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 چکیده
 یخ  واب بلوره  ا ةد. لذا جهت مطالع   دارن  با سرعت نور در خلأ  سهي قابل مقا  یهاسرعت  نيسنگ  یهااتم  ةهست  كي نزد  یهاتالياورب  یهاالكترون

ما س  اختار  DFT+Uپژوهش، با استفاده از روش ابتدا به ساکن  ني به حساب آورده شوند. در ا یتيلازم است که اثرات نسب  ن،يسنگ  یهااتم  یحاو

 محاسبه ک  رده و ب  ا  یتيرنسبي، و غاینرده  یتينسب  ،یتينسب  کاملاً  یهایدر چارچوب فرمولبند  2UO  ومياوران  دياکس  ید  یو خواب هندس  یالكترون

 و دهد یم یثابت شبكه و گاف انرژ یمتفاوت با تجربه را برا اريبس  یجي نتا  یتيرنسبيروش غ  -. نشان داده شده است که: )الف(مي ادهکر سهي هم مقا

و ثابت شبكه به اندازه  افتهي  شي افزا %2/6 ةشم به انداز-کوهن یمدار لحاظ شده است، گاف انرژ  -نيکه اثرات اسپ  ،یتينسب  در حالت کاملاً  -(ب)

منجر ب  ه  اینرده یتي، محاسبات در چارچوب نسب 2UO یخواب هندس  ةدر مطالع  ن،ي . بنابراابدي یکاهش م  ایدهرن  یتينسبت به حالت نسب  05/0%

 یتينس  ب  ک  املاً  نيکه محاسبات سنگ  ستين  یازين  م،ي ندار  یالكترون  یختگيخواب برانگ  ةبه مطالع  یکه کار  یشود و لذا تا موقعیم  یحيج صحي نتا
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