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  )۹/۱۰/۱۳۹۲ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۲۰/۶/۱۳۹۲ :دريافت مقاله(

  دهيچك

رو دو مـادة     از ايـن  . شـود ر مغناطيسي موجب بروز خواص جالب در اين مواد در دماهـاي پـايين مـي               پديدة ناكامي هندسي در اكسيدهاي پايروكل     

Erانگيز،  برچالش Ti O2 2 Tb و   7 Ti O2 2  ـ     7 ة را از اكسيدهاي پايروكلر انتخاب كرديم و اين دو ماده را با استفاده از روش ابتدا به ساكن بر پاية نظري

 را با اسـتفاده از روش تـصحيح      DFT+U، رهيافت   fهاي  هاي كولمبي الكترون  كنش  براي اعمال صحيح برهم   . تابعي چگالي مورد بررسي قرار داديم     

 وديم افـز  ،DFT+U به محاسـبات     مدار را  -كنش اسپين    برهم بنابراين. بسيار مؤثر است  مدار   -كنش اسپين   در اين مواد برهم   . به كار گرفتيم  را  هابارد  

)DFT+U+SOC(.      همچنين با استفاده از DFT+U+SOC    نتايج محاسبات   . راستا را در نظر گرفتيم     ، اثر مغناطش ناهمDFT+U+SOC هـاي  ، گشتاور

Er مگنتون بوهر را به ترتيب براي      ١/٧و   ٢/۸مغناطيسي   Ti O2 2 Tbو   7 Ti O2 2 مغناطش بـه دسـت آمـده از محاسـبات          مقادير  . دهندبه دست مي   7

در محاسـبات سـاختار الكترونـي       افتند و در نتيجـه       هاي موضعي به دام مي     در كمينه  DFTدر واقع محاسبات    . فوق با نتايج تجربي همخواني ندارند     

تـر گـشتاورهاي مغناطيـسي،        ر صحيح براي به دست آوردن مقادي    اگر چه   . هايي با پيچيدگي بيشتري داريم    براي پيدا كردن كمينة مطلق نياز به روش       

سازي الكتروني، به منظور يافتن كمينة مطلق، براي ايـن مـواد صـورت نگيـرد                  سازي ساختاري نيز داريم ولي متاسفانه تا زماني كه بهينه         نياز به بهينه  

  .    هاي نادرست منجر شودسازي ساختاري نيز ممكن است به جواببهينه

  

  راستاهمراستا، مغناطش نا پايروكلر مغناطيسي، ناكامي هندسي، نظرية تابعي چگالي، مغناطش همهاياكسيد :هاي كليدي واژه

  

  
  مقدمه .١

هاي اخير اكسيدهاي پايروكلر مغناطيسي با فرمـول        در طول سال  

A شــيميايي B O2 2 A، کــه در آن 7  از عناصــر نــادر معمــولاً 3+

B  و كيخا توجه بسياري از محققان      است، از عناصر واسطه   3+

 و تجربي را به علت خـواص مغناطيـسي دمـاي پـايين و               نظري

در  .]۱[ شان به خود جلـب كـرده اسـت         ة اسپيني همبستساختار  

 روي دو شبكة مجزاي در هم فرو رفته B وA هاياين مواد، يون

هندسـة  . انـد هاي از گوشه مـشترك قـرار گرفتـه         با چهار وجهي  

ها باعث ايجـاد پديـدة ناكـامي        ها در اين شبكه   گيري اسپين   قرار

ناكـامي در يـك دسـتگاه فيزيكـي      .شـود هندسة مغناطيسي مـي 

هـاي پـاد   ه با پيوندصفح يك هاياسپين دهد كههنگامي رخ مي

 فرومغناطيسي نتوانند براي قرارگيري در يك حالت يكتا انـرژي         

براي مثال در يـك شـبكة پـايروكلر هـر كـدام از              . را كمينه كنند  

ها در ايـن شـبكه، از چهـار صـفحة مثلثـي تـشكيل            چهاروجهي

اند و يك حالت پاية يكتا كه منجـر بـه صـفر شـدن جمـع                  شده

  ها، نامزدهـاي   رو اين دستگاه   از اين . ها شود، وجود ندارد   اسپين
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 ۳۴   فرهاد شهبازي ونظر، مجتبي اعلايي، نجمه ديليالهام خراساني  ۱، شمارة ۱۴جلد 
  

  

  

  

  

A (A=Er,Tb) در ساختار  'A, B, O, Oهايمختصات موقعيت يون .۱جدول  B O O'2 2 6 ]۱۰[.  

Z  Y  X نوع اتم  اتم در نمادگذاري وايكوف موقعيت  تقارن جايگاه  

1
2

  1
2

  1
2

  ( )dm D33  d۱۶  A  

۰  ۰  ۰  ( )dm D33  c۱۶  B  

۸/۱  ۸/۱  X  ( )vmm C2  f۴۸  O  

۸/۳  ۸/۳  ۸/۳  ( )dm T43  b۸  O  

  
  

 
  

، كه در اين حالت ψ2 حالت پاية) الكترونيكي نسخة در رنگي( .۱شكل 

. هـستند > ۱۱۱ <هاي مغناطيـسي عمـود بـر محورهـاي موضـعي          ممان

] تـوان بـا بردارهـاي      ها را مي  هاي اين ممان  جهت ], ,m   = − −1 2 1 1 ،

[ ], ,m =2 2 1 1 ،[ ], ,m = − −3 2 1 ] و 1 ], ,m = − −4 2 1  . نشان داد1

  

هاي پاية  كوانتومي با حالت   بي براي وجود نوسانات اسپيني    مناس

، مايع  ]۳[ ، شيشه اسپيني  ]۲[ مغناطيسي متفاوت مانند يخ اسپيني    

در اين مقاله به بررسي     . باشندمي ]۵[  و نظم بلند برد    ]۴[ اسپيني

ــادة   ــسي دو مـ ــي و مغناطيـ ــواص الكترونـ Ti خـ O2 2 7Er و 

Tb Ti O2 2 دليـل انتخـاب ايـن دو مـاده، مناقـشه           . پـردازيم مي 7

برانگيز بودن حالت پاية اين دو ماده در ميـان ديگـر اكـسيدهاي            

  .باشدپايروكلر مي

   Er Ti O2 2 اي در گروه پايروكلرهاي مغناطيسي جايگاه ويژه      7

اين بلور از معدود تركيبات شناخته شدة اين گـروه اسـت            . دارد

هاي موضـعي در     آسان با گشتاور   ة ناهمسانگردي قوي صفح   كه

اين مدل بـه    . دارد> ۱۱۱ <هايي عمود بر محور موضعي    صفحه

 نظـري نتـايج تجربـي و       .]۱[ باشـد  معـروف مـي    XYمدل شبه   

حاصل از نظرية ميدان ميانگين با در نظر گرفتن نظم حاصـل از             

كوانتـومي، گـذار فـاز       نظمـي به وسيلة بي  نام نظم    سازوكاري به 

بـه دسـت    =K ۲/۱TN مرتبة دوم به حالت منظم نل را در دمـاي    

فرومغناطيس متناظر با ويژه برداري     اين ساختار پاد  . ]۵[ آورندمي

پيكربنـدي متنـاظر     ۱ شـكل شـود و در      ناميده مـي   2ψاست كه   

  .]۶, ۵[ نمايش داده شده استمغناطيسي براي آن 

   Tb Ti O2 2 از اكسيدهاي پايروكلر با فاز مايع اسپيني اسـت          7

كوتـاه   هايگيهمبست، با وجود    نظريهاي  بينيكه برخلاف پيش  

، بـه علـت     )mK ۵۰(ي در دماهاي پـايين      اسپين حت  -برد اسپين 

. ]۴[ مانـد نظم اسپيني بـاقي مـي     نوسانات كوانتومي در حالت بي    

هاي تربيم نشان دادند كـه      يون بررسي اثرات ميدان بلوري روي    

در . توان از مدل آيزينگ براي توصيف دستگاه اسـتفاده كـرد          مي

 بـا   K ۱۰كمتـر از     هـاي تـربيم در دماهـاي       اتم اين مدل، اسپين  

ــتاي   ــوي، در راس ــوري ق ــسانگردي مح ــتن ناهم > ۱۱۱ <داش

هاي تجربي به همراه    براساس آناليز . كندگيري مي موضعي جهت 

 ۱/۵نتايج به دست آمده از ميدان بلوري مغناطش ذاتـي دسـتگاه           

اما حالت پاية اكسيد تربيم     . ]۷[ مگنتون بوهر گزارش شده است    

 . تيتانيوم هنوز به صورت يك مسئلة حل نشده باقي مانده است
 
  ساختار بلوري. ٢

Aمــواد  Ti O2 2 7(A Er,Tb)=ــايروكلر عــايق ، تركيــب هــاي پ

تـة  ياخ. باشـند  مي Fd3m داراي ساختار مكعبي با گروه فضايي     

O' A اتم و فرمول شيميايي    ۲۲ دارايواحد آنها    Ti O2 2  اسـت   6

در 'O و d۱۶، c۱۶ ،O هـاي بـه ترتيـب در موقعيـت   Ti و A كه 

در جـاي خـود قـرار      ۱ جـدول  طبـق    b8 و f48 هـاي جايگاه

Er پارامترهاي شبكة . اندگرفته Ti O2 2 Tbو   7 Ti O2 2 به ترتيـب    7

Å ۰۷۸۷/۱۰ و Å ۱۳۳/۱۰     و پارامترهــاي اعوجــاج از حالــت

  .]۹ و ۸[ شوند توصيف مي=۳۲۸۱/۰x و = ۳۲۷۸/۰x مكعبي

  با شش اكسيژن احاطـه Tiبا هشت اكسيژن و هر A هر يون    

 Er بـراي  بـه ترتيـب  'A-O  و A-O هـاي  طول پيوند. شده است

ــراي Å ۱۸۲/۲و  ۴۸۸/۲برابــر    آنگــستروم  ۲ و ۵/۲برابــر Tb و ب
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) بررسي خواص الكتروني و مغناطيسي  ۳۵ ),A Ti O A Er  Tb=2 2   ۱، شمارة ۱۴جلد   7

  

  

 
بعـدي شـبكة   نمـايش سـه  ) الكترونيكـي  نـسخة  در رنگـي ( .۲شكل 

هـاي آبـي، و تيتـانيوم و        بـا كـره   ) تربيـوم (هاي ايربيـوم    يون. پايروكلر

 .اندهاي طوسي و قرمز نمايش داده شدهاكسيژن به ترتيب با رنگ

  

در  A+٣ هاي بينيم يونمي ۲ شكلهمان طور كه در . ]۸[ باشند مي

هـا،  متـصل شـده از گوشـه    هايييي از چهار وجهارئوس شبكه

ارز هـم هـستند و      همـه هـم    ها A+٣هاي بلور   مكان. اندقرارگرفته

كـه از    ايگانـه  محورهاي سه . باشدمي dD3 تقارن موضعي آنها  

] هـاي كنند در جهتها عبور ميمركز چهاروجهي ]111,[ ]11 1 

[ ]1 ]و  11 چهــار وجهــي يــك  بــراي چهــار مكــان روي 111[

يكـي از  A گوشـي در موقعيـت هـر    محور تقارن سـه  .باشندمي

  . قطرهاي مكعب است

 
 روش محاسبات. ٣

پاية نظرية تـابعي چگـالي و روش مـوج تخـت             برما  محاسبات  

 ]Fleur ]۱۱كد   به كمك  (FP-LAPW) بهبود يافتة تمام پتانسيل   

A هايبراي بلور. نداانجام شده Ti O2 2 7 ) (A=Er,Tbكنش  همبر

 وLDA  گيهمبستها به ترتيب به وسيلة پتانسيل تبادلي بين يون

GGA بـه دليـل اينكـه محاسـبات بـر روي           .اند  سازي شده   شبيه  

Er Ti O2 2 Tb و 7 Ti O2 2 بــه طــور جداگانــه و مــستقل انجــام   7

  بـراي  ]PZ (LDA ]۱۲( سـبات، تـابعي   اند، در ابتـداي محا     شده

Er Ti O2 2 Tb بـــراي ]PBE (GGA ]۱۳( و 7 Ti O2 2  انتخـــاب 7

با توجه به حجم سـنگين محاسـبات بـه دليـل تعـدد              . شده بود 

هاي موجود در ياختة واحـد و اينكـه در بـسياري از مـوارد                اتم

رو بـراي    داشـت، از ايـن    امكان همگرايي محاسبات وجود نمي    

) سـازي محاسـبات   يكسان(يكسان  انجام محاسبات با يك تابعي   

از طرفـي چـون     . كـرديم هزينة بسيار زيـادي پرداخـت مـي       بايد  

هـاي موضـعي     هر دو به نوعي تـابعي      GGAو   LDA هايتابعي

رفت كه نتايج آنها در خواص مغناطيسي چندان        بودند انتظار مي  

  . با هم تفاوت نكند

هاي ايربيوم تيتانيوم    در اكسيد  هاي ظرفيت   پيكربندي الكترون    

) به صورت  )Ti d s p2 2 03 4 ) و 4 )Er f s p11 0 04 6 و براي اكسيد    6

)تربيوم تيتانيوم به صورت      )Ti d s p2 2 03 4 ) و 4 )Tb f s p8 0 04 6 6 

sهاي  هاي اوربيتال انتخاب و الكترون   p2 65 از يـون ايربيـوم و       5

sتربيوم و    p2 63 هاي نيمه مغزه   عنوان الكترون ون تيتانيوم به   ازي 3

براي انجام محاسبات همان طور كـه ايـن    .انددر نظر گرفته شده

 را بـه عنـوان      f4 هـاي دهنـد، الكتـرون   ها نـشان مـي    پيكربندي

 اثــرات  بهبــود بــرايو هــاي ظرفيــت در نظــر گرفتــه الكتــرون

ــست ــرونگيهمب ــراي الكت ــوي ب ــا ق  DFT+U روشزا، f4 يه

،  تـصحيحات نـسبيتي    در آخـر بـراي اعمـال      . ايـم كـرده  استفاده

كـنش    مقيـد در حـضور بـرهم       DFT+U راسـتاي محاسبات ناهم 

در محاسـبات   . نيز انجام داديـم   ) DFT+U+SOC(مدار   -اسپين

  هـاي ايربيـوم و تربيـوم برابـر بـا           تين براي اتـم    هاي موفين شعاع

a.u. ۵/۲تيتانيوم برابر با ،a.u.  ۲ هـا برابـر بـا   و اكسيژن a.u. ۵/۱ 

بـراي   a.u۸/۳ -١ قطـع  همچنين از بـردار مـوج   .اندانتخاب شده

چـون هـدف اصـلي ايـن        . ايـم بسط موج تخـت اسـتفاده كـرده       

محاسبات خواص الكتروني و مغناطيسي بوده، محاسبات تنها در 

 اسـت انجـام شـده       يك ثابت شبكه كه همان ثابت شبكة تجربي       

  . استGGAيا  DFT ،LDAدر ادامه منظور از . است

 

  نتايج. ٤

  هاآناليز چگالي حالت. ١. ٤

هـاي الكترونـي در     كلـي حالـت    نتايج محاسبات از رسم چگالي    

DFT براي  Er Ti O2 2 Tb و 7 Ti O2 2 ، مقدار گـاف را     ۳شكلدر   7

eVgEرابر با هاي فوق بهبراي ماد   . دهندنشان مي 0=

ايـن  . كننـد بيني مي نتايج به دست آمده اين مواد را فلز پيش           

باشند از اينرو به سـراغ  ها عايق ميدر حالي است كه اين تركيب    

كـردن   بـا اضـافه  DFT+Uدر تقريب  .رويمميDFT+U تقريب 

   و پارامتر   Tbو Er  براي به ترتيب  ۵  و eV ۸/۶  با مقادير  Uپارامتر
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 ۳۶   فرهاد شهبازي ونظر، مجتبي اعلايي، نجمه ديليالهام خراساني  ۱، شمارة ۱۴جلد 
  

  

  

  
Erهاي كلي منحني چگالي حالت) راست( . ۳شكل  Ti O2 2 Tbهاي كلي منحني چگالي حالت) چپ (.LDA در تقريب 7 Ti O2 2  .GGA در تقريب 7

  

Jبرابر با eV  ۱هـاي را در اربيتـال ها كولني الكترون كنش ، برهم 

f4 مقدار .كنيمتصحيح مي  Uو مقـدار ]۱۴[ از نتايج تجربي  J 

. الكترون ولت انتخاب شده اسـت      ۱همانند اكثر محاسبات برابر     

ــراز Uاعمــال  ــال   باعــث جــدايي ت ــر اوربيت ــاي خــالي و پ  fه

Er Ti O2 2 هـاي  و قلـه  eV ۸/۳و -eV۳۰/۶  هـاي  در قلة انرژي7

Tb انـــرژي Ti O2 2  و در نتيجـــه بهبـــود ۶۸/۲و  -eV ۷۹/۳ در7

 . شده استهاي انرژي گاف

بينيم مقادير گاف انرژي بـراي      مي ۴ شكلهمان طور كه در        

ايربيوم تيتانيوم اكسايد و تربيم تيتانيم اكـسايد بـه ترتيـب برابـر              

/ eV= 2 99gE   و / eV= 2 52gE   متأسـفانه  . انـد به دست آمـده

گـاف انـرژي ايـن مـواد        هيچ اطلاعات تجربي در مورد مقـدار        

 بحـث   Uتوانيم بر روي مقدار دقيـق       وجود ندارد و بنابراين نمي    

 مقدار مغنـاطش ناشـي از اسـپين را بـراي            DFTمحاسبات  . كرد

ــر   ــور براب ــوم در بل ــوم و تربي ــشان  Bµ ۹۰/۵و  Bµ۸۱۵/۲ايربي ن

هـاي  ، مغنـاطش  DFT+U رود در محاسـبات انتظار مي. دهند مي

هـاي ايربيـوم و     كـه مغنـاطش    ند در حـالي   اسپيني مواد بهبود ياب   

  .يابندتغيير مي ۹۷/۵ و Bµ۰۰/۳ تربيوم به مقدارهاي

هـاي  ها در نمـودار   هاي چگالي حالت  همچنين تفاوت مقدار     

مغنـاطش دسـتگاه را    ۴  در شـكل Tb   وErيـون   چگالي جزيي

 .دهند نشان مييون ايربيوم و تربيوم f4 هايناشي از اوربيتال

هـاي جزيـي بـراي      طور از رسم نمودار چگالي حالت      همين   

توان هيبريـد شـدگي بـين    مي 'Oو O وA ،Ti  (Er,Tb)هاييون

 d3 هـاي  و اوربيتالO' p2 و O p2و Aيون  f4هاياوربيتال

ــون  ــا Tiي ــرد Op2 ب ــشاهده ك ــكل .  را م ــي ۳در ش ــيم، م بين

 بـه صـورت     Op2 هـاي  با اوربيتـال   A(Er,Tb)f4 هاي اربيتال

بـا دو اكـسيژن   Tb  و  Erهايطول پيوند .اندضعيف هيبريد شده

O'   قعيت وايكوف   كه در موb۸         هستند كوتـاهتر از طـول پيونـد

ازاينـرو هيبريـد    باشـند مـي  f48در موقعيـت  O شش اكسيژن 

نـسبت بـه   O' p2 و  A(Er,Tb) f4هـاي  شدگي بين اوربيتـال 

A(Er,Tb) 4f  و Op2تـر شـدن انـرژي    منفـي . تـر اسـت   قوي

 O' p2 ايربيـوم و تربيـوم بـا    f4هـاي  هيبريد شدگي اوربيتـال 

  .شواهدي بر نتيجة فوق است ۳ در شكل Op2نسبت به 

در نمـودار چگـالي      f4 هـاي هاي اوربيتال تيز بودن منحني     

حاكي از اين    ۳هاي جزيي يون ايربيوم و تربيوم در شكل         حالت

ها به شـدت جايگزيـده هـستند و         واقعيت است كه اين اوربيتال    

هاي اكسيژن، نيز ها با اوربيتالهيبريد شدگي ضعيف اين اوربيتال   

  .تواند اين جايگزيدگي را از بين ببردنمي

ها مغناطش سيـستم    با استفاده از آناليز نمودار    در اين بخش،       

 يون ايربيوم و تربيوم نتيجه گـرفتيم        f4هايرا ناشي از اوربيتال   

از اينـرو در    . هاي ديگر سهمي در مغناطش ندارنـد      و ديديم يون  

هـاي ايربيـوم و تربيـوم    هاي يونادامه فقط روي تغييرات نمودار    

  .كنيمصحبت مي

 
  DFT+U+SOC محاسبات. ٢. ٤

هـاي ايربيـوم و تـربيم بـه دليـل           كنش اسپين مدار براي اتم      همبر

s(داشـتن عـدد اتمـي بـالا     oH z− ∝  ـ سـهم  ،)4    .سـزايي دارد ه ب

www.sid.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID
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چگـالي  ) چـپ (و ) b۸ (و اكـسيژن  )f۴۸ (هاي جزيي يون ايربيوم، تيتـانيوم، اكـسيژن   چگالي حالت) راست() الكترونيكي نسخة در رنگي( .۴شكل

 .DFT+Uدر تقريب ) b۸ (و اكسيژن )f۴۸ (هاي جزيي يون تربيوم، تيتانيوم، اكسيژن حالت

  

Er مـدار در   -كـنش اسـپين     برهم Ti O2 2 Tb و 7 Ti O2 2 باعـث   ،7

هاي مداري در شبكه و     هاي اسپيني وگشتاور  جفت شدن گشتاور  

هـاي خـاص و     هـا در جهـت    تيجه مقيد كردن جهت اسـپين     در ن 

اضافه شدن مغناطش مداري به مغناطش اسپيني نسبت به تقريب    

DFT+Uهـاي  هـاي يـون  راستا، اسپيندر محاسبات هم. شود مي

در . گيرنـد قرار مي z سراسري ايربيوم و ترييم در راستاي محور

يابـد و   مـي مدار، تقـارن دسـتگاه كـاهش         -كنش اسپين   هماثر بر 

نمـودار  .  شـوند  بيـشتر شـكافته مـي     f هـاي ي اوربيتال هاتبهگني

  fهـاي هاي بيشتر اربيتـال شكافتگي ۵ شكل ها درچگالي حالت

هـا در   را در مقايسه با اين اربيتـال DFT+U+SOCدر محاسبات  

نتايج محاسبات گاف انـرژي     . دهد نشان مي  DFT+Uمحاسبات  

الكتـرون   ۴۷/۲و  ۵/۲ترتيب برابر بـا    را براي ايربيوم و تربيوم به       

يون ايربيوم   براي f4هاي  اوربيتا ةمقايس. دهدولت به دست مي   

 ۳الكترون ولت در شكل ۴تا  ۲ هايو تربيوم در محدودة انرژي

هـا  ، انرژي اين اوربيتال   fهاي  دهند با شكستن اوربيتال   نشان مي  

جا و موجـب كمتـر   نرژي فرمي جابهدر محدودة فوق به سمت ا  

  .اندشدن گاف انرژي شده

نتايج محاسبات در اين تقريب مغناطش اسپيني و اربيتالي را             

=/برابر با    2 97s Bµ µ
 

l/و   Bµ µ= 5  در بلور اكسيد ايربيـوم      86

s/ تيتانيوم و  Bµ µ= 5 97 /l Bµ µ= 1   سيد تـربيم   در بلور اك ـ   32
  

  

  

(a)

(b)

(c)
(d)

(d)
(d)

(a) 

(b) 

(c) 

(d) 
(d)
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يـون تـربيم    كلي چگالي) چپ(. DFT+U+SOC راستايچگالي كلي يون ايربيوم در محاسبات هم )راست() الكترونيكي نسخة در رنگي( .۵شكل 

  .DFT+U+SOC راستاي در محاسبات هم

  

  
 راسـتاي هـم ربيـوم در محاسـبات نـا   چگـالي كلـي يـون ت   ) چـپ (چگـالي كلـي يـون ايربيـوم و      )راسـت ( )الكترونيكي نسخة در رنگي( .۶شكل 

DFT+U+SOC در پيكربندي all-in.   

  

مغناطش كل از جمع مغناطش اسـپيني و        . دهندتيتانيوم نشان مي  

  .شودمگنتون بوهر حاصل مي ۲۹/۷و  ۱/۸مداري برابر با

هـاي  مدار در اكـسيد    -كنش اسپين   همچنين در حضور برهم      

راسـتا  نـاهم  ردي موجبهاي ناهمسانگكنش همپايروكلر فوق، بر

راســتاي در محاســبات نــاهم  .شــوندشــدن مغنــاطش مــي  

DFT+U+SOC  ــدي ــا انتخــاب پيكربن ــدا ب ــة all-in در ابت ، هم

طـور تربيـوم را هماننـد       هاي ايربيوم و همين   ها روي اتم  گشتاور

هـاي شـبكة پـايروكلر، روي     به سمت مركز چهاروجهي  ۲شكل  

  . كنيممقيد مي> ۱۱۱<محورهاي موضعي 

هـاي ايربيـوم و تربيـوم در        هـاي يـون   آناليز چگالي كلي حالت      

، شـكافتگي بيـشتر     all-inراسـتاي    بـراي پيكربنـدي نـاهم      ۶ شكل

زيـرا  . دهـد راستا نشان مي   را در مقايسه با حالت هم      fهاي  اوربيتال

 بيشتر شكسته  fهاي اوربيتالتقارن سيستم كمتر و در نتيجه تبهگني

ت، مغناطش اسـپيني و اربيتـالي را برابـر بـا            نتايج محاسبا . شوندمي

/s Bµ µ= 2 981
 

l/و   Bµ µ= 5  براي ايربيوم و   219
 /s Bµ µ= 5 9

 
l/و   Bµ µ= 1   مغنـاطش كـل    و  . دهنـد براي تربيـوم نـشان مـي       18
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 Bµ در واحـد   و مقـادير تجربـي  DFT+U+SOCراسـتا  همراستا و ناسبات همهاي اوربيتالي و اسپيني به دست آمده از محا مقدار مغناطش.۲ جدول

A هايبراي بلور  Ti O2 2 7)A=Er,Tb .(                آورده شـده    ۱چگونگي به دست آوردن مقادير مغناطش اسپيني و اربيتالي از نتايج ميدان بلوري در پيوست 

  .است

Tb Ti O2 2 7  Er Ti O2 2   ماده  7
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  نوع محاسبات

) اسپيني مغناطش  ۹۷/۲  ۹۷/۲ ۹۸/۲  ۲۲/۱  ۹۵/۵  ۹۷/۵ ۹۴/۵  ۴۰/۳ )Bµ  

) مغناطش اوربيتالي  ۸۶/۵  ۸۶/۵  ۲۲/۵  ۹/۱  ۳۲/۱  ۱۸/۱  ۱۸/۱  ۷۰/۱ )Bµ  

  مغناطش كل  ۸۳/۸  ۸۳/۸  ۲۰/۸  ۱۲/۳  ۲۷/۷  ۱۵/۷  ۱۲/۷  ۱/۵

  

  
  

 all-in پيكربنـدي  )راسـت () الكترونيكـي  نسخة در رنگي( .۷شكل

in− پيكربندي )چپ( out2 2.  

  

/ Bµ8 2
 
 .آيددست مي تربيوم به  براي ايربيوم و۱۲/۷Bµ و

حالت پاية بلوراكسيد ايربيوم تيتانيوم متناظر بـا ويـژه بـردار               

ψ ــكل  2 ــت۱در ش ــا.  اس ــبات ن ــممحاس ــب ه ــتا در تقري راس

DFT+U+SOC           براي حالت پاية بلور اكسيد ايربيوم تيتـانيوم بـا 

ψ هاي مقيد در راستاي متناظر با ويژه بـردار        اسپين نيـز انجـام     2

  .شدند اما در نهايت اين محاسبات همگرا نشدند

 روي اكسيد تربيم تيتانيوم احتمال گذار فـاز         نظريمطالعات     

. ]۱۵[ دهنـد  اسپيني را گـزارش مـي      از حالت مايع اسپيني به يخ     

كـه در آن دو تـا از         براساس مدل آيزينگ، پيكـر بنـدي اسـپيني        

بـه سـمت داخـل      > ۱۱۱ <ها روي محورهـاي موضـعي     اسپين

چهــاروجهي و دوتــاي ديگــر بــه ســمت خــارج از مركــز ايــن 

in−گيرند، حالت    قرار مي  هاچهاروجهي out2 يـا حالـت يـخ       2

   و  all-in هـر دو پيكربنـدي اسـپيني      . دهنـد اسپيني را تشكيل مي   

−in out2 در ادامـه محاسـبات     . اندنشان داده شده   ۷ شكل در   2

in− با پيكربنـدي اسـپيني     out2  نتـايج   انجـام شـدند و آنـاليز       2

 eV ۱۲/۰  را بـه انـدازة     all-in كـل در پيكربنـدي     تفاوت انرژي 

in−نسبت به حالت  out2   .دهدكمتر نشان مي 2

 اكـسيدهاي پـايروكلر ايربيـوم       مقادير مغنـاطش   ۲ جدولدر     

تيتانيوم و تربيوم تيتانيوم به دست آمده از روش ابتدا به ساكن با             

ــا  ــن پ ــي اي ــادير تجرب ــده رامترمق ــسه ش ــا مقاي ــده ــسة . ان مقاي

به دسـت آمـده بـا نتـايج تجربـي از روش ميـدان           هاي مغناطش

حاصل از محاسـبات    مغناطش ،]۱۶, ۷, ۶[ دهندبلوري نشان مي

  هـاي ماننـد    در واقع مـشكل روش    . آيندبه درستي به دست نمي    
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  .بر حسب گشتاور مغناطيسي  Ueff منحني .۸شكل 

  

DFT+U        هـايي  وجود چند جواب براي هاميلتوني چنـين روش

 در  f هـاي ل اربيتـال  در حقيقت با تغيير مقدار عـدد اشـغا        . است

 باعث  هاي نهايي را كه مستقيماً    توانيم جواب ماتريس چگالي مي  

 نيـز در    اين نكته قـبلاً   . شوند، تغيير دهيم  كل مي  تغيير در انرژي  

ــبات  ــرايDFT+Uمحاس ــت ۲UO  ب ــده اس ــشاهده ش . ]۱۷[  م

مغناطش ناشي از انرژي كولني و اصل طرد پائولي است و وقتي            

هـا بـه    شـوند، الكتـرون   ها به درستي انتخـاب نمـي      لتانرژي حا 

به درستي   نشينند و در نتيجه مغناطش    ها نمي درستي در اوربيتال  

مقدار گشتاور مغناطيسي وابـسته بـه        همچنين. آيدبه دست نمي  

بنـابراين پيـدا كـردن      . هـا اسـت    بين اتـم   ةشبكه و فاصل   پارامتر

تي سـازگار باشـند،     هـاي محاسـبا   هاي بهينه كه بـا روش     پارامتر

اما بـا نظـر بـه اينكـه         . تري را ارائه كند   تواند نتايج قابل قبول    مي

هـا بايـد ابتـدا      براي هر پـارامتر شـبكه و يـا مكـان جديـد اتـم              

محاسبات ابتدا به ساكن انجام شود و اين محاسـبات در كمينـه              

مطلق قرار گيرند تا با همديگر قابل مقايسه شوند و از نتايج آن،             

  بهينة سازگار با محاسبات به دست آيد، بنابراين تا زمانيساختار

سـازي سـاختار الكترونـي پيـدا نـشود،       كمينـه  كه راه حلي براي   

تري هاي ناصحيح سازي ساختاري به جواب   ممكن است با بهينه   

 . برسيم

 اشـاره كـرد كـه ممكـن         Uتوان به مقادير    از ديگر دلايل مي      

امـا بـراي    . امناسـبي باشـند   هـا مقـادير ن    است براي اين دسـتگاه    

ئن مهاي فوق، بايد ابتدا مط     در دستگاه  J و   U هايمحاسبة مقدار 

هـاي مطلـق خـود قـرار          هاي محاسـبات در كمينـه     شويم جواب 

تـوانيم  طرف نشود نمي  كه اين مشكل بر    بنابراين تا زماني  . گيرند

اما مـا بـراي اطمينـان در ايـن          . بزنيم J و   Uدست به محاسبات    

Tb را در بلـور   LDA+Uاسـبات  مرحله، مح Ti O2 2   (U-J)بـا  7

Ueff     ديـديم   ۸ شكلانجام داديم و طبق      ۵/۷ تا   ۵/۰هاي مختلف

، فقـط بـه مقـدار       Ueffمغناطيسي بـا افـزايش مقـدار         كه گشتاور 

/0 06 Bµ  يابد كه اين اثر با توجه به تفاوت در مقـدار            افزايش مي

Tbاسبه شده و تجربـي بـراي بلـور          مح مغناطش Ti O2 2 قابـل   7

  .باشداغماض مي

همچنـين مقايـسة نتـايج بـه دسـت آمـده بـراي مـوادي بـا             

 حاكي از اين واقعيت است كه  مسئلة چند جوابي f هاياوربيتال

هاي ما نيست و به دسـت آوردن اخـتلاف          بودن منحصر به بلور   

 بـراي ) الكترون ولت يا حتي بيـشتر      ۱حدود  (كل   هاي در انرژي 

 هـاي محاسـباتي   يك ماده، كه توسط محققان مختلـف بـا روش         

در . ]۲۳-۱۸[ باشـد يكسان انجام شده است، غيـر محتمـل نمـي       

 هـاي هايي با انرژي كنيم، جواب محاسبات ما نيز اگر تقارن را بش      

ها اين موضوع نشان از تعدد جواب     . آوريمكل كمتر به دست مي    

توان براي شـروع    كه مي  ايهاي اوليه متأسفانه تعداد حالت  . دارد

محاسبات براي ماتريس چگالي حدس زد بـسيار زيـاد اسـت و             

تـري منجـر شـود بايـد     اينكه محاسبات بـه نتـايج درسـت      براي

 lµبه دسـت آوردن   چگونگي.  جديدي پيشنهاد كرد  كارهاي راه
. آورده شـده اسـت     ۱ از طريق نتايج تجربي در پيوسـت         sµو  

تـوان  كـه مـي   هاي مختلفـي همان طور كه گفته شد تعداد حالت   

 در اين دو ماده در نظـر گرفـت          f هايشدگي اربيتال براي اشغال 

مـدار بـه   -از طرفـي اضـافه كـردن اثـر اسـپين       . ستبسيار زياد ا  

دانـيم كـه اگـر      مـي . بخـشد هاي مسئله بعد بيشتري مي    پيچيدگي

، براي اين مواد را داشته باشـيم،        f  ،gϕ هايحالت پاية اربيتال  

g يعنـي  توان ماتريس چگالي  مي gϕ ϕ    و بـا   .  را تـشكيل داد

 مـــاتريس چگـــالي در شـــروع محاســـبات اســـتفاده از ايـــن

DFT+U+SOC توان محاسبات را به سمت جـواب صـحيح          مي

ست كه به دليـل قـوي بـودن اثـر            ا منتها مشكل اينجا  . سوق داد 

 تكانـة   J، كـه    Jmهاي را در پايه   gϕمدار مجبوريم    -اسپين

كل است، بسط دهـيم       عدد كوانتومي مغناطيسي   mكل و    مداري

بـا اسـتفاده     DFT+U هايكه ماتريس چگالي در روش     در حالي 

 اي وتكانة زاويـه  l، كه lmهاي توابع هماهنگ كروي،از پايه
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m    هـاي بـراي اربيتـال    . عدد كوانتومي مغناطيـسي f Er   وTb ،

l = 7× است و بنابراين ماتريس چگالي ابعـادي برابـر بـا             3 7 

كـه   در حـالي  . هاي اسپيني خواهد داشت   براي هر يك از جهت    

 نوشته شود ابعادي بيشتر و      Jm اين ابعاد ماتريسي اگر در پاية     

اينكــه بــه  بــراي. بــراي هــر مــاده داراي بعــدي متفــاوت اســت

 ۱توانيـد بـه پيوسـت       پيچيدگي اين مسئله بيشتر پي ببريـد مـي        

هـا  Jm بـر حـسب      gϕ مراجعه كنيد كه در آن حالت پايـة       

  .  بسط داده شده است

 
  گيرينتيجه. ۵

 باشند و ايـن    بسيار جايگزيده مي   f4هاي  هاي الكترون اربيتال

- هـاي تبـادلي   هـاي تـابعي   مشخصه موجب بزرگ شدن نقص    

شـوند زيـرا جايگزيـدگي       مـي  GGA  و LDA مانند   گيهمبست

هـا بـراي   شـود و ايـن تـابعي     هـا مـي   موجب ناهمگني اربيتـال   

از . تـر هـستند    مناسـب  p و   sهاي همگن مثـل     توصيف اربيتال 

 DFT+U از تقريـب     گيهمبست - اينرو براي بهبود تابعي تبادلي    

 هـر دو اكـسيد پـايروكلر        DFT+Uمحاسـبات   . ه كرديم استفاد

ايربيوم تيتانيوم و تربيوم تيتـانيوم را منطبـق بـر تجربـه عـايق               

 مغنـاطش در ايـن مـواد        ءكند كه منشا  مغناطيسي پيش بيني مي   

 f4هـاي   هـاي موجـود در اوربيتـال      كنش بـين الكتـرون      برهم

هاي به دسـت   اما مغناطش . باشندميهاي ايربيوم و تربيوم،      يون

آمده از محاسبات ابتدا به ساكن بـراي هـر دو بلـور بـا نتـايج                 

يكــي از دلايــل ايــن امــر وجــود . تجربــي همخــواني ندارنــد

هاي موضعي است كه منجر به مشكلاتي در پيـدا كـردن             كمينه

حالت پايـة الكترونـي صـحيح و همچنـين سـخت همگرايـي              

دليل اين امر وجود تعداد . شوندا ميهمحاسبات در اين دستگاه

هاي زيادي است كـه مـاتريس چگـالي در محاسـبات             انتخاب

DFT+Uبنابراين پيدا كردن حالت پايه . تواند به خود بگيرد مي

براي حل اين مشكل از . براي اين مواد به سادگي ممكن نيست

 بين کيستماتيهايي باشيم كه به طور ساساس، بايد به دنبال راه

كند و حالـت پايـة دسـتگاه را         هاي مختلف جستجو مي   ابجو

  .كندپيدا مي

  

  ۱ پيوست

هـاي  هاي ايربيوم و تربيـوم در بلـور  هاي پاية يونحالت موج تابع

نتايج تجربـي   اكسيد ايربيوم تيتانيوم و تربيوم تيتانيوم، با استفاده از          

 :]۲۴  و۱۶[ باشندمي بلوري به صورت زير ميدان اثر از بررسي

)۱(  

Er
/ /

/ / /

= ± ± ±

− ± +

13 7
0 471 0 421

2 2

1 5 11
0 569 0 240 0 469

2 2 2
∓ ∓ ∓

gϕ

  

  

)۲(  
Tb

/ /

/ /

= ± ± ±

−

0 956 4 0 128 1

0 121 2 0 226 5∓ ∓ ∓

gϕ  

,هـاي حـسب پايـه   بر هاي پاية فوق حالتموج تابع jJ m  هـا

هـاي  يـن حالـت  كنيد اهمان طور كه مشاهده مي .اندشده نوشته

  و۶ برابر با به ترتيب Erو Tb  براي Jمقدار . پايه تبهگن هستند

15

2 
 از ناشـي  هـاي مغنـاطش  سـهم  آوردن به دسـت  براي. است

 اثر اعمال جداگانه، با صورت به اسپيني گشتاور و مداري گشتاور

هاي هبرنده به صورت متوالي روي پايبالابرنده و يا پايين عملگر

, jJ mتوان هر ويژه حالت را بر حسب تركيبات خطـي           مي ها

,sm از ll m        و  .ها و با ضرائب كلبش گوردن معين نوشـت

 هـاي در پايـه   ۲ و   ۱ة  هاي حالت پايه در رابط    موجدر نهايت تابع  

, l sl m m آيندمي به صورت زير در:  

)۳(  

Er , ,/ /

, ,/ /

, ,/ /

, ,/ /

, ,/ /

, ,/ /

, ,/ /

, ,/ /

,/

= ± ± + ± ±

± ± ± ±

± ± ± ± ± ±

− ± − ±

− ± −

± ±

+ +

+

1 3
0 21 6 6 0 42 6 5

2 2

3 1
0 04 6 5 0 16 6 4

2 2

1 3
0 31 6 3 0 25 6 2

2 2

3 1
0 16 6 2 0 35 6 1

2 2

1 3
0 38 6 0 0 2 6 1

2 2

3 1
0 12 6 1 0 17 6 2

2 2

1 3
0 11 6 3 0 04 6 4

2 2

3 1
0 37 6 4 0 28 6 5

2 2

0 08 6

∓ ∓

∓ ∓

∓

∓ ∓ ∓ ∓ ∓ ∓

∓ ∓ ∓ ∓

∓ ∓ ∓ ∓

gϕ

.±
1

6
2

∓
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)۴(  

/ /

/ /

/ /

/ /

/ /

/ /

/ /

/ /

Tb , ,

, ,

, ,

, ,

, ,

, ,

, ,

, , .

gϕ = − − + − −

+ − − − −

− − − −

− − − −

− − − −

− −

− − −

+ +

0 455 3 3 1 0 705 3 2 2

0 455 3 1 3 0 043 3 1 2

0 078 3 0 1 0 078 3 1 0

0 043 3 2 1 0 011 3 2 3

0 011 3 3 2 0 021 3 3 1

0 059 3 2 0 0 081 3 1 1

0 059 3 0 2 0 021 3 1 3

0 159 3 3 2 0 159 3 2 3

  

 مقـدار  ابتـدا  مـداري،  و اسـپيني  مغنـاطش  آوردن به دسـت  براي

ˆ عملگرهاي چشمداشتي
zS، S±  ،ˆ

zL وx yL L iL± = و را در    ±

,smهايپايه ll mهاي حالت شكستن از كه هايي, jJ m ها

  .كنيم اند محاسبه مي به دست آمده۲ و۱هاي در معادله

مقادير چشمداشتي عملگرهاي فوق براي ايربيوم به صورت           

  : زير به دست آمدند

)۵(  ( ) ( )
/

Er Er Er
z g z gS Sϕ ϕ± ±= =0 17 

)۶(  ( ) ( )
/

Er Er Er
g gS Sϕ ϕ±

± ±= = 1 22∓ 

)۷(  ( ) ( )
/

Er Er Er
z g z gL Lϕ ϕ± ±= =0 696 

)۸(  ( ) ( )
/

Er Er Er
g gL Lϕ ϕ±

± ±= = 3 8∓ 

sg= و بنابراين بـا داشـتن     (z ، مغنـاطش اسـپيني در راسـتاي   2

  z هـاي و عمود بر محور) >۱۱۱<هاي موضعيموازي با محور

  : برابر است با xyةدر صفح

)۹(  /
Er Er
s s z B Bg Sµ µ µ= =0 34& 

)۱۰(  /
Er Er
s s B Bg Sµ µ µ⊥ ±= =

1
1 22

2
 

lg= و چــون هــاي اربيتــالي مــوازي و عمــود بــر ، مغنــاطش1

بـه صـورت    )>۱۱۱<هاي موضعي محور (z محورهاي موضعي 

  :شوندزير بيان مي

)۱۱(  /
Er Er
l s z B Bg Lµ µ µ= =0 696& 

)۱۲(  /
Er Er
l l B Bg Lµ µ µ⊥ ±= =

1
1 9

2
  

 اي اكـسيد ايربيـوم تيتـانيوم، شـبه        از آنجايي كه مدل توصيفي بر     

XY ها باشد و با توجه به مقادير به دست آمده براي مغناطش           مي

كه به صورت غالب در راستاي عمود هستند، مغناطش مؤثر كل           

 :آيدبه صورت زير به دست مي

)۱۳(  /
Er Er Er

s l Bµ µ µ µ⊥ ⊥ ⊥= + = 3 12  

  :باشندو مقادير فوق براي تربيم به صورت زير مي

)۱۴(  ( ) ( )
/

Tb Tb Tb
z g z gS Sϕ ϕ± ±= = 1 69 

)۱۵(     ( ) ( )
/

Tb Tb Tb
g gS Sϕ ϕ±

± ±= =0 00∓ 

)۱۶(          ( ) ( )
/

Tb Tb Tb
z g z gL Lϕ ϕ± ±= = 1 69 

)۱۷(      ( ) ( )
/

Tb Tb Tb
g gL Lϕ ϕ±

± ±= =0 00∓ 

 بلـور  در تـربيم  اتـم  براي را اسپيني و  مداريو در انتها مغناطش

  :آوريمبه صورت زير به دست مي تيتانيوم اكسيد تربيم

)۱۸(  /
Tb Tb
s s z B Bg Sµ µ µ= = 3 38& 

)۱۹(  /
Tb Tb
l s z B Bg Lµ µ µ= = 1 69& 

دهـد كـه   اند، نشان مـي مقاديري كه براي مغناطش به دست آمده   

باشـد يعنـي مـدل      سهم غالب مغناطش در راسـتاي مـوازي مـي         

پـس  . باشـد مناسب بـراي توصـيف ايـن دسـتگاه آيزينـگ مـي            

راي مقدار زير   مغناطش كل تربيم در بلور اكسيد تربيم تيتانيوم دا        

  :باشدمي

)۲۰(  /= + = 5 07& & &
Tb Tb Tb

s l Bµ µ µ µ  

 
  ۲ پيوست

  Fleurراستا در كد هممغناطش نا

 روش از و اسـت  DFT)  (چگـالي  پاية نظرية تابع بر  Fleurكد

FP-LAPW يافتـة   بهبـود  تخـت  مـوج  روش. كنـد مـي  استفاده

 هايپايه مجموعه از تركيبي انتخاب) (FP-LAPW كامل پتانسيل

LAPW  بـه  فضا آن در كه است كامل پتانسيل گرفتن نظر در با 

 و اتمـي  هـاي كـره  شعاع به (MT)تين-موفين هايكره ناحيه دو

 را موج تابع رابطة زير . است شده تقسيم (I) جايگاهيناحية بين 

  .دهدمي نشان  LAPWهايپايه در

( ) ( ), ,

( ).

( ( ) ( ) ) ( )
( )

+

⎧ + ∈
⎪

Ψ = ⎨
⎪ ∈⎩

∑
G G

G G ��G l l
G G

LL L
LG

i k G r

a k u r b k u r Y r r MT
k

e r I

µ µ µ

 

)١(  
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مغناطيسي با مقـدار   گشتاورهاي جهت گينميان اتم، هر درون .۱ شكل

αα
Me)r(m        ها به صورت برداري    تقريب زده شده است و در بين اتم

  .]۲۶[باشد مي

  

, ( )G
La kµ G

, و  ( )G
Lb kµ G

 شـرايط  اعمال با و  تندهس بسط ضرايب 

 تـين،  مـوفين  كـره  هـر  مكان rµ. آيندمي دست به پيوستگي مرزي

LΥ كوانتـومي  اعداد با كروي هايهماهنگ l و m وr)(ul  جـواب 

  .]۲۵[ باشد مي كروي پتانسيل با شرودينگر معادله شعاعي قسمت

 مغنـاطش  بـا  مـواد  ، بـراي LAPW هـاي پايه از استفاده براي   

 برحـسب  را LAPW پايـه  ، توابـع FLAPWروش  در ناهمراستا

  از.]۲۶[ دهـيم به اسـپين بـسط مـي    وابسته هاي موضعياربيتال

تر از  تين كوچك-موفين هايكره ، FLAPWكه در روش آنجايي

-هـاي مـوفين   هاي اتمي هستند و از طرفي، انتخـاب شـعاع         كره

 از تـوان  است، با تقريب خـوبي مـي   دلخواه زيادي، حد تا ها تين

راستا استفاده كرد كـه  ناهم مغناطش بررسي براي هيبريدي روش

   روش در.  اين روش توابع پايه ديگر مستقل از اسپين نيـستند          در

  

جايگـاهي بـه صـورت يـك     ناحيـة بـين   در مغناطش هيبريدي، 

، )(MTهاي اتمي شود و براي درون كره    برداري بررسي مي    كميت

ميانگين جهت چگـالي مغنـاطش، بـه صـورت يكتـايي، جهـت              

  ]۲۷[ كندمغناطش براي هر كره را تعريف مي

)۲(  ( )( )
( )

Mm r e r MTm r
m r r I

α α⎧ ∈⎪= ⎨
∈⎪⎩

  

 شماتيك صورت به هيبريدي روش در مغناطش جهت بردارهاي

 اگرچـه  بينـيم،  در شـكل مـي  .اسـت  شده داده  نشان١ شكل در

 داراي خـود  مخصوص بـه  چارچوب در كره هر درون مغناطش

كره به كرة ديگر اين جهت  از يك اما ،مشخص است جهت يك

  .كندتغيير مي

 از راستاغير هم مغناطش براي پايه توابع بررسي و تفكيك براي   

تـين  -هاي موفينناحية فضا، يعني كره دو در اسپيني چارچوب دو

جايگاهي يـك   در ناحية بين  . شودجايگاهي استفاده مي  ناحية بين و  

يـك چـارچوب موضـعي       چارچوب كلي و روي هر كـرة اتمـي        

بـراي  (شود كه جهت ميانگين چگالي مغناطش اسپيني        تعريف مي 

در هر كره در راسـتاي محـور كـوانتش موضـعي            ) هر كرة دلخواه  

  .شودفرض مي)  در چارچوب موضعيzجهت (

 تـين بـا    -هـاي مـوفين   كـره  درون پايـه  توابع ساس،ا اين بر   

شعاعي به صورت تركيب خطـي از       تابع مجموعه دو از استفاده
 

)توابع شعاعي    )lu rα
σ و ( )lu rα

σ�)   انديسσ     كه به صورت↑ 

و در  )  به اسپين است   uهندة وابستگي توابع    است، نشان د   ↓و  

  :شوندجايگاهي به صورت زير تعريف ميناحية بين
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σχ      انـديس   . هـا اسـت   در معادلات بالا نمايش اسـپينورα ،

ــره،   ــر ك ــصة ه ــه gو  l مشخ ــب ب ــراي ترتي ــشان ب  دادن ن

 بـه   Gو   K .رونـد كـار مـي   هاي موضعي و كلي بـه      چارچوب

ــوج در شــبكة وارون    ــردار م ــلاخ و ب ــوج ب ــردار م   ترتيــب ب

  

 ۱در نهايت با اعمال شـرط پيوسـتگي در معـادلات             .باشد مي

هاي فوق در مغنـاطش     ضرايب بسط توابع موج بر حسب پايه      

يات توانند براي جزئ  علاقمندان مي . آيدراستا به دست مي   همنا

  .مراجعه كنند ]۲۶[ بيشتر به مرجع
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