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Annotatsiya:  Ushbu maqolada zichlik funksional nazariyasi (DFT) asosida

ishlovchi zamonaviy hisoblash dasturlari – Quantum ESPRESSO, Burai va VESTA

dasturlarining  fizikadagi  o‘rni,  ularning  imkoniyatlari  va  o‘quv  jarayonidagi

metodik  qo‘llanilishi  yoritilgan.  La₂CuO₄  materiali  misolida  holatlar  zichligi

(DOS)  va  bog‘  (band)  struktura  modellashtirildi.  Quantum ESPRESSO dasturi

hisoblashlar  uchun  asosiy  platforma  sifatida,  Burai  interfeysi  hisoblarni

boshqarish va vizualizatsiya uchun, VESTA dasturi esa uch o‘lchamli strukturaviy

tahlil  uchun ishlatildi.  Natijalar ushbu dasturlarning o‘zaro integratsiyasi  DFT

yondashuvlarini nafaqat ilmiy tadqiqotda, balki ta’lim jarayonida ham samarali

qo‘llash imkonini berishini ko‘rsatadi.

Kalit  soʻzlar:  zichlik  funksional  nazariyasi  (DFT),  Quantum  ESPRESSO,

Burai, VESTA, holatlar zichligi (DOS). 
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Аннотация:  В  данной  статье  рассматривается  роль  современных

вычислительных программ, основанных на теории функционала плотности

(DFT) – Quantum ESPRESSO, Burai и VESTA – в физике, их возможности и

методическое  применение  в  образовательном  процессе. Плотность

состояний  (DOS)  и  структура  связей  (зон)  были  смоделированы  для

материала  La₂CuO₄.  В  качестве  основной  платформы  для  расчетов

использовалось  программное  обеспечение  Quantum  ESPRESSO,  для

управления  расчетами  и  визуализации  —  интерфейс  Burai,  а  для

трехмерного  структурного  анализа  —  программное  обеспечение  VESTA.

Результаты  показывают,  что  интеграция  этих  программ  позволяет

эффективно применять подходы DFT не только в научных исследованиях, но

и в образовательном процессе.

Ключевые  слова:  теория  функционала  плотности  (DFT),  Quantum

ESPRESSO, Burai, VESTA, плотность состояний (DOS).
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Abstract:  This article discusses the role of modern computational programs

based on the density functional theory (DFT) – Quantum ESPRESSO, Burai and

VESTA  –  in  physics,  their  capabilities  and  methodological  application  in  the

educational process. The density of states (DOS) and the bond (band) structure

were modeled for the La₂CuO₄ material. The Quantum ESPRESSO software was

used as the main platform for calculations, the Burai interface was used to control

calculations  and  visualization,  and  the  VESTA  software  was  used  for  three-

dimensional  structural  analysis.  The  results  show that  the  integration  of  these

programs  allows  for  the  effective  application  of  DFT approaches  not  only  in

scientific research but also in the educational process.

Keywords: density  functional  theory  (DFT),  Quantum  ESPRESSO,  Burai,

VESTA, density of states (DOS).

Kirish

Zamonaviy  fizikada  nazariy  modellashtirish  va  hisoblash  metodlari

materiallar strukturasi hamda ularning fizik-kimyoviy xossalarini chuqur o‘rganish

imkonini  beradi.  Shu  jihatdan,  zichlik  funksional  nazariyasi  (DFT  –  Density

Functional  Theory)  modellashtirishning  eng  samarali  va  keng  qo‘llaniladigan

usullaridan  biri  hisoblanadi.  Ushbu  nazariya  elektron  gazning  asosiy  holat

energiyasini  elektron  zichligining  funktsiyasi  sifatida  ifodalash  orqali  ko‘p

zarrachali  kvant  tizimlarini  hisoblashni  soddalashtiradi  [1,2].  DFT  yondashuvi



yordamida turli  materiallarning band strukturasi,  holatlar  zichligi  (DOS),  Fermi

energiyasi,  magnit  xossalari,  optik  so‘rilish,  dielektrik  doimiylari  kabi  keng

doiradagi  fizik  parametrlar  aniqlanishi  mumkin.  Ayniqsa,  yangi  materiallar,

masalan, yuqori haroratli o‘tao‘tkazuvchanlar, yarim o‘tkazgichlar, 2D materiallar

(grafen, MoS₂) va topologik izolyatorlar kabi moddalarning elektron xossalarini

bashorat  qilishda  DFT  asosidagi  hisoblashlar  muhim  o‘rin  tutadi  [3,4].  DFT

metodikasining  samaradorligini  amalda  ko‘rsatish  uchun  maxsus  dasturiy

ta’minotlar  ishlab  chiqilgan  bo‘lib,  ular  orasida  VESTA,  Burai  va  Quantum

ESPRESSO dasturlari alohida o‘rin egallaydi.

VESTA (Visualization  for  Electronic  and  Structural  Analysis) dasturi

kristall  tuzilmalarni,  elektron  zichlik  taqsimotini  va  izosirtlarni  uch  o‘lchamda

vizual ko‘rsatish imkonini beradi [5]. Bu dastur ko‘pincha Quantum ESPRESSO

yoki  WIEN2k  kabi  dasturlarda  olingan  hisoblash  natijalarini  tahlil  qilishda

foydalaniladi.

Burai esa Quantum ESPRESSO paketiga qulay interfeysli yordamchi dastur

bo‘lib, u band struktura, holatlar zichligi (DOS), va zarraning elektron energiyalari

kabi natijalarni vizual ko‘rinishda tez va oson tahlil qilish imkonini beradi [6].

Quantum  ESPRESSO  (QE) dasturi  esa  DFT  asosidagi  to‘liq  kvant

mexanik hisoblashlarni bajaradi. U pseudopotensiallar va tekis to‘lqinlar bazasidan

foydalangan  holda  atomlararo  o‘zaro  ta’sirlarni  aniqlaydi,  geometriya

optimallashtirish,  elektron  zichlik  hisoblash,  phonon  dispersiyalari  va  boshqa

ko‘plab fizik parametrlarni hisoblash imkonini beradi [7].

DFT  asosida  ishlaydigan  ushbu  dasturlar  nafaqat  fundamental  ilmiy

tadqiqotlar uchun, balki oliy ta’lim muassasalarida o‘qitish jarayonida ham o‘quv

loyihalari  uchun  qo‘llanilmoqda  [8,  9].  Ayniqsa,  materiallar  fizikasi,  kvant

mexanikasi,  qattiq  jism  fizikasi  kabi  fanlar  doirasida  tadqiqotchilarga  nazariy

tushunchalarni chuqurroq singdirish va ularni amaliy tadqiqotga yo‘naltirishda bu

dasturlar muhim rol o‘ynaydi [10].

Shu  boisdan,  DFT  dasturlarining  o‘rganilishi  va  ulardan  foydalanish

ko‘nikmalarini  shakllantirish zamonaviy fizik ta’limning ajralmas qismi sifatida



qaralmoqda.  Ushbu  maqolada  VESTA,  Burai  va  Quantum  ESPRESSO

dasturlarining asosiy imkoniyatlari, ularning fizikadagi qo‘llanilish sohasi hamda

ularni o‘quv jarayoniga tatbiq etish bo‘yicha metodik yondashuvlar tahlil qilinadi.

2. Metod

Mazkur  maqolada  VESTA, Burai  va  Quantum ESPRESSO dasturlarining

fizikadagi  o‘rni,  ularning  ishlash  tamoyillari  va  tadqiqotchilarga  o‘rgatish

metodikasi bosqichma-bosqich tarzda yoritilgan. Ushbu yondashuv asosida kvant

mexanik modellashtirishga oid o‘quv loyihalarni tashkil etish, o‘qitish jarayoniga

DFT  dasturlarini  integratsiya  qilish  va  yosh  tadqiqotchilarda  mustaqil  ilmiy

fikrlash ko‘nikmalarini shakllantirish ko‘zda tutiladi.

2.1. Dasturlarni tanlash mezonlari

Metodik asos sifatida tanlangan dasturlar — Quantum ESPRESSO, Burai va

VESTA — o‘zaro  funksional  jihatdan bog‘liq  bo‘lib,  bir  butun modellashtirish

zanjirini hosil qiladi:

Quantum  ESPRESSO  (QE) yordamida  asosiy  DFT  hisoblashlar  (bog‘

struktura, elektron zichlik (DOS), optimallashtirish va boshqalar) bajariladi [7].

Burai interfeysi orqali QE natijalari oson sozlanadi, fayllar avtomatik tarzda

yaratiladi va vizuallashtirish imkoniyati taqdim etiladi [6].

VESTA esa  yakuniy vizual  analiz  uchun ishlatiladi  — strukturaviy  panjara,

elektron zichlik, izosirtlar va atomlararo bog‘lanishlar fazoviy tahlil qilinadi [5].

Ushbu dasturlar GPL (GNU General Public License) asosida bepul tarqatiladi

va ochiq kodli hisoblanadi, bu esa ularni ta’lim jarayonida qulay qo‘llash imkonini

beradi [8].

2.2. Tadqiqotchilar bilan ishlash bosqichlari.

1. Nazariy tayyorgarlik bosqichi.

Tadqiqotchilarga  DFT  nazariyasining  asoslari,  Kohn-Sham  tenglamalari,

birinchi  prinsiplar  yondashuvi,  elektron  zichlik  tushunchalari  o‘rgatiladi  [2].

Bundan tashqari, pseudopotensiallar, tekis to‘lqinlar bazasi kabi tushunchalar ham

kiradi [3].

2. Dasturlarni o‘rnatish va interfeys bilan tanishish.



Quantum  ESPRESSO  dasturini  Linux  muhitida  (Ubuntu/Mint)  o‘rnatish

bo‘yicha  amaliy  mashg‘ulotlar  tashkil  qilinadi.  Burai  Windows  muhiti  uchun

tanlanadi,  VESTA esa  barcha  platformalarda  ishlaydi.  Har  bir  dastur  interfeysi

alohida ko‘rsatiladi [10].

3. Modellashtirish loyihasini tanlash.

Tadqiqotchilar  o‘zlari  modellashtirmoqchi  bo‘lgan  kristall  struktura

(masalan, La₂CuO₄ yoki Si) ni tanlab oladilar.  CIF fayllar Crystallography Open

Database (COD) yoki Materials Project kabi resurslardan yuklab olinadi [11].

4. DFT hisoblashlarni amalga oshirish.

Quantum ESPRESSO uchun scf.in, bands.in, dos.in fayllari Burai yoki qo‘lda

yaratiladi.

Hisoblashlar  pw.x,  bands.x,  dos.x,  pp.x  modulalari  yordamida  ketma-ket

bajariladi [7].

Natijalar gnuplot yoki Burai grafik interfeysi yordamida chiziladi [6].

5. VESTA orqali visual ko‘rinish hosil qilish.

Quantum  ESPRESSO  yoki  Burai  natijalaridan  elektron  zichlik  yoki

strukturaviy model .xsf yoki .cube formatida VESTA ga uzatiladi. Bu bosqichda

tadqiqotchilarga  atomlararo  masofalar,  bog‘lanishlar,  zichlik  gradientlari

tushuntiriladi [5].

3. Natijalar va tahlil

Quyidagi  tahlil  VESTA,  Burai  va  Quantum  ESPRESSO  dasturlarining

birgalikda  qo‘llanilishi  orqali  modellashtirilgan  struktura  va  elektron  xossalar

asosida tayyorlangan o‘quv loyiha natijalariga tayanadi.  Misol sifatida La₂CuO₄

kristalli  moddasining DFT asosidagi hisoblari tanlab olindi.  Tanlov sababi – bu

material  yuqori  haroratli  o‘ta  o‘tkazuvchan  (YHO‘O‘)  sinfiga  mansub  bo‘lib,

uning elektron strukturasi bo‘yicha juda ko‘plab ilmiy tadqiqotlar mavjud [7, 12].

3.1. Kristall struktura va geometrik optimallashtirish

La₂CuO₄ uchun Crystallography Open Database (COD) orqali olingan CIF

fayl Quantum ESPRESSO muhitida .in formatga o‘tkazildi. Dastlabki geometriya

optimallashtirish (cell_relax) natijasida panjara parametrlarida kichik o‘zgarishlar



kuzatildi. Bu, pseudopotensial va funksional tanlanishiga bog‘liq bo‘lib, Perdew–

Burke–Ernzerhof (PBE) funksionalidan foydalanildi [13].

Optimallashtirilgan  struktura  VESTA dasturida  ko‘rsatildi.  Vizual  tahlil  shuni

ko‘rsatdiki, Cu–O bog‘ uzunligi 1.89 Å atrofida bo‘lib, bu eksperimental qiymatlar

bilan mos tushadi [14].

3.2. Elektron zichlik va holatlar zichligi (DOS)

Quantum ESPRESSO’da olingan elektron zichlik natijalari VESTA dasturiga

.cube  formatda  eksport  qilinib,  fazoviy  taqsimot  ko‘rsatildi.  Natijalar  shuni

ko‘rsatdiki, elektron zichlik asosan Cu va O atomlari atrofida to‘plangan, bu esa

CuO₂  qatlamlarining  elektron  faolligini  tasdiqlaydi  [5].  Bundan  tashqari,  Burai

interfeysi orqali hisoblangan DOS grafigi Fermi darajasi yaqinida bir nechta zich

energiya holatlari mavjudligini ko‘rsatdi. Bu holat La₂CuO₄ materialining yarim

metallik yoki kuchli korrelyatsiyalangan tizim sifatida qaralishiga sabab bo‘ladi (1-

Rasm) [6].

1-Rasm. Burai dasturi yordamida La₂CuO₄ kuprati uchun hisoblangan

holatlar zichligi (Density of States – DOS) grafigi keltirilgan. Grafikda har xil



atomlar va spin yo‘nalishlari bo‘yicha energiya holatlarining taqsimoti aks

ettirilgan.

Rasmdan shuni tushunish mumkinki Fermi darajasi (0 eV) o‘q markazida

joylashgan  va  materialning  elektron  xossalarini  baholashda  asosiy  mezon

hisoblanadi.  Energiyaning  Fermi  darajasiga  yaqin  sohasida  (−2  eV dan  2  eV

gacha):Cu [up] (to‘q sariq) va O [up] (qizil) chiziqlari yaqqol ko‘rinib turibdi, bu

esa Cu 3d va O 2p orbitallari asosiy rol o‘ynayotganini ko‘rsatadi. La atomining

hissasi esa kamroq (ko‘k rangli chiziqlar pastda joylashgan). Fermi darajasida (0

eV) holatlar zichligi nisbatan past, bu izolyator yoki yarim izolyator xususiyatlarini

ko‘rsatadi. Valent zona (−6 eV dan 0 eV gacha) asosan O va Cu elementlarining

orbitalaridan  tashkil  topgan.  O'tish  zonasi  (0  eV  dan  yuqoriga)  bog‘  (band)

struktura  bilan  birgalikda  ko‘rib  chiqilganda  materialning  o‘tkazuvchan  yoki

o‘tao‘tkazuvchan holatini baholashda muhim. Burai yordamida hisoblangan ushbu

DOS  grafigi  La₂CuO₄  ning  valent  va  o‘tish  zonalaridagi  elektron  zichligi

taqsimotini  ko‘rsatadi.  Fermi  darajasi  atrofida  Cu  3d  va  O  2p  orbitallarining

dominantligi yuqori haroratli o‘ta o‘tkazuvchanlikdagi asosiy qatlam bo‘lgan CuO₂

qatlamlarining muhim rolini tasdiqlaydi.

3.3. Band strukturasi

Quantum ESPRESSO orqali hisoblanuvchi band strukturada Γ–X–M–Γ–Z–

R–A–Z  yo‘nalishlar  bo‘yicha  energiya  tasmalari  chizildi  (2-Rasm).  Bandlar

orasida  band  gap  mavjud  emasligi  aniqlanib,  bu  materialning  metallga  yaqin

holatini anglatadi. Ammo, La₂CuO₄ real sharoitda antiferromagnit izolyator bo‘lib,

bu  farq  DFT  yondashuvning  cheklanganligini,  xususan,  korrelyatsiyalangan

tizimlarga  qo‘llashda  DFT+U yoki  boshqa  metodlarning  zaruriyatini  ko‘rsatadi

[15].



2-Rasm. La₂CuO₄ kuprati uchun Burai dasturida hisoblangan bog‘

strukturasi (Band Structure) hisoblanadi. Bu grafik materialdagi

elektronlarning energiyasi va ularning kristall panjaradagi to‘lqin vektori (k-

nuqta) o‘rtasidagi bog‘liqlikni ifodalaydi.

Rasmdagi energiya o‘qi (y o‘qi): −32 eV dan +24 eV gacha bo‘lgan energiya

oralig‘i ko‘rsatilgan. 0 eV darajasi Fermi energiyasi sifatida belgilangan bo‘lib, eng

yuqori  to‘ldirilgan  holatlar  chegarasini  bildiradi. Gorizontal  o‘q  (k-nuqta

yo‘nalishlari):  Г → X → M → Г → Z → R → A → Z|X|M bu Brillion zonasi

yo‘nalishlaridir.  Har  bir  segment  kristall  panjaradagi  simmetriya  nuqtalarini

bildiradi. Tasmalar  (bandlar):  Grafikda ko‘plab energiya tasmalari  ko‘rinmoqda.

Fermi  darajasi  atrofida  to‘g‘ridan-to‘g‘ri  kesib  o‘tuvchi  tasmalar  mavjud  emas,

ya’ni  aniq  energiya  bo‘shlig‘i  (band  gap)  ko‘rinadi.  Bu  materialning  yarim

o‘tkazgich  yoki  izolyator  xossasiga  ega  ekanini  bildiradi.  Valent  zona  (Fermi

darajasi  osti)  asosan  O  2p  va  Cu  3d  orbitalaridan  iborat  bo‘lishi  mumkin.

Dispersion (tasma egilishi): Ba’zi tasmalar deyarli gorizontal – bu og‘ir elektron

massasi yoki lokallashgan holatlarni bildiradi. Ba’zi tasmalar esa yaxshi egilgan –

bu  yengil  elektronlarni  ko‘rsatadi. La₂CuO₄  ning  band  strukturasi  natijalariga

ko‘ra:  Fermi  darajasida  band  kesishmasligi  –  yarim  o‘tkazgich  yoki  izolyator



xossasiga  ega  ekanini  bildiradi. Energiya  zonalari  oralig‘i  (band  gap)  mavjud.

Fermi  darajasiga  yaqin  tasmalarning  tabiati  yuqori  haroratli  o‘ta

o‘tkazuvchanlikdagi asosiy qatlam – CuO₂ qatlamlari bilan bog‘liq.

Xulosa

Mazkur maqolada zamonaviy fizikada zichlik funksional nazariyasi (DFT)

asosidagi  hisoblashlarning  ahamiyati,  xususan,  VESTA,  Burai  va  Quantum

ESPRESSO  dasturlarining  o‘zaro  bog‘liq  holda  ishlatilishi  orqali  fizik

moddalarning  strukturasi  va  elektron  xossalarini  modellashtirish  imkoniyatlari

tahlil  qilindi.  Hisoblashlar  asosida  La₂CuO₄  moddasining  kristall  tuzilmasi,

elektron zichligi, holatlar zichligi (DOS) va energiya tasmalari o‘rganildi.

Quantum  ESPRESSO  dasturi  real  kvant  mexanik  hisoblashlarni  amalga

oshirishda asosiy vosita  sifatida xizmat  qildi,  Burai  interfeysi  bu hisoblashlarni

vizual  boshqarish  va soddalashtirishda  muhim rol  o‘ynadi,  VESTA esa  fazoviy

vizualizatsiya imkoniyatlari orqali olingan natijalarni aniq tahlil qilishga yordam

berdi. Tadqiqotchilar ushbu dasturlar orqali nafaqat nazariy bilimlarni, balki amaliy

ko‘nikmalarni  ham egallaydilar:  fayl  tuzish,  simulyatsiya  qilish,  DOS va  band

strukturani chizish, elektron zichlikni tahlil qilish, grafiklar tuzish va fizik talqinni

berish. Shuningdek, bu yondashuv fizikaviy tadqiqot yo‘nalishida tadqiqotchilarni

ilmiy  tadqiqotga  yo‘naltirishda  samarali  vosita  bo‘lib  xizmat  qila  oladi.  DFT

dasturlarini  ilmiy  tadqiqot  jarayoniga  integratsiya  qilish  orqali  tadqiqotchilarda

mustaqil tahliliy fikrlash, mantiqiy bog‘lanish va grafik tafakkurni rivojlantirishga

katta zamin yaratiladi.

Yakuniy  xulosa  shuki,  VESTA,  Burai  va  Quantum  ESPRESSO

dasturlarining integratsiyalashgan qo‘llanilishi DFT asosidagi ilmiy tadqiqotlarni

samarali tashkil qilish, modellashtirishni fizik tahlilga bog‘lash va zamonaviy fizik

ta’limni interaktiv uslubda yo‘lga qo‘yishda muhim vosita bo‘lib xizmat qiladi.
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