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 ده یچک

  ی خط  شدهتیبا استفاده از روش موج تخت تقوفریت روی در حالت اسپینل نرمال،    یسیو مغناط  یالکترون  ،ی خواص ساختاردر این پژوهش،  

  دهد ینشان م یساختار یسازنهیبه جی قرار گرفت. نتا یمورد بررس ( DFTی )چگال یتابع  هیبر نظر ی( مبتن FP-LAPWکامل ) لیبا پتانس

با    یساختار الکترون  محاسباتآنگستروم است.    48/8  ی( با پارامتر شبکه تعادلAFM)  سی فرومغناطینظم آنت  یدارا  ترکیب،  هیکه حالت پا

  ی س یاست. گشتاور مغناط  یو بروز خصلت فلز  یدر تراز فرم  یانرژ  ینوارها   یپوشاندهنده همنشان   ،افتهیمیتعم  انیگراد  بیتقر  استفاده از

عمدتاً متعلق    یموضع  ی مغناطیسیها گشتاورکه  یباشد، در حالیم   سیفرومغناطیبر رفتار آنت  یدییصفر بدست آمد که تأترکیب، برابر    کل

 آهن هستند.   یهابه اتم
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Abstract  
 

In this research, the structural, electronic, and magnetic properties of the zinc ferrite in normal spinel phase were 

investigated using the full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method based on density 

functional theory (DFT). Structural optimization results indicate that the ground state of the compound possesses 

antiferromagnetic (AFM) ordering with an equilibrium lattice parameter of 8.48 Å. Electronic structure 

calculations using the generalized gradient approximation reveal an overlap of energy bands at the Fermi level, 

indicating a metallic character. The total magnetic moment of the compound was zero, confirming the 

antiferromagnetic behavior, whereas the localized magnetic moments mainly originate from iron atoms. 
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 مقدمه  - 1

  یسیبالا، خواص مغناط  ییایمیش یداری پا لیواسطه است(، به دل یون کی  M)که   4O2MFe یبا فرمول عموم  نلیاسپ یهاتیفر

برخوردارند   ییبالا فناورانه تیاطلاعات و حسگرها، از اهم یسازره یذخ ک،یالکترون عیگسترده در صنا یفرد و کاربردهابهمنحصر 

ی  هااز پژوهشگران را در حوزه  یاریجذاب، توجه بس  یسیو مغناط  ی کیزیخواص ف  دلیلبه ی  رو  تیفر ، خانواده  ن یا  انی[. در م1 

  [. 2( به خود جلب کرده است  MRI)  یسیمغناط  دیتشد  یربردار یو تصو  ویکروویجذب امواج ما  ها،ستیفوتوکاتال  رینظ  مختلف

نرمال متبلور   نلیساختار اسپو در حالت    Fd3m  یی با گروه فضا  ی مکعب  یمعمولاً در ساختار بلور  ی، ادر حالت توده  بیترک  نیا
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در   Fe+3 یسیمغناط یهاونی( و A) ی چهاروجه یهاگاهیدر جا Zn+2 یسیرمغناطیغ  یهاونی ، ساختار اسپینل نرمال . در شودیم

  شود؛ یم  یادهیچیپ   یسیمغناط  ی خاص، منجر به بروز رفتارها  ی ونیکات  عیتوز  نی. ارندیگی( قرار مB)   یوجههشت  ی هاگاهیجا

  ، نییپا  یدر دماها  یاتوده  یرو  تیهستند، فر  سیمغناطیفر  ای   سیکه فرومغناط  نلیاسپ  یها تیکه برخلاف اکثر فر  یطوربه

  نییو تع  یمنشأ خواص الکترون  قیگسترده، درک دق  یتجرب  طالعات با وجود م  [.3دارد  (  AFM)   س یفرومغناطآنتی به رفتار    لیتما

پا نظر  قیدق  ینظر  یها یبررس  ازمندین  اتمی،ماده در سطح    نیا  یسیمغناط  هیحالت  ابزار   یچگال  یتابع  هیاست.  عنوان    ی به 

. در  کندیفراهم مرا  مواد    ی سیمغناط  یهاشکنو برهم  یساختار نوار  قیخواص مواد، امکان مطالعه دق  ی نیبشیپ   یقدرتمند برا

  لیبا پتانس  ی خط  شدهتیروش موج تخت تقو با استفاده از    یرو  ت یفر  ی سیو مغناط  یالکترون  ،یپژوهش، خواص ساختار  نیا

تقرکامل   بررس  ،افتهیمیتعم  انی گراد  بیو در چارچوب  تع  یمورد  تا ضمن  است    ،یساختار  یپارامترها  قیدق  نییقرار گرفته 

 گردد.  یابیارز این ترکیب یرفتار الکترون تیو ماه یسیغناطمختلف م ی فازها یداری پا

 روش محاسبات   اتیجزئ  - 2

  لیبا پتانس  یخط  شدهتیبا استفاده از روش موج تخت تقو(،  4O2ZnFeی )رو  تیفر  یبرا  هیاصول اول  محاسباتدر این پژوهش،  

،  LAPW-FP  شده است. روش  انجام  WIEN2kکد    و با استفاده از  ( DFT)ی  چگال  یتابع  هیبر نظر  یمبتن(  LAPW-FP)  کامل

 بیبا استفاده از تقر  یتبادل-یهمبستگ  لیپتانساز  [.  4   جامدات است  یمحاسبه ساختار الکترون  یبرا  قیدق  یهااز روش  یکی

  یتینسب  کردیشد. محاسبات با رو  استفاده  ی،سیو مغناط  یالکترون  ،یمحاسبه خواص ساختار   یبرا  (GGA)  افتهیمیتعم  انیگراد

در سلول    نیت-نیماف  یهاشعاع کره  نیبه کوچکتر  MTRکه در آن    شد  میتنظ  8برابر با    max×KMTRمقدار    اسکالر انجام شدند. 

با   ینبا فرض عدم همپوشا ، ی( اتمMTR)  نیت-نیماف یهاکره ی هاشعاع مقدار بردار موج است. نیشتریب  maxKو   واحد اشاره دارد

انتخاب شدند. در بسط فوریه چگالی بار، بزرگترین برداری    بوهر  67/1و    10/2،  94/1برابر با    بیبه ترت  Oو    Zn  ،Fe  یبرا  گر، یکدی

با   مقدار    maxGکه  برابر  است،  تعداد  14مشخص شده  انرژ  kنقاط    تنظیم شد.  رفته در محاسبات  کار  به  یبه   یسازنهیکل، 

یی  با گروه فضا  یدر فاز مکعبای توده یرو تی. فردر نظر گرفته شد 500الکترونی برابر  یهاحالت یچگال محاسباتو  یساختار

3m-Fd    جاشودمیمتبلور اتمیی،  موقع  Zn  یهاکه  اتمa8(8/1,  8/1,  8/1)  یچهاروجه  یهاتیدر  موقع  Fe  یها،    یهاتیدر 

.  [ 5   با وجوه مرکزپر قرار دارند  یساختار مکعب e32  (u, u, u)  یهاتیدر موقع  O  یهااتمو    d16(  2/1،  2/1،  2/1)  یوجههشت

های آهن در ساختار اسپینل نرمال فریت روی شامل سه حالت  های مختلف گشتاورهای مغناطیسی اتم گیری، جهت1در شکل 

آنتیFMفرومغناطیس )  نوع  (،  نوع  آنتی( و  Type1-AFM)  1فرومغناطیس  (، نشان داده شده  Type2-AFM)  2فرومغناطیس 

 است.

 
ج(  و )  Type1-AFMب(  )  Type2-AFMالف(  )   ی:رو  تیفر  سلول قراردادی اسپینل نرمالدر    های آهنی اتمنیاسپ  یریگجهت   :2شکل  

FM 
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 نتایج و بحث   - 3

این ترکیب،   پایه  برای مشخص شدن حالت  ابتدا  انرژیدر    مغناطیسی   های آرایش  با   واحد   سلول  حجم  حسب  بر  کل   مقادیر 

نشان داده شده است، کمترین مقدار انرژی کل   2شکل    سازی ساختاری این ترکیب که دربهینه  جینتامختلف محاسبه شدند.  

متناظر   این ترکیب  هیحالت پا  دهد. از این رو،فرومغناطیس نوع دوم نشان میریدبرگ( را برای آرایش آنتی  -31/18571)برابر  

مغناطیسی  با ک  Type2-AFM  آرایش  تجربه    هاست  است  نیزبا  توافق  نتایج  [6،3   در  برازش  از  پس   یساختار  یسازنه یبه. 

4O2ZnFe  4882/8برابر    ثابت شبکهفرومغناطیس نوع دوم )حالت پایه( با معادله حالت مورناگون،  با آرایش آنتی  =  a    ،آنگستروم

تجربی و    یهاداده  که در توافق خوبی بابه دست آمد    گاپاسکالیگ  B  =  164  ی برابرو مدول حجم  u  =  256/0  ژنیپارامتر اکس

 باشند.می [ 7 محاسباتی گزارش شده 

 
 .مختلف  یسیمغناط  هایآرایش  سلول واحد باحجم    کل بر حسب   یانرژ   تغییرات  :3شکل  

 

اشعه   طول موجو با فرض    VESTAافزار  که با استفاده از نرم  4O2ZnFeحالت پایه ترکیب    ( XRDی پراش اشعه ایکس )الگو

 ن یشتریبا ب  قلهالگو،    نیا  ی ژگیو  نیترنشان داده شده است. برجسته   3آنگستروم محاسبه شده است، در شکل    6540/1  ایکس برابر

ی  تجرب  جیبا نتااین ترکیب،    XRD  ی. الگوشودی( نسبت داده م311)  بلوریدرجه است که به صفحه    338/34  هیشدت در زاو

XRD   8]  و کارت استانداردCOD  همخوانی بسیار خوبی دارد.   96-230-0616با شماره 

 
 حالت پایه فریت روی.   محاسباتی  XRD  یالگو :  4شکل  
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دهد. در این نمودار که تراز فرمی آن در انرژی ، نمودار چگالی حالات الکترونی کل فریت روی در حالت پایه را نشان می4شکل  

است،   تنظیم شده  نمیصفر  فرمی دیده  تراز  انرژی در محل  آینههیچ شکاف  تقارن  نمودار چگالی حالات  شود. ضمناً  در  ای 

ها در کانال اسپینی بالا و پایین با همدیگر برابرند. این امر، سبب صفر شدن گشتاور  دهد تعداد الکترونالکترونی کل نشان می 

های تشکیل  دهد. منحنی چگالی حالات الکترونی جزئی اتم اسپینی کل ترکیب شده و رفتار آنتی فرومغناطیس را نتیجه می

الکترون ولت، نقش بسیار   - 2تا  - 6دهد که اتم اکسیژن در بازه  ، نمایش داده شده است، نشان می5دهنده ترکیب که در شکل 

اند. اتم روی،  یر را داشتههای روی و آهن که بیشترین تاثکمی در توزیع چگالی کل حالات الکترونی ترکیب دارند، برخلاف اتم

ولت نیز  الکترون  3تا    0. در بازه  [9 ای در توزیع چگالی کل حالات الکترونی دارند  ولت، نقش سازندهالکترون  - 5تا    - 7در بازه  

 ای بر رفتار چگالی حالات کل ترکیب، موثر هستند.های مخالف، بصورت آینهدو نوع اتم آهن با اسپین

 
 ی. رو  تیفر  هیکل حالت پا  الکترونی  حالات  یچگال  منحنی  :5شکل  

 
 های الکترونی جزئی حالت پایه فریت روی. های چگالی حالت: منحنی6شکل  

Atom Fe 2 

 

Atom O 

 

Atom Fe 1 

 

Atom Zn 
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داده شده است.    شی نما  6در شکل    ،لوئنیبا تقارن بالا در منطقه اول بر  یرهایمس  در حالت پایه به ازای  یرو  تیفر  یساختار نوار

در    یانرژ  ی نوارها  شود،یطور که مشاهده م همان  شده است.  م یدر صفر تنظ  یبه عنوان مرجع انرژ  ی نمودار، تراز فرم  نیدر ا

مشهود است. به طور مشخص،  نییبالا و پا نیدر هر دو کانال اسپ یدارند و عبور نوارها از تراز فرم یپوشانهم یتراز فرم یکینزد

  ت یماه  انگریب  رفتار،  نی. ادهندیرا نشان نم  یایانرژ  شکاف چیه  ،اما گ  یو حداقل نوار رسانش در نقطه تقارن  تیحداکثر نوار ظرف

 یو انحنا  یتراز فرم  یکیدر نزد   یانرژ  ینوارها  یتراکم بالا  ن،ی است. همچن  GGA  بیتقرچارچوب  در    4O2ZnFe  بیترک  یفلز

از    یمعمولاً ناش  یژگیو  نیاست. ا  یبالا در سطح فرم  یحالات الکترون  یچگال  انگرینوارها، ب  نیاز ا  ینسبتاً کم )تخت بودن( برخ

.  گرددیبار م  یهاحامل  یکه منجر به جرم مؤثر بالا برا   باشدیم  ی( در تراز فرم5شکل  )  یون آهن  d  دهی گزیجا  یهاتال یحضور اورب

کل صفر است که با حالت    یسیممان مغناط  انگریچپ و راست، ب  ینیاسپ  ی هاکانال  یتقارن مشهود در ساختار نوار  ن، یعلاوه بر ا

 .دارد یسازگار ستمیس نی( در اAFM) س یفرومغناطیآنت داری پا

 
 : ساختار نواری اسپین بالا و پایین حالت پایه فریت روی. 7شکل  

 

  شود، یطور که مشاهده مارائه شده است. همان  1در جدول    ی در حالت پایهرو  تیفر  یهااتم  یکل و جزئ  یسیمغناطگشتاور  

  ی هاینیبشیکل، پ   یسیبودن گشتاور مغناط  فر[. ص6   بدست آمده است  صفر  برابر totM  کل سلول واحد  ی سیگشتاور مغناط

  نیز در توافق است.  4شکل    DOSرا تایید کرده و با نتایج    بی ترک  نی( اAFM)  س یفرومغناطیآنت   پایه آرایش  بر حالت  ی مبن  یقبل

اتم  یبررس اتم  دهدیمختلف نشان م  یهاسهم   یاصل  منشا مگنتون بور،    84/3به بزرگی    یسیآهن با گشتاور مغناط  هایکه 

  یرا خنث  گر یکدیمخالف،    یریگآهن با جهت  یهارشبکهیز  یسیمغناط  گشتاورهای که  یبه طور،  [ 10   ماده است  ن یدر ا  سیمغناط

و    2Feهای  اتم  ی مثبت برایسیمغناط  ، در کنار گشتاورهای 3Feو    1Feهای  اتم   ی منفی برایسیمغناط  گشتاورهای   . کنندیم

4Fe  ن،یهمچن  . نشان داده شده بود  1که بیشتر در شکل    است  یها در شبکه بلوراتم  نیمخالف ا  ینیاسپ  ش یدهنده آرانشان  

 یی القا  گشتاور  ی، دارایبلور   اختارآهن در س  d3  یسیمغناط  یهاتالیبا اورب  یقو   ونیداسیبریه  لی( به دلO)  ژنیاکس  یهااتم

 . باشد یبه صفر( م  کی)نزد زیناچ اری( بسZn) یکه سهم اتم رو یر هستند، در حال همگنتون بو 10/0در حدود  یکوچک
 

 . (بوهر  مگنتون  حسب  بر): گشتاورهای مغناطیسی اسپینی کل و جزئی حالت پایه فریت روی  1جدول  

ZnM O2M O1M Fe4, MFe2M Fe3, MFe1M totM 

0000 /0 1021 /0 - 1021 /0 + 8405 /3 + 8405 /3 - 0000 /0 
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 گیری نتیجه  - 4

با استفاده از روش    یادر حالت توده  4O2ZnFeنرمال    نلیاسپ  تیفر  یسیو مغناط  یالکترون  ، یپژوهش، خواص ساختار  نیدر ا

مورد   افتهی میتعم انیگراد بیتقرو با    یچگال یتابع  هیدر چارچوب نظر شده خطی با پتانسیل کاملموج تخت تقویت  هیاصول اول

نشان داد که    ی سیمختلف مغناط  هایآرایشکل در    یو محاسبه انرژ  یساختار  یسازنهیحاصل از به  ج یمطالعه قرار گرفت. نتا

 ی توافق خوب  ،آنگستروم(  48/8محاسبه شده )  یاست و پارامتر شبکه تعادل  سیفرومغناطینظم آنت  یدارا  بیترک  نیا  هیحالت پا

مقاد الکترون  یبررس  دارد.  یتجرب  ریبا  تقر  یساختار  که  داد  علافتهیمیتعم  انیگراد  بی نشان  خواص    حیصح  ینیبشیپ  رغمی، 

و رسانش در تراز    تیظرف  ینوارها یپوشانکه هم   یطورمواجه است؛ به تیماده با محدود  نیا  یاف انرژ شک  فیدر توص  ،یتارساخ

در    اتم آهن  d3  یهاالکترون   یقو  یگرفتن اثرات همبستگ  دهیاز ناد  یناش   ده یپد   نیشده است. ا  یمنجر به بروز رفتار فلز  یفرم

به صفر دارد که  کیمقدار نزد  ترکیبکل  یسینشان داد که گشتاور مغناط یسیمغناطمحاسبات  ن،یهمچن  .باشدیم بیتقر نیا

آهن با    یهاآن است که اتم  انگریب  ی جزئ  ی مغناطیسیگشتاورها  تحلیل ماده است.    یسیفرومغناطیآنت  عتیبر طب  یدیی مهر تأ 

  ل یبه دل  زی ن  ژنیاکس  یسیرمغناطیغ   یهاهستند و اتم  سی مغناطرفتار آنتی فرو   یعامل اصل  مگنتون بوهر،  84/3ممان حدود  
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