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Density Functional Theory 43Gsl 4 4, 3 4-1 |

A Lo 13 5 ¢ W el S W 5 Leboad (S0 Y o (8 <l SV of e A0S 4 )l o 58
S b iy IV ) DAl (g2 8 a5 IV gn a0 (gl (ol 08 Y Cam 5]
Lo 138 5 anall (e peaie (A (5 58IV 3 ga g Jladal ol e (Sap le 25 (A58 Alas) (o lea

) on s e Clalall 3y le 1927 e (DIFT) AL Al g kil Gl 5 Al s sl
AL Al g by I Guladadl ) &8 o Wil o)Al [6¢7] (Thomas and Fermi
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[8] 19644c «(Hohenberg and Kohn) ¢ sS s ¢ luia s 4y ki -

le Jasis la o S mia a8 38 [9] 19656« (Kohn —Sham equations) oLs 5 (s S &Y alaa -
 DFT ki 3 gienlissl1998

Theorems of Hohenberg and Kohn ¢# sS g § a8 -5-1]

iy Lea 55 o3 0ty S0 o) e (Lo ARSI A2 A5 gl ) G 58 ¢ b Bl s
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L10¢1]p(r) i yiSIY) A8 s 5 43ty 58 (4 53Y)

E=E(p)=(¥|H|¥)

19



DFT 48uist) aulia 4y a3 s A Juadl)

Clapnall Lol A Z8ES o o) aall Jaed ) EGSH o Gl L 3 - 4000 4, el
g SIYT AT A o Al AW Gaibiad JS 5 canally
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L10] il e Jeldll ) gaS 5 48 adl d8lhall (S V 5T Cas
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A4y Hhall 028 35 5 oa JA O 5aS Al Lgin Lad Ale laiall i g yiSTY) (e Alaad 40 48U 5 445 yiSIY)
las Ulisa il a A G5aS 29 52 L Lo Ao liial) il g ySIY) dlaa Al Jysais S8 e
> O 5aSl Jladll ¢ a8l aialy Jlad (g 508 (8 & jati ll 5 Lgin Lagd Aleliia ye i g i)
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p(®) =X, 0:()0; () (10-11)
FIKS pldi-cn S i silaled A8l I ga & () S

Hys®; = (To + Vi + Ve + Vexe)0; = £:0; (11-11)
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53Ul ga ;N1 juabiall ol Y Caleall (5 5a3 Al AakaitV) Aadlaal Lulisl Ao guin s il 585 a0
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Go(APW) 331 3all & gineal) da sall 48 )k [2] 1937 & b sl - )
O Tase Je 48 Hhall sda aaiat casd g o5 iK1V jain g pd Aaladd Ja dlag) Jal
Lt 81 5il) i yuat it (Alill il g 5iSIN1) 50 g3l (p Ay 5l s 5 SiSIY)
[3] 5l i s iSIV) (Jia o pai Linad Bauead) 0l 5 iSTY)

3] (L1 Sl pidaial Bas o) Aol ans Tagall 13g) W g

3] MT OseS :(L011) s

27



FP-LAPW L 53 3all g 43 gicwal) ) sa¥) 48y yha s G Juadl

Ledant g Jabi W1 Bt g SII 5 &) (g IS i s | Alaiall -
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[3] 3580 dala ¢Sl Jiny W ()
:(LAPW) Libad 321 jall & giesal) A gall 48y 500 -2
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AbstracT

The objective of this memorandum is to study the spinel chalcogenides compounds with the general formula MgX2Se4
(X=Er, Tm), known as spinel chalcogenides family, which have gained interest due to their potential in applications such
as solar energy cells, optical stimulation, sensing, and batteries. We have investigated the structural, electronic, magnetic,
and optical properties of both compounds, MgEr2Se4 and MgTm2Se4. We utilized the full potential linearized
augmented plane wave (FP-LAPW) method within the Wien2k program. These calculations were performed within the
framework of density functional theory (DFT) using the mBJ-GGA and GGA approximations. The study of structural
properties revealed that both compounds adopt a face-centered cubic structure similar to regular spinel crystals. The
obtained lattice constant values (a0) were very close to the previous experimental values. Furthermore, the results of
electronic property calculations indicated that the studied materials, when crystallized in the cubic system, belong to the
family of semiconductor materials due to the presence of a direct energy band gap between the highest valence band and
the lowest conduction band, located at the Brillouin zone symmetry point. However, we observed a difference in the
band gap value (bandgap energy) between the spin-up and spin-down states. This difference is known as spin
polarization, which aims to reduce the band gap value of semiconductors, thereby increasing electrical conductivity. This
characteristic is provided by rare earth compounds. Additionally, the study included the total density of states (DOS) and
partial density of states (PDOS) for both compounds. It revealed that the f states of spin-down electrons for Er in
MgEr2Se4 and Tm in MgTm2Se4 compounds play a significant role in the difference in the band gap values. As for the
magnetic properties, both compounds, MgEr2Se4 and MgTm2Se4, exhibit magnetic structures in their normal states, and
their magnetic moments largely agree with the previous experimental values. Regarding the optical results, each
compound exhibits unique and distinct optical properties that can be utilized based on specific purposes. Finally, due to
the limited scientific studies in this field, some of the obtained values are in agreement with experimental results, while
others lack corresponding studies. Therefore, this work serves as a reference for promising future studies.

Keywords: spinel chalcogenides, DFT, mBJ-GGA approximation, GGA, Full potential-linearized augmented plane
wave (FP-LAPW), Band gap, Total density of states (DOS), Partial density of states (PDOS)
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Résumé:

L'objectif de cette note est d'étudier les composés spinelles chalcogénures ayant la formule générale MgX2Se4 (X=Er,
Tm), connus sous le nom de famille des chalcogénures de spinelle, qui suscitent un intérét en raison de leurs applications
potentielles dans les cellules solaires, la stimulation optique, la détection et les batteries. Nous avons examiné les
propriétés structurales, électroniques, magnétiques et optiques des deux composés, MgEr2Se4 et MgTm2Se4. Nous
avons utilisé la méthode de plan d'onde linéarisée augmentée a potentiel complet (FP-LAPW) dans le programme
Wien2k. Ces calculs ont été effectués dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) en utilisant les
approximations mBJ-GGA et GGA. L'étude des propriétés structurales a révélé que les deux composés adoptent une
structure cubique a faces centrées similaire a celle des cristaux de spinelle réguliers. Les valeurs des constantes de réseau
obtenues (a0) étaient trés proches des valeurs expérimentales précédentes. De plus, les résultats des calculs des
propriétés électroniques ont indiqué que les matériaux étudiés, lorsqu'ils sont cristallisés dans le systéme cubique,
appartiennent a la famille des matériaux semi-conducteurs en raison de la présence d'une bande interdite d'énergie
directe entre la bande de valence la plus élevée et la bande de conduction la plus basse, située au point de symétrie de la
zone de Brillouin. Cependant, nous avons observé une différence de valeur de la bande interdite (énergie de la bande
interdite) entre les états de spin vers le haut et les états de spin vers le bas. Cette différence est appelée polarisation de
spin, qui vise a réduire la valeur de la bande interdite des semi-conducteurs, augmentant ainsi la conductivité électrique.
Cette caractéristique est fournie par les composeés des terres rares. De plus, I'étude a inclus la densité d'états totale (DOS)
et la densité d'états partielle (PDOS) pour les deux composés. Elle a révélé que les états f des électrons de spin vers le
bas pour Er dans MgEr2Se4 et Tm dans MgTm2Se4 jouent un réle important dans la différence des valeurs de la bande
interdite. En ce qui concerne les propriétés magnétiques, les deux composés, MgEr2Se4 et MgTm2Se4, présentent des
structures magnétiques dans leurs états normaux, et leurs moments magnétiques correspondent largement aux valeurs
expérimentales précédentes. En ce qui concerne les résultats optiques, chaque composé présente des propriétés optiques
uniques et distinctes pouvant étre utilisées en fonction des besoins spécifiques. Enfin, en raison du nombre limité
d'études scientifiques dans ce domaine, certaines des valeurs obtenues concordent avec les reésultats expérimentaux,
tandis que d'autres manquent d'études correspondantes. Par conséquent, ce travail sert de référence pour de futures
études prometteuses.

Mots-clés : spinelles chalcogénides, théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), approximation mBJ-GGA, GGA,
onde plane augmentée linéarisée en potentiel total (FP-LAPW), bande interdite, densité d'états (DOS), densité partielle
d'états (PDOS)
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