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�M� �& 25���5(� ����� ���&��>ULDA +�=M� �Ee�� ��9��9 

<�xC� �?5����_LE=�
� �& '=9 6�EA '� '���� ���
�� ���� 

*C� D�� �
?� 6� ��O�V@ ���E  '�.'9 *C� 2?:� ���� <��

 � H� 2=��1 '=��
  �� ��V�� ���E v���=�� ��=�&��> *=���j '=Y(

�==CE  2�E==B '==� '==9 *==C� 2==5���5(� ULDA +`XB�==� 

SOGGA +���
�� 2��
  ���)� *�C '�2����� .

2
���  m��[� *8�� ��M�  '� '�E  �� ULDA +\��=�1 �=� 

7�8==C�G� H� S==Z�kSOGGA +'==� �=={1 2==� '==9 �==C�

 '=� 6��V=�� S=���  D&�=� <=�� �& UE=�1���� 6�=3� � 6�31���5(�

 ��V1 &EB H� �&E� D��
O���2��& '=�51 <=�� '� '�8(� '9 ��?�&

*V> |���EB H�� �3�(�k 2(�O@ �0� .

25���5(� ����� ���&��> �& t	�0� 6�3(������ |3C �E=	� �&

2USb D&�Y�===C� �===� 6�===38��)  H� GGA �SOGGA +�

ULDA +m���� �& W� �  '� "�.�$*=C� D�=� D&��Q .

���> 6��� \���1�3';)1 66���� UE�1���� t	�0�ND�� '�1� '=9 �

cX�=� �=3� � H� 25� '� �� &EB '�E  �31Q '��V� ����� '� '�E  �� 

 � |).(U`E;:� 2�|�?9 .m��[� H� S8T \���1�?5���� �=� 6

<�xC�_� ���� ULDA +)\���1 GGA ( ��V12�'=9 �=?�&

 *9��V� |3Cpp −)�v'Y( ��6up�dn ( � �=�(E  �&v'=Y(

 2=5���5(� ���=�� ��=�&��> *���j)20V(6�3�3=C '=� *8�=1

 6�3(������ *9��V� s�d�f*C� ��V�� .m�=�[� H� z=� ���

 <�xC� �?5����_'{kX� ���� 2�*9��V=� |3=C '=9 &E=� 

ff −h�� <�xC� *(�k �& )�.#/!s(H� ��V=�� 2�k W ��� '�

 2�9��V� |3Cpp −2� &E� )��"/._(.*=C� 2(�=k �& <��

 m������ HE?� '9f*9��V=� '=� 2	���  <���� <�xC� *(�k �& 

1 ��V1 &EB H� ��V��2���&)--s/!_(.*=(�k S���  <�� '
��1 

m������ 6h�� <�xC� f<�x=C� *=(�k S=���  U�[ � EC �� H� 

'1E> '� LE�
� �& �O�& 6EC H� <���� 6������2�|3C '9 �?9

 *9��V�ff −�?5���=� m�=�[� H� S=8T *�:q� '� *8�1 

<�xC�_��1 �& �� 6&��H 7��Y  ���� *=���j '=Y(E� 2��=31 '=


 2�1 &�
�� 25���5(� ����� ���&��> �?9 .�& *�:=q� <�� z5[

 2�9��V=� 6�3�3=C &�E�pp −c�=8��)  S=���  2=?:� ���=5� 

��V=�� *9��V=� �=Yk W8=C �Q <���=� � h�=� <�xC� 6�3�(�k

 m������p'Y(E� �& 20V2� &E� .m���$�� 23��V=� *�:q� 

\��==�1 6��==�ULDA +\��==�1 '==� *8�==1 GGA 2==?�� ��==� 

2==� m�==����� ���==5� 6�==3	���  �&�==
� �Q �& '==9 ��==?9p�& 

m�=����� 7��=Y�� 6�=3	���  � <���� � h�� <�xC� 6�3�(�kf�& 

D��& <���� � h�� <�xC� 6�3�(�k2�&E�.

�� '�B�����2�a�  U��  � �82���& 'a 6���B�=C SbCu −2

�& �?��� Si����1 �*C� D�� D&�& �.a� �W2USb 1�'� 


(&==�==?@ �&E==� ���& S����B�==C <6H��==� '==�B�����2�3��V==� 2

&�EB�� *C� �� .�3� �61���� �� �& UE�<�:TE� o�G( '� '�B��*

�}�2�cX��a ��?��� ���i .���61�A�?P� ���B�=C '=� S=��2�

@�GZ �?�xC� r��� �3?��3� � �61���� �H� �� UE��i��=��� �O�


� �& 'a &�a��}� D��> 7�EZ <2�H�)/nmm.P('�/mm).P(

P ��� �2���� .P '� '�E  ����D��=> ��}=� 2���& ��={�1� =�'=a |

�3� �6)!(�)�(�&Si�":TE� o�G( '���}� *2�7��=Y  �

a�1�2�?��� '���& |� �� .��� �  <�� W2�& '=a &�=a �[&� ��E 

�A�?P� �k�� '�B���2Si� �& 'a !HE  *C� D�� |C� ���� w

1���i(�2�3� � `��A� 6)!(�)"(�?��� '��V� |� ��.

�)� H� ����'��3�3=C 6&��> t=	�0� =�� �� =���i(� ����=i2

�3� �61���� �� D���V� UE21�E0�� 'a &E�2���=3� � |3C <6

)!(�).(� |� ��)�(�)"(1�� '��V� |� �� 
2|3=C � �?=���

&��>�� �����i(� ����i2| � )!(�=3� � �=�6)�(�)"(7��=Y��

*C� .?@�� ��8?�C� <2� 7��Y�� ����� 'a &E��� <��1 �3� 2H�

:TE� �&E� 7��Y����}� *2�1 �31Q �H� D�=�[ 7��Y  'i	� �*�

@�xC� �?�?2���B�=C H� '=���> 7�V=1 S=a �& � �=31Q R�B 

A�?P���2*C� �E	� .(& '��xC� �&E� *3� |� S��3� � <6)!(

�).(	[2:TE� �& 7��=Y  |d� =��}=� *2����& �6�3�3=C 6

EFG &
1�i2�xC� &E�� � �?����=3� � �& t(�0� <6)!(�

).('� *8�1)�(�)"(� F[�� '&�)� �& `X�B� ���Q &E����

�3�3C6&��> =�� �� =� ��i(� ����=i2*=C� D�=� �=31Q .�=��& <

 �EZ2� 'a *C� �:TE� o�G( '� �3� � <��}� *2��)  �c�8 |� �� 

�?��� '��V� .����?��� <2E ���=)  �& D��[ |3C ��E H=���=� w

�3� � mEk61���� =�A�?P� ���B�=C '=� �� UE =��2&�& �=�� .'=�

 & 7��8[�?a�C '� ����� 7�8C�G� �8A�� �O2D&�& U�
1� �� 'a��|
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!5! %&'�()� 	*�� 	� +,	 -*� �
( 2USb ������ �	
�� �"

.'�".7�8�9�  2������ '�B�� SbCu −22��}� D��> �� .'�5.W�9�  2������ �k�� '�B�� 2USb2��}� D��> �� 

nmmP4.nmmP4.

1���5.�& t	�0� 6�3(������ |3C ��&�)� EFGW��)  H� D&�Y�C� �� GGA)(
2

2110
m

V
×.

GGA  s-d (up) s-d (dn) p-p (up) p-p (dn) d-d (up) d-d (dn) p-f (up) p-f (dn) f-f (up) f-f (dn) 

)!(U -��/-_ !-#/- !�!/� $"#/. !��/- !$#/-_ --#/- -!./-_ "./! �$/-_

)�(U !-�/- -��/-_ $./. !�$/� !�-/-_ !��/- -!./-_ --�/- �.�/-_ "�./!

)"(U !!-/- -�./-_ $#�/. !#./� !$�/-_ !"./- --!./-_ --./- �$"/-_ .!+/!

).(U -�./-_ !!-/- !#s/� $#-/. !"+/- !$�/-_ --./- -!./-_ .�$/! �$�/-_

1��� #.�& t	�0� 6�3(������ |3C ��&�)� EFG��W��)  H� D&�Y�C� SOGGA +)(
2

2110
m

V
×.

GGA+SO s-d (up) s-d (dn) p-p (up) p-p (dn) d-d (up) d-d (dn) p-f (up) p-f (dn) f-f (up) f-f (dn) 

)!(U -"-/- �$-/- ��+/._ �-s/+_ -."/-_ -#�!/-_ -��/-_ -.�/-_ ��$/!s -!!/!_

)�(U �$-/- -"-/- $s"/+_ �!$/._ -#�-/-_ -.�/-_ -.�/-_ -��/-_ -!-/!_ �.s/!s

)"(U �$-/- -"-/- $s"/+_ �!"/._ -s�-/-_ -.�/-_ -.�/-_ -��/-_ --s/!_ ��s/!s

).(U -"-/- �$-/- ��"/._ �!!/+_ -.�/-_ -#�-/-_ -��/-_ -.�/-_ �.#/!s --s/!_

1���$.�& t	�0� 6�3(������ |3C ��&�)� EFG W��)  H� D&�Y�C� �� ULDA +)(
2

2110
m

V
×.

LDA+U s-d (up) s-d (dn) p-p (up) p-p (dn) d-d (up) d-d (dn) p-f (up) p-f (dn) f-f (up) f-f (dn) 

)!(U -"-/- �$-/- +.�/._ $$#/+_ !#+/-_ #+-/-_ -�./-_ -.�/-_ .�!/�! -�$/!_

)�(U �$�/- -"-/- $"�/+_ +"!/._ #��/-_ !s+/-_ -.�/-_ -�./-_ -�"/!_ .$!/�!

)"(U �$�/- -"-/- $."/+_ +"s/._ #�+/-_ !s#/-_ -.�/-_ -�./-_ -��/!_ .../�!

).(U -"-/- �$-/- +.s/._ $�$/+_ !##/-_ #�s/-_ -�./-_ -.�/-_ .�#/�! -�s/!_
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��  !5" 

1���0.6�3(������ ���)  U�[ w��E  Pd ,W��)  H� D&�Y�C� ��GGA.

GGA p∆(up) p∆(dn) d∆(up) d∆(dn) p∆ d∆

)!(U s$+s/- s$�$/- -ss�/- -##./- s!../! !##-/-

)�(U s$�$/- s$+s/- -##$/- -ss$/- s!../! !##-/-

1���2.6�3(������ ���)  U�[ w��E  Pd ,W��)  H� D&�Y�C� ��SOGGA +.

SOGGA + p∆(up) p∆(dn) d∆(up) d∆(dn) p∆ d∆

)!(U s$"./- s$-$/- !!�-/- !-s�/- s-"s/! ��$�/-

)�(U s$-$/- s$"./- !-s�/- !!�-/- s-"s/! ��$�/-

1���3.6�3(������ ���)  U�[ w��E  Pd ,W��)  H� D&�Y�C� ��ULDA +.

ULDA + p∆(up) p∆(dn) d∆(up) d∆(dn) p∆ d∆

)!(U s$!s/- s.+!/- !-s�/- -s!!/- #ss-/! �--"/-

)�(U s.+!/- s$!s/- -s-s/- !-s-/- #ss-/! !sss/-

�==��3� '==a �==� �0V==��� �& S==��[ <�&��> &�==
==�� ��==� ���

��i(��i2A�?P� ���B�C ��2& 7��=8[ '� ��@ ��=�� �=O =� �?

xC���3?6�3� � 61���� =�*=C� UE .��=�|= � �& '=a &�=a D��=�� �

1����==��==31���i(� �==3?  UE6A�?P� ==��2�==31���i(� �6���� �m�==�f

����?� ��?����> ���T H�A <������V> <���6A�?P� ��2'AE��� 

������V> ��E?[ �� 'a6f$� D&�� U�1 �31Q H�2�=��3� &E=��<

� �& S��[�&��> &�
�� �����i(� ����i2*C� .

6�3(������ ���)  U�[ w��E  <�?e��p�dH� D&�Y�=C� �=� 

 ��) 6�38GGA �SOGGA +�ULDA +m���� �& ��+

�#D�� D&��Q �1� .�=� �& ��=� w�HE  ���)  U�[ ���)� '@ ��

 2=5���5(� ���=�� ���&��> �& m������ �Q |3C ���� ��V�� m������

 *C� ��V�� .� � &�E� �& �=3 ���=)  U�=[ UE=�1���� 6m�=����� p

m������ ���)  U�[ H� ��V��d|3=C <�����=?� �*C� | � <�� �& 

m������p��5� �& 25���5(� ����� ���&��> �&��Q &E�� '� �& 

'���Um������ |3C H� ��V�� d*=C� | � <�� .'=� '=�E  �=�

 6�=3(������ ���=)  U�[ w��E  ��&�)� p�d���&�=)� '�=��)�

 H�==� �& �& 2==5���5(� ���==�� ��==�&��> GGA �SOGGA +

2� ��8?�C� <�?@ SZ�k ���P  '9 &E� D�=� ���=�� ��=�&��> �& 

�� ��V�� 25���5(��6�3(������ H� �Mp2� 6�=3(������ � �?=��� f


� ����=� �)1 ��C�� <�� �& =N ��=1��& 2<=�� �=�d �& '=9 ��=@ 

6�3(������ *9��V� 6�3�3C '� '�E  �� 7�EZ f� '9'�E=A

1�==3>�1==  �==� 2�<�x==C� �?5���==� ��M _2==� &�==�H ���==� ��1E==� 

2� ���)� '9 2����� EFG S=�[ �& �=�� ��=?�& �=��P  2	�B �� 

���)� ���P  EFG �&'=Y(E� *9��V=� |3=C �=��P  �=� '���)� 

ff −*C� ���9 2	�B )s/#_#/s(�=� W	;� <�� '9'=�E  

� *9��V=� 6�3�3=C �&E� 7��Y�� '�v'=Y( ff −)�3=C�36

dnup,(2� '��E  &E� .6�3(������ <�����?� f|=9 2	�B �E}k 

6�3(������ '� *8�1 25���5(� ����� ���&��> ���)� �& 6��O1� p

�1��&.�)���)  �& ���)  U�[ w��E  m���� '��8�36��V1 t	�0� 

�2 �� 'a ��&�M�x=C� �?i���=� ��<_���=� ���=)  U�=[ w��= 

����m�� p�)  '� *8�1 �WGGA � ���a 2�� � ����(�k �& <2

��� ���==)  U�==[ '==a *==C��m�==� d��
==����*==C� '==���.�==�� 
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!55 %&'�()� 	*�� 	� +,	 -*� �
( 2USb ������ �	
�� �"

1��� 4.�& t	�0� 6�38��)  H� D&�Y�C� �� 2��� ^��  |3C 2USb )KGAUSS(.

Valance core ct
hfB

)!(U "#!/s�# ���/s"$_ !�-/""
SOGGA +

)�(U "��/s$-_ !"#/s"$ !#s/!$_

)!(U ��+/ss� .$"/!���_ ���/�+-_
ULDA +

)�(U +s$/s#$_ $"+/!��! +.�/�+$ 

1��� !6.�& t	�0� 6�38��)  H� D&�Y�C� �� 
�� pE� 2��A�?P� ����� 2(������ |3C 2USb)(T.

up-up dn-dn o
hfB

)!(U !.�-�/"-+_ �$-"$--/- .s$�+/"-�_
SOGGA +

)�(U �..#�/-_ !..+"/"-+ .sss!/"-� 

)!(U $s!#"/".._ �$#s#--/- s"�#$/"."_
ULDA +

)�(U �$+�---/-_ #�s!#/".. !+!ss/".. 

1��� !!.�& t	�0� 6�38��)  H� D&�Y�C� �� 
�� pE� 2��A�?P� ����� 2?�xC� |3C 2USb)(T.

up-up dn-dn d
hfB

)!(U ".$+./!. +."$+/- -#s"!/!$
SOGGA +

)�(U +.�.$/-_ "$..�/!._ -s�s!/!$_

)!(U s-+$$/!$ +�!�"/- s!#/!�
ULDA +

)�(U +$s##-/-_ s�s+./!$_ �#s��/!�_

 ���M�i���� ��?ULDA +��� ���=)  U�[ w��  |3C �m�=� p

� ���a |� H��2���� (�k �&2��� ���=)  U�[ w��  'a�m�=� d

'� *8�1GGA ��
��'� *8�1 � �SOGGA +���a �'=���

*C�.

0.=.��!%
�	 �
� �9!>��?% <


=�� pE� 2��A�?P� ����� ��&�)� � *�X[ '� '�E  �� <�?e�� 

)m���� s_!!(<��E=� 7��=9 ���& 2��A�?P� ���� �_<�=  

UE�1���� 6�3� �)MMI) (m��=� !"(2=� 2O1�=>�& '=� ��E= 

 &�=� 2=� UE�1���� 6�3� � .6��=� �=3���9 <=�� �H��=1� � *=�X[

3� � 6�)!(�).(� |� ��)�(�)"(*C� ���5� |� �� 
�1 .���

 '?��T |� '� *8�1 �31Q 6�3��X[2�|� H�� W	;� <�� '9 �?���

 �&E81 ���5� ��v��3� � 6W=�9�  <=�� �& UE=�1���� 2=� �=��� .

<�����?�2��?5���=� *��> '
��1 ��E  �=� &�E=� 
=�� pE=� 6

�A�?P� ���B�CH� �M��� ��V�� 2C��� 6�E	� ���B�C �  �?��� 2�.

�& 7�8==C�G� <==�� �&H�==� SOGGA +�ULDA +U�==
1� 

D�� �1�.�&m���� s�!-�!!D&�& W=� �  '��=� 6*=C& '=� 

6��� D��Q CF
HFH�O

HFH�d
HFH*C� D�� D&��Q .U�
1��=C

�& m��� !�6�=3� � 6��=� �S=9 
=�� pE=� 2�=�A�?P� ����� 

)!(U';��� �8A '9 )!!(��&�)� LE�
� *C& '�Q6��=� D�=�

�3C�32��
  ���)� �� � �9� *C� t	�0� 6DH��1� 6�=�> D�=� 

D�==� '�==��)� �==1�.D&�& <==�� '==9 |==���& '==�E  �==� 6��==� �==)� 
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��  !5# 

1���!".���� �& t	�0� 6�38��)  H� D&�Y�C� �� S9 2��A�?P� �2USb)(T.

d
HF

O
HF

CF
HFHF HHHH ++=

exp �-±�+- 
)!(U -#s/�##_

SOGGA +
)�(U ##.!/�#s 
)!(U -"��/"$._

ULDA +
)�(U -$�$+/"$$ 

1��� !5.�& t	�0� 6�38��)  H� D&�Y�C� �� UE�1���� 6�3� � 2��A�?P� ���� 2USb.

MMI )!(U )�(U )"(U ).(U

GGA s#��+/!+ s#"�!/!_ s#s�s/!_ ss-#-/!

SOGGA + +!�.$/! +!���/!_ +!�"./!_ +!�.#/!

ULDA + �#-!!/� �#-!!/�_ �+s�!/�_ �+s.$/�

6�3� � )(),( 21 UU)S5� !��?�8� �� (D��Q �1� .��&�=)� ���H '=�

*C& �E�1���� 6��� D��Q �3��&�=)� <=�� �=� '��V� ����� �O�& 6

�?���.m��� 'a �EA ����!�=� ��V=1 2�=�1 �=�&�m�=�[� \

�?i���� SOGGA +�?i���=� '=� *8�=1 ULDA +'=� 

2� 'a *C� ��i�&
1 '��
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