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Abstract 
In this paper, structural properties such as lattice constant, bulk module, 
compressibility and volume optimization of ReO3compound have been 
investigated. Calculations have been performed by Full-Potential Linear 
Approximation Plane Wave in Density Functional Theory framework with 
WIEN2k package. The results show that the energy band have been 
connected with Fermi level in several points, which is an evidence for 
metallic properties, and also the results shown the contribution of different   
orbitals related to its atoms gives an strong overlap between 5d orbitals of 
Re and 2p orbitals of O, in the vicinity of the Fermi level, which emphasizes 
that the metallic properties are in a good agreement with experimental and 
theoretical results of the others. 
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   چکيده

 شهكه   مهلي ِ   هها  اهاارار  اج له ه  تا هت     در این مقاله  يیگيه   
 مهورد   ReO3 ترکیهبِ  اهاج  حجهم در    هین پذیر  ي  حجه   تراکم
 تخهت   امهوا ِ  . محااهكا   ها ااهرهادز اج ري ِ   يیهرد  مه    ررا  قرار
 در چهارچو ِ  ((FP-LAPW کامه      ها پراسیهی ِ  اط ه  ۀتقویت شل

 افهاارِ  ها  مخر ه  ي  ها ااهرهادز اج سهر     تا ع  چگال  ي تقریب ۀسظری
WIEN2k .دههل   ن مه  دات آملز سشها     سرایجِ صور  يرفر  اات

کننل ک   م چنلین  سقط   قطع  در فرم  را اطحِ  ک  سوارها  اسرژ 
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حاصه  اج   ف ها  ایهن ترکیهب ااهت. هه نهین سرهایجِ       یت ااصّ سشاسۀ
 تهراجِ  دههل که  در مجهاير      مه   سشهان  ها  مخر   ر یرا اُ مشارکت 
 Re اتهمِ  d ي اکیهیگن   اتمِ p ها  ر یرا ههپوشاس  قو   ین اُ فرم  

  اشهل.  این ترکیب م  ف ا  ت ییل  دي ارز  ر ااصیّأيلود دارد ک  ت
 دیگران دارد. دات آملز ااجيار  او    ا سرایجِ    سرایجِ

 
پهذیر       تهراکم حجهه     مهلي ِ شهكه   : تا هت  کليدی های واژه

ReO3تا ع  چگال  ۀ  سظری  FP-LAPW 
 

 مهمقدّ -1
یههه   یههیار مرنههوخ  اج اههود سشههان واص مغناطییهه  ي الهرريااههط  اهه ا اکیههیلها  ف هها

یهک ف ها ریهر     ReO3ف هاِ  دهنل ک  اج سقطه  سظهر  نیهاد  ي خه ه   یهیار لالهب هیهرنل.         م 
[. اج میهان  1] دههل مه   مغناطیی  اات ي تا دما  ه یهو  مهایع راهاسل ف ها  اج اهود سشهان      

آن راهاسنلي    ي هودز    یت مهعكادارا  یک ااارار شك  پرياه d  ReO3رااساها  سوع 
الهررين آن ای   کوچهک  -[. ايرچ  تا ت لهت شلي  فوسون2] ااتقا   مقایی   ا سقرز 

 ReO3دههل.  ا ررااسای  اج اود سشان سه  mK20 آير  تا دما   طور شگهت سییت يل    

)3(در دما  اتاق ي فشار لو در يريز فضای  مهعك  mpm    ها   یتااهه  ها اهاارار شهك  پري 
Aaتا ههت شههكه   74.3 [. 3] شههودمهه مرك ههورReO3 دارا  اههاارار مهعكهه  ي در فشههار

kbarp 2.5 4/(   چهاريوش( mbmP ي در فشارkbarp 2.7   3( ه  مهعكه(Im  يهذار
 اشهل ي  مه   5d56s2اارل  الهرريس  رسیو   دارا  پیهر نل   ۀ[. پوار1] دهلم   فاج اسجا

 هاق    d  یک الهررين در پوار  کهاتیون  O-2ي  ReO3  Re+6در یک ترکیب یوس  االص 
 [.4]  ایهل ف ها   اشهل    اج سظر تجر   ReO3 ر  تک الهرريس  ماسل.  نا راین در مل  سوام 

در این ترکیب توان يرمای  منه  در جیر دما  اتهاق مشهاهلز شهلز ااهت ي هه نهین یهک       
تهوان  ها    که  مه    آن مشهاهلز شهلز ااهت     در اهطح فرمه   يذار فاج ااارار  در فشار  ها  

تجر ه   هر ري  آن اسجها      کارهها   [.5] يیر  سهود ين آلهن اسلاجز -ها  ديهاس فرکاسس
ایهن مقاله  اهواص      در [.6-7] شلز اات اما  ا این ري  تاکنون کارسظر  اسجا  سشلز اات

FPاارهادز اجري   ا 3ReOالهرريس  ااارار  ي LAPW   در چارچو  سظریۀ تا ع
اهاجيار    آمهلز داهت    اهت. سرهایج  ه   ها  مخر   اسجها  يرفره  ا   چگال  ههراز  ا تقریب
 سظر  دیگران دارد. او    ا سرایج تجر   ي

 
 روش محاسبات -2

ياههو  -  اسگه  GGA96ها  مخر   يتقریب FP-LAPWمحااكا   ا اارهادز اج ري  
در ایهن تقریهب    [.8] اسجا  يرفر  ااهت  (DFT) تا ع  چگال  ۀدر چارچو  سظری LDAي 

   طور موضع   ها اسهرژ      r ۀههكیرگ  یک الهررين در سقط خلايز  ر این ک  اسرژ  تكادل 
ههكیرگ  یک الهررين در یک ياج فرم  یهنواات ک  دارا  ههان چگال  اات  -تكادل 
شهود ي اج آجاد   یشهرر   هرا  محااهك       شود شیب چگال  در محااهكا  يارد مه    دادز م 

پارامررهها  جیهاد ي اج مقهادیر    دراین تقریب اج  توان  هرز لیت. اسرژ  تكادل  ههكیرگ  م 
تهر شهلن شهه  تها ع        اخه  دقیه    شود ي ها اارهادز م  ها ي م هو   ارگ تجر    را  اتم

ایهن   فهاج مهعكه    ۀدهنهل  هها  تشههی   تهین  هرا  اتهم   مافین شعاع اسرژ  ههكیرگ  م  شود.
ترکیب    صور  Re 1.89 .MTR auي( ) 1.68MTR O auا تول   ه   ک  م   اشل 

هها  ررفیهت اج   اسهل.  هرا  للااهاج  حالهت    شهلز  اته  ي طو  پیوسلها اسرخها   ۀشعاع کر
ریل رگ را  ريایلیم  در الرا   رسام  ههگرای  اسرژ  را مل  -6اسرژ    مغا ها  حالت

راهیلیم.   ریهل رگ  ه  ههگرایه     000011/0 ۀسظر قرار دادیم ک   ا اارلاف اسرژ  اج مرتكه 
در سظهر يرفره  شهلز     . تعهلاد سقها   مو  تخت تولیل شهل  325هگرای  ن    این ه را  رایل

ایجهاد شهلز ااهت.     101010 (k-mesh)اجا  آن یهک شهكه    که   ه    سقط   هود  1000
هها را در  ن پهارامرر تعهلاد پایه    اسرخها  سههودیم که  ایه     7را  را ر  ا maxRKپارامرر ههگرای 

 Å 74/3 را هر   يیهر  شهل   اسلاجز اج طری ِ آجمایلکنل. تا ت شكه  ک  محااكا  کنرر  م 
افاار  سر  ۀا و  ياحل آن    يای (1) [ک  در شه 9] شلک  در محااكا  اج آن اارهادز   ود

Xcrysden .رام شلز اات 
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 ReO3 ا و  ياحل ترکیب .1 شکل
 

 نتایج -3
 های ساختاری لف: ویژگیا

یه  اج پارامررها  مهم در این محااكا  تا ت شكه  اات  ایهن تا هت  ه  صهور  تجر ه       
این يلود  را  تأییل سظر  میأل  مجلداً محااك    اشل.  ايیر  شلز ي در داررس م  اسلاجز
جهم  ها  مخر    اطراف حاجا  حجم    ReO3ف ا  ۀمنظور اسرژ  حالت پای  لینشود. م 

شهود.  محااك  ياپس  ا تغییهرا  لايه  در اطهراف حجهم تعهادل  يرد  دادز مه        تعادل 
شود. در این معادل  حالت مورسايون دادز م  ۀتغییرا  اسرژ   ر حیب حجم اج طری  معادل

 .[10] شوداسرژ  ک     صور  تا ع  اج حجم    صور  جیر  یان م 
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ملي  حجهه   0Bاسرژ  حالت پای  در دما ي فشار صهر  0Eحجم ا و  ايلی   0Vآنک  در

ژ  که   ه  اجا  آن   )اسهر  اسهرژ   کهینه   اارهادز اج ایهن معادله     ا [.11] مشر  آن اات Bي
در  ReO3را  هرا  اهاارار     هر اییهرم اخهها  مه  شهود(      ااارار پایلار ودز ي کهررین سیري

   رام شلز اات. (2) یه  اج سرایج در شه  ک  ایمها  مخر      دات آيردز تقریب
 
 

 
 
 
 
 
 

 

 GGA96 ا اارهادز اج تقریب   ReO3سهودار اسرژ   ر حیب حجم ااارار  .2 شکل
 

  این محااكا  کهیا  دیگر  اج قكی  تا ت شكه   ملي  حجه   مشهر  مهلي       دسكا
هها  سجر ه  ي سظهر  دیگهران       ها دادز پذیر  محااك  شهلز ي  حجه  سیكت    فشار يتراکم

هه نین درصل اطها  ها مقهلار    آملز اات.  (1) سرایج در للي  اسل.مورد مقایی  قرار يرفر 
 مشهاهلز   (1) لهلي   اج اییه   هرهر صهور  يیهرد.    تجر   سیها آيردز شهلز ااهت تها ایهن مق     

ااجيار   هرر   ا سرایج تجر    ه    GGA96شود ک  پارامررها  محااك  شلز  ا تقریب  م 
دات آملز تواط دیگران دارد. اج طرف دیگر  ا تول     اینه  تراکم پهذیر   ه  صهور     

اهت  یعنه    خهس ملي  حجه  تعری  م  شود پس ملي  حجه  سهایاسگر اخر    ور ا
  پهذیر   ه   هرچ  ملي  حجه   یشرر  اشل اارحها    ور  یشرر اات. در این تحقیه  تهراکم  

 اشهل. چهون    مه   0/ 001656 را هر   ReO3 را  اهرامیک   GGA96 دات آملز اج تقریب
تواسل    طور ههیاسگرد    تهها  لهها  يارد شهود ي  ها      مادز تقارن مهعك  دارد اتر فشار م 

 یا ل.ا و  کاهل م افاایل فشار حجم 
ریههل رگ را  -6ههها  مغهها   اسههرژ  ههها  ررفیههت اج حالههت ههرا  للااههاج  حالههت

 نهل  ترکیههب درمههورد  الهرريسهه  ي پیهر ريایهلیم. کهه  ایههن اسهرژ   هها تولهه   ه  آرایههل    
هها  ررفیهت  مغها  ي شهك  مغها  اسرخها  شهلز ااهت.  ها توله   ه  ایهن اسهرژ                الهررين
 ( آملز اات.2ي ررفیت در للي  )   شك  مغا مغا   ها الهررين
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 آن  ا سرایج دیگران ۀحااك  شلز در کار حاضر ي مقاییپارامررها  ااارار  م .1 جدول

 
 ReO3ها  ترکیب  تههیک الهررين .2 جدول

 غا مآرایل الهرريس  شك    مغا آرایل الهرريس   اتم
آرایل الهرريس  

 ررفیت

Re 1s22s22p63s23p64s23d10 4p65s24d105p64f14 6s25d5 

O 1s2 2s2 2p4 

 
 ReO3بررسی تأثير فشار بر روی ساختار  :ب

( يا یهرگ  حجهم   1) ۀ را   ررا  اتر تغییرا  فشار  ر ري  این ااارار   ا اارهادز اج معادل
 ها   معادل  سیكت    حجهم مشهر  يرفره      رلا اج این ا اج این ريآيریم.    فشار را    دات م 

PdVdEترمودینههامیه   ۀااههرهادز اج را طهه      يا یههرگ  حجههم  هه  فشههار را  هه  داههت
 آيریم: م 

(2 )                                                                           
1/

( ) ( ) 1
B

o
BV P V P
B

    
 

 کار حاضر کار دیگران

 سرایج سظر 
[2] 

 سرایج تجر  
[9] 

LDA GGA91 GGA96  پارامررها  ااارار 

71/3 74/3 46/3 49/3 49/3 a( A ) 

8/0  4/7 7/6 7/6 
درصل اطا سیكت    
 مقلار تجر  

- - 64/646 61/603 94/603  GpaB 

- 47/4 594/4 39/4 73/4 B 
- - 001548/ 001656/ 001656/ K(Nm2) 

مشهر  آن ااهت که  مقهادیر      Bمهلي  حجهه  ي   Bا و  ياحهل    حجم ايلی  oVک  درآن 
 ها  لهایگاین ي سههودار     ۀدر را طه  (1) ها را  ا اارهادز اج سرایج    دات آمهلز اج لهلي    آن

کنهیم  ایهن   راهم مه    ReO3را  هرا  ترکیهب    Gpa100-0 ۀيا یرگ  حجم    فشار در  هاج 
ن حالهت مورسهايو   ۀچنین  ها ااهرهادز اج معادله   سشان دادز شلز اات. هم (3) سهودار در شه 

حیب فشار    دات آيرد. سهودار ایهن تغییهرا     تعادل  را  ر توان تغییرا  پارامرر شكهۀم 
پهارامرر شهكه  در   0aسشان دادز شهلز ااهت که     (4) در شه  a ر حیب فشار   را  پارامرر 

  اشل.فشار صهر م 
 

 
 

  ر حیب فشار  ReO3سهودار تغییرا  حجم  .3 شکل
 

 
 

  ر حیب فشار  ReO3 ترکیب ۀسهودار تغییرا  پارامرر شكه. 4 شکل
 

ها مشخص اات ک  حجم ا و  ياحهل ي پهارامرر شهكه   ها افهاایل فشهار       اج این سهودار
 .]2[ ن سریج   ا سرایج    دات آملز تواط دیگران ااجيار  داردیا نل  ک  ایکاهل م 
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 ReO3 : ساختار نوارهای انرژی پ

اص آن مهادز اج له ه  اهواص    توان    اهو ااارار سوارها  اسرژ  هر ترکیب م  ۀ ا محااك
های  را که  سقهل   ها ي ار یرا توان اتمآن م  خلايز  رالهرريس  ترکیب پ   رد.  ي ااارار 
سوارهها  اسهرژ     اهاارار تر  در يذارها  احرهال  اییهرم دارسهل شنااهای  کهرد. .    اااا 
ReO3     ایههن  تههها  راههم شهلز ااههت. در  (5)دررااهرا  اطههو  تقههارس  مخر ه  در شههه
لز ي مقیههاس اسههرژ   ههر حیههب ههها اسههرژ  فرمهه   هه  خنههوان مكههلا مقیههاس اسرخهها  شهه شههه 

قطهع   ارها  اسرژ  اهطح فرمه  را  شود سوک  درشه  دیلز م ههاسطور يلت اات. الهررين
یه  اهاارار ف ها      ي    دل اسلک  این مط ب دلی    رااصیت ف ا  ودن این ترکیب ااتکردز

شهود که  پهنها       ا تول     این شهه  مشهاهلز مه     شود.    ودن آن ياف سوار  مشاهلز سه
یكهاً  شهودک  تقر  هه نهین مشهاهلز مه     الهررين يلت ااهت   20 حليد  ا   سوار ررفیت در

عیهین ااصهیت   سوارها  اسهرژ  درت  الهررين يلت     عل سوارها  اسرژ  يلود سلارد. -10اج
الهرهرين   20-تها -18 در  هاجۀ  ياقهع  هه نهین سوارهها    کننل. ایها م این ترکیب سقل مهه  
 هها     ه  للااهاج  الهرهرين   اجطرفه   اتولّه    اشل. م  مغا ها  شك   يلت مرع      ار یرا 

 d5هها   اج ههلیگر مشارکت خهلز در سوار راهاسل اج ار یرها    مغا ي شك   مغا  ررفیت 
اج  .اتهم اکیهیگن مه   اشهل    p2هها    ي مشارکت خهلز در ا   سوارررفیت اجار یرا  Reاتم 

قطهع کهردز    اطح فرمه  را Reاتم d5ال ( ياضح اات ک  سوارها  اسرژ  ار یرا  6شه )
یعنه  الهرهرين    ؛ت  سواررااسل اات در ت آن در  ا   سوار ررفیت يمشارک ۀخهل اات ي

 ؛دهلک  سوع پیوسهلها کويا سیه  ااهت    در تراجها   ی  آاراتم يلود دارد ي این سشان م 
این سوارهها   دهل شوسل ک  سشان م  درسادیه  تراجفرم  دیلز م  Re اتم d هه نین سوارها 

  دارسل.سقل مهه  در تعیین ااصیت این ترکیب 
 ا هه  ار یرها   پهرداجیم. اههم مر هو   ه     این ترکیب مه   در هااکنون     ررا  سقل اتم

 هها      طهور للاياسه  محااهك  ي در شهه      درسوارها  اسرژ  ک  ترکیب Oي  Reها   اتم
 .اسل يردز شلزآ (7)ي (6)

 

 ب

 
 در فاج مهعك  ReO3 ااارار سوارها  اسرژ  ک  .5 شکل

 

 
 

 s ( ار یرا   p ( اریكرا   dال ( ار یرا   Re ارها  اسرژ  لاي  اتمااارار سو .6شکل 
 

 
 

 s ( اریكرا   pال ( ار یرا   Oااارار سوارها  اسرژ  لاي  اتم  .7 شکل
 ب

 

 الف
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سشهان دادز   ReO3 ۀدهنهل  ها  تشههی   ها  مخر   اتممشارکت ار یرا  در این شه  ها
 .رام شلز ااهت  Reاتم  s ها  ار یرا  ( ااارار سوارها  اسرژ ال  6در شه  ) شلز اات.

در  ها   سهوار راهاسل      Reاتهم  sها   اج این شه  ياضح اات ک  مشارکت خهلز ار یرا 
 sهها   خهلز مشارکت ار یرها  ک   حال  در؛ ارکت که  هم در سوار ررفیت دارداات ي مش

( مشههارکت الهه 7( ي ) 6)  اشههل. هه نههین شههه  ههها   درتهه  سههوار ررفیههت مهه   Oاتههم 
هها    ( ياضح اات ک  ار یرا   6دهل. ک  اج شه  ) را سشان م  Oي  Re اتمp ها   ر یرا ا

p  اتمRe  ها   ک  مشارکت ار یرا  مشارکت ساچیا  دارد درحالp   اتهمO    در پهایین سهوار
 ررفیت اات.

 
 چگالی حالت ها :ت

وان  ها آن  ته کنهل ي مه    توجیهع ا هر الهرريسه  در ترکیهب را  یهان مه        ۀها سحوچگال  حالت
ها  مخر   را در ترکیب مشهاهلز سههود. سههودار چگهال      مشارکت ار یرا  ۀچگوسگ  سحو

هها  که  در    در این شه  چگال  حالهت  اات. آملز (8)در شه   ReO3ها  ک    حالت
در سظهر   اخنهوان مكهل    رام شلز اات. اسرژ  فرمه  را  ه  الهررين يلت   -13تا  16 ۀمحليد
 در ااارار سوار  اات. هااین شه   یاسگر مشارکت ار یرا  ود درها  مول ق   .ایميرفر 

 

 
 

 ReO3 ها  ک    را  ااارار سهودار چگال  حالت. 8 شکل

تهر  مهورد  رراه  قهرار داد      ها را    صهور  کامه   ک   روان مشارکت ار یرا   را  این
سشهان دادز    (10(ي)9ها  ) ها  مخر   در شه ها  لاي  مر و     ار یرا چگال  حالت

 .شلز اات
          

 
 

 Reاتم   dي  (اتم  ) ( p ي )ال ( sها   ها  لاي  مر و     ار یرا  چگال  حالت .9 شکل

 

 
 

  O اتم ) (  pي )ال ( sها   ها  لاي  مر و     ار یرا  چگال  حالت .10 شکل
 

وار  ااهت  آس   در  ررا  حالت ها مشاهلز م  شود تأییل   هر مشهاهلا  اهاارار سه    
 داریم.  LDA ي GGA91 ها را در تقریبي ج     توضیح اات ک  ههین سحوز مشارکت

 
 چگالی ابر الکترونی :ث

کنل. چگهال  ا هر الهرريسه  سهوع      چگال  ا ر الهرريس  چگوسگ  سوع ترکیب را مشخص م 
تعیهین کهرد.    توان سوع پیوسل را کنل ک   ا تول     آن م  توجیع  ار را در اطراف اتم معین م 
 عهل    عل  ي دي ها  این ترکیب را  لاسیم سهودارها  ا   را  اینه  سوع پیوسلها   ین اتم

آيردز شهلز   (11) ( رام شهلز ي در شهه   100) ۀصهح چگال  ا ر الهرريس  این ترکیب در

 ج
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 عهل    عل  ي دي ها  این ترکیب را  لاسیم سهودارها  ا   را  اینه  سوع پیوسلها   ین اتم
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را سشان  Re-Oالهررين محااك  شلز یک اصوصیت یوس   را  پیوسلها    ار توجیعاات. 
 اج اات. یهک اسرقها   هار    Oاج   اريرر Re شودک  یون شه  دیلز م  چهاردر هر  دهل. م 
Re    ه O  داردکه   ه  ایهن خ هت ااهت که         يلهودRe  الگرريسگهاتیوتراج Zn  ۀلأاات.میه 

يا یهر   ه    هها    اهاارار ي يیگيه    ک  در ک     اصوصیا   ار لای  مهم اات یوسیییر  تا
هها  شهیهیای      طهور میهرقیم  ه  اصوصهیت پیوسهل     یوسییهیر   ه   .ااارارِ سوار  مرتكط  اشل

 اات. قو  Re-Oیوس  ایجاد شلز  ین  توان يهت پیوسل  ا تول     سرایج م  .يا یر  اات
      

 
 

 در فاج مهعك  ReO3 سهودار چگال  ا رالهرريس   را  ترکیب .11 شکل
 ) (در دي  عل ()ال (در ا   عل 100) ۀدر صهح

 
    گيری نتيجه -4

  در FP-LAPW   هها ااههرهادز اج ري  ReO3در ایههن مقالهه  پارامررههها  اههاارار    ههور  
 ها  مخر   مطالع  ي  رراه  شهلز ااهت.   تا ع  چگال  ي  ا اخها  تقریب ۀچارچو  سظری

دههل که     ها  مخر   در ااارار سوارها  اسرژ  سشهان مه    سرایج حاص  اج مشارکت ار یرا 
اتهم اکیهیگن يلهود دارد ي هه نهین قطهع       pي  Re اتهم  d  هها  ههپوشاس  قو   هین ار یرها   

 اشل.  ها توله     سهودن تراج فرم  تواط سوارها  اسرژ   یاسگر ااصیت ف ا  این ترکیب م 
توان سریجه    م  ملي  حجه  آن  پذیر  حجه  ي هه نین جیاد  ودن مقلار تراکم    مقلار

که   ها    یا هل  یک لیم اخت اات ي    راحر  تغییهر شهه  سهه    3ReOيرفت ک  ترکیب
دههل که  پارامررهها     سرهایج سشهان مه    آمهلز اهاجيار  اهو   دارد.     داهت   سرایج تجر    

 ب

 

Re 
 

Re 

 

آمهلز   ااجيار   هرر   ا سرایج تجر    ه  داهت   GGA96شلز  ا اارهادز اج تقریب  محااك 
هها    هار اتهم   ۀي اطلاخا  مر و   ه  تجایه   مقایی  آملز اج چنین اطلاخا     داتدارد. هم

هها  ري یهلیو  ي   تین  را  اتم-مافین ۀشعاع کر ۀمخر   این ترکیب تأییل   ر اسرخا   هین
  اشنل.اکییگن م 
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