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 چکیده
صورت متقارن توزيع نشده است. ه  آن يك خاصيت فيزيكی ب  معلوم شده است که حالت پايه حالتی تقارن شكسته است که درها  سامانهدر برخی  

يککك تککابع  سامانه ه انرژی کلداده اند ک نبررسی شده اند، محققين نشا DFT+U الكترونی با همبستگی قوی، که توسط روش هایسامانهدر مورد 

کنککون بککرای يککافتن چنککين  ايی کککه تککاهکک امککا روش  و لازم است که حالت پايه را بين آنها تشخيص دهککي .  استای از آرايش الكترونی  کمينهچند  

تعيککين نشککود. در ايککن  واقعککی ةپاي ت دارد حال و لذا امكان کنندبينی پيشها را تمامی اين حالت د کههايی مورد استفاده واقع شده، قادر نيستنکمينه

 k 1 پاد فرومغناطيس با نظ  2UO ای شبه پايدارهتوسط آن حالت پايه و حالت را ارائه می دهي  که  SMCتحقيق ما يك روش ساده و سرراست

اسککنينی از مغنککاطش اسککنينی  ةشكسککتك حالتی بککا تقککارن ي  2UO  ةسامان ةپاي شود که حالت مین روش نشان داده اده از اي . با استفشودتعيين می 

يكسانی  ةپاي شبه پايدار متغير است ولی حالت  هایکني ، تعداد حالتمیرا چگونه پياده سازی  SMC که روش . بسته به ايناستهای اکسيژن  ات

الكترونی حالککت  نی، توزيع چگالی قطبشلكتروخواص هندسی، توزيع چگالی ا ،یانرژمربوط به که خواص    شود. نشان داده شده استمیحاصل  

 هایات   ةاوليطش اسنينی مغنا ةاندازنشان داده شده است که اين خواص نسبت به   پايدار نسبت به ه  تفاوت دارند. همچنينه بشهای  پايه و حالت

U  ر آرايش پاد فرومغناطيس با نظ د k 1 با هستندنسبت به آن بی تفاوت  حالت پايهپايدار و خواص  های شبهساس هستند ولی تعداد حالتح .

 .دهدنشان می را با تجربه  همبستگی، حالت پايه توافق بسيار خوبی -برای تابعی تبادلی PBEsol-GGA تقريب استفاده از
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