
 چکیده
بصَرت  ،اهرٍزُ بصَرت گستردُ ای استفبدُ از خَاظ سبختبری ٍ الکترًٍی هَادی چَى ًیوِ فلسات

ًیوِ فلسات هَاد فرٍ هغٌبطیسی ّستٌد کِ در یک جْت تجربی ٍ ًظری هَرد هطبلعِ قرار گرفتِ است. 

آلیبشّبی َّیسلر از  ،دیگر ًیس هبًٌد ًین فلس رفتبر هی کٌٌد.در ایي بیياسپیٌی هبًٌد فلس ٍ در جْت اسپیٌی 

 پیص بیٌی هی ضَد.تجربی جولِ هَادی ّستٌد کِ خبصیت ًین فلسی برای آًْب بب استفبدُ از هحبسببت 

برای  .است C02MnSi َّیسلر توبمهطبلعِ ٍ بررسی سبختبر ی ٍ الکترًٍی آلیبش ّدف اصلی ایي پبیبى ًبهِ 

 Nایي کبر از رٍش تئَری تببعی چگبلی استفبدُ ضدُ است کِ یکی از قَیتریي رٍضْبی حل یک دستگبُ 

بب بررسی هحبسببت سبختبری ٍ الکترًٍی  C02MnSi آلیبش توبم َّیسلر در الکترًٍی بِ ضوبر هی آید.

 تقریبْبی حبصل ازبِ کوک  ًتبیج بدست آهدُ استفبدُ از ًرم افسار هتریبل استدیَ صَرت گرفتِ ٍ

LDAٍGGA  ٍLDA+U در ایي بیي ًوَدار چگبلی حبلت .ًتبیج تجربی هَجَد هقبیسِ ضدُ است ًیس بب

در حبلت اسپیي پبییي گبف ًَاری را ایجبد ًوَد کِ بِ هقدار تجربی  LDA+Uبِ کوک تقریب  الکترًٍی

 است. C02MnSiبسیبر ًسدیک بَدُ ٍ ًطبًگر خبصیت ًیوِ فلسی آلیبش 

 
 Material studioًظریِ تببعی چگبلی، ًیوِ فلسات، آلیبش ّبی َّیسلر،  کلید واژه ها:

 


