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 مضاعفبررسی خواص ساختاری، الکترونی و مغناطیسی پروسکایت 

6NiWO2Sr با استفاده از محاسبات ابتدا به ساکن 

 علی مختاری، فرطیبه سادات هاشمی
 شهرکرد شهرکرد، دانشگاه پایه، علوم ةدانشکد فیزیک، گروه

 چکیده
 مقاله این در .نداکرده پیدا محققین بین در زیادی جذابیت ،متنوع فیزیکی خواص داشتن لیلدبه (دوگانه) مضاعف هایپروسکایت

. گرفت قرار مطالعه مورد (DFT) چگالی تابعیة نظری پایة بر اسپرسو محاسباتی بستة از استفاده با 6NiWO2Sr دوگانة پروسکایت

 ازبعد . باشدمی ولت الکترون 4/9 در حدود گافی دارای و عایق اتاق دمای در پروسکایت این ،تجربی گزارشات مطابق

 همچنین و (GGA) یافته تعمیم شیب تقریب از استفاده با ترکیب الکترونی خواص اول مرحلة در ،ساختاری ایهسازیبهینه

 تصحیح نتایج از استفاده با دوم مرحلة در. شد محاسبه هابارد پارامتر مختلف مقادیر با (GGA+U) قوی همبستگی تصحیح

 مغناطیسی فاز بهینة پارامتر هابارد مقدار از استفاده با نهایت در. شد انتخاب مناسب U ،تجربه با آنها ةمقایس و قوی همبستگی

 .گرفت قرار مطالعه مورد پادفرومغناطیس و فرومغناطیس پارامغناطیس، فازهای بین از 6NiWO2Sr پایدار

 .تابعی چگالی، تقریب شیب تعمیم یافته، تصحیح همبستگی قوی، پارامتر هابارد پروسکایت دوگانه، نظریة واژگان:دیکل

   مقدمه
در ساختار اکسیدهای پروسکایت دوگانه با فرمول    

خاکی عناصر های فلزی کاتیون ،6O′BB2Aعمومی 

 Aتوانند در جایگاه کمیاب، قلیایی و قلیایی خاکی می

قرار بگیرند.  Bو کاتیون فلزات واسطه در جایگاه 

درصد عناصر جدول تناوبی  93بنابراین حداقل 

و حدود نیمی از جدول  Aتوانند موقعیت کاتیون می

و این  ]4[ را اشغال کنند Bتناوبی موقعیت کاتیون 

انعطاف پذیری شیمیایی بالا باعث تنوع کاربرد این 

های اههای جایگخانواده از ترکیبات بسته به انتخاب اتم

A  وB  شده است. همچنین این ترکیبات با داشتن

، (GMR) خواصی مثل مقاومت مغناطیسی بزرگ

کاربردهای  ]2[ ایی دمای بالا و نیمه فلزی بودنابررسان

 فناوریهای مختلف از جمله طراحی و متنوعی در زمینه

                                                           
 :نویسنده مسئول mokhtari@sci.sku.ac.ir     

 ایهها و سلولمغناطیسی، خازن یاحسگرهها، هحافظ

 اند.کردهخورشیدی پیدا 

ت کایه با ساختار پروسفلز واسط اکسیدهای ةمطالع

پس از و  ]9[ شروع شد 4373 ةدهدر ابتدای  ،دوگانه

 اولین مطالعه در مورد ساختارهای آن

Ba, Sr; B = Fe, Co, Ni)(A=6BWO2A  در سال

انجام گرفت.  ]1[ همکارانشفرزیا و توسط  4373

آنها ترکیبات استرانسیم در دمای اتاق یک  ةمطالعمطابق 

در دماهای بالا  اما اند،نشان داده یچهاروجهانحراف 

در دمای اتاق  6CoWO2Ba ،شوند. بنابراینمکعبی می

 چهاروجهیدارای ساختار  6NiWO2Srمکعبی و 

 .ندشد گزارش

جذاب  بزرگ و خانوادة حاضر ما از میان ةمطالعدر 

را انتخاب کرده  6NiWO2Sr ،ی دوگانههاپروسکایت

خواص ساختاری، الکترونی و مغناطیسی آن را با و 

mailto:mokhtari@sci.sku.ac.ir
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تابعی ریة پایة نظاستفاده از محاسبات ابتدا به ساکن و بر 

 یم.اهبررسی نمودچگالی 

 روش محاسبات
و با  (DFT)تابعی چگالیپایة نظریة محاسبات بر    

انجام  ]7[ اسپرسو کوانتومسازی شبیه استفاده از کد

 رفیتظهای الکترونکنش بخش کوانتومی برهم. گرفتند

در تقریب  PBEتبادلی -با استفاده از تابعی همبستگی

ستفاده یون با ا-نش الکترونکشیب تعمیم یافته و برهم

های هایی از اوربیتالبا الکترون PAWپتانسیل از شبه

3d  4وs ،3استرانسیمd  ،4s 4 وp   ،5نیکلs ،5p ،5d 

 .دندر نظر گرفته شداکسیژن  2p و 2sتنگستن و  6sو 

و با استفاده از  GGA+Uسازی در تقریب پس از بهینه

الکترون ولت پیشنهاد شده توسط  7مقدار پارامتر هابارد 

در فضای بریلوئن  kنقاط  شبکة ،]7[ لیو و همکارانش

ریدبرگ و انرژی  77، انرژی قطع امواج تخت 1×1×9

. همچنین دقت ندقرار گرفتریدبرگ  113قطع چگالی 

ولت و حداکثر نیروی  الکترون 43-7همگرایی انرژی

 .ندبود Ry/a.u.  9-43ةاز مرتبها بر اتم وارد

دلیل وجود فلزهای واسطه به در اکسیدهای   

به تقریب  fو  dای هاوربیتال جایگزیدةای هالکترون

شیب تعمیم یافته با تصحیح همبستگی قوی 

(GGA+U) که در این دیدگاه، تابعی انرژی نیاز داریم 

GGA  کنش وابسته به برهمجملة اضافة با یک

داده  گردد. نشانالکترون جایگاهی تصحیح می-الکترون

شده است که برای یک ثابت شبکه، مقدار پارامتر 

در مقدار انرژی کل و در نتیجه  Uکنش کولنی برهم

. بنابراین در این ]5[ تعیین فاز پایدار بلور مؤثر است

کار برای قرار دادن مقدار مناسب پارامتر هابارد، چگالی 

برای  Uهای الکترونی را برای مقادیر متفاوت حالت

دست آمده را با تجربه هنیکل محاسبه کرده و گاف ب

منظور از پارامتر هابارد در این مقاله،  .یماکردهمقایسه 

U عبارت دیگر مؤثر و بهU–J آن  باشد که درمیJ 

 Uپارامتر تبادلی است. اما در اینجا برای راحتی از 

ذکر است که لازم به ایم.مؤثر استفاده نموده Uجای به

 6NiWO2Srدر تمام این مراحل فاز مغناطیسی پایدار 

یب، رکپادفرومغناطیس در نظر گرفتیم. زیرا این ترا 

با  باشد.می ]8[ کلوین 71ل فرومغناطیس با دمای نپاد

این وجود در مرحلة آخر محاسبات فاز پایدار 

ا از بین سه فاز ر 6NiWO2Sr دوگانةپروسکایت 

مغناطیسی پارامغناطیس، فرومغناطیس و یک نوع 

 ( بررسی نمودیم.7)شکل پادفرومغناطیس

 نتایج و بحث
      خواص ساختاری

پارامترهای شبکه و  ةمحاسبه شد مقادیر 4در جدول   

سازی ساختاری حجم سلول واحد با استفاده از بهینه

ادیر تجربی موجود ، با مقوجهی چهارکامل فاز پایدار 

انرژی  و ‹Ni-O›. طول میانگین پیوند اندمقایسه شده

ذکر لکول نیز در این جدول همدوسی در واحد مو

دو پارامتر شبکه هر  Uمطابق جدول با افزایش  اند.شده

a  وc دنبال آن حجم سلول شوند و بهکمی بزرگتر می

ر شدن پارامت در واقع با بزرگتر یابد.واحد افزایش می

-Ni›ول میانگین پیوند طهابارد طول پیوندها از جمله 

O›  آنجا که انرژی همدوسی از . اندافزایش یافتهکمی

کند انتظار مشخص می قدرت پیوند را در جامدات

داریم که با افزایش طول پیوند مقدار این انرژی کاهش 

مطابق شود مشاهده می 4در جدول ور کهطهمان یابد.

 8پارامتر هابارد و افزایش آن تا ما با اعمال  انتظار

 الکترون 37/3 اندازةهمدوسی بهالکترون ولت انرژی 

با توجه به  ای بعدیهقسمتدر  یابد.می ولت کاهش

 دهیم که مقدارنشان میهای الکترونی چگالی حالت

  Uدر این الکترون ولت است. 8پارامتر هابارد بهینة 

حدود چهار و نیم درصد،  اندازةحجم سلول واحد به 

به مقدار حدود یک درصد و طول  a ةپارامتر شبک
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د دو درصحدود نیکل و اکسیژن میانگین پیوند بین 

رهای پارامت اند.تخمین زده شدهتجربی بزرگتر از مقدار 

و  GGAهای دست آمده از تقریبهساختاری ب

GGA+U  دهند که ربه نشان میآنها با تج مقایسةو

حتی  GGAنتایج خواص ساختاری حاصل از تقریب 

ابل وانند قته وارد کردن پارامتر هابارد هم میبدون نیاز ب

های بعدی خواهیم دید که اعتماد باشند. اما، در بخش

گاف نواری، با مشکل مواجه  محاسبةاین تقریب در 

خواهد شد و مقدار گاف را کمتر از مقدار تجربی آن 

 هد داد.دست خوابه
 

 .برای مقادیر مختلف پارامتر هابارد (I4/m) وجهی چهارسازی ساختار از بهینهپس دست آمده هبو مغناطیسی پارامترهای ساختاری  .4جدول

 

 

 

 

 خواص الکترونی

پیکربندی  ]43[ ژائو و همکارانطبق گزارش    

 5d6+W :0ورت ص، به6NiWO2Sr الکترونی در ترکیب

وجه به چگالی بار رسم چنین با تهماست.  3d2+Ni :8و 

تنگستن شش  dهای ، تمام الکترون4شده در شکل

اکسیژن غیر  2pخاطر هیبرید شدن با اوربیتال ظرفیتی به

بنابراین در نظر گرفتن پارامتر  وند.شجایگزیده می

طبق . ]44[کند هابارد تنها برای عنصر نیکل کفایت می

های متداول برای تعیین یکی از رهیافت ]42[نظر مرجع 

گاف نواری محاسبه شده  مقایسةمناسب،  Uمقدار 

با گاف نواری تجربی  Uتوسط یک مجموعه از مقادیر 

 بترکی بر طبق گزارشات تجربی گاف نواری است.

(eV/mol)cE ‹Ni-O›(Å) )Å𝟑V( c/a )Åa( U 

833/2 338/2 78/273 127/4 733/7 3 

877/2 333/2 43/279 119/4 731/7 1 

874/2 833/2 93/271 197/4 741/7 7 

893/2 743/2 77/277 719/4 724/7 8 

 ]8[تجربی 477/7 112/4 81/211 375/2 -

 ]7[محاسباتی 437/7 114/4 71/213 - -

 الکترون ولت. U=  8برای اسپین بالا )سمت راست( و اسپین پایین )سمت چپ( در  ]334[. چگالی بار در صفحه 4شکل
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6NiWO2Sr، 4/9 در کار ]49[ باشدالکترون ولت می .

 3و  1، 7، 8حاضر گاف نواری را برای مقادیر متفاوت 

= U های الکترون ولت با استفاده از چگالی حالت

 2الکترونی محاسبه کرده و منحنی حاصل را در شکل

 رسم نمودیم. 

، گاف Uبا افزایش مقدار  DFT+Uدر ضمن محاسبات 

به مقدار  الکترون ولت U = 8نواری بزرگتر شده و در 

 نتیجه در واقع تأیید کنندة اینرسد. این تجربی خود می

حقیقت است که وارد کردن تصحیح هابارد دقت 

بهبود  DFTمحاسبة گاف نواری را در مقایسه با 

ی چگالترتیب بهنیز  7و  1، 9های شکل. ]42[ بخشدمی

و چگالی  Uکل و جزئی برای مقادیر متفاوت  حالات

الکترون ولت را نشان   U= 8حالات جزئی برای 

و  1در شکل Ni2و  Ni1ذکر است که دهند. لازم بهمی

تیب نشان تردة اسپینی و بهقطبیهای نیکل بیانگر اتم 7

های با اسپین بالا و پایین هستند. با توجه به هندة اتمد

از  ظرفیت عمدتاً نوار GGAدر تقریب  9شکل

 Ni2و نوار رسانش از  O 2pو  Ni 3dهای اوربیتال

3d   رسانش از  به هاند. با توجشدهتشکیلNi2 3d  

 3d نوار اوربیتالبه نزدیکی  با توجه. اندل شدهتشکی

نیکل به تراز فرمی و نوار ظرفیت مقدار گاف بسیار 

الکترون ولت  4/9یعنی  مقدار تجربی آنکوچکتر از 

الکترون ولت  1ال پارامتر هابارد تا باشد. با اعممی

بعد از تراز  O 2pو  Ni2 3d ،W 5dهای خالی اوربیتال

 Ni1 3dتر و نوارهای پر های بزرگسمت انرژیفرمی به

 رتهای کوچکسمت انرژیتراز فرمی بهزیر  Ni2 3dو 

کر ذ ادر اینجیابد. حرکت کرده و مقدار گاف افزایش می

را غیر مغناطیسی  W این که( با 4دو نکته لازم است: 

جایی هابارد شاهد جابه Uدر نظر گرفته بودیم، با اعمال 

جایی ناشی از تأثیر غیر های آن هستیم. این جابهحالت

روی  (4)شکل O 2pو  3d  Niمستقیم هیبرید شدن

الکترون  U=  1( در 2. ]41[ باشدمی Wترازهای انرژی 

 Ni2 3dو  Ni1 3dانرژی نوارهای  محدودةولت هنوز 

شود. دیده نمی dهای بوده و جایگزیدگی الکترون عوسی

رون ولت نوارهای خالی الکت 8تا  Uبا افزایش بیشتر 

W 5d  وO 2p سختی و همچنین نوار ظرفیت به

به  این کهنیکل ضمن  3dجا شده ولی اوربیتال جابه

گردد. در ر نیز میتدهد جایگزیدهحرکت خود ادامه می

7  =U  الکترون ولت هر سه اوربیتال خالیNi2 3d ،

W 5d  وO 2p  با هم همپوشانی دارند ولی در نهایت

 Ni2 3dالکترون ولت با جدا شدن اوربیتال  U = 8در 

از دو اوربیتال دیگر گاف نواری به مقدار تجربی خود 

 منظور تکمیل خواص الکترونیبهشود. بسیار نزدیک می

و تعیین مکان و نوع گاف، ساختار نواری فاز 

را در تقریب  SNWOپادفرومغناطیس ترکیب 

GGA+U  8و در  =U رسم 7ولت، در شکلالکترون 

 و ابتدای نوار Rایم. انتهای نوار ظرفیت در نقطه نموده

 از ناحیه اول بریلوئن قرار دارند. Zرسانش در نقطه 

بنابراین، ساختار دارای گاف نواری غیر مستقیم 

 باشد.می

 

 

 

برحسب پارامتر هابارد  DFT+Uگاف نواری محاسبه شده با  .2شکل 

 و مقایسه با مقدار تجربی )خط افقی قرمز رنگ(.
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در تقریب  SNWOساختار نواری فاز پادفرومغناطیس  .6شکل

U+GGA  8در  =U ( 3, 3 ,3الکترون ولت در نقاط )Γ ،)3, 3, 7/3( 

X ، )3, 7/3, 7/3( M  ،)7/3, 3, 3( Z  ،)7/3, 3, 7/3( R  و)7/3 ,7/3, 

7/3( A .از ناحیه اول بریلوئن 

 خواص مغناطیسی

ت تح های دوگانه نوعاًخواص مغناطیسی پروسکایت   

مورد  بلندبرد است که در ابرتبادلیهای کنشکنترل برهم

طریق کنش از برهم این 6NiWO2Srترکیب 

صورت   2Ni--2O-6+W--2O-2+Ni+ هایزنجیره

های جزئی در دقت در چگالی حالت با .]8[ ردگیمی

کنش رهمباین توان بینش بیشتری نسبت به می 7کلش

از اکسیژن  2pانرژی اوربیتال  ودةمحددست آورد. هب

ولت قرار دارد. در این محدوده  الکترون 3تا  -7

در جهت اسپین پایین و   Ni1مربوط به اتم 3dاوربیتال 

در جهت اسپین بالا با  Ni2مربوط به اتم  3dاوربیتال 

2p قت اند. بنابراین در حقیاکسیژن تشکیل هیبرید داده

ز طریق امغناطیسی بین دو اتم نیکل  ابرتبادلیکنش برهم

 دهدرخ می O 2pو  Ni 3dتشکیل هیبرید بین 

 .(4)شکل

 پیکربندی الکترونی در در قسمت قبل اشاره شد که   

. باشدمی Ni+2و  W+6صورت ، به6NiWO2Sr ترکیب

د قابل تأیی 7ه به شکلبا توج پیکربندیدرستی این 

 هایشود بیشتر حالتمشاهده می طور کهاست. همان

W 5d  بالای تراز فرمی بوده و فقط تعداد کمی حالت

 .الکترون ولت U=  8های الکترونی کلی و جزئی برای چگالی حالت .5شکل 

های الکترونی جزئی برای مقادیر متفاوت پارامتر چگالی حالت .4شکل 

 هابارد.

های الکترونی کل برحسب پارامتر هابارد برای چگالی حالت .3شکل 

 اسپین بالا )اسپین پایین نیز دقیقا مشابه اسپین بالاست(.
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زیر تراز فرمی قرار دارند که ناشی از هیبرید شدن این 

عبارت دیگر به باشند.می O 2pبا اوربیتال اوربیتال 

تنگستن در این ساختار  طور که فرض کرده بودیمهمان

خود ندارد،  dالکترونی در نوار  غیر مغناطیسی بوده و
0: 5d6+Wاتم نیکل نیز با توجه به تقارن  . در موردNi1 

زیر تراز  (Ni1) ن بالاهای با اسپی، تمام حالتNi2و 

 نهای با اسپین پاییپر بوده ولی حالت فرمی و کاملاً

(Ni2) گر عبارت دیپر هستند. به کمی بیشتر از نیمه

بوده  3d2+Ni :8صورت دی الکترونی این یون بهپیکربن

ی گشتاور مغناطیس .باشدو دارای مغناطش غیر صفر می

ادیر برای مق SNWOن بلور چنیاسپینی مؤثر نیکل و هم

اند )گشتاور هذکر شد 2مختلف پارامتر هابارد در جدول

نظر شده وچک بودن صرفعلت کای بهمداری زاویه

شود گشتاورهای ور که مشاهده میطاست(. همان

دست آمده در هو یون نیکل ب SNWOمغناطیسی بلور 

کار حاضر سازگاری خوبی با نتایج حاصل از محاسبات 

. گشتاور مغناطیسی در تقریب ]7[ تیم تحقیقاتی لیو دارد

GGA با  برابر𝜇𝐵 78/4 دست آمد. با اعمال تصحیح هب

علت و افزایش پارامتر هابارد، بههمبستگی قوی 

ها این مقدار افزایش یافته و تر شدن الکترونجایگزیده

 رسید. 𝜇𝐵 84/4الکترون ولت به  U=  8  در نهایت در

 
 .در مطالعه حاضر و کار دیگران SNWOگشتاور مغناطیسی مؤثر نیکل و بلور  .2جدول

 

 

 

 

 

 

 

را با فرض صفر  Niهای توان گشتاور مغناطیسی یونمی

𝜇𝑒𝑓𝑓 رابطةای با گشتاور مداری زاویهشدن  =

2𝜇𝐵√𝑆(𝑆 +  𝜇𝐵تخمین زد که با استفاده از آن  نیز (1

89/2 𝜇𝑒𝑓𝑓 در  کهایناطر خبه در حقیقتخواهد شد.  =

دلیل تشکیل هیبرید با نیکل به dهای بلور، الکترون

جایگزیده نیستند، مقدار  ای دیگر کاملاًهاوربیتال

کد از مقدار دست آمده توسط هگشتاور مغناطیسی ب

نین چهم .]47[ مذکور کوچکتر است رابطةحاصل از 

 88/3گشتاور کل محاسبه شده در این مقاله حدود 

ل ارد. برای یافتن دلیبوهر با تجربه اختلاف دمگنتون 

مورد بررسی قرار گرفت. مدار -اثر اسپیناین اختلاف، 

شتاور گ نیز قابل پیش بینی بود،طور که از ابتدا همان

برای اتم  مگنتون بوهر 53/3مداری کوچک )حدود 

 مدار قابل توجهی ندارد.-اثر اسپین( نیکل

  ی مختلفسیمغناط یفازها در مولکول واحد ازاءبه کل یانرژ .9جدول

 

محاسبات را برای سه  ،UNiپس از یافتن مقدار مناسب 

فاز مغناطیسی پارامغناطیس، فرومغناطیس و 

اده دمنظور یافتن پایدارترین فاز ادامه پادفرومغناطیس به

ار ساخت دریم. اذکر نموده 9نتایج را در جدول و

در  نیکل هایما اسپین اتم ةمورد مطالع پادفرومغناطیس

صورت فرومغناطیس و در امتداد به ab ةیک صفح

صورت متوالی به abو در صفحات  c محور

 ]3[تجربی ]7[محاسباتی کار حاضر 

 - 7 3 8 7 1 3 پارامتر هابارد

گشتاور مغناطیسی 

اسپینی مؤثر نیکل 

(𝜇𝐵) 

78/4 53/4 57/4 84/4 78/4 57/4 - 

گشتاور مغناطیسی 

 (𝜇𝐵مؤثر بلور )

32/2 33/2 33/2 33/4 33/2 33/2 85/2 

 مغناطیسپادفرو فرومغناطیس پارامغناطیس فاز مغناطیسی

 3791/4547 4773/4545 4573/4545 (Ry)انرژی



 84                               4931ای و نانومقیاس(ای )کپهذرههای بسکنفرانس سیستم نامةویژهی، اذرهبسهای مجلة پژوهش سیستم   

توجه  با (.5)شکلاند در نظر گرفته شده پادفرومغناطیس

ترکیب  لنطبق گزارشات تجربی دمای  که اینبه 

6NiWO2Sr  انتظار داریم  ]8[ باشدکلوین می 71حدود

کمترین مقدار انرژی را داشته باشد.  فرومغناطیسپادفاز 

شود ساختار اهده میمش 9طور که در جدولهمان

الکترون ولت  333/3حدود  با اختلاف فرومغناطیسپاد

الکترون ولت  229/3و اختلاف حدود  فرومغناطیسبا 

دست همغناطیسی پایدار ب عنوان فازبهبا پارامغناطیس 

 آمد.

 گیریتیجهن

 رچهاساختار  کامل سازیبهینه با کار ابتدا این در   

 د،هاباربرای مقادیر مختلف پارامتر  6NiWO2Sr وجهی

ترکیب محاسبه و با تجربه و کارهای  شبکة پارامترهای

برای یافتن مقدار دوم  ةمرحلدر  .ندمقایسه شددیگران 

مناسب پارامتر هابارد نیکل، گاف نواری ترکیب را با 

های الکترونی در تقریب استفاده از چگالی حالت

GGA  وGGA+U  برای مقادیر مختلفU  محاسبه

الکترون ولت گافی نزدیک به  U=  8نمودیم که در 

دست آمد. هالکترون ولت ب  37/9تجربه و در حدود 

کار بردن تصحیح همبستگی قوی و با مقدار با به سپس

مورد  ،خواص مغناطیسی ترکیبپارامتر هابارد مناسب، 

 𝜇𝐵 گشتاور مغناطیسی مؤثر نیکلمطالعه قرار گرفته و 

پس از آخرین مرحله  و در نهایت دست آمد.هب 84/4

 عایقعنوان به 6NiWO2Srساختار  ،محاسبات

ربه جته با این نتیجشناخته شد که  فرومغناطیسپاد

 .]49و  8[ داردسازگاری کامل 
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Investigation structural, electronic and magnetic 

properties of Sr2NiWO6 double perovskite using ab initio 

calculations 

Tayebeh Sadat Hashemifar, Ali Mokhtari1 

Department of Physics, Faculty of Science, Shahrekord University, Shahrekord , Iran 

Abstract 

Double perovskites have been found to be very interesting material among researchers since they 

exhibit a wide variety of physical properties. In this paper, the Sr2NiWO6 double perovskite was 

studied using ESPRESSO package within the framework of Density Functional Theory (DFT). 

According the experimental results, this perovskite is an insulator and has a band gap about 3.1 

eV. After structural optimization, in the first step, electronic properties of compound were 

calculated using generalized gradient approximation (GGA) and strong correlation correction 

(GGA+U) with different values of Hubbard parameter (U). The optimum value of the U parameter 

was chosen using results of strong correlation correction and available experimental data in the 

step. Finally, the stable magnetic phase of Sr2NiWO6 between paramagnetic, ferromagnetic and 

anti-ferromagnetic phases was studied using optimized Hubbard parameter. 

Keywords: Double perovskite, density functional theory, generalized gradient approximation, 

strong correlation correction, Hubbard parameter. 
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