تفرگ کمک نآ لح يارب اهبیرقت يرس

 هیرظن شور اهشور نیا زا یکی هک تساهدمآ دوجوب رگنیدورش هلداعم ندرک رتهداس يارب يدایز ياهشور

 یموتناوک تلاح تابساحم يارب يدنمتردق رازبا ناونعهب دناوتیم DFT هزورما .تسا )DFT( 2یلاگچ یعبات

 و هیلوا هخسن کیناکم موتناوک شیادیپ زا دعب هلصافلاب ،1927 لاس رد .دور راکهب تادماج و اهلوکلم ،اهمتا

 یموتناوک کیناکم ینابم زا هدافتسا اب نآ زا دعب .]43[ دش هئارا 3یمرف و ساموت طسوت یلاگچ یعبات یبیرقت

 ار ياهدرتسگ ياهرد هک دنداد شرتسگ ار یموتناوک هیاپ تلاح یلاگچ یعبات هیرظن 4مش و نهوک ،گربنهوه

 تفرشیپ یلاگچ یعبات هیرظن ،نونکات نامز نآ زا .]45و44[ دوشگ یعقاو یکیزیف ياهمتسیس ياهدرباک يور هب
  .تساهدش لیدبت يرظن کیزیف رد اهرازبا نیرتمهم زا یکی هب و هدرک يدایز

 هدافتسا نآ زا قیقحت نیا رد هک 5اتسیس یتابساحم دک و یلاگچ یعبات هیرظن رب يرصتخم رورم هب لصف نیا رد

 تهج تابساحم ماجنا يارب دناوتیم هک تسا یلاگچ یعبات هیرظن زا يدربراک اتسیس دک .میاهتخادرپ ،تساهدش

 .دوشهتفرگ راکهب اهمتا زا يدایز دادعت لماش ياهمتسیس ياههصخشم یسررب

 

 ياهرذسب ياهمتسیس 2-2

 فیصوت )اهنورتکلا( یفنم ياهراب و )اههتسه( تبثم ياهراب زا یبیکرت تروصهب ار تادماج ،دماج تلاح کیزیف

	 :]46[ تسا ریز لکش هب متسیس نیا ینوتلیماه .دنکیم

 
1 Many Particle System 
2 Density Functional Theory 
3 Thomas-Fermi 
4 Hohenberg-Kohn-Sham 
5 SIESTA 
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H = ∑ V− ℏ$

3J+
	W ∇K,

3 +∑ V− ℏ$

3J,
W∇L,

3 + 7
3
∑ M$

|K,)	K-|OPJO + 7
3
∑ Q,	Q-	M$

|L,)	L-|OPJO −

									∑ Q-	M$

|K,)	L-|
	OJ                       )1-2(  

 تیعقوم .دنهدیم شیامن دماج رد ار ماn متا تیعقوم و یمتا ددع ،مرج بیترتهب ;R و ;m;، Z هطبار نیا رد

 هلمج جنپ لماش ینوتلیماه نیا .تساهدش هداد ناشن .m اب اهنت نورتکلا کی مرج وrm	 و ;r اب ماn نورتکلا

 شنکمهرب ،نورتکلا-نورتکلا شنکمهرب ،اههتسه و اهنورتکلا یشبنج يژرنا بیترتهب تلامج نیا هک تسا

 .دننکیم فیصوت ار هتسه-نورتکلا شنکمهرب و هتسه-هتسه

 عبات هکنیا مود و تسا دایز متسیس تارذ دادعت هکنیا لوا ،تسا نکممریغ ًابیرقت تلع ود هب هلداعم نیا لح

 نیاربانب .دوش هیزجت هتسباوریغ تلاداعم زا ياهعومجم هب دناوتیمن یناسآهب ینلوک یگتسبمه رطاخهب جوم

  .]47[ دنریگب رارق هدافتسا دروم هلداعم لح ندش رتهداس يارب ییاهبیرقت هک تسا يرورض

 

 رمیاهنپا – نروب بیرقت 2-3

 لومعم روطهب اههتسه تکرح ،تسا 1836 هب 1 دودح رد نوتورپ مرج اب هسیاقم رد نورتکلا مرج هکییاجنآ زا

 نیا .درک یشوپمشچ اهنوی تکرح زا ناوتیم نیاربانب .دشابیم اهنورتکلا تکرح زا رتدنک و رتمارآ یلیخ

 دوشیم ثعاب هک ینورتکلا 2 راتتسا رثا هب هجوت اب نینچمه .تسا فورعم 1رمیاهنپا – نروب بیرقت هب بیرقت

 ددع کی ار اههتسه شنکمهرب لماش تلامج یمامت ناوتیم ،دننک ساسحا مک رایسب ار رگیدکی راب اههتسه

 تروصهب طقف ار متسیس ناوتیم و دنکیم يدایز کمک متسیس يزاسهداس هب بیرقت نیا .تفرگرظنرد تباث

N یترابعهب .تفرگ رظن رد دنتسه تکرح رد )یجراخ لیسناتپ( هتسه لیسناتپ رد هک هدننکشنکمهرب نورتکلا 

 متسیس ياهیگژیو تروصنیا رد .میریگیم رظن رد ینورتکلاسب متسیس تروصهب ار ياهرذسب متسیس رگید

 :]48[ دیآیم تسدهب رگنیدورش هلداعم لح اب

H =	T.	 +	U.). +	V.);ST                        )2-2(  

 :دوشیم فیصوت ریز هطبار اب هک دهدیم شیامن ار اهنورتکلا همه یشبنج يژرنا 2-2 هلداعم هلمج نیلوا

T. =	∑
ℏ$

3//
; 	∇;3                                         )2-3(  

 :دوشیم نایب هلداعم مود هلمج اب نورتکلا-نورتکلا شنکمهرب

 
1 Born Openhaimer Approximation 
2 Screening 
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U.). =	∑
7
3;./.;P/

.$

|"))	"0|
	                                       )2-4(  

 ریاس فرط زا هک تسا 𝑟O تیعقوم رد عقاو نورتکلا يور رثوم ياهلیسناتپ مامت عومجم .(.U هطبار نیا رد

 .دوشیم دراو /r تیعقوم رد عقاو ياهنورتکلا

 :دنکیم فیصوت ار اههتسه و اهنورتکلا نیب شنکمهرب 2-2 هطبار موس هلمج

V.);ST =	∑ ∑ ν;ST	(r; −	RH);H                          )2-5(  

 اههتسه و )nr( اهنورتکلا تیعقوم هب هک دشابیم اههتسه و اهنورتکلا نیب شنکمهرب V.);ST ،هطبار نیا رد

(RO) 49[ تسا هتسباو[.   

 

 1رتیلسا - كوف -يرتراه بیرقت 2-4

 رگنیدورش هلداعم لح يارب هجیتنرد و دنراد شنکمهرب رگیدکی اب اهنورتکلا ،ینورتکلاسب ياهمتسیس رد

 نینچ املسم هک دوش لح نامزمه تروصهب فلتخم هلداعم 2310 لماش یمتسیس دیاب اهنورتکلا هب طوبرم

 بیرقت اب ار ینورتکلاسب جوم عبات هک درک يزاسهداس تروصنیا هب ار هلئسم يرتراه .تسا هدیچیپ یتابساحم

  :]50[ تشون ینورتکلا کت جوم عباوت برضلصاح تروصهب

ψ(r1, r2, ..., rn) = ψ1(r1)	ψ2(r2) …	ψn(rn)                 (6-2)	

 هتکن ود يرتراه .دنیآیم تسدهب ینورتکلاسب متسیس يارب ینوتلیماه تلاداعم ،يرتراه شور زا هدافتسا اب

  :دوب هتفرگن رظن رد دوخ بیرقت رد ار یساسا

 ترابع هب و دنریگب رارق ناسکی یلاتیبروا تلاح رد دنناوتیمن نورتکلا ود زا شیب یلؤاپ درط لصا قبط :لاوا

 هب قفاوم نیپسا اب رگید ياهنورتکلا دراذگیمن هک دنکیم داجیا راصح کی دوخ فارطا رد نورتکلا ره رگید

  .دوشیمن هتفرگ رظن رد تابساحم رد دراد مان یلدابت يژرنا هک يژرنا زا یتمسق نیاربانب .دننک ذوفن هیحان نآ

‚Ψ(r⃗7‚r⃗3 جوم عبات هجیتنرد و دنریذپانزیمت یکیزیف رظن زا اهنورتکلا :ایناث … ‚r⃗;) ود ره رییغت هب تبسن 

 اهداریا نیا .دوب نراقتم يرتراه طسوت هدش حرطم جوم عبات هکیلاح رد دشاب نراقتمداپ دیاب `rW	rV‚_ هعومجم

 هتفرگ رظن رد اهنورتکلا نیپسا و یلؤاپ درط لصا بیرقت نیا رد .]50[ دش حلاصا رتیلسا و كوف طسوت ادعب

  .دشابیم js اهنآ نیپسا و ir اهنورتکلا ناکم زا یعبات متسیس جوم عبات هجیتن رد و دوشیم

 
1 Hartree-Fock-Slater Approximation  
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               (7-2) 

 

  :دنیآیم تسدهب كوف يرتراه تلاداعم ،دوش نیزگیاج رگنیدورش هلداعم رد ینورتکلا جوم عبات هکیماگنه

HψV =	εVψV                                    )8-2(  

 .تساهدش هتفرگ رظن رد یلدابت راثآ نآ رد هک توافت نیا اب تسا يرتراه هلداعم هیبش لاماک كوف يرتراه هلداعم

 لیسناتپ لماش هک نیگنایم لیسناتپ کی ریثأت تحت ار یشنکمهربریغ ياهنورتکلا كوف يرتراه تلاداعم

  .دننکیم فیصوت تسا یعضوم ریغ یلدابت لیسناتپ و ینلوک

 قفوم ياهشور نیا زا یکی هک دراد دوجو زین εV و Ψ نتفای و هلداعم نیا لح يارب يرتهب ياهشور و اهبیرقت

  .تسا (DFT) یلاگچ یعبات هیرظن

 

  یلاگچ یعبات هیرظن 2-5

 ،یعقاو يژرنا هب تبسن هکنیا لوا .دراد یساسا لکشم ود دیآیم تسدهب كوفيرتراه هلداعم زا هک یباوج

 هاگتسد جوم عبات هک نیا مود و دریگیمن رظن رد ار اهنورتکلا یگتسبمه راثآ اریز تسین اراد ار یعقاو رادقم

 نینچمه .دوشیم دایز تابساحم نامز و مجح و تسا دایز رایسب سیرتام داعبا نیاربانب .تسا ریغتم N4 لماش

  .تسا جوم عباوت تارییغت قیقد فیصوت دنمزاین نآ قیقد لح

 هب يزاین لک يژرنا هبساحم يارب اهنآ ساسا رب هک دنداد هئارا هیرظن ود  نهوک و گربنهوه 1964 لاس رد

 عبات اب ندرک راک ياجهب نیاربانب .تسا یفاک تارذ لامتحا یلاگچ نتشاد و تسین يدعب هس جوم عباوت نتسناد

 رجنم ینیزگیاج نیا .درک راک تسا ریغتم هس لماش طقف هک (n(r)) هاگتسد یلاگچ اب ناوتیم هریغتم N4 جوم
 موسوم یلاگچ یعبات هیرظن شور هب هک دش هیاپ تلاح یموتناوک تابساحم رد نانیمطا لباق شور کی هب
  .]50[تسا

 

 نهوک – گربنهوه يایاضق  2-5-1
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 تروصهب ناوتیم ار یشنکمهرب تارذ زا لکشتم هاگتسد کی هیاپ تلاح يژرنا و صاوخ ایاضق نیا ساسا رب

  .تشون هیاپ تلاح ینورتکلا یلاگچ زا درف هب رصحنم یعبات کی

 ریز لکش هب ناوتیم ار دراد رارق یمتا ياههتسه ینلوک لیسناتپ ریثأت تحت هک ینورتکلا N هاگتسد ینوتلیماه

  :تشون

Ha = 	Ta +	 	Va.. +	Va.(X	                                      )2-9(  

 نورتکلا شنکمهرب و نورتکلا-نورتکلا شنکمهرب ،یشبنج يژرنا ياهرگلمع بیترتهب Va.(X و..Va	 Ta، نآ رد هک

  :دنشابیم )هتسه-نورتکلا( یجراخ لیسناتپ اب

                                            (10-2)                               

 یجراخ لیسناتپ روضح رد ینورتکلاسب متسیس هیاپ تلاح يژرنا دنکیم نایب نهوک–گربنهوه لوا هیضق

 صخشم ار ینورتکلا لیسناتپ ،ینورتکلا یلاگچ رگید ترابعهب .تسا n(r) ینورتکلا یلاگچ زا درفهب رصحنم یعبات

 ار يژرنا یعبات .دنک صخشم ار ینوتلیماه رگلمع ییاتکی روطهب دناوتیم ینورتکلا یلاگچ نیاربانب و دنکیم

 :]51[ تشون ریز تروصهب ناوتیم

EYZ[n] = T[n] + EV;X[n] + ∫dr	V.(X(r)	n(r) = 	FYZ[n] + ∫dr	V.(X(r)n(r)	        )2-11(  

 زا لقتسم هک تسا هیاپ تلاح رد نورتکلا-نورتکلا هعفاد يژرنا و یشبنج يژرنا عومجم FYZ نآ رد هک
 هک دنکیم نایب ،تسا یشدرو هیضق کی لصا رد هک نهوک-گربنهوه مود هیضق .دشابیم یجراخ لیسناتپ

 تلاح یلاگچ کی ناوتیم اهنورتکلا دادعت ندوب تباث دیق اب تروصنیا رد دشاب مولعم یجراخ لیسناتپ رگا

  .]51[ دنک هنیمک ار FYZ[𝑛] لک يژرنا یعبات هک تفای هیاپ

 

 مش-نهوک تلاداعم 2-5-2

 ینورتکلا یلاگچ زا هدافتسا اب هیاپ تلاح يژرنا هبساحم شور ،نهوک-گربنهوه طسوت هدش حرطم ياههیرظن رد

 لاس رد .دناهدرکن نیعم ،متسیس جوم عبات نییعت نودب ار ینورتکلا یلاگچ نتفای شور اهنآ .دوشیمن صخشم

 همه نآ رد هک یکمک لقتسم-هرذ هلئسم کی اب یلصا ياهرذسب هلئسم يارب ینیزگیاج مش و نهوک ،1965
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 رتهداس نایب هب .دنداد هئارا ،دندش يدنبهتسد یلدابت-یگتسبمه ترابع کی رد اهنورتکلا نیب ياهشنکمهرب

 یکمک ینوتلیماه .دش نیزگیاج رثوم یلیسناتپ ریثات تحت رگشنکمهربریغ متسیس کی اب رگشنکمهرب متسیس

 :]51[ تسا ریز تروصهب لقتسم هرذ متسیس

  H[ = − 7
3
∇3 + V[                                                    )2-12(  

 :تسا ریز تروصهب ینورتکلا یلاگچ و دشابیم نورتکلا رب رثوم لیسناتپ ]V نآ رد هک

n(r) = ∑ |ψV(r)|3H
7                                                       )2-13(  

 تلاح يژرنا یعبات يارب نهوک-گربنهوه ترابع نیاربانب .دشابیم ماi نورتکلا جوم عبات ψV(r) ،هطبار نیا رد

 :]51[ دوشیم یسیونزاب ریز تروصهب مش-نهوک شور رد هیاپ

EZ,[n(r)] = T[[n(r)] + EY\"X"..[n] + ∫dr	V.(X(r)	n(r) +	E(T[n(r)]                     )2-14(  

 همادا رد .تساهتفرگ ياج E(T[n(r)] 1یگتسبمه-یلدابت يژرنا رد یگتسبمه و یلدابت ياهرذسب تارثا همه

 لح n(r) یلاگچ هب تبسن )14-2( هلداعم ندرک هنیمک هلیسوهب ار مش-نهوک لقتسم-هرذ هلئسم ناوتیم
 :درک

]^12
]_3

∗(")
= ]`5

]_3
∗(")

+ N]^/67
];(")

+ ]^89:7://
];(")

+ ]^6;
];(")

O ];(")
]_3

∗(")
= 0                                    )2-15(  

 مش-نهوک هنوگ رگنیدورش تلاداعم ناوتیم ژنارگلا نیعمان بیارض زا هدافتسا اب و دماعت طرش نتفرگرظنرد اب

 :دروآ تسدهب ار

(HZ, − εV)ψV∗(r) = 0                                                                                 )2-16(  

 :دشابیم رثوم ینوتلیماه ,HZ و مش-نهوک ياهيژرنا ریداقم هژیو 𝜀I نآ رد هک

	HZ,(r) = 	−
7
3
∇3 + VZ,(r)                                                                      (17-2) 

 :دوشیم فیرعت ریز تروصهب و تسا مش-نهوک لیسناتپ )17-2( هلداعم رد رخآ هلمج

VZ,(r) = V.(X(r) +
]^89:7://
];(")

+ ]^6;
];(")

                                      

VZ,(r) = V.(X(r) + VY\"X"..(r) +	V(T(r) 
 

 
1 Exchange-Correlation Energy 

)18-2(  
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 .]51[ دنشابیم لح لباق راگزاسدوخ شورهب هک دنتسه مش-نهوک تلاداعم )18-2( و )16-2( طباور

 

 یگتسبمه-یلدابت یعبات ياهبیرقت 2-5-3

 هتبلا .مینک لیدبت رثوم ینورتکلا کت هلئسم کی هب ار ياهرذسب هلئسم روطچ هک داد ناشن مش-نهوک درکیور

 یگتسبمه-یلدابت یعبات قیقد لکش ،هنافساتم .دوش صخشم E(T[n(r)] یگتسبمه-یلدابت یعبات هک تسا زاین

 .درک هدافتسا بیرقت زا دیاب نیاربانب ؛تسین هدشهتخانش یگداسهب

  

  (LDA)یعضوم یلاگچ بیرقت 2-5-3-1

 نتفای تهج قفوم و هداس بیرقت کی ،بیرقت نیا .تسا )LDA( 1یعضوم یلاگچ بیرقت ،بیرقت نیرتهداس

 يژرنا هبساحم يارب بیرقت نیا رد .دش نایب 1965 لاس رد مش-نهوک طسوت و تسا یگتسبمه-یلدابت يژرنا

 نیا رد یگتسبمه-یلدابت یعبات .دوشیم هدافتسا یعضوم تروصهب نگمه ياهزاگ هطبار زا یگتسبمه-یلدابت

 :]52[ دوشیم هداد )19-2( هطبار اب بیرقت

E(T-bc[n] = ∫ n(r)ε(T(n(r))dr                                          )2-19(  

 𝑛(𝑟) ینورتکلا یلاگچ اب نگمه ینورتکلا زاگ زا هرذ ره یگتسبمه-یلدابت يژرنا ε(T(n(r)) ،هطبار نیا رد

 دنک یلاگچ تارییغت و دشاب هتشادن نگمه هاگتسد یلاگچ اب يدایز توافت ینورتکلا یلاگچ هاگره .دشابیم

 نورتکلا کی یگتسبمه-یلدابت يژرنا بیرقت نیا رد هصلاخ روطهب .دومن هدافتسا بیرقت نیا زا ناوتیم دشاب

 ياراد هک تخاونکی یمرف زاگ کی رد نورتکلا کی یگتسبمه-یلدابت يژرنا اب یعضوم روطهب ار r هطقن رد

 یگتسبمه-یلدابت يژرنا قتشم یگتسبمه-یلدابت لیسناتپ هکاجنآ زا .دنهدیم رارق يواسم تسا یلاگچ نامه

 هب زین یگتسبمه-یلدابت لیسناتپ هک تفرگ هجیتن ناوتیم ،دشابیم ینورتکلا یلاگچ عبات يژرنا نیا و تسا

 .]51[ تسا هتسباو ینورتکلا یلاگچ

 یعضوم ینورتکلا یلاگچ بیرقت ،دوشهتفرگ رظن رد اهنورتکلا نیپسا ،یگتسبمه-یلدابت یعبات بیرقت رد رگا

(LDA) 2یعضوم ینیپسا یلاگچ بیرقت هب (LSDA) یگتسبمه -یلدابت یعبات ،بیرقت نیا رد .دوشیم لیدبت 

n(r) تروصهب ینیپسا یلاگچ فیرعت اب = n↑(r) + n↓(r) دیدج یگتسبمه-یلدابت یعبات و دیآیم تسدهب 

 :]53[ دوشیم فیرعت ریز تروصهب یسیطانغم داوم يارب

 
1 Local Density Approximation 
2 Local Spin Density Approximation  
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E(T-,bc[n]=∫ddrn(r) ε(T(n↑(r),	n↓(r))                   )2-20(  

 دنتسین یبسانم ياهبیرقت ینورتکلا یلاگچ عیرس رییغت تروص رد ،LSDA نآ هتفای میمعت و LDA بیرقت

  .دوش هدافتسا يرگید بیرقت زا تسا رتهب و

 

  (GGA) هتفای میمعت بیش بیرقت 2-5-3-2

 .تسا (GGA) 1هتفای میمعت بیش بیرقت یگتسبمه-یلدابت يژرنا عبات هبساحم يارب اهبیرقت زا رگید یکی

 هولاع تسا نکمم اهتلاح زا يرایسب رد یگتسبمه-یلدابت يژرنا .دشابیم رتقیقد LDA بیرقت زا بیرقت نیا

 بیرقت رد لیلد نیمه هب .دشاب هتشاد یگتسب زین رواجم هیحان رد یلاگچ هب هطوبرم هیحان رد یعضوم یلاگچ رب

GGA بیرقت ناوتیم ریز لیلاد هب .دوشیم روظنم زین یلاگچ بیش هب یگتسبمه-یلدابت عبات یگتسباو GGA 

  :]54[ تسناد LDA بیرقت زا رتقیقد ار

 رظن رد یلاگچ تارییغت و دوشیم فیرعت ییاتکی تروصهب یگتسبمه-یلدابت يژرنا LDA بیرقت رد )فلا

 يدازآ زا دوشیم دراو تابساحم رد زین یلاگچ بیش هکنیا لیلدهب GGA بیرقت رد یلو دوشیمن هتفرگ

 .درب هرهب ناوتیم یگتسبمه-یلدابت يژرنا هبساحم يارب يرتشیب

 رتقیقد هب نیا هک دوشیم هدافتسا اهلوکلم و اهمتا يارب يدایز یبرجت ياهرتماراپ زا GGA بیرقت رد )ب

 .دوشیم رجنم یگتسبمه-یلدابت يژرنا عبات لکش ندش

 :]52[ دوشیم فیرعت )21-2( هطبار اب GGA بیرقت رد یگتسبمه-یلدابت یعبات

E(Teec[n]   =∫ddrn(r)ε(T(n(r),	∇n(r))    )2-21(                          

 .تساهتفرگ ماجنا شناراکمه و 2ودرپ طسوت بیرقت نیا زا بسانم ياهیعبات ندرک ادیپ يارب يدایز ياهشلات

 یلاگچ يور یلارگتنا ناونعهب هک دشابیم (PBE) 3فوهرزنرا-گروب-ودرپ یعبات اهنآ نیرتدربراک رپ زا یکی

 :]53[ دوشیم فیرعت یلدابت

E(f2^ = ∫drn(r)ε(f2^(n(r),s(r))                                    )22-2(  

s هطبار نیا رد = |∇| (2kg;)⁄، نآ رد هک تسا هتفایشهاک بیش kg = (3π3n)7/d تابساحم رد .دشابیم 

 .تساهدش هدافتسا GGA-PBE بیرقت زا ورشیپ شهوژپ

 
1 Generalized Gradient Approximation 
2 Perdew 
3 Perdew–Burke–Ernzerhof 
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 بیرقت نیا مه زاب یلو دوشیم هتفرگ رظن رد زین ینورتکلا یلاگچ بیش رثا ،GGA بیرقت رد هکنآ دوجو اب

 روطهب بیرقت ود نیا ،لیلد نیمههب .دراد یگتسب 𝑟⃗ هطقن رد ینورتکلا یلاگچ صاوخ هب ،LDA بیرقت دننام

 تقد زا ،دنهدیم ناشن دوخ زا يدایز یشنکمهرب صاوخ و دنتسه هدیزگیاج اهنورتکلا هک يدراوم رد لومعم

 .دنوشیم میسقت هدیزگیاجریغ و هدیزگیاج هتسد ود هب اهنورتکلا ،یطیارش نینچ رد .دنتسین رادروخرب یفاک

 ياهلاتیبروا رد هدیزگیاجریغ ياهنورتکلا و دنراد رارق f و d رتینورد ياهلاتیبروا رد هدیزگیاج ياهنورتکلا

s و p يارب هکیلاح رد ،دنوریم راکهب لبق ياهبیرقت نامه ،هدیزگیاجریغ ياهنورتکلا يارب .دنتسه 

 .]55[ دوشیم هدافتسا DFT+U شور زا هدیزگیاج ياهنورتکلا

 راکهب يوق یگتسبمه اب ياهمتسیس فیصوت دوبهب يارب ،دشابیم دراباه لدم زا هتفرگرب هک DFT+U شور

 نآ یساسا شقن و دوشیم هفاضا GGA و LDA ياهیعبات هب دراباه یفاضا هلمج کی اب U حیحصت .دوریم

 عومجم تروصهب ،(Ebg`#h) متسیس لک يژرنا ،نیاربانب .تسا هدیزگیاج ياهنورتکلا شنکمهرب راتفر حیحصت

 :]56[ دشابیم هتسبمه ایوق ياهزارت يارب دراباه یعبات و اهزارت همه يارب LDA یعبات

E-bc#h_n(r)` = E-bc(n(r)) + EYSi_n//'
jk ` − E4T(njk)              )2-23(  

 هلمج لیلدهب .دریگیم رب رد ار دراباه لدم نورتکلا-نورتکلا شنکمهرب هک تسا ياهلمج EYSi ،هطبار نیا رد

 زا دیاب E4T هلمج ،نیاربانب .دراد دوجو هتسبمه ياهزارت يارب 1فعاضم شرامش ياطخ کی ،دراباه هدش هفاضا

  .دوش مک لک یعبات

 

  مش – نهوک تلاداعم لح ياهشور 2-5-4

 هلئسم لح يارب يرایسب ياههار .دوشیم هدافتسا یبیرقت ياهشور زا مش -نهوک هلداعم راگزاس دوخ لح يارب

 توافتم دنوشیم هتفرگ راکهب جوم عبات طسب يارب هک ياهیاپ عباوت باختنا هب هتسب هک دراد دوجو ياهرذ کت

  :زا دنترابع اهشور نیا نیرتروهشم .تسا

 رب 3وسرپسا موتناوک و 2پسو ریظن یتابساحم ياهدک ؛)pw( تخت جاوما هدیزگیاجریغ ياههیاپ شور •

 .دنشابیم انبم نیا

 .اتسیس دک ریظن ؛ LCAO(4( یمتا ياهلاتیبروا یطخ بیکرت شور دننام هدیزگیاج ياههیاپ شور •

 
1 Double counting 
2 VASP 
3 Quantum ESPRESSO 
4 Linear Combination of Atomic Orbital 
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 یضرف یمتا ياههرک نتفرگ رظن رد اب نآ رد هک )LMTO( 1یطخ نیتنیفام ياهلاتیبروا شور •

 تخت جاوما و اههرک نورد هیاپ ناونعهب یمتا ياهلاتیبروا باختنا و نیت-نیفام عاعش و )نیت-نیفام ياههرک(

 .دنکیم هدافتسا هیاپ عون ود زا هک تسا لوا شور ود زا یقیفلت شور نیا .دزادرپیم هلئسم لح هب اههرک جراخ

 .تسا راوتسا شور نیا رب Wien2k یتابساحم دک
 

 لیسناتپهبش شور 2-5-5

 اهنآ يزاسهنیهب و دیلوت دیدج ياهشور هئارا ،اهرولب صاوخ یسررب رد اهلیسناتپهبش زراب شقن لیلدهب

 رصتخم تروصهب ار اهنآ تایصوصخ و لیسناتپهبش یساسا میهافم شخب نیا رد .دناهدوب هجوت دروم هراومه

  .میهدیم حیضوت

 تلاح ياهیگژیو هبساحم يارب ياهدرتسگ روطهب هک تسا ییاهشور زا یکی تخت جاوما لیسناتپهبش شور

 ینیزگیاج ،لیسناتپهبش رد یلصا هدیا .دوریم راکهب یلاگچ یعبات هیرظن بوچراچ رد هدرتسگ ياهمتسیس هیاپ

 و هتسه ینلوک يوق لیسناتپ ینیزگیاج ،ینورتکلا راتخاس رد هیلوا دربراک .تسا رگید ياهلئسم اب هلئسم کی

 لمع تیفرظ ياهنورتکلا يور هک تسا ینوی رثوم لیسناتپ کی اب يزغم ياهنورتکلا يوق یگتسب تاریثات

 ییایمیش دنویپ رد يزغم ياهنورتکلا مهس و دنشابیم يرتشیب يدیق يژرنا ياراد يزغم ياهتلاح .دنکیم

 تسا هتسه و يزغم ياهنورتکلا و تیفرظ ياهنورتکلا لماش هک ار متسیس ناوتیم و تسا یشوپمشچ لباق

 .دشابیم هتسه و يزغم ياهنورتکلا لماش نوی نآ هک ،درک نیزگیاج نوی کی و تیفرظ ياهنورتکلا متسیس اب

 هبش ار نآ هک هتفای شهاک لبق تلاح هب تبسن تیفرظ ياهنورتکلا لحم رد لیسناتپ هک تسا انعم نادب نیا

 تسا رتفیعض هک لیسناتپهبش کی اب ار هتسه تبثم راب زا یشان يوق لیسناتپ عقاو رد .دنیوگیم لیسناتپ

 نیا زا هدمآ تسدهب جوم عباوت .دننکیم لح لیسناتپ هبش نیا هب هجوت اب ار رگنیدورش هلداعم و هدرک نیزگیاج

 .]57[)1-2 لکش( دنیوگیم جوم عباتهبش ار هلداعم

 ياهنورتکلا ياهیگژیو هبساحم يارب نآ زا ناوتیم سپس و دوشیم دیلوت لیسناتپهبش یمتا تابساحم رد

 تخت جاوما یگداس .دنامیم رییغت نودبً لاومعم يزغم تلاح اریز درک هدافتسا تادماج ای اهلوکلوم رد تیفرظ

 جوم يانبم رب اههدیا زا يرایسب و دوشیم مش – نهوک تلاداعم لح يارب يدمآراک يددع ياهشور هب رجنم

 عباوت راومه شخب کی هب طوبرم یترابع لکش هب ار يرادقم هژیو هلئسم هک تسا )OPW( 2راجنه تسار تخت

 تخت جاوما زا هدافتسا اب لک يژرنا هبساحم هتفرشیپ شور زا شور نیا .دنکیم لح يزغم عباوت و تیفرظ

 
1 Linear Muffin – Tin Orbital   
2 Orthogonalized Plane Wave 
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 عباوت هژیو مامت اما دوشیم هدافتسا اهلیسناتپهبش زا PAW شور رد .تساهدمآ تسدهب )PAW( 1هدش هدوزفا

  .]57[ دنوشیم ظفح لک يزغم

 

 
 

r) هزغم هیحان رد اهجوم عبات هبش هک دناهدش داجیا يروط اهلیسناتپهبش 1-2لکش < r!) و دنشاب هرگ نودب 
r) يارب > r!) 58[دنشاب ناسکی اهنورتکلا همه جوم عبات[. 

 

  اتسیس یتابساحم دک یفرعم 2-6

 یلاگچ یعبات هیرظن هب طوبرم لئاسم هک تسا يرتویپماک دک کی و یتابساحم شور کی (SIESTA) اتسیس

 )LCAO( یمتا هدیزگیاج ياهلاتیبروا یطخ بیکرت يانبم رب مش-نهوک جوم عبات طسب زا هدافتسا اب ار

 ياههصخشم زا یکی .دنکیم لح هتسه و يزغم ياهنورتکلا فیصوت يارب لیسناتپهبش بیرقت و هیاپ ناونعهب

 ای و هدیزگیاج یلاگچ ياهبیرقت رد مش-نهوک راگزاسدوخ یعبات یلاگچ شور زا هک تسا نیا اتسیس مهم

 و ینورتکلا راتخاس تابساحم ماجنا يارب دماراک یشور یتابساحم دک نیا .دنکیم هدافتسا نایدارگ بیش

 عباوت هعومجم زا هدافتسا لیلدهب اتسیس ییاراک .دشابیم تادماج و اهلوکلم یلوکلم کیمانید ياهيزاسهیبش

 لامعا بسانم ياهمتسیس هب دنناوتیم هک دشابیم هنیهب يزاسیطخ ياهمتیروگلا و هدیزگیاج رایسب هیاپ

  .]59[ دنوش

 

    یمتا ياهلاتیبروا هدیزگیاج هیاپ هعومجم 2-6-1

 ياههیاپ باختنا ماگ نیرتیساسا )مش-نهوک( یشنکمهربریغ ياهمتسیس رگنیدورش هلداعم قیقد لح يارب

 هتشاد يرتشیب يراگزاس اهنورتکلا یعقاو راتفر اب هیاپ عباوت هچره .دشابیم جوم عبات طسب تهج بسانم

 
1 Projector Augmented Wave    
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 شور زا مش-نهوک ياهرذ کت هلداعم لح يارب اتسیس دک رد .دوب دنهاوخ رتقیقد تابساحم جیاتن دنشاب

 نیا .دوشیم هدافتسا جوم عبات طسب روظنمهب هیاپ هعومجم ناونعهب هدیزگیاج یمتا ياهلاتیبروا یطخ بیکرت

 :دنوشیم هتشون يورک گنهامه کی و یعاعش عبات کی زا یبیکرت تروصهب یمتا ياهلاتیبروا

ϕl/;(r. θ. φ) = 	R;.l(r)Yl./(θ. φ)                                         )2-19(  

 ؛m یسیطانغم یموتناوک ددع و l یلاتیبروا ياهیواز هناکت يارب یقیقح يورک گنهامه کی /.Yl هطبار نیا رد

c(r( ینعی دوشیم رفص cr صاخ عاعش کی زا رتارف یعاعش عبات .دشابیم n لاتیبروا يارب یعاعش عبات کی l,nR و

= 0 l,nRياتز يانبم رب ناوتیم ار اههیاپ دادعت .دوشیم ظاحل عباوت طسب ندوب دودحم طرش لیلد نیمههب ؛ 

(ξ) ره يارب ناوتیم هک داد طسب هناگدنچ m و l هک درک هدافتسا هرگ نودب یعاعش عباوت زا يرایتخا دادعت 

  .]59[ دنوشیم هتفگ رتلااب هبترم ξ ياتز ياهلاتیبروا

 

  (SZ)  هناگی ياتز ياهلاتیبروا 2-6-1-1

 و زاب ياههتسوپ لماش هک دنهدیم ششوپ ار تیفرظ هیلا ياهنورتکلا شیارآ ،)SZ( 1هناگی ياتز ياهلاتیبروا

 لح طسوت هیاپ عباوت نیا .دشابیم هطساو رصانع رد d هیلا دننام لااب يژرنا اب هتسب ياههتسوپ عقاوم یضعب رد

 طسوت هدننکدودحم لیسناتپ .دیآیم تسدهب 2هدننکدودحم لیسناتپ اب ،متا يارب رگنیدورش یعاعش هلداعم

 یلخاد عاعش ;;rV و هدننکدودحم لیسناتپ 3یمرن نازیم VC هک دوشیم فیرعت rT و ;;VC، rV ریظن ییاهرتماراپ

E;l يژرنا اب جوم عبات هرگ نیلوا تیعقوم ناونعهب cr رتماراپ .دوشیم زاغآ مرن هدننکدودحم لیسناتپ هک تسا +

∆E;l هک تساهدش هتفرگرظنرد E;l و 4یمتا تلاحهژیو هبش هب طوبرم يژرنا ∆E;l لاتیبروا یگتخیگنارب يژرنا 

 .]60[ دشابیم دودحم هزاب کی رد نآ تیدودحم لیلدهب یمتاهبش

 

 (DZ) هناگود ياتز ياهلاتیبروا 2-6-1-2

 
1 Single Zeta 
2 Confinement potential 
3 Softness  
4  Pseudo-atomic Eigen state 
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 تفاکش لاتیبروا .دنوشیم هتخاس 2نیسوگ هیاپ هعومجم تفاکش لیلدهب )DZ( 1هناگود ياتز ياهلاتیبروا

 قبطنم ار هیلوا ياتز لاتیبروا ،𝑟[mlVX تفاکش عاعش رد یمارآهب هک 3یلیلحت یلاتیبروا هیاپ کی نتخاس طسوت

 :دشابیم ریز تروصهب تفاکش لاتیبروا يارب هدش هدافتسا عبات لکش .دیآیم تسدهب دنکیم

Rl	
3n(𝑟) = p

rl(al	 −	bl	r3)																r < rl
[mlVX

Rl
7n																																					r ≥ rl

[mlVX			
                                      )2-20(  

rl رد اهنآ تاقتشم و جوم عباوت یگتسویپ زا هدافتسا اب 	bl و 	al ياهتباث
[mlVX دنوشیم نییعت.  

	Rl ینعی اتز نیمود یعاعش عبات
3n(r) رد 		r ≥ rl

[mlVXتفاکش عاعش .دراد اتز نیلوا هباشم ياهلابند rl
[mlVX، طسوت 

 ندش لماش زا ریغ هب( دراد رارق 1 ات 0 نیب هزاب رد رتماراپ نیا ربتعم رادقم .دوشیم نییعت 4تفاکش مرن رتماراپ

 یمود ياتز لاتیبروا هدننک دودحم عاعش ،/r و یلوا ياتز لاتیبروا هدننک دودحم عاعش ،!𝑟 .)1 و 0 دوخ

 دوشیم نییعت و لرتنک Split-Norm رتماراپ طسوت ،/r رادقم و یگتخیگنارب يژرنا طسوت ،rT رادقم .دشابیم

]60[. 

 

  هدیبطق ياهلاتیبروا 2-6-1-3

 زا هتسد نیا .دنشابیم تیفرظ ياهلاتیبروا هب تبسن يرتشیب ياهیواز هناکت ياراد هدیبطق ياهلاتیبروا

 لاتیبروا هفلوم l+1 و دنوشیم دیلوت یکیرتکلا نادیم طسوت هناگی ياتز ياهلاتیبروا للاتخا اب اهلاتیبروا

 يارب دنناوتیم p ياهلاتیبروا هک دنتسه تروص نیا هب هدیبطق ياهلاتیبروا .دوشیم لصاح نآ زا یللاتخا

 .دنریگ رارق هدافتسا دروم p ياهلاتیبروا ندرک هدیبطق يارب d ياهلاتیبروا و s ياهلاتیبروا ندرک هدیبطق

 هتفرگ رظن رد هیاسمه ياهمتا یکیرتکلا نادیم لیلدهب یعقاو لاتیبروا کی شبطق ،هیاپ عبات هبساحم يارب

 اب شهوژپ نیا تابساحم مامت هک دوشیم هدیمان (DZP) 5هدیبطق هناگود ياتز هیاپ عبات عون نیا .دوشیم

 .]60[ تساهدش ماجنا هیاپ نیا زا هدافتسا

 

 

 

 

 
1 Double Zeta 
2 Gaussian 
3 Analytical orbital 
4 Split norm parameter 
5 Double Zeta Polarized  
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 :موس لصف

 هناگود ياهتیاکسورپ يور هدش ماجنا تاعلاطم رب يرورم

)6BB'O2A(  
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 همدقم 1-3

 و ییایمیش بیکرت ،راتخاس رد عونت لیلدهب هناگود ياهتیاکسورپ ،دش هراشا لوا لصف رد هک روطنامه

 هک یمهم صاوخ زا .دناهتفرگ رارق هعلاطم دروم يرایسب يرظن و یبرجت تاقیقحت رد یکیزیف ياههصخشم

 نینچمه و يزلفمین تیصاخ دناهتفرگ رارق یسررب و هجوت دروم رایسب هناگود تیاکسورپ ياهراتخاس رد اریخا

 هناگود تیاکسورپ تابیکرت يور هدش ماجنا تاعلاطم رب يرورم هب لصف نیا رد .دنشابیم ییورفدنچ تیصاخ
 .میزادرپیم ییورفدنچ و يزلفمین ياهیگژیو اب

 

  يزلفمین تیصاخ اب هناگود ياهتیاکسورپ يور هدش ماجنا تاعلاطم 2-3

 هک دش زاغآ 6FeMoO2Sr بیکرت رد قاتا يامد یسیطانغم تمواقم فشک اب هناگود ياهتیاکسورپ هب هقلاع

 نامزمه دوجو يزلفمین داوم هصخشم ،دش هراشا لوا لصف رد هک روطنامه .]20[ تسا يزلفمین هدام کی

 يدربراک لیسناتپ ياراد داوم نیا .تسا رگید ینیپسا لاناک رد قیاع راتفر و ینیپسا لاناک کی رد يزلف راتفر

 هک تساهدش لیدبت یباذج رایسب عوضوم هب يزلفمین تابیکرت يور هعلاطم و قیقحت نیاربانب .دنشابیم يدایز

 .میزادرپیم تاقیقحت نیا زا یخرب رورم هب اجنیا رد

 و 6FeMoO2Ba، 6FeMoO2Ca، 6FeMoO2Sr هناگود ياهتیاکسورپ يور 2003 لاس رد هک یشهوژپ رد

6FeReO2Ca جیاتن .]16[دش زکرمت اهنآ یسیطانغم و ینورتکلا صاوخ يور صخشم روطهب ،تفرگ تروص 

 و هدوب مه هب هیبش رایسب اهبیکرت نیا همه يارب هیاپ تلاح ینورتکلا راتخاس هک دنداد ناشن شهوژپ نیا

 یمامت يارب .تساهتفرگ رارق هناگود تیاکسورپ راتخاس A هاگیاج رد هک تسا یکاخ ییایلق رصنع زا لقتسم

 يارب یمرف حطس رد يوق هدشدیربیه ياهراون و تیرثکا ینیپسا لاناک رد يراون فاگ کی تابیکرت نیا

 نیا رد .دمآ تسدهب يزلفمین هیاپ تلاح ،دراوم همه يارب نیاربانب .دش هدهاشم تیلقا ینیپسا ياههفلوم

 ریداقم زا يزلفمین تیصاخ و دنراد يزاومداپ يریگتهج )Re ای( Mo و Fe یسیطانغم ياهرواتشگ اهبیکرت

 يارب Bμ 3 رادقم( دوشیم باتزاب لک یسیطانغم رواتشگ يارب )1-3( لودج رد هدش شرازگ حیحص

6FeReO2Ca و Bμ 4 تلااح یلاگچ نینچمه و یلک تلااح یلاگچ )1-3( لکش .)اهبیکرت ریاس يارب p2-O 

 مهس نیرتشیب p2-O ياهتلاح ،دوشیم هدهاشم لکش نیا رد هک روطنامه .دهدیم ناشن ار اهبیکرت نیا

 .دشابیم Fe و Mo، Re ياهنوی d ياهتلاح زا یکدنا قیفلت لماش راون نیا و دنتسه اراد تیفرظ راون رد ار

 تیرثکا ياهتلاح اب هسیاقم رد تیرثکا ینیپسا لاناک رد Re هدشن لاغشا d ياهراون 6FeReO2Ca بیکرت رد

d-Mo دنرتکیدزن یمرف يژرنا هب.  
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 شرازگ هطوبرم ياهمجح ریداقم رخآ فیدر رد .)Bμ بسح رب( هدش هبساحم یعضوم و یلک یسیطانغم رواتشگ )1-3( لودج
 .]61[ دناهدش

 

 

 

 6FeReO2Ca )ب( 6FeMoO2Ca )فلا( هناگود ياهتیاکسورپ يارب p2-O و یلک تلااح یلاگچ )1-3( لکش
 .]6OFeMo2Sr ]16 )د( و 6FeMoO2Ba )ج(

 

 )ب(                                                                          )فلا(                         

 )د(                                                                           )ج(                                
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 رهوب نوتنگم رد حیحص يرادقم برضلصاح تروصهب دحاو لولس رب یسیطانغم رواتشگ ،زلفمین هدام کی رد

)Bμ( هدیمان سیطانغمورفداپ تازلفمین ،تسا رفص لک یسیطانغم رواتشگ اهنآ رد هک یتازلفمین .دشابیم 

 ینیپسا هدیبطق دصرددص راب ،یپوکسورکام یسیطانغم نادیم نادقف رد دنناوتیم هک (HM-AFM) دنوشیم

 ياهرازبا رد یمهم شقن هلمج زا ؛دنراد يدایز ياهدربراک داوم نیا .دننک لمح صلاخ شطانغم نودب ار

 لاس رد ،HM-AFM تیصاخ اب هناگود ياهتیاکسورپ يور هعلاطم ياتسار رد .دننکیم افیا یکینورتنیپسا

 ياهنوی مک نیپسا تلاح اب سیطانغمورفداپ زلفمین کی ناونعهب یبعکم راتخاس اب 6VMnO2La بیکرت ،1998
3+Mn 26[ دش داهنشیپ[. 6 هلمج زا يرگید هناگود ياهتیاکسورپ ،نآ زا سپLaAVRuO ]36[، 6LaAVMoO 

]46[ )A = Ca, Sr, Ba(، 6VTcO2La 6 وVCuO2La ]56[ یگژیو اب AFM-HM دنتفرگ رارق یسررب دروم. 

 دنریگیم رارق يزاومداپ تروصهب مویداناو و زنگنم ياهنوی یسیطانغم ياهرواتشگ 6VMnO2La بیکرت رد

 Mn و V نوی ود ره هک تسا راوتسا ضرف نیا رب هجیتن نیا .دنربیم نیب زا لاماک ار رگیدکی رثا هک يروطهب

 ياهبیکرت يور اهیسررب همادا رد .دنراد رارق مک نیپسا تلاح رد زنگنم ياهنوی و هدوب +3 تیفرظ ياراد

AFM-HM، 6 هناگود تیاکسورپ ياههنومن 2002 لاس ردVMnO2La 66[ دندش زتنس یبعکم راتخاس اب[. 

 ياراد Mn و V ياهنوی دنکیم نایب هک دنداد ناشن ار سیطانغميرف تلاح یلبق شرازگ فلاخرب اههنومن نیا

 يرظن یسررب هب شناراکمه و 1نچ ،2011 لاس رد .دشابیم دایز نیپسا تلاح رد Mn+3 و دنتسه +3 تیفرظ

 ياهدک زا هدافتسا اب و GGA بیرقت اب یلاگچ یعبات هیرظن ساسا رب اهنآ تابساحم .دنتخادرپ بیکرت نیا

k2Wien و VASP 6 بیکرت هکییاجنآ زا .]76[ دش ماجناVMnO2La، رثا تسا هطساو تازلف لماش دیسکا کی 

 و eV2 مویداناو يارب U رادقم هک دش هتفرگ رظن رد GGA+U بیرقت اب زین )دراباه لیسناتپ( يوق یگتسبمه

 یکمنگنس مظن اب یبعکم راتخاس هکنیا رب هولاع دوخ شهوژپ رد اهنآ .دش باختنا eV3 زنگنم يارب

 هک دنتفایرد و دنداد ماجنا زین ار يراتخاس يزاسهنیهب ،)2-3 لکش( دنتفرگ رظنرد ار B هاگیاج ياهنویتاک

 تسا یبعکم راتخاس اب سیطانغميرف بیکرت کی 6VMnO2La هناگود تیاکسورپ ،مجح يزاسهنیهب زا سپ

 زین اهمتا تیعقوم شلهاو لماش هک لماک يزاسهنیهب زا سپ ،دوجونیا اب .دوب لبق یبرجت جیاتن اب قباطت رد هک

 ؛دهدیم ناشن ار AFM-HM تیصاخ و دنکیم رییغت 2یشوگراهچ راتخاس هب 6VMnO2La ،دوشیم

 ياراد هیاپ تلاح رد 6VMnO2La هناگود تیاکسورپ ،نیاربانب .تسا مک نیپسا تلاح رد  Mn+3 هکيروطهب

  .دشابیم یشوگراهچ راتخاس

 
1 Chen 
٢ Tetragonal 
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 .]76[ )دحاو لولس /متا 10( 6VMnO2La هناگود تیاکسورپ )2-3( لکش

 

 هک روطنامه .دهدیم ناشن یشوگراهچ و یبعکم ياهراتخاس يارب ار یئزج و یلک تلااح یلاگچ )3-3( لکش

 حطس هب ینیپسا لاناک ود ره و تسا يزلف تیصاخ ياراد یبعکم راتخاس ،تساهدش هداد ناشن لکش نیا رد

 لاناک رد eV 36/1 دودح یفاگ یمرف حطس یکیدزن رد یشوگراهچ راتخاس هکیلاحرد .دننکیم دروخرب یمرف

 ناشن ار 6VMnO2La يزلفمین تیصاخ هک دوشیمن هدهاشم یفاگ نییاپ نیپسا لاناک رد و دراد لااب نیپسا

 .دهدیم

 
 رد 6VMnO2La هناگود تیاکسورپ يارب GGA بیرقت زا هدافتسا اب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ )3-3( لکش

 .]67[ (Fm3m) یبعکم )ب( و (I4/mmm) یشوگراهچ )فلا( ياهراتخاس
 

 زا هدافتسا اب و Nb اب V نوی ییاجباج اب يرگید شهوژپ رد ،6VMnO2La بیکرت يور تاعلاطم نیا زا دعب

 یبعکم زین بیکرت نیا يرولب راتخاس .]86[ دشهتخادرپ 6NbMnO2La بیکرت یسررب هب یلاگچ یعبات هیرظن

 )ب(                                                                )فلا(                   
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 بیکرت کی زین 6NbMnO2La هک دنداد ناشن تابساحم نیا جیاتن .)4-3 لکش( دشهتفرگ رظن رد

 +4 ریداقم بیترتهب Mn و Nb ياهتیفرظ  بیکرت نیا رد .دهدیم ناشن يزلفمین راتفر و هدوب سیطانغميرف

 .دنشابیم توافتم 6VMnO2La بیکرت رد Mn/3+V+3 ریداقم اب هک دندش شرازگ +2 و

 

 
 .]Nb ]86 و Mn ياهنوی یکمنگنس مظن اب 6NbMnO2La یبعکم يرولب راتخاس )4-3( لکش

 

 هیلوا لوصا تابساحم زا هدافتسا اب 6NbMnO2La هناگود تیاکسورپ یسررب هب ،2018 لاس رد يرگید هورگ

 بیرقت و Wien2k دک زا هدافتسا اب بیکرت نیا يرون و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ .]69[ دنتخادرپ

LSDA(+U) يراون فاگ اب يزلفمین ،بیکرت نیا هک داد ناشن يراون راتخاس یسررب .دندش هبساحم eV 75/3 

 بیکرت یئزج و یلک تلااح یلاگچ ،ینورتکلا صاوخ یسررب روظنمهب .دشابیم نییاپ نیپسا لاناک رد

6NbMnO2La ياهبیرقت زا هدافتسا اب LSDA و LSDA+U هداد ناشن )5-3( لکش رد هک دندش هبساحم 

 نتفرگ رظن رد اب هکیلاح رد ،دنهدیم ناشن بیکرت نیا يارب ار يزلف راتفر ،LSDA بیرقت جیاتن .دناهدش

 هجیتن رد و دنوشیم رود یمرف حطس زا Nb و Mn ياهمتا تلااح یلاگچ )LSDA+U( دراباه لیسناتپ

6NbMnO2La بیرقت رد LSDA+U يراون فاگ اب يزلفمین هدام ناونعهب eV 75/3 نییاپ نیپسا لاناک رد 

 دشهتفرگ رظن رد eV 5/3 و eV 2/5 بیترتهب Mn و Nb ياهمتا يارب دراباه لیسناتپ رادقم .دوشیم ینیبشیپ

 یگدنناسر ،α(ω) يرون بذج لماش يرون ياهتباث ،6NbMnO2La بیکرت يرون خساپ كرد روظنمهب .]96[

 .دنتفرگ رارق یسررب دروم (ELF) يژرنا فلاتا و R(ω) یگدنباتزاب ،σ(ω)يرون
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 )ب( ،6NbMnO2La بیکرت يارب LSDA+U و LSDA ياهبیرقت اب هدش هبساحم یلک تلااح یلاگچ )فلا( )5-3( لکش
 .]LSDA+U ]69 )ج( و LSDA بیرقت اب هدش هبساحم یئزج تلااح یلاگچ

 

 اب eV0/30 ات eV0/3 هدودحم رد يدایز بذج ،دهدیم ناشن ار يرون بذج هک )فلا 6-3( لکش هب هجوت اب

 یمامت دناوتیم بیکرت نیا ،هجیتن رد .دتفایم قافتا eV 5/22 و eV 10 ياهيژرنا رد هجوت لباق هلق ود

 يرون کینورتکلا ياهرازبا رد يدربراک ياهلیسناتپ و دنک بذج ار فیط خرسورف و شفنبارف ياهسناکرف

 هک روطنامه .تساهدش هداد ناشن )ب 6-3( لکش رد 6NbMnO2La يرون یگدنناسر رادومن .دشاب هتشاد

 و دراد eV 10 ات eV 5/3 هیحان رد یگرزب هلق ،دوشیم عورش ادبم زا يرون یگدنناسر هدیدپ ،دوشیم هدهاشم

 هک دنتسه La ياهمتا f4 ياهتلاح هب طوبرم اههلق نیا .دسریم هنیشیب رادقم هب eV 22 يژرنا دودح رد

 .]69[ دننکیم يزاب بیکرت نیا يرون خساپ رد یمهم شقن

 )فلا(

 )ب( )ج(
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 نوتوف يژرنا بسح رب یگدنباتزاب رادومن )د( و يژرنا فلاتا )ج( ،يرون یگدنناسر )ب( ،يرون بذج فیط )فلا( )6-3( لکش
 .]6NbMnO2La ]96 هناگود تیاکسورپ يارب

 

 هرابرد یمهم يرون تاعلاطا ،يژرنا فلاتا .تساهدش هداد شیامن )ج 6-3( لکش رد )ELF( يژرنا فلاتا

 هدودحم رد هلق نیرتدنلب ،لکش نیا رد .دهدیم )رفص فلاتا( اهنورتکلا یگدنکارپ مدع و ناسشک یگدنکارپ

 اب و تسا هدودحم نیا رد اهنورتکلا یگدنکارپ هدنهدناشن هک دوشیم هدهاشم eV 30 ات eV 20 يژرنا

 .]69[ دشابیم رظانتم هدودحم نیا رد يرون یگدنناسر

 رد ياهلق زا دعب ،هدش عورش ادبم زا فیط نیا .تساهدش هداد ناشن )د 6-3( لکش رد R(ꞷ) یگدنباتزاب فیط

 .دسریم يرگید هلق هب eV 22 يژرنا دودح رد سپس و هتفای شهاک eV 15 يژرنا ات ،eV 10 يژرنا دودح

 سیطانغمورتکلا فیط )IR( خرسورف هدودحم رد فافش ياهدام ناونعهب ار 6NbMnO2La ناوتیم ،نیاربانب

 .]69[ درک یفرعم

 تیصاخ نتفای يارب هناگود ياهتیاکسورپ ،6FeMoO2Sr بیکرت فشک زا دعب دش نایب رتشیپ هک روطنامه

 هلمج زا Sr هیاپ رب هناگود ياهتیاکسورپ يور هدش ماجنا تاعلاطم .دنتفرگرارق يدایز هجوت دروم يزلفمین

6CrWO2Sr ]70 17 و[، 6MnMoO2Sr ]27[، 6CuOsO2Sr ]37[، 6NiRuO2Sr ]47[ 6 وVOsO2Sr ]57[ 

 تیصاخ يارب یبسانم ياهدیدناک تابیکرت نیا هک داد ناشن ،دنتسه يزلفمین تیصاخ ياراد یگمه هک
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 هک ار 6BB'O2Sr بیکرت یسیطانغم و ینورتکلا صاوخ شناراکمه و 1ویل ،2012 لاس رد .دنشابیم يزلفمین

 یلاگچ یعبات هیرظن شور هب ،يزلفمین تیصاخ اب يداوم یفرعم روظنمهب دنتسه هطساو تازلف 'B و B نآ رد

 VASP یتابساحم دک زا هدافتسا اب و GGA(+U) بیرقت هیاپ رب تابساحم نیا .]76[ دنداد رارق یسررب دروم

 ،سیطانغميرف ،سیطانغمورف فلتخم یسیطانغم تلااح ،يراتخاس لماک يزاسهنیهب زا دعب .دندش ماجنا

 یسیطانغم تلااح لک يژرنا هسیاقم اب .)7-3 لکش( دندش هتفرگ رظن رد سیطانغماراپ و سیطانغمورفداپ

 و 6ScCrO2Sr، 6TiCrO2Sr بیکرت هس ،دناهدش هداد ناشن )8-3( لکش رد هک تلااح یلاگچ جیاتن و فلتخم

6ZnNiO2Sr 6 ياهبیکرت و زلفمین سیطانغمورفScCoO2Sr، 6CoOTi2Sr، 6MnCrO2Sr، 6ZnMnO2Sr و 

6ZnFeO2Sr دندش شرازگ يزلفمین سیطانغميرف. 

 

 

 )+ ،+ ،- ،-( تروصهب )'B, B, B', B( ياهنیپسا ،سیطانغميرف تلاح يارب .6BB'O2Sr هناگود تیاکسورپ راتخاس )7-3( لکش
 .]76[ دناهدش هتفرگ رظن رد )+ ،- ،+ ،-( تروصهب سیطانغمورفداپ تلاح يارب و

 
 

 

 

 

 
1 Liu 

 6ScCrO2Sr )فلا(
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 و GGA ياهبیرقت زا هدافتسا اب فلتخم هناگود ياهتیاکسورپ يارب هدش هبساحم یلک تلااح یلاگچ )8-3( لکش

GGA+U ]76[. 

 

 ،6ScCrO2Sr، 6TiCrO2Sr هدش یسررب داوم نیب زا ،GGA+U بیرقت زا هدافتسا اب دراباه لیسناتپ لامعا زا سپ

6MnCrO2Sr، 6ZnMnO2Sr 6 وZnFeO2Sr دندش یفرعم يزلفمین تیصاخ نکمم ياهدیدناک ناونعهب.      

 6MnZnO2Sr )ج( 

 6MnCrO2Sr )ب( 

 6TiCrO2Sr )د(

 6ZnFeO2Sr )ه(
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 ،2016 لاس رد شناراکمه و 1یل ،Sr هیاپ رب هناگود ياهتیاکسورپ يزلفمین تیصاخ يور تاعلاطم همادا رد

 هک دنتخادرپ X = Ge, Si( 6XMoO2Sr( ياهبیکرت یکیمانیدومرت و یسیطانغم ،ینورتکلا صاوخ یسررب هب

 هک تابساحم نیا جیاتن قبط .]77[ دوب هدشن هئارا بیکرت ود نیا يزلفمین یگژیو زا یشرازگ چیه نامزنآ ات

 کی ناونعهب 6GeMoO2Sr ،دندوب هدش ماجنا LSDA بیرقت زا هدافتسا اب و یلاگچ یعبات هیرظن کمک هب

 بیرقت نتفرگ رظن رد اب .دندش یفرعم يزلف سیطانغمورف بیکرت کی 6SiMoO2Sr و زلفمین سیطانغمورف

LSDA+U، یسیطانغم رواتشگ اب يزلفمین سیطانغمورف تیصاخ ياراد بیکرت ود ره هک دنداد ناشن جیاتن 

 و 6GeMoO2Sr بیکرت ود هک دشهداد ناشن شهوژپ نیا رد ،نیاربانب .دنشابیم دحاو لولس رب Bμ 2 لک

6SiMoO2Sr دنتسه یکینورتنیپسا ياهدربراک يارب ياهدننکراودیما داوم.  

 تروصهب ،2017 لاس رد بیکرت نیا .تسا 6MoOTi2Sr بیکرت ،Sr هیاپ رب هناگود ياهتیاکسورپ زا رگید یکی

 دش هعلاطم يرظن تروصهب نآ ینورتکلا راتخاس 2018 لاس رد و ]79 و 78[ تفرگ رارق یسررب دروم یبرجت

 رد 6MoOTi2Sr بیکرت يارب Å 938/7 هدش هنیهب هکبش تباث اب یبعکم يرولب راتخاس هعلاطم نیا رد .]80[

  .)9-3 لکش( دشهتفرگ رظن

 

 .]6MoOTi2Sr ]80 هناگود تیاکسورپ يرولب راتخاس )9-3( لکش

 

 VASP یتابساحم دک رد GGA-PBE بیرقت و یلاگچ یعبات هیرظن زا هدافتسا اب ینورتکلا راتخاس تابساحم

 eV 2/8 ریداقم اب GGA+U بیرقت ،d ياهنورتکلا رتمک يراون فاگ نیمخت لکشم رب هبلغ يارب .دندش ماجنا

= U و eV 0/1 = J يارب Ti و eV 9/8 = U و eV 0/3 = J يارب Mo یلاگچ و يراون راتخاس .دش هتفرگ راکهب 

 شیامن )10-3( لکش رد GGA+U بیرقت زا هدافتسا اب 6MoOTi2Sr بیکرت يارب هدش هبساحم یلک تلااح

 راتفر نییاپ نیپسا لاناک و يزلف راتفر لااب نیپسا لاناک دوشیم هدهاشم هک روطنامه .تساهدش هداد

 زا يرایسب دننام 6MoOTi2Sr هناگود تیاکسورپ ،نیاربانب .دراد eV 92/2 يراون فاگ اب ییاناسرمین

 
1 Li 
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 و تیفرظ راون هنیشیب .دراد يزلفمین راتفر ،دنتسه هطساو رصانع لماش هک Sr هیاپ رب هناگود ياهتیاکسورپ

 .دشابیم بیکرت نیا میقتسم يراون فاگ رگنایب هک دنراد رارق اماگ هطقن رد ود ره شناسر راون هنیمک

 
 .]80[ )تسا یمرف يژرنا هدنهدناشن نیچطخ( 6MoOTi2Sr یلک تلااح یلاگچ و يراون راتخاس )10-3( لکش

 

 هبساحم نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک يارب ار 6MoOTi2Sr بیکرت یئزج و یلک تلااح یلاگچ هورگ نیا

 تیفرظ راون يارب ،دوشیم هدهاشم هک روطنامه .تساهدشهداد ناشن )11-3( لکش رد جیاتن هک دندرک

 .دنراد -eV 3/5 يلااب هدودحم رد نییاپ و لااب نیپسا لاناک ود ره رد ار تکراشم نیرتشیب p2-O ياهتلاح

Mo- ياهراون یگتفاکش هب رجنم 6MoOTi2Sr هناگود تیاکسورپ رد 6TiO و 6MoO یهجوتشه ياهراتخاس

d و d-Ti ياهتلاح هب ge و g2t ياهزارت یگدشدیربیه زا لااب نیپسا لاناک يزلف راتفر .تساهدش p2-O و -Mo

g2t دوشیم یشان.  

 ،Sr هیاپ رب هناگود ياهتیاکسورپ رد يزلفمین تیصاخ نتفای ناکما رب ینبم هدش هئارا ياهشرازگ هب هجوت اب

 A هاگیاج يارب ،دشابیم هلاسر نیا رد شهوژپ عوضوم هک 6MnBO2A هناگود ياهتیاکسورپ یسررب روظنمهب

 هناگود تیاکسورپ يور يرظن و یبرجت هعلاطم نادقف رگید فرط زا .میدرک باختنا ار Sr یکاخییایلق رصنع

6MnVO2Sr قیقحت نیا يدعب لصف رد یسررب دروم بیکرت نیلوا ناونعهب ار بیکرت نیا ات تشاد نآ رب ار ام 

  .مییامن یفرعم
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 )تسا یمرف يژرنا هدنهدناشن رفص يژرنا رد عقاو يدومع طخ( 6MoOTi2Sr یئزج و یلک تلااح یلاگچ )11-3( لکش
]80[. 

 

 ییورفدنچ تیصاخ اب هناگود ياهتیاکسورپ يور هدش ماجنا تاعلاطم 3-3

 ،تساهتفرگرارق يدایز هجوت دروم ریخا ياهلاس رد هک هناگود ياهتیاکسورپ رد هدش تفای صاوخ زا رگید یکی

 راتخاس ياراد هدش هتخانش ییورفدنچ تابیکرت رثکا ،يراتخاس هاگدید زا .دشابیم ییورفدنچ تیصاخ

 ،ییاناسرربا ریظن یکیزیف فلتخم صاوخ ياقلا يارب راتخاس نیرتریذپمیظنت هک دنتسه تیاکسورپ

 سیطانغمورف و کیرتکلاورف صاوخ بیکرت ناکما یلکروطهب ،لاحنیا اب .دشابیم سیطانغم و هتیسیرتکلاورف

 رد صاوخ نیا بیکرت يارب ياهنارهام ياهراکهار زا ،نیاربانب .تسا مک هداس تیاکسورپ راتخاس کی رد

 نیا .تسا هناگود تیاکسورپ راتخاس يریگراکهب اهنآ زا یکی هک دناهدرب هرهب هنوگتیاکسورپ ياهراتخاس

 تیاکسورپ راتخاس اب ییورفدنچ داوم يور ریخا تاقیقحت رد و دناهدرک بلج دوخ هب ار يرایسب هجوت اهراتخاس

 .میزادرپیم هدمآ تسدهب جیاتن و هنیمز نیا رد هدش هئارا تلااقم یسررب هب همادا رد .تساهدش زکرمت هناگود

 زا هک ییلااب شبطق لیلدهب و دشابیم هدش هتخانش ییورفدنچ نیرتروهشم 3BiFeO مینادیم هک روطنامه

 رب يرورم اب .تساهتفرگ رارق هعلاطم دروم ياهدرتسگروطهب نونکات دوشیم یشان Bi+3 ياهنت ياهتفج

 ياهتیاکسورپ تابیکرت نیا رثکا هک تفایرد ناوتیم ییورفدنچ تیصاخ اب تابیکرت يور هدش ماجنا تاعلاطم

 .دنتسه Bi هیاپ رب هناگود

 زیامتم هطساو تازلف ياهنوی طسوت هکبش ریز ود هک BFCO( 6FeCrO2Bi( دننام 6MM'O2Bi تابیکرت رد

(M≠M') يرظن یسررب هب یهورگ ،2005 لاس رد .تشاد سیطانغميرف مظن راظتنا ناوتیم ،دنوشیم لاغشا 

 تلاح LDA+U بیرقت اب تابساحم اب و دنتخادرپ VASP دک هلیسوهب BFCO یکیرتکلا و یسیطانغم صاوخ

 ياراد نامزمه روطهب نیولک رفص يامد رد BFCO هک دندرک شرازگ اهنآ .]81[ دندرک ینیبشیپ قیاع ار هیاپ

 2c/cmμ 80  یکیرتکلا شبطق اب کیرتکلاورف تیصاخ و Bμ 2 یسیطانغم رواتشگ اب یسیطانغميرف تیصاخ
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 هب رجنم هک دنتسه هتیسیرتکلاورف داجیا اشنم Bi+3 ياهنوی 2s6 ياهنت ياهتفج بیکرت نیا رد .دشابیم

 .دوشیم یشان 5d( +3Fe (و 3Cr+ )3d( هطساو تازلف زا قیاع سیطانغميرف راتفر ؛دنوشیم يزکرمریغ جاجوعا

 ییورفدنچ راتفر و هدش زتنس كزان هیلا لکش هب تیقفوم اب راب نیلوا يارب BFCO ،2006 لاس رد نآ زا سپ

 هب يرگید هورگ 2012 لاس رد بیکرت نیا يور تاعلاطم همادا رد .]82[ دیدرگ تابثا یبرجت تروصهب نآ

 ار BFCO ییورفدنچ هناگود تیاکسورپ یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ هیلوا لوصا تابساحم کمک

 ود رد بیکرت نیا هک دنداد ناشن LSDA+U و LSDA ياهبیرقت زا هدافتسا اب اهنآ .]83[ دندرک ینیبشیپ

 قیاع ،طیحم طیارش رد نآ هیاپ تلاح و دشابهتشاد دوجو تسا نکمم سیطانغمورف و سیطانغميرف زاف

 ياهبیرقت رد و دنداد رارق یسررب دروم BFCO ینیپسا راذگ رب ار راشف رثا هورگ نیا .تسا سیطانغميرف

 اب رگید هورگ نیدنچ طسوت BFCO ،اهشهوژپ نیا همادا رد .دراد دوجو يراذگ نینچ هک دنداد ناشن فلتخم

 يلااب یسیطانغم يروک يامد و 2c/cmμ 60 یکیرتکلا شبطق یبرجت ياهيریگهزادنا زا و دش هتخاس تیقفوم

 دوب هدش شرازگ يرظن ریداقم زا رتلااب رایسب یبرجت يروک يامد نیرتهب .]85 و 84[ دش شرازگ قاتا يامد

 همادا نانچمه بیکرت نیا يور تاعلاطم .تشاد رارق یبرجت و يرظن ریداقم نیب یکیرتکلا شبطق هکیلاحرد

 دننک یم دییات ار نآ ییورفدنچ تیصاخ هک تساهدش هئارا يرایسب يرظن و یبرجت ياهشرازگ اریخا و دراد

]86-88[. 

 

 
 .]6FeMoO2Bi ]10 هناگود تیاکسورپ يارب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ )12-3( لکش

 
 تیاکسورپ ینورتکلا صاوخ یسررب هب 2017 لاس رد یشهوژپ رد ،Bi هیاپ رب تابیکرت يور تاعلاطم همادا رد

 شهوژپ نیا رد .]10[ دش هتخادرپ VASP دک رد DFT تابساحم زا هدافتسا اب BFMO( 6FeMoO2Bi( هناگود

 و تسا سیطانغميرف ياناسرمین کی BFMO بیکرت هک دشهداد ناشن GGA بیرقت اب يزاسهنیهب زا سپ

 BFMO هک دنداد ناشن امیقتسم DFT ساسا رب شبطق تابساحم .دشابیم Bμ 2 نآ صلاخ یسیطانغم رواتشگ
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 یلک تلااح یلاگچ )12-3( لکش .دشابیم )111( ياتسار رد 2c/cmμ 85 يوق کیرتکلاورف شبطق ياراد

 .دهدیم شیامن ار هدش هبساحم

 بیکرت نیا و دوشیم یشان Bi+3 ياهنت ياهتفج زا 3BiFeO بیکرت يلااب شبطق ،دش نایب هک روطنامه

 K 643 دودح لین يامد اب سیطانغمورفداپ مظن ياراد و تسا K 1103 دودح يروک يامد اب کیرتکلاورف کی

 Ti+4 یسیطانغمریغ ياهنوی نیب یسنلااوک دنویپ زا 3BaTiO رد هتیسیرتکلاورف رگید فرط زا .]98[ دشابیم

 رارق اب دناوتیم لااب یکیرتکلا شبطق اب ییورفدنچ هناگود تیاکسورپ بیکرت کی نیاربانب .دوشیم یشان 2O- و

 B هاگیاج رد )Ti+4 دروم نیا رد( یسیطانغمریغ و یسیطانغم ياهنوی زا یبیکرت و A هاگیاج رد Bi+3 نتفرگ

 ،ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ یسررب جیاتن شراکمه و 1ارتاپ ،2018 لاس رد اتسار نیا رد .دوش یحارط

 شرازگ GGA بیرقت و DFT زا هدافتسا اب ار BFTO( 6FeTiO2Bi( هناگود تیاکسورپ کیرتکلاورف و یسیطانغم

 قیاع کی BFTO هک داد ناشن ،دوبهتفرگ ماجنا VASP دک زا هدافتسا اب هک اهنآ تابساحم .]90[ دندرک

 نهآ يارب Bμ 52/3 هدش هبساحم یسیطانغم رواتشگ .دشابیم eV 3/0 يژرنا فاگ اب C عون سیطانغمورفداپ

 تسدهب يارب شهوژپ نیا رد .دنراد رارق دایز نیپسا تلاح رد نهآ ياهنوی d3 ياهنورتکلا هک داد ناشن

 و باختنا 3یلیمکت و 2خريزول ،یشوگراهچ ،یبعکم فلتخم ياهيدنبرکیپ ،BFTO هیاپ تلاح راتخاس ندروآ

 ینراقتزکرمریغ راتخاس ،ورین و 4شنت ندرک هنیمک لماش يراتخاس ياهيزاسهنیهب زا سپ و دندش یسررب

 تابساحم قبط اهنآ .دش یفرعم يژرنا رادقم نیرتمک اب راتخاس ناونعهب اهيدنبرکیپ نیا نیب رد خريزول

 هعلاطم نیاربانب .دندرک شرازگ 2c/cmμ 48 ار BFTO يدوخبدوخ شبطق رادقم ،هدش ماجنا یکیرتکلا شبطق

 زا یبیکرت 'M و 6MM'O2Bi )M لومرف اب هناگود ياهتیاکسورپ هک داد ناشن BFTO بیکرت يور هورگ نیا

 .دنشاب ییورفدنچ ياهدربراک يارب یبسانم ياهدیدناک دنناوتیم )یسیطانغمریغ و یسیطانغم ياهنوی

 

 فلتخم ياهنامدیچ اب هناگود ياهتیاکسورپ يور هدش ماجنا تاعلاطم 4-3

 'B و B ياهنویتاک

 داوم زا یگرزب هورگ ، )6BB'O2A( يدیسکا هناگود ياهتیاکسورپ ،دش هداد حیضوت لوا لصف رد هک روطنامه

 تلاح و عاعش فلاتخا هب هتسب اهنآ رد هک دنشابیم يریذپفاطعنا رایسب ياهراتخاس ياراد و دنتسه يرولب

 رارق راتخاس رد ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس فلتخم ياهنامدیچ اب دنناوتیم 'B و B ياهنویتاک ،تیفرظ

 يزاب هناگود ياهتیاکسورپ یکیزیف صاوخ نییعت رد یمهم رایسب شقن فلتخم ياهنامدیچ نیا .دنریگب

 
1 Patra 
2 Rhombohedral 
3 Monoclinic 
4 Stress 
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 زا ،تسا هدوب یکمنگنس نامدیچ اب هناگود ياهتیاکسورپ يور هدش ماجنا تاعلاطم رثکا نونکات .دننکیم

 دوجو ینوتس نامدیچ يارب لاثم یکدنا دادعت و ،لصف نیا یلبق ياهشخب رد هدش رورم تلااقم یمامت هلمج

 و دنتسه بایمک رایسب ،B هاگیاج ياهنویتاک ياهیلا شیارآ اب هناگود ياهتیاکسورپ .]91 و 11 و 9[ دراد

 نیلوا 6CuSnO2La بیکرت .]39 و 29 و 12[ دناهدش شرازگ Cu هیاپ رب هناگود ياهتیاکسورپ رد رتشیب

 اریخا .]13[ تساهدش زتنس 1991 لاس رد شناراکمه و 1نوسردنا طسوت هک تسا ياهیلا هناگود تیاکسورپ

  .تساهتفرگ تروص هناگود ياهتیاکسورپ ياهیلا نامدیچ هعلاطم و زتنس تهج رد يرتشیب ياهشلات

 یسررب هب DFT هیاپ رب تابساحم نینچمه و یبرجت شور هب 2014 لاس رد شناراکمه و 2 اه نیل ،لاثم يارب

 B هاگیاج ياهنویتاک ياهیلا نامدیچ اب YMCO( 6MnCrO2Y( هناگود تیاکسورپ یکیزیف صاوخ

 یکی ياههیلا اب یلیمکت راتخاس ياراد بیکرت نیا هک داد ناشن اههنومن x وترپ شارپ هعلاطم .]94[دنتخادرپ

 هدمآ تسدهب راتخاس و x وترپ شارپ حرط )13-3( لکش .تسا )001( ياتسار دادتما رد Cr/3+Mn+3 نایم رد

  .دهدیم ناشن ار 3دماج تلاح شنکاو شور هب هدش هتخاس YMCO کیمارس هنومن زا

 

 

 یبیرقت یسیطانغم رواتشگ و لک شطانغم ،يراون فاگ ،))001( سیطانغميرف تلاح هب تبسن( یبسن لک يژرنا )2-3( لودج
 .]6MnCrO2Y ]49 بیکرت راتخاس ره يارب Cr/Mn ياهنوی

 

 
1 Anderson 
2 Lin Hao 
3 Solid state reaction 

 .]6MnCrO2Y ]93 هناگود تیاکسورپ x يوترپ شارپ حرط و يرولب راتخاس )13-3( لکش
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 مظن اب 6MnCrO2Y )ب( ،3LaMnO )فلا( يارب اندوگ یلدابت شنکردنا و يرولب راتخاس زا ياهراوحرط )14-3( لکش
 .]49[ ياهیلا مظن اب 6MnCrO2Y )ج( و یکمنگنس

 

 ياهنامدیچ نیب هک دنداد ناشن يژرنا فاگ و یسیطانغم رواتشگ ،لک يژرنا لماش يرظن تابساحم

 ،)14-3 لکش( دناهدش هداد ناشن )001( و )110( ،)111( تروصهب بیترتهب هک ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس

 نیا .تسا رترادیاپ نیاربانب و دشابیم لک يژرنا نیرتنییاپ ياراد B هاگیاج ياهنویتاک ياهیلا مظن اب راتخاس

 .دناهدش شرازگ 2-3 لودج رد جیاتن

 

 يارب یئزج و یلک تلااح یلاگچ )ب( ،B هاگیاج فلتخم نامدیچ هس يارب (DOS) یلک تلااح یلاگچ )فلا( )15-3( لکش
 .]6MnCrO2Y ]49 هناگود تیاکسورپ رد ياهیلا مظن

 

 نیا رد هک روطنامه .دهدیم ناشن فلتخم نامدیچ هس يارب ار یئزج و یلک تلااح یلاگچ )15-3( لکش

 یمرف حطس یکیدزن رد و دشابیم سیطانغميرف قیاع کی ياهیلا نامدیچ اب YMCO ،دوشیم هدهاشم لکش

 نییاپ و لااب نیپسا ياهلاناک یلک تلااح یلاگچ رد ار مهس نیرتشیب بیترتهب مورک و زنگنم d3 ياهتلاح

 3LaMnO )فلا(
 

 6MnCrO2Y )111( )ب( 6CrOMn2Y )001( )ج(
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 دنشابیم Bμ 04/3 و 8/3 بیترتهب Cr و Mn ياهنویتاک يارب هدش هبساحم یسیطانغم ياهرواتشگ .دنتسه اراد

 نیا .دنراد توافت دایز نیپسا تلاح اب 3d(33+Cr( و 33+Mn)4d( ياهنوی يارب Bμ 3 و 4 ریداقم اب یکدنا هک

 ياهراون زا یکدنا مهس اریز .دشابیم p2-O و Mn/Cr ياهنوی d3 ياهتلاح نیب یگدشدیربیه لیلدهب توافت

p2-O دوشیم هدید یمرف يژرنا فارطا هدودحم رد. 

 ،دشابیم B هاگیاج رد 3Cr+ و 3Mn+ ياهنوی لماش هک 6CrMnO2Y هناگود تیاکسورپ يور تاعلاطم همادا رد

 يروبع ینورتکلا پوکسورکیم زا هدافتسا اب و دش زتنس لااب راشف تحت 2018 لاس رد یشهوژپ رد بیکرت نیا

(TEM) مظن اب ياهراتخاس هک دنداد ناشن جیاتن .]14[ تفرگرارق یسررب و هعلاطم دروم یلاگچ یعبات شور و 

 ِبیکرت نیا ،Cu+2 هیاپ رب ياهبیکرت هباشم .دنراد دوجو 6CrMnO2Y رد نامزمه تروصهب ياهیلا و یکمنگنس

 زا هدافتسا اب تلااح یلاگچ تابساحم .دشابیم ياهیلا يراتخاس مظن اب يرگید دیدج متسیس Mn+3 هیاپ رب

 یکمنگنس شیارآ اب راتخاس ود رد ینیپسا فلتخم ياهشیارآ يارب تابساحم نیا .دندش ماجنا GGA بیرقت

 سیطانغمورف ینیپسا شیارآ يراتخاس ياهمظن نیا ود ره يارب هک دنداد ناشن جیاتن و دندش ماجنا ياهیلا و

 يارب یئزج و یلک تلااح یلاگچ .]14[ دشابیم زین یبرجت جیاتن اب قفاوت رد هک تساراد ار يژرنا نیرتنییاپ

 هدهاشم لکش نیا رد هک روطنامه .تساهدش هداد ناشن )16-3( لکش رد ياهیلا و یکمنگنس ياهمظن

 هدنهدناشن هک دنراد دوجو لااب نیپسا لاناک رد طقف یمرف حطس رد تلااح یلاگچ ،مظن ود ره يارب ،دوشیم

  .تسا 6CrMnO2Y بیکرت يزلف مین راتفر

 

 

 هناگود تیاکسورپ ياهیلا )ب( و یکمنگنس )فلا( ياهنامدیچ یئزج و یلک تلااح یلاگچ و يرولب راتخاس )16-3( لکش
6CrMnO2Y ]14[. 
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 و 6CuSnO2La،6CuIrO2La هناگود ياهتیاکسورپ زین 2018 و 2017 ياهلاس رد ،اهشهوژپ نیا همادا رد

6FeMnO2Ca 59 و 16[ دندش هعلاطم يرظن روطهب[. 

 

 هناگود ياهتیاکسورپ یسیطانغم و ینورتکلا صاوخ رب شیلاآ رثا یسررب  5-3

 و رییغت تهج مهم یشور هناگود ياهتیاکسورپ A هاگیاج رد هرفح و نورتکلا شیلاآ لماش ییایمیش شیلاآ

 بیکرت ،دش هراشا لابق هک روطنامه .دشابیم اهنآ صاوخ دوبهب و B هاگیاج ياهنویتاک تیفرظ تلاح حلاصا

)SFMO( 6FeMoO2Sr هک تساهدش هدهاشم اریخا .تساهتفرگرارق یسررب و هعلاطم دروم ياهدرتسگ روطهب 

 شیازفا هب رجنم ینیشناج نیا .دهد شیازفا ار نآ سیطانغمورف يامد دناوتیم SFMO رد اهلماح شیلاآ

 یفرط زا .دهدیم شیازفا یمرف حطس رد ار اهنورتکلا یلاگچ و هدش Fe/Mo ياههکبش ریز ياهنورتکلا

 نورتکلا قیرزت نیاربانب .تسا هتسباو یمرف حطس رد اهنورتکلا یلاگچ هب امیقتسم سیطانغمورف یگدشتفج

 رجنم لااب يروک يامد اب یسیطانغم شنکمهرب هب دناوتیم بسانم ياهنوی شیلاآ قیرط زا شناسر راون هب

 .]96[ دوش

 و Nd )5/0 اب هدش شیلاآ SFMO یسیطانغم و ینورتکلا صاوخ 2007 لاس رد یشهوژپ رد ،اتسار نیمه رد

25/0 ,0/0 = x( 6FeMoOxNdx-2Sr کمک هب DFT ياهبیرقت زا هدافتسا و GGA و GGA+U یسررب دروم 

 جیاتن .تسا هدش قیرزت نورتکلا متسیس هب تقیقح رد Sr+2 هاگیاج رد Nd+3 نوی شیلاآ اب .]69[ تفرگ رارق

  .دباییم شیازفا نورتکلا شیلاآ اب Mo یسیطانغم رواتشگ هک دنداد ناشن شهوژپ نیا

 لکش رد x( 6FeMoOxNdx-2Sr = 0/0, 25/0 و 5/0( بیکرت يارب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ

 ياهيژرنا نیب هک یتلااح ،دوشیم هدید یئزج تلااح یلاگچ رد هک روطنامه .تساهدش هداد ناشن )17-3(

eV 8- ات eV 2- نیپسا لاناک شناسر راون رد نینچمه .دنوشیم طوبرم نژیسکا ياهمتا هب ابلاغ دناهتفرگ رارق 

 ،دنشابیم اراد ار مهس نیرتشیب g2t d4-Mo و g2t d3-Fe ياهتلاح تساهدرک دروخرب یمرف يژرنا هب هک نییاپ

 یمرف يژرنا ریز اقیقد ،لااب نیپسا لاناک راون ،رگید فرط زا .دنراد يرتمک تکراشم -p2O ياهتلاح هکیلاحرد

 هکییاجنآ زا .دوشیم لیکشت ،d4-Mo يارب یهجوت لباق مهس نودب ،p2-O و ge d3-Fe ياهتلاح زا رتشیب

 هداد ناشن DOS ياهرادومن رد ،)eV 3 ياهيژرنا دودح( دناهتفرگ رارق یمرف حطس زا رود Nd تلااح یلاگچ

 راتخاس رد یتارییغت و تساهدش اجباج رتلااب ياهيژرنا تمسهب یمرف حطس ،نورتکلا شیلاآ لیلدهب .دناهدشن

 ابلاغ هدش شیلاآ ياهنورتکلا هک تفایرد ناوتیم Mo و Fe یئزج تلااح یلاگچ زا .دوشیم هدهاشم ینورتکلا

 لباق شیازفا GGA+U جیاتن ،دراباه لیسناتپ نتفرگ رظن رد اب .دناهتفای لاقتنا g2t d4-Mo↓ ياهتلاح هب

  .دنهدیم ناشن يراون فاگ رد ار یهجوت
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 اب 6FeMoOxNdx-2Sr بیکرت يارب GGA+U و GGA ياهبیرقت اب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ )17-3( لکش
 .]96[ تساهدش صخشم نیچهطقن اب یمرف يژرنا .= x 0/0, 25/0و 5/0

 

 هب یهجوت لباق روطهب هناگود ياهتیاکسورپ یسیطانغم صاوخ و ینورتکلا راتخاس مینادیم هک روطنامه

 يارب یمهم رازبا هرفح ای نورتکلا قیرزت اب A هاگیاج رد شیلاآ .دراد یگتسب 'B و B ياهنویتاک تیفرظ تلاح

 Sr شیلاآ زا هدش قیرزت ياههرفح رثا رد ،لاثم يارب .دشابیم B هاگیاج ياهنوی تیفرظ تلاح رییغت و حلاصا

 دروم رد .دوشیم لصاح زلفمین هب قیاع زاف زا يراذگ ]89[ 6VMnO2La و ]6MnNiO2La ]79 ياهبیکرت رد

 راتفر زا يراذگ هارمههب 1یلیمهس هب یلیمکت يرولب راتخاس زا راذگ کی 6CrRuO2La رد Sr شیلاآ

 روطهب هک 6FeMoO2Sr بیکرت رد .]99[ تساهدش هدهاشم سیطانغمورفداپ هیاپ تلاح هب سیطانغميرف

 
1 Triclinic 
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 شیازفا يروک يامد و دنکیم رییغت Fe تیفرظ تلاح La شیلاآ اب ،تساهتفرگ رارق هعلاطم دروم ياهدرتسگ

  .]71[ دباییم

 رد .]100[ تساهدش هعلاطم و زتنس شناراکمه و 1دازآ طسوت یشهوژپ رد BMMO( 6MnMoO2Ba( ،اریخا

 و Mn+2 هطساو رصانع و هدش يرولب m3-Fm ییاضف هورگ رد BMMO هک تساهدش شرازگ شهوژپ نیا
6+Mo يرظن هعلاطم اب يرگید هورگ .]29[ دنوشیم تفج سیطانغمورفداپ تروصهب BMMO زا هدافتسا اب و 

 رد .]110[ دناهدرک ینیبشیپ بیکرت نیا يارب ار Mo+5 و Mn+3 تیفرظ تلااح و يزلف راتفر ،GGA بیرقت

 ياهنورتکلا یگتسبمه رثا و یسیطانغم فلتخم ياهراتخاس نتفرگ رظن رد اب ،BMMO يور يرگید شهوژپ

 Ba+2 ياهنوی رگا بیکرت نیا رد .]210[ تسا سیطانغمورف قیاع بیکرت نیا هک دش شرازگ ،هطساو تازلف

 هک دننک ظفح ار راب ییاثنخ ات درک دنهاوخ رییغت Mo و Mn تیفرظ تلااح ،دنوش نیزگیاج La+3 ياهنوی اب

 BMMO رد نورتکلا شیلاآ رثا فشک يارب ،نیاربانب .دوشیم رجنم یصاخ ینورتکلا و یسیطانغم صاوخ هب

 صاوخ و ینورتکلا راتخاس یسررب هب DFT شور زا هدافتسا اب 2019 لاس رد يرگید شهوژپ رد ،La اب هدییلاآ

2Ba- رد La شیلاآ هک دش تفایرد شهوژپ نیا رد .]310[ دش هتخادرپ 6MnMoOxLax-2Ba یسیطانغم

6MnMoOxLax 25/0 ،5/0 ،75/0 و 0/1 يارب = x  5/1 يارب هکیلاحرد ؛دوشیم يزلفمین تیصاخ هب رجنم  

= x0/2 و = x 6 هیلوا بیکرت اب هکMnMoO2Ba یفاضا ياهنورتکلا .دوشیم هدهاشم يزلف تیصاخ ،دنتوافتم 

 ینیپسا لاناک کی ندش يزلف هب هک دناهدش قیرزت Mo هاگیاج هب 6MnMoOxLax-2Ba يرس رد هدش اقلا

 هب BMMO رد Mn ياهنوی سیطانغمورفداپ یگدشتفج La شیلاآ رثا رد نینچمه .دنوشیم رجنم متسیس

  .درک رییغت هدییلاآ بیکرت رد Mo و Mn ياهنوی سیطانغمورفداپ شیارآ

 و یسیطانغم ،يراتخاس صاوخ یسررب و 6MnVO2Sr هناگود تیاکسورپ یفرعم زا سپ ،ورشیپ قیقحت رد

 سپ ام فده هکییاجنآ زا .میزادرپیم A هاگیاج نوی شیلاآ قیرط زا نورتکلا قیرزت رثا هعلاطم هب نآ ینورتکلا

 ییورفدنچ تیصاخ اب ياهناگود تیاکسورپ نتفای يارب شلات ،يزلفمین تیصاخ اب يدیدج بیکرت یفرعم زا

 باختنا Bi نوی ار A هاگیاج رد هدش نیشناج ياهنوی زا یکی هدش ماجنا یلبق ياهراک رورم هب هجوت اب ؛تسا

 دیدج هناگود تیاکسورپ و دش Sr نوی نیزگیاج لاماک Bi نوی هک میداد همادا ییاج ات ار شیلاآ نیا .میدرک

6MnVO2Bi میدرک یفرعم ار.  

 

 

 
1 Azad 
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 ثحب و جیاتن :مراهچ لصف

 ياهتیاکسورپ يرون و یسیطانغم ،ینورتکلا راتخاس یسررب

   6MnB'O2A هناگود
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 همدقم 1-4

 ،يراتخاس صاوخ يرظن یسررب و دیدج ییورفدنچ هناگود ياهتیاکسورپ نتفای شهوژپ نیا رد ام فده

 اب هناگود ياهتیاکسورپ ،دش هراشا لوا لصف رد هک روطنامه .دشابیم اهنآ يرون و یسیطانغم ،ینورتکلا

 A، B ياههاگیاج ياهنویتاک بسانم باختنا و دنراد يریذپفاطعنا رایسب ياهراتخاس 6BB'O2A یلک لومرف

6OMnV2Sr  هناگود تیاکسورپ ،روظنم نیدب .دنکیم مهارف ار عونتم صاوخ اب تابیکرت نتفای ناکما 'B و

(SMVO)، دش باختنا یسررب دروم بیکرت نیلوا ناونعهب.  

 تیفرظ تلااح نیگنایم ،)A )2+Sr هاگیاج رد یتیفرظود نویتاک کی اب هناگود تیاکسورپ راتخاس کی رد

 +5 (V) مویداناو نوی شیاسکا تلاح نیرترادیاپ هکییاجنآ زا .دشاب +8 دیاب 'B و B ياههاگیاج ياهنویتاک

 بیکرت رد هک دوریم راظتنا يروماناک-اندوگ نیناوق ساسارب .دشاب +3 دیاب (Mn) زنگنم شیاسکا تلاح ،دشابیم

 0d3(+5V( بیترتهب ياهنوی رپهمین و یلاخ ياهلاتیبروا نیب یلدابتربا شنکمهرب کی )SMVO( هدش داهنشیپ

 روضح هک دشاب سیطانغمورف بیکرت کی SMVO هک دوشیم ینیبشیپ نیاربانب .دتفیب قافتا 4d3(+3Mn( و

  .دوش رجنم 6VO ياهیهجوتشه رد يزکرمریغ ییاجباج کی هب دناوتیم )B )+5V هاگیاج رد 0d نوی

 و هتخادرپ Sr هاگیاج رد Bi و Sn ياهنوی ینیشناج رثا یسررب هب 6MnVO2Sr بیکرت یسررب و یفرعم زا سپ

 .دندش هعلاطم و یفرعم دیدج هناگود تیاکسورپ ود ناونعهب 6OMnV2Bi و 6OMnV2Sn بیکرت ود تیاهن رد

 لوا ماگ رد .دش هتخادرپ 6MnTaO2Sn بیکرت هعلاطم هب ،B هاگیاج نوی رییغت رثا یسررب روظنم هب ،همادا رد

 ،يراتخاس صاوخ سپس و دندش يزاسهنیهب اتسیس یتابساحم دک هب طوبرم يدورو ياهرتماراپ ،تابساحم

 .دندش یسررب و هبساحم تابیکرت نیا يرون و یسیطانغم ،ینورتکلا

 دک اب ،یلاگچ یعبات هیرظن بوچراچ رد ام تابساحم شهوژپ نیا رد ،دش نایب مود لصف رد هک روطنامه

 یتابساحم بیرقت و یمتا ياهلاتیبروا یطخ بیکرت بسح رب جوم عبات طسب هیاپ رب هک اتسیس یتابساحم

 بیرقت زا یگتسبمه-یلدابت عبات يارب تابساحم مامت رد ،نینچمه .تساهتفرگ ماجنا ،تسا راوتسا لیسناتپهبش

 .دش هدافتسا GGA(+U) - PBE هتفایمیمعت بیش

 

 اهرتماراپ يزاسهنیهب 2-4

 ماجنا نامز شهاک نینچمه و ییارگمه تعرس و تقد شیازفا روظنمهب ،جیاتن یسررب و تابساحم عورش زا لبق

 صخشم ار نوراو ياضف رد طاقن دادعت هک( يدنبهکبش رادرب و عطق يژرنا لماش اهرتماراپ زا یخرب تابساحم

  .دنوش هنیهب یتسیاب )دنکیم

 

 عطق يژرنا 1-2-4
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 ياهرود و بوانتم ياهراتخاس رد يژرنا و لیسناتپ ،راب یلاگچ ریظن یکیزیف ياهتیمک زا يرایسب هبساحم يارب

 ییاهلارگتنا تسا زاین سکعلاب و یقیقح ياضف هب نوراو ياضف زا یکیزیف ياهتیمک هیروف لیدبت نینچمه و

 يدنبهکبش ار اهاضف نیا رظن دروم ياهاضف رد اهلارگتنا نیا هبساحم يارب .مییامن هبساحم اهاضف نیا رد ار

 1عطق يژرنا اب نآ هطبار میهد شیامن xΔ اب یقیقح ياضف رد ار هدش يدنبهکبش طاقن نیب هلصاف رگا .مینکیم

(ETSX) دوب دهاوخ ریز تروصهب: 

ETSX =	
9$

3∆(
                                       )4-1(  

 نیاربانب .دوشیم رتشیب اهنآ دادعت و رتمک طاقن هلصاف یقیقح هکبش رد ،دوش رتشیب يژرنا نیا رادقم هچره

 ياضف رد يریگلارگتنا تقد شیازفا ثعاب نیا هک دننکیم تکراشم يریگلارگتنا رد طاقن زا يرتشیب دادعت

  .دوشیم یقیقح

 نامدیچ اب یشوگراهچ يرولب راتخاس يارب یلماک تابساحم عطق يژرنا هدشهنیهب رادقم یسررب روظنمهب

 بیکرت نیا ياهراتخاس ریاس يارب نآ جیاتن زا و تفرگ ماجنا SMVO بیکرت رد V و Mn ياهنوی یکمنگنس

 .دش ماجنا شهوژپ نیا رد هدش یسررب ياهبیکرت ریاس يارب یهباشم تابساحم .دش هدافتسا زین

 

 ياهنوی یکمنگنس شیارآ اب SMVO بیکرت یشوگراهچ راتخاس يارب عطق يژرنا بسح رب لک يژرنا رادومن )1-4( لکش
 .'B و B هاگیاج

 

 قیقد يدورو لیاف رد عطق يژرنا زا ریغهب اهرتماراپ مامت ،رتماراپ نیا بسانم و هنیهب رادقم ندروآ تسدهب يارب

 يژرنا سپس .دنوشیمن اطخ زورب ثعاب دوخ اهرتماراپ نآ هک دوش لصاح نانیمطا ات دندش باختنا گرزب و

 تقد .دوش ارگمه عطق يژرنا توافتم ریداقم يازا هب راتخاس لک يژرنا ات هداد رییغت هلحرم ره رد ار عطق

 
1 Cut-off energy 
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 ناشن ار تابساحم نیا هجیتن )1-4( لکش .دش هتفرگ رظن رد eV 4-10 يدورو ياهلیاف رد يژرنا هبساحم

 یتخاونکی دنورRy  275 دودح زا دعب عطق يژرنا بسح رب لک يژرنا تارییغت ،لکش نیا هب هجوت اب .دهدیم

  .تفرگ رارق هدافتسا دروم تابساحم همه يارب Ry300 رادقم رتشیب تقد يارب هک دراد

 

 نوراو ياضف رد k طاقن دادعت و يدنبهکبش رادرب 2-2-4

 ياهرود و يدازآ ياهاتسار رد و 1کپ-تسراخنم شورهب k نوراو ياضف يدنبشم SIESTA یتابساحم دک رد

 ياهپک ياهمتسیس دننام يدازآ هجرد هس اب ياهمتسیس يارب و یلک تلاح رد هک دوشیم ماجنا راتخاس

 يرتگرزب داعبا ام یسررب دروم راتخاس و لولس هچره .]104[ دشابیم )N × M × K  , 0 ≠حیحص( تروصهب

 ياضف هچ ره .سکعرب و دوب دهاوخ يرتکچوک داعبا اب بسانتم )نئولیرب هقطنم( نآ نوراو ياضف ،دشاب هتشاد

 ندروآ تسدهب يارب .میدنمزاین نئولیرب هقطنم رد يرتمک k طاقن و يدنبشم دادعت هب دوش رتکچوک نوراو

 گرزب و قیقد يدورو لیاف رد نوراو ياضف يدنبشم زا ریغهب اهرتماراپ مامت ،رتماراپ نیا بسانم و هنیهب رادقم

 يارب ،لبق شخب هب هجوت اب .دندرگن اطخ زورب ثعاب دوخ اهرتماراپ نآ هک دوش لصاح نانیمطا ات دندش باختنا

 يژرنا رادقم و هداد رییغت هلحرم ره رد ار نوراو ياضف يدنبشم سپس .دش باختنا Ry300 رادقم عطق يژرنا

 ياهراتخاس يارب و 5×5×5 رادقم ،یبعکم راتخاس يارب )2-4( لکش هب هجوت اب .تفرگ رارق یسررب دروم لک

 .دش باختنا 7×7×5 يدنبشم 2يزولتسار و یلیمهس ،یلیمکت ،یشوگراهچ

 
 شیارآ اب یبعکم )ب( و یشوگراهچ )فلا( ياهراتخاس يارب نوراو ياضف يدنبشم بسحرب لک يژرنا رادومن )2-4( لکش

 .'B و B هاگیاج ياهنوی یکمنگنس

 
1 Monkhorst-pack 
2 Orthorhombic 

 )ب(                                                                           )فلا(        
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 اههیاپ هعومجم 3-2-4

 ياهلاتیبروا يازا هب بسانم هیاپ کی باختنا دوشیم تابساحم تقد شیازفا ثعاب هک ییاهتیمک زا رگید یکی

 یتابساحم دک دش هراشا زین موس لصف رد هک روطنامه .دشابیم یسررب دروم راتخاس هدنهد لیکشت ياهمتا

SIESTA طسب یمتا ياهلاتیبروا ياههیاپ زا یطخ بیکرت بسح رب ار مش-نهوک ياهرذکت جوم عباوت 

 .تفرگ رظن رد يورک ياهگنهامه رد یعاعش عبات برضلصاح تروصهب ناوتیم ار یمتا ياهلاتیبروا .دهدیم

 DZP هیاپ هعومجم زا شهوژپ نیا تابساحم یمامت رد .دشابیم اههیاپ نیا لکش هب هتسباو تابساحم تقد

 .تساهدش هدافتسا

 

 6MnVO2rS بیکرت یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ یسررب 4-3

  يراتخاس يزاسهنیهب 1-3-4

 تسا مزلا ینورتکلا صاوخ یسررب زا شیپ و تابساحم ماجنا يارب زاین دروم ياهرتماراپ يزاسهنیهب زا سپ

 نیا .دریگیم ماجنا )MD( 1یلوکلم کیمانید تفایهر طسوت راک نیا .دنوش هنیهب اهمتا تیعقوم و راتخاس

 دوجو یتوافتم یلوکلم کیمانید ياهشور .دزادرپیم یمتا نیب ياهورین و ینوی کیمانید هعلاطم هب تفایهر

 اهمتا تیعقوم نآ طسوت هک تساهدش هدافتسا )CG( 2غویمه شور زا شهوژپ نیا تابساحم ماجنا رد ،دراد

 يژرنا هک ینامز ات 3نمنیاف-نمله شور طسوت اهنآ نیب يورین توافتم ياهتیعضو رد و دنکیم رییغت امئاد

 هنیشیب و یمتا نیب يورین تقد .دباییم همادا دوش هنیمک اهنوی و اهمتا تیعقوم يازا هب متسیس و راتخاس لک

 .تساهدش باختنا ÅeV/ 01/0 رادقم شهوژپ نیا رد هک دنوشیم فیرعت يدورو رتماراپ ناونعهب نآ تارییغت

 نیا رد ،تساهدشن هئارا SMVO هناگود تیاکسورپ صوصخ رد يرظن و یبرجت شرازگ نونکات هکییاجنآ زا

 يارب نکمم شیارآ هس ره ،عماج ياهعلاطم روظنمهب .دش زاغآ يرولب راتخاس يزاسهنیهب اب تابساحم هعلاطم

 دروم ،دندش یفرعم لوا لصف رد هک ،ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس ياهنامدیچ لماش 'B و B ياههاگیاج

 بلغا .دندش یسررب یفلتخم يرولب ياهزاف نامدیچ ره رد ،هیاپ راتخاس نتفای تهج .دنتفرگ رارق یسررب

 اب .]3[دنوشیم يرولب )c/21p( یلیمکت ییاضف هورگ رد B هاگیاج مظن اب 6BB'O2A هناگود ياهتیاکسورپ

 ياههار زا یکی .دنریذپناکما زین ییاضف ياههورگ ریاس ،رولب رد اهیهجوتشه جاجوعا رادقم هب هتسب دوجو نیا

 دشابیم (t) فارحنا لماع یسررب ،هناگود تیاکسورپ کی رد یهجوتشه جاجوعا و یگدشجک رادقم ینیبشیپ

 :]92[ دوشیم هداد ریز هطبار اب هک

 
1 Molecular dynamics 
2 Conjugate Gradients 
3 Hellmann-Feynman 
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t = 3"!#3""
√3("##"#'#3"")

                )4-2(                

 اب تلاح ود رد Mn نوی يارب هدش هئارا فلتخم ینوی ياهعاعش نتفرگ رظن رد اب و )2-4( هطبار يریگراکهب اب

 تسدهب ریداقم هب هجوت اب .دندمآ تسدهب t يارب 024/1 و 008/1 ریداقم بیترتهب ]105[ مک و دایز نیپسا

 یشوگراهچ ،(Fm-3m, No. 225) یبعکم زاف هس ،هیاپ يرولب راتخاس نتفای روظنمهب و فارحنا لماع يارب هدمآ

(I4/m, No. 87) یلیمکت و (P21/n, No. 14) دنتفرگ رارق یسررب دروم.   

 ياهمتا تیعقوم و هکبش ياهرتماراپ ،یلیمکت و یشوگراهچ ،یبعکم ياهزاف يزاسهنیهب عورش يارب

 هک ،]810[ 6YReO2Ba و ]6VMnO2La ]610[، 6FeCoO2Sr ]710 بیترتهب هباشم هناگود ياهتیاکسورپ

 يدورو ياههداد ناونعهب ،دنشابیم SMVO هب یکیدزن رایسب ینوی ياهعاعش و هدش هبساحم t رادقم ياراد

 یلیمکت و یشوگراهچ ياهلولس يارب و متا 40 یبعکم لولس يارب ،تابساحم نیا رد .دندش هتفرگ رظن رد هیلوا

 دعب .دش هتفرگ رظن رد سیطانغمورف یسررب دروم ياهراتخاس یمامت زاف شخب نیا رد .میتفرگ رظنرد متا 20

 يارب هدمآ تسدهب لک ياهيژرنا ،اهمتا تیعقوم و هکبش ياهرتماراپ يزاسهنیهب لماش لماک يزاسهنیهب زا

 يارب ،راتخاس شلهاو زا سپ هک درک هجوت دیاب .دندش شرازگ )1-4( لودج رد و هدش هسیاقم مه اب اهزاف نیا

 Å 5/5 دیدج يدورو ریداقم عوضوم نیا رتشیب یسررب يارب .داتفا قافتا یشوگراهچ زاف هب يراذگ یلیمکت زاف

= a، Å 95/5 = b، Å 0/8 = c، ˚90 = α = γ 100˚ و = β رد هک دندش باختنا یلیمکت هکبش ياهرتماراپ يارب 

 بیکرت رادیاپ ياهزاف ناونعهب یشوگراهچ و یبعکم زاف ود نیاربانب .درک رییغت یشوگراهچ زاف هب مه زاب تیاهن

SMVO نیا هیاپ تلاح ،یکمنگنس نامدیچ يارب هک دنهدیم ناشن )1-4( لودج جیاتن و دنوشیم یفرعم 

 اهزاف نیا يارب زین ياهیلا و ینوتس ياهنامدیچ ،همادا رد .دشابیم Å87/7	 هکبش تباث اب یبعکم زاف بیکرت

 .دناهدش شرازگ )1-4( لودج رد لماک يزاسهنیهب زا سپ هکبش ياهرتماراپ و لک يژرنا هک دندش یسررب

 ياراد یشوگراهچ زاف هب تبسن یبعکم زاف زین ینوتس شیارآ رد دنهدیم ناشن لودج جیاتن هک روطنامه

 هکیماگنه ،ینوتس و یکمنگنس نامدیچ ود فلاخرب .تسا رترادیاپ هجیتن رد و دشابیم يرتنییاپ لک يژرنا

 زاف هب تبسن يرتنییاپ يژرنا رد یشوگراهچ زاف دنریگیم رارق ياهیلا مظن اب 'B و B ياههاگیاج ياهنویتاک

 هباشم تابیکرت هب طوبرم هدش شرازگ هکبش ياهرتماراپ زا يدادعت ،)1-4( لودج رد .دریگیم رارق یبعکم

 يژرنا هنیمک هک دوشیم تفایرد لودج نیا رد هدش تسیل جیاتن هسیاقم اب .تساهدش تشاددای هسیاقم تهج

 هیاپ تلاح ناونعهب راتخاس نیا و دوشیم طوبرم 'B و B ياهنویتاک ياهیلا شیارآ اب یشوگراهچ زاف هب لک

 يژرنا و هدش هتفرگ رظن رد رفص هیاپ تلاح يارب هدش هبساحم لک يژرنا ،)1-4( لودج رد .دوشیم یفرعم

 .تساهدش تشاددای و هبساحم تلاح نیا هب تبسن اهزاف ریاس لک
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 يژرنا نیب فلاتخا تروصهب هک نآ لیکشت يژرنا ،SMVO بیکرت هیاپ تلاح زاف يرادیاپ یسررب روظنم هب

 دش هبساحم )4-3( هطبار زا هدافتسا اب ،دوشیم فیرعت بیکرت رد دوجوم رصانع لک ياهيژرنا و بیکرت لک

]109[: 

Ef = Etot (Sr2MnVO6) – (2ESr+EMn+EV+6EO)         (3-4) 

 .دنکیم دییات يدوخبدوخ لیکشت اب ار SMVO هناگود تیاکسورپ يرادیاپ eV8/37 - = fE هدش هبساحم رادقم

 يارب هدشهتفرگ رظن رد فلتخم شیارآ هس يارب یشوگراهچ زاف رد ار SMVO يرولب راتخاس )3-4( لکش

 زاف( هیاپ تلاح رد ،راتخاس شلهاو زا سپ دوشیم هدهاشم هک روطنامه .دهدیم ناشن B هاگیاج ياهنویتاک

 ییاجباج لیلدهب هک دوشیم داجیا 6VO ياهیهجوتشه رد یهجوتلباق جاجوعا )ياهیلا شیارآ اب یشوگراهچ

 نازیم .دوشیم V-O ياهدنویپ لوط رییغت هب رجنم و دشابیم یهجوتشه زکرم زا مویداناو نوی يزکرمریغ

 .دوشیم نییعت هجرد 180 زا α هیواز فارحنا اب جاجوعا نیا

 لکش رد )α( O-V-O دنویپ هیواز و O-V(2)1 دنویپ لوط .هدش يزاسهنیهب هکبش ياهرتماراپ و یبسن لک يژرنا )1-4( لودج
 .تسا 6VO یهجوتشه رد O-V دنویپ لوط نیگنایم )O-V(Avg ؛دناهدش هداد ناشن )3-4(

 

 یهجوتشه یگدشجک تهج هکيروطهب دوشیم هدهاشم اهیهجوتشه نیا رد یگدشجک کی نینچمه

 6MnO ياهیهجوتشه رد ییاهجاجوعا و یگدشجک نینچ .دشابیم هشوگ ياهیهجوتشه فلاخرب يزکرم

یکمن گنس  ینوتس   ياهیلا    

یشوگراهچ  یبعکم   یشوگراهچ   یبعکم   یشوگراهچ   یبعکم    

a (Å) 57/5  
5/57 [76] 

5/46 [106] 
 

 87/7  
85/7  [69] 
06/8  [68] 

 56/5    90/7    64/5    89/7   

c (Å) 87/7  
88/7  [ 67 ] 

7/71 [107] 

 

 87/7  
85/7  [69] 
06/7  [68]  

 89/7    90/7    87/7    7/89  

V-O1 (Å) 91/1   91/1   1/88  2/18  2/25   17/2   

V-O2 (Å) 91/1   91/1   88/1   78/1   76/1    77/1   

(V-O) Avg (Å) 91/1   91/1   91/1   92/1   95/1    99/1   

O-V-O (α) 
(deg.) 

64/179  
177/6 [76] 	

 97/179   99/179   98/165   50/155    51/159   

V ( Å3) /244 62  93/488   67/244   22/493   84/250    72/491   

ΔEtot (eV) 39/0   38/0   24/0   07/0   00/0   08/0  
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 رد .دوشیم هدید هیاپ تلاح زاف رد ینراقت زکرم راتخاس زا فارحنا نیرتشیب یلک روطهب .دوشیمن هدهاشم

 زا دیاب اهیهجوتشه ،یمتا نیب ياهورین ندرک هنیمک روظنمهب ،رادیاپ يراتخاس نتشاد يارب ،تقیقح

 هک 6VO یهجوتشه رد V نوی فارحنا هیواز و دنویپ لوط ریداقم قباطم .دنوش جراخ دوخ لاهدیا يدنبرکیپ

 رد مویداناو نوی يارب یهجوت لباق يزکرمریغ ییاجباج هک تفایرد ناوتیم ،دناهدش رکذ )1-4( لودج رد

 هک دوشیم هدهاشم نینچمه .دوشیمن هدید یکمنگنس شیارآ اب یشوگراهچ و یبعکم ياهزاف زا مادکچیه

 زاف هکیلاحرد تسا كدنا رایسب طسوتم رادقم زا V-O دنویپ لوط فارحنا ینوتس شیارآ اب یشوگراهچ زاف رد

 تبسن يرتشیب جاجوعا دنشابیم یهباشم هکبش ياهرتماراپ ياراد هک ياهیلا و ینوتس ياهشیارآ اب یبعکم

  .دنراد یکمنگنس شیارآ هب

 

 
 )ج(                                                                                        )ب(                        

 

 ،یکمنگنس پچ هب تسار زا بیترتهب ياهشیارآ اب (I4/m) یشوگراهچ زاف رد SMVO يرولب راتخاس )فلا( )3-4( لکش
 ،6VO ياهیهجوتشه جاجوعا )ج( ؛اهنآ یگدشجک تهج و هیاپ تلاح رد 6VO ياهیهجوتشه شیامن )ب( ؛ياهیلا و ینوتس

 .180˚ زا O-V-O هیواز فارحنا و b ياتسار رد V نوی يزکرمریغ ییاجباج
 

  یسیطانغم صاوخ و ینورتکلا راتخاس 2-3-4

α 
2/256 Å 1/761 Å 

 )فلا(

V O2 
O1 
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 رواتشگ و لک يژرنا ،روظنم نیدب .دش یسررب نآ یسیطانغم صاوخ ،SMVO بیکرت رادیاپ زاف نتفای زا سپ

 )FiM( سیطانغميرف و )AFM( سیطانغمورفداپ تلااح لماش فلتخم یسیطانغم يدنبرکیپ راهچ یسیطانغم

 )4-4( لکش رد .دندش هبساحم یشوگراهچ و یبعکم زاف ود ره يارب )FM( سیطانغمورف تلاح کی و

 زا مادک ره رد )V و Mn( هطساو تازلف ياهمتا نیپسا يارب يدورو هداد ناونعهب هدش نییعت ياهيریگتهج

 یکمنگنس مظن اب یشوگراهچ هکبش دحاو لولس رد اهمتا تیعقوم لکش نیا .تساهدش هداد شیامن اهتلاح نیا

 ریثات یسیطانغم ياهشنکمهرب رب ایوق دنناوتیم 'B و B فلتخم ياهشیارآ هکییاجنآ زا .دهدیم ناشن ار

 .دندش هتفرگ رظن رد یسیطانغم صاوخ هبساحم يارب ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس شیارآ هس ره ،دنراذگب

 

  
 زاف اب SMVO دحاو لولس رد سیطانغمورفداپ و سیطانغميرف فلتخم تلاح راهچ رد اهنیپسا يریگتهج )4-4( لکش
 .دناهدشن هداد ناشن اهمتا ریاس رتشیب حوضو تهج نژیسکا ياهمتا .V و Mn ياهنوی یکمنگنس شیارآ و یشوگراهچ

 

 هدشهتفرگ رظنرد یسیطانغم تلااح يارب یبسن لک يژرنا ریداقم ،راتخاس شلهاو و لماک يزاسهنیهب زا سپ

 هک روطنامه .تساهدش شرازگ )2-4( لودج رد نآ جیاتن هک دندش هبساحم یسررب دروم ياهزاف یمامت رد

 ،SMVO بیکرت فلتخم ياهزاف يارب یسیطانغم فلتخم تلااح یسررب زا سپ دنهدیم ناشن جیاتن نیا

 )2-4( لودج رد هک دشابیم ياهیلا شیارآ اب یشوگراهچ زاف سیطانغمورف تلاح هب طوبرم يژرنا نیرتنییاپ

 سیطانغمورفداپ تلااح .تساهدش هبساحم نآ هب تبسن اهزاف ریاس يژرنا و هدشهتفرگ رظنرد رفص نآ لک يژرنا

 سیطانغميرف و سیطانغمورفداپ تلااح نایم رد هدمآ تسد هب تلاح نیرترادیاپ لودج نیا رد هدش شرازگ

  .دنشابیم راتخاس ره يارب هدشهتفرگ رظنرد

 

 

 

   FiM1                         FiM2                         FiM3                         AFM1 
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 رد (AFM) سیطانغمورفداپ و (FM) سیطانغمورف تلاح ود يارب )هیاپ تلاح هب تبسن( یبسن لک يژرنا )2-4( لودج 
 .ياهیلا و ینوتس ،یکمن گنس ياهنامدیچ اب فلتخم ياهزاف

 

 شیارآ رد و یبعکم زاف سیطانغمورف تلاح ،یکمنگنس شیارآ رد ،دهدیم ناشن )2-4( لودج هک روطنامه

 رد هیاپ تلااح ناونعهب تلااح نیا و دنراد رارق يرتنییاپ يژرنا رد یبعکم زاف سیطانغمورفداپ تلاح ،ینوتس

 يارب سیطانغمورفداپ تلاح نیرترادیاپ رد اهنیپسا يریگتهج .دنوشیم یفرعم هطوبرم ياهنامدیچ

  .دناهدش هداد شیامن نییاپ هب لااب زا بیترتهب )5-4( لکش رد ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس ياهشیارآ

 

 

 .ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس شیارآ اب یشوگراهچ زاف يارب )totEΔ( هیاپ تلاح هب تبسن لک يژرنا فلاتخا )5-4( لکش
 نییاپ هب لااب زا بیترتهب ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس ياهشیارآ يارب سیطانغمورفداپ تلاح نیرترادیاپ رد نیپسا يریگتهج

 .تسا هدش هداد شیامن

 

 ياهیلا و ینوتس ،یکمنگنس فلتخم ياهشیارآ اب یشوگراهچ زاف رد AFM و FM تلاح ود نیب يژرنا فلاتخا

 هنیشیب ياهیلا شیارآ يارب يژرنا فلاتخا نیا دوشیم هدهاشم هک روطنامه .دناهدش هداد ناشن )5-4( لکش رد

 meV 4 هزادنا هب اهنت يژرنا فلاتخا رادقم یکمنگنس شیارآ رد .دراد يرتمک رادقم ینوتس مظن يارب و هدوب

 هک Mn ياهنوی ،شیارآ نیا رد .دشابیم يدنبرکیپ نیا رد فیعض یسیطانغم یگدشتفج رگنایب هک تسا

 میقتسم یناشوپمه قیرط زا رگیدکی اب دنراد یسیطانغم ياهشنکمهرب رد يرتمهم شقن V ياهنوی هب تبسن

 
 ياهیلا  ینوتس  یکمنگنس 

 
 یبعکم یشوگراهچ  یبعکم یشوگراهچ  یبعکم یشوگراهچ 

 

ΔEtot (eV) 

FM 399/0  383/0   243/0  077/0   0  080/0 

AFM 395/0  384/0   340/0  076/0   252/0  219/0 
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 Mn ياهنوی نیب دایز اتبسن هلصاف لیلدهب .)میقتسم شنکمهرب( دننکیم شنکمهرب d هدیزگیاج ياهلاتیبروا

 یلاتیبروا یناشوپمه ،میقتسم یلدابت شنکمهرب دربهاتوک هصخشم و )Å 57/5 =b =a = Mn-Mnd( شیارآ نیا رد

 ياهيدنبرکیپ ،هجیتن رد .دوشیم رجنم یفیعض یسیطانغم شنکمهرب هب هک دراد دوجو اهنوی نیا نیب یفیعض

 متسیس لک يژرنا رد یهجوت لباق فلاتخا دناوتیمن یکمنگنس شیارآ رد )AFM و FM( یسیطانغم فلتخم

  .دننک داجیا

 نوی ره اما دشابیم یکمنگنس شیارآ دننام ab هحفص يزاوم تاحفص رد اهنوی تیعقوم ،ینوتس شیارآ رد

 زنگنم نوی ود اب ،یلدابتربا شنکمهرب ،میقتسمریغ شنکمهرب نژیسکا ياهمتا قیرط زا نوتس ره رد زنگنم

 یکمنگنس شیارآ هب تبسن يرتمهم شقن ینوتس شیارآ رد فلتخم یسیطانغم ياهتلاح نیاربانب .دراد رگید

 شنکمهرب )ab يزاوم( هحفص ره رد ،ياهیلا شیارآ رد ،تیاهن رد .دننکیم افیا متسیس لک يژرنا رادقم رد

 نیب يدایز اتبسن يژرنا فلاتخا هب هک دراد دوجو رگید زنگنم نوی راهچ اب زنگنم نوی ره نیب يوق یلدابتربا

 .)5-4 لکش( دوشیم رجنم سیطانغمورفداپ و ورف تلااح

 نایب لابق هک روطنامه ،دروم نیا رد .دشابیم (Sr33#Mn/#V;#Op3 تروصهب SMVO بیکرت ینوی ریوصت

 2 و 6 ای 3 و 5 ،4 و 4 ياهبیکرت اب هک تسا +4 رادقم B هاگیاج ياهنویتاک شیاسکا تلااح نیگنایم ،دش

 اراد ار 0d3:5+V و 4d3:3+Mn تیفرظ ینورتکلا شیارآ V و Mn ياهنوی رگا .دشابیم ریذپناکما m و n يارب

 دنهاوخ روضح SMVO هناگود تیاکسورپ راتخاس 'B و B ياههاگیاج رد nd و 0d ياهنوی تروصنیا رد ،دنشاب

 شنکمهرب يروماناک-اندوگ نیناوق قباطم .دشابیم 1 عون ییورفدنچ تیصاخ يارب رظن دروم شیارآ هک تشاد

 لودج هک روطنامه .دش دهاوخ سیطانغمورف مظن هب رجنم هک دهدیم خر V و Mn ياهنوی نیب یلدابتربا

 سیطانغمورف مظن يارب V و Mn ياهنوی هدش هبساحم یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ ،دهدیم ناشن )4-3(

 یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ .دنشابیم Bμ 23/0 و Bμ 17/4 ریداقم بیترتهب SMVO هیاپ تلاح راتخاس

 سیطانغمورفداپ و ورف ياهتلاح يارب دحاو لولس رد دوجوم مویداناو متا ود و زنگنم متا ود يارب هدش هبساحم

 بیکرت رد ار 0d3:5+V و 4d3:3+Mn ینورتکلا شیارآ هب لیامت ریداقم نیا هک دناهدش شرازگ لودج نیا رد

SMVO 4 ینورتکلا شیارآ .دنهدیم ناشنd3 نوی Mn لاتیبروا رد هدشن تفج نیپسا راهچ هک دهدیم ناشن 

d دایز نیپسا اب تلاح هب رجنم هک دنراد دوجو نوی نیا (t3qd eq7) هک دوشیم تفایرد نینچمه .دنوشیم 

 p2-O ياهلاتیبروا نیب و دننکیم شنکردنا نژیسکا نوی قیرط زا V و Mn ياهنوی یسیطانغم ياهرواتشگ

 .دراد دوجو یگدشدیربیه d3-V( d3-Mn( و

 )DOS و PDOS( یئزج و یلک تلااح یلاگچ ،SMVO بیکرت هیاپ تلاح ینورتکلا راتخاس كرد روظنمهب

 )6-4( لکش رد هک روطنامه .دندش هبساحم GGA بیرقت زا هدافتسا اب نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک يارب

 يژرنا فاگ کی هکیلاح رد دننکیم دروخرب یمرف حطس هب لااب نیپسا لاناک رد تلااح یلاگچ ،دوشیم هدهاشم
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 يرایسب دننام SMVO هناگود تیاکسورپ ،نیاربانب .دوشیم هدهاشم نییاپ نیپسا لاناک رد eV 65/0 رادقم اب

  .دراد يزلفمین راتفر Sr هیاپ رب تابیکرت زا

 

 زاف  AFM و FM ياهتلاح رد V و Mn ياهنوی يارب هدش هبساحم یعضوم و لک یسیطانغم ياهرواتشگ )3-4( لودج
 .SMVO بیکرت ياهیلا شیارآ اب یشوگراهچ

 FM  AFM 

mMn1 (μB) 17/4    05/4  

mMn2 (μB) 17/4   05/4-  

mV1 (μB) 23/0   19/0-  

mV2 (μB) 23/0   19/0  

mtot (μB) 00/8   00/0  

 

 طوبرم تلااح یلاگچ تکراشم نیرتشیب ،یمرف حطس کیدزن و ریز ،ینیپسا لاناک ودره رد ،)6-4( لکش رد

 یلاخ ابیرقت هدودحم نیا رد d3-V ياهتلاح هک دوشیم هدهاشم ،نینچمه .دشابیم p2-O ياهلاتیبروا هب

 نیپسا لاناک يزلف تعیبط .دشابیم 0/23d( 4/77+V( نوی يارب هدش شرازگ هنوگ 0d راتفر اب قباطت رد هک دنتسه

 .تساهدش یشان p2-O و d3-Mn ياهلاتیبروا یگدشدیربیه زا لااب

 هک دنتسه یلاخ ابیرقت زنگنم نوی يارب لااب نیپسا شناسر ياهتلاح و نییاپ نیپسا لاناک تیفرظ ياهتلاح

 تلااح لیلدهب ،دش هراشا لابق هک روطنامه .دنکیم دییات ار نوی نیا دایز نیپسا اب تلاح و 4d ینورتکلا شیارآ

)0d( 5+V و )4d( 3+Mn بیکرت سیطانغمورف مظن هب رجنم اهنوی نیا نیب یلدابتربا شنکمهرب SMVO دوشیم. 

 يرگید هتکن .درک یفرعم )HM-FM( يزلفمین سیطانغمورف بیکرت کی ناونعهب ناوتیم ار SMVO ،نیاربانب

 0d3-V و p2-O ياهلاتیبروا نیب یگدشدیربیه هک تسا نیا دوشیم تفایرد تلااح یلاگچ ياهرادومن زا هک

 ياهیهجوتشه زا لصاح يرولب نادیم لیسناتپ زا هک دتفایم قافتا تلونورتکلا 3 ات 1 يژرنا هدودحم رد ابلاغ

 يزکرمریغ ییاجباج هب رجنم هدیدپ نیا .دوشیم یشان مویداناو ياهمتا فارطا رد نژیسکا متا 6 اب هدش داجیا

 نیا لیلدهب 6VO ياهیهجوتشه جاجوعا ،تیاهن رد .دوشیم هطوبرم ياهیهجوتشه رد V+5 ياهنوی

 تیصاخ SMVO راتخاس رد دناوتیم )مود هبترم رلت نای رثا( b روحم دادتما رد يزکرمریغ ياهییاجباج

 .دنک داجیا یکیرتکلاورف

 کی ناونعهب ار SMVO هدمآ تسدهب جیاتن و دندش ماجنا GGA بیرقت زا هدافتسا اب تابساحم یمامت نونکات

 d3 )Mn هطساو تازلف ياهمتا هکییاجنآ زا .دننکیم یفرعم ندوب هتیسیرتکلاورف لیسناتپ اب HM-FM بیکرت

 هک d3 هطساو تازلف اصوصخم هطساو تازلف دیسکا رد یگتسبمه رثا ،دنراد دوجو SMVO بیکرت رد )V و
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 تلاح يارب تابساحم ،روظنم نیدب .دش هتفرگ رظن رد دنراد هطساو تازلف ریاس هب تبسن ار اهراون نیرتکیراب

 رد V و Mn ياهنوی شقن و دراباه لیسناتپ رثا ات دندش ماجنا زین GGA+U بیرقت نتفرگ رظن رد اب هیاپ

 تلونورتکلا 6 و 5 ،4 ،3 ،2 ریداقم )U( دراباه لیسناتپ يارب .دوش یسررب SMVO ینورتکلا صاوخ ینیبشیپ

 .دندش باختنا مویداناو و زنگنم نوی ود ره يارب

 

 
 يژرنا SMVO. بیکرت يارب =4GGA+U (U(eV و GGA ياهبیرقت اب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ )6-4( لکش

 .تساهدش میظنت رفص رادقم رد یمرف

 

 لیسناتپ لامعا هک دوشیم هدهاشم .دناهدش هداد ناشن )6-4( لکش رد eV 4 = U يارب تلااح یلاگچ جیاتن

 فاگ و هدش رود یمرف حطس زا ینیپسا لاناک ود ره رد V و Mn ياهمتا d ياهتلاح هک تساهدش رجنم دراباه

 حطس کیدزن تلااح یلاگچ رد تکراشم نیرتشیب هکییاجنآ زا ،لااب نیپسا لاناک رد .دنک ادیپ شیازفا يژرنا

 نانچمه SMVO و دنکیمن زاب تلااح یلاگچ رد یفاگ ،U لامعا ،دشابیم p2-O ياهلاتیبروا هب طوبرم یمرف

  زا U رادقم رییغت اب دنهدیم ناشن )4-4( لودج جیاتن هک روطنامه .دنکیم ظفح ار دوخ يزلفمین تیصاخ
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eV2 ات eV 6، یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ و نییاپ نیپسا يژرنا فاگ Mn و V شیازفا راظتنا قباطم 

  .دنباییم

 

 GGA+U و GGA ياهبیرقت اب هدش هبساحم نییاپ نیپسا يژرنا فاگ و یعضوم و یلک یسیطانغم ياهرواتشگ )4-4( لودج
 .U فلتخم ریداقم نتفرگ رظن رد اب SMVO هیاپ تلاح يارب

 GGA                            GGA+U   

U (eV) 0       2 3 4 5 6 

mtot(μB) 00/8   00/8  00/8  00/8  00/8  00/8  

mMn (μB) 17/4   34/4  44/4  50/4  49/4  58/4  

mV (μB) 23/0   30/0  39/0  55/0  45/1  45/1  

Egap (eV) 65/0   75/0  89/0  29/1  18/3  36/3  

 

 عیزوت نیب فلاتخا ناونعهب هک راب یلاگچ هبساحم هب هدش هئارا جیاتن رتهب كرد روظنمهب ،شهوژپ نیا همادا رد

 ياهرادومن )7-4( لکش .میزادرپیم GGA بیرقت اب ،دوشیم فیرعت هتفای شلهاو و هیلوا ياهراتخاس راب

 نیا .دهدیم ناشن Sr و Mn، V ياهنوی لماش و ab يزاوم ياههحفص يارب ار ینورتکلا راب یلاگچ فلاتخا

 ،لکش هب هجوت اب .دننکیم فیصوت هدش صخشم متا يارب ار راب نداد تسد زا ای نتفرگ نازیم اهرادومن

 طوبرم اهمتا نیا يلااب يویتاگنورتکلا هب هک دوشیم هدهاشم نژیسکا ياهمتا یکیدزن رد یلاگچ نیرتشیب

 تعیبط رگنایب هک دهدیم ناشن ار V-O و Mn-O ياهمتا نیب راب كارتشا )7-4( لکش ،نینچمه .دوشیم

 PDOS ياهرادومن رد اهمتا نیا تلااح یلاگچ یگدشدیربیه زا راب كارتشا نیا .دشابیم اهدنویپ نیا یسنلااوک

 ياهنویتاک هک دهدیم ناشن Sr يارب هدش مسر راب یلاگچ رادومن رد راب نراقتم عیزوت .دوشیم تفایرد زین

 هک دنرادن یناشوپمه هیاسمه نژیسکا ياهمتا اب و دناهدش ادج اهمتا ریاس زا SMVO بیکرت رد A هاگیاج

 نیب يوق یگدشدیربیه و b روحم دادتما رد مویداناو متا ییاجباج .دشابیم Sr-O دنویپ ینوی هصخشم رگنایب

 رد نراقت مدع ،رگید فرط زا .تساهدش هداد ناشن )ب 7-4( لکش رد حوضوهب نژیسکا ياهمتا و اهمتا نیا

 لیلدهب مویداناو ياهمتا هک دهدیم ناشن زنگنم ياهمتا اب هسیاقم رد مویداناو ياهمتا فارطا راب یلاگچ عیزوت

   .دنشاب یکیرتکلا شبطق داجیا و نراقت نتسکش اشنم دنناوتیم 0d ینورتکلا شیارآ
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 لماش هحفص رد GGA بیرقت زا هدافتسا اب SMVO بیکرت يارب هدش هبساحم ینورتکلا راب یلاگچ فلاتخا )7-4( لکش

 .Sr )ج( و V)ب( ، Mn )فلا( ياهنوی
 

 يزلفمین تیصاخ اب دیدج هناگود تیاکسورپ کی ناونعهب SMVO بیکرت ،شهوژپ نیا لوا ماگ رد ،هجیتن رد

 .دشاب ،دوش شبطق هب رجنم هک یجاجوعا و سیطانغمورف مظن ياراد نامزمه تروصهب دناوتیم هک دش یفرعم

 یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ یسررب هب GGA(+U) بیرقت و اتسیس یتابساحم دک زا هدافتسا اب

SMVO هاگیاج ياهنویتاک فلتخم ياهنامدیچ .دش هتخادرپ B زاف رد تلاح نیرترادیاپ و دندش یسررب 

 یگدشتفج هب ياهیلا شیارآ رد V+5 و Mn+3 ياهنویتاک B هاگیاج مظن .دش تفای ياهیلا شیارآ اب یشوگراهچ

 ار SMVO يزلفمین راتفر GGA بیرقت اب هدش هبساحم ینورتکلا راتخاس .دش رجنم اهنوی نیا سیطانغمورف

 Bμ 23/0 و Bμ 17/4 یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ .داد ناشن نییاپ نیپسا لاناک رد eV 65/0 يراون فاگ اب

 .دهدیم ناشن اهنوی نیا يارب ار V+5 و Mn+3 تیفرظ تلااح هک دمآ تسدهب V و Mn ياهمتا يارب بیترتهب

 .دش رجنم يژرنا فاگ و یعضوم ياهرواتشگ شیازفا هب eV 6 ات eV 2 زا نآ شیازفا و U دراباه لیسناتپ لامعا

 یشان O و V ياهلاتیبروا یگدشدیربیه زا هک ار V ياهمتا يزکرمریغ ییاجباج زین راب یلاگچ هبساحم

  .داد ناشن ،تساهدش

 

 SMVO بیکرترد A هاگیاج رد Bi و Sn ياهنوی ینیشناج رثا یسررب 4-4

 ياهتیاکسورپ A هاگیاج رد هرفح و نورتکلا شیلاآ لماش ییایمیش شیلاآ ،دش نایب موس لصف رد هک روطنامه

 تابیکرت نیا صاوخ دوبهب و B هاگیاج ياهنویتاک تیفرظ تلاح حلاصا و رییغت يارب یمهم شور هناگود

 و دیدج بیکرت کی ناونعهب SMVO یفرعم زا سپ و شهوژپ نیا رد هدش ماجنا تاقیقحت همادا رد .دشابیم

 زا هدافتسا اب بیکرت نیا رد اناسرمین زلفمین راذگ داجیا و SMVO صاوخ دوبهب ام فده ،نآ صاوخ یسررب

 ياهمتا اب Sr ياهمتا زا یشخب ینیشناج هک درک هجوت هتکن نیا هب دیاب .دشابیم Bi و Sn ياهنوی ینیشناج

 )ج(                                               )ب(                                            )فلا(                    
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Sn و Bi ياهمتا ياهزارت هب اهنورتکلا نیا هک دوریم راظتنا و دوشیم متسیس نورد نورتکلا ياقلا هب رجنم 

Mn و V دننک داجیا ار رظن دروم راذگ اهمتا نیا ینورتکلا راتخاس و تیفرظ تلااح رییغت اب و دنورب. 

 5/0 ،0/1 ،5/1 و 0/2( تروصهب هک SMVO بیکرت رد Bi/4+Sn+3 اب Sr+2 ینیشناج اب ،شهوژپ نیا رد ،نیاربانب

= x ؛Bi و Sn = A( 6MnVOxAx-2Sr شور زا هدافتسا اب و دوشیم نایب DFT، نورتکلا شیلاآ رثا یسررب هب 

 ظفح يارب ینیشناج نیا هجیتن رد .تساهدش هتخادرپ SMVO ینورتکلا و یسیطانغم ،يراتخاس صاوخ رد

 ،يراتخاس صاوخ رد یتارییغت هک هدش داجیا V و Mn ياهنوی تیفرظ تلااح رد يرییغت ،راب ییاثنخ

 رد لاعف ياهنت ياهتفج هک درک ضرف ناوتیم ،Bi شیلاآ دروم رد .دراد یپ رد ینورتکلا و یسیطانغم

 دنناوتیم هک هدش اهنوی نیا يزکرمریغ ییاجباج هب رجنم 0p62s6 تیفرظ ینورتکلا شیارآ اب Bi+3 ياهنویتاک

 جاجوعا ،A هاگیاج رد Sn+4 کچوک نوی شیلاآ هک دوریم راظتنا ،Sn شیلاآ دروم رد .دننک هتیسیرتکلاورف داجیا

 ياهنوی .دوش رجنم متسیس ندش هدیبطق هب دناوتیم هک دنک داجیا راتخاس رد ياهظحلام لباق یگدشجک و

 .دنشابیم هدش هدییلاآ متسیس ود ره رد یسیطانغم مظن لماع نانچمه ،V و d3 ،Mn هطساو تازلف

 

   يراتخاس يزاسهنیهب 1-4-4

 هورگ( یشوگراهچ زاف هک بیکرت نیا هیاپ تلاح ،SMVO بیکرت رد Bi و Sn ياهنوی شیلاآ رثا یسررب يارب

 ،عماج یسررب روظنمهب .دشهتفرگ رظن رد دشابیم 'B و B هاگیاج ياهنویتاک ياهیلا شیارآ اب )I4/m ییاضف

 ياههداد ناونعهب شیارآ ره رد SMVO هدش هنیهب راتخاس .تفرگ رارق هعلاطم دروم زین یکمنگنس شیارآ

 دوخ یشوگراهچ زاف رد SMVO هناگود تیاکسورپ ،هدش نایب لابق هک روطنامه .دشهتفرگ رظن رد يدورو

 Sr متا اب Sn/Bi متا راهچ و هس ،ود ،کی ینیزگیاج ،تروصنیا رد .دشابیم A هاگیاج رد Sr متا راهچ ياراد

 رد .دنکیم داجیا Sn = A( 6MnVOxAx-2Sr و Bi( رد ار 0/2 و 5/0، 0/1، 5/1 )x( شیلاآ ریداقم بیترتهب

 تیاکسورپ ود تقیقح رد ،دشابیم Sr ياههاگیاج رد Sn/Bi متا راهچ ینیشناج يانعمهب هک x = 0/2 تلاح

 .دنتفرگ رارق یسررب دروم و هدش یفرعم BiMVO( 6MnVO2Bi( و 6MnVO2Sn )SnMVO( دیدج هناگود

 يزاسهنیهب لماش يراتخاس لماک يزاسهنیهب زا سپ یکمنگنس و ياهیلا شیارآ ود يارب هدمآ تسدهب جیاتن

 يارب هک دوشیم هدهاشم جیاتن هسیاقم اب .دناهدش شرازگ )5-4( لودج رد ،هکبش ياهتباث و اهمتا تیعقوم

 نیا يور شهوژپ همادا رد ،نیاربانب .دوشیم طوبرم یکمنگنس شیارآ هب هیاپ تلاح ،شیلاآ ریداقم یمامت

  .دش دهاوخ زکرمت هتفای شیلاآ ياهمتسیس يارب صاخ شیارآ
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 6MnVOxBix-2Sr و 6MnVOxSnx-2Sr ياهبیکرت يارب ياهیلا و یکمنگنس ياهشیارآ نیب لک يژرنا فلاتخا )5-4( لودج
 .)x = 5/0 ،0/1 ،5/1 و 0/2(

 
 
 
 

 

 

 

 متا ود ینیشناج دروم رد .تساهدش هداد ناشن 6MnVOxAx-2Sr يرولب راتخاس زا ياهراوحرط )8-4( لکش رد

 هداد ناشن )ب 8-4( لکش رد هک هدش هتفرگ رظن رد لداعمریغ نکمم نامدیچ هس ،)A )0/1 = x هاگیاج رد

 دادتما رد ناسکی ياهمتا نآ رد هک 2 هرامش نامدیچ ،Sn شیلاآ دروم رد نامدیچ هس نیا نایم رد .تساهدش

 رد .تسا يژرنا نیرتمک ياراد ،دناهتفرگ رارق A هاگیاج ياهنویتاک طسوت هدش لیکشت لیطتسم بعکم رطق

 اب صاخ ياهنامدیچ نیا ،نیاربانب .تسا تلاح نیرترادیاپ 1 هرامش نامدیچ ،Bi شیلاآ دروم رد هکیلاح

 .دندش هتفرگ رظن رد اهیسررب همادا يارب دروم ره رد يژرنا نیرتنییاپ

 یسررب روظنمهب ،دناهدشن هتخاس یبرجت تروصهب یسررب دروم هدش شیلاآ ياهبیکرت نونکات هکییاجنآ زا

 :]101[ دش هبساحم )4-4( هطبار زا هدافتسا اب )fE( لیکشت يژرنا اهنآ يرادیاپ

Ef = Etotdoped - Etot0 – x EtotA + x EtotSr            (4-4) 

 هدشن شیلاآ و )6MnVOxAx-2Sr( هدش شیلاآ ياهبیکرت لک ياهژرنا بیترتهب 0ottE و dopedtotE هطبار نیا رد

)SMVO( دنشابیم ناسکی ياهلولس رد. AtotE و SrtotE رصانع متا دادعت رب لک ياهيژرنا )Sn/Bi( A و Sr 

 لیکشت يژرنا يارب هدش هبساحم ریداقم هب هجوت اب .تسا هدش نیشناج ياهمتا دادعت x و ياهپک تلاح رد

2Sr- ياهبیکرت يدوخبدوخ لیکشت ناوتیم ،دناهدش تشاددای )6-4( لودج رد هک هدش یسررب ياهبیکرت

6MnVOxBix درک ینیبشیپ ار. 

x  ΔE (eV)= Erocksalt -Elayered 

  Sr2-xSnxMnVO6  Sr2-xBixMnVO6 

5/0   57/0-   251/518-  

0/1   08/2-   571/406-  

5/1   88/1-   742/294-  

0/2   32/2-   882/183-  
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 )د( و x=5/1 )ج( ،زیامتم شیارآ هس يارب x=0/1 )ب( ،x=5/0 )فلا( يارب 6MnVOxAx-2Sr راتخاس زا ياهراوحرط )8-4( لکش
0/2=x. دناهدشن هداد شیامن نژیسکا ياهمتا. 

 

 ياهبیکرت يارب هکبش ياهرتماراپ و هدش ماجنا يراتخاس لماک يزاسهنیهب ،Sn/Bi اب Sr ینیشناج زا سپ

 اب هک دوشیم هدهاشم .دناهدش شرازگ )4-6( لودج رد جیاتن نیا .دندش هبساحم GGA بیرقت اب فلتخم

 .دباییم شهاک فلتخم ياهبیکرت يارب یلیمهس و یلیمکت ياهزاف هب يراتخاس نراقت ،A هاگیاج رد شیلاآ

 دنویپ هیواز و هتفای شیازفا Mn-O و V-O ياهدنویپ لوط نیگنایم و لولس مجح هک دوشیم هدهاشم نینچمه

V-O-Mn اب هسیاقم رد SMVO نوی ینیشناج اب لولس مجح شیازفا .دباییم شهاک )Å 44/1( 2+Sr اب 

 رد دوریم راظتنا ]111[ 1دراگو نوناق زا هک هچنآ اب ،Å 81/0( 4+Sn( و 3+Bi )Å 17/1( رتکچوک ياهنویتاک

 قیرزت زا هک B'( B( هاگیاج ياهنویتاک طسوتم عاعش شیازفا اب دناوتیم مجح شیازفا نیا .تسا ضقانت

2Sr- مجح ،Sn نوی شیلاآ دروم رد .دوش هداد حیضوت دوشیم یشان اهنویتاک نیا هب هدش شیلاآ ياهنورتکلا

6MnVOxSnx شیازفا اب x یشان لماع ود نیب تباقر زا هدیدپ نیا .دباییم شهاک سپس و هتفای شیازفا ادتبا 

 رجنم هک نورتکلا شیلاآ لیلدهب 6BB'O2A هکبش B( B'( هاگیاج ياهمتا نیگنایم عاعش شیازفا .1 :دوشیم

 
1 Vegard 
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 ات .2Sr+ اب هسیاقم رد Sn+4 رتکچوک عاعش لیلدهب لولس مجح شهاک .2 و دوشیم لولس مجح شیازفا هب

 لماع ،x = 0/1 و x = 5/0 يارب بیترتهب ،دشاب Sr ياهمتا دادعت يواسم ای و رتمک Sn ياهمتا دادعت هکینامز

 دادعت اهنآ رد هک x = 0/2 و x = 5/1 يارب ،شیلاآ نازیم شیازفا اب .دباییم شیازفا مجح و هدوب بلاغ لوا

 شیلاآ دروم ود ره رد .دباییم شهاک مجح و هدش بلاغ مود لماع ،تسا Sr ياهنوی زا رتشیب Sn ياهنوی

Sn و Bi، فارحنا لماع )t( هطبار اب هتفای شیلاآ هناگود ياهتیاکسورپ يارب هک )92[ دوشیم فیرعت )5-4[، 

 .دشابیم راتخاس رد هدش هدهاشم نراقت شهاک اب قفاوت رد هک دباییم شهاک جیردتهب شیلاآ نازیم شیازفا اب

t = 	 (3)()"!#(()"!'#3""
√3	("##"#'#3"")

	   )4-5(                             

 یگدشجک هب ،A هاگیاج کچوک ياهنویتاک روضح لیلدهب 1 رادقم زا t فارحنا ،مینادیم هک روطنامه

 یبیکرت ای و یهجوتشه زکرم زا B ياهنویتاک ییاجباج ،O-B ياهدنویپ لوط جاجوعا ،6BO ياهیهجوتشه

-A دنویپ لوط يزاسهنیهب و رتهدیکپگنت يراتخاس لیکشت هب اهجاجوعا نیا .دوشیم رجنم هدیدپ هس نیا زا

O 6 ياهیهجوتشه جاجوعا نازیم .دوشیم متسیس يرادیاپ هب رجنم هک دننکیم کمکBO 1جاجوعا رتماراپ اب 

 :]112[ دوشیم فیرعت Δd یهجوتشه

∆d = 	 7
p
	∑ [4))	r4s

r4s
]3p

;t7                                )4-6(  

 .دشابیم یهجوتشه دنویپ لوط نیگنایم >d< و O-Mn(V) هلصاف nd نآ رد هک

 يرتشیب جاجوعا ،6MnVOxBix-2Sr و 6MnVOxSnx-2Sr بیکرت ود ره رد x = 5/0 يارب ،)6-4( لودج جیاتن زا

 نوی 0d ینورتکلا شیارآ هب ارنآ ناوتیم هک دوشیم هدهاشم 6MnO اب هسیاقم رد 6VO ياهیهجوتشه يارب
5+V لودج رد هدش شرازگ رگید ياهبیکرت بلغا رد .تساهدش یشان مود هبترم رلت نای رثا زا هک داد تبسن 

 0d اب یتوافتم ینورتکلا شیارآ و دنریگیم ياج V ياهمتا ياهتلاح رد هدش اقلا ياهنورتکلا اهنآ رد هک

 ،Bi شیلاآ دروم رد .دناهتفای جاجوعا رتشیب 6MnO ياهیهجوتشه و تسا سکعرب طیارش ،دنروآیم دوجوب

 جاجوعا نیرتشیب هکيروطهب دباییم شیازفا 6MnO ياهیهجوتشه جاجوعا رتماراپ ،x شیلاآ نازیم شیازفا اب

 طوبرم Bi+3 ياهنوی زا یشان ياهنت ياهتفج روضح هب هک دوشیم طوبرم )6MnVO2Bi )2 = x بیکرت هب

  .دوشیم

 

 

 
1 Distortion parameter 
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 .هتفای شیلاآ ياهراتخاس يارب هدش هبساحم جاجوعا رتماراپ و دنویپ هیواز ،دنویپ لوط ،هکبش ياهرتماراپ )6-4( لودج

 SMVO  Sr2-xSnxMnVO6  Sr2-xBixMnVO6 

x 0/0  0/5 1/0 1/5 2/0  0/5 1/0 1/5 2/0 

راتخاس یشوگراهچ  یلیمکت   یلیمهس  یلیمهس  یلیمکت  یلیمکت   یلیمکت  یلیمکت  یلیمهس   

t 1/008	  0/91 0/85 0/78 0/70  0/98 0/91 0/88 0/86 

a (Å) 5/57  5/62 5/44 5/40 5/43  5/63 5/76 5/93 6/08 

b (Å) 5/57  5/61 5/83 5/78 5/74  5/76 5/76 6/01 6/09 

c (Å) 7/87  7/91 8/01 8/06 7/90  7/78 7/89 7/77 7/73 

α (deg.) 90/00  90/59 84/25 85/24 85/59  90/97 90/24 90/25 91/98 

β (deg.) 90/00  90/20 89/96 89/47 90/00  90/16 90/21 90/88 91/98 

γ (deg.) 90/00  91/04 90/41 89/87 90/00  89/78 87/79 81/82 77/48 

<V-O> (Å) 1/91  1/94 1/99 2/05 2/14  1/93 1/95 1/95 2/02 

<Mn-O> (Å) 2/02  2/16 2/22 2/23 2/22  2/06 2/15 2/21 2/33 

Mn-O-V(deg.) 
(along c direction) 

176/87  137/79 134/64 134/88 131/49  167/51 150/31 142/90 135/81 

Δd (VO6) × 10-3 0/001  3/3 3/6 1/7 0/02  6/3 5/3 11 10 

Δd (MnO6) × 10-

3 
0/005  1/4 6/8 2/0 1/2  0/6 4/2 32 42 

V ( Å
3
) 244/62  250/02 253/61 250/93 245/99  252/94 262/52 274/31 279/90 

Ef (eV) 35/3-   +2/31 +2/77 +5/3 +7/13  -0/58 -1/53 -2/22 -2/97 

 

 شیلاآ هجیتن رد دناوتیم زین یهجوتشه یگدشجک ،یهجوتشه جاجوعا رب هولاع ،دش هراشا لابق هکروطنامه

 180 لاهدیا رادقم زا 'B-O-B دنویپ هیواز فارحنا زا ،)6-4( لودج رد .دهد خر A هاگیاج رد کچوک ياهنوی

2Sr- يرس ود ره يارب هک تفایرد ناوتیم دهدیم ناشن ار یهجوتشه یگدشجک نازیم هک هجرد

6MnVOxSnx 6 وVOMnxBix-2Sr شیلاآ نازیم شیازفا x دروم يارب اما .دوشیم جتنم يرتشیب یگدشجک هب 

 .دوشیم هدهاشم Sn متا شیلاآ اب هسیاقم رد يرتمک یگدشجک ،Bi متا شیلاآ
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 رد )نییاپ( 6MnVOxBix-2Sr و )لااب( 6MnVOxSnx-2Sr بیکرت x ریداقم همه يارب هیاپ تلاح يرولب راتخاس )فلا( )9-4( لکش
 و )تسار تمس( 6MnVO2Bi ياهبیکرت يارب ab هحفص رد اهیهجوتشه جاجوعا و یگدشجک شیامن )ب( ،c روحم دادتما
6MnVO2Sn )هاگیاج ياهنویتاک يزکرمریغ ییاجباج )ج( ،)پچ تمس B يارب نراقتم تلاح زا دنویپ هیواز و لوط فارحنا و 
6MnVO2Bi )تسار تمس( 6 وMnVO2Sn )ياهنوی .)پچ تمس Mn و V گنر زبس و یسوط ياهیهجوتشه رد بیترتهب 

 .دناهدش هداد شیامن )یتروص( درز و یبآ گنر هب ياههلولگ اب بیترتهب Bi(Sn) و Sr ياهنوی و دناهدش عقاو
 

-4( لکش زا .درک هدهاشم ناوتیم )9-4( لکش رد ناوتیم حوضوهب ار اهیهجوتشه یگدشجک و جاجوعا نیا

 جک مههب تبسن c روحم لوح 6MnO و 6VO ياهیهجوتشه SnMVO بیکرت رد هک تفایرد ناوتیم )ب 9

-Mn و V-O ياهدنویپ لوط دایز فارحنا لیلدهب اهیهجوتشه نیا BiMVO بیکرت رد هکیلاحرد .دناهدش

O دنوشیم ياهظحلام لباق جاجوعا شوختسد ،نیگنایم ریداقم زا. 

 شیلاآ ياهبیکرت رد رتشیب یگدشجک و جاجوعا هک درک نایب ناوتیم ،هدمآ تسدهب يراتخاس جیاتن ساسا رب

 نیا ینورتکلا و یسیطانغم صاوخ رد دناوتیم SMVO اب هسیاقم رد BiMVO و SnMVO نینچمه و هتفای

 .دوش ییلااب یکیرتکلا شبطق هب رجنم و دنک داجیا یتارییغت دیدج هناگود ياهتیاکسورپ ناونعهب تابیکرت

 )ب(

 )فلا(

 )ج(
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  یسیطانغم صاوخ و ینورتکلا راتخاس 2-4-4

 زا هک تسا سیطانغمورف یلدابتربا شنکردنا SMVO رد یسیطانغم شنکردنا ،دش نایب لابق هک روطنامه

 رواتشگ نینچمه .دوشیم یشان 0d3( V( و Mn )4d3( بیترتهب ياهنویتاک یلاخ و رپهمین ياهلاتیبروا بیکرت

 مویداناو و زنگنم ياهنوی يارب بیترتهب Bμ 23/0 و Bμ 17/4 یعضوم ياهرواتشگ و Bμ 0/8 لک یسیطانغم

 هتخادرپ SMVO یسیطانغم صاوخ رب Bi و Sn ياهنوی ینیشناج رثا یسررب هب همادا رد .دندش شرازگ

 مامت یسیطانغم تلاح ،هدش شیلاآ تابیکرت هیاپ تلاح يراتخاس زاف نتفای يارب لبق شخب رد .دوشیم

 دننام ،يژرنا نیرتمک اب یسیطانغم مظن نتفای روظنمهب شخب نیا رد .میتفرگ رظن رد سیطانغمورف ار تابیکرت

 یسررب دروم ياهبیکرت يارب سیطانغميرف و سیطانغمورفداپ فلتخم یسیطانغم ياهتلاح ،SMVO بیکرت

 و دندرک رییغت يرگید تلاح هب یسیطانغم ياهتلاح زا یضعب ،لماک يزاسهنیهب زا سپ .دندشهتفرگ رظن رد

 )10-4( لکش رد تلااح نیا ییاهن ینیپسا يریگتهج .دندرک ظفح ار دوخ هیلوا یسیطانغم مظن رگید یضعب

 اب هسیاقم رد سیطانغمورف زاف هتفای شیلاآ تابیکرت مامت يارب هک دنداد ناشن جیاتن .تساهدشهداد شیامن

 تلاح نیب لک يژرنا فلاتخا  .دراد رارق يرتنییاپ يژرنا رد سیطانغميرف و سیطانغمورفداپ ياهزاف

 شیلاآ تابیکرت مامت يارب هدش هبساحم یسیطانغم ياهرواتشگ و يدعب تلاح نیرترادیاپ و سیطانغمورف

 شیلاآ رثا رد هک تسا حضاو .دناهدش تشاددای )8-4( و )7-4( لوادج رد GGA بیرقت زا هدافتسا اب هتفای

 نازیم شیازفا اب مویداناو اصوصخم و زنگنم یسیطانغم ياهرواتشگ ،Bi و Sn اب Sr ینیشناج قیرط زا نورتکلا

 V صوصخهب و Mn ياههاگیاج هب هدش شیلاآ ياهنورتکلا دنکیم تباث هک دنباییم شیازفا جیردتهب شیلاآ

 رواتشگ رد يرتشیب شیازفا 6MnVOxBix-2Sr اب هسیاقم رد 6MnVOxSnx-2Sr يرس رد ،نیا رب هولاع .دنوریم

 رتشیب شیازفا .دباییم شیازفا SnMVO رد Bμ 73/15 رادقم هب هکيروطهب .دوشیم هدهاشم لک یسیطانغم

 رد Sn+4 نوی ینیشناج هک تسا لیلد نیا هب Bi اب هسیاقم رد Sn شیلاآ دروم رد لک یسیطانغم رواتشگ

  .دنکیم متسیس دراو يرتشیب نورتکلا Bi+3 اب هسیاقم

 

 

.لماک يزاسهنیهب زا سپ هدمآتسدهب ییاهن یسیطانغم تلااح شیامن )10-4( لکش  

          FM                          AFM                         FiM1                          FiM2                       FiM3 
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 تفایرد ناوتیم ،)8-4( و )7-4( ياهلودج رد V و Mn ياهنوی یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ هسیاقم اب

 d3-Mn ياهتلاح زا هتفای شیلاآ متسیس ود ره يارب لک یسیطانغم ياهرواتشگ رد تکراشم نیرتشیب هک

 ياهنوی يارب دایز نیپسا اب تلاح نتفرگ رظن رد اب و هدش هبساحم یسیطانغم ياهرواتشگ زا .دوشیم یشان

Mn رارق یسررب دروم همادا رد و دوشیم یشان )12-4( لکش رد هدش هداد ناشن یئزج تلااح یلاگچ زا هک 

 )23/2( 96/1 ،)29/2( 01/2 ،)67/2( 08/2 ریداقم 1Mn نوی يارب هدمآ تسدهب تیفرظ تلااح ،تفرگدهاوخ

 دهاوخ 0/2 ات 5/0 شیلاآ ریداقم بیترتهب و )6MnVOxBix-2Sr( 6MnVOxSnx-2Sr يرس يارب )13/2( 95/1 و

Sr7)(3# دروم رد ،نیاربانب .دوب Sn(G#Mn/#V;#Op3) 68/4 ریداقم بیترتهب مویداناو ياهنوی تیفرظ تلااح، 

Sr7)(3# دروم رد و 07/2 و 79/2 ،57/3 Bi(d#Mn/#V;#Op3) ات 0/2 يارب 52/3 و 22/4 ،25/4 ،41/4 ریداقم 

5/0 = x دیآیم تسدهب. 

 ياهنوی تیفرظ تلااح شیلاآ شیازفا اب ،مویداناو ياهنوی فلاخ رب هک دنهدیم ناشن هدمآ تسدهب جیاتن

 شیارآ هب ینوی ریوصت نتفرگ رظن رد اب تلااح یمامت رد و دننکیمن رییغت ياهظحلام لباق روطهب زنگنم

 )فلا 11-4( لکش رد دنور نیا .6MnVO0/5Bi1/5Sr دروم رد زجهب دوشیم رجنم 3+Mn )4d3( ناسکی ینورتکلا

 اصوصخم و Mn ياهلاتیبروا هب متسیس هب هدش اقلا ياهنورتکلا هک دهدیم ناشن نیا .دوشیم هدهاشم حوضوهب

V 4( لکش رد هک دشابیم اهنوی نیا یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ یشیازفا دنور اب قفاوت رد هک دنوریم-

 زین یمرف يژرنا ریز Mn يارب هدش هبساحم تلااح یلاگچ رادومن ریز حطس .تساهدش هداد ناشن زین )ب 11

 .)ج 11-4 لکش( تسا جیاتن نیا اب قباطت رد لاماک

 

 ياهرواتشگ ،)FiM/AFM( يدعب تلاح نیرترادیاپ و )FM( هیاپ یسیطانغم تلاح نیب لک يژرنا فلاتخا )7-4( لودج
 .6MnVOxSnx-2Sr ياهبیکرت يارب نییاپ و لااب نیپسا ياهلاناک يژرنا فاگ و یعضوم و لک یسیطانغم

x  0/5  1/0  1/5  2/0 

Final State  FM AFM  FM AFM  FM AFM  FM FiM1 

m
tot

 (μ
B
)  10/00 0/00  12/00 0/00  14/00 0/00  15/73 5/73 

m
Mn1

(μ
B
)  +4/92 +4/94  +5/00 +5/00  +5/04 +5/03  +5/05 +4/94 

m
Mn2

(μ
B
)  +4/94 -4/95  +5/00 -5/00  +5/03 -5/03  +5/05 -4/92 

m
V1 

(μ
B
)  +0/32 -0/16  +1/39 -1/29  +2/21 -2/18  +2/93 +2/89 

m
V2 

(μ
B
)  +0/56 +0/20  +1/40 +1/28  +2/23 +2/17  +2/93 +2/90 

Egap↑(eV)  0/56 0/42  0/48 0/39  0/24 0/48  0/00 0/00 

Egap↓(eV)  1/97 0/63  3/38 0/39  2/51 0/21  0/00 0/00 

EFM - EAFM/FiM (eV)  -0/03  -0/04  -0/01  -0/003 
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 ياهرواتشگ ،)FiM/AFM( يدعب تلاح نیرترادیاپ و )FM( هیاپ یسیطانغم تلاح نیب لک يژرنا فلاتخا )8-4( لودج
 .6MnVOxBix-2Sr ياهبیکرت يارب نییاپ و لااب نیپسا ياهلاناک يژرنا فاگ و یعضوم و لک یسیطانغم

x  0/5  1/0  1/5  2/0 

Final State  FM FiM2  FM AFM  FM FiM1  FM FiM3 

m
tot

 (μ
B
)  9/00 -0/47  10/00 0/00  11/00 1/00  12/00 10/00 

m
Mn1

(μ
B
)  +4/33 +4/33  +4/71 +4/77  +4/77 +4/79  +4/87 +4/89 

m
Mn2

(μ
B
)  +4/53 -4/57  +4/71 -4/77  +4/83 -4/87  +4/87 +4/89 

m
V1 

(μ
B
)  +0/59 -0/15  +0/75 -0/02  +0/78 +0/20  +1/48 +1/48 

m
V2 

(μ
B
)  +0/74 -0/08  +0/75 +0/02  +1/48 +1/32  +1/48 -1/14 

Egap↑(eV)  0/00 0/00  0/57 0/60  0/59 0/39  1/0 0/64 

Egap↓(eV)  1/54 0/00  1/83 0/57  2/13 1/08  1/51 1/05 

EFM - EAFM/FiM (eV)  -0/08  -0/09  -0/08  -0/09 

 یلدابتربا شنکمهرب ،Bi و Sn اب هتفای شیلاآ متسیس ود ره رد هدش شیلاآ ریداقم مامت يارب ،ساسا نیا رب

 يروماناک-اندوگ نیناوق قباطم مویداناو ياهنوی ge یلاخ ياهلاتیبروا و Mn نوی ge رپهمین ياهلاتیبروا نیب

 ياهمتا p ياهنورتکلا قیرط زا سیطانغمورف شنکمهرب نیا .دوشیم رجنم سیطانغمورف یگدشتفج هب

 .دشابیم p2-O و d3-V( d3-Mn( ياهلاتیبروا یگدشدیربیه رگنایب هک دهدیم خر نژیسکا

 )نییاپ( لااب نیپسا يارب )یفنم( تبثم ریداقم اب هدش هبساحم )PDOS و DOS( یئزج و یلک تلااح یلاگچ

 تلااح یلاگچ هکییاجنآ زا .تساهدش هداد شیامن )12-4( لکش رد تلونورتکلا 7 ات -7 يژرنا هدودحم رد

 جیاتن رد یکدنا ریثات و تساهدش عقاو یمرف يژرنا زا رود ییاهيژرنا رد Bi و Sr، Sn نوی يارب هدش هبساحم

  .دناهدشن هداد ناشن DOS ياهرادومن رد ،دراد

 سیطانغمورف کی x( SMVO = 0( بیکرت ،دش نایب زین لابق و دوشیم هدهاشم )12-4( لکش رد هک روطنامه

 دشابیم هتفای شیلاآ ياهبیکرت مامت سیطانغمورف تلاح لکش نیا رد هجوتلباق هتکن نیلوا .دشابیم زلفمین

x( -2Sr = 5/0 ،0/1 و 5/1( يرس يارب .دوشیم تفایرد نییاپ و لااب نیپسا تلااح یلاگچ نراقت مدع زا هک

6MnVOxSnx ار اناسرمین هب زلفمین تلاح زا يراذگ هک دوشیم هدهاشم لااب نیپسا لاناک رد يژرنا فاگ کی 

 هکيروطهب دشابیم يزلف راتفر ياراد بیکرت نیا و هدادن خر SnMVO( 0/2 = x( يارب راذگ نیا .دراد یپ رد

 .دننکیم دروخرب یمرف حطس هب نییاپ و لااب نیپسا لاناک ود ره رد ینورتکلا ياهتلاح
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 رادومن ریز حطس )ج( ،یعضوم و یلک یسیطانغم ياهرواتشگ )ب( ،V و Mn ياهنوی تیفرظ تلااح )فلا( )11-4( لکش

DOS ياهدنویپ لوط نیگنایم )د( و تیرثکا نیپسا لاناک تیفرظ راون Mn/V-O، شیلاآ يارب رپوت طوطخ Sn اهنیچهطقن و 
 .دناهتفر راکهب Bi يارب

 

 x( 6MnVOxSnx-2Sr = 5/0 ،0/1 و 5/1( ياهبیکرت هک دنهدیم ناشن GGA تابساحم ،هجیتن رد

 لااب نیپسا لاناک رد تلونورتکلا 24/0 و 48/0 ،56/0 بیترتهب يژرنا فاگ ریداقم اب اناسرمین سیطانغمورف

 ،شیلاآ نازیم شیازفا اب هکيروطهب ،دوشیم هدهاشم زین 6MnVOxBix-2Sr يرس رد يراتفر نینچ .دنشابیم

 تسدهب x = 0/1 ،5/1 و 0/2 يارب بیترتهب تیرثکا نیپسا لاناک رد eV 0/1 و 59/0 ،57/0 يژرنا فاگ ریداقم

 زلفمین نانچمه x = 5/0 بیکرت هکیلاح رد تساهدش رجنم اناسرمین هب زلفمین تلاح زا يراذگ هب هک دیآیم

 .دنامیم یقاب

 دراد SMVO بیکرت هباشم يراتفر تلااح یلاگچ ،لااب نیپسا لاناک رد ،Sn و Bi دروم ود ره رد x = 5/0 يارب

 d ياهتلاح زا یکدنا تکراشم و دوشیم طوبرم p2-O ياهلاتیبروا هب تکراشم نیرتشیب هکيروط هب

 حطس ریز .دوشیم هدهاشم دننکیم دروخرب یمرف حطس اب 6MnVO0/5Bi1/5Sr بیکرت رد هک V و Mn ياهنوی

 )د(                                                                          )ج(         

 )ب(                                                                     )فلا(                        
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 يارب بیترتهب 41/4 و 68/4 هدمآ تسدهب تیفرظ تلااح ریداقم اب d3-V ياهتلاح ،نآ هب کیدزن و یمرف

 تفایرد نینچمه .دوشیم جتنم 0d3( 5+V( ینورتکلا شیارآ هب هک دنتسه یلاخ ابیرقت Bi و Sn اب شیلاآ

 هدودحم رد و یمرف حطس ریز یکدنا تلااح یلاگچ p2-O و d3-V ياهلاتیبروا نیب یگدشدیربیه هک دوشیم

 يارب بیترتهب ینورتکلا راتخاس ،x = 5/0 يارب ،نیاربانب .دروآیم دوجوب تلو نورتکلا 5/3 ات -0/6 ياهيژرنا

 ،x( 6MnVOxSnx-2Sr = 0/1، 5/1 و 0/2( يارب .دوشیم رجنم ییاناسرمین و يزلفمین راتفر هب Sn و Bi اب شیلاآ

 نیپسا لاناک رد يزلف راتفر اشنم هک دراد قلعت d3-V ياهتلاح هب بلاغ تلااح یلاگچ ،یمرف حطس هب کیدزن

 .دنشابیم SnMVO بیکرت يلااب

 شیلاآ نازیم شیازفا اب یمرف حطس ریز V و Mn ياهتلاح تکراشم هک دهدیم ناشن نینچمه )12-4( لکش

 .دشابیم تیفرظ راون DOS رادومن ریز حطس و یسیطانغم رواتشگ شیازفا اب قفاوت رد هک دباییم شیازفا

 ابیرقت 6MnVO0/5Bi1/5Sr زا ریغ هب اهبیکرت مامت يارب d3-Mn تلااح یلاگچ ،دش هراشا لابق هک روطنامه

 دایز نیپسا اب تلاح رگنایب هک تسا یلاخ ابیرقت یمرف حطس ریز نییاپ نیپسا تلااح هکيروطهب تسا هباشم

)2ge 3g2t( 5d3 ینیشناج دروم رد .دشابیم زنگنم ياهنوی Bi 5/0 ریداقم يارب و > x، تلااح d3-V اب زین 

 تلااح 6MnVOxSnx-2Sr يرس رد هکیلاحرد ،دننکیم راتفر رگیدکی هباشم 1d3( 4+V( ینورتکلا شیارآ

 شیازفا اب هک دوشیم هدهاشم .دنروآیم دوجوب ار یتوافتم DOS ياهرادومن d3-V ياهلاتیبروا فلتخم تیفرظ

2Sr- يرس رد ییاجباج نیا هک دنوشیم اجباج رتمک ياهيژرنا تمس هب p2-O ياهتلاح ،نورتکلا شیلاآ

6MnVOxSnx  بیکرت يارب اصوصخم و SnMVO زا رتمک ياهيژرنا هب هکییاج ات دشابیم رتسوسحم eV 2- 

 نینچمه نورتکلا شیلاآ .دنکیم دروخرب یمرف يژرنا هب اهتلاح نیا x = 0/0 يارب هکیلاح رد دوشیم اجباج

 رتشیب SnMVO دروم رد ییاجباج نیا هک هدش رتشیب ياهيژرنا تمس هب یمرف حطس ییاجباج هب رجنم

  .دوشیم بیکرت نیا يزلف راتفر هب رجنم و هدش d3-V ياهتلاح دراو هکيروطهب دشابیم

  x( 6MnVOxSnx-2Sr = 5/0 ،0/1 و 5/1( يارب GGA جیاتن ،SMVO صاوخ يور iSn/B شیلاآ رثا یسررب اب

 بیکرت ،نینچمه .دندرک ینیبشیپ ار سیطانغمورف قیاع هیاپ تلاح x( 6MnVOxBix-2Sr = 0/1 ،5/1 و 0/2( و

6MnVO0/5Bi51/Sr لک یسیطانغم رواتشگ اب سیطانغمورف زلفمین کی ناونعهب Bμ 9 یهجوتشه جاجوعا و 

 ناوتیم ،)x = 2( لماک ياهبیکرت يارب .دش یفرعم )SMVO( شیلاآ نودب بیکرت هب تبسن يرتشیب

SnMVO و BiMVO درک یفرعم ییاناسرمین و يزلف بیترتهب راتفر اب دیدج هناگود ياهتیاکسورپ ناونعهب ار 

 .دناهدش تفج سیطانغمورف مظن اب مویداناو و زنگنم ياهنوی d3 ياهتلاح هک
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)فلا(  
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 )ب( و Sn )فلا( اب هتفای شیلاآ ياهبیکرت و SMVO بیکرت يارب GGA بیرقت اب هدش هبساحم تلااح یلاگچ )12-4( لکش
Bi. جیاتن eV) 4 = (U GGA+U تساهدش میظنت رفص رادقم رد یمرف يژرنا .تساهدش هداد شیامن نیچهطقن اب. 

 

 رد يارب و ،BiMVO و SnMVO هدش داهنشیپ دیدج ياهبیکرت ینورتکلا راتخاس رتقیقد یسررب روظنمهب

 رتماراپ ،یلک روطهب .دش هتفرگ راکهب زین GGA+U شور ،d هدیزگیاج ياهلاتیبروا يوق یگتسبمه نتفرگ رظن

U یبرجت تاعلاطم ،نونکات .دوشیم باختنا دناهدش ماجنا لابق هک يرظن تاعلاطم ای یبرجت جیاتن ساسا رب 

 eV2  ریداقم ،دراباه رتماراپ يارب ،نیاربانب .تساهدشن شرازگ BiMVO و SMVO، SnMVO ياهبیکرت يور

 نیا يارب هدش هبساحم يژرنا فاگ و یسیطانغم ياهرواتشگ .دیدرگ باختنا V و Mn نوی ود ره يارب eV 5 ات

 ،eV 5 ات eV 2 زا U رییغت اب هک دهدیم ناشن لودج نیا جیاتن .دناهدش شرازگ )9-4( لودج رد اهبیکرت

 یسیطانغم ياهرواتشگ .دنباییم شیازفا V و Mn یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ دوریم راظتنا هک روطنامه

 يزلفمین راتفر هدننک دییات نآ حیحص رادقم هک دنوشیم ارگمه تباث رادقم کی هب U فلتخم ریداقم يارب یلک

)6MnVO0/5Sn1/5Sr( ییاناسرمین راتفر ای )دهدیم ناشن نینچمه )9-4( لودج .دشابیم )رگید تابیکرت يارب 
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 eV 2 يارب SnMVO بیکرترد هکيروطهب دنوشیم رود یمرف حطس زا اهتلاح ،دراباه لیسناتپ لامعا اب هک

= U، شیازفا اب .دوشیم بیکرت نیا يزلفمین راتفر هب رجنم هک هدش زاب يژرنا فاگ نییاپ نیپسا لاناک رد 

 SnMVO دوشیم ینیبشیپ هجیتن رد و دوشیم رادیدپ زین لااب نیپسا لاناک رد یکچوک يراون فاگ ،U رتشیب

  .دشاب اناسرمین بیکرت کی U = 3 ،4 و eV 5 ریداقم يارب

 

 اب نییاپ و لااب نیپسا لاناک ود ره يارب هدش هبساحم يراون فاگ و یعضوم و یلک یسیطانغم ياهرواتشگ )9-4( لودج
 .6MnVO2Bi و 6MnVO2Sn بیکرت ود ره يارب GGA+U بیرقت زا هدافتسا

  Sn2MnVO6   Bi2MnVO6 

U (eV)  0 2 3 4 5  0 2 3 4 5 

m
tot

(μ
B
)  15/73 16/0 16/0 16/0 16/0  12/0 12/0 12/0 12/0 12/0 

m
Mn

(μ
B
)  5/05 5/07 5/08 5/09 5/10  4/87 4/94 4/97 4/99 5/01 

m
V
(μ

B
)  2/93 3/07 3/09 3/10 3/10  1/48 1/57 1/62 1/68 1/74 

Eg↑ (eV)  00/0  00/0  0/14 0/55 0/93  1/0 0/95 0/93 0/89 0/86 

Eg↓ (eV)  00/0  2/77 2/75 2/75 2/75  1/51 1/15 1/14 1/13 1/13 

 

 و SnMVO ياهبیکرت يارب GGA(+U) بیرقت زا هدافتسا اب هدش هبساحم يراون راتخاس )13-4( لکش

BiMVO اب هسیاقم رد لااب نیپسا لاناک رد اهراون رتشیب مکارت .دهدیم ناشن ار لااب نراقت اب ریسم دادتما رد 

 نیپسا لاناک رد .دشابیم یسررب دروم بیکرت ود ره رد سیطانغمورف مظن رگنایب یمرف حطس ریز نییاپ نیپسا

 نیپسا لاناک رد .دننکیم عطق ار یمرف حطس شناسر راون هنیمک و تیفرظ راون هنیشیب ،SnMVO بیکرت يلااب

 يزلف راتفر هب رجنم هک دننکیم دروخرب یمرف حطس اب شناسر راون هنیمک زا یکدنا رایسب ياهتلاح ،نییاپ

SnMVO بیکرت يارب .دوشیم BiMVO، تابساحم GGA ینیپسا لاناک ود ره يارب ار یحضاو يراون فاگ 

 دشابیم eV 1 دودح میقتسمریغ يراون فاگ ياراد لااب نیپسا هک دوشیم هدهاشم نینچمه .دهدیم ناشن

 طاقن بیترتهب ،یفلتخم طاقن رد شناسر راون هنیمک و تسا راومه اتبسن هک تیفرظ راون هنیشیب هکيروطهب

  .دناهتفرگ رارق ،V و اماگ

 يارب ،SnMVO بیکرت رد ،تساهدش هداد ناشن eV /04 = U يارب )13-4( لکش رد هک روطنامه ،U لامعا اب

 ییاناسرمین راتفر هب هک تساهدش زاب تلونورتکلا 75/2 و 55/0 ياهفاگ بیترتهب نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک

 رییغت BiMVO ییاناسرمین راتفر ،U لامعا اب هک دوشیم هدهاشم ،نینچمه .تساهدش رجنم بیکرت نیا

 يراون فاگ هب هک تساهدش رادیدپ لااب نیپسا تیفرظ راون هنیشیب رد یکدنا يراومهان ،دروم نیا رد .دنکیمن
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 eV( بیرقت اب یگتسبمه رثا نتفرگ رظن رد اب ،لااب جیاتن قباطم .تساهدش رجنم V هطقن رد هدش عقاو میقتسم

2 > U( GGA+U دنهدیم ناشن ییاناسرمین راتفر یسررب دروم بیکرت ود ره.  

 

 

 طوطخ( GGA بیرقت زا هدافتسا اب 6MnVO2Sn و 6MnVO2Bi ياهبیکرت يارب هدش هبساحم يراون راتخاس )31-4( لکش
 رفص رادقم رد یمرف يژرنا .دنهدیم ناشن ار GGA+U (U = 4 eV) بیرقت اب هدش هبساحم يراون راتخاس اهنیچ هطقن .)رپوت

 .تساهدش میظنت
 

 رثا هدهاشم و SnMVO بیکرت رد اهیهجوتشه یگدشجک یسررب رد لیهست روظنمهب ،ورشیپ شهوژپ رد

 زا هدافتسا اب راب یلاگچ هبساحم هب ،BiMVO بیکرت رد اهیهجوتشه نیا جاجوعا رد اهنت ياهتفج روضح

 رد .تساهدش هداد شیامن )14-4( لکش رد نآ جیاتن هک تساهدش هتخادرپ GGA+U )eV /04 = U( بیرقت

 6Mn(V)O ياهیهجوتشه یگدشجک ،دراد رب رد ار V و Mn ياهنوی هک ab هحفص رد ،)فلا 14-4( لکش

 تساهدش جک درگتعاس تهج رد 6MnO یهجوتشه نآ رد هک دوشیم هدهاشم SnMVO بیکرت رد

 رب هولاع .تسا هداد خر درگتعاسداپ تهج رد اههشوگ رد عقاو 6VO ياهیهجوتشه یگدشجک هکیلاحرد

 ناوتیم ،دشابیم ینورتکلا راب یلاگچ نداد تسد زا هدنهدناشن هک V و Mn ياهنوی فارطا یبآ گنر زا ،نیا
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 +2 تیفرظ تلاح اب قفاوت رد هک دناهداد تسد زا ار یناسکی ابیرقت ياهنورتکلا دادعت اهنوی نیا هک تفایرد

  .دشابیم نوی ودره يارب هدش هبساحم

 هداد ناشن زین Bi ياهنوی لماش هحفص رد ینورتکلا راب یلاگچ فلاتخا ،ab هحفص رب هولاع ،BiMVO دروم رد

 p6 و s6 ياهتلاح نیب یگدشدیربیه زا یشان ياهنت ياهتفج ،دروم نیا رد .))ب 14-4( لکش( تساهدش

Mn- دنویپ لوط فارحنا ثعاب ییاجباج نیا هک دناهدش اهنوی نیا يزکرمریغ ییاجباج هب رجنم Bi+3 ياهنوی

O 6 ياهیهجوتشه هظحلام لباق جاجوعا و دوخ نیگنایم رادقم زاMnO رد هدش هدهاشم یبآ گنر .تساهدش 

 يورک نراقت دنراد لیامت اهنت ياهتفج نیا هک دهدیم ناشن ریوصت رد هدش صخشم Bi متا تسار تمس

 دناوتیم اهنت ياهتفج صاخ يریگتهج نیا .دنوش هدیزگیاج Bi ياهنوی فرط کی رد و هداد تسد زا ار دوخ

 B هاگیاج ياهنویتاک فارطا یبآ گنر زا )ب 14-4( لکش رد .دروآ دوجوب یعضوم یکیرتکلا ياهیبطقود

 تلااح ریداقم اب هک دناهداد تسد زا نورتکلا يرتشیب دادعت Mn اب هسیاقم رد V ياهنوی هک تفایرد ناوتیم

 يزکرمریغ ییاجباج ،BiMVO بیکرت رد ،نیاربانب .دشابیم قباطت رد اهنوی نیا يارب +2 و +4 بیترتهب تیفرظ

 .دروآ دوجوب ییلااب یکیرتکلا شبطق تسا نکمم هک هدش رجنم نراقت نتسکش هب ،B و A هاگیاج ياهنویتاک

 یسیطانغم رواتشگ اب سیطانغمورف مظن اشنم )V و B )Mn ياهنویتاک d رپیشخب ياهلاتیبروا ،رگید فرط زا

 تیصاخ اب یشخبدیما يادیدناک ناونعهب دناوتیم BiMVO بیکرت ،هجیتن رد .دنشابیم Bμ 0/12 یلک

  .دوش یفرعم ییورفدنچ

 

 

 و SnMVO )فلا( بیکرت يارب V و Mn ياهنوی لماش ab هحفص رد هدش هبساحم ینورتکلا راب یلاگچ فلاتخا )14-4( لکش
 .BiMVO رد Bi ياهنوی لماش ab هحفص )ج( ؛BiMVO )ب(

 

 یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ هعلاطم هب GGA بیرقت زا هدافتسا اب شهوژپ زا شخب نیا رد ،هجیتن رد

 Sn = A( 6MnVOxAx-2Sr و Bi و x = 5/0 ،0/1 ،5/1 و 0/2( تروصهب هک Sn/Bi اب هدییلاآ SMVO بیکرت

 )ج(                                           )ب(                                        )فلا(          
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 ياهنویتاک ياهیلا و یکمنگنس شیارآ ود ،هیاپ يراتخاس تلاح نتفای روظنمهب .دشهتخادرپ ،دوشیم نایب

 يرتنییاپ يژرنا رد یسررب دروم تابیکرت مامت يارب یکمنگنس شیارآ هک دنتفرگ رارق یسررب دروم B هاگیاج

 تابیکرت يارب یلیمهس و یلیمکت ياهزاف هب یشوگراهچ زاف زا نراقت ،A هاگیاج رد شیلاآ اب .تشاد رارق

 و x > 0/2 اب 6MnVOxAx-2Sr يارب اناسرمین زلفمین راذگ کی هک دنداد ناشن تابساحم .تفای شهاک فلتخم

5/0 > x ياهمتا ینیشناج يارب بیترتهب Sn و Bi مظن ياراد یسررب دروم هدییلاآ تابیکرت مامت .دتفایم قافتا 

 رهوبنوتنگم 73/15 )0/12( رادقم ات لک یسیطانغم رواتشگ Sn(Bi) اب Sr ینیشناج اب .دنتسه سیطانغمورف

 دیدج هناگود ياهتیاکسورپ ناونعهب BiMVO و SnMVO بیکرت ود ،تیاهن رد .تفای شیازفا x = 0/2 يارب

 < eV 2 يارب U = 2 ،3 ،4 و eV 5 ریداقم يارب GGA+U تابساحم .دنتفرگ رارق یسررب دروم و هدش یفرعم

U هتفای شیازفا یسیطانغم ياهرواتشگ اب ییاناسرمین راتفر Bμ 0/16 و Bμ 0/12 يارب بیترتهب ار SnMVO و 

BiMVO دروم تابیکرت همه يارب ار ياهظحلام لباق جاجوعا و یگدشجک ،يراتخاس تابساحم .دنداد ناشن 

 هک دنداد ناشن ام تاعلاطم ،نیاربانب .دوش رجنم ییلااب یکیرتکلا شبطق هب دناوتیم هک دنداد ناشن یسررب

 هدش یفرعم ییاهن تابیکرت و هتفای دوبهب A هاگیاج رد شیلاآ اب SMVO یبطق جاجوعا و یسیطانغم صاوخ

 .دنوش ینیبشیپ ییورفدنچ تیصاخ يارب یشخبدیما ياهدیدناک ناونعهب دنناوتیم

 

 6MnTaO2Sn بیکرت یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ یسررب 4-5

 نیزگیاج ار Ta نوی SnMVO بیکرت رد ،B هاگیاج رد فلتخم ياهنوی روضح رثا یسررب روظنمهب ،همادا رد

 و V ياهنوی هکییاجنآ زا .میتخادرپ )6MnTaO2Sn )SnMTO هناگود تیاکسورپ هعلاطم هب و هدرک V نوی

Ta نوی روضح هک دوریم راظتنا ،دنراد رارق یبوانت لودج زا هورگ کی رد Ta رخآ هیلا ینورتکلا شیارآ اب 

)0d: 55+Ta( 0d هاگیاج رد B، نوی دننام V بیکرت رد SMVO، یهجوتشه رد يزکرمریغ ییاجباج کی هب 

6TaO بیترتهب اضف يدنبهکبش رادرب و عطق يژرنا يزاسهنیهب يارب ،هدش ماجنا تابساحم هب هجوت اب .دوش رجنم 

 .دندش باختنا اهرتماراپ نیا يارب 5×7×7 و Ry 300 ریداقم

	

 يراتخاس يزاسهنیهب 1-5-4

 ام هب بیکرت يرولب راتخاس عون دروم رد هیلوا هدیا کی فارحنا لماع هبساحم ،دش نایب لابق هک روطنامه

 زا هدافتسا اب ادتبا ،نیاربانب .دز نیمخت ار لاهدیا یبعکم نراقت زا فارحنا نازیم ناوتیم نآ کمک هب و دهدیم

 ،Sn، 5+Ta+2 ینوی ياهعاعش يارب بیترتهب Å 4/1 و 645/0( 58/0( Å1/18 ، Å 64/0، Å ریداقم و )2-4( هطبار

+3Mn 2- و )دایز( مک نیپسا اب تلاح ردO مینادیم هک روطنامه .]510[ میتخادرپ فارحنا لماع هبساحم هب، 
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 ،)t<0/1>05/1( کی هب کیدزن فارحنا لماع رادقم يارب ،هناگود ياهتیاکسورپ يارب یلک نوناق کی ناونعهب

 یتوافتم يرولب ياهراتخاس هب کی رادقم زا فارحنا .دوشیم ینیبشیپ يرولب راتخاس يارب یبعکم نراقت لاومعم

 t<97/0>0/1 يارب و )m3-R ییاضف هورگ( 1یشوگشش راتخاس t<05/1 يارب هکيروطهب ،دوشیم رجنم

 ییاضف هورگ( يزولتسار ياهنراقت t>97/0 يارب .دوریم راظتنا )I4/m ییاضف هورگ( یشوگراهچ راتخاس

Pnma ای Pbnm( يارب هدش هبساحم ریداقم هب هجوت اب .[113] دنوشیم ینیبشیپ یلیمکت ایو t، بیترتهب 

 ياههکبش تباث اب یلیمکت يرولب نراقت ،Mn+3 نوی دایز و مک نیپسا اب ياهتلاح يارب 893/0 و 914/0

 لماش راتخاس لماک يزاسهنیهب زا سپ .میتفرگ رظن رد يدورو ياههداد ناونعهب ار SnMVO بیکرت اب ناسکی

 راتخاس هب هدش هتفرگ رظنرد یلیمکت راتخاس زا يرولب نراقت ،اهمتا تیعقوم و هکبش ياهرتماراپ يزاسهنیهب

 یسررب دروم زین ار يزولتسار و یشوگراهچ ،یبعکم ياهنراقت ،رتیلک ياهعلاطم روظنمهب .تفای رییغت یلیمهس

 ،هدشهتفرگ رظنرد ياهنراقت نایم رد .دناهدش شرازگ )10-4( لودج رد تابساحم نیا جیاتن هک میداد رارق

 يژرنا يارب هدش هبساحم ریداقم هب هجوت اب .دش لیدبت یلیمهس هب زین يزولتسار راتخاس شلهاو ماجنا زا سپ

 بیکرت هیاپ تلاح ناونعهب ،لک يژرنا نیرتمک اب )P1 ییاضف هورگ( یلیمهس يرولب راتخاس ،اهراتخاس نیا لک

SnMTO نیا یبسن لک يژرنا و هکبش ياهتباث يارب هدش هبساحم جیاتن )10-4( لودج .دش یفرعم 

 .دهدیم ناشن ار يرولب ياهراتخاس

 

 .SnMTO بیکرت يرولب فلتخم ياهراتخاس يارب هدش هبساحم یبسن لک يژرنا و هکبش ياهرتماراپ )10-4( لودج

 هکبش ياهرتماراپ  یلیمهس  یبعکم  یشوگراهچ

5/72  8/09  5/63  a (Å) 

5/72  8/09  5/88  b (Å) 

8/00  8/09  8/36  c (Å) 
90/00  90/00  88/18  α (deg.) 
90/00  90/00  89/05  β (deg.) 
90/00  90/00  92/02  γ (deg.) 

+4/23  +4/20  0/0  ∆Etot (eV) 

 

 
1 Hegsagonal 
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 يژرنا نیب فلاتخا تروصهب هک نآ لیکشت يژرنا ،SnMTO بیکرت هیاپ تلاح زاف يرادیاپ یسررب روظنمهب

 هبساحم لیکشت يژرنا هباشم (دوشیم فیرعت بیکرت رد دوجوم رصانع لک ياهيژرنا و هتفای شلهاو بیکرت لک

 :دش هبساحم )7-4( هطبار زا هدافتسا اب )SMVO بیکرت يارب هدش

Ef = Etot (SnMTO) – (2ESn+EMn+ETa+6EO)               (7-4) 

 لیکشت اب ار SnMTO هناگود تیاکسورپ يرادیاپ هک تسا eV 53/3- = fE لیکشت يژرنا هدش هبساحم رادقم

 روطنامه .دهدیم ناشن ار SnMTO بیکرت هیاپ تلاح يرولب راتخاس ،)15-4( لکش .دنکیم دییات يدوخبدوخ

 ياهنوی هکيروطهب ،دنباییم یهجوت لباق جاجوعا 6TaO، 6MnO ياهیهجوتشه دهدیم ناشن لکش نیا هک

Mn و Ta ياهدنویپ لوط رییغت هب رجنم و هدش اجباج اهیهجوتشه زکرم زا Mn-O و Ta-O رد .دنوشیم 

 جاجوعا اشنم دوشیم طوبرم Mn+3 ياهنوی ینورتکلا شیارآ هب هک رلت نای رثا ،6MnO ياهیهجوتشه دروم

 شیارآ زا هک مود هبترم رلت نای رثا ،6TaO ياهیهجوتشه رد هک تسا یلاحرد نیا .دشابیم O-Mn ياهدنویپ

 ياهیهجوتشه جاجوعا هجیتن رد و Ta ياهمتا يزکرمریغ ییاجباج ،دوشیم یشان Ta+5 ياهنوی 0d ینورتکلا

  .دراد هارمههب ار هطوبرم

 

 

 )ب( و c ياتسار )فلا( رد Mn و Ta ياهنوی یکمنگنس مظن و یلیمهس نراقت اب SnMTO يرولب راتخاس )15-4( لکش
 .دناهتفرگ رارق گنر یبآ و یسوط ياهیهجوتشه نورد بیترتهب Ta و Mn ياهنوی . abهحفص

 

 اب هک دوشیم صخشم d∆ جاجوعا رتماراپ اب اهیهجوتشه نیا جاجوعا نازیم ،دش نایب رتشیپ هک روطنامه

 هیواز ،نیگنایم دنویپ لوط ،لولس مجح لماش هدش هبساحم يراتخاس ياهرتماراپ .دوشیم فیرعت )6-4( هطبار

   .دناهدش شرازگ )11-4( لودج رد SnMTO هیاپ تلاح راتخاس يارب جاجوعا رتماراپ و دنویپ

 هیواز 6MnO و 6TaO ياهیهجوتشه ندش جک لیلدهب هک دوشیم هدهاشم )11-4( لودج جیاتن هب هجوت اب

 هجیتن ار رتمک نراقت اب يراتخاس و هدش فرحنم یبعکم نراقت رد °180 لاهدیا رادقم زا Mn-O-Ta دنویپ
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 دوخ فارطا ياضف و Sn-O دنویپ لوط يزاسهنیهب روظنمهب A هاگیاج کچوک ياهنویتاک تقیقح رد .دهدیم

 .دنوشیم راتخاس جاجوعا و B هاگیاج ياهیهجوتشه ندش جک هب رجنم

 

 يارب هدش هبساحم جاجوعا رتماراپ و دنویپ هیواز ،دنویپ نیگنایم لوط ،لولس مجح لماش يراتخاس ياهرتماراپ )11-4( لودج
 .SnMTO هیاپ تلاح راتخاس

يراتخاس ياهرتماراپ    

276/81  V ( Å
3
) 

2/074  <Ta-O> (Å) 

2/27  <Mn-O> (Å) 

150/08  Mn-O-Ta (deg.)  
 

2/91 
 

 Δd (TaO6) × 10-3 

1/42  Δd (MnO6) × 10-3 

 

 یسیطانغم صاوخ و ینورتکلا راتخاس 2-5-4

 دننام ،يژرنا نیرتمک اب یسیطانغم زاف نتفای روظنمهب ،SnMTO بیکرت هیاپ تلاح يرولب راتخاس نتفای زا سپ

 )FiM( سیطانغميرف ،)AFM2و AFM1( سیطانغمورفداپ ياهمظن لماش یفلتخم یسیطانغم تلااح ،لبق

 .دناهدش هداد شیامن )16-4( لکش رد اهتلاح نیا .میتفرگ رظن رد Ta و Mn ياهمتا يارب ار سیطانغمورف و

 رثا اب Mn-3d متا يارب دراباه لیسناتپ و دندش ماجنا GGA+U و GGA بیرقت ود زا هدافتسا اب تابساحم

 تلونورتکلا 2 و 1 ریداقم ،فیعض یگتسبمه اب Ta-5d رصنع يارب و تلونورتکلا 5 و 4 ریداقم ،يوق یگتسبمه

 يرتنییاپ لک يژرنا ،1=  TaU	eV و eV 4=  MnU تلاح ،هدشهتفرگ رظن رد ریداقم نیب زا .دشهتفرگ رظن رد

 جیاتن .دندش شرازگ نآ هب طوبرم جیاتن هک دراد دراباه لیسناتپ يارب هدشهتفرگ رظن رد ریداقم هیقب هب تبسن

 اب FM و AFM2 تلااح هب بیترتهب شلهاو زا سپ FiM و AFM1 یسیطانغم ياهيدنبرکیپ هک دنداد ناشن

 تلاح زاف ناونعهب AFM2 یسیطانغم مظن ،نیاربانب .دندش لیدبت AFM2 تلاح يارب يرتنییاپ لک يژرنا

 بیکرت نیا یسیطانغم مظن هک درک نایب ناوتیم ،جیاتن نیا هب هجوت اب .دش یفرعم SnMTO بیکرت يارب هیاپ

 خر Ta و Mn ياهنوی نیب یلدابتربا شنکمهرب هکيروطهب ؛تسا هتسباو Mn ياهنوی يریگتهج هب ایوق

   .دوشیم ab يزاوم هحفص ره رد اهنوی نیا )FM شیارآ( ناسکی يریگتهج هب رجنم هک دهدیم
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 .هدشهتفرگ رظن رد فلتخم یسیطانغم ياهتلاح رد Ta و Mn ياهنوی نیپسا يریگتهج شیامن )16-4( لکش

 

 یئزج و یلک یسیطانغم ياهرواتشگ و  AFM2 و FM سیطانغمورفداپ و ورف زاف ود نیب لک يژرنا فلاتخا

 رکذ )12-4( لودج رد GGA+U و GGA ياهبیرقت زا هدافتسا اب Ta و Mn ياهنوی يارب هدش هبساحم

 ياهرواتشگ .دناهدش شرازگ زتنارپ رد زین GGA+U بیرقت زا هدافتسا اب هدش هبساحم ریداقم .دناهدش

 و g1eg23t(4d: 33+Mn( تیفرظ تلااح هب لیامت Ta و Mn ياهمتا يارب هدش هبساحم یعضوم یسیطانغم

)g0eg2
0t( 0d:55+Ta دنهدیم ناشن ار. 

 

 ياهلاناک يژرنا فاگ و یعضوم و لک یسیطانغم ياهرواتشگ ،AFM2 و FM تلااح نیب لک يژرنا فلاتخا )12-4( لودج
 .eV) 1=  TaeV, U 4=  MnGGA(+U; U بیرقت زا هدافتسا اب SnMTO بیکرت يارب نییاپ و لااب نیپسا

 

 

 

 

 

 

 یئزج و یلک تلااح یلاگچ و يراون راتخاس ،SnMTO هناگود تیاکسورپ ینورتکلا راتخاس فیصوت روظنمهب

 تلاح یسیطانغم زاف و يرولب راتخاس يارب GGA+U و GGA ياهبیرقت زا هدافتسا اب نآ ینیپسا هدیبطق

 ياناسرمین کی SnMTO ،دوشیم هدهاشم هک روطنامه .دناهدش هداد شیامن )17-4( لکش رد و هبساحم هیاپ

	 .دشابیم نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک رد بیترت هب تلونورتکلا 15/1 و 1/05 يراون فاگ اب سیطانغمورفداپ

  AFM2  FM 

mtot (μB
)  0/00 (0/00)  10/00 (10/00) 

mMn1 (μB
)  4/94 (5/03)  4/94 (5/01) 

mMn2 (μB
)  -4/91 (-5/02)  4/91 (5/03) 

mTa1 (μB
)  -0/04 (-0/03)  0/12 (0/07) 

mTa2 (μB
)  0/06 (0/04)  0/10 (0/09) 

Eg (eV)↑      1/05 (1/10)  1/11 (1/17) 
Eg (eV)↓  1/15 (1/20)  1/20 (1/23) 

EFM-AFM2 (eV)  0/002 (0/0002) 

        AFM1                         AFM2                          FiM                           FM 
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 بیرقت اب 6TaOMn2Sn هناگود تیاکسورپ يارب هدش هبساحم یئزج و یلک تلااح یلاگچ و يراون راتخاس )71-4( لکش
GGA. بیرقت زا هدافتسا اب تابساحم جیاتن اهنیچهطقن )eV 1=  TaeV, U 4=  MnUGGA+U( يژرنا .دنهدیم ناشن ار 

 .تساهدش میظنت رفص رادقم رد یمرف
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 هکيروطهب تسا میقتسم ریغ يراون فاگ اب اناسرمین کی SnMTO هک دهدیم ناشن هدشهبساحم يراون راتخاس

 )12-4( لودج هب هجوت اب .دناهتفرگ رارق 2T و 2R طاقن رد بیترتهب شناسر راون هنیمک و تیفرظ راون هنیشیب

 ود ره رد يراون فاگ شیازفا هب رجنم دراباه لیسناتپ لامعا هک دوشیم هدهاشم ،)17-4( لکش نینچمه و

 .دوشیم ینیپسا لاناک

 رد تکراشم نیرتشیب هک تفایرد ناوتیم ،)17-4( لکش رد هدش هداد ناشن یئزج تلااح یلاگچ هب هجوت اب

 p2 و d3 ياهلاتیبروا زا یشان ،تلونورتکلا 0/0 ات -5/2 يژرنا هزاب رد ،یمرف حطس هب کیدزن و تیفرظ راون

 .دنرادن هیحان نیا رد يریگمشچ تکراشم Ta و Sn تلااح یلاگچ هکیلاحرد .دشابیم O و Mn ياهمتا

 یگدشدیربیه هب طوبرم ابلاغ تلونورتکلا -5/2 ات -5/6 يژرنا هدودحم رد هدش هدرتسگ تیفرظ راون ،نینچمه

 .دشابیم O و Mn ياهتلاح

 رد ار تکراشم نیرتشیب Ta-5d ياهتلاح ،تلونورتکلا 5/2 ات 0/0 يژرنا هدودحم رد ،یمرف حطس يلااب رد

 Ta-5d و O-2P ياهلاتیبروا نیب ،SMVO بیکرت هباشم ،يژرنا هدودحم نیا رد .دنراد شناسر راون

 هطوبرم ياهیهجوتشه رد 5Ta+ ياهنوی يزکرمریغ ییاجباج هب رجنم هک دتفایم قافتا یگدشدیربیه

 هدش شرازگ 0d5 :5+Ta ینورتکلا شیارآ اب هک دنتسه یلاخ ابیرقت یمرف حطس ریز ،d5-Ta ياهتلاح .دوشیم

 Mn ياهمتا d ياهتلاح هک دوشیم رجنم دراباه لیسناتپ لامعا ،دوشیم هدهاشم هک روطنامه .دراد تقباطم

  .دنوش رود یمرف حطس زا

 فیرعت هتفای شلهاو و هیلوا ياهراتخاس راب عیزوت نیب فلاتخا ناونعهب هک راب یلاگچ هبساحم اب ،همادا رد

 یلاگچ فلاتخا )18-4( لکش .دش هتخادرپ SnMTO بیکرت راب عیزوت و اهدنویپ تعیبط یسررب هب ،دوشیم

  ياهمتا یگیاسمه رد راب یلاگچ فلاتخا نیرتمک ،لکش نیا هب هجوت اب .دهدیم شیامن ار هدش هبساحم راب

Taياهمتا سپس و Mn و تسا قباطت رد اهنآ +3 و +5 تیفرظ تلااح اب بیترتهب هک دوشیم هدهاشم 

 یشان اهنآ يلااب يویتاگنورتکلا زا هک دوشیم هدهاشم نژیسکا ياهمتا فارطا رد راب یلاگچ فلاتخا نیرتشیب

 .دنکیم دییات ار اهمتا نیا نیب یسنلااوک دنویپ تعیبط ،Mn-O و Ta-O ياهمتا نیب راب كارتشا .دوشیم

 رد هدش هداد شیامن یئزج تلااح یلاگچ رد هدش هدهاشم O-2p و Ta-5d/Mn-3d ياهلاتیبروا یناشوپمه

 .دشابیم اهدنویپ نیا یسنلااوک تیهام رب یهاوگ زین )17-4( لکش

 .تسا هدش هداد ناشن زین O و Sn ياهمتا لماش هحفص رد هدش هبساحم راب یلاگچ فلاتخا ،)18-4( لکش رد

 نراقتمان عیزوت هب رجنم p5 و s5 ياهتلاح نیب یگدشدیربیه زا یشان ياهنت ياهتفج ،Sn ياهمتا فارطا رد

 ياهتفج نیا ،دش نایب رتشیپ هک روطنامه .دناهدش Sn+2 ياهنوی يزکرمریغ ییاجباج و راب یلاگچ فلاتخا

 يریگتهج نیا هک دنوش نیزگیاج Sn ياهمتا فرط کی رد و هداد تسد زا ار دوخ يورک نراقت دنراد لیامت اهنت

	.دروآ دوجوب یعضوم یکیرتکلا ياهیبطقود دناوتیم صاخ
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 و )تسار تمس( Sn نوی لماش ab هحفص رد SnMTO بیکرت يارب هدش هبساحم ینورتکلا راب یلاگچ فلاتخا )18-4( لکش

 .)پچ تمس( Ta و Mn ياهنوی لماش
 

 ،يراتخاس صاوخ هعلاطم هب GGA+U و GGA ياهبیرقت زا هدافتسا اب شهوژپ زا شخب نیا رد ،هجیتن رد

 اب یلیمهس راتخاس هک دنداد ناشن تابساحم .میتخادرپ SnMTO هناگود تیاکسورپ یسیطانغم و ینورتکلا

 .دشابیم لک يژرنا نیرتنییاپ ياراد هدشهتفرگ رظنرد ياهزاف نیب رد Ta و Mn ياهنوی یکمنگنس مظن

 کی SnMTO هک دنداد ناشن GGA(+U) بیرقت زا هدافتسا اب یسیطانغم و ینورتکلا راتخاس تابساحم

 و لااب ینیپسا ياهاناک رد (1/20) 1/15 و (1/10) 1/05 بیترتهب يراون فاگ اب سیطانغمورفداپ ياناسرمین

 دنناوتیم A و 'B و B ياههاگیاج رد بیترتهب Sn و Ta، Mn ياهمتا يزکرمریغ ياهییاجباج .دشابیم نییاپ

 تیاکسورپ بیکرت کی ناونعهب SnMTO ،نیاربانب .دنوش یفرعم بیکرت نیا رد یکیرتکلا شبطق اشنم ناونعهب

  .دوشیم ینیبشیپ ییورفدنچ تیصاخ اب هناگود

 

 يرون صاوخ یسررب 6-4

 و یموهوم و یقیقح کیرتکلايد بیارض ،هدش یسررب هناگود ياهتیاکسورپ يرون راتفر كرد روظنمهب

 یشوگراهچ ینراقت ياهراتخاس ياراد هعلاطم دروم تابیکرت .دندش هبساحم اهنآ بذج بیرض نینچمه

)SMVO(، یلیمکت )SnMVO( یلیمهس و )BiMVO و SnMTO( یسررب روظنمهب ،نیاربانب .دنشابیم 

 ریاس يارب و [001] و [100] ياتسار ود رد يرون صاوخ یشوگراهچ نراقت يارب ،اهنآ راتفر يدرگناسمه

 ینورتکلا راتخاس هکنیا هب هجوت اب ،نینچمه .دندش هبساحم [001] و [010] ،[100] ياتسار هس ره رد اهنراقت

 هعلاطم روظنمهب نیاربانب دنداد ناشن نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک رد ار یتوافتم راتفر هدش یسررب ياهبیکرت

  .دندشهتفرگ رظن رد ینیپسا لاناک ود ره ،اهنآ يرون صاوخ لماک
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 کیرتکلايد عبات 1-6-4

 خساپ هک دوشیم صخشم نآ کیرتکلايد عبات اب هدام ره یکیرتکلا راتفر ،دش هراشا لوا لصف رد هک روطنامه

 یموهوم و یقیقح تمسق ود زا هک تسا طلتخم عبات کی و دشابیم یجراخ یسیطانغمورتکلا نادیم هب هدام

𝜀 هطبار اب و هدش لیکشت = 𝜀1 + 𝑖𝜀2 یقیقح تمسق راتفر .دوشیم نایب (𝜀1) بسح رب کیرتکلايد عبات 

 )19-4( لکش رد یمرف حطس يلااب eV 0/8 – 0/0 يژرنا هدودحم رد ،نییاپ و لااب نیپسا لاناک ود يارب يژرنا

 )Mn,VU	=	eV 4 و eV 1=  TaU( و GGA ياهبیرقت زا هدافتسا اب تابساحم یمامت .تساهدش هداد شیامن

GGA+U بیرقت هب طوبرم جیاتن لکش ره رد هک دندش ماجنا GGA+U دناهدش هداد شیامن همیمض تروصهب. 

𝜀1 يازا هب ،مینادیم هک روطنامه > 𝜀1 يازا هب و کیرتکلايد راتفر هدام 0 <  ناشن دوخ زا يزلف راتفر هدام 0

 نیپسا لاناک و يزلف راتفر لااب نیپسا لاناک ،SMVO بیکرت رد ،)19-4( لکش هب هجوت اب ،نیاربانب .دهدیم

 هب رجنم دراباه لیسناتپ لامعا .دشابیم بیکرت نیا يزلفمین راتفر رگنایب هک دراد کیرتکلايد راتفر نییاپ

 )6-4( لکش رد هدش هداد ناشن ياهتلاح یلاگچ راتفر اب هک دوشیم نییاپ نیپسا لاناک يژرنا فاگ شیازفا

 رد SMVO بیکرت يدرگناسمهان رگنایب ]001[ و ]100[ ياتسار ود رد اهرادومن قباطت مدع .دراد تقباطم

 [001] ياتسار اب هسیاقم رد [010] و [100] ياتسار ود ياهرادومن اهبیکرت ریاس يارب .دشابیم اهاتسار نیا

 يژرنا فاگ دراباه لیسناتپ لامعا اب ،SnMVO بیکرت يلااب نیپسا لاناک رد .دنشابیم يرتشیب قباطت رد

 نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک رد SnMTO و BiMVO بیکرت ود .دراد کیرتکلايد راتفر هدام و هدش داجیا

 عبات رادقم .دنهدیم ناشن ار یهباشم اتبسن راتفر لاناک ود ره SnMTO دروم رد هک دنراد کیرتکلايد راتفر

 راتفر اب سکع تبسن هک دهدیم ناشن ار 𝜀1(0) کیتاتسا کیرتکلايد تباث ،رفص يژرنا رد یقیقح کیرتکلايد

 لکش هب هجوت اب .دنشابیم رتکچوک يراون فاگ يانعم هب 𝜀1(0) رتلااب ریداقم نیاربانب ؛[114] دراد يژرنا فاگ

 رتمک نییاپ نیپسا زا لااب نیپسا لاناک يراون فاگ GGA (+U) بیرقت يارب ،BiMVO بیکرت رد )4-19(

 رد نیا .تسا قباطت رد )9-4( لودج رد هدش شرازگ (1/13) 1/51 و (0/89) 1/0 ریداقم اب بیترتهب هک تسا

 لامعا اب و تسا ناسکی ابیرقت ینیپسا لاناک ود ره رد 𝜀1(0) رادقم ،SnMTO بیکرت رد هک تسا یلاح

 )12-4( لودج رد هدش شرازگ يراون فاگ ریداقم اب راتفر نیا .دباییم شهاک یکدنا رادقم نیا دراباه لیسناتپ

 بیکرت يارب eV 4 و eV 2 يژرنا هدودحم رد کیرتکلايد عبات یقیقح شخب یفنم ریداقم .دراد تقباطم لاماک

SMVO 8-6 يژرنا هدودحم رد و eV بیکرت يارب BiMVO نیا رد سیطانغمورتکلا جوم هک دننکیم نایب 

 .دنکیمن روبع هدام زا يژرنا ياههدودحم
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 و ]100[ ياهاتسار رد نییاپ و لااب نیپسا ياهلاناک يارب يژرنا بسح رب ) 𝜀1( کیرتکلايد عبات یقیقح تمسق )19-4( لکش
 جیاتن .SnMTO و SnMVO، BiMVO ياهبیکرت يارب ]001[ و ]010[ ،]100[ ياهاتسار و SMVO بیکرت يارب ]001[

 .دناهدش هداد ناشن همیمض تروصهب GGA+U بیرقت زا هدافتسا اب تابساحم

 

 بذج و تسا تیمها اب رایسب يرون کینورتکلا ياهرازبا هدزاب نییعت رد ،𝜀2 کیرتکلايد عبات یموهوم تمسق

 لاناک ود يارب يژرنا بسح رب کیرتکلايد عبات (𝜀2) یموهوم تمسق راتفر .دهدیم ناشن ار هدام طسوت نوتوف

 .تساهدش هداد شیامن )20-4( لکش رد یمرف حطس يلااب eV 0/8 – 0/0 يژرنا هدودحم رد ،نییاپ و لااب نیپسا

 ود نیا يزلف تلاح هدنهدناشن SnMVO و SMVO بیکرت ود يارب eV 0 يژرنا هدودحم رد 𝜀2 تیعضو

 يلااب نیپسا لاناک رد یکچوک يراون فاگ دراباه لیسناتپ لامعا .تساهنآ يلااب نیپسا لاناک رد بیکرت

SnMVO ياهبیکرت ینیپسا لاناک ود ره رد نینچمه و بیکرت ود نیا نییاپ نیپسا لاناک رد .دنکیم داجیا 

BiMVO و SnMTO، یمرف حطس رد يژرنا ياهتلاح روضح مدع هک دنوشیم هدید رفص يژرنا زا رترود اههلق 

 اب يراون فاگ شیازفا ،SMVO بیکرت نییاپ نیپسا لاناک رد .دنهدیم ناشن ار ییاناسرمین راتفر هجیتن رد و

 .تسا حضاو لاماک دراباه لیسناتپ لامعا
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 يارب .دنشابیم شناسر راون هب تیفرظ راون زا يراون نیب ياهراذگ اب رظانتم ،𝜀2 رادومن رد هدهاشم لباق ياههلق

 [001] ياهاتسار يارب کیرتکلايد عبات یموهوم شخب رد یلصا ياههلق ،لااب نیپسا لاناک رد ،SMVO بیکرت

 هبساحم یئزج ياهتلاح یلاگچ رادومن هب هجوت اب .دنوشیم هدهاشم eV 2-5 يژرنا هدودحم رد [100] و

 نیا ناوتیم V-3d و O-2p ياهتلاح یگدشدیربیه نتفرگ رظن رد اب و )6-4( لکش رد بیکرت نیا يارب هدش

 .داد تبسن V-3d شناسر راون هب O-2p تیفرظ راون زا ییاهراذگ هب ار اههلق
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 ]100[ ياهاتسار رد نییاپ و لااب نیپسا ياهلاناک يارب يژرنا بسح رب ) 𝜀2( کیرتکلايد عبات یموهوم تمسق )20-4( لکش
 اب تابساحم جیاتن .SnMTO و SnMVO، BiMVO ياهبیکرت يارب ]001[ و ]010[ ،]100[ و SMVO بیکرت يارب ]001[ و

 .دناهدش هداد ناشن همیمض تروصهب GGA+U بیرقت زا هدافتسا
 

 

 دهدیم خر eV 3-4 يژرنا هدودحم رد یلصا هلق [001] و [100] ياتسار ود ره يارب ،نییاپ نیپسا لاناک رد

 لامعا اب .دوش هداد تبسن Mn-3d و V-3d شناسر ياهراون هب O-2p تیفرظ راون زا راذگ هب دناوتیم هک

 .دشابیم يراون فاگ شیازفا رب یهاوگ هک دنوشیم اجباج رتلااب ياهيژرنا تمس هب اههلق نیا ،دراباه لیسناتپ

 و eV 6 ياهيژرنا دودح رد یلصا هلق ود ،SnMVO بیکرت يارب کیرتکلايد عبات یموهوم شخب رادومن رد

eV 9 تیفرظ راون نیب راذگ هب ار نآ ناوتیم هک دوشیم هدهاشم نییاپ نیپسا لاناک رد O-2p ياهراون هب 

 هک هدش داجیا لااب نیپسا لاناک رد یکچوک فاگ دراباه لیسناتپ لامعا اب .داد تبسن Mn-3d و V-3d شناسر

 ،هدش هعلاطم ياتسار هس ره رد ،BiMVO بیکرت رد .تساهدش رجنم SnMVO بیکرت ياناسرمین زلف راذگ هب

 .دشابیم V-3d و O-2p بیترتهب شناسر و تیفرظ ياهراون نیب راذگ هب طوبرم لااب نیپسا لاناک رد هلق نیلوا
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 رتگرزب يراون فاگ رب يدییات هک دنوشیم عورش يرتلااب ياهيژرنا زا نییاپ نیپسا لاناک رد یلصا ياههلق

 راذگ هب ،eV 5 و eV 5/3 دودح ياهيژرنا رد عقاو ،لوا هلق ود .دشابیم لااب نیپسا لاناک هب تبسن لاناک نیا

 و O-2p تیفرظ راون نیب راذگ هب eV 5/6 يژرنا رد عقاو هلق و V-3d شناسر راون و O-2p تیفرظ راون نیب

 رد	.دندش اجباج رتلااب ياهيژرنا تمس هب اههلق نیا ،دراباه لیسناتپ لامعا اب .دوشیم طوبرم Mn-3d شناسر
 ییاناسرمین تعیبط زا هک تسا هباشم ینیپسا لاناک ود ره رد تلااح یلاگچ هکنیا هب هجوت اب SnMTO بیکرت

 رد عقاو ياههلق و دنراد یهباشم راتفر ابیرقت 𝜀2 ياهرادومن ،دوشیم یشان سیطانغمورفداپ یسیطانغم تلاح و

 هکیلاح رد دنوشیم طوبرم Ta-5d و O-2p بیترتهب شناسر و تیفرظ ياهراون نیب راذگ هب نییاپ ياهيژرنا

	 .دنشابیم رتلااب ياهيژرنا رد عقاو ياههلق اشنم d3-Mn شناسر راون و p2-O تیفرظ راون نیب راذگ

 رظن دروم تابیکرت يدرگناسمهان رگنایب ،فلتخم ياهاتسار رد کیرتکلايد عبات ياهرادومن لماک قابطنا مدع

 رد هک یلاح رد ؛تسا حضاو لاماک SMVO بیکرت [001] و [100] ياتسار ود يارب قابطنا مدع نیا .دشابیم

 ،BiMVO بیکرت رد .دنراد يرتشیب قابطنا هدش هتفرگ رظن رد ياتسار هس ره ياهرادومن SnMVO بیکرت

  .دنراد يرتشیب فلاتخا [001] ياتسار راتفر اب و دنراد یهباشم اتبسن راتفر [010] و [100] ياهاتسار

 

 بذج فیط 2-6-4

 SMVO، SnMVO، BiMVO ياهبیکرت نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک يارب يژرنا بسح رب بذج ياهرادومن

 بیکرت يارب ،لکش نیا هب هجوت اب .دناهدش هداد ناشن )21-4( لکش رد اهنآ جیاتن و هدش هبساحم SnMTO و

SMVO، لاناک رد تلونورتکلا 6 و 4 ، 2 دودح ياهيژرنا رد [001] و [100] ياهاتسار رد یلصا ياههلق 

 ،دوریم راظتنا هک روطنامه .دنوشیم هدهاشم نییاپ نیپسا لاناک رد eV 3-5 يژرنا هدودحم رد و لااب نیپسا

 نیا .دوشیم عورش نییاپ رایسب يژرنا ریداقم زا بذج ،SMVO بیکرت يلااب نیپسا لاناک يزلف راتفر لیلد هب

 رگنایب هک هدش عورش eV 2 يژرنا دودح زا بذج هبل بیکرت نیا نییاپ نیپسا لاناک رد ،هک تسا یلاح رد

 ياهيژرنا تمس هب بذج هبل لاقتنا هب دراباه لیسناتپ لامعا .دشابیم ینیپسا لاناک نیا ییاناسرمین راتفر

 فلتخم ياهاتسار رد بذج ياهرادومن نیب توافت .دشابیم يراون فاگ شیازفا يانعم هب هک دوشیم رجنم رتلااب

 .تسا بیکرت نیا يدرگناسمهان رگنایب

 راذگ U لامعا اب و دنهدیم ناشن لااب نیپسا لاناک رد ار يزلف راتفر GGA بیرقت جیاتن ،SnMVO بیکرت رد

 راتفر قباطت ،دوشیم هدهاشم هک روطنامه .دوشیم عورش eV 1 دودح يژرنا زا بذج و هداد خر اناسرمین زلف

 لاناک رد .تسا رتشیب اهبیکرت ریاس هب تبسن SnMVO بیکرت يارب هدش هتفرگ رظن رد ياتسار هس رد بذج

 عورش eV1  دودح يژرنا زا بذج هبل ،SnMTO بیکرت ینیپسا لاناک ود ره و BiMVO بیکرت يلااب نیپسا

 يژرنا دودح زا بذج ،BiMVO بیکرت نییاپ نیپسا لاناک رد .دهدیم ششوپ ار یئرم فیط هیحان مامت و هدش
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eV 2 بیکرت ود ره رد .دوشیم عورش BiMVO و SnMTO، هب یکدنا بذج هبل دراباه لیسناتپ لامعا اب 

 هتفرگ رظن رد يژرنا هدودحم مامت رد )α( بذج بیرض رادقم ،نینچمه .دباییم لاقتنا رتلااب ياهيژرنا تمس

 و BiMVO بیکرت ود هک دنهدیم ناشن جیاتن نیا .دشابیم cm 510-1 هبترم زا ،)تلونورتکلا 8 ات 0( هدش

 .دنشابیم ییاتلووتف ياهدربراک يارب یبسانم ياههنیزگ SnMTO اصوصخم
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 بیکرت يارب ]001[ و ]100[ ياهاتسار رد نییاپ و لااب نیپسا ياهلاناک يارب يژرنا بسح رب بذج بیرض )21-4( لکش
SMVO ياهبیکرت يارب ]001[ و ]010[ ،]100[ و SnMVO، BiMVO و SnMTO. بیرقت زا هدافتسا اب تابساحم جیاتن 

GGA+U دناهدش هداد ناشن همیمض تروصهب. 
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  يریگهجیتن 1-5

 رد ،6MnB'O2A هناگود ياهتیاکسورپ يرون و یسیطانغم ،ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ شهوژپ نیا رد

 یطخ بیکرت بسح رب جوم عبات طسب هیاپ رب هک اتسیس دک زا هدافتسا اب و یلاگچ یعبات هیرظن بوچراچ

 زا یگتسبمه-یلدابت عبات يارب .دندش یسررب ،تسا راوتسا لیسناتپهبش یتابساحم بیرقت و یمتا ياهلاتیبروا

 ،يراتخاس صاوخ هعلاطم هب ادتبا .دش هدافتسا تابساحم مامت رد GGA(+U) - PBE هتفایمیمعت بیش بیرقت

 و Sn ياهمتا اب Sr متا ینیشناج اب ،همادا رد .میتخادرپ 6MnVO2Sr هناگود تیاکسورپ یسیطانغم و ینورتکلا

Bi، هاگیاج رد نورتکلا شیلاآ A ياهمتا مامت ینیشناج اب تیاهن رد و تفرگ رارق یسررب دروم Sr ياهمتا اب 

Sn و Bi، 6 بیکرت ودMnVO2Sn 6 وMnVO2Bi دروم و هدش یفرعم دیدج هناگود تیاکسورپ ود ناونعهب 

 هعلاطم هب ،Ta اب V ياهمتا ینیشناج و SnMVO بیکرت نتفرگ رظن رد اب ،دعب هلحرم رد .دنتفرگ رارق یسررب

  .میتخادرپ 6MnTaO2Sn بیکرت یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ

 

 6MnVO2rS (SMVO)	بیکرت یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ 5-1-1

 رادقم .دش یفرعم هیاپ راتخاس ناونعهب V و Mn ياهنویتاک ياهیلا شیارآ اب یشوگراهچ يرولب راتخاس -

 لیکشت اب ار SMVO هناگود تیاکسورپ يرادیاپ )eV8/37 - = SMVOfE( هدش هبساحم لیکشت يژرنا

 ییاجباج لیلدهب هک دش هدهاشم 6VO ياهیهجوتشه رد یهجوتلباق جاجوعا .دنکیم دییات يدوخبدوخ

 Mn+3 ياهنوی ياهیلا مظن .دشابیم O-V ياهدنویپ لوط رییغت و  یهجوتشه زکرم زا V نوی يزکرمریغ

 Bμ و Bμ 17/4 بیترتهب یعضوم یسیطانغم ياهرواتشگ اب اهنوی نیا سیطانغمورف یگدشتفج هب V+5 و

 ناشن SMVO بیکرت رد ار 0d3:5+V و 4d3:3+Mn ینورتکلا شیارآ هب لیامت ریداقم نیا هک دش رجنم 23/0

 .دهدیم

 لاناک رد eV 65/0 يراون فاگ اب ار SMVO يزلفمین راتفر GGA بیرقت اب هدش هبساحم ینورتکلا راتخاس -

 هب راظتنا قباطم eV /06 ات eV /02 زا نآ شیازفا و )U( دراباه لیسناتپ لامعا .داد ناشن نییاپ نیپسا

 ياهمتا نیب راب كارتشا ،راب یلاگچ فلاتخا رادومن .دش رجنم يژرنا فاگ و یعضوم ياهرواتشگ شیازفا

Mn-O و V-O یلاگچ عیزوت رد نراقت مدع .دشابیم اهدنویپ نیا یسنلااوک تعیبط رگنایب هک داد ناشن ار 

 نتسکش اشنم دنناوتیم 0d ینورتکلا شیارآ لیلدهب مویداناو ياهمتا هک دهدیم ناشن V ياهمتا فارطا راب

 .دنشاب یکیرتکلا شبطق داجیا و نراقت

 

 6MnVOxAx-2Sr؛ Sn = Aو Bi هناگود تیاکسورپ رد نورتکلا شیلاآ 5-1-2
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 شیارآ ياراد اهبیکرت هیاپ تلاح ،)x = 5/0 ،0/1 ،5/1 و Bi )0/2 و Sn شیلاآ ریداقم یمامت يارب -

 يارب یلیمهس و یلیمکت ياهزاف هب يراتخاس نراقت ،A هاگیاج رد شیلاآ اب .دنشابیم یکمنگنس

 V-O ياهدنویپ لوط نیگنایم و لولس مجح ،شیلاآ نازیم شیازفا اب .دباییم شهاک فلتخم ياهبیکرت

 اب )t( فارحنا لماع .دباییم شهاک SMVO اب هسیاقم رد Mn-O-V دنویپ هیواز و هتفای شیازفا Mn-O و

 .دشابیم راتخاس رد هدش هدهاشم نراقت شهاک اب قفاوت رد هک دباییم شهاک جیردتهب شیلاآ نازیم شیازفا

 يارب يرتشیب جاجوعا ،6MnVOxBix-2Sr و 6MnVOxSnx-2Sr بیکرت ود ره رد x = 5/0 يازاب -

 نوی 0d ینورتکلا شیارآ هب ارنآ ناوتیم هک دوشیم هدهاشم 6MnO اب هسیاقم رد 6VO ياهیهجوتشه
5+V شیلاآ دروم رد .تساهدش یشان مود هبترم رلت نای رثا زا هک داد تبسن Bi، شیلاآ نازیم شیازفا اب x، 

 .دباییم شیازفا 6MnO ياهیهجوتشه جاجوعا رتماراپ

 یهجوتشه یگدشجک هب x شیلاآ نازیم شیازفا 6MnVOxBix-2Sr و 6MnVOxSnx-2Sr يرس ود ره يارب -

 .دوشیم جتنم يرتشیب ) هجرد 180 لاهدیا رادقم زا 'B-O-B دنویپ هیواز فارحنا(

 نوی اصوصخم و Mn نوی یسیطانغم ياهرواتشگ ،Bi و Sn اب Sr ینیشناج قیرط زا نورتکلا شیلاآ رثا رد -

V ياههاگیاج هب هدش شیلاآ ياهنورتکلا دنکیم تباث هک دنباییم شیازفا جیردتهب شیلاآ نازیم شیازفا اب 

Mn صوصخهب و V شیلاآ دروم رد لک یسیطانغم رواتشگ رتشیب شیازفا .دنوریم Sn اب هسیاقم رد Bi 

 يارب .دنکیم متسیس دراو يرتشیب نورتکلا Bi+3 اب هسیاقم رد Sn+4 نوی ینیشناج هک تسا لیلد نیا هب

 ياهلاتیبروا نیب یلدابتربا شنکمهرب ،Bi و Sn اب هتفای شیلاآ متسیس ود ره رد هدش شیلاآ ریداقم مامت

 .دوشیم رجنم سیطانغمورف یگدشتفج هب V ياهنوی ge یلاخ ياهلاتیبروا و Mn نوی ge رپهمین

 x( 6MnVOxSnx-2Sr = 5/0 ،0/1 و 5/1( تابیکرت هک دنداد ناشن GGA بیرقت زا هدافتسا اب تابساحم -

 لااب نیپسا لاناک رد تلونورتکلا 24/0 و 48/0 ،56/0 بیترتهب يژرنا فاگ ریداقم اب اناسرمین سیطانغمورف

 شیازفا اب 6MnVOxBix-2Sr يرس رد .دشابیم يزلف راتفر ياراد )SnMVO )0/2 = x بیکرت .دشابیم

 ،5/1 و 0/2 يارب بیترتهب لااب نیپسا لاناک رد eV 0/1 و 59/0 ،57/0 يژرنا فاگ ریداقم ،شیلاآ نازیم

0/1 = x دیآیم تسدهب.  

 ياهرواتشگ اب ییاناسرمین راتفر eV 2 > U يارب  U( GGA+U = 2 ،3 ،4 و eV 5( بیرقت اب تابساحم -

  .دنداد ناشن BiMVO و SnMVO يارب بیترتهب ار Bμ 0/12 و Bμ 0/16 هتفای شیازفا یسیطانغم

 هک هدش رجنم نراقت نتسکش هب ،B و A هاگیاج ياهنویتاک يزکرمریغ ییاجباج ،BiMVO بیکرت رد -

 B ياهنویتاک d رپیشخب ياهلاتیبروا ،رگید فرط زا دروآ دوجوب ییلااب یکیرتکلا شبطق تسا نکمم

)Mn و V( یلک یسیطانغم رواتشگ اب سیطانغمورف مظن اشنم Bμ 0/12 بیکرت ،هجیتن رد .دنشابیم 

BiMVO دوش یفرعم ییورفدنچ تیصاخ اب یشخبدیما يادیدناک ناونعهب دناوتیم. 
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 6MnTaO2Sn (SnMTO)	بیکرت یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس صاوخ 5-1-3

 یفرعم SnMTO بیکرت هیاپ تلاح ناونعهب لک يژرنا نیرتمک اب )P1 ییاضف هورگ( یلیمهس يرولب راتخاس -

 ار SnMTO هناگود تیاکسورپ يرادیاپ ،)eV 35/3- = SnMTOfE( هدش هبساحم لیکشت يژرنا رادقم .دش

 یهجوت لباق جاجوعا 6TaO، 6MnO ياهیهجوتشه بیکرت نیا رد .دنکیم دییات يدوخبدوخ لیکشت اب

 ياهدنویپ لوط رییغت هب رجنم و هدش اجباج اهیهجوتشه زکرم زا Ta و Mn ياهنوی هکيروطهب ،دنتفای

Mn-O و Ta-O دندش.  

 رد بیترتهب تلونورتکلا 15/1 و 1/05 يراون فاگ اب سیطانغمورفداپ ياناسرمین کی SnMTO بیکرت -

 )eV1  = TaeV, U= 4  MnGGA+U; U( دراباه لیسناتپ لامعا .دشابیم نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک

 .دوشیم ینیپسا لاناک ود ره رد يراون فاگ شیازفا هب رجنم

 ياهتلاح اب بیترتهب هک دش هدهاشم Mn ياهمتا سپس وTa  ياهمتا یگیاسمه رد راب یلاگچ نیرتمک -

 هک دش هدهاشم نژیسکا ياهمتا فارطا رد راب یلاگچ نیرتشیب و تسا قباطت رد اهنآ +3 و +5 تیفرظ

 دنویپ تعیبط ،Mn-O و Ta-O ياهمتا نیب راب كارتشا .دوشیم یشان اهنآ يلااب يویتاگنورتکلا زا

 هناگود ياهتیاکسورپ یبطق جاجوعا و یسیطانغم مظن ،تیاهن رد .دنکیم دییات ار اهمتا نیا نیب یسنلااوک

 .دننکیم یفرعم ییورفدنچ تیصاخ يارب یشخبدیما ياهادیدناک ناونعهب ار تابیکرت نیا هدش یسررب

	( ،A هاگیاج رد یتیفرظ راهچ و هس ،ود ياهنویتاک ینیشناج اب ،هدش یسررب هناگود ياهتیاکسورپ رد
2+Sn2و+Sr، 3+Bi 4 و+Sn( هاگیاج ياهمتا تیفرظ تلااح رد يرییغت ،راب ییاثنخ ظفح يارب B دوشیم داجیا، 

 تارییغت نیا .دشاب +4 و +6 ،+8 دیاب بیترتهب 'B و B ياههاگیاج ياهنویتاک تیفرظ تلااح نیگنایم هکيروطهب

 یسیطانغم ،يراتخاس ياهرتماراپ زا یخرب .دوشیم رجنم یتوافتم ینورتکلا و یسیطانغم ،يراتخاس صاوخ هب

 تشاددای )1-5( لودج رد شهوژپ نیا رد هدش هعلاطم هناگود ياهتیاکسورپ يارب هدش هبساحم ینورتکلا و

 نیا زا یخرب هک دنشابیم رگید ياههورگ طسوت هدش شرازگ جیاتن اب قفاوت رد هدمآ تسد هب جیاتن .دناهدش

 .دناهدش شرازگ لودج نیا رد هسیاقم تهج جیاتن
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 ،SMVO، SnMTO ياهبیکرت يارب هدش هبساحم یسیطانغم و ینورتکلا ،يراتخاس ياهرتماراپ زا یخرب :1-5 لودج
BiMVO و SnMVO بیرقت زا هدافتسا اب GGA(+U).  

  SMVO  SnMTO  BiMVO  SnMVO 

Structure  یشوگراهچ 	 یلیمهس  	 یلیمهس  یلیمکت    

T  1/00	  89/0   0/86  0/70 

V ( Å3)  250/84  276/81 
238/02e, 241/34f	

 279/90 
255/64h	

 245/99 

B-O-B' (deg.) 

 

 163/44 
177/6a	

 08/150   135/81  131/49 

Magnetic state  FM  AFM  FM  FM 

)B(μ Bm  4/17 (4/50) 
2/91b, 4/57c,	3/81d	

 4/94 (5/03) 
-2/07e, -2/29f	

 4/87 (4/99) 
3/52h	

 5/05 (5/09) 

)B(μB' m  0/23 (0/55) 
-1/04b,	-1/34c,	-0/41d 

 -0/04 (-0/03) 
1/44e, 1/60f	

 1/48 (1/68)  2/93 (3/10) 

)B(μtot m  0/8  (8/0) 
4/0b,	6/0c, 8/0d	

 0/0  
0/0e, f	

 0/12  (12/0) 
4/0g 

 73/15  (16/0) 

↑(eV)gapE  0/0  (0/0)  05/1 	(1/10) 
1/07f 

 0/1 	(0/89)	
0/3h	

 0/0 	(0/55)	

↓(eV)gapE  65/0  (1/29)  15/1 	(1/20)	
0/4f	

 51/1 	(1/13)	
0/3h	

 0/0 	(2/75)	

Electronic state  زلفمین  
)زلفمین(  

اناسرمین   
)اناسرمین(  

اناسرمین   
)اناسرمین(  

زلف   

)زلفمین(  

  aSr2FeOsO6 [115] 
   bSr2CrWO6, cSr2FeReO6 [116] 
   dBa2FeMoO6 [61] 
   eSn2CrRuO6, fSn2CrOsO6 [117] 
   gBi2FeMoO6 [10]  
   hBi2FeTiO6 [90] 

 

 SMVO، SnMTO، BiMVO ياهبیکرت يارب هدش هبساحم ياهرتماراپ زا یخرب رد هدش داجیا تارییغت دنور
 :دوشیم هدهاشم هک روطنامه .تسا هدش هداد ناشن )1-5( لکش رد GGA بیرقت زا هدافتسا اب SnMTO و

-B هیواز فارحنا( یبعکم راتخاس زا فارحنا نازیم و هتفای شهاک راتخاس نراقت ،)t( فارحنا لماع شهاک اب -

O-B' دباییم شیازفا 180° رادقم زا(.  
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 هتفای شهاکB ' و B هاگیاج ياهنویتاک تیفرظ تلااح عومجم ،A هاگیاج نویتاک تیفرظ تلاح شیازفا اب -

 .دباییم شیازفا لک یسیطانغم رواتشگ هجیتن رد و

 

 
 

 ،لک یسیطانغم رواتشگ )د( ،)t( فارحنا لماع )ج( ،180° رادقم زا 'B-O-B دنویپ هیواز فارحنا )ب( ،مجح )فلا( )1-5( لکش
 .A هاگیاج نوی تیفرظ تلاح )و( و 'B و B هاگیاج ياهنوی تیفرظ ياهتلاح عومجم )ه(

 

 يرون صاوخ 4-1-5

 لاناک و يزلف راتفر لااب نیپسا لاناک ،SMVO بیکرت رد ،کیرتکلايد عبات یقیقح تمسق راتفر هب هجوت اب -

 دراباه لیسناتپ لامعا .دشابیم بیکرت نیا يزلفمین راتفر رگنایب هک دراد کیرتکلايد راتفر نییاپ نیپسا

 ود رد کیرتکلايد عبات ياهرادومن قباطت مدع .دوشیم نییاپ نیپسا لاناک يژرنا فاگ شیازفا هب رجنم

 .دشابیم اهاتسار نیا رد SMVO بیکرت يدرگناسمهان یگژیو رگنایب ]001[ و ]100[ ياتسار
 فاگ GGA (+U) بیرقت يارب .دراد کیرتکلايد راتفر نییاپ و لااب ینیپسا ياهلاناک رد BiMVO بیکرت -

 تبسن 𝜀1(0) کیتاتسا کیرتکلايد تباث رادقم اب هک تسا رتمک نییاپ نیپسا زا لااب نیپسا لاناک يراون

 يارب eV 8-6 يژرنا هدودحم رد کیرتکلايد عبات یقیقح شخب یفنم رادقم .)2-5 لکش( دراد سکع

 رد .دنکیمن روبع هدام زا يژرنا هدودحم نیا رد سیطانغمورتکلا جوم هک دننکیم نایب BiMVO بیکرت

 نیب راذگ هب طوبرم لااب نیپسا لاناک رد هلق نیلوا [001] و [010] ،[100] ياتسار هس ره رد ،بیکرت نیا

 زا نییاپ نیپسا لاناک رد یلصا ياههلق .دشابیم V-3d و O-2p بیترتهب شناسر و تیفرظ ياهراون

 )د(

 )ه(

 )و(

 )فلا(

 )ب(
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 لااب نیپسا لاناک هب تبسن لاناک نیا رتگرزب يراون فاگ رب يدییات هک دنوشیم عورش يرتلااب ياهيژرنا

 .دندش اجباج رتلااب ياهيژرنا تمس هب اههلق نیا ،دراباه لیسناتپ لامعا اب .دشابیم

 

 
 ،SMVO ياهبیکرت يارب هدش هبساحم 𝜀1(0) کیتاتسا کیرتکلايد تباث و بذج هبل ،يراون فاگ ریداقم )2-5( لکش

SnMTO،BiMVO  و SnMVO بیرقت زا هدافتسا اب GGA. بیرقت جیاتن GGA+U هداد ناشن هدروخ روشاه ياهنوتس اب 
 .دناهدش

 

 SnMVO و SMVO بیکرت ود يارب eV 0 يژرنا هدودحم رد 𝜀2 کیرتکلايد عبات یموهوم شخب راتفر -

 یکچوک يراون فاگ دراباه لیسناتپ لامعا .تساهنآ يلااب نیپسا لاناک رد اهنآ يزلف تلاح هدنهدناشن

 .دنکیم داجیا SnMVO يلااب نیپسا لاناک رد
 بیکرت ینیپسا لاناک ود ره رد نینچمه و SnMVO و SMVO ياهبیکرت نییاپ نیپسا لاناک رد -

SnMTO، رد و یمرف حطس رد يژرنا ياهتلاح روضح مدع هک دنوشیم هدید رفص يژرنا زا رترود اههلق 

 نآ رگنایب فلتخم ياهاتسار رد بذج ياهرادومن نیب توافت .دهدیم ناشن ار ییاناسرمین راتفر هجیتن

 دروم رد .دهدیم خر درگناسمهان روطهب یمتا فلتخم ياهزارت نیب راذگ ماجنا يارب نوتوف بذج هک تسا

 ار یئرم فیط هیحان مامت و هدش عورش eV 1 دودح يژرنا زا بذج هبل SnMTO و BiMVO ياهبیکرت

SMVO SnMTO 

BiMVO SnMVO 
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 8 ات 0( هدش هتفرگ رظن رد يژرنا هدودحم مامت رد )𝛼( بذج بیرض رادقم	.)2-5 لکش( دهدیم ششوپ

 SnMTO و BiMVO ياناسرمین بیکرت ود دهدیم ناشن هک دشابیم cm 510-1 هبترم زا )تلونورتکلا

 .دنشابیم ییاتلووتف ياهدربراک يارب یبسانم ياههنیزگ

 

 اهداهنشیپ 2-5

 هدش ماجنا ياهیسررب لیمکت و هعسوت تهج ریز دراوم ماجنا ،شهوژپ نیا رد هدش بسک تایبرجت هب هجوت اب

 :ددرگیم داهنشیپ راک نیا رد

 ینونوف تابساحم اب هدش داهنشیپ ياهراتخاس يرادیاپ یسررب  -

 نآ کمک هب یسیطانغم راذگ يامد نیمخت و J یلدابت رتماراپ هبساحم -

 2نروب رثوم راب ای 1يرب زاف شور زا هدافتسا اب یکیرتکلا شبطق هبساحم -

  ینورتکلا و یسیطانغم صاوخ رب 'B و B ياههاگیاج رد فلتخم هطساو تازلف ینیشناج رثا یسررب -

 اهنآ یسیطانغم و ینورتکلا صاوخ یسررب و هدش هعلاطم تابیکرت كزانهیلا ياهراتخاس يزاسهیبش -

 تابیکرت داهنشیپ روظنمهب هدش یسررب هناگود ياهتیاکسورپ A هاگیاج رد یلآ ياهلوکلم ینیشناج -

 ییاتلووتف ياهدربراک يارب بسانم دیدج ییورفدنچ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
١ Berry Phase 
2 Born effective charge 
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Abstract 

In this thesis, the structural, electronic, magnetic, and optical properties of double perovskites 

(A2MnB'O6) were investigated using density functional theory (DFT) with both GGA and 

GGA+U approaches implemented in SIESTA code.  

At the first step, Sr2MnVO6 (SMVO) compound as a half-metallic (HM) double perovskite was 

predicted with the simultaneous presence of ferromagnetism and polar distortion. DFT 

calculated the structural, electronic, and magnetic properties of SMVO with GGA(+U) 

approximation. Different orderings of B and B′ cationic sites were evaluated, including rocksalt, 

columnar and layered arrangements for cubic, monoclinic, and tetragonal crystal structures. The 

calculations showed that the most stable ordering was obtained when Mn and V were placed in 

a layered type ordering a tetragonal crystal structure with an I4/m space group. The B-site 

ordering of the Mn3+ and V5+ ions in a layered configuration led to ferromagnetically coupled 

magnetic moments of 4.17 μB at the Mn site and 0.23 μB at the V site. The density of states 

calculations showed that SMVO is a half metallic compound with a band gap of 0.65 eV for 

spin down channel. The off-centered displacement of V atoms in the octahedral cage can cause 

ferroelectricity. By applying UMn, V = 4 eV, the energy gap of the spin down channel and the 

local magnetic moment of Mn and V increased. Therefore, SMVO was predicted to be a polar 

HM material and a promising candidate for a multiferroic property with potential application 

in spintronics. 

In following, the structural, electronic and magnetic properties of electron-doped Sr2-

xAxMnVO6 (A = Sn, Bi) for x = 0.5, 1.0, 1.5, 2.0 were investigated. A structural phase transition 

from tetragonal to monoclinic and triclinic structures was observed for different doped 

compounds. Calculations demonstrated a half metal semiconductor transition for Sr2-

xAxMnVO6 with x < 2.0 and x > 0.5 upon Sn and Bi doping, respectively. Ferromagnetic 

coupling between Mn and V was found to be the ground state for all doping concentrations of 

Sn and Bi. By substitution of Sr with Sn (Bi), the total magnetic moments increase to 15.73 

(12.0) μB for x = 2.0. Calculated distortion parameters and bond angles indicated that the end 

members of each series, Sn2MnVO6 (SnMVO) and Bi2MnVO6 (BiMVO), undergo a significant 

octahedral tilting and distortion, which may result in a large value of electric polarization and 

hence, may be suggested as potential multiferroic materials. 



In the next step, to investigate the impact of different ions at B site, in SnMVO compound, we 

substituted Ta with V ion and studied the structural, electronic, and magnetic properties of 

double perovskite Sn2MnTaO6 (SnMTO). Structural calculations showed that triclinic crystal 

structure (space group P1) is the most stable structure of SnMTO. Electronic calculations with 

GGA(+U) method indicated that SnMTO is an antiferromagnetic semiconductor with a band 

gap of 1.05 (1.10) eV and 1.15 (1.20) eV for the spin up and down channels, respectively.  

Finally, to investigate the optical behaviour of studied double perovskites SMVO, SnMVO, 

BiMVO, and SnMTO, these compounds’ optical properties, including dielectric function and 

absorption coefficient, were calculated using GGA(+U). The calculations showed that in case 

of the SMVO and SnMVO, due to the metallic behaviour of spin up channels, the absorption 

starts from small energy values. For BiMVO and SnMTO, the absorption edge starts from the 

energy of about 1 eV as it covers all the visible spectra; moreover, the value of the absorption 

coefficient in the energy range of 0-8 eV is in the order of 105 cm-1. These results indicated that 

BiMVO and SnMTO are promising candidates for photovoltaic applications. 
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