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: هلاقم 	 ناونع
یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	SrTiO3	 رولب 	 ینورتکلا 	 راتخاس 	و	 یژرنا 	 یاهراون 	 راتخاس 	 تابساحم

: راشتنا 	 لحم
(1385 :	 لاس 	) ناریا 	 یسانش 	 یناک 	و	 یسانش 	 رولب 	 شیامه 	 نیمهدراهچ

6 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: هدنسیون
زاوها 	 نارمچ 	 دیهش 	 هاگشناد 	 کیزیف 	 هورگ 	-	 یحلاص 	 ... ادمح

: هلاقم 	 هصلاخ
جاوما 	 شور 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 تابساحم 	. تسا 	 هتفرگ 	 رارق 	 هعلاطم 	 دروم 	 یبعکم 	 زاف 	 رد 	SrTiO3	 رولب 	 رد 	 یژرنا 	 یاهراون 	 راتخاس 	و	 ینورتکلا 	 راتخاس
هتفرگ 	 ماجنا 	 فلتخم 	 یاه 	 بیرقت 	 اب (	 DFT 	) یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن 	 بوچراچ 	 رد (	 FP-LAPW 	) لماک 	 لیسناتپ 	 اب 	 یطخ 	 هدش 	 تیوقت 	 تخت

هک 	 دشاب 	 یم 	 سرتسد 	 رد 	و	 هدش 	 یریگ 	 هزادنا 	 یبرجت 	 روطب 	 رتماراپ 	 نیا 	. تسا 	 هکبش 	 تباث 	 تابساحم 	 نیا 	 رد 	 مهم 	 یاهرتماراپ 	 زا 	 یکی 	. تسا
هک 	 تسا 	 نیا 	 رگنایب 	 هدما 	 تسد 	 هب 	 جیاتن 	. دیدرگ 	 هبساحم 	 هلئسن 	 یرظن 	 دات 	 یارب 	، دوجو 	 نیا 	 اب 	. دریگ 	 یم 	 رارق 	 هافتسا 	 دروم 	 لاومعم

هدما 	 تسدب 	 یروئت 	و	 یبرجت 	 جیاتن 	 اب 	 اه 	 بیرقت 	 هیقب 	 هب 	 تبسن 	 یرتهب 	 یراگزاس (	 GGA 	) هتفای 	 میمعت 	 بیش 	 بیرقت 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 تابساحم
. دهدیم 	 ناشن 	G	 هطقن 	 رد 	 ار 	2/5Ev	 یمقتسم 	 یراون 	 فاگ 	 کی 	 یراون 	 راتخاس 	 تابساحم 	. دراد 	 رگید 	 یاهشور 	 زا

: یدیلک 	 تاملک
GGA	،	 یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن 	،	SrTiO3	،	FP-LAPW	،	 ینورتکلا 	 راتخاس

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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