
  

 

 

 آزاده اعظمیدار مكاتبات: عهده *

 گروه فیزیک، دانشکده علوم پایه، دانشگاه آزاد اسلامی اهواز، اهواز، ایراننشاني:    

 a.aezami@gmail.comالكترونیكي: ، پست 061-33329200نگار: ، دور061-33348420تلفن:    

www.nm.iau-shahrood.ac.ir 

 125-117( 1400) 46:13مواد: نانو
 

 مقاله پژوهشی

 

 های اتمينسبت به تغییر لایه A/Bمقایسه ساختار الكتروني و مغناطیسي ابرشبكه 

 )SrMnO3& B=SrTiO 3, LaTiO3A=LaMnO ,3( تشكیل دهنده آن
 

 *پیروند بوری و آزاده اعظمي فاطمه
 

 دانشگاه آزاد اسلامی، اهواز، ایران، گروه فیزیک، واحد اهواز
 

 04/02/1400، تاریخ پذیرش قطعي: 28/01/1400، تاریخ دریافت نسخه اصلاح شده: 27/10/1399اولیه:  تاریخ ثبت
 

 

 چكیده
 با 3SrTiO/3LaTiO و 3SrTiO/3LaMnO، 3SrMnO/3LaMnO هايابرشبکه مغناطیسی و الکترونی ساختار ساکن به ابتدا محاسبات تحقیق این در

 تحقیتق  ایتن  در استتفاده  مورد محاسباتی بسته. است شده انجام چگالی تابعی نظریه پایه بر نرم قفو پتانسیل شبه روش از استفاده با و LDA+U تقریب

Pwscf تقریب از استفاده. است ترمناسب الکترونی ساختار بررسی براي که است LDA+U پارامتر مقدار داشتن به منوط قوي همبسته هايدستگاه در 

 توافتق  در کته  استت  آمتده  بدستت  eV 5تیتتانیوم   اتم براي و eV 5/3 منگنز اتم براي هابارد پارامتر مقدار خطی پاسخ روش از استفاده با. است هابارد

 استتفاده  3SrTiO زیرلایته  از 3SrTiO/3LaTiOو  3SrTiO/3LaMnO، 3SrMnO/3LaMnO هايابرشبکه ساخت براي. است تجربی نتایج با خوبی

 و 3SrTiO ترکیتب  براي عایق و پارامغناطیس فاز ،3LaMnO بلوري ترکیب براي را فلز نیم و فرومغناطیس فاز حالات، چگالی محاسبات. است شده

 هتاي ترکیتب  جزئتی  حتالات  چگتالی  محاستبه  بتا  .دهدمی نشان 3LaTiO و 3SrMnO بلوري هايترکیب براي را عایق و G نوع فرومغناطیس پاد فاز

 و 3LaMnO، 3SrTiO، 3SrMnO بلتوري  هتاي ترکیتب  ستاختاري  شتباهت  وجتود  بتا  کته  شتد  دیده هاابرشبکه حالات چگالی محاسبه و اولیه بلوري

3LaTiO الکترونتی، ختوا    ستاختار  نظتر  از هتا ابرشتبکه  در هاي اتمتی لایه مشترک فصل در متناوب، به صورت هاآن اتمی هايلایه دادن قرار با اما 

 مغناطیستی  پیکربنتدي  بینتی پتی  . دهندمی نشان خود از چشمگیري هايتفاوت هاآن دهنده تشکیل بلوري هايحالت به نسبت الکتریکی و مغناطیسی

بین  ،-eV 3- 10×01/4از مرتبه  ،Mn-Mn هاياتم بین تبادلی انرژي. است شده محاسبه هاهمسایه تریننزدیک بین تبادلی برهمکن  انرژي ها،ابرشبکه

 مشتترک  فصتل  در -eV 3- 10×10/3از مرتبته   Mn-Ti هتاي اتتم  بتین  تبتادلی  رهمکن ب انرژي و همچنین -eV 3- 10×01/2از مرتبه  Mn-Ti هاياتم

 هاابرشبکه در هالایه مشترک فصل هاياتم از ناشی پیکربندي که دهدمی نشان تبادلی برهمکن  انرژي محاسبات نتایج که آمد بدست و منفی هالایه

 .گرددمی هاابرشبکه مشترک در فصل پیکربندي سازيبهینه سبب که است مشترک فصل هايلایه در الکترون گذار نتیجه که است فرومغناطیس
 

 .3SrTiO/3LaMnO ،3SrMnO/3LaMnO ،3SrTiO/3LaTiO، ابرشبكه، DFT نظریه تابعي چگالي،: های كلیدیاژهو

 

 مقدمه -1

هتتاي بستتیاري در جهتتت استتتفاده از  امتتروزه محققتتان تتتلاش 

انتد. برختی از ایتن    داده دهی توسط نانوساختارها انجامپوش 

داراي چندین فاز فلزي و سترامیکی   يهاي نانوساختارپوش 

هتتاي چندگانتته نتتانومتري و یتتا    بتتوده و برختتی نیتتز از لایتته  

. اکستیدهاي فلتزي   [1]د انت نانومتري تشکیل شده هايابرشبکه

از  پروسکایت بخاطر دارا بودن فیزیک غنی، براي بکارگیري
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هتا در ستاختارهاي   خوا  بلوري، الکتریکی و مغناطیسی آن

ها هاي بلوري جدید در مرز مشترک لایهاي و خلق حالتلایه

توان به تغییر اند. به عنوان مثال میبسیار مورد توجه قرار گرفته

هتتاي نظتتم مغناطیستتی گتتزارش شتتده در فصتتل مشتتترک لایتته

ابرشتتبکه  بتته صتتورت 3SrTiOبتتا  3MnO0.3Sr0.7Laترکیتتب 

3MnO0.3Sr0.7La/3SrTiO/3MnO0.3Sr0.7La  اشتتاره کتترد کتته

یکی از نتایج بسیار مطلوب تغییر نظتم مغناطیستی در ترکیتب    

. [2]استت   %1800فوق و افزای  مقاومت مغناطیسی تا حدود 

هتتاي اکستتید هتتاي تحقیقتتاتی جدیتتد در لایتته یکتتی از زمینتته

پروستتکایت بررستتی ختتوا  ایتتن ترکیبتتات بتته صتتورت       

اي بته صتورت   ساختارهاي چندگانه و ساخت ترکیبتات لایته  

ابرشتتبکه استتت کتته ختتوا  فیزیکتتی بستتیار جتتالبی را نشتتان  

اتمتی   هتاي دهند. یک ابرشبکه، ساختاري متشتکل از لایته  می

ستتاختار مختلتتت استتت. یکتتی از     متنتتاوب از دو یتتا چنتتد  

ها، امکان کنترل و هاي ارزشمند دیده شده در ابرشبکهقابلیت

تنظیم خوا  مغناطیسی و الکترونی بسیار خوب این ترکیبات 

هاستتت. بتتراي مثتتال کنتتترل بتتا استتتفاده از کنتتترل تعتتداد لایتته

شدگی الکتریکی و مغناطیستی در ایتن ترکیبتات ستبب     جفت

. [3،4] شتود اي متی در ساختارهاي لایهاصلاح نظم مغناطیسی 

 Bو  Aهاي با جایگاه 3ABOاکسیدهاي پروسکایت با فرمول 

اي بتر روي هتم قترار    صتورت لایته   مشابه اگتر بته  مشابه و غیر

ها خوا  بسیار متفتاوتی نستبت   بگیرند، در مرز مشترک لایه

ونته  عنتوان نم  . به[5،6]شود ها مشاهده میبه حالت بلوري آن

 3SrTiO/3LaTiOهایی مثتل  هاي اتمی ابرشبکهقرارگیري لایه

سبب بوجود آمدن گاز الکترونی دوبعدي در فصتل مشتترک   

گردد. همچنین رسانندگی بسیار بالا در ایتن  هاي اتمی میلایه

  الکترونتی آن  ابرشبکه مشاهده شده است که بررسی ختوا 

د. انجتتتام آنالیزهتتتاي کنتتت ییتتتد متتتینیتتتز ایتتتن مطلتتتب را تا

مقاومتت مغناطیستی و افتزای  آن در     مغناطومقاومت، وجتود 

را نشتان   3SrTiO/3LaTiOه هتا در ابرشتبک  مرز مشتترک لایته  

 .[7]دهد می

به  3SrTiOلایه بر روي زیر 3SrTiO/3LaTiOساخت ابرشبکه 

نشتتان  XRD ،TEM ،XPSو نتتتایج آنالیزهتتاي   MBEروش 

هتا بته تغییتر    دهد که ختوا  الکترونتی اینگونته ابرشتبکه    می

هاي اتمی نشانده شده روي هم به شدت وابستته  ضخامت لایه

ها به شدت تغییر است و رسانندگی در فصل مشترک بین لایه

بتته روش  3SrTiO/3LaMnO هستتاخت ابرشتتبک. [8]کنتتد متتی

PLD   نیتتز یتتک فتتاز فرومغنتتاطیس در دمتتايK 360  را نشتتان

به  3LaMnOهاي اتمی دهد که سبب گذار الکترون از لایهمی

هتاي اتمتی   در فصتل مشتترک لایته    3SrMnOهاي اتمتی  لایه

هتتاي هتتاي اخیتتر در تکنیتتکاگرچتته پیشتترفت. [6]شتتود متتی

امکتان تولیتد    PLD ،Sputtering ،MBEنشتانی از جملته   لایه

، ستاخت  [9]ها را در آزمایشتگاه فتراهم کترده استت     ابرشبکه

هتاي اتمتی نتازک بستیار     هاي ابرشتبکه متشتکل از لایته   نمونه

قیمتتتت و پیشتتترفته   هزینتتته و نیازمنتتتد تجهیتتتزات گتتتران  پر

آزمایشتتگاهی استتت. از ایتتن روي بتتا استتتفاده از محاستتبات    

کوانتتتومی بتتا دقتتت بتتالایی ختتوا  الکترونتتی و مغناطیستتی   

توان یها مها را بدون نیاز به تولید فیزیکی این سیستمابرشبکه

تتوان ارتر ضتخامت    داد. بتا ایتن روش متی    مورد بررستی قترار  

هتا بتر ختوا  الکتریکتی و مغناطیستی در مترز مشتترک        لایه

هتاي اتمتی را بررستی کترد و پتس از شناستایی و تعیتین        لایه

هتتاي بهینتته، بتته تولیتتد و بررستتی آزمایشتتگاهی ایتتن ضتتخامت

وان هاي تجربی فراترکیبات پرداخت. با وجود انجام آزمای 

هتتاي ستتاخته شتتده از بلورهتتاي اکستتید     بتتر روي ابرشتتبکه 

ها پروسکایت، از دیدگاه نظري توصیت خوا  الکترونی آن

هاي فراوانی دارد. اغلتب محاستبات بتر روي    هنوز جاي سوال

گتزارش شتده    vaspها با کتدهاي مختلفتی از جملته    ابرشبکه

 هگانتتتتتستتتتته هعنتتتتتوان مثتتتتتال در ابرشتتتتتبک استتتتتت بتتتتته

3RO/LaNiO/3LaTiO     ضریب الکترونگتاتیوي متفتاوت بتین

هتتا ستتبب گتتذار بتتار در فصتتل مشتتترک لایتته Niو  Tiعناصتر  

خواهد شد و این گذار بار سبب ایجاد پیکربندي مغناطیسی و 

خوا  رسانندگی متفاوتی نسبت به حالت حجمی هر یک از 

هتاي الکترونتی   شود که بررسی حالتکار برده میهاي بنمونه

هتا بتا کتدهاي    هاي اتمی ابرشتبکه لایهمختلت ایجاد شده بین 

هتاي  محاسباتی متفاوت بسیار مورد توجه پژوهشگران در سال

هتا  . برخی از محققین که این سیستم[10،11]اخیر گشته است 
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اند اذعان دارند که صورت تجربی مورد بررسی قرار داده را به

 ها نیاز بته محاستبات ستاختار   ن ابرشبکهدرک دقیق خوا  ای

در ایتن تحقیتق   همتین منظتور،    . به[6،12،13]الکترونی دارند 

، مقایستته و بررستتی الکترونتتی ختتوا  هتتدا اصتتلی ستتاخت

و  3SrTiO/3LaMnO ،3SrMnO/3LaMnOهتتتتاي ابرشتتتتبکه

3SrTiO/3LaTiO طور کته  ت. همانبه روش ابتدا به ساکن اس

هاي قبل ذکر شتد، بیشتتر کارهتاي انجتام شتده بتر       در قسمت

صورت تجربی یا با استفاده  ها بهروي هر یک از این ابرشبکه

ن بتوده استت در ایت    vaspاز کدهاي محاسباتی دیگري ماننتد  

و  (DFT) تابعی چگالی تحقیق سعی شده است از روش نظریه

افزار ود زیرا این نرماده شمحاسباتی کوانتوم اسپرسو استف هبست

پتانستیل و امتوات تختت استت و بتراي      مبتنی بر تکنیتک شتبه  

و بررسی ساختار الکترونی  سازي کوانتومی در ابعاد اتمیشبیه

بته بررستی    رود. بتا استتفاده از ایتن کتد ابتتدا     کتار متی  متواد ب 

هتا و  شبکههاي اتمی ابرتشکیل دهنده لایه بلوري هايساختار

، 3LaMnOهتاي  ها پرداخته کته شتامل ترکیتب   سازي آنبهینه

3SrTiO ،3SrMnO  3وLaTiO ستتتاخت  ابتتتو ستتتپس  استتتت

 و 3SrTiO/3LaMnO ،3SrMnO/3LaMnOهتتتتاي ابرشتتتتبکه

3SrTiO/3LaTiO ستتاختار هتتا ستتازي ایتتن ابرشتتبکه  و بهینتته

 LDA+U را با استفاده از تقریتب ها آنالکترونی و مغناطیسی 

هتا  تترین همستایه  نزدیتک  و محاسبه انرژي برهمکن  تبتادلی 

از آنجائیکته محاستبات    .دادیتم بررسی و متورد مقایسته قترار    

انجام شده در این کار ابتدا به ساکن بتوده تمتام محاستبات بتا     

و  Tiهاي کد مذکور از جمله محاسبه پارامتر هابارد  براي اتم

Mn صورت مستقل و با استفاده از روش پاسخ خطی انجام  به

بینتی پیکربنتدي مغناطیستی    پتی  ن جهت گرفته است. همچنی

ها نیز از محاسبات انرژي بترهمکن  تبتادلی استتفاده    شبکهابر

ر، هتاي دیگت  شده و نتایج با سایر نتایج گزارش شتده بتا روش  

 مورد مقایسه قرار گرفته است.
 

 های تجربيفعالیت -2

در ایتتن تحقیتتق بتته بررستتی و مقایستته ختتوا  الکترونتتی و    

، 3SrTiO/3LaMnOي متتواد بلتتوري  هتتامغناطیستتی ابرشتتبکه 

3SrMnO/3LaMnO  3وSrTiO/3LaTiO   با استفاده از تقریتب

LDA+U  پایتته نظریتته تتتابعی چگتتالی و بتتا استتتفاده از کتتد بتتر

. یکتتتی از [14]ایتتتم محاستتتباتی کوانتتتتوم اسپرستتتو پرداختتتته

قتوي، پتارامتر هابتارد     پارامترهاي مهم در دستتگاه همبستتگی  

(U)    استتت، ایتتن پتتارامتر بیتتانگر قتتدرت همبستتتگی قتتوي یتتا

و  Mnهتاي  قوي )یون هاي همبستهبرهمکن  کولنی بین یون

Ti استتت. استتتفاده از تقریتتب )LDA+U  در بستتته محاستتباتی

Pwscf ن این پارامتر است. بتا استتفاده از مقتدار    منوط به داشت

در اکثتتتر  LDA+Uصتتتحیا پتتتارامتر هابتتتارد در تقریتتتب    

تر توان به خوا  فیزیکی صحیاهاي همبسته قوي میدستگاه

هتتاي دستتت یافتتت. یکتتی از روش  LDAنستتبت بتته تقریتتب  

ستخ خطتی استت. در ایتن     روش پا (U)پارامتر هابارد  محاسبه

طی با پوش  کامل پتانستیل  ماتریس پاسخ خ روش با محاسبه

هاي پاسخ خطتی بتدون پوشت  کامتل     مختل شده و ماتریس

پتانستتیل مختتتل شتتده، پتتارامتر هابتتارد را محاستتبه کتتردیم. بتتا  

استفاده از محاسبه روش پاسخ خطتی، مقتدار متوستط پتارامتر     

 Tiو بتتراي اتتتم   eV 5/3حتتدود  Mnهابتتارد را بتتراي اتتتم   

ختوبی بتا مقتادیر     بدست آوردیم، کته در توافتق   eV 5حدود

 .[17-15]گزارش شده است 

و  3SrTiO/3LaMnO ،3SrMnO/3LaMnOهتتر ستته ابرشتتبک  

3SrTiO/3LaTiO  هتتاي بلتتوري اولیتته  بتته ترتیتتب از ترکیتتب

3LaMnO ،3SrTiO ،3SrMnO  3وLaTiO    ساخته شتده استت

مکعبتی و داراي   که از نظر ساختار بلوري همگی پروستکایت 

م هستند. براي ستاخت هتر سته    پارامترهاي شبکه نزدیک به ه

که داراي پارامترهاي شتبکه   3SrTiOفوق از زیرلایه  ابرشبکه

هتا استت،   هتا بتراي ستاخت ابرشتبکه    نزدیک به سایر ترکیتب 

در هر  xy(a=b)استفاده شده است. پارامتر شبکه درون صفحه 

  Åگیریم     لایه در نظر میرابرشبکه را برابر رابت شبکه زی سه

را طتتوري  zپتتارامتر ابرشتتبکه در جهتتت محتتور     cو  3/905

محاسبه کردیم که حجم محاسبه شده در هر بلور رابتت بتاقی   

در   3SrTiOو  3LaMnOهتتتاي . بتتتراي لایتتته[18،16]بمانتتتد 

پارامترهتتاي شتتبکه در راستتتاي   3SrTiO/3LaMnOابرشتتبکه 

در ، ) STOc (Å=911/3و  LMOc=789/3بتتته ترتیتتتب  zمحتتتور 
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و  3LaMnOهتتاي بتتراي لایتته  3SrMnO/3LaMnOابرشتتبکه 

3SrMnO  878/3بتتتتته ترتیتتتتتب=LMOc  650/3و=SMOc  و در

 3SrTiOو  3LaTiOهاي براي لایه 3SrTiO/3LaTiOابرشبکه 

محاستبه شتتد. انتترژي   STOc=103/4و  LTOc=905/3بته ترتیتتب  

بته ترتیتب    kو نقتاط ویتژه    Ry 30قطع براي هر سته ابرشتبکه   

، 3SrTiO/3LaMnOهتتتاي بتتتراي ابرشتتتبکه  216 و 64، 512

3SrMnO/3LaMnO  3وSrTiO/3LaTiO  بهینتته گردیتتد. نتتوع

و  3SrMnO/3LaMnOهتاي  شتدگی بتراي ابرشتبکه   تابع پهتن 

3SrTiO/3LaTiO ،mp  و بتتتراي ابرشتتتبکه  015/0مقتتتدار بتتتا

3SrMnO/3LaMnO ،Vm بدست آمد. 015/0قدار با م 

 

 
(a) 

 
(b) 

 
(c) 

 ،3SrTiO/3LaMnOهای ابرشبكه لایه )a ،ماتیک: بطور ش1شكل

b( 3 های ابرشبكهلایهSrMnO/3LaMnO  وc( هایلایه 

 دهد.را نشان مي 3SrTiO/3LaTiOابرشبكه 

 نتایج و بحث -3

، 3SrTiO/3LaMnOهتتتاي بتتتا توجتتته بتتته اینکتتته ابرشتتتبکه  

3SrMnO/3LaMnO  3وSrTiO/3LaTiO هتتاي اتمتتی  از لایتته

و  3LaMnO، 3SrTiO ،3SrMnO هاي بلتوري متناوب ترکیب

3LaTiO هتا بتا   اند، بنابراین براي مقایسته ابرشتبکه  ساخته شده

هتا ابتتدا بته بررستی و مقایسته      هاي بلوري ستازنده آن ترکیب

هتاي بلتوري تشتکیل    خوا  الکترونتی و مغناطیستی ترکیتب   

 پردازیم.ها میدهنده ابرشبکه

 

 
 الت را در ح Mnهای : چگالي حالت جزئي اتم2شكل 

 دهد. در حالترا نشان مي 3LaMnOبلوری تركیب 

 است  ge ،eV 813/3محدوده حالت  3LaMnOبلوری 

2كه به دو اربیتال 
y-

2
x, d 1-

2
z3d است. شكافته شده 

 

هتاي  پس از بررستی ستاختار الکترونتی و مغناطیستی ترکیتب     

دریافتیم که  3LaTiOو  3LaMnO، 3SrTiO، 3SrMnOبلوري 

ها همگی داراي ساختار بلوري پروسکایت اگرچه این ترکیب

ختارهاي هستند امتا از نظتر الکترونتی و مغناطیستی داراي ستا     

 باشند.بسیار متفاوتی می

استت کته    3LaMnOها، ترکیب بلتوري  ترکیب پایه منگنایت

هتتا وگتتذارهاي  اي، آشتتفتگیهتتاي شتتبکه داراي بتترهمکن 

اي هت ساختاري و مغناطیسی مختلفی است در این ترکیب یتون 

با حالت الکترونتی   3Mn+صورت  منگنز به 13

2 gget    استت کته

این نوع پیکربندي الکترونی در نتیجته ارتر آشتفتگی یتان تلتر      

 وجهتتیشتتود و ستبب شکستته شتتدن تقتارن هشتت    ایجتاد متی  

6MnO  و از بین رفتن تبهگنیge   1به دو حالت اربیتتالی-
2

z3d 

2و 
y-

2
xd هاي جزئتی  چگالی حالت 2. شکل [20،19]ردد گمی

در  Mnهتاي اکثریتت و اقلیتت اتتم     محاسبه شده براي استپین 
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سبات در دهد. نتایج محارا نشان می 3LaMnOترکیب بلوري 

محدوده  3LaMnOدهد که در حالت بلوري نشان می 2شکل 

استت کته بته دو     eV 813/3در حوالی انرژي فرمی، geحالت 

-1اربیتال 
2

z3d 2و
y-

2
xd .شکافته شده است 

 
 

 
را در حالت بلوری تركیب  Ti: چگالي حالت جزئي اتم 3شكل 

3SrTiO 3دهد. در حالت بلوری تركیب را نشان ميSrTiO 

 و eV 808/1برابر zy, dzx(d g2t(های دوده اربیتالمح

 است. eV 798/1برابر  xyd g2tمحدوده اربیتال 

 

 
 

در حالت بلوری تركیب  Mn: چگالي حالت جزئي اتم 4 شكل

3SrMnO 3دهد. در حالت بلوری تركیب را نشان ميSrMnO 

 است. eV 932/1در نزدیكي سطح فرمي  geهای محدوده اربیتال

 

، 2Sr، +4Ti+سته یتون    3SrTiOساختار پروسکایت مکعبتی   در
-2O     4+وجتود دارد. در ایتن ترکیتبTi  شتامل g0eg 2

0d t3Ti   

طتتور متنتتاوب در کنتتار   ب )O+2Sr(استتت و صتتفحات اتمتتی   

قرار دارند و با وجود حالت اربیتالی ختالی   )O+4Ti(صفحات 

g2t [16]سازد یک ترکیب عایق نواري با فاز پارامغناطیس می .

هاي اکثریت و اقلیت چگالی حالت جزئی براي اسپین 3شکل 

در حالتت   دهتد. را نشان می 3SrTiOدر ترکیب بلوري  Tiاتم 

 zy, dzxd( g2t( هتاي محتدوده اربیتتال   3SrTiOبلتوري ترکیتب   

در  eV 798/1 برابتر  xydg 2tاربیتال  محدوده و eV 808/1 برابر

 اطراا انرژي فرمی است.

ساختار پروسکایت مکعبی است کته   داراي 3SrMnOترکیب 

بتا حالتت    4Mn+صتورت   هتاي منگنتز بته   در حالت پایته یتون  

03اربیتتتتالی 
2 gget      ستتتبب بوجتتتود آمتتتدن نظتتتم مغناطیستتتی

در  Mnهتاي اتتم   گردند. الکتترون می Gفرومغناطیس نوع پاد

نزدیک ستطا فرمتی کتاملا جایگزیتده نیستتند و گستتردگی       

ها دلیل اصلی ایجاد خوا  مغناطیستی  تالها در اربیاشغال آن

 geهتاي  هاي جزئی اربیتالگردند. چگالی حالتدر سیستم می

 بته  geهتاي تتراز   دهندکته الکتترون  نشان متی  4در شکل  g2tو 

صورت گسترده نزدیک ستطا فرمتی در نتوار رستان  قترار      

-1دارندکه در هر دو حالت اسپین اکثریت و اقلیت اربیتال 
2

z3d 

  غالب استت و محتدوده آن در نزدیکتی انترژي فرمتی      اربیتال

eV 932/1 هاي تراز است. الکترونg2t صتورت جایگزیتده    به

 در نواحی دورتر از خط فرمی قرار دارند.

 

 
در حالت بلوری تركیب  Ti: چگالي حالت جزئي اتم 5شكل 

3LaTiO دهد، كه در نزدیكي سطح فرمي اربیتالرا نشان مي 

)yz,dxz,dxy(dg2t و محدوده آن در سطح فرمي eV 112/4 .است 

 

یتتک ستتاختار بلتتوري پروستتکایت  3LaTiOستتاختار ترکیتتب 

بتا وجتود یتک     3Ti+باشد که حالت الکترونی یون مکعبی می

توان فرض کرد شدیدا تبهگن است، می d3الکترون در پوسته 

شبکه -شدگی الکترونتوسط یک جفت 3LaTiOکه ترکیب 

شتود. در ایتن ستاختار بلتوري پروستکایت      قوي توصیت متی 

وجهتی یتون   صتورت یتک هشتت    بته  2O-مکعبی شت  یتون   
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+3Tiهتاي دوم آن  تترین همستایه  کنند که نزدیکرا احاطه می

واقع در رئوس مکعب هستند. در واقع سلول  3La+هشت یون 

استت کته هتر     3Ti+حاوي چهار یتون   3LaTiOواحد ترکیب 

شتده استت. نظتم    وجهتی اکستیژن احاطته    یک توستط هشتت  

استتت.  Gپادفرومغنتتاطیس نتتوع  3LaTiO ترکیتتب مغناطیستتی

 اربیتتتال هدهتتد کتته محتتدود  نشتتان متتی  5نتتتایج در شتتکل  

)yz,dxz,dxy(dg2t    در نزدیکتتی انتترژي فرمتتی برابتتر eV112/4 

 است.
 

 
چگالي  )3LaMnO ،bچگالي حالات كلي تركیب بلوری  )a: 6شكل 

گالي حالات كلي تركیب چ )c و 3SrTiOحالات كلي تركیب بلوری 

را نشان  3LaTiOچگالي حالات كلي تركیب  )dو  3SrMnOبلوری 

 دهد.چین محل انرژی فرمي را در نمودارها نشان ميدهد. خطمي

 

هتاي   چگالی حالات کلی ترکیب (d) و (c)، (b)، (a) 6شکل 

را نشتتتان  3LaTiOو  3LaMnO ،3SrTiO ،3SrMnOبلتتتوري 

شتود ترکیتب   دیتده متی   6ر شتکل  طتور کته د  دهد. همتان می

)فرومغناطیس و شبه فلز در ستاختار مکعبتی    3LaMnOبلوري 

(، Gفرومغناطیس نتوع  )عایق وپاد 3SrMnOآل(، ترکیب ایده

 3LaTiO)عتتایق و پارامغنتتاطیس( و ترکیتتب  3SrTiOترکیتب  

( داراي ستتاختار الکترونتتی، Gفرومغنتتاطیس نتتوع )عتتایق و پاد

از نظتر الکتریکتی نیتز داراي    هتاي مغناطیستی متفتاوت و    نظم

 هاي الکترونی، باشند. با توجه به تفاوتفازهاي مختلفی می

هتاي بلتوري بته ستاخت     مغناطیسی و الکتریکتی ایتن ترکیتب   

صتورت   هتاي بلتوري بته   هاي متشکل از این ترکیتب ابرشبکه

 پردازیم.هاي اتمی متفاوت میلایه

 ،3SrTiO/3LaMnO بلتتوري هتتايپتتس از ستتاخت ابرشتتبکه  

3SrMnO/3LaMnO  3وSrTiO/3LaTiO   بتتا توجتته بتته اینکتته

ها نسبت به حالت بلوري هاي اتمی تشکیل دهنده ابرشبکهلایه

بینی پیکربنتدي مغناطیستی   باشند، براي پی ها متفاوت میآن

هاي همسایه را در ها، انرژي برهمکن  تبادلی بین اتمابرشبکه

رژي بترهمکن   طور جداگانه محاسبه کردیم. انت هر ابرشبکه ب

تبادلی، حاصل اختلاا انرژي فرومغناطیس و پادفرومغناطیس 

هتر دو اتتم همستتایه   


 EE    استت کته از روي انتترژي

ها توان نوع پیکربندي مغناطیسی ابرشبکهبرهمکن  تبادلی می

بینی نمود. نتایج محاستبات انترژي بترهمکن  تبتادلی     را پی 

در جدول آمده است.  1ا در جدول هبراي هر یک از ابرشبکه

1 ،1J   انتترژي بتترهمکن  تبتتادلی بتتین اتتتمMn-Ti  در امتتتداد

در  Mn-Mnانتترژي بترهمکن  تبتتادلی بتین اتتتم    z ،2Jمحتور  

در  Ti-Tiانرژي برهمکن  تبادلی بین اتتم   z ،3Jامتداد محور 

 Mn-Mnانرژي برهمکن  تبادلی بین اتتم   z ،4Jامتداد محور 

 Ti-Tiانرژي برهمکن  تبادلی بین اتم  5Jو  xدر امتداد محور 

 است. xدر امتداد محور 

هتاي ستاخته   نتایج محاسبات انرژي برهمکن  تبادلی ابرشبکه

هاي اتمتی مختلتت بتر    دهد که قرار گرفتن لایهشده نشان می

هتاي  بتا وجتود اینکته ترکیتب    روي هم در هتر سته ابرشتبکه،    

غناطیستی متفتاوتی   اي مهت ها داراي نظمسازنده ابرشبکه بلوري

، هتتم هتتر دو پادفرومغنتتاطیس   3SrMnOو  3LaTiO) هستتتند

3LaMnO 3و فرومغنتتتاطیسSrTiO ولتتتی بتتتا  (پارامغنتتتاطیس

بتر روي   هتا صورت ترکیبی از آن اتمی به هايقرارگیري لایه

 .کنتد هتا نظتم مغناطیستی تغییتر متی     هم در فصل مشترک لایه

هتتاي کهچگتتالی حتتالات کلتتی ابرشتتب (c)و  (b)، (a) 7شتتکل 

3SrTiO/3LaMnO، 3SrMnO/3LaMnO 3 وSrTiO/3LaTiO 

دستت آمتده از   دهد که تاییدي بر نتایج برا به ترتیب نشان می

 انرژي برهمکن  تبادلی است. همحاسب
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ترین : نتایج محاسبات انرژی برهمكنش تبادلي برای نزدیک1 جدول

 3SrTiO/3LaMnO ،3SrMnO/3LaMnOها در هر سه ابرشبكه همسایه

انرژی برهمكنش تبادلي  1Jدهد كه را نشان مي 3SrTiO/3LaTiOو 

انرژی برهمكنش تبادلي بین  z ،2J محور امتداد در Mn-Tiبین اتم 

انرژی برهمكنش تبادلي بین اتم  z ،3J محور امتداد در Mn-Mnاتم 

Ti-Ti محور امتداد در z ،4J انرژی برهمكنش تبادلي بین اتم      

Mn-Mn محور امتداد در x  5وJ انرژی برهمكنش تبادلي 

 است. xدر امتداد محور  Ti-Tiبین اتم 

LaTiO3/SrTiO3 LaMnO3/SrMnO3 LaMnO3/SrTiO3 eV 

------------ ------------ -2.01*10-3 J1 

------------ -4.01*10-3 -4.90*10-3 J2 

-0.82*10-3 ------------ -1.40*10-3 J3 

------------ -7.21*10-3 -2.80*10-3 J4 

-1.23*10-3 ------------ -3.10*10-3 J5 

 

صتورت   اکسیدهاي پروستکایت در حالتت فرفیتت ختود بته     
-2

3O+yB+xA 6 هستند که=x+y [18]    در حالتت بلتوري، ایتن .

فحات تناوبی هستند کته  داراي ص zترکیبات در جهت محور 

2- و 2O+xA-صتورت   به
2O+yB    گیرنتد. بته   روي هتم قترار متی

ستتاختار یتتونی   3SrTiO/3LaMnOعنتتوان مثتتال در ابرشتتبکه  

2- صتتورت بتته 3LaMnOترکیتتب 
3O+3Mn+3La   استتت کتته

است و ساختار یونی  )2MnO(-و  )LaO(+ هاي تناوبی آنلایه

2- صتتورت بتته 3SrTiOترکیتتب 
3O+4Ti+2Sr اراي استتت کتته د

استت. قرارگیتري    )2TiO(0و  )SrO(0 صفحات تناوبی و خنثی

صفحات در ابرشبکه مذکور بتر روي هتم در فصتل مشتترک     

شود( ستبب ایجتاد یتک    ملاحظه می 1)همانطور که در شکل 

شود کته بته فاجعته قطتب  معتروا استت       قطب  ناپیوسته می

از ایجاد فاجعته   3SrTiOبه  3LaMnO. انتقال الکترون از [21]

هتاي اضتافی نتوار    کند که ایتن الکتترون  قطب  جلوگیري می

d3Ti 4+شتوند تتا   کنند و سبب متی را اشغال میTi   در حالتت

در فصل مشترک تبدیل شود و ستبب رستان     3Ti+بلوري به 

. در ابرشتبکه ستاخته شتده از ایتن دو     در فصل مشترک گردد

تواند سبب ایجاد ستاختار  ترکیب قطب  در فصل مشترک می

 3SrTiO/3LaMnOمغناطیستتی جدیتتدي شتتود. در ابرشتتبکه    

صفحات تنتاوبی فصتل مشتترک کته در مجتاورت هتم قترار        

که  MnO/0(SrO))2(- و TiO/+(LaO))2(0 گیرند عبارتند ازمی

شتوند. در ابرشتبکه   متی سبب تولید رسان  در فصل مشترک 

شوند و بته  با هم تلفیق می 2LaO/TiOهاي فرفیت فوق حالت

Ti دهنتتد کتته یتتک ستتاختار الکترونتتی جدیتتد را   اجتتازه متتی

شود، در دیده می (a) 1طور که در شکل بازسازي کند. همان

در  Mn، اتتم  zدر راستاي محتور   3SrTiO/3LaMnOابرشبکه 

در  )2MnO(دوم  هدر لایتتت Mnبتتتا اتتتتم  )2MnO(اول  لایتتته

مجاورت هم قرار دارند کته انترژي بترهم کتن  تبتادلی بتین       

بته ایتن    )2J>0(دست آمده است ها در دو لای  اول منفی باتم

معنی که طبق تعریت انرژي بترهمکن  تبتادلی، از نظتر نظتم     

هاي متوازي هستتند. اتتم    گیريدو اتم داراي جهت اسپینی هر

Mn 2(دوم  هلایMnO(  با اتمTi بعدي  هیلا) 2 لایه ستومTiO )

کن  قترار دارنتد کته نتیجته محاستبه بترهم      در مجاورت هتم  

نیتز منفتی    zها در این دو لایه در راستاي محور تبادلی بین اتم

 )2TiO(لای  ستوم   Tiهمچنین اتم  .)1J>0(دست آمده است ب

در بترهمکن  استت و انترژي     )2TiO(چهتارم   هلایت  Tiبا اتم 

انترژي  . )3J>0(هتا نیتز منفتی استت     برهمکن  تبادلی بین آن

 xyها درون صفحه ترین همسایهبرهمکن  تبادلی بین نزدیک

نشتان   1ه استت. نتتایج محاستبات در جتدول     نیز محاستبه شتد  

هاي گیري اسپینی بین اتمنیز جهت xدهد، در امتداد محور می

Mn-Mn  وTi-Ti    تتوان  موازي است. از نتتایج محاستبات متی

 ربنتتتتدي مغناطیستتتتی ابرشتتتتبکه رفتتتتت کتتتته پیکنتیجتتتته گ

SrTiO/3LaMnO    .در همتتته راستتتتاها فرومغنتتتاطیس استتتت

هتا  طور کته در ستاخت آزمایشتگاهی اینگونته ابرشتبکه     همان

هاي اتمتی در حتد   گزارش شده است با کاه  ضخامت لایه

هتا بته ستمت    هاي مختلت، فصل مشترک لایهنانومتر به روش

هتا در  لکتترون تتر ا زنتی ستاده  پیکربندي فرومغناطیس و تونتل 

یکتته رود و ارآنجائهتتاي اتمتی پتی  متی   فصتل مشتترک لایته   

هاي ستاخته شتده در   هاي اتمی در فصل مشترک ابرشبکهلایه

ییتدي بتر   محدوده نانومتري است این مطلتب تا  کار حاضر در

 .[10،13]باشد نتایج این تحقیق می

انرژي برهمکن  تبادلی بین  3SrMnO/3LaMnOدر ابرشبکه 

و همچنتین در   )z، )0<2J در راستاي محتور  Mn-Mnهاي اتم

دست آمده استت کته نشتان دهنتده     منفی ب )xy، )0<4Jصفحه
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ها است که گیري اسپینی موازي بین نزدیکترین همسایهجهت

در توافق ختوبی بتا نتتایج آزمایشتگاهی گتزارش شتده استت        

بتتا اضتتافه شتتدن لایتته  3SrMnO/3LaMnO. در ابرشتتبکه [16]

SrO 3هاي ترکیب بلوري بین لایهLaMnO توان ابرشتبکه  می

در نظر گرفت.  3MnO0/5Sr0/5Laساخته شده را معادل با آلیاژ 

هتاي قرارگرفتته در   بنابراین با ایتن جاینشتانی تعتداد الکتترون    

بته   3nM+هتاي  یابتد و یتون  کاه  متی  geg 2Mn tهاي اربیتال
+4Mn دهد کته بتا ایتن    . محاسبات نشان می[22]کنند تغییر می

 SrOبا اضافه شدن لایه  3LaMnOتغییر، ممان مغناطیسی بلور 

از  3SrMnO/3LaMnOصتورت ابرشتبکه    در این ترکیتب بته  

B4 3 د. دیاگرام فتازي ترکیتب  شوکمتر میMnOxSrx-1La 

از نظر الکتریکی فلتز   3MnO0.5Sr0.5Laدهد که آلیاژ نشان می

کته تطتابق بستیار     [23]و از نظر مغناطیسی فرومغناطیس استت  

دستتتتت آمتتتتده متتتتا در ابرشتتتتبکه   ختتتتوبی بتتتتا نتتتتتایج ب  

3SrMnO/3LaMnO هتتاي اتمتتی دارد کتته ایتتن بتتا تغییتتر لایتته

ییدي بر صحت محاستبات متا بتا تقریتب     تواند تامطلب نیز می

LDA+U .در ساخت ابرشبکه باشد 

هتا در  شتود بتا تغییتر لایته    طور که از محاسبات دیده مینهما

هتاي بلتوري تغییتر    هاي مذکور خوا  پایته ترکیتب  ابرشبکه

ترکیتتب بلتتوري پروستتکایت   Bو  Aخواهنتتد کتترد. جایگتتاه  

3ABO اي ابرشتبکه عناصتري قابتل جاینشتانی     در ساختار لایه

هتا یعنتی   هستند به عنتوان مثتال اگتر ترکیتب مولتد منگنایتت      

  3SrMnO/3LaMnO را در ابرشتبکه  3LaMnOبلوري  ترکیب

صورت پایته درنظتر بگیتریم، هتر دو      به 3SrTiO/3LaMnO و

معتادل بتا    3SrMnO/3LaMnOو  3SrTiO/3LaMnOابرشبکه 

 Laدر جایگتاه   5/0با درصتد   Srآلیاژي هستند که در آن اتم 

 بلتتتوري در ابرشتتتبکه عتتتلاوه بتتتر آن  وجاینشتتتانی شتتتده  

3SrTiO/3LaMnO، Ti جتتتاي ه بتتت 5/0یتتتز بتتتا درصتتتد نMn 

 3SrTiO/3LaTiOدر ابرشتبکه  است. همچنتین  جاینشانی شده 

بته جتاي    نیتز  Tiاتم  Laدر جایگاه  Srعلاوه بر جاینشانی اتم 

ها در جاینشانی گردیده است. در نظر گرفتن ابرشبکه Mnاتم 

 بلتوري  دهد که ابرشتبکه ها نشان میمقایسه با آلیاژ متنافر آن

3SrTiO/3LaMnO  3با آلیاژO0/5Ti0.5Mn0.5Sr0.5La،  ابرشبکه

3SrMnO/3LaMnO  3بتتتا آلیتتتاژMnO0.5Sr0.5La  و ابرشتتتبکه

3SrTiO/3LaTiO  3با آلیاژTiO0/5Sr0/5La است. متنافر 
 

 
 چگالي )3SrTiO/3LaMnO ،bچگالي حالات كلي ابرشبكه  )a: 7 شكل

 چگالي حالات )c و 3SrMnO/3LaMnOحالات كلي ابرشبكه 

 چیندهد. خطرا نشان مي 3SrTiO/3LaTiOبرشبكه كلي ا

 دهد.محل انرژی فرمي را در نمودارها نشان مي

 

دهد کته در ابرشتبکه   نشان می 1نتایج محاسبه شده در جدول 

3SrTiO/3LaTiO هاي انرژي برهمکن  تبادلی بین اتمTi-Ti 

منفتتی  )0<5J( ،xy و در صتتفحه )z، )0<3J در راستتتاي محتتور

گیتري استپینی   توان نتیجه گرفت که جهتت ین میاست، بنابرا

 در همه راستاها موازي است.ها در این ابرشبکه نیز بین لایه

در فصتل مشتترک    2TiOبیشترین واهل  ستاختاري در لایته   

در لایته   Tiافتد کته یتون   اتفاق می 3SrTiO/3LaTiOابرشبکه 

 و در لایته پتایینی بته    5.0Tiصورت بالایی در فصل مشترک به

استتت و ابرشتتبکه گرفتتتار یتتک آشتتفتگی شتتبه    1Tiت صتتور

شتود.  می Tiو بار مثبت یون  Oفروالکتریک در بار منفی یون 

گتردد و  این آشفتگی سبب ایجاد یک گشتتاور دوقطبتی متی   

خلتتق  3La+و  2Sr+یتتک میتتدان کتتولنی توستتط جاینشتتانی     

بتته  3LaTiOشتتود. بتته عبتتارت دیگتتر انتقتتال الکتتترون از  متتی

3SrTiO هتاي اتمتی   د تا در فصتل مشتترک لایته   شوباعث می
+4Ti  3+بهTi      تبدیل شود و ستبب رستان  در فصتل مشتترک

گردد که ایتن مطلتب در گزارشتات تجربتی و بتا کتاه        می

 .[7]گردد یید میها در محدوده نانومتر تاضخامت لایه
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 گیرینتیجه -4

دلیتل وجتود عناصتر بتا همبستتگی قتوي از        هبت  در این تحقیق

استفاده کتردیم و بتا استتفاده از     LDA+Uبات با تقریب محاس

 منگنتز دار پتارامتر هابتارد را بتراي اتتم     مقت روش پاسخ خطی 

(Mn) eV 5/3=MnU   و بتراي اتتتم تیتتانیوم eV 5=TiU  بدستتت

 آوردیم که در توافق خوبی با نتایج تجربی است. 

 بلتتتوري هتتتايختتتوا  الکتریکتتتی و مغناطیستتتی ابرشتتتبکه 

3SrTiO/3LaMnO ،3SrMnO/3MnOLa  3وSrTiO/3LaTiO 

 هو بتر پایته نظریت   با استفاده از کد محاسباتی کوانتوم اسپرستو  

محاستبه چگتالی    مورد بررستی قترار دادیتم. بتا    تابعی چگالی 

هتاي بلتوري اولیته و محاستبه چگتالی      حالات جزئی ترکیتب 

ها دیده شد کته بتا وجتود شتباهت ستاختاري      حالات ابرشبکه

 3LaTiOو  3LaMnO ،3SrTiO ،3SrMnOهاي بلوري ترکیب

فصتل  صتورت متنتاوب در    هاي اتمتی بته  دادن لایه با قراراما 

ستاختار الکترونتی، ختوا     هتا از نظتر    مشتترک در ابرشتبکه  

هتاي بلتوري تشتکیل    نسبت بته حالتت   و الکتریکی مغناطیسی

دهنتد.  گیري از ختود نشتان متی   چشم هايها تفاوتدهنده آن

هتتتتاي ابرشتتتتبکهمحاستتتتبه انتتتترژي بتتتترهمکن  تبتتتتادلی  

3SrTiO/3LaMnO ،3SrMnO/3LaMnO  3وSrTiO/3LaTiO 

دهد که پیکربندي مغناطیسی هر سه ابرشبکه در فصل نشان می

ه که با نتایج تجربی مطابقتت  بودها فرومغناطیس مشترک لایه

 دارد.خوبی 
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