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 اكسيد قلع در فاز مكعبي خواص ساختاري و الكتروني دي

  
  فربد .م و آريادوست .صالحي، م .ح

  گروه فيزيك، دانشگاه شهيد چمران اهواز، اهواز، جمهوري اسلامي ايران
  

 در فاز مكعبي با استفاده از اصل اوليه SnO2ساختار الكتروني، ساختار نوار انرژي و چگالي الكتروني سراميك : چكيده
. ي تابعي چگالي بررسي شده است در نظريه (FP-LAPW)روش امواج تخت تقويت شده خطي با پتانسيل كامل 

براساس بهينه ساري  (GGA)و تقريب شيب تعميم يافته  (LDA)اين محاسبات با استفاده از تقريب چگالي موضعي 
مشاهده شده  ev 2/2و در منطقطه بريلوئن  ي  گاف نواري در نقطه. همبستگي انجام گرفته است -انرژي تبادلي

هاي مختلف سازگاري خوبي با نتايج تجربي و  در تقريب SnO2محاسبات ساختار نواري و ساختار الكتروني . است
ي هاي اكسيژن و قلع يون دهد كه پيوند ميان اتم بر اين چگالي ابر الكتروني نشان مي   علاوه. نظري ديگران داشت

  .باشند مي
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