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هدف از اجرای این پایان نامه محاسبه و بررسی ویژگیهای الکترونی و اپتیکی لانتانیم کبالتایت با
استفاده از اصول نظریه تابعی چگالی است. برای این منظور از بسته های نرم افزاری مختلف مانند
بسته های نرم افزاری Wien2k و studio Material استفاده گردید. در انجام محاسبات ابتدا ساختار

ماده بهینه سازی گردید سپس از طریق تقریب های LDA و GGA ویژگیهای الکترونی لانتانیم کبالتایت
محاسبه شد. نتایج حاصل از این دو تقریب لانتانیم کبالتایت را یک رسانا که دارای گاف انرژی نیست

نشان داد که این موضوع با نتایج تجربی سازگار نیست. سپس از تقریب LSDA برای بررسی آن
استفاده گردید. با استفاده از این تقریب اثر اسپین در محاسبات در نظر گرفته شد که مشخص گردید
در نظر گرفتن آثار اسپینی به تنهایی نمی تواند ویژگیهای الکترونی این ماده را به درستی پیش بینی

نماید. یعنی در ساختار LaCoO3 گاف انرژی مشاهده نگردید. برای رفع مشکل از اصول همبستگی قوی
d در نظریه هابارد استفاده نمودیم که این موضوع با توجه به اینکه کبالت شامل الکترون های تراز

است مناسب بوده و محاسبات الکترونی را در چارچوب تقریب های U GGA و U LSDA انجام دادیم. با
بهینه سازی ضریب همبستگی هابارد توانستیم مقدار این ضریب را محاسبه نماییم. با استفاده از آن

مقدار گاف انرژی لانتانیم کبالتایت برابر تقریبا 1 الکترون ولت به دست آمد که در انطباق بسیار خوبی
با مقدار تجربی گزارش شده است.
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