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 چكیده
Ho دس ایي هقالِ، پاساهتشّای هیذاى تلَسی ٍ تشاصّای اًشطی ؿکافتِ ؿذُ تَػظ آى تشای یَى

ا اػتفادُ اص تا ػاختاس چْاس ٍجْی، تHo2CoGa8   تشکیة دس  +3

تثذیل تَاتغ تلَخ تِ تَاتغ ٍاًیش، تا گؼتشؽ ّاهیلتًَی هَضؼی تش اػاع ػولگشّای کشٍی هحاػثِ  دًثال آىٍ تِ تش پایِ هحاػثِ ػاختاس ًَاسی، ًظشیِ تاتؼی چگالی

قشاس دادُ  ،اػت هذاس  اػپیي -ؿذگیجفت ، 4f-4f ّوثؼتگی تلَس، هیذاى ؿاهل کِ اتوی ؿثِ ّاهیلتًَی ّای هیذاى تلَسی دس یک تشًاهِ ؿثِپاساهتش ،اًذ. ػپغؿذُ

دس ّا  تیٌی ًظشیِ گشٍُتا پیؾًتایج هحاػثِ ؿذُ  .آیٌذهی دػتتِ اًشطی تشاصّایآى   حل تا ایي تشتیة یک ّاهیلتًَی ؿثِ اتوی تـکیل دادُ هی ؿَد کِ. تِ ؿًَذهی

 .یک تَافق خَب ّؼتٌذ
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Abstract 
 

In this paper, the crystal field parameters and splitted energy levels of Ho
3+

 ion in Ho2CoGa8 compound in 

tetragonal structure were calculated using the density functional theory based on band structure calculation, 

followed by a transformation of the Bloch to the WANNIER basis and expansion of the local Hamiltonian in 

terms of the spherical tensor operators. The crystal field is subsequently inserted in an atomic-like program, 

including the crystal field, 4f–4f correlation, spin-orbit coupling. In this way, an atomic-like Hamiltonian is 

constructed and then its corresponding eigenvalues are obtained by solving the atomic-like eigenvalue 

equation. The calculated results are in accord with the prediction of groups theory. 

 

PACS No. 71.17, 71.15.     
 

 قدمهم
عثیؼی دسػاختاسّای  عَستَاى تِ ػٌاصش خاکی کویاب سا هی

ّا کَپشاتْا، هٌگاًیت ّای هْوی اص هَاد، هاًٌذتلَسی تؼیاسی اص گشٍُ

. لاًتاًیذّا اص ػشی ػٌاصش ؿیویایی فلضی [1] ّا گٌجاًذیا کثالت

اًذ. ػٌَاى ػٌاصش خاکی کویاب ؿٌاختِ ؿذُّؼتٌذ، کِ اغلة تِ

 یاتغ رسُ یّادػتگاُ يیْوتشاص جولِ هّای لاًتاًیذی تشکیة

، تؼیاسی اص خَاف ایي تشکیثات سًٍذیتِ ؿواس ه یقَ یّوثؼتِ

ّا تؼتگی داسًذ،  آى 4fّای اٍستیتال خاکی کویاب، تِ سفتاسالکتشٍى

ّای ّوثؼتِ قَی اص اّویت ایي دػتگاُ 4fّای لزا تشسػی حالت

اػت، ٍ اهکاى اًَاع هغالؼات تٌیادی ٍ کاستشدّای  ای تشخَسداسٍیظُ

 R2CoGa8  ( Rّایتشکیة .[2] کٌذتشای ها فشاّن هیسا  ػولی

ًوایٌذُ ػٌاصش خاکی کویاب(، عیف هتٌَػی اص خَاف فیضیکی 
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فشهیًَی ػٌگیي، حالت پایِ کًَذٍ، حؼاػیت  جولِ سفتاسجزاب، اص 

. [4, 3] دٌّذکَاًتَهی، اتشسػاًایی ًاؿی اص فـاس ٍ... سا ًـاى هی

هحاػثِ پاساهتشّای هیذاى تلَسی دس ایي تشکیثات هفیذ تِ  ،تٌاتشایي

 تلَسیسػذ. ّوچٌیي، هحاػثِ اثشات هیذاى الکتشیکی ًظش هی

(CEFS یک تَضیح کیفی اص ًاّوؼاًگشدی هغٌاعیؼی تلَسی دس ،)

ّای ایي . ٍیظگی[5] دّذایي ػشی تشکیثات سا تِ ها ًـاى هی

ّای ت تِ عَس ػوذُ تِ ػاختاس تشاصّای اًشطی الکتشًٍی یَىتشکیثا

ّای پایِ اًذ. اص ایي سٍ تَجِ تؼیاسی تِ حالتّا ٍاتؼتِلاًتاًیذی آى

ی ٍ ؿیویایی دػتیاتی تِ خَاف فیضیک .[6] ایي تشکیثات ؿذُ اػت

ایي تشکیثات، اص جولِ گشهای ٍیظُ، پزیشفتاسی هغٌاعیؼی ٍ...، 

 تاؿذّا هیهیذاى تلَسی آى ٍ ًیاصهٌذ اعلاػاتی اص تشاصّای اًشطی

تِ عَس  4f ّایّای ّوثؼتِ قَی تا حالتتشای تَصیف دػتگاُ .[7]

 4f ّایًظشی تا هـکلاتی هَاجِ ّؼتین. الثتِ تا صهاًی کِ الکتشٍى

-اص ّاهیلتًَی هَثش تشای تشسػی ایي حالت تَاى، هیجایگضیذُ تاؿٌذ

تخؾ  یتشا( CFPS)ی تلَس ذاىیه یپاساهتشّا يییتؼ .[8] تْشُ تشدّا 

 ّای تجشتی هؼوَلا . تؼذاد دادُاػت ی دؿَاستلَس ذاىیه یلتًَیّاه

    تٌاتشایي، هتشّای هیذاى تلَسی کافی ًیؼتٌذ. تشای تؼییي پاسا

ّایی تِ هٌظَس تؼییي ًظشی ایي ی هذلّای تؼیاسی تشای اسائِتلاؽ

تا  یسٍؿ ،شایاخ. [9] اًذ ٍ ّوچٌاى اداهِ داسًذپاساهتشّا اًجام ؿذُ

 یػاختاس ًَاس یٍ تشاػاع هحاػثِ یچگال یتاتؼ یِیاػتفادُ اص ًظش

، کِ دس آى ّاهیلتًَی ؿذُ اػت ـٌْادیپ شیٍ اػتخشاج تَاتغ ٍاً

کشٍی  ػولگشّای تاًؼَس هَضؼی تا تَاتغ ٍاًیش دس یک ػشی اص

ی یَى تلَس ذاىیه یپاساهتشّاهقالِ،  يیدس ا .[17] ؿَدتَػؼِ دادُ هی

Ho
 ةیتشک یتشا ّا، ٍ ّوچٌیي تشاصّای ؿکافتِ ؿذُ تَػظ آى +3

Ho2CoGa8  ُاًذ.هحاػثِ ؿذ  
 

 روش انجام محاسبات 
  تذیي صَست اػت: 4fػولگش ّاهیلتًَی هؤثش تشای حالت ّای 

(1)                                          ,A CFH H H   
ّاهیلتَهی هیذاى  HCF [8]یَى آصاد، ٍ  ّاهیلتًَی HA [11] کِ دس آى

 اػت. ّاهیلتًَی هیذاى تلَسی دس صیش آٍسدُ ؿذُ اػت: یتلَس

(2)                                
max

0

,
CF

K k
k k

q q

K q k

H B C
 

    

  کِ دس آى 
  ٍ ضشایة  kػولگش تاًؼَسی کشٍی اص هشتثِ   

  

پاساهتشّای هیذاى تلَسی ّؼتٌذ. تِ دلیل حقیقی ٍ ّشهیتی تَدى 

 پتاًؼیل داسین:

(3)                                              *1 .
qk k

q qB B                            
 اًذ:پاساهتشّای هیذاى تلَسی، عی چٌذ هشحلِ هحاػثِ ؿذُ

اتتذا ػاختاس ًَاسی تشکیة هَسد ًظش سا دس چاسچَب ًظشیِ 

تاتؼی چگالی تش اػاع اهَاج تخت تْثَد یافتِ، آى گًَِ کِ دس تؼتِ 

کذ تٌذی ؿذُ اػت، تا اػتفادُ اص سٍؽ  WIEN2k [17] هحاػثاتی

      دػت دس هغضُ( تِ 4f ّای اٍستیتال تاص )قشاس دادى الکتشٍىُهغض

ًتیجِ ایي قغثیذُ اػت. -اػپیيآٍسین. هحاػثات تِ صَست غیشهی

دػت آٍسدى یک پتاًؼیل تلَسی اػت. دس هشحلِ دٍم،  هشحلِ، تِ

ّای ظشفیت ٍاسد اجشا تِ صَست الکتشٍى 4fّای حالت الکتشٍى

     ّا اص هحاػثات خاسج ؿًَذ. دس ایي هشحلِ، ػایش الکتشٍىهی

      ی ػَم، تَاتغ ٍاًیش سا اص تَاتغ تلَخ تذػت ؿًَذ. هشحلِهی

 آیذ،ّای تَاتغ ٍاًیش تذػت هیّاهیلتًَی هَضؼی دس پایِآٍسین ٍ هی

ٍ WANNIER97 [12] تذیي هٌظَس اص تؼتِ هحاػثاتی کِ 

WIEN2WANNIER [13] تشین. دس آخش ّاهیلتًَی تْشُ هی

ؿًَذ، ٍ ضشایة ّای کشٍی تؼظ دادُ هیهَضؼی تش اػاع ّواٌّگ

ؿًَذ. تؼظ کِ ّواى پاساهتشّای هیذاى تلَس ّؼتٌذ، تؼییي هی

 ؿاهل کِ [14] اتوی ؿثِ ّاهیلتًَی دس آهذُ دػتِپاساهتشّای ت

اػت،  هذاس -اػپیي جفت ؿذگی ، 4f-4f ّوثؼتگی تلَس، هیذاى

-هی دػتتِ اًشطی ّاهیلتًَی، تشاصّای حل تا ٍ ؿًَذهی جایگضیي

 .آیٌذ

 

 نتایج

-تثادلی هحاػثات تا تقشیة ؿیة تؼوین یافتِ ٍ اػتفادُ اص تاتؼی

  اًذ. اًشطی جذاػاصی تیي ؿذُ اًجامPBE-GGA  ّوثؼتگی

سیذتشگ ٍ تؼذاد ًقاط تْیٌِ دس هٌغقِ  -11ّای ظشفیت ٍ هغضُ حالت

 RMTKMAX   ٍGMAXاًذ. پاساهتشّایتذػت آهذُ 3777اٍل تشیلَئي 

 RMTاًذ، کِ دس ًظش گشفتِ ؿذُ 16ٍ  7دس هحاػثات تِ تشتیة 

 تشداس تضسگتشیي اًذاصُ KMAXتیي ٍ ی هافیيکَچکتشیي ؿؼاع کشُ
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ػاختاس  یاختِ ٍاحذ ّؼتٌذ. تخت اهَاج تؼظ قغغ هَج

Ho2CoGa8 ًـاى دادُ ؿذُ اػت 1ؿکل  دس. 

 

  
 .Ho2CoGa8: یاختِ ٍاحذ تشکیة  1ؿکل 

 

ای هیذاى پاساهتشّ اص تؼذادی تٌْا ای،گشفتي تقاسى ًقغِ ًظش دس تا

حت توام صیشا پتاًؼیل تلَسی تایذ تتاؿٌذ. تلَسی غیشصفش هی

. دس اداهِ [15]ای ًاٍسدا تواًذ ّای تقاسًی گشٍُ تقاسًی ًقغِػول

اًذ. تذػت آهذُ Ho2CoGa8پاساهتشّای هیذاى تلَسی تشای تشکیة 

ٍجْی تا گشٍُ فضایی داسای ػاختاس چْاس Ho2CoGa8تشکیة 

P4/mmm ِای ٍ گشٍُ تقاسى ًقغC4V  )[15] تاؿذهی)چْاسگَؿی .

تِ ّاهیلتًَی هیذاى الکتشیکی تلَسی تشای یک تقاسى چْاسگَؿی 

 :صَست صیش اػت

 (4     )           
2 2 4 4 4 4 4 4

0 0 4 4 0 0 4 4

6 6 6 6 6 6

4 4 0 0 4 4 ,

CFH B C B C B C B C

B C B C B C

 

 

   

  
 

kکِ دس آى ّوگی پاساهتشّای هیذاى تلَسی)

qB .حقیقی ّؼتٌذ)

پاساهتش هؼتقل داسین. پاساهتشّای هیذاى تلَسی تشای  ّفتتٌاتشایي، 

 اًذ. ِ ؿذُاسای 1دس جذٍل  Ho2CoGa8تشکیة 
 

 

 ،ّوِ پاساهتشّا تش ٍاحذHo2CoGa8پاساهتشّای هیذاى تلَسی تشکیة :  1جذٍل

cm
 اًذ.تیاى ؿذُ 1-

پاساهتشّای 

 حقیقی

171- 177- 145 177- 3- 66 3- 

q 7 4- 7 4 4- 7 4 

k 2 4 4 4 6 6 6 
 

 کٌین:هلاحظِ هی Ho2CoGa8تشای تشکیة  1تا تَجِ تِ جذٍل 

(5) 4 4

4 4Re( ) Re( ) 100,B B     

(6)     6 6

4 4Re( ) Re( ) 3,B B    

 

 
Hoتشاصّای اًشطی تشای یَى :  2ؿکل

3+. 

 

تٌاتشایي، پاساهتشّای هحاػثِ ؿذُ تا ًظشیِ گشٍُ دس تَافق 

یَى  تلَسی هیذاى ؿذُ ؿکافتِ اًشطی تشاصّای 2ؿکل  ّؼتٌذ. دس

Ho
یَى  ًذ.اتشاًگیختِ ًـاى دادُ ؿذُ ّایحالت دس حالت پایِ ٍ +3

Ho
ّا، تا تَجِ تِ صٍج تَدى الکتشٍى اػت. 4f داسای دُ الکتشٍى +3

، ػذد صحیح ٍ تؼذاد تثْگٌی (J)ای کلاًذاصُ حشکت صاٍیِ

(2J+1) ّایحالت. تٌاتشایي، حالت پایِ ٍ [15]، فشد خَاٌّذ تَد 

5 تشاًگیختِ تشای ایي یَى تِ تشتیة
I8  ،5

I7  ،5
I6  ،5

I5  ٍ5
I4 

ّا اًتظاس داسین کِ حالت پایِ تشای گشٍُ گشٍُ یًظشیِ ّؼتٌذ. اص

اٍلیي حالت تشاًگیختِ تِ یاصدُ  ،تقاسًی چْاسگَؿی تِ ػیضدُ تشاص

َهیي حالت تشاًگیختِ تِ تشاص، دٍهیي حالت تشاًگیختِ تِ دُ تشاص، ػ

ذ ًؿکافتِ ؿَّـت تشاص ٍ چْاسهیي حالت تشاًگیختِ تِ ّفت تشاص 
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ذ کِ تشاص ٌدًّـاى هی REcfp. ًتایج هحاػثِ ؿذُ تَػظ کذ [15]

گاًِ ص، تا ًِ تثْگٌی یگاًِ ٍ چْاس تثْگٌی دٍضدُ تشاپایِ، تِ ػی

اٍلیي حالت تشاًگیختِ تِ یاصدُ تشاص تا  ّفت ؿَد. ؿکافتِ هی

دُ تشاًگیختِ دٍم تِ  حالت تثْگٌی یگاًِ ٍ چْاس تثْگٌی دٍگاًِ،

ْگٌی دٍگاًِ، حالت تشاًگختِ تشاص تا ّفت تثْگٌی یگاًِ ٍ ػِ تث

 دٍگاًِ ٍ تِ ّـت تشاص تا پٌج تثْگٌی یگاًِ ٍ ػِ تثْگٌی ػَم

حالت تشاًگیختِ تِ ّفت تشاص تا پٌج تثْگٌی یگاًِ ٍ دٍ  چْاسهیي

 ؿًَذ.تثْگٌی دٍگاًِ ؿکافتِ هی

 

 گیرینتیجه
دس ایي هقالِ پاساهتشّای هیذاى تلَسی ٍ تشاصّای ؿکافتِ ؿذُ 

الی، تا تَػؼِ تاتؼی چگ تَػظ هیذاى تلَسی، دس چاسچَب ًظشیِ

ػشی ػولگشّای کشٍی ٍ تشاػاع  تش حؼةّاهیلتًَی هَضؼی 

اًذ، کِ تا پیؾ هحاػثِ ؿذُ Ho2CoGa8تَاتغ ٍاًیش، تشای تشکیة 

اًذ. ّوچٌیي ًتایج تذػت آهذُ دس ایي ّا دس تَافقگشٍُ تیٌی ًظشیِ

ذ کِ ّاهیلتًَی هَضؼی تش اػاع تَاتغ ٍاًیش یک ٌدّهقالِ ًـاى هی

   ّای خاکی کویاب فشاّن دس تؼییي هیذاى تلَسی یَى ساُ هَثش

ػادگی سٍؽ حاضش، آى سا تِ یک اتضاس هفیذ، تشای هحاػثِ کٌذ. هی

-خَاف ًَسی، هغٌاعیؼی ٍ تشهَدیٌاهیکی اتن خاکی کویاب هی

 .ػاصد
 

 ها مرجع
[1] P. Novák, K. Knížek, M. Maryško, Z. Jirák, and J. Kuneš,“Crystal field 

and magnetism of Pr3+ and Nd3+ ions in orthorhombic perovskites”; 

Journal of Physics: Condensed Matter52, 000444 (3443). 

[2] D. A. Joshi, C. Tomy, and S. Malik, “Magnetic, transport and 

thermal properties of ternary indides R3CoIn8
 (R= rare earths and 

Y)”; Journal of Physics: Condensed Matter 11, (3442) 430-340. 

[3] G. Chen, S. Ohara, M. Hedo, Y. Uwatoko, K. Saito, M. Sorai, and I. 

Sakamoto, “Observation of superconductivity in heavy-fermion 

compounds of Ce3CoIn8”; Journal of the Physical Society of Japan 

11, (3443) 3830-3838 

[4] E. Bauer, H. Kaldarar, A. Prokofiev, E. Royanian, A. Amato, J. 

Sereni, W. Brämer-Escamilla, and I. Bonalde, “Heavy fermion 

superconductivity and antiferromagnetic ordering in CePt3Si 
without inversion symmetry”; Journal of the Physical Society of 

Japan 17, 404440 (3442) 

[5] D. A. Joshi, R. Nagalakshmi, S. Dhar, and A. Thamizhavel, 

“Anisotropic magnetization studies of R3CoGa8 single crystals (R= 

Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm, Y, and Lu)”; Physical Review B 11, 

(3448) 420-034. 

[6] R. Mallik, and E. Sampathkumaran, “Magnetic precursor effects, 

electrical and magnetoresistance anomalies, and heat-capacity 

behavior of Gd alloys”; Physical Review B 25, (4008) 28-04. 

[7] A. F. Furrer, “Crystal field effects in metals and alloys”; (Springer 

Science & Business Media, (3443) 

[8] P. Novák, and Z. Liu, “Rare Earth: New Research”; (New York: 

Nova Science Publishers (3443) 

[9] P. Novák, K. Knížek, and J. Kuneš, “Crystal field parameters with 

Wannier functions: Application to rare-earth aluminates”; Physical 

Review B 51,  (3443) 430-340. 

[17] P. Blaha, K. Schwarz, G. Madsen, D. Kvasnicka, and J. Luitz, 

“wien3k”; An augmented plane wave+ local orbitals program for 

calculating crystal properties (3444) 

[11] W. Carnall, G. Goodman, K. Rajnak, and R. Rana, “A systematic 

analysis of the spectra of the lanthanides doped into single crystal 

LaF3”; The Journal of Chemical Physics 19,  (4080) 3003-3002. 

[12] A. A. Mostofi, J. R. Yates, Y.-S. Lee ,I. Souza, D. Vanderbilt, and 

N. Marzari, “wannier044: A tool for obtaining maximally-localised 

Wannier functions”; Computer physics communications 115, 
(3448) 080-000. 

[13] J. Kuneš, R. Arita, P. Wissgott, A. Toschi, H. Ikeda, and K. Held, 

“Wien3wannier: From linearized augmented plane waves to 
maximally localized Wannier functions”; Computer Physics 

Communications 151, (3444) 4888-4800. 

[14] S. Edvardsson, and D. Åberg; “An atomic program for energy levels 

of equivalent electrons: lanthanides and actinides”; Computer 

physics communications 111, (3444) 300-040. 

[15] B. G. Wybourne; “Spectroscopic properties of rare earths”; 

(Interscience New York). (4000) 

 

 

 

 

۶۷۴ نامهسیزدهمینکنفرانسمادهچگالانجمنفیزیکایرانمقاله


	P128



