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Abstract 
In this paper we studied the CdBr2 structure properties, for example lattice 
constant, bulk module, energy band structure, volume optimization and 
electronic charge. The calculations have been performed using the PWscf 
method in the framework of density functional theory by the Espresso 
package. The obtained results showed the existence of energy gap 2.8 eV in 

agreement with those obtained by other calculations. 
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 چکیده
هتا  بتهکه، مت ول    از جمله ثابت  ، 2CdBrدر این مقاله ساختار الکترونی

اس . محاسهات  محاسهه ب ه ،مشتق آن، ساختار نوارها  انرژ  حجمی و
الی براستتام متتوت ت تت  و بتتا رو    تتتاب ی چ تت  ۀدر چتتارچون نیریتت 

نتتای    انجام ب ه اس . کوانتوم اسپرسو افزار  نرم ۀتوسط بستپتانسیل  بهه
م ول حجمی  بیان ر س   بودن ایتن ترکیتب  است  و بته راحتتی ت ییتر       

در نمودار ساختار نوارها  انرژ ، ترازهتا  انترژ  ست      ده . بکل نمی
را  نق تۀ  درالکترون ولت    8/2گافی در ح ود ان  وفرمی را ق ع نکرده

چ الی ابرالکترونتی نیتز بیتان ر  پیونت  یتونی بتین ترکیتب         نشان می ده .
 .دس  آم ه سازگار  خوبی با دی ر محاسهات دارده نتای  ب  اس .

 

 :های کلیدی واژه
2CdBrبهه پتانستیل،  اختلالی تاب ی چ الی ۀ، نیری ،

 ،کوانتوم اسپرسوساختار نوار 
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 مقدمه
[. ایتن بلتور   1بابت    رسانا میاس  که نیم II-VII2از ترکیهات گروه  2CdBrکادمیوم برمای 

D5 با گروه فضایی  CdCl2ا ، از نوع دارا  ساختار لایه
3d  هتا  دوتتایی   کته از ورقته   اس

فلتز  کوچتک در میتان ایتن      هتا  هتالوژنی بتا کتاتیون    گوبی بامل یتون پکی ه بشتنگ
و یتون کتادمیوم    بتوده   قرارداد  بامل تک ملکتول  ۀیاخت [.2-4اس   پوبش تشکیل ب ه
[. بلور این بهکه پیچی ه بته  5  به صورت بش وجهی احاطه ب ه اس  برمتوسط بش یون 

رنگ مایل به زرد است  کته   [. کادمیوم برومای  پودر  سفی 6طور قو  ناهمسان رد اس   
عکاستتی، ستتاخ  فتتیلم حتتل استت  و در، الکتتل، اتتتر، استتتون وآمونیتتاا متتایع قابتتلدر آن
برومایت  توستط کادمیتتوم     کادمیتتوم  بود.کار  و حکاکی بر رو  سنگ استفاده می کن ه
 جت ول  II- VII2از ترکیهتات گتروه   کادمیوم برومی   .[7  بودب اربرومین آمتاده می گرم با

توستط میتچتل کشت      1962باب . ساختار بلتور  آن در ستال   رسانا میتناوبی اس  که نیم
باب  که پایته آن بتامل دو   می )رومهوه رال(تر  گونالبرمی  کادمیوم ساختار بلور   .ب 

بتکل بلتور    ( 1در بتکل )  .بابت  متی  اخته قرارداد  این ترکیتب ه زاگونتال  یاتم اس . 
این کار ویژگتی هتا  ستاختار     لذا در  .رسم ب ه اس  xcrysden افزار ترکیب توسط نرم

.  .چ الی ابر الکترونی و. ،ساختارنوار ، م ول حجمی ،کادمیوم برمای  از جمله ثاب  بهکه
و با تقریب ها  محتل  مورد بررسی با رو  بهه پتانسیل  با استفاده از نیریۀ تاب ی چ الی 

 گیرد. قرار می

 
 CdBr2 ترکیب بلور  بکل :1شکل

 توصیف روش 
تاب ی چ الی و بتا استتفاده از پایته هتا  متوت ت ت  توستط بستته          ۀبراسام نیریمحاسهات 

. چون در رو  تاب ی چت الی با استتفاده  [8 انتجام گترفته اس  کوانتوم اسپرسو افتزار  نرم
از موت ت  ، حجم محاسهات بالاس  بنابراین بتهه پتانستیلی کته بتتتوان  ختتوار بلتور را       

در ایتن   محاسهات را کاهش ده ، بستیار بتا اهمیت  است .    چنین حجم  توصی  نمای  و هم
هتا   ایتم و اربیتتال  نرم استتفاده کترده   ءبقاها  ساخته ب ه به رو  پتانسیلمحاسهات از بهه
 انت . گرفته ب ه ( درنیرs4وp4و) (s5d,4ترتیتب )به کادمیوم و برم  ها ظرفیت  برا  اتتم

ا  کته در ایتن محتتاسهات از آن استتتفاده     هتا  بتهکه  ثابت  ساختار آن ه زاگونال اس  و 
در محاسهات هم تترایی را   بابن .می [2 آنت ستروم =672/18cو =954/3aان  برابر با ب ه

ریت بر  بته هم رایتی رستی یم.      10-5چرخته و با دق   8که با  بر مهنا  انرژ  قرار دادیم
نق ه که بته رو    436ت  اد  و 12×12×6یلوئن با یک توزیع  اول بر ۀنمونه بردار  از من ق

 .] 9[ان  صورت گرفته اس پک تولی  ب ه-مون ورس 
 
 نتایج
 پارامترهای ساختاری الف:

لتذا   ،دهت  ا  اس  که کمینه انرژ  به ازا  آن رو  متی پارامتر بهکه ت ادلی، پارامتر بهکه
خوار ساختار  یک ترکیب، یافتن پارامتر بهکه به نحو  اس  که  ۀگام اول برا  محاسه
گونه فشار انهستاطی و یتا تراکمتی را احستام نکنت . ایتن پارامترهتا بته          به ازا  آن بلور هیچ
ان ، امتا بترا  تیییت  نتتای  محاستهاتی ختود، دوبتاره ثابت          یر  ب هگ صورت تجربی ان ازه
 محاستهه،  PWscfبتا استتفاده از کت      2CdBrکه بلتور ها  بهپارامتر .کنیمبهکه را ت یین می

اس  که با توجه بته بتکل،   رسم ب ه a ۀ( نمودار انرژ  بر حسب پارامتر بهک2کل )ودر ب
دار انترژ  کتل   ( نمتو 3در بتکل )  .بتود آن به عنوان پارامتر بهکه انت ان می ۀمق ار کمین

قرارداد  رسم ب ه اس . چون آنجا که همیشته حالت     ۀبلور بر حسب ت ییرات حجم یاخت
قرارداد   ۀبا کمترین انرژ ، حال  ت ادل اس ، ه ف از رسم این نمودار یافتن حجم یاخت

ترکیب به ازا  کمترین مق ار انرژ  است . براستام ایتن نمتودار مقت ار  بترا  کمتترین        
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 توصیف روش 
تاب ی چ الی و بتا استتفاده از پایته هتا  متوت ت ت  توستط بستته          ۀبراسام نیریمحاسهات 

. چون در رو  تاب ی چت الی با استتفاده  [8 انتجام گترفته اس  کوانتوم اسپرسو افتزار  نرم
از موت ت  ، حجم محاسهات بالاس  بنابراین بتهه پتانستیلی کته بتتتوان  ختتوار بلتور را       

در ایتن   محاسهات را کاهش ده ، بستیار بتا اهمیت  است .    چنین حجم  توصی  نمای  و هم
هتا   ایتم و اربیتتال  نرم استتفاده کترده   ءبقاها  ساخته ب ه به رو  پتانسیلمحاسهات از بهه
 انت . گرفته ب ه ( درنیرs4وp4و) (s5d,4ترتیتب )به کادمیوم و برم  ها ظرفیت  برا  اتتم

ا  کته در ایتن محتتاسهات از آن استتتفاده     هتا  بتهکه  ثابت  ساختار آن ه زاگونال اس  و 
در محاسهات هم تترایی را   بابن .می [2 آنت ستروم =672/18cو =954/3aان  برابر با ب ه

ریت بر  بته هم رایتی رستی یم.      10-5چرخته و با دق   8که با  بر مهنا  انرژ  قرار دادیم
نق ه که بته رو    436ت  اد  و 12×12×6یلوئن با یک توزیع  اول بر ۀنمونه بردار  از من ق

 .] 9[ان  صورت گرفته اس پک تولی  ب ه-مون ورس 
 
 نتایج
 پارامترهای ساختاری الف:

لتذا   ،دهت  ا  اس  که کمینه انرژ  به ازا  آن رو  متی پارامتر بهکه ت ادلی، پارامتر بهکه
خوار ساختار  یک ترکیب، یافتن پارامتر بهکه به نحو  اس  که  ۀگام اول برا  محاسه
گونه فشار انهستاطی و یتا تراکمتی را احستام نکنت . ایتن پارامترهتا بته          به ازا  آن بلور هیچ
ان ، امتا بترا  تیییت  نتتای  محاستهاتی ختود، دوبتاره ثابت          یر  ب هگ صورت تجربی ان ازه
 محاستهه،  PWscfبتا استتفاده از کت      2CdBrکه بلتور ها  بهپارامتر .کنیمبهکه را ت یین می

اس  که با توجه بته بتکل،   رسم ب ه a ۀ( نمودار انرژ  بر حسب پارامتر بهک2کل )ودر ب
دار انترژ  کتل   ( نمتو 3در بتکل )  .بتود آن به عنوان پارامتر بهکه انت ان می ۀمق ار کمین

قرارداد  رسم ب ه اس . چون آنجا که همیشته حالت     ۀبلور بر حسب ت ییرات حجم یاخت
قرارداد   ۀبا کمترین انرژ ، حال  ت ادل اس ، ه ف از رسم این نمودار یافتن حجم یاخت

ترکیب به ازا  کمترین مق ار انرژ  است . براستام ایتن نمتودار مقت ار  بترا  کمتترین        



44 / بررسی ساختار الکترونی و نوارهای انرژی CdBr2 با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی اختلالی

م بهینته و مقت ار کمینته    آیت . ستپب بتا استتفاده از حجت     انرژ  و حجم متناظر آن ب س  می
ب ست    ⁄ 𝑐𝑐 𝑎𝑎و نسته    c ۀمیان این دو، مق ار  برا  پارامتربهک ۀو از راب  a ۀپارامتر بهک

آورده بت ه  ( 1ی در جت ول) هتا را بتا نتتای  تجربت     آوردیم که مقادیر و درص  اختلاف آن
مقادیر از طرف دی ر چون مق ار نیر  برا  این ترکیب یاف  نش ه اس  لذا فقط با  اس .

 تجربی مقایسه ب ه اس .
 

 
 aنمودار انرژ  بر حسب پارامتر بهکه  :2شکل

 

 
 نمودار انرژ  بر حسب حجم یاخته قرارداد  :3شکل

 

  رانید  ینتا با نآ سهیمقا و حاضر کار در ب ه محاسهه  ساختار  پارامترها: 1جدول

 
 

 بررسی تاثیر فشار بر روی ساختار
، بایستی وابست ی حجم بته   2CdBrبرا  بررسی اثر ت ییرات فشار رو  ساختار ه زاگونال 

در این م ادله انرژ  کل بته صتورت   . [11 دس  آورده حال  مورناگون ب ۀفشار را از م ادل
 بود:تاب ی از حجم به صورت زیر بیان می

 1

0 0 0

0

0

/
( )

1

BB V V V BV
E V E

B V B

 
  

  

 
 
 

     (1)                                                

مت ول   0Bانترژ  حالت  پایته در دمتا و فشتار صتفر،        0Eحجم سلول اولیه،  0Vکه درآن
 مشتق آن اس .                                                                   Bحجمی و

برا  این کار ابت ا از م ادله فوق نسه  به حجم مشتق گرفته، ستپب بتا توجته بته راب ته      
dEترمودینامیکی PdV   یر داده می بودۀ زوابست ی حجم به فشار با راب. 

(2)                                                                    V(P) = V̥[(B′
B)P + 1]-1/B' 

در ایتن راب ته    .اس  رفشاP مشتق آن و  'B ،حجمیمت ول  B ، حجم بهینه  V0که در آن 
نمتودار   کنتیم. گتذار  متی  جتا   (1استهات در جت ول )  حبا استفاده از م را V0وB'،Bمقادیر 
در ستاختار   2CdBrبترا  ترکیتب     گی اپاستکال  75ۀ صفر تا حجم به فشار در باز وابست ی
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  رانید  ینتا با نآ سهیمقا و حاضر کار در ب ه محاسهه  ساختار  پارامترها: 1جدول

 
 

 بررسی تاثیر فشار بر روی ساختار
، بایستی وابست ی حجم بته   2CdBrبرا  بررسی اثر ت ییرات فشار رو  ساختار ه زاگونال 

در این م ادله انرژ  کل بته صتورت   . [11 دس  آورده حال  مورناگون ب ۀفشار را از م ادل
 بود:تاب ی از حجم به صورت زیر بیان می
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     (1)                                                

مت ول   0Bانترژ  حالت  پایته در دمتا و فشتار صتفر،        0Eحجم سلول اولیه،  0Vکه درآن
 مشتق آن اس .                                                                   Bحجمی و

برا  این کار ابت ا از م ادله فوق نسه  به حجم مشتق گرفته، ستپب بتا توجته بته راب ته      
dEترمودینامیکی PdV   یر داده می بودۀ زوابست ی حجم به فشار با راب. 

(2)                                                                    V(P) = V̥[(B′
B)P + 1]-1/B' 

در ایتن راب ته    .اس  رفشاP مشتق آن و  'B ،حجمیمت ول  B ، حجم بهینه  V0که در آن 
نمتودار   کنتیم. گتذار  متی  جتا   (1استهات در جت ول )  حبا استفاده از م را V0وB'،Bمقادیر 
در ستاختار   2CdBrبترا  ترکیتب     گی اپاستکال  75ۀ صفر تا حجم به فشار در باز وابست ی
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از این نمودار مش ص اس  کته بتا افتزایش     .( نشان داده ب ه اس 4ه زاگونال در بکل )
یابت . ت ییترات کتم حجتم در بتازه متورد بررستی نشتان         می  کاهشسلول واح  فشار حجم 

رود کته  و انتیار می باب پذیر  کم این ترکیب و در نتیجه س تی زیاد آن میتراکم ۀدهن 
تتوان  حالت  مورنتاگون متی    ۀ. با استتفاده از م ادلت  دورتر  از هم قرار گیرن  ۀها درفاصلاتم

ادلی بر حسب فشار را محاسهه نمتود، ایتن ت ییترات بتر حستب       ت ییرات پارامترها  بهکه ت
 0cو0aدانتیم همان طور که متی  ( رسم ب ه اس .4در بکل ) cو aفشار برا  پارامتر

یتابیم کته بتا    در متی  (4)با توجه به نمودار بکل  .ن ببامی پارامترها  بهکه در فشار ت ادلی
یابت ، کته ایتن امتر بتا واق یت        بتهکه کتاهش متی    پارامتر افزایش فشار حجم سلول واح  و

 سازگار  دارد.
 

 
 بر اسام راب ۀ مورناگون نمودار حجم بر حسب فشار :4شکل

 
 پذیری بلور تراکم
                                                [:12آی  زیر به دس  می ۀپذیر  حجمی از راب  تراکم

 (3                                                               )                             
0

1
V

dV
K

V dP
 

                             
  

آن را در  دست  آورده و  ( را بته 4پذیر  ابت ا بتیب منحنتی بتکل)   برا  محاسهه تراکم
 V0کنیم. در این جتا  تراکم پذیر  حجمی را محاسهه می جااز آن  دهیم و( قرار می3) ۀراب 

( قترار  3) ۀ( در راب ت 1بسیط در فشار ت ادلی متی بابت  و مقت ار آن از جت ول )     ۀحجم یاخت
 ۀپذیر  بلور راب  پذیر  که در واقع عکب م ول حجمی اس ، با استحکام گیرد. تراکممی

استحکام بلور و قابلی  چکش خوار  تر باب ، عکب دارد و هر چه تراکم پذیر  بلور کم
از  c و a توان تراکم پذیر  خ ی را در راستتا  محورهتا   همچنین می. ترکیب بیشتر اس 

 [:12  زیر به دس  آورد ۀراب 

(4                                         )                                                 
dV

rd
B
V

Kr
)ln(

0

0  

مت ول   B0حجتم ستلول ت تادلی،     V0 و a،cنمایتان ر پارامترهتا  بتهکه     rدر این راب ه 
بایت    c و aپذیر  خ ی در راستا   حجمی در فشار صفر اس . برا  به دس  آوردن تراکم

lnابت ا نمودار aوln c    ( نشتان  6) ( و5بتکل) را بر حسب حجم ت ادلی رستم نمتود، کته در
 ۀدر راب  B0و  V0بیب این نمودارها و جای ذار  مقادیر  ۀداده ب ه اس ، سپب با محاسه

 را محاسهه کنیم. cو  a پذیر  خ ی در راستا  محور، مق ار تراکم(4)
 

 
ln: نمودار ت ییرات 5شکل aبر حسب حجم 

 

 
 حسب حجم بر lnc: نمودار ت ییرات 6شکل
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استحکام بلور و قابلی  چکش خوار  تر باب ، عکب دارد و هر چه تراکم پذیر  بلور کم
از  c و a توان تراکم پذیر  خ ی را در راستتا  محورهتا   همچنین می. ترکیب بیشتر اس 

 [:12  زیر به دس  آورد ۀراب 

(4                                         )                                                 
dV

rd
B
V

Kr
)ln(

0

0  

مت ول   B0حجتم ستلول ت تادلی،     V0 و a،cنمایتان ر پارامترهتا  بتهکه     rدر این راب ه 
بایت    c و aپذیر  خ ی در راستا   حجمی در فشار صفر اس . برا  به دس  آوردن تراکم

lnابت ا نمودار aوln c    ( نشتان  6) ( و5بتکل) را بر حسب حجم ت ادلی رستم نمتود، کته در
 ۀدر راب  B0و  V0بیب این نمودارها و جای ذار  مقادیر  ۀداده ب ه اس ، سپب با محاسه

 را محاسهه کنیم. cو  a پذیر  خ ی در راستا  محور، مق ار تراکم(4)
 

 
ln: نمودار ت ییرات 5شکل aبر حسب حجم 

 

 
 حسب حجم بر lnc: نمودار ت ییرات 6شکل
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و تجربتی  ر نیتر   یدامقت تتاکنون   ( آورده ب ه است . 2نتای  به دس  آم ه در ج ول )
محاسهه ب ه توسط خود در ایتن جت ول   لذا فقط مقادیر  ،برا  این ترکیب یاف  نش ه اس 

با توجه به مق ار تراکم پذیر  حجمی و هم چنین زیاد بودن مق ار م ول  .لحاظ ب ه اس 
بته راحتتی    ست   است  و   یک جسم تقریهتا  2CdBrه گرف  که بلورحجمی، می توان نتیج

از دو  بلتورآن انترژ  زیتاد  لازم است .     ده  و برا  ایجاد ت ییر بتکل در ت ییر بکل نمی
هتم   بتا  c0 و a0بکل فوق مش ص اس ، که عرض از مه أ متفاوت دارن ، زیرا مقادیر اولیه 

 پذیر  در راستتا  محتور  بینیم که تراکمبه نتای  به دس  آم ه میبا توجه . اختلاف دارن .

a پذیر  خ ی در راستا  مجور بیشتر از تراکمc ده  که بلور می باب . این نتای  نشان می
 این نابی از تفاوت طول پیون ها در این ترکیتب است .   ان رد اس  ومسکادمیوم برمای  ناه

 aتر از تراکم پذیر  در راستا  محتور  کم cبرم در راستا  محور  ۀتراکم پذیر  درون لای
هتا  کتادمیوم بتا هتم پیونت       ایتن بت ان م ناست  کته اتتم      برم اس . ها  کادمیوم وبین لایه

بترم توستط پیونت ها  یتونی      هتا  کتادمیوم و  کنن  در حالی کته اتتم  کووالانسی برقرار می
تتر در هن تام اعمتال فشتار در     ت ییتر بتکل بتیش   توان  ستهب  این می کنن .ارتهاط برقرار می
که تتراکم پتذیر  نمتاد  از استتحکام بلتور در راستتا        بود. با توجه به این aراستا  محور 

 تر  نیاز اس .انرژ  کم aنسه  به محور  cمحور 
 

 ها  م تل در تقریب CdBr2پذیر  مقادیر تراکم :2جدول 

 
 

 ساختار نوارهای انرژی
لحاظ فلتز یتا ریتر فلتز بتودن،       توان اطلاعاتی را در مورد ماهی  بلور ازنوار  میاز ساختار 
مستتقیم بتودن ب ست     ت وجود و نوع آن از لحاظ مستقیم یا ریرانرژ  در صوران ازه گاف

( رسم ب ه اس . در این 7در راستا  خ وط تقارنی در بکل )2CdBrآورد. ساختار نوار 

ان . هم رایی را نق ه استفاده ب ه که با رو  خود سازگار به دس  آم ه 400محاسهات از 
بتر  بته   ریت   10-5 ۀچرخه و با اختلاف انرژ  از مرتهت  8 ایم که بابر مهنا  انرژ  قرار داده

هم رایی رسی یم. در این بکل انترژ  فرمتی بته عنتوان مهت أ و مقیتام انترژ  بتر حستب          
 ( پی است  نوارهتا  انترژ  تتراز فرمتی را     7طور که از بکل )ب . همانالکترون ول  می با

گتاف نتوار  ت ییتر  بتا      کنش استپینی، از طرف دی ربا درنیر گرفتن بر هم .ان ق ع نکرده
پتر   Cdدر اتتم   dتوان  نابی از این موضوع باب  که اربیتتال  حال  ب ون اسپین ن ارد و می

کتنش استپینی تتیثیر    لتذا بتر هتم    .بنابراین این ترکیب فاق  خاصتی  م ناطیستی است     ،اس 
( گاف نوار  محاسهه ب ه  در تقریب ها  م تل  1) در ج ول چن انی بر رو  آن ن ارد.

 با مق ار تجربی مقایسه و درص  خ ا  آن آورده ب ه اس .
 

 
 CdBr2نمودار ساختار نوار  : 7شکل

 
 کننت ، بود نوارها  انرژ  س   فرمی را ق ع نمتی ( دی ه می7)طور که در بکل همان

 از طرف دی تر  .اس الکترون ول   8/2 ۀبه ان ازدارا  یک گاف ریرمستقیم در نق ۀ  و
-گاف نوار  ت ییر  با حال  ب ون اسپین نت ارد و متی   کنش اسپینی،با درنیر گرفتن بر هم

بنابراین ایتن ترکیتب فاقت      .پر اس  Cdدر اتم  dتوان  نابی از این موضوع باب  که اربیتال 
پهنتا    و کنش اسپینی تتیثیر چنت انی بتر رو  آن نت ارد    لذا بر هم .خاصی  م ناطیسی اس 



)س(، سال ششم، شمارة 2، پاییز و زمستان 1395 / 49
مجلة فیزیک کاربردی دانشگاه الزهرا 

ان . هم رایی را نق ه استفاده ب ه که با رو  خود سازگار به دس  آم ه 400محاسهات از 
بتر  بته   ریت   10-5 ۀچرخه و با اختلاف انرژ  از مرتهت  8 ایم که بابر مهنا  انرژ  قرار داده

هم رایی رسی یم. در این بکل انترژ  فرمتی بته عنتوان مهت أ و مقیتام انترژ  بتر حستب          
 ( پی است  نوارهتا  انترژ  تتراز فرمتی را     7طور که از بکل )ب . همانالکترون ول  می با

گتاف نتوار  ت ییتر  بتا      کنش استپینی، از طرف دی ربا درنیر گرفتن بر هم .ان ق ع نکرده
پتر   Cdدر اتتم   dتوان  نابی از این موضوع باب  که اربیتتال  حال  ب ون اسپین ن ارد و می

کتنش استپینی تتیثیر    لتذا بتر هتم    .بنابراین این ترکیب فاق  خاصتی  م ناطیستی است     ،اس 
( گاف نوار  محاسهه ب ه  در تقریب ها  م تل  1) در ج ول چن انی بر رو  آن ن ارد.

 با مق ار تجربی مقایسه و درص  خ ا  آن آورده ب ه اس .
 

 
 CdBr2نمودار ساختار نوار  : 7شکل

 
 کننت ، بود نوارها  انرژ  س   فرمی را ق ع نمتی ( دی ه می7)طور که در بکل همان

 از طرف دی تر  .اس الکترون ول   8/2 ۀبه ان ازدارا  یک گاف ریرمستقیم در نق ۀ  و
-گاف نوار  ت ییر  با حال  ب ون اسپین نت ارد و متی   کنش اسپینی،با درنیر گرفتن بر هم

بنابراین ایتن ترکیتب فاقت      .پر اس  Cdدر اتم  dتوان  نابی از این موضوع باب  که اربیتال 
پهنتا    و کنش اسپینی تتیثیر چنت انی بتر رو  آن نت ارد    لذا بر هم .خاصی  م ناطیسی اس 
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گتاف نتوار  محاستهه بت ه     است .   الکترون ول   -3 صفر الکترون ول  تا ظرفی  از نوار
بایستتی در   با مق ار تجربی آن دارد، که ایتن اختتلاف را  الکترون ول   2/1اختلافی ح ود 

 خود نیریۀ تاب ی چ الی جستجو کرد. 
 

 CdBr2.ها  م تل  گاف نوار  محاسهه ب ه در کار حاضربا تقریب:3جدول

 
 

 گیری نتیجه
تتاب ی چ تالی    ۀو در چتارچون نیریت   PWscfدر این مقاله محاستهات بتا استتفاده از رو     
بت ه ستازگار  ختوبی بتا محاستهات تجربتی        اختلالی انجام ب ه اس . پارامترها  محاستهه 

امتا بتا مفتاهیم     ،در دی ر موارد تاکنون کار  انجام نش ه اس  تا با آن مقایسه بتود  دارد، و
به راحتی ت ییر  نتای  بیان ر س   بودن این ترکیهات  اس  و همچنین اولیه سازگار  دارد.
 بکل نمی دهن .
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