
 چکیده

از با استتااه   کبالتایت لانتانیم  ویژگیهای الکترونی و اپتیکیو بررسی  همحاسبهدف از اجرای این پایان نامه 

از بسته های نرم افتااری متتفتم ماننتد بستته هتای نترم       برای این منظور . استنظریه تابعی چگالی اصول 

ساختار ماه  بهینه سازی گرهید هر انجام محاسبات ابتدا استااه  گرهید.  Material studio و  Wien2kافااری 

نتایج حاصل از ایتن هو  ویژگیهای الکترونی لانتانیم کبالتایت محاسبه شد.  GGAو  LDAتقریب های طریق از سپس 

تقریب لانتانیم کبالتایت را یک رسانا که هارای گاف انرژی نیست نشان هاه که این موضوع با نتتایج تجربتی ستازگار    

ر استپین هر محاستبات هر   ثت استااه  از این تقریب ابرای بررسی آن استااه  گرهید. با  LSDAسپس از تقریب  نیست.

که مشتص گرهید هر نظر گرفتن آثار اسپینی به تنهایی نمی تواند ویژگیهای الکترونی این متاه  را بته    نظر گرفته شد

از اصتول  بترای رفتم مشتکل     .نگرهیتد گتاف انترژی مشتاهد      LaCoO3هر ستاختار  هرستی پیش بینی نماید. یعنتی  

 dکبالت شامل الکتترون هتای تتراز    اینکه با توجه به استااه  نموهیم که این موضوع نظریه هاباره همبستگی قوی هر 

بهینته  انجام هاهیتم. بتا    LSDA+Uو  GGA+Uو محاسبات الکترونی را هر چارچوب تقریب های مناسب بوه   است

ااه  از آن مقتدار گتاف انترژی    . بتا استت  را محاسبه نماییمضریب هاباره  توانستیم مقدار این ضریب همبستگی سازی 

الکترون ولت به هست آمد که هر انطباق بسیار خوبی با مقتدار تجربتی گتاارد شتد       1لانتانیم کبالتایت برابر تقریبا 

 است.  
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