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d¬^�� ºËZ]�]���Ä¯�Ö�Zb��½ZÀq�½MÕY�§Y�d�uÁ�Ö°Ë�Ze���]Ze Z»��]��Â³ �ÕY�]��ÌyZf���ÃY��Á�|¿Y{�³�¾�Á�
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�]�[�¬»�½Z´f��§ |ÀÅ{�ÖÅYÂ³�½M��c�Ìu�Ã{�a�Y��½Z³|Ë{�Ä¯��Á��½M��{�Ä¯�½ZÀr¿M�Ö�Zb��Á�|¼u� ,{�Ì³�Á�§�
ÖÀ�Á��½Y|]� Z»�½Z³|Ë{ ÄÌ��ÖÅÁ�³�Ä¯��Á��½M��{�Á�{�Ì³�ÕÁ�� ,|¿Â��ÕÁ�|Ìb��Z»ºË{�³�� ��Ö�Zb��Á�|¼u
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®Ë� Ö»�Ã|À�]�d¼ ¿�,ºË{�¯�ÁY��Å{�ºÅ�Z] Z»�ªu��{�ÁY�½Z�uY�Á�Â°Ì¿�Z»�Ä] ��]��»�¯�Á�¶�§�Á�¶Ì¸m

Ö»�|À»Y�¯�,{Â]�µÂ^«��{�ÁY��Á��Ä¯ {Â]�¾ÌÀq�Ä¿�½ZÌÀÌ�Ìa�Ä]Âe���{Â]�½Z¼¿YÂe�Á�[Ze��Y��eY�§�Äq��Å��Y� Y��Z»
¥Z »� Á�d�Y{ Z¼�Y�Ä]��m�Á�{Â»�¨¿�¦Ì¸°e�½Z¼¿YÂe�Ã�Y|¿Y�Ä]��mÁ�¶Æ��µ ®Ë�pÌÅ�Ze,d�Y|¿�YÁ�½Z¼¿Z�M ��Y

|¿Z¼¿�Öfnu�Á�Õ�~��Y��Z»��½M,|]Ze�]��¿Z»�§��Y����Z»��Y�Ä¯��Ä]�Ä¯�½M�Á�|�¯�cÁZ¬��Ä]���Z¯� �ÁY�ÃZ³�{
,|À¯�ÕÁ��kZe |Æ¿�����]�c{Z ���u,Y��ÕY|y��Zb��Á�|¼�[�¬»�Ä¯�½Z��½Y|]�Á��¿Z´f��§�¾Ë�e Ö»Y�³��¾Ë�e

Ã{Âf��Á��¿Z³|Ë�§M�¾Ë�e ËZf�Ö»��¿Z³|À�|ÀËZf�.�,�´Ë{�|¼u��Å��Y��e�]�Õ|¼u���Y�Z»��Z³{�Á�a�Ä¯�½Z��½M
½Z³|Ë�§M�Ä¼Å� d�Y��e�]�{Ây��uÁ�Äf�~³��{�½Z³|À]��´Ë{��]�Á�Z»��]�Ä¯�Öf¼ ¿��Å�ÕZm�Ä]�Y��ÁY�{Z]�|¼ �Ã|¿�

,{�Y{� {Ây�Ä] Ö]� º¸�� �{� Ä¯� ZÅ�Ìq� Ä¼Å� �Z¼��|Àq� Á� |nÀ³� ÁY� ÕZÆf¿Y ,�ËZÆf¼ ¿� �]Y�]�Ö]� Õ|¼u�M�Á� �Z£
Ö]�¹Zn¿Y ,�ÌyZf����Á��Ze�Á�Õ|¼u� {Â^¿��¿ZËZa�Á�|ËZÌ¿��{��Z¼��Ä]��]Z�u�Á�|�ZÀ�¿�Õ��»�Á�Õ|u�Ä¯ Á 

|¸�´¿� �{��¿Z»���Á�|¿Z��� ÁY��ËZ�z]� Á�Õ�Y{�^¿Z»�§� Ä]� Y�� Z»� Ä¯�Õ|¼u Õ{ÂÀ�y�\^�� Y���Y �Á� {{�³
Ä]�{Â]�ÖÅY��Á�|�Z]�Ä¸Ì�Á�Y��ÁY����»M� [Y~���Y�{Â]�ÖÅZ´ÅZÀa�ÁY�d�Æ]Ö�ËZ�M�Á�ÁY� �Á�ÁY�º�y��Y�{Â]

{Â]�Õ�ÁZË ªu�ÕY{Y��]�{Â]�Õ{|»�Á�ÁY�dÌ� »��Y�{Â]�Ö ¿Z»�Á�ÁY�d�Z���] ¦Ì·Z°e�Á� ÁY����{�Y��Z»�Ä¯�Õ|¼u
Ã�»��Ä]�Á�|À¯�YÁ�»Z¯��|À¼e{Z ��½Zf�Á{�½ZÌ»� Ä¯�½Z¿M Ã|Ì���c{ZÆ���Â§�Ä]��¿ZÀ¼�{��Ì�¼��Ä]�{�ÁM�{�|¿Y��

Ö·Á�Ä¿Y� |Ì¼u���
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�Ä�Ây�®Ë�É�Y|¿Y�ÃY��Z]�s���¾ËY�ÉY�mY��f�Ô¯����´��Y{�a�Ä���Y�¶°�f»�ÊeZ^�Zv»�¹ÂÌfÀa��¾ËY�Ä¯�,|���Z£M�

�ÃY�¼Å�Ä]�½M�ÉZÅ�Ä^Àm��Y�Êy�]�Á�{Y{��Z�fyY�{Ây�Ä]�Y��s���ÉY�mY�c|»�¶¯��Y�ÃZ»��ZÆq�{Á|u�Ê¿Z»���»Y
�µZ���{�½Y�ËY�d À��Á�º¸��ÃZ´�¿Y{��{�\Ìe�e�Ä]�Ê��Â»M�ÃZ³�Z³�Á{�Ê��s���Ê¼¸��ÉZÅ�Ä^Àm�����Á�Ìa�

�½Y�ËY�®Ë�Ì§�¾¼n¿Y�cÂ�{(PSI)��ÃZ´�¿Y{��{�Á��µZ���{�½ZÆ¨�Y�Êf À�����[ZÀm��YÂ³��]�{Zf�Y�cÂ�{�Á�Ìa
|��ÄËY�Y�¾Ì^�Zz»�Ä]�Ã{Y��^¯Y�É{ZÅ��f¯{�ÉZ«M���µZ��µZ´q�Ã{Z»��¿Y�¨À¯��{�s���¾ËY�lËZf¿��Y�Êy�]�����Á�

�ÉZÆ·Z���ÅÁ�a�Ê·YÂf»�Äf¨Å�Ä��¾ÌÀr¼Å�����,�����Á�����|¿|��ÄËY�Y����Ê¼¸��ÉZÅ{�ÁZf�{��Y��´Ë{�Ê°Ë
ÅÁ�a�s���¾ËY�Z°Ë�»M�®Ë�Ì§�¾¼n¿Y�cÔn»��Y�Ê°Ë��{�Ê�(APS)¹Z¿�Ä]��Physical Review B�µZ���{�

����d�Y�Ã|Ì���_Zq�Ä]�É{ÔÌ»�� 

Workshop: 
1) S. Jalali Asadabadi, WIEN2k workshop (invited speaker to present a workshop on WIEN2k 
code), Seventh conference of condensed matter physics, University of Science and Technology, 
Tehran, Iran (2004).  
2) S. Jalali Asadabadi, A preliminary introduction to WIEN2k code, Advanced workshop of 
WIEN2k code, Isfahan University of Technology, Isfahan, Iran (2006).  
3) S. Jalali Asadabadi, Brand new topics in WIEN2k code (I), Advanced workshop of WIEN2k 
code, Isfahan University of Technology, Isfahan, Iran (2006). 
4) S. Jalali Asadabadi, Brand new topics in WIEN2k code (II), Advanced workshop of WIEN2k 
code, Isfahan University of Technology, Isfahan, Iran (2006). 

Research Week: 
5) S. Jalali Asadabadi, Electronic properties of CeIn3, Seventh research week, University of 
Isfahan, 11-17 December (2004). 
6) S. Jalali Asadabadi, Properties predictions of solid states Ce-based compounds within ab initio 
calculations, Eight research week, University of Isfahan, 10-16 December (2005). 
7) S. Jalali Asadabadi, Electric-field gradients in CeIn3, Ninth research week, University of 
Isfahan, Winter (2006). 

Conference: 
8) S. Jalali Asadabadi, Electric Field Gradients within first principles of quantum mechanics 
calculations in CeIn3 , Seventh conference of condensed matter physics, University of Science 
and Technology, Tehran, Iran (2004). 

American Physical Society (APS) ISI-Paper 

9) S. Jalali Asadabadi, Electronic structure and electric-field gradient analysis in CeIn3, Phys. 
Rev. B 75, 205130 (2007). 
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³�Ê°Ë�f°·Y�½Y|Ì»�ÉZÆ¿ZË{Y�(EFG’s)�\Ì¯�e�3CeIn�q�Ã{Z»�®Ë�½YÂÀ��Ä]�Ä°^���Z¬¿��{�Á|À¯�µZ´In�Á�Ce�

|¿Y�Ã|��Ä^�Zv»��Ze�ÄË��¿�ÉZÀ^»��]�cZ^�Zv»]��Á��½{�]�Z°]�Z]�Ê·Z´q�Ê ¶»Z¯�¶Ì�¿Zfa��Äf§ZË{Â^Æ]�dze�kYÂ»Y
�Ê �Â»�ÉZÆ·ZfÌ]�ÁY�ÃÁÔ ](FP-APW+lo)Á��Äf§ZË�ºÌ¼ e�\Ì��\Ë�¬e��Y�Ã{Z¨f�Y�(GGA)Ê·{Z^e�Ê ]Ze�ÉY�]�±
��{�Á�[ZÌ£��{�Ê´f�^¼Åu^�«��Â�¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m�Á�ÊÀÌb�Y��±��Y|»�(SOC)��ÉZÆf·Zu�¾f§�³���¿��{�Z]

�\Ì¯�e�ÉY�]�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za�Á�Ê�Ì�ZÀ¤»� ,Ê�Ì�ZÀ¤»��Ì£3CeIn|¿Y� Ã|��¹Zn¿Y���ÉZÆfË{Á|v»�{Â^Æ]��Â�À»�Ä]��
GGAÉZÆf·Zu�Ã|Ë�´ËZm�d Ì^��Z]��Zf§��ÃÂv¿��{��4f��À°¼Å�]�LDA+U��Zv·�cZ^�Zv»��{�d�Y�Ã|���lËZf¿�

��´Ë{�É��¿�cZ^�Zv»�Á�Ê]�ne�ÉZÅ�Ã{Y{�Z]�ÉZÆ¿Á�f°·Y�Z]�ZÆ¿M��{�Ä¯4f�YÂ¿�ÉZÆ¿Á�f°·Y�½Âr¼Å����Zf§���Ä¿Â³
d�Y�Ã|�|¿Y�Ã|��Ä�ËZ¬»���cZ^�Zv»�lËZf¿�Ä¯�|Å{�Ê»�½Z�¿�Ã|��¹Zn¿Y�Ä�ËZ¬»�GGA+U�ÉZÆ¿Z¼»�µZ¼�Y�Z]�Z»�
�Ê�Ì�ZÀ¤»4f Ce�ÀÌq�Z]�Ê�Ì�ZÀ¤»�Á�§{Za��Â��Ä]��ÊÀÌb�Y�� �np�dÆm��{�(111)��Ä]�ne�Z]|¿�e�Z³�Z����ÄË�ne

�ÉZÆ¼Æ�� �Y� ¾ÌÀr¼Å� Á� ��ZÀf»� Ê»�§�ÉZÅ�Y�e� �{�cÓZu�Ê·Z´q� �Y� Z»� ¶Ì¸ve� Álm��½Y|Ì»�ÉZÆ¿ZË{Y�³� Ä¿Â³
�Ã|��Ä^�Zv»��Y|¬»�Ä¯�|À¯�Ê»�ÊÀÌ]��Ìa�Ê°Ë�f°·YEFG��ZÅ�\Ìe�e�Ä]��{In�Á�Ce�Y�iZf»�Ã|¼���Â��Ä]���]YÂe�

�ÉZÆf·Zu�½�Z¬e�¹|�In-5p�Á�Ce-4f|À�Z]���Ä�]Y��®Ë�¾ÌÀr¼Å�Z»�Ê°Ë�f°·Y�½Y|Ì»�ÉZÆ¿ZË{Y�³�¶Ì¸ve�Á�ÄË�ne�
�Ê»�§�t����{�cÓZu�Ê·Z´q�Á�Ê°Ë�f°·Y�½Y|Ì»�ÉZÆ¿ZË{Y�³�Ê¸�Y�Ä¨·Â»�¾Ì]�Ê�y�Z^Ë�¬e� �)E(DOS F�½Z�¿�Y��
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µÁY�¶//�§� �
��¿�ÄÀÌ�ÌaªÌ¬ve�Ê]�ne�Á�É��

Ê�Z�u�Ê°Ë�Ì§�ÉZÆfÌ¼¯� �Ë��©Â§�ÉZÆ�À°¼Å�],�Ê°Ë�f°·Y� ½Y|Ì»�ÉZÆ¿ZË{Y�³� ½Âr¼Å�(EFG’s)�ÉZÆ¿Y|Ì»� Á�
� Ê�Ì�ZÀ¤»� �Ë�� ©Â§(HFF’s),�� Y�� Ê]�ne� Ä ·Z�»� �Â�À»� Ä]@�� >� É��¿� Á����� �\Ì¯�e� Ê¿Á�f°·Y� �ZfyZ��

3CeIn,»�Ä«Ô��{�Â»�ÃZ´f�{�®Ë�½YÂÀ��Ä]��¶°�f�ÉZÆ¿Á�f°·Y��Y4f�Ä]�� ,Äf�^¼Å�ÉÂ«��Â��Ê»��Y�«��ZÌfyY��{
|ÀÅ{�\Ì¯�e�3CeIn� �ZfyZ�� �{� ½|�� �Â¸^f»� Z]�3AuCu�Á��¾f�Y{� Ä°^��d]Zic��
���� �Z�§� �{��®Ë� �¨�

�ÃZ´f�{�Ê �Â»�½Z¼»��Ì�ZÀ¤»Á�§�{Za(LMAF)�Ê¿ÂÌ»�§��¾Ì´À�(HF)��ÉZ»{�Z]�Ê^ °»�¶Ì¿10.1 K½Z¼»�Á��
Ê�Ì�ZÀ¤»�B 4.0 P|Å{�Ê»�¶Ì°�e�Y��|Å{�Ê»�½Z�¿�{Ây��Y�É{ZË��ÉÁ|À¯�d»ÁZ¬»�Ä¯�������Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÆ¿Z¼»�

{Za��Â��Ä]�ºË���Ì�ZÀ¤»Á�§���Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§�cZv¨��Ê´ËZ�¼Å��{(111)|ÀÀ¯�Ê»�É�Ì³�dÆm����\Ì¯�e�¾ËY
�,Á|À¯�µZ´q3CeIn�,Ây�Ê°Ë�Ì§��Y�Á�ÊÀÌ]��Ìa�¶]Z«�Ì£^·Zm�Ì£�ÊËZ¿Z���]Y�|À¿Z»�Ê¥�Z f»�ÉZ»{��Ë��200 

mKÊ¿Y�v]� �Z�§� Ê°Ë{�¿� �{�GPa 7.25.2PC �|�|À¯�Ê»� ¶Ì»� �¨��d¼�� Ä]� ¶Ì¿� ÉZ»{� ½M� �{� Ä¯�ÊËZm� � �0Tlim NPP c
 ���Y�|Å{�Ê»�½Z�¿�{Ây��Y������

¾Ì´À��Ê¿ÂÌ»�§�\Ì¯�e�¾ËY�½Â³Z¿Â³��YÂy�ÉY�]�Ê¿ZÆm�µÁ|m�®Ë�ÄËY�Y��{���]�{ÂmÂ»�ÉZÆfË{Á|v»�Ä]Z�»�
�Ê¼eY�ÉZÆ�Z ��Ê¿ÂË���Ä¯�{Â��Ê»�Ê�Z¿�dÌ «YÁ�¾ËY��Y�,É�Â¸]��Ìv»�Á��ËY����Y�¶¬f�»�,Ê]ÁZÀe�µÁ|m���ZÀ�

�ÉZÆf·Zu�Ä]�¾Ì »�Ê³|Ë�´ËZm�®Ë�|¿YÂe�Ê¼¿�¾ÌÀr¼Å���]4f�d^�¿�,\Ì¯�e�Ä]�Ã|��µZ¼�Y��ËY����Y�¶¬f�»�,
|Å{��YÂy�� {Ây� Ä]� Y�� É{ZË�� cZ�uÔ»� Ä¯� ,\Ì¯�e� ¾ËY� ½Â³Z¿Â³��½Y�Ì»� Ä]� |¿YÂe� Ê»� ,d�Y� Ã{�¯� \¸m

�ÉZÆ¿Á�f°·Y�Ê³|Ë�´ËZm4f�cÓZu�Ê·Z´q�½Z°»�ÊÀ Ë�,½M�4f�(4f-DOS)��|Ë�^ÌÅ�½Y�Ì»�Ä¯�Ê»�§��Y�e�Ä]�d^�¿
�Ã|Ë�´ËZm�ÉZÅ�YÂ¿�¾Ì]�½|�4f{Â���Â]�»�,|Å{�Ê»�½Z�¿� Y��dËY|Å�Á�� ��dÌ¼¯EFGZ�u��ZÌ�]��¹|��Ä]��

Ã�¤»�ÉZÆ¿Á�f°·Y��Z]��Ë�Âe�½�Z¬e�����dÌ§���ÉZÆ¿Á�f°·Y��Z]��Ë�Âe�½�Z¬e�¹|��Ä]�¾ÌÀr¼Å�Á�����Ä]�ÄnÌf¿��{�Á�,
|�Z]�Ê»� ,dÌ§���ÉZÆ¿Á�f°·Y�Ê¿Á�f°·Y��ZfyZ�� ��¾ËY�]ZÀ]EFG�Ã�Y|¿Y�ÉY�]� Z¿YÂe�Ä¿Z¼Ìa�®Ë�½YÂÀ��Ä]�|¿YÂe�Ê»�



  

Ã{Z¨f�Y�{�Â»�Ã|��{ZË�Ê³|Ë�´ËZm�½Y�Ì»�É�Ì³{�Ì³��Y�«��k�����Á������Ê´Ë�´ËZm�|u��{�Ê³�Ze�Ä]��¿Y�Z°¼Å�Á
�Z]�¶»Z¯¾f�Y{�]Y��µZfÌ]�Á4f�ÉZÆ¿Á�f°·Y�½{�¯��Â^v»��b��Á�dÌ§���ÄÌuZ¿��Y�µZfÌ]�ÁY�¾ËY�ÄÌuZ¿�½Á�{�Ä]�

¶»Z¯�¶Ì�¿Zfa��Á���Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�Ã�¤»��Ã|��Ê�y�Äf§ZË�{Â^Æ]�kYÂ»Y(FP-LAPW)�\Ì¯�e�ÉY�]�Y��Ê»�§�sÂ���
3CeIn���Y�¶¬f�»|¿Y�Ã{�¯�Ä^�Zv»�½M�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§�{Za�º�¿��Ê»�§�sÂ���Z]�É��¿�lËZf¿�Ä�ËZ¬»�ªË����Y�½Z�ËY�

Á{�ÉY�ÄËÁY��Ê´f�^¼Å�ÉZÆË�Ì³�Ã�Y|¿Y��Y�¶�Zu�Ê]�ne��½Á�fË�Âa�É{Â]Z¿��]Ze�É| ](2D-ACAR)�¾ËY�{Ây�
³|Ë�´ËZm�Ê³�ËÁ� ½{Y{�d^�¿� Ä¯� |¿{�¯���Y�³� Y��dÌ «YÁ� ¶»Z¯� Ê�ºeY�Ä¿Â³� ��ÉZÆ¿Á�f°·Y� Ä]f�\Ì¯�e� �{�

CeIn3�Ä]��Y�Ã|��Z¬·Y�dË{Á|v»��Y�Ê�Z¿�Ê�Ì�ZÀ¤»��Ì£��Z§�¾f§�³���¿��{�Z]�,ÊÀÌb�Y�Ê³|Ì^�«�Ä¿Â³��Å�½Á|]�
�Z]� Ã�¤»��Á��½{�]� �Z¯���������ºÆ��Ä¯�É�Â��Ä]�|Å{�Ê»�d�{�Ä]� Y�� ÃZ´f�{� �Y�\�ZÀ»�¦Ì�Âe�®Ë� ,

�ÉZÆ¿Á�f°·Yf«�Ê»�§�t����{�|�Z]�½{�¯���¿�¥���¶]Z���ÃÁ�³�Á{�¶»Z¯�Ê³|Ë�´ËZm��Ì£�|u��{��´Ë{�������Ä]
Ä¿Z³Y|m��Â��EFG�½Z°»��{�Y��In|¿{�¯�Ä^�Zv»�\Ì¯�e�¾ËY��{�����{�\Ìe�e�Ä]�¹Á{�Á�µÁY�ÉZÅ�ÃÁ�³�cZ^�Zv»

¶Ì�¿Zfa�Ä]Z�»��Á��½{�]��Z¯�Ä]� Z]�Ê�Ì�ZÀ¤»��Ì£�Á�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§�{Za�ÉZÅ�Z§�Â^Æ]�dze�kYÂ»Y�¶»Z¯�Äf§ZË�{
�Ã|��Ê�y(FP-LAPW)|¿Y�Ã|��¹Zn¿Y���������

�ÉZÅ|u� Ê¸^«� lËZf¿� ,¾Ì]ZÀÌ]��Á��®Ë� �Y� Ã{Z¨f�Y� Z]� ,½YÂe� Ê»� ZËM� Ä¯� ºËY� Ã{�¯� ªÌ¬ve� Z»� ,�ÅÁ�a� ¾ËY� �{
|Ì�z]�{Â^Æ]�Y��Ã|Ë�´ËZm��Ì£�Á�Ã|Ë�´ËZm����Á��Z»�,�Â�À»�¾ËY�ÉY�]LDA+U����������Á�ºËY�Ã{�]��Z¯�Ä]�Y�

��b�EFG���{�Y��ZÅ�½Z°»�Á{��ÅIn�Á�Ce�ºËY�Ã{�¯�Ä^�Zv»���ÉZÆ·ZfÌ]�ÁY�ÃÁÔ ]�dze�kYÂ»Y��e�Äf§��Ìa��Á�
�Ê �Â»(APW+lo)���������d�Y�Äf§�³��Y�«�Ã{Z¨f�Y�{�Â»�ZÆË��¿Y�É�Z��Ê�y�ÉY�]� ���Y���Y�³�¾Ì·ÁY�¾ËY

�cZ^�Zv»EFG��Á�� Z]�LDA+U��Á�� �Y� Ã{Z¨f�Y� Z]�APW+lod�Y�\Ì¯�e�¾ËY�ÉY�]�� �|Ì^�«�cZ^�Zv»�Ã
�®Ë�Z»�ÊÀÌb�YEFG�½Z°»��{��¨���Ì£�Ce¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m��Â�u��{��|Å{�Ê»�½Z�¿�Y���Y|»��EFG�ZÅ�Ô^«�

{�½Z°»��Ce|¿Y�Ã|�¿�Ä^�Zv»�\Ì¯�e�¾ËY��{����Y�q�Ä¯�|Å{�Ê»�tÌ�Âe�ºË���½Z°»�Ê^ °»�½�Z¬eEFG����f¼¯�ZÅ
|¿Â����Y�³�Ô^«�Ze�|¿Y�Äf�Y{�dÌ¼ÅY� �]�|Ë|m�ÄnÌf¿�®Ë�Z»� ,{ÂmÁ�¾ËY�Z]�|À¯�Ê»�½ZÌ]�Ä¯�ºËY�Ã{�ÁM�d�{�Ä

EFG���½Z°»��{� ZÅCe�ÉZÆf·Zu�Ä¸Ì�Á�Ä]� Ã|¼���Â��Ä]�4f,�ÉZÆf·Zu���Âe�µÂ¼ »��Â��Ä]�Ä¿�Á�p,�Ê»��iZf»�
|¿Â�����Ë{Z¬»�¾Ì]�Ê�y�Ä�]Y��®Ë�½{Y{�½Z�¿��Z¯�¾ËY�¥|ÅEFG�ZÆf·Zu�Ê·Z´q�Á�(DOS)�Ê»�§�t����{�(EF)�
d�Y��Z�fyY�Ä]�,)E(DOSEFG Fv���ÉY�Ä�]Y��¾ÌÀq½ÂÀ¯�Zed�Y�Ã|�¿�Ã|ÅZ�»����Ze�ºË�Y{�|�«�¾ÌÀr¼Å�Z»

�ÉZÆ¿Á�f°·Y�¶ËZ¼e�{�Â»��{4f��Ì�ZÀ¤»Á�§{Za�\Ì¯�e�ÄËZa�d·Zu��{�CeIn3��Ê³|Ë�´ËZm�Äm�{�½{Y{�½Z�¿�ÉY�]
ºÌËZ¼¿�cÁZ�«�ZÆ¿M���ÉZÆ¿Á�f°·Y�¾Ì]�Ê´f�^¼Å�Ä¯�ºËY�Äf§ZË�{�¾ÌÀr¼Å�Z»4fÄ¼Ì¿�ÉZÆf·Zu���Ã�¤»5p-Ce��dve�Y�
|Å{�Ê»��Y�«��ÌiZe���
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ÄÌ¸¯�cZ^�Zv»��Ê·Z´q�Ê ]Ze�ÄË��¿�[Âq�Zq��{��ÅÁ�a�¾ËY��{(DFT)���������|¿Y� Ã|��¹Zn¿Y� ��\Ë�¬e� Z»
�Äf§ZË�ºÌ¼ e�\Ì�(GGA)������Ê·{Z^e�Ê ]Ze�ÉY�]� Y��ºËY� Ã{�¯��ZÌfyY�Ê´f�^¼Å� �¶Ì�¿Zfa��Á���ÃÁÔ ]�¶»Z¯

ZÆ·ZfÌ]�ÁY�Ê �Â»�É(APW+lo)����������|¯��{�Ä¯�Ä¿Â³�½MWIEN2k�������Y��d�Y�Äf§�³��Y�«�Ã{Z¨f�Y�{�Â»
ºËY�Ã{�]��Z¯�Ä]� �¾Ì§Â»�cY�¯�ÉZÆ�Z ���¾Ìe(RMT)�Z]��]Y�]�2.2 ?��2.8 ?��ÉZÆ¼eY�ÉY�]�\Ìe�e�Ä]In�Á�Ce�
|¿Y� Ã|���ZÌfyY� �ZmY��ÉZÆ·ZfÌ]�ÁY�Ä¯�d�Y�Ã|��Ã{Y{� Ã4s 4p 4f�ºeY�CeÌ]�ÁY�Á��ÉZÆ·Zf5d 6s�ºeY�In�ÄÌuZ¿��{�

|À�Z]�Äf�Y{��Â�u�dÌ§�����ÄÌuZ¿��{�Á�Ä°^��ÉZÆ´ÀÅZ¼Å�\�u��]�cY�¯�½Á�{�kÂ»��]YÂe���]y�cY�¯�k�Z
�ÄÀÌ�Ì]��Y|¬»�Ã�ËÁ�Ä¸Ì�Á�Ä]�\Ìe�e�Ä]�dze�kYÂ»Y�\�u��]���lmax�Á�RMTKmax=7|¿Y�Ã|����«������«�É��¿Y

�Ä¸Ì�Á�Ä]�¶Ì�¿Zfa�Á��Z]�Ê·Z´q�ÄË�Â§���]Ry 16G max  d�Y�Ã|���ZÌfyY���\Ì¯�e��f»Y�Za�Z»�
�����{�Y��
�Ä¿Â³�Ä^��ÉZÅ�YÂ¿�¶°�»��Á�]�µZ¼fuY��Y�Ä¸Ì�Á�¾Ë|]�Ze��ºËY�Ã{�¯��ZÌfyY�½|ËÁ�]��Á�(ghost bands)��ºuY�»

{Â��É�Ì³Â¸m����Y�Ä°^��®Ë����Ä�¬¿�k��Ä°^��®Ë�Z]���ZÀf»�¾WÂË�¶Ë�]�µÁY�ÄÌuZ¿��{181818 uu��Á���{�
�®a�d��Zy�½Â»�����d�Y�Ã|��Äf§�³���¿��{�cZ^�Zv»�¹Zn¿Y�ÉY�]���Z]�Z^Ë�¬e�cZ^�Zv»�½{Y{�¹Zn¿Y��Â�À»�Ä]

��Z¬¿�{Y| e�Ê�Ì�ZÀ¤»�Ì£�µÂ¸��Z]��ZÌ«��{�Ê�Ì�ZÀ¤»�µÂ¸���]Y�d·Zu�ÉY�]�Ä]Z�»�Êf«{k�Ä]�Y������Z]���ZÀf»�
�Ä°^��®Ë999 uu½Â»��Á���{�ºË{Y{��ÅZ¯�®a�d��Zy���¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m�Ê¿Âf¸Ì»ZÅ���Y|»(SOC)�Y��

�ÉY�Ã{�¿�ÊfÌ^�¿�ÉZÆf·Zu�Ã�ËÁ�ÉZ�§��{������¹Á{�Ä^e�»�Ê�{�Á�|¿Á��®Ë��Y� Ã{Z¨f�Y� Z]������½{�¯�µZ¼�Y� Z]



  

�dÆm(111)���«�É��¿Y�Z]�ºË���Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÆ¿Z¼»��]�3 Ry��ºË{�¯�É��«��ÉZÆÌ´f�^¼Å�½{�¯��Zv·��Â�À»�Ä]�
«�ÉZÆf·Zu�ÉÂ4f Ce��Á���Y�,LDA+UºËY�Ã{�¯�Ã{Z¨f�Y�������������Y|¬»�ZnÀËY��{6.2 eV��f»Y�Za�ÉY�]�Y��U�

ºËY�Ã{Y{��Y�«�Ã{Z¨f�Y�{�Â»�������cZ^�Zv»�ÉY�]��´Ë{�É{Á�Á��f»Y�Za�LDA+U�Ê·{Z^e�µY�´f¿Y�J|�Z]�Ê»�����{
��Y|¬»�ZnÀËY0.7 eV�ÉY�]�Y��JºËY�Ã{�]��Z¯�Ä]�����f»Y�Za�¾ËYJ��Ë{Z¬»��Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�½YÂe�Ê»�Y��8.34 eV, 5.57 eV, 

4.12 eV�\Ìe�e�Ä]��������fÌ¸�Y�ÉZÆ·Y�´f¿Y�ÉY�]F2, F4, F6�ÉZÆ¿Á�f°·Y�ÉY�]�Ä¯��Ë��Ä�]Y���Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�f�dv��
{�ÁM�d�{�Ä]�{�Y{���

��
��������������������������������������.eV 69.0F

429
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F
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F
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1

J 642 |¹̧
·

©̈
§ �� ��

��
¶»Z��½Âq�,½ZËZa��{�(U-J)�ÉZm�Ä]�U�Á�J��Á��¶¯�É��¿Y��{�Y�n»��Â��Ä]�LDA+U��f»Y�Za�Z»�,{Â��Ê»��ÅZ��

J�Á�Ã{Y{��Y�«��¨��ÉÁZ�»�Y��U��iÂ»��Y|¬»�ÉÁZ�»��Ì¿�Y��Ueff=U-J=5.5 eVºËY�Ã{Y{��Y�«���������

� �
� �
� �
� �



  

¹Â��¶//�§� �
Ê¿Á�f°·Y�Á�Ê�Ì�ZÀ¤»�,ÊËZÌ¼Ì��ÉZÅ�ZfyZ���

��
� �
���ÊËZÌ¼Ì���ZfyZ����

��{�Ä¯��Â��½Z¼Å�¶°�1(a)��Â¸]� ,d�Y�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿��CeIn�ÊËZ�§�ÃÁ�³��{�m 3Pm��ZfyZ��Z]�AuCu3�
{Â��Ê»��Â¸^f»����ÉZÆ¼eY�½M��{�Ä¯�,d�Y�|uYÁ�µÂ¸��®Ë�¾ËYCe�ÉZÆ¼eY�Á�ZÅ�Ä�Â³��{�In���ÃÂmÁ�t��Á��{�
|¿Y�Ã|���«YÁ���ÉZÆ¼eY�ÉY�Ä�¬¿�ÉZÅ�ÃÁ�³Ce�Á�In��Y�|Àe�Z^��\Ìe�e�Ä]��³�Ê^ °»�ÉY�Ä�¬¿�ÃÁm-3m�Á��ÃÁ�³

�Ê^ °»��Ì£�ÉY�Ä�¬¿ 4/mmm� ���Â¸]�Ä°^���f»Y�ZaCeIn3�Z]��]Y�]�Ê]�ne��Â��Ä]�4.69 ?d�Y�Ã|»M�d�{�Ä]��
�������Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§�Á�Ê�Ì�ZÀ¤»�Ì£�ÉZÅ�Z§�É�Z��ÄÌ^��ÉY�]�ÉZÌ¼Ì���ZfyZ���¾ËY��Y�Z»ºËY�Ã{�¯�Ã{Z¨f�Y���
� �
�����ZfyZ��Ê�Ì�ZÀ¤»��

]�\Ì¯�e�¾ËY��{��{�Ê�Ì�ZÀ¤»�Á�§{Za��Â��Ä]�ºË���Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÅ�ÁZf�³�Ä¯�d�Y�Ã|��Ã|ÅZ�»�Ê]�ne��Â��Ä
� Ê�Ì�ZÀ¤»� cZv¨�� Ê°Ë{�¿(111)|ÀÀ¯� Ê»� É�Ì³� dÆm������ ��dÌ �Á� É�Z�� ÄÌ^�� �Â�À»� Ä]� ,¾ËY�]ZÀ]

�¶°���{�Ä¯��Â��½Z¼Å�Ê�Ì�ZÀ¤»�Ì£�|uYÁ�ÄfyZË��Ô�Y�Y|f]Y�,�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za1(b)d�Y�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿���Å��{�
�dÆm�Ä�xyz|¿Y�Ã|���]Y�]�Á{�É�e�Z¯����ÊËZ�§�ÃÁ�³�Z»m 3Pm�Ã{�¯��¨u�|Ë|m�Ê�Ì�ZÀ¤»�µÂ¸��]Y�ÉY�]�Y��

ºËY���½�Z¬efcc�¶°��,É{ZÌÀ]��Ì�]�ÄfyZË��{�ZÆ¼eY�{Y| e�Ä¯�{Â��Ê»�\^��Ê�Ì�ZÀ¤»�µÂ¸��]Y�Ã|���¨u�1(c)�Y��
|ÌÀÌ^]Y{�Y�«��Ì�]�ÄfyZË�Z]��ZÌ«��{�,�¶°���{�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿�É{1(b)|]ZË��ÅZ¯����Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za�º�¿��b�

ºËY�Ã{�¯�µZ¼�Y�ºË���ÉZÆ¿Z°»�Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÅ�ÁZf�³��]�Y��� �
��



  

�� ��
�¶°��� �(a)� �Â¸]�ÊËZÌ¼�� |uYÁ�µÂ¸��CeIn3� �ZfyZ�� �{�AuCu3� Ä°^��d]Zi�ÉY�Y{�a=4.69 ?� �(b)�É{Y{�Y�«� µÂ¸��]Y�

�½�Z¬e�Z]�Ã|��ÄfyZ�fcc��ËZ�§�ÃÁ�³�Êm 3Pm���Ä���{�ÊËZÌ¼��|uYÁ�ÉZÆ·Â¸��{Y| e�½{�¯��]Y�]Á{�Z]�ÊËZÌ¼��|uYÁ�ÄfyZË��Y
�É�e�Z¯�ÉZÅ�Ä�fv»�dÆmxyz��(c)Ã|��ÄfyZ��É{Y{�Y�«�µÂ¸���]Y�É{ZÌÀ]�|uYÁ�ÄfyZË���(d)�½{�¯�µZ¼�Y�Z]�Ê�Ì�ZÀ¤»�µÂ¸���]Y�

�ÊÀÌb�Y�º�¿� �npÉZÅ�ÁZf�³��]���Âv»�{Y|f»Y��{�ºË���Ê�Ì�ZÀ¤»�(111)�� �
� �
� �
�����ZfyZ��Ê¿Á�f°·Y� �

� ZÆf·Zu� Ê·Z´q(DOS)� ÊÀÌb�Y� Ê³|Ì^«� [ZÌ£� �{�(SP)¾Ìb�Y� Ê³|�� d¨m� Á��|¿Y� Ã|�� Ä^�Zv»� �Y|»� ��¾ËY
^�Zv»cZ�¶°���{�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿�ÊËZÌ¼Ì���ZfyZ���Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�1(a)Y�Äf§�³�¹Zn¿Y�,|¿��Z§�Y��½M�¾ËY��Y��a�Ä¯�
¤»��Ì£�Ê�Ì�ZÀ(NM)ºÌ»ZÀÌ»���¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m�d�Y�Ã|��µZ¼�Y�Y�n»�Ä¸u�»�Á{��{��b���Y|»���cZ^�Zv»

�½{�¯��Zv·�Z]�µÁY�Ä¸u�»��{¾Ìb�Y�ÉZÆ�À°¼Å�]��ÉZÆ¿Á�f°·Y�¾Ì]��¬§��Y|»Cef§�Ë~a�c�Â��Y�Ä|¿���lËZf¿�Ä]
�¹Z¿�Z]�cZ^�Zv»�¾ËY“NM+SOC(only Ce)ºÌÀ¯�Ê»�Ã�Z�Y���¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m��b���Y|»�,¹Á{�¹Z³�½YÂÀ��Ä]�,



  

�ºeY�ÉZÆ¿Á�f°·Y��]In|��µZ¼�Y��Ì¿�d�Y�Ã����Z§�Y��½M��a�¾ËY��Y“NM+SOC”ºÌ»Z¿�Ê»����Ä^�Zv»�cÓZu�Ê·Z´q
|À�Z]�Ê»�Ê¸^«�cZ^�Zv»�Z]�Ê]Ây�ª§YÂe��{�Z»�Ã|�����

�� �¶°��� ��¶¯�ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q�Z§��{ÉZÅ�(a)�NM,�(b)�NM+SOC(only Ce)�Á(c) �.NM+SOCÊ»�§�ÉZÅ�Y�e��ÉY�]�
|¿Y�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�y�Z]�ZÆf·Zu��Y�®Ë�Å���

��
¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m�Ä¼Ì¿�cÓZu��]�ZÆÀe�Ä¿��Y|»��Ã�¤»5p Ce�Á�4d In�Ê»��iY�³�,|¿�Y~��{�cÓZu�Ê·Z´q�Ä°¸]

�Ê»�§�t��(DOS(EF)�Y�|ÀÅ{�Ê»��ÌÌ¤e��Ì¿���¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m��Y�Ê�Z¿�Ê´f§Z°���dÌ§���ÉZÆf·Zu��{��Y|»
Â¯� �ZÌ�]¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m��Y�Ê�Z¿�ÉZÆÌ´f§Z°�� �Y� �f°q�Ä^��ÉZÆf·Zu� �{� �Y|»�d�Y� Ã�¤»� ��{ÂmÁ�¾ËY� Z]
�cY�iYSOC�|À¿Z»�,Ê°Ë�Ì§��YÂy��Y�É�ZÌ�]�Y�Ë��d§�³�Ã|Ë{Z¿�lËZf¿��]�½YÂe�Ê¼¿�Y��EFG�Ä]��Z�u��ZÌ�]�,
��Y|¬»DOS(EF)|¿Y�� ��cZ^Ì¯�e�ÉY�]�Ä¯�|���Ê»���¿�Ä]��ÌyY�Äf°¿Y��Y�ºË���ÄËZa� Z]��Y{�Ây�]�É�f�Ì]�dÌ¼Å
|�Z]� ��Ê�Â¿�Ä^�Zv»�®ËLDA/GGA�ÉY�]���Ìe�cÓZu�Ê·Z´q�®Ë�4f Ce�t����{� Y��½M�Á�,|À¯�Ê»�|Ì·Âe�

|Å{�Ê»��Y�«�Ê»�§��Ìe�ÉZÆÌÀvÀ»��{�Ê°qÂ¯��ÌÌ¤e��Å�Á��¾ËY��Y��4f Ce DOS�Ê»�Ê»�§�t����{�Ã|���«YÁ�
�É�e�Ã|¼���Â��Ä]�|¿YÂeDOS(EF)|Å{��ÌÌ¤e�Y�����

·Zu�Ê·Z´q�ZÆf(DOS)¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m��{�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§��Z§�ÉY�]�¾ÌÀr¼Å���½M�Z»�Ä¯�,|¿Y�Ã|��Ä^�Zv»��Y|»
��Z§�Y�“FM”ºÌ»Z¿�Ê»����ÊÀÌb�Y�Ê³|Ì^�«�µZ¼�Y�Ä¯�|ÀÅ{�Ê»�½Z�¿�lËZf¿(SP)�Ze�{Â��Ê»�\^��(DOS(EF))��Y�

141.82 states/(Ry)� Ê�Ì�ZÀ¤»� �Ì£� �Z§� �{�� Ä]94.46 states/(spin.Ry)b�Y� ÉY�]�� Ä]� Á� ÓZ]� ¾Ì14.90 

states/(spin.Ry)��Z§��{�¾ÌËZa�¾Ìb�Y�ÉY�]�FM|]ZË��ÅZ¯����Ã{�¯��¼m�ºÅ�Z]� Y��¾ÌËZa�Á�Ô]�ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q
ºËY� ��¶¯��ÅZ¯�®Ë�¾ËY�]ZÀ]32.46 states/Ry� �Z§��Y�¾f§���{�NM�Ä]�FM|Å{�Ê»�ÉÁ��� ���]�Ê�ÅZ¯�¾ÌÀq

ÉZÆ¸�§��{�Ä¯�d�Y~³�|ÅYÂy��iY�ÃZ´f�{�Ê°Ë�Ì§��YÂy|��|ÅYÂy�ÄfyY{�a�ZÆ¿M�Ä]�É| ]��� 

 



  

��¶°�����¶¯�ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q��Z§��{FM½M��{�Ä¯�,�(a)��ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y��a��Â�y���¾ÌËZa�Á�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�y���Ä¿Z³Y|m��Â��Ä]
|¿Y�Ã|��º���(b)�|¿Y�Ã|���¼m�ºÅZ]�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y�(c)��Ã�Z]��{�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y[-1, 1 Ry]��º¯�ºÅ��Y|¿Y�Ã|���(d)�
�d·Zu�Ä]Z�»(c)�Ã�Z]��{�(-0.2, 0.7 Ry)�d�Y�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�y�Z]�ZÆf·Zu��Y�®Ë�Å�ÉY�]�Ê»�§��Y�e����

��
��Y|¬»79.56 States/(Ry.spin)��ÉZÆf·Zu��Y�Ã|¼���Â��Ä]4f�Ê�Z¿�½M�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§��Z§��{�\Ì¯�e�¾ËY�ºË���

{Â�� Ê»� �ÓZu� Ê·Z´q� ,d«{� �ËY�§Y� �Â�À»� Ä]�Z]� �]Y�]� ÓZ]� ÉZÆÀÌb�Y� ÉY�]� Ê»�§� t��� �{� c
Ry/states 58.74N up

f  � Z]� �]Y�]�¾ÌËZa�ÉZÆÀÌb�Y� Á�Ry/states 25.4N dn
f  ��Y|¬»�Ä]� Ä¯� ,|¿Y� Ã|��Ä^�Zv»�

70.33 states/(Ry)�¥ÔfyY�ÉY�]�dn
f

up
f NN �{Â��Ê»�lfÀ»����

��



  

�� ��
�¶°��� ��ÉZÆf·Zu�Ê·Z´qCe 4f��Z§��{�FM�Ä¯� ,½M��{�(a)��ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y���Â�yÂe�a���¾ÌËZa�Á�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�y����Â��Ä]

|¿Y�Ã|��º���Ä¿Z³Y|m�(b)�|¿Y�Ã|���¼m�ºÅZ]�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y�(c)�|¿Y�Ã|��º¯�ºÅ��Y�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y���ÉY�]�Ê»�§��Y�e
d�Y�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�y�Z]�ZÆf·Zu��Y�®Ë�Å���

����
��

��b�SOC]� Y����Z§��FM��Z§� Y��½M�Ä¯� ,ºË{�¯�µZ¼�Y�“FM+SOC”�ºÌ»Z¿�Ê»��{�YÁ�Ä¯�|Å{�Ê»�½Z�¿�ÄnÌf¿�
�½{�¯SOC�Ã�Y|¿Y�Ä]�Ê�ÅZ¯�Ä]�14.60 states/Ry��Z§��Y�FM��Z§�Ä]�FM+SOC{Â��Ê»��nÀ»�����aDOS(EF)�

�Ã�Y|¿Y�Ä]�Ê¸¯��ÅZ¯�®Ë47.06 states/Ry��Z§��Y��Y~³��{�NMZ§�Ä]���FM+SOCÊ»�½Z�¿�{Ây��Y�|Å{�����{
�Ä¯�|���Ê»���¿�Ä]�ÄnÌf¿SP�Á�SOC��ÌiZe�dve���Y�ºÅ��Â��Ä]�\Ì¯�e�¾ËY��{�Y��Ê°Ë�Ì§��YÂy�|À¿YÂe�Ê»�

|ÀÅ{��Y�«���
��



  

�� �¶°�����ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q¶¯��Z§��{�FM+SOC½M��{�Ä¯�,�(a)��ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y��a��Â�y���¾ÌËZa�Á�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�y����Â��Ä]
|¿Y�Ã|��º���Ä¿Z³Y|m�(b)�ÉZÆÀÌb�Y|¿Y�Ã|���¼m�ºÅZ]�¾ÌËZa�Á�ÓZ]��(c)�|¿Y�Ã|��º¯�ºÅ��Y�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y��(d)�Ê·Z´q�

�ÉZÆf·ZuCe 4f� �Z§� �{�FM+SOC|¿Y� Ã|��º¯�ºÅ��Y�¾ÌËZa� Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y�½M��{�Ä¯� ,� ��Z]� ZÆf·Zu��Y�®Ë�Å�ÉY�]�Ê»�§� �Y�e
d�Y�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�y���

 �d·Zu�ÉY�]�cÓZu�Ê·Z´qAFM�[ZÌ£��{�SOC|¿Y�Ã|��Ä^�Zv»�����Z§��ÌyY�d·Zu“AFM(001)”�Ã|��Ã|Ì»Z¿�
d�Y� ��[ZÌ£��{SOC�tm�»��Zy�dÆm�®Ë�ÊËZ�§��ºË���ºeY�½Z°»��{{�Y|¿�{ÂmÁ���¹Z¼e�Êf·Zu�¾ÌÀq��{

� Ä¸¼m� �Y� cZv¨������� ,����� �|¿Y��Y� ºÅ� Ã�Ì£� Á� ���,Ê�Ì�ZÀ¤»� Á�§{Za� º�¿� É�Z�� Ã{Z�� �Â�À»� Ä]� ¾ËY�]ZÀ]
)(np��Âv»�ÉZf�Y���{�,������|��É�Ì³�dÆm��¾Ìb�Y��À°¼Å�]��b����Z§��]��Y|»AFM(001)|��µZ¼�Y���

�ÉZf�Y���{�É�Ì³�dÆm�½Z°»Y�Ê�ËY���¾ÌÀq��{��������Â�u��{SOCd�Y{�{ÂmÁ����tÌm�e�Z»�,{ÂmÁ�¾ËY�Z]
�ÉZf�Y���{�É�Ì³�dÆm�µZ¼�Y�Ä¯�ºË{Y{������ºË�Y|ÀÌ]�ªËÂ e�Ä]�Ê¯|¿Y� Y����ºË���Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÆ¿Z¼»�¾ËY�]ZÀ]

�ÉZf�Y���{��ÂÀÅ��������Z§�Y��½M�Z»�Ä¯�,|¿|��Äf�Y{�ÃZ´¿AFM(001)+SOCºÌ»Z¿�Ê»����¾ËY��{�Y��ºË���ÉZÆ¿Z¼»
��Z§��{�ÊÀ Ë�Ä¸u�»AFM(001)+SOCÊ Ì^��ÉZf�Y���{����e�������ÉZÅ�iY��ÔfyY��Y�Ze�ºËY�Ã{Y|¿��Y�«SOC�Z]�



  

ÆË�Ì³� dÆm� �Y� Ê�Z¿� ÉZÅ�iY� �Z§� �{� ÊÀÌb�Y� ÉZAFMºÌ�Z]� Ã{�¯� [ZÀfmY�� �f¿� �Z§� lËZAFM(001)�ZË�
AFM(001)+SOC�cÓZu�Ê·Z´q�ÉZÅ�Ä¸«�Ä¯�|ÀÅ{�Ê»�½Z�¿�Ce 4p�Á�In 4d�ÉZÅ�Z§��{�Z^Ë�¬e�AFM�d^�¿�

�ÉZÅ�Z§�Ä]NM�Á�FM|¿Y�Ã|���]Y�]�Á{����ÉZÅ�Z§�cÓZu�Ê·Z´q�½|���]Y�]�Á{�¾ËYNM�Á�FM�d^�¿��ÉZÅ�Z§�Ä]
AFM¾ËY�Z]��{Â��Ê»��]Y�]Á{�Ê�Ì�ZÀ¤»�µÂ¸��]Y�Ä]�ÉZÌ¼Ì��µÂ¸���Y�¾f§���{��Ì¿�ZÆ¿Á�f°·Y�{Y| e�Ä¯�dÌ «YÁ�

d�Y��Z³�Z�����

�� �¶°�����ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q¶¯�ÉZÅ��Z§��{�AFM(001)�Á�AFM(001)+SOC���
��

�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za�Á�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§�ÉZÅ�Z§�cÓZu�Ê·Z´q¯�Ä�ËZ¬»�ºÅZ]�É��¿Y�¦¸fz»�ÉZÅ�Ã�nÀa�ÉY�]� Y��Ã{�
ºËY� ��lËZf¿�½�Z¬e� ���Z§�ÉY�]�dÌ§��� Ã�nÀa��{� Y��¶¯�cÓZu�Ê·Z´q�½�Z¬e�¹|��{Za� ��Ê»�½Z�¿�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§

À»�Ä¯�|ÀÅ{n�¶¯�Ê�Ì�ZÀ¤»�½Z¼»�Ä]����¨���{Â��Ê»�|uYÁ�µÂ¸���]��¨���Ì£� ��Ã�nÀa�Á{�Ä]�Ã�¤»�Ä^��ÄÌuZ¿
d�Y�Ã|��®Ì°¨e�É��¿Y�cÁZ¨f»���Ã�nÀa��{�Ã�¤»�Ä^��µÁY·Zu��¬§�Ä¯�ÉZÆf4d In�®Ì°¨e�|¿�Y{��Y�«�Zn¿M��{�

�Ê·Z´q� �{� ½�Z¬e� Ä¯� |Àf�Å� ½�Z¬f»� ZÆ¿M� ÉÁ{�Å� Y�Ë�� ,d�Y� �YÂ�{�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za� Á� Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§�ÉZÅ�Z§
�d·Zu�Ä¯�d�Y�½M�ÃYÂ³�Ê��ZÀ¤»Á�§��Z§�cÓZu4d In�|¿YÂe�Ê¼¿��Ì´¼�q��Â��Ä]�Ê�Ì�ZÀ¤»�d¯�Z�»�Ä]��{Z«�

|�Z]����´Ë{�ÉÂ���Ye�¹|��Á�½�Z¬e��{�{ÂmÂ»�½�Z¬�cÓZu�Ê·Z´q5p Ce�Ã�¤»�Ä^��ÄÌuZ¿��{����Z§��{�\Ìe�e�Ä]



  

�µZfÌ]�ÁY�Ä¯�|Å{�Ê»�½Z�¿�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§��Z§�Á�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za5p�½Z¼»�µZ¼�Y��{�É�f�Ì]�d¯�Z�»�ºË���ºeY�
�µZfÌ]�ÁY�Ä]�d^�¿�Ê�Ì�ZÀ¤»4d In{�Y{����

�� �¶°�����ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q¶¯�ÉZÅ��Z§��{�FM+SOC��¼��ÉZÆ¸°�`q�d���ÁAFM(001)+SOC��d�Y��d¼��ÉZÆ¸°���,
cÁZ¨f»�ÉQ�¿Y�ÉZÅ�Ã�nÀa��{���

�ÉZÆÀÌb�Y��b�4f��Y� Y��ºË���ºeY��������Ä](111)»� Y��cÓZu�Ê·Z´q�Á�ºË{Y{�dÆm��ÌÌ¤e�n��Â�u��{� Y{|
¾Ìb�Y��À°¼Å�]�ºË{�¯�Ä^�Zv»��Z³�Z�{Âu��Â��Ä]��Y|»��cÓZu�Ê·Z´q�Z]�Ä]Z�»�Ê¨Ì¯��Â��Ä]�cÓZu�Ê·Z´q�

»�ÉZf�Y���{�ºË���Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÆ¿Z¼»�½M��{�Ä¯�¶^«�Ä¸u�(001)|»M�d�{�Ä]�|¿{Â]�Ã{�¯�É�Ì³�dÆm����Ä]�Z»Y
��Y�ºË���Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÆ¿Z¼»�dÆm��ÌÌ¤e��¬§�Ê¼¯��Â��������Ä](111)��Ë{Z¬»�Ä¯�{Â��Ê»�\^��DOS(EF)��Y�

167.47 states/(spin.Ry)�Ä]�127.98 states/(spin.Ry)Z]�ÉZÆÀÌb�Y�ÉY�]���Y�Á�Ó167.24states/(spin.Ry)�Ä]�



  

128.24 states/(spin.Ry)|À]ZË��ÌÌ¤e�¾ÌËZa�ÉZÆÀÌb�Y�ÉY�]���Ê»�ÊeY�ÌÌ¤e�¾ÌÀq�Y��Ê°Ë�Ì§��Z�u�ÉZÆfÌ¼¯�|À¿YÂe
|ÀÅ{��Y�«��ÌiZe�dve����

� Ä¸u�»� ¾ËY� �{�\�ZÀ»� Ê´f�^¼Å�®Ë� Y�� ÉZÆ¿Á�f°·Y� ¾Ì]4f� ½{�]� �Z°]� Z]� ºË��� ºeY��\Ë�¬eLDA+U�{�YÁ�
Z^�Zv»ºË{�¯� c� �� ÊÀÌb�Y� ÉZÆË�Ì³� dÆm4f� �Z§� ÊÀ Ë� Ê¸^«� Ä¸u�»� �{�AFM(111)+SOC��Â�� Ä]�

�ÉZf�Y���{�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za������¾Ìb�Y��À°¼Å�]�Á� ,�¨u��cZ^�Zv»��{��Ì¿��Y|»LDA+U�Äf§�³���¿��{�
|¿|����Z§�¾Ë�yM��ÌyY�Ä^�Zv»“AFM(111)+SOC+LDA+U”|Å{�Ê»�¶Ì°�e��ÅÁ�a�¾ËY��{�Y��Z»����Ê·Z´q�
ÓZu|¿Y�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿��Ë��¶°���{��Z§�¶¯�c���Ê»�§�t����{�cÓZu�Ê·Z´q��Ã|¼���ÅZ¯��Y�dËZ°u�ÄnÌf¿

�Ã�Y|¿Y�Ä]28.11 states/(spin Ry){�Y{�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y�ÉY�]����ÊuYÂ¿��{�Ä¿Z³Y|m��Â��Ä]�cÓZu�Ê·Z´q
�Á�dÌ§��Ä¼Ì¿|¿Y�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿�Ã�¤»���»�Ä¼Ì¿�ÄÌuZ¿�ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q�Ã�¤�Z]��ZÌ«��{��e�Ä§Z�Y�Ê´f§Z°��®Ë

��Z§AFM(111)+SOCÉZÅ�ÄyZ���Y�Ê°Ë��{�Y��DOS �5p Ce|Å{�Ê»�½Z�¿����ÄÌuZ¿��{��e�Ä§Z�Y�Ê´f§Z°��¾ËY
�Ã�¤»�Ä¼Ì¿��ÉZÆ¿Á�f°·Y�½ZÌ»�Ê´f�^¼Å�Ä¯�d�Y�½M�ÃYÂ³4f�ÉZÆf·Zu�ZÆÀe�Ä¿�4f�ÉZÆf·Zu�Ä°¸]�ºÌ¬f�»��Â��Ä]�Y��
�Ã�¤»�Ä¼Ì¿5p Ce£��Â��Ä]�Y��|Å{�Ê»��Y�«��ÌiZe�dve�ºÌ¬f�»��Ì���

�� �� �¶°�����ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q¶¯��Z§�AFM(111)+SOC+LDA+U��{�(a)��ÊuYÂ¿»�Ä^�¤�dÌ§���Á�Ã�(b)��ÄÌuZ¿�,Ã�¤»�Ä^�(c)�
�ÄÌuZ¿�,dÌ§��(d)�Ã�¤»�Ä^��ÄÌuZ¿��Y�®qÂ¯�Ã�Z]�®Ë��Y�Ê�Z¿�Ê§Z�Y�Ê´f§Z°��½M��{�Ä¯�LDA+Ud�Y�{ÂÆ�»�����



  

�� ºË���½Z�°Ë��Ì£�ºeY�Á{�c�Â��Ä]�Ä¯�,|¿�Y{�{ÂmÁ�Ê�Ì�ZÀ¤»�µÂ¸���]Y��{�{Z�f»�ÊÀÌb�Y�ÉZÆfÆm�Z]�Ce1�Á�
Ce2|¿Y�Ã|��Ã{��\�q�]����ÉZÆ¼eY�cÓZu�Ê·Z´qCe1�Á�Ce2��Z§�Á{�ÉY�]��Ë��¶°���{�AFM(111)+SOC�Á�

AFM(111)+SOC+LDA+U|¿Y�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿����¾ÌËZa�Á�ÓZ]�cÓZu�Ê·Z´q4f��ºeYCe1��´Ë|°Ë�Ä]�d^�¿�
f»ËY�Ä¯�,|À�Z]�Ê¼¿�½�Z¬¾�ºeY�{�Â»��{��»Y�Ce2d�Y�©{Z��c�Â��¾Ì¼Å�Ä]��Ì¿����ÉÁ��Ä¯�d�Y�Ê·Zu��{�¾ËY

�cÓZu�Ê·Z´q�Äf§��ºÅCe 4f�ÉZÆ^�q�]�Ä]�ÄmÂe�½Á|]���Á��d�Y�c�Z¬f»�Ô»Z¯����Ä¯�½M�º£��Ê¸��¾ËY�]ZÀ]
Ce1�Á�Ce2�pÌÅ�,|ÀÌËZ¼¿�µZ¼�Y�Ê�Ì�ZÀ¤»�½Z¼»�|À¿YÂe�Ê»�Ä¿Z³Y|m��Â��Ä]��¶¯��]�Ê�·Zy�Ê�Ì�ZÀ¤»�½Z¼»�Ä¿Â³

{Â��Ê¼¿�µZ¼�Y�Ê�Ì�ZÀ¤»�µÂ¸���]Y� ��cÓZu�Ê·Z´q4f��Z§�AFM(111)+SOC�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿�¶°���{��Ì¿�
��Z§�Z]�½M�Ä�ËZ¬»�\Ìe�e�¾Ë|]�Ze�d�YAFM(111)+SOC+LDA+U{�Ë~a�c�Â��É�f�Ì]�d·ÂÆ��Z]�� ��ÄnÌf¿

ÓZu�Ê·Z´q��uZ§��ÅZ¯�Ä¯�|Å{�Ê»�½Z�¿��ÌyY� Ä�ËZ¬»�¾Ì]�Ê´f§Z°���Y� Ã|¼���Â��Ä]�Ê»�§�t����{�c
�Ã|�¿�µZ¤�Y�Á�Ã|��µZ¤�Y�ÉZÅ�YÂ¿4f{�Ì³�Ê»�Ä¼�q������cZ^�Zv»��{�ÉY�Ê´f§Z°��¾ÌÀqLDA+U��Y�Ê�Z¿�

��f»Y�ZaU|�Z]�Ê»�Ê^¼·Â¯�Ä §Y{�{�Z]ZÅ����cÓZu�Ê·Z´q4f Ce�\Ë�¬e��{�GGA��Y�«�Ê»�§�t���Ê°Ë{�¿��{�
{�Ì³�Ê»��¬e�Ä¯�d�Y�Ê·Zu��{�¾ËY�\Ë�LDA+U�cÓZu�Ê·Z´q�Ä¯�{Â��Ê»�\^��4f Ce�Ê»�§�t����Y��Á{�

{Â��¶Ì°�e���Ä §Y{�¶Ì�¿Zfa�µZ¼�YU�Á�|¿Â��Ã|Ì�¯�Ê»�§�t���¾ÌËZa�Ä]�Ã|��µZ¤�Y�ÉZÅ�YÂ¿�Ä¯�{Â��Ê»�\^��
{�©Â��Ê»�§�t���ÉÓZ]�Ä]�Ã|�¿�µZ¤�Y�ÉZÅ�YÂ¿Y|¿Â��Ã{��Z]��]Y�]�Y��ÊËY|m�É��¿Y�0.43 RyÁ�ÓZ]�ÉZÅ�YÂ¿�¾Ì]��

ºËY�Ã{�¯�Ä^�Zv»�¾ÌËZa� ��d¯�Z�»�ºÆ��¾ËY�]ZÀ]4f Ce��Y|¬»��{�DOS(EF)d�Y�Äf§ZË��ÅZ¯�c|��Ä]����\¬�
�ÊÀÌ�¿4f Ce DOS�Ê»�§�t���Ê°Ë{�¿��Y��ÉZÆ¿Á�f°·Y�Ä¯�|À¯�Ê»�½Z�¿���Zy4f�Ê³�ËÁ�½{Y{�d�{��Y�µZu��{�
�ZÌ�½{Â]|À�Z]�Ê»�{Ây�Ê³|Ë�´ËZm�½Y�Ì»��ËY�§Y�ÄnÌf¿��{�Á���«��Â�À»�Ä]��ÉZÆ¿Á�f°·Y�¶ËZ¼e�Ã�Z]��{�cÁZ4f�

{�¯�Ä�ËZ¬»�ºÅZ]�Y��Ã|»M�d�{�Ä]�lËZf¿�½YÂe�Ê»�ZÆ¿M�Ê³|Ë�´ËZm�Äm�{�½{�¯�¾�Á��dÆm���½Z�¿�lËZf¿�Ä�ËZ¬»
�ÉZÆf·Zu�Ä¯�|Å{�Ê»4f Ce{Â��Äf�Z´¿Y�Ã|Ë{Z¿�|ËZ^¿�Ä¯�|ÀÀ¯�Ê»�Z¨ËY�Y��Ê¼Æ»��¬¿����Á{��Y�|¿YÂe�Ê»��ÌyY�ÄfÀ°¿

{Â��kZfÀf�Y��Ë��dÌ «YÁ� ��ÉZÆf·Zu� ,É��¿Y�ÉZ�§��{� Y|f]Y4f�½M��{�Ä¯�|¿Y� Ã|���Ë�Âe�É��¿Y� Ã�Z]�®Ë�ÉÁ��
�ÉZÆf·Zu�Ôj»�,�´Ë{�dÌ§���ÉZÅ�YÂ¿In|¿Y�Ã|���Ë�Âe��Ì¿� ,� ��ºeY��Å�,Ê¬Ì¬u�ÉZ�§��{�Ä¯�½M��´Ë{In���Âe�

|¿Y�Ã|��Ã��Zv»�ºË���ºeY��ZÆq���ÉZÆf·Zu�¾ËY�]ZÀ]4f�µZ¼�Y��Y��a�Êfu�LDA+U{�ÉZÅ�YÂ¿�Z]���´ËdÌ§���Ä]�
|¿Y�Ã|��|Ë�^ÌÅ�Ê]Ây���Y~·�Ì£�Z]�Ê³|Ë�´ËZmLDA+U��ÅZ¯Äf§ZË��Äf§�¿�¾Ì]��Y�Z»Y�,d�Y���Ê»�ÄnÌf¿�,¾ËY�]ZÀ]

�ZÆÀe�Ä¿�Ä¯�ºË�Ì³�ÉZÆ¿Á�f°·Y�Z]��Ì¿��Z]�Ã�¤»��Â��Ä]�|ËZ^¿�Ä°¸]�,Ä¿Â³�YÂ¿��Â��Ä]�|ËZ^¿4f��Zf§��\Ì¯�e�¾ËY��{�
{Â�� �{Y{�Y�«�¶Ì·{�Ä]�Ä¿Â³��YÂ¿��Zf§��ÉZÆ¿Á�f°·Y�½4fd�Ì¿�{Z¼f�Y�¶]Z«�Ê»�§�t����{� Z¬Ì«{�� ���Zf§��¾ËY�]ZÀ]

�ÉZÆ¿Á�f°·Y�½|��|Ë�^ÌÅ�½Y�Ì»�Ä¿Â³�YÂ¿4f|Å{�Ê»�d�{�Ä]�Ê «YÁ��Y|¬»��Y��f�Ì]�dÌ§���ÉZÅ�YÂ¿��ËZ��Z]�Y����



  

�ÉZÆ¿Á�f°·Y�½{�¯��Â^v»�¶Ì·{�Ä]��Ì¿��Z]�Ã�¤»��Zf§�4fd�Ì¿�{Z¼f�Y�¶]Z«�Ã�¤»�½Á�{��{����]ZÀ]�Ä¿Â³�YÂ¿��Zf§��¾ËY
�ÉZÆ¿Á�f°·Y�½|��|Ë�^ÌÅ�½Y�Ì»4f|Å{�Ê»�d�{�Ä]�Ê «YÁ��Y|¬»��Y��f¼¯�dÌ§���ÉZÅ�YÂ¿��ËZ��Z]�Y�������

�� ��
�� �¶°��� ��ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q4f DOS�(a)� �Z§�AFM(111)+SOC� Á�(b)� �Z§�AFM(111)+SOC+LDA+U� ��ÉZÆÌÀvÀ»

��aÂe�¾Ìq�Ä�¬¿���¾ÌËZa�Á�ÓZ]�cÓZu�Ê·Z´qCe1�(Ce2)����Ë|¿Y�½M��{�Ä¯�,|ÀÅ{�Ê»��ËZ¼¿�Y�������ÓZ]�º�¿�Ä]�¾ÌËZa���Ã�Z�Y
|À¯�Ê»�|¿Y�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿�d·Zu��Å�ÉY�]�¾Ìq�Ä�¬¿��Â�u�Z]�Ê»�§�ÉZÅ�Y�e�����



  

¹�ZÆq�¶//�§� �
Ã�ËÁ�ÊËZ»�³�dÌ§��� �

� ,¶�§�¾ËY� �{Z]� Ã�ËÁ�ÊËZ»�³�dÌ§��� �Zf§�� Ä�ËZ¬»��ÅÁ�a�¾ËY� �{� Äf§�� �Z¯� Ä]� �°¨e�dÌ^je� �Â�À»� Ä]��Zf§��
DOS(EF)»�¶^«�¶�§��{� Ã|��Ê§� »�ÉZÅ�Z§�\�u�]�¨|���Ê»���¿�Ä]�|Ì� ��¶�§��{�Ä�ËZ¬»�¾ËY�ÉZÅ�Äf§ZË

��ÅÁ�a�¾ËY�Ê¸�Y�¥|Å�Z]��^e�»�ºnÀaÄ]�Ze�|��|ÅYÂy�dÌ¼¯�Ä]�½YÂe�Ê»�Y��ÉY�Ä�ËZ¬»�¾ÌÀq�ZËM�Ä¯�¾ËY�­�{�
EFG�Ìy�ZË�{Y{�ºÌ¼ e��Ì¿�ºËÂ��¶ËZ¿��Ã|��Ä^�Zv»��Ë{Z¬»�¾ËY�]ZÀ]��Á�¶¯�cÓZu�Ê·Z´q�4f Ce�Ê»�§�t����{�

ºËY�Ã{�¯�º���¶^«�¶�§��{�Ã|��¦Ì�Âe�ÉZÅ�Z§�\�u�]�Y����Á{�Ê�Ì�ZÀ¤»�Á�§{Za�ÉZÅ�Z§�Ä¼Å��{�ZÆ¼eY�{Y| e
d�Y��´Ë{�ÉZÅ�Z§�{Y| e��]Y�]���{�Â»��{�¾ÌÀr¼Å��ÌyY�Äf°¿DOS(EF)d�Y�©{Z���Ì¿�����Ë{Z¬»��aDOS(EF)�

�ÉZÅ�Z§�Ä¼Å�ÉY�]�Á{��]AFMÌ�¬e�|¿Y�Ã|��º���½YÂe�Ê»�c�Â��¾ËY��{AFM-DOS(EF)�Z]�Y��DOS(EF)��ÉZÅ
{�¯�Ä�ËZ¬»�Ê�Ì�ZÀ¤»�Á�ÊËZÌ¼Ì��ÉZÆ·Â¸���{� ZÆ¼eY�{Y| e��Y�¶¬f�»��´Ë{�ÉZÅ�Z§� ��ÉY�Ä�ËZ¬»�¾ÌÀq�¹Zn¿Y� Z]

{�Y{� {ÂmÁ� Ê�Ì�ZÀ¤»� º�¿�cY�iY� �]� �¬§� �¯�¼e� ½Z°»Y�� ÊÀvÀ»� �Zf§��DOS(EF)�¦¸fz»� ÉZÅ�Z§�\�u� �]�
½YÂzf�Y|Å{� Ê»� ¶Ì°�e� ½M� ¥Y|ÅY� Ä]� ¶Ì¿� ÉY�]� Y�� ªÌ¬ve� ¾ËY� É|À]����[ZÌ£� �{� Y�� Ã�ËÁ� ÊËZ»�³�dÌ§��

½Â¿Â§�ÉZÆ�À°¼Å�]�½Á�f°·Y� Á�½Â¿Â§�,|¸Ì§�»Y��Ê�y�\Ë���Á� ,ºËY� Ã{�¯� Ä^�Zv»�½Â¿Â§TCV / J��]� Y�� ,
ºËY�Ã{�¯�º���ZÅ�Z§�¹Z¼e�\�u����Zf§�TCV / JZ^Ë��Ä]���Zf§��ÊËDOS(EF)�ZÅ�Z§�\�u��]��,Y��½M��]��Á��»

�ÉZÅ�Z§�ÉY�Y�Ä]�Á{��]��Ì¿�Ã|��Ä^�Zv»�ÊËZ»�³�ÉZÆfÌ§���Ä¯AFM|¿Â��ºÌ�¬e�,|À¯�Ê»�|Ì¸¬e���¾ÌÀq�Ã|ÅZ�»�
�Zf§��Á�Â��®Ë��Y�ÊËZ»�³�dÌ§����Zf§��¾Ì]�Ê¸»Z¯�É�Z³�Z�DOS(EF)�Ê§� »�ÉZÅ�Z§�\�u��]��´Ë{�ÉÂ���Y�

{�Y|¿�\n e�ÉZm�Ã|���½Á�f°·Y�ÉZÆ�À°¼Å�]��¬§�¾f§�³���¿��{�Z]�ÊËZ»�³�dÌ§���cZ^�Zv»��¹Zn¿Y�½Á�f°·Y
|¿Y� Ã|�� ��Ê¿Â¿Â§� ÉZÆ�À°¼Å�]� �Y� ½{�¯� ��¿� ¥��� Z]� Ê¿Z�M� Ä]� ½YÂe� Ê»� Ê¸Ì¸ve� �Â�� Ä]
µÂ»�§)E(DOSK3/1T/C F

2
B

2
V S {�¯�cZ^iY� Y�������� �»�§�¾ËYÂ¾Ì]� Y��Ê�y�Ä�]Y��®Ë�µJ� Á�DOS(EF)�

|Å{�Ê»�½Z�¿��½YÂe�Ê»�½M���Âe�Ä¯�{�ÁM�Ê»�ºÅY�§�Y��ÊfÌ «Â»�É{|���Â��Ä]�ÓZ]��{�Ã|��tË��e�Ê�»�Á��y�
�¾Ì]� {ÂmÂ»�Ê�y� Ä�]Y�� Ä]� Êa� | ]� ¶�§� �{EFG� Á�DOS(EF){�]�� �� �Y|¬»���Y�³� Z]� Y�� ¶�§�¾ËY9.74 

mJ/(mol cell K2)cZ^�Zv»��Y�LDA+UºË�]�Ê»�½ZËZa�Ä]���Ä^�Zv»��Y|¬»�¾ËYÃ|��J�Ä^e�»�®Ë�Ã�Y|¿Y�Ä]�Z^Ë�¬e�
�Ê]�ne� �Â�� Ä]� �Y|¬»� �Y�Ê³��]���� �|��É�Ì³� Ã�Y|¿Y� Ã130 mJ/(mol cell K2)��f°qÂ¯d�Y���Ê¿YÂz¼ÅZ¿�



  

��Z³�Z��Ê¿Â¿Â§�ÉZÆ�À°¼Å�]�[ZÌ£��{��´Ë{�¾¯Z��Ä]�Y|f]Y�cZ^�Zv»�¹Z¼e�Z]�É��¿�Á�Ê]�ne��Ë{Z¬»�¾Ì]�{ÂmÂ»
d�Y�������������

�� �¶°�����(a)�ÉZÆf·Zu�Ê·Z´qÁ�¶¯��4f DOS�ZÆ¿M���ZÀf»�Ê»�§�ÉZÅ�Y�e��W�¾f»��{�Ã|��¦Ë� e�¦¸fz»�ÉZÅ�Z§�\�u��]���¾ËY
|¿Y�Ã|��ºÌ�¬e�Á{��]�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za�ÉZÅ�Z§��{��Ë{Z¬»��(b)���Z]�Ã|��Ã{Y{��ËZ¼¿�Ê¿Á�f°·Y�ÊËZ»�³�dÌ§���|¸Ì§�»Z��Ê�y�\Ë�

¹Z¼e�\�u��]� �Y{�|]���ÉZÆ ]�»ZÅ�Z§�� �¹Zn¿Y�dÆm�ÉZÅ�Z§� �{� Á{� �]� ,�a� Âe� �ËYÁ{� Z]� Ã|�� Ã{Y{��ËZ¼¿� ,\ËY���¾ËY� Ä�ËZ¬»�
|¿Y�Ã|��ºÌ�¬e�Ê�Ì�ZÀ¤»Á�§{Za����
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�|Ì·Âe��{�dÌ§��EFG�¶°���{�13(d)ºËY�Ã{�¯��¼m��´Ë|°Ë�Z]�Y���Z�¿�lËZf¿���Zf§��Ä¯�|ÀÅ{�Ê»�½EFG�½Z�¿�
�¶°���{�Ã|��Ã{Y{12(a)�ºÆ��Z]�Ä]Z�»�EFG�¶°���{�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿�¶¯�13(d)d�Y����|Ì·Âe��{�Ä°^��ÉZÆ¼Æ�

EFG�µÁ|m��{�Ä¯��Â��½Z¼Å�ZÆ¿M�Y�Ë��,|¿��ºÅ�]�Y��dÅZ^��¾ËY�|¿YÂe�Ê¼¿��Ì¿�1�¥���¶]Z«�|¿Y�Ã|��Ã{�ÁM�



  

|À�Z]�Ê»�½{�¯���¿� �Æf·Zu�ºÆ��¾ËY�]ZÀ]�ÉZf�½Z°»��{�Ê°Ë�f°·Y�½Y|Ì»�½ZË{Y�³�|Ì·Âe��{�Ce�Ê»�Ã|ÀÀ¯�¾ÌÌ e�
|�Z]���

�� �¶°���� �(a)�EFG�½Z°»��{� Ã|��Ä^�Zv»�Ce�Á�(b)�½�Z¬e�¹|���]Ze�Ce p��Á(c)½�Z¬e�¹|���]Ze��Ce d��ÉZÅ�Z§�ÉY�Y�Ä]
�ZÆ¿M��{�Ä¯�¾f»�{�Ã|��¦Ë� eEFG�½Z°»��{�Ã|��Ä^�Zv»�CeY�Ã{Y{�d�{�Ä]��¨���Ì£��Y|¬»�d�����



  

�� �¶°�����(a)�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�dÌ§���ÉZÆ¼Æ�EFG��½Z°»��{�Ã|��Ê]ZË��YCe��Z§��Y�¾f»��{�Ã|��¦Ë� e�Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÅ�Z§�ÉY�]�
FM+SOC��Z§�Ze�FM(111)+SOC+LDA+U����½Z°»�{Ce�ºÆ��EFG��Z§��{�FM��À°¼Å�]�[ZÌ£��{�SOC�¶Ì·{�Ä]�

d�Y��¨���]Y�]�Ê^ °»�½�Z¬e����
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��{�ZÆ¿M�½�Z¬e�¹|���]YÂe�¾ÌÀr¼Å�Á�dÌ§���ÉZÆ¼Æ��,Ê°Ë�f°·Y�½Y|Ì»�ÉZÆ¿ZË{Y�³�cY�ÌÌ¤e�Ê�ÅÁ�a�dÌ·Z §�¾ËY

�\Ì¯�e�{�ºË|ÀËY�Á�ºË���ÉZÆ¿Z°»��{CeIn3��{�ÉZÆf·Zu�Ê¿Â³Z¿Â³d�Y�Äf§�³��Y�«�Ê]ZË��Y�{�Â»����®Ë�Å�ÉY�]
� ,Ê»�§�t����{� ZÆf·Zu�Ê·Z´q� ZÆf·Zu�¾ËY� �YDOS(EF)¿Y� Ã|��Ä^�Zv»� ,|� ���Zf§��½{�¯�Ä�ËZ¬»� Ä¯�ºÌf§ZË�{� Z»

EFG��Zf§��Z]�DOS(EF)»�Á��y�|¿YÂe�Ê»�Ã|��µZ¼�Y��ËY���\�u�]����YÂy�½{�ÁM�d�{�Ä]�ÉY�]�É|Ì¨»�Ê
|�Z]�Ê°Ë�Ì§���\�ZÀf»�Z^Ë�¬e�Ê°Ë�f°·Y�½Y|Ì»�½ZË{Y�³�Ê¸�Y�Ä¨·Â»��Ä¯�ºÌf§ZË�{�Ê�»�Á��y�¾ËY��Y�Ã{Z¨f�Y�Z]�Z»

��Y|¬»�Z]�¶¯�ÉZÆf·Zu�Ê·Z´q�Ê»�§�t����{DOS(EF)��¾ÌÀr¼Å�Á4f-DOS(EF)�d�Y���¹|���]Ze�Ä°¿M�º£��Ê¸�
�ÉZÆf·Zu�½�Z¬ed�ÉZÆf·Zu�½�Z¬e�¹|���]Ze��Y��f³�]�p��{�Êf¯�Z�»�ÉZÆ¼Æ��,d�Y�ºË���½Z°»��{�EFG�cZ�¿�

�ÉZÆf·Zu��Y�Äf§�³p�½Z°»��{�Ce��{�Êf¯�Z�»�ÉZÆ¼Æ��Ä]�d^�¿��e�Ã|ÀÀ¯�¾ÌÌ e�EFGÆf·Zu��Y�Äf§�³�cZ�¿��ÉZ
dd�Y�� ��½Z°»��{�Ê°Ë�f°·Y�½Y|Ì»�ÉZÆ¿ZË{Y�³�d�Y�Ê·Zu�{�¾ËY� {ÂmÁ�¾ËY� Z]Ce�ÉZÆf·Zu���Âe�4f��Â��Ä]�

Ã|¼�¾ÌÌ e��ÉZÆf·Zu���Âe�µÂ¼ »�Z]�ª]Z�»�ZÆ¿M�Ä¯�Ê·Zu��{�,|¿Â��Ê»�p��½Z°»��{In���Â��Ä]�¾ÌÌ e�Ê»�Ã|¼�
|¿Â����ÉZÆf·Zu�Ä¯�|Å{�Ê»�½Z�¿�ÄnÌf¿4f|Ë�^ÌÅ�dÌ§���ÉZÅ�YÂ¿�Z]��Ä¯�|ÀÀ¯�Ê»�Z¨ËY�Y��Ê¼Æ»��¬¿�Á�,|¿Â��Ê»�

{Â�� Äf�� Z´¿Y� Ã|Ë{Z¿� |ËZ^¿� ���Zf§�� Ä¯�ºÌÀ¯�Ê»�ÊÀÌ]��Ìa� {Ây�É�YÂ¿� �ZfyZ��cZ^�Zv»� �Y� Ã{Z¨f�Y� Z]�¾ËY�]ZÀ]
{Â���nÀ»�\Ì¯�e�¾ËY� {�Â»��{��z]�dËZ���ÊnËZf¿�ÄËY�Y�Ä]�|¿YÂe�Ê¼¿�®ÌrÌÅ��Z]� Ã�¤»��Zf§��Á�Ä¿Â³�YÂ¿��

�cZ^�Zv»�lËZf¿LDA+U�Y��dÌ «YÁ�¾ËY�Ä¯�d�Y�É�fÆ]�ª§YÂe��{�Ä]�ne�Z]�Z»�y�Ê´f�^¼Å�Ä¯�|À¯�Ê»�½Z�¿��Z
�ÉZÆ¿Á�f°·Y�¾Ì]4f�d�Y� Ã|��Äf§�³���¿� �{�É�f^�ZÀ»� �Â��Ä]� ��ÉZÆ¿Á�f°·Y�¾Ì]�Ê´f�^¼Å4f��Â��Ä]� ZÆÀe� Ä¿�

�ÉZÆf·Zu��]�ºÌ¬f�»4f Ce�Ã�¤»�Ä^��ÉZÆf·Zu��]�ºÌ¬f�»��Ì£��Â��Ä]�Ä°¸]�5p Ce¯�e�¾ËY��{�{�Y~³�Ê»��iY�\Ì���
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