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 چکیده
( در چاارچوب DFT) یچگاال یتابع هياز محاسبات نظر ،Eu₀.5Nd0.5Sو  EuS باتيترک یو نور یسيمغناط ،یكيالكترون ويژگی های  یبررس  یبرا  پژوهش  نيا

شده اسات تاا  ترکيب (TB-mBJ)  بلاها–تران ه باشداصلاح جانسون–بك  بستگیهم-یدر روش محاسباتی، پتانسيل تبادلکند.    یاستفاده م  WIEN2Kنرم افزار  

بار کال  یانار  یهااشبكه تعادل و حجم سلول واحاد، باا بارازش داده یهااز جمله ثابت  ،یساختار  یپارامترها  .بينی ساختار الكترونيكی افزايش يابددقت پيش

نشاان  ودموجا یتجربا یهااباا دادهقاوی بسيار  شده تطابق  محاسبه  یساختار  یهایژگي( به دست آمدند. وBMEمورناگان )  -بيرچحجم به معادله حالت    حسب

قارار  ی( ماورد بررساBS) یمحاسابات سااختار ناوار ق يااز طر یكيالكترون  یهایژگيو.  کندیم  ديياتخاذ شده را تأ  یمحاسبات  كرديرو  نانياطم  تيو قابل  دهندیم

و  EuS ترکياب وهار د  یفلاز  تيماه  یساختار نوار  جيشد. نتا  لي( تكمP-DOSو    T-DOS)  های کل و جزئیچگالی حالت  ق يعم  ليو تحل  هيگرفت، که با تجز

Eu0.5Nd0.5S  مناد و از طرياق توابا صاورت نظامهای ناوری بهژگیوي .شودهای رسانش در تراز فرمی مشاهده میای که وجود حالتگونهبه  کند،یم  دييرا تا 

[، تااب  )ω)R] یبازتااب  فيا[، ط2ε(ω)و  1ε(ω)] الكترياكتااب  دیهای حقيقی و موهاومی اند که شامل بخششده ليو تحل هيتجزپاسخ وابسته به بسامد   کليدی

ماواد و تاابش  نياا نيکنش بابارهم ساازوکارهای یناور یپارامترهاا نيا. اهساتند [α(ωجابب ] بي[ و ضارn(ω)شكسات ] بي[، ضارL(ω)] یانار   لافات

 .دهندیارائه م  كيو فوتون ینور  یهایبالقوه آنها در فناور  یرا در مورد کاربردها  یمهم  یهانشيو ب   کنندیم  واضحرا   یسيالكترومغناط
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