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در چهاارچو  نرریاه تاابعی    GGA+U  و  GGA،LDA+U هایها با تقریبژی و چگالی حالتانر
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 :             فیزیکی و شیمیایی عناصر خواص  1-1

دارای وزن اتمی  گادولینیم. باشد می 46اتمی عدد و Gd نشانبا  شیمیایی عنصر ،مگادولینی     

g.molاستاندارد
-1 

طبیعی در فاز در حالت  این عنصر. است 7 56 22 4    ساختار الکترونی و 52/572 

گادولینیم، فلز  .است   3253و     5252باشد و نقطه ذوب و جوش آن به ترتیب جامد فرومغناطیس می

. باشد درخششی فلزی می خوار و قابل انعطافی است که دارای ، چکشای رنگ خاکی کمیاب نقره

گادولینیم . رود کار میههای رنگی بتلویزیون ترکیبات گادولینیم نیز در ساخت مواد فروزنده لامپ تصویر

 .[5-3] دکاربرد دار حافظه کامپیوتر نیز و( های فشردهلوح) هادیسی تولید در

 دارای وزن اتمی استاندارد تربیم. دباش می 42 اتمی عدد و Tb نشان با شیمیایی عنصر ،تربیم     
 

g.mol
باشد جامد میدر حالت طبیعی در فاز  این عنصر. است 9 26 4    الکترونیو ساختار 93/525 1-

خاکی کمیاب و خاکستری رنگی  فلز تربیم .است   3253و   5459ترتیب و نقطه ذوب و جوش آن به

در آلیاژها  تربیم .شود چاقو بریده میکه با  قدری نرم استخوار بوده و به ابل انعطاف و چکشاست که ق

سبز موجود در  فسفر نمودن ، دارای توانایی جهت فعالرود و اکسید آن یکار مهایل برقی بو ساخت وس

 . [2,6] باشد های رنگی میتصویر تلویزیونلامپ مهتابی و لامپ 

دارای وزن اتمی  دیسپروزیوم. دباش می 44 اتمی عدد و  Dyنشان با شیمیایی عنصر ،دیسپروزیوم     

g.mol  استاندارد
الت طبیعی در فاز در ح این عنصر. است 55 26 4    ساختار الکترونی و  12/545-

http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D9%84%D8%B2
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D9%84%D8%B2
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B3%D9%81%D8%B1
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%81%D8%B3%D9%81%D8%B1
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
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خاکی  م عنصرودیسپروزی .است   5565و    5455ترتیب باشد و نقطه ذوب و جوش آن بهمی جامد

و عناصر دیگر در  وانادیم دیسپروزیم به همراهاز . باشدمیدرخشان  ایاست که دارای رنگ نقره کمیابی

  . دگردستفاده میا فشرده هایلوح شود؛ علاوه بر آن از دیسپروزیم در تولیداستفاده می یزرل ساخت مواد

 دارای وزن اتمی استاندارد  منگنز.  دباش می 52 اتمی عدد و  Mnنشان با شیمیایی عنصر ،منگنزمنگنز          

g.mol
-می الت طبیعی در فاز جامددر ح این عنصر. است 2 54 3    و ساختار الکترونی   96/26 1-

این عنصر در  عمدهمصرف  .است   5336و    5259ترتیب باشد و نقطه ذوب و جوش آن به

فراوانی تشکیل  های کمپلکس          و         .رود کار میهنیز ب آلیاژهااست و در تهیه  فولادسازی

واپیچیدگی ای رنگ بوده و  قهوه        ترکیبات . باشندمیرنگ صورتی کم       ترکیبات. دهند می

ها محدود  و برخی دیگر از کمپلکس     ،      به        . دهند از خود نشان می  تلر-انج

این فلز . وجود داردهای بدن گیاهان و جانوران  ای در بافت منگنز فلزی است که به گونه گسترده .شود می

 بدن ما کم و. شود به مقدار بسیار کم در بدن انسان یافت می وشود  یک ماده معدنی کمیاب نامیده می

   .[7,4] ها، اندوخته دارددر استخوانطور عمده هبمنگنز،  میلی گرم 55بیش نزدیک 

  :الکتریکفروییک ها و اثر مغناطوچند  1-2

5فروییکچند"اصطلاح      
3اشمید ابتدا توسط" 

ای بیان گردید که شامل دو یا چند برای تعریف ماده 

را  فروییکاولین ماده چند 5944درسال  6اشر[. 5] افتدباشد که در فاز یکسانی اتفاق می فروییکخاصیت 

گزارش کرد که هر دو فاز فروالکتریک و فرومغناطیس ضعیف را  ،           ،در بوراسیت ید نیکل

که همزیستی دو یا چند نظم  باشندمیها گروهی از مواد فروییکدر واقع چند[. 9] دارند   46زیر 

                                                             
1  John-Teller Distortion 
2  Multiferroic 
3  Schmid 
4  Ascher 

http://danesh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%A7%D8%AF%DB%8C%D9%85
http://danesh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%A7%D8%AF%DB%8C%D9%85
http://danesh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%84%DB%8C%D8%B2%D8%B1
http://danesh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%84%DB%8C%D8%B2%D8%B1
http://danesh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%84%D9%88%D8%AD+%D9%81%D8%B4%D8%B1%D8%AF%D9%87
http://danesh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%84%D9%88%D8%AD+%D9%81%D8%B4%D8%B1%D8%AF%D9%87
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1+%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B9%D8%AF%D8%AF+%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%88%D9%84%D8%A7%D8%AF
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%88%D9%84%D8%A7%D8%AF
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A2%D9%84%DB%8C%D8%A7%DA%98
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%DA%A9%D9%85%D9%BE%D9%84%DA%A9%D8%B3&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%88%D8%A7%D9%BE%DB%8C%DA%86%DB%8C%D8%AF%DA%AF%DB%8C_%DB%8C%D8%A7%D9%86-%D8%AA%D9%84%D8%B1&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%88%D8%A7%D9%BE%DB%8C%DA%86%DB%8C%D8%AF%DA%AF%DB%8C_%DB%8C%D8%A7%D9%86-%D8%AA%D9%84%D8%B1&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%88%D8%A7%D9%BE%DB%8C%DA%86%DB%8C%D8%AF%DA%AF%DB%8C_%DB%8C%D8%A7%D9%86-%D8%AA%D9%84%D8%B1&action=edit&redlink=1
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فروالکتریسیته و ( آنتی)طیس، فرومغنا( آنتی)[: 55] دهندرا در فاز یکسانی نشان می فروییک

 ((.5-5)شکل )الاستیسیته فرو

 

ها می توانند جفت شدگی بین خواص فروالکتریسیته، فرومغناطیس و فروالاستیک را نشان  چندفروییک:  (5-5)شکل 

  [.55] دهند

 

-می فروییکهای نظمکنش بین منجر به برهم فروییکدر یک ماده چند فروییکهای همزیستی حالت     

ها تغییر یکی از مثال. کندنظم توسط تطبیق دیگری پیشنهاد میشود و امکان کنترل فاز را روی یک پارامتر 

ار فاز مغناطیسی است، قطبش الکتریکی در فاز فروالکتریک توسط اعمال میدان مغناطیسی یا با شروع گذ

پیشنهاد  5کورییرتوسط پی 5596ن اثر ابتدا در سال ای. شودنامیده می 1اثر مغناطوالکتریکای چنین پدیده

 [. 9] شد

صورت زیر تواند بهمی  و میدان مغناطیسی    ی انرژی آزاد یک ماده در میدان الکتریکیرابطه     

 :نوشته شود

(5-5)                   
      

    
 

 
          

 

 
                  

                                                             
1  Magnetoelectrics Effect 
2  Pierre Currie 
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تراوایی   گذردهی،   های قطبش خودبخودی و مغناطش خودبخودی و مربوط به مولفه     و    که 

های مغناطیسی یا ظر است با القای قطبش توسط میدانباشد که متنایک تانسور مرتبه دو می    و 

می توان از . شودالکتریکی خطی در نظر گرفته میطوعنوان اثر مغنامغناطش توسط میدان الکتریکی و به

که   با اندیس بالای ) دست آوردرا به   و مغناطش  این معادله مشتق گرفت تا قطبش الکتریکی 

 (: کندهای خودبخودی را معین میمولفه

 (5-5)                                                  
  

   
   

                                                         

(5-3)                                                   
  

   
   

                                                  

الکتریکی و میدان ترتیب بین قطبش یک جفت شدگی سرتاسری به   که فهمیدتوان از این دو معادله می

 .کندطش و میدان الکتریکی را توصیف میمغناطیسی و مغنا

ها گزارش شد که آزمایش 5945در       در       اولین نشانه تجربی از اثر مغناطوالکتریک     

مواد . شودمغناطیسی باعث قطبش الکتریکی می نشان دادند یک میدان الکتریکی موجب مغناطش و میدان

های فروییکتحقیق برای چند. باشندمیکوچک    اولیه، دارای ساختار پیچیده با اثرات  فروییکچند

       در        5بسیار بزرگجدید وقتی رواج یافت که کشف اثر مغناطوالکتریک 

   [.55] گزارش شد 5553در  5کیمورا توسط

3خاکی کمیابهای معروف، منگنایت فروییکهای چندیکی از سیستم     
عناصر کمیاب )      

شدگی بین مغناطش و قطبش در این مواد جفت. شونداین پایان نامه بررسی میت که در اس( R= خاکی

های متداول یا شود که روشی را برای طراحی محرکمی     الکتریکی باعث اثرات مغناطوالکتریکی 

دگی شبرای استفاده از این جفتتوانند می دیگر نیزکاربردهای جالب . کندسازی پیشنهاد میوسایل ذخیره

                                                             
1  Giant  Magnetoelectric Effect 
2
  Kimura 

3  Rare Earth  Manganites 
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ای الکتریکی و هها با استفاده از میدانی جدید که نوشتن دادهی چند حالتهابداع شوند مثلا وسایل حافظه

و مغناطوالکتریکی  فروییکمواد چند[. 55] سازدهای مغناطیسی را ممکن میی میدانبازخوانی به وسیله

ها، ها در حافظهخاطر کاربرد قوی آنباشند هم از لحاظ فیزیکی و هم بهمیمعمولا تحت مطالعه شدیدی 

 ممکن است  های مغناطوالکتریک، یک میدان الکتریکیدر چندفروییک[. 53] هاسنسورها و مبدل

 [. 56] کنترل کند را   قطبش ممکن است  را کنترل کند یا میدان مغناطیسی    مغناطش

 :ها منگنایتمعرفی   1-3

عنوان به) 3های ظرفیت مخلوطهای بسبلور منگنایتتهیه نمونه 5سانتنو وان 5جانکر 5925در دهه      

های الکتریکی و مغناطیسی ها ساخت و ویژگیآن[. 52] را گزارش کردند (    و      مثال 

ت متبلور را بررسی کردند و دریافتند که این ترکیبات در ساختار پروسکای             ترکیبات 

 کار بردن نام منگنایت ظرفیتبه. نامندهای پروسکایت میاز این رو، این مواد را منگنایت .شوندمی

های مختلف، بسته این ترکیبات شامل منگنز با ظرفیتشود که گاهی مخلوط نیز از این حقیقت ناشی می

ها، توجه محققین را به وپراتدر واقع کشف ابررسانایی دمای بالا در ک[. 54] باشندمی،   پارامتربه 

      مقاومت ابر غول آساها دارای اثر مغناطومنگنایت. مغناطیسی جلب کرده است اکسیدهای
6 ،

ت را به کشف این پدیده سیل مطالعا. باشندمی( تغییرات شدید مقاومت در حضور میدان مغناطیسی)

میلادی کشف  5992ها که در سالایتو اهمیت آن در منگن 2تلر -اثر جان. سمت این ترکیبات گسیل کرد

 -عایق و پارامغناطیس -ها، مثل گذار فازهای فلزیار مهمی در خواص فیزیکی منگنایتشد،  نقش بس

 :پروسکایت شده استهای ی منگنایتموارد زیر باعث توجه به مطالعه. [57] فرومغناطیس دارد

                                                             
1  Jonker 
2  Van Santen   
3  Mixed-Valence Manganites  
4
  Colossal  Magnetoresistance  Effect  

5 Jahn-Teller Effect 
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عنوان کاتدهایی برای به                ها، از قبیلاستفاده از پتانسیل برخی منگنایت .5

 الکترونی خاطر خواص رسانندگی یونی و، بهSOFCs،5های سوخت اکسید جامدسلول

 [.59,55] فروییکهای چندهای مغناطومقاومت بسیار بزرگ در منگنایتکشف پدیده .5

 : های خاکی کمیابمنگنایتساختار   1-4

، اندازه یون خاکی         عناصر کمیاب خاکی    خاکی کمیاب  فروییکهای چنددر منگنایت     

های یونی کوچک ساختار هگزاگونال است و با برای شعاع. کندساختار بلوری را تعیین می    کمیاب 

 ساختاری گذار( 5-5)طبق جدول . شودمی( گوشهراست) افزایش شعاع یونی، پروسکایت اورتورومبیک

توانند تحت فشارهای بالا در گروه مقابل لبته ترکیبات در این دو گروه، میا[. 55,9] است   و    بین 

 .[55] نیز تشکیل شوند

      جدول تناوبی ساختار شبکه در سیستم    ( :5-5)جدول 

        
     

         
       

       
       

       
     

         
                 

       
    

 
  

      
      

  

 پروسکایتپروسکایت                                                                                    هگزاگونالهگزاگونال          

 

 :       فروییکچند پروسکایت هایمنگنایت ساختار  1-4-1

دهند و نامشان از ماده معدنی خاصی با فرمول ای از جامدات بلوری را تشکیل میها دستهپروسکایت     

به نام پروسکایت گرفته شده که این ترکیب اولین بار توسط یک معدن شناس روسی به نام        

های اورال کشف و به یاد معدن شناس مشهور روس کونت لوالکسویچ در کوه 5535در سال  5گوستاو رز

  و    است که      فرمول شیمیایی کلی آن . [55,55] به این اسم نامگذاری شد 3ون پروسکی

توانند تنوعی از بارها را داشته باشند، در ماده معدنی می  و    هایکاتیون. آنیون است  کاتیون و 

                                                             
1  Solid Oxide Fuel Cells 
2  Gustav Rose  
3  Cont Lev Aleksevich von Provsky 
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عنصر  25حدود . چهار ظرفیتی است  دو ظرفیتی و کاتیون    کاتیون          پروسکایت اولیه

ر گیرند در حالی قرا   و    توانند در مکان اتمی با نیمی از عناصر جدول تناوبی میمختلف یعنی تقری

   را اشغال کند، همچنین اندازه کاتیون  تواند جایگاه ترین آنیونی است که میکه اکسیژن عمومی

یک   های خاکی کمیاب، کاتیون جایگاه در منگنایت. [53] است  های فلزی معمولا بزرگتر از کاتیون

-است به    وآنیون  باشندمی     ،   های جایگاه ، کاتیون+ 3است با ظرفیت  یون خاکی کمیاب 

در میان . [52,56] تواند قرار گیردب تقریبا تمام سری لانتانیدها میکه در مکان یون خاکی کمیاطوری

یم قرن گذشته به ها طیف وسیعی از مطالعات را در طول نمنگنز یا منگنایت یدهایها ، اکسپروسکایت

 . [54] اندخود اختصاص داده

آل ی ایدهول واحد ساختارهای پروسکایت گونهنشان داده شده، در سل( 5-5)که در شکل طورهمان     

در مراکز     های ونکز مکعب وآنیدر مر     های مکعب، کاتیون در گوشه    های مکعبی، کاتیون

 . گیرندوجوه قرار می

 

در مرکز      هایکاتیون ،در گوشه های مکعب     های کاتیون: ول واحد پروسکایت مکعبی سل:   (5-5) شکل

 .دهندیک هشت وجهی را تشکیل میاند و در مراکز وجوه قرار گرفتههای اکسیژن آنیوناند ، رسم شده مکعب

 

  .[52] آورده شده است( 5-5)سلول پروسکایت مکعبی در جدول ها در موقعیت اتم
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 ها در سلول پروسکایت مکعبیمکان اتم  : (5-5) جدول

 یون ها مکان یون ها مختصات یون ها

               

             
 

 
 
 

 
 
 

 
          

   
 

 
 
 

 
  

 

 
   

 

 
  

 

 
 
 

 
           

 

  هاترین آنتوان در فازهای متنوعی مشاهده کرد که معمولرا می      ساختارهای پروسکایت گونه     

عنوان به. باشندمی( گوشهراست) ، رومبوهدرال و اورتورومبیک(چهارگوشی) فازهای مکعبی، تتراگونال

 کندگذار می اورتورومبیک و تتراگونالدما از فاز مکعبی پاراالکتریک به فازهای  با کاهش       مثال 

[57]. 

 :گوشی یا اورتورومبیک فاز راست  1-4-2

-میها واپیچیده ال، مکعبی است اما اغلب پروسکایتطورکه ذکر شد ساختار پروسکایت ایدههمان     

از این تواند منجر به انحراف چندین عامل وجود دارد که می. هنددباشند و ساختار مکعبی را نشان نمی

برای . شودتر میپایینی تحقیقات فازهای پروسکایت بلوری با تقارن ساختار شود که باعث توسعه

 :غالبند دو عامل      ترکیبات 

   و    های جایگاهاثرات اندازه کاتیون .5

 . 5تلر -اثر جان  .5

 

 
                                                             
1  The Jahn–Teller Effect 
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  :  های جایگاه اثرات اندازه کاتیون(  الف

آسانی دریافت که ثابت شبکه بهتوان می. توسط روابط هندسی دنبال شود توانداثرات اندازه می     

 :رابطه دارد             های یونی ، از طریق رابطه زیر با شعاع ال، ر پروسکایت مکعبی ایدهساختا

    (5-6)                                                   
 

  
                  

نسبت این دو عبارت عامل انحراف . برابر باشندواقع لازم نیست که این دو عبارت کاملا  در  

 : [52] شودنامیده می    5گلداشمیت

      (5-2                                                      )                
     

          
                         

 .سازدها ممکن میرا برای منگنایت الهندسی ایده زان انحراف از ساختارمی  در واقع عامل انحراف      

اش باشد عامل کوچکتر از مقدار واقعی   اما اگر کاتیون جایگاه. است 5   ال در ساختار مکعبی ایده

، تقارن مکعبی توسط کج  اندازه کافی پایین برای مقادیر به .، کوچکتر از یک خواهد بود انحراف 

یک  t>5/5<59/5های انحراف بنابراین برای عامل. شودته میشکس      3هایو چرخش 5هاشدگی

واپیچیدگی اورتورومبیک سلول پروسکایت . آیددست میبه     ساختار اورتورومبیک با گروه فضایی 

انحراف از ساختار  ترتیببدین. توصیف شد       برای  5922در  6مکعبی ابتدا توسط گلر

 نحوه تغییر ساختار( 3-5)در شکل . [55] شودگونه نامیده می       ال مکعبی، پروسکایت ایده

 2هایوجهیدر خلال این تغییر هشت. نیدکعبی به اورتورومبیک را مشاهده میاز فاز مک      

 . یابدکاهش می 545˚به حدود  555˚از   Mn-O-Mnشوند و زاویه پیوند خم می     
 

                                                             
1  Goldschmidt’s Tolerance Factor 
2  Tilts 
3  Rotations 
4  Geller 
5  Octahedra 
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 Mn-O-Mnاز فاز مکعبی به اورتورومبیک و تغییر زاویه       تغییر ساختار ( :  3-5)شکل 

  

  .حساس است    شدت به شعاع یونی به 5کاملا واضح است که ساختار اورتورومبیک واپیچیده      

-و درنتیجه افزایش کج Mn-O-Mnمنجر به کاهش عامل انحراف و کاهش زاویه پیوند     کاهش 

های لانتانید از های یونی سریدر این شرایط کاهش شعاع .[55] شودمی     وجهی هشت 5شدگی

های ر هسته منجر به کاهش چشمگیر شعاعدر سری لانتانیدها افزایش با. اهمیت خاصی دارد   تا     

، که آخرین ترکیب منگنایت       تا        شدگی اورتورومبیک از بنابراین کج. شودیونی می

است در        که       ترکیب بعدی سری . یابدافزایش می میاب اورتورومبیک است،خاکی ک

 . [52] ودشفاز هگزاگونال بلوری می
 

 :تلر  -اثر جان(  ب

برای توضیح . تلر است -آورد، اثر جانها پایین میری که تقارن بلوری را در منگنایتدیگ سازوکار     

   .داده شودتوضیح  بلوری میداناین اثر لازم است ابتدا 

     ، یون (5-5)شکل دارای ساختار بلوری پروسکایت،       فروییک های چنددر منگنایت     

های باردار شده دافعه الکتروستاتیکی الکترونشود که وجهی احاطه میدر محیط هشت    با شش یون

                                                             
1
  Distorted Orthorhombic Structure 

2  Distortion 



 در صنعت                  خواص ساختاری و کاربردهای ترکیبات : فصل اول       

 

 

02 

 

   در واقع پوسته . [52] شودمی     باعث یک میدان بلوری برای    ی   های منفی در اوربیتال

 هایتریکی ناهمگن و شدید حاصل از یوناست تحت تاثیر میدان الک     ترین پوستهکه بیرونی

حالت پایه ساختار . [59] نامندگیرد که این میدان الکتریکی ناهمگن را میدان بلوری میهمسایه قرار می

های بالا تواند با دو الکترون با اسپینمی، که هر یک  پنج اوربیتال . است    صورتبه     الکترونی

، شکافته   وجهی حاصل از شش یون اکسیژن اطراف یون ن پر شوند، توسط میدان بلوری هشتو پایی

گانه، با تبهگنی سه     های انرژی پایینرا به اوربیتال  های این شکافت بلوری، اوربیتال. شوندمی

. کندبندی میدسته              با تبهگنی دوگانه،     های انرژی بالا بیتال، و اور               

ایی هقدر بزرگ نیست که سبب اشغال حالتاست، آن  eV 2/5 =cfΔ  مرتبه  این شکاف که انرژی آن از

. [35] کنندرا پر میهایی با بیشترین اسپین اول هوند، اوربیتالها طبق قانون الکترون. با اسپین پایین شود

   صورت به     رو، پیکربندی الکترونیاز این
    

 .نشان داده شده است( 6-5)باشد که در شکل می   

  
 

                      
     

 
                                                                                                

                        

                                      

 
            

 یون منگنز آزاد                                                                                                                                 

                                                                                                                                      

                                                             میدان بلوری هشت وجهی                        

 در محیط بلوری هشت وجهی  شکافتگی میدان بلوری اوربیتال  :(6-5)شکل 

 

وجهی پیدا در مجاورت هشت   تمام فلزات گذار  تواند درشکافتگی ناشی از میدان بلوری می این  

 . پردازیمتلر می -اکنون به توضیح اثر جان. [55] شود


