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-ScPdSbxAs1ی آلیاژهایمغناطیس های ویژگی و توپولوژی فاز بررسی

x(x=0,0.25,0.5,0.75,1)  چگالی تابعی نظریه ازبا استفاده  
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 چکیده

ثب  ScPdSbxAs1-x(x=0,0.25,0.5,0.75,1)تَپَلَشی ٍ ٍیصگی ّبی هغٌبطیعی آلیبشّبی ّدف پصٍّػ ثررظی فبز 

ر هختلف تَلید هیکٌٌد. ثِ طَی ّبرٍغتجرثی ثِ ت هطبلعبای ثری َّیعلر را ّبشلیباظتفبدُ از ًظریِ تبثعی چگبلی هی ثبؼد. آ

ر طَدٌّد ٍ ظپط ثِقرار هیپخت زتحت ثبرُ َکدر ؼتِ ثبؼٌد داثبلایی ؾ لجتِ ثبید خلَاکِ ّب را عٌبصر ایي ترکیت کلی

ٍ هختلف ی هبّبدر دًظر رد هَدُ هبر ظبختبٍ ّب شلیبآیي اهختلف ی ترکیتّبای تی ثرارحرت یي عولیبکٌٌد. اد هیًبگْبًی ظر

از کدّبی ر یي کب.در اتجرثی ًویثبؼد ر یک کبٍ ظت احبضر هحبظجبتی ر لجتِ کبگیرد. اصَرت هیهب دیػ افسر ایب ثب چٌدیي ثب

ؼجِ از یک ّعتِ دًسدر ظرفیت ی ّبٍىلكترای اثردر آى کِ ، ظتُ اؼددُ ظتفباًظریِ تبثعی چگبلی ض ظبهحبظجبتی ثرا

یصگی ٍقت دی دارد ٍ دیبزتبثیر ت کبّػ حجن هحبظجبر در یي کبد. اهیؼَدُ ظتفبُ اظتگبدقعی ٍاپتبًعیل ی پتبًعیل ثِ جب

ی ّبزظت. ظپط فبة ایک ّعتِ ّب( خَدثِ ًبحیِ ًسط هرثَی یصگیّباز ٍجتِ ثِ غیر لدُ از آى )اظتفبافیسیكی حبصل ثب ی ّب

ی لِدثب تَجِ ثب حل هعباز آى، ین. پط زظبرا هیّب ری آىظبختبی فبیلّبدُ ٍ ؼٌبظبیی کررا یي ترکیتّب ای اثررا هوكي 

تحلیل ٍ ثِ تجسیِ ٍ یبفتِ ّب را ترکیتیي ادر فیسیكی اؾ خَر، گبزظبدخَرٍغ ثع ثِ اتَُ یصٍ ٍیر دهقبُ یصٍتعییي ٍ یٌگر ٍدؼر

ّوبًٌد ثبثت  ScPdSbxAs1-x(x=0,0.25,0.5,0.75,1) ّبی ظبختبری آلیبشّبی در آخر ٍیصگیخت. داّین پراًتبیج خَ

ّبی  هدار هحبظجِ ٍ ثب ًتبیج تجرثی هَجَد هقبیعِ ؼدُ اظت. ّوچٌیي چگبلی حبلت-ؼجكِ در حضَر ثرّن کٌػ اظپیي

ّبی ایي  ثررظی ؼدُ اظت.  توبهی هحبظجِ ScPdSbxAs1-x(x=0,0.25,0.5,0.75,1)ختبر ًَاری آلیبشّبی الكترًٍی ٍ ظب

اًجبم ؼدُ اظت. ثرای هحبظجِ اًرشی  2196ًبهِ در چبرچَة ًظریِ تبثعی چگبلی ٍ ثب اظتفبدُ از کد هحبظجبتی ٍیي ًعخِ پبیبى

 ثِ کبر گرفتِ ؼدُ اظت. GGAّبی  ّوجعتگی رّیبفت-تجبدلی
 

 ّبی الكترًٍیًظریِ تبثعی چگبلی، فبز تَپَلَشی، آلیبشّبی َّیعلر، ٍارًٍی ظبختبر ًَاری، چگبلی حبلتهای کلیدی:  واژه
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