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	چكيده
	در این مقاله ویژگی­های ساختاری مانند ثابت شبکه، چگالی حالت­ها و ساختار نواری ایتریم کرومیت در فاز مکعبی مورد بررسی قرار گرفته است. محاسبات در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی، توسط کد محاسباتی کوانتوم-اسپرسو با تقریب شیب تعمیم یافته (GGA) توسط شبه پتانسیل بار پایسته می­باشد. با اعمال پارامتر هابارد و نتایج برگرفته از ساختار نواری در فاز مکعبی به نیم رسانا بودن این ترکیب پی برده شد و گاف نواری آن برابر با 43/1 الکترون ولت می­باشد، که با نتایج موجود هم­خوانی دارد.
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