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با روش امواج تخت  ،محاسبات. در فاز اورتورومبيک بررسي شده است LaCrO3در اين مقاله خواص ساختاري و چگالي ابرالکتروني سراميک     چكيده
از  بااستفاده آنهاي اسپيني و بدون ر دو حالت با درنظرگرفتن برهمکنشد ،DFTتابعي چگالي ةدر چارچوب نظري FP-LAPWخطي با پتانسيل کامل  ةشد تقويت
از تقريب  شده بااستفاده دهد که پارامترهاي ساختاري محاسبهنتايج نشان مي .انجام شده است WIEN2kافزار  نرم کمکو با  GGA96 و LDA ،LSDAهاي تقريب
GGA به تقريب  نسبتLDA ةمدار، تغييرات جزئي در پارامترهاي شبک-شدگي اسپين همچنين با درنظرگرفتن اثرات جفت. اردد، توافق بهتري با نتايج تجربي 

آمده براي مدول  دستمقدار بالاي به ،علاوه به. استشدن آنها به مقادير تجربي  بهبود نتايج و نزديک يراستاشود که اين تغييرات در  تعادلي اين ترکيب ايجاد مي
، بين ٢O وآنيون Cr+٣ ،La+٣ دليل وجود كاتيون دهد که بهچگالي ابر الکتروني اين ترکيب نشان مي ةمطالع. دارد دلالت حکام بالاي آنبر است ،حجمي اين ترکيب

  .هاي كروم و اكسيژن پيوند قوي كووالانسي برقرار است اتم
  

  .DFT ،يابر الکترون يچگال ،يمدول حجم ،LaCrO3، FP-LAPW کيسرامکلمات کليدي    
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Abstract    In this work, the structural and electronic properties of orthorhombic LaCrO3 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 (GGA96, LDA, 
LSDA) using Wien2k package. The lattice constant parameters used in this work are a=5.48A°, b=7.76 A°, c=5.15 A° 
for orthorhombic structure. The structural properties such as lattice constant, bulk modulus (B), compressibility (kv) 
and the magnetic moment on the Cr site ( )(CrB  ) have been studied in different approximations mentioned above. The 

calculations have been performed in two cases, (I) considering spin-orbital coupling and (II) neglecting spin-orbital 
coupling. The obtained results show that using GGA96 with spin effects is in a better agreement with other theoretical 
approximations. Besides, density of electronic states has been studied in orthorhombic LaCrO3. The results show that, 
there is a strong covalent band between O-O, Cr-O and La-O.  
 

Keywords    Lacro3 Ceramic, Full Potential-Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW), Bulk Modulus, Density 
of Electronic State, Density Functional Theory (DFT). 
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  مقدمه -۱
  

 گونه تيماده با ساختار پروسک کي تيکروم وميلانتان        
ABO3 يآل مکعب دهياتاق مشاهده ساختار ا يدر دما]. ١[ است 

مشکل است و ساختار آن اغلب  A ونيبزرگ کات ةانداز ليدل به
دما به ساختار  شيو با افزا شود يم ليتبد کياورتورمب به

به ساختار  ،K ۱۸۰۰يبالا يماو در د کند يم رييتغ رومبوهدرال
  . ]٢[ شود يم ليتبد يمکعب

 از يفرومغناطيس يآنت ي اماده لانتانيوم کروميت خالص،        
لانتانيوم  يبه بيان ديگر برا. است K ۲۹۰نيل يبا دما  Gنوع

به  يدر اين دما يک گذار فاز از حالت نظم مغناطيسکروميت 
رسانايي لانتانيوم  همچنين ].٢[ وجود دارد يمغناطيس ينظم يب

 يکه با افزايش دما و ناخالص باشد يم pاز نوع  کروميت خالص
 اين مادهذوب  يدما .]٣،٤[ يابد يافزايش م در اين ترکيب،

 وم استمقا زين يخوردگ دربرابرست و ا ٢٥٠٠ C˚درحدود
]٥.[  
 ةدهند اتصال عنوان به ين خواصيبا داشتن چن کيسرام نيا        

استفاده  )SOFC( جامد يدياکس يسوخت يها در سلول يداخل
مواد  نيتر از فعال يکيها  تيپروسک انيدر م چونشود و  يم

استفاده  زين ١هيتجز يبرا ،رود يشمار م به CO ونيداسياکس يبرا
 اورتورومبيك ساختار يول واحد را براسل ١ شکل]. ٦[ شود يم
  .]٧[دهد مي نشان تركيب نيا

  
  
  شيانجام آزما ةنحو -۲

  

خطي با  ةوش امواج تخت بهبوديافترمحاسبات با        
صورت گرفته تابعي چگالي  ةدر چارچوب نظري ٢پتانسيل كامل

 هاي کنشبا درنظرگرفتن برهم يکي ،در دو حالتاست و 
هاي مختلف شيب  با تقريب و آن، دونب يگريداسپيني و 

تقريب  ،LDA ، تقريب چگالي موضعيGGA96 يافته تعميم
انجام  WIEN2k افزار و نرم LSDA ينيچگالي موضعي اسپ

ساختار  ي، برادر اين محاسبات هاي شبكهثابت. گرفته است
 است =٥١/٥c˚Aو  =٧٦/٧b˚٤٨/٥a=، A˚A برابر با کياورتورومب

 بيترت به ژنيکروم و اکس وم،يلانتان يها تين اتم- فينما ةکر شعاع]. ٢،٨[
a.u٠٠/٢ با برابر R LaMT ،a.u٨٠/١ R CrMT   و
a.u٦٠/١  R OMT  كه انتخاب آنها  انتخاب شد

. بوده استاتمي  ةها و شعاع كربه طول پيوند آن باتوجه
مرز  ياز مغزه، انرژ تيظرف يها حالت يسازاجد يبرا

درنظر  - Ry۹و مغزه برابر تيظرف يها الکترون نيب ييجدا
 ۲۰که با  ه شدقرار داد يانرژ يبرمبنا ييهمگرا. گرفته شد
. ميديرس ييبه همگرا ٠٠٠٠٣٥/٠ يبا اختلاف انرژ چرخه و

 .است دهش ديموج تخت تول ١٠٩٥٨ ،ييهمگرا نيا يبرا
 هشبک کيآن  يازا که به در نظر گرفته شد نقطه ٥٠٠تعداد 

)۱۰×۷×۷(k-mesh ييپارامتر همگرا. شده است جاديا 
RKmax  ها را در  هيتعداد پا، پارامتر نيا. شدانتخاب  ٧برابر

  .  کند يمحاسبات کنترل م

 

  

  .اورتورومبيک در فاز LaCrO3سلول واحد ساختار  .١شکل
 

1. Catalysis. 
2. FP-LAPW. 
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  ثبحو  جينتا -٣
  
  ساختار الکتروني - ۳-۱
  

. مهم در محاسبات، ثابت شبکه است ياز پارامترها يکي        
. استشده و دردسترس  يريگ اندازه يطور تجرب پارامتر به نيا
. دشومحاسبه  ديبا دوبارهمسئله  ينظر دييتأ ي، براحال نيباا

هرمورد  يتركيب برا ةيمنظور انرژي حالت پا نيبراي ا
 يدر حوال يجزئ راتييبا تغ يانرژ نيو سپس ا شدهمحاسبه 

تغييرات انرژي برحسب . شود يوردش داده م يحجم تعادل
اين معادله . شود يحالت مورناگون داده م ةحجم از طريق معادل

  :]٩[است صورت  نيابه 
  

       )۱(رابطه 
 B0V / VB V 00E V 1 C

B B 1
0 0

 
 

   
   

  

  

  

انرژي حالت  E0لول اوليه،حجم س V0ن رابطهيدر ا        
مشتق مدول  B0مدول حجمي و B0پايه در دما و فشار صفر،

انرژي مينيمم براي  ،از اين معادله بااستفاده. حجمي است
 ، درGGA96و   LDAهاي مختلف ساختار فوق در تقريب

 ينياسپ يها برهمکنشبا درنظر گرفتن  ،دوحالت
)GGA96+sp,LSDA ( جيتاکه ن شده استانجام  آنو بدون 
 آمده ٢ در شكل ،اورتورومبيک فاز يمحاسبات برا نياز ا يکي

  .است
ثابت  لياز قب دنبال اين محاسبات، کميات ديگري به        
 ،به فشار مشتق مدول حجمي نسبت ،مدول حجمي شبکه،
، در Crسي ترکيب در محل و گشتاور مغناطيپذيري  تراكم
با يکديگر و همچنين با  سپس ;شد محاسبههاي مختلف  تقريب

به اين محاسبات در  نتايج مربوط. نتايج ديگران مقايسه شد
  .است آمده ۱جدول 

 يشده سازگار محاسبات انجام جينتا ،جدول نيا مطابق        
از  حاصل جينتا .کند يم انيب يتجرب جيبا نتا را ينسبتاً خوب

توافق  LDA بياز تقر حاصل جيبه نتا نسبت GGA بيتقر
 بيمدار در تقر نيعلاوه اثر اسپ به. دارد يج تجربينتابا  يشتريب

GGA يتجرب ريبه مقاد جيشدن نتاتر کيدرجهت بهبود و نزد 
  . ستآنها

 يها ثابت يطورکل به ينياسپ يدگيدرواقع اعمال قطب        
سازگارتر  GGAبه  تجربه نسبت را با يتعادل يها شبکه و حجم

انند م( يسيبا نظم مغناط ييها ستميس ةبارمسئله در نيا .کند يم
که  يزمان. است ينيب شيو قابل پ يعيطب) تيکروم وميلانتان

 درون يدر نواح شود، يمدار درنظر گرفته م -نيبرهمکنش اسپ

 يعدد اتم شيبا افزا) نيت-نيماف يها کره نيب( يگاهيجا
مفهوم  شتريدرک ب يبرا. شود يمر يچشمگ يتينسب حيتصح
 نياز ا. استفاده شود راکيد ةاز معادل ديبا يتينسب حيتصح

برهمکنش  يعدد اتم شيمعادله مشخص است که با افزا
 يمقدار بالاهمچنين  .خواهد داشت يشتريب ريمدار تأث-نياسپ

   تيکروم وميلانتان بيترک در پذيريو مقدار کم تراکم يمدول حجم
  

 

 

يبراGGA96+sp  از تقريب رحسب حجم بااستفادهنمودار انرژي ب .٢شکل 
  .LaCrO3 بيترک کيساختار اورتورومب

 

[a.u.۳ حجم ]

 [Ry انرژی ]
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سخت  يجسم ،تركيب نيكه ا دهد ينشان م ،اورتورومبيک
دهد و بلور آن انرژي زيادي  راحتي تغيير شكل نمي به کهاست 

  .  داردلازم  شکلرييتغ يبرا
  

  چگالي ابر الکتروني - ٢-٣
  

ها را  بار در اطراف اتم عيتوز ةنحو يابر الکترون يچگال        
لانتانيوم  بيترک يابر الکترون يچگال ٣شکل . دهد ينشان م

  .اورتورومبيک LaCrO3آن با نتايج ديگران در تركيب  ةپارامترهاي ساختاري محاسبه شده و مقايس .۱جدول 
  

 FP-LAPW  ]۱۰[ نتايج تجربي
LSDA  

FP-LAPW 
LDA  

FP-LAPW 

GGA96  
  با اسپين

FP-LAPW 

GGA96  
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
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
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
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  
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  .در دو بعد .بو در سه بعد  .الف) ۱۱۰(در صفحه  اورتورومبيک  LaCrO3نمودار چگالي ابر الكتروني تركيب  .۳شکل 
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در دو بعد  بلور) ۱۱۰( صفحه در کروميت در فاز اورتورومبيک
تراکم بار در  نيشتريها بشکل مطابق. دهد يو سه بعد را نشان م

 نيا يبالا يدوست که بر الکترون است ژنياکس يها اطراف اتم
 نيشتريب ژنيبعداز اکس. دارد تدلال LaCrO3 بياتم در ترک

 يها شود و در اطراف اتم يم دهيتم کروم دتراکم در اطراف ا
 يها دهد  اتم يوجود دارد که نشان م ياندکبار  يچگال ميلانتان
  .خود را از دست داده اند يها الکترون ميلانتان

 وني، کاتLa+٣ ونيوجود کات ليدل به يساختار نيچن در        
٣+Cr  ٢ ونيو آن-Oو  کروم يها اتم نيو ب ژنياکس يها اتم ني، ب

برقرار است که در صفحه  يکووالانس يقو ونديپ ژنياکس
 يانباشتگ ٣ شکل مطابق. است آمده شده داده نشان بلور )١١٠(
 يقو يهاونديپ نيها بر وجود ا تما نيا نيب يابر الکترون اديز

باعث  ژنياکس ونيلازم به ذکر است که وجود آن. دارد دلالت
   .شود يم ميکروم و لانتان نيب ونديپ

  
  
  يريگ جهينت -٤

  

در  يابر الکترون يو چگال  ساختار الکتروني مقاله نيدر ا        
در  FP-LAPWباروش  اورتورومبيکدر فاز  LaCrO3  بلور

شده  يمختلف بررس يها بيبا اعمال تقر و DFTچارچوب 
شده  دهد که پارامترهاي ساختاري محاسبهنتايج نشان مي. است

توافق بهتري  ،LDAبه تقريب  بتنس GGAاز تقريب  بااستفاده
 اثرات علت بهايجادشده  همچنين تغييرات. داردبا نتايج تجربي 

شدن  مدار، درجهت بهبود نتايج و نزديک-شدگي اسپين جفت
آمده  دستبه علاوه مقدار بالاي به. استآنها به مقادير تجربي 

 دلالت براي مدول حجمي اين ترکيب بر استحکام بالاي آن

دهد که چگالي ابر الکتروني اين ترکيب نشان مي ةالعمط. دارد
، بين O-٢ ونيو آن  Cr+٣ وني، کاتLa+٣ ونيدليل وجود کات به
  .هاي كروم و اكسيژن پيوند قوي كووالانسي برقرار است اتم
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