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  دهیچک

  شده یت ج تخت تقوامو ا ا استفاده از روش  به روش نظری، ب یزیممن  ینلیاسپ  یتفر  یسیو مغناط  یالکترون  ی،خواص ساختاردر این مطالعه  

( بررسی شدند. نتایج نشان داد که حالت پایه دارای نظم مغناطیسی  DFT+U، با در نظر گرفتن تصحیح هابارد )روش  کامل  یلبا پتانس  یخط

  79/1هادی با گاف انرژی در حدود  دهد که این ترکیب رفتار نیمه آنگستروم است. بررسی ساختار نواری نشان می  164/8با ثابت شبکه  

  00/10دهد که در توافق بسیار خوبی با مقدار تجربی آن است. مقدار گشتاور مغناطیسی کل بر واحد فرمول برابر  الکترون ولت نشان می

 دهد که این ترکیب برای اهداف فوتوکاتالیستی نیز مناسب باشد.  محاسبه شد. نتایج این پژوهش نشان می  مگنتون بوهر

   شم، ساختار بلوری، ساختار نواری، خواص مغناطیسی.-معادلات کوهنها: کلیدواژه 
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Abstract  
In this study, the structural, electronic and magnetic properties of magnesium spinel ferrite were investigated 

theoretically using Full Potential Linearized Augmented Plane-Wave (FP-LAPW), taking into account the 

Hubbard correction (DFT+U method). The results showed that the ground state has magnetic order with a lattice 

constant of 8.164 Å. The band structure study shows that this compound exhibits semiconductor behavior with an 

energy gap of about 1.79 eV, which is in very good agreement with its experimental value. The total magnetic 

moment per formula unit was calculated to be 10.00 magneton Bohr. The results of this study indicate that this 

compound is also suitable for photocatalytic purposes. 
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   مقدمه  -1

دهه طول  اکس  هایدر  برا  یبررس  یبراینلی  اسپ   یدهایگذشته،  آنها  دستگاه   یدجد  یکاربردها  یخواص  در  نوظهور    ی هاو 

 یلکه به دل  تعلق دارند  یدیاز مواد اکس  یادسته. این مواد به  اندسنتز شده   یو حسگر  ینور-یسیمغناط   یسی،مغناط   یکی،الکترون

بوده  یکو ترموالکتر  یمیاییش  یزیکی،خواص ف اکسجذاب خود، همواره مورد توجه محققان   یمیایی فرمول شبا    ینلاسپ  یدهایاند. 

  یچیده ( پfccبا وجوه مرکزدار )  یمکعب  ینلساختار اسپ   یدارا  شوند،ی م  یدهنام  یزن  ییتاسه  یفلز  یدهایکه اکس  4O2AB  یعموم

چهار    ها،ینل آنساختار اسپ  در   .[1 دهند  یرا نشان م  یتیسه ظرف  یا  یتیدو ظرف  هاییونبار، کات  سازیی خنث  بهبسته    Bو    A.  هستند

  تشکیل   یژناکس  یونبا شش    B  یونو کات  (T)موقعیت تتراهدرال    4AO  یچهاروجه  یلتشک  A  یوندر مجاورت کات  یژناکس  یون

عملکرد   یلبه دل  4O2MFe  ینلاسپ   هاییت فر(. در این خانواده،  1دهند )شکلرا می  (O)موقعیت اکتاهدرال    6BO  یهشت وجه

و   پزشکییستز  یهادستگاه   یستی،ز  یحسگرها  یکی،لوازم الکترون  هاز کاربردها، از جمل  یعیوس  یفخود در ط  ییاستثنا  یعملکرد

  ها یونکات  یدمانبر اساس چ  توان یرا م  ینلاسپ  هاییتفر   ین ا.  [2   اندمدرن به خود جلب کرده  یرا در فناور  یتوجه قابل توجه  ی،انرژ

نرمال،    ینلکرد. در ساختار اسپ  یبندنرمال، معکوس و مختلط طبقه  یز،به سه نوع متما  یوجهو هشت   یچهاروجه  هاییگاه در جا

  2M+ هاییونحال، کات  ینمعکوس. با ا ینلاسپ  ار. در ساخت کنندی را اشغال م Oو  T هاییگاه جا یب به ترت 3Fe+و  2M+ هاییون کات

 .  اندشده  یع توز  Tو    O  هاییگاهجا  ینب  یبه طور مساو  یب به ترت  3Fe+  هاییونکه کات  یدر حال  کنند،یرا اشغال م  O  هاییگاه فقط جا

  9/1در حدود با ساختار اسپینل با شکاف نواری مستقیم   nهادی نوع یکی از مواد نیمه  (4O2MgFe) فریت منیزیمدر این میان، 

ولت   می الکترون  که  زمینه است  در  مؤثر  طور  به  حسگرهاتواند  جمله  از  مختلف،  و    ،های  آند،  مواد  فلزی،  یون  هایپرترمیا، حذف 

از آنها    یکه تعداد کم  یاند، در حالمتمرکز شده   یبر بخش تجرب  4O2MgFe  یاکثر مطالعات رو ها مورد استفاده قرار گیرد.  فوتوکاتالیست 

بالقوه    مشخص شد که فریت منیزیم می تواند یک نامزد  [4 نظری انجام شده   در جدیدترین پژوهش  . [3 ند  مند هستعلاقه   یبه بخش نظر 

الکترونی و مغناطیسی ترکیب  .  یستی نیز باشد فوتوکاتال  حوزه مواد  یبرا  با    4O2MgFeبر این اساس، در این مطالعه خواص ساختاری، 

 ( بررسی شده است.  DFT+Uبا در نظر گرفتن تصحیح هابارد )روش    DFTاستفاده از نظریه تابعی چگالی  

 محاسباتی  روش -2

  ه یبر نظر  یمبتن  کامل  لیبا پتانس  یخط  شدهت یتقوبا استفاده از روش موج تخت  (،  4O2MgFeمنیزیم )  تیفر  یبرا   هیاصول اول  محاسبات

(  MTR)  نیت-نیماف  یهاکره   یهاشعاعت. در طول محاسبات،  شده اس  انجام  WIEN2k  بسته محاسباتی  و با استفاده از  (DFT)ی  چگال  یتابع

 maxK×MTR  پارامتربوهر انتخاب شد.  73/1و    02/2،  73/1ترتیب برابر  به  Oو    Mg  ،Feهای  برای اتم  گر،یکدیبا    ینبا فرض عدم همپوشا  یاتم

همچنین    مقدار بردار موج است.  نیشتریب  maxKدر سلول واحد و    نیت-نیماف  یهاشعاع کره   نیکوچکتر  MTRکه در آن    شد  میتنظ  8برابر با  

برابر    maxGپارامتر   بار(  فوریه چگالی  بردار در بسط  انتگرال  انتخاب شد.  12)بزرگترین  از یک  برای محاسبه  بریلوئن،  اول  ها در منطقه 

  با در نظر گرفتن تصحیح هاباردتبادلی، از تقریب شیب تعمیم یافته  -برای پتاسیل همبستگی  استفاده شد.  kنقطه    3000بندی شامل  مش

(GGA-PBE+U)   5]    استفاده شد. مقدار پارامتر هاباردU  الکترون ولت    3.2برابر    [6 نواک -برای اتم آهن با استفاده از روش مادسن

 مدار صرف نظر شد. -محاسبه و اعمال شد. همچنین از اثرات اسپین

 و بحث  یجنتا -3

است که    یضرور  ین،دارد. بنابرا  یآن بستگ  یمیاییش  یبو ترک  یبه شدت به ساختار بلور  بلوری  یستمهر س  یسیمغناط  یکی وخواص الکترون

-Fd  ییبا گروه فضافریت منیزیم    نرمال  ینلساختار اسپ  1شکل  یم.  مورد بحث قرار ده  سایر خواصرا قبل از مطالعه   یابتدا ساختار بلور 

3m  های  دهد. در این ساختار اتمرا نشان میMg   وFe  های  های چهاروجهی و هشت وجهی قرار دارند که از طریق اتمترتیب در مکانبه

-دهند. برای به دست آوردن حالت پایه این ترکیب، انرژی پیکربندیهای چهاروجهی و هشت وجهی میاکسیژن مجاورشان تشکیل هندسه

(  2های غیرمغناطیسی، فرومغناطیسی، و آنتی فرومغناطیسی بر حسب تغییرات حجم سلول واحد محاسبه )شکلهای مختلف شامل حالت

دهد حالت پایه متناظر با حالت  نشان می  2پاراترهای تعادلی محاسبه شدند. نتایج شکل    [7   برازش با معادله حالت مورناگونو از طریق  
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دارد. در ادامه، تمرکز خود را    [8   آنگستروم  352/8آنگستروم است که در توافق خوبی با مقدار تجربی    164/8  ثابت شبکهفرومغناطیسی با  

 کنیم. بر روی حالت پایه )حالت فرومغناطیسی( معطوف می

 
 .VESTA. ساختاری بلوری فریت منیزیم اسپینلی نرمال با استفاده از نرم افزار 1شکل

 

 
های غیرمغناطیسی، فرومغناطیسی  . تغییرات انرژی کل بر حسب تغییرات حجم برای فریت منیزیم اسپینلی در حالت2شکل

 و آنتی فرومغناطیسی. 

های اسپین بالا و پایین حالت پایه فریت منیزیم  های سازنده را برای کانالو سهم اتم  (TDOS)ی الکترونی کل  هاحالت   یچگال  3شکل  

دهد.  میماده جامد ارائه    یکها در  الکترون   یموجود برا  یانرژ   یها حالت   یعدر مورد توز  یاطلاعاتصورت کلی این کمیت  دهد. بهنشان می

ای یکدیگر نیستند و های اسپینی تصویر آیینهاست. واضح است که نمودارهای این دو کانال  FEمتناظر با تراز انرژی فرمی   صفر انرژی 

شود که موید داشتن خصلت مغناطیسی قابل توجه برای این ماده است. برای هر دو کانال  شکافتگی تبادلی قابل ملاحظه ای مشاهده می

رسانایی  رود ماده خصلت نیمهکند و انتظار مینشده جدا می های اشغال شده را از اشغالاسپینی تراز فرمی از طریق یک گاف انرژی حالت

(، برای  4)شکل PDOSی الکترونی جزئی هاحالت  یچگالاز خود به نمایش بگذارد که به نتایج تجربی نیز سازگار است. با توجه به نمودار 

های آهن  ( و سپس اتمpهای اکسیژن )عمدتا اوربیتال  متعلق به اتم  TDOSهای اشغال شده زیر تراز فرمی، سهم عمده در نمودار  حالت

 الکترون ولت، سهم اتم آهن بیشتر از اکسیژن است.  -9تا    -5(  است. با این حال، برای کانال اسپین بالا، در گستره انرژی  d)عمدتا اوربیتال  

 های اکسیژن و منیزیم نیز قابل ملاحظه است. اتم  pهای  با حالت  Fe-dهای  ، هیبریدشدگی بین حالتPDOSبا توجه به نمودار  
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 های سازنده. کل اتم ی الکترون  یهاحالت   یچگالفریت منیزیم به همراه سهم  کل  یالکترون  یهاحالت یچگال. 3شکل

 

 
 فریت منیزیم.  های سازندهجزئی برای اتم یالکترون  یهاحالت یچگال. 4شکل

 

ها به صورت مبدا انرژی )صفر  تراز فرمی در این شکل  .دهدیم  فریت منیزیم نشان  اسپینی را برای حالت پایهی قطبیده  ساختار نوار   5شکل

های زیر تراز فرمی  است، حالت  Eدیراک که بیانگر احتمال اشغال ترازی با انرژی  -انرژی( درنظر گرفته شده است. بر طبق تابع توزیع فرمی

شود  الکترون ولت مشاهده می  20/4هستند. برای نوار اسپینی بالا، گاف انرژی در حدود    های بالای تراز فرمی اشغال نشدهاشغال شده و حالت

و   -25/1است. اما برای نوار اسپین پایین، لبه بالایی نوار ظرفیت در انرژی  (  Гکه فاصله تراز فرمی تا لبه پایینی نوار رسانش در نقطه گاما )

آید. این  دست میالکترون ولت به  79/1قرار دارد و در نتیجه مقدار گاف انرژی به دست آمده برابر    54/0  لبه پایپنی نوار رسانش در انرژی

الکترون    [4   52/1و   [9   63/1( و مقادیر تئوری  [9 الکترون ولت    0/2تا    6/1مقدار در توافق بسیار خوبی با مقدار تجربی )گستره انرژی  

  2/3  یکمتر از شکاف نوار منیزیم    یتفر  ینوار   گاف  یرمقاددست آمده توسط دیگران برای گاف انرژی فریت منیزیم است. اینکه  ولت به

  یلتبدیستی  فوتوکاتال  ی اهدافبرا  ایزینه گتواند به عنوان  ، این ماده را میاست  یج(را  یاربس  یستفوتوکاتال)یک    2TiO  یبترکالکترون ولت  

 کند.
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 فریت منیزیم. ساختار نواری اسپین پایین )شکل راست( و بالا )شکل چپ( برای حالت پایه . 5شکل

منیزیم ارائه    تیفر  حالت پایه  های سازنده و سهم ناحیه بین جایگاهی برایرا به همراه سهم اتمکل    یس یمغناط  هایگشتاور  مقادیر   1جدول  

محاسبه شد که   مگنتون بوهر  00/10اسپینی کل فریت منیزیم بر واحد فرمول برابر   یسیگشتاور مغناط  دست آمده برایمقدار به.  دهدمی

در توافق  (  CASTEP)با استفاده از روش شبه پتانسیل و کد محاسباتی    [3 بر واحد فرمول  مگنتون بوهر    98/9با مقدار گزارش شده  

یسی اسپینی کل مربوط به اتم آهن است و  گشتاور مغناطسهم عمده در که  دهدیمختلف نشان م یهاسهم اتم  یبررس بسیار خوب است.

. بعد از  ماده است نیدر ا یسی مغناط  ی بروز خاصیتاصل  منشا  بر واحد فرمول مگنتون بوهر  07/2به بزرگی  یسیاتم آهن با گشتاور مغناط

است. منشا سهم مغناطیسی در  های اکسیژن و منیزیم  آن، سهم عمده در گشتاور مغناطیسی مربوط به ناحیه بین جایگاهی و سپس اتمه

های اکسیژن و  اتم    pهای  اتم آهن، با حالت   dهای  های اکسیژن و منیزیم، هیبریداسیون بین حالتناحیه بین جایگاهی و در مکان اتم

 های الکترونی بررسی شد. منیزیم است که پیش از این در بخش تحلیل نمودار چگالی حالت

 برای حالت پایه فریت منیزیم.    (بوهر  مگنتون  حسب  بر): گشتاورهای مغناطیسی اسپینی کل و جزئی2جدول  

 بین جایگاهی  اکسیژن  آهن  منیزیم کل

00/10 01/0 07/2 17/0 38/0 

 گیری نتیجه -4

  ی، خواص ساختار  یبررس  یشده است، برا   سازییاده پ  WIEN2kکه در کد  (  DFT+U)روش    ی چگال  یتابع  یهنظرتصحیح هابارد در  

دهد که حالت پایه دارای نظم فرومغناطیسی با گشتاور  نتایج نشان میاستفاده شد.    4O2MgFe  ینلاسپ  یتفر  یسیمغناط و  ی،الکترون

ی نشان  و ساختار نوار   ی الکترونیهاحالت   است. بررسی نمودارهای چگالی  آنگستروم  164/8مگنتون بوهر و پارامتر شبکه    00/10مغناطیسی

  1/ 79دهند. مقدار گاف انرژی از نوع مستقیم برابر  رسانایی نشان میدهد که هم نوار اسپین بالا و هم نوار اسپین پایین خصلت نیمهمی

که یک فوتوکاتالیست مشهور است، به دست آمد. در نتیجه،    2TiOدست آمده برای ترکیب  الکترون ولت محاسبه شد که کمتر از مقدار به

 در کنار کاربردهای متداول، برای اهداف فوتوکاتالیستی نیز مناسب باشد.  4O2MgFe  ینلاسپ  یتفرتوان انتظار داشت  می
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