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گزاري، جبـران   قدري حاصل شد كه سپاس هاي سروران گران ها و همراهي راهنمايي

  :ي ناچيزي از زحمات اين عزيزان است گوشه

كـه   كه در ايـن راه متحمـل زحمـات فراوانـي شـده انـد       جناب آقاي دكتر رهنما

 همچنـين  ايشان امكان پذير نبـود و  گردآوردن اين مجموعه جز با تلاشهاي بي شائبه

    .شان روشنگر راهم بوده استاي كه رهنمودهاي و دكتر باعديدكتر قرباني  انآقاي

  .نموده اندنامه مرا ياري  كه در نوشتن اين پايان تمام عزيزاني و
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   :تعداد صفحات    :تاريخ دفاع  كارشناسي ارشد  :مقطع

در فاز هگزاگونال و اثـر    HoMnO3خواص الكترواپتيكي و ترموالكتريكي  بررسي: نامه انعنوان پاي

  ها بر آن افزودني

،HoMnO3تركيبات اپتيكي و ترموالكتريكي  ،الكتروني خواص :چكيده
 

Ho0.67Y0.33MnO3 
 و

Ho0.67La0.33MnO3  
 تقويت تخت امواج بر اساسنظريه تابعي چگالي  محاسبات اصول اوليه و با استفاده از

نتايج . شده است بررسي GGA+U و GGA گراديان تعميم يافتههاي تقريب  و (FP-LAPW)شده خطي

 - الكترون 4/1در فاز هگزاگونال   HoMnO3 ي درنشان مي دهد كه گاف نوار  GGAبدست آمده درتقريب

محاسبه انرژي پلاسمون  .به آن افزايش مي يابد  Laو Yصي هاي افزودن ناخال اين مقدار با مي باشد كهولت 

، HoMnO3براي  شده
 .دنطيف هاي اپتيكي بدست آمده توافق خوبي با تجربه دار .الكترون ولت است 137/32 

  .تركيب ترموالكتريكي خوبي است  HoMnO3ي دهد كه بدست آمده نشان منتايج 

  

  

   ترموالكتريكي اپتيكي، خواص الكتروني، گاف نواري، تقريب چگالي موضعي، ،HoMnO3 :كليد واژه
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 Abstract 
 
   Optoelectronic and thermoelectric properties of  HoMnO3 , Ho0.67La0.33 
MnO3   and Ho0.67Y0.33 MnO3  have investigated by using density functional 
theory base on Full Potential Linearized Augmented Plane Wave (FP-
LAPW) and generalized gradient approximation GGA and GGA+U. 
Obtained results by GGA approximation, show that band gap of  HoMnO3 
in hexagonal crystal structure is 1.4 eV that this value increases by adding 
of impurities Y and La. Calculated Plasmon energy for HoMnO3 is 32.137  
eV and optical spectra are good agreement with experiment. Obtained 
results show that HoMnO3 is good thermoelectric compound. 
 
Keywords: HoMnO3, DFT; optoelectronic; thermoelectric 
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  : مقدمه

هگزاگونال با فرمول شيميايي  نادر در فاز -مواد مغناطيسي خاكي       
3

MnORe ) هاي سـه   كاتيون

هاي  داراي ويژگي خاصي هستند كه ناشي از بر هم كنش قوي بين الكترون) Re=Ho, Lu, Yظرفيتي، 

d3 3+ةواسط، فلزMn هاي  و الكترونf4 3+هاي خاكي نادر يونReباشد ، مي.  

خـواص مـولتي    .، مورد توجه فراوان قرار گرفته اسـت 1مولتي فروئيكبه دليل داشتن اين مواد 

فروالكتريسيته اسـت كـه در   خاصيت  نظم فرومغناطيس با  ارتباط بين فروئيكي 
3

MnORe   مشـاهده

در اين فصل به بررسي ساختار تركيـب  . شود مي
3

HoMnO      و كاربردهـاي ايـن تركيـب در صـنعت

  .شود پرداخته مي

  

  ساختار بلوري 1-1

  روي ساختار بلوري 3Re+اثر يون 1-1-1

ايـن پديـده بـه    . شـوند  بيك متبلور ميهگزاگونال وارتروم فازـ نادر در دو هاي خاكي مغناطيس

بـه شـكل    (La, Ce, Dy)تـر   شـعاع يـوني بـزرگ    عناصرخاكي نادر با .وابسته است 3Re+شعاع يوني

بـه شـكل    (Ho, Lu, Y, Sc) عناصـرخاكي نـادر بـا شـعاع يـوني كـوچكتر      ارترومبيك، در حالي كـه  

  .]1[ شوند هگزاگونال متبلور مي

افـزايش عـدد اتمـي رخ     ةهاي خـاكي ـ نـادر، كـه در نتيج ـ     افزايش شعاع اتمي يونبنابراين با 

        اين تمايل به طور كمي، توسط محاسـبات انـرژي    .يابد دهد، پايداري حالت ارترومبيك افزايش مي مي

نشـان  ) 1-1(آن چنان كه در شـكل  . ] 2[نشان داده شد  2ترموديناميكي، براي بلور، توسط گرابي آزاد

  .در مرز ساختار هگزاگونالي و ارترومبيك قرار دارد 3Ho+يون  ،اده شده استد

                                                 
1 - Multi ferroic 
2 - Graboy 
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خيلـي كوچـك    3Ho+تفاوت انرژي پتانسيل بين ساختار هگزاگونال و ارترومبيك براي يـون  

دهد كه  اين نشان مي. است
3

HoMnO نالي و هم ارترومبيك داشته باشدتواند هم حالت هگزاگو مي.  

  

  

انرژي آزاد حجم : 1-1شكل 
3

MnORe  متشكل از
32

ORe  و
32

OMn  در K1173 ]2.[ 

 

  

1-1-2 
3

HoMnO هگزاگونال  

3
HoMnO  بــا دمــاي كــوري فروالكتريكــي بــالا  هگزاگونــال يــك فروالكتريــكدر ســاختار

kTcE در حالت فروالكتريكي،  . ]3[باشد  مي =875
3

HoMnO  در گروه فضاييcmP
3

σ  قـرار دارد. 

ساختار بلوري حالت فروالكتريكي  ،)2-1شكل (
3

HoMnO ر، يـك  در ايـن سـاختا   .دهد را نشان مي

اتم اكسيژن، تشكيل هرم مثلثي  5و  Mnاتم 
3

MnO هـر اتـم   . دهنـد  را ميMn     مركـز هـرم مثلثـي را

يـون خـاكي ـ    . انـد  س اين هرم مثلثي را اشغال كـرده وهاي اكسيژن، رئ كنند در حالي كه اتم اشغال مي
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بلـوري  سـاختار  .انـد  هاي بين وجوه اين هرم متمركـز شـده   نادر، در لايه
3

HoMnO  ،   از گـروه هـاي 

5
MnO هاي اتمي خاكي ـ نادر در امتداد محور  و لايهc تشكيل شده است.  

هاي  هرم
5

MnO سـه   ةگذارنـد و يـك شـبك    هاي مجاور به اشتراك مي هايشان را با هرم گوشه

و  مـرتبط اسـت   Mnسه يون  باد به طوري كه هر يون اكسيژن، دهن تشكيل مي abگوش را در صفحه 

  )چپ 2-1شكل . (شوند اكسيژن احاطه مي يونتوسط  Mnهر يون 

  

  

ساختار هگزاگونالي : 2-1شكل 
3

HoMnO  ةدر صـفح ) چپ(نماي بالا ]. 4[در حالت فروالكتريكي ab 

هـاي   هكـر . دهـد  را نشان مـي  3Ho+هاي  بزرگ يون هاي كره cدر امتداد محور ) راست(و نماي اطراف 

+−كوچك  23 OMn گيرد در وسط هرم مثلثي قرار مي. 

  

فروالكتريسيته در  1-1-3
3

MnORe هگزاگونال  

در را هيسيتفروالكترخاصيت  1برتوت    
3

MnORe 5[ كردكشف  1963 هگزاگونال در سال[.  

هـاي خـاكي نـادر     عد از آن بررسي ساختار دقيق، براي درك اصول اوليه فروالكتريسيته در مغناطيسب

شود كه فروالكتريسيته از نظر هندسي،  بنابراين اين طور استنباط مي . [9-1,7]انجام گرفتهگزاگونالي 

                                                 
1 - Bertout 
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. شود يك گذار فاز ساختاري حاصل مي ةدر نتيج 2O−و  3Re+هاي  توسط جابجايي يون
3

MnORe 

mmc/Pهگزاگونال، متحمل يك گذار از ساختاري از فاز پاراالكتريك دما بالا با گروه فضايي 
3

σ  به

cmPفاز فروالكتريك دما پايين با گروه فضايي 
3

σ سـاختار  ) 3-1(شكل  .شود ل كاهش دما ميبه دلي

اين دو حالت را در 
3

YMno دهد نشان مي. 
3

YMno  به دليل شباهت زياد به
3

HoMnO ةاز نظر انداز 

  .هاي مغناطيس خاكي نادر در نظر گرفته شده است سيستم ةايندنميون خاكي نادر به عنوان 

  

  ساختار مغناطيسي 1-1-4

ساختار مغناطيسي
3

MnORe 1و كـوهلر ] 11[، توسط برتوت 1960اواسط سال در ، ابتدا

 ]12 [

از سـاختار   نظـري قبـل از ايـن آزمايشـات يـك تحقيـق      . هاي پراش نوتروني بررسي شـد  آزمايش با

  .]13[مغناطيسي بلورهاي نوع ارسنايد نيكل انجام گرفت 

به ي شبيهساختارنيز  NiAS تركيب
3

MnORe بـراي ايـن گونـه    آرايـش اسـپيني    4 كـه . دارد

فرومغنــاطيس، آنتــي فرومغنــاطيس تــك محــوري، و دو نظــم آنتــي . يشــنهاد مــي شــودپســاختارها 

  .فرومغناطيس مثلثي

  

                                                 
1 - Kohler 
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 3Y+هاي  جابجايي يون. دما بالا) چپ(دما پايين، ) راست. (فروالكتريكمركز تقارن ساختار : 3-1شكل 

  .]10[كند  هاي اكسيژن، توليد يك گشتاور دوقطبي مي ونينسبت به آن

  

برتوت و كوهلر پيشنهاد كردند كه در ميان اين چهار نظم براساس آزمايشات پراش نوتروني،   

 βو  αغناطيسي مدل اين دو نظم م. مغناطيسي تنها ساختار دو آنتي فرومغناطيس مثلثي وجود دارد

2و  z=0در  Mnهاي  هستند كه بسته به اين كه لايه
cz كه در . مي باشندشده باشند، وابسته  جفت =

2و  z=0يك آرايش موازي بين صفحات   αمدل . شده استنشان داده ) 4- 1(شكل 
cz دارد در  =

  .دارد ي، يك آرايش پاد موازβحالي كه مدل 
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، آرايـش  ααααمدل . نامگذاري شد Mnدو مدل اسپيني كه توسط برتوت بر طبق آرايش اسپيني : 4-1شكل 

هاي باز و بسـته،   دايره. ، آرايش اسپيني پادموازي داردββββو مدل  c/ z=2 و z=0(اسپيني موازي در صفحه 

  .]10[ آرايش اسپيني هستند ها، بيانگر پيكان. دهند را نشان مي Mnهاي خاكي نادر و  به ترتيب يون

  

1يكئمواد مولتي فرو 1-1-5

  

چنـد  (مواد مـولتي فروئيـك    ةهاي تحقيقاتي در زمين هاي اخير، رشد عظيمي در فعاليت در سال

 2كلي كه توسط هانس اشـميد فاهيم بر طبق م. و اثرات مغناطو ـ الكتريك صورت گرفته است ) فروئي

هـاي   نظـم  خاصيت ساختاري به صورتچند  تند كه دو يامطرح شد، مواد مولتي فروئيك، موادي هس

؛ فروالاستيك، فروالكتريسيته، فرومغنـاطيس، بيشـتر تحقيقـات    مانند. دارا مي باشندي را با هم فروئيك

                                                 
1 - Multi ferroic 
2 - Hans schmid 
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مثـل فرومغنـاطيس،   (هاي مغناطيسي را  اخير، روي موادي متمركز شده است كه بعضي از اشكال نظم

ها، امروزه اغلـب بـه    مولتي فروئيك همةبنابراين . كنند ه مربوط ميبا فروالكتريسيت) آنتي فرومغناطيس

  .شود هاي مغناطيسي تعبير مي يك مرز الكتر

تحقيـق روي اثـرات    صورت به) هاي مغناطيسي يا فروالكتريك(ها  تحقيق روي مولتي فروئيك

الكتريكي القا  ، يك قطبشتواند مي ميدان مغناطيسي كه اثر خاصيتي است اين .استالكتريك  مغناطوـ

  .آورد كند و برعكس، يك ميدان الكتريكي يك مغناطش را به وجود مي 

هگزاگونــاليبــا ســاختار هــاي  يمغناطيســلــي در تركيبــات بــه طــور ك
3

MnOReهــاي  ، نظــم

  .]14[ شود مي مشاهدهبه طور همزمان   هفرومغناطيس و فروالكتريسيت

  

  خواص و كاربردها 1-2

تركيب 
3

HoMnOفروالكتريكـي، ترمـوالكتريكي،   ي، خواص متعددي از جمله مولتي فروئيك ـ ،

، در ايـن بخـش بـه    را مي باشـد دارد كه در صنعت به دليل داشتن اين خواص، كاربردهاي متفاوتي دا

  .مي پردازيمبررسي كاربردهاي اين تركيب 

  

  فناوري جديد ضبط مغناطيسي 1-2-1

قطعات كوچك ديگر ها و  تاپ هاي شخصي، لپ رايانه درها  سازي داده ذخيره، ضبط مغناطيسي 

، بـه طـوري كـه    مـي باشـند  هاي جديدي براي بهبود اين فنـاوري   راهبه دنبال پژوهشگران . مي باشد

گيگابايت در ايـنچ   300گيگابايت در اينچ مربع در محصولات صنعتي و  150چگالي ضبط كنوني به 

  .ه رسيده استساخته شدها  ونهمربع در جديدترين نم

بـر سـطح    قرار گـرفتن با  كه هستندسگرهايي هدها يا حهاي ضبط مغناطيسي امروزي  دستگاه

  .استمبتني بر اثرهاي مغناطو ـ مقاومت  اطلاعات را مي خوانندكه اساس كار اين قطعاتديسك 
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. يابـد  يـا كـاهش مـي    ها افزايش با اعمال ميدان مغناطيسي به بعضي مواد، مقاومت الكتريكي آن

اخيراً پژوهشگران آزمايشگاه ملي . هاي الكتريكي ذخيره كرد ها را به صورت سيگنال توان داده پس مي

  .اند اي را كشف كرده فيزيك در ترينگتون بريتانيا، رهيافت متفاوتي را مطرح و بهبود قابل ملاحظه

بـر مغنـاطو ـ     (MR)اومـت  اين دانشمندان مبناي طراحي خـود را بـه جـاي اثـر مغنـاطو ـ مق      

اين نخستين بار است كه چنين ابزاري بـه صـورت عمـومي مطـرح     . اند مبتني ساخته (ME)الكتريك 

گروهي از مواد ويژگي فروئيـك چندگانـه   . شود در مواد مولتي فروئيك نمايان مي اغلب ME.شود مي

هـاي   ، ميـدان هـا  MEدر  .دهنـد  از خود نشـان مـي  ) مانند فروالكتريسيته، فرومغناطيس، فروكشساني(

هـاي   هـاي ذخيـره شـده در ميـدان     اين موضـوع تبـديل انـرژي   . اند الكتريكي و مغناطيسي جفت شده

  .اين پديده نويدبخش كاربردهاي جديد گوناگوني است .كند الكتريكي و مغناطيسي را آسان مي

كـه بـه صـورت     ه انـد بهره گرفت ME، دانشمندان از اثر اطلاعات خواندنبا قابليت در هدهاي 

مغناطيسي القا شده بود و براي ايجاد تغييرات در قطبش الكتريكي ماده مولتي فروئيك از هر دو ميدان 

ac  وdc  موجود در يك نمونه  ةلاي 15در مقايسه با (هد خواندن واقعي از هفت لايه . مي شوداستفاده

  .تشكيل شده بود nm40با ضخامت كل حدود ) MRهد 

هـا ميـدان    هاي سطح ديسك، بيـت  دهند كه با حركت هد بر روي بيت ميپژوهشگران توضيح 

ها پيـروي   كنند كه از طرح بيت ها را القا مي برانگيزنده ي لازم را بر حسگر اعمال كرده و ولتاژ واكنش

تغيير شكل مواد  كه اين اثركند،  القا مي» مغناطوتنگش«تر است  مورد نياز كه پيچيده dcميدان . كنند مي

بـه   را در نتيجه محيط انرژي مغناطيسـي . استمولتي فروئيك  تحت تأثير ميدان مغناطيسي ري حسگ

  .كند انرژي جنبشي تبديل مي

 ةهاي حافظ بيت3/2 ،ها به صورت مغناطيسي روي مناطق مغناطيده كوچك  ، دادهMEدر طرح 

) يعني تابع موج(كي فرآيند خواندن هنوز به صورت سيگنال الكتري. شوند ذخيره مي ،است مغناطيسي
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امـا وقتـي از هـدهاي خوانـدن     . گيرد به همان ترتيب كار هدهاي خواندن مغناطو ـ مقاومتي انجام مي 

MEدگرد پاسخ الكتريكي به صورت متفاوتي توليد مي شود ، استفاده مي.  

در حـالي كـه   . شـود  ها مستقيماً به صورت ولتاژ القا شده بازخوانـده مـي   ، دادهMEدر هدهاي 

ايـن  . گيري تغييـر مقاومـت نيـاز دارد    براي اندازه dc، معمولاً به يك جريان آزمون ثابت MRاي هده

دهد كه عملكرد گرمايي بهتر و توان مصـرفي كمتـري داشـته     اين مزيت را مي MEتفاوت به هدهاي 

  .]15[باشد 

  

  الكتريسيته چيست؟گرما 1-2-2

هايي اشاره دارد كه هم شـامل انـرژي    ه پديدهآيد ب الكتريسيته همان طور كه از نام آن برميگرما

الكتريسيته، فرآيندي تعـادلي نيسـت بلكـه از    گرما. هستند و هم شامل الكتريسيته) يا حرارت(گرمايي 

نوع فرآيند حالت پايا مانند رسانندگي الكتريكي است كه به حضور بارهاي الكتريكـي متحـرك نيـاز    

اثر  :در پديده گرما الكتريسيته به صورت زير است موديناميكدر نبود ميدان مغناطيسي سه اثر تر. دارد

  .بك، اثر پليته، اثر تامسون سي

  

  الكتريكگرمااثر  1-2-3

اي را كـه پايـة صـنعت     بك و جين پليتر، توانستند پديده اوايل قرن نوزدهم، آقايان توماس سي

غيرمشـابه،   رسـانا و محـل اتصـال د   دريافـت كـه اگـر    بك سي. الكتريك امروز است كشف كنندگرما

  .شود اختلاف دما ايجاد نمايد، جريان الكتريكي جاري مي

شود كـه   غيرمشابه، باعث مي رسانااز طرف ديگر، پليتر ثابت كرد كه جريان عبوري از ميان دو 

هاي نيمة قرن بيسـتم   به هر حال، پس از پيشرفت. گرما يا منتشر شود و يا در محل اتصال جذب شود

ه عنوان نمونه از ايـن  ب. الكتريك ممكن گرديدگرماكاربردهاي عملي وسايل  رساناهامه آوري ني در فن
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 ، اسـتفاده مـي شـود   ، مانند تبديل گرماي تلف شده به جريـان الكتريكـي  DCبراي توليد توان  وسايل

  .كاربردهاي جديد و اغلب جالب ترموالكتريك هر روز در حال پيشرفت است

  

  (TE)لكتريك اگرمااصول كار سيستم  1-2-4

يسموت تشـكيل  بتلورايد  رساناي الكتريكي معمولي از يك رشته قرص نيمه گرمايك سيستم 

بخش زيـادي از  ) مثبت يا منفي(هاي بار  اند كه يك نوع از حامل اي تعبيه شده گرديده است و به گونه

ريكي با هم سـري  اند كه از نظر الكت اي شكل داده شده هاي قرص به گونه زوج. جريان را حمل نمايد

ها فلزي شده تا بتواند سـطح   هاي بيروني سراميكي آن باشند، لايه ولي از نظر گرمايي با هم موازي مي

الكتريكي بـه يكـديگر متصـل نمايـد، بـه ايـن        از لحاظها را  ها ايجاد نموده و آن پوششي براي قرص

  .دهند اي را تشكيل مي هاي بيروني يك ساختار لايه ها و لايه ترتيب، قرص

توانند به صورت منفرد و يا به صورت گروهي با اتصـالات سـري،    الكتريكي ميگرماهاي  طرح

  .كنند هاي چند حالته استفاده مي در بعضي از كاربردها از طرح. موازي و يا سري ـ موازي به كار روند

  

  الكتريكگرماعملكرد توليد توان در سيستم  1-2-5

الكتريك انرژي گرمايي را بـه  گرماشف كرد مولدهاي انرژي بك ك با بكار بردن طراحي كه سي

شود  الكتريك توليد ميگرماكنند وقتي كه اختلاف دما در اطراف يك وسيلة  تبديل ميانرژي الكتريكي 

گردد و چنانچه يك بار به طور مناسب وصل شـود جريـان    دوسر ترمينال آن ايجاد مي DCيك ولتاژ 

هاي مخـابرات راه   آؤري شامل تأمين انرژي براي سيستم بردهاي اين فنكار .گردد الكتريكي برقرار مي

  .باشد دور، دريانوردي و تأسيسات نفتي مي

الكتريكي توسط ناسا براي توليد انرژي در فضـاپيماهايي كـه دوربـرد هسـتند مـورد      گرمامواد 

سـازي   براي خنـك هاي صندلي ماشين  اين مواد همچنين توسط توليد كننده. استفاده قرار گرفته است


