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   دهیچک 

نشان    یجد. نتان شد  یبررس  GGA  یببا تقر  یچگال  یتابع  یهتحت نظر  یزیممن  ینلیاسپ  یتفر  یسیو مغناط  یالکترون  ی،خواص ساختار 

 یزیم من  یتفر  یهحالت پاهای مغناطیسی متفاوت شامل فرومغناطیس، آنتی فرومغناطیس و غیرمغناطیس،  از بین پیکربندیکه    دهندیم

دهند که نشان می  یو ساختار نوار   های الکترونیحالت  یچگال  یجآنگستروم است. نتا   1626/8  یبا ثابت شبکه تعادل  یسفرومغناطدارای نظم  

، اطراف  الکترون ولت   25/1از مرتبه    یشکاف انرژ فلزی با داشتن خاصیت مغناطیسی است و در نوار اسپین بالا  -ماده دارای طبیعت نیمه

بار   یچگال دست آمده در توافق بسیار خوبی با مقدار تجربی گزارش شده برای این ترکیب دارد. تحلیلشود. نتایج بهتراز فرمی مشاهده می

نتایج در مجموع نشان   مشهود است.  یکوالانس  یوندپ  دهند،یم  یوجه   8  هایخوشه  یل که تشک  Oو    Fe  هایاتم  ین ب  دهدی نشان م  یالکترون

 تواند مناسب استفاده در قطعات اسپینترونیک باشد. دهد که این ترکیب میمی

   نظریه تابعی چگالی، فریت اسپینلی، ساختار الکترونی، مغناطیسها: کلیدواژه 
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Abstract  
The structural, electronic and magnetic properties of magnesium spinel ferrite were investigated under density 

functional theory with GGA approximation. The results show that among the different magnetic configurations 

including ferromagnetism, antiferromagnetism and non-magnetism, the ground state of magnesium ferrite has 

ferromagnetic order with an equilibrium lattice constant of 8.1626 Å. The results of the electronic density of states 

and band structure show that the material has a half-metallic nature with magnetic properties and in the high spin 

band an energy gap of the order of 1.25 eV is observed around the Fermi level. The obtained results are in very 

good agreement with the experimental value reported for this compound. The electron charge density analysis 

shows that the covalent bonding is evident between the Fe and O atoms that form octahedral clusters. The results 

overall indicate that this compound can be suitable for use in spintronic devices. 

Keywords: Density functional theory (DFT), Spinel Ferrite, Electronic structure, Magnetism 

 

 



 

643 

 

   مقدمه  -1

کرد که    یبندطبقه   هادییمه آن را به عنوان ن  توانیم  که  است  ینلمواد با ساختار اسپ  یناز مهمتر  یکی(  4O2MgFe)  یزیممن  یتفر

. علاوه بر سهولت  داداستفاده قرار    وردم  یفلز   یونو حذف     یست، مواد آند، حسگر، فوتوکاتال   یپرترمیامانند ها  یمختلف  هایینهدر زم  تواندیم

دیامفناطیس    2Mg+دهد. یون منیزیم  یاز خود نشان م  ی کم  یسیو مغناط  الکتریکیدارد، تلفات د  یی مقاومت بالا  این مادهکم،    ینهو هز  یهته

گروه    با  یمکعب  یساختار بلوردر    4O2AB  یفرمول کلفریت های اسپینلی با  .  [2,  1 دارد    بالایی  پایداری  و  کم   هزینه   است و فلز منیزیم

  ینل به اسپ  یوجهو هشت  یچهاروجه   یهادر مکان   یفلز  هاییون   غالبر اساس اش  توانیرا م  هاینل. اسپشوندمتبلور می  Fd3-m  ییفضا

 یتیسه ظرف  یونو هر شانزده کات  یچهاروجه  یهامکان   یتیدو ظرف  یونکات  8  ی،معمول  ینلکرد. در اسپ  ی بندمعکوس طبقه   ینلو اسپ  یمعمول

 8و    یتیدو ظرف  یونکات  8  ینب  یبه طور مساو   یوجهمکان هشت   16معکوس،    ینل. در اسپ[4,  3 کنند  یرا اشغال م  یوجههشت   یهامکان 

اکثر مطالعات   اند.را اشغال کرده   یچهاروجه  یهامکان   ماندهیباق  یتیسه ظرف  یونکات  8که    یاند، در حالشده  یمتقس  یتیسه ظرف  یونکات

و    Hassan  .[5 ند  مند هستعلاقه   یاز آنها به بخش نظر   یکه تعداد کم  یاند، در حالمتمرکز شده   یبر بخش تجرب  4O2MgFe  یرو

نرم    یسیمغناط  رسانای یمهماده ن یکاست و   یمعمول  ینلاز نوع اسپ  یساختار مکعب یدارا  4O2MgFeاند که گزارش داده   [6 همکارانش 

با این حال در مطالعه  نظری آن ها، ثابت شبکه به دست آمده تفاوت بسیار زیادی با مقدار تجربی دارد و مقایسه ای بین  است.    nاز نوع  

که با روش شبه    [1 نظری انجام شده   در جدیدترین پژوهشنتایج خود با سایر مطالعات انجام شده بر روی این ترکیب انجام نداده است.  

یستی نیز باشد. با این حال  فوتوکاتال  حوزه مواد یبالقوه برا پتانسیل صورت گرفته است، مشخص شد که فریت منیزیم می تواند یک نامزد

بر این اساس، در این   .نکردارائه  یمیایی بین اتم ها است،ش یوندپ برای توصیف یابزار مهممطالعه آن ها، تحلیل چگالی بار الکترونی را که 

 با استفاده از نظریه تابعی چگالی بررسی شده است.   4O2MgFeمطالعه خواص ساختاری، الکترونی و مغناطیسی ترکیب  

 محاسباتی  روش -2

بر مبنای روش امواج تخت بهبود یافته خطی شده پتانسیل کامل  ،  4O2MgFeبرای بررسی ترکیب    (DFT)نظریه تابعی چگالی  محاسبات  

WIENبا استفاده از بسته محاسباتی   k2  برای  [7 های مطالعه ساختار نواری جامدات است  انجام شد که جز یکی از دقیق ترین روش .

های  تین برای اتم-های مافین. مقادیر شعاع کره[8 استفاده شد    GGA-PBEتبادلی، از تقریب شیب تعمیم یافته  -پتاسیل همبستگی

Mg ،Fe  وO بندی شامل  ها در منطقه اول بریلوئن، از یک مشبرای محاسبه انتگرال بوهر انتخاب شد.73/1و  02/2،  73/1ترتیب برابر به

 14و    9ترتیب برابر  با استفاده از ملاک همگرایی انرژی به  maxGو    maxK×mtRاستفاده شد. مقادیر بهینه برای پارامترهای    kنقطه    2500

 الکترون ادامه یافت.  410−ریدبرگ و 510−انتخاب شدند. محاسبات خودسازگار، تا رسیدن به ملاک هگرایی همزمان انرژی و بار 

 و بحث  یجنتا -3

های منیزیم، آهن و اکسیژن به اتمشود.  متبلور می  Fd-3m  ییبا گروه فضافریت منیزیم در ساختار بلوری مکعبی    نرمال  ینلساختار اسپ

)های ترتیب در موقعیت , , )
1 1 1
8 8 8

،( , , )
1 1 1
2 2 2

)و  , , )u u u  ی  پارامتر داخلقرار دارند که در آن مقدارu    با استفاده از روش کمینه سازی

اتم بر  وارد  برابر  نیروهای  پیکیربندی  261/0ها  ترکیب،  این  پایه  حالت  آوردن  به دست  برای  حالتبرآورد شد.  شامل  مختلف  های  های 

نشان داده شده اند، شبیه سازی شد. برای درک   1که در شکل(  2و  1غیرمغناطیسی، فرومغناطیسی، و آنتی فرومغناطیسی )شامل دو نوع  

های آهن با یکدیگر همسو  اند. در حالت فرومغناطیسی، گشتاور مغناطیسی همه اتممشخص شده  4تا  1های آهن با برچسب های بهتر اتم

است. در حالت آنتی    4و  3پادموازی با آهن    2و  1های آهن با برچسب  ، گشتاور مغناطیسی اتم1است. در حالت آنتی فرومغناطیس نوع  

است. مقادیر ثابت شبکه تعادلی، مدول حجمی    4و  2پادموازی با آهن    3و  1های آهن با برچسب  ، گشتاور مغناطیسی اتم2فرومغناطیس نوع  

که مشاهده  چنانارائه شده است.  1استخراج شد که در جدول [9   برازش با معادله حالت مورناگون و انرژی کمینه متناظر با آن، از طریق

آنگستروم است که در توافق خوبی با نتایج گزارش شده در جدول    1626/8  ثابت شبکه  با  فرومغناطیسیمتعلق به حالت    یهحالت پا  شود،یم

ینل نرمال فریت منیزیم را با استفاده  اسپ  ینه ساختارشده مربوط به هندسه به  سازییه( شبXRD)  یکسپراش پرتو ا  یالگو  2شکل  دارد.  1

  . شودی ( مشاهده م311)بلوری  مربوط به صفحه    36حدود  2قله متناظر با زاویه    شدت  ینبالاتر  دهد.نشان می  VESTAاز نرم افزار  
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همخوانی بسیار    73-1964شماره    JCPDSدست آمده با نتایج کارت  پراش پرتو ایکس بههای حاصل از  شود قلهکه مشاهده میچنان

 آنگستروم به دست آمد.   4611/2( برابر  311متناظر با صفحات با اندیس میلر )  hkldخوبی دارد. مقدار فاصله بین صفحات  

   
)تصویر وسط(، و آنتی فرومغناطیس نوع    1فرومغناطیس)تصویر راست(، آنتی فرومغناطیس نوع . شبیه سازی حالت 1شکل

 )تصویر چپ(، فریت منیزیم اسپینلی. 2

آن به همراه بررسی ساختار نواری    (DOS)ی الکترونی  هاحالت   یچگالمطالعه    یکی یک ماده،ساختار الکترون  یژگیکمک به درک و  یبرا 

نشان   2و 1ی الکترونی کل ماده را برای حالت فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس نوع هاحالت  یچگالمنحنی   3تواند مفید باشد. شکل می

ی با مقدار انرژی صفر مشخص  فرم  یتراز انرژمتعلق به کانال اسپینی بالا )پایین( است. همچنین    yدهد. مقادیر مثبت )منفی( روی محور  می

های اسپینی بالا و پایین در کل بازه انرژی مشاهده  ارزی واضح کانال ناهمشود برای حالت فرومغناطیسی  چنان که مشاهده می  شده است.

برای کانال اسپین بالا ماده خاصیت نیمه رسانایی و برای کانال    .است  ماده در این حالت  ی قطبش اسپینی قویدهندهشود که نشان می

در نتیجه، ماده دارای    .شودی انجام م  ینیکانال اسپ  یکعمدتاً توسط    یرسانش الکتروندهد و بنابراین  اسپین پایین خصلت فلزی نشان می 

 فلزی است که مناسب اهداف اسپینترونیک است. -خاصیت نیمه

. مقادیر ثابت شبکه، مدول حجمی، و انرژی متناظر با حالت تعادلی برای فریت منیزیم. مقادیر به دست آمده توسط  1جدول

 دیگران نیز برای مقایسه ارائه شده است. 

 a(Ȧ) B(GPa) E(Ry) حالت 

 -1861/12188 212 1547/8 غیرمغناطیسی 

 -3063/12188 201 1626/8 فرومغناطیسی 

 -27180/12188 193 1766/8 1آنتی فرومغناطیس نوع

 -27180/12188 193 1766/8 2آنتی فرومغناطیس نوع

 - - [ 10   352/8 نتایج تجربی دیگران

   [10   -3829/12173 125و    [10   207 [ 5    8 /71و     [10   8 /2119 نتایج نظری دیگران 
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 . VESTA. الگوی پراش پرتو ایکس محاسباتی فریت منیزیم با استفاده از نرم افزار  2شکل

 
 های فرومغناطیسی و آنتی فرومغناطیسی.فریت منیزیم در حالت کل  یالکترون  یهاحالت یچگال. 3شکل

 

الکترون ولت    - 8از    یباً)تقر  یتنوار ظرف  یهناح  درهای الکترونی جزئی که در اینجا ارائه نشده است، آشکار کرد که  نتایج تحلیل چگالی حالت

های آنتی فرومغناطیسی  وجود دارد. برای حالت  Oو    Mgهای  اتم  pهای  با حالت  Feهای  اتم  d  هاییتال اورببین    تا تراز فرمی( هیبریدشدگی

و در نتیجه  هستند یکدیگر ایینهآ یرتصویین، بالا و پا ینیاسپ یهاکانال ها، ، نمودارها بسیار شبیه یکدیگر هستند. در این حالت2و 1نوع 

های الکترونی در تراز فرمی ها، سهم چگالی حالترود ماده هیچ گشتاور مغناطیسی خالصی نداشته باشد. همچنین برای این حالتانتظار می

توان نتیجه گرفت که تنها  بر این اساس میگذارد.  مخالف صفر است و در نتیجه ماده در این فاز مغناطیسی رفتار فلزی از خود به نمایش می

می ماده،  این  پایه  حالت  عنوان  به  فرومغناطیسی،  باشد.  فاز  اسپینترونیک  قطعات  در  استفاده  برای  مناسبی  گزینه  طیف    4شکلتواند 

صفر انرژی به    .دهدیم  نشان  یلوینمنطقه بر  ینتقارن بالا از اول  یهادر امتداد جهت   یینبالا و پا  یناسپ  ی را برای کانالنوار   هایساختار

های بالای تراز فرمی اشغال  های زیر تراز فرمی اشغال شده، و حالتعنوان تراز فرمی درنظر گرفته شده است. در دمای صفر مطلق، حالت

نوار اسپین بالا تراز  که  حالیکنند در   یم  قطعرا    یتراز فرم  یینپا  یندر نوار اسپ  ظرفیت  یها حالتشود  که ملاحظه میهستند. چنان  نشده

  25/1به فاصله شکاف انرژی از مرتبه   Xنوار رسانش در نقطه  یینیلبه پا و یتنوار ظرف ییحالت، لبه بالا ینا یبرا  کند.فرمی را قطع نمی

( و  [4 الکترون ولت    0/2تا    6/1این مقدار در توافق نسبتا خوبی با مقدار تجربی )در گستره انرژی   اند. الکترون ولت از یکدیگر جدا شده 

دست آمده برای گاف انرژی فریت منیزیم است. در منحنی ساختار نواری، نوارهای جایگزیده در  ( به[1  الکترون ولت    519/1مقدار تئوری )

اتم اکسیژن است و نوارهای بعدی که کمتر جایگزیده هستند، عمدتا    pهای  الکترون ولت، عمدتا متعلق به حالت  - 3تا    -8گستره انرژی  

  دهد.  یارائه م  یمیاییش  یونددر مورد پ  یدیاست که اطلاعات مف  یابزار مهم  الکترونی  بار  یچگال  اتم آهن است. توزیع  dهای  شامل حالت

منظور،  ب این  الکترون   یچگال  ییفضا  یعتوزرای  همگرا   یتظرف  یهابار  موج  توابع  از  شده  برا   یدانم  یمحاسبه    هصفح  یخودسازگار 
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ای  با استفاده از خطوط کانتور در بازهو شدت آن  الکترونی  بار  توزیع دوبعدی چگالی  .  نشان داده شده است  5  ( در شکل111)  یستالوگرافیکر

. در  ترسیم شده است  XCrysDenافزار  توسط نرم محاسبه و    Wien2kبا کد محاسباتی    0.0394  با گامو    e/Å3  0.2000  تا  0.0030از  

را   یاد شدت کم و ز یب به ترت و بنفش قرمز یهانشان داده شده است که در آن رنگ یحرارت یاسبار در مق یشدت چگالگوشه این شکل، 

 دهند.ی نشان م

 
 فریت منیزیم.  ساختار نواری قطبیده اسپینی حالت پایه  4شکل

  یهااتم  بین   ینمشهود است. همچن  یکوالانس  پیوند  دهند،یم  یوجه   8  یهاخوشه  یلکه تشک  Oو    Fe  هایاتم  بین  شودیکه مشاهده مچنان

Mg  وO شود که به سبب همپوشانی اوربیتال ی مشاهده م ی ضعیف تریکوالانس یوندپ دهند،یم یوجه 4 یها خوشه که تشکیلO-p   با

Mg-p    .یکنواخت استیف نسبتا  ضع  ی الکترونیشدت چگالها(  قرمز در ناحیه بین اتممناطق به رنگ  )  یگاهی جا  ینب  یهدر ناحاست . 

 
 [.111فریت منیزیم در صفحه کریستالوگرافی   . چگالی بار الکترونی حالت پایه5شکل

 

)Mgهای منیزیم  بررسی خواص مغناطیسی ترکیب فریت منیزیم در حالت پایه نشان داد که سهم گشتاور مغناطیسی اتم )،      آهنFe( )  

)Oو اکسیژن   )  است و سهم ناحیه بین جایگاهی   مگنتون بوهر  -0.002و  0.493، 0.000به ترتیب برابرint( )  مگنتون   0.041برابر

اساس،  بوهر این  بر  است.  فرمول  واحد  مغناط  بر  کل    یسیگشتاور  )totalاسپینی  )    رابطه از 

total Mg Fe O int / B      = + + + =2 4 اسپینی کل فریت منیزیم    یسیگشتاور مغناط  دست آمده برایمحاسبه شد. مقدار به2000

یسی اسپینی کل مربوط به اتم آهن است. گشتاورهای  گشتاور مغناطبر واحد فرمول محاسبه شد. سهم عمده در    مگنتون بوهر  2.000برابر  

  ی هاحالات یبریداسیوناز ه یناش ینیقطبش اسپ مغناطیسی ناچیز مشاهده شده در مکان اتم اکسیژن و در ناحیه بین جایگاهی، به سبب

Fe-3d  هایحالت  با  O-2p   .است 
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 گیری نتیجه -4

  یسیمغناط و  ی،الکترون  ی،خواص ساختار   یبررس  یشده است، برا  سازییادهپ  WIEN2k( که در کد  DFT)  یچگال  یتابع  یهنظر

  یسی،فرومغناط  یسی،غناطیرمغ  هایهای متفاوتی از حالتیکربندی پ  ی،ساختار   خواصبررسی    یاستفاده شد. برا   4O2MgFe  ینلاسپ  یتفر

  یجبا نتا  یخوببسیار  در توافق    آنگستروم  1626/8ی  با ثابت شبکه تعادل  مغناطیسیو حالت فر در این میان،  شد.    یبررس  فرومغناطیسییآنت  و

  ی، ساختار نوار   یها و نمودارها حالت   یشامل چگال  لکترونی،ساختار ا  یلو تحل  یه. تجزدست آمدها بهسایر حالتاز    یدارترپا  ،گزارش شده 

که  محاسبه شد    الکترون ولت  25/1  در نوار اسپین بالا برابرشده  محاسبه  ی. شکاف نوار انرژدهدی را نشان م  منیزیم  یتفر  یفلز-نیمه  یتماه

-Feو )تا حد کمتر(  Mg-O یوندپ ینب یکووالانس یتماه ی،بار الکترون  یدارد. نمودار چگال یمطابقت خوب یو نظر  یتجرب یجنتا یربا سا

O  )یجکه با نتاتایید کرد را )تا حد بیشتر DOS محاسبه  مگنتون بوهر   000/2برابر  کل ینیاسپ  یسیدارد. گشتاور مغناط یمطابقت خوب

اسپینترونیک    یهادر دستگاه  تواندیمرسوم، م  یعلاوه بر استفاده در کاربردها  منیزیم  یت فر  یبکه ترک  دهدینشان میج این پژوهش  نتاد.  ش
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