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Abstract 
In this paper, the structural properties (such as lattice constant, bulk modul-
us, compressibility,...) of cubic phase 3LaCrO were theoretically investigated. 
The calculations have been performed using a Full Potential Linearized 
Augmented Plane wave (FP-LAPW) method in the framework of density 
functional theory(DFT) with various Approximations using Wien2k package. 
The obtained results show that using GGA96 with spin effects is in a better 
agreement with other theoretical approximations. Besides, density of electr-
onic states has been studied in cubic 3LaCrO .The results show that, there is 
a strong covalent band between O-O,Cr-Oand La-O.These results are in 
good agreement with the published theoretical and experimental data.    
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 چکیده

شاکهه م   ملاه ااتات   از جساختاری لانتاانوو  رومموات    دراین مقاله خواصِِّ
 ۀشاد  تقویات  تخات   اماوا ِ  رمشِ استفاده از مهعکی تا درفازِحجمی  مدملِ
 تااتعی چااالی   ۀنظویا  چاارچو ِ  در (FP-LAPW)رامال   تاپتانسولِ یخطِّ

(DFT) د راه  نا ده نتایج نشان می مختلف انجا  گوفته است. های تقویب تا
نساکت تاه    GGA ویابِ تق از پارامتوهای ساختاری محاسکه شده تاا اساتفاده  

چناون درنظاو   هم تجوتای دارد.  سازگاری توشاتوی تاا نتاایجِ    ،LDA تقویبِ
تعاادلی ایان    ی جزئای در پارامتوهاای شاکهۀ   اسپونی تغووواتا  قطکشِ گوفتنِ
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نتایج م نزدیک شدن  تهکود  ره این تغوووات درجهت  رند توروب ایجاد می
 نشانالهتومنی این توروب  توِچاالی اَ ۀمطالع تجوتی است. ها ته مقادیوِ آن
 یها اتم تون، O -2 مآنوونLa+ 3، 3+  Cr های راتوون مجود دلولِ ته دهد می

 Cr-Cr م La-La یهاا  اتام  تاون  م رومالانسی یقو پووند  مارسوژن روم 
 نتاایجِ  اسات. نسای توقوار رومالا پووناد     La-Oم O-O،Cr-Oم  یفلز پووند 

 .نظوی م تجوتی دارند نتایجِ اتانجا  شده سازگاری خوتی  محاسکات 
 

 ،حجمای  مادملِ  ،شاکهه  ااتات   ،لانتاانوو  رومموات  های کلیدی:  واژه
 GGA ،  FP-LAPW،تاتعی چاالی ۀنظوی

 
 مهمقدّ. 1

اسات.این ساواموک دارای   ، روم  مارسوژن لانتانوو  عنصوِسه  لانتانوو  رومموت توروکی از
 خاال  ناوعی عاای ِ    لانتاانوو  رومموات    [.1] تاشاد  مای 3ABO ۀپوممساهوت گونا   ساختارِ
 م دماا  افازایشِ  راه ایان رساانایی تاا     تاشاد  مای  p ضاعوف ازناو ِ   رساانایی  تا تار ۀدهند انتقال

تاه خصاوص    رومموات، ناخالصای تاه لانتاانوو      افازمدنِ  [.3،2] یاتاد  افازایش مای   ،ناخالصی
 افازایشِ  تاعا    ،d3گاومه   ۀماسط خاری مفلزات  قلوایی عناصوِ تا B یاAعناصوِ یجایازین

 دماای  افازایشِ  ؛خوردگی تواتو مقاممت در افزایشِ ؛گومایی رسانایی الهتویهی م اووچشم
ای  تاازه  پایداری شوموایی دراین تورواب در  استحها  م افزایشِ ؛(C2500)درحدمد  ذم 

لانتانوو  رومموات   [.4] شود می K 1273دمای در Pa510 تا Pa1610 ارسوژن تون فشارِ از
شوم  تاه   دما افزایشِ تا م است امرتورممکوک دارای ساختارِ دمای اتاق ای است ره درهمادّ

 تاالاتو دماای   در م تکدیل ته رممکوهدرالآن  ساختارِ C280 دردمای می رند. ساختار تغوووِ
 ت علِّا  لانتانوو  رومموات تاه   ۀپای توروکات تو [.5] گوددمهعکی میدارای ساختارC1600ِ از

 در تاالا  مقاممات   م اساتحها   رساانایی گوماایی،   ،الهتویهای  ی چون رساناییخواصّ داشتنِ
 جاماد  های سوختی حالت  ولسلِّ درجمله  از صنعت در های فوامانیخوردگی،رارتود مقاتلِ

 عاومه تاو   .[7،6] تاشاد  مای  قاون محقِّ از ه تسواریتوجّ مورد م  دارد های الهتویهی رن گو  م
 در رساانا  فاولاد  م عنوان الهتومدهای هوادرمدیناموهی مغنايوسای    تهلانتانوو  رومموت  این،

 

 

 
 

 اااوِ  م راارتود  ،ختساا  ماورد   در توشتو وعات ايِّ توای [.8،4] شود میاستفاده  تجزیه صنعت 
 ماحاد   ولِسالِّ  (1) شاهلِ  .دمواجعاه راو   [12-9 ،4] توان ته مواجعِ میاین توروب  رمی فشار

 [. 12،13] دهد می مهعکی نشان فازِ در را3LaCrO ساختارِ
 

 
 

 ساختارِ ماحد  ولِسلِّ :1 شکل 
3LaCrO ِمهعکی در فاز 

 
 K290 دمااای نواال تااا G فوممغنايوساای ازنااو ِپادی  اهمااادّ خااال ، روممواات  لانتااانوو 

 نظامِ  حالات   ازی فااز  گااارِ  ایان دماا   تاوای لانتاانوو  رومموات در    دیااو  تاه تواانِ   تاشد. می
آن دارای  توروکاات   م لانتاانوو  رومموات   .[14] دارد نظمی مغنايوسی مجود مغنايوسی ته تی

 دماهاای تاالا   در این مواد توان از ته همون جهت ته خوتی می متوده گومایی تالایی  مقاممت 
ساوکک تاوای    ضاویبِ  م K2790 حدمد لانتانوو  رومموت خال   دمای ذم ِ استفاده رود.
mV حدمد این توروب  K520 سااختارِ [ 15لم م میال ]  1980در سال همچنون  .[12] تاشد می 

الهتومنی خانوادۀ  3  LaMO M Ti Co  فوتاوالهتویهی ایها     گواوی يواف    اندازه ارا ت
هاای   نظاوی خوشاه   را تاا مادلِ   خود حاصل از مشاهدات  نتایجِ ها دادند.آن مطالعه قوار مورد 

 ااوِ هاشوموتو م همهااران اَ  1998 سالِ در. مقایسه رودند آزاد یونِ ۀچندگان مدلِ م ملهولی،
ی م م، اساتوم 2002[. در ساال  16تورسی رودناد ]  3LaCrOلففشار را تو تغووو فازهای مخت

لانتاانوو  رومموات را مطالعاه     هاای مختلاف تاو پایاۀ توروکاات       ساواموک  همهاران سااخت  
های  ولسلِّ های داخلی در دهنده صالتِّا  عنوانِ  را ته 20043LaCrO سالِ [. زانگ در17رودند]
هاای   تسااای مهمهااران رمش   2007 در ساالِ  [ م18] تورسای نماود   جاماد  حالات   سوختی
مغنايوسای توروکاات   خاواصِِّ  تلوری م ساختارِ ساخت  1 3  0 0.3y yLaCr Mn O y    را ماورد 

 هاای سااختاری لانتاانوو  رومموات از جملاه      لاا در این رار میژگی[. 19] مطالعه قوار دادند
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 اااوِ  م راارتود  ،ختساا  ماورد   در توشتو وعات ايِّ توای [.8،4] شود میاستفاده  تجزیه صنعت 
 ماحاد   ولِسالِّ  (1) شاهلِ  .دمواجعاه راو   [12-9 ،4] توان ته مواجعِ میاین توروب  رمی فشار

 [. 12،13] دهد می مهعکی نشان فازِ در را3LaCrO ساختارِ
 

 
 

 ساختارِ ماحد  ولِسلِّ :1 شکل 
3LaCrO ِمهعکی در فاز 

 
 K290 دمااای نواال تااا G فوممغنايوساای ازنااو ِپادی  اهمااادّ خااال ، روممواات  لانتااانوو 

 نظامِ  حالات   ازی فااز  گااارِ  ایان دماا   تاوای لانتاانوو  رومموات در    دیااو  تاه تواانِ   تاشد. می
آن دارای  توروکاات   م لانتاانوو  رومموات   .[14] دارد نظمی مغنايوسی مجود مغنايوسی ته تی

 دماهاای تاالا   در این مواد توان از ته همون جهت ته خوتی می متوده گومایی تالایی  مقاممت 
ساوکک تاوای    ضاویبِ  م K2790 حدمد لانتانوو  رومموت خال   دمای ذم ِ استفاده رود.
mV حدمد این توروب  K520 سااختارِ [ 15لم م میال ]  1980در سال همچنون  .[12] تاشد می 

الهتومنی خانوادۀ  3  LaMO M Ti Co  فوتاوالهتویهی ایها     گواوی يواف    اندازه ارا ت
هاای   نظاوی خوشاه   را تاا مادلِ   خود حاصل از مشاهدات  نتایجِ ها دادند.آن مطالعه قوار مورد 

 ااوِ هاشوموتو م همهااران اَ  1998 سالِ در. مقایسه رودند آزاد یونِ ۀچندگان مدلِ م ملهولی،
ی م م، اساتوم 2002[. در ساال  16تورسی رودناد ]  3LaCrOلففشار را تو تغووو فازهای مخت

لانتاانوو  رومموات را مطالعاه     هاای مختلاف تاو پایاۀ توروکاات       ساواموک  همهاران سااخت  
های  ولسلِّ های داخلی در دهنده صالتِّا  عنوانِ  را ته 20043LaCrO سالِ [. زانگ در17رودند]
هاای   تسااای مهمهااران رمش   2007 در ساالِ  [ م18] تورسای نماود   جاماد  حالات   سوختی
مغنايوسای توروکاات   خاواصِِّ  تلوری م ساختارِ ساخت  1 3  0 0.3y yLaCr Mn O y    را ماورد 

 هاای سااختاری لانتاانوو  رومموات از جملاه      لاا در این رار میژگی[. 19] مطالعه قوار دادند
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تاا اساتفاده     ...چاالی اتو الهتومنای م  ،ریز مغنايوسی فوقِ نِمودا ،حجمی مدملِ ،شکهه ااتت 
 گوود. از نظویۀ تاتعی چاالی م تا تقویب های محتلف مورد تورسی قوار می

 
 محاسبات روش  -2

 هاای  تاتعی چاالی تاا تقویاب   ۀنظوی چارچو ِ در FP-LAPW رمشِ محاسکات تااستفاده از
)تعموم یافتۀ شوبِ )GGAم چاالی موضعی( )LDA2افزارِ نو  مWien k  اسات انجا  گوفته 

یهتاایی تعویاف    همکستای ته صاورت  -انوژی تکادلی ،قویبِ چاالی موضعیدرت) [23-20]
)در امی شودامّ )GGA ِت:زیو اس همکستای  ته صورت  -ی انوژی تکادلیرلِّ شهل 

    rdsFrrrE x
Unif
X

GGA
Xc

3)()()()(    
)ره درآن  )r  م چاالیUnif

X ِچااالی   یهنواخت است ره خاود تااتعِ   انوژی تکادلی گاز
شاکهه   ااتت  .شود( می ته تقویب های مختلف منجو xF انتخا  تاتعِۀنحواست. عومه تواین 

 تاشاد  مای   =A 90/3aتواتاو مهعکای   توای ساختارِ ، شده گووی تجوتی اندازه ره ته صورت 
 ت ازظوفوّا  هاای حالات  تاوای جداساازی   .[14] اسات  آن اساتفاده شاده   محاسکات از ره در
 .توموگاوف درنظ -Ry6تواتاو  را مغازی  ظوفوات م  هایجدایی تون الهتومن موزِ انوژی ،مغزی

 0000425/0 اناوژی اخاتو    تاا  چوخاه م  14تاا  قاواردادیم راه   انوژی تومکنای را هماوایی
ایجااد شاده    تخات  ماو ِ  535این هماوایی  رسودن ته توای .ته هماوایی رسودیمریدتوگ 

               یااک شااکهۀ آن رااه تااه ازای تااود نقطااه 4000 گوفتااه شااده نظااو در ط نقااا تعااداد  .اساات
(k-mesh)16×16×16 .ی هماوایاا پارامتوِایجاااد شاادmaxRK رااه درآن را(Rشااعا ِ رمونااۀ 

 تعاداد   ایان پاارامتو   ،راودیم  انتخاا   7 مارمن است( ۀشکه تودار توشونۀ maxK تون م-مافون
 رند. رنتول می در محاسکات را ها پایه
 
 نتایج -3

 الکترونیساختار الف: 
م ساپ  ایان   تاوای هاو ماورد محاساکه      3LaCrO توروب ۀپای حالت  انوژی این منظور توای

 را جا محاساکات  این در .شود میتعادلی مردش داده  جزئی درحوالی حجمِ انوژی تا تغوووات 

 

 

 
 

 اسااپونی قطااکشِ  درنظوگااوفتنِ حالاات تااا دم رد ،96GGAم LDAیهااا تقویااب حساابِ تااو
(LSDA،96GGA sp) یهای از   نتاایجِ  راه  انجا  دادیماسپونی  قطکشِ درنظوگوفتنِ تدمنِ م

 شده است. رسم (2)شهلِ در این محاسکات
 

 
96GGA حجم تا استفاده از تقویبِ توحسبِ انوژی نمودارِ :2 شکل  sp 

 مهعکی توروبِ ارِتوای ساخت
3LaCrO 

 
 حالات   ۀمعادلا  حجام از يویا ِ   تو حسابِ  انوژی تغوووات نظو،  محاسکاتی مورد  ۀتونام در

م محاساکه م  تاه حجا   ماتساتای اناوژی   اتتدا این محاسکات، در [.24] شود میداده مورناگون 
آن  مشات ِ  م B ،حجمای  مدملِ ،aشکهه، ااتت  ،مورناگون حالت  ۀرار تودن معادلسپ  تا ته

B،نسکت ته فشار ، یپایو توارمv، ِ0،لوهامّ ولِسلِّ حجمV، م دماا  پایه در انوژی حالت  م 
-هاای اساپون   هنشتاوهم از ل امّ ۀ. در این محاساکات در موحلا  محاسکه شده است صفو فشارِ
انجاا  شاده   هنش هادرنظوگاوفتن ایان تاوهم    محاسکات تاا  ، دمّ ۀدر موحل م صو  نظومدار
 تجوتای م  نتاایجِ  تاا  م انجا ستای همک-تکادلی ولِستوای پتان تقویب دم تا این محاسکات.است

 درتجوتای   مقاادیوِ  آن تاا  اخاتو    صاد  در م حاصال  نتاایجِ  .گودیاد  نظوی دیاوان مقایساه 
  .استآمده (1)جدمل
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96GGA حجم تا استفاده از تقویبِ توحسبِ انوژی نمودارِ :2 شکل  sp 

 مهعکی توروبِ ارِتوای ساخت
3LaCrO 

 
 حالات   ۀمعادلا  حجام از يویا ِ   تو حسابِ  انوژی تغوووات نظو،  محاسکاتی مورد  ۀتونام در

م محاساکه م  تاه حجا   ماتساتای اناوژی   اتتدا این محاسکات، در [.24] شود میداده مورناگون 
آن  مشات ِ  م B ،حجمای  مدملِ ،aشکهه، ااتت  ،مورناگون حالت  ۀرار تودن معادلسپ  تا ته

B،نسکت ته فشار ، یپایو توارمv، ِ0،لوهامّ ولِسلِّ حجمV، م دماا  پایه در انوژی حالت  م 
-هاای اساپون   هنشتاوهم از ل امّ ۀ. در این محاساکات در موحلا  محاسکه شده است صفو فشارِ
انجاا  شاده   هنش هادرنظوگاوفتن ایان تاوهم    محاسکات تاا  ، دمّ ۀدر موحل م صو  نظومدار
 تجوتای م  نتاایجِ  تاا  م انجا ستای همک-تکادلی ولِستوای پتان تقویب دم تا این محاسکات.است

 درتجوتای   مقاادیوِ  آن تاا  اخاتو    صاد  در م حاصال  نتاایجِ  .گودیاد  نظوی دیاوان مقایساه 
  .استآمده (1)جدمل
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 در این رار محاسکه شده پارامتوهای ساختاری :1 جدول 
 دیاوان در توروبِ آن تا نتایجِ ۀم مقایس

3LaCrO 
 

 
 

انجا  شده سازگاری نساکتا    محاسکات  نتایجِ ،شود میاین جدمل مشاهده  يورره در همان
هاای تجوتای تاوای    داده فعلی ما هناوز  وعات ايِّ و يک ِهمچنون ت دارد. تجوتی نتایجِ خوتی تا

ایان  تاه   هتوجّا  تاا  است تا تتوان تا آن مقایسه نماود.   آن گزارش نشده مشت  مدمل حجمی م
تجوتای   تاه مقاادیوِ   LDA تقویابِ  نسکت ته GGA تقویبِ حاصل از نتایجِ ره تونوم می جدمل
شادن   تو نزدیک تهکودم درجهت  GGA درتقویبِ یاسپون قطکشِ ته عومه ااوِ تو است.نزدیه

ی هاا  ااتات  یرلِّياورِ  تاه  اساپونی  قطاکشِ  عمالِدرماقع ا  .تاشد میها  آن تجوتی نتایج ته مقادیوِ
راه ایان مسا له     رناد  مای ساازگارتو   GGAهای تعادلی را تا تجوتاه نساکت تاه     شکهه م حجم

 .استتونی  يکوعی م قاتل پوش لانتانوو  رومموت()مانند  مغنايوسی یی تا نظمِها سوستم درمورد 
تاون( تاا    -ی ماافون هاا  راوه )تاون   جایاااهی  نواحی درمنِ در ،یاسپون قطکشِ تا درنظوگوفتنِ

 

 

 
 

  ومفها  توشاتوِ  تاوای در    .شاود  مای موحظاه   تی قاتالِ نساکوّ  اتمی تصاحوحات   عدد  افزایشِ
اسات راه     ایان معادلاه مشاخِّ    از .دیاوا  اساتفاده شاود    ۀمعادل تی تایدازنسکوّ تصحوحات 
 افازایشِ ی رلِّا  در حالات   داشات.  توشاتوی خواهاد   تاثاووِ ی اساپون  قطاکشِ  اتمیعدد  تاافزایشِ

شادن  توپهن ت علِّته   ،اسپونی قطکش عمالِپ  ازا  حجم آن افزایشِ ی شکهه م در پیها ااتت
ایان  .تاشاد  مای درایان حالات   (فومای  درساط ِ ت هاا  چاالی حالا  راهشِ)یا ها حالتچاالی 
  ِدمّ ۀموتکا  مشات ِ  راه تاه صاورت     (Iاساتونو)  پارامتوِ م استونو ه ته مدلِتوجّتاچاالی  راهشِ
2 مغنايوسای  گشاتامرِ همکستای نسکت ته -تکادلیانوژی  2( / )xcI E M     شاود  مای تعویاف 

 قطاکشِ  عماالِ ا  پهان شادگی پا  از    شاود  مای يورره مشاهده  همان [.26] توجوه است قاتلِ
پا    ایان تحقوا ،   در ته دسات آماده   جا ره نتایجِ نآاز ستای دارد.استونو تپونی ته پارامتوِاس
نتوجاه   در م مهعکای  3LaCrO ماحاد  ولِسالِّ  حجامِ  فزایشِا اسپونی حاری از قطکشِ عمالِازا 

 گواویم  مای پ  نتوجاه   ،تاشد می فومی( سط ِ چاالی در )راهشِ ها حالتچاالی  پهن شدنِ
ياور   ه همانالکتِّ .تاشد می یک از تو تزرگعددی  توروبِ این استونو توای پارامتوِ احتمالا  ره

تغوواوی ایجااد    یاساپون  قطاکشِ  آااارِ  ،LDA تقویابِ  در رناوم  مای اهده شم (1)جدملِ ره در
تاا   ماحاد  ولِسلِّ حجمِ شکهه م ااتت ته دست آمده توای  ه ته مقادیوِتوجّ همچنون تا. رنند مین

 ،هاا  تقویاب ایان   ،گواویم  میچاالی موضعی نتوجه  م تعموم یافته ی شوبِها تقویباستفاده از 
 در رساد  مای ره ته نظو  دهند ته دست می ها پارامتواین  تجوتی مقدارِ نسکت ته رمتوی مقادیوِ
 نواز  حجمای را  راه مادملِ   شاود  مای  مثکات نساکت تاه دساتااه مارد     یک فشارِ ها تقویباین 
 شاود  مای رل مشااهده   در ته دستااه توان رود. هعمال شدهمان فشارهای ا  اساسِ توان تو می
 مقایساه  در LDA نسکت ته GGA استفاده از تقویبِ تا ی ساختاری محاسکه شدهها پارامتوره 
ایان   در هاا  تاون اتام   ۀتاوین فاصال   نزدیاک  ،عومه تاواین  .تهتوی دارد تواف ِ یتجوت مقادیوِ تا

 -قویاب اعماالی تاوای پتانساول تکاادلی     ته ناو  ت  ها تون اتم ۀفاصل تواناو این است ره توروب
م ایان فواصال، تاوای تماامی      اناد  هاای شاکهه ماتساته    ته ااتات  تنها همکستای ماتسته نوست م

تاا   های اند تا یهدیاو یهسان م توای تمامی حالت ااتت نظوی محاسکه شده هایی ره تا حالت
ناد تاا یهادیاو یهساان     ا تجوتی محاساکه شاده   اسپونی ره تا ااتت  قطکشِ اسپونی م غوو قطکشِ

 تاشند. می
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  ومفها  توشاتوِ  تاوای در    .شاود  مای موحظاه   تی قاتالِ نساکوّ  اتمی تصاحوحات   عدد  افزایشِ
اسات راه     ایان معادلاه مشاخِّ    از .دیاوا  اساتفاده شاود    ۀمعادل تی تایدازنسکوّ تصحوحات 
 افازایشِ ی رلِّا  در حالات   داشات.  توشاتوی خواهاد   تاثاووِ ی اساپون  قطاکشِ  اتمیعدد  تاافزایشِ

شادن  توپهن ت علِّته   ،اسپونی قطکش عمالِپ  ازا  حجم آن افزایشِ ی شکهه م در پیها ااتت
ایان  .تاشاد  مای درایان حالات   (فومای  درساط ِ ت هاا  چاالی حالا  راهشِ)یا ها حالتچاالی 
  ِدمّ ۀموتکا  مشات ِ  راه تاه صاورت     (Iاساتونو)  پارامتوِ م استونو ه ته مدلِتوجّتاچاالی  راهشِ
2 مغنايوسای  گشاتامرِ همکستای نسکت ته -تکادلیانوژی  2( / )xcI E M     شاود  مای تعویاف 

 قطاکشِ  عماالِ ا  پهان شادگی پا  از    شاود  مای يورره مشاهده  همان [.26] توجوه است قاتلِ
پا    ایان تحقوا ،   در ته دسات آماده   جا ره نتایجِ نآاز ستای دارد.استونو تپونی ته پارامتوِاس
نتوجاه   در م مهعکای  3LaCrO ماحاد  ولِسالِّ  حجامِ  فزایشِا اسپونی حاری از قطکشِ عمالِازا 

 گواویم  مای پ  نتوجاه   ،تاشد می فومی( سط ِ چاالی در )راهشِ ها حالتچاالی  پهن شدنِ
ياور   ه همانالکتِّ .تاشد می یک از تو تزرگعددی  توروبِ این استونو توای پارامتوِ احتمالا  ره

تغوواوی ایجااد    یاساپون  قطاکشِ  آااارِ  ،LDA تقویابِ  در رناوم  مای اهده شم (1)جدملِ ره در
تاا   ماحاد  ولِسلِّ حجمِ شکهه م ااتت ته دست آمده توای  ه ته مقادیوِتوجّ همچنون تا. رنند مین

 ،هاا  تقویاب ایان   ،گواویم  میچاالی موضعی نتوجه  م تعموم یافته ی شوبِها تقویباستفاده از 
 در رساد  مای ره ته نظو  دهند ته دست می ها پارامتواین  تجوتی مقدارِ نسکت ته رمتوی مقادیوِ
 نواز  حجمای را  راه مادملِ   شاود  مای  مثکات نساکت تاه دساتااه مارد     یک فشارِ ها تقویباین 
 شاود  مای رل مشااهده   در ته دستااه توان رود. هعمال شدهمان فشارهای ا  اساسِ توان تو می
 مقایساه  در LDA نسکت ته GGA استفاده از تقویبِ تا ی ساختاری محاسکه شدهها پارامتوره 
ایان   در هاا  تاون اتام   ۀتاوین فاصال   نزدیاک  ،عومه تاواین  .تهتوی دارد تواف ِ یتجوت مقادیوِ تا

 -قویاب اعماالی تاوای پتانساول تکاادلی     ته ناو  ت  ها تون اتم ۀفاصل تواناو این است ره توروب
م ایان فواصال، تاوای تماامی      اناد  هاای شاکهه ماتساته    ته ااتات  تنها همکستای ماتسته نوست م

تاا   های اند تا یهدیاو یهسان م توای تمامی حالت ااتت نظوی محاسکه شده هایی ره تا حالت
ناد تاا یهادیاو یهساان     ا تجوتی محاساکه شاده   اسپونی ره تا ااتت  قطکشِ اسپونی م غوو قطکشِ

 تاشند. می



80 / محاسبۀ خواصِّ ساختاری لانتانیوم کرومیت در فازِ مکعبی ...

 

 

 
 

  ریز مغناطیسی فوق  میدان ب: 
، شاکه  مغازی  یهاا  حالات لانتاانوو  رومموات،    سااختاری توروابِ   خواصِِّتهتو  ۀمطالع جهت 
 اناد.  هآمرده شاد (2)ایان تورواب در جادملِ    ۀدهناد  ی تشاهول هاا  اتام ، توای ظوفوتم  مغزی
 d رتوتاال در اُ لانتانوو  م روم ، هاو دم های  رنوم اتم يور ره در این جدمل مشاهده می همان
تاه توتواب نوارهاای     راCrمLaهاای  اتام  ظوفوات   ۀلایا  دارناد.  الهتاومن  خاود  ظوفوات   توازِ

2 16 ,5s d1م 54 ,3s d م فضایی رمی دارناد  گستوشِ مغزیهای  الهتومن دهند. تشهول می 
هاای ظوفوات دارای    الهتاومن  اامّا  پوونادها نقاش چنادانی ندارناد     درجایازیادگی   ته دلوالِ 
 رنند. اساسی ایفا می نقشِ پووندها در م فضایی توشتوی هستند گستوشِ

 
 O، Cr، La .هایاتم ظوفوت م  مغزیم شکه  مغزی حالات  نظوی :2 جدول 

 

 
 

 وشادنِ پُ م ماساطه غالاب هساتند    فلازات   خاواصِِّ  در تعواونِ  dی هاا  الهتومنی رلِّ ته يورِ
 قطاکشِ  حالات   در راه تورواب را   هنااامی  شود میسکب  اتفلزِّ دراین دسته از d جزئی نوارِ

 تاه  ت تاعا   هماون خاصاوّ   م رناد  مغنايوسای پوادا   سوساتم خاواصِِّ   ،رنوم میاسپونی تورسی 
را  ریاز   فاوقِ مغنايوسای   موادانِ ( 3) جادملِ  .گودد می ریزِ  فوقمغنايوسی  مودانِ مجودآمدنِ

 دهد. نشان می ،3LaCrO ۀدهند ی تشهولها اتمتوای 
 

 یها اتمتوای  گامس( رولو )تو حسبِ ریز  فوقِمغنايوسی  مودانِ :3 جدول 
 مهعکی 3LaCrOبِ تورو ۀدهند تشهول

 [5تجوتی]
مغنايوسی  مودانِ
 رل ریزِِ  فوق

های  الهتومن
 مغزیشکه 

های  الهتومن
 مغزی

 های الهتومن
 ظوفوت

 اتم

300 8/233- 0 327/1- 473/232- La 
- 928/48- 0 850/603- 921/554 Cr 
- 009/20- 0 564/2- 445/17- O 

 

 

 
 

 از ریاز   فوقِمغنايوسی  مودانِ تاشد. لانتانوم می تجوتی توای اتمِ ریزِ فوقِ یمغنايوس مودانِره 
 راه ساهمِ   شاود  مای فومای حاصال    تماسِ دمقطکی اسپونی مسهمِ سهمِ رتوتالی،اُ سه منشث سهمِ

 نتوجاه ایان موادان،    رد ،تاشاند  مای  های مهعکی صفو تقارن دمقطکی اسپونی در سهمِ رتوتالی ماُ
 ایان  تاود.عومه تاو   خواهاد  ظوفوات ی هاا  الهتومن م مغزیی ها الهتومن دم سهمِهو  ناشی از

 گشاتامرها   ایان  هستند مغنايوسی گشتامرِ دارای 3LaCrO تلورِ در CrمLa یها اتم چون
 مغنايوسای رالِِّ   گشاتامرِ  .شاوند  می تون محاسکه-ی مافونها روه درمنِ تلور، ماحد  ولِسلِّ در

ایان مسا له نشاان     م تاشاد  مین تواتو Oم La،Cr یها اتممغنايوسی  گشتامرِ مجمو ِ تا تلور
 ۀی ناحوا ها الهتومن ،3LaCrO مغنايوسی توروبِ گشتامر ۀمحاسک آن است ره هناا ِ ۀدهند
مغنايوساای  گشااتامرِ مقاادار (،4) جاادملِ در .شااوند ماای محاسااکات مارد  جایااااهی نوااز تااونِ

 م لانتاانوو  رومموات   در ،OمLa ،Cr یهاا  اتام توای  ی مختلفها تقویب در محاسکه شده
مقایساه   دیااوان  ط ته دست آماده توسّا   ادیوِمق تا این تلور ماحد  ولِسلِّ رلِِّ همچنون گشتامرِ

ته دست آمده سازگاری  دمل مشاهده می شود نتایجِاز این جره  يور همان .[12] شده است
96GGA تقویب این سازگاری در م دیاو نتایج دارد خوتی تا sp  نسکت تهLSDA  توشاتو 

 .است
 

 ی مختلفها تقویبگشتامر های مغنايوسی محاسکه شده در  :4 جدول 
 لانتانوو  رومموت مهعکی توای توروبِ

 تجوتی
[12] 

FP-
LAPW،LSDA 

FP-LAPW،
96GGA sp 

 مغنايوسی گشتامرِ
 )توحسب مانتون توهو(

- 07164./- 08915./-  B La 
63/2 49/2 51/2  B Cr 
- 021165/0 02107/0  B O 

9/2[27] 84003/3 20262/3  
3B

LaCrO 
 
 ثرؤم بار  پ:
 تاارِ  تاشاد،  ه مای توجّ مورد  ساختاری توروکات  خواصِِّ ۀمطالع دیاوی ره در جمله پارامتو از

اسامی   تاارِ  آن از انحاوا    م ایان تاار   موازانِ  این توروکات است. ۀدهند های تشهول اتم وِمؤاِّ
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 از ریاز   فوقِمغنايوسی  مودانِ تاشد. لانتانوم می تجوتی توای اتمِ ریزِ فوقِ یمغنايوس مودانِره 
 راه ساهمِ   شاود  مای فومای حاصال    تماسِ دمقطکی اسپونی مسهمِ سهمِ رتوتالی،اُ سه منشث سهمِ

 نتوجاه ایان موادان،    رد ،تاشاند  مای  های مهعکی صفو تقارن دمقطکی اسپونی در سهمِ رتوتالی ماُ
 ایان  تاود.عومه تاو   خواهاد  ظوفوات ی هاا  الهتومن م مغزیی ها الهتومن دم سهمِهو  ناشی از

 گشاتامرها   ایان  هستند مغنايوسی گشتامرِ دارای 3LaCrO تلورِ در CrمLa یها اتم چون
 مغنايوسای رالِِّ   گشاتامرِ  .شاوند  می تون محاسکه-ی مافونها روه درمنِ تلور، ماحد  ولِسلِّ در

ایان مسا له نشاان     م تاشاد  مین تواتو Oم La،Cr یها اتممغنايوسی  گشتامرِ مجمو ِ تا تلور
 ۀی ناحوا ها الهتومن ،3LaCrO مغنايوسی توروبِ گشتامر ۀمحاسک آن است ره هناا ِ ۀدهند
مغنايوساای  گشااتامرِ مقاادار (،4) جاادملِ در .شااوند ماای محاسااکات مارد  جایااااهی نوااز تااونِ

 م لانتاانوو  رومموات   در ،OمLa ،Cr یهاا  اتام توای  ی مختلفها تقویب در محاسکه شده
مقایساه   دیااوان  ط ته دست آماده توسّا   ادیوِمق تا این تلور ماحد  ولِسلِّ رلِِّ همچنون گشتامرِ

ته دست آمده سازگاری  دمل مشاهده می شود نتایجِاز این جره  يور همان .[12] شده است
96GGA تقویب این سازگاری در م دیاو نتایج دارد خوتی تا sp  نسکت تهLSDA  توشاتو 

 .است
 

 ی مختلفها تقویبگشتامر های مغنايوسی محاسکه شده در  :4 جدول 
 لانتانوو  رومموت مهعکی توای توروبِ

 تجوتی
[12] 

FP-
LAPW،LSDA 

FP-LAPW،
96GGA sp 

 مغنايوسی گشتامرِ
 )توحسب مانتون توهو(

- 07164./- 08915./-  B La 
63/2 49/2 51/2  B Cr 
- 021165/0 02107/0  B O 

9/2[27] 84003/3 20262/3  
3B

LaCrO 
 
 ثرؤم بار  پ:
 تاارِ  تاشاد،  ه مای توجّ مورد  ساختاری توروکات  خواصِِّ ۀمطالع دیاوی ره در جمله پارامتو از

اسامی   تاارِ  آن از انحاوا    م ایان تاار   موازانِ  این توروکات است. ۀدهند های تشهول اتم وِمؤاِّ
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 رِتاا  (،5) جادملِ  در .تاشاد  مای نظو  مورد  توروبِ رومالانسی در پووند  مجود  تواناوِ توروب،
م 96GGA یهاا  تقویاب تورواب در  ایان    ۀی تشاهول دهناد  هاا  اتام محاسکه شده توای  وِمؤاِّ

LDA اند شدهمقایسه  ها اتماسمی این  م تا تارِ آمده . 
 

 ۀدهند ی تشهولها اتممحاسکه شده توای  وِمؤاِّ تارِ :5 جدول 
 حاضو مهعکی در رارِ لانتانوو  رومموت  توروبِ

 

 
 

 ط تاوای هاو  متوسّ يورِه مهعکی، ت 3LaCrO گویای آن است ره در توروبِ (5) جدملِ
 82/1ارساوژن   الهتاومن م تاوای هاو اتامِ     2/2راوم    هاو اتامِ   ومن،تا اله 74/1لانتاانوو    اتمِ

1.74 یاونی تاوای ایان تورواب تاه صاورت        فومولِتناتواین  الهتومن مجود دارد. 2.2 1.82
3La Cr O


3اسمی . انحوا  از فومولِشود مینوشته  3 2
3La Cr O
،  رومالانسای تاون    پووناد   مجاود   تودلول

 فشار، حجامِ  تا افزایشِ دیاو از يو   .است مهعکی در فازِ 3LaCrO دهندۀ  تشهول عناصوِ
 موجود سازگاری دارد. ات تا ماقعوّ ؛ ره این امودنیاتشکهه راهش می پارامتوِ ماحد م ولِسلِّ

 
 ی پذیر تراکمج: 

 اساتحها ِ  حجمای نمایااناوِ   مادملِ  حجمی تعویف م مدملِ عه ِ ی ته صورت پایو توارم
 ایان تحقوا ،   در تلور نوز توشاتو اسات.   استحها ِ ،حجمی توشتو تاشد تلور است. هوچه مدملِ

96GGA تقویبِ ی ته دست آمده ازپایو توارم مقدارِ sp، ِلانتانوو  رومموت  توای توروب 
)1مهعکی تواتو )GPa  3-10 32/5 لانتاانوو    حجمای در  نسکتا  تالای مادملِ  مقدارِ .تاشد می

نساکتا  ساخت اسات م تاه راحتای       ره این توروب یک جسامِ  دهد میمهعکی، نشان  رومموت 
ارناون   لاز  اسات.  آن اناوژی زیاادی   تلورِ هل درتغوووش ایجاد  توای م دهد تغووو شهل نمی

)یخطِّا  یپاایو  تاوارم رناوم.   را حساا  مای   a محاورِ  ی در راستایخطِّ یپایو توارم )rk  از
  :آید میدست  زیو ته ۀراتط

(1)                   
dV

rd
B
V

kr
ln

0

0 

 مادملِ  0B م تعاادلی  حجامِ  0Vتاشاد،  ی( ما aشاکهه )  نمایااناو پاارامتوِ   r در این راتطاه، 
اتتادا   ،a راساتای  در یخطِّا  یپاایو  توارم ته دست آمردنِ صفو است. توای فشارِ در حجمی
 ( نشاان داده شاده اسات.   3)آن در شهلِ ره نمودارِ گودید، حجم رسم توحسبِ  lna نمودارِ
 ۀراتطا  در (1) جادملِ  از 0Bم 0V ادیوِمقا  جایاااری تا م داراین نمو شوبِ ۀمحاسک تا سپ 

 محاسکه شده است.  a محورِ ی درراستایخطِّ یپایو توارم مقدارِ ،(1)
 

 
 

 حجم توای تلورِ ، تو حسبLnaِ تغوووات  نمودارِ: 3 شکل 
3LaCrO ِعکیمه در فاز 

 
 تلاوری ی  هاا  جهات در تماامی   مهعکای  لانتاانوو  رومموات در فاازِ    توروابِ جا ره  از آن

همسااناود   توروابِ  یاک  ره ایان تورواب،   رسد میته نظو  ،ی داردیهسان های پایوی توارم
ی مختلف ها تقویبدر  ی خطیپایو توارمم  ی حجمیپایو توارم محاسکات  نتایجِ. تاشد می

 .استآمده  ،(6) در جدملِ
تاا قطاکشِ اساپونی،    GGA 96شاود راه در تقویابِ     (، مشاخِّ  مای  6) تا توجهّ تاه جادملِ  

یاتاد م در   پایوی ته مقدارِ رمی نساکت تاه حالات  تادمن قطاکشِ اساپونی افازایش مای         توارم
هاا   تاشد؛ می تاوان نتوجاه گوفات ایان تاوهمهنش      در هو دم حالت یهسان می LDAتقویبِ 
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ی مختلف ها تقویبدر  ی خطیپایو توارمم  ی حجمیپایو توارم محاسکات  نتایجِ. تاشد می

 .استآمده  ،(6) در جدملِ
تاا قطاکشِ اساپونی،    GGA 96شاود راه در تقویابِ     (، مشاخِّ  مای  6) تا توجهّ تاه جادملِ  
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هاا   تاشد؛ می تاوان نتوجاه گوفات ایان تاوهمهنش      در هو دم حالت یهسان می LDAتقویبِ 
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تاری سوستم تثاووِ چنادانی ندارناد. همچناون تاو يکاِ  ايِّوعاات  فعلای ماا         رمی خواصِِّ ساخ
پایوی خطِّی م حجمی لانتانوو  رومموت  مهعکای گازارش     های تجوتی توای توارمهنوزداده

 است تا تتوان تا آن مقایسه نمود.   نشده
 

 ی تلورِپایو توارم مقادیوِ  :6 جدول 
3LaCrO ِهای مختلفهعکی در تقویبم در فاز. 

 

 
 
  ی اَبر  الکترونیچگال چ:

هاا را  اتام  تار در ايوا   توزیعِ ۀتار است، در ماقع نحو الهتومنی ره همان چاالیتوِاَ چاالی
هاا را  پووناد تاون آن   توان ناو ِ  می ،هااتم تار در ايوا   توزیعِ ه ته موزانِدهد. تا توجّ نشان می

 توارمِ مها تودن پووند تون آن قوی ۀدهند الهتومن تون دم اتم نشان زیاد  تشخو  داد. توارمِ
تاار   چااالی  دهد. نماودارِ  ها نشان میرا تون آن توی ضعوف دم اتم، پووند  الهتومن تونِ رمتوِ
تاوان دریافات    آن می تاشد م از رمی های مختلف میمهان ها درالهتومن توارمِ ۀدهند نشان

 الهتاومن رمتاو اسات. چااالی     تاوارمِ  چاه نقاايی   در ومن توشتو مالهت توارمِ در چه نقايی
( نشاان  4)عاد در شاهلِ  در دم م سه تُ (110) ۀمهعکی در صفح 3LaCrOتوروبِ هتومنیالتوِاَ

 یها اتم ايوا   در تار توارمِ توشتوین تونوم یم ها شهل این در ره يو همان داده شده است.
 تعد .دارد توروب در اتم این یتالا یدمست الهتومن تو دلالت ره خورد یم چشم ته ارسوژن

 لانتاانوو   یها اتم درايوا   م شود می دیده روم  اتمِ ايوا   در توارم توشتوین ارسوژن از
 از را خاود  یهاا  الهتاومن  لانتاانوو   یهاا  اتم دهد یم نشان ره دارد مجود یاندر تارِ یچاال
 تون ،O -2 آنوونم La+3، 3 + Cr های راتوون مجود  دلولِ ته یساختار چنون در .اندداده دست

 توقاوار  رومالانسای  یقاو  پووناد   ارساوژن  م راوم   یهاا  اتم تونِ همچنون م ارسوژن یها اتم

 

 

 
 

 ارسوژن آنوونِ مجود  ره است ذرو ته لاز  .است شده داده نشان (110) ۀصفح در ره است
 همچناون  م لانتاانوو   یها اتم دیاو تارِ همانِ توزیعِ .است لانتانوو  م روم  تونِ پووند تاع  
 مجاود  یفلاز  پووناد   Cr-Crم  La-La یهاا  اتام  تاون  ره است این ۀدهند نشان روم  یها اتم

  .دارد
 

 

 
 

 توروبِ الهتومنی توِاَ چاالی نمودارِ :4 شکل 
3LaCrO مهعکی 

 همواه تا مشاررتعد تُ دم در ( )د عسه تُ در (الف)( 110) صفحۀ در 
 

 گیری   نتیجه -4
 FP-LAPW مهعکای تاا رمشِ   لانتانوو  رومموت در فاازِ ساختاری  های میژگی این مقاله در

، اساپونی  قطاکشِ  اااوات   نظوگاوفتنِ  راه در  دهاد  نتاایج نشاان مای    .قوار گوفت ورسیت مورد 
 جهات   ره این تغوووات در رند می ادتعادلی این توروب ایج شکهۀ پارامتوِ جزئی در تغوووات 

 حجمای  مادملِ  چناون مقادارِ  هم .تاشد تجوتی می ته مقادیوِ ها نزدیک شدن آن نتایج م تهکود 
چااالی   مطالعۀ عومه تواین از دارد. لانتانوو  رومموتتالای  دلالت تواستحها ِمحاسکه شده 

 تاون  م رومالانسای  یقاو  پووناد   ارساوژن راوم  م  یهاا  اتام  ونِیاتوم ره تا  می الهتومنی در توِاَ
 ساازگاری تهتاوِ   محاساکات توااناوِ   نتاایجِ  .اسات  توقوار یفلز پووند  Cr-Crم La-La یها اتم

  .است LDAنسکت ته تجوتی  نتایجِ تا GGA تقویبِ
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