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 يدر دو فاز ساختار 6NiWO2Sr مضاعف تیپروسکا یکیو اپت یلکترونا ،يساختار يهایژگیمقاله و نیدر ا 

 يشـده تیـمورد مطالعه قرار گرفته است. محاسبات با استفاده از روش امواج تخـت تقو یتتراگونال و مکعب

و اعمال پارامتر هابـارد  GGA بیبا استفاده از تقر یچگال یتابع يهیکامل در چارچوب نظر لیبا پتانس یخط

مورد نظر از جمله ثابت شبکه،  بیترک يخواص ساختار قیتحق نیانجام شد. در ا Wien2k یمحاسباتبا کد 

 80/2 يبـه انـدازه  یوجـود شـکاف يسـاختار نـوار یو مشتق آن محاسبه شده اسـت. بررسـ یمدول حجم

ا شـکاف دهـد کـه بـیرا نشان مـ یفاز مکعب يالکترون ولت برا 76/2فاز تتراگونال و  يالکترون ولت را برا

 جیبـا نتـا یبه دست آمد، کـه تطـابق خـوب 2/2شکست آن برابر بیضر نیچندارد .هم یخوانآن هم یکیاپت

 دارد. یتجرب
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 مقدمه -1

 یمــکلس معدنی ي دهما کشفبعد از  تیوسکاپر رساختا منا

ــاتیت ــش لفرمو با تان ــییمیاـ ــذاري منا 3CaTiO ی ــشگ . دـ

 ع،یوسـ یکـیزیف يهـایژگـیداشتن و لیها به دلتیپروسکا

ونیـکردند. اغلـب  جادیا یدر بلورشناس يادیز يهاتیجذاب

 یجدول تنـاوب يهاونیاز آن یو تعداد قابل توجه يفلز يها

 تیپروسکا يدهای. اکسرندیگیم يجا تیروسکادر ساختار پ
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هسـتند  یمتنـوع باتیترک يدارا 3ABO ییایمیبا فرمول ش

 یجـالب یسیو مغناط یالکترون ،يساختار يهاتیکه خصوص

اشـغال  B'و Bمختلف  ونیتوسط دو کات Bاگر مکان  دارند.

 6BB'O2A ییایمیشـمضـاعف بـا فرمـول  تیشود پروسکا

فرمـول  يمضـاعف دارا يهـاتیوسـکاپر شـود.یم لیتشک

 در تواننـدیم يادیز هستند که عناصر 6BB'O2A ییایمیش

 تیپروسـکا يدرسـاختارها ].1[ رنـدیقرار بگB ' و Bمکان 

ی) مـB'و  B) و فلـزات واسـطه (A( ییایمضاعف فلزات قل

و بـه مـواد  بیـبـا هـم ترک یمختلفـ يهـاتوانند بـه روش

 لیتبـد رسـانابرو ا فلـزمینـ س،یپادفرومغنـاط س،یفرومغناط

 يسازگار بات،یترک نیباتوجه به نوع ساختار مشترك ا شوند.

مضـاعف قابـل  يهـاتیسرتاسر سـاختار پروسـکا شبکه در

مضـاعف عمـدتاً  يهاتیپروسکا يهایژگیمشاهده است. و

 بـاتیترک نیـا ].2[ دیـآیبه دسـت مـ 'B و Bتوسط مکان 

 ییایمیشـ يریپـذمتنـوع و انعطـاف یکـیزیخواص ف يدارا

گذشـته مشـخص شـد بـا  يهادر طول دهه .هستند ییبالا

 يانـدازه در رییـتغ ایـ B ونیکـات d يهاالکترون رتعدادییتغ

 يهـاتیپروسـکا یسـیو مغناط يها خواص سـاختارونیکات

 ].3کند [یم رییتغ 6BB'O2Aمضاعف 

هستند  قیعا 6BB'O2Aمضاعف  يهاتیاز پروسکا يتعداد

یاسـتفاده مـ کیـالکتريد دبه عنوان مـوا باتیترک نیکه ا

کـه در  ویمـاکروو يهاکیالکتريشوند. به عنوان مثال در د

 يهــاتیپروسـکا قیعـا بـاتیارتباطـات کـاربرد دارنـد. ترک

باشند و ثابت شده  یخوب يهاکیالکتريتوانند دیمضاعف م

بــالا  کیــالکتريثابــت د يمضــاعف دارا يهــاتیپروســکا

 يبـا شـکاف انـرژ ییارسـانمینـ باتیترک نیهستند. هم چن

توانند یمضاعف وجود دارند که م يهاتیکوچک در پروسکا

تیباشند. پروسکا دیمف یسوخت يهابه عنوان الکترود سلول

و اکثر  هستند یجالب یسیخواص مغناط يمضاعف دارا يها

 اریاند. تعداد بسـگزارش شده سیپادفرومغناط اختاربا س هاآن

عضـو  30هستند، حـدود  سیفرومغناط باتیترک نیاز ا یکم

 نیـشـده اسـت بـا ا ییشناسا باتیترک نیدر ا سیفرومغناط

 B' و Bمضاعف با دو مکان مختلف  يهاتیحال در پروسکا

یاتفـاق مـ هیهمسا يهاونیکات نیب یسیابرتبادل فرومغناط

 نیـدر ا سیمغنـاط يفر نشیبا چ بیترک 30 نیهمچنافتد. 

فلز هسـتند میها ناز آن ياریها کشف شده که بستیپروسکا

]3 .[ 

 تیفلزات واسـطه بـا سـاختار پروسـکا يدهایاکس يمطالعه

هـادر اواخـر از آن ياریشروع و بسـ 1950مضاعف در سال 

مـورد مطالعـه قـرار  1970 يتا اواسـط دهـه 1950 يدهه

در  بـاتیترک نیا یسیمغناط يهایژگیو لیبه دل ماگرفتند، ا

ــاق در اواخــر دهــه يدمــا ــاره مــورد توجــه دو 1990 يات ب

 پژوهشگران قرار گرفت. 

 1959خـانواده در سـال  نیـا يرو یمطالعـات تجربـ نیاول

 يعضو 6NiWO2Sr]. 4و همکاران انجام شد [ ایتوسط فرز

مضـاعف اسـت کـه در  يهـاتیبزرگ پروسکا ياز خانواده

 بیـترک نی. اردیگیم يجا سیپادفرومغناط يهاقیعا ۀدست

 ي]، امـا در دماهـا5ر تتراگونـال [ساختا ياتاق دارا يدر دما

بیـگذارفاز است ومشخص شـده اسـت کـه ترک يبالا دارا

 300بـالا ( يدر دماهـا 6MgWO2Srو  6NiWO2Sr يها

 ی) از ساختار تتراگونال به سـاختار مکعبـگرادیسانت يهدرج

در سـال  بیـترک نیـا ی]. فاز مکعبـ6دهند [یم لشک رییتغ

]. در سـال 7[ اده شـدتوسط ژائو و همکـاران شـرح د 2005
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 يهاتیو همکاران ساختار و مشخصات پروسکا 1انیت 2006

ژل -را به روش سـل 6CoWO2Srو  6NiWO2Srمضاعف 

روش هـر دو  نیـکردند و موفق شدند با استفاده از ا یبررس

شـان را یسیو خواص مغناط يبلور ارو ساخت هیرا ته بیترک

به دست  باتیکتر نیا يرا برا لین يها دماآن کنند. یبررس

مــؤثر  ینیاســپ یســیگشــاور مغناط نیــآوردنــد. عــلاوه بــر ا

6NiWO2Sr  برابـر بـا  بـاًیبه دست آوردند کـه تقر 87/2را

عـدم وجـود  يدهنـده است کـه نشـان Ni ،82/2+2 نیاسپ

هـا نشـان داد گشـتاور آن رکـا جیاسـت. نتـا Wگشتاور در 

ونیـ نیمضاعف از واکنش بـ يهاتیدر پروسکا یسیمغناط

درسـال  نی]. هم چنـ8شود [یانجام م Wبا  Coو  Ni ياه

و همکــــاران بــــا اســــتفاده از  2منــــو ن 2012 و 2010

تیفاز پروسکا يبالا گذارها يرامان در دما یاسپکتروسکوپ

فاز  تقالان کیو  یبررس 6NiWO2Srمضاعف از جمله  يها

حـدود  يدمـادر  Fm3mبـه  m/ 14 (از 6NiWO2Sr يبرا

و  3بـلام 2014]. در سـال 6کردند [ دایاد) پگریسانت يدرجه 300

را بـه صـورت  6NiWO2Srشار و مشخصات  شیهمکاران افزا

را  بیترک نیقرار دادند و توانستند تک بلور ا یمورد بررس یتجرب

 یکینـامیو ترمود یسـیمغناط ،يخواص ساختار نیبسازند هم چن

 54 يدر دمـا بیـترک نیثابت کرد که ا ] و9کنند [ یآن را بررس

مقالـه  نیـکنـد. در ایرفتار مـ سیبه صورت پادفرومغناط نیکلو

در دو  6NiWO2Sr بیترک یکیو اپت یالکترون ،يخواص ساختار

 سیپادفرومغنـاط داریـپا یسیدر فاز مغناط یفاز تتراگونال و مکعب

 محاسبه شده است.

 
1
S. Z. Tian 

2B. Manoun 
3C.G.F. Blum 

 روش انجام محاسبات -2

 و DFT(4( یچگـال یتـابع يهیـاسـتفاده ازنظر محاسبات با

کامـل  لیپتانسـ بـا یخطـ يهشد تیامواج تخت تقوروش 

)LAPW-FP(5 ــا اســتفاده ازکــد محاســبات و  Wien2kی ب

ــارامترهمگرایی ]،10[ ــت. پ ــده اس ــام ش در  maxRK=7 انج

 در پایـه را يهـااتـم ينظرگرفته شده است،این پارامتراندازه

 يبـرا k ينقـاط فضـا تعـدادکنـد و محاسبات کنتـرل مـی

ــرال ــانتگ ــه يرگی ــوئنیاول بر يدرمنطق ــه در 500 ل  نقط

مغزه،  هاي ظرفیت ازالکترون يبراي جداساز نظرگرفته شد.

 دبرگیـر -6مغزه  هاي ظرفیت وانرژي جدایی بین الکترون

شـعاع  سـاختار بلـور، یپس ازبررس است. در نظر گرفته شده

برابـر بـا  O وSr ،Ni ،Wعناصـر  يبـرا نیت-نیماف يکره

نگستروم در نظر گرفته شد. هم آ 70/1و 90/1، 90/1، 40/2

 يبـرا دبرگیـر 0001/0 یـیهمگرا يمبنـا نیـیبا تع نیچن

مورد نظر به دست آمد. در  ییچرخه همگرا 15بعد از  ،يانرژ

فـاز تتراگونـال برابـر  يمحاسبات مقدار ثابت شبکه بـرا نیا

63/5a=b=  93/7و=c89/7 یفـــاز مکعبـــ ي، و بـــرا=a 

وجـود  لیـبه دل بیترک نیآنگستروم استفاده شده است. در ا

 ،يکـنش قـوهـم، و وجـود بـرdو   fدهیگزیجا يهاالکترون

 میتعمـ بیش بیها توسط تقرالکترون نیا نیب یکولن يروین

 يجملـه دیپس با شود.ینم فیتوص ی) به خوبGGA( افتهی

صـورت  نیروش به ا نیا یاصل يدهی(ا 6هابارد یدگیگزیجا

 کیـ. کننـدیم میتقس روهرگیز ها را به دواست که الکترون

کـه انـدرکنش  fو  d يدهیـگزیجا يهـاالکتـرون  رگروهیز

 
4Density Functional Theory 
5Full Potential Linear Augmented plane wave 
6Hubbard 
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مـدل  یلتونیهام کی قیها از طرآن يبرا f-f ای d-dی کولن

 s يدهیگزیرجایغ يهاالکترون گرید رگروهیو ز شودیوارد م

 مسـتقل از ياذرهتـک لیاز پتانسـ استفادههستند که با  pو 

 یروش، انـدرکنش کـولن نیـر ا.دشـوندیمـ فیتوص تالیارب

قطــبش  و ینی) عامــل قطــبش اســپدهیــگزی(جا استتارشــده،

اضـافه شـود. بـه  افتهیمیتعم بیش بیاست.) به تقر یتالیارب

 يلهیبه وسـ fو  d يدهیگزیجا يهاصورت که الکترون نیا

بـا  pو  s يدهیـگزیرجایغ يهـاونهابـارد و الکتـر يجملـه

 شوند. یمحاسبه م افتهیمیتعم بیش بیاستفاده از تقر

 بیـترک يمختلـف پـارامتر هابـارد بـرا ریکـار مقـاد نیدر ا

بـا  1 يمختلـف شـکاف انـرژ ریمقاد يسهیمحاسبه و با مقا

ــدارتجرب ــدار  ،یمق ــرا U=6مق ــرون را ب ــاز  يالکت هــر دو ف

 قیعـا بیـکـه ترک نیـاانتخاب شد. با توجـه بـه  يساختار

دو  در يانـرژ يهسیبا مقا نیچناست، و هم سیپادفرومغناط

 داریـ، فـاز پاسیمغنـاطپادفرو و سیفرومغناط یسیفاز مغناط

 نیچنـمحاسبات انتخاب شده است.هم يبرا سیپادفرومغناط

جـور  به دست آمـده و جفـت و يهاداده لیتحل و هیتجز در

-کرامـرز لاتیبـدمخـتلط ازت یکیها با خواص اپتکردن آن

 گیـکرون-کرامـرز لاتیتفاده شد. تبـد) اسKK( گیکرون

 را بـا يتابع پاسخ نور یقیدهد که سهم حقیامکان را م نیا

 نیـیدر تمـام بسـامدها و بـالعکس تع یعلم به سهم موهوم

 کرد.

 جینتا -3

 يساختار يپارامترها -3-1

) عـلاوه بـر E-Vنسـبت بـه حجـم ( يانرژ راتیینمودار تغ

 

1Band gap 

امانه در سـ يداریـنسبت بـه پا ینشیب ،يساختار يپارامترها

و  یسـخت انگریـب یمدول حجم نیچندهد. همیم ارقراریاخت

 نیـاست، هـر چـه ا یمقاومت مواد در برابر فشار و شکنندگ

آن  يریپذتراکم تیتر و خاصباشد بلور سخت ترشیب تیکم

) 0B( ی) وارون مـدول حجمـK( يریپـذاست. تـراکم رتکم

اده از عکـس دارد. بـا اسـتف يبلور رابطـه یاست، و با سخت

 بیـتوسـط تقر یتعادل يشده، ثابت شبکه نهیبه يپارامترها

GGA+U و  یمـدول حجمـ نیچنـممحاسبه شده است. ه

 يهـاسـامانه در حجـم يبـا محاسـبه یمشتق مدول حجم

حجم استخراج  -يانرژ يهاینمختلف و سپس برازش منح

مختلـف  يهـامربوط بـه حجـم يانرژ يسهیاند. با مقاشده

و به کمک  ییحالت را شناسا نیدارتریتوان پایسلول واحد م

 راتییـتغ را بـه دسـت آورد. نـهیبه يسـاختار يهاآن مؤلفه

بـه 2مورنـاگون يبر حسب حجم با استفاده ازمعادلـه يانرژ

 ].11شود [یم رمحاسبهیصورت ز
1

( / )
( )

1

B

V V BBV
E V E

B B

¢- ¢-
= +

¢ ¢ -

é ù
ê ú
ë û

))))

  )1(  

 در دمـا هیحالت پا يانرژ E ه،یحجم سلول اول oVکه در آن 

مشـتق آن (نسـبت بـه   'Bو یمدول حجم Bو فشار صفر، 

بلـور بـا اعمـال یسـخترییاز تغ ياریمع انگریفشار است و ب

به فشـار اسـت)  یمدول حجم یوابستگ انگریفشار است و ب

برحسـب حجـم در دو فـاز  يانـرژ راتییـ. نمودار تغباشدیم

(الف) و (ب) نشـان  1در شکل  بیبه ترت یو مکعب نالتتراگو

 يثابـت شـبکه يحاصـل از محاسـبه جیاست. نتاه شده داد

و مشتق آن با اعمـال پـارامتر هابـارد  یمدول حجم ،یتعادل

)U=6(  يبـه دسـت آمـده سـازگار جیآورده. نتا 1در جدول 

2 Francis Dominic Murnaghan 
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 1400 تابستان  2ي شماره  10ي دوره 68 

 

 

  .]9[ دارد یتجرب جیبا نتا یخوب

  
 .ی(ب) مکعب بر حسب حجم (الف) تتراگونال و يانرژ راتیینمودار تغ -1 شکل

 6NiWO2Sr بیترک يساختار يحاصل از پارامترها جینتا -1 جدول

1-K(Gpa) B' B(GPa) ثابت شبکه c )0A( ثابت شبکه a )0A( فاز ساختاري 

 تتراگونال 62/5 92/7 97/172 69/4 0058/0

 ]9مقدار تجربی [ 63/5 93/7 ــــــ ـــــ -

 ]12مقدار نظري [ 61/5 93/7 ــــــ ـــــ -

 مکعبی 93/7 93/7 58/171 00/5 0058/0

 ]7مقدار تجربی [ 90/7 90/7 ــــــ - -

 مقدار نظري ـــــــ ـــــــــ ـــــ - -

 

 يساختار نوار -3-2

بـا شـماره  m/ 14یی گروه فضا يدارا 6NiWO2Sr بیترک

 Fm3m ییگروه فضـا يدارا یو فاز مکعب ]،5است [ 87 ي

 6NiWO2Srساختار  2]. در شکل 7است [ 225 يماره با ش

 شینمـا Xcrysdenافـزار توسط نرم يدر هر دو فاز ساختار

 داده شده است.

 -10تــا  10 يانــرژ يدر بــازه ينمــودار ســاختار نــوار

ــراالکترون ــت ب ــترک يول ــاز  6NiWO2Sr بی ــر دو ف در ه

بـا اسـتفاده از  سیپادفرومغناط یتتراگونال و مکعب يساختار

نشـان داده شـده  4 و 3 يدر شـکل هـاGGA+U  بیتقر

 کیـ نییبـالا و پـا نیاست. در فاز تتراگونال در حالت اسـپ

شود یمشاهده م G®C ریدر مس میرمستقیغ يشکاف انرژ

شـکاف  ن،ییبـالا و پـا نیدر حالـت اسـپ یفاز مکعب يو برا

 ب الف
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شود. شکاف یمشاهده م ریدر مس میرمستقیغ G®C يانرژ

 1/3 یتجربـ جیدر فـاز تتراگونـال در نتـا بیترک نیا يانرژ

مقـدار  یالکترون ولت به دست آمده است، امـا درفـاز مکعبـ

 يشـد، کـه داده بـرآوردالکترون ولـت  76/2 يشکاف انرژ

در  يشـکاف انـرژ نیمورد وجود ندارد. بنـابرا نیدر ا یتجرب

حاصل از  جیشده است. نتا سهیمشابه مقا باتیفاز با ترک نیا

 ].13دارد [ یتجربـ يهـابـا داده یتطابق خوب يساختار نوار

معناسـت کـه،  نیـبـه ا زیـشـکاف ن نیـبودن ا میرمستقیغ

 دیـشکاف عبور کنـد با نیا از دیکه با نیالکترون علاوه بر ا

 kمختلف  ریمقاد يثابت اما به ازا يبا انرژ یافق يریدر مس

فوتـون همـراه  لیگس ایر با جذب و ام نیکه ا دیحرکت نما

 5/5 يدر هــر دو فــاز ســاختار تیــنــوار ظرف ياســت. پهنــا

الکتـرون  7 بـاًینـوار رسـانش تقر يالکترون ولت است. پهنا

در دو فـاز  يسـاختار نـوار يرهاولت است. با توجه به نمودا

بالا  ینیدر کانال اسپ يمشاهده شد که شکاف انرژ يساختار

 .وجود دارد نییو پا

 

 ب      الف

 .ی(الف) فاز تتراگونال و (ب) فازمکعب 6NiWO2Srمضاعف  تیپروسکا يساختار بلور -2 شکل

 

 ب     الف

 .نییپا نیبالا و (ب) اسپ نیدر فاز تتراگونال در حالت (الف) اسپ6NiWO2Sr بیترک ي:نمودار ساختار نوار -3 شکل
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 1400 تابستان  2ي شماره  10ي دوره 70 

 

 

 

 ب      الف

 .نییپا نیبالا و (ب) اسپ نیدر حالت (الف) اسپ یدر فاز مکعب 6NiWO2Sr بیترک ينمودار ساختار نوار -4 شکل

 هاحالت یچگال -3-3

نــوار برابــر بــا تعــداد  کیــالکتــرون در  يهــاحالت یچگــال

تـابع در  نیـاسـت. ا يانـرژ نیمع يبازه کیها در الکترون

 اریبسـ يترابـرد يهادهیـدر پد ژهیبه و یالکترون يندهایفرآ

بوط به الکترونمر يهاحالت یمهم است. با استفاده از چگال

 دسـت يمتفاوت به مقدار شکاف انرژ يکردیبا رو توانیم 

ها را در آن يهاتالیاز ارب کیها و هرمشارکت اتم ایو  افتی

در  ].14[ قـرار داد یمذکور مورد بررس یالکترون عیتوز جادیا

 يبـرا 6NiWO2Sr بیـکل ترک يهاحالت یچگال 5شکل 

داده شـده  شینما يساختاردر هر دو فاز  نییبالا و پا نیاسپ

 است.

 

 
 .ی(الف) ساختار تتراگونال و (ب) ساختار مکعب 6NiWO2Sr بیترک یکل يهاحالت ینمودار چگال -5 شکل

 ب الف
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هـا حالت یچگـال ازنمـودار تـوانیکه مـ يپارامتر نیترمهم

است با توجه به شکاف به دسـت  يبرداشت کرد شکاف انرژ

بـا اعمـال  ،الکترون ولت است 1/3 که یتجرب جیتاآمده در ن

بـه  کیـنزد یولت، به شـکاف ، الکترونU=6 پارامتر هابارد،

اسـت  حیلازم به توضـ نیچن. همدیرس یشکاف تجرب مقدار

عـدم وجـود مقـدار  لیـبـه دل جا نیدر ا یبررس موردروش 

 لیـدل نیاسـت بـه همـ یفـیک یروش ،پارامتر هابارد یتجرب

پـارامتر  نیـا يالکتـرون ولـت را بـرا 7تا  1مختلف  ریمقاد

 يالکتـرون ولـت بـرا 6امتحان و مشاهده شـد کـه مقـدار 

 یدر هر دو فازتتراگونال و مکعبـ بیترک نیخواص ا یبررس

مقـدار شـکاف  مقـدار ممکـن باشـد و نیتربتواند مناسیم

اعمال  لذا محاسبات با سازد.یانتظار را برآورده م مورد يانرژ

در هردو فـاز انجـام کترون ولت ال 6 یرد به بزرگپارامتر هابا

 شیبـا افـزا يلازم به ذکر است که در محاسبات نظـر شد.

تر شده و وارد کردن بزرگ يمقدار پارامتر هابارد شکاف انرژ

یرا بهبـود مـ يشکاف انرژ يهابارد دقت محاسبه حیتصح

 -9 ةدربـاز يساختار فاز هر دو يها براحالت یبخشد. چگال

 يبـر رو یالکترون ولت رسم شده است، سـطح فرمـ 14تا 

رسم شده است. در هـر  نیچصفر قرار دارد که با خط يانرژ

خـط  نییپـا نیبالا و اسپ نیکانال اسپ يبرا يدو فاز ساختار

کنـد. بـا توجـه بـه یها را قطع نمحالت یچگال دارنمو یفرم

ال در فاز تتراگون ن،ییبالا و پا نی(الف)، در حالت اسپ 5شکل 

الکتـرون ولـت وجـود دارد.  80/2 يبـه پهنـا يشکاف انرژ

بـالا و  نیدر حالـت اسـپ یمکعب ي(ب)، فاز ساختار 5شکل 

الکترون ولت را نشان  76/2 يبه اندازه  يشکاف انرژ نییپا

در هـردو فـاز  يبه دست آمـده شـکاف انـرژ جینتا دهد،یم

 نیـدارد. ا یخـوب يموجود سازگار یتجرب جینتا با ،يساختار

در هـر  بیترک نیا قیرفتار عا ينشان دهنده يشکاف انرژ

که  ییهاتالیارب صیجا که تشخاست. از آن يدو فاز ساختار

 ینمودار چگـال يدارند از رو يشتریشکاف، نقش ب جادیدر ا

و  ترقیدق یبه منظور بررس ستین ریپذامکان یکل يهاالتح

 یجزئ ياهحالت ینمودار چگال ت،یظرف يهاتالیارب کیتفک

 13تـا  -7 يدر بـازه 6 در شـکل  GGA+Uبیـتقر با زین

 ی(الـف) و (ب) چگـال 6در شـکل  است. الکترون آورده شده

بالا و  نیدر حالت اسپ کلیاتم ن d 5تالیارب یجزئ يهاحالت

نشان داده شـده اسـت.  یکل يهاحالت یهمرا با چگال نییپا

 d تـالیبار یجزئ يهاحالت ی(پ) چگال 6در شکل  نیچنهم

 یجزئـ يهـاحالـت ی(ت) چگـال 6ودر شـکل  اتم تنگستن

 نیـنشان داده شده است. با توجه به ا ژنیاتم اکس p تالیارب

 يدر هر دو فـاز سـاختار ییجز يهاحالت یکه نمودار چگال

 یجـا تنهـا چگـالنیلذا در ا مشابه است، یو مکعب التتراگون

بـا  نیچنـهـم رسم شده است. یدرفازمکعب ییجز يهاحالت

مورد نظر،  بیترک سیمغناطفروپاد داریفاز پا یتوجه به بررس

 نیاسپ يدر راستا ینیاسپ يدهیقطب يهامات Ni2و  Ni1اتم 

 هستند. نییبالا و پا

 جـادیهـا در انقش آن لیدلبه یتراز فرم کینزد يهاتالیارب

 تیـاز اهم يشـکاف انـرژ جادیا نیچنها و هماتم نیب وندیپ

 لیـبـه دل کـلیاتم ن يهاوردار هستند. الکترونبرخ يشتریب

کننـد، مسـئول خـواص یکـه اشـغال مـ یتالیارب یگستردگ

 میابیـیم در 6 با توجه بـه شـکل سامانه هستند. یسیمغناط

بـالا و  نیدر حالـت اسـپ تیدر نوار ظرف کلیاتم ن d تالیربا

است. اما در نـوار رسـانش در  يامشارکت عمده يدارا نییپا

 میهسـت d تالیارب ترشیشاهد مشارکت ب نییپا نیحالت اسپ

که پنج الکتـرون در  کلیاتم ن یتالیارب شیکه با توجه به آرا
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گاهیجا نییاپ نیبالا و سه الکترون درحالت اسپ نیحالت اسپ

کنند قابل قبول است. با توجه به قلهیرا پر م d تالیارب يها

 6بـا شـکل  سـهیو مقا 5در شـکل  یخط فرم کینزد يها

سهم  نیترشیب يدارا کلیو ن ژنیشود اتم اکس یمشاهده م

کـه تنگسـتن  نیهستند. با توجه به ا يشکاف انرژ جادیدر ا

در نظر گرفته شد، با اعمـال پـارامتر  یسیرمغناطیدر حالت غ

جابـه نیـکـه ا میآن هست يهاحالت ییجابههابارد شاهد جا

تم ا 3d تالیشدن ارب دیبریه میرمستقیغ ریاز تأث یناش ییجا

 يبـرا نیـبـر اعـلاوهاست.  ژنیاتم اکس2p  تالیبا ارب کلین

و  ،يشـکاف انـرژ شیدرك بهتر نقش پارامتر هابارد در افزا

(ب) بـه  (الـف) و 7در شـکل d تـالیپارامتر بـر ارب نیا ریتأث

با اعمال پـارامتر هابـارد و  کلیاتم ن d تالینمودار ارب بیترت

رسـم شـده  یز تتراگونال و مکعبفا يبدون پارامتر هابارد برا

 است.

 يهـــاالکتـــرون بیـــترک کیـــخـــواص  يمحاســـبه در

و الکترون GGA بیتقر يلهیبه وس p و S يدهیگزیرجایغ

پارامتر هابـارد محاسـبه  يلهیبه وس fو  d يدهیگزیجا يها

شود که پارامتر هابارد یمشاهده م 7باتوجه به شکل شود.یم

 نیبـرا عـلاوه عناصـر دارد. d تـالیدر ارب يرگذارینقش تأث

 يدر فاز سـاختار بیترک نیا یابر الکترون یچگال 8 درشکل

 GGA+U بی) با استفاده از تقر100( يتتراگونال در صفحه

 است.نشان داده شده 

  

  
 و W:d ، (پ)Ni2:d ، (ب)Ni1:d(الف)  ولتالکترونU=6 مقدار  يبرا یدر فاز مکعب ییو جز یکل هايحالت یچگال -6 شکل

  O:p(ت)

 ب الف

 ت پ
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 علم و مهندسی سرامیک

 

  73 1400 تابستان  2ي شماره  10ي دوره

 

 

 
 ی(ب) فاز مکعب در (الف) فاز تتراگونال و کلیاتم ن d تالینقش پارامتر هابارد بر ارب -7 شکل

 
 ساختار تتراگونال. ي) برا100( يدر صفحه یابر الکترون یچگال يدو بعد شینما -8 شکل

هـر  نـگیارائه شده توسط پائول يویالکترونگات اسیطبق مق

تر باشد (صفر تا دو عنصر کم نیب يویچه اختلاف الکترونگات

 نیـاسـت و اگـر ایاز نـوع کووالانسـ رتـشیبـ وندی) پ7/1

اسـت. تـراکم  یونیـ وندی) پ3/3تا  7/1(اختلاف بزرگ باشد 

و ونـدیبـودن پيقـو يدهنـدهها نشاناتم نیالکترون بادیز

بـودن  فیضع يدهندهدو اتم نشان نیتر الکترون بتراکم کم

 است. وندیپ

انتخاب  هیلا نیترنییپا 2ها در شکل اتم تیبا توجه به موقع

 8رسم شده در شـکل  يصفحه يدوبعد شیشد، که در نما

کـه  ییهـااتم 6NiWO2Sr بیترک يبرا جهیدر نت باشد،یم

ــابر یچگــال يبعــددو شیدر نمــا يدر گوشــه جــا یالکترون

 ارقـر کـلیکه در کنـار اتـم ن ییهاو اتم کلیاتم ن اند،گرفته

که در مرکز هـر ضـلع  ییهاباشند. اتمیم ژنیدارند اتم اکس

بــه  بــا توجــه .باشــندیتنگســتن مــ يهــااند اتمواقــع شــده

 يو بـرا 91/1 کـلین يعناصـر کـه بـرا نیا يویالکترونگات

دسـت به 53/1 يویاست، اختلاف الکترونگـات 44/3 ژنیاکس

اسـت و در  یکووالانسـ ونـدیپ يدهنـده کـه نشـان دیآیم

تـراکم  رایـدر تطـابق کامـل اسـت، ز زین 8با شکل  سهیامق

با  نیچناست. هم کلیاز ن ترشیب ژنیخطوط اطراف اتم اکس

است، اخـتلاف  95/0که  ومیاسترانس يویتوجه به الکترونگات

 ب الف
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 ...مضاعف  تیپروسکا یکیو اپت یالکترون ،يساختار يها یژگیو يمحاسبه 

 1400 تابستان  2ي شماره  10ي دوره 74 

 

 

اسـت کـه نشـان 49/2 ژنیاتم بـا اکسـ نیا يویالکترونگات

یمـ بر نیچن 8از شکل  نیچناست. هم یونی وندیپ يدهنده

 ياریتراکم بار بس ژنیو اکس ومیدو اتم استرانس انیم که دیآ

است، و بـا  یونی وندیپ ينشانه ادیتراکم ز نیوجود دارد که ا

 یدرسـت يجـهیدو اتـم نت يویتوجه به اخـتلاف الکترونگـات

از  تــرشیبــ ژنیاکســ يویاســت. از آن جــا کــه الکترونگــات

به خـود  وندیرا در پ يترشیب يهااست، الکترون ومیاسترانس

از نـوع  زیـن بیـترک يهااتم ریسا انیم وندیکند. پیجذب م

 است. یکووالانس

 یکیخواص اپت -3-4

 کیرالکتيتابع د -3-4-1

 دانیــپاســخ بلــور بــه م فیتوصــ يبــرا کیــالکتريتــابع د

تـوان یرود. و با استفاده از آن مـیبه کار م یسیالکترومغناط

 يو کاربردهـا یکیالکتر یماده، رسانندگ یکیاپت يهایژگیو

تیـکم نیتراز مهم یکیکرد.  نییرا تع ياریبس یکیتکنولوژ

 يطـهراب مختلط است که بـا کیالکتريتابع د ،یکیاپت يها

 ]:15شود [یم فیتعر ریز

L 1 2

4πiσ
ε ε ε iε= = +

w
+

    )2(  

 کیالکتريتابع د یو سهم موهوم یقیرابطه سهم حق نیدر ا

توابـع  ریسـا قیـدرك دق ياست، که داشتن هر دو سهم برا

 يضـرور یخاموشـ بیشکسـت و ضـر بیمانند ضر یکیاپت

 کیـلکترايتـابع د یکیاپت يهاثابت نیتراز مهم یکیاست. 

 یابیـدست يبرا یتابع نقطه شروع مناسب نیمختلط است. ا

تـابع  یو موهـوم یقیاست .سهم حق یکیاپت خواص ریبه سا

 یدر فاز تتراگونال و مکعب 6NiWO2Sr بیترک کیالکتريد

(ب) نشـان داده شـده اسـت.  (الـف) و 9در شکل  بیبه ترت

)1 يشهیر )e w ،آن  يکه به ازا يمقدار انرژ رگید انیبه ب ای

)1 تیکم )e w و باشدیم یکیزیمفهوم ف يدارا گرددیصفر م 

در مـاده  یحجمـ يهاپلاسـمون يدر واقع شـرط لازم بـرا

 يوجـود اتـلاف انـرژ هـا،آن يبـرا یشرط کاف یهستند ول

 است.

 کیالکتريشود نمودار تابع دیمشاهده م 9توجه به شکل  با

بـه هـم اسـت. سـهم  هیکـاملاً شـب يدر هر دو فاز ساختار

 5ي درانـرژ 6NiWO2Sr بیـترک کیـالکتريتابع د یقیحق

 دیـبا يانـرژ نیاست که در ا نهیکم کی يولت داراالکترون

ــوم ــا یســهم موه ــابع ب نی ــود، و هم نهیشــیت ــش در  نیچن

يتابع د یقیسهم حق زیولت نالکترون 24 يژانر يمحدوده

 نیـا يکـه در محـدوده باشدیم نهیکم کی يادار کیالکتر

 است.شده  نهیشیتابع ب نیا ینقطه سهم موهوم

 یسهم موهـوم شودیگونه که مشاهده مدر هر دو فاز همان

کـه  رودیمـ شیپ یولت به آرامالکترون 7/2 يتا انرژ باًیتقر

اسـت کـه منجـر بـه  يکم انـرژ يهااز جذب فوتون یناش

ولـت الکتـرون 7/2شود، اما بعد از یم يدرون نوار يگذارها

 مرا نیکه ا ابدییم شیافزا یبه صورت ناگهان یسهم موهوم

رخ  ينـوار انیم ياست که به دنبال آن گذارها یجذب انگریب

 يالکتـرون ولـت دارا 27 يبعـد از انـرژ نیچنـدهد. همیم

 يکـم انـرژ يهااز جذب فوتون یآرام است که ناش راتییتغ

 شود.یم يدرون نوار يارهااست و منجر به گذ

 کیالکتريد تابع یبا استفاده از سهم موهوم یکیاپتشکاف  

يد تـابعیقابل محاسبه است، بـا توجـه بـه سـهم موهـوم

 8/2تـوان مقـدار  یدر فاز تتراگونال مـ 9 در شکل کیالکتر

 زیـن یو در فاز مکعب یکیاپت يشکاف انرژ يولت براالکترون

 داد.  صیت را تشخولالکترون 7/2مقدار 
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 علم و مهندسی سرامیک

 

  75 1400 تابستان  2ي شماره  10ي دوره

 

 

 
 ب      الف

 .ی(الف) ساختار تتراگونال و (ب) ساختار مکعب 6NiWO2Sr بیترک کیالکترينمودار تابع د -9 شکل

 یکیاپت یژگیو یگفت با بررس توانیحالت منیافیدر توص

قابـل  نییبالا و پا نیاسپ يهاحالت کهنیا لیدل ماده به کی

. از شودیماده در نظر گرفته م یحالت کل باشند،ینم کیتفک

بــا ســهم  یکلــ يهــاحالت یچگــال ينمودارهــا يســهیمقا

در  يهـر دو فـاز سـاختار يبـرا ک،یالکتريتابع د یموهوم

 6NiWO2Sr بیـترک يبـرا نییبالا و پـا ینیاسپ يهاحالت

 يجـهیبـا نت جـهینت نیاست، و اشده  همشاهديشکاف انرژ

 يشـکاف انـرژ یکه در حالـت کلـ یکیص اپتحاصل از خوا

 نیچنـولت مشاهده شد سازگار است. همالکترون 8/2و  7/2

)1که  ياهیدر ناح )e w و شـوندیاست، امواج منتشر نم یمنف

. با توجه به شکل ردیگیجذب و اتلاف صورت م يندهایفرآ

)1 یو با بررس 9 )e w، حـدود يکه در انـرژ شودیاهده ممش 

 شودیصفر م کیالکتريتابع د یقیولت سهم حقالکترون 22

 یپلاسـمون حجمـ يلازم برا يهاياز انرژ یکی تواندیم و

 22 از تـریشب يبا انرژ سیموج الکترومغناط ياست و به ازا

 شیامـا بـا افـزا ابدییانتشار نم بیولت موج در ترکالکترون 

تـر بزرگ يبـا انـرژ ییهافوتون يبه ازا يدموج فرو يانرژ

 است. بیولت دوباره موج قادر به انتشار در ترکالکترون 25از

 یخاموش بیشکست و ضر بیضر -3-4-2

است که وابسته به اثر  یمهم یکیزیشکست پارامتر ف بیضر

 کی يبرا یخاموش بیاست، ضر یاتم یکروسکوپیمتقابل م

 یسـیرومغناطجـذب پرتـو الکت زانیـاز م یسنجشـ زیماده ن

از  یآسـانبه یسـیتوسط آن ماده است. اگر پرتو الکترومغناط

دارد.  ینییپـا یخاموشـ بیداخل آن عبـور کنـد، مـاده ضـر

 يدرون مـاده نفـوذ کنـد، دارا یسـختپرتـو به گربرعکس ا

بـا توجـه بـه گـریاست. از طـرف د ییبالا یخاموش بیضر

 در هر دو فاز، در یخاموش بیشکست و ضر بیمشابهت ضر

از فازهـا آورده شـده اسـت.  یکـی ينمودارها بـرا نیادامه ا

تتراگونال  فاز يبرا یخاموش بیشکست و ضر بینمودار ضر

 بینشان داده شده است. مقدار ضـر 11و  10 يهادر شکل

یمـ 2/2برابر بـا مقـدار  10بر طبق شکل کیشکست استات

 دهیـذکر گرد زین کیالکتريتابع د یقیکه در بخش حق باشد

شکست ابتـدا  بیضر ،يفوتون فرود يانرژ شیبا افزا است.

 اریبسـ راتییـتغ يدارا يشـکاف انـرژ يدر بـازه يتا انـرژ

با توجـه بـه  يشکاف انرژ يدهمحدود است اما بعد از محدو

سرعت  گرددیم ها به نوار رسانش آغازکه گذار الکترون نیا
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 ...مضاعف  تیپروسکا یکیو اپت یالکترون ،يساختار يها یژگیو يمحاسبه 

 1400 تابستان  2ي شماره  10ي دوره 76 

 

 

شکست  بیو به دنبال آن ضر ابدییکاهش م بینور در ترک

 يکـه انـرژ هیـاول يبا انجام گذارها .ابدییم شیافزا بیترک

يتـابع د یو هم در سهم موهوم يها هم در ساختار نوارآن

نوار  ییبالا يکه درلبه ییهاالکترون دنشان داده ش کیالکتر

 يبعـد يهاو الکترون دهندیقرار دارند گذار انجام م تیظرف

 يهـايژدر اتـم دارنـد بـه انـر يتـرشیب یدگیگزيکه جا

گـذار  زانیـدارند لـذا م ازیخود ن یگذار احتمال يبرا يبالاتر

 شیافـزا بیـدر ترک و سـرعت نـور افتـهیها کاهشالکترون

 شیدر پـ یشکست روند نزولـ بیدنبال آن ضر هو ب ابدییم

 در ولت سـرعت نـورالکترون 25 يدر انرژ کهنیتا ا ردیگیم

 .کندیم يبلور با سرعت آن در خلأ برابر

 
در  6NiWO2Sr بیشکست ترک بینمودار ضر -10 شکل

 تتراگونال. يفاز ساختار

ــر ضــر ــ بیاگ ــدر  یخاموش ــا کی ــور پ ــوج  نییبل ــد م باش

 جــهی. درنتکنــدیاز آن عبــور مــ یآســانبه سیالکترومغنــاط

ينشان داده شده اسـت تـا انـرژ 11طور که در شکل همان

ها آغـاز نوز گذار الکترونکه ه يشکاف انرژ يدر بازه ییها

تر از آسـان قـادر بـه عبـور یسینشده است موج الکترومغناط

 يفـرود يهـافوتون يانرژ شیاست اما با افزا بیدرون ترک

قبل از آن  یسادگ و عبور موج به شودیرفته گذار آغاز مرفته

همـراه  یخاموشـ بیضـر شیامر با افزا نینخواهد بود که ا

تـا قبـل از  هیـاول ياز انجام گـذارهاپس  تیاست. تا در نها

ــرژ ــت، ضــرالکترون 5 حــدود يان کــاهش  یخاموشــ بیول

 .ابدییم

 
در  6NiWO2Sr بیترک یخاموش بینمودار ضر -11 شکل

 تتراگونال. يفاز ساختار

یم يساختار بالا در هر دو فاز يگذرا به نمودارها یبا نگاه

 یپـ کیالکتريحاصل از تابع د جیاها با نتتوان به تشابه آن

و  یقـیسـهم حق مشـابه بـا يشکست رفتار بیکه ضر ،برد

يتـابع د یمشابه با سـهم موهـوم يرفتار یخاموش بیضر

دهند. بـا توجـه بـه نمـودار سـهم یاز خود نشان م کیالکتر

کـه در  6NiWO2Sr بیـترک يبرا کیالکتريد تابعی قیحق

بـود،  نـهیکم يولـت داراالکتـرون 24و  5 يانرژ يمحدوده

 يمحدوده نیشکست در هم بیکه نمودار ضر رودیانتظار م

نمودار مربوط بـه سـهم  یباشد، از طرف نهیکم يدارا ،يانرژ

ولـت الکترون 5 يدر محـدوده کیـالکتريد تـابع یموهوم
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 علم و مهندسی سرامیک

 

  77 1400 تابستان  2ي شماره  10ي دوره

 

 

در  یخاموشـ بیبود کـه بـا نمـودار ضـر نهیشیب کی ياراد

 شکسـتبینمـودار ضرکه  یدر نقاط یتطابق است. از طرف

. شـودیمـ نهیکم یخاموش بیاست نمودار ضر نهیشیب يدارا

صفر منجر بـه  يدر انرژ کیالکتريتابع د یقیجذر سهم حق

]، کـه بـا توجـه بـه 15[ شـودیمـ کیشکست استات بیضر

محـل برخـورد  يدر هر دو فاز سـاختار 9شکل  ينمودارها

 يمـودبـا محـور ع یقیدر سهم حق کیالکترينمودار تابع د

ــرا 2/2مقــدار  جــهیدر نت دهــدیرا نشــان مــ 1/5عــدد   يب

 ۀجـیکه با نت شودیم ینیبشیدر هر دو فاز پ شکستبیضر

 در تطابق کامل است. 10شکل 

 يتابع اتلاف انرژ -3-4-3

 يمهـم بـرا يهـاتیاز کم یکـی يانرژ )EELS(تابع اتلاف 

یجامـدات مـ یو ماکروسـکوپ یکروسکوپیخواص م یبررس

در واحـد  E يتناسب با احتمال اتلاف انـرژتابع م نی. اباشد

اسـت. شـاخص  طیالکترون در حال عبور از محـ يطول برا

 یپلاسـمون يعنوان قلـهبـه يقله در نمودار تابع اتلاف انرژ

 یچگـال یحجمـ يهایختگیبرانگ انگریکه ب شودیشناخته م

بلـور امکـان  کیـدر حال عبـور اسـت. در  يهابار الکترون

آن  ينهیشـیوجود دارد، مقدار ب یلاسمونپ يحضور چند قله

اسـت و بسـامد منطبـق بـا آن  یمتناظر با پلاسمون حجمـ

در  یپلاسـمون يهاوجود قلـه شود.یم دهیبسامد پلاسما نام

نقـاط  نیـدر ا رایـز سـت،یدور از انتظـار ن چنداننقاط،  نیا

کوچک  اریبس کیالکتريتابع د یقیو حق یموهوم يهاسهم

مربوط به تـابع  يهایمنحن هايانرژ نیدر ا نیهستند، بنابرا

 يمواجه خواهند شد. رابطه ییهاالکترون با قله ياتلاف انرژ

است  ریصورت زبه يو تابع اتلاف انرژ کیالکتريتابع د نیب

]16:[ 
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2 2

1 2
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-
=

+   (3) 

بـا سـهم  يکـه تـابع اتـلاف انـرژ کنـدیمـ انیرابطه ب نیا

معنا که  نینسبت عکس دارد؛ به ا کیالکتريتابع د یموهوم

و  یقـیقله است، سـهم حق يکه تابع اتلاف دارا ییهابازه در

دارنـد. در  یکـوچک اریبسـ ریمقاد کیالکتريتابع د یموهوم

 در 6NiWO2Sr بیـترک ياتلاف بـرانمودار تابع  12شکل 

 است.رسم شده یمکعب يفاز ساختار

 
 6WONi2Sr بیاتلاف ترک بینمودارضر -12 شکل

 .یساختار مکعب

 بیـترک يبـرا یپلاسمون حجمـ يانرژ12با توجه به شکل 

 6NiWO2Sr ولـت الکترون  76/27 يدر هر دو فاز ساختار

 يدر نمـودار افـت، همـان قلـه یاصـل يقله  نیاست که ا

ــمون ــت و ترک یپلاس ــاس ــامد بی ــالاتر از آن  يهادر بس ب

مربوط  يهاو با توجه به نمودار کندیصورت شفاف رفتار مبه

کـه نسـبت  کیـالکتريد تـابع یو موهـوم یقیحقبه سهم 

در تطابق است چرا کـه  زیعکس با نمودار تابع اتلاف دارند ن

 6NiWO2Sr بیـترک کیالکتريتابع د یقینمودار سهم حق

 یکم اریهموار شده و مقدار بس باًیولت تقرالکترون 27بعد از 

 .دهدیرا نشان م
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 يریگ جهینت -4

ــدر ا ــ نی ــزار مقال ــرم اف ــا اســتفاده از ن  و روشWien2kه ب

 FP-LAPW یکـــیو اپت یالکترونـــ ،يخـــواص ســـاختار 

ــکا ــاعف  تیپروس ــاختار 6NiWO2Srمض ــاز س  يدر دو ف

قرار گرفـت. محاسـبات بـا  یمورد بررس یتتراگونال و مکعب

واعمال پارامتر هابارد بـه  افتهیمیتعم بیش بیاستفاده از تقر

شـبکه  يشـد. ابتـدا پارامترهـاانجـام  ولتالکترون  6مقدار 

حاصـل از  جیشـد. نتـا سهیمقا گرانید جیو با نتا يسازنهیبه

 ينشان داد که در هر دو فاز ساختار يمحاسبات شکاف انرژ

وجود دارد که مطابق  يشکاف انرژ نییبالا و پا نیاسپ يبرا

از خـود نشـان داد. در  قیرفتـار عـا بیـترک یتجرب جیبا نتا

شکست  بیضر يضمن محاسبه یکیتاپ يهایژگیو یبررس

 کیـالکتريتـابع د یقیآن با سهم حق يسهیو مقا کیاستات

ها به دست آمـد و شـکاف حالت یبا چگال یقابل قبول جینتا

 مشاهده شد. يدر هر دو فاز ساختار یکیاپت
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Calculation of Electronic, Structural and Optical 

Propreties of Sr2NiWO6 in Two Phase by FP-LAPW 

Method 

Salehi Hamdollah*, Mirsalari Raziye, AmiriPeyman  
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*salehi_h@scu.ac.ir 

Abstract: In this paper, we investigate the structural, electronic and optical properties of 

tetragonal and cubic phase of Sr2NiWO6. The calculations have been performed using the 

FP-LAPW method in the framework of perturbation density functional theory whit 

GGA+U approximation by Wien2k package. In this research structural properties of 

Sr2NiWO6 such as lattice constants, bulk modulus and its derivative properties are 

investigated during structural calculations. The result of band structureshow that there is 
bandgap 2.80 eV for tetragonal and 2.73 eV for cubic phase. The calculated are in good 

agreement with theoretical and experimental results. 

Keywords: Double perovskites, density functional theory, bulk modul, bandstructure. 
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