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با استفاده از  3NdMnOخواص مغناطیسی و الکترونی منگنایت 

 LSDA+U و  LSDAهای تقریب

 فردایزدیمرتضی ، قاضیمحمدابراهیم  محمدیه،آریانیحسن 

  ، ايران، شاهروده شاهروددانشگا ،فیزيك دانشکده

 هچکید
 (LSDA+U)علاوه انرژی هابارد هو چگالی اسپین موضعی ب (LSDAهای چگالی اسپین موضعی )ر اين مقاله با استفاده از تقريبد

وجه ها محاسبه و سپس با تئی و همچنین گشتاور مغناطیسی اتمهای کل، جزية تابعی چگالی ابتدا چگالی حالتدر چارچوب نظر

مطالعه شده است. محاسبة انرژی حالت پايه سیستم نشان  3NdMnOنی و مغناطیسی منگنايت دست آمده خواص الکتروهبه نتايج ب

قريب دست آمده با استفاده از تهطور کلی نتايج بهمچنین اين بررسی نشان داد که بهداد فاز پايدار سیستم فرومغناطیس است. 

LSDA+U  داد که  ها نشاندست آمده از محاسبة چگالی حالتهبتوافق بهتری با نتايج تجربی گزارش شده دارد. تحلیل نتايج

 کنند. ثرتری ايفا میؤنش و مغناطش نقش م، رساهای هیبريداسیونيندآمنگنز در فراتم  d3های اوربیتال الکترون

تابعی چگالی، منگنايت، خواص مغناطیسی، انرژی هابارد نظرية :واژگانکلید

  مقدمه

رگ، پس از کشف مقاومت مغناطیسی خیلی بز   

طور قابل توجهی افزايش مطالعه بر روی منگنايت ها به

ها دارای فرمول عمومی [. منگنايت2] يافت

31 MnOAERE xx  در آن نماد  باشند کهمیRE 

معرف يك عنصر از گروه لانتانیدهای سه ظرفیتی مانند 

Sm ،Eu،Y ،Nd، La و نمادAE   معرف يك عنصر

 ،Ba،Sr از گروه عناصر قلیايی خاکی دو ظرفیتی مانند 

Ca توان در ساخت است. از اين ترکیبات می

فروسرخ  حسگرهای میدان مغناطیسی، آشکارسازهای

يك منگنايت  3NdMnO ترکیب مادر استفاده نمود.

ها وسکايت است که در اثر اعوجاج اتمدارای ساختار پر

به  ندتواآن، ساختار پروسکايتی می یدر ساختار بلور

تبديل  Immaساختار راست گوشه با گروه فضايی 

                                                           

 Ebrahim_ghazi@yahoo.com مسئول: نويسندهايمیل *
 

بیشتر مطالعات بر روی ترکیبات آلايش يافته با  شود.

بوده است  %25در آلايش  عناصر دو ظرفیتی خصوصاً

 و مطالعات کمی روی ترکیبات بدون آلايش خصوصاً

  .انجام شده است نظریاز نظر 

ها جهت مطالعه ترکیب مادر )بدون آلايش( منگنايت

درک خواص فیزيکی آنها، يافتن اساس فیزيکی رفتار 

تجربی مشاهده شده و توجیه و تفسیر نتايج تجربی 

ئوری روی ترکیبات مادر ضروری می باشد. چند کار ت

 3LaMnOانجام شده است که بیشتر آنها روی ترکیب 

و الکترونی اين ترکیب  خواص مغناطیسیبوده است. 

ی بريدیای هتفاده از نظريه تابعی چگالی دورهبا اس

بررسی و نتیجه اين محاسبات نشان داد که حالت پايه 

در کار . ]1[ سیستم دارای فاز پاد فرو مغناطیس است

از پتانسیل کامل انجام شده،  ديگر که با استفاده

mailto:Ebrahim_ghazi@yahoo.com
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و  abشدگی فرو مغناطیسی را در صفحه جفت

پادفرومغناطیسی را در جهت عمود بر اين صفحات 

خواص از نظر تجربی،  .]3[ پیشگويی نموده است

با استفاده  3NdMnOترکیب  مغناطیسی نمونه بس بلور

از پراش نوترون توسط گروه وو و همکاران بررسی 

نظری چندانی در مورد اين  ولی کار [4]شده است 

نتیجه مطالعه اين گروه  .زارش نشده استترکیب گ

شدگی هر دو جفت K52در دماهای کمتر از نشان داد 

 Mnم های اتبین اسپین مغناطیسوفرپادمغناطیس و فرو

  وجود دارد.

در  Wien2k [2]کار با استفاده از کد محاسباتی در اين

و معادلات  (DFT) چارچوب نظرية تابعی چگالی

، خواص الکترونی و مغناطیسی [6]شم -کوهن

3NdMnO .مطالعه شده است 

 جزئیات محاسبات 
 هایاز تقريب همبستگی-محاسبة انرژی تبادلیبرای    

چگالی اسپین  و ((LSDAچگالی اسپین موضعی 

 (LSDA+U)هابارد متفاوت  هایانرژیبا  موضعی

همچنین با در نظر گرفتن شرط عدم  استفاده شده است.

ها شعاع اين کره مقادير، تین-فینامهای ههمپوشانی کر

 برابر با Oو  Nd، Mn هایترتیب برای اتمبه

a.u3/1=MTR ،a.u39/2=MTR  وa.u2/2=MTR  در

سازی برابر با در اين کار، انرژی جدا .گرفته شدنظر 

Ry55/5-  انتخاب گرديد و محاسبات تا همگرايی

برای انتخاب  انجام شدند. meV52/5انرژی برابر 

حاسبات بار کل و بار کل انرژی جداسازی مناسب، م

ازای شود و بر اين اساس که بهها انجام میدرون کره

چه مقدار انرژی جداسازی و کدام الکترونها نشت بار 

سازی انتخاب ندارد انرژی جدا کره وجودبه خارج از 

سازی حجم سلول ام محاسبات بهینهگردد. برای انجمی

های ام گرفت. برای اينکار ابتدا ثابتبه روش زير انج

عنوان ورودی ( به2تجربی شبکه )ستون سوم جدول

 شوند. سپسهای شبکه معرفی میامه برای ثابتبرن

ها را حول مقادير بتشود تا برنامه اين ثااجازه داده می

هر حجم جديد انرژی  ازایبهورودی تغییر داده و 

ز ايد. سرانجام با استفاده احالت پايه بلور را محاسبه نم

ودار تغییرات انرژی حالت پايه آمده نم دستبههای داده

شود. از روی اين نمودار سم میحسب حجم ربر

آن انرژی حالت پايه کمینه  ازایبهتوان حجمی که می

بکه های شین نمود و با استفاده از آن ثابتاست را تعی

ارای د 3NdMnOآورد. از آنجا که ترکیب  دستبهرا 

 های شبکه نسبت بهگوشه است، ثابتساختار راست

سازی ای مشابه بهینهبه شیوه (b/aو  c/a)کديگر ي

های شبکه بهینه شده مقادير ثابت 2شدند. در جدول

فق با آمده در توا دستبهگزارش شده است. نتايج 

 باشد.مقادير تجربی گزارش شده می

 .در اين کار های شبکه بهینه شدهثابت .2جدول

  اين کار [2]تجربی

432/2 323/2 a(Å) 

612/5 622/5 b(Å) 

455/2 312/2 c(Å) 

 دواحها در سلول های تعادلی اتمبرای يافتن موقعیت

3NdMnO 1 مقدار نیروها تاmRy/Bohr  کمینه

 5552/5تا مقدار يند همگرايی بار شدند. در طی اين فرآ

ها جايی موقعیت اتمهدر نظر گرفته شد. اين عمل با جاب

های تعادلی محاسبه در برنامه انجام گرفت. موقعیت

در سلول واحد  2O و Nd، Mn، 1O یهابرای اتمشده 

آمده  دستبهمقادير گزارش شده است.  1در جدول

 .داردتوافق خوبی با نتايج تجربی گزارش شده 
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.ها در سلول واحد. موقعیت اتم1جدول  

  محاسبات [2تجربی]

(5526/5 ،12/5 ،5/55) (522229/5 ،12/5 ،5/55) Nd 

(5555/5 ،5555/5 ،25/5) (5555/5 ،5555/5 ،25/5) Mn 

(2234/5 ،12/5 ،55/5) (23533/5 ،12/5 ،55/5) 1O 

(12/5169،5/5 ،55/5) (12/5 ،524322/5 ،55/5) 2O 

ول ها، طهای شبکه و موقعیت اتمعیین ثابتپس از ت

تین -های مافینبرای محاسبة شعاع کرهپیوندها نیز که 

حائز اهمیت است، محاسبه گرديد. نتايج اين محاسبات 

 گزارش شده است. 3در جدول

های و زاويه 2O–Mnو  1O–Mnهای پیوندهای . طول3جدول

 .Mn–2O–Mnو  Mn–1O–Mnپیوندی 

–2O–Mn

Mn  

(deg)  

–1O–Mn

Mn  

(deg) 

 2O–Mn
(Å) 

 1O–Mn
(Å) 

 

 محاسبات 3532/2 3333/2 244/243 513/222

 تجربی 322/2 352/2 243 223

[6] 

ها در ساختار پروسکايت و تبديل جايی اتمهدلیل جابهب

 ساختار به ساختار اورتورومبیك، زوايای پیوندیاين 

Mn-O–Mn  درجه کمتر شده است. نتايج  295از

آمده برای طول پیوند و زاويه پیوندها با مقادير  دستبه

تجربی گزارش شده توافق بسیار خوبی دارد. پارامتر 

های منگنز و ، گزارش شده برای اتم(U)انرژی هابارد 

 استرانسیمآلائیده با  3ONdMnترکیب نئوديمیوم در 

(Sr) ترتیب مقاديربهeV5/5 وeV5/25  و مقادير پارامتر

 eV5/5 ترتیببهبرای منگنز و نئوديمیوم  (J) تبادلی

با توجه به مقدار گزارش شده . [5] باشدمی eV99/5و

، Sr)) یماسترانسبرای پارامتر هابارد در ترکیب آلائیده با 

 Uازای چند مقدار مختلف بهاين کار، محاسبات در 

حول مقدار گزارش شده فوق انجام گرفت. در اجرای 

 J-=U effUشکل ؤثر که بهبرنامه از پارامتر انرژی م

استفاده گرديد که مقادير آن در  شود،تعريف می

گزارش شده است. در چرخه خود سازگار  4جدول

 انجام شده میزان دقت در همگرايی انرژی از مرتبه

eV2-25 تخاب گرديد. همگرايی انرژی در اتم منگنز ان

 fدر اتم نئوديمیوم روی اوربیتال  و dروی اوربیتال 

 شود.اعمال می

 ، استفاده شده در اين کار.effU ثرؤمقادير انرژی م .4جدول

236/5 236/5 463/5 335/5 335/5 Mn(Ry) 

543/5 655/5 655/5 655/5 235/5 Nd (Ry) 

 انرژی پایه سیستم محاسبۀ

برای يافتن فاز  3NdMnOپس از بهینه کردن ساختار 

را  یهای مختلفر حالت پايه، آرايشمغناطیسی سیستم د

توان برای جهت اسپین اتم ها در نظر گرفت که اين می

شده است. برای هر يك از نشان داده  2مسئله در شکل

ه حالت پاي های مغناطیسی انرژی سیستم دراين حالت

ريب هر دو تق محاسبه گرديد. نتايج اين محاسبات برای

LSDA  وLSDA+U گزارش  6و  2های در جدول

نشان آمده  دستبهسة مقادير انرژی مقايشده است. 

لت پايه سیستم فاز دهد که در هر دو تقريب، فاز حامی

که با نتايج مطالعات تجربی در  باشدفرومغناطیس می

دهد مقادير انرژی نشان میبررسی . [9] توافق است

يکسان  تقريباً 2و  1های پادفرومغناطیس انرژی حالت

کمتر است،  3ولی از انرژی حالت پادفرومغناطیس 

بنابراين از اين به بعد منظور از فاز پادفرو مغناطیس 
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ج -2آرايش مغناطیسی نشان داده شده در شکل

 .باشدمی

 .LSDA( در تقريب Ryهای مغناطیسی متفاوت )برحسب انرژی سیستم در حالت .2جدول

 پارامغناطیس فرومغناطیس 2پادفرومغناطیس 1پادفرومغناطیس 3پادفرومغناطیس

-99534/34312 -99532/16262 -99532/16242 -99532/15262 -99531/32235 

 
 

 .LSDA+Uدر تقريب  (Ryحسب های مؤثر مختلف )برانرژیفاوت و های مغناطیسی مت. انرژی سیستم در حالت6جدول

 NdeffU MneffU پارامغناطیس فرومغناطیس 2پادفرومغناطیس 1پادفرومغناطیس 3پادفرومغناطیس

24929/99533- 36555/99533- 53533/99533- 25153/99534- 25933/99531- 795/0 090/0 

19652/99533- 34312/99533- 23914/99533- 23361/99533- 53223/99531- 050/0 090/0 

54549/99533- 59266/99533- 55535/99533- 35949/99533- 55455/99532- 050/0 300/0 

-99531/64295 -99533/64235 -99533/62695 -99533/55392 -99532/12522 050/0 700/0 

25645/99533- 26362/99533- 63652/99533- 26922/99533- 52352/99531- 530/0 700/0 

 

دربلور  Mnهای جفت نشده اتم تعداد الکترون

3NdMnO،  درترازd  ن . اياستبرابر با چهار الکترون

چهار الکترون برای اتم منزوی منگنز گشتاور مغناطیسی 

برای هر الکترون( ايجاد  µB2) Bµ4اسپینی درحدود 

نی آثاری نظیر همپوشادلیل هاما در بلور ب .کنندمی

در اين  .توانند تغییر کنندنوارهای انرژی، اين مقادير می

در  Mnو  Ndگشتاور مغناطیسی يونهای مطالعه 

و  دو فاز فرومغناطیس برای 3NdMnOترکیب 

ی که نتايج حاصل آن براپادفرومغناطیس محاسبه شدند 

 LSDA+Uتقريب برای  و 5در جدول LSDAتقريب 

 دستبهسة مقادير شده است. مقاي گزارش 9در جدول

مغناطیسی اتم منگنز در  گشتاوردهند که نشان میآمده 

آمده با  دستبهبزرگتر از مقادير  LSDA+U تقريب

مقادير متفاوتی  باشند.می LSDAاستفاده از تقريب 

برای گشتاور مغناطیسی کل هر اتم منگنز در بلور 

3NdMnO  .گروه بالاگرو و گزارش شده است

همکاران گشتاور مغناطیسی کل اتم منگنز در منگنايت 

3NdMnO  را برابرBµ54/3 که  [3] اندگزارش کرده

اختلاف مقادير محاسبه شده )فاز فرومغناطیسی 

 1الی  2 ة( با اين مقدار گزارش شده در باز9جدول
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اده آمده با استف دستبهمقايسه مقادير باشد. درصد می

دهد که برای فاز نشان می شدهاز هر دو تقريب اشاره 

فرو مغناطیس گشتاور مغناطیسی منگنز در تقريب 

LSDA+U ثر ؤهای مبا انرژیRy335/5  برای اتم(

و برای فاز  )برای اتم نئوديمیم(، Ry655/5منگنز( 

)برای اتم  Ry236/5ثر ؤهای مپادفرومغناطیس انرژی

)برای اتم نئوديمیم( توافق بسیار  Ry655/5منگنز( و 

 خوبی با گزارش ارائه شده توسط گروه بالاگرو دارد.

هر اتم در ترکیب  ازایبهگشتاورهای مغناطیسی  .5جدول

3NdMnO بر( حسبBµ در تقريب ،)LSDA. 

Nd Mn  

 فرو مغناطیس 3/2425 3/5292

 پاد فرومغناطیس 1/9955 3/5255

 

 ثر متفاوت.ؤهای مو با انرژی LSDA+U(، در تقريب Bµحسب )بر 3NdMnOهر اتم در ترکیب  ازایبهگشتاورهای مغناطیسی  .9جدول

Nd Mn فاز  

 Ry 335/5(Mn) = effU فرو مغناطیس 3/5369 1/3953

 

Ry 235/5Ueff (Nd) = 
 پاد فرومغناطیس 3/6593 1/3556

 = Ry 335/5Ueff (Mn) فرو مغناطیس 3/5396 1/3915

 

Ry 655/5Ueff (Nd) = 
 پاد فرومغناطیس 3/6915 1/3632

 = Ry 463/5Ueff (Mn) فرو مغناطیس 3/5955 1/3943

 

Ry 655/5Ueff (Nd) = 
 پاد فرومغناطیس 3/5291 1/3652

 = Ry 236/5Ueff (Mn) فرو مغناطیس 3/9429 1/3945

 

Ry 655/5Ueff (Nd) = 
 پاد فرومغناطیس 3/5253 1/3514

 = Ry 236/5Ueff (Mn) فرو مغناطیس 3/9415 1/3962

 

Ry 543/5Ueff (Nd) = 
 پاد فرومغناطیس 3/5666 1/3691
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 A type) 1( )د( پاد فرومغناطیسA type) 2های مغناطیسی ماده )الف( پارامغناطیس )ب( فرومغناطیس )ج( پاد فرومغناطیس. حالت2شکل

 .(Ndهایبدون جهت اسپین برای اتمA type ) 3پاد فرومغناطیس( و )ه( Ndهای با جهت اسپین متفاوت برای اتم

 هامحاسبه چگالی حالت
های نتايج حاصل از محاسبه چگالی حالتدر ادامه    

ثیر انرژی هابارد أتحت ت 3NdMnOکلی و جزئی 

ده و فرومغناطیس با استفامغناطیس رای فازهای پادفروب

ثر ؤهای مبا انرژی LSDA+Uو  LSDAهای تقريب از

 اند. متفاوت بررسی شده

 فاز پادفرومغناطیس

ی الکترونی کل محاسبه هانمودارهای چگالی حالت   

ده شده است. و نشان دا-1الف تا -1های شده در شکل

 های با اسپین بالاه حالتدهد کبررسی نتايج نشان می

متقارن هستند که نشانگر خاصیت  و پايین کاملاً

است. بررسی چگالی  3NdMnOپادفرومغناطیس 

محاسبه  LSDAالف که با تقريب -1ها در شکلحالت

که که در انرژی فرمی چگالی  دهدشده است نشان می

تواند نشان دهنده ها غیر صفر است، که اين میحالت

ی د. از سوی ديگر بررسخاصیت فلزی اين ترکیب باش

و که با تقريب -1ب تا -1های ها در شکلحالت چگالی

LSDA+U دهد که در نشان می ،محاسبه شده است

ها صفر است که اين مسئله انرژی فرمی چگالی حالت

باشد که  3NdMnOفلزی خاصیت غیرر تواند نشانگمی

 [.9]با گزارشات تجربی ارائه شده در توافق است 

های منگنز های جزئی مربوط به سهم اتمچگالی حالت

و  LSDAهای که با تقريب 3NdMnOو نئوديمیوم 

LSDA+U ثر ؤهای مبا انرژیRy236/5=(Mn)effU 

های اند در شکلمحاسبه شده Ry655/5(Nd)=effUو 

لازم به ذکر است که نتايج  نشان داده شده است. 4و  3

هم در خواص  ثیریأکه ت Oو  Srمحاسبات مربوط به 

. فضا ذکر نشده استعلت کمبود مغناطیسی ندارند، به

ط مربوهای جزئی دهند که چگالی حالتنتايج نشان می

 متقارنهای منگنز به اسپینهای بالا و پايین در اتم

 دهد که چگالیبررسی اين نتايج نشان می. باشندنمی

به اسپینهای بالا و پايین در های جزئی مربوط حالت

ها در براين، اين اتمباشند. بناهای منگنز متقارن نمیاتم

ر خاصیت مغناطیسی از خود نشان بلور مورد نظ
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های الکترونی دهند. همچنین بررسی چگالی حالتمی

محاسبه شده برای اتم منگنز با استفاده از تقريب 

LSDA+U فرمی چگالی دهد که در انرژی نشان می

های ديگر های مربوط به اين اتم نسبت به اتمحالت

 توان نتیجه گرفت که سهمبنابراين میبیشتر است. 

های مربوط به اين اتم در پیدايش بعضی از الکترون

مانند رسانش الکتريکی و  3NdMnOخواص فیزيکی 

 خاصیت مغناطیسی بیشتر است. 

 
 با: LSDA+U، و در تقريب LSDAهای کلی محاسبه شده: )الف( در تقريب . چگالی حالت1شکل

 Ry655/5(Nd)=effU و Ry335/5=(Mn)effU )ج( Ry235/5=(Nd)effU و MneffU)(=Ry335/5 )ب(

 Ry655/5=(Nd)effU و Ry236/5=(Mn)effU )ه( Ry655/5=(Nd)effU و Ry463/5=(Mn)effU( )د

 .Ry543/5=(Nd)effU و Ry236/5=(Mn)effU )و( 
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 .LSDA، محاسبه شده در تقريب Nd، ب: Mnهای الف: های کل اتمچگالی حالت .3شکل

 
 

 با LSDA+U، در تقريب Nd، ب: Mnهای: الف: های کل اتمچگالی حالت .4شکل

Ry236/5=(Mn)effU و Ry655/5=(Nd)effU. 

 

شود ب ديده می-4ب و -3هایطور که در شکلهمان

های های اسپین بالا و پايین در اتمچگالی حالت

در بلور  ها نیزمتقارن نبوده و بنابراين اين اتمنئوديمیوم 

دهند. نمودار خاصیت مغناطیسی از خود نشان می

های نئوديمیوم در چگالی حالات محاسبه شده برای اتم

در انرژی فرمی غیر صفر است، در  LSDAتقريب 

شود با اعمال انرژی در تقريب حالی که ديده می

LSDA+U ه اتم نسبت بمربوط به اين  چگالی حالات

نگر اتواند نشگیرند که اين میانرژی فرمی فاصله می

 های نئوديمیوم کاملاًاين واقعیت باشد که الکترون

های نمودار چگالی حالت 2اند. در شکلگزيدهجای

 dالکترونی کل محاسبه شده برای اتم منگنز و اوربیتال 

داده نشان  LSDA+Uو  LSDAآن در هر دو تقريب 

 شده است.
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و  LSDA+U، Ry236/5(Mn) =effU : در تقريبب LSDAتقريب درالف:  :آن dهای کل اتم منگنز و اوربیتال . چگالی حالت2شکل

Ry655/5(Nd) =effU. 

 

دهد که سهم ها نشان میبررسی چگالی حالت

ر مقايسه با ها داتم منگنز در چگالی حالت  dاوربیتال

بیشتر بوده و اين اوربیتال در تقريب  سهم ساير اوربیتالها

LSDA+U ترين اوربیتال به ب( نزديك-2)شکل

های مربوط به ة چگالی حالتيسانرژی فرمی است. مقا

های بالا و پايین نشانگر عدم تقارن چگال اسپین

که  توانیم بگوئیمجه میهای مربوطه بوده و در نتیحالت

 3NdMnOخاصیت مغناطیسی اتم منگنز در منگايت 

شود. گستردگی آن ناشی می d3های اوربیتال ازالکترون

اتم منگنز نشانگر هیبريداسیون  d3های فضايی اوربیتال

اتم اکسیژن  p1قوی بین اين اوربیتال و اوربیتال 

های محاسبه شده برای اوربیتال باشد. چگالی حالتمی

d3  اتم منگنز با استفاده از تقريبLSDA+U  با

های تحقیقاتی ديگر ههای ارائه شده توسط گروگزارش

اند در توافق استفاده کرده GGA+U که از تقريب

 [.25باشد ]می

 فاز فرومغناطیس

های الکترونی کل محاسبه نمودارهای چگالی حالت   

 در فاز فرومغناطیس با 3NdMnOشده برای ترکیب 

با انرژی  LSDA+Uو  LSDAهای استفاده از تقريب

ده است. نشان داده ش 6ثر متفاوت در شکلؤهای م

 هایدهد که چگالی حالتبررسی اين نتايج نشان می

مربوط به اسپین بالا و پايین متقارن نبوده و در نتیجه 

 محاسبة دارد. یاين ترکیب خاصیت فرومغناطیس

–6)شکل LSDAها با استفاده از تقريب چگالی حالت

دهد که در انرژی فرمی چگالی الف( نشان می

 تواند نشانگرهای کل غیر صفر است که اين میحالت

 از سوی ديگرخاصیت فلزی اين ترکیب نیز باشد. 

 LSDA+Uهای محاسبه شده با تقريب چگالی حالت

الی دهند که چگو( نشان می-6ب تا -6های )شکل

ها در انرژی فرمی صفر است، يعنی منگنايت حالت

3NdMnO فلزی دارد که اين با گزارشاتخاصیت غیر 

های کل محاسبه تجربی در توافق است. چگالی حالت

با محاسبات تئوری ديگران  LSDAشده با تقريب 

 .[22] بدون اعمال انرژی قابل مقايسه است

 های مختلف بلورهای جزئی مربوط به اتمچگالی حالت

3NdMnO های محاسبه شده با تقريبLSDA  و

LSDA+U اند.نشان داده شده 9و  5های در شکل 
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 با: LSDA+U، ب: در تقريب LSDAهای کلی محاسبه شده: )الف( در تقريب چگالی حالت .6شکل

 Ry655/5= (Nd) effUو  Ry335/5=(Mn) effU)ج(  Ry235/5=(Nd) effUو  Ry335/5=(Mn) effU)ب(  

 Ry655/5= (Nd) effUو  Ry236/5=(Mn) effU)ه(  Ry655/5=(Nd) effUو  Ry463/5=(Mn) effU)د( 

 .Ry543/5=(Nd) effUو  Ry236/5=(Mn) effU)و( 
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 .LSDA، محاسبه شده در تقريب Nd، ب: Mnهای: الف: های کل اتمچگالی حالت .5شکل

 

 با LSDA+Uدر تقريب  ،Nd، ب: Mnهای الف: چگالی حالت کل اتم .9شکل

Ry335/0=(Mn) effU وRy655/5=(Nd) effU. 

 

دهد که چگالی حالت نشان می 5بررسی شکل

های لايه خارجی اتم منگنز با اسپین پايین الکترون

( و نئوديمیوم با اسپین بالا )محور مثبت y)محور منفی 

yهای ( نزديك سطح فرمی قرار دارند. چگالی حالت

الکترونی اتم منگنز محاسبه شده با استفاده از تقريب 

LSDA+U  نشان دهنده بیشترين چگالی حالت در

ست. ها در بلور اديکی تراز فرمی نسبت به ديگر اتمنز

نهای اشاره گرديد، الکترو نیز گونه که قبلاًهمان بنابراين،

 مانند رسانش ،ز خواص اين ترکیباين اتم در بعضی ا

الکتريکی و خاصیت مغناطیسی، نقش اساسی دارند. 

های دهد که با اعمال انرژیاين بررسی نشان می

تم منگنز کوچك متفاوت تغییرات چگالی حالات ا

هنده اين واقعیت تواند نشان داست. اين موضوع می

های اتم منگنز در نزديکی سطح فرمی الکترونباشد که 

ب -9گونه که در شکلجايگزيده نیستند. همان کاملاً

وط به اسپین بالا و های مربشود چگالی حالتديده می

، باشندهای نئوديمیوم نیز متقارن نمیپايین در اتم

ها نیز ممکن است در خاصیت بنابراين اين اتم

الی ند. منحنی چگشمغناطیسی سیستم نقش داشته با

 که با استفاده از تقريبمیوم های نئوديحالات برای اتم

LSDA  محاسبه شده است انرژی فرمی را در مقدار

کند، لیکن با اعمال انرژی در تقريب غیر صفر قطع می
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LSDA+U اين اتم از انرژی  چگالی حالات مربوط به

د تواند نشانگر آن باشگیرد که اين میفرمی فاصله می

د ند. در موراجايگزيده های نئوديمیوم کاملاًه الکترونک

گردد که چگالی حالتهای می های اکسیژن ملاحظهاتم

باشند، اگرچه دور از انرژی فرمی می ها عمدتاًاين اتم

فرمی صفر نیستند که اين مسئله در نزديکی انرژی 

اتم منگنز  dهای پوشانی با الکترونتواند باعث هممی

 گردد.

نمودار چگالی حالتهای الکترونی کل برای  3در شکل

که با استفاده از هر دو تقريب  ،آن dاتم منگنز و اوربیتال 

LSDA  وLSDA+U اند، نشان داده شده محاسبه شده

هم دهد که بیشترين ساست. بررسی اين نتايج نشان می

در چگالی حالات اتم منگنز در نزديکی سطح فرمی 

اتم منگنز است. اين اوربیتال در  dوربیتال امربوط به 

ين اوربیتال به سطح فرمی ترنزديك LSDA+Uتقريب 

 d3دلیل گستردگی فضايی زياد اوربیتال های است. به

ك يمنگنز در ناحیه گسترش اوربیتال های اتم اکسیژن، 

 -p1Oو  -d3Mnهای هیبريداسیون قوی بین اوربیتال

ت گسترده وجود دارد. اين بدان معنی است که حالا

اتمهای منگنز می توانند منجر به ايجاد پیوندهای قوی 

های نگونه که اشاره گرديد چگالی حالتشوند. هما

اتم منگنز در تقريب  d3محاسبه شده اوربیتال 

LSDA+U  با نتايج حاصل از مطالعات تئوری انجام

در توافق است  GGA+Uشده با استفاده از تقريب 

[25.] 

 

 

 

 

 آن درd چگالی حالت کل اتم منگنز و اوربیتال  .3شکل

 .Ry655/5=(Nd) effUو  Ry335/5=(Mn) effU با LSDA+U)ب(: تقريب  LSDAتقريب  )الف(:

 

 گیرینتیجه
در اين مطالعه خواص الکترونی و مغناطیسی منگنايت 

3NdMnO های با استفاده از تقريبLSDA و 

LSDA+U های هابارد متفاوت و در فازهای با انرژی

ورد تابعی چگالی م نظرية مختلف مغناطیسی با استفاده از

های ر گرفت. نتايج حاصل از بررسی جهتبررسی قرا

ها نشان دادند که فاز پايدار سیستم مختلف اسپینی اتم

ی محاسبه شده با ور مغناطیسفرومغناطیس است. گشتا

در دو فاز فرومغناطیس  LSDA+U و LSDAهای تقريب

تفاده آمده با اس دستبهو پادفرومغناطیس نشان داد که نتايج 

با تجربه سازگاری بیشتری دارد و  LSDA+Uاز تقريب 
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طور محسوسی به م منگنز بهمقدار گشتاور مغناطیسی ات

ای هحالت رد وابسته است. بررسی چگالیمقدار انرژی هابا

در هر دو فاز فرومغناطیس  3NdMnOمحاسبه شده برای 

نشان داد که اين  LSDAو پادفرومغناطیس با تقريب 

خاصیت  LSDA+Uترکیب خاصیت فلزی و با تقريب 

 هایآمده با گزارش دستبهفلزی دارد. مقايسة نتايج غیر

دارد.  فلزیدهد که اين ترکیب خاصیت غیرتجربی نشان می

سازگازی  LSDA+Uتقريب لذا محاسبات انجام شده با 

بهتری با نتايج تجربی دارد. بنابراين برای ترکیبهای همبسته 

های قابل قبولی ارائه جواب LSDAقوی استفاده از تقريب 
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