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شده در ساختار  آلائیدههای باری و مغناطیسی اتم آهن بررسی حالت

 2TiOروتایل 

 زادهمهدی واعظ، عادله مخلص گرامی
 ایران، صنعتی خواجه نصیرالدین طوسی، تهران دانشگاهه فیزیک، انشکدگروه حالت جامد، د

 دهیچک

ظریة با استفاده از ن 2TiO (rutile)آلائیده شده در ساختار روتایل  Feهای یونی در این مقاله، خواص ساختاری و مغناطیسی حالت

گوناگونی  هایمنظور مطالعه حالت باری اتم آهن و نقش آن در خواص مغناطیسی، پیکربندیمحاسبه گردیده است. به تابعی چگالی

جایی اتم اکسیژن ثیر تهیدر نظر گرفته شده، و تأ 2TiOبلوری  در شبکة جایی اتم اکسیژنبا حضور و عدم حضور تهیآهن از اتم 

ین بررسی نمودار چگالی حالت انرژی مربوط به پیکربندی ب. بر روی ساختار الکترونی هر پیکربندی مورد بررسی قرار گرفته است

در ادامه، اثر تغییر ساختار . است 2دهد که حالت باری پایدار برای اتم آهن، +اکسیژن نشان میجایی همراه تهیای اتم آهن بهشبکه

در نمودار  Feهای یونی برای سایر حالت Tiجایگاه  گزیده درجایی اکسیژن نسبت به آهن جایشبکه از طریق تغییر مکان تهی

، ای آناز طریق موقعیت شبکه های یونی اتم آهنتر حالتقیقمنظور بررسی دبه چگالی حالت نیز مورد بحث قرار گرفته است.

ف سنجی موسبائر طیمحاسبه شده، و نتایج آن با نتایج تجربی  (Δ) شکافتگی چهارقطبیو ( δ) پارامترهای مربوط به شیفت ایزومری

  .مقایسه شده است  3Fe+و  2Fe+ باریهای مربوط به حالت

 .ی، شیفت ایزومری، شکافتگی چهارقطبهای باری، حالتظریة تابعی چگالینیده شده، آلائرسانای مغناطیسی نیم واژگان:دیکل

 مقدمه
با توجه به دارا  4رسانای مغناطیسی آلائیده شدهنیم   

مغناطیسی، و نیز رسانایی و بودن دو خاصیت مهم نیم

کاربرد فراوانی که در ساخت وسایل اسپینترونیک و 

صنعت دارد، اخیراً مورد توجه بسیاری از پژوهشگران 

های مختلف اپتیکی و مغناطیسی قرار گرفته در زمینه

یده شدن طریق آلائ گونه مواد از[. این4-2است ]

با فلزهای  2TiOو  ،ZnO ، MgOرسـاناها، از جملهنیم

[. مطالعات اخیر نشان 9-5گردند ]گذار ایجاد می

موجب  OxFex-1Tiآلیاژ  دهد که حضور آهن درمی

، 2TiOرسـانای نیم ارتقاء خواص اپتیکی آن نسبت به

                                                           
mehdi@kntu.ac.ir :نویسنده مسئول 

1  Diluted magnetic semiconductors (DMS) 
2 Mössbauer spectroscopy 

ود ـشاطیسی در آن میـو همچنین ایجاد خـواص مغن

[. با توجه به وابستگی رفتار مغناطیسی این آلیاژ 8-6]

ی که فلز آهن بعد از کاشت در ایونیهای به حالت

ها از گیرد، بررسی این حالتخود میبه 2TiO شبکة

[. این مطالعات از 3اهمیت فراوانی برخوردار است ]

طریق دو روش تجربی و تئوری قابل انجام است. در 

هایی که برای مشخص رهیافت تجربی، یکی از روش

رساناها کردن حالت یونی فلزات آلائیده شده در نیم

[. 40است ] 2بائرسسنج مورود، استفاده از طیفکار میهب

 تحقیقاتی درهای مطالعه این موضوع، یکی از زمینه



 های باری و مغناطیسی اتم آهن....بررسی حالت                                                                         402   

 

 شمار( به9ای اروپا )ایزولده/سرنمرکز بزرگ هسته

 رود، و نتایج آن در مقالات مختلف ارائه شده استمی

[5-9.] 

دلیل اینکه دستیابی به اطلاعات ساختاری و اسپینی به

ر دقیق طوبا استفاده از نتایج تجربی به OxFex-1Tiآلیاژ 

باشد، بررسی چگونگی تشکیل پذیر نمیامکان

آهن از طریق  های یونیساختارهای مختلف برای حالت

 هایروش تئوری ضروری است. در این مقاله، موقعیت

ریة ظبا استفاده از نبلوری یون آهن در شبکه  مختلف

، سازی شدهشبیه WIEN2kافزار در نرم تابعی چگالی

ق از طریهای الکترونی و رفتار مغناطیسی آنها حالتو 

تحلیل نمودار چگالی حالت مورد مطالعه قرار گرفته 

 های یونیمنظور بررسی دقیق حالتهمچنین بهاست. 

 شیفت ، نتایج محاسبه شده2TiOآهن در شبکه بلوری 

ایزومری و شکافتگی چهارقطبی مربوط به هر پیکربندی 

 [44,5-46] با نتایج تجربی گزارش شده در مقالات

       مقایسه شده است.

 محاسباتروش 

محاسبات این مقاله از طریق روش امواج تخت بهبود    

در  (FP-LAPW)خطی با پتانسیل کامل  ةیافت

شم با استفاده از کوهن ظریة تابعی چگالیچارچوب ن

[. لازم 41انجام شده است ] WIEN2kکد محاسباتی 

 دلیل نامشخص بودن پتانسیل تبادلیذکر است که بهبه 

ای کوهن شم همبستگی، برای حل معادلات تک ذره

و  (LDA) 1های چگالی موضعیعموماً یکی از تقریب

شود. در این اعمال می (GGA) 5یافتهشیب تعمیم

                                                           
3 CERN/ISOLDE 
4 Local density approximation 

یافته با استفاده از تقریب شیب تعمیم بررسی، محاسبات

[ انجام 48] (PBE)بورک ارنزرهوف -با تابعی پردو

لف های باری مختسازی حالتپذیرفته است. برای شبیه

، سه 2TiOبلوری روتایل  ةیون مغناطیسی آهن در شبک

پیکربندی متفاوت درنظر گرفته شده است. در تمام 

 36با تعداد کل ( 2×2×1ها، از یک ابرسلول )پیکربندی

با دو برابر کردن محورهای  استفاده شده است، کهاتم 

(x,y و چهار برابر کردن محور )z ا ـد آن بــسلول واح

( =Å 353/2c= ،Å 531/1a,bه )ـبکـش ةنـیـابت بهـث

رای تین ب-همچنین، مقادیر شعاع مافین آید.دست میبه

رایط جایگزینی ـدر ش 2TiOهای موجود درشبکه اتم

Fe  در جایگاهTi  برابرa.u. 02/2 رای ـبFe، a.u. 2 

اند. نظر گرفته شده در Oبرای  a.u. 58/4 و ،Tiبرای 

 به Feای اتم شرایط بین شبکه همچنین این مقادیر در

a.u. 65/4  برایFe ،a.u. 62/4  برایTiو ، a.u. 15/4 

 انرژیاند. در محاسبات انجام شده، تبدیل شده O برای

های ظرفیت از جدایی که برای جداسازی حالت

ر داده شده، برای دو حالت فوق های مغزه مبنا قراحالت

مقدار پارامتر همگرایی است.  -Ry1و  -Ry6 ترتیببه

maxKmtR  در نظر گرفته شده است. در این  8برابر

بیشترین  maxKتین، و -مافین ۀشعاع کر mtRعبارت، 

بسط تابع موج در فضای  ج برایمقدار بردار مو

جایگاهی است. همچنین مقدار بهینه برای قطع بسط بین

ـاهی، جایگبین ةپتانسیل و چگالی الکترونی در ناحی

2/1(Ry) 42 اول  ةمحاسـبه شـده است. در منطـق

های فضای ، تعداد نقطه2TiOبریلوئن سلول واحد 

5 Generalized gradient approximation 
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 500با استفاده از همگرایی انرژی به  (kpoint)وارون 

 ةنقط 90( و 6×6×40نقطه، که با مش یکنواخت )

ست، بهینه شده است. در نتیجه، ناپذیر معادل اکاهش

منظور دستیابی به مقدار دقیق پتانسیل خودسازگار به

( برای 9×9×2) (، مش2×2×1انرژی کل ابرسلول )

بکار گرفته شده است.  kناپذیر ایجاد نقاط تقلیل

محاسبات خودسازگار با قطبش اسپینی بر مبنای 

 انجام شده است. 0004/0همگرایی انرژی 

های یونی اتم پارامترهای مهم مربوط به مشخصه حالت

بائر، سدر دستگاه مو 2TiOیده آهن در شبکه بلوری آلائ

است که  1قطبیو شکافتگی چهار 6شیفت ایزومری

ظریة تابعی نتوان این پارامترها را در چارچوب می

 محاسبه نمود.  چگالی

کنش ناشی از ترم برهمشیفت ایزومری، که 

های الکتروستاتیکی بین توزیع بار هسته و الکترون

 گرددمحاسبه می 4ة، از طریق رابطباشدمی s-اوربیتال

[43]: 

4                               )( AS   

های الکترونترتیب چگالی به sρ و Aρ که در آن

 ازباشند. در منبع و ماده مورد آزمایش می s-ربیتالوا

که نتایج تجربی گزارش شده در این پژوهش آنجا 

است، بنابراین  2TiOدر  Fe51مربوط به ایزوتوپ 

کار هب Aρ آهن برای محاسبه پرساختار مکعبی مرکز 

 .mm/s3a.u برابر با αبراسیون رفته، و مقدار ثابت کالی

 [. 20در نظر گرفته شده است ] 23/0-0

                                                           
6 Isomer shift 

وزیع وسیله تهر میدان الکتریکی نامتقارن که بدر حضو

گردد، سطوح یکنواخت ایجاد میغیربار الکتریکی 

شود. مقدار این شکافت از ای شکافته میانرژی هسته

ق تانسور گرادیان میدان الکتریکی، که بر اساس طری

د، شوبیان می ηو پارامتر نامتقارن  ZZVهای اصلی لفهؤم

برای  این مقدار .گرددتعیین میگشتاور چهارقطبی  زنی و

 :از طریق رابطه Fe51وپ ایزوت

4                3/1
2

2

Q  ZZeQV
E 

 الکتریکی اندازه بار e این رابطه،. در شده استمحاسبه 

و مقدار ثابت گشتاور چهار قطبی  است، الکترون

2m 28-0.16∙10Q= [24] .در نظر گرفته شده است 

 گیریبحث و نتیجه

در شرایط محیطی و حالت تعادل ترمودینامیکی،    

د. این باشاکسید تیتانیوم دارای ساختار روتایل میدی

تعلق دارد. در این  mnm2p4/فضایی ساختار به گروه 

به شش اتم اکسیژن، شامل چهار  Tiشبکه، هر اتم 

دوم، مقید شده است.  ةاول و دو همسای ةهمسای

نمایش داده شده، گاف  الف4طور که در شکلهمان

 ،از تقریب شیب تعمیم یافته با استفاده 2TiOانرژی 

eV 2≈ .اگرچه این مقدار در توافق  محاسبه گردید

 eV[ )22ده در مرجع ]ـه شـارائ ةیار خوبی با نتیجـبس

36/4≈Egۀگزارش شد باشد، اما با مقدار تجربی( می 

از متفاوت است. این اختلاف ناشی [ 29] (eV 9آن )

 یافتههایی در تقریب شیب تعمیموجود محدودیت

منظور کاهش این اختلاف، با اعمال پتانسیل بهاست. 

نوار ظرفیت اتم  dبه تراز انرژی  =eV8 Uکنش برهم

7 Quadrupole splitting 
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Ti  در تقریب+UGGA 2، گاف انرژی نواریTiO  به

 ب(.4یافته است )شکل افزایش eV2/9مقدار 

 

 
 محاسبه شده در تقریب 2TiOساختار باند نواری شبکه بلوری  .1شکل

 .GGA+Uو ب(  GGA الف(

برای  GGAبا توجه به اینکه نتایج حاصل از تقریب   

شده آلائیده  2TiOکه آهن در ساختار شبکه حالتی

تطابق  GGA+Uو  LDAهای ، نسبت به تقریباست

بیشتری با نتایج تجربی ارائه شده در این مقاله دارند، 

در این مقاله  GGAبنابراین تنها نتایج حاصل از تقریب 

   شده است. گزارش

 

 
، 2TiOدر ساختار بلوری روتایل  Feسه پیکربندی متفاوت  .2شکل

گزینی آهـن در ، ب(جایFe)Ti )Tiگاه گزینی آهن در جایالف(جای

، و )O+VTiFe(جایی یک اتم اکسیژن از اطراف آن با تهی Tiگاه جای

جایی اتم اکسیژن در اطراف ای اتم آهن با تهیگزینی بین شبکهپ(جای

 .)O+VIFe(آن 

های باری حالت، 2TiO ةاتم آهن در شبک آلایشبا 

ی بررساتم آهن ایجاد خواهد شد. برای برای  متفاوتی

ها، سه پیکربندی متفاوت از آهن در ساختار این حالت

گزینی آهن در (جایالف، شامل: 2TiOبلوری ابرسلول 

گاه گزینی آهـن در جایجای(ب )Ti )TiFeگاه جای

Ti جایی یک اتم اکسیژن از اطراف آن با تهی

)O+VTiFe( پ، و) ای اتم آهن گزینی بین شبکهجای

در  ،)O+VIFe(جایی اتم اکسیژن در اطراف آن با تهی

 (.2نظر گرفته شده است )شکل

 الف

 ب
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 1+با توجه به حالت باری ، (TiFeدر پیکربندی اول )

 گزینی حالتدر شبکه، اتم آهن نیز بعد از جای Tiاتم 

که تقارن  گرفت. ازآنجا خود خواهدرا به 4Fe+باری 

تراز انرژی  ( است،octahedralوجهی )اتم آهن هشت

d رژی با تبهگنیـت آن به دو زیر تراز انـنوار ظرفی 

شود. نمودار چگالی شکافته می geو دوگانه  2gt گانهسه

)الف( -9حالت الکترونی برای این پیکربندی در شکل 

شود، طور که مشاهده مینشان داده شده است. همان

برای اسپین بالا کاملاً اشغال شده  2gt گانههای سهحالت

 pو با قسمت بالایی باند ظرفیت، که ناشی از تراز 

که برای حالت اند. درحالیاکسیژن است، ادغام شده

، 2gtاسپین پایین، تنها یک حالت از سه حالت زیر تراز 

که در پایین انرژی فرمی واقع شده، توسط الکترون 

ن دارای حالت اشغال شده است. بنابراین، اتم آه

1↓) الکترونی
2g↑,t3

2gt)4d  خواهد بود. در پیکربندی

گردد که از لحاظ ایجاد می 2FeOاول، حالت ناپایدار 

تجربی امکان تشکیل چنین ساختاری بسیار پایین است 

 دسترس بعد از توان به دو حالت قابل[. از اینرو می6]

های یعنی پیکربندی ،2TiOآهن در ساختار  آلایش

 (، اشاره نمود.پو )( ب)

چگالی حالت الکترونی مربوط به پیکربندی دوم در 

کربندی، ـنشان داده شده است. در این پی )ب(-9شکل

 ةلــاصـه در فـیژن کـهای اکساثر حذف یکی از اتم

، (Å35/4=VO-Fed) دهـع شـن واقـک از آهـبسیار نزدی

بر ساختار الکترونی آن مورد بررسی قرار گرفته است. 

 ةسیلوهجایی اکسیژن، که ببرای این حالت، در محل تهی

در همسایگی اول آن احاطه  Feو یک اتم  Tiدو اتم 

2+شده است، حالت 
OV طور ایجاد خواهد شد. همان

جایی شود، از آنجا که اثر تهیکه در شکل دیده می

های اشغال شده و غیر اشغالی اکسیژن بر روی حالت

آهن بسیار ناچیز است، حالت زیر ترازهای انرژی یون 

فرم پیکربندی اول  بسیار نزدیک به Feالکترونی یون 

(↓1
2g↑,t3

2gt)4d تنها اثر این ه استدست آمدبه .

شود که با اهده میـجایی، بر روی گاف انرژی مشتهی

حالت  در 2gtهای زیر تراز برانگیخته کردن الکترون

  شود.اسپین بالا موجب کاهش گاف انرژی نواری می

 

 Feچگالی حالت الکترونی مربوط به پیکربندی الف( جایگزینی  .3شکل

جایی یک با تهی Tiب( جایگزینی آهن در جایگاه  Fe)Ti )Tiدر جایگاه 

 .Å35/4=VO-Fed،)O+VTi(Feاتم اکسیژن از اطراف آن در فاصله 

 جایی اکسیژن نسبت به اتم آهن،تهی ةبا افزایش فاصل

چگالی حالت الکترون رفتار متفاوتی را نشان خواهد 

، Å05/9=VO-Fedالت با فاصله ـکه برای حطوریهداد؛ ب

در همسایگی  Tiجایی اکسیژن از طریق سه اتم هر تهی
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طور که در شود. در این شرایط، هماناول احاطه می

4+)الف( نشان داده شده، حالت باری -1شکل
OV  بـرای

جایی دست خواهد آمد. اثر تهیبهجایی اکسیژن تهی

صورت یک قله در پایین انرژی فرمی برای اکسیژن به

تقال ان ۀدهندشود که نشانحالت اسپینی بالا مشاهده می

 رونیالکت یک الکترون به اتم آهن است. بنابراین حالت

واهد شد، که تبدیل خ 5d(d4d,↑1↓) آهن به فرم یون

است. بر اساس  3Fe+آن حالت باری مربوط به 

سازی انجام شده در این مطالعه، مقدار گشتاور شبیه

 محاسبه شده است.  Bμ 00/4مغناطیسی اتم آهن 

 Feاتم  آلایشعنوان حالت پایدار دیگری که بعد از به

توان به گردد، میایجاد می 2TiOدر ساختار بلوری 

( اشاره نمود. در این پیکربندی، O+VIFeپیکربندی )

ا ای بشبکه ای اتم آهن در موقعیت بینکهتقارن شب

حذف یک اتم اکسیژن از اطراف آن شکسته شده، و 

به سـه زیر تراز  Feانرژی  dمنجر به شکافت تراز 

yz,dxz/dxy/d2) انرژی
y-

2
x,d2

Zdگردد. با توجه به ( می

در های الکترونی اشغال شده حالت ،)ب(-1شکل

هـای حالت بهترتیب مربـوط اسپین بالا و پایین به

()yz,dxz/↑↓(dxy)/ ↑↓d2
y-

2
x,d2

Z↑↓(d) باشد. در می

با گشتاور   Fe ،6dاتم  ۀنتیجه حالت الکترونی اشغال شد

که مربوط به  ،دست آمده استبه Bμ 91/4مغناطیسی 

 باشد.می 2Fe+ باریحالت 

شود، در )ب( مشاهده می-1گونه که در شکل همان

مربوط به  dوضعیت اسپین بالا بخشی از انرژی تراز 

Fe ، از تراز انرژی فرمی عبور کرده است. بنابراین در

نتظار اباشد و در نتیجه این حالت، بخشی از تراز پر می

که ماده رفتار فرومغناطیس از خود نشان دهد.  رودمی

دهد که )ب( نشان می-1)الف( و -1های شکل ةایسـمق

اهده نشده فلزی مشرفتار نیم 3Fe+برای حالت باری 

 ریبادست آمده برای حالت است. خواص مغناطیسی به

+2Fe  مطابقت بسیار خوبی با نتایج تجربی گزارش شده

 . [ دارد1در مرجع ]

 

 

زینی گچگالی حالت الکترونی مربوط به پیکربندی الف( جای .4شکل

جایی یک اتم اکسیژن از اطراف آن در فاصله با تهی Tiگاه آهن در جای

Å50/9=VO-Fed ،)O+VTi(Fe جای )ای آهن با گزینی بین شبکهب

 .O+VI(Fe( جایی یک اتم اکسیژن از اطراف آنتهی

 

مشاهده شده در  باریهای منظور بررسی دقیق حالتبه

نمودار تابعی چگالی، نتایج محاسبه پارامترهای شیفت 

ده برای دو حالت قطبی ایزومری و شکافتگی چهار قطبی

جدول  بیان شده در هر پیکربندی و غیر قطبیده اسپینی

و  2Fe+های باری با نتایج تجربی مربوط به حالت 4
+3Fe،  با توجه به مقالات  مقایسه شده است. 5در شکل
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های توسط گروه ارائه شده در این زمینهتجربی 

، 3Fe+برای حالت باری  [44,5-46] تحقیقاتی گوناگون

پارامترهای شیفت ایزومری و شکافتگی  مقادیر محدودۀ

 و =mm/s 25/0-46/0 δ در بازۀ ترتیببهچهار قطبی 

mm/s 81/0-16/0 =QΔE و  .گزارش شده است

 ،2Fe+محدوده این مقادیر برای حالت باری  همچنین

 mm/s 13/2-81/4 و =mm/s 45/4-61/0 δ در بازه

=QΔE ورت ناحیه صبه هااین بازهشده است.  ارائه

 آورده شده است.   5مستطیلی در نمودار شکل

، 4ایج محاسباتی گزارش شده در جدولبا توجه به نت

باشد، گزیده جای Tiگاه آهن در جای کهدر شرایطی

 هایبرای حالتبائر سریز مو پارامترهای فوق مقادیر

ی مربوط در بازه نتایج تجربغیرقطبیده و قطبیده اسپینی 

در زیرا قرار نگرفته است.  9+و  2+های باری به حالت

ار نمود با استفاده از حالت باری آهناین پیکربندی، 

 . استتخمین زده شده  1+ آن چگالی حالت

 5که در شکل طورهمان پیکربندی دومدر حالت 

جایی اکسیژن از اطراف با ایجاد تهی، شودمشاهده می

 ،Fe تماو با تغییر فاصله آن نسبت به  شبکه در Feاتم 

مقادیر محاسباتی شیفت ایزومری و شکافتگی 

 9مربوط به حالت باری + چهارقطبی به مقادیر تجربی

 اریحالت ب توان نتیجه گرفت کهمی و گرددنزدیک می

 3Fe+ به حالت پایدار 4Fe+ناپایدار  آهن از حالت

فاصله با  حالتکه برای طوریبه تبدیل میشود.

نتایج محاسبه شده شیفت ، Å05/9=VO-Fed جاییتهی

ایزومری برای دو حالت قطبیده و غیر قطبیده اسپینی، 

و شکافتگی چهارقطبی برای حالت غیرقطبیده اسپینی، 

رای دست آمده تجربی بخوبی با نتایج بهتوافق بسیار 

دارد. این نتایج، با نتایج مربوط به  Fe+3حالت باری 

حالت باری آهن مشاهده شده در نمودار چگالی حالت 

 الف( در توافق است.-1)شکل 

 Δو شکافتگی چهارقطبی  δمقادیر محاسباتی شیفت ایزومری  .1جدول

 .تفاوتهای ماسپینی در پیکربندیهای غیرقطبیده و قطبیده برای حالت

حالت قطبیده 

 اسپینی

حالت غیر 

 قطبیده اسپینی

 VOd

(Å) 

ن 
 آه

تم
ت ا

قعی
مو

 

که
شب

در 
 

Δ
 

(m
m

/s
)

 

δ
 

(m
m

/s
)

 

Δ
 

(m
m

/s
)

 

δ
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89/2 92/0 14/4 95/0 --- TiFe 

12/0 55/0 11/0 61/0 35/4 O+VTiFe 

24/4 13/0 55/0 54/0 50/9 O+VTiFe 

96/2 68/0 04/2 61/0 66/4 O+VIFe 

 

، نتایج O+VIFeهمچنین برای پیکربندی سوم    

محاسباتی مربوط به شیفت ایزومری برای حالت 

غیرقطبیده اسپینی، و شکافتگی چهارقطبی برای دو 

حالت قطبیده و غیرقطبیده اسپینی، در محدوده مقادیر 

 .بدست آمده است 2Fe+تجربی حالت باری 

 
نتایج محاسبه شده پارامترهای شیفت ایزومری و  مقایسه میان .5شکل

 و غیر قطبیده اسپینی (S) شکافتگی چهار قطبی برای دو حالت قطبیده

(N.Sدر پیکربندی )که بازه مقادیر آن  نتایج تجربیبا  های مختلف

های مربوط به حالت صورت ناحیه مستطیلی در شکل نشان داده شده،به

 است. 2OTiدر بلور  3Fe+و  2Fe+باری 
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 گیری نتیجه

در این مطالعه، خواص ساختاری و مغناطیسی    

( از 2Fe:TiOرسانای مغناطیسی آلائیده شده )نیم

محاسبه شده است. از این  ظریة تابعی چگالیطریق ن

در  Feهای باری ممکن یون نتایج، برای بررسی حالت

با ساختار روتایل، که هدف اصلی  2TiOشبکه بلوری 

این پژوهش بوده، استفاده شده است. بر طبق نتایج، 

 ةبا افزایش فاصل O+VTiFeهای برای پیکربندی

 Fe جایی اکسیژن نسبت به اتم آهن، حالت باریتهی

 فاصلة درکه طوریهتبدیل شده است؛ ب 9به + 1از +

توافق بسیار از طریق ، Å05/9=VO-Fedجایی تهی

نتایج محاسبات شیفت ایزومری و شکافتگی نزدیک 

ه مربوط ب چهارقطبی با نتایج گزارش شده تجربی

و همچنین با توجه به چگونگی ، 3Fe+حالت باری 

آهن در نمودار  dهای تراز انرژی اشغال اوربیتال

 پایدارباری حالت توان به می چگالی حالت مربوطه

 با انجام محاسبات مشابه .یافتبرای اتم آهن دست  9+

دست به 2Fe+ باریحالت  ،O+VIFeپیکربندی برای 

شواهدی از بروز رفتار فرومغناطیسی مشاهده و آمده، 

 شده است.
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Investigation charge and magnetic states of Fe atom doped 

rutile TiO2  

Adeleh Mokhles Gerami, Mehdi Vaez-Zadeh  

Department of Physics, K.N. Toosi University of Technology, Tehran, Iran 

Abstract  

The structural and magnetic properties of Fe doped rutile TiO2 are calculated using density 

function theory. In order to study the different charge states of Fe, and their role in the magnetic 

properties as well, the various configurations of Fe are considered. Moreover, the effect of oxygen 

vacancy on electronic structure of each configuration is investigated. The results corresponding 

to the density of state energy in the configuration of interstitial Fe with oxygen vacancy show that 

the charge state of Fe is 2+. Furthermore, by changing the distance between vacancy oxygen and 

substantial Fe at Ti site, the effect of crystalline structures on other possible charge states of Fe is 

discussed. In order to shed light on charge states of Fe by its location on lattice, the hyperfine 

parameters of isomer shift and quadrupole splitting are calculated, and the results are compared 

with available experimental Mössbauer results for Fe2+ and Fe3+ charge states.  

Keywords: Diluted magnetic semiconductors, Density function theory, Charge states, Isomer 

shift, Quadrupole splitting 
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