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چكيده 
ها و س$$اختار ن$$واری ای$$تریم ک$$رومیتهای ساختاری مانند ثابت شبکه، چگالی حالتدر این مقاله ویژگی

در فاز مکعبی مورد بررسی قرار گرفته است. محاسبات در چارچوب نظریۀ تابعی چگ$$الی، توس$$ط
 توسط شبه پتانسیل بار پایسته($ GGA) کد محاسباتی کوانتوم-اسپرسو با تقریب شیب تعمیم یافته

باشد. با اعمال پارامتر هابارد و نتایج برگرفته از ساختار نواری در فاز مکعبی به نیم رس$$انا ب$$ودنمی
باش$$د، ک$$ه ب$$ا نت$$ایج موج$$ود الکترون ولت می43/1این ترکیب پی برده شد و گاف نواری آن برابر با 

خوانی دارد.هم

واژه‌هاي كليدي: ایتریم کرومیت، کوانتوم اسپرسو، ساختار نواری

مقدمه-1
ای دارای نظم خود به خود، قابل تغییر قطبش الکتریکی یا مغناطیسی و یا ک$$رنش کشس$$انفروئیک، ماده

ه$$ا را ش$$امل ش$$وند چن$$د‌فروئی‌ نامی$$ده ش$$ده و اخ$$یراً ک$$انونباشد. موادی که بیش از یکی از این مرتبهمی
ب$$ا  تحقیقات بسیاری شده‌اند. بیشتر دوفروئی های م$$ورد بررس$$ی در س$$ال ه$$ای اخ$$یر اکس$$یدهای 

ساختار پرووسکیت هستند. مواد چند‌فروئی همزم$$ان دارای نظم فروالکتری$$ک و مغناطیس$$ی ب$$وده ک$$ه ب$$ه
علت کاربردهای بالقوه مانن$$د دس$تگاه‌های حافظ$ۀ چن$$د حالت$$ه و حس$گرها، توج$ه زی$ادی را ب$ه خ$ود جلب

 دارای خ$$واصکرده‌اند. اخیراً گزارش شده است که ارتوکرومیت‌ه$$ای خ$$اکی کمی$$اب نظ$$یر
ش$$ود، در طبیعت مش$$اهده میچند‌فروئیصورت به چندفروئی بوده و در این میان ایتریم کرومیت 

 درجۀ سانتی گراد و از پایداری ساختاری بالایی برخوردار است.2290  30دمای ذوب آن حدود 
 کل$$وین473 کلوین و گذار فروالکتریک در 140این ماده یک پادفرومغناطیس با فرومغناطیس ضعیف زیر 

ه$ای س$وختی اکس$ید جام$د، حس$گرها ودارای کاربرد هایی درسلول  دهد. علاوه بر این،را نشان می
 س$رائو و همک$اران س$اختار و ان$رژی ای$تریم ک$$رومیت ب$ا نظم2005در س$ال  .[1]باش$$د کاتالیزور نیز می

پتانسیل فوق نرم و بس$$تۀ فرومغناطیس و پادفرومغناطیس در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی با روش شبه
 رس$انا ب$وده و ب$هدر فاز مکع$بی نیممحاسباتی کوانتوم اسپرسو بررسی کردند و متوجه شدند که 

[. در2 الکترون ولت در حالت نظم پادفرومغناطیس و فرومغناطیس اس$$ت ]3/1 و 8/1ترتیب دارای گاف 
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 کلوین و پادفرومغناطیس450 سرائو و همکاران چند‌فروئی در ایتریم کرومیت با گذار دمایی 2013سال 
ه$ای مغناطیس$$ی ای$تریم ک$رومیت احمد و همکاران خاصیت2018. در سال [3] کلوین مشاهده کردند 140

 محاس$بهانبوهه با تقریب شیب تعمیم یافته در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی و بس$تۀ محاس$باتی 
. [4]کردند 

-روش محاسبات2
ش$$بهمحاسبات انجام شده در این کار با بستۀ محاسباتی کوانتوم-اسپرسو و تقریب شیب تعمیم یافت$$ه ب$$ا 

Kباشد. نقاط   ریدبرگ میباشد. همگرایی بر حسب انرژی و دقت مورد استفاده میپتانسیل بار پایسته
=98/3a و ث$$ابت ش$$بکه پس از بهین$$ه س$$ازی پ$$ارامتر س$$اختاری براب$$ر ب$$ا ص$$ورت مش بن$$دی ب$$ه

[، سازگاری خوبی دارد. با اعمال پارامتر هابارد و6 ]79/3 به دست آمد که با مقدار تجربی آن،آنگستروم
با توجه به ساختار نواری به نیم رسانا ب$$ودن ت$$رکیب در ه$$ر دو اس$$پین ب$$الا و پ$$ایین پی ب$$ردیم. ط$$رح وارۀ

( نشان داده شده است.1ترکیب مد نظر در شکل)

- ساختار بلوری ایتریم کرومیت در فاز مکعبی.1شکل

-نتایج3
 ساختاری-ويژگي3-1
ه$$ایعلت نزدی$$ک ب$$ودن ح$$التصورت مجزا وجود دارند ولی در جامدات ب$$ههای آزاد ترازهای انرژی بهدر اتم

دهند. اختلاف بین بالاترین نوار اشغال شده )ن$وار ظ$رفیت( و پ$ایین ت$رینانرژی به یکدیگر تشکیل نوار می
شود و گاف نواری به دلیل مشخص کردن نوع مادهنوار اشغال شده )نوار رسانش( گاف انرژی نامیده می

الف(  نمودار مربوط به ساختار نواری در اسپین ب$$الا ک$$ه گ$$اف2[. شکل)7سزایی است ]دارای اهمیت به
ب(  بی$$انگر2 )نوار ظرفیت( و نقطۀ گاما در نوار رسانش و شکل )Xنواری آن غیرمستقیم و در دو نقطۀ 

 )ن$وار ظ$رفیت( وRنمودار ساختاری نواری در اسپین پایین که گاف نواری آن غیرمس$تقیم و در دو نقط$$ۀ 
 مشاهده ش$دDw)و (  Upها در اسپین بالا و پایین باشد و از بررسی چگالی حالت در نوار رسانش مینقطۀ 

، در نتیج$$ه منطب$$ق ب$$ا نم$$ودارR و اسپین پایین منطبق بر Xکه در نوار ظرفیت برای اسپین بالا منطبق بر 
 منطب$$ق ب$$وده و ب$$رای ه$$ر دوساختار نواری است. در لایۀ رسانش نیز برای اسپین بالا و پایین بر نقطۀ 

1701/3و 3179/1اسپین گاف غیرمستقیم و به ترتیب در اسپین بالا و پایین مقدار گ$$اف ن$$واری براب$$ر ب$$ا 
ه$ا در واق$ع معی$$اری جهت س$$نجش س$$اختار ن$واری و چگ$ونگی مش$ارکت است. چگالی حالتالکترون ولت

-8ها در بازۀ ( نمودار چگالی حالت3چنین در شکل)دهد. همهای مختلف را در تشکیل پیوندها نشان میاربیتال
شود یک گاف نواری وجودطور که در این شکل مشاهده می الکترون ولت نشان داده شده است. همان8تا 

باشد. برداشت از شکل این است ک$$ه ای$$تریم ک$$رومیت دردارد که تأیید کنندۀ ساختار نواری این ترکیب می
ه$$ا را قط$$عدر کانال اسپینی بالا و پ$$ایین خ$$ط ف$$رمی نم$$ودار چگ$$الی ح$$الت رسانا بوده زیرا فاز مکعبی نیم

 .[8]شود نکرده و در اطراف سطح فرمی گاف انرژی مشاهده می
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وها وکانال اسپینی بالا مربوط به )الف(چگالی حالتهای ایتریم کرومیت - ساختار نواری و چگالی حالت2شکل
ها وکانال اسپینی پایینچگالی حالت)ب(

 نمودار چگالی حالت کلی ایتریم کرومیت-3شکل

-نتیجه گیری4
پتانس$$یل ب$$ار ساختاری ترکیب ایتریم ک$$رومیت در ف$$از مکع$$بی ب$$ا روش ش$بهدر این مقاله ویژگی

پایسته و تقریب شیب تعمیم یافته توسط ک$$د محاس$$باتی کوانت$$وم اسپرس$$و م$$ورد بررس$$ی ق$$رار
نشان دهندۀ نیم رسانا بودن ترکیب در کانال اسپپینی ب$$الاگرفتند. نتایج برگرفته از ساختار نواری 

1701/3و 1/ 3179ترتیب براب$$ر ب$$ا باشد و مقدار گاف در کانال اسپینی بالا و پایین به و پایین می
دست آمده با دیگر داده های موجود سازگاری خوبی دارد.الکترون ولت است. نتایج به
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