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 چكیده

 DFT+U ةشااد، بااا اساات اده از رولا اصاا   است  یقو  ةهمبست  یهابا الكترون  سيپادفرومغناط  ةسامان  كي که    UO2رفتار بلور    حيصح  ینيبشيپ

شااود و یمگ تااه    داري پاشاابه  یهاااکااه بااه  نهااا  الت  اساات  یموضااع  کمينة  ني چند  با  یبلور تابع  یانرژ  DFT+Uاست. در چارچوب    ري پذامكان

رولا  راًياا شااده اساات. ا یماساات اده  هياا  الاات پا نييتع یبرا DFT+Uاست که در  یروش OMC. است هي  نها  الت پا نياز ب  ینرژا  ني ترنييپا

SMC  در    یانرژ  کمينهچند    ی باشده است که  ن هم سا تار  شنهاديپDFT+U  با تجربااه دارد.  یشده است که توافق  وب  یجي دارد و منجر به نتا

 یمشااابه  ةهندساا و    یاناارژ  ،دو رولا  ني در ا  هي پا  یهاشده و نشان داده شده که اگرچه  الت  سهي مقا  OMCو    SMC  یهارولا  ،پژوهش  ني در ا

 ميدهینشااان ماا   ن،بربا تجربه دارد. ع وه یتوافق بهتر  SMCدر    یع وه، گاف انرژه  دارد. ب  یري نها ت اوت چشمگ  یسا تار الكترون  ی، ولنددار

 ةياا پا  یهاااقاارار دارد.  الت  OMC  ةياا وا د فرمول بااارتر از  الاات پا  یبه ازا  دبرگي ر  0022/0  ةاندازبه    SMC اصل از    هي  الت پا  یکه انرژ

 یالكترون  یاز چگال  یمت اوت  یرفضاهاي ز  یبر رو  هي  الت پا  یدو رولا، جستجو برا  ني  ن است که در ا  یدو رولا به معنا  ني مت اوت  اصل از ا

 کمينااة ی الت با انرژ افتني  یبرا ني مطلق را بدهد. بنابرا کمينة  یکه  الت با انرژ  ستيقادر ن  يیاها به تنهرولا  ني از ا  كي و هر    رديگیصورت م

 .شودیم Oاتم  ةياولو مغناطش  Uاشغال اتم  سي ماترشامل  طور همزمان  ه که ب رديصورت گ  یتربزرگ  یرفضاهاي ز یجستجو بر رو یستي مطلق با
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