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INVESTIGATION OF THE ELECTRONIC AND MAGNETIC PROPERTIES OF THE ALABANDITE MINERAL
USING DFT AND DFT+U METHODS

Annotation
In this theoretical study, the electronic structure, charge distribution, magnetic moment, and types of chemical bonding present in
the alabandite mineral were investigated using Density Functional Theory (DFT) and the Hubbard-corrected DFT+U method. A
comparative analysis of the DFT and DFT+U methods revealed that a-MnS exhibits antiferromagnetic behavior, with the resulting
magnetic moment - i.e., spontaneous magnetization - equal to 0 uB. The analysis of the Electron Localization Function (ELF)
indicated the presence of both covalent and ionic bonds in the sample.
Key words: DFT, DFT+U, Quantum ESPRESSO, ELF map, electronic structure, magnetic properties, chemical bonding, magnetic
moment.

HCCJIEJOBAHUE SJIEKTPOHHBIX 1 MATHUTHBIX CBOMCTB MAHEPAJIA AJTIGAHJIUTA C
HUCIOJb30BAHUEM METO/IOB DFT U DFT+U
AHHOTanUs

B nmanHoOI TeopeTHIecKoii paboTe ¢ MCTIONB30BaHNEM METOIOB TeopuH (yHKimoHana riotHocTd (DFT — Density Functional Theory) u DFT+U (¢
yueToM rorpaki Xa66apia U) ObUTH U3ydeHBI NIEKTPOHHAS CTPYKTYPa, PACTIPEIICTICHHE 3apsIOB, MATHUTHBII MOMEHT, & TAKKE THITHI XUMUYECKUX
cemelt B MuHepate anadamuH. [Ipu cparennn meronoB DFT u DFTHU Gbuio ycraHOBNeHO, uto o-MnS obmamaer aHTH(EppOMArHATHOM
TIPUPOJION, & Pe3yNBTUPYFOIIMI MarHUTHBI MOMEHT, TO €CTh CIIOHTAHHOE HaMarHm4rBanve, papeH 0 UB. AHami3 QyHKIMH JTOKATM30BAHHBIX
anextpoHoB (ELF) nokazan Haimde kKak KOBaJICHTHBIX, TAK M HOHHBIX CBS3EH B CTPYKTYpE.

KiroueBble cioa: DFT, DFT+U, Quantum ESPRESSO, kapra ELF, anextpoHHas CTpyKTypa, MarHATHBIC CBOMCTBA, XUMUYECKAs CBS3b,
MAarHUTHBII MOMEHT.

ALABANDIT MINERALINING ELEKTRON VA MAGNIT XOSSALARINI DFT VA DFT+U USULLARI ORQALI
TADQIQ QILISH
Annotatsiya

Ushbu nazariy hisoblash va tadgigod ishida alabandit mineralining elektron tuzilishi, zaryadlar tagsimoti, magnit momenti va
namunada amal giladigan kimyoviy bog‘lanish turlari, zichlik funksional nazariyasi DFT (Density Functional Theory) va DFT+U
(Density Functional Theory plus Hubbard U correction) usullari yordamida o‘rganildi. DFT va DFT+U usullarini bir-biriga
nisbatan taggoslash yordamida DOS (DOS - Density of states) hisoblanganda a-MnS antiferromagnit tabiatga egaligi ma’lum bo‘lib
natijaviy magnit momenti ya’ni spontan magnitlanish 0 us ga tengligi aniglandi. Lokallashgan elektronlar funksiyasi (ELF) tahlili
yordamida namunada kovalent va ion bog‘lanishlar mavjudligi kuzatildi.

Kalit so‘zlar: DFT, DFT+U, Quantum ESPRESSO, ELF map, elektron tuzilish, magnit xossa, kimyoviy bog‘lanish, magnit
moment.

Kirish. Alabandit minerali tarkibi o-MnS (marganets(IT) sulfidi) dan iborat bo‘lib, nafaqat tabiiy mineral sifatida, balki
uning elektron va magnit xossalari bilan ham ilmiy jamoatchilikda katta qizigish uyg‘otadi. FexMn;-.S qattiq eritmalarida gigant
magnit qarshilik effektining aniglanishi [1] natijasida ushbu moddalar asosida olingan marganets monosulfidining fizik
xususiyatlarini, jumladan, magnit xossasini tadqiq qilishga bo‘lgan qizigish tobora ortib bormoqda [2]. Marganes(l1) sulfidi - MnS
ning polimorfizmi tufayli, bu mineral polimorfizmni boshqgarish va sintez strategiyalarini ishlab chigish uchun noyob mineral
hisoblanadi [3]. Nanometrik marganes(II) sulfidi juda foydali optik, elektr va magnit xossalarga ega bo‘lib, bu xususiyatlar
nanometrik o‘lcham tartibidagi domenlarda, ya’ni 100 nm dan kichik o‘lchamlarda o‘zgaradi [4].

Mavzuga oid adabiyotlar tahlili. Marganes sulfidi (MnS) p-tipli yarim o‘tkazgich bo‘lib, uchta polimorf fazalari mavjud
va ular a, g, y dan iborat [5]. Ular a-MnS kubik (rock salt) tuzilishida mavjud bo‘lib, barqaror hisoblanadi, # shakli kubik sink
blende tuzilishiga ega va metastabil holatda bo‘ladi, y fazasi esa metastabil geksagonal vyurtsit mineralining kristall strukturasi
tuzilishiga ega. Ikkala f-MnS va y-MnS fazalar yuqori harorat yoki yuqgori bosim ostida metastabil holatdan «-MnS yani, NaCl
tipidagi yoglari markazlashgan kubik (FCC) panjaraga ega bo‘lgan fazaga o‘tishi kuzatilgan [6]. Bunday tipdagi minerallar (MnS)
yorug‘lik chiqaruvchi va optoelektron qurilmalarda, quyosh batareyalari qoplamalarida oynali buffer to‘siq materiallari sifatida,
magnitooptik qurilmalarda va litiy ionli batareyalarida elektrod sifatida qo‘llaniladi [7].

- 426 -



0¢zMU xabarlari Becrnuxk HYY3 ACTA NUUz | FIZIKA | 3/1/1 2025

a-MnS NaCl tipidagi yoglari markazlashgan kubik (FCC) panjaraga ega bo‘lib unda strukturaviy ya’ni polimorf fazaviy
o‘tish (Ts=162+2K) kuzatiladi[8]. Namunada yuz beradigan antiferromagnit—paramagnit ikkinchi tur fazaviy o‘tish esa Tn=150 K
da yuz beradi [9]. Alabandit - MnS mineralining electron tuzilishi va magnit xossalarini olingan tajribaviy natijalar bilan bir gatorda
nazariy hisoblash usullarini ham ishlab chiqish muhimdir. Bunday hisoblash usuliga eng so‘nggi hisoblash usullaridan Density
Functional Theory (DFT) va uning kengaytirilgan versiyasi Density Functional Theory + Hubbard U (DFT+U) usullari tanlab
olindi. Bu hisoblash usuli 1965 yilda nemis fizigi Walter Kohn va uning hamkasbi Lu Jeu Sham tomonidan kashf etilgan bo‘lib,
Kohn-Sham equations DFT bir elektronli tizimlarning energiya va elektron strukturasini hisoblashda muhim rol o‘ynaydi [10,11].
DFT va DFT+U metodlarini qo‘llash orqali a-MnS mineralining elektron strukturasi, zaryadlar tagsimoti va magnit xossalari
(magnit momenti) haqida yanada yetarli ma’lumotlar olish imkonyatiga ega bo‘lish mumkin. Ushbu tadgigod ishida alabandit
minerali a-MnS ni DFT va DFT+U metodlari orqali elektron strukturasi, zaryadlar tagsimoti va magnit xossalari o‘rganilib natijalar
giyosiy tahlil gilinadi.

Tadgigot metodologiyasi va hisoblash parametrlari. Yugorida bayon gilinganidek alabandit minerali a-MnS faza ega
bo‘lib eng barqaror kristall strukturani namoyon giladi. Uning kristall panjara ma’lumotlari (MnS ID:mp-2065 Fm3m) ochiq va
ishonchli manba materialsproject.org [12,13] bazasidan olindi va hisoblash amallarini bajarish jarayonida bevosita ushbu
ma’lumotlardan foydalanildi. DFT va DFT+U hisoblashlari Quantum ESPRESSO dasturida amalga oshirildi [14]. Bu dastur
yordamida alabandit minerali uchun DFT va DFT+U metodlarini qo‘llash jarayonida ikkala holat uchun ham hisoblash
parametrlari bir xil tanlandi fagat DFT+U hisoblashda Hubbart parametri Umn= 4, 5, 6 eV, Us= 0 eV giymatlar kiritildi. K-poit
mesh SCF (Self-Consistent Field) uchun 8x8x8, DOS (Density of States) uchun esa tur zichligi 12x12x12 tanlandi. Marganets
uchun Mn.pbe-spn-kjpaw_psl.1.0.0.UPF, Oltingugurt uchun esa S.pbe-n-kjpaw_psl.1.0.0.UPF psevdopotensiallari qo‘lanildi.

a-MnS ni yanada chuqurroq tahlil gilish magsadida uning elektron zichlikning fazoda tagsimlanishini aniglash uchun ELF
(Electron Localization Function) xaritasi yaratildi. ELF xaritani yaratishda dastlab Quantum ESPRESSO da self-consistent field
(SCF) hisoblashi bajarildi va yaratilgan MnS.cube ELF xaritasi Vesta dasturida [15, 16] simmulyatsiya gilindi.

Natijalar va ularning muhokamasi. DOS tahlili. 1-rasmda a-MnS ning DFT va DFT+U usullari bo‘yicha hisoblangan
elektronlarning holat zichliklari (DOS) grafigi keltirilgan. DFT natijalari Fermi energiyasi atrofida (0 eV da) elektronlarning holat

1-rasm. Alabandit (a-MnS) mineralining elektronlar holat zichliklari (DOS) DFT-(a), DFT+U-(b) ning energiyadan bog‘lanish
grafigi.

DFT+U natijalari (rasm-1 b.) ni tahlil qilish shuni ko‘rsatdiki, marganets sulfidning Fermi energiyasi atrofida kichik
energtik bo‘shliq (band gap) hosil bo‘lib bu esa o‘z navbatida namunada yarimo‘tkazgichlik tabiatining mavjudligidan dalolat
bermoqda. DFT+U usulidagi Hubbard (U) modeli Mn atomlarining 3d-qobig‘ida joylashgan elektronlarning o‘troglashish
darajasini oshiradi natijada tagiqlangan zona kengligi hosil bo‘ladi. DFT natijalariga ko‘ra Mn1 va Mn2 atomlari individual holatlari
uchun spin-up (spini yuqoriga yo‘nalgan holat) va spin-down (spini pastga yo ‘nalgan holat) komponentlari assimetrik bo‘lib (rasm-
1 a), bu esa 0‘z navbatida marganets atomida magnit moment mavjudligini ko‘rsatadi. Shuningdek Mn1 atomining spin-up magnit
mometiga miqdor jihatdan teng ammo yo‘nalishi bo‘yicha esa qarama-qarshi bo‘lgan Mn2 atomining magnit mometlari bir birini
to‘la kompensatsiya qilib antiferromagnit tartiblanishni hosil qilmoqda. DFT+U natijalari biroz fargli bo‘lib spin-up va spin-down
komponentlari orasidagi farg ortib Mn atomlarining magnit momentini gisman oshishiga olib keldi. 1-jadvalda alabandit (a-MnS)
mineralining DFT va DFT+U hisoblash natijalariga ko‘ra magnit xossalari va elektron zaryadi qiymatlari keltrilgan.
Elektronlarning zaryad (Charge) tagsimoti Mn atomlari uchun DFT da 13.1625 e ga teng. DFT+U hisoblash natijalarida esa bu
giymat 13.1100-13.1101 e gacha kamayadi. Bu shundan dalolat beradiki, DFT+U usuli Mn atomlarining 3d-gobiglaridagi
elektronlarni kuchliroq lokallashtirib, elektronlarni yanada anigroq tagsimlanishiga olib keladi. Marganets atomlari uchun magnit
moment DFT usulida +4.1117 - 4.1118 us va DFT+U usulida esa +4.4320 - 4.4321 us qiymatlarga ega. Oltingugurt atomlari juda
kichik magnit momentga ega (DFT: £0.0587, DFT+U: +£0.0389 us). Bu 0‘z navbatida oltingugurt atomlarining magnitlanish
jarayonida deyarli ishtirok etmasligini ko‘rsatadi.

1-jadval
DFT DFT+U
Zaryad (€) . ) - — ‘Atom birligiga to'gti | Umumi
Atom Atom birligiga to‘g'ri keluvchi Un;]umly I}’\a?lnltlanlsh Keluvchi s magnit magnitl;/nish Bohr
DFT DFT+U magnit moment (ug) Bohr mag/ce moment (i5) mag/cell
Mnl 13.1624 13.1097 4.1117 4.4320
Mnl 13.1625 13.1101 4.1118 4.4321
Mn2 13.1625 13.1100 -4.1118 -4.4321
Mn2 13.1625 13.1100 -4.1118 0.00 -4.4321 0.00
S 4.5858 4.6476 -0.0587 -0.0389
S 4.5858 4.6476 -0.0587 -0.0389
S 4.5858 4.6476 0.0588 0.0389
S 4.5858 4.6476 0.0587 0.0389

Zona strukturasi (Band structure). Alabandit mineralining magnit va electron tabiatini tushunish uchun elektron zona
strukturasi hisoblab chigildi. 2-rasmda DFT natijalarining "spin up" va "spin down" holatlari alohida tasvirlangan. Har ikkala
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holatida Fermi energiya sathi bilan kesishmogda. Bundan o-MnS metall tabiatga ega ekanligi kelib chigadi ammo tadgiqodlar uni
yarim o‘tkazgich ekanligini tasdiglaydi [17]. DFT odatiy holatda Mn 3d- elektronlarining kuchli korelyasiyasini yetarli darajada
hisobga olmaganligi sababli o‘Ichash aniqligi juda kichik bo‘lib chiqdi.

DFT+U hisoblashda zona tuzilishi o‘zgarishga uchrab zonalar oralig‘i oshib tagiqlangan zona vujudga keladi (2-rasm).
Hubbart U parametrining kiritilishi (DFT+U) Mn 3d-qobiq elektrtonlari uchun elektron-lokallashish darajasini oshirib Eg hosil
bo‘lishining asosiy sabablardan biri sifatida keltrish mumkin. DFT+U natijasi DFT ga nishatan a-MnS ning yarim o‘tkazgich va
magnit xossalarini aniqroq aks ettirishi ma’lum bo‘ldi.

Jadval 2.
Hisoblash usuli Eg (eV) Magnit turi Material turi
DFT OeV antiferromagnit metal
U=4eV ~0.62 eV
DFT+U U=5eV ~0.65 eV antiferromagnit yarim o‘tkazgich
U=6eV ~0.67 eV
DFT (Monolayer MnS) 0ev [17] antiferromagnit Metal
DFT+U (Monolayer MnS) 0.68 eV [17] antiferromagnit yarim o‘tkazgich
SN N\ DR3¢ g\
:l‘. . .‘“\"‘:/}‘\' - = .‘\—':/"’“ g ;- :\"‘/’/)_\( - -
= L2 e
PSR ~— s i ~. ~ <

2-rasm. Alabanditning energitik zona strukturasi (DFT), (DFT+U).
2-jadvalga ko‘ra DFT+U hisoblashlarida kubik a-MnS (B1) uchun Eg = 0.67 eV giymati olindi, agar bu giymatni bir
gatlamli MnS minerali uchun DFT+U usuli yordamida oligan qiymatiga solishtradigan bo‘lsak Y.Z.Abdullahining tadgiqod ishida
Eq=0.68 eV [17] ga tengligi bizning tadgiqod ishimizning ishonchliligini tasdiglaydi.
ELF tahlil. DFT+U usulida hisoblangan ELF xarita marganets va oltingugurt atomlari o‘rtasida elektronlar seyrak
joylashganligini kurish mumin Bu esa atomlar o‘rtasida ion bog‘lanish xarakterini namoyon qiladi 3-rasm.

3-rasm. Alabandit (a-MnS) mineralining ELF xaritasi (DFT+U).

Xulosa.

Alabandit mineralining elektron va strukturaviy xossalarini zichlik funksional nazariyasi DFT va DFT+U yondashuvlari
asosida tadqiq gilish orgali muhim ilmiy natijalarg olindi. Ikkala holatda ham alabandit mineralining magnit tabiati bir xil
antiferromagnitni ko‘rsatdi, atom magnit momenti esa bir biriga yaqin ammo uning elektron o‘tkazuvchanlik tabiatini aniqlashda
bir biridan keskin farq qilishi ma’lum bo‘ldi. DFT natijalari o‘rganilgan namuna uchun Eq=0 eV bo‘lib, metall tabiatga ega
ekanligini ko‘rsatdi. DFT+U esa Eq=0.62-0.67 eV qiymatga egaligini kursatib yarimo‘tkazgich xususiyatlarini namoyon qildi.
Demak a-MnS strukturasi uchun DFT+U usuliling DFT ga nisbatan aniqligi yuqoriligi namoyon bo‘1di.

a-MnS ning ELF (Electron Localization Function) xaritalariga ko‘ra Mn va S atomlari orasida ion bog‘lanish dominantlik
qilishi anglandi.
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