
اܳލأٴ٭۰ اஓ୷ᄴᄟگݠاޗ٭۰ ل۰ اࠍ੊ݞا߉ߵ ل۰ ا۳৵৩ৠިر
اڤஈஃ֔ܧ واڤץٍ֛ ᆃᅰո֔اڤ اڤ׫֔ڪ߈ߣ وزارة

اࠍ੆٭؇ة و اܳޚٴ٭أ۰ ༟ߺࠊم و اᄴᄟڢ٭گ۰ اܳأߺࠊم ၯ၍٭۰ اڤ׫༐໭-෥ເ༐ۻ١ ᆃᄱاڤ֔ۑ اڤ۾מت اڤ቎ໃמ׿ ոຖڲ١֔

اৎ৊؇دة ༟ߺࠊم ྾ཏڢ
اᄴᄟ܋ٺިراه ዝཇ؇دة ܳٷ٭ܭ ۰༡أޗݠو

اည৊ܝټڰ۰ اৎ৊؇دة ل؇ء ଩ଃڣ اۊٺݱ؇ص:

إոેૃم ܈ܙا༐໠מ١ اܳޚ؇ܳٴ۰: ޗݠف ݆݁

؜ٷިان ොູب
واिऻ֏רո܈༉ۻמ١ ١ॴబوજઁاूेڤـڎ و ١ֵ اڤץ༓מܙ اݾশܙاص درا١۰
اబेूঁؠոڤמ١ اո֔िऻدن ڲڷ اऻཻڎܙن اिऻۏدوج ూఢပ࿮وؔۻજੴڤــڪץ

ا࠯࠵࠾ٷ۰: أ݁؇م గጻዧٷ؇ڢލ۰

اܳٺ๴ཏྟ-ོྟފ۰ ሒᇀاܳأݠ اܳލ٭ڹ اዝདྷܳ٭ڎ ༥؇݁أ۰ ع. ت. أݿٺ؇ذ ዻዧ؇ৎ৊ا ؜ٴڎ ሒᇿ؇ًި݁أ ا྘ཬීෂݴ
اܳٺ๴ཏྟ-ོྟފ۰ ሒᇀاܳأݠ اܳލ٭ڹ اዝདྷܳ٭ڎ ༥؇݁أ۰ ت.ع أݿٺ؇ذ ڣ٭ݱܭ ᆙᆍ؇م اৎ৊ޝޗݠ

ً؇ܳިادي ๤ཟ੅ࠍ ۰ᆇᅵ اዝདྷܳ٭ڎ ༥؇݁أ۰ ت.ع أݿٺ؇ذ ا୒ୖ؇دي ᆇ୚୘ڎ ؜ޚ٭۰ اৎ৊ٷ؇ڢݷ1
اܳٺ๴ཏྟ-ོྟފ۰ ሒᇀاܳأݠ اܳލ٭ڹ اዝདྷܳ٭ڎ ༥؇݁أ۰ ت.ع أݿٺ؇ذ ܳޚࠕࠫ ᆇ୚୘ڎ ༠ڍߌߵ દઑ اৎ৊ٷ؇ڢݷ2
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ڲڪٌۘ
೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ৎ৊ݠ঴঒؇ت ۰ਃಮިاܳݯ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ݆݁ ً؇ܳٺۜگݑ ᆇᅪٷ؇ اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ
اܳٺܝٷިܳިۏ٭؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄ݿٺأ৖৑ ༥ڎࢴࣖة وޖ٭ڰ٭۰ ݁ިاد إ෠ຬ؇د ዛኞڎف اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن ؇ዝང؇أݿ มฆܳوا اࠍ੊ڎࢴࣖة ۰༥ݞدوৎ৊ا
۰෠੼ڎৎ৊ا ൠശይዧ؇ڣ۰ اܳިޖ٭ڰ٭۰ ᄭᄟاᄴᄟا ل۰ َޙݠ ݆ᆙᆕ اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ً ۊޚ٭؇ اৎ৊ٺگڎ۰݁ ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا ً؇ݿٺ༱ڎام ᆇᅪٷ؇ ዻዧᄳᄟ .۰਒ಱڎ੆اࠍ
اܳٺٴ؇دل-ا৖৑رਊಾ؇ط ᆇᅒިن ۰੊݁أ؇ࠍ ቕቆ .۰ਃಮިاܳݯ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ᄴᄟراݿ۰ Wien2k ༇ံ؇َߓߵ ሒᇭ

Hubbard. ༡ڎ ඔ൹ّ݄ݯ ቕቆ اܳٷޚ؇ق ܳڰ۠ިة دڢ٭گ۰ ڢࡗࡲ আॻ༟ و࠯࠵࠺ݱިل GGA، ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل
ሒᇭ ݁ފٺگݠة P21/c اܳڰݯ؇ء زਵਦة Monoclinic اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ ོྥٴߺࠊر มฆܳوا اৎ৊ڎروݿ۰ اৎ৊ݠ঴঒؇ت أن ༇຀؇اܳٷٺ ඔ൹ਊಾ
أ༡؇دي ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ اܳٴྡྷ٭۰ اݿٺگݠار ሌᇿإ ଫଃ૰૜ ڢ٭݄۬ أن وو༥ڎ ༃ံ؇اܳྥފ ݁أ؇݁ܭ ۋފ؇ب ቕቆ პაႰ (AFM)، ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ༡ڎࢴࣖ ݪڎ اܳޚިر

اܳأ݄ܭ. ۱ڍا ሒᇭ اৎ৊ڎروݿ۰ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ৵৩ৠ٭ؕ اৎ৊٭ܭ
Ca2CoIrO6 ً؇ݿྥټٷ؇ء اৎ৊ݠ঴঒؇ت ৵৩ৠ٭ؕ HM ሒᇃ݁أڎ َݱژ ݿߺࠊك ሌᇿإ GGA ༇຀؇ਐ಻ ଫଃ૰૜ ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ࠯࠵࠹ݱ؇فݧ ً؇ܳྡྷފٴ۰
و Ca2MnIrO6 ،Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ً؇ܳྡྷފٴ۰ اܳٷޚ؇ق ੊਼ިة ོྥފؕ Hubbard ༡ڎ ࿓؆ݪ؇ڣ۰ ݁أڎن. ݿߺࠊك ਊಱڎي اᄳᄟي

݁أڎن. َݱژ ሌᇿإ ݁أڎن ݆݁ ౫౜దިل ڣ؆َ۬ Ca2CoIrO6 أ݁؇ .Ca2CrIrO6

،Ca2MnIrO6 ،Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت �4.00µB، 2.00µB، 4.00µB ، 6.00µB ި۱ ঌ႓ၽܳا ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم
دراݿ۰ ቕቆ პაႰ ا۳ৎ৊٭݄݆. ި۱ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ గጻዧأ؇دن ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم لܝިن و ا྘ོଫଐܳص. আॻ༟ Ca2CoIrO6 و Ca2CrIrO6

اৎ৊ݠ঴঒؇ت ۱ڍه أن و༥ڎَ؇ وا۱৕৑ܹ٭ܹ٭۠٭۰، ଫଃ܋ دوران ل۰ زاو ڢࡗࡲ ݆݁ اَޚఈఃڢً؇ اৎ৊ڎروݿ۰ గጻዧݠ঴঒؇ت ۰ਃಮިاܳݯ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੅ݱ؇فݧ
.spintronic أۏ۳ݞة ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄اݿٺأ ஓ୷ܝ݆ პაႰ ۰ਃಮިاܳݯ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ا৙৑ۏ۳ݞة ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄اݿٺأ ஓ୷ܝ݆

اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ، اৎ৊أ؇دن أَݱ؇ف ،۹ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඔ൹ݿٴ ، Wien2k ༇ံ؇َߓߵ ، اൠശܳ؇ڣ۰ ل۰ َޙݠ ڲء׫ոؼמ١: ոஈ࿦྾ت



Abstract
In this work, we investigate the electronic, magnetic and magneto-optical properties of new
double perovskite Ca2FeIrO6, Ca2MnIrO6, Ca2CrIrO6, and Ca2CoIrO6 in an attempt to find
new materials that have functional properties. Therefore, we employed the full linearized
augmented plane wave (FL-LAPW) method within the density functional theory (DFT) as
implemented in the Wien2k program. The exchange-correlation potential was treated with
the GGA approximation. The U Hubbard potential term and spin-orbit coupling (SOC) were
introduced to predict the correct band gap.

The results predict that the compounds are stable in the ferrimagnetic phase (FiM). The
tolerance factor was calculated, and it was found that its value indicates the stability of the
structure in the monoclinic phase. For the electronic properties, the results of GGA show the
hafl-metallic behavior of Ca2FeIrO6, Ca2MnIrO6, and Ca2CrIrO6. However, by the inclusion of
the U Hubbard potential term (GGA+U), we observe that the band gap was enlarged.

The magnetic moments are 6.00, 4.00, 2.00, and 4.00µB for Ca2FeIrO6, Ca2MnIrO6,
Ca2CrIrO6, and Ca2CoIrO6, respectively. The magneto-optical properties were studied through
the Kerr rotation and ellipticity. The named compounds have potential applications in the field
of spintronics and its devices, such as in optoelectronics technologies.
Keywords: Density Functional Theory, Wien2k, Hafl-metal, Double perovskite, Spintronics.



Résumé
Dans notre travail, nous avons étudié les propriétés électroniques, magnétiques et magnéto-
optiques de la nouvelle pérovskite double Ca2FeIrO6, Ca2MnIrO6, Ca2CrIrO6 et Ca2CoIrO6

dans le but de trouver de nouveaux matériaux dotés de propriétés fonctionnelles. Par conséquent,
nous avons utilisé l’onde plane augmentée linéarisée (FL-LAPW) dans la théorie fonctionnelle
de la densité (DFT) introduite dans le programme Wien2k.

Le potentiel d'échange-corrélation a été traité avec l'approximation GGA. Le terme de potentiel
U Hubbard et le couplage spin-orbite (SOC) ont été introduits pour prédire la bande interdite
correcte. Les résultats prédisent que le composé est stable dans la phase ferrimagnétique (FiM).
Le facteur de tolérance a été calculé et il a été constaté que sa valeur indique la stabilité de la
structure en phase monoclinique.

Pour les propriétés électroniques, les résultats de GGA montrent le comportement semi-
métallique de Ca2FeIrO6, Ca2MnIrO6 et Ca2CrIrO6. Cependant, par l'inclusion du terme de
potentiel U Hubbard (GGA+U), nous observons que la bande interdite a été élargie. Les
moments magnétiques sont respectivement de 6, 00, 4, 00, 2, 00 et 4, 00 µB( pour Ca2FeIrO6,
Ca2MnIrO6, Ca2CrIrO6 et Ca2CoIrO6.

Les propriétés magnéto-optiques ont été étudiées à travers la rotation de Kerr et l'ellipticité.
Les composés cités ont une application potentielle dans le domaine de la spintronique et de ses
dispositfis, comme dans les technologies optoélectroniques.
Mots clés : La théorie de la fonction de densité, Le code Wien2K, Semi-métal, Double pérovskite,
Spintronique.



إ٢׿اء
ඔ൹ஓ୷ ୍ଲاܳـ واᄴᄟي ሌᇿإ

ሒᇿ؇اܳ؞ ሒᇚزو ݿٷڎي ሌᇿإ
وروان رزان ، દઊᄴᄟا ّ؇ج มฃ؜٭ ڢݠة ሌᇿإ

ሒᇆأۊިا ሌᇿإ
ሒᇭواܳިا ޗިا཯ྟ٭۰ มฆܹف؇༟ ݆݁ ڣݠد ႟၍ ሌᇿإ



֍ոؔদن و ાણ۳
.﴾ᓓُْਤԐّ ࠥࡇֿَ زِ ᓋॊَू ْ ᇆُᆷْાَણ۳َ അِ೧َ ﴿ڤ :ሌᇿ؇ّأ ڢ؇ل

اܳٷأܾ. وݿ؇߉ߵ اܳأگܭ ڣ۱ިٴ۬ لأ޺޾، ቕረ ؇݁ ا૭૙৕৑؇ن ޾ ّ֟ ༟޺ ً؇ܳگ޺޾، ޾ ّ֟ ༟޺ اᄳᄟي Մ៰Ղ ا৵৥ৠڎ
اࠍ੆ٴ྘ص আॻ༟ واܳފఈఃم واܳݱఈఃة واৎ৊أݠڣ۰، اܳأ޺޾ درب ܳٷ؇ أَ؇ر اᄳᄟي Մ៰Ղ ا৵৥ৠڎ

واڢٺࠕࠥ. أߜߵ۱ܾ ؕਊಾ و݆݁ وොේٴ۬ ᄩᄟآ আॻ༟و اৎ৊ݱޚࠕࠥ
اܳأ݄ܭ ۱ڍا ஓ஄৕৑؇م وڣگٺٷ؇ إذ ఈًఃل ඹජ ނଲ୍اً وଲ૰૙୍ك ܋ټଫଃاً، ᆇᅵڎاً ؇਍ಸر ᆇ໲ໟڎك

.ଫଃފ྘ܳا
ሌᇿإ وا৖৑݁ٺٷ؇ن اଫଐ༡৖৑ام و؜ޙࡗࡲ واܳأݠڣ؇ن ୍ଲاܳލ لܭ ෠ຳݞ ਐ಻گڎم أن ৖৑إ ૭૏أٷ؇ ৖৑
႟၍ ܳٷ؇ م وڢڎّ֟ اܳأ݄ܭ، ۱ڍا اڢଫଐح اᄳᄟي ؔמۢڞ ոᄊჾم ا۰ॊू׫ոذ اܳڰ؇ݪܭ: أݿٺ؇ذَ؇

واܳފڎاد. اܳٺިڣ٭ݑ ႟၍ ᄩᄟ ปฃറണ೷و ا༟৕৑ڎاد. ڣଫଐة ᄭᄥޗ٭ وا৕৑رނ؇د اܳٷݱں
֍ץ׿ ᆃᅰոּ֔ܙڲ ا۰ॊू׫ոذ اৎ৊ިڢݠة: اৎ৊ٷ؇ڢލ۰ ࠍ੊ٷ۰ أ؜ݯ؇ء ሌᇿإ ୍ଲاܳލ لܭ ෠ຳݞ ਐ಻گڎم პაႰ

اոેૃدي. ჸોૉ׿ ֍܋מ١ وا۰ॊू׫ոذ ڤ܋ކޜ، ჸોૉ׿ ຑ׾ܽݦ ਗਂ ا۰ॊू׫ոذ ،ቬቘոिऻا
პაႰ ا৕৑داري. ؇۳ᆇᅪ؇وޗ ๴ཏྟاܳٺ ሒᇀاܳأݠ ༥؇݁أ۰ أݿ؇ࣁࣕة ႟၍ ሌᇿإ ݁ިݬިل ୍ଲواܳލ
ܾዝངرأ আॻ༟ ،ೞಱڢݠ أو ًأ٭ڎ ݆݁ اܳأ݄ܭ ۱ڍا إ෠ຶ؇ز ሒᇭ ܳٷ؇ ؇ً࿖ި؜ Ⴄ၍ن ݆݁ ୍ଲ૰૙

.๴ངراᄴᄟا ݁ލިارَ؇ ఈః༠ل රඞڣً؇ గఒ༟ٷ؇ ݆݁ ႟၍و ،ሒᇚوزو اܳިاᄴᄟة



اളൄڲܙز1 و اिऻۢ܋ڪոຣت و اूेػ׫ոۢرات ١଄૥ոؓ
ਲ਼ਦීෂا ا৖৑ۊٺݱ؇ر

Double perovskite
DP اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ

Hafl-metal
HM ݁أڎن َݱژ

Light emiting diode
LED ይዧݯިء اܳٴ؇؜ټ۰ ۰ਃಮ؇اܳټٷ اܳݱ݄؇݁؇ت

Born-Oppenheimer
BO –اوஓ୷؇ዛዊ྘ྲྀݠ ًިرن

Hartree-Fock
HF ڣިك – ۱؇رߙߵي

Density Function Theory
DFT اൠശܳ؇ڣ۰ ل۰ َޙݠ

Local Density Approximation
LDA اৎ৊ިݪؕ ঒়؇ڣ۰ ೞಱّگݠ

Generalized Gradient Approximation
GGA اৎ৊أ݄ܾ اܳٺڎرج ೞಱّگݠ

Patial Density of states
PDOS ۰ਃಮݞ੊اࠍ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰

Total Density of State
TDOS اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰

Full Potential-Linearized Augmented Plane Wave
FP-LAPW اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭ً؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا
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ոຐڲ١ ڲؠ׿ڲ١
۰ਃ಻Ⴄၽ݁৕৑و [2] ۰٪྘ٴይዧ ݬڎلگ۰ ݁ިاد ؇ዛኡ৙৑و [1] اݬޚٷ؇؜۳؇ ᄭᄟިዝཏܳ َޙݠا اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ᄭᄥًأ؇ف ا۱৖৑ٺ݄؇م ازداد
اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ا৙৑ۏ۳ݞة ሒᇭو ۰ਃಮިاܳـ۳᠌ݠوݪ ا৙৑ۏ۳ݞة ،۹ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඔ൹اܳފٴ أۏ۳ݞة ݁ټܭ ۰਒ಱڎ੆اࠍ اܳٺܝٷިܳިۏ٭؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄اݿٺأ

.[6 ,5 ,4 ,3] ۰ਃಮިاܳݯ
೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ ݆݁ اܳٴྡྷ٭۰ ۱ڍه اݿྥٷٺ؇ج ஓ୷ܝ݆ ،A2BB

′O6 ႟ၽاܳލ ݆݁ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ اܳأ؇۰݁ اܳݱ٭؞۰
.[8 ,7] ۰ਃಮ؇واܳـܝ٭݄٭ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ݆݁ ܋ٴଫଃة ۰༟ި݄ऍइࣲ ዛው૰૜ݠ มฆܳوا ABO3 اܳྟފ٭ޔ

اᄴᄟوري، اࠍ੊ڎول ๤ཛྷ؇؜ٷ ݆݁ ๤ཡ؜ٷ أي اݿٺأ݄؇ل اৎ৊݄ܝ݆ ݆݁ ڣ؆َ۬ ᄳᄟا اܳـܝٴଫଃة ۬ਐ಻ݠوஓ୾ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ႟ၽ۱٭ ଩ଃറണ೭
اৎ৊ܹں ߙߵ྘ོص ޖ۳ިر ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ اܳྟފ٭ޔ ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰ ݁ݯ؇؜ڰ۰ ݆݁ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ႟ၽ۱٭ ႟ၽྥލ཯و
اܳگਃಮఈః؇ت ݆݁ ਃಾႤ၍ިن A اৎ৊ިݪؕ ૰૏؞ܭ ොຳ٭ت ،A2BB

′O6 ႟ၽاܳލ ݆݁ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݬ٭؞۰ وّܝިن اܳݱۛݠي
اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن وۏިد ۰༶وཹྥ٭ .5d/4d و 3d اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن B′ و B ඔ൹ިݪأৎ৊ا ૰૏؞ܭ ྘ྲྀٷ݄؇ اܳٷ؇در اଫଐܳاب ݆݁ أو ۰ਃಸاଫଐܳا
ቕቆ ا৚৑ن ปฆۋ اܳٺޚٴ٭گ٭۰، اܳٷ؇ۋ٭۰ ݆݁ ༥ڎا ۰݄ዛᔻ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃڣ ෛຳݱ؇فݧ ଩ଃറണ೭ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ڣ؆ن B′ و B ඔ൹ިݪأৎ৊ا ሒᇭ
Ba، ݁ټܭ اܳٺႤၽڣޝ ۰ਃಮ؇਍ು ਃಾႤၽًިَ؇ت ݁ލ؞ިل A اৎ৊ިڢؕ ۋ٭ت ّݱྡྷ٭أ۬ ቕቆ ਲ਼ਦدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃً ਵਦ܋ص أܳژ ؜݆ ߌ߳ࢴࣖ ؇݁ إۋݱ؇ء

.[8] La ݁ټܭ اܳٺႤၽڣޝ ۰ਃುఈఃٔ واਃಾႤၽܳިَ؇ت Cd و Pb اࠍ৖৑؇੆ت ًأݥ ሒᇭو Sr Ca،
ۋ٭ت (spintronic) ۹ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඔ൹ފٴይዧ ا๤ཏܳلؕ اࡺ࢕ࢦި ሌᇿإ اܳލۜٷ۰ আॻ༟ ۰ஓ୴؇اܳگ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ఋዳዧۏ۳ݞة اৎ৊ފٺ݄ݠ ଫଃاܳٺݱ؞ أدى
݁ٷۛڰݥ ً؇ݿఈఃዛውك ଩ଃറണ೺ ෠ຬأ۳ܹ؇ ؇ᆙᆘ ،؇ዛዊᚬݞෛູو ؇ዛው੊و݁أ؇ࠍ اৎ৊أߺࠊ݁؇ت ܳٷگܭ اܳލۜٷ۰ ݆݁ ৖৑ࣖࢻ ا৕৑ܳـܝଫଐون ඔ൹ݿٴ ل۰ රඞ اݿٺ༱ڎام لࡤࡲ
ؕ݁ (HM) ۰ਃ಻݁أڎ َݱژ ݁ިاد اݿٺ༱ڎام ෠ຬص ۹ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඔ൹اܳފٴ أۏ۳ݞة وܳٺޚިߌߵ ༟؇ܳ٭۰، ۰༟๤๎ื اܳٴ٭؇َ؇ت ۰੊و݁أ؇ࠍ ይዧޚ؇ڢ۰
اࠍ੊ڎࢴࣖة ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اৎ৊ިاد ඔ൹ً (DP) ۰༥ݞدوৎ৊ا ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ أႤ၍ݿ٭ڎ ଫଊّز .100% ྲྀྡྷފٴ۰ ඔ൹ݿٴ اݿٺگޚ؇ب ذات ఈః݁؇༡ت
اܳ؞ݠڣ۰ රඞارة ۰༥در ڣިق اৎ৊ފٺگݠة اࠍ੆ڎࢴࣖل۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ሌᇿإ ً؇৕৑ݪ؇ڣ۰ واଫଐܳ܋٭ྟ٭۰ ا୒ୖ٭ၯၽ٭۰ ؇ዛውᚶݠوৎ৊ َޙݠا ݁أ؇دن Ⴇ၍َݱ؇ف ᄭᄥ݄ٺ௱௯௫ا
اܳٺܝٷިܳިۏ٭؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄ݿٺأ৖৑ ݁ټ؇ܳ٭۰ ݁ިاد ؇ዛዊ݁ ۏأܭ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ሒᇭ اܳٺٷިع ۱ڍا ،ଫଃاܳـܝٴ ඔ൹اܳފٴ واݿٺگޚ؇ب

݁أ؇دن. أَݱ؇ف ؇ዛኡأ আॻ༟ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݆݁ ଫଃ܋ٴ ༟ڎد اڢଫଐاح ቕቆ وܳگڎ .[9] ۰਒ಱڎ੆اࠍ
اࠍ੆ݱިل ོྥ٭ں ොຳ٭ت اᄳᄟري اৎ৊ފٺިى আॻ༟ اৎ৊ިاد ۊݱ؇فݧ ᄴᄟراݿ۰ ᄭᄥ݄ފٺأৎ৊ا اܳޚݠق أ۱ܾ ݆݁ واႤ၍؇௱௯௫ة ۰༥اࡺ࢕ࢦڍ ޗݠق ّأڎ
،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ᄴᄟراݿ۰ اܳأ݄ܭ ۱ڍا ዛኗڎف اৎ৊ިاد. ࠍ੅ݱ؇فݧ ا௯௫௵۳ݠي ا৙৑ݬܭ ۋިل اৎ৊أߺࠊ݁؇ت ݆݁ واݿأ۰ ۰༟ިᆇ୞୘ আॻ༟
,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 ,Ca2CoIrO6 اࠍ੊ڎࢴࣖة اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ৎ৊ިاد ۰ਃಮިاܳݯ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰
إޗ؇ر ሒᇭ Wien2k ༇ံ؇َߓߵ ሒᇭ ۰෠੼ڎৎ৊وا اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا لگ۰ ޗݠ ً؇ݿٺ༱ڎام Ca2CrIrO6

۱٭ٴ؇رد ༡ڎ ඔ൹ّ݄ݯ ቕቆ პაႰ GGA-PBE اৎ৊أ݄ܾ اܳٺڎرج ೞಱّگݠ اݿٺأ݄ܹٷ؇ وا৖৑رਊಾ؇ط اܳٺٴ؇دل ᆇᅒިن ۰੊أ؇ࠍৎ৊و اൠശܳ؇ڣ۰، ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ
. Hubbard

1



۰݁؇༟ ݁گڎ۰݁

:ֵࣽ࣬ ၏၁အ ١ຒ܈ۑوॊूا ٢׾ه ჸთڞ ػ܋١

؇ዝཡوۊݱ؇ف اܳٴྡྷ٭۰ اݿٺگݠار ଫଃ݁أ؇ل وَ؇ڢލٷ؇ واৎ৊ݞدوج اܳྟފ٭ޔ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ؜݆ ۰݁؇༟ ۰௱௯௫ ا৙৑ول: اܳڰݱܭ •
واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا

لگ۰ وޗݠ DFT اܳިޖ٭ڰ٭۰ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ আॻ༟ اৎ৊أٺ݄ڎة اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ اৎ৊ފٺ༱ڎ۰݁ اࠍ੆ފ؇ب لگ۰ ޗݠ :ሒᇃ؇اܳټ اܳڰݱܭ •
GGA. و LDA ೞಱّگݠ ݁ټܭ ᄭᄥ݄ފٺأৎ৊ا اܳٺگݠਊಱ؇ت وෛ੼ٺܹژ اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا

:؇ዛዀܹ༟ اৎ৊ٺۜݱܭ ༇຀؇اܳٷٺ ෛ੼ٺܹژ ؜ਵض اܳټ؇ܳت: اܳڰݱܭ •
اৎ৊ڎروݿ۰. గጻዧݠ঴঒؇ت واၯၽܳ٭۰ ۰ਃಮݞ੊اࠍ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ –

اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. اࠍ੅ݱ؇فݧ –
.۰ਃಮިاܳݯ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੅ݱ؇فݧ –

اৎ৊ݠਊಾޚ۰ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اܳٺڰފଫଃات إ؜ޚ؇ء ؕ݁ ؇ዛዀܹ༟ اࠍ੆ݱިل ቕቆ มฆܳا ا྘ཬීෂފ٭۰ ༇຀؇اܳٷٺ ّܹۛݧ ۰݁؇༟ ۰ஓ஄؇ෛຳ اܳأ݄ܭ ۱ڍا มᘟውྡྷ཯و
.؇ዛኞ

اৎ৊؇دة/2025 ༟ߺࠊم ྾ཏڢ/ ོྟފ۰ ༥؇݁أ۰ 2



1 اڤءۢڞ
ჸთܙڲמոت

ڲؠ׿ڲ١ 1 .1
ذو اႤၽܳܳފ٭ިم ྘ོٺ؇َ؇ت ܳިݬژ 1839 ༟؇م Rose Gustav ሒᇚިܳި٭੊اࠍ ޗݠف ݆݁ ਵਦة ৙৑ول ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݁ݱޚܹں اݿٺ༱ڎم
-1792)L.A.Perovski ๴ངීوෂا اৎ৊أ؇دن ቕረ؇༟ ྾ངا ذாணى ৕৑ۋ٭؇ء ྾ང৖৑ا ۱ڍا ଫଃاۊٺ وڢڎ ،CaTiO3 ۰ਃಮ؇اܳـܝ٭݄٭ اܳݱ٭؞۰
اܳأ؇۰݁ اܳݱ٭؞۰ ؇ୖ୒ มฆܳا ۰ਃ಻أڎৎ৊ا اႤ၍৙৑ݿ٭ڎ ݆݁ ܋ٴଫଃة ᄭᄥف؇༟ ܳިݬژ ૭૏ٺ༱ڎم ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݁ݱޚܹں وأݬٴں ،[10] (1858 

.[11] أਃ಻ިَ؇ت ؜݆ ؜ٴ؇رة ڣ۳޶ X أ݁؇ ਃಾႤ၍ިَ؇ت، ؜݆ ؜ٴ؇رة B و A ොຳ٭ت: ،ABX3

݆݁ ᄭᄥاܳأ؇ف ዛኞڍه ا۱৖৑ٺ݄؇م وازداد اܳٴྡྷ٭۰، ۱ڍه ؇ዛኞ ଩ଃറണ೺ มฆܳا ۰݄۳ৎ৊ا ࠯࠵࠹ݱ؇فݧ َޙݠاً اܳـܝٴଫଃة ؇ዛው٭ᆇᆅ؊ً ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ ଩ଃറണ೺
اܳٷ؇ۋ٭۰ ݆݁ ༠؇ݬ۰ ،۰݄۳ৎ৊ا ۰ਃಮ؇ًواܳـ۳᠌ݠ ᄭᄟاܳأ؇ز ؇ዝཡۊݱ؇ف وොູڎࢴࣖ BaTiO3 لިم اܳٴ؇ر ྘ོٺ؇َ؇ت دراݿ۰ ًأڎ ۰ਃ಻أڎৎ৊ا اႤ၍৙৑ݿ٭ڎ

.[11] واܳٺޚٴ٭گ٭۰ ل۰ اܳٷޙݠ
۰ਃಮިواܳݯ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ݁ټܭ ۰݄۳ৎ৊ا ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ݆݁ ଫଃ܋ٴ ًأڎد ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ଩ଃറണ೺
,16 ,15] ۹ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඔ൹اܳފٴ أۏ۳ݞة ݁ټܭ ۰਒ಱڎ੆اࠍ اܳٺگٷ٭؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄ݿٺأ৖৑ ۰݁؇۱ ݁ިاد ۏأ۳ܹ؇ ؇ᆙᆘ ،[14 ,13 ,12]
، LED ይዧݯިء اܳٴ؇؜ټ۰ ۰ਃಮ؇اܳټٷ اܳݱ݄؇݁؇ت ا଩ଃይዧر، اܳލ݄ފ٭۰، Ⴄ၍ࠍఈః੅ل؇ [20] ۰ਃಮިاܳݯ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا وا৙৑ۏ۳ݞة ،[19 ,18 ,17

.؇۱ଫଃ༚و ۰ਃಮިاܳـ۳᠌ݠوݪ واࠍఈః੅ل؇ ،۰ਃಮިاܳݯ اࠍ੆ފ؇ݿ؇ت
اܳݱ٭؞۰ ذو اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ؇ዛዊ྘ྲྀ ݆݁ ڣݠ؜٭۰، ༟؇فఈఃت ༟ڎة ሌᇿإ ؇ዛውྲྀྡྷ٭ ۋފص اৎ৊ިاد ݆݁ ᄭᄥاܳأ؇ف ۱ڍه ّݱྡྷ٭ژ ஓ୷ܝ݆
ًܝިَ۬ ଩ଃറണ೭ واᄳᄟي ،Sr2FeMoO6 ا܋ྥލ؇ف ݁ٷڍ ඔ൹اܳٴ؇ۋټ ޗݠف ݆݁ ଫଃ܋ٴ ً؇۱ٺ݄؇م ۋޙ٭ب มฆܳوا ،A2BB

′O6 اܳأ؇۰݁
଩ଃറണ೺ มฆܳا ۰ਃಮ؇واܳـܝ٭݄٭ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ሌᇿإ ᄭᄥاܳأ؇ف ዛኞڍه ا۱৖৑ٺ݄؇م وߌߵۏؕ .[21] اܳ؞ݠڣ۰ රඞارة ۰༥در ؜ٷڎ ݁أڎن َݱژ
(FM) ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ༡ڎࢴࣖ ݆݁ ଫଃ؞ਐಾ มฆܳا اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ واࠍ੅ݱ؇فݧ [21] ۰ਃ಻أڎৎ৊ا َݱژ اܳـܝٴଫଃة، اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊گ؇و۰݁ ݁ټܭ ؇ዛኞ

. (AFM) ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ༡ڎࢴࣖ ݪڎ ሌᇿإ
ොຳ٭ت ا৖৑ݿٺگݠار، ଫଃ݁أ؇ل وෛ੼ٺܹژ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃواܳٴ اܳྟފ٭ޔ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ ቕሹّگڎ ሌᇿإ اܳڰݱܭ ۱ڍا ሒᇭ ዛኡڎف
أڢܭ ྲྀྡྷ٭؇ت لأޚ޶ ؇ᆙᆘ ོྥލިه أن ஓ୷ܝ݆ ؇ዛኡأ ৖৑إ ݁ܝأٴ۰، اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ أو اܳྟފ٭ޔ ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ اܳٴྡྷ٭۰ ّܝިن
trigonal اৎ৊٭ܭ ሒᇉఈఃٔ ، rhomboedric มฃأ٭ৎ৊ا ، tetragonal اৎ৊٭ܭ رً؇؜٭۰ ، orthorhombic اৎ৊أ٭ྡྷ٭۰ اܳٴྡྷ٭۰ ݁ټܭ ਍ಾ؇ޖݠاً

.೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ؇ዛኞ ଩ଃറണ೺ มฆܳا واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ሌᇿإ اܳٺޚݠق ቕቆ პაႰ .
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ᆇᅦި݁٭؇ت

[22] اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ّޚٴ٭گ؇ت :1 .1 ႟ၽނ

اڤץ༓מܙي وا۰ेू׫ؠۑار ١ֵ اڤץݫݻر اڤץ༓מ١ 2 .1
ොຳ٭ت: ABO3 ႟ၽاܳލ ݆݁ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ Ⴄ၍৙৑ݿ٭ڎ اܳأ؇۰݁ اܳݱ٭؞۰

اည৊ܝأص زوال؇ ૰૜؞ܭ มฆܳوا ا৙৑رݪ٭۰، ۰ਃಸاଫଐܳا أو ۰ਃಸاଫଐܳا ل۰ اܳگߺࠊ ݁ټܭ ଫଃ܋ٴ ሒᇃިل৙৑ا ڢޚݠه َݱژ ਃಾႤ၍ިن ؜݆ ؜ٴ؇رة :A •
.ඔ൹༶أ܋ފ أਃ಻ިن ๤དྷ؜ ॷख़शا ؕ݁ و཯ྥٷ؇ݿݑ

اܳٺႤၽڣޝ، ๴ང؇ᆇᅴ أو اܳٺႤၽڣޝ ሒᇼ؇ًر أو اܳٺႤၽڣޝ ሒᇉఈఃٔ ሒᇿ؇گਐ಻ا ݁أڎن و۱ި ݁ٺިݿޔ، ሒᇃިل৙৑ا ڢޚݠه َݱژ ਃಾႤ၍ިن :B •
෠੼؇ورة. ඔ൹༶أ܋ފ أਃ಻ިَ؇ت ݿٺ۰ ؕ݁ ོྡྷފ٭گ۬ لࡤࡲ و اည৊ܝأٴ؇ت، ஼ணاਵਦ وොຬٺܭ

෠੼؇ورة. ذرات ݿٺ۰ ᄩᄟ ،(Cl, F,Br) ඔ൹༥ިܳ؇۱ أو ඔ൹༶أ܋ފ أਃ಻ިن ؜݆ ؜ٴ؇رة :X •
೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ ل۰ اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ ّܝިن ොຳ٭ت ،(Pm3̄m اܳڰݯ؇ء ۰༟ިᆇ୞୘) ݁ܝأٴ۰ ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ ሒᇭ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ཯ྥٴߺࠊر
اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ ይዧٴྡྷ٭۰ ᄭᄥٔ؇ᆙᆘ ሒሃو اܳگ݄ܾ، ఈః༠ل ݆݁ ؇ዛዊ྘ྲྀ ڣ٭݄؇ ਊಾਵਦޚ۰ BO6 اܳިۏިه ਃ಻؇ஓஇ؇ت ߙߵ྘ོص ਍ಾ؇وب ݆݁ ਐಾܝިن ا৙৑ًأ؇د، ۰ਃುఈఃٔ

.(2 .1) ႟ၽܳލ؇ً ۰ොෘިৎ৊ا SrT iO3 ܳـ
:ঌॻل პაႰ ل۰ اܳٴߺࠊر اৎ৊ިاݪؕ ّܝިن ොຳ٭ت
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ᆇᅦި݁٭؇ت

.[23] SrT iO3 గጻዧݠ܋ص اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ ل۰ اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ (b) ،೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ ل۰ اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ (a) :2 .1 ႟ၽނ

(0, 0, 0) :Sr •
(1
2
, 1
2
, 1
2
) :Ti •

(0, 1
2
, 1
2
) ;(1

2
, 0, 1

2
) ;(1

2
, 1
2
, 0) :O •

اਃಾႤၽܳިن أ݁؇ ،(1
2
, 1
2
, 1
2
) ༡ఇዳዧڎاਃು؇ت وڣگً؇ ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰ ݁ٷٺݱژ ሒᇭ A اਃಾႤၽܳިن റണ೭ިݪؕ اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ اည৊ܝأٴ۰ اܳٴྡྷ٭۰ ሒᇭ

اৎ৊ިاݪؕ ඔ൹༶܋ފ৙৑ا ذرات ොູٺܭ .(0, 0, 0) ا༡৕৑ڎاਃು؇ت ذات اৎ৊ިاݪؕ و૰૏؞ܭ ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰ زوال؇ ሒᇭ ڣ٭ٺ݄ިݪؕ B
ఈً႙ၽ݁ލ ᄩᄟ ا௯௫௵؇ورة ඔ൹༶أ܋ފ ذرات ૭૖ٺ۰ B اਃಾႤၽܳިن ߌߵਊಾޔ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ،(0.5, 0.5, و(0 ،(0.5, 0, 0.5) ،(0.5, 0.5, 0.5)

.೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ؇ዛኞ ଩ଃറണ೺ มฆܳا ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ݱ؇فݧ أݿ؇س ଫଊّأٺ มฆܳوا ،BO6 اܳިۏިه ਃ಻؇ஓஇ؇ت
:؇ዛዊ྘ྲྀ ݆݁ ،೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݆݁ أَިاع ༟ڎة ଩ଃ٭ஓ஄ ஓ୷ܝ݆ ،Bو A ඔ൹ިڢأৎ৊ا ሒᇭ اৎ৊ٺ݄ިݪأ۰ اਃಾႤၽܳިَ؇ت ොຳފص

اਃಾႤၽܳިَ؇ت. ݆݁ وا༡ڎ َިع ًިاݿޚ۰ Bو A اৎ৊ިاݪؕ ڣ٭۬ ૰૜؞ܭ :ABX3 اڤ༐ۻמ܅ ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ •
݁ټܭ اܳٺႤၽڣޝ ༟ڎد ሒᇭ ඔ൹ٺܹڰෛ੼ ඔ൹َިਃಾႤၽً ৖ً৑ި݁ލ؞ B أو A اৎ৊ިڢؕ ؇ዛዀڣ لܝިن มฆܳا ᄭᄟ؇੆اࠍ ሒᇭ اिऻ֔ؠ׿: ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ •

اৎ৊أگڎ. ೑ಱႤၽوڣފଫଃܳٴ؇ً ሌᇼࣖࢴ ᄭᄟ؇੆اࠍ ۱ڍه ሒᇭ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ڣ؆ن ،AxA
′
x−1BO3 أو ABxB

′
x−1O3 اৎ৊ݠ঴঒؇ت

اܳިڢب. َڰݴ ሒᇭ ඔ൹ٺܹڰෛ੼ ඔ൹َިਃಾႤၽً Bو A اৎ৊ިڢأ؇ن ૰૏؞ܭ أن ஓ୷ܝ݆ პაႰ

اिऻۏدوج ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ 3 .1
೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ اܳڰݠ؜٭۰ ۰༟ި݄௵௯௫؇ً ا۱৖৑ٺ݄؇م ازداد ݁ޝරඝاً، .AA′BB′O6, AA

′B2O6, A2BB
′O6 ؇ዛዊ྘ྲྀ ݆݁ ߙߵ྘ོٴ؇ت ༟ڎة ଩ଃஓ஁

اܳٺܝٷިܳިۏ٭؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ؇ዛᔻڎا༱اݿٺ ۰ਃ಻Ⴄၽ݁ᎂو ۰݄۳ৎ৊ا ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ ࠯࠵࠹ݱ؇فݧ َޙݠاً اܳأ݄ܭ ۱ڍا ො੼ިر ሒሃ มฆܳوا ،A2BB
′O6 اৎ৊ݞدوج

.۰਒ಱڎ੆اࠍ
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ᆃᅭոا۝ेू܋ר اပ྾Ⴄ႐ء ۰ոּ׫֔ڵոل اݾ঻׿ࠥࡇة اिऻۏدوج ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ ոथःদগت اټ༖۾ոف 1 .3 .1
۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ෛຳݱ؇فݧ ଩ଃറണ೭ واᄳᄟي [21] Sr2FeMoO6 ا܋ྥލ؇ف ݁ٷڍ ඔ൹اܳٴ؇ۋټ اཹྥٴ؇ه اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ೑ಸڍ༥
݆݁ ଫଃ܋ٴ ༟ڎد ا܋ྥލ؇ف আॻ༟ ؕ෠ங ا৖৑܋ྥލ؇ف ۱ڍا اܳ؞ݠڣ۰. රඞارة ۰༥در ؜ٷڎ ۰ਃ಻أڎৎ৊ا َݱژ اࠍ੅؇ݬ٭۰ ݁ټܭ ۰݄ዛᔻ و݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰

اৎ৊ݞدوج. ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ
ଫଊ݄૭૏د ሌᇿإ 1961 ༟؇م ݆݁ اܳأߺࠊم" ᄎჼނٴ" ݁ިڢؕ আॻ༟ ؇ዛዊ؜ اܳٴۜت ቕቆ มฆܳا اৎ৊ྡྷލިرة اොຳ৙৑؇ث ༟ڎد (3 .1) ႟ၽاܳލ ༃لިࡵ
ዻዧوذ ،2013 ༟؇م ًأڎ ༠؇ݬ۰ ܋ٴଫଃة ل؇دة ز "೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ" ا྘ཬීෂފ٭۰ ۰గၵၽܳا ොູب اܳٴۜټ٭۰ ا৙৑وراق ༟ڎد لޙ۳ُݠ و .2020
৖৑و ೑಻Ⴄ၍ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݁ިاد أن ሌᇿإ ଫଃ૰૏ ؇ᆙᆘ ଫଃ܋ٴ ႟ၽ૰૖ اৎ৊ྡྷލިرات زادت اܳލ݄ފ٭۰. ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ༠ܹ٭۰ اڢଫଐاح ݁ٷڍ

.[24] ඔ൹اܳٴ؇ۋټ ا۱ٺ݄؇م ො੼ިر ߙ߳ال

perovskites ۰గၵၽܳ ሒᇿ৚৑ا اܳٺأܹࡗࡲ ۋިل اܳٴۜت (b) , 2020 -1961 ݆݁ perovskites ۰గၵ၍ ۋިل اܳٴۜت (a) :3 .1 ႟ၽނ
[24] 2020 -2002 ݆݁

اܳٺۜگݑ ၯၽّڰ۰ ݆݁ ጵ጑وّگ واࠍ۳੊ڎ اܳިڢب ّިڣݠ ۋ٭ت ༥ڎࢴࣖة، ঴঒ਵਦ؇ت ؜݆ اܳٴۜت ሒᇭ ؇ً݁؇۱ دوراً ۰ਃಸ؇ފ੆اࠍ ا৙৑دوات ّܹأص
،ሒᇼ؇ݬޚٷ৖৑ا اႤ၍ᄳᄟء ّگٷ٭؇ت ً؇ݿٺ༱ڎام ؇ዝཡۊݱ؇ف و੆਼ݧ ༥ڎࢴࣖة ঴঒ਵਦ؇ت اڢଫଐاح ቕቆ اܳފ٭؇ق، ۱ڍا ሒᇭ اܳٺ۠ݠ۰ً. لݑ ޗݠ ؜݆
(ab − initio) ሌᇿو৙৑ا اৎ৊ٴ؇دئ ۋފ؇ً؇ت اݿٺ༱ڎام ቕ቉ ل۰، اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ ܳٺ༲ڎࢴࣖ ل۰ ّޚިر ۊިارز݁٭؇ت اݿٺ༱ڎام ቕቆ ොຳ٭ت

واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ؇ዝཡۊݱ؇ف ܳٺ༲ڎࢴࣖ
اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ஓ୾ݠ঴঒؇ت ይዧٺྡྷٴޝ ሒᇼ؇ݬޚٷ৖৑ا اႤ၍ᄳᄟء ّگٷ٭؇ت اݿٺ༱ڎام ቕቆ ،[25] وزఈః݁ف۬ Halder Anita ᆇᅦܭ ሒᇭ
اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن ؇ዝང؇أݿ มฆܳا اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ݆݁ ይዧأڎࢴࣖ ሒᆶިݪ ݁ފں إරජاء ቕቆ ොຳ٭ت ًأڎ. ّݱྡྷ٭أ۳؇ لࡤࡲ ቕረ มฆܳا
ذات ਲ਼ਦدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃً ਵਦ܋ص 21 ቕሹّگڎ ሌᇿإ اᄴᄟراݿ۰ ༠ܹݱب .B′ و B ඔ൹ިݪأৎ৊ا ሒᇭ ݁ٺ݄ިݪأ۰ (5d, 4d, 3d)

ෛ੼ٺܹڰ۰. و݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ۊݱ؇فݧ

ᆃᅰोूا اڤ׫֔ܫܯ ֵؠ١ ܈ۑ 2 .3 .1
ۊިارز݁٭۰ ً؇ݿٺ༱ڎام ܾ۳ܹᆇᅦ ሒᇭ لگ۬ وڣݠ Halder Anita ڢ؇م اࠍ੊ڎࢴࣖة، اৎ৊ފٺگݠة اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ৖৑܋ྥލ؇ف

:(4 .1) ႟ၽاܳލ ሒᇭ ۰ොෘި݁ ۊޚިات أرًؕ ଫଊ༟ ّࡤࡲ มฆܳوا ،ሒᇿ৚৑ا اܳٺأ޺޾
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೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ ሒᇿ৚৑ا اܳٺأ޺޾ ۊިارز݁٭۰ ً؇ਊಾ؇ع اৎ৊ފٺگݠ، اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ B/B' ༟ިᆇ୞୘؇ت ܳڰۜݧ ۊޚިات :4 .1 ႟ၽނ
.[25] اৎ৊ݞدوج

واࠍ੅ݱ؇فݧ. اࠍ৖৑؇੆ت ؇ᆇᆅو ඔ൹أݿ؇ݿ٭ દઊ๤ཡ؜ٷ اݿٺ༱ڎام لࡤࡲ ਃಸ؇َ؇ت ڢ؇༟ڎة ܳٴٷ؇ء ոֿոॴ఩ت ຐոؓ׿ة ոॾ఩ء أوूे:

.A2BB
′O6 ۰ਃಮ؇اܳـܝ٭݄٭ اܳݱ٭؞۰ ذات اৎ৊ިۏިدة اৎ৊ݠ঴঒؇ت اࠍ৖৑؇੆ت ஓ஄ټܭ

ا୒ୖ٭ၯၽ٭۰ أو ۰ਃಮ؇اܳـܝ٭݄٭ اࠍ੅ݱ؇فݧ আॻ༟ اܳފ݄؇ت ۱ڍه وّأٺ݄ڎ ً؇ܳފ݄؇ت، ް݄૭ُ૜ ሒᆶ؇اܳـܝ٭݄٭ اৎ৊ݠ܋ص و଩ଃᆙᆘات ۊݱ؇فݧ
دون اܳފ݄؇ت اݿٺۛݠاج ஓ୷ܝ݆ ۋ٭ت اܳٺၯၽڰ۰، ጵ጑لگ و أዝངܭ اܳٴ٭؇َ؇ت ڢ؇༟ڎة إ૰૙؇ء ෠ຬأܭ اܳފ݄؇ت ۱ڍه اۊٺ٭؇ر إن గጻዧݠ঴঒؇ت.

݁أگڎة. ۰ਃಸ؇ۋފ ᆇᅦܹ٭؇ت إරජاء ሌᇿإ ۰༥؇੆اࠍ

ا৙৑وܳ٭۰ اܳٴ٭؇َ؇ت ۏިدة ඔ൹ܳٺۜފ ؇ً࿌ور๤ཚ أਵਦاً ሒᇿ৚৑ا اܳٺأ޺޾ ሒᇭ ይዧٴ٭؇َ؇ت اৎ৊ފٴگ۰ ۰੊أ؇ࠍৎ৊ا ّأُڎ ቞ቘץמոֿոت اिऻۻץؠ١ ١঻ݾո֔िऻا :ոॴబոׅ
اܳٴ٭؇َ؇ت. ۰༟ިᆇ୞୘ ݆ᆙᆕ ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰ ا෠ູ৖৑؇۱؇ت ڣ۳ܾ ሒᇭ ༟؇૭૜ڎ ۋ٭ت ،ปฃ݁أ ذات ݬ٭؞۰ ሌᇿإ ل۳ܹ؇ ިොູ ఈః༠ل ݆݁

اࡺ࢕ࢦިذج. ܳٺޚިߌߵ ۰ᆙᆊ؇༡ ੅ျޚިة اৎ৊ٷ؇ݿٴ۰ ᄭᄟ৚৑ا ّأ޺޾ ۊިارز݁٭۰ اۊٺ٭؇ر لࡤࡲ ݁ފٴگً؇، ؇ዛው੊و݁أ؇ࠍ اܳٴ٭؇َ؇ت إ૰૙؇ء ًأڎ ا߫ࠆࠗܙذج ոॾ఩ء :ոڤ׭ոׅ

اৎ৊أݠوڣ۰، ଫଃ༚ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ً؇ݿٺگݠار ይዧٺྡྷٴޝ اৎ৊ޚިر ᄭᄟ৚৑ا ّأ޺޾ ஓ஁ިذج ૭ُ૏ٺ༱ڎم اݾ঻׿ࠥࡇة िऻոּۑոथःت اڤ׫༓ץ܎ :ոּ֔را
:ሒᇿ؇ܳٺႤ၍ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ਐಸݱྡྷ٭ژ [25] وزఈః݁ؤه Halder Anita ڢ؇م ༥ڎࢴࣖة. ਃಸ؇َ؇ت ۰༟ިᆇ୞୘ আॻ༟ اࡺ࢕ࢦިذج ّޚٴ٭ݑ ఈః༠ل ݆݁

اৎ৊أݠوڣ۰. اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت আॻ༟ ݬڰݠاء ۰݁ఈః༟ وݪؕ ቕቆ -
اৎ৊ݞدوج. ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ሌᇿإ ོྡྷٺ݄޶ ৖৑ มฆܳا గጻዧݠ঴঒؇ت "༠؇ޗ޴" ۰݁ఈః༟ وݪؕ ቕቆ-

"ොේ٭ں". ۰݁ఈఃًأ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ଩ଃ٭ஓ஄ ቕቆ-
"اݿٺڰ۳؇م". ۰݁ఈఃًأ ؇۱଩ଃ݁ߙߵ ቕቆ ڣگڎ ᄭᄥ݄ٺ௱௯௫ا اৎ৊ݠ঴঒؇ت -أ݁؇
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঴঒ਵਦ؇ت "ا৙৑ݬڰݠ" :আॻ༟ ࣁࣖل ا৙৑ܳިان : A = Ca, Sr,Ba ؕ݁ A2BB’O6 اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت :5 .1 ႟ၽނ
اৎ৊ݠ঴঒؇ت "ොේ٭ں"، ۰݁ఈః༟ ؕ݁ "๤ཟۊ৙৑ا" ً؇ܳߺࠊن اৎ৊ٺިڢأ۰ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ، اৎ৊أݠوڣ۰ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ
ቕረ اৎ৊ݠ঴঒؇ت "༠؇ޗ޴"، ۰݁ఈః༟ ؕ݁ "اᆇᅵ৙৑ݠ" ً؇ܳߺࠊن اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ݆݁ ྘ܳފب وܳـܝ݆ A2BB’O6 اܳݱ٭؞۰ ذات

اݿٺڰ۳؇م[25]. ۰݁ఈః༟ ؕ݁ "اෂී݁؇دي" ً؇ܳߺࠊن ًأڎ ොູڎد

اڤٌۢۑي اिऻڪث اिऻۏدوج ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ 3 .3 .1
݆݁ ਃಾႤ၍ިن A ۋ٭ت A2BB

′O6 ႟ၽاܳލ ݆݁ اܳأ؇۰݁ ؇ዛውݬ٭؞ ،೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ݆݁ ݁ލٺݑ ྾ཏڢ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ
ޗݠف ݆݁ ਵਦة ৙৑ول ᄭᄥاܳأ؇ف ۱ڍه وݬژ ቕቆ اਐ಻گ؇ܳ٭۰، ݁أ؇دن B′ و B ،۰ਃಸاଫଐܳا ل۰ اܳگߺࠊ ᄭᄥف؇༟ ݆݁ أو اܳٷ؇در اଫଐܳاب ᄭᄥف؇༟

.[26] 1960 ݿٷ۰ ሒᇭ Longo و Ward
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BO6 وۏިه ਃ಻؇ஓஇ؇ت ݆݁ ਐಾܝިن ا৙৑ًأ؇د ۰ਃುఈఃٔ ྲྀྡྷ٭۰ ذات ل۰ ًߺࠊر ᄎჼނٴ ؜݆ ؜ٴ؇رة (DPs) اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ
و༡ڎة ༠ܹ٭۰ ّܝިن ሒᇿ؇وً؇ܳٺ .O ඔ൹༶܋ފ৙৑ا ذرات ًިاݿޚ۰ ߙߵਊಾޔ ،ඔ൹ܹٺ༠݁ٺڎا ඔ൹ڣݠ؜٭ٺ ඔ൹ނٴܝٺ ሒᇭ ೞಾଫଐّ มฆܳوا BO′

6 و
݆݁ ਐಾܝިن اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ྲྀྡྷ٭۰ وّܝިن اܳྟފ٭ޔ، ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ و༡ڎة ༠ܹ٭۰ ݪأژ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ

. (6 .1)႟ၽܳލ؇ً ༃݁ިࡵ ި۱ პაႰ AB′O3 و ABO3 و༡ڎة มฆܹ٭༠

.[50] A2BB’O6 اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ل۰ اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ :6 .1 ႟ၽނ

ෛູٺܹژ มฆܳا ا৙৑لިَ؇ت ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ ྘ྲྀٷ݄؇ ،(cubic) ݁ܝأٴ۰ ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ོྥٴߺࠊر اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ ሒᇭ
ሒᇃ؇ஓஇ ᄭᄟ؇݁إ أو ࣁࣖوߌߵ لݑ ޗݠ ؜݆ ይዧྥލިه ؜ਵݪ۰ اܳٴߺࠊري اଫଐܳ܋٭ص ڣ؆ن B′ و B ඔ൹ً ሒᇃިل৙৑ا اܳگޚݠ أَݱ؇ف ሒᇭ ܋ٴଫଃاً اۊٺఈఃڣً؇
೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ཯ྥٴߺࠊر اܳٴߺࠊري. ႟ၽୖ٭୒ا ૰૜ިه ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ོྥٷ؇ڢݧ اܳٺٷ؇ޖݠ ๤ཛྷ؇؜ٷ ڣ؆ن ،ሒᇿ؇وً؇ܳٺ اਃಾႤၽܳިَ؇ت. ۰༡إزا أو ۬༥و৙৑ا

.[27] monoclinic اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي أو orthorhombic มฃأ٭ৎ৊ا ݁ټܭ ਍ಾ؇ޖݠاً أڢܭ ႟၍؇۱٭ ሒᇭ
๤ཛྷ؇؜ٷ ݆݁ ๤ཡ؜ٷ ً؊ي B و A ඔ൹ިݪأৎ৊ا ݆݁ ႟၍ ૰૏؞ܭ أن ஓ୷ܝ݆ ොຳ٭ت اܳـܝٴଫଃة، ؇ዛውᚶݠوஓ୾ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ ଩ଃറണ೺

.(7 .1) ႟ၽاܳލ ሒᇭ ༃݁ިࡵ ި۱ პაႰ ؇ًਊಱّگݠ اᄴᄟوري اࠍ੊ڎول
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اਃಾႤၽܳިَ؇ت ஓ୷ټܭ ๤๎ะ৖৑ا اܳأ݄ިد ا৖৑دਃಸ؇ت، ሒᇭ ۰༥ڎرৎ৊ا A = Ca, Sr,Ba, La ؕ݁ A2BB’O6 ঴঒ਵਦ؇ت : :7 .1 ႟ၽނ
اܳ؞ݠڣ۰ ݪ؞ޔ ؜ٷڎ اݬޚٷ؇؜۳؇ لࡤࡲ มฆܳا ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ሌᇿإ ا৙৑ܳިان ଫଃ૰૜ ، B′ اਃಾႤၽܳިَ؇ت ஓ୷ټܭ اܳأߺࠊي ،اܳފޚݠ B
اܳٴྡྷ٭۰ ذات واৎ৊ݠ঴঒؇ت (਍ಸڰފ۠޶) ሒᇿ؇اܳأ ሒᆶݞ੊اࠍ ඔ൹༶܋ފ৙৑ا ݪ؞ޔ أو ሒᇿ؇اܳأ اܳݯ؞ޔ ً؇ݿٺ༱ڎام إ݁؇ اৎ৊ފٺگݠة أو (๤ཟۊ৙৑ا)
ޗިر ؇ዛዀڣ ႟ၽོྥލ ৖৑ มฆܳا واࠍ৖৑؇੆ت (ا৙৑ݬڰݠ)، A2BB’O6 اܳݱ٭؞۰ ذات ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ሌᇿإ ོྡྷٺ݄޶ ৖৑ มฆܳا اܳފڎاݿ٭۰

(اᆇᅵ৙৑ݠ)[27]. A2BB’O6

اिऻۏدوج ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ ༓໧מ١ ا۰׫ؠۑار જੴֵո֔ڲ 4 .1
اৎ৊ٺ݄ިݪأ۰ اਃಾႤၽܳިَ؇ت اۊٺٴ؇ر وۏص ዻዧᄳᄟ B′O6 و BO6 ۬༥و৙৑ا ਃ಻؇ஓஇ؇ت ᄕჼّس ݆݁ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ ਐಾܝިن

:؇ዛዊ྘ྲྀ ݆݁ ؜ިا݁ܭ ༟ڎة ؇ዛዀڣ ુળ౫౜ళ มฆܳوا اৎ৊ݞدوج، ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ ل۰ اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ ৖৑ݿٺگݠار اৎ৊ٷ؇ݿٴ۰ B’ و B ، A اৎ৊ިاڢؕ ሒᇭ

factor Tolerence ๴ྦྷոۻ༖اڤ ڲո֔ڲڞ 1 .4 .1
،a/√2وي؇૭૏ A-O واܳٴأڎ ،a

2
૭૏؇وي B-O اܳٴأڎ لܝިن ොຳ٭ت ݁ܝأٴ۰، اܳྟފ٭ޔ ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ اܳٴྡྷ٭۰

:ঌॻل პაႰ ۰ਃ಻ިل৙৑ا ا৙৑ڢޚ؇ر أَݱ؇ف ඔ൹ً اܳأఈఃڢ۰ ڣٺܝިن
(1 .1) rA + rB =

√
2(rB + rO)

༃ံ؇اܳྥފ ݁أ؇݁ܭ 1927 ݿٷ۰ ሒᇭ [28] Goldschmidt اڢଫଐح واݿٺگݠاره ݁أ٭ٷ۰ ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ൑ശ૰૜ܭ ۰ਃ಻Ⴄၽ݁إ ৎ৊أݠڣ۰
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اည৊ܝأص ႟ၽୖ٭୒ا ؜݆ ොຶఈዳዧݠاف ݁گ٭؇س أَ۬ আॻ༟ لڰ۬ ّأݠ لࡤࡲ و واਃ಻৙৑ިن، ਃಾႤၽይዧިَ؇ت ۰ਃ಻ިل৙৑ا ا৙৑ڢޚ؇ر ً؊َݱ؇ف ੯੩أਐಱ واᄳᄟي t
اܳٺ؇ܳ٭۰: ً؇ܳأٴ؇رة لأޚް و ،೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ ሒᇿ؇ټৎ৊ا

(2 .1) t =
rA + rO√
2(rB + rO)

:႟ၽاܳލ ݆݁ ّݱٴں ༃ံ؇اܳྥފ ݁أ؇݁ܭ ؜ٴ؇رة ڣ؆ن ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ਲ਼ਦدوج ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ أ݁؇

(3 .1) t =
rA + rO√

2
( rB+rB′

2
+ rO

)
و Shannon ༥ڎاول ሒᇭ ۰༡ଫଐگৎ৊اO و B′،B ،A ݆݁ ႟ၽܳ ۰ਃ಻ިل৙৑ا اܳگޚݠ أَݱ؇ف ሒሃ rO و rB′ ،rB ،rA ۋ٭ت:

. [29] Prewitt
أَݱ؇ف ّޚ؇ًݑ ༟ڎم أن ৖৑إ ،t = 1 لܝިن اܳٺٷ؇ޖݠ ༟؇ܳ٭۰ ّܝިن มฆܳوا اည৊ܝأٴ۰ اܳٴྡྷ٭۰ ذو ሒᇿ؇ټৎ৊ا ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ
،1 ؜݆ t ڢ٭۰݄ وෛູٺܹژ اܳٺٷ؇ޖݠ ਍ಾ؇ڢݧ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ ૰૜ިه ሌᇿإ لޝدي ڢ٭۳݄؇ اۊٺఈఃف ૭૖ྟص اਃಾႤၽܳިَ؇ت أڢޚ؇ر

:t ڢࡗࡲ ۋފص ৖৑؇༡ت ༟ڎة ଩ଃஓ஁و
૭૙ྟ٭؇ً، ଫଃݬ؞ B ਃಾႤၽይዧިن ሒᇃިل৙৑ا اܳگޚݠ وَݱژ ଫଃ܋ٴ A ਃಾႤၽይዧިن ሒᇃިل৙৑ا اܳگޚݠ َݱژ لܝިن :t > 1 Ⴄ၍ن إذا •

. (Hexagonal) ݿڎاݿ٭۰ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ وّܝިن
ܳٺأިلݥ اܳިۏިه ሒᇃ؇ஓஇ ཯ྥލިه ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ૭૙ྟ٭؇ً، ଫଃݬ؞ A ਃಾႤၽይዧިن ሒᇃިل৙৑ا اܳگޚݠ َݱژ لܝިن :t < 1 Ⴄ၍ن إذا •

.۬༥و৙৑ا ਃ಻؇ஓஇ؇ت ሒᇭ اࠍ੆؇دث ا৖৑ۊٺఈఃل
. (Tetragonal) اෑෂوال؇ ሒᇼ؇ًر ਍ಾ؇ޖݠ ᄩᄟ اৎ৊ݠ܋ص :t ≈ 1 Ⴄ၍ن إذا •

اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي أو (Orthorhombic) มฃ݁أ٭ ਍ಾ؇ޖݠ ሒᇭ ཯ྥٴߺࠊر اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ :t < 0.9 Ⴄ၍ن إذا •
. (Monoclinic)

۰༥ڎرৎ৊ا اܳگࡗࡲ ؜݆ ෛ੼ٺܹژ اࠍ੆گ٭ࠔࠫ ሒᇃިل৙৑ا اܳگޚݠ َݱژ لܝިن أن ஓ୷ܝ݆ A2BB
′O6 اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ

ሒᇃ؇ஓஇ ᄭᄟ؇݁إ ݆݁ ً ৖৑ࣖࢻ اෂීاًޚ۰ ޗިل ଫଃّ؞٭ لݑ ޗݠ ؜݆ اܳݯ؞ޔ ෛູڰ٭ژ ஓ୷ܝ݆ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ، Prewitt و Shannon ༥ڎاول ሒᇭ
اܳިڢب. َڰݴ ሒᇭ اܳިۏިه ሒᇃ؇ஓஇ ᄭᄟ؇݁ᎂو اෂීاًޚ۰ ޗިل ଫଃّ؞٭ ஓ୷ܝ݆ პაႰ اܳިۏިه،

ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ ༓໧מ١ ᆃᅞ اڤ༖۾ܙո٢ت أֿܙاع 1 .1 .4 .1
اڤܙـܙه ᆃᄴո଄૸ ੡੍ܙه -1

ࣁࣖوߌߵ ۰༶ཹྥ٭ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ܳٴྡྷ٭۰ ොູڎث أن ஓ୷ܝ݆ มฆܳا اܳྥލ۱ި؇ت ෛ੼ٺܹژ [30] Glazer ༡ڎد 1972 ݿٷ۰ ሒᇭ
دوران لݱژ ً ༠؇ݬ؇ ً ߙߵ଩ଃ݁ا Glazer وݪؕ ا৙৑َޙ۰݄، ۱ڍه ܳٺ༲ڎࢴࣖ َޙ؇ً݁؇. 25 ݆ᆙᆕ ؇۱๤ཡوۋ ،BO6 ۬༥و৙৑ا ਃ಻؇ஓஇ؇ت
اᄴᄟوران. ො੼؇ور ሒሃ اࡺ࢕ࢦިذج ᄎჼܳލٴ ۰ٔఈఃاܳټ ا྘ཬීෂފ٭۰ ا෠ູ৖৑؇۱؇ت ّܝިن ොຳ٭ت ل۰، اܳٴߺࠊر ا෠ູ৖৑؇۱؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ۬༥و৙৑ا ਃ಻؇ஓஇ؇ت
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ً وڣگ؇ اࠍ੆؇دث اܳٺڎوߌߵ ሌᇿإ ଫଃ૰૜ มฆܳوا c و b ،a اࠍ੆ݠوف ި۱ ا৙৑ول ො੼ިر، ႟၍ ۋިل اᄴᄟوران ܳިݬژ દઊਲ਼ਦر اݿٺ༱ڎام لࡤࡲ
اࠍ੆ݠف َڰݴ اݿٺ༱ڎام لࡤࡲ ᄭᄥٔ؇݄݁ٺ ؇ዛውݿأ มฆܳا ᄴፁዧورات ً؇ܳྡྷފٴ۰ اᄴᄟوران ل۰) (زاو ݿأ۰ وஓ୷ټܭ ا௱௯௫؇ور، ۱ڍه ݆݁ ො੼ިر ႟ၽܳ

.රඝآ රඞف اݿٺ༱ڎام لࡤࡲ ᄭᄥٔ؇݄݁ٺ ྘ܳފب ؇ዛውݿأ มฆܳا اᄴᄟورات ᄭᄟ؇༡ ሒᇭو ො੼ިر، ႟ၽܳ
اᄳᄟي ෠ູఈዳዧ؇ه ً وڣگ؇ ۬༥و৙৑ا ሒᇃ؇ஓஇ ݆݁ n+1 اܳޚٴگ۰ ሌᇿإ n ޗٴگ۰ ݆݁ اܳٺڎوߌߵ ਍ಾ؇وب لݱژ اᄳᄟي ا৙৑س ި۱ ሒᇃ؇اܳټ ਲ਼ਦීෂا
؜ٷڎ݁؇ ''-'' وا৕৑ނ؇رة ا෠ູ৖৑؇ه)، (َڰݴ اܳޚިر ሒᇭ ۬༥و৙৑ا ሒᇃ؇ஓஇ ࢴࣖور ؜ٷڎ݁؇ ࠯࠵࠺ݠف ''+'' ا৕৑ނ؇رة اݿٺأ݄؇ل لࡤࡲ ڣ٭۬. اܳٷޙݠ لࡤࡲ

دوران. ۱ٷ؇ك لܝިن ৖৑ ؜ٷڎ݁؇ ''0'' و૭૏ٺ༱ڎم اৎ৊أ؇܋ݴ)، (ا෠ູ৖৑؇ه اৎ৊ݯ؇د اܳޚިر ሒᇭ ۬༥و৙৑ا ሒᇃ؇ஓஇ ࢴࣖور
،(8 .1) ႟ၽاܳލ ሒᇭ ༃݁ިࡵ ި۱ პაႰ ᄭᄟ؇݁إ َޙ؇م 15 ڢڎ݁ިا ۋ٭ت ا৙৑َޙ۰݄ ۱ڍه ً؇଩ଐ༠ال [31] Stokes و Howard ڢ؇م
۰༟ި݄۠గጻዧ ݁ޚߺࠊب ި۱ ؇ᆙᆘ اࡺ࢘ࢦ؇ٔܭ ݆݁ আॻ༟أ ݁ފٺިى أޖ۳ݠ َޙ؇م ႟၍ أن وأᄕცوا ا৕৑ݪ؇ڣ٭۰، ۰ਃ಻؇اࡺ࢚ࢦ ᄭᄟ؇݁৕৑ا أَޙ۰݄ اݿྥٴأڎوا ොຳ٭ت

.ᄭᄥً؇گৎ৊ا ۰ਃಮ؇اܳڰݯ

اܳިۏިه[32] ࡺ࢚ࢦ؇ਃ಻؇ت اܳٺڎوߌߵ ᆇᅦܹ٭؇ت لݱژ اܳڰݠ؜٭۰ ۰༟ި݄௵௯௫وا ۰༟ި݄௵௯௫ا ඔ൹ً ይዧأఈఃڢ۰ ّިݪ٭ۜ޶ ෛ੼ޚޔ :8 .1 ႟ၽނ

B ֆؓܙिऻا ڲڷ ١ຒاूॆزا -2
ଫଃًܝټ أڢܭ ༃ံ؇اܳྥފ ݁أ؇݁ܭ Ⴄ၍ن وᎂذا ሒᇿ؇ټৎ৊ا اည৊ܝأص ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ሒᇭ اৎ৊ިۏިدة ጥ጑ّ ݆݁ ༥ڎاً أݬ؞ݠ اਃಾႤၽܳިَ؇ت ೑಻Ⴄ၍ إذا
اࠍ੅ިاص ሒᇭ ଫଃ܋ٴ ଫଃّ؞٭ ሌᇿإ ۰༡زا৕৑ا ۱ڍه ّޝدي .ሒᇿ؇ټৎ৊ا BO6 اܳިۏިه ሒᇃ؇ஓஇ ஼ணਵਦ ݆݁ B اৎ৊ިڢؕ ألިن ۰༡إزا ّࡤࡲ وا༡ڎ، ݆݁

واܳݯ؞ޔ. اࠍ੆ݠارة ۰༥رᄴᄟ ۋފ؇ݿ۰ اܳިۏިه ሒᇃ؇ஓஇ و۱ި૰૜؇ت اਃಾႤၽܳިَ؇ت ۰༡إزا إن గጻዧ؇دة. ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ
(rhombohedral) ႟ၽاܳލ มฃ݁أ٭ ݆݁ ౫౜దިل أَ۬ ڣ༥ިڎ ،BaTiO3 ৎ৊ݠ܋ص واܳݯ؞ޔ اࠍ੆ݠارة ۰༥در ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اܳޚިر ଫଃّ؞ دراݿ۰ ஓ஄ب
263 ؜ٷڎ (tetragonal) اෑෂوال؇ ሒᇼ؇ًر ሌᇿإ ݁ٺأ؇݁ڎ มฃ݁أ٭ و݆݁ ၯ၍ڰ݆، 183 ؜ٷڎ (orthorhombic) ݁ٺأ؇݁ڎ มฃ݁أ٭ ሌᇿإ

اਃಾႤၽܳިن. ۰༡إزا ૭૖ྟص ၯ၍ڰ݆، 393 ؜ٷڎ (cubic) ݁ܝأص ሌᇿإ اෑෂوال؇ ሒᇼ؇ًر و݆݁ ၯ၍ڰ݆،
ألިَ؇ت ۰༡إزا (9 .1) ႟ၽاܳލ ඔ൹ਊಱ .Ti4+ ৙৑لިَ؇ت ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا ا৖৑ݿٺگݠار ༟ڎم ૭૖ྟص ا৕৑زا༡؇ت ۱ڍه ݁ټܭ ොູڎث
اܳޚިر ّ؞ଫଃات (10 .1) ႟ၽاܳލ لޙ۳ݠ ෛ੼ٺܹڰ۰. රඞارة در༥؇ت ؜ٷڎ اܳޚިر ොູިل ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ෛ੼ٺܹڰ۰ ا෠ູ؇۱؇ت ሒᇭ Ti4+

.BaTiO3 ৎ৊ݠ܋ص واܳݯ؞ޔ اࠍ੆ݠارة ۰༥در ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ
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BX6 ሒᇃ؇اࡺ࢚ࢦ ྾ཏ௵௯௫ا ሒᇭ اਃಾႤၽܳިن ۰༡إزا :9 .1 ႟ၽނ
[33]

༇຀؇اܳٷٺ আॻ༟ ࣁࣖل اܳٷگ؇ط ،۰ਃಸ؇ފ੆اࠍ ༇຀؇اܳٷٺ ؜݆ ଫଊلأ اৎ৊ފٺ݄ݠ اࠍ੅ޔ واܳݯ؞ޔ، اࠍ੆ݠارة ۰༥در ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اܳޚިر ّ؞ଫଃات :10 .1 ႟ၽނ
اܳٺ۠ݠ཯ྟ٭۰[33].
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Teller Jahn ੡੍ܙه -3
اৎ৊ڎارات ྾ཏگ਍ಾ ۋ٭ت ،೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن وۏިد ۰༶ཹྥ٭ اܳިۏިه ሒᇃ؇ࡺ࢚ࢦ Teller Jahn ૰૜ިه ොຬڎث أن ஓ୷ܝ݆

اࠍ੊ݞ཯ྕ٭۰. اৎ৊ڎارات ل۰ ܳٷޙݠ وڣگً؇ ᄭᄥ༲݁ٷ ৖৑؇༡ت ሌᇿإ ل۰ اᄳᄟر
݁ފٺگݠ ଫଃ༚ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ و݁ٷ༲ܭ اৎ৊ٺ݄؇ٔܭ اᄳᄟري દઊިاܳٺܝ ذو اࠍ੊ݞيء أن আॻ༟ Teller Jahn ل۰ َޙݠ ਍ಾݧ
اܳިۏިه ሒᇃ؇ஓஇ ૰૜ިه أو ሒᇃ؇ஓஇ ྾ཏ෠੼ ႟ၽܳ ᄭᄟ؇اݿٺޚ ႟ၽނ اܳྥލިه ۱ڍا ل؊༠ڍ ڢڎ .ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا اఈఃොຶ৖৑ل ᄭᄟزا৕৑ ཯ྥލިه وݿިف

اৎ৊ݯ؞ިط.

اܳިۏިه[33] ሒᇃ؇ஓஇ ৎ৊ݠ܋ص d اৎ৊ڎارات আॻ༟ JT ل۬ ި૰૜ ّ؊ଫଃٔات :11 .1 ႟ၽނ

ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ তগدوج ༓໧מ١ ᆃᅞ اॊूֵܙոֿت അ೪ּ اളൄواּ܅ ١ॴబأֵܙ 2 .4 .1
ܳٴྡྷ٭۰ ਃಾႤ၍ިن – أਃ಻ިن اෂීاًޚ۰ ۰ਃ಻ިأل ،[34] ًިܳ٭ٷؐ ஓ୾گ٭؇س لأُޚް واᄳᄟي ا৙৑لިَ؇ت، ඔ൹ً اܳـ۳᠌ݠݿܹٴ٭۰ ሒᇭ اܳڰݠق ොຬُڎد

اܳٺ؇ܳ٭۰: ً؇ܳأٴ؇رة ዻዧذ لأُޚް .႟ၽୖ٭୒ا اݿٺگݠار ؜݆ ڣଲ୍ة لأُޚ޶ و اৎ৊ݞدوج، ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ
(4 .1) ∆E = χ =

χA−X + χB−X + χB′−X

3

اৎ৊ݠਊಾޔ O ඔ൹༶܋ފ৙৑وا A,B,B′ اਃಾႤၽܳިَ؇ت ඔ൹ً اܳـ۳᠌ݠݿܹٴ٭۰ ሒᇭ اܳڰݠق ஓ୷ټܭ - xA−X , xB−X , xB′−X ۋ٭ت:
.؇ዛኞ

ڣ؆ن ،ዻዧذ ؕ݁ .೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ اݿٺگݠار زاد اܳـ۳᠌ݠݿܹٴ٭۰، ሒᇭ اܳڰݠق زاد ؇గၵ၍ أَ۬ ఈఃَۋޓ اܳأఈఃڢ۰، ۱ڍه ݆݁ اَޚఈఃڢً؇
.۰ਃ಻ިل৙৑ا واෂීاًޚ۰ اܳٺႤၽڣ٪٭۰ اෂීاًޚ۰ ඔ൹ً ਍ಾ؇ڣݴ ل༥ިڎ ۋ٭ت ،؇ً݁؇ஓ஄ ۰ਃ಻ިأل ྘ܳފب واਃ಻৙৑ިن اਃಾႤၽܳިن ඔ൹ً اෂීاًޚ۰ َިع

ո቎໒ֲոۢوػ اబेूঁؠոڤמ١ اո֔िऻدن 5 .1
۱ఈዳዧٺ݄؇م، ݁ټଫଃة ۰ਃಮިوݪ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰، ،۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ෛຳݱ؇فݧ اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن আॻ༟ ොູٺިي มฆܳا اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݁ިاد ଩ّଃറണ೺

اৎ৊ݠ঴঒؇ت. ۱ڍه আॻ༟ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ اৎ৊أ؇دن ଫଃٔ؊ّ ًڰݯܭ ዻዧوذ
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྾ཟّو ৎ৊ٷڎܳ٭٭ژ، اᄴᄟوري اࠍ੊ڎول ݆݁ d اࠍ੊ٷ؇ح ሒᇭ ༥ިّڎ .؇ًਃಮඹජ ᆙᆘߺࠊءة d ݁ڎارات ؇ୖ୒ ๤ཛྷ؇؜ٷ ሒሃ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ اৎ৊أ؇دن
(اਃ಻؇਒಻ఈዳዧڎات اᄴᄟا༠ܹ٭۰ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ ً؇ৎ৊أ؇دن ّأُݠف มฆܳا ،f اৎ৊ڎارات ๤ཛྷ؇؜ٷ ሌᇿإ ً؇৕৑ݪ؇ڣ۰ XII، ሌᇿإ III ݆݁ اܳأ؇فఈఃت

وا৙৑܋ٺ྘ٷ٭ڎات)[35].

.Cu ሌᇿإ Sc ݆݁ ا৙৑ول اᄴᄟور ๤ཛྷ؇؜ٷ ྾ཟّ :3d ሌᇿو৙৑ا ᄭᄥاܳފܹފ •
.Cd ሌᇿإ Y ݆݁ ๤ཛྷ؇اܳأٷ ྾ཟّ :4d ۰ਃ಻؇اܳټ ᄭᄥاܳފܹފ •

.Hg ሌᇿإ La ݆݁ ๤ཛྷ؇اܳأٷ ྾ཟّ :5d اܳټ؇ܳټ۰ ᄭᄥاܳފܹފ •

ৎ৊ٷڎܳ٭٭ژ[36] اᄴᄟوري اࠍ੊ڎول :12 .1 ႟ၽނ

اिऻۏدوج ూఢပ࿮وؔۻજੴץ቞ቘ ١ॴటոֵ ચੴاڤء ֲۘոۢশاݾ 6 .1
۰ਃಮިوݪ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰، ،۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ۊݱ؇فݧ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ۱ڍه আॻ༟ لݯࠕࠫ ؇݁ و۱ި اܳـܝٴଫଃة، ྲྀྡྷ٭ٺ۬ ஓ୾ݠو۰َ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ଩ଃറണ೭

.۰਒ಱڎ੆اࠍ اܳٺܝٷިܳިۏ٭؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ఈዳዧݿٺأ݄؇ل ᄭᄥً؇ڢ ෠ູأ۳ܹ؇ ۰݄ዛᔻ

ஈኬቘܙاد اिऻ֏רո܈༉ۻמ١ ֲۘոۢশاݾ 1 .6 .1
๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ؜ਲ਼م ޖ۳ިر ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ،؇ዛኤذرا وۋިل ؇ዝཏَڰ ۋިل ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ᄎცරඞ لݑ ޗݠ ؜݆ اৎ৊ިاد ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ོྡྷލ؊

.ً؇ਃಮඹජ ᆙᆘߺࠊءة اࠍ੅؇رۏ٭۰ ؇ዛውޗٴگ ّܝިن มฆܳا اৎ৊ިاد ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ وّޙ۳ݠ .(ඔ൹اܳފٴ (؜ਲ਼م زاوي ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ و؜ਲ਼م ݁ڎاري
๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم لأޚް ل؇ً. ݁ڎار ً ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭؇ ً ؇݁ਲ਼؜ ཯ྡྷލ؊ ݁ڎاره، ሒᇭ ا৕৑ܳـܝଫଐون ౫౜దݠك ؜ٷڎ݁؇ ۱ިًݠ، ل۰ َޙݠ ሌᇿإ ً اݿྥٷ؇دا

اܳٺ؇ܳ٭۰: ً؇ܳأఈఃڢ۰ اৎ৊ڎاري
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(5 .1) µL = − e

2me

L

ۋ٭ت:
اৎ৊ڎاري. ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم :µL •

ا৕৑ܳـܝଫଐون. ොஙٷ۰ :e •
ا৕৑ܳـܝଫଐون. ᄭᄥ঺঒ :me •

اৎ৊ڎاري. اෑෂاوي اܳأݞم :L •
ًـ: اܳأڎدل۰ ڢ٭݄ٺ۬ وّأޚް ۱ިًݠ، ஓ୾؞ٷ٭ޔ ሌᇼࣖوࣁ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ይዧأݞم ڢ٭۰݄ أڢܭ :ஓ୷ټܭ µB

(6 .1) µB = 9.274× 10−24 A.m2

ً؇ܳأٴ؇رة: اෑෂاوي ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم لأޚް .ሒᇿ݁؞ݞ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ؜ਲ਼م ؇ዛዊ؜ ڣ٭ྡྷލ؊ َڰފ۬، ۋިل ا৕৑ܳـܝଫଐون ᄎცරඞ أ݁؇

(7 .1) µS = −gµB

√
S(S + 1)

ොຳ٭ت:
ا৕৑ܳـܝଫଐون. ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ 2 و૭૏؇وي Landé ݁أ؇݁ܭ ި۱ :g •

۱ިًݠ. ݁؞ٷ٭ޔ :µB •
ఇዳዧܳـܝଫଐون. ሒᇿ؞ݞৎ৊ا اܳأݞم :S •

๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ؜ਲ਼م وޖ۳ިر اৎ৊؇دة ݁؞ٷޚ۰ ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ਐಾڰ؇༟ܭ ،ሒᇚر؇༠ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ۋگܭ ّޚٴ٭ݑ ؜ٷڎ
ًـ: ؜ٴ؇رّ۬ ّأޚް اৎ৊؇دة، ሒᇭ

(8 .1) B = µ0(H +M)

ොຳ٭ت:
اৎ৊؇دة. আॻ༟ اৎ৊ޚٴݑ ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ :H •

ًـ: ؇ዛኤ؜ٴ؇ر وّأޚް ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ؕ݁ ོྥٷ؇ݿص มฆܳوا اৎ৊؞ٷޚ۰، :M •

(9 .1) M = χH

݁؇دة. ႟ၽܳ ا଩ଃ݄ৎ৊ة اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳگ؇ًܹ٭۰ ሒሃ χ ۋ٭ت
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اܳٺ؇ܳ٭۰: ᄭᄟأ؇دৎ৊؇ً اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳگ؇ًܹ٭۰ ؜ٴ؇رة ّأޚް

(10 .1) χ =
M

H

:ঌॻل პაႰ (8 -1) ᄭᄟأ؇دৎ৊ا ّܝٺص ،(10 -1) و (9 -1) ඔ൹ڢٺఈఃاܳأ ݆݁ ً اَޚఈఃڢ؇

(11 .1) B = µ0H(χ+ 1)

اܳٷޙ؇م ਐಱڰ؇༟ܭ ܋٭ژ ૭૙ྥٷٺھ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰، ݿߺࠊك ݆݁ ،ሒᇿ؇وً؇ܳٺ اৎ৊ޚٴݑ. ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ༶గጻዧ؇ل اৎ৊؇دة ۰ً؇༶اݿٺ ݁ڎى ඔ൹ਊಾ χ
.[95] اࠍ੆ݠارة ۰༥ࢻࣖر χ ੯੩أਐಾ ༟؇م، ႟ၽ૰૖ اৎ৊ޚٴݑ. ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ا௯௫௵؇ل ؕ݁

ً ոۻמ༉܈ոڲ֏ר اिऻܙاد ༓ׂۢמ؉ 2 .6 .1
۰༥ࢻࣖر ਐಾ؊ߜߵ มฆܳوا اܳڰݠ؜٭۰، اܳޚٴگ؇ت ሒᇭ ؇۳۱؇෠ູوا ل۰ اᄳᄟر اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ا෠ູ؇ه আॻ༟ ً ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭؇ اৎ৊ިاد ّݱྡྷ٭ژ لأٺ݄ڎ

.[95] ؇ዛዀܹ༟ اৎ৊ޚٴݑ ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ނڎة ዻዧᄔცو اࠍ੆ݠارة
:ሌᇿإ గጻዧ؞ٷޚ۰ ؇ዛውڢ؇ًܹ٭ ۋފص గጻዧިاد اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ّݱྡྷ٭ژ ஓ୷ܝ݆

(Diamagnetic). ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اᄴᄟال؇ •
(Paramagnetic). اܳٴ؇را݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ - اৎ৊ފ؇ߌߵة اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ •

݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. اࠍ੆ڎࢴࣖ ً ألݯ؇ ް݄૭૜ มฆܳوا (Ferromagnetic) ڣଫଃو݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ •
(Anti-Ferromagnetic). ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ༡ڎࢴࣖ ݪڎ اৎ৊ިاد •

(Ferri-magnetic). ڣଫଃي-݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ •

دոֵڲ֏רո܈༉ۻמ١ اिऻܙاد 1 .2 .6 .1
؜ਲ਼وم ጥ጑ٺஓ஄ ؇ዛኤڣڍرا ،๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ؜ਲ਼م أي ጥ጑ஓ஄ ৖৑ ؇ዛኤذرا ً؊ن دل؇݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊ިاد ଩ଃറണ೺ (Diamagnetism) اᄴᄟال؇݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰
؇ዛᔻوਲ਼؜ ೞಾଫଐّ ،B ሒᇚر؇༠ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ෠੼؇ل ሒᇭ اᄴᄟل؇݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊ިاد وݪؕ ؜ٷڎ ݬڰݠ). (૭૏؇وي ݁أڎوم ᆇ୞୘ި؜۳؇ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰
اৎ৊ފܹޔ ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ا෠ູ؇ه ༟ܝݴ ᄳፁዧرات اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم (ᆇ୞୘ިع ሒᇚر؇੅اࠍ ا௯௫௵؇ل ෠ູ৖৑؇ه ݁أ؇܋ݴ ً؇෠ູ؇ه
ّܝިن റണ೺؞ٷޔ. ৖৑ اৎ৊ިاد ڣ۳ڍه ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ᄳፁዧرات، اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ߙߵ྘ོص ߌ߳ول ،ሒᇚر؇੅اࠍ ا௯௫௵؇ل زوال ؜ٷڎ أَ۬ أي .(؇ዛዀܹ༟
و؜݆ اৎ৊ޚٴݑ ሒᇚر؇੅اࠍ اࠍ੆گܭ ؜݆ ᄭᄥ݁ފٺگ وّܝިن ،؇ዛው݄ڢ٭ ݿ؇ܳٴ۰ χ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ واܳگ؇ًܹ٭۰ اܳިا༡ڎ، ݆݁ أڢܭ اৎ৊ިاد ۱ڍه َڰ؇ذل۰

.[95] T اࠍ੆ݠارة ۰༥در
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๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ M اৎ৊؞ٷޚ۰ ّ؞ଫଃات ب- T، اࠍ੆ݠارة ۰༥در ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ ّ؞ଫଃات - :13 .1 ႟ၽނ
H ሒᇚر؇੅اࠍ

Paramagnetism (ոּراڲ֏רո܈༉ۻמ١): اिऻۻոܽݦة اिऻ֏רո܈༉ۻמ١ 2 .2 .6 .1
ሒᇭ اܳݱڰݠ ૭૏؇وي ᆇ୞୘ި؜۳؇ ෠ຬأܭ ؇ᆙᆘ ،ሒᆶ؜ލިا ႟ၽ૰૖ ۰༟݁ިز ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ً ؜ਲ਼و݁؇ ጥ጑ٺஓ஄ ؇ዛኤذرا ً؊ن اܳٴ؇را݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊ިاد ଩ଃറണ೺
ا৖৑ݬޚڰ؇ف ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ਊಾڎأ ،ሒᇚر؇༠ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ෠੼؇ل ሒᇭ اৎ৊ިاد ۱ڍه وݪؕ ؜ٷڎ .ሒᇚر؇༠ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ۋگܭ ؗ٭؇ب
ߙ߳ول ،ሒᇚر؇੅اࠍ ا௯௫௵؇ل زوال و݁ؕ .M ∥ B لݱٴں ොຳ٭ت اৎ৊؇دة ஓ஄؞ٷޔ ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ،B ሒᇚر؇੅اࠍ ا௯௫௵؇ل ا෠ູ؇ه उइࣲ؇ذاة

اৎ৊؞ٷޚ۰.
:؇ዛዊ݁ أݿ؇ݿ٭۰، ෛຳݱ؇فݧ اܳٴ؇را݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊ިاد ଩ଃറണ೺

اܳިا༡ڎ. ݆݁ ଫଊأ܋ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ َڰ؇ذل۰ ݁أ؇݁ܭ •
.[37] و10−1 10−6 ඔ൹ً ଫଐّاوح ݬ؞ଫଃة، ًگࡗࡲ ݁ިۏٴ۰ (χ) ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ڢ؇ًܹ٭۰ •

اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ و਍ಾگݧ ۊޚ٭۰، ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا واࠍ੆گܭ M اৎ৊؞ٷޚ۰ ඔ൹ً اܳأఈఃڢ۰ ّݱٴں اࠍ੆ݠارة، ۰༥در ارّڰ؇ع ؜ٷڎ
؇݁ و۱ި ،۰ਃಮ؇ዛኡ৖৑ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ ّݱٴں ،੯੩ޚৎ৊ا اܳݱڰݠ රඞارة ۰༥در ؜ٷڎ .T اࠍ੆ݠارة ۰༥در ل؇دة ߓ߳ χ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰

܋ިري: ڢ؇َިن ؜ٷ۬ ଫଊلأ
(12 .1) χ =

C

T

ۋ٭ت:
اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ :χ •

܋ިري. ೑ಸ؇ٔ :C •
اৎ৊ޚܹگ۰. اࠍ੆ݠارة ۰༥در :T •

(13 .1) C = µ0n
µ2

3kB

ۋ٭ت:
اܳڰݠاغ. َڰ؇ذل۰ :µ0 •
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اࠍ੊ފ٭݄؇ت. ঒়؇ڣ۰ :n •

଩ଐܳިً݁؇ن. ೑ಸ؇ٔ :KB •
اৎ৊؇دة ොູިل ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ،۰ਃಮ؜ލިا اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ا෠ູ؇۱؇ت وّݱٴں اৎ৊؞ٷޚ۰ ߙ߳ول اܳأ؇ܳ٭۰، اࠍ੆ݠارة در༥؇ت ؜ٷڎ

اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. اܳأݞوم ߙߵ྘ོص ߌ߳ول ۋ٭ت دال؇݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰، ۊިاص ሌᇿإ

๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ M اৎ৊؞ٷޚ۰ ّ؞ଫଃات - ب ، T اࠍ੆ݠارة ۰༥در ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ ّ؞ଫଃات :14 .1 ႟ၽނ
H ሒᇚر؇੅اࠍ

ሒᇚر؇༠ ۋگܭ ّޚٴ٭ݑ وًأڎ ڢٴܭ ඔ൹اܳފٴ ᄎჼނٴ :15 .1 ႟ၽނ

Ferromagnetic Materials ڲ֏רո܈༉ۻמ١ - اݾষ׿ࠥࡇ١ֵ اिऻܙاد 3 .2 .6 .1
.႟ၽواܳٷ٭ اܳـܝިً؇ܳب ألݯً؇ اৎ৊ިاد ۱ڍه ᄭᄥأ݁ټ ݆݁ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. اৎ৊ިاد أዝཇݠ ݆݁ ଫଊّأٺ มฆܳوا اࠍ੆ڎࢴࣖ ݁؇دة ݆݁ ༥؇ءت Ferro ۰గၵ၍
ොຳ٭ت ،H اৎ৊ޚٴݑ ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ૰૖ڎة ੯੩أਐಾو ૭૙ྟ٭ً؇، ༟؇ܳ٭۰ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ਍ಸڰ؇ذل۰ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ڎࢴࣖل۰ اৎ৊ިاد ଩ଃറണ೺

.ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ߓ߳وال ปฆۋ ؇ዛው݁؞ٷޚ আॻ༟ وොູ؇ڣޓ وا༡ڎ ً؇෠ູ؇ه اᄳᄟرات ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ᆇᅹ٭ؕ ོྡྷٺޙܾ
،ዻዧᄳᄟ .؇ዛው݁؞ٷޚ اৎ৊ިاد ۱ڍه ّڰگڎ (Tc) ྵะ؇ڣ – ܋ިري රඞارة ۰༥در ؜ٷڎ ۋ٭ت اࠍ੆ݠارة، ۰༥ࢻࣖر اৎ৊ިاد ۱ڍه ਐಾ؊ߜߵ

༟؇ܳ٭۰. රඞارة ᄴᄟر༥؇ت ؇ዝཟل ّأݠ لݑ ޗݠ ؜݆ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ڎࢴࣖل۰ اৎ৊ިاد ݆݁ اৎ৊؞ٷޚ۰ ᄭᄟإزا ஓ୷ܝ݆
රඞارة ۰༥در ؜ٷڎ ؇ዛው݁؞ٷޚ اৎ৊؇دة ّڰگڎ ොຳ٭ت اࠍ੆ݠارة، ۰༥در ؕ݁ ً ༟ܝފ؇ اৎ৊ިاد ۱ڍه ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ ོྥٷ؇ݿص
ّܝިن اৎ৊؞ٷޚ۰ ڣ؆ن ၯ၍ڰ݆، 0 රඞارة ۰༥در ؜ٷڎ أ݁؇ .۰༥رᄴᄟا ۱ڍه ؜ٷڎ ً؇را݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ݁ިاد ؜݆ ؜ٴ؇رة وّݱٴں Tc ܋ިري

(17 .1)႟ၽܳލ؇ً ༃݁ިࡵ ި۱ პაႰ ྵะ؇܋ިري-ڣ ڢ؇َިن ۋފص أ؜ޙ݄٭۰
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๴ཏ྘و-݁؞ٷ؇ޗଫଃڣ గጻዧިاد ሒᇚر؇༠ ۋگܭ ّޚٴ٭ݑ وًأڎ ڢٴܭ ඔ൹اܳފٴ ᄎჼނٴ :16 .1 ႟ၽނ

ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ 1/χ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ ݁گߺࠊب ّ؞ଫଃات ب- ،H ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اࠍ੆گܭ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ M اৎ৊؞ٷޚ۰ ّ؞ଫଃات :17 .1 ႟ၽނ
.T اࠍ੆ݠارة ۰༥در ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ M اৎ৊؞ٷޚ۰ ّ؞ଫଃات ج- ،T اࠍ੆ݠارة ۰༥در

ሌᇼࣖࣁ ඹජۋިا ؇ዛዊ྘ྲྀ ّڰݱܭ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ৖৑؇෠੼ت ݆ᆙᆕ ೞಾଫଐّ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ؜ਲ਼وم ؇ୖ୒ ؇ዛኤذرا ً؊ن ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ڎࢴࣖ اৎ৊ިاد ଩ଃറണ೺
݆݁ ෛຬٺܹژ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ا෠ູ؇ه أن ৖৑إ ෠੼؇ل، ႟၍ ሒᇭ ا෠ູ৖৑؇ه َڰݴ ሒᇭ ᄳፁዧرات اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ۬౯౜ళ ًߺࠊخ. ඹජިاොຳ
๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ۋگܭ ّޚٴ٭ݑ ؜ٷڎ ᆙᆘ؞ٷޚ۰. ଫଃ༚ اৎ৊؇دة ّޙ۳ݠ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ اܳٴأݥ ؇ዝཟًأ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ௧ਟّܹ ොຳ٭ت රඝآ ሌᇿإ ෠੼؇ل
اܳأݞوم ᆇᅹ٭ؕ ߙ߳ول ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ًߺࠊخ ඹජۋިا زوال ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ሒᇚر؇੅اࠍ اࠍ੆گܭ ا෠ູ؇ه ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ᆇᅹ٭ؕ ۬౯౜ళ ،ሒᇚر؇༠
႟ၽܳލ؇ً ༃݁ިࡵ ި۱ პაႰ ᆙᆘ؞ٷޚ۰ اৎ৊؇دة وّݱٴں اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ا৖৑؇௵௯௫ت زوال ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ሒᇚر؇੅اࠍ اࠍ੆گܭ ا෠ູ؇ه ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰

.(18 .1)

ًߺࠊخ. ඹජۋިا :18 .1 ႟ၽނ
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ڲ֏רո܈༉ۻמ١ જੴؔي اिऻܙاد 4 .2 .6 .1
ޖ۳ިر ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ اܳگ٭۰݄ ل۰ ݁ྥފ؇و ଫଃ༚و ا෠ູ৖৑؇ه ሒᇭ ݁ٺأ؇܋ފ۰ اৎ৊ٺ༶؇ورة ᄳፁዧرات اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ّܝިن اৎ৊ިاد ۱ڍه ሒᇭ

ًݱأ۰ًި. وܳـܝ݆ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ّިۏ٭۬ إ༟؇دة ஓ୷ܝ݆ ،ሒᇚر؇༠ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ۋگܭ وۏިد ሒᇭ .๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ۋگܭ

ڣଫଃي-݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. ৎ৊؇دة ඔ൹اܳފٴ ᄎჼނٴ :19 .1 ႟ၽނ

اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ ؇ዛውدراݿ ቕቆ มฆܳا اৎ৊ݠ঴঒؇ت ଩ଃറണ೺و ܋ٴଫଃة. ਍ಸڰ؇ذل۰ ଩ଃറണ೺ პაႰ و܋ٴଫଃة، ݁ިۏٴ۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ ّܝިن
݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. ڣଫଃي ෛຳݱ؇فݧ

اिऻ֏רո܈༉ۻמ١ اڤ׫ء୹୴ຐոت 7 .1
ඔ൹ً اܳٺڰ؇༟ܭ ݆݁ ஓ୷؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰) ଫଃواܳڰ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ༡ڎࢴࣖل۰ اܳݯڎ (اࠍ੆ڎࢴࣖل۰-݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰، اৎ৊ިاد ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ོྡྷލ؊
݆݁ มฆܳوا اᆇᅀܳ٭۰ ل۰ اܳٷޙݠ ڢިا༟ڎ ሌᇿإ اܳأగఒ؇ء اݿྥٷڎ اৎ৊ިاد، ሒᇭ اܳٺڰ؇ఈః༟ت ۱ڍه ଫଃܳٺڰފ اৎ৊ٺ༶؇ورة. ᄳፁዧرات اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم

. (RKKY) Ruderman-Kittel-Kasuya-Yoshida وّڰ؇༟ܭ اৎ৊ݞدوج، اܳٺٴ؇دل اܳڰ؇فݑ، اܳٺٴ؇دل ؇ዛዊ྘ྲྀ

اڤءոֲۂ اڤ׫ץոدل 1 .7 .1
ඔ൹ً ሒᆞݠ੆اࠍ اܳٺٴ؇دل ّڰ؇༟ܭ ଫଊ༟ p اܳٷިع ݆݁ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳٷިاڢܭ أނٴ؇ه ሒᇭ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ا৙৑لިَ؇ت رًޔ لࡤࡲ اܳڰ؇فݑ اܳٺٴ؇دل ሒᇭ
اৎ৊أ؇دن ألިَ؇ت ඔ൹ً اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳٺڰ؇ఈః༟ت ਍ಾޙࡗࡲ لࡤࡲ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰، اৎ৊أ؇دن أႤ၍ݿ٭ڎ ݆݁ اܳأڎࢴࣖ ሒᇭ اܳٺႤၽڣޝ، وَޚ؇ق ا৙৑لިَ؇ت ۱ڍه
[38] ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ༡ڎࢴࣖ ݪڎ 2 ۰ਊಾීෂا ݆݁ ا௯௫௵؇ورة ۰ਃ಻أڎৎ৊ا ا৙৑لިَ؇ت ّܝިن اৎ৊ݠ঴঒؇ت ۱ڍه ሒᇭ وݿ٭ޔ، أਃ಻ިن ًިاݿޚ۰ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰
اܳٷگܭ ሌᇿإ لޝدي و۱ڍا ،ඔ൹༶܋ފఋዳዧ 2p واৎ৊ڎارات గጻዧأڎن 3d اৎ৊ڎارات ਐಾڎا༠ܭ ොຳ٭ت ᆇᆅ؇૭૜޶ ޗ؇ًؕ ؇ୖ୒ اႤ၍৙৑ݿ٭ڎ ۱ڍه ،

.[39]๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ا৕৑رਊಾ؇ط أݬܭ ި۱ ଫଃٔ؊اܳٺ ۱ڍا اৎ৊أڎن، ሌᇿإ ඔ൹༶܋ފఋዳዧ ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا
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.[32] ඔ൹༶܋ފ৙৑ا ࢻࣕرات ᄭᄟި݁ڰݱ Mn+4 و Mn+3 ඔ൹َިأل ᄭᄟ؇༡ اܳڰ؇فݑ اܳٺٴ؇دل :20 .1 ႟ၽނ

اिऻۏدوج اڤ׫ץոدل 2 .7 .1
.[43 ,40] (1951) Zener ޗݠف ݆݁ ਵਦة ৙৑ول గጻዧݠ঴঒؇ت اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ଫଃܳٺڰފ اৎ৊ݞدوج اܳٺٴ؇دل آܳ٭۰ اڢଫଐۋب
،[41]La0.7Sr0.3MnO3−α +A3݁ټܭ

x B2+
1−xMnO3−α اܳأ؇۰݁ اܳݱ٭؞۰ ذات ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ) గጻዧٷ؞ٷ྘ب اࠍ੆ڎࢴࣖل۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ๤དྷܳح

. [42] Gennes de ቕ቉ [39] Anderson ޗݠف ݆݁ ً ৖৑؇݄ا܋ٺ ଫ଒أ܋ وݬژ ّޚިߌߵ ቕቆ

.[32]Mn+4 و Mn+3 ሒᇃިਃಾႤၽܳ اৎ৊ݞدوج اܳٺٴ؇دل :21 .1 ႟ၽނ

RKKY ׂءຐոڞ 3 .7 .1
واܳټگިب ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ؇۳ܹᆇ໲໢ มฆܳا اৎ৊ިݪأ٭۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ඔ൹ً ً ༥ڎا وڢިي ๤ཇ؇݁ٴ ଫଃ༚ ሒᇿد؇ਊಾ ّڰ؇༟ܭ ި۱ RKKY ّڰ؇༟ܭ
إܳـܝଫଐوَ؇ت ඔ൹ً اܳٺٴ؇دل ارਊಾ؇ط ఈః༠ل ݆݁ اࠍ੆ڎࢴࣖل۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ଫଃّڰފ لࡤࡲ ا৚৑ܳ٭۰، ۱ڍه ሒᇭ .[44] ೞಮاܳލިا ݆݁ اܳگ؇د۰݁

.[45] 4d ݁ڎارات ᄩᄥᆇ໲໢ اᄳᄟي ௧ਤިݪৎ৊ا واܳأݞم اܳٺިݬ٭ܭ
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ూఢပ࿮وؔۻજੴاڤץ िऻۏدوج ١ॴబوજઁاूॆڤـڎ ֲۘոۢশاݾ 8 .1
اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ و༠؇ݬ۰ ఇዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت اܳލڎࢴࣖ ا৖৑رਊಾ؇ط ૭૖ྟص اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ިاص ོྥٷިع
أَݱ؇ف ، (Isolant) اܳأިازل ، (Conductor) اܳٷިاڢܭ ෠ຶڎ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ،(5d, 4d, 3d) اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن ݆݁ ਐಾܝިن มฆܳا

. (Hafl-metal) اৎ৊أ؇دن وأَݱ؇ف (Semi-conductor) اܳٷިاڢܭ

(d) اࠍ੆ڎࢴࣖي، اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ݴ (c) اৎ৊أڎن، (b) اৎ৊أڎن، (a) ৖৑؇༡ت ൠശܳ؇ڣ۰ ෛູޚ٭ޚ޶ ّިݪ٭ۜ޶ ྾ངر : :22 .1 ႟ၽނ
. [46] ሒᇃأڎৎ৊ا َݱژ اࠍ੆ڎࢴࣖي اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ݴ (e) و ،ሒᇃأڎৎ৊ا َݱژ اࠍ੆ڎࢴࣖي اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ݴ

႞႖ؓոاڤר اिऻܙاد
ل۰ َޙݠ ۋފص గጻዧݠ঴঒؇ت. ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ౫౜భڎࢴࣖ اൠശܳ؇ڣ۰ ل۰ َޙݠ إޗ؇ر ሒᇭ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ ۰਍ಱ؇݁أ ૭૜݄ں
اܳٺႤၽڣޝ َޚ؇ق ݆݁ اਐ಻৖৑گ؇ل ؇ዛዊܝஓ୷ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت، ݆݁ ܋؞؇ز ؇ዛዀܳإ و਍ಱޙݠ ᄭᄥ༟؇݁ٺڰ ଫଃ༚و රඞة ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ଫଊّأٺ اܳݱܹص، ྾ཏ੊اࠍ
ب ؇ዛውڢܹ٭؇َ وّگڎر ،ሒᆶ؇ًاܳـ۳᠌ݠ اܳٺ٭؇ر َگܭ আॻ༟ ّأ݄ܭ มฆܳا اࠍ੆ݠة ً؇৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ఋఃஓ୷ واᄳᄟي (BC) اܳٺިݬ٭ܭ َޚ؇ق ሌᇿإ (BV)

.[47] 103 − 108 Ω.cm−1

႞႐زո֔اڤ اिऻܙاد
اܳٷگܭ ؜ݱ؇۰ً ሌᇿإ اܳٺႤၽڣޝ ؜ݱ؇۰ً ݆݁ اਐ಻৖৑گ؇ل ఇዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت ஓ୷ܝ݆ ৖৑ ොຳ٭ت ૭૙ྟ٭؇ً، ܋ٴଫଃة َޚ؇ق ًڰ۠ިة ᄭᄟاܳأ؇ز اৎ৊ިاد ଩ଃറണ೺
ሒᇿۋިا اܳޚ؇ڢ۰ ੊਼ިة ڢ٭۰݄ ّܝިن ،10−18 − 10−8 Ω.cm−1 ොຳڎود ً ༥ڎا ݁ٷۛڰݯ۰ َ؇ڢܹ٭۰ ذات .ً؇݁؇ஓ஄ ۰༚ڣ؇ر ّܝިن มฆܳوا

.[96] 4 eV
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اڤרܙاؓڞ أոֿۢف
ඔ൹ً ؇ዛው݄ڢ٭ ଫଐّاوح ً ૭૙ྟ٭؇ ݬ؞ଫଃة ؇ዛው݄ڢ٭ ۰༟ިٷᆙᆘ ޗ؇ڢ۰ ੊਼ިة ًިۏިد ଩ଃറണ೺ .10−8 − 103 Ω.cm−1 ොຳڎود ؇ዛውڢܹ٭؇َ มฆܳا اৎ৊ިاد ሒሃ

.[96] 4 eV و 0

اո֔िऻدن أոֿۢف
ඔ൹ݿٴ أ༥ܭ ݆݁ ۰ਃ಻و݁أڎ(spin − down) ঌॻاܳފڰ ඔ൹ݿٴ أ༥ܭ ݆݁ َިاڢܭ أَݱ؇ف ؇ዛኡأ আॻ༟ ۰ਃ಻أڎৎ৊ا َݱژ اৎ৊ިاد ّأݠف
ঌॻاܳފڰ ඔ൹ފٴይዧ ا৕৑ݿႤၽن ৖৑؇༡ت ّܝިن ྘ྲྀٷ݄؇ اܳأߺࠊي ඔ൹اܳފٴ ሒᇭ ا৕৑ݿႤၽن لܝިن ොຳ٭ت اܳأܝݴ، أو (spin− up) اܳأߺࠊي

.[48]100% ྲྀྡྷފٴ۰ ݁ފٺگޚص اܳٺ٭؇ر ෠ຬأܭ ؇ᆙᆘ وا༡ڎ ا෠ູ؇ه ሒᇭ اܳٺ٭؇ر َگܭ لࡤࡲ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ،۰༚ڣ؇ر

അ೪اڤۻץ إڤـڎજઁوոॴబت ᆃᅞ اո֔िऻدن أոֿۢف أჸჶמ١
༟؇م اৎ৊ٺأڎدة اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳޚٴگ؇ت ሒᇭ اܳأఈః݄ڢ۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊گ؇و۰݁ ا܋ྥލ؇ف إߜߵ আॻ༟ ۹ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ඔ൹اܳފٴ ا܋ྥލ؇ف ቕቆ
ّޙ۳ݠ اৎ৊أߺࠊ݁؇ت. ّܝٷިܳިۏ٭؇ت ෠੼؇ل ሒᇭ ٔިرة ೑ುڎ༡أ มฆܳوا [49] Fert A. و [49] Grunberg P. ޗݠف ݆݁ 1986
ا৙৑ڢݠاص ො੼ݠႤ၍ت ሒᇭ ૭૜ٺ༱ڎم มฆܳوا GMR، ଫଃٔ؊ّ আॻ༟ ّأٺ݄ڎ (spin−valve) ඔ൹ݿٴ ᆙᆗ؇݁؇ت ႟ၽނ ሒᇭ ۹ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඔ൹اܳފٴ

اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰. اܳݱܹٴ۰

ا৖৑ڢଫଐان ݪٴޔ ஓ୷ܝ݆ اৎ৊ٺأڎدة؛ GMR ޗٴگ؇ت ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰. ۹ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඔ൹اܳފٴ ఋዳዧۏ۳ݞة ّިݪ٭ۜ޶ ႟ၽނ :23 .1 ႟ၽނ
.[46] اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ଫଃ༚ ᄭᄥاܳڰ؇ݬ اܳޚٴگ۰ ۹ᆙᆊ ଫଃّ؞٭ لݑ ޗݠ ؜݆ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا
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ᄭᄟ؇༡ ሒᇭو اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰)، ۰ਃಮ؇ًاܳـ۳᠌ݠ ا৙৑ڢޚ؇ب ܳٺިازي ݁ݯ؇دة اৎ৊؞ٷޚ۰ ᄭᄟ؇༡) ༟؇ܳ٭۰ ݁گ؇و۰݁ ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ اܳٷڰݑ ਃಾ؇ر :24 .1 ႟ၽނ
.[46] اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰) ۰ਃಮ؇ًاܳـ۳᠌ݠ ا৙৑ڢޚ؇ب ّިازي ا෠ູ؇ه ሒᇭ اৎ৊؞ٷޚ۰ ᄭᄟ؇༡) اৎ৊ٷۛڰݯ۰ اৎ৊گ؇و۰݁

١଄૵ոຑ
ྲྀྡྷ٭۰ اݿٺگݠار ଫଃ݁أ؇ل ሌᇿإ واܳٺޚݠق اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃواܳٴ اܳྟފ٭ޔ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ྲྀྡྷ٭۰ وݬژ ሌᇿإ اܳٺޚݠق اܳڰݱܭ ۱ڍا ሒᇭ ቕቆ

గጻዧިاد. واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ۋިل ᆇᅦި݁٭؇ت وᎂ؜ޚ؇ء ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ
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2 اڤءۢڞ
ոػ܋מ اચઁिऻاࠥࡇة ١ֵ اिऻۻ׫ܙ اॊूڲܙاج ֵؠ١ و܈ۑ ١ؔո೑ಧاڤ ႞႐دا ١ֵ ֿ܊ۑ

اڤပ࿮ڲڞ واڤჸႱܙن

ڲؠ׿ڲ١ 1 .2
ّأٺ݄ڎ มฆܳا اܳـܝިاཹྥ٭۰ ً؇ࠍ੆ފ؇ً؇ت ا৖৑ݿٺأ؇۰َ ቕቆ اࠍ੅ݱ؇فݧ ۱ڍه ৎ৊أݠڣ۰ ،۰ਃಮ؇واܳـܝ٭݄٭ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ ؇ዝཡۊݱ؇ف ሌᇿإ اৎ৊ިاد أᆇᆅ٭۰ ߙߵۏؕ

๤ཇود਍ಱ؞ݠ[51]. ᄭᄟ݁أ؇د ༡ܭ আॻ༟
وᄔცا اܳٷިاة ؕ݁ وّڰ؇༟ܭ ؇ዛዊ྘ྲྀ ڣ٭݄؇ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ਐಾڰ؇༟ܭ ොຳ٭ت اܳـܝଫଐون، N ݆݁ ݁ܝިن َޙ؇م ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ّݱژ
اৎ৊ިۏިد ይዧٺأگ٭ڎ َޙݠا ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟأ؇دৎ৊ دڢ٭ݑ ༡ܭ ا෠ຬ؇د اܳݱأص ݆݁ اܳٷޙ؇م ۱ڍا ሒᇭ ،؇ୖ୒ ا௯௫௵؇ورة ل۰ ިَ৙৑ا ؕ݁ اܳٷިاة ਐಾڰ؇༟ܭ
ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ ؇ዛዊ྘ྲྀ و݆݁ ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟأ؇دৎ৊ دڢ٭ݑ ༡ܭ আॻ༟ ࠯࠵࠺ݱިل ّگݠਊಱ؇ت ༟ڎة اݿٺ༱ڎام ሌᇿا ا࠯࠵࠾ިء ቕቆ ᄳᄟا .ᄭᄥ৵৩ৠا ሒᇃި۱؇ܹ݁ٺ ሒᇭ

. (DFT) اൠശܳ؇ڣ۰
ل۰ َޙݠ ّأٺ݄ڎ اܳިۋ٭ڎ. اࠍ੊ފࡗࡲ ᄭႍၽ݁ލ ሌᇿا ݁ٺ؞ଫଃات 3 ؇ୖ୒ มฆܳوا ۏފࡗࡲ 3N ݆݁ ᄭႍၽލৎ৊ا لܭ ިොູ لࡤࡲ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ ሒᇭ
ނ؇م و܋۱ި݆- ܋۱ި݆ - ۱ި۱ٷଫଊغ ل؇ت َޙݠ ݆ᆙᆕ ؇ዛዊ྘ފොູ ቕቆ มฆܳوا ሒᇃوଫଐܳـܝ৖৑ا ይዧ؞؇ز ሒᇧଫଃڣ ّި݁؇س ஓ஁ިذج আॻ༟ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا

ّگݠਊಱ؇ت. ༟ڎة اݿٺأ݄؇ل ሌᇿا ا࠯࠵࠾ިء ቕቆ واܳٺٴ؇دل ا৖৑رਊಾ؇ط ޗ؇ڢ۰ وݬژ ሒᇭ اܳٷگ؇فݧ ۰੊أ؇ࠍৎ৊و
ሒᇭ ᄭᄥ݄ފٺأৎ৊ا ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ࠍ੆ܭ اৎ৊ފٺ༱ڎ۰݁ واܳٺگݠਊಱ؇ت اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ أݿݴ ሌᇿا ݿྡྷٺޚݠق اܳڰݱܭ ۱ڍا ሒᇭ
๤ཛྷ؇؜ٷ ݆݁ اည৊ܝިن اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ݁ިاد ݆݁ ۰༟ި݄௵௯௫ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ إ෠ຬ؇د ዛኞڎف اܳأ݄ܭ ۱ڍا

اਐ಻گ؇ܳ٭۰.

ا቞ቘץݫݻري اڤۢڪ֦ ༯ເޯަޠ ෕ຸودॾఢ֏ۑ ႞႐دո֔ڲ 2 .2
ਐಱܝިن وا༡ڎ ܋ٷޙ؇م ل۰ اܳٴߺࠊر ا৙৑ۏފ؇م ႟၍ ا؜ٺٴ؇ر ஓ୷ܝ݆ ،Ψ ۰༥ި݁ ᄭᄟࢻࣖا لިݬژ ྾ཏۏ N ݆݁ ਐಱ؊ܳژ ॷड़र܋ިا َޙ؇م ႟၍
۰༥ި݁ ᄭᄟدا ًިاݿޚ۰ ྾ཏۏ ႟၍ ᄭᄟ؇༡ وݬژ لࡤࡲ اܳލۜٷ۰)، ݁ިۏٴ۰ ل۰ ިَ৙৑ا) ᄭᄥٔگ٭ وأරඝى (اܳـܝଫଐوَ؇ت) ۊڰ٭ڰ۰ ۏފ٭݄؇ت ݆݁

๤ཇود਍ಱ؞ݠ. ᄭᄟ݁أ؇د ොູگݑ มฆܳا Ψ
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ZN و َިاة N ݆݁ اည৊ܝިن ይዧٷޙ؇م ݆݁ෑෂا ؜݆ ᄭᄥފٺگৎ৊ا ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ༡ܭ وۏص ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ݱ؇فݧ وܳިݬژ
: [52 ,51] ب ّأޚް มฆܳا ؇ዛዊ྘ྲྀ ڣ٭݄؇ ᄭᄥ༟؇ٺڰৎ৊وا إܳـܝଫଐون

(1 .2) HΨ = EΨ

ۋ٭ت:
ይዧٷޙ؇م اၯၽܳ٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ :E •

ل۰ ިَ৙৑ا ༡؆࿓ڎاਃು؇ت ੯੩أਐಾ ᄭᄟدا ؜݆ ؜ٴ؇رة ሒሃو اܳٷޙ؇م، ۋިل اৎ৊أߺࠊ݁؇ت ᆇᅹ٭ؕ ᆇ໲໢ܭ มฆܳوا ይዧٷޙ؇م ۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟدا :Ψ •
:ঌॻل პაႰ ّأޚް

(2 .2) ψ(ri,Rα) = ψ(r1, r2, . . . ,R1,R2, . . .)

ොຳ٭ت:
(α = 1, . . . , N) ل۰ ިَ৙৑ا ݁ިاݪؕ ا༡ڎاਃು؇ت ஓ஄ټܭ :Rα –

ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݁ިاݪؕ ا༡ڎاਃು؇ت :ri –
ل۰. ިَ৙৑وا ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݆݁ ႟ၽܳ واࠍ੆ݠ܋٭۰ اႤၽܳ݁ٷ۰ اܳޚ؇ڢ۰ ༡ڎود ᆇᅹ٭ؕ আॻ༟ ොຬٺިي واᄳᄟي اܳٷޙ؇م ۱؇ܹ݁ٺިن :H •

:ሒᇆ৖৑Ⴄ၍ اܳٷޙ؇م ۱؇ܹ݁ٺިن َܝٺص ሒᇚر؇੅اࠍ اܳިݿޔ ؕ݁ اܳٺڰ؇༟ܭ ؗ٭؇ب ሒᇭ

H = Te + TN + Ve−N + Ve−e + VN−N(3 .2)
=

−h̄2

2me

Ne∑
i=1

∇2
i +

−h̄2

2Mn

Nn∑
i=1

∇2
i +

∑
i,α

(
− 1

4πε0

Zαe
2

|ri − Rα|

)
+

1

8πε0

∑
i,j ̸=i

(
e2

|ri − rj|

)
+

1

8πε0

∑
α,β ̸=α

(
ZαZβe

2

|Rα − Rβ|

)
ஓ஄ټܭ: ොຳ٭ت

ل۰. ިَ ఋዳዧ اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ :TN •
ఈዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت. اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ :Te •

෠ູ؇ذب). (ޗ؇ڢ۰ َިاة -- اܳـܝଫଐون ّڰ؇༟ܭ ޗ؇ڢ۰ :Ve−N •
਍ಾ؇ڣݠ). (ޗ؇ڢ۰ اܳـܝଫଐون -- اܳـܝଫଐون ّڰ؇༟ܭ ޗ؇ڢ۰ :Ve−e •

਍ಾ؇ڣݠ). (ޗ؇ڢ۰ َިاة -- َިاة ّڰ؇༟ܭ ޗ؇ڢ۰ :VN−N •
ً؇৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت. ༠؇ݬ۰ ݁أ؇ఈః݁ت :i, j •
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

ل۰. ިَ৙৑؇ً ༠؇ݬ۰ ݁أ؇ఈః݁ت :α, β •
ل۰. ިَ৖৑ا ᄭᄥ঺঒ :Mn •

ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت. ᄭᄥ঺঒ :me •
.α ይዧٷިاة اᄳᄟري اܳأڎد :Zα •
.β ይዧٷިاة اᄳᄟري اܳأڎد :Zβ •

.j و i ඔ൹َوଫଐܳـܝ৖৑ا ඔ൹ً اৎ৊ފ؇ڣ۰ :|ri − rj| •
.β و α ඔ൹ّاܳٷިا ඔ൹ً اৎ৊ފ؇ڣ۰ :|Rα − Rβ| •

.α واܳٷިاة i ا৖৑ܳـܝଫଐون ඔ൹ً اৎ৊ފ؇ڣ۰ :|ri − Rα| •
اܳٷިاة. ොஙٷ۰ :Zαe •

ఈఃً৖৑س. ݁ޝߜߵ :∇2 = ∂2

∂x2 +
∂2

∂y2
+ ∂2

∂z2
•

:ঌॻل პაႰ اܳٷޙ؇م ۱؇ܹ݁ٺިن لܝިن و݁ٷ۬

H =
−h̄2

2Mn

Nn∑
i=1

∇2
i−

h̄2

2me

Ne∑
i=1

∇2
i−

1

4πε0

∑
i,α

Zαe
2

|ri − Rα|
+

1

8πε0

∑
i,j ̸=i

e2

|ri − rj|
+

1

8πε0

∑
α,β ̸=α

ZαZβe
2

|Rα − Rβ|
(4 .2)
N আॻ༟ ොຬٺިي َޙ؇م ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟأ؇دৎ৊ دڢ٭ݑ ༡ܭ إ෠ຬ؇د اܳݱأص ݆݁ ڣ؆َ۬ ᄭᄥ৵৩ৠا ሒᇃި۱؇݁٭ܹٺ ሒᇭ ይዧٺأگ٭ڎ َޙݠا

ّگݠਊಱ؇ت. إරජاء ሌᇿإ ا࠯࠵࠾ިء ቕቆ ،ᄭᄟި݁گٴ ّگݠ཯ྟ٭۰ ༡ߺࠊل إ෠ຬ؇د أ༥ܭ و݆݁ ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اܳٺڰ؇ఈః༟ت ૭૖ྟص اܳـܝଫଐون

Born-Oppenheimer approximation او଄૨ոቌሻᘝۑ ּܙرن- ౏ఢׂؠۑ 1 .2 .2
ا৖৑ܳـܝଫଐون ඔ൹ً ا৖৑ۊٺఈఃف আॻ༟ لأٺ݄ڎ ๤ཇود਍ಱ؞ݠ، ᄭᄟأ؇دৎ৊ ّگݠ཯ྟ٭؇ ఈః༡ أوஓ୷؇ዛዊᚳݠ وروߓߵت ًިرن ݁؇܋ݴ اڢଫଐح 1927 ݿٷ۰ ሒᇭ
mp = ا৖৑ܳـܝଫଐون ᄭᄥ঺঒ ݆݁ ଫଃًܝټ ଫଊا܋ اଫଊܳوّިَ؇ت ᄭᄥ঺঒) اܳٷިاة ᄭᄥ঺঒ ا݁؇م ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ᄭᄥ঺঒ اᆇᆅ؇ل ቕቆ ොຳ٭ت واܳٷިاة،
اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ᆇᆅ؆࿓؇ل ڢ؇݁؇ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ܋ٴଫଃة، ۰༟๤๎ื ౫౜ళݠك มฆܳا ً؇৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݁گ؇ر۰َ ݿ؇܋ٷ۰ اܳٷިاة ان وا؜ٺଫଊا ،(1836me

.௧ௌਃಾ؇ً؇دل৖৑ا ೞಱܳٺگݠ؇ً ألݯ؇ ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا ሌᇼࣖوࢴ TN؛ = 0 أن أي ይዧٷިاة
੯੩أਐಾ มฆܳا اࠍ੆ڎود আॻ༟ (ොຬٺިي ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੊ݞء ،દઊأඹජ ሌᇿإ ঌ႓ၽܳا ا୒ୖ؇ܹ݁ٺިن ّگފࡗࡲ لࡤࡲ ଫ଒أ܋ اܳٺྟފ٭ޔ وዛኞڎف

ل۰)[53]: ިَ৖৑؇ً ੯੩أਐಾ มฆܳا اࠍ੆ڎود আॻ༟ (ොຬٺިي اܳٷިوي واࠍ੊ݞء ً؇৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت)

(5 .2) Helec = Te + Ve−N + Ve−e

(6 .2) Hnoy = TN + VN−N ≈ VN−N
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ොຳ٭ت:
(7 .2) VN−N =

1

8πε0

∑
α ̸=β

ZαZβe
2

|Rα − Rβ|
= cte

:[56]႟ၽاܳލ আॻ༟ ሒሃ ఈዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د و݁ٷ۬
(8 .2) HeΨe = (Te + Ve−N + Ve−e)Ψe

ب: وّأޚް ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑وا ل۰ اܳٷިو ۰ਃಮݞ੊اࠍ اܳޚ؇ڢ؇ت ᆇ୞୘ިع ሒሃ اܳٷޙ؇م ޗ؇ڢ۰
(9 .2) E = EN + Ee

:႟ၽاܳލ ݆݁ ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د وّݱٴں
(10 .2) HeΨe = (Te + Ve−N + Ve−e)Ψe

ᄭᄟ݁أ؇د ّݱٴں ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ل۰، ިَ৙৑ا ᄎცරඞ ؜݆ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ᄎცරඞ لڰݱܭ (௧ௌਃಾ؇ً؇دل৖৑ا ೞಱاܳٺگݠ) اوஓ୷؇ዛዊᚳݠ - ًިرن ೞಱّگݠ
༡ܭ ّأگ٭ڎ ݆݁ ጵ጑لگ ৖৑ ؇ዛዊ྘ྲྀ ڣ٭݄؇ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ඔ൹ً ل۰ ڢި ّڰ؇ఈః༟ت وۏިد أن ৖৑إ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت، ૭૖ߺࠊك ੯੩أਐಾ ๤ཇود਍ಱ؞ݠ

أරඝى. ّگݠਊಱ؇ت اݿٺ༱ڎام ሌᇿإ ا࠯࠵࠾ިء ቕቆ ᄳᄟا ๤ཇود਍ಱ؞ݠ، ᄭᄟ݁أ؇د

(Hartree) ո٢ر݊ݦي ౏ఢׂؠۑ 2 .2 .2
ොຳ٭ت .N ᄭᄥ݁ފٺگ اܳـܝଫଐوَ؇ت َޙ؇م ሌᇿا ᄭᄥ༟؇݁ٺڰ اܳـܝଫଐوَ؇ت َޙ؇م ᄭႍၽ݁ލ ڣ٭۬ اݿྥٴڎل ؇ਊಱّگݠ 1928 ݿٷ۰ ۱؇رߙߵي اڢଫଐح
۱ڍا ڣ؆ن ዻዧࣕوࢻ اරඝ৙৑ى، ل۰ ިَ৙৑وا ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ۬༶ོྡྷٺ ݁ٺިݿޔ ۋگܭ ሒᇭ ݁ފٺگܭ ႟ၽ૰૖ ౫౜దݠك ا৕৑ܳـܝଫଐون أن اڣଫଐض

اࠍ੆ݠ[54]. ا৖৑ܳـܝଫଐون ೞಱّگݠ أي وۋ٭ڎ اܳـܝଫଐون ሌᇿإ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݁ٺأڎدة ۏފ٭݄؇ت ᄭႍၽ݁ލ ොຬިل ೞಱاܳٺگݠ
:[55]۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ا༡৙৑؇دل۰ ۰༥ިৎ৊ا ᄴᄟوال ๤ཇ؇݁ٴ ༥ڎاء ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا ይዧٷޙ؇م اৎ৊ިۏ٭۰ ᄭᄟاᄴᄟا ّݱٴں ᄭᄟ؇੆اࠍ ۱ڍه ሒᇭ

(11 .2) Ψ(r1, r2, . . .) =
Ne∏
i=1

Ψi(ri) = Ψ(r1)Ψ(r2) . . .Ψ(rNe)

ఇዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت. ঌ႓ၽܳا اܳأڎد ި۱ Ne ۋ٭ت
ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت: ᆇᅹ٭ؕ ޗ؇ڢ؇ت ᆇ୞୘ިع ૭૜؇وي اܳٷޙ؇م ޗ؇ڢ۰ وّܝިن

(12 .2) Ee =
Ne∑
i=1

Ei

:ሒᇿ؇اܳٺ اܳٷۜި আॻ༟ ۱؇رߙߵي ᄭᄟ݁أ؇د ް݄૭૜ มฆܳوا اܳިا༡ڎ اࠍ੊ފࡗࡲ َޙ؇م ሒᇃި۱؇݁٭ܹٺ وّܝٺص

(13 .2) Hi =
−h̄2

2m
∇2

i + Ui(ri) + Vi(ri)

ۋ٭ت:
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و૭૏؇وي: ୒ୖ؇رߙߵي اܳڰأ؇ل اᆇᅀܳިن :Vi(ri) •

(14 .2) Vi(ri) =
1

2

∑
i,j ̸=i

ke2

|ri − rj|

اܳٺ؇ܳ٭۰: ً؇ܳأٴ؇رة لأޚް و α ل۰ ިَ৙৑ا ۋگܭ ሒᇭ i ఇዳዧܳـܝଫଐون اႤၽܳ݁ٷ۰ اܳޚ؇ڢ۰ :Ui(ri) •

(15 .2) Ui(ri) = −
∑
α

Zαke
2

|ri − Rα|

،ᄭᄥ༟؇ٺڰৎ৊ا ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ًިݬژ ૭૏݄ں ৖৑ ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا أن ৖৑إ اࠍ੆ݠة، ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ڣݠݪ٭۰ আॻ༟ ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا لأٺ݄ڎ
ڣިك. ޗݠف ݆݁ ೞಱܳٺگݠ؇ً ۱ڍا ඔ൹ފොູ ሌᇿا ا࠯࠵࠾ިء ሌᇿا أدى ؇݁ و۱ڍا ڣݠ݁٭ިَ؇ت ؇ዛኡأ আॻ༟ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ؕ݁ ਐಱأ؇݁ܭ ৖৑و

(Hartree-Fock) ؔܙك - ո٢ر݊ݦي ౏ఢׂؠۑ 3 .2 .2
ଫଐ᛻ොູم ৖৑ (13) ᄭᄟأ؇دৎ৊ا ୒ୖ؇رߙߵي ۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟدا [55]أن 1930 ༟؇م ሒᇭ ڣިك ଫଃஓ୷دఈఃڣ ඔ൹ً ۱؇رߙߵي، ೞಱّگݠ ሒᇭ اܳٷگ؇فݧ ۰੊أ؇ࠍৎ৊
ඔ൹َوଫଐإܳـܝ أي ܳٺٴ؇دل ً؇ܳྡྷފٴ۰ ݁ٺٷ؇ޖݠة ݪڎ ۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟدا ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ڣݠ݁٭ިن ؜݆ ؜ٴ؇رة ا৕৑ܳـܝଫଐون ৙৑ن ،ሒᇿܳٴ؇و ا৖৑ݿྥٴأ؇د ݁ٴڎأ

:"ଫଃّఈఃݿ "ො੼ڎد ًـ ୒ୖ؇رߙߵي ۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟدا اݿྥٴڎال لݑ ޗݠ ؜݆ اܳأ٭ص ۱ڍا ਐಸݱۜ٭ں ڣިك ڢ؇م ۱؇رߙߵي، ᄩᄥᆇᆅأ ؇݁ و۱ڍا

(16 .2) Ψe = Ψe(r1, r2, . . . , rn) =
1√
N !

∣∣∣∣∣∣∣∣∣
Ψ1(r1) Ψ2(r2) · · · Ψn(rn)...
Ψn(r1) Ψ2(r2) · · · Ψn(rn)

∣∣∣∣∣∣∣∣∣
ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت. ༟ڎد N و اܳٺٷޙࡗࡲ، ೑ಸ؇ٔ 1√

N !
ۋ٭ت

:ሒᇆ৚৑Ⴄ၍ وّܝٺص اܳިا༡ڎ، اࠍ੊ފࡗࡲ ܳٷޙ؇م اࠍ੊ڎࢴࣖة ڣިك - ۱؇رߙߵي ᄭᄟ݁أ؇د ሌᇿإ لگިدَ؇ ا௱௯௫ڎد ۱ڍا

E =

∫
Ψ∗(r1, r2, . . .)

[
−h̄2

2m
∇2

i + Ui(ri, . . . ,R1, . . .)

]
Ψ(r1, r2, . . .)dr

+
1

2

∑
i ̸=j

∫
Ψ∗(r1, r2, . . .)

e2

rij
Ψ(r1, r2, . . .)dr(17 .2)

اৎ৊ٺأ؇܋ފ۰. اܳފྟ٭ٷ؇ت ذات ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ඔ൹ً ا৖৑رਊಾ؇ޗ؇ت ޗ؇ڢ۰ و۱ި ؇ً݁؇۱ ᆇᅒ٭ً؇ ً ఈః༟؇ّڰ ڣިك - ۱؇رߙߵي ೞಱّگݠ ዛኗ݄ܭ
لࡤࡲ มฆܳا اܳޚ؇ڢ۰ ڣ؆ن ዻዧᄳᄟ ۰༶وཹྥ٭ ،r′ اৎ৊ިݪؕ ሒᇭ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت وۏިد আॻ༟ r اৎ৊ިݪؕ ሒᇭ اܳـܝଫଐون وۏިد اۋٺ݄؇ل لأٺ݄ڎ

.؇ዛዀڣ ݁ٴ؇ܳؐ ؇ஓ୴دا (EHF) ڣިك - ۱؇رߙߵي ًިاݿޚ۰ ؇ዛዀܹ༟ اࠍ੆ݱިل
اܳިޖ٭ڰ٭۰. اൠശܳ؇ڣ۰ ل۰ ਍ಸޙݠ ّأݠف ᆇᅦܹ٭۰ لگ۰ ޗݠ ሌᇿإ ا࠯࠵࠾ިء ቕቆ اܳݱأިً؇ت ۱ڍه আॻ༟ وይዧٺ؞ܹص
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Density Functional Theory DFT ١ؔո೑ಧاڤ ႞႐دا ١ֵ ֿ܊ۑ 3 .2
اܳިޖ٭ڰ٭۰ اൠശܳ؇ڣ۰ اݿٺ༱ڎام لࡤࡲ ොຳ٭ت ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت، ݿߺࠊك وݬژ ሒᇭ أරඝى ݁گ؇ر۰ً ሌᇿإ (DFT) اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ ૭૜ྥٷڎ
ሒᇭ ۏފࡗࡲ N ܳـ اᆇᅀܳި݁٭۰ ᄭႍၽލৎ৊ا ۰༚؇ݬ٭ إ༟؇دة ل۰ اܳٷޙݠ ۱ڍه ሒᇭ لࡤࡲ ොຳ٭ت ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا ا༥ިৎ৊؇ت دوال اݿٺ༱ڎام ݆݁ ৖৑ࣖࢻ
ଫଃ܋ٴ ਐಸྟފ٭ޔ ૭૜݄ں ڣ۳޶ وዛኞڍا اၯၽܳ٭۰، ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ൠശً؇ڣ۰ Ne ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ༟ڎد اݿྥٴڎال أي وا༡ڎ. ۏފࡗࡲ ᄭႍၽ݁ލ

๤ཇود਍ಱ؞ݠ. ᄭᄟأ؇دৎ৊
ሒᇭ [57] (Fermi) ሒᇧଫଃوڣ [56] (Thomas) ޗި݁؇س ޗިره اᄳᄟي اࡺ࢕ࢦިذج ሌᇿا اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟاᄴᄟا ل۰ َޙݠ ༥ڍور وّأިد
(Kohn)، ܋۱ި݆ :݆݁ ႟၍ ؇ዛኞ ڢ؇م มฆܳا ᄴፁዧراݿ؇ت ۰༶ཹྥ٭ 1964 ༟؇م ปฆۋ لࡤࡲ ቕረ ؇ୖ୒ اܳٷޙݠي اܳٺ؊ݿ྘ݴ أن ৖৑إ ،1927 ༟؇م

اࠍ੆؇ܳ٭۰. ل۰ اܳٷޙݠ ؇ዛዀܹ༟ ّأٺ݄ڎ มฆܳوا (Hohenberg) و۱ި۱ٷଫଊغ (Sham)، ނ؇م

ᆃᅘજੴؔ - ׂܙڲոس ١ֵ ֿ܊ۑ 1 .3 .2
ܳ؞؇ز اৎ৊أݠوڣ۰ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟاᄕც ۰૭૙؇༶݁ٺఈዳዧا ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ܳ؞؇ز اၯၽܳ٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ሒᇧଫଃوڣ ّި݁؇س ݬ؇غ 1927 ݿٷ۰ ሒᇭ
ارਊಾ؇ط ا৖৑؜ٺٴ؇ر ඔ൹ًأ ل؊༠ڍ ৖৑ ௧ਤ݁ިݪ ೞಱّگݠ و۱ި لߺࠊان، ߓߵ ݁ٷޚگ۰ আॻ༟ ّگފ٭݄؇ت ༟ڎة රජ؆࿓اء ዻዧوذ ، [57 ,56] ྵฺ؇༶݁ٺ

اৎ৊گފ۰݄. لߺࠊان ߓߵ ݁ٷ؇ޗݑ ݆݁ ݁ٷޚگ۰ ႟၍ ሒᇭ ۰ਐಸ؇ٔ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اൠശܳ؇ڣ۰ ଫଊّأٺ ّگފࡗࡲ රඝآ ؜ٷڎ أَ۬ ۋ٭ت ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت،
:ሒᇆ৚৑ا ႟ၽاܳލ আॻ༟ E ይዧٷޙ؇م اၯၽܳ٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ إذن

(18 .2) E =

∫
εi[ρ(r)]dr

ًــ: ྵฺ؇༶ٺৎ৊ا اܳ؞؇ز ঒়؇ڣ۰ وّأޚް
(19 .2) ρ = E

3/2
f

(
2me

h̄2

)3/2
1

3π2

ًـ: ྵฺ؇༶݁ٺ ܳ؞؇ز اࠍ੆ݠ܋٭۰ واܳޚ؇ڢ۰
(20 .2) T =

3

2
ρEρ

ۋ٭ت:
.r اৎ৊ިݪؕ ؜ٷڎ اܳٷޙ؇م ޗ؇ڢ۰ :εi •

.ሒᇧଫଃڣ ޗ؇ڢ۰ :Ef •
෠ຶڎ: ඔ൹اܳފ؇ًگٺ ඔ൹أ؇دܳٺৎ৊ا ݆݁

(21 .2) Ef =
ρ2/3

2me

(
3π2
)2/3

(22 .2) T =
3

5

h̄2

2me

(
3π2
)2/3

ρ5/2

:ሒሃ ሒᇧଫଃܳٺި݁؇س-ڣ اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰
(23 .2) TTF =

∫
Tdr
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت، ارਊಾ؇ط ا৖৑؜ٺٴ؇ر ඔ൹ًأ ل؊༠ڍ ৖৑ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ൠശܳ؇ڣ۰ ௧ਤ݁ިݪ ೞಱّگݠ ሒሃ ሒᇧଫଃس-ڣ؇݁ިّ ل۰ َޙݠ ڣ؆ن ؇َாணذ პაႰو
ًــ: ّأޚް ሒᇧଫଃڣ ܳٺި݁؇س اၯၽܳ٭۰ واܳޚ؇ڢ۰

(24 .2) ETF =
3

5

h̄2

2me

(
3π2
)2/3 ∫

ρ5/2dr +
∫
V (r)ρ(r)dr + 1

2

∫
ρ(r)ρ(r′)
|r − r′| dr

اൠശܳ؇ڣ۰ ޗ؇ڢ۰ ஓ୷ټܭ ሒᇃ؇اܳټ اࠍ੆ڎ .ρ(r) اൠശܳ؇ڣ۰ ؕ݁ ᄭᄥ༟؇݁ٺڰ ଫଃ༚ اܳـܝଫଐوَ؇ت ܳٷޙ؇م اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ا৙৑ول اࠍ੆ڎ ஓ୷ټܭ ොຳ٭ت
(اܳـܝଫଐون- ม฀݁ިܳިاܳـܝ اܳٺڰ؇༟ܭ ޗ؇ڢ۰ لިاڣݑ اܳټ؇ܳت اࠍ੆ڎ .ሒᇚر؇༠ ௧ௌਃಾ؇وݿٺଫଐاܳـܝ ᆇᅒިن ۋگܭ ሒᇭ ݁ިۏިدة ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا

اܳـܝଫଐون).
اܳٺٴ؇دل ޗ؇ڢ۰ ا৖৑؜ٺٴ؇ر ඔ൹ًأ ل؊༠ڍ ৖৑ اࡺ࢕ࢦިذج ۱ڍا أن პაႰ ༠؇ޗ۰٪، اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ᄭᄟ݁أ؇د ොຬٺިي ሒᇧଫଃڣ - ّި݁؇س ஓ஁ިذج

وا৖৑رਊಾ؇ط.
:ሒᇧଫଃڣ ّި݁؇س ஓ஁ިذج আॻ༟ اܳٺۜފ྘ٷ؇ت ًأݥ ೑ಱරජأ

دߌߵاك: ޗݠف ݆݁ اৎ৊گଫଐح اܳٺٴ؇دل ڣأܭ •

(25 .2) ETFD = ETF + Cx

∫
ρ4/3dr

:଩଍ڣ٭؞ ޗݠف ݆݁ اৎ৊گଫଐح ا৕৑رਊಾ؇ط ڣأܭ •

(26 .2) Ec[ρ] =
−0.056ρ4/3

0.079 + ρ1/3

ټܙ٢ڷ - ٢ܙ٢רજ੻غ ١ֵ ֿ܊ۑ 2 .3 .2
م. 1924 ݿٷ۰ ሒᇭ ًިݪأ۳؇ ڢ؇م มฆܳا [58] و܋۱ި݆ ۱ި۱ٷଫଊغ ل۰ َޙݠ มฆగఒ݁ފ আॻ༟ ൠശይዧ؇ڣ۰ اܳިޖ٭ڰ٭۰ ᄭᄟاᄴᄟا ل۰ َޙݠ ୋଲّߙߵ

(෥ີո۰أ જੴ֏׫ჸჃ ١ؔո೑ಧاڤ) وټܙ٢ڷ ٢ܙ٢רજ੻غ ١ֵ ڤר܊ۑ ᅽᅰوॊूا ١ஈஃۻिऻا 1 .2 .3 .2
ً؇ൠശܳ؇ڣ۰ ّأݠف ይዧٷޙ؇م اၯၽܳ٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ڣ؆ن Vext ሒᇚر؇༠ ᆇᅒިن ؕ݁ ّڰ؇༟ܭ ሒᇭ ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ ሒᇭ ۏފ٭݄޶ َޙ؇م ৙৑ي ً؇ܳྡྷފٴ۰

.۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا ঒়؇ڣٺ۬ ؜ਵڣب إذا ؇ዛው݁أݠڣ ஓ୷ܝ݆ اܳٷޙ؇م ۊݱ؇فݧ ᆇᅹ٭ؕ أي ،ρ(r) ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا
(27 .2) E = Eρ

(28 .2) E(ρ) = T (ρ) + Vee[ρ] +

∫
drVextρ(r) = F [ρ] +

∫
drVextρ(r)

(29 .2) F (ρ) = T [ρ(r)] + Vee[ρ(r)]

ۋ٭ت:
اࠍ੆ݠ܋٭۰. اܳޚ؇ڢ۰ :T (ρ) •

إܳـܝଫଐون. - إܳـܝଫଐون اܳٺڰ؇༟ܭ ޗ؇ڢ۰ :Vee[ρ] •
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

اڤ׫֏ոܽݦ) (ڲץ׿أ ٢ܙ٢רજ੻غ ١ֵ ڤר܊ۑ ١ॴబոاڤ׭ ١ஈஃۻिऻا 2 .2 .3 .2
ᄭᄟ؇࠯࠵࠺ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اൠശܳ؇ڣ۰ ؕ݁ ਐಱިاڣݑ ይዧٷޙ؇م اၯၽܳ٭۰ ይዧޚ؇ڢ۰ ሌᇃد৙৑ا اࠍ੆ڎ ا৖৑ݿ؇ݿ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ ሒᇭ َޙ؇م ႟ၽܳ أن ل۰ اܳٷޙݠ ۱ڍه ਍ಾݧ

.ρfond(r) ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰
(30 .2) Eρfond(r) = minE

(31 .2) E(ρ) = ⟨Ψ|H|Ψ⟩

(32 .2) E(ρ) = ⟨Ψ|T + V |Ψ⟩

ොຳ٭ت:
ఇዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت. اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ :T •
ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت. ّڰ؇༟ܭ ᆇᅒިن :V •

ا৙৑َޙ۰݄. ৵৩ৠ٭ؕ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ۋފ؇ب ஓ୷ܝٷٷ؇ E(ρ) ஓ୾أݠڣ۰ إذا

(Kohn-Sham) ո۳م ټܙ٢ڷ- ႞႐دո֔ڲ 3 .3 .2
ଫ଒أ܋ ا৖৑݁ިر ෠ຬأܭ ሒᇿو؇ً ݁ٴڎأ ان პაႰ ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ؇ዛውڣ؇়঒ ఈః༠ل ݆݁ دڢ٭ݑ ႟ၽ૰૖ وݬڰ۳؇ لݱأص ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ᄎცරඞ إن
[59] 1965 ݿٷ۰ وނ؇م ܋۱ި݆ اڢଫଐح اܳ؞؇ل۰ ۱ڍه وܳٺۜگ٭ݑ ا৕৑؜ٺٴ؇ر. ඔ൹ًأ ا༠ڍ۱؇ ෠ຬص มฆܳا ا௰௯௫ٺܹڰ۰ اᄴᄟوال ૭૖ྟص ّأگ٭ڎا
ᆇᅀܳިَ؇ت ෛູݯؕ (ᄭᄥ༟؇݁ٺڰ ଫଃ༚) ᄭᄥ݁ފٺگ ৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ঌॻڣأ َޙ؇م ً؇ݿٺ༱ڎام ᄭႍၽލৎ৊ا ۱ڍه আॻ༟ اܳٺ؞ܹص اৎ৊݄ܝ݆ ݆݁ ෠ຬأܭ ؇༥ިذஓ஁

اࠍ੆گ٭ࠔࠫ. ይዧٷޙ؇م ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اൠശܳ؇ڣ۰ َڰݴ ؇ዛኗᄴᄟ لܝިن ොຳ٭ت ،ሒᇿو؇ً ݁ٴڎأ ا৖৑؜ٺٴ؇ر ඔ൹ًأ وا༠৙৑ڍ Veff(r) ᄭᄟ؇ڣأ ༠؇رۏ٭۰
ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݆݁ ۋگ٭ࠔࠫ ܳٷޙ؇م T [ρ(r)] اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ༡ڎ ّأިلݥ ނ؇م - ܋۱ި݆ اڢଫଐح E(ρ) ᄭᄟاᄴᄟا ܳٺ༲ڎࢴࣖ
ρ(r) اൠശܳ؇ڣ۰ َڰݴ ؇ୖ୒ وܳـܝ݆ ᄭᄥ༟؇݁ٺڰ ଫଃ༚ ৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ܋۱ި݆-ނ؇م) (َޙ؇م ঌॻڣأ ܳٷޙ؇م اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ොຳڎ ڣ٭݄؇ ᄭᄥ༟؇ٺڰৎ৊ا

:ሒᇿ؇اܳٺ ႟ၽܳލ؇ً Vext ሒᇚر؇༠ ᆇᅒިن ۋگܭ ሒᇭ ۋگ٭ࠔࠫ ܋ٷޙ؇م اၯၽܳ٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ۰ً؇঺঒ ؇༡ଫଐاڢ وڢڎ اࠍ੆گ٭ࠔࠫ، ይዧٷޙ؇م

(33 .2) EKS = F (ρ) +

∫
Vextρ(r)dr = TS(ρ) + EH(ρ) + EXC(ρ) +

∫
Vext(r)ρ(r)dr

(34 .2) TS =
Ne∑
i=1

⟨Ψi|
−h̄2

2m
∇2

i |Ψi⟩

(35 .2) EH =
e2

2

∫
ρ(r)ρ(r′)
|r − r′| d

3r

ۋ٭ت:
.Ψi وا༡ڎ ࠍ੊ފࡗࡲ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ৖৑؇੆ت أݿ؇س আॻ༟ ؇ዛውᚳ؇঺঒ ஓ୷ܝ݆ ،ᄭᄥފٺگৎ৊ا ఇዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ :TS •

ا৕৑ܳـܝଫଐون. ൠശܳ؇ڣ۰ ሒᇆاᄳᄟا ً؇ܳٺڰ؇༟ܭ اৎ৊ݠਊಾޚ۰ ሒᇧިܳިاܳـܝ اܳٺڰ؇༟ܭ ޗ؇ڢ۰ أو ۱؇رߙߵي ޗ؇ڢ۰ :EH •
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

ඔ൹ً اܳڰݠق أ༠ڍ لࡤࡲ اࠍ੆ݠة، ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ৖৑؇༡ت وݬژ ሒᇭ ؇݄ዛᔻ دورا اࠍ੆ݠ܋٭۰ واܳޚ؇ڢ۰ ۱؇رߙߵي ޗ؇ڢ۰ ݆݁ ႟၍ ّܹأص
ሒᇭ ۱؇رߙߵي وޗ؇ڢ۰ اࠍ੆گ٭گ٭۰ اܳٺڰ؇༟ܭ ޗ؇ڢ۰ ඔ൹ً اܳڰݠق ሌᇿا ً؇৕৑ݪ؇ڣ۰ ᄭᄥ༟؇ٺڰৎ৊ا ଫଃ༚ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت وޗ؇ڢ۰ اࠍ੆گ٭گ٭۰ اࠍ੆ݠ܋٭۰ اܳޚ؇ڢ۰

ًــ: واৎ৊أݠڣ۰ EXC وا৖৑رਊಾ؇ط اܳٺٴ؇دل ޗ؇ڢ۰ ؜ٴ؇رة
(36 .2) EXC(ρ) = [T (ρ)− TS(ρ)] + [Vee(ρ)− EH(ρ)]

اܳٺ؞؇ߌߵ: ݁ٴڎأ ਐಸޚٴ٭ݑ
(37 .2) δEXC

δΨ∗
i (r)

=
δTS
δΨ∗

i (r)
+

[
δEH

δρ(r) +
δEXC
δρ(r) +

δEext
δρ(r)

]
δρ(r)
δΨ∗

i (r)
ނ؇م: - ܋۱ި݆ ݁أ؇د৖৑ت আॻ༟ ොຶݱܭ

(38 .2) ⟨Ψi|Ψj⟩ = δij

ل۰: اܳྥފި আॻ༟ ا௱௯௫؇ڣޙ۰ ๤ཇط وਐಸޚٴ٭ݑ
(39 .2) HKSΨi(r) = (TS + Veff(r))Ψi(r) = εiΨi(r)

(40 .2) ρ(r) =
∑
i=1

|Ψi(r)|2

(41 .2) Veff = VH + VXC + Vext

(42 .2) Veff =
δEH

δρ(r) +
δEXC
δρ(r) +

δEXC
δρ(r)

ۋ٭ت:
ارਊಾ؇ط. ਊಾ؇دل ᆇᅒިن :VXC = δEXC

δρ(r) •
اܳٺٴ؇دل ޗ؇ڢ۰ ොູڎࢴࣖ ؜ٷڎ ،؇ዛዊ྘ྲྀ ڣ٭݄؇ ਐಾڰ؇༟ܭ اܳـܝଫଐون Ne ᄭႍၽލৎ৊ دڢ٭گ۰ ༡ߺࠊل -ނ؇م ܋۱ި݆ ᄭᄟ݁أ؇د ّأޚ޶ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ

وا৖৑رਊಾ؇ط. اܳٺٴ؇دل ᆇᅀܳިن دڢ٭گ۰ ؜ٴ؇رة ොູڎࢴࣖ وۏص ᄳᄟا ،EXC وا৖৑رਊಾ؇ط

ո۳م - ټܙ٢ڷ ႞႐دո֔ڲ ຒݫݻل 4 .3 .2
:ሒᇿ؇اܳٺ ႟ၽاܳލ ݆݁ ᄭᄟأ؇دৎ৊ا ༡ܭ ሌᇿا لޝدي -ނ؇م ܋۱ި݆ ೞಱّگݠ إޗ؇ر ሒᇭ ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ༡ܭ

(43 .2) HKS =
−h̄2∇2

i

2m
+

e2

4πε0

∫
ρ(r′)
|r − r′|dr

′ + Vxc + Vext

:ሒᇿ؇اܳٺ ႟ၽاܳލ ݆݁ ّܝިن ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د و݁ٷ۬
(44 .2) |HKSΨi| = |EiΨi|

ൠശይዧ؇ڣ۰ اৎ৊ފٺ༱ڎ۰݁ لڰ؇ت ይዧٺأݠ وڣگً؇ DFT আॻ༟ ّأٺ݄ڎ มฆܳا ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اܳٴྡྷ٭۰ ࠍ੆ފ؇ب ا௰௯௫ٺܹڰ۰ اܳޚݠق ّݱྡྷ٭ژ ஓ୷ܝ݆
: [56] ঌॻل პაႰ ا৖৑ݿ؇ݿ٭۰ ۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟدا ّأޚް ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ܋۱ި݆-ނ؇م. و݁ڎارات واႤၽ݁৕৑َ؇ت ൠശይዧ؇ڣ۰ واৎ৊ފٺ༱ڎ۰݁

(45 .2) Ψi(r) =
∑
j

Cijφj(r)

ۋ٭ت:
اৎ৊؇دة/2025 ༟ߺࠊم ྾ཏڢ/ ོྟފ۰ ༥؇݁أ۰ 32



اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

.۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟاᄴᄟ ๤དྷྡྷܳا ݁أ؇ఈః݁ت :Cij •
.۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟدا :φj •

،؇ਃ಻ᄴᄟا اܳگ٭۰݄ ؜ٷڎ اၯၽܳ٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ّܝިن ොຳ٭ت ݁ލ؞ިل ݁گڎار ႟ၽܳ Cij اৎ৊أ؇݁ܭ لژ ّأݠ ਐಱޚܹص ܋۱ި݆-ނ؇م ᄭᄟ݁أ؇د ༡ܭ
૭૜ٺ༱ڎم ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ඔ൹ً اܳٺٷ؇ڣݠ وۏިد ુળොຳو اࠍ੆ފ؇ب، ዝཏྥܳ٭ܭ ሌᇿو৖৑ا لߺࠊان ߓߵ ݁ٷޚگ۰ ሒᇭ اܳٺٷ؇ޖݠ ༟؇ܳ٭۰ اܳٷگ؇ط আॻ༟ وّޚٴݑ

ۋ٭ت: اࠍ੆ފ؇ب ሒᇭ ρin ይዧލۜٷ۰ ا৙৑وܳ٭۰ اൠശܳ؇ڣ۰ أد༠ܹب اৎ৊ޚߺࠊب ೞಱاܳٺگݠ ොູگ٭ݑ و༥৙৑ܭ ل۰ ଲ୍ّار ༡ܹگ۰

(46 .2) ρin : اܳލۜٷ٭۰. اൠശܳ؇ڣ۰ اي ا৕৑ܳـܝଫଐون ܳލۜٷ۰ ا৙৑وܳ٭۰ اൠശܳ؇ڣ۰

:ঌॻل პაႰ ّأޚް ނ؇م - ܋۱ި݆ ᄭᄟ݁أ؇د ༡ߺࠊل

(47 .2) (H − εi)Ci = 0

ۋ٭ت:
ނ؇م. - ܳـܝ۱ި݆ ا୒ୖ؇ܹ݁ٺިن :H •

اܳٺ؞ޚ٭۰. ݁ݱڰިڣ۰ :O •

ނ؇م - ܋۱ި݆ ᄭᄟ݁أ؇د ༡ߺࠊل ෛ੼ޚޔ :1 .2 ႟ၽނ
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ارոॻయط - اڤ׫ץոدل ႞႐دا 5 .3 .2
ނ؇م - ܋۱ި݆ ஓ஁ިذج ሒᇭ ๴ཏ྘ཬීෂا ڣ؇ܳأ٭ص ارਊಾ؇ط. - اܳٺٴ؇دل ᆇᅒިن وݬژ وۏص ࢻࣖڢ۰ وނ؇م ܋۱ި݆ ᄭᄟ݁أ؇د ༡ߺࠊل ܳٺ༲ڎࢴࣖ

ݬأٴ؇. اৎ৊أ؇د৖৑ت ༡ܭ ෠ຬأܭ ؇ᆙᆘ ،(37 -2 ᄭᄟأ؇دৎ৊ا) ارਊಾ؇ط - اܳٺٴ؇دل ᆇᅒިن ؜ٴ؇رة ݬأ۰ًި ި۱

(48 .2) εXC = εX + εC

و݆݁ EXC(ρ) ܳـ ݬ٭؞۰ ሌᇿإ ොຶٺ؇ج اܳأ݄ܹ٭۰، اৎ৊݄؇رݿ۰ ሒᇭ ఈዳዧݿٺ༱ڎام ᄭᄥً؇ڢ ނ؇م - ܋۱ި݆ ݁أ؇ఈః݁ت ّܝިن أن أ༥ܭ ݆݁
اܳٺگݠਊಱ؇ت. ૭૙ٺ༱ڎم ዻዧذ أ༥ܭ

Local Density Approximation LDA ֆۛܙिऻا ١ؔոभः ౏ఢׂؠۑ 1 .5 .3 .2
اൠശܳ؇ڣ۰ أن ڣݠݪ٭۰ আॻ༟ ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا لأٺ݄ڎ و ا௱௯௫ܹ٭۰)، (اൠശܳ؇ڣ۰ اৎ৊ިݪؕ ঒়؇ڣ۰ ೞಱّگݠ م 1965 ሒᇭ وނ؇م ܋۱ި݆ اڢଫଐح
႟ၽܳލ؇ً ਊಾ؇دل-ارਊಾ؇ط ޗ؇ڢ۰ ًؕ؇ّ لژ ّأݠ وஓ୷ܝ݆ ݁ިݪأ٭؇، ྵฺ؇༶݁ٺ َޙ؇م ا؜ٺٴ؇ر۱؇ ஓ୷ܝ݆ ྵฺ؇༶ٺৎ৊ا ଫଃ༚ ܳٷޙ؇م ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا

:ሒᇿ؇اܳٺ
(49 .2) ELDAXC [ρ(r)] =

∫
εXC[ρ(r)]ρ(r)dr

ۋ٭ت:
.ρ(r) ۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ঒়؇ڣ۰ ᄩᄟ ۰૭૙؇༶ٺৎ৊ا ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ༚؇ز ሒᇭ اࠍ੊ފࡗࡲ -ارਊಾ؇ط ਊಾ؇دل ޗ؇ڢ۰ ሒሃو :εXC[ρ(r)] •

ارਊಾ؇ط. وޗ؇ڢ۰ ਊಾ؇دل ޗ؇ڢ۰ :ඔ൹݄ڢފ ሌᇿإ εXC[ρ(r)] اৎ৊گڎار ّگފࡗࡲ ஓ୷ܝ݆

(50 .2) εXC[ρ(r)] = εX [ρ(r)] + εC [ρ(r)]

Generalized Gradient Approximation GGA اिऻ֔ڵگ اڤ׫׿رج ౏ఢׂؠۑ 2 .5 .3 .2
ෛູٺܹژ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اൠശܳ؇ڣ۰ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ،ྵฺ؇༶ٺৎ৊ا اܳ؞؇ز ஓ஁ިذج ؜݆ ෛູٺܹژ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اൠശܳ؇ڣ۰ ܋ިن ا௱௯௫ܹ٭۰ اൠശܳ؇ڣ۰ ೞಱّگݠ اᆇᆅܭ

. (GGA) اৎ৊أ݄ܾ اܳٺڎرج ೞಱّگݠ ޖ۳ިر ሌᇿإ أدى ؇݁ ۱ڍا ݁ިݪأ٭؇،
؜ٴ؇رة ۰ً؇঺঒ ஓ஄ب اܳٺأڎلܭ ۱ڍا وًڰݯܭ ࣁࣖرۏ۳؇، আॻ༟ ألݯ؇ لأٺ݄ڎ ًܭ ڣگޔ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ঒়؇ڣ۰ আॻ༟ لأٺ݄ڎ ৖৑ واᄳᄟي

:ሒᇿ؇اܳٺ ႟ၽاܳލ আॻ༟ اܳޚ؇ڢ۰
(51 .2) EGGAXC (ρ) =

∫
εXC[ρ(r),∇ρ(r)]ρ(r)dr

اᄳᄟي f ඔ൹اܳٺۜފ ༟؇݁ܭ ًިاݿޚ۰ LDA ڢٴܭ ݆݁ ً؇ܳڰأܭ ؇ዛዊ݁ اܳٺۜگݑ ቕቆ มฆܳا اᄴᄟڢ٭گ۰ اࠍ੅ݱ؇فݧ আॻ༟ ࠯࠵࠺ڰ؇ظ GGA ௡ਤ૭૜
ොຬگݑ:

(52 .2) EGGAXC (ρ) =

∫
f [ρ(r),∇ρ(r)]ρ(r)dr

Burk و Pedrew ሒሃ ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا ሒᇭ اৎ৊ފٺ༱ڎ۰݁ اܳٺިاًؕ ඔ൹ً ݆݁ LDA. ೞಱّگݠ ሒᇭ اܳڰ۠ިات ඔ൹ފ౫౜భ GGA اܳـ ૭૜݄ں
.[67] (PBE) Emzerhof و Burk و ،[60] (PBE) Ernzerhof و
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(LSDA) അ೪ۻץ቞ቘ ֆۛܙिऻا ١ؔոभः ౏ఢׂؠۑ 3 .5 .3 .2
،ሒᇃوଫଐܳـܝ৖৑ا ඔ൹ފٴይዧ ݁؞ٷޚ۰ আॻ༟ ොູٺިي มฆܳا اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ا৙৑َޙ۰݄ أ༥ܭ ݆݁ LSDA ೞಱاܳٺگݠ وނ؇م ܋۱ި݆ اܳأ؇ৎ৊؇ن اݿٺ༱ڎم
ا৖৑ܳـܝଫଐون) ඔ൹ݿٴ ሌᇿا S ਲ਼ਦߌߵ (ොຳ٭ت LSDA ሌᇿإ LDA و݁ڎدت إݪ؇ڣ٭۰ ل۰ රඞ ۰༥در ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا ඔ൹اܳފٴ لأޚ޶ ۋ٭ت
ޗ؇ڢ۰ ۋ٭ت اܳޚ؇ڢ۰، َڰݴ Ⴄၽܹஓ୷ن ඔ൹َوଫଐإܳـܝ ඔ൹ً ଩ଃاࡺ࢘ࢦ٭ ا๤ཟܳوري و݆݁ اܳٺٴ؇دل-ارਊಾ؇ط، ޗ؇ڢ۰ ا৖৑؜ٺٴ؇ر ඔ൹ًأ ا༠৙৑ڍ أ༥ܭ ݆݁
ሒᇭ اৎ৊ݠਊಾޚ۰ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ঒়؇ڣ۰ ඔ൹ّأ มฆܳا (down)، ৖৑ߖ߳و و (up) ݬأިدا ඔ൹اܳފٴ มฆڣ؇ൠശܳ وޖ٭ڰ۰ ሒሃ وا৖৑رਊಾ؇ط اܳٺٴ؇دل

:[64] ႟ၽاܳލ ݆݁ ّܝިن ᄭᄟ؇੆اࠍ ۱ڍه ሒᇭ ਊಾ؇دل-ارਊಾ؇ط ޗ؇ڢ۰ و؜ٴ؇رة َ؇زل රඝوآ ݬ؇༟ڎا ඔ൹اܳފٴ ᄭᄟ؇༡

(53 .2) ELSDAXC (ρ ↑, ρ ↓) = ρ(r)εXC(ρ ↑ (r), ρ ↓ (r))d3r

أ༥ܭ ݆݁ ۏ٭ڎة ༇຀؇ਐ಻ ّأޚ޶ اৎ৊ިݪؕ ঒়؇ڣ۰ ೞಱوّگݠ ඔ൹ފٴይዧ اৎ৊ިݪؕ ঒়؇ڣ۰ ೞಱّگݠ ༟؇م ႟ၽ૰૖ .ρ = ρ ↑ +ρ ↓ أن اܳأ޺޾ ؕ݁
.۰૭૙؇༶ٺৎ৊ا ଫଃاܳ؞ ا৙৑َޙ۰݄ ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ دڢ٭گ۰ ଫଃ༚ ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا ًިاݿޚ۰ ༇຀؇اܳٷٺ وّܝިن ل۰، اܳٴྡྷ٭ި اࠍ੅ݱ؇فݧ وݬژ

LDA+U ౏ఢׂؠۑ 4 .5 .3 .2
اൠശܳ؇ڣ۰ ೞಱّگݠ ౯ౙదں ቕረ (f (݁ڎارات اܳٺ؇درة ۰ਃಸاଫଐܳا ๤ཛྷ؇؜ٷ او (d݁ڎارات) اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ๤ཛྷ؇؜ٷ আॻ༟ ොູٺިي มฆܳا اৎ৊أگڎة ا৙৑َޙ۰݄ ሒᇭ
(ّݱۜ٭ں DFT+U ஓ஁ިذج আॻ༟ ا৖৑؜ٺ݄؇د ቕቆ اଫଃ༠৙৑ة اܳފٷިات ሒᇭ గጻዧިاد، ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ وݬژ ሒᇭ LDA ا௱௯௫ܹ٭۰
اଫଐৎ৊اًޚ۰[61]. ఋዳዧَޙ۰݄ ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ ܳިݬژ اܳٺگݠਊಱ؇ت ا૭૖ޔ ଫଊلأٺ واᄳᄟي LDA+U ೞಱّگݠ ؇ዛዊ྘ྲྀ و݆݁ Hubbard)،

واܳٺڰ؇༟ܭ f و d اৎ৊ڎرات আॻ༟ ොຬٺިي َޙ؇م ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ اଫଐৎ৊اًޚ۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ৖৑؇੆ت وݬژ ሌᇿا +U LDA ೞಱّگݠ ૭૏ྥٷڎ
ً؇ࠍ੆ڎ[?]: اৎ৊أݠف Hubbard ஓ஁ިذج ً؇ݿٺ༱ڎام d− d اৎ৊ڎارات ඔ൹ً ม฀݁ިܳިاܳـܝ

(54 .2) 1

2
U
∑
i ̸=j

ninj

ᄭᄟدا وّأޚް LDA. ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل (p و s اܳޚ؇ڢ٭ٺ؇ن اܳފਐಱި؇ن (اܳـܝଫଐوَ؇ت اܳٺႤၽڣޝ إܳـܝଫଐوَ؇ت ًگ٭۰ ۰੊݁أ؇ࠍ ّࡤࡲ ྘ྲྀٷ݄؇
:ঌॻل პაႰ LDA+U ೞಱّگݠ ሒᇭ اܳޚ؇ڢ۰

(55 .2) ELDA+U = ELDA + 1

2
U
∑
i ̸=j

ninj −
UN(N − 1)

2

اܳٺݱۜ٭ں ଫଃ༠৙৑ا اࠍ੆ڎ ஓ୷ټܭ LDA، ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل ؇ዛዀܹ༟ اৎ৊ٺۜݱܭ p و s اܳޚ؇ڢ٭ٺ؇ن اܳފਐಱި؇ن ޗ؇ڢ۰ ஓ୷ټܭ ELDA ஓ୷ټܭ ۋ٭ت
ل۰ واܳأߺࠊ اܳފڰܹ٭۰ اৎ৊ڎارات ඔ൹ً اܳٺٴ؇دل ޗ؇ڢ۰ U ஓ஄ټܭ Hubbard، ّݱۜ٭ں ሒᇭ d− d اৎ৊ڎارات ඔ൹ً ม฀݁ިܳިاܳـܝ اܳٺڰ؇༟ܭ ሒᇭ

.d اܳޚ؇ڢ٭۰ ل۰ اܳފި اܳـܝଫଐوَ؇ت ஓ୷ټܭ ni Hubbard، ل

GGA+U ౏ఢׂؠۑ 5 .5 .3 .2
ඔ൹ً ا৖৑رਊಾ؇ط لܝިن اܳٷ؇درة، ا৙৑رݪ٭۰ ๤ཛྷ؇اܳأٷ أو أرݪ٭۰ ۰ਃ಻݁أڎ ๤ཛྷ؇؜ٷ اਐ಻گ؇ܳ٭۰، ๤ཛྷ؇؜ٷ আॻ༟ ොູٺިي มฆܳا ا৙৑َޙ۰݄ ሒᇭ
ۋ٭ت دڢ٭گ۰، ༇຀؇ਐ಻ ቕሹّگڎ GGA ೞಱܳٺگݠ ஓ୷ܝ݆ ৖৑ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ،f و d اৎ৊ڎارات اܳـܝଫଐوَ؇ت ܳިۏިد َޙݠا ނڎࢴࣖ ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت
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࿓؆ݪ؇ڣ۰ اܳٴ؇ۋټިن ڢ؇م اܳٷޚ؇ق ੊਼ިة ڢ٭۰݄ ሒᇭ اࠍ੅ޚ؊ ۱ڍا وܳٺ༶؇وز اܳٷޚ؇ق، ੊਼ިة ڢ٭۰݄ ݆݁ ጵ጑لگ GGA ೞಱّگݠ اݿٺأ݄؇ل أن و༥ڎ
اܳٺ۠ݠ཯ྟ٭۰. اܳگࡗࡲ ݆݁ ༥ڎا ۰ਊಱڢݠ اܳٷޙݠي اࠍ੆ފ؇ب ڢ٭۰݄ ّܝިن ᄭᄟ؇੆اࠍ ۱ڍه ሒᇭ ، U Hubbard ༡ڎ

اܳٺ؇ܳ٭۰: ً؇ܳأٴ؇رة اܳޚ؇ڢ۰ وّأޚް

(56 .2) EGGA+U = EGGA +
[
U

2
− J

2

]∑
σ

[(∑
m

nσ
m,m

)
−

(∑
m,m′

nσ
m,m′ , nσ

m,m′

)]

ل؇ت ይዧފި ᄭᄟިލ؞ৎ৊ا ً؇ৎ৊ڎارات اࠍ੅؇ݬ۰ اৎ৊ݱڰިڣ۰ ஓ஄ټܭ n ،ม฀݁ިܳިاܳـܝ اܳٺڰ؇༟ܭ ݁ݱڰިڣ۰ ݁گߺࠊب ๤ཛྷ؇؜ٷ ஓ஄ټܭ J و U ۋ٭ت
−1 اܳگࡗࡲ وّ؊༠ڍ ඔ൹اܳފٴ ৖৑؇༡ت ሌᇿا ଫଃ૰૜ σ ،−1, 0, 1,−2, 2 اܳگࡗࡲ وّ؊༠ڍ d اৎ৊ڎارات ௰௯௫ٺܹژ ଫଃ૰૜ m′ و m اܳޚ؇ڢ٭۰.

.1 و

اڤပ࿮ڲڞ واڤჸႱܙن ոػ܋מ اચઁिऻاࠥࡇة ١ֵ اिऻۻ׫ܙ اॊूڲܙاج ֵؠ١ ܈ۑ 4 .2
ّޚިߌߵ ቕቆ ۏފࡗࡲ، N ොຬٺިي ܳٷޙ؇م ۰ਃಾاᄳᄟا واܳگࡗࡲ اၯၽܳ٭۰ واܳޚ؇ڢ۰ ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ ঒়؇ڣ۰ ෠ຬ৕৑؇د ܋۱ި݆-ނ؇م ᄭᄟ݁أ؇د ༡ܭ لޝدي
اܳٷިً؇ت ݆݁ ሒᆶ؇ዛኡ ৖৑ ༟ڎد ؜݆ ༇ຐ؇اܳٷ اܳڰأ؇ل واᆇᅀܳިن ۰༥ިৎ৊ا دوال ႟ၽނ আॻ༟ ً؇৖৑؜ٺ݄؇د ނ؇م ܋۱ި݆ ᄭᄟ݁أ؇د ࠍ੆ܭ ޗݠق ༟ڎة
ا৖৑؜ٺ݄؇د ቕቆ اᄳᄟي Wien2K ༇ံ؇َߓߵ ሒᇭ ૭૜ٺ༱ڎم มฆܳوا اႤၽܳ݁ܭ، واᆇᅀܳިن ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا لگ۰ ޗݠ ؇ዛዊ྘ྲྀ ݆݁ มฆܳوا وا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت

اܳأ݄ܭ. ۱ڍا ሒᇭ اࠍ੆ފ؇ً؇ت රජ৕৑اء ༟ܹ٭۬
๤ཇود਍ಱ؞ݠ. ᄭᄟأ؇دৎ৊ ༡ܭ ஓ୾ټ؇۰ً [63] أࢾࣖرݿިن ޗިر۱؇ มฆܳا (LAPW) اৎ৊ٺگڎ۰݁ اࠍ੅ޚ٭۰ ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا لگ۰ ޗݠ ّأڎ

اिऻ׫ؠ׿ڲ١ ١ֵ اिऻۻ׫ܙ ١ຖܙिऻا ֵؠ١ ܈ۑ 1 .4 .2
ا৕৑ܳـܝଫଐون ذات ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ࠍ੆ܭ Ⴇ၍ݿ؇س َ(APW) اৎ৊ٺگڎ۰݁ ل۰ اৎ৊ފٺި ا༥ިৎ৊؇ت دوال م، 1937 ݿٷ۰ ሒᇭ ݿఈఃߙߵ اڢଫଐح

ൠശይዧ؇ڣ۰. اܳިޖ٭ڰ٭۰ ᄭᄟاᄴᄟا ل۰ َޙݠ و وނ؇م ܋۱ި݆ ᄭᄟ݁أ؇د ؕ݁ ਐಱިاڣݑ ଫଃ༠৙৑ا و۱ڍا اܳިۋ٭ڎ،
ا௰௯௫ٺܹڰ۰. ل۰ اᄳᄟر اৎ৊ިاڢؕ ۋިل റണ೺ۜިر ࣁࣖا༠ܭ ࢻࣖون اܳـଲ୍ات ݆݁ ᄎჼٴ૰૖ ᄭᄥټᆙᆘ ًߺࠊرة ଫଊَأٺ ๤ཇودَ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ༡ܭ ዝཏྥܳ٭ܭ

اܳٴ྘ٷ٭۰ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ. muffin-tin ೞಱّگݠ V (r) اᄴᄟوري اܳـଲ୍وي ஓ୾ٺިݿޚ۬ اܳٴߺࠊري اࠍ۳੊ڎ اݿྥٴڎال لࡤࡲ ا௯௫௵؇ل، ۱ڍا ሒᇭ
.V0 اৎ৊ٺިݿޚ۰ ڢ٭݄ٺ۬ و૭૜؇وي ،؇ًਐಸ؇ٔ اࠍ۳੊ڎ لܝިن اܳـଲ୍ات، ඔ൹ً

M.T ᆇᅒިن ႟ၽނ :2 .2 ႟ၽނ
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ૰૜݄ܭ اܳٴ྘ٷ٭۰ اৎ৊ٷޚگ۰ ۰ਃ಻؇اܳټ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ ،؇ዛኞ ا৖৑رਊಾ؇ط ނڎࢴࣖة وا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ل۰ ިَ৙৑ا ૰૏݄ܭ MT ாணة دا༠ܭ
ل۰. ިَ৙৑؇ً ا৖৑رਊಾ؇ط ݪأ٭ڰ۰

ل۰ ިَ৙৑ا ݆݁ ۰ਊಱاܳگݠ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ ،(2 .2 ႟ၽاܳލ) أݿ؇ݿ٭۰ و݁ٷޚگ۰ ྘ྲྀٷ٭۰ ݁ٷޚگ۰ ඔ൹݁ٷޚگٺ ሌᇿا اܳڰݯ؇ء ّگފࡗࡲ ݿఈఃߙߵ أڢଫଐح
اࠍ۳੊ڎ لܝިن و rα ڢޚݠ۱؇ َݱژ (S) ل۰ ذر ாணة ًިاݿޚ۰ ො੼ڎودة اৎ৊ٷޚگ۰ ۱ڍه ،ᄭᄟ݁أݞو ذرة ᄭᄟ؇੆ࠍ ᄭᄥٔ؇ᆙᆘ ۰༥ިৎ৊ا ᄭᄟودا اࠍ۳੊ڎ

:ঌॻل პაႰ اৎ৊ިۏ٭۰ ᄭᄟاᄴᄟا وَܝٺص ،೑ಸ؇ٔ واᆇᅀܳިن ل۰ ݁ފٺި اৎ৊ިۏ٭۰ اᄴᄟوال ّܝިن اܳٴ྘ٷ٭۰ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ .؇ً࿌وாண ݁ٺٷ؇ޖݠاً

(57 .2) Φ(r) =


1√
Ω

∑
GCGe

i(G+K)·r r ≤ r0∑
lmAlmUl(r)Ylm(r) r > r0

ۋ٭ت:
ا༡ިܳڎة. ᄎჼނٴ ܾ࿭੗ :Ω •

.Ylm ل۰ اܳـଲ୍و ا༡৖৑ڎاਃು؇ت ሒᇭ اܳٺޚިر ݁أ؇ఈః݁ت :CG و Alm •
:႟ၽܳލ؇ً ّܝٺص มฆܳوا ሒᇼ؇اܳލأ ࠯࠵࠾ݞء ๤ཇودَ؞ݠ ᄭᄟأ؇دৎ৊ ݁ٷٺޙܾ ༡ܭ ሒሃ :Ul(r) •

(58 .2)
{
−d2

dr2
+
l(l + 1)

r2
+ V (r)− El

}
rUl(r) = 0

ۋ٭ت:
اܳޚ؇ڢ۰. ݁أ؇݁ܭ :El –

MT. اܳـଲ୍ة دا༠ܭ ᆇᅀይዧިن ل۰ اܳـଲ୍و اৎ৊ݠ঴঒؇ت :V (r) –
༡ڎود ؜ٷڎ ਍ಾأڎم ؇ዛኡأ ৖৑إ ይዧٷިاة، ۰ਃಾذا ᄭᄟ؇༡ أي ؕ݁ ݁ٺأ؇݁ڎة ሒሃو اܳފ؇ًگ۰، ᄭᄟأ؇دৎ৊؇ً اܳލأ؇؜٭۰ اᄴᄟوال لژ ّأݠ لࡤࡲ

اܳٺ؇ܳ٭۰: ᄭᄟأ؇دৎ৊ا ሒᇭ ඔ൹݁ٴ ި۱ პაႰ اܳـଲ୍ة[65].

(59 .2) (E2 − E1)rU1U2 = U2
d2rU1

dr2
− U1

d2rU2

dr2

ۋ٭ت:
.ሒᇿاܳٺިا আॻ༟ E2 و E1 ይዧޚ؇ڢ؇ت اৎ৊ިاڣگ۰ اܳލأ؇؜٭۰ اࠍ੆ߺࠊل ஓ஄ټܭ :U2 و U1 •

๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ༡ߺࠊل ሒሃ ل۰ اৎ৊ފٺި ا༥ިৎ৊؇ت أن ඔ൹ً ۋ٭ت اৎ৊ިۏ٭۰، ᄴፁዧوال ༠؇ص ً؇ۊٺ٭؇ر ݿఈఃߙߵ ڢ؇م لگ۰، اܳޚݠ ۱ڍه ሒᇭ
اᄴᄟوال ڣ؆ن ل۰ اܳـଲ୍و اᆇᅀܳިَ؇ت ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ أي MT ாணة دا༠ܭ ྘ྲྀٷ݄؇ MT)، ாணة ༠؇رج اܳٴ྘ٷ٭۰ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ) ೑ಸ؇ٔ ۏ۳ڎ ሒᇭ

.۰ਃಾاᄳᄟا اܳگ٭۰݄ ૭૏؇وي El أن ཯ྦྷٴب و݁ٷ۬ اࠍ੆ܭ، ሒሃ اܳލأ؇؜٭۰
ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا ڣ؆ن اܳٺٷ؇ޖݠ ਍ಾ؇ڢݧ ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ أ݁؇ ،۬༥و৙৑ا ݁ٺ݄ݠ஼ணة اည৊ܝأٴ۰ اܳٴྡྷ٭۰ ذات గጻዧݠ঴঒؇ت ݁ٷ؇ݿص ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا

دڢ۰. أڢܭ لݱٴں
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

ل۰ اৎ৊ފٺި ༥ިగጻዧ؇ت CG اৎ৊أ؇ఈః݁ت ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ Alm اৎ৊أ؇ఈః݁ت ๤๑ฺ لࡤࡲ MT، اܳـଲ୍ة ݿޚں আॻ༟ Φ ᄭᄟاᄴᄟا ل۰ اಣಕᕬݠار ܳݯ݄؇ن
أن: ෠ຶڎ ل۰ ଫଊ᛻੊اࠍ اࠍ੆ފ؇ً؇ت اරජاء وًأڎ اܳٴ྘ٷ٭۰. اৎ৊ٷ؇ޗݑ ሒᇭ اৎ৊ިۏިدة

(60 .2) Alm =
4πil√
ΩUl(rl)

∑
G

CGJl(|K + G|r0)Y ∗
lm(K + G)

ۋ٭ت:
྘ྲྀފ٭ܭ. ᄭᄟدا ஓ஄ټܭ :Jl •

أݿ؇ݿ٭۰ دوال আॻ༟ ౫౜రݱܭ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ MT ாணة ሒᇭ اܳލأ؇؜٭۰ اᄴᄟوال ؕ݁ ݁ٺިاڣگ۰ ّݱٴں G ب اৎ৊أݠڣ۰ ۰ਃಾاᄳᄟا اᄴᄟوال
ாணة. ݿޚں আॻ༟ ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟأ؇دৎ৊ ༡ߺࠊل ؜݆ ؜ٴ؇رة ّܝިن APWs

ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ ًޚݠ ᆙᆊ٭ب APW لگ۰ ޗݠ আॻ༟ اܳٺ؞٭ଫଃات ݆݁ ۰༟ިᆇ୞୘ [63] وأࢾࣖرݿިن [66] ܋ިܳ٭ٷؐ أد༠ܭ
ۊޚ٭؇.

(FP-LAPW) اڤပ࿮ڲڞ واڤჸႱܙن ոػ܋מ اચઁिऻاࠥࡇة اॊूڲܙاج ֵؠ١ ܈ۑ 2 .4 .2
ոػ܋מ اચઁिऻاࠥࡇة ١ֵ اिऻۻ׫ܙ اॊूڲܙاج ֵؠ١ ܈ۑ ڲץ׿أ 1 .2 .4 .2

ً؇ܳྡྷފٴ۰ U ′
l (r)Ylm(r) ؇ዛኤ؇و݁ލٺگ Ul(r)Ylm(r) اܳލأ؇؜٭۰ ᄴፁዧوال ۊޚ٭۰ ߙߵ྘ོٴ؇ت ሒሃ MT ாணة دا༠ܭ ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰ اᄴᄟوال

ይዧޚ؇ڢ۰.
:ሒᇿ؇اܳٺ ا๤དྷܳط اᄴᄟوال ሒᇭިٺ૭૜ أن ෠ຬص პაႰ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة، ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ ޗݠ ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ პაႰ اᄴᄟوال ّأݠف

(61 .2)
{
−d2

dr2
+
l(l + 1)

r2
+ V (r)− El

}
rU ′

l (r) = rUl(r)

:ሒᇿ؇اܳٺ اܳٷۜި আॻ༟ اৎ৊ިۏ٭۰ ᄭᄟاᄴᄟا ۰ً؇঺঒ ّࡤࡲ

(62 .2) Φ(r) =


1√
Ω

∑
GCGe

i(G+K)·r r ≤ r0∑
lm

[
AlmUl(r) + BlmU̇lm

]
Ylm(r) r > r0

ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة، ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ პაႰ ڣگޔ، اܳٴ྘ٷ٭۰ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ ل۰ ݁ފٺި ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި اৎ৊ިۏ٭۰ اᄴᄟوال ّܝިن
:ঌॻل პაႰ El ෠ຳިار اܳލأ؇؜٭۰ اᄴᄟوال ّިݿ٭ؕ ஓ୷ܝ݆

(63 .2) Ul(E, r) = Ul(E, r) + (E − El)U̇l +O((E − El)
2)

ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة. ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج ᄭᄟ؇༡ ݆݁ أڢܭ اᄴᄟڢ۰ ّݱٴں ೞಱاܳٺگݠ ۱ڍا ً؇ݿٺأ݄؇ل
؜ٷڎ ۰݁؇༟ وًݱڰ۰ ܋ٴଫଃة، ޗ؇ڢ۰ ݁ٷޚگ۰ ሒᇭ اܳٺႤၽڣޝ َޚ؇ڢ؇ت ᆇᅹ٭ؕ আॻ༟ ً؇ࠍ੆ݱިل ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة اৎ৊ިۏ٭۰ اᄴᄟوال ૭૜݄ں
༡ڎود আॻ༟ ل۰ اಣಕᕬ৖৑ݠار ᄭႍၽ݁ލ ّޚݠح ݆ܳ ሒᇿ؇وً؇ܳٺ ݁أڎو۰݁، ଫଃ༚ U̇l ؇ዛው݁ލٺگ ّܝިن ྘ྲྀٷ݄؇ ݁أڎو۰݁ Ul لܝިن MT ாணة ༡ڎود

MT. ாணة
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

Wien2k ๸ྦྷոֿ݄ݦ 3 .4 .2
ۋފ؇ب ᄩᄟఈః༠ ݆݁ ஓ୷ܝ݆ ڣ٭྘ٷ؇، ሒᇭ اܳٺگٷ٭۰ ً؇ࠍ੊؇݁أ۰ ܋٭݄٭؇ء ݁أ۳ڎ ሒᇭ ّޚިߌߵه ቕቆ واᄳᄟي Wien2k ༇ံ؇َߓߵ ۱ڍا ᆇᅦܹٷ؇ ሒᇭ اݿٺأ݄ܹٷ؇

واৎ৊٭ਃ಻Ⴄၽܝ٭۰...). ۰ਃಮިاܳݯ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰، ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ੅ިاص ل۰، اܳٴྡྷ٭ި (اࠍ੅ިاص గጻዧިاد ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ݱ؇فݧ ෛ੼ٺܹژ

Wien2k ػܙارزڲמ١ 1 .3 .4 .2
ا௰௯௫ٺܹڰ۰ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ިاص ۋފ؇ب ሌᇿا ཯ྡྷٺگܭ أن ڢٴܭ واܳޚ؇ڢ۰ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ঒়؇ڣ۰ ݁ټܭ ا৖৑ݿ؇ݿ٭۰ اᆇᅀܳ٭؇ت ۋފ؇ب ৖৑أو ෠ຬص

ۊޚިات: ఈఃٔث ሒᇭ لگ؇م ا৙৑ول اࠍ੆ފ؇ب ۱ڍا اৎ৊ިاد،

:ሒᇿ؇ܳٺႤ၍ Ab-initio ਃಸ؇َ؇ت ݆݁ case-struct اৎ৊ܹژ ྲྀྡྷ٭۰ ا༟ڎاد لࡤࡲ case-struct اڤץ༓מ١ ڲڪ؉ ჸ๣๓מڞ :ᅽᅰوॊूا اݾশ܋ܙة
ᄎჼاܳލٴ ا༟ڎادات •
اᄳᄟرات ݁ިاݪؕ •

initialisation وا߫ࠉ٤ࠗמ׿ اڤቌሾמכ١ :١ॴబոاڤ׭ اݾশ܋ܙة
౯౜ళ؇وز ৖৑ ؇ዛኡأ ݆݁ و౫౜దگݑ اᄳᄟرات ႟ၽܳ ا৙৑ڢݠب اࠍ੊ިار ۋފ؇ب ሒᇭ ༇ံ؇َଫଊܳا ۱ڍا ༟؇૭૏ڎ ا৙৑ڢݠب): اࠍ੊ިار (أًأ؇د NN .1

ො੼ڎدة. ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰ ሒᇭ ل۰ اᄳᄟر اৎ৊ިاڢؕ ڣ٭۬ ّܝިن واᄳᄟي case-struct اৎ৊ܹژ ૭૏ٺأ݄ܭ ل۰. اᄳᄟر ا৙৑ڢޚ؇ر أَݱ؇ف
Case-struct- ܹ݁ژ ሒᇭ ّޙ۳ݠ ۰༶اܳٷྥ٭ case-struct اৎ৊ܹژ ሒᇭ اৎ৊أݠڣ۰ ይዧٴྡྷ٭۰ اܳڰݯ؇ء ༟ިᆇ୞୘؇ت ොຬڎد SGROUP: .2

sgroup.
اܳިاردة اৎ৊أߺࠊ۰݁ ۋ٭ت ሒᆶ؇اܳڰݯ గጻዧ݄۠ިع اܳٺٷ؇ޖݠ ᆇᅦܹ٭؇ت ොຳފ؇ب ૭૏݄ں اᄳᄟي ༇ံ؇َଫଊܳا ᄴᄟިل (Symmetry): اࡺ࢘ࢦ؇ٔܭ .3

case.struct.st. اৎ৊ܹژ ሒᇭ ّܝިن
ۋފ؇ب ሒᇭ ا௰௯௫ٺܹڰ۰ اᄳᄟرات ؕ݁ اܳٺأ؇݁ܭ ܋٭ڰ٭۰ وොຬڎد اࠍ੆ݠة ᄳፁዧرات ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اൠശܳ؇ڣ۰ ཯ྡྷٺھ LSTART: ༇ံ؇َߓߵ .4
ل۰ اᄳᄟر اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ ෠ຬڎ ปฆۋ dstart ؇ዛᔻڎ༱ٺ૭૏ มฆܳا ل۰ اᄳᄟر اൠശܳ؇ڣ؇ت ཯ྡྷٺھ اܳٷޙ؇م ۱ڍا أن ۋ٭ت اܳޚ؇ڢ۰ ؜ݱ؇۰ً

scf. ۋފ؇ً؇ت ఈః༠ل ݆݁ ا৙৑وܳ٭۰
.ሌᇿو৙৑ا لߺࠊان ߓߵ ݁ٷޚگ۰ ሒᇭ K ܳـ َگ؇ط ᄎჼނٴ ཯ྡྷٺھ ༇ံ؇َߓߵ ި۱ KGEN: .5

ሒᇆاᄳᄟا اࠍ੆ފ؇ب دورات ܳٴڎال۰ case.Clmsum ሒᇭ ሒᆶڎاਐಸ৕৑ا ይዧٴߺࠊر اܳލۜٷ۰ ঒়؇ڣ۰ ཯ྡྷٺھ ༇ံ؇َଫଊܳا ۱ڍا DSTART: .6
LSTAR. ݆݁ اᄴᄟިৎ৊ة و ل۰ اᄳᄟر اൠശܳ؇ڣ۰ ݆݁ ۰༶ٷٺৎ৊ا SCF

ሒᇭ റണ೺ټܭ มฆܳا scf ۋފ؇ب ᆇᅦܹ٭۰ ሒᇭ ๤๑ฺع ل۰، ا๤ཟܳور اৎ৊ڎఈః༠ت اৎ৊ܹڰ؇ت Ⴄ၍ڣ۰ إ૰૙؇ء ًأڎ scf دورة اոຐدة اڤ׭ոڤ׭١: اݾশ܋ܙة
:ঌॻل პაႰ scf اܳــ دورة وّࡤࡲ واܳٺگ؇رب اܳޚ؇ڢ۰ ඔ൹ً اܳٺگ؇رب ොູگ٭ݑ

ᄭᄥ݄ٺ௱௯௫ا اൠശܳ؇ڣ۰ ۋފ؇ب (ᄭᄥ݄ٺ௱௯௫ا) LAPWO •
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

۰ਃಾاᄳᄟا وا৖৑ނأ۰ ۰ਃಾاᄳᄟا اܳگࡗࡲ اܳٺႤၽڣޝ، ؜ݱ؇۰ً ۋފ؇ب LAPW1 •
۰ਃಾاᄳᄟا ا৖৑ނأ۰ ݆݁ اܳٺႤၽڣޝ ঒়؇ڣ۰ ොຬފص (RHO) LAPW2 •

واൠശܳ؇ڣ؇ت ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰ اᄴᄟوال ොຬފص LCORE •
[67] ൠശይዧ؇ڣ؇ت وا௰௯௫ݠ༥؇ت اৎ৊ڎఈః༠ت ෛູٺܹޔ MIXER •

[68] Wien2k ༇ံ؇َߓߵ ྲྀྡྷ٭۰ :3 .2 ႟ၽނ
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اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ا৙৑݁ިاج لگ۰ وޗݠ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ

١଄૵ոຑ 5 .2
لگ۰ وޗݠ ൠശይዧ؇ڣ۰ اܳިޖ٭ڰ٭۰ ᄭᄟاᄴᄟا ل۰ ܳٷޙݠ ّޚݠڢٷ؇ პაႰ ،؇۳ܹ੆ࠍ اৎ৊ފٺ༱ڎ۰݁ واܳٺگݠਊಱ؇ت ๤ཇود਍ಱ؞ݠ ᄭᄟ݁أ؇د ሌᇿا اܳڰݱܭ ۱ڍا ሒᇭ ّޚݠڢٷ؇
೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ৎ৊ݠ঴঒؇ت ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ިاص ෛ੼ٺܹژ ܳٺ༲ڎࢴࣖ ۰༡ޗݠو৖৑ا ۱ڍه ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄اݿٺأ ቕቆ มฆܳا اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا

واܳٺٴ؇دل. ا৖৑رਊಾ؇ط ᆇᅒިن ܳިݬژ ᄭᄥ݄ފٺأৎ৊ا اܳٺگݠਊಱ؇ت ؇َ๤ཇأ პაႰ اৎ৊ݞدوج،
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3 اڤءۢڞ
اिऻרոؓ۾١ و ๸෱ոاڤר׫

ڲؠ׿ڲ١ 1 .3
ৎ৊ݠ঴঒؇ت اܳأ؇۰݁ اܳݱ٭؞۰ ،؇ዛኞ ଩ଃറണ೺ มฆܳا ۰ਃಮ؇واܳـܝ٭݄٭ ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ ࠯࠵࠹ݱ؇فݧ َޙݠا ඔ൹اܳٴ؇ۋټ اཹྥٴ؇ه ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ܳڰٺب
঴঒ਵਦ؇ت ଩ଃറണ೺ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰، ๤ཛྷ؇اܳأٷ ݆݁ ๤ཡ؜ٷ ؜݆ ؜ٴ؇رة B ਃಾႤ၍ިن، ؜݆ ؜ٴ؇رة A (ۋ٭ت ABO3 ႟ၽاܳލ ݆݁ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ
ሌᇿإ أدى ؇݁ و۱ި B و A ඔ൹ިݪأৎ৊ا ሒᇭ اᄴᄟوري اࠍ੊ڎول ๤ཛྷ؇؜ٷ ݆݁ ๤ཡ؜ٷ أي اۊٺ٭؇ر ዝ๎ะܭ ؇ᆙᆘ ؇۳ၯၽ۱٭ ஓ୾ݠو۰َ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ

.ᄭᄥاܳأ؇ف ۱ڍه ሌᇿإ ོྡྷٺ݄޶ มฆܳا اৎ৊ݠ঴঒؇ت ݆݁ ܾෛෘ ༟ڎد ޖ۳ިر
݁ݯ؇؜ڰ۰ ݆݁ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ཯ྡྷٺھ ොຳ٭ت ،೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ݆݁ ڣݠ؜٭۰ ᄭᄥف؇༟ اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ᄭᄥف؇༟ ଫଊّأٺ
A2BB

′O6 ႟ၽاܳލ ݆݁ اܳݱۛݠي اৎ৊ܹں ߙߵ྘ོص ذو اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ اܳأ؇۰݁ اܳݱ٭؞۰ اܳྟފ٭ޔ، ೑ಱႤၽوڣފଫଃٴይዧ ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰
۱ڍه اݿٺۜިذت وڢڎ .[69] اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن B′ و B و َ؇درة أرݪ٭۰ ݁أ؇دن و/أو ل۰ ڢߺࠊ أرݪ٭۰ ݁أ؇دن ؜݆ ؜ٴ؇رة A ۋ٭ت
೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت اݿٺأ݄ܹب ڣگڎ ،۰਒ಱڎ੆اࠍ اܳٺܝٷިܳިۏ٭۰ اܳٺޚٴ٭گ؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ ؇ୖ୒؇݄اݿٺأ ۰ਃ಻Ⴄၽ݁৕৑ َޙݠا ଫଃ܋ٴ ا۱ٺ݄؇م ᄭᄥاܳأ؇ف
ا৙৑ۏ۳ݞة ዻዧᄔც و [73 ,72 ,71 ,70] ۹ਃ಻وଫଐاܳـܝ ඔ൹اܳފٴ ෠੼؇ل ሒᇭ و༠؇ݬ۰ اৎ৊أߺࠊ݁؇ت દઊݞෛູ أۏ۳ݞة ݆݁ اܳأڎࢴࣖ ሒᇭ اৎ৊ݞدوج

.۰ਃಮިاܳـ۳᠌ݠوݪ واࠍఈః੅ل؇ اܳލ݄ފ٭۰ اࠍఈః੅ل؇ ݁ټܭ [77 ,76 ,75 ,74] ۰ਃಮިاܳݯ
਍ಾ؇ޖݠا أڢܭ أරඝى ॱख़भ ሒᇭ ਐಾިا༥ڎ أن اৎ৊݄ܝ݆ ݆݁ اَ۬ ৖৑إ ݁ܝأٴ۰، ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ ᄭᄟ؇੆اࠍ ሒᇭ ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ོྥٴߺࠊر
೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ৎ৊ݠ঴঒؇ت ۰ਃಮިاܳݯ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ،۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا ل۰، اܳٴྡྷ٭ި اࠍ੅ިاص ොູڎࢴࣖ ቕቆ اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ .[8]

.Ca2CrIrO6 و Ca2CoIrO6 ,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 إਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن ؇ዝང؇أݿ มฆܳا اৎ৊ݞدوج

اݾষۻոب ֵؠ١ ܈ۑ 2 .3
DFT اܳިޖ٭ڰ٭۰ اൠശܳ؇ڣ۰ ᄭᄟدا ل۰ َޙݠ ݆ᆙᆕ (FP-LAPW) اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިৎ৊ا لگ۰ ޗݠ اݿٺ༱ڎ݁ٷ؇
اܳٺٴ؇دل ᆇᅒިن ࠍ੆ފ؇ب ،۰ਃಮިاܳݯ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ੅ݱ؇فݧ ᄴᄟراݿ۰ Wein2k ༇ံ؇َߓߵ ሒᇭ ۰෠੼ڎৎ৊ا
มฆܳا اৎ৊ݠ঴঒؇ت ۊݱ؇فݧ ۋފ؇ب ሒᇭ ا৙৑ڣݯܭ َ۬৙৑ GGA+U و GGA-PBE ሒሃو ّگݠਊಱ؇ت ༟ڎة اݿٺ༱ڎ݁ٷ؇ وا৖৑رਊಾ؇ط

:೑಻Ⴄ၍ U Hubbard ༡ڎ ڢࡗࡲ اਐ಻گ؇ܳ٭۰. ݁أ؇دن আॻ༟ ොູٺިي

42



اৎ৊ٷ؇ڢލ۰ و ༇຀؇اܳٷٺ

(1 .3) UFe = 5 eV, UCo = 4 eV, UCr = 3.87 eV, UMn = 3.9 eV, UIr = 1.5 eV

:ሒᇿ؇اܳٺ اࠍ੊ڎول ሒᇭ ݁ڎو۰َ اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ ᄭᄥ݄ފٺأৎ৊ا RMT MT ாணة أڢޚ؇ر أَݱ؇ف

و Ca2CoIrO6 ,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت RMT MT ாணة أڢޚ؇ر أَݱ؇ف :1 .3 ༥ڎول
Ca2CrIrO6

O Ir Fe/Cr/Co/Mn Ca اिऻۑټ֦
1.6 1.95 1.94 2.08 Ca2FeIrO6

1.6 1.95 1.88 2.07 Ca2CrIrO6

1.59 1.95 1.94 2.06 Ca2CoIrO6

1.6 1.95 1.92 2.06 Ca2MnIrO6

َݱژ RMT ۋ٭ت اܳލ݆ۜ، ൠശܳ؇ڣ۰ RMTGmax = 12 و ل۰ اৎ৊ފٺި ۰༥ިగጻዧ RMTKmax = 7 ሒሃ اܳگޚؕ ݁أ؇ఈః݁ت
ܳލأ؇ع ๮ཡڢ৙৑ا اࠍ੆ڎ ި۱ Gmax و اࠍఈః੅ܳ٭۰ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ ا༥ިৎ৊؇ت ܳأڎد ๮ཡڢ৙৑ا اࠍ੆ڎ Kmax وஓ୷ټܭ muffin-tin ாணة ڢޚݠ
ይዧޚ؇ڢ۰ اܳڰݱܭ ޗ؇ڢ۰ ،1000 ب ّگڎر K − point ᄎჼނٴ اݿٺ༱ڎام ቕቆ Ry، 0.0001 ሒሃ اܳٺگ؇رب ޗ؇ڢ۰ .ᄭᄟٺٴ؇دৎ৊ا ᄎჼاܳލٴ

. Ry −0.718 ب ّگڎر اܳٺႤၽڣޝ ا৙৑ݿ؇ݿ٭۰/
ذرة ႟ၽܳ ሒᇃوଫଐܳـܝ৖৑ا لؕ اܳٺިز :2 .3 ༥ڎول

ᆃᄴوજઁاूेڤـڎ ֆֵ اڤ׫ܙز اႤ႐رة
4s1 d5 [Ar] Cr
4s2 d5 [Ar] Mn
4s2 d6 [Ar] Fe
4s2 3d7 [Ar] Co
2p4 2s2 1s2 O

6s2 5d7 4f 14 [Xe] Ir
4s2 [Ar] Ca

اڤץ༓מ١ و۝؉ 3 .3
ل۰ اܳٴߺࠊر ؇ዛኤਵਦز اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ A2BB

′O6 ႟ၽاܳލ ݆݁ اܳأ؇۰݁ ؇ዛውݬ٭؞ มฆܳوا اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ اৎ৊ڎروݿ۰ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ོྥٴߺࠊر
.1 .3 ႟ၽܳލ؇ً ༃݁ިࡵ ި۱ პაႰ P21/c
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.Co ,Cr ,Mn ,Fe ሒᇭ റണ೺ټܭ اਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن TM ۋ٭ت ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ਲ਼ਦدوج ྲྀྡྷ٭۰ :1 .3 ႟ၽނ

١ֵ اڤץ༓מܙ ֲۘոۢশاݾ درا١۰ 4 .3
اৎ৊ݠ঴঒؇ت ོྥٴߺࠊر اৎ৊ݠ܋ص، ۱ڍا واݿٺگݠار గጻዧݠ܋ص ل۰ اܳٴྡྷ٭ި اࠍ੅ިاص دراݿ۰ আॻ༟ ّأٺ݄ڎ ਵਦ܋ص ৙৑ي ۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اࠍ੅ިاص دراݿ۰
ا৖৑ޗިار ඔ൹ً ݆݁ اݿٺگݠارا ଫ଒܋৙৑ا اܳޚިر وܳٺ༲ڎࢴࣖ ،P21/c اܳڰݯ؇ء زਵਦة اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ اৎ৊ڎروݿ۰
اৎ৊ٷۜٷ٭؇ت ሒᇭ ᄭᄥټᆙᆘ ܾ፳፞༕ا ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اܳޚ؇ڢ۰ ّ؞ଫଃات ༇຀؇ਐ಻ ا༡ިܳڎة. ༠ܹ٭۰ ܾ࿭੗ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اܳޚ؇ڢ۰ ّ؞ଫଃات ࢻࣖراݿ۰ ᆇᅪٷ؇ ،AFM و FM

اݿٺگݠارا. ଫ଒܋৙৑ا اܳޚިر ؇ਃ಻ᄴᄟا اܳޚ؇ڢ۰ ّިاڣݑ ොຳ٭ت اݿٺگݠارا ଫ଒܋৙৑ا اܳޚިر ༃ّިࡵ

Ca2CrIrO6 و Ca2CoIrO6 ,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ᄎჼاܳލٴ ೑ಸٔިا ڢࡗࡲ :3 .3 ༥ڎول
(°) � (Å) c (Å) b (Å) a اिऻۑټ֦

124.886 9.403 5.563 5.386 Ca2MnIrO6

124.632 9.357 5.599 5.377 Ca2CrIrO6

124.994 9.435 5.604 5.416 Ca2CoIrO6

125.007 9.459 5.666 5.454 Ca2FeIrO6

:[78] اܳٺ؇ܳ٭۰ اܳأఈఃڢ۰ ݆݁ اَޚఈఃڢ؇ ༃ံ؇اܳྥފ ༟؇݁ܭ ۋފ؇ب لࡤࡲ ل۰، اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ اݿٺگݠار ݆݁ ይዧٺۜگݑ

(2 .3) t =
ra + ro√

2
( rB+rB′

2
+ ro

)
.rIr = 0.570 ,rCo = 0.65 ,rCr = 0.615 ,rFe = 0.645 ,rMn = 0.64 ,rCa = 1.34 ,ro = 1.4 ොຳ٭ت
اܳگޚݠ َݱژ ሒᇭ ا৖৑ۊٺఈఃف ؜݆ ༇ຐ؇اܳٷ ل۰ اܳٴߺࠊر اܳٴྡྷ٭۰ ّޚ؇ًݑ ܳأڎم t)݁گ٭؇ݿً؇ = 1.0) اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ اܳگ٭۰݄ ؜݆ t اۊٺఈఃف ଫଊلأٺ
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اܳྥލިه ۱ڍا لܝިن ؇݁ ༚؇ܳٴً؇ . A2BB’O6 اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ਵਦ܋ص ႟ၽ૰૜ มฆܳا B'و Bو A ۰ٔఈఃاܳټ ਃಾႤၽይዧިَ؇ت ሒᇃިل৙৑ا
وࣁࣖوߌߵ ᄭᄟ؇݁؆࿓ لݯ۬ ّأި لࡤࡲ اᄳᄟي اܳٺޚ؇ًݑ ༟ڎم ૭૖ྟص B′–Oو B–Oو A–O ۰ٔఈఃاܳټ اෂීواًޔ ሒᇭ واܳݯ؞ޔ ً؇ܳލڎ ؇ً࿓ިۜ݁ݱ
–O B’ ل۰ زاو اොຶݠاف و૭૏ྟص اည৊ܝأص ݆݁ ۰ਃಮ؇اܳڰݯ ۰༟ި݄௵௯௫ا ਍ಾ؇ޖݠ ౪ౙదڰݥ ،ዻዧᄳᄟ ۰༶وཹྥ٭ B’O6 و BO6 اܳިۏިه ሒᇃ؇ஓஇ
೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ৵৩ৠ٭ؕ ۰੆ݬ؇ࠍ ۰݁؇༟ ܋گ؇༟ڎة ا؜ٺ݄؇د۱؇ ஓ୷ܝ݆ ،ዻዧذ আॻ༟ و਍ಸ؇ء °180 اܳٴ؇ܳ؞۰ اৎ৊ټ؇ܳ٭۰ اܳگ٭۰݄ ؜݆ –B
ሌᇿإ ً؇ܳྡྷފٴ۰ R-3 m)، ۰ਃಮ؇اܳڰݯ ۰༟ި݄௵௯௫ا) ݿڎاݿ٭ً؇ ਍ಾ؇ޖݠاً గጻዧݠ঴঒؇ت لܝިن t > 1.0 أ༥ܭ ݆݁ أَ۬ আॻ༟ ਍ಾݧ มฆܳا اৎ৊ݞدوج
، 0.97 < t < 1.0 ೑಻Ⴄ၍ إذا اܳ؞؇ܳص، ި۱ Fm-3 m) ۰ਃಮ؇اܳڰݯ ۰༟ި݄௵௯௫ا) اည৊ܝأص اࡺ࢘ࢦ؇ٔܭ ڣ؆ن ، 1.0 < t < 1.05

ོྥٴߺࠊر ، t < 0.97 ೑಻Ⴄ၍ إذا ྘ྲྀٷ݄؇ I4/m)، ۰ਃಮ؇اܳڰݯ ۰༟ި݄௵௯௫ا) ሒᇼ؇ًر ஓ஄؇ٔܭ ؇ୖ୒ DP اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت ڣ؆ن
اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي ਍ಾ؇ޖݠ ሒᇭ أو Pbnm) أو Pnma ۰ਃಮ؇اܳڰݯ ۰༟ި݄௵௯௫ا) มฃ݁أ٭ ஓ஄؇ٔܭ ሒᇭ DPs اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ঴঒ਵਦ؇ت
ا৖৑ۊٺఈఃڣ؇ت ૭૖ྟص ޗڰ٭ڰ۰ اۊٺఈఃڣ؇ت ؕ݁ اৎ৊٭ܭ ا༡؇دي اܳٷޚ؇ق ሒᇭ t ڢࡗࡲ ّܝިن ،؇਍ಾ৖৑؇༡ ሒᇭ .[81 ,80 ,79] (P21/n)
ሒᇭ اৎ৊ݠ܋ص اݿٺگݠار ሌᇿا ଫଃ૰૏ ؇ᆙᆘ 96 .0 ૭૜؇وي ೑಻Ⴄ၍ اৎ৊ڎروݿ۰ గጻዧݠ঴঒؇ت t ڢࡗࡲ B'، ৎ৊ިڢؕ ሒᇃިل৙৑ا اܳگޚݠ َݱژ ሒᇭ اܳݱ؞ଫଃة

. اৎ৊٭ܭ. ا༡؇دي ྲྀྡྷ٭۰

.Ca2CoIrO6 و Ca2MnIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰ ܾ࿭੗ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اܳޚ؇ڢ۰ ّ؞ଫଃات ݁ٷۜٷ٭؇ت :2 .3 ႟ၽނ
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.Ca2CrIrO6 و Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰ ܾ࿭੗ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اܳޚ؇ڢ۰ ّ؞ଫଃات ݁ٷۜٷ٭؇ت :3 .3 ႟ၽނ

ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ ོྥٴߺࠊر มฆܳوا اৎ৊ڎروݿ۰ اৎ৊ݠ঴঒؇ت أن ఈఃَۋޓ ا༡ިܳڎة ༠ܹ٭۰ ܾ࿭੗ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ اၯၽܳ٭۰ اܳޚ؇ڢ۰ ّ؞ଫଃات ݁ٷۜٷ٭؇ت ݆݁ اَޚఈఃڢ؇
. (AFM) ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ༡ڎࢴࣖ ݪڎ اܳޚިر ሒᇭ ݁ފٺگݠة ّܝިن P21/c ل۰ اܳٴߺࠊر زਵਦة اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي

١ॴబوજઁاूेڤـڎ ֲۘոۢশاݾ 5 .3
ل؇ت ݁ފٺި ݆ᆙᆕ ਐಾިزع ا৖৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݆݁ ۰༟ިᆇ୞୘ আॻ༟ ොູٺިي ࢻࣖور۱؇ มฆܳوا اᄳᄟرات ݆݁ ଫଃ܋ٴ ༟ڎد ݆݁ اܳݱܹٴ۰ اৎ৊؇دة ਐಾܝިن
ඔ൹ً اܳޚ؇ڢިي اܳڰݠق আॻ༟ ا؜ٺ݄؇د اܳݱܹٴ۰ اৎ৊ިاد وّݱٷژ ۰༚ڣ؇ر اܳٺႤၽڣޝ ؜ݱ؇۰ً ّܝިن اܳٺႤၽڣޝ، ؜ݱ؇۰ً ႟ၽ૰૜ ෛ੼ٺܹڰ۰ ل۰ ޗ؇ڢި
، (Eg ≥ 4eV ) ᄭᄟز؇༟ ݁ިاد :ሌᇿا (Eg اܳٷޚ؇ق (੊਼ިة ۰༟ި݄ٷৎ৊ا اܳޚ؇ڢ۰ ًأݱ؇۰ً ሒᇼࣖࣁ มฆܳوا اܳٺႤၽڣޝ و؜ݱ؇۰ً اܳٷگܭ ؜ݱ؇۰ً
وষ঒؇ڢܭ ঌॻݿڰ ඔ൹ݿٴ ا༥ܭ ݆݁ َ؇ڢܭ ܋ٷݱژ (๤ཡਐಾف ۰ਃ಻݁أڎ َݱژ و݁ިاد ᄭᄥڢ؇َ َݱژ ݁ިاد ، Eg = 0eV ᄭᄥڢ؇َ ݁ިاد
َݱژ ،ᄭᄥڢ؇َ ،ᄭᄟز؇༟ ೑಻Ⴄ၍ ݿިاء اৎ৊؇دة ޗٴ٭أ۰ ౫౜భڎࢴࣖ గጻዧݠ঴঒؇ت ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ੅ިاص دراݿ۰ ૭૜݄ں اܳأߺࠊي)، ඔ൹ݿٴ أ༥ܭ ݆݁

݁أڎن. َݱژ أو ،ᄭᄥڢ؇َ
ب ّگڎر k اܳٷگ؇ط ݆݁ ᄎჼނٴ ؕ݁ ؇ਃಾذا ݁ྥފگ۰ دورة ྲྀྥٷڰ٭ڍ ᆇᅪٷ؇ اৎ৊ڎروݿ۰ గጻዧݠ঴঒؇ت ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ੅ިاص دراݿ۰ أ༥ܭ ݆݁
GGA اৎ৊أ݄ܾ اܳٺڎرج ೞಱّگݠ ؜݆ ۰෠ູ؇اܳٷ اܳٷޚ؇ق) (੊਼ިة ۰༟ި݄ٷৎ৊ا اܳޚ؇ڢ۰ ؜ݱ؇۰ً ڢ٭۰݄ ሒᇭ ا৙৑ۊޚ؇ء ۰੊أ؇ࠍৎ৊و َگޚ۰، 1000
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. [82] اܳٷޚ؇ق ੊਼ިة ڢ٭۰݄ ඔ൹ފොູ ا༥ܭ ݆݁ Hubbard U ༡ڎ ࿓؆ݪ؇ڣ۰ ᆇᅪٷ؇

గጻዧݠ঴঒؇ت P.DOS ۰ਃಮݞ੊واࠍ T.DOS اၯၽܳ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ (3 .11) ሌᇿا (3 .4) ݆݁ ا৙৑ނႤၽل ஓ஄ټܭ
ඔ൹༶ዛውܳا وَިع اৎ৊؇دة، ޗٴ٭أ۰ ౫౜భڎࢴࣖ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ دراݿ۰ ૭૜݄ں ොຳ٭ت ، GGA+U و GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل اৎ৊ڎروݿ۰

اෂීواًޔ. ෛ੼ٺܹژ ؜݆ ᄭᄟފޝوৎ৊ا اࠍ৖৑؇੆ت ዻዧᄔცو

. GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CoIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :4 .3 ႟ၽނ

. GGA+U ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CoIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :5 .3 ႟ၽނ

. GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2FeIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :6 .3 ႟ၽނ
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. GGA+U ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2FeIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :7 .3 ႟ၽނ

. GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CrIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :8 .3 ႟ၽނ

. GGA+U ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CrIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :9 .3 ႟ၽނ
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. GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2MnIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :10 .3 ႟ၽނ

. GGA+U ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2MnIrO6 గጻዧݠ܋ص ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ :11 .3 ႟ၽނ

Ca2MnIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ ّ؞ଫଃات (3 .11) ሌᇿا (3 .4) ݆݁ ً؇৙৑ނႤၽل ᄭᄥ݄ټৎ৊ا اৎ৊ٷۜٷ٭؇ت ༃ّިࡵ
ᄭᄥٔ؇݄݁ٺ ݁ٷ؇ޗݑ আॻ༟ ොູٺިي اৎ৊ٷۜٷ٭؇ت ان ఈఃَۋޓ اܳٴ٭؇َ؇ت ఈః༠ل ݆݁ Ca2CoIrO6 و Ca2CrIrO6 ,Ca2FeIrO6 ,

:ঌॻل პაႰ
d اࠍ৖৑؇੆ت ۰ᆇᆅ؇݁ފ ؜݆ ོྡྷލ؊ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ أن ఈఃَۋޓ اܳٷگܭ ؜ݱ؇۰ً ݆݁ 0eV ݆݁ أڢܭ ؇ਃ಻ᄴᄟا اܳޚ؇ڢ۰ اৎ৊ٷޚگ۰ ሒᇭ •

.ඔ൹༶܋ފ৖৑ا ᄳᄟرات P واࠍ৖৑؇੆ت اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ గጻዧأ؇دن

݁أڎن أَ۬ لޙ۳ݠ اᄳᄟي Ca2CoIrO6 ً؇ݿྥټٷ؇ء ۰ਃ಻݁أڎ َݱژ ݬڰ۰ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ਊಾڎي ሒᇧଫଃڣ ݁ފٺިي ؜ٷڎ : 0eV ؜ٷڎ •
గጻዧأ؇دن 3d اࠍ৖৑؇੆ت ඔ൹ً ඔ൹༶ዛውܳا ۰༶ཹྥ٭ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ሒᇭ ۰ਃ಻أڎৎ৊ا َݱژ اܳݱڰ۰ ߙߵۏؕ ، GGA ೞಱّگݠ اݿٺأ݄؇ل ؜ٷڎ

. ඔ൹༶܋ފ৖৑ا ᄳᄟرات 2p اࠍ৖৑؇੆ت ؕ݁ Ir ᄳᄟرات 5d اࠍ৖৑؇੆ت و (Mn,Cr, Fe) اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰

ᄳᄟرات 2p واࠍ৖৑؇੆ت اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ గጻዧأ؇دن 3d اࠍ৖৑؇੆ت ඔ൹ً ඔ൹༶ዛውܳا ۰༶ཹྥ٭ ਐಱܝިن اܳٷگܭ ؜ݱ؇۰ً ݆݁ ঌॻاܳފڰ اࠍ੊ݞء •
.ඔ൹༶܋ފ৖৑ا
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ا۳ৎ৊٭݄ٷ۰. ሒሃ Ca ᄳᄟرات 2p اࠍ৖৑؇੆ت ّܝިن اܳٷگܭ ؜ݱ؇۰ً ݆݁ اܳأߺࠊي اࠍ੊ݞء •

Ca2MnIrO6 و Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ً؇ܳྡྷފٴ۰ ོྥފؕ اܳٷޚ؇ق ੊਼ިة أن ఈఃَۋޓ GGA+U ೞಱّگݠ اݿٺأ݄؇ل ؜ٷڎ
. (HM) ݁أڎن َݱژ ሌᇿإ (M) ݁أڎن ݆݁ ౫౜దިل ڣ؆َ۬ Ca2CoIrO6 గጻዧݠ܋ص ً؇ܳྡྷފٴ۰ أ݁؇ Ca2CrIrO6 و

اৎ৊ڎروݿ۰. اৎ৊ݠ঴঒؇ت ৵৩ৠ٭ؕ اܳٷޚ؇ق ੊਼ިة ڢࡗࡲ ሒᇿ؇اܳٺ اࠍ੊ڎول ༃لިࡵ

ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CrIrO6 و Ca2CoIrO6 ,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت اܳٷޚ؇ق ੊਼ިة ڢࡗࡲ :4 .3 ༥ڎول
GGA+U و GGA ೞಱّگݠ

(eV) (GGA+U) اڤר܋ոق ঻ভܙة (eV) (GGA) اڤר܋ոق ঻ভܙة اिऻۑټ֦
1.18 0.32 Ca2FeIrO6

1.08 0 Ca2CoIrO6

2.81 1.265 Ca2MnIrO6

2.08 2.01 Ca2CrIrO6

اिऻ֏רո܈༉ۻמ١ اݾশܙاص 6 .3
႟ၽܳ ঌ႓ၽܳا ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم ሒᇭ ذرة ႟၍ ۰ᆇᆅ؇݁ފ وොູڎࢴࣖ اৎ৊ڎروݿ۰ గጻዧݠ঴঒؇ت اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اࠍ੅ިاص ࢻࣖراݿ۰ ᆇᅪٷ؇ اࠍ੊ݞء ۱ڍا ሒᇭ

.5 .3 اࠍ੊ڎول ሒᇭ ݁ڎو۰َ ذرة ႟ၽܳ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا واܳأݞم ঌ႓ၽܳا ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم ڢࡗࡲ ਵਦ܋ص،

,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ذرة ႟ၽܳ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا واܳأݞم ঌ႓ၽܳا ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم ڢࡗࡲ :5 .3 ༥ڎول
GGA+U و GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CrIrO6 و Ca2CoIrO6

(Ca) M (O) M (Ir) M (Fe/Cr/Mn/Co) M ౏ఢׂؠۑ اिऻۑټ֦
0 0.55 0.66 3.62 GGA Ca2FeIrO6

0 0.87 0.88 4.14 GGA+U Ca2FeIrO6

0 0 0.84 3.42 GGA Ca2MnIrO6

0 0 0.77 3.41 GGA+U Ca2MnIrO6

0 0 0.66 2.44 GGA Ca2CoIrO6

0 0.43 0.42 2.62 GGA+U Ca2CoIrO6

0 0.72 0.738 2.21 GGA Ca2CrIrO6

0 0.96 0.87 2.428 GGA+U Ca2CrIrO6
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(Fe,Mn,Cr, Co, Ir)۰گ؇ܳ٭ਐ಻৖৑ا اৎ৊أ؇دن ذرات ሒሃ ঌ႓ၽܳا ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم ሒᇭ ๴ཏ྘ཬීෂا اৎ৊ފ؇۱ܾ أن ༇຀؇اܳٷٺ ఈః༠ل ݆݁ ఈఃَۋޓ
[84 ,83] ،ඔ൹༶܋ފ৖৑ا ذرات ଫଊ༟ اܳڰ؇فݑ اܳٺٴ؇دل لݑ ޗݠ ؜݆ ዻዧذ ଫଃّڰފ وஓ୷ܝ݆ ل۰ ݁ྥފ؇و ଫଃ༚ اᄳᄟرات ۰ᆇᆅ؇݁ފ أن ఈఃَۋޓ პაႰ
اႤၽܳܳފ٭ިم ذرات ਊಾڎي ྘ྲྀٷ݄؇ ،[85] ඔ൹༶܋ފ৖৑ا ਵؗނިا ؜݆ ༇ຐ؇َ ඔ൹༶܋ފ৖৑ا ذرات আॻ༟ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ؜ਲ਼م ޖ۳ިر ఈఃَۋޓ პაႰ
݁ٺأ؇܋ފ۰ لگ۰ ًޚݠ ّݱޚژ B'و B اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ اৎ৊أ؇دن ᄳᄟرات اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم أن ఈఃَۋޓ პაႰ ዛᔻ݄ܭ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ؜ਲ਼م Ca

. (FIM) ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ༡ڎࢴࣖ ݪڎ ޗިر ޖ۳ިر ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ل۰ ݁ྥފ؇و ଫଃ༚ وڢ٭۳݄؇

Cr Mn, Fe, اᄳᄟرات ඔ൹ً ඔ൹༶ዛኤ وۏިد ఈఃَۋޓ اܳޚ؇ڢ۰ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ ۰ਃಮݞ੊واࠍ اၯၽܳ٭۰ اࠍ৖৑؇੆ت ঒়؇ڣ۰ ّ؞ଫଃات ݁ٷۜٷ٭؇ت ݆݁
؜ਲ਼وم (3d − 5d) اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ اৎ৊أ؇دن ᄳᄟرات ّܝިن ඔ൹༶ዛውܳا ୒ୖڍا ۰༶وཹྥ٭ أරඝى، ۏ۰۳ ݆݁ Ir وذرات ۏ۰۳ ݆݁ Co و
૰૙ިء ሌᇿإ لޝدي ؇ᆙᆘ ঌॻواܳފڰ اܳأߺࠊي ඔ൹اܳފٴ ఈ႙ၽܳ اܳޚ؇ڢ۰ ௱௯௫ިر ً؇ܳྡྷފٴ۰ ปฃۜٷৎ৊ا ਍ಾ؇ޖݠ ༟ڎم ఈఃَۋޓ პაႰ ૭૙ྟ٭؇، ܋ٴଫଃة ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰
. اৎ৊ڎروݿ۰ గጻዧݠ঴঒؇ت ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ༡ڎࢴࣖ ݪڎ اڢଫଐان ปฃۜٷৎ৊ا ਍ಾ؇ޖݠ ༟ڎم ඔ൹ਊಱ პაႰ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ اৎ৊أ؇دن ذرات আॻ༟ ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ؜ਲ਼م
أن ఈఃَۋޓ GGA+U ೞಱّگݠ اݿٺأ݄؇ل ؜ٷڎ أරඝى ۏ۰۳ ݆݁ ม฀݁ިܳިاܳـܝ واܳٺڰ؇༟ܭ ۏ۰۳ ݆݁ ݁ڎار - ඔ൹ݿٴ اܳٺڰ؇༟ܭ ૭૖ྟص
݁ٺگ؇ر۰ً ؇ዛዀܹ༟ اৎ৊ٺۜݱܭ ༇຀؇اܳٷٺ أن ఈఃَۋޓ أරඝى أᆇᅦ؇ل ؕ݁ ༇຀؇اܳٷٺ ஓ୾گ؇ر۰َ ،ଫଃ؞ਐಾ اৎ৊ڎروݿ۰ గጻዧݠ঴঒؇ت اၯၽܳ٭۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم

. [87 ,86] اරඝ৙৑ى ༇຀؇اܳٷٺ ؕ݁

١ॴటۛܙ اिऻ֏רո܈༉ۻמ١ اݾশܙاص 7 .3
๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ଫଃٔ؊اܳٺ ް݄૭૏ ،۰ਃಮިݪ ݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ّ؊ଫଃٔات ႟ၽނ ሒᇭ ๴ཏ྘اܳـ۳᠌ݠو݁؞ٷ؇ޗ ا৖৑ނأ؇ع ؕ݁ اৎ৊݄؞ٷޚ۰ اৎ৊؇دة ّڰ؇༟ܭ لޙ۳ݠ
۳៺ݠو݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰༥ި݁ اَأႤၽس ؜݆ ཯ྡྷٺھ اᄳᄟي ሒᆶިاܳݯ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳٺڰ؇༟ܭ ႟ၽ૰૏ ڣ؇راداي، ଫଃٔ؊ਐಸ ا৕৑ݬڎار ؜݆ ༇ຐ؇اܳٷ ሒᆶިاܳݯ
Magneto Optical Kerr effct ل۰ ଩ଃܹ෠ຶ৕৑ا (ً؇ይዧ؞۰ ሒᆶިاܳݯ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ଫଃ܋ ଫଃٔ؊ّ ᆙᆘ؞ٷޚ۰ ݁؇دة আॻ༟ ۊޚ٭ً؇ ݁ފٺگޚٴ۰

. 1875 ݿٷ۰ ሒᇭ John Kerr ا৙৑ݿ൞ശܹٷڎي ቕረ؇اܳأ ڢٴܭ ݆݁ ሒᆶިاܳݯ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ଫଃ܋ ଫଃٔ؊ّ ا܋ྥލ؇ف ቕቆ ، (MOKE،

ا௱௯௫ިر ۋިل دوران وොຬڎث إ۱ܹ٭ܹ۠٭ً؇ ݁ފٺگޚٴً؇ ،๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳފޚں ؜݆ اৎ৊ٷأܝݴ ۊޚ٭ً؇، اৎ৊ފٺگޚص اܳݯިء لݱٴں
༟ڎة ଩ଃஓ஁ أن وஓ୷ܝ݆ اܳٷ؇ޖܾ. اܳފޚں ݁؞ٷޚ۰ ؕ݁ و཯ྥٷ؇ݿص ،ଫଃ܋ ࢻࣖوران ا௱௯௫ިر ۱ڍا دوران ሌᇿإ و૰૏؇ر ఈዳዧݿٺگޚ؇ب. ๴ཏ྘ཬීෂا

: أݬٷ؇ف
اܳٷ؇ޖܾ. اܳފޚں ݁ފٺިى ሒᇭو اܳأ٭ٷ۰ ؕ݁ ݁ٺأ؇݁ڎة اৎ৊؞ٷޚ۰ ّܝިن :ඒ൱اڤؠ܋ જੴټ જੴׅջׂ •
اܳٷ؇ޖܾ. اܳފޚں ݁ފٺިى ሒᇭو اܳأ٭ٷ۰ ݁ފٺިى ሒᇭ اৎ৊؞ٷޚ۰ ّܝިن :ᆃᅰاڤ܋ܙ જੴټ જੴׅջׂ •

اܳٷ؇ޖܾ. اܳފޚں ݁ފٺިى আॻ༟ وᆇᅦިدي اܳأ٭ٷ۰ ݁ފٺިى ሒᇭ اৎ৊؞ٷޚ۰ ّܝިن اिऻۻ׫֔ۑض: જੴټ જੴׅջׂ •

اৎ৊؇دة/2025 ༟ߺࠊم ྾ཏڢ/ ོྟފ۰ ༥؇݁أ۰ 51



اৎ৊ٷ؇ڢލ۰ و ༇຀؇اܳٷٺ

ሒᆶިاܳݯ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ଫଃ܋ ଫଃٔ؊ّ ྾ང؇ً واৎ৊أݠوڣ۰ ،๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ݿޚں আॻ༟ اܳݯިء ৖৑َأႤၽس ا଩ଃ݄ৎ৊ة ۰ٔఈఃاܳټ اஓ஁৙৑؇ط :12 .3 ႟ၽނ
. (MOKE)

اࠍ੅ޚ٭۰ ۰ً؇༶ݿٺ৖৑ا وݬژ ஓ୷ܝ݆ ، c ا௱௯௫ިر ؕ݁ ل۰ و݁ٺިاز اܳأ٭ٷ۰ ݿޚں ؕ݁ ݁ٺأ؇݁ڎة ม฀اܳگޚ ଫଃ܋ ଫଃٔ؊ّ ሒᇭ اৎ৊؞ٷޚ۰ ّܝިن
اৎ৊أگڎة. ሒᆶ؇ًاܳـ۳᠌ݠ اܳأݞل وޖ٭ڰ۰ ً؇ݿٺ༱ڎام ଫଃݬ؞ ۰༥ި݁ ނأ؇ع ؕ݁ ሒᇚر؇੅اࠍ ๴ཏ྘اܳـ۳᠌ݠو݁؞ٷ؇ޗ ༶గጻዧ؇ل ۰༶ཹྥ٭ ይዧٷޙ؇م

ሒᇭ اෂීؤوس ڢݠاءة أو ،۰ਃಮިاܳݯ ا৖৑ّݱ؇৖৑ت ݁ټܭ اܳٺܝٷިܳިۏ٭۰ اܳٺޚٴ٭گ؇ت ෛ੼ٺܹژ ሒᇭ أᆇᆅ٭۰ ଫ଒܋৙৑ا ม฀اܳگޚ ଫଃ܋٭ ଫଃٔ؊ّ ଫଊلأٺ و
اරඝ৙৑ى. ۰ਃಮިاܳݯ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ا৙৑ۏ۳ݞة أو ا৖৑ݿྥލأ؇ر، أۏ۳ݞة أو اܳٴ٭؇َ؇ت

.[85] °3.87 ڢڎره ม฀ڢޚ Kerr دوران ๮ཡأڢ ᄩᄟ اᄳᄟي ، Sr2FeWO6 ݁ټܭ اৎ৊ݠ঴঒؇ت، ݆݁ اܳأڎࢴࣖ دراݿ۰ ஓ஄ب
: ႟ၽاܳލ ݆݁ ۰ਃಮިاܳݯ اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ݁ިߙߵ لܝިن و ሒᆶ؇ًاܳـ۳᠌ݠ اܳأݞل ৎ৊ިߙߵ ل۰ اܳگޚݠ ଫଃ༚ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ؜݆ ڣ؇راداي ଫଃٔ؊ّو Kerrଫଃٔ؊ّ ཯ྡྷٺھ

(3 .3) σ =


σxx σxy 0

−σxy σxx 0

0 0 σzz


اܳޚ؇ڢ۰ َޚ؇ق ྲྀྡྷ٭۰ ݆݁ اܳިارد ๴ཏ྘اܳـ۳᠌ݠو݁؞ٷ؇ޗ ఇዳዧނأ؇ع ω ଫଐይዧدد ᄭᄟاᄕც اৎ৊أޚް ۰ਃಮިاܳݯ اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ݁ިߙߵ ૰૜ྥب ۋފ؇ب ቕቆ

.[90] اࠍ੅ޚ٭۰ ۰ً؇༶ݿٺ৖৑وا [89 ,88] Kubo−Greenwood ًިاݿޚ۰

(4 .3) σαβ =
−ie2

m2Vuc

∑
k

∑
nn′

f(εnk)− f(εn′k)

ωnn′(k)

∏α
nn′(k)

∏β
nn′(k)

ω − ωnn′(k) + iγ

واࠍ੊ݞء ޗڰ٭ژ ᄴᄟوران ๴ཏ྘ཬීෂا ො੼ިره وෛຬݯؕ إ۱ܹ٭ܹ۠٭ً؇ ݁ފٺگޚٴً؇ رڢ٭ݑ ܳڰ٭޺޾ ሒᇃ݁أڎ ݿޚں আॻ༟ اৎ৊ٷأܝݴ اৎ৊ފٺިي اܳݯިء لݱٴں
۱ڍا ا৕৑݁ٺݱ؇ص ඹජء ཯ྥٷ؇ݿص .ሒᆶިاܳݯ ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا ا৕৑݁ٺݱ؇ص لݱژ اᄳᄟي اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ৎ৊ިߙߵ ل۰ اܳگޚݠ ଫଃ༚ ๤ཛྷ؇اܳأٷ ݆݁ ঌॻاܳٺۛ٭
إނ؇رّ۬ وߙߵਊಾޔ (RCP ) و (LCP ) ؇ً࿌ دا߉ߵ اৎ৊ފٺگޚص ይዧݯިء (+) ݆ஓ୷৙৑وا (-) ๤๎ะ৙৑ا ا৕৑݁ٺݱ؇ص ඔ൹ً اܳڰݠق ؕ݁ ؇ً࿌ޗݠد
෠ູݠ཯ྟ٭۰ دراݿ۰ ଫ଒܋৙৑ا لگ۰ اܳޚݠ ሒሃ ۱ڍه اܳٷޚ؇ڢ؇ت، ඔ൹ً اਐ಻৖৑گ؇ل ؜݆ ᄭᄟފޝوৎ৊ا ࠯࠵࠺؇৖৑ت ඔ൹اܳފٴ ً؇ݿٺگޚ؇ب ݁ٴ؇๤ཇاً ارਊಾ؇ޗً؇
ଫଃ܋ ل۰ زاو আॻ༟ اࠍ੆ݱިل لࡤࡲ اܳޙݠوف، ۱ڍه ޖܭ ሒᇭ Kerrإނ؇رة ଫଊأ܋ ّأޚ޶ ؇ዛኡ؊ً اৎ৊أݠوڣ۰ لگ۰ اܳޚݠ ألݯً؇ ሒሃو ا୒ୖٷڎݿ۰، ୒ୖڍه

: [91] ً؇ܳأఈఃڢ۰
(5 .3) 1 + tan εk

1− tan εk
ei2θk =

(1 + n+)(1− n−)

(1− n+)(1 + n−)

: ۋ٭ت
ஓ୾ިߙߵ(૭૙ިّިر) ݁ٴ؇๤ཇة ᄭᄥٺݱৎ৊وا ل؇ دا߉ߵ اৎ৊ފٺگޚٴ۰ ༥ިగጻዧ؇ت ا৕৑َܝފ؇ر ݁أ؇݁ܭ ި۱ n± و ଫଃ܋ دوران θk ، ଫଃ܋ إ۱ܹ٭ܹ٭۠٭۰ εK

اৎ৊؇دة/2025 ༟ߺࠊم ྾ཏڢ/ ོྟފ۰ ༥؇݁أ۰ 52



اৎ৊ٷ؇ڢލ۰ و ༇຀؇اܳٷٺ

اܳٺ؇ܳ٭۰: ᄭᄟأ؇دৎ৊ا ًިاݿޚ۰ ؇ዛዀܹ༟ اࠍ੆ݱިل لࡤࡲ มฆܳوا σ(ω) గጻዧިߙߵ ۰ਃಾاᄳᄟا اܳگࡗࡲ n2
± ، اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ஓ୾ިߙߵ أو اܳأݞل

(6 .3) n2
± = 1 +

4πi

ω
(σxx±σxy)

؇ዝངႤၽإَأ ًأڎ إ۱ܹ٭ܹ٭۠٭۰ ۰༥ި݁ ሌᇿإ ۊޚ٭؇ اৎ৊ފٺگޚٴ۰ اܳـ۳᠌ݠو݁؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰༥ިৎ৊ا ౫౜ళިل اܳޚިܳ٭۰ و اܳگޚٴ٭۰ ۳ይዧٷڎݿ۰ ً؇ܳྡྷފٴ۰
: اৎ৊أگڎ ً؇ᄴᄟوران إ۱ܹ٭ܹ٭۠٭؇ اৎ৊ٷأܝފ۰ ۰༥ިৎ৊ا ّިݬژ اৎ৊݄؞ٷޔ، اܳފޚں আॻ༟

(7 .3) ϕk = θk + iεk

ا۱৕৑ܹ٭ܹ٭۠٭۰ ل۰ اෑෂاو ሒሃ εk و ఇዳዧݿٺگޚ؇ب ሒᇿو৙৑ا ෠ູఇዳዧ؇ه ً؇ܳྡྷފٴ۰ ۱ఇዳዧܹ٭ܹ٭ھ ๴ཏ྘ཬීෂا ا௱௯௫ިر دوران ل۰ زاو θK ஓ஄ټܭ ොຳ٭ت
. اܳٷ؇ڢݧ ይዧگޚؕ

:[92 اܳٺ؇ܳ٭۰[93, اܳأఈఃڢ۰ ఈః༠ل ݆݁ ۰ਃಮިاܳݯ ً؇ܳٷ؇ڢܹ٭۰ وا۱৕৑ܹ٭ܹ۠٭۰ ଫଃ܋ دوران ߌߵਊಾޔ

(8 .3) ϕk =
−σxy

σxx

√
1 +

4πi

ω
σxx

اৎ৊ڎروݿ۰. గጻዧݠ঴঒؇ت εk وا۱৖৑ܹ٭ܹ٭۠٭۰ θk اᄴᄟوران ل۰ زاو ّ؞ଫଃات :13 .3 ႟ၽނ
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و Ca2CrIrO6 ඔ൹ݠ܋ٴగጻዧ اܳڰިّިَ؇ت ޗ؇ڢ۰ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ (ঌॻاܳٺۛ٭ واࠍ੊ݞء اࠍ੆گ٭ࠔࠫ (اࠍ੊ݞء ۰ਃಮިاܳݯ اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ّ؞ଫଃات :14 .3 ႟ၽނ
.Ca2CoIrO6

Ca2MnIrO6 ඔ൹ݠ܋ٴగጻዧ اܳڰިّިَ؇ت ޗ؇ڢ۰ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ (ঌॻاܳٺۛ٭ واࠍ੊ݞء اࠍ੆گ٭ࠔࠫ (اࠍ੊ݞء ۰ਃಮިاܳݯ اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ّ؞ଫଃات :15 .3 ႟ၽނ

గጻዧݠ঴঒؇ت εk وا۱৖৑ܹ٭ܹ٭۠٭۰ θk اᄴᄟوران ل۰ زاو ّ؞ଫଃات (15 .3) ሌᇿ(3. 13)إ ݆݁ ا৙৑ނႤၽل ሒᇭ ۰༥ڎرৎ৊ا اৎ৊ٷۜٷ٭؇ت ّޙ۳ݠ
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݆ᆙᆕ اܳފߺࠊك َڰݴ ؇ୖ୒ اৎ৊ڎروݿ۰ اৎ৊ݠ঴঒؇ت أن ఈఃَۋޓ اৎ৊ٷۜٷ٭؇ت ఈః༠ل ݆݁ ، [14− 0]�eV ޗ؇ڢިي ෠੼؇ل ݆ᆙᆕ اৎ৊ڎروݿ۰
.ଫଊأٺৎ৊ا اܳޚ؇ڢ۰ ෠੼؇ل

Ca2FeIrO6 గጻዧݠ܋ص ً؇ܳྡྷފٴ۰ اᄴᄟوران ل۰ ෑෂاو أ܋ଫଊڢ٭۰݄ اৎ৊ފٺگޚص. اܳݯިء আॻ༟ LCP ۱٭݄ٷ۰ ఈఃَۋޓ اৎ৊ݠ঴঒؇ت ৵৩ৠ٭ؕ ً؇ܳྡྷފٴ۰
4.15 eVQ ؜ٷڎ °1.3− ሒሃ اᄴᄟوران ل۰ ෑෂاو ڢ٭۰݄ ଫଊڣ؊܋ Ca2MnIrO6 గጻዧݠ܋ص وً؇ܳྡྷފٴ۰ ، 4.77 eV ؜ٷڎ °1.29 ሒሃ
؜ٷڎ و°0.48 ، 4.03eV اܳޚ؇ڢ۰ ڢ٭۰݄ ؜ٷڎ °1.03− ሒሃ اᄴᄟوران ل۰ ෑෂاو ڢ٭۰݄ ଫଊا܋ Ca2CoIrO6 గጻዧݠ܋ص ً؇ܳྡྷފٴ۰ ،
ปฃۜ݁ٷ ሒᇭ ۰ᆇᅪ ّޙ۳ݠ ොຳ٭ت ོྥٷ؇وب، εk و θk ݆݁ ႟၍ إނ؇رة أن ఈఃَۋޓ პაႰ . Ca2CrIrO6 గጻዧݠ܋ص ً؇ܳྡྷފٴ۰ 3.29eV
. Kramers-Kronig ًأఈఃڢ۰ ๤ཏلڰ ؇݁ و۱ި ً؇ܳأܝݴ، واܳأܝݴ ଫଊأٺৎ৊ا اܳޚ؇ڢިي ا௯௫௵؇ل ሒᇭ ݁أڎو۰݁ εk ڢࡗࡲ ّܝިن ؜ٷڎ݁؇ θk

Ca2CrIrO6 ඔ൹ݠ܋ٴగጻዧ اܳڰިّިَ؇ت ޗ؇ڢ۰ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ ( ঌॻاܳٺۛ٭ واࠍ੊ݞء ม෹گ٭گ੆اࠍ اࠍ੊ݞء ) ۰ਃಮިاܳݯ اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ّ؞ଫଃات : :16 .3 ႟ၽނ
Ca2CoIrO6 و
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اৎ৊ٷ؇ڢލ۰ و ༇຀؇اܳٷٺ

Ca2FeIrO6 ඔ൹ݠ܋ٴగጻዧ اܳڰިّިَ؇ت ޗ؇ڢ۰ ᄭᄟ৖৑ࣖࢻ ( ঌॻاܳٺۛ٭ واࠍ੊ݞء ม෹گ٭گ੆اࠍ اࠍ੊ݞء ) ۰ਃಮިاܳݯ اܳٷ؇ڢܹ٭۰ ّ؞ଫଃات :17 .3 ႟ၽނ
Ca2MnIrO6 و

ঌॻاܳٺۛ٭ واࠍ੊ݞء σ1
xx (ا৖৑݁ٺݱ؇ص) ۰ਃಮިاܳݯ ይዧٷ؇ڢܹ٭۰ اࠍ੆گ٭ࠔࠫ اࠍ੊ݞء ّ؞ଫଃات (17 .3) (3. 16)و ႟ၽاܳލ ݁ٷۜٷ٭؇ت ஓ஄ټܭ

دوري ႟ၽ૰૖ ଲ୍ّر ا྘ཬීෂފ٭۰ اᄳᄟروة أن ఈఃَۋޓ اࠍ੆ފ؇ً؇ت ఈః༠ل ݆݁ [14− 0]eV اܳޚ؇ڢިي ا௯௫௵؇ل ሒᇭ σ2
xx ۰ਃಮިاܳݯ ይዧٷ؇ڢܹ٭۰

(Kramers- ఈః༟ڢ۰ ؕ݁ ਐಱިاڣݑ و۱ڍا ۰ਃಮިاܳݯ ይዧٷ؇ڢܹ٭۰ واܳྥލྥب ا৕৑݁ٺݱ؇ص ม෹ٷۜٷৎ৊ ً؇ܳྡྷފٴ۰ و۱ڍا ،ଫଊأٺৎ৊ا اܳޚ؇ڢިي ا௯௫௵؇ل ሒᇭ
.ঌॻواܳٺۛ٭ اࠍ੆گ٭ࠔࠫ ඔ൹࠯࠵࠾ݞف Kronig)
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ոຐڲ١ ١଄૵ոຑ
มฆܳا اৎ৊ݞدوج ೑ಱႤၽوڣފଫଃاܳٴ ৎ৊ݠ঴঒؇ت ۰ਃಮިاܳݯ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ واৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا اࠍ੅ިاص ࢻࣖراݿ۰ ᆇᅪٷ؇ اܳأ݄ܭ ۱ڍا ሒᇭ
۰༥ިৎ৊ا لگ۰ ޗݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CrIrO6 و Ca2CoIrO6 ,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 إਐ಻گ؇ܳ٭۰ ݁أ؇دن ؇ዝང؇أݿ
وا৕৑رਊಾ؇ط اܳٺٴ؇دل ᆇᅒިن ۰੊أ؇ࠍৎ৊و ، Wien2k ༇ံ؇َߓߵ ሒᇭ ۰෠੼ڎৎ৊ا اൠശܳ؇ڣ۰ ل۰ َޙݠ إޗ؇ر ሒᇭ اႤၽܳ݁ܭ واᆇᅀܳިن ۊޚ٭؇ ا଩ଐৎ৊اࢴࣖة ل۰ اৎ৊ފٺި

:ঌॻل პაႰ ೑಻Ⴄ၍ اࠍ੆ފ؇ً؇ت ༇຀؇ਐ಻ GGA+U ೞಱوّگݠ GGA ೞಱّگݠ اݿٺأ݄ܹٷ؇

اৎ৊٭ܭ أ༡؇دي ྲྀྡྷ٭۰ ሒᇭ ོྥٴߺࠊر Ca2CrIrO6 و Ca2CoIrO6 ,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ً؇ܳྡྷފٴ۰
. Ferri−magnetic ๴ཏ྘݁؞ٷ؇ޗ ڣଫଃي اܳޚިر ሒᇭ ݁ފٺگݠة ঴঒ਵਦ؇ت ሒሃو P21/c

؜݆ ؜ٴ؇رة Ca2CrIrO6 و ,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 اৎ৊ݠ঴঒؇ت أن و༥ڎَ؇ ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৖৑ا ࠯࠵࠹ިاص ً؇ܳྡྷފٴ۰
ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل ݁أڎن أَ۬ ڣ٭ޙ۳ݠ Ca2CoIrO6 ل ً؇ܳྡྷފٴ۰ أ݁؇ GGA+U و GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل ݁أ؇دن اَݱ؇ف

. GGA+U ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل ݁أڎن وَݱژ GGA
. ݁ٺگ؇ر۰ً ؇ዛኡأ ڣ༥ިڎَ؇ ل۰ وَޙݠ ෠ູݠ཯ྟ٭۰ أරඝى ༇຀؇ྲྀྡྷٺ ؇ዛውᚶ݁گ؇ر ஓ஄ب ؇ዛዀܹ༟ اৎ৊ٺۜݱܭ ༇຀؇اܳٷٺ

,Ca2MnIrO6 ,Ca2FeIrO6 గጻዧݠ঴঒؇ت ሒᆶݞ੊واࠍ ঌ႓ၽܳا ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم ۋފ؇ب ቕቆ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ࠯࠵࠹ިاص ً؇ܳྡྷފٴ۰
اၯၽܳ٭۰ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ اܳأݞوم ڢࡗࡲ أن ৖৑ۋޙٷ؇ პაႰ GGA+U و GGA ೞಱّگݠ ً؇ݿٺأ݄؇ل Ca2CrIrO6 و Ca2CoIrO6

ألݯ؇ اఈఃৎ৊ۋޓ و݆݁ أරඝى، أᆇᅦ؇ل ؕ݁ ਐಾިاڣݑ ؇ዛዀܹ༟ ا௱௯௫ݱܭ ༇຀؇اܳٷٺ GGA+U، ೞಱّگݠ ਐಸޚٴ٭ݑ ۱٭ٴ؇رد ༡ڎ ඔ൹ّ݄ݯ ؜ٷڎ ଩ଐّاࢴࣖ
. ঌ႓ၽܳا ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم ሒᇭ ଫଊ܋৖৑ا اৎ৊ފ؇۱ܾ ሒሃ اਐ಻৖৑گ؇ܳ٭۰ గጻዧأ؇دن ๴ཏ྘؞ٷ؇ޗৎ৊ا اܳأݞم ڢࡗࡲ أن

4.77eV � ؜ٷڎ °1.29 ሒሃCa2FeIrO6 గጻዧݠ܋ص ً؇ܳྡྷފٴ۰ اᄴᄟوران ل۰ ෑෂاو أ܋ଫଊڢ٭۰݄ ۰ਃಮިݪ اৎ৊؞ٷ؇ޗ྘ފ٭۰ ࠯࠵࠹ިاص ً؇ܳྡྷފٴ۰
Ca2CoIrO6 గጻዧݠ܋ص ً؇ܳྡྷފٴ۰ ، 4.15eV ؜ٷڎ °1.3− ሒሃ اᄴᄟوران ل۰ ෑෂاو ڢ٭۰݄ ଫଊڣ؊܋Ca2MnIrO6 గጻዧݠ܋ص وً؇ܳྡྷފٴ۰
.Ca2CrIrO6 గጻዧݠ܋ص ً؇ܳྡྷފٴ۰ 3.29eV ؜ٷڎ °0.48 و 4.03eV � اܳޚ؇ڢ۰ ڢ٭۰݄ ؜ٷڎ °1.03− ሒሃ اᄴᄟوران ل۰ ෑෂاو ڢ٭۰݄ ଫଊا܋

ا৙৑ۏ۳ݞة ሒᇭ ዻዧᄔცو ؇ዛኤوأۏ۳ݞ ۹ਃ಻وଫଐاܳـܝ ඔ൹اܳފٴ ෠੼؇ل ሒᇭ اৎ৊ިاد ۱ڍه اݿٺ༱ڎام আॻ༟ ؕ۠૰૜ ؇ዛዀܹ༟ اৎ৊ٺۜݱܭ ༇຀؇اܳٷٺ إن
- .۰ਃಮިوݪଫଐܳـܝ৖৑ا
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