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هاي ساختاري، مغناطیسی و الکترونی بررسی اثر پارامتر هابارد بر ویژگی

 مونوفریت استرانسیوم

 یانبادهحجت االله  ،*جاودانی زهره ،صالحی حمداله

، ایراناهواز، شهید چمران دانشگاهدانشکده علوم، ، گروه فیزیک         

  چکیده

شود. محاسبات با استفاده از روش بررسی می 4O2SrFe الکترونی ترکیب ، مغناطیسی وهاي ساختاريدر این کار برخی از ویژگی

ي مختلف براي انرژي هابیبا تقرنظریۀ تابعی چگالی  ، در چارچوب)FP-LAPWکامل ( لیبا پتانسة خطی شدتیتقوامواج تخت 

نظم  4O2SrFeکه براي ترکیب  دهندنتایج نشان می صورت گرفته است. Wien2k افزارنرمهمبستگی و با استفاده از -تبادلی

هاي نوع نظم اسپینی مختلف وجود دارد. تقریب 6مغناطیس، مغناطیس، پایدارترین حالت مغناطیسی است که براي نظم فريفري

اند و گشتاور مغناطیسی مورد انتظار این ترکیب، مناسب نبوده گاف نواريو چگالی اسپینی موضعی براي توصیف  افتهیمیتعمشیب 

و پارامترهاي  گاف نواريمورد استفاده قرار گرفت که با استفاده از آن مقادیر  GGA+Uنابراین تقریب دیگري نظیر تقریب و ب

ي محاسبات برا ولتالکترون U= 5/4مورد بررسی قرار گرفتند و مقدار  Uدر تقریب هابارد مقادیر مختلف  شبکه بهبود یافتند.

در هر دو حالت اسپین بالا و  گاف نواريمحاسبه و بر طبق آن با افزایش فشار  گاف نواريفشار بر  ریتأث بعدي انتخاب گردید.

گاف ، گشتاور مغناطیسی و هاي مدول حجمیهاي شبکه در توافق با نتایج تجربی است اما کمیتثابت جی. نتایابدپایین کاهش می

  .اندتجربی گزارش نشده صورتبه نواري

  فشار ریتأث س،یمغناطيپارامتر هابارد، فر ،یچگال یتابع یۀ، نظر4O2SrFe :گانواژکلید

  
  

  مقدمه

هاي نرم نظیر فریت ۀتوان به سه دستها را میفریت 

 3هاو گارنت 2هاهاي سخت نظیر هگزافریت، فریت1هااسپینل

 ویهاي ماکروترین فریتها از پراستفادهاسپینل .تقسیم نمود

کار  گیگاهرتز 30ا ت 3فرکانسی  ةهستند که در محدود

شوند متبلور می 4O2XFeها با فرمول عمومی کنند. فریتمی

 گرددمیهاي فلزي دو اشغال توسط کاتیون Xهاي و جایگاه

ترکیب  .]1[ شوندمتبلور میاغلب با ساختار اسپینلی که 

                                                
 javdani.zohre@yahoo.com نویسنده مسئول:*

 
1 Spinels 
2 Hexaferrites 
3 Garnets 

،4O2SrFeشیمیایی  با فرمولمونوفریت استرانسیوم 
 

ترکیبی 

هاي سرامیکی است. این فریت خانوادة مغناطیس ازفري

ن تقارداراي ساختار کم n1P2/ترکیب با گروه فضایی 

. نشان داده شده است 1در شکلکه  ]2[ کلینیک استمونو

مغناطیسی ها داراي خواص فرياین ترکیب مانند تمام فریت

و همکاران حضور فاز کم  4جی منتیل 1978است. در سال 

 ترینجامع، اما ]3[ نمودندبینی را پیش 4O2SrFe داریپا

و  5توسط وگل 1979تلاش براي ساخت این ترکیب در سال 

ها اقدام به انجام آزمایش بر روي صورت گرفت. آن 6ایوانز

و نمودند  3O2Feو  SrOهاي مولی مختلف دو ترکیب نسبت

                                                
4 J.Monteil 
5 Vogel 
6 Evans 
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هنگام واکنش میان دو بخش به این نتیجه دست یافتند که به

 13O6Fe4Srو  x-3SrFeO ۀذکور در هوا، اجتماع فاز چندگانم

قابل مشاهده است که احتمال تشکیل هر یک  19O6SrFeو 

و  SrOاز این فازها به دماي نهایی واکنش و نسبت دو بخش 

3O2Fe  موفق به ساخت ها آنوابسته است، اما متأسفانه

ا ت از آن و بعد ]4[ مجزا نشدند صورتبه 4O2SrFeترکیب 

ساخت این  آمیزي درموفقیت ۀها بعد تقریباً هیچ نتیجسال

و  7پی برتت 1992که در سال ترکیب حاصل نشد تا این

 SrO میان 1به  1نسبت هاي خود بر روي همکاران با بررسی

دست  2pbcبا گروه فضایی  4O2SrFeبه ترکیب  3O2Feو 

هاي مکانی دقیق موقعیت ۀها قادر به محاسبآن ، اما]5[ یافتند

ها از ها نبودند و از سوي دیگر فاز تشکیل یافته توسط آناتم

پایداري کمی برخوردار بود. کمتر از یک دهه بعد ولکر 

موفق به ساخت ترکیب  2001کاهلنبرگ و همکاران در سال 

که  ]2[ شدند n1P2/فضایی  مونوفریت استرانسیوم در گروه

. مطالعه و ه خواهد شدهاي بعد به شرح آن پرداختدر بخش

پژوهش بر روي ترکیب مذکور و سایر ترکیباتی که از واکنش 

آیند ادامه یافت. از جمله این دست میبه O و Fe و Srمیان 

توسط هشام  گرفتهانجامهاي توان به آزمایشمطالعات می

و همکاران در  9و پردشی ]6[ 2002در سال  8ابراهیم صالح

کنون موجود تا اشاره نمود. بر طبق اطلاعات ]7[ 2011سال 

تابعی چگالی بر روي ترکیب انجام  کار نظري بر پایۀ نظریۀ

 ةترکیب مونوفریت استرانسیوم جزء خانوادنگرفته است. 

طور عمده داراي شود. این مواد بهي نرم محسوب میهافریت

و  دلیل مقاومت بالااین ترکیبات به باشنداسپینلی می ساختار

طور گسترده در که دارند، به یتوجهپذیري قابلانعطاف

گیرند. سهولت در مورد استفاده قرار می ویتجهیزات ماکرو

ها از دیگر عوامل سازي، قیمت و عملکرد مناسب فریتآماده

هاي کاربردي مؤثر در انتخاب این دسته از مواد براي برنامه

ترکیباتی با فرمول شیمیایی  در کل .]8[ ماکرویو است

                                                
7 P.Berthet 
8 Hesham Ibrahim Saleh 
9 Pardeshi 

3O2Fe�  گاف نواريبا eV2/2 هاي مناسبی براي ترکیب

عنوان آند از این ترکیبات به تبدیل انرژي خورشیدي هستند.

با   [9].شودهاي الکتروشیمیایی بهره برده میدر فوتوسل

توان به می �3O2Feدر ترکیب  �جاي به SrOگذاري جاي

با ساختار اسپینلی دست یافت ترکیب مونوفریت استرانسیوم 

ها تجربی در فوتوسل صورتبهکنون از این ترکیب و تا

هاي فوق ما را بر آن داشت که استفاده نشده است. ویژگی

ترکیب، رغم وجود نتایج تجربی بسیار معدود براي این علی

آن  از خواصبینی برخی سازي این بلور و پیشبه شبیه

  بپردازیم.

  

  
قراردادي ترکیب مونوفریت استرانسیوم که از طریق  سلول .1شکل

  .رسم گردیده است xcrysden افزارنرم

  انجام محاسبات روش

 ةشدتقویتمحاسبات با استفاده از روش امواج تخت 

در چارچوب  ]FP-LAPW (]10خطی با پتانسیل کامل (

 جام گرفته است و پتانسیل تبادلیان ]11[ نظریۀ تابعی چگالی

 GGA ]12,13[، LDAهاي بستگی از طریق تقریبهم

]10,14,15[، GGA+U ]16[ افزارمحاسبه شده است. نرم 

Wien2k ]17[ اي مورد منظور انجام محاسبات رایانهبه

ترکیب  مشخصات ساختاري استفاده قرار گرفته است.

مونوفریت استرانسیوم توسط ولکر کاهلنبرگ و همکاران در 

. بر طبق گیري شده استصورت تجربی اندازهبه 2001سال 

با گروه  مونوفریت استرانسیومها ترکیب هاي آنگیرياندازه

هاي ثابت .راي ساختار مونوکلینیک استدا n1P2/فضایی 
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 85/10و  12/9، 11/8ترتیب برابر با به  cو  a،bشبکه تجربی 

است.  درجه 53/91برابر  γ هستند و مقدار زاویۀ آنگستروم

هاي ظرفیت براي جداسازي حالت ریدبرگ -7نرژي جدایی ا

 ازاي آنکه به شده است هاي مغزه مبنا قرار دادهاز حالت

 Oو  Feو  Srهاي براي اتم ظرفیت هايش الکترونآرای

و  25s 64p 24s، 63d 24s 63p 23s برابر است با: ترتیببه

42p براي بار و انرژي،  0001/0با تعیین مبناي همگرایی

محاسبات خودسازگار بدون در نظر گرفتن قطبش اسپینی بعد 

 22از چرخه و با منظور کردن قطبش اسپینی بعد  19از طی 

-خه به همگرایی مورد نظر دست یافت. شعاع کرة مافینچر

برابر با  ترتیببهم و اکسیژن وتین براي عناصر آهن، استرانسی

انتخاب شده است. در این بوهر  61/1و  28/2، 82/1

، هاmaxRkبه ازاي محاسبات با بررسی مقادیر انرژي سیستم 

point-Kو ها maxGعنوان میزان به 7ي مختلف، مقدار ها

 مقدارو  maxG ۀعنوان میزان بهینبه 14، مقدار maxRk هینۀب

در منطقه اول بریلوئن  K-pointبهینۀ  میزانعنوان هب 1000

 صورتبه k-meshازاي آن یک شبکه که به گردیدانتخاب 

   .ایجاد شده است 11×10×8

)، NMغیرمغناطیسی( حالت 4محاسبات در 

) و AFMفرومغناطیسی()، آنتیFMفرومغناطیسی(

در ابتدا  .) انجام گرفته استFerriMمغناطیسی (فري

هاي اسپینی مختلف براي اتم آهن مورد بررسی قرار چینش

هاي مختلف نظیر گرفت سپس محاسبات با استفاده از تقریب

GGA  وLSDA هاي دنبال شد و با توجه به ضعف روش

و گشتاور مغناطیسی و  گاف نواريدر توصیف  ذکرشده

هایی با هایی حاوي الکترونبراي سیستمن امر که توجه به ای

 و LDAهاي تقریب ،fو  dهاي همبستگی قوي در اربیتال

GGA براي بررسی خواص ند، گو نبودپاسخ تنهاییبه

مورد استفاده قرار  GGA+Uجدیدتري نظیر  ترکیب، تقریب

 گرفت.

 

 

  نتایج

  خواص مغناطیسی

ي خواص دارا 4O2SrFeترکیب  کهاینبا توجه با 

با چهار حالت  ترتیببهمغناطیسی است، ابتدا بلور 

فرومغناطیسی و غیرمغناطیسی، فرومغناطیسی، آنتی

سازي گیرد. بعد از بهینهبررسی قرار می مورد مغناطیسفري

و گشتاور  گاف نواريساختاري، نتایج حاصل از انرژي بلور، 

ا ب ذکرشدهحالت  4در هر  به ازاي سلول واحد مغناطیسی

هاي مختلف محاسبه گردیده و نتایج حاصل استفاده از تقریب

  نشان داده شده است. 1در جدول GGA-PBEاز تقریب 

ترکیب در حالت غیرمغناطیسی، فرومغناطیسی، 

خاصیت فلزي،  ترتیببهمغناطیسی فرومغناطیسی و فريآنتی

دهد که با رسانایی از خود نشان میرسانایی و نیمنیم فلزي،نیم

نظیر  4O2SrFeخانواده با هموجه به بررسی ترکیبات ت

4O2BaFe ،4O2MgFe  4وO2CaFe ]18[  خاصیت

الکترون ولت مورد  2/2در حدود  گاف نواريرسانایی با نیم

مغناطیس نسبت به يانتظار است که نتایج حاصل از حالت فر

هاي مغناطیسی به خواص مورد انتظار نزدیک سایر حالت

شود با توجه به انرژي سیستم مشاهده می آن است، علاوه بر

  مغناطیس داراي پایدارترین حالت است.که بلور با نظم فري

حالت  4و گشتاور مغناطیسی در  گاف نواريانرژي بلور،  .1جدول

   .مغناطیسفرومغناطیسی و فري، آنتیغیرمغناطیسی، فرومغناطیسی

نظم 

یمغناطیس  
Ecoh(Ry) Egup Egdn M(μB) 

NM 83./0-  -  -  000/0  

FM 87/0-  95/1  00/0  000/10  

AFM 89/0-  57/1  17/0  000/0  

Ferri 92/0-  06/1  06/1  002/0  

Exp. - - - - 

مغناطیس دست آمده در حالت فرياما گشتاور مغناطیسی به 

تر این است لذا لازم است به بررسی دقیقبسیار کوچک 

سلول  لیتشک 4O2SrFeواحد از  8 حالت پرداخته شود.
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ها واحد از آن 2که  دهندیرا م ینلیساختار اسپ کیواحد 

مناسب است.  4O2SrFe بیساختار ترک فیتوص يبرا

 8اتم آهن و  4، ومیدو اتم استرانس يمحاسبات برا نیبنابرا

ها از لحاظ محاسباتی و سایر اتم ردیگیانجام م ژنیاتم اکس

نوع  6مغناطیس براي نظم فري آیندمعادل به حساب می

اتم آهن در نظر گرفته شده است که  4چینش مختلف براي 

نشان داده شده  2شان در شکلهمراه انرژيها بهاین چینش

   است.

هاي اسپینی گیريها از جهتتفاوت موجود در چینش

گیرد و با توجه به مقدار می نشأتاي آهن همختلف میان اتم

شود که نظم مغناطیسی هاي مختلف مشاهده میانرژي چینش

SC5  4پایدارترین حالت را براي ترکیبO2SrFe  ایجاد

توان این حالت را ژي کمتر نمینماید اما تنها بر مبناي انرمی

مقادیر  آنبرعلاوهظم مغناطیسی مناسب برگزید. ن عنوانبه

نشان  گاف نواريکم گشتاور مغناطیسی اسپینی و  بسیار

،LSDAهاي دیگري نظیر دهد که لازم است از تقریبمی

 .4O2SrFeهاي آهن در ترکیب هاي اسپینی مختلف میان اتمگیريجهت .2شکل

4 3 2 1 
↓ ↓ ↑ ↑ 

 

4 3 2 1 
↑ ↓ ↑ ↓ 

 

4 3 2 1 
↓ ↑ ↓ ↑ 

 

 

-96420.6883 -96420.4683 -96420.4684 

SC3 SC2 SC1 

   

4 3 2 1 
↓ ↑ ↑ ↓ 

 

4 3 2 1 
↑ ↓ ↓ ↑ 

 

4 3 2   
↑ ↑ ↓ ↓ 

 

-96420.7068 -96420.7069 -96420.6833 

SC6 SC5 SC4 

 

  .دیگرانو مقایسه با نتایج  در این کار شده محاسبه و گشتاور مغناطیسی گاف نواري، cohEپارامترهاي ساختاري، . 2جدول

 شده کمیت محاسبه GGA-PBEsol GGA-Wu  GGA-PBE LSDA  ]2مقدار تجربی[

   )3Å (حجم سلول واحد  07/721  93/796  45/778  95/759  96/801

 )a )3Å ثابت شبکه  90/7  05/8  02/8  98/7  11/8

12/1  10/1  11/1  13/1  10/1  b/a 

34/1  36/1  36/1  35/1  33/1  c/a  

  زاویه  35/91  53/91  53/91  53/91  53/91

-  92/180  36/175  63/174  82/193  )Gpa 0B  

- 32/10  00/5  00/5  22/4  'B  

- 005/0  006/0  006/0  005/0  ١-)Gpa (K  

-  87/0  92/0  06/1  81/0  Gap up (eV) 

-  87/0  92/0  06/1  81/0  Gap dn (eV) 

-  002/0  002/0  002/0  002/0  Bμ 

-  84/0-  86/0-  92/0-  87/0-  (Ry/atom)  cohE  
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GGA-PBEsol و GGA-Wu  استفاده گردد و یا

مورد استفاده قرار گیرد و  اینکه پارامتر هابارد

 GGA+Uو  LSDA+Uهاي محاسبات با تقریب

 d ةگزیدهاي جايالکترون هابارد روش در انجام شود

هاي غیر هابارد و الکترون جملۀ ۀوسیلهب f و

یا   LDAتقریب با استفاده از  sو p ةگزیدجاي

GGA تنها اطلاعاتی که از نتایج شوندمحاسبه می .

در اختیار داریم پارامترهاي  4O2SrFeتجربی ترکیب 

ساختاري ترکیب است در ابتدا لازم است با توجه به 

کار محاسباتی با پارامترهاي ساختاري  جینتانزدیکی 

هاي غیر الکترونتجربی، تقریب مناسب براي توصیف 

رد انتخاب شود و سپس روش هابا s و p ةجایگزید

 انتخابگزیدة تقریب هاي جايبراي توصیف الکترون

مورد استفاده قرار گیرد و بعد از آن باید مقدار  شده

پارامتر هابارد نیز انتخاب گردد تا در نهایت بتوان 

   چینش اسپینی مناسب را انتخاب نمود.

  پارامترهاي ساختاري

رغم تابعی چگالی علی ۀروش نظریدر محاسبات به

ی عات ورودي ممکن است بر نتایج تجربکه اطلانای

بوط رانرژي م ۀیا نظري استوار باشند، اما با مقایس] 1[

توان پایدارترین هاي مختلف سلول واحد، میبه حجم

دنبال آن به (کمترین انرژي) را شناسایی و به حالت

پارامترهاي ساختاري بهینه دست یافت. یکی از 

ست که ت شبکه اپارامترهاي ساختاري، ثاب نیترمهم

تغییرات  گردد.یید نظري مجدداً محاسبه میأعنوان تبه

 ]19[ مورناگون ۀحسب حجم از طریق معادلانرژي بر

 آید:دست میشکل زیر بهبه

1   
1

0 0
0

0

/
( )

1

B
V V BB V V

E V E
B V B

 
   

   



  
انـرژي   0Eحجم سلول اولیـه،   0Vکه در این رابطه 

 و فشــار صــفر ي صــفر کلــوینحالــت پایــه در دمــا

 اسـت.  آن مشتق B'مدول حجمی و  0B، گیگاپاسکال

مدول حجمی معیاري از سختی بلور است و بـه بیـان   

دیگر انرژي لازم براي ایجاد یک تغییر شکل معین در 

 تم است.سیس

افزایش  dp ةاگر فشار در واحد حجم مایع به انداز 

کـاهش خواهـد    dv- ةیابد حجم مورد نظـر بـه انـداز   

عبــارت ضـریب کشســانی   نســبت ایـن دو  از یافـت. 

 ـتعر ری ـصـورت ز کـه بـه   شودحجمی حاصل می  فی

  شود:می

2  dP
B V

dV
   

اسبات در دماي صفر کلوین که محبا توجه به این

) و در dS=0( گیرد لذا آنتروپی ثابت استصورت می

dU نتیجه رابطه تغییرات انرژي TdS PdV  به 

dU شکل PdV   که در آن یابد تقلیل میdU 

تغییر انرژي ناشی از تغییر حجم است و در نهایت 

  خواهیم داشت:

3  2

2

d U
B V

d V
  

تر و هر چه این کمیت بیشتر باشد بلور سخت

تر است. نتایج حاصل از آن کم تراکمخاصیت 

نشان داده شده  2پارامترهاي ساختاري در جدول

  است.

ها بیش که در همۀ تقریبمدول حجمی  مقادیر بزرگ

پذیري کم بیانگر تراکم باشند،می گیگا پاسکال 100از 

. مونوفریت استرانسیوم است و سختی زیاد ترکیب

 یکیزیف تینسبت به فشار، از اهم یمشتق مدول حجم

 یوابستگ و بالا برخوردار است يدر فشارها يادیز

با استفاده از آن  .کندیم انیبه فشار را ب یمدول حجم

هنگامی را  بلورحجم  توانیم یهمراه مدول حجمبه

محاسبه  گیرد،رار میقکه در معرض فشار خارجی 

مربوط به آن ذکر خواهد شد.  که در ادامه رابطۀ نمود

هایی نظیر مدول حجمی و کمیت اینکهبا توجه به 

ربی و نظري هاي تجمشتق آن در هیچ یک از پژوهش
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است لذا معیاري براي انجام  مورد بررسی واقع نشده

  مقایسه و خطاگیري در اختیار نداریم. 

هاي شبکه مشاهده ابتبا توجه به نتایج حاصل از ث

داراي  PBEنمایید که نتایج حاصل از تقریب می

مطابقت با نتایج تجربی است.  نیترشیبکمترین خطا و 

با نتایج تجربی،  PBEعلاوه بر نزدیکی نتایج تقریب 

گشتاور و  گاف نواريلازم است انرژي تشکیل، 

هاي مختلف ی این ترکیب با استفاده از تقریبسیمغناط

  نظر قرار گیرد.نیز مد 

  گاف نواريانرژي تشکیل بلوري و  

از دیگر مواردي کـه بـراي انتخـاب تقریـب مناسـب      

توان از آن بهره برد انرژي تشـکیل بلـوري اسـت.    می

هـاي آزاد را  انرژي لازم براي تشکیل یک بلور از اتـم 

انرژي تشکیل بلوري یا انـرژي همبسـتگی یـا انـرژي     

یـر  شـکل ز ی آن بـه عموم ۀنامند و رابطچسبندگی می

 آید:دست میبه

4  1 isolated

coh solid A
A

E E E
N

 
  

 
 

انرژي  solidE بیانگر انرژي تشکیل، cohE در این رابطه

isolated یک سیسـتم بلـوري،  
AE     هـاي  نیـز انـرژي اتـم

ا ه ـتعـداد اتـم   Nبلور در حالت آزاد و  ة دهندلیتشک

است. این کمیت نیز به نوعی معرف پایداري سیسـتم  

است. در صورت دسترسی نداشتن به مقـادیر تجربـی   

دست آمده از یک این کمیت، هر چه انرژي تشکیل به

تقریب کمتر باشد دلیلی بـر پایـداري بیشـتر سیسـتم     

یابد. براي است و اعتبار نتایج حاصل از آن افزایش می

ــب  ــر یـ ـ  4O2SrFeترکی ــرژي ه ــمک از ان ــاات ي ه

مکعبـی بـا ثابـت     ة آن را در یـک شـبکۀ  دهندلیتشک

 ،گـردد محاسبه مـی  آنگستروم 15هایی در حدود شبکه

در هـا  گـر انـرژي اتـم   در این صورت این انرژي بیان

انـرژي یـک     solidEحالتی آزاد است. براي محاسـبۀ  

سیستم بلـوري، نقطـۀ کمینـۀ نمودارهـاي انـرژي بـر       

انـرژي   و در نهایت رابطۀ انتخاب گردید حسب حجم

 زیر محاسبه گردید: صورتبهپایداري 

5  
0

1
[ (2 4 8 )]

14
isolated isolated isolated

coh solid Sr FeE E E E     

دست آمده براي انرژي تشـکیل  مقادیر به 2جدولدر  

مشـخص   آننگـاهی بـه نتـایج     . بـا آورده شده اسـت 

با دارا بودن کمتـرین میـزان    PBEگردد که تقریب می

ن حالت سیستم پایدارتری ةکنندفیتوصانرژي تشکیل، 

  است.

تجربـی   صـورت بـه گشتاور مغناطیسـی ایـن ترکیـب    

گزارش نشده است اما بررسی سایر ترکیبات اسـپینلی  

-4O2NiFe ،4O2CoFe ،4O3Fe ]20مغناطیسی نظیـر  

22[ ،4O2MnFe ]20[ بـا نتـایج   ترتیببه Bμ 2 ،Bμ 3 ،

Bμ 4و Bμ 5    رود کـه گشـتاور   همراه اسـت انتظـار مـی

ــب  ــه 4O2FeSrمغناطیســی ترکی ــذکور  ب ــات م ترکیب

ترکیبـات   گـاف نـواري  باشـد. عـلاوه بـر آن     نزدیک

 4O2BaFe ،4O2MgFeنظیـر   4O2SrFeخانواده با هم

ولت الکترون 2/2در حدود مقداري  ]4O2CaFe ]18و 

حاصل از گشـتاور مغناطیسـی و   را داراست اما نتایج 

 ذکرشـده هـاي  با مقادیر مربوط به ترکیب گاف نواري

ــم ــالا ه ــن در ب ــر ای ــد عــلاوه ب ــراي  خــوانی ندارن ب

هایی با همبستگی قوي در هایی حاوي الکترونسیستم

تنهـایی   GGAو  LDAهاي تقریب، fو  dهاي اربیتال

 ـتقرلذا لازم اسـت از   نخواهند بود گوپاسخ ي هـا بی

بـا اسـتفاده از   استفاده گردد.  GGA+Uي نظیر دیگر

گردد تقریب هابارد، در رابطۀ انرژي تغییراتی ایجاد می

تواند مثبت و یـا منفـی باشـد. تقریـب هابـارد      که می

i[{nH]+Ed[nLDA[{عبارت 
ddE-}]=i[{ncorE∆   را بـه

انرژي کـل   اینکه رغمیعلکند. رابطۀ انرژي اضافه می

 اسـت امـا عبـاراتی نظیـر    در یک بلور همواره منفـی  

LDA
ddE  وHE  ــاهیتی دا ــه داراي م ــهک ــتند، فع اي هس

لـذا بـراي    .دهندخود اختصاص میمقادیر مثبت را به

برقراري این رابطه بایـد بزرگـی عبـارت مربـوط بـه      
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تر باشـد  ها بیشکنش میان الکترونطۀ برهمهابارد از راب

که این همان امر مـورد انتظـار اسـت. بخـش هابـارد      

ت که لازمـۀ  تر از همدوسی اسگر تصویري واقعیبیان

تري براي انـرژي دافعـۀکولنی   آن توصیف مقادیر بزرگ

  است. 

مقـدار تجربـی    ذکرشدهکه براي ترکیب با توجه به این

باشد با بررسی مقـادیر ایـن   پارامتر هابارد موجود نمی

شـود کـه   پارامتر در ترکیباتی حاوي آهن مشاهده مـی 

ي مقـدار  بـاً یتقرتواند اتم آهن می پارامتر هابارد براي

خـود اختصـاص دهـد    ولت را بهالکترون 6تا  2/2بین 

مقدار پارامتر هابارد  4O2SrFeبراي ترکیب  .]23-29[

بررسـی قـرار    ردولـت مـو  الکترون 5/5تا  5/3 بازةدر 

و  گـاف نـواري  گرفته است و تنهـا نتـایج حاصـل از    

نمـایش داده   3شکلدر  SC5گشتاور مغناطیسی براي 

در مورد مقـادیر   ذکرشدهتوجه به نکات  با شده است

و گشـتاور مغناطیسـی    گاف نـواري مورد انتظار براي 

ترین مقدار بـراي پـارامتر   مناسبگردد که مشاهده می

باشـد زیـرا در ایـن    مـی ولت کترونال U= 5/4هابارد 

و گشتاور مغناطیسـی نیـز    گاف نواريمقادیر صورت 

 4O2SrFeخـانواده بـا   با مقادیر مربوط به ترکیبات هم

  خوانی مناسبی دارند.هم
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U  
 4O2SrFeگشـتاور مغناطیسـی ترکیـب    و  گاف نـواري  .3شکل

  .ازاي مقادیر مختلف پارامتر هاباردبه

شـود  مـی  مشـاهده  3لشکو  3جدولطور که در همان

 =5/4Uبا مقـدار   GGA+Uهاي خانواده تنها تقریب

قادر به توصیف مناسب خواص ترکیـب   ولتالکترون

 6استفاده از این تقریب به بررسـی هـر   هستند. لذا با 

مغناطیس پرداختـه شـد. نتـایج حاصـل از     حالت فري

نشـان   3جـدول و گشتاور مغناطیسـی در   گاف نواري

  است. داده شده

 .مغناطیسحالت فري 6. گاف نواري، گشتاور مغناطیسی در هر 3ولجد

)BM(μ dngE upgE    
00/3  25/1  96/1  SC1 

99/1  40/1  92/1  SC2  

00/1  61/2  61/2  SC3  

00/1  51/1  24/2  SC4  

00/1  66/1  15/2  SC5  

99/0  44/2  40/2  SC6  

و  گـاف نـواري  تـر بـراي   با توجه به مقـادیر مناسـب  

با نتـایج   SC6و  SC5 دو حالت گشتاور مغناطیسی،

منظور انتخاب یک نظم خاص بهتري همراه هستند. به

بـا   SC5با بررسی انـرژي حـالات مختلـف، حالـت     

ــزان انــرژي  ــرین می ــهکمت ــدارترین نظــم  عنــوانب پای

شود لذا در شناسایی می 4O2SrFeمغناطیسی ترکیب 

سـازي سـاختاري ایـن    ادامه تنها نتایج مربوط به بهینه

مقـادیر مربـوط بـه     4در جـدول  گـردد. می انیب حالت

پارامترهاي ساختاري نظیر ثابت شبکه، مدول حجمی، 

و گشتاور مغناطیسی  گاف نواريمشتق مدول حجمی، 

 U= 5/4بــا مقــدار   GGA+Uحاصــل از تقریــب  

طور که مشـاهده  ولت ذکر گردیده است. همانالکترون

ابقت شود پارامترهاي ساختاري با مقادیر تجربی مطمی

و گشتاور مغناطیسـی نیـز    گاف نواريدارند و مقادیر 

 4O2SrFeخـانواده بـا   با مقادیر مربوط به ترکیبات هم

 .خوانی مناسبی دارندهم

 

  



   بررسی اثر پارامتر هابارد بر...                                                                                                     34

 

و گشتاور مغناطیسی  گاف نواريپارامترهاي ساختاري،  .4جدول

 .GGA+Uبا تقریب  SC5در نظم اسپینی  4O2SrFe ترکیب

  شدهمحاسبه يهاتیکم GGA+U مقادیر تجربی

   )3Å (حجم سلول واحد  89/803  96/801

 )a )3Å ثابت شبکه  09/8  11/8

12/1  13/1  b/a 

34/1  34/1  c/a  

  زاویه  53/91  53/91

-  57/115  )Gpa (0B  

- 00/5  'B  

- 005/0  ١-)Gpa (K  

-  15/2  Gap up (eV) 

-  66/1  Gap dn (eV) 

-  00/1  Bμ 

  

ا اعمال ب سیستم در فشارهاي مختلف یبررس

  پارامتر هابارد

 20صفر تا  در بازةفشار  ریتأثبراي بررسی 

بر روي بلور مونوفریت استرانسیوم از  گیگاپاسکال

براي بررسی استفاده گردید.  GGA+Uتقریب 

 ۀفشارهاي مختلف با توجه به رابطسیستم در 

 ۀمعادل از لازم است dE=-PdV ترمودینامیکی

اده قرار د PdV–ا مورناگون مشتق گرفته و برابر ب

 :آیدمی دست 6 ۀنهایت رابطدر  شود.
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  فشار خارجی وارد بر سیستم است.  Pدر این رابطه 
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   .نمودار تغییرات حجم بر حسب فشار .4شکل

رسم  تغییرات حجم بر حسب فشار نمودار 4شکلدر  

فشار رفت افزایش طور که انتظار میهمانشده است. 

گردد اما این کاهش محسوس باعث کاهش حجم می

پذیري کم و سختی نیست که این امر تأییدي بر تراکم

و با نتایج مدول حجمی زیاد ترکیب  زیاد ترکیب است

براي  گاف نواريخوانی دارد. نتایج حاصل از هم

حالت اسپین بالا و پایین و در فشارهاي مختلف در 

  .داده شده است نشان 5شکل
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و در فشار  GGA+U، با استفاده از تقریب گاف نواري .5شکل

  .گیگاپاسکال 20صفر تا 

شود که می ، مشاهده5حاصل از شکلبا توجه به نتایج 

در هر دو حالت اسپین  گاف نواريبا افزایش فشار، 

براي حالت  گاف نواري .یابدبالا و پایین افزایش می

است  M-Mاسپین بالا از نوع مستقیم و در راستاي 

به گاف غیرمستقیم  گاف نوارياما با اعمال فشار نوع 

گردد اما در حالت اسپین تبدیل می M-Γدر راستاي 

از نوع  گاف نواريپایین حتی با اعمال فشار نیز 

  ماند.باقی می Γ- Γمستقیم و در راستاي 
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گاف که رابطۀ میان  شودمشاهده می 5با توجه به شکل

ب مونوفریت استرانسیوم و فشار براي ترکی نواري

 a و 0Eب ئاست. ضرا ap0E=E+ۀ رابط صورتبه

در هر دو حالت اسپین بالا و پایین در  گاف نواري

ب ه شده است با استفاده از این ضرائمحاسب 5جدول

در سایر فشارها را نیز به  گاف نواريتوان میزان می

نۀ دست آورد. هیچ نتیجۀ تجربی یا محاسباتی در زمی

باشد تا موجود نمی 4O2SrFeشار ترکیب ب فضرائ

عنوان لذا این نتایج را به مبناي مقایسۀ نتایج قرار گیرد

مرجع در اختیار کارهاي پژوهشی دیگران در آینده 

  گیرد.قرار می

گاف درجه سوم میان  براي معادلۀ aو  0E بضرائ .5جدول

  .و فشار خارجی، در هر دو حالت اسپین بالا و پایین نواري

    بضرائ  شدهمقدار محاسبه  دار تجربیمق

-  15/2  0E  Gap Up  

-  3-10×00/4 -  A    

-  65/1  0E Gap Dn   

-  3-10×20/9 -  A    

توان تغییرات آن را با افزایش پارامتر دیگري که می

فشار بررسی نمود، آنتالپی است. آنتالپی مقدار گرماي 

 H=E+PVیک سیستم در فشار ثابت است و از رابطۀ

انرژي  Eآنتالپی و  Hآید که در این رابطه میدست به 

با افزایش  4O2SrFeدرونی سیستم است. در ترکیب 

یابد و تغییرات آنتالپی سیستم فشار آنتالپی افزایش می

مثبت است که این امر بیانگر خاصیت گرماگیري و به 

  .عبارت دیگر جذب گرما توسط سیستم است

  گیريجهینت

وش امواج تخت محاسبات با استفاده از ر

خطی با پتانسیل کامل در چارچوب  ةشد تیتقو

نظریۀ تابعی چگالی انجام شده است. از محاسبات 

توان نتیجه گرفت که ترکیب مونوفریت انجام شده می

اي سخت است و با اعمال فشار استرانسیوم، ماده

گردد که این تغییرات حجمی کوچکی در آن ایجاد می

 گردد. درمی دییتأحجمی نیز مدول ۀ محاسبنتیجه با 

مغناطیس، پایدارترین ، نظم فري4O2SrFeترکیب 

 6مغناطیس، حالت مغناطیسی است که براي نظم فري

با توجه به  .نوع نظم اسپینی مختلف وجود دارد

دست آمده از پارامترهاي ساختاري و نتایج به مقایسۀ

خصوص با تکیه ههمچنین با بررسی پایداري سیستم، ب

حاصل از انرژي تشکیل بلوري، مشاهده  نتیجۀ بر

با نتایج تجربی مطابقت دارد  PBEشود که تقریب می

از مقدار مورد انتظار  ترکوچکرا  گاف نوارياما 

کند. علاوه بر آن در این ترکیب با توجه محاسبه می

اتم  d هاي اربیتالاي که میان الکترونبه همبستگی

 GGA+Uاز تقریب آهن وجود دارد، لازم است 

در تري همراه است. با نتایج مناسباستفاده شود که 

مورد بررسی قرار  Uتقریب هابارد مقادیر مختلف 

براي محاسبات  ولتالکترون U=5/4گرفتند و مقدار 

با افزایش فشار وارد بر بلور  بعدي انتخاب گردید

یابد و تغییرات آنتالپی سیستم مثبت آنتالپی افزایش می

ه این امر بیانگر خاصیت گرماگیري و به است ک

 .عبارت دیگر جذب گرما توسط سیستم است
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