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U ovom radu se koristi atomski sistem Jedinica u kome v

2

ft = 2m = |- = 1.

a Jedinica za energiju je IRy = 13.6O49 eV Cenergija

Jonizacije atoma vodonika5.



1. UVOD

Predmet prouffavanja ovog rada je odredivanje elektronske

zonske strukture kristala. Prvi pokuSaji njencg odredivanj?

pojavili su se ved r.akon zasntvanja kvantne meha.nl ke i

kvalitativno dokazivanje postojanja zon.a preko Schrodlnger-

ove jednacine je bio Jedan od njenih uspeha, all se dugo nije

dobila kvantitativna teorija.

Bilo je potrebno da prode vise od pola veka da bi se

razvile teorije elektronske strukture kakve danas imamo. U torn

razdoblju, sve vreme se preplitao razvoj teorije i eksperimen-

talnih mogudnosti. Dobijani su sve fiistiji monokristali , nize

temperature, viSi pritisci, jaCa magnetna polja. . . Razvoj

racunara danas nam Je omogudio racunanje zonske strukture sa

veiikom taCno§du za vedinu poznatih kristala. Mogu so cak

ispitivati osobine jo§ nesintetizovanih materijala pa take, i

bez eksperimenta, predvidati mogudnosti njihove primen©.

Treba naglasiti da se f i z ika Cvrstog stanja dugo

razvijala nezavisno od napora usmerenih ka izrafiunavanju

korektne zonske strukture. Pri tome su se, za opisivanjs- elek-

tronskog sistema, koristili efektivni hami 1 toni jani sa

izvesnim brojem parametara. Izborom odredenih vrednosti ovi h

parametara, opisivane su f iz iCke osobine konkretnih

materijala. U poslednje vreme se radi na ujedinjenju prlstupa

zasnovanog na konstrukciji efektivnog hamiltoniJana i zonskcg

prilaza. Tako se, zahvaljujudi razvoju mnogo£estienih teorija,

pojavljuje mogudnost taCnijeg odredivanja efektivriog

kristalnog potencljala, a prilikom odredivanja vrednosti

efektivnog hand 1toniJana, koriste s© rezuilati



izracunavanja zonsk© strukture datih matsrijaia.

Za reSavanJe problema el@ktronske strukture kristaia,

zbog izuzetno veiikog broja interagujudih Castle,-:-.. potrabno jc

uvesti niz aproksimaci ja. Velika razlika u masama elektr-^na j.

jona od kojih je izgradena kristalna reSetka, omogucava nar,;

uvodenje Born-Oppenhaimer-ove aproksimaci je [13. Zatim .~e

uvodi model nezavisnih elektrona C jednocesticni modelD, pc

kome se el ek iron krede nezavisno od drugih elektrona u samo-

usagla§enom C sel f-k onzi stentnonO potencijalu v(r>» koj j

opisuje interakciju elektrona sa Jezgrima i usrednjemi

inter akciju sa drugim elektronima. Tako se sloSeni

mnogo&esticni problem sveo na re§avanje Schrodinger-o'^-

jednaCine oblika (-v -»• v(r))v<r) = Ey<r). Dva osnovna problesrra

pri reSavanju ove jednacine su kako izabrati potencijal vfr}

i kakav oblik pretpostavi ti za talasnu funkc i j c

Iterativnim postupkom, modif ikujudi v(r) u svakom koraku

rezultatima prethodnog koraka, moze se postidi dobar

usagl aSenosti izmedu potencijal a v(r) i talasne f u n k

Takve procedure zahtevaju glomazna racunanja koja dtigc ni .^

bila izvodljiva, a u svakom je potreban §t.o realr.i 11

potencijal, takav da iteracije budu konvergentne i brze.

Translaciona invari jantnost kristalnog potencijol,!

omogudava nam da izracunavanje zonske strukture svedemo 2-

re§avanje Schrodi nger -ove Jednacine samo unutar pri mit 1 ' . , •-.-

delije realnog, odnosno inverznog prostora. Ta s& reSen.;a

spajaju na granicama atomskih poliedara, tako da budu

neprekidna i dif erenci jabilna, cim® se dobijaju fcoaspiikovani

granicni uslovi. Slater 1837. E 23 uvodi "muffin-tin" CMi'i

c i c



sferu koju upisuje u svaki atomski poliedar, cime uveliko

uprofidava graniEne uslove.

Pri izraCunavanju zonske strukture "linear muffin-tin

orbitals" CLMTO3 metodom, za reSavanje jednofiestiSne Schrbdin-

ger-ove jednaCine korisii se MT potencijal koji je sferno

simetriEan unutar sfera, a u intersticijalnoj oblasti izmedu

sfera ima konstantnu vrednost. Talasne funkci je su linearne

kombinacije energetski nezavisnih MT orbital a. Poceci razvoja

ovog metoda mogu se naefi u radovima Andersena C33 iz 1971.

godine.

Prve primene LMTO metoda u stvarnim izracunavanjima

zonske strukture pojavile su se 1975. u radovima Jepsen-a

[43 C5] . Njegovi su rezultati govorili da je taCnost ovog

metoda uporediva sa taCno§du ostalih metoda, a vreme raffunanja

je za red velicine manje nego kod drugih. Ovo je uCinilo LMTO

metod najviSe primenjivanim za izracunavanje zonske strukture

i na j pogodni j i m za primenu u naSim uslovima.

Gilj ovog rada je proucavanje LMTO metoda u aproksimaciji

atomskih sfera CASAD, koji nam je posebno zanimljiv zbog

osobine da se mo2e razdvojiti na dva nezavisna dela - struk-

turni i potenci jalni. U radu demo ispitivati osobine

strukturnih konstanti, koje su nosioci informacija o uticaju

konkretne strukture kristala na zonsku strukturu i baviti se

njihovim izrafiunavanjem. Formiracfemo datoteku podataka za

proufiavanu strukturu, tako da de se podaci iz nje modi

koristiti u svim daljim primenama LMTO metoda u ASA.



2» SCHRODI MSER-OVA JELfc'AClMA ZA KRISTAL

2.1. SareousaglaSano reSavanje Schr6di«ge«r-c>v© JednaCine za

krislai

IzraSunati zonsku s trukturu zna£i pronadi regenja mnogo-

cesticne Schrbdinger-ove jednaCine koja opisuje ponaSanje M

elektrona u polju N jezgara:

H § C^i • ̂ 2 ..... $N , r 4 > r 2 , . . . r M) = E § ($t • • • • > ^N • ̂ i > • • • • ? M) .

ca. 15

Hamilton! jan ovog problema dat, je izrazom:

N M N I -4 M j - i

H = Z li -»- Z T^ H- S E VJJC^ i-^i') * £ Z V*0^ -?j , >+

l = i *• j = i J i = l i ' = l j = l j ' = l

N M

* Z Z V&J (r j-R,) . C2.2:>
i =i j =1

Ovde smo sa PJ i f$t obelegili koordinate elektrona i

x\

jezgara, respekti vno. "!*-> Je operator kinetiCke er-srai 1e
R^

jezgara, T* je operator kineticke energije elektrona., V' "
r j

opisuje interakciju izmedu Jezgara, V opisuju intera.kci.je

izmedu elektrona, a clan V interakcije tipa elektron-jezgro,

Elektroni , zbog mnogo manje mase od mase jezgara veoma

brzo prate promenu konf iguracl je jezgara. Ovo nam omogudava d?-

posmatramo elektronsku strukturu sistema za nepromenlji vu

konf iguraci ju jezgara, §to je osnovna ideja Born - Qppenh&i RK-.T -

-ove aproksimaci je [13. Tada se prethodni probl©m svodJ. . ~ :±

nunogoel ektr ons ku Schrodinger-ovu jedna£inu za dat.M

konf iguraci ju Jezgara:

ca.



z *5. * E ^ V - C r j - J j O * 2
J =1 J j =1 j ' =1 j =1

N

lako daleko prostiji problem od predhocinog, i ovaj

problem zahteva opisivanje pona§anja velikog broja

2 4inter agujudih cestica (M~1O ). Ovakvo formulisan, on nija?

rnatematiCki egzaktno reSiv. Zato ciemo ga uprostiij

aproksimaci jom u kojoj elektron posmatramo kao nezavisnu

Cesticu koja se krede u polju jezgara i ostalih elektrona,

KoriSdenjem formalizma funkcionala gustine mogude je dobtti

j ednoel ektronsku sliku za ovakve sisteme. Ovaj formalizam s*?

bazira na dve teoreme Hohenberg-a i Kohn-a [63, koji si'

razmatrali Hamiltonijam sistema M inter agujudih elektrona koji

se kredu u spoljasnjem potencijalu vex t (PJ )'.

M M j - 1 M

H = Z (-V* + Z Z Vee ( r . ) + Z.
j =1 j =1 j - =1 j =1

Prvi Clan gornjeg izraza predstavlja kinet i iku energijn,

drugi energiju odbijanja medu elektronirna, a tredi inter akci 1 ^

sa spoljasnjim potenci jal om, koja uk l juCu je i elektrostaticku

interakciju sa nepokretnim jezgrima.

Prva teorema tvrdi da su spoljasnji potencijal vcx l ,

svojstvena funkci ja osnovnog stanja yo i energija osnovnoa

stanja < V o l ^ l Vo> jedinstveni funkcionali elektronske gustino

n(r). Energija osnovnog stanja data je izrazom:

<Vo|H|v0> = F [n(r)] -^ J v -x lCr) nC?) dr, C2.7T?

gde je



M M j -it

F [nC?)]= <V0i £ C~?f> + £ E V** (r^Oi
j =1 j = 4 j ' =i

U gornjem izrazu moze se posebno izdvojiti Hartree-jev

Clan koji opisuje Caulomb-ovu interakciju izmedu slektrona. na

slededi naCin:

?>] = i J J
2 J J

Definisali smo JoS jedan funkcional, G [ n(r)] u koj i ,

pored kineticke energije elektrona, ulazi i razlika ismedu

stvarne energije interakcije i one koja se ura£unata u

Hartree-jev Clan. Ta razlika sadrzi energiju izmene i

korelacije elektrona.

Druga teorema Hohenberg-a i Kohn-a [63 tvrdi da funkcional

C2 .7D ima minimalnu vrednost kada je n(r) stvarna elektr onskii

gustina osnovnog stanja f da je ta vrednost jednaka energiji

osnovnog stanja. Dakle, kada bismo poznavali funkcionai

F[ n(r)] bilo bi relativno jednostavno iskoristiti gornju

teoremu pa odrediti energije osnovnog stanja i elektronske

gustine za bilo koji dati spolja§nji potencijal vexl . Medutini,

taj funkcional nije poznat, i sve komplikaci je oko re§avanja

problema vi§e elektrona vezan® su za njegovo odredivanje.

Primenom gornjih teorema, izracunavanje zonske struktur©

kristala svodi se na reSavanje Schrbdi nger -ove Jedna£ine za

elektron koji se kred© u lokalnom potencijalu Vs(r):

C-v2 -»• vsc?» vj Ci?.?) - EjCib VjCi?.?)- ca.io^

Ctolik reSenJa ove jednaCine zavisi od sim&trije

Hamilton! jana (-v2-*- VgCr}), koja J© u prvom redu odre<S®na

•Cl.-r.om V < r > ,



Potencijal u beskonaCnom kristalu je 1 nvari jantan na

translaciju re§etke. Zato se mora prirneniti 81och-ova teorema

C8] po kojoj talasna funkci ja u trodirnenzionalnoj reSetki

zadovoijava slededi uslov:

V Cr v<r). C2.113

gde je vektor re§etke = Z nc a\a kombinacija vektora
i

{ac ^ koji defini§u primitivnu deliju CS1. 2 . I . D .

si. a. i.

Translacioni vektori {at }• i

primitivna cfeli ja za bcc

s t ruk turu

Ovi m je problem izraCunavanja zonske strukt-ure sveden na

trazenje svojstvenih vrednosti energije samo unutar primitivne

delije zapremine fi = at • Caz x aa)-

Bloch-ov vektor k C2. 113 oznaCava j ednoel ektr onska stanja

i pripada oblasti reciproffnog prostora.

Ako energetske zone i talasne funkci je posmatramo kao

funkcije talasnog vektora k, videdemo da poseduju translacionu

simetriju u reciprofinoj re§etki:

V (»c.r) = y ( + 5, r)

gde Je vektor reciproCne reSetke G = . -{bj J- su trans-



lacioni vektori koji zadovol Java ju uslov a^ -b; = 2n 6 •

Posledica ove simetrije je mogudnost ograni£enja izraf fu-

navanja zonske strukture na primitivnu deliju reciprofinori

prosiora C Brill oui n-ovu zor.u Si . 2. 2. }. U t^oriji grupa se

pokazuje da je, zbog postojanja drugih simetrija, dovoljno da

se zonska struktura izraCuna samo u ireducibilnom delu

Brillouin-ove zone.

SI. 2.2.

Brillouin-ova zona za

bcc strukturu

bcc

Pored Bloch-ovog vektora, za opisivanje elektronskih

st,anja u kristalu koristimo indeks zone j, koji se definite

slededom relacijom:

< E J? C2. 133

Set funkcija Ej zove se energetska zonska struktura datcg

kristala.

Kohn i Sham [7] su uspeli da odrede JednoCestiSni

potencijal VsCr) tako da se stvarna gustina elektrona mo2e

odrediti znajudi reSenJa Jednoelektronske Schrodinger-ove

JednaCine C2. 1O5, na slededi na£in:



occ

n{r} = £ j y<j (k,r5|
j k

Njihova id©ja je da se G [ nO~)] predstavi kao:

G [nC?>] = Ts [n(?>] + Exc [ n(?)] . C2. i=D

gde Je Ts [ n(r)] kinetiCka energija interagujudih elekirona

gustine n(r):

occ

Ts [ n(r)] = Z f wk <$,*') C"^2) Vi <£.r) dr, C2. 163•-» _» j i j
j k

a Exc[n(r)] funkcional izmensko - korelacione energije.

Do sada smo izvodili dva izraza, Hartree-jev clan u C2.82

i kineticku energiju u C2.153, koja su vazna za jedno-

elektronsku sliku, all koji takode predstavi Ja ju dominantne-

izraze kod interagujudih si sterna.

Razl iku izmedu realnih i neinteragujudih si sterna

predstavi ja clan Exc[n(r)] . Ako uvedemo aproksimaci ju lokalns

gustine, koja vazi za sporo promenljive gustine i za slu£aj

velikih gustina, mozemo pi sati:

Exc [ n(r)] = J £xc(n(r)) n(r) dr. C2. 173

Izraz za gustinu izmensko-korelacione energije ,

sledi iz teorije homogenog elektronskog gasa gustine n(r).

Sada se funkcional gustine moze napisati u obliku:

J " ^ d ? ' + v . x l C ? > + * x c C n < ? » ) d?
jr-r ' | J

C2.

Mi ni mal i zaci j om izraza C2.18D po n(r) dobijamo efektivnu

jednoCestiCnu Schrodinger-ovu jednacinu:

ca.



Ako ovu jednacinu uporedino sa Jedna£lno/n C2. 1<X>, vidimo

da se neinteragujudi elektroni moraju kpetati u efektivncm

potenci jalu oblika:

r - r

Ovde je prvi £lan klasifian Hartree-Jev potencijal, tirugi

Je spoljaSnji potencijal koji uk l juCuje Coui o.^b-ovo

privla&enje od strane Jezgara, a tredi Je i zmensk o-k or el aci oni

potencijal dat izrazom:

x
dn(r)

Spolja§nji potencijal v»xtC r) u vedini sluCajeva

predstavlja Coulomb-ovo privlacenje od strane Jezgara

naelektrisanja Z, smeStenih u cvorove resetke R:

vc(r) = - z - — — .
-* I •* ^1R |P - g|

Ovome treba dodati potencijal koji potiCe od

odbijanja jezgara:

vn = . Z Z — - , C2. L3)
2 '

U aproksimaci ji atomskih sfera CASA3, koju demo pr.\n-,»7>i r-j

pri reSavanju svojstvenog problema C2.19D. eiektronska gustina

Je sferno simetrifina unutar sfere radijusa S, centrirane u

cvoru resetke. Radijus ove sfere, za kristal sa Jednim a* orn^ .

po ppimitivnoj deliji, defini§e se relacijom:

O = n S9. , ,

Gustina elektpona u kpistalu u tafiki P tada Je:

10



n(r) = Z n ( j? - $ | .S> 0 C|? -
H

gde j© n(r) eiektronska gustina unutar sfere radijusa S.

U slu?"aju jednog atoma po primitivnoj deliji brcj

elektrona u aiomskoj sferi je Zf pa kada C2. ,223 i C2. 235

uvrstimo u funkcional energije C2.183, nalazimo [Q] da se

elektrost,ati£ke interakcije redukuju na interakcije sa poljern

2Zjezgara - — koje sada predstavlja spolja§nji potencijal

voxl(r). PoSto se ova interakcija svela na sferu, moftemo

mini mail zovat i funkcional energije Cpo atomu^ :

= Ts[n(r)]ASA * j( vHCr) - + £xcCnCr)) n(r)dr .

C2. 253

Ovde se integracija vrSi po sferi radijusa S, a Hartrse

-jev potencijal vH(r) definise se slededom relacijom £93:

J I -> -». I
s i r - r .

Minimalizaci Jom C2.253 po n(r) dobija se j ednoel ektr onsk a

Schrodinger-ova jednaCina oblika C2. 1O3 , koja vazi unutar

svake atomske sfere, a efektivni jednoelektronski potencijal

dat je izrazom:

s\.rv - vHvr^ — vxc vnvryy

Elektronska zonska struktura za dati kristal dobija is:,

"Sivenjem" reSenja C2. 1O3 i C2. 273 od sfere do sfere.

Kineticka energija Ts[ n(r)] . C2. 253, dobija se iz C3. 1C;

i C2. 273 i ima oblik:

oec
Ts [nCr>] - Z EjCJc) - J Vs(r> n(r) dr. €2.233

j k

Kako ©fektivni j ednoel ektr onsk i potencijai C2. 273 z&visi



cd elektrcnsk© gustine koju zelimo da naderao, moramo samo-

usagia^eno reSiti problem, koristedi jednacine C2.1O}, C2.143,

C2.21}, C2.26} i C2.273. U poSa-tku samosaglasne procedure ZA

gustinu eiektrona n(r) uzima se elektronska gustlna »i

slobodnom atomu normirana na atomsku sferu radijusa S. Sa torn

gustinom izra&unava se zonska struktura pomodu LMTO metoda,

Zatim se odredi elektronska gustina koju koristimo zc

konstrukciju novog Jednoelektronskog potencijala C2.27D. Tako

se zatvara Jedna peilja u self - konzistentnom procesu koji se

prekida kada se, do nivoa dozvoljene gre§ke, usagiase

elektronske gustine iz dve uzastopne iteracije.

2.2. Metodi za izraCunavanje zonske strukture

Pre nego Sto predemo na prouCavanje LMTO metoda, redi

demo neSto uop§teno o svim metodama za izraCunavanje zonske

strukture i pokuSati da objasnimo zasto smo se opredelili has

za ovaj metod. Pri tome demo imati na umu sledede osncvfi™

zahteve koje ovi metodi treba da ispune:

aD f iz icka transparentnost,

bD numeriCka preciznost,

c!) primenl Ji vost na sve atome periodnog si sterna element* •

i dD primenljivost na realne strukture npr. kristale sa vi -

§e atoma po primitivnoj deliji. kristale sa necistodama. .

Svi metodi izracunavanja zonske strukture zasnivaju s» na

razvijanju talasne funkcije po nekom bazisu, Sto se moz©

prikazati na slededi na«5in:

V » S *i *i - C2.295



Prvo §to pada na pamet je razvoj po ravnim talasima.

Ovakav prilaz ima ozbiljan nedostatak. Naime, nemogude j*v

dobiti korektan oblik talasne funkcije u blizini jezgra bez

uvodenja velikog broja ravnih talasa malih taiasnih duzina i

visokih energija. Ako se ravni talasi ortogonal izu ju na stanja

aiomske kore, ovaj nedostatak se otklanja i dobija se "ortogc

nalised plane wave" COPVO metod. Atomsku koru Sine jezgro \e ljuske popunjene elektronima. Stanja. atomske kore

definisana su izrazima C3.233. Ortogonalizaci j a moze biti

ugradena u obliku repulzivnog doprinosa potencijalu u oblasti

Jezgra i tada se OPW metod pretvara u £esto primenjivaau

teoriju pseudopotenci Jala. Osnovna ideja ove teorije jc d.-

valentni elektroni, umesto kristalnog potencijala, oseda,!-'

znatno slabiji efektivni potencijal - pseudopotenci jal. On j-..?

toliko slabiji od kristalnog potencijala da ne uspeva da

stvori vezana stanja, zbog cega se na lak nacin moze opisati

pona§anje valentnih elektrona. Poslednjih godina postoji ve' i -

ka aktivnost na zasnivanju tzv. "ab—initio" pseudopotenci , )a l<,

Postoje izracunati ovi pseudopotencijali za skoro sve elementc

periodnog sistema. Ipak, za primenu ovog, potrebni su mo^ni

racunari tipa Cray, pa za vedinu i strazi vackih centara u svet v.

nije ispunjen zahtev br.2.

Prema zavisnosti bazisnih funkci ja £t od energije, metoi.;.-

za izraffunavanje zonske strukture mozemo podeliti na lineo'n-

i nelinearne. Prva grupa metoda za dobijanje sekuiarne

JednaCine obiffno koristi varijacioni princip za Schr6ding*r-

-ovu jednaCinu sa fiksnim bazisnim funkcijama koje ne zavise od

energije, Sekularna jednafiina je lin©arna po energiji:

13



(H - E0)u a c j = O . C2. 303

Nellnearni metodi se uglavnom baziraju na razlaganju

taiasr? funkci j© po tzv. parcijalnim talasima. koji zavise od

©nergije. Ovi metodi sekularnu matricu obicno dobijaju

primenom "tail cancellation" C93 teoreme, i ona ima slededi

obi i k :

M(EX j ac j = O . C2.313

Najpoznatiji nelinearni metodi su celularni, "augmented

plane wave" CAPMD i "The Korringa - Kohn - Ros token" CKiCR}

metodi. Svi oni se uspesno rr.ogu koristiti za Siroki spektar

materijala. Ipak, sekularna jednacina C2.31D je zbog svoje

nelinearnosti komplikovaniJa od jednacine C2.3OD i njeno

reSavanJe zahteva vreme za red veliCine duze od onog koje je

potrebno da se re§i sistem C2.3OD.

NaJviSe upotreblJavani linearni metodi su "linear APW" i

LMTO metod. Od ova dva metoda, prvi je primenljiv na §iri

spektar materijala, njegova taCnost je velika i moze se koris-

titi na velikim opsezima energija. To Je zato Sto se uz

bazisni set, koji se sastoji od ravnih talasa, mogu lako

ukljuciti i doprinosi potencijalu koji nisu uracunati u MT

potencijal. Ali, kada su prisutne d zone, ponaSanje u

intersticiJalnoj oblasti ne mo2e se opisati sa manje od 2S-3O

ravnih talasa po atomu. U ovom slucaju je LMTO metod daleko

efikasniji Jer Je potrebno samo devet s,p i d MT orbitala po

atomu, Sto omogudava veliku brzinu izracunavanja. Ali, po§to

metod ima greSku proper cionalnu sa (E - VMrz> , mo2e se

koristiti samo za gusto pakovane reSetke i ogranicenu oblast

energi Je.

14



U LMTO metodu su ujedinjene dobre osobine metoda fiksnih

bazisa nezavisnih od energije i metada parcijalnih talasa.

Ovaj metod koristi fiksni bazis u obliku MT orbitala. Te

orbitale su svugde neprekidne i dif erenci Jabili.a, a

konstruisane su od parcijalnih talasa 0,(E ,r) i njihovih

E=E ' uzetih
prvih izvoda po energiji 0, (E . r) = 5-i i> or

u zadatoj vrednosti energije E , koja Je za nas od interesa.

LMTO metod ima jo§ Jednu izrazitu pogodnost. Njegova

sekularna jednacina se moze podeliti na dva nezavisna del a;

deo koji zavisi samo od potencijala i deo koji zavisi samo cd

strukture kristala. Potencijal u LMTO metod ulazi samo preko

funkci ja oblika . ^ , t J. preko parametara koji se

formiraju pomodu ovih, energetski zavisnih funkc i ja , definisa-

nih u Glavi 3. ovog rada.

Struktura kristala opisana je velicinama koje demo zvati

strukturnim konstantama, o kojima demo detaljno govoriti u

ovom radu. Strukturne konstante se izraffunavaju samo jednon u

self - konzistentnom procesu izraffunavanja zonske strukture.

Posebna pogodnost LMTO metoda u ASA aproksimaciji , koj im

se mi bavimo, je u tome Sto strukturne konstante postaju

nezavisne od energije i od dimenzija primitivne d&lije

kristala. Takve strukturne konstante nazivamo kanonskim. Znaii

da sada, ako imamo izracunate strukturne konstante za odredenu

kristalnu strukturu, mozemo te podatke koristiti u svim

izraCunavanjima zonske strukture za taj tip strukture

kristala. Ovim se uveliko dobija na brzini i Jednostavnosti

izraSunavanJa zonske strukture.

IS



U ovom radu de bitl izrafiunata nrwatrice strukturnih

konstanti za zapreminski centriranu kubnu CbccD strukturu. U

svim pritnenama LMTO metoda, ove se matrice mogu koristiti bei_

ponovnog raCunanJa.



3. LmrO METOD U ASA SA MTO

3.1. Konstrukcija MTO

Pored * oga Sto poseduje tacnu translacionu simetriju,

potencijal V8(r> poseduje i lokalnu pribli2nu sfernu

simetriju, koja je narocito izragena u blizini atoma i sli£na

je kao u sluCaju slobodnog atoma. U gusto pakovanim reg&tkama.

koje demo mi proucavati, potencijal V8(r) mo2emo smatrati

konstantnim u prostoru izmedu atoma, §to znaci da se sferna

simetrija potencijala pro§iruje i na prostor izvan atomakog

poliedra. Ovo nam omogudava da potencijal Va(r) aproksimiramo

potencijalom slededeg analitickog oblika:

v(r) - Vfffz • r - SMTf
C3. 13

O r >

Ovakav potencijal, koji zovemo "muffin-tin" potencijalon

potencijalD, prikazan je na SI. 3.1.

Schrbdi nger -ova jednaCina C2. 1OD de sada imati siedeci

obi i k :

(-V2 + Z Vm C|r -

ft

pri 2emu se sumiranje vr§i po svim cvorovima kristala, a

kinetifika energija u intersticijalnoj oblasti Je:

«2= E - Vmz C3. 3>

£*TOva aproks± maci J a va2i samo ako J e tal asna du3*i na - ~-
K

velika u poredenju sa rastojanjem SMT-SE na SI. 3. i. aD. tj.

Sirinom interstici Jalne oblasti. Kako su naraia interesantni

ugiavnom elektrorsi cija je kinetiCka energija izm@du -IRy i



rv,lE,r)

SI. 3.1. "Muffin-tin" aproksimaciJa

aD "muffin-tin" sfera radijusa S^p, elementarna delija

opisana sfera oko nje> radijusa Sg.

bO radijalna talasna funkcija

c5 "muffin-tin" deo kristalnog potencijala v(r>

cD MT potencijal



+lRy, gornji k?-iier.< Jum de u svim gusto pakovanim krista.liir?a

biti ispunjen.

Aproksiraacija IfT potencijalora veoma uproSdava traSenjt?

refienjs za r > S^ zato Sir- komplikovano "Sivenje" re§enia

na. peliedru sada postaje daleko jednostavni je "Sivenjo" r-?t

sferi.

Za konstruisanje MTO poirebna su nam re^enja Schrodinger

-ove JednaCine za kretanja ©lektrona u izolovanorr. Ml

potenci jalu:

r) = O C3.4D

sa sve vrednosti K , t j. kontinualna i vezana stanja. U

ovom slufiaju sferna simetrija vazi za ceo prostor, pa ds?r.o

re§enja traziti u slededem obliku:

s*.

^ (E.?) = i1 Y C ? ) v C E , r ) C3.S3

?

gde j e r = or t vek tor a, i j & f azni f ak tor sfer ni h

>N

harmonika u konvenciji Condon-a i Shortley-a. Y £r) su s fernJ

harmonici. Indeks L Je skradenica za l , m .

Unutar MT potencijalne jame re§enje mora biti regularncj u

koordinatnom poCetku i njegov radijalni deo se dobi ja

numeriCkim reSavanjem radijalne Schrodinger-ove jednafiine:

2

£- + -t- V-j-C1") ~ x2} r V j C E . r ) = O C.3. C-o
dr r

U oblasti konst-antnog potencijala reSenja Jedna£iii@ f ^, .:1*

su sferni talasi talasnog broja K » £iji radijalui cleiovi

sadovolj avaj u J ednafii nu:

1.9



C -
dr

ry.t-J - O C3. 7}

Ovo je Hel mhol tz-ova talasna JednaCina koja ima dva

linearno nezavisna re^enja, za koja mozemo uzeti sferne-

Bessel-ove j,(xr) i Neumann-ove n?C*O funkcije. NaveSdemo

neke asimptotske osobine ovih funkcija:

, .C«r)

za xr -> O

j y InsinCxr - —

In

«r

r •» oo C3. 9D

ReSenja JednaCine C3.4D zvademo parcijalnim lalasima.

Formirademo ih "§ivenjem" re§enja jednaCine C3.75 za

intersticijalnu oblast sa reSenjem jednaffine C3.63 unutar MT

sfere na granici sfere:

C3. 1O5
.r). r <

K r > S,

Iz asimptotike C3.9D sledi da se parcijalni talas za

veliko r ponaSa kao sferni talas Cija Je faza, zbog MT

potenci Jala, pomerena za r?, . t J . :



. .,sin Or

r sin

f)L~

r -* co

Zato se T?. zove fazni pomeraj.

Kako je C3. 45 diferencijalna jednaCina drugog reda,

biramo y (E,SMT) i cotCr?.) tako da parcijaini taias bude

svuda neprekidan i dif erenci jabi 1 an:

n.(xr)

cotCr?,(E,»0) =

- *r

C3.

Ovde Je D (E> logaritamski izvod funkcije ^ (E,r),

definisan slededim izrazom:

C3, 125

Re§enja C3.1O5 jo§ ne mozemo koristiti kao bazisne funk-

cije zato §to zavise od energije i zato 2to se za x < O mogu

normirati samo za svojstvene vrednosti energije u potencija -

noj jami.

Da bi se napravili parcijaini talasi nor mali zabi Ini za

sve vrednosti * , dodaje se sferna Bessel-ova funkcijat Cime

se otklanja deo koji uslovljava divergentnost integrala. Tako

se dobijaju energetski zavisne "muffin-tin" orbitale CMTO):

>r)

r <

r >

C3.

VaSno Je primetiti da Je funkcija unutar MT sfere

regularna u koordinatnom pofietku, a da Je rep xn.(*r)



regul&ran u beskonacnosti .

Zbog prisustva sferne Bessel-ove funkcije u MT sferi, MT

or bit ale definisane na ovaj nacin nisu vise svojstven&

funkcije za MT potoncijal V^Cr), izuze-v za vezana stanja i za.

slucaj kada je konstanta integracije C3. 11D jednaka nuli.

Medutim Bloch-ove sume za v>.(E,*,r) i £ .(E,x,r} su

identiffne, jer je njihova razi ika Jednaka Bloch-ovoj sum!

sfernih Bessel-ovih funkci ja , koja je jednaka nuli za sve

vrednosti osim za parabolu slobodnog elektrona j)c + Sj = xz .

Da bi se mogle koristiti u varijacionoj proceduri , pomodu

koje se dobija sekularna JednaCina linearna po energiji, MTO

ne smeju zavisiti od energije. Pored toga, bazisne funkcije

moraju biti ortogonalne na stanja kore, kako svojstvene

vrednosti ne bi konvergirale na ta stanja. Kako svakve MTO ne

ispunjavaju gornje uslove, ne moze ih koristiti za bazisne

funkcije.

Po definiciji C3.13} amplituda orbitale xrij(_xSUT') i njen

logaritamski izvod na sferi x^tft — 7 — o - V kao u ceo nJenn (.

zavise od energije samo preko ». Ako bismo mogl i da zanemarimo

vezu C3. 3D i da fiksiramo x na. neku pogodnu vrednost ,

zavisnost repa od energije bila bi potisnuta. Kako sve to va2i

na sferi, zbog neprekidnosti nede ni "unutrasnja" orbitala na

sferi zavisiti od energije, tako da cfe energetska zavisncst

orbitale unutar sfere biti skoro potpuno potisnuta.

Po konstrukciji su parcijalni talas C3. 1OD i MTO C3.

svugde neprekidni i diferenci Jabilni , a fazni pomak C3.
2

odrZava te osobine za svaku vrednost E l * , nezavlsno od



njihcve medusobne veze. StaviSe, parcijalni talas je reSenje

Schrodinger-ove jedna£ine C3. 45 u celom prostoru ako vazi

C3. 35. U torn sluEaju x je tacna kinetiCka energija u oblasti

konstantnog potencijala, a YJ. je funkci ja samo od E.

ZnaCi, mozemo definisati neprekidne i diferencijabiIne

talasne funkci je Cak i kada C3.35 nije ispunjeno i rep nije

tacno re§enje Schrodinger-ove jednacine u oblasti sa

konstantnim potencijalom. Nadalje demo energiju orbitale E i

talasni broj repa x tretirati kao potpuno nezavisne velieine,

fiksirademo x na neku pogodnu vrednost i koristiti linearnu

kombinaciju ovakvih orbitala u varijacionoj proceduri.

Sada demo proSiriti MTO C5.135. Moze se pokazati da take

proSirene:

„ f V , ( E , r > + xcot(r?,) J,(»r), r <

C3. 175

za poseban izbor Bessel-ovih i Neumann-ovih funkci ja J ?(xr) i

N (xr), mogu postati energetski nezavisne oko neke fiksira.ne

energije E sa ta£no2du do prvog reda po (E - E ).

Simultano, MTO postaju ortogonalne na stanja kore, Cime

se osigurava da LMTO metod nede konvergirati na svojstvene

vrednosti kore.

Treba obratiti paznju na to da kada se x fiksira, sferno

Bessel-ove i Neumann-ove funkcije vi§e nisu re§enjs

Schrodinger-ove jednaCine C3.65 za konstantan potencijal. Tako

sada one mogu biti profiirene pogodnim funkcijama koje im se

pridruzuju na sferi, odrzavajudi pri tome neprekidnost i

di ferenci j abi1nost.



Za konstrukci ju energetski nezavisnih MTO koristi ss>

takozvani C^*^} formallzam Anders©na, detaijno opisan u

literaturi [93. On se, ukratko. sastoji u tvrdenju da S-L,

radijalna probna talasna funkci ja sa proizvoi jniw.

logaritarnskim izvodom D na granici sfere moze, sa ta£noSdu do

prvog reda po (E - E ) , predstaviti u obliku:

<t> D - D
„ CD> = - -il - il

0 D - D-v v

pri Cemu smo koristili oznake: <p = <

C3.

Veza <p .Cr5 i radijalne funkcijo y* , je slededa:

(H -

Pri tome Je

= O.

C3.

C3.

, normirano na Jedinicu unutar sfere

radijusa S Cuzima se da je Sj^s S), jer je:

= J v/^E.

VeliCine

<9E

, D

E=Evl

C3. 21D

D- , def inisane su na slededi

C3.2

se pokazati da su <$> i <p medusobno ortogonalne



funkcije, all i da su ortogonalne stanjima atcraske kore

koja su definisana na slededi naCin:

'~J- = D
n' j,» C3. 235

Pobrojane osobine (<£„<£) formal izma nam dopustaju da

tvrdimo da demo, ako dodamo funkciji y , funkciju y Cdo na

koeficijent^, dobiti energetski nezavisne MTO. Detaijan dokaz

ovog tvrdenja mo2e se nacfi u literaturi t9D.

KonaSan oblik energetski nezavisnih MTO je slededl:

C " x »«,r) = i

«N («r , r >

C3. 245

gde je <f> (D{n.},S) definisano izrazom C3.18D tako §to je D

zamenjeno logaritamskim izvodom sferno Neumann-ove funkci je n

na sferi radijusa S.

Pro§irena sferna Neumann-ova funkcija data je izrazom.-

Z E
fza

t̂

C3.

, -*
n (*. r - u ostalim si uCaj c-vi ma

a proSirena sferna Bessel-ova funkcija ima oblik:

' ' su ko&ficijenti. O njima



govor i t i u si ededoj gl av.l .

Izrazima C3. 245 - C3. 263 definisali smo energetski

nezavisne MTO koje imaju sledede osobine:

al> ne zavise od energije.

bD svuda su neprekidne i dif erenci jabilne funkci je i

e> ortogonalne su na stanja atomske kore.

Prema tome, ove or bit ale su pogodan izbor za bazisne

funkcije,

3. 2. Svojstveni problem u LMTO FKetodu

ReSenJa Schrodi nger -ove JednaCine C3.2D tra^idemo u

obliku linearne kombinacije MTO:

, C3.

gde smo uveli Bloch-ovu sumu MTO:

v ?"*
vk («.r) = E e u k R *. <*, r -

LJ ~r L
R

Ovakav, policentricni , razvoj moze se predstaviti kao

razvoj po talasnim funkcijama centriranim u Jednom centru, na

slededi nacin:

X* C«.r> = X, C».r) -•- Z JL. («,r> B^ c C»). C3.29>
Li L*

L'

j*
pri Cemu su Bc- LC*} tzv. KKR strukturne konstante 5i je je

oblik dat relacijama:

if ti?a * *
B£' L C*> = 4n Z C,̂ , c, , Z e w n^.Cx.R) C3. 3O>

L.' '

2G



21
C3. 313

I" ,, , x ,21 + 1 X . I- - I i- A I- - IV
c (i' m- . Im) = C P?, . . ) A A _

c L '-1 c o o m' m m'

A su Clebsch - Gordon~ovi koef ici jenti .

Detaljno izvodenje gornjeg Ivrdenja mo2e se pronacfi u

Glavi 4. 2. ovog rada.

Primenom Rayleigh - Rltz-ovog var ijaci onog princjpa

H - E v^» = O, C3. 32^

na linearnu kombinaciju C3.27D dobija se slededi, homogsn

sistem linearnih JednaCina:

if if if
Z °£ <*L' S H ~ E l xi> = °- C3. 333
L.

Ovaj sistem i ma netrivijalna re§enja kada je ispunjen

slededi uslov:

if ifdet ^<>K I H - El y > ^ = O. C3. 34J

Kako su MTO svugde neprekidne i diferencijabilne,

integral po celom prostoru, iz C3.33D, razbiti na sumu

integral a po atomskim poliedrima. Posle primene Bioch-ovoc-

razvoja i preuredenja sume po re§etki, dobija se siededi

rezultat:

JL ̂  |H - E| ** > = < £ |H - E| ̂  >0 - <3.333

Integracija na desnoj strani provodi se samo po poliedru

centriranom u koordinatrtom pofietku.



Sekularna matrica se sada dobija ubacivanjem razvoja

C3. 29} u gornji izraz. Ife sfernu siraetriju potencijala i

aprok si maci Ju atomskog poliedra sferom, dolazi se do sledeceg

izraza:

*

L. J H - E| J t , >0 + <JJH - E|

k ?
= E BL. L _<J J H - E| J£ . ,>0 B * , , u . C3

L.

Pri izvodenju gornjeg izraza koristi se osobina

ermitovosti matrice strukturnih konstanti. Ova osobina de bili

dokazana kasnije.

Gornja matrica se lako moze napisaii u bazisu energetski

nezavisnih MTO C3.24D - C3.263. Iz C3. 36D s© vidi da postoji

sedam razl iCi t ih integral a i n j ih razvijamo pomodu sladedih

formula C 1 O D :

C3. 373

U ovim formulama demo izvrSiti smene D — > D

D' — >• D{j)-. Dalje demo radijus MT sfere Slff zameniti

atomske sfere S, koristidemo oznake 0 -{n}- = 0 (I>fn|-,;3};

= 0 0>{J}.S) i sledede formule [93:

= î S nC«S> J(XS)
C3. 383

gde J© funkcija <*> definisana izrazora C3.

IzvrSidemo renormiran.1© strukturne konstante C3. 3O3 na



naein:

C3.3Q}
"2s n CxS^ n (KS^

A T I j \> J •/ j X *****•*£

2
da bi ceo formalizam mogao da vazi i za * = O.

LMTO sekularna matrica se sada moze pisati u obiiku H-EG<

koji odgovara svojstvenom probi emu:

X (Hk,c - E j k Ok, L) 0([k = O C3.405
L

i koji se moze efikasno reSiti numeriCki da K& dobi ju

t k i ifsvojstvene vrednosti E i svojstveni vektori or . Matriea

hamil toni J ana data je slededim izrazom:

,-* r oo^n^ -•- E (1 +

HC'L = L - tr^n
L ^ ^nj-

? r W ^ j f * E (1 + W ^ j } <0» -, -*

* z *£• L" CM:> - - - i — ̂ — v - L«*>'c L 2CDiJf - D^n^)2 S^2^j^ Jl"

C3. 4i:

dok matrica prekrivanja MTO ima oblik:

= F 1 + " ^ n >"
I S .2 . .
L ^ <p {n\ ^ C«)

U L

U gornjim formu.lama koristili s»«o oznaku [ . . . ] . kojoas srao



skratili zapis. Ona zr»aCi cia sve funkcije u zagradi imaju

indeks I t oblik kao u zagradi sa indfeksom I " .

Jednacine C3. 41} - C3. 42D iraaju izrazitu pogodnost da Je?

deo koji zavisi od strukture krisiala odvojen od paramatara

koji zavise od potencijala, a to su c^j}-, <<£2>. <t? i

Delom koji zavisi od potencijala nedemo se u ovom radu

detaljnije baviti. Deo L^dTO metoda koji zavisi od st^rukture

kristala su strukturne konstante, koje smo definisal.1

relacijom C3.393. Kasnije demo videti da de pogodnom aproksi-

macijom ove strukturne konstante postati invarijantne na

uniformnu promenu skale reSetke. To nam omogudava da ih zc.

jedan tip kristalne resetke izraSunamo. tabeliramo i koristimo

bez obzira na veliCinu parametara elementarne delije t&

resetke. U literaturi ovakve strukturne konstante zovu

kanonskim. Osobine s t rukturnih konstanti , kao i kompjutersko

izraCunavanje njihovih matrica detaljno demo opisati u s.ledet5e

dve glave ovog rada.

3.3. Aproksimaci Ja atomskih sfera C ASA3

U ASA se pretpostavl j a sledede:

aD

bD «2=0.

Znaci . MT sferu zamalkjujemo atomskom sferom koja ima istu

zapreminu kao atomski poliedar, pa interstici Jalna obl-\st

nestaje. Tada moiSemo proizvoljno birati kineticku energiju KZ .

U ASA se uzima x2 =O. Ovakav izbor kinetiSke energije

obozbeduje da strukturne konstante postami invari jantn© na



uniformnu promenu skale kristaine re^etke. U LMTO - ASA

racije se vr§e po atomskoj sf eri. pri Semu se

integralima koji poti£e cd oblasti izmedu MT sfere i atomske

sfere obrafiunava posebno.

Kada predemo u limes x =O, fazni pomeraj C3.il,*'

divergira, pa hfTO viSe nisu dobro def ini sane relacijams

C3. 24D - C3.26D. Ovde demo predstaviti proSirene, energetski

nezavisne MTO koje se mogu koristiti u LMTO rnetodu u ASIA

aproksimaci ji . One su date slededim izrazima C Q ] :

r < S

r < S

C3.43>

/r

r < S

r > S

C3. 443

Vidimo da je normiranje funkci ja ^.(r) i J ,C r) takvo da
L. ir

im je amplituda na granici sfere jednaka /S~ Ovak -o
7s

normiranje potrebno je da bi se iz MT orbitala u ASA dobi 1 .u

LMTO matrica konzistentna matrici C3. 4OD - C3.43} u ASA,

ProSirenu sfernu Neumann-ovu funkci ju, koja se pojavl juj

C3. 433 za M =O, definiSemo na sled«»di naffin



> C i * . ? -L- x

x [ 4fi

1 - 'R= <

-l-i
1 V^'^ R

u ostalim

C3. 453

U ovim formulama kori§dene su skradene oznake, pa <p,{.l»r')

oznaffava funkciju 4> (E>.r) za D=l ltd. Koeficijenti g

u definiciju kanonskih strukturnih konstarvti.



4. OSOBINE STRUKTURNIH KONSTANTI

4.1. Toorema o razvoju repova MTO

U ovom poglavlju demo so upoznati sa teoremom koju demo

koristiti pri objalnjavanju osobina s t rukturn ih konstanti.

Jedan od razioga <lto smo repove MTO biraii kao re§enja

translaciono invarijantne Helmhol tz-ove jednaCine C3.7D jo

jednost-avna Leorenia o razvoju koju ove funkc i j e zadovol javaju

[113. Ova teorema tvrdi da se rep MTO C3. 13D, t j . sferno.

Neumann -ova funkci ja centrirana u polo2aju R, mo5e napisati

kao razvoj po Bessel-ovim funkcijama centriranim u !$* , na

slededi naCin:

= 4n C4.1}

U gornjoj formuli indeksom L oznaieno je da su ^>v%~

funkci je oblika C 3 . S D .

Ovakav razvoj vazi unutar sfere centrirane u R ' k o j a

prolazi kroz £, tj. kada je |r - $'| < j ^ -^' j .

SI. 4.1.

Na slici su date oblast

konvergenci je za tsoremu c

razvoju CSraf i rana ofolas:^"'

i oblast konvergenci je -,» a

razvoj oko jednog cem,r

C3.293 Ccrna povr§ina2-.

Veli^ine C^^, ,^ - zovu se Gaunt-ovi koefici jenti i

definisani su s-©I aci jam C3.31>, Ovi koeficijenti su r&



od nxfle samo u sletiedirei sluSajevima:

C4. 23
£" = \l-l' |, j l - l " |+2.. . . ,i + l>.

ObiCno se koristi nesto JedncstavniJa varijanta teoreme

C 4 . 1 D . u kojoj je R"'=O:

i.' L' '

Sada teorema tvrdi da se repovi MTO C3. 13D centrirani u $.

mogu razviti po funkcijama JL^C^*1*) centriranim u koordinatnom

-> i ' m' ->
poCetku. Razlog za formu jL ,CK r) = J > » C ^ ' r ) i Y . , ( r ) je taj

sto de sada unutar sfere oko koordinatnog pofietka repovi o<i

ostalih sfera imati isti oblik kao izraz proporcionalan

u C3. 13D.

4.2. KKR strukturne konstante

U ovom demo poglavlju dokazati da se policentrifini razvoj

MTO C3.28D moze zameniti razvojem oko jednog centra C3 S93, Iz

ovog dokaza demo izvesti izraz za KKR strukturne konstante

C3.3OD i dokazati ©rmitovost matrice ovih konstanti.

Izraz C3.28D moze se napisati u slededem obliku:

•*•*
eL

• •
.«,r) = x CE,» . r ) + £ eL k R * (E, K. r -R). C4.4-

gde Je drugi sabirak suma repova MTO centriranih u SVL ">

Cvorovima kristalne resetke, osim u koordinatnom pofietku. Oval

Clan se, tada, moze napisati kao:

»?*0

C4. 50



pri ftemu smo koristili izraze C3.245 i C3.S5D. Primenimo li

teoremu o razvoju repova MTO C 4 . 3 D , dobidetno:

4rr Z Z CLL. c JL. O. ) n , , C * . 8 >
L' L' '

C 4 . 6 j

odakle sledi :

-> -*->
^(E,«,?)= v CE.*.?>+ Z JL. C^,?)4rr Z CLL, L, Z e1 k"*n*. - CK.^)

iLi L> -p
U' L.' ' R^O

C4. 75

Ako u ovaj izraz uvedemo strukturne konstante def i nisa.no-

relacijom C3. 3OD i iskoristimo izraz C3.263, po korne izvan KT

sfere vazi : J L - C K » r ) = - J u ' C * > r ) > dobijamo razvoj oko jednog

centra C3. 295.

Oblast konvergenci je ovog razvoja, koja je data na

SI. 4.1. sledi iz Sinjenice da teorema o razvoju C4.35 v&zi u

sferi koja prolazi kroz susedne Cvorove, dok su repcvi

orbital a definisani samo izvan svojih MT sfera.

KKR strukturne konstante C3.3CO predstavl j a ju koef ici -

jente razvoj a repova MTO oko jednog centra. One ne zavise od

if
potencijala, a matrica B, , , , je ermitska, §to demo sada

L m » L m

dokazati .

Prisetimo se osobina sfernih harmonika:

Iskoristimo ove osobine da dokazemo slededu relaciju:

gde su CLC- L- , definisani izrazom C3.31J, Iz ove definicij©



sledi :

m* ' < ? , * £ * * < . *

Ako konjugujemo desnu stranu, dobidemo:

. - Llj,^,, .

pri Cemu smo koris t i l i konjugovanu relaciju C4 .95 .

Da bi matrica KKR strukturnih konstanti bila ermitska,

mora biti ispunjen slededi uslov:

jf * j*
Bn.'C") - B^L <*). C4.11D

Konjugujmo relaciju C3.3OD i zamenimo mesta indeksima L

i L' :

= 4n v C*L, c, . ^Z e" i k R« nL, (»^). C4.1£.J
L

Izvrsimo, zatim, smenu 1$ —» -& i setimo se da kristai

poseduje centar inverzije, zbog Cega vazi: Z = Z Tako

dobijamo slededi ir:raz:

I- |̂ * ' U B .

BL.C' C3*) - 4 n Z C , , Z el » n < - C x » ~K). C4. 13D
L. RXo

Pogledajmo nxal o detaljnije sfernu Neumann-ovu funkciju:

Iskoristimo li osobine sfernih harmonika C4.85 i C4.93;

dobidemo sl©d««fi



' ' n*. , ̂  , (fl).

koji demo vratiti u C4.13D. Ako pri tome izvrSitao smenu

m' ' — » -m* ' , dobidemo:

•* •*-+• •"
r^Jc ^ * * A _ ~ - . x^' ' f «— ». K R ^

Zamenom izraza C4.1O3 u gornju relaci ju, pokazaii smo

k
je ispunjen uslov C4.11^ ermi tovosti matrice B^ ' t . -

4.3. Kanonske strukturne konstante

Pri izvodenju LMTO sekularne matrice uveli smo strukturne

J*
konstante Sj__, L C«) relacijom C3.39^. To smo uradiii da bi

sekularna matrica bila dobro definisana i u ASA, kada je »2-O.

Naime, KKR strukturne konstante divergiraju u taCki H =0. .'l:o

u definiciji C3. 3OD zamenimo asimptotiku sferne Neumann-ow.-

funkc i je C3.85, dobija se:

_ . *-T»K + -^ A *r* *-* ^— v J c R — % . Cj L ~~"JL J . . ^. , d£ .
l im B, . , («) = 4n Z C, , , , , , Z e C~ rn }lim —=

L L LU L - - -'R

Kako je I'' pozitivna veliCina, di vergentnost KIC;

strukturnih konstanti u ASA je pokazana. Ispitajrrso sada
-»

pona§anje strukturnih konstanti s£, L (») u istoj taCki.:

lim , («) = 4, Z CUL, L. , ^E e lim

Iz asimptotike C3. 8D sledi:

lim c 2 1 ' -1 D ! !



r ,«-,--. & i* -si^-
L l j E>1 +i

Zbog osobine Gaunt-ovih koefici jenata, CUU ' L- - » da s

razlifi i t i od nu).e samo za vrednosti date izrazima C4.2D

mo2emo pisati:

£ • + £ _ , £ ' *
lii" * = 67 ' • 1+ i * C4'
K-»O

i tvrditi da su strukturne konstante S^, L («} ragularne

Ve<5 srao dokazali da je matrica BL, L («) ermitska. Iz

ovoga i £injenice da su koeficijenti te matrice u izrazu

C3. 395 podeljeni realnom funkcijom, simetri£nora na ismenu

mesta indeksa I i I ' , lako se zakljuCuje da je i matrica

kC*) ermitska.

Posmatrajmo sada Bloch-ovu sumu repova MTO i primenliTiO na

nju teoremu o razvoju, C 4 . 3 I > :

i. k R , -> =fcN _ i k R .e K n C ^ . r - R ) =Z e 4rr
L' L' '

C 4 . 1 eO

Zbog asimptotike C3.83, ovaj izraz dobija oblik:

-*-+ i l Y ^ Cr-fc> . ;»->
i L- E> i t l r &

l?-^*1

. - - . , , .
~ „ _ _ v k R . I ' vTn' -•> I "Z e - ̂  -- = 4r? Z C, , .- , - . Z e i Y ^r) r x

-L- L-

1

C4. 17">

pri Cemu smo iskoristili r©laciju C4.15D. Pofito su

koeficijenti C^, L, , razliffiti od nule sarao za m'*-a'-5r,, u

gornj©m de israzu nestati suraa. po L ' * . Ako poranoSi mo ovu

L*i ? ' * — * * *
J«dnafiinu sa S - S' "" * » dobideato rasvoj ofoiika:



*•_. ._. /- L ^ ' i ^ Y ™ ' f j Ni , -ry c s ' i VCr>
l r l L' C4.183

j?Keeficijenti razvoja, S^- u su kanonske strukturns?

konstante i dati su slededim izrazima C133:

m » L m ^-A^

i = m' - m

-a (ax - i > » 8 t .±/z x
- DM C2X * 1} c

2X + 1 ( l ' + m ' ) ! ( i ' - m ' ) ! ( i - t - m ) ! ( L - m ) !

C4. 23.5

pri Cemu vazi : (-!}!!=!.

Faktor [ 2(21 * +1)] ~* se pojavljuje, u formuli C4.183, da

->
bi ST- , bila ermitska matrica.

l»l In*

Poredenjem izraza C4.145 i C4.195 vidi se da se kanonske

strukturne konstante mogu izraziti na slededi naSin:
-*

, , = l im . C4.22Z)

NaJvaSnije dve osobine po kojima se kanonske strukturns

konstante razlikuju od ostalih su:

aD ne zavise od energije E = M + VMTZ A

b> za *2=O invarijantne su na uniformnu promenu skale

reSetke.

Dalje, polovi (|ic •*• $|2- *2>~1 KKR strukturnih konstanti



se redukuju na slnguiaritet© u Cvorovima reciproSne resetke.

Vazi [133:

tako da ss i sp strukturne konstante divergiraju, pp

strukturne konstante imaju prekid u centru Brillouin-ove zone

jf
dok BL- ^ («) imaju singular! tete za sve taCke na paraboli

slobodnog elektrona. ZnaCi , u C4.19D nema sume po l'f kao u

C3. 3O5, a Gaunt -ovi koeficijenti C4.213 su zbog l ' ' = l ' + I

r el at i vno j ednos t a vni .

Lako se moze pokazati da razvoj C 4 . 4 D za KfTO u ASA

C3.43} - C3. 453 ima siededi oblik:

L(-l-l) L ' 2(2l '+l)

c 4.2:;'o

Ovo je razvoj koji se koristi za izvodenje LMTO sekularne

matrice u ASA.. Matrica koja se dobija na ovaj naCin, istovetna

je sa matricom koju dobijamo kada na C3. 4OD - C3.423 primer..'"-o

ASA.

4. 4. Ewald-ova procedura za izraCunavanje strukturndlh

konstanti

IzraSunavanje kanonske strukturne konstante C4.1£0

sluCaju kristala sa viS© atoma po primitivnoj deliji uklju?-uj;-.

izrafiunavanje sume reSetke oblika:



gde je A = R - 3, a 3 je vektor koji precizira polozaj atoma

unutar primitivne delije. Naravno, za slucaj jednog atoma po

primitivnoj deliji S=O.

Ovo sumiranje se mo2e uraditi direktno, u realnom

prostoru, all za L < 4 veliki deo sume se mora razvijati

posebno, Furije transf ormaci jom. Zato demo ovo sumiranje

izvrsiti na drugi nacin. pomodu standardne Ewald-ov© procedure

[14]. U ovoj se proceduri £inilac (^) * iz formule C4.24D

AX
zamenjuje izrazom —^—-. Zatim se imenilac ovog izraza

A

transformi§e na slededi naCin:

J % C4.
2X+1 y -.„ i > • s 2XA YTT (2X-1)! !

gde je:

CD

Jz X = J ?2X e~A ? d?. (-!)!!=!. C4.

o

Gornja transformacija lako se pokazuje uzastopnim

oo

dif erenciranjem izraza: f e df = =• /— , po a, a zati ~i
•̂  <Ii r Ot

O

.2
smenom oi=A .

Dalje se interval integracije podeli na oblasti OX?") i

(j^.oo) i suma re§etke C4. 245 predstavi u slededem obliku:

Z = Z. •»- S, C4. 873

« ^ V t-*A ^ fc^ „

.̂4 - 2. j «s s ^ =. ^ *
C ax - !>!! A^o o M

oo

C B\ 1>!!
J



Nadalje nas interest! je slt:£ej jednog atoma po primitivno.j

deliji, kada je £~O. Sumu C4.aa> mozemo napisati na slededi

na^ln:

z
(2X - 1)! ! I R?

y •* * 2 2 -»* r

J Xju J
o o

C4. SOD

Ako sada u gornjem izrazu pustimo da. & —> O, dobidemo:

o-»o

•»i r
+ lim evk 6X Y* (6) f d?

- \Ll J

O

Posmatrajmo drugi sabirak prethodnog izraza i uvedimo

smenu y=<5£ :

y „ ~yf>
N \2 «2 ~ ̂ ~ f 2i , cx c ,K K2A. -o c , . , r . 2X -y

I im6 | d f ? e = lim 6 ! dy y e =
J 1 J-» 6-»o

o-*o o o

= lim 6~X"1J dy yzX (1-y2). C4.325
O~&0 o

odakle se dobija:

X y\ ?z f v2X"t'1 X vzX*3 X + »"41 1 r ^ ^ ^ i * ^ * * ^ ^ ~" v^ t _ , 8 f f. /\ /^ ^. /VT-f i l
l imo j d ^ < e = l i m < —=-r 6 + -——— 6 } = y6.
It i I O^-"*" * 0 1 - 1 . 0 J A.»Oo-*o o-»o v <s ciA. •+• o -*

o
C4. 3X<

Suma reSetke C4.24) data je izrazima C4.335, C4.313 i

C4.293. U izrazu C4.292) oblast integracija dopuSta direktnu

sratenu A=R.

Parametar y odreduje se iz uslova najbolje konvergenciJ©

suma E£ i Z2 i dat j© slededim izrazora [143:



•a/""""*""

rn a, C4.

gd@ Je a mnoSitelj za koga se pokazalo da Je za bcc strukturu

u inter valu 1.1 -1.3.
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5. PKOGRAMI I REZULTATT

5. 1, Paket programa LMTO

Sada demo ulcratko predstaviti paket programa LMTOPACK.

zasnavan na opisanoj metodi linearnih MTO. LMTOPACK je skup

fcrtranskih programa prilagodenih za rad na racunarima tipa

VAX, koji sluzi za izracunavanje zonske s trukture dat eg

kristala. Osnovu paketa Cine cetiri programa: STR, LMTO, DDNS

i SCFC koji se koriste za odredivanje, redom: strukturnih

konstanti, svojstvenih vrednosti energije, gustine stanja i

razliSitih velicina vezanih za kristal u osnovnom stanju.

Pored nabrojanih, paket sadr2i pomodne programe koji korisniku

pruSaju razlicite mogudnosti predstavljanja rezultata, kao i

programe za izracunavanje parametara potrebnih za uspeSan rad

glavnih programa.

Spisak programa sadrzanih u paketu dat je u Tabeli 5. 1 > a

§ema povezanosti programa i protoka informacija pr i l ikoni

tipicne primene paketa prikazana je na SI. 5.1.

5.2. Program za strukturne konstante STR

Program STR izracunava kanonske s t rukturne konstante

opisane u G1.4. U tipicnoj primeni paketa programa LMTOPACK,

ovaj program se pu§ta samo jednom za datu kristalnu s t rukturu,

Izracunate matrice strukturnih konstanti, u nizu izabranih K

taCaka ireducibilnog dela Brillouin-ove zone, sme§taju se ti

posebnu datoteku STR2. CSK na disku. Kada se u primeni naide na

takvu kristalnu strukturu, dovoijno je sarao pozvati podatke iz

ove dat ot eke za re§avanje svojsl-venog problema u programu



N A Z I V F U N K C X J A

CAN01*

COR

DDNS

PSAR

JDNS

UCTO

PLTBND

PLTDOS

READB

KHPS

SGPC

2TR

TDNS

sono
kanooEke 4

Generira korekcije na strukturne konstante

IzraSunava 1-te projekcije i ukupne gustine
stanja i 1-te projekcije i ukupne brojeve
stanja

Izra2unava ekstrenine povrSine i efektivne
mase na Fermi povrsi

IzraSunavanje povezane gustine stanja

Izracunavanje energetskc zone

Crta energetske zono

Crta gus*ine stanja

Crta i Stampa skupove podataka za energetske
zone

GeneriSe atosaske i zamrsnute-ljuske gustine
naelektrisanja

Izradixnava samosaglasno potencijalne paraiseti
i svojstva osnovnog stanja

GeneriSe strukturne konotante

Izra5unava samo ukupnu gustinu stanja

Tabela 5.1. Spisak programa iz paketa LMTOPACK

LMTO.

Ulaz u program STR Csme§ten u datoteku STR3. DAT) k ao

osnovni podatak sadrSi t,ri bazisna vektora, koji odreduju

elementarnu deliju realnog prostora i koordinate atoma u

element ar noj deli j i.

Izlaz iz progrma STR sastoji se od kanonskih strukturnih

konstanti koje se koriste u programima CANON i LMTO Cvidi
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STR]
"ATOMSKEGOSTINE1

L NAELEKTRISANJA
STRUKTURNE] fKOREKCIONT
KONSTANTEJ l i C L A N O V I

POCETNI
POTENCiJALN!

PARAMETR!

|PLTBND|

PROJEKTGVANEX
GUSTiNE

TANJA /
SCFC

UJ

to
z
o

SAMOSAGLASNlA
POTENCIJALN! I—'

PARAMETRi /

SI 5.1. Ilustracija programa i protoka informacija za

samosaglasni LMTO proraCun

Tabelu 5.15 za izra£unavanje Cnehibridizovani h i hibridizova-

nihO zonskih s t ruktura . Uz strukturne matrice, ovaj program za

izlazne podatke ima i podatke o vektorima realnog i raciproc

nog prostora, koji su potrebni programu COR.

Izgled Jedne od mogudih ulaznih datoteka za STR dat jo na

SI . 5. 2.

Prva linija podataka Je tekst koji daj© informaciju o

tipu reSetke. Taj d© tekst, kao i ostali taitni podaci. biti



SI. 5.2. Datoteka STE2.DAT

prenet u sve ostale programe.

Prva dva broja u drugoj l ini j i su veil Cine AMAX i BH/vX.

Pomodu njih se izracunavaju radijusi sfera u diskretnom CRMAX3

i inverznom CGMAXD prostoru, iz slededih relacija:

AMAX = RMAX * ALAMDA

BMAX = GMAX / 2. * ALAMDA,

gde je ALAMDA veliCina koja je odredena brzinorn k onver gene i je

sume u s t rukturnoj konstanti. Tako vektori RMAX i GMAX

predstavljaju kompromis izmedu dobre konvergencije i kra tkoa

vremena izvr§avanja programa. Sa povedanjem ovih radijtjsa

poboljSava se konvergencija suma, all se povedava vreme rada

programa.

Slededa tri broja u istoj l in i j i odreduju na koji naf:i n

cfe program raditi. Prvi broj rnoze imati tri vrednosti sa.

slededim znacenjima:

0 - daje skradeni ispis rezultata

1 - ispisivanje vektora potrebnih programu COR

2 - ispisivanje matrice strukturnih konstanti.

Slededim broj em reguliSemo hode li program uraditi t-est



konvergencije CICNVRG-ID i. odrediti najoptimal ni ju vrednorrt

veil Sine ALAMDA, ill de ALAMDA biti ucitana kao uiazni podata!-

CICNVRG=OI>. Obi C no se pri prvom pustanju u raci programs z,?.

neku s t rukturu stavi ICNVRG^l, a pri svim ostalim, zboo

skradenja rada programa, ucitava velicina ALAMDA dobijena iz.

testa konvergencije.

Tredim brojem odredujemo hode li se vektori primitivno

delije citati iz ulazne datoteke CIPRIM^O^ ill de se

generisati u programu CIPRIM=1D.

Treda lini ja ulazne datoteke sadrzi tri broja. Prvi .,

NL=4, redi de programu da treba da razmotri s , p » d s i f

elektrone. Drugi , NQ=1 , je broj atoma po primitivnoj deli j i .

Tredi broj je vrednost za ALAMDA, odredena pomodu testa za

konvergenci ju.

Cetvrta l in i ja sadrzi oznaku za tip s t rukture CLAT=3 ?«..

bcc strukturu!) , pomodu koje se vr§i selekcija Brill ouin-ovih

zona prema tabeli u potprogramu MESH.

Sledede dve l in i je sadrze velicine osa i vigIo-.\-.

elementarne delije. Za bcc strukturu, za koju smo izraCur.aii

matricu s trukturnih koeficijenata, te su velicine;

a = b = c = 1

« = ft = Y ~ 9°°•

Sledi NQ l ini ja koje daju polozaje atoma u elemantar noj

deliji .

Poslednja linija ulazne datoteke sadr2i cetiri foroj"-

MODE, NPX, NPY i NPZ. Za MODEK), tri broja koja slede slu2e c'.

odrede rnrezu tacaka u J< prostoru. Oni oznacavaju broj t&:: 3.!;.-

du2 osa inverznog prostora. Kada je MODE=1 , NFS eiaje broj



tafiaka visoke simetrije u kojima de se odredivati zonska

struktura. Zatim bi trebaio da sledi NPX l ini ja sa koordina-
v<jj > sa osrttav "E.riCtouiy.-ove ._jto»T^_C__P tacko.")

tama i oznakama tih podataka, pri cemu se mcra pazitl>^u

— (o. ,O. ,O. 01) zbog diver gentnosti nekih s t rukturnih konstanti
3.

u koordinatnom poCetku.

Program se pokrede slededom upravljafikom rut inom,

sme§tenom u datoteku STR3. COM:

S FOR/G_FLOATI NG STR2

S LINK STR2

S RUN STR3

Prvom naredbom vr§i se prevodenje programa, drugom se

prevedeni program pretvara u povezani ill izvodljivi obi i k .

Tom pr i l ikom se vr§i i spajanje programa sa svim potrebnim

pot program! ma. Poslednjom naredbom pokrede se izvrSenje

programa.

U nastavku demo dati listing programa STR.

5.3. Rezultati

Ovde demo priloziti listing izlaznih podataka. Na pofietku

listinga date su neke ulazne velicine kao i konstante koje

program iz n j ih izracunava i koristi u daljem radu. Dalje je

dat skradeni ispis rezultata potprograma VECGEN koji gener i S-s

vektore direktnog i inverznog prostora iz vektora translacije

primitivne delije, datih u jedinicama a.

Zatim su prilozene matrice strukturnih konstanti za trj.

Bloch-ova vektora k. Ovde je dat samo deo izlaza iz programa

STR. Ceo izraz sadrzJ, 28S strukturnih matrica.



SIR FOE STRUCTURE CONSTANTS FOR BCC LATTICE NEW

AMAX 4.50000 BMAX 4.50000
RMAX 2.57143 GHAX 15.75000
ML 4 NQ 1 NLM 16 LHQ 16
LAMDA 1.75000
NOWRI 2 ICNVRG 0 IPRIM 1

A VB,C 1.000000 1.000000 1.000000
ALPHA,BETA,GAMMA 90.0000 90.0000 90-0000

PRIMITIVE VECTORS IN UNIT CELL OF BCC

BOA 1.00.00000000 COA 1.0000000000

( 0.50000,
( -0.50000,
( 0.50000,

0.50000,
0.50000,
-0.50000,

-0.50000 )
0.50000 )
0.50000 )

BASIS VECTORS

0.00000 0.00000, 0.00000 )

PRIMITIVE VECTORS OF RECIPROCAL SPACE
IN UNITS OF 2AP1/A

( 1.00000, 1.00000, 0.00000)

( 0.00000, 1.00000, 1.00000)

( 1,00000, 0.00000, 1.00000)

Rl 0.0000 "<A .
61 6.2900 3A 22..0400

NUMR 9 NUMG 9
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LL

90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
1 0 1
102
3.03
1 0 4
105
106
107
108
109
1 1 0
1 1 1
1 12
1 1 3

8

114
115
1 1 6
1 1 7
1 1 8
1 19
120
1 2 1
122
1.23
124
125
126
127
128
129
130
1 3 1
132
133
134
135
136
137

-1 .000000
- 2.000000
0.000000

-2 „ 000000
0.00 0 0 0 0

--2. 000000
0 .000000

~ 1 . 0 0 0 0 0 0
1 .000000

•-2 ,,000000
0.000000

-1.000000
1.000000
0.000000
2.000000

-1 .000000
1 .000000
0,. 000000
2.000000
0.000000
2.000000
0.000000
2.000000
1 .000000

HELL NUMBER

-1 .000000
-2.000000
-1 .000000
-2.000000
-1 .000000
-1 .000000
1.000000
1 .000000

-2.000000
-2.000000
1 .000000

-1 .000000
1 .000000

-1 .000000
2.000000
2.000000

-1 .000000
-1 .000000
1 .000000
1 .000000
2.000000
1 .000000
2.000000
1 .000000

-2.000000
-1 .000000
•- 2.000000
0.000000
-2.000000
()„ 000000
-1.000000
0,000000
-2.000000
1.000000

•-1 .000000
0.000000
0 . 0 0 0 0 0 0
1 . 0 0 0 0 0 0

-1.000000
2.000000
0.000000
1 .000000
0.000000
2.000000
0.000000
2.000000
1 .000000
2.000000

9 WITH

-2.000000
-1 .000000
-2.000000
-i .000000
-1 .000000
-1 .000000
-2.000000
-2. 000 000
1.00 0 0 0 0
1 .000000

- 1 „ 0 0 0 0 0 0
1 .000000

-1 .000000
1 .000000

-1 .000000
-1.000000
2.000000
2.000000
1 .000000
1 .000000
1.000000
2.000000
1 .000000
2.000000

0.000000
0.000000

- 1 .000000
-1.000000
1 . 000000
1 .000000

-2.000000
-2.000000
0 . 0 0 0 0 0 0
0.000000
2 . 000000
2.000000
-2.000000
-2.000000
0 . 0 0 0000
0.000000
2.000000
2.000000
- 1 . 0 0 0 0 0 0
-•1 .000000
1 .000000
1 .000000
0 .000000
0.000000

24 POIN

-1 .000000
-1 .000000
1 .000000
1 .000000
-2.000000
2.000000

•••• 1 . 0 0 0000
1 . 0 0 0 0 0 0

-1 .000000
1 . 000000

-2.000000
-2.000000
2.000000
2.000000
-1.000000
1 .000000

-1 .000000
1,00 0 0 0 0

-2.000000
2.000000

-1 .000000
-1 .000000
1 .000000
1 .000000

2,236068
2.236068
2.236068
2.236068
2.236068
2.236068
2.236068
2.236068
2.236063 .
2.236060
2.236068
2.236063
2.236068
2.236068
2.236068
2.236068
2.286068
2.236068
2 . 2 3 6 0 b 8
2.236068
2.236068
2.236068
2.236068
2.236068

IS

2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
^.449490
2 . 449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490
2.449490

SHELL NUMBER 10 WITH 24 POINTS



RESULT FROM VECGEN FOR RECIPROCAL SPACE VECTORS

NO KX KY KZ D

1 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000

SHELL NUMBER 1 WITH 1 POINTS

1
1
1
1
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4
5
b
7
8
9
0
.1.
'".!

O

-6
0
-6
0
6

~6
6
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0
6
0
6

.283135

.000000

.283185

.000000

.233185

.283185
,283185
.283185
.000000
.283 1 B 5
.000000
.283185

— b
_. ̂ .j

0
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0
0
6
6
0
6
6

.283185
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.000000
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.000000

.000000
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'•> O O 1 Q *=!

a /.'j :.J -.J ,L O \

.000000
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.000000
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. 8 8 5
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766
76 6
766
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766
766
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766
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766
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SHELL NUMP.ER WITH POINTS

14 0.000000-12.566371 0.000000 12.566371
15-12.566371 0.000000 0.000000 12.566371
16
17
1 8
19

0.
0.

12..
0.

SHELL

20
2 1
2 2
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000000
566371
000000

NUMBER

233185
283185
283185
283185
283185
283185
283135
283185
283185-
566371
283135-
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283185-
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566371
283185
566871
566371
283185
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566371

0
0
0
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-•6
6

-•6
6
-6
6
6

12
-6
12
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-6
6
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-6
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3 WI

.28318

.28318

TH

5
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.566371
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POINTS
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871
371
371
371
185
185
185

283185
283
283
238
283
283
283
'•> p ofcj (j O
-) a q
A.I '-) X_?

O O '3
i.j U O

283
•") O -'T*.-j u O

185
185
135
185
185
185
1G5
185
185
185
185

15
15
15
15
15
15
15
15
15
15
15
15
15
15
"1 f"
1 :J

15
15
15
15
15
15
15
15

.3905

.3905
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T
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SHELL NUMBER 7 WITH 8 POINTS

NiJMVR 137 NUMUG 87

.H1AIJI, =1.79185851

8 ,,5837 1702

VOL 0.5000000 SWS 0.4923725

MQDE,NPX,NPY,NPZ,NPT 0 0 17 0 285

POINT NUMBER 1 PKX,PKY,PKZ 0.0000 0.0000 0.0100 U
1 .0000

QQ DIAGONAL BLOCK

5.90390E-17 5.99974E+00
-6.71812E+02 -2.23871E-18 -1.19995E+01
2.94279E-17 1.56528E-19 2.23871E-18 5.99974E+00
-4.7G298E-20 8.09407E-17 -2.22137E-22 3.28932E-16 8.98887E-01
-4.99177E-19 6.52800E-02 -2.28935E-1G 3.14130E-22 -4.01859E-19 -3 . 59555E+00
-4.47194E + 00 2 „ 0759SE- 16 -1 . 13068E -0 1 1 . 982G8E- 1 6 0. OOOOOE + 00 9 „ 843SOE-19

:•)., 39332E + 00
9.63389E-19 -3.14150E-22 -2.39710E-16 6.52800E-02 -9.86143E-19 0. OOOOOE+00 --

9.84350E-19 -3.59555E+00
-4.76298E--20 3.29092E-16 2.22137E-22 8.47504E-17 4.49373E + 00 9.86143E-19
0. OOOOOE + 00 4.01859E-19 8 . 98387E-01
-5.80181E-17 0. OOOOOE+00 1.17871E-18 -2.60482E+00 -2.97697E-17 -2.34397E-19

-1.05154E-16 -1.75834E-01 -1.67848E-16
-5.34792E-01
-6.78641E-23 2.92894E-20 0. OOOOOE+00 -2.04158E-18 -9.74045E-03 1.45841E-16

7.03190E-19 -8.10309E-16 2.15352E-01
-1.39959E-19 3.20875E+00
-r 52930E-17 -2.01800E + 00 -6.54931E-20 0. OOOOOE + 00 -2 . 31 612E'-- 1 6 3.08020E-02 ••••

2,,b^420E--lS -9.07815E-19 6.40G05E-16
3.07239E-20 5.42060E-19 -8.02189E+00
-2.57468E-02 5.20869E-19 3.29538E + 00 5-.34749E--20 -7.8G162E-19 5.34885E-16 -

4u85b06E--02 2 . 6G2G8E- 16 5.24127E-19
6.69639E-19 -8.69003E-20 -9.89662E-19 1.06958E+01
-5.78956E-17 0. OOOOOE + 00 -G.37932E-19 -2.01800E + 00 6 . 1 6426E-16 1.36167E-18 -
5.67331E-16 3.08020E-02 -1.15297E-1G
1.45013E + 01 -1.42052E-18 1.18993E-19 9.89f3G2E-19 -8.02189E + 00
6.78641E-23 7.00092E-19 0. OOOOOE + 00 2.85292E-19 2.15352E-01 -7 . 79724E- 1.6 --

1.05475E-18 2.92968E--16 -9.74045E-03
-1.34440E-19 -2.24G53E+01 1.42052E-18 -8.69003E-20 -5.42060E-19 3.20875E+00
-5.804G4E-17 -2.60482E+00 -4.04199E-19 0. OOOOOE+00 -3.29420E-1G -1 . 75834E-01
3.898G2E-1G 3 . 5 1.582E-- 1 9 -5 . 98019E-1. 7
-3.38383E-19 1.34440E-19 1.4S013E + 01 -6.69639E-19 3.07239E--20 1.39959E-19 -5
•34792E-01

0.OOOOOE+00
-5.21613E-19 0.OOOOOE+00
0.OOOOOE+00 8.00166E-19 0.OOOOOE+00



5.91415E-19
- 4 . 7 8 2 7 5 E - 2 0
-3 ,,4443 IE-19
0 „ OOOOOE+00

0 . 0 0 0 0 0 E -!• 0 0
-3.4433GE-19

b . 4 3 0 4 8 E ••-1 9 0
-I., 7442bE-22

2.8929GE--19 2
1.03859E-18

5.99861E--18 2
O.OOOOOE+00
-3.46764E--20

3.50227E-19 1
•-J. .99949E-19
3.46874E-19

2.77769E-18 4
fa,. 14523E-19
(>„ OOOOOE + 00

0 . " 10 0 0 E + 0 0 2
•-l.-d4313E-19 -

5.b6522E--19
2.7G013E-19 0
0.00000E+00
3.46785E-20

3.50227E-19 -1
-2.79945E-19
8.12307E-19

2.81635E-18 -1
2.70792E-13
„OOOOOE+00

5.7322 IE-22 -8.001GGE-19
-5.07772E-19 -1.13505E-19
O.OOOOOE+00 1.43620E-18
-2.03137E--13 0. 00000 E +00

•1 .G0530E-19 2.3 ^a2V-~iti
0000OH+00
-4.60535E-18 1.13512E-19
.62523E-19 O.OOOOOE+00
6.84588E-20 -7.91466E-19
43131E--21 3.75650E-18

-3.16986E-19
.19972E-17 -3
O.OOOOOE+00
O.OOOOOE+00
.5214 IE-19 -9
7.74401E-19
3.40269E-19
.61883E--18 -2
1.73813E-18 -•
-2.G5144E-19
.OOOOOE+00 -1
3.90987E-19
1.37087E-18
.42533E-19 0
O.OOOOOE+00 -
O.OOOOOE+00
.16742E-19 2
2.79945E-19

-2.37148E-19
.03897E-21

7.08802E-19
.484G3E-18
O.OOOOOE+00
0.0 0000 E + 0 0
.61044 E-19
1.41386E-18
-4.1G743E-19
. 13399E--18
2.38004E-18
2.37152E-19
.00000 E + 0 0
3.90987E-19 -
-7.91472E-19
.90944E-20
O.OOOOOE+00

O.OOOOOE+00
-5.J38827E--18 O.OOOOOE + 00
1.60523E--19 -2.62523E-19 O.OOOOOE + 00

-I.24378E-18 2.89296E-19 6.43043E-1 9

O.OOOOOE+00 -1.93099E-18 -4.72418E-19

-8.29303E-19 O.OOOOOE+00 1.93099E-18

O.OOOOOE+00 -2.92795E-19 1.16742E-19

1.37086E-18 O.OOOOOE+00 1.43439E-18

2.65140E-19 1.12G82E-19 O.OOOOOE+00

-5.78734E-19 2.61044E-19 -2.60228E-19

O.OOOOOE+00
O.OOOOOE+00 4.45303E-18 -4.52141E-19

1.4138GE-18 O.OOOOOE+00
1.86373E-19 -2.94187E-21 -5.63269E-18

-1.73813E-18 -7.74401E-19 O.OOOOOE+00
-G.84598E-20 -4.38425E-18 2.40203E-21

1.84313E-19 6.14523E-19 1.99949E-19

0000
POINT NUMBER

QQ DIAGONAL BLOCK

PKX,PKY,PK 0.1250 0.0000 0.0000

5691OE+02
.77229E+01 -
,85G62E-19
77229E+01

--2.71990E + 00 •
7.33933E-20 •
2.22079E+00
.25373E+00
-7.32087E-20 •
.21067E-19 -3
-2.71990E+00 -
.32860E-02 1,
•-]. „ 79575E••••()].
.10599E+00 1
•5.31070E-01
1 ..34709E-22
.77150E-19 "2
1.22778E--19 ;
1 .39098E-01 •

.97950E+00
70122E--19
.93849E+00
.03619E-01
, 41046E-19
,987b2E--01

5.95899E+00
•1 .70122E-19 -2.97950E + 00
4.40939E-22 1.01809E+00 8
5.75920E--01 -6 . 23582E-22 -1
7.G3913E-19 -4.98762E-01 -3

•b.53033E--22 -5 . 75920E-0 1 -4.41046E-19
50249E+00
•1 .01809E + 00
31075E-19 8,
7.87G91E-03 -
9 7 2 b 1 E -18 3

4.61764E-22 2.03G19E-01
75622E-01

•1 .0469 IE-19 - 2 . 5 6 9 3 0 E + 00
, 07323E-01

.75622E-01

.31075E-19

.328GOE-02

.89690E-19

.43247E+00

, 18705E--01

•3 .50249E+00
3.21067E-19

3.43558E-02

-4.89690E-19

5.90501E-20

1 .97655E-19
21197E + 00 --;
'. 1 8642E + 00
1.96577E+00

-2.72864E-02
-41595E-18

1.81330E-19 1.55628E-22 -5.81535E-01

-4.41971E-19 3.05071E-02 -4.59744E-01 -4.92140E-22



I . 12bl4Ei-00 2.28700E---19 .1.748722 + 00
2.4887GE-02 -4.7S517E-19 -7.96GOSE+00
1.7395 IE-19 1 ,, 69893E--19 3.21008E+00 3 ,. faOSbSE-1 9 ~2 „ 6091 4E--1 9 ] .Obi73E+00

6.95991E--22 -1.06173E+00 -1.32040E-19
-2.78251E-19 -7.03929E-02 8.68171E-19 1.06214E+01
-:i. .39098E--01 3.05071E--02 -2.08075E-19 -1 . 96577E + 00 --1 . 74872E+00 4 . 519 1 7E--1 9 -
1.12614E+00 -4.92140E-22 4.59744E-01
1.41987E+01 5.90259E-19 9.63895E-02 -8.68171E-19 -7.96G05E+00

. 1.4 1071 E.--22 "3.47645E--19 -2.72864E-02 9.30S41E-2Q --2 . 41395E-1 8 2.21197E+QO -•
3.50053E-19. 5 „ 81535E-0I 1.55628E-22
-8.291SGE-19 -2.1996SE+01 -5.90259E-19 -7 . Q3929E-02 4.75517E-19 3.18642E+00

1..79575E-01 ••••2.5b930E + 00 2.00713E-19 7.8769.1E-03 -3.07323E-01 1.97261E-18 -
1.10599E + 00 1.16684E-19 -1 . 18705E-0 1
2.12057E-01 8.29156E-19 1.41987E+01 2.78251E-19 2.48876E-02 -1.22778E-19 -5

„ 31070E--01

-£>-.58640E-21
!l. .78610E-19 9.58832E-21

- 1 „ 9 7 0 8 7 E - 2 0 •••• 1 . 1 I 0 11 E ••-19 •-1 . 9 1 7 b 6 E ••- 2 0
1.41633E--18 -1.35002E-18 1 . 1 1 01 1 E- 1 9 9 . 58832E-2 1

-'7.G8454E-19 -&.28353E-19 -1.13734E-19 -7.45890E-19 -4.20541E-19
-2.39567E-20 1.20751E-19 1.77725E-18 1.60844E-19 1.10623E-20 1.68216E-18
-7.14671E-21 -1.63512E-18 -2.09147E-19 -1.53914E-18 3.13934E-18 -2.70970E-20 -
2.5232SE-18
4.77715E-20 1.60850E-19 1.88807E-18 1.20751E-19 -3 ."77874E-18 -5.12652E-18

2.70970E-20 1.&8216E-18'
4.1079£iE-19 -2.03308E-18 -1.13738E-19 -6.67534E-19 4.50863E-19 3.77874E-18

3.13934E-18 -1.10&23E-20 -4.20541E-19
1.31563E-19 -7.64350E-19 3.723G4E-22 -1.10288E-18 7.31958E-20 1.17200E-19 -

1.06393E-17 -1.23991E-21 1.59915E-16
2., 21859E--20
-3.47463E--20 -1.25592E-19 2.64779^-18 - b . 44954E-22 -8.97126E-20 -3 . 58585E-19 --

:j ,. 51599H-19 2 . 1 2787E- 1 7 1 . 5 1857E--2 1
•9,. 67749E-20 -1 .331 16E-19

- ;>9247E-19 9.44112E-19 2.80833E-19 -2 . 9603 1 E- 1 8 4.52422E-19 2.83696E-19
6.94396E-19 4.53912E-19 -1.68223E-17
3.68658E-19 3„74307E-19 3.32789E-19
-4.76249E-20 --1.43384E-20 -1.54173E-18 -2.29299E-19 -5.72309E-23 -1 .04482E-18 -

4,,01207E--19 -b.54b83E~19 ~2.620bbE-19
1.41659E-19 -1.04272E-18 -6.84302E-19 -4.43718E-19
4 .56012E-19 •-2.87725E-13 1,75608E--20 9.44112E-19 1.33718E-19 9.912&8E-23

1 . 10820E-18 2.83b96E--19 2 . 83486E--1 9
1 ,. 60340E-18 -3.00S05E-19 1.42781E-18 6.84802E-19 3.32789E-19
-3.47475E-20 2.68264E-18 2.57349E-18 -7.85344E-21 -1.49521E-21 -1.69142E-19 -
7.67833E-23 -5.72274E-19 -8.97126E-20
5.16606E--19 -2.48397E-18 3.00505E-19 -1.04272E-18 -3.74807E-19 -1 . 33116E-19
3.58&OIE-19 -2.61345E-19 -1.54882E-18 -7.42903E-19 -3.22014E-16 1.22083E-21

H.45710E-20 2.S5944E--23 1 . 1 68 15E.-1 9
1.17432E-20 -5.16606E-19 1.60340E-18 -1 . 4 1659E-19 3 . 68658E--1 9 9.67749E-20 2

„21859E-20

POINT NUMBER 3 PKX, PKY,PKZ 0.1250 0.1250 0.0000
12 ,,0000.



QQ DIAGONAL BLOCK

•-7.GG709E + 0]
-1.87200E+01
-2.49414E-24
1 ,,87200E-f01

--2.52.059E-19
2.S6428E-19
2.20588E+00

::-i.l 173GE + 00
5.53334E-19

:>.. 77914E-19 -
•-5,,G3G32E-19

4.57307E-18 -1
4 . 7 7 1 3 4 E - - 0 2

l ,. 08840E+00 ~
• •5 .27345E-01

-G.78641E-23
G . 7 5 5 7 1 E - 2 2 -

4 . 28 292E-19
1 .. 35902E--01

1.0 G 9 E + 0 0
--1.85764E-19

G . 0 8 4 3 6 E - 2 4
i ' . ' . O O O O O E + 00 -

• • ] . , ,48S85E~-19
-1 .35902E-01

1 . 09869E + 00
1.38990E+01

2.71456E-22
1.36229E-21
• • 1 . 6 7 2 9 IE-18
-4 .771-34E-02

5 .08840E + 00
2 . .GS78GE-18

.. 27345E-01

• 2 ,. 9 5 9 5 0 E + 0 0
•1.28583E--18
1 J8E-18

•1 .98940E-0 ] •
• 1 .52999E-23
4.87302E-01

-1.25660E-21 -
3.41158E+00

2.70509E--01
54283E--19 8
2.12140E-20

1.98193E-23 2

-1.42054E-19 -
2.17G80E+00 2
3.16407E+00
-1.91474E+00
8.72158E-22 1
-1.65877E-18 -
-1.99973E-19
1.03583E+00 -5
5.25419E--19
4.19129E-18

O.OOOOOE+00 4
3.15196E-19 -
-3.03064E-18

5.67359E-01 0
--2.15322E + 01
-2.fs4216E

4.54097E--22 -1
1.67291E-18

5.91900E+00
1.28583E-1B
•2.22137E-22
5.62687E-01-
2.65002E-23

-5.G2687E-01

8.88549E--22
.52894E-01
5.73697E-19
,85954E-01

-7.34876E-20
.42735E-23

3.17642E-19
.72091E+00
7.91018E+00
3. 12&76E + 00
.03541E-22
3.02848E-18
2.44916E-19
.48537E-01
7.19459E-19 -
-3.74881E-18
.OOOOOE+00
3.15196E-19
1.74974E-18
.15812E-01
1.38990E+01

-2.95950E+00
-2 .70509E-01
3. 14150E-22.

•-•I . 87302E--01

-1.52999E-23

1 . 98940E-0.1

-2.64216E+00

••-9U93673E-19

8.21616E--20

8.52894E-01
1.54283E-19 -3.41158E+00
-4.57307E-18 ~'3 . 779 1 4E- 19

4.26893E-18 7.46780E-18

5815E+00 -4.26893E-18

I -I i"j o '] •-! p ... A 1 •-) •-! t" I C) A I? „ •-) '•)
J. U .1. \ {.f J. A.I i.l W J. «ll M A.I ̂ -.' .i. .' Vf 1.1 M .'.I

O.OOOOOE^-00 -5.67359E-01

4.48537E-01 O.OOOOOE+00

-2.59354E-19 -1.01539E-21 1.03585E+00

1 . 054G9E + 01
-1.72091E+00 1.75871E-21

7.91018E+00
7 tt:; "=; 7'.»

•3.02848E-18 •
-1.09530E-19

5.25419E-19

.65572E-19 2.17680E+00 -

1.65877E-18 3.16407E+00
- 2 . 8 5 9 5 4 E -- 01 - 6 . 2 5 0 8 7 E -19 --1 .08219E-18

1.48585E-19 -1„857G4E-19 -4.28292E-19 -5

2.-ci9910E-19
1 . 87200E + 0]
1 .57322E-19

-7.8877GE-20
•-1 .86089E-18

-1.87200E+01 -!

-8.98648E-21
5.87919E--20

:..i. 12403E-18
8.00798E--19

1.98y40E-01
o.OOOOOE+00
-4.87302E-01

1.57755E-19
1.86089E-18 -7.88776E-20
O.OOOOOE+00 2.70509E-01 -3.54005E-19
R.A2687E-01 u.OOOOOE+00 1.63283E-19 1
O.OOOOOE + 00 -4.87302E-01 --2 . 50'502E™01 -3

-3.14150E-22
.41602E-18

2.72298E+00 2.70509E-01
S(75012''E-01 -1 .G3233E-19 -3

-5.92796E-02
1.98193E-23 2

G2G87E-01 O.OOOOOE

-4.77134E-02
1.08840E+00 -
1 „ 04 14 IE- 19
O.OOOOOE+00

.;; ..91867E-23
-•1.9432 IE-- 19

1.35902E-01
1.09869E+00 -

3.87098E-19
2. 17680E + 00 2
-6.24844E-19
7.94740E-19

1.15139E-22 -1

3 . 77922E--1 8

2.22137E-22 -1.98940E-01 -2.34122E-20 3
5400SE-19
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6. ZAKLJyCAK

Izrafiunavanje elektronske zonske strukture predstavlja

usko specijalizovanu obiast f i z ike cvrstog slanja,. pa ipak

omogudava interpretaciju velikog broja eksperimentainih

Cinjenica. U ovom radu dat je k r a t a k pregled metoda za i z r acu™

navanje zonske s t rukture , kao i razlozi zbog koj ih srno se

opredelili za proucavanje LMTO metoda. Treba naglasiti da se

zbog svoje racunske efikasnosti i mogudnosti primene na Sirokl

spektar materijala, LMTO metoda ubraja u najcesde koriscene,

Posebnu prednost ovom metodu daje njegova osobina da ss-

raCunanje mo2e podeliti na dva nezavisna dela: prvi k o i i

zavisi od potencijala i drugi koji zavisi od s t rukture

kri stala.

Ovaj rad se bavio ispi ti vanjem s+. rukturni h konstanti

- nosilaca informacija o uticaju konkretne s t rukture kr is ta ia

na zonsku s t rukturu. Opisane su tri vrste s t ruk tu rn ih

konstanti i njihove osobine. LMTO metod u aproksi rr.ac i. i j

atomskih sfera CASAD koristi kanonske s trukturne konstanLe

koje ne zavise od energije i invarijantne su na uniiormnu

promenu skale reSetke.

U radu je dat program za izracunavan je kanon^ki ' ;

s t rukturnih konstanti i njihove mat rice su izraCunat© za kub.-.u

zapreminski centriranu s t rukturu. Iz opisa datoteke u i a z j i i i .

podataka vidi se da Je veoma lako promeniti ove podatke .1

izraCunati strukturne konstante za bilo koju drugu s t ruk tu r i s .
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^J F O R M A T C 1 H ,//, 11X, ' O A S I S V F C T 0 f < 3 ' , // )
5 FORMATUH1, l O X r 15A^J,/)
6 F O R M A T C 1 H , 1 OX, ' A M A X ' , F I 0 .^ , ' LJi 1 A X ' , F 1 U . S , /, 1 1 V , 'i :, ' AX ' , h 1 U . '. ,

1* G M A X ' , F 1 G . S , / , 10X, ' NL ' / I ' i / ' HQ' ,1^ , ' .'Jl -M ' / 1 4 , ' Li i. ', 1 •'!,/, 1 01
2' LAMDA' ,F10.5, / / 10X, ' rJO^'K' F ' / J 4, ' 1 Cl. V hG ' , 1 '! , ' 1. 1 TV I '•• ' , I 3, / )

7 FOHMATUIS)
8 F O R M A T ( 3 F 1 0 . 6 / A ^ )
9 FORMATUH ,//, 1 IX , 'POINT NU! lOn^' , IS, SX , 'Pf, X , PK Y, P1-.Z ' , 3F 1 0 . n ,

10 F O R M A T C 1 H r / r l l X , 'VOLSF15.7, ' S»S' ,M5.7)
11 F O P M A T C 1 H ,11X, 'C,F10.5, ', ' /F10.5/ ', ',F1U.S, ' J ' )
I? F O R H A T ( 1 H ,//, J IX, 'PRIMTIVF. VFCTOPIJ I T V t ' i i T T C L L L nf ' , , ' ! , / / , !

l ' f i O A ' , F l 5 . 1 0 f ' rO f t %F lS . 10 • / / I



CC 13 F f J R M A T ( 3 F l 0 . 5 , 2 1 s )
l<4 FO. f . ' iATUH , / , \ X , ' *! iA T R T C I. S G C ^ L R A l f.D AT AU L,< UL I !. ' , <
lb F O W M A T H H , / , l lX, ' f 'UlPt^.PX,i : rY,f ,PZ,uPT *,Sl rO
17 F O R M A T M H , / , 1 1 X , ' N G S T "-'I?)

C1M = D C M P I . X ( 0 . 0 0 0 , l . i 'OC)
CCi;! = D C i i P L X C O . b U ' . ) f - l . D O O )
PI = ' I . [ > 0 0 * O A T A I J ( 1 . D C O )

. T / 'OPI = 2 . r > U O * P J
F O U R . P I = < U D O O * P I
S f J W T P I = D S l . ) R T ( P I )

C
R L A D C S , ! ) ( T X T (I), I=«f 1*5)

C
TXT (15) = ' ;Ji:^'

C
CC P E A u ( S , l 3 ) A f : A X , H ; i A X , l ) U . . f - Y , . iOMOT , ICuV i ; ' . / IPCl '

R E A D ( 5 , ' ( ' J ( t > X , F 4 . 2 ) ) ' ) A L A ' H , A , A i < A X , , > ! - • A X , , tu- i , : Y
CC R C A ; ) ( 5 , : > ) f!i.,ir";, A L A K D A

! ^ E « D ( S , ' C 3 X , I?, a x , 12, 7 X , T 2 , o X , 1 2 , 7 X , f .^J ' ) , , L / i .
5 i , ( ! : '

RE AD (5, 8) f )DMHY

KLMO=L*(L+1)+L-H
R H A X = A ' 1 A X / A L A f - D A
G >i A X = 2 . * A L A i-1 D A * 1 1 M A X

C
C A L L F A C T O R (4* (I1L-1) )
CALL GAUl i !

C
i ' j«ITE(b,S) T X T

C
C CUMSTfvULT OR READ f'l-l I ;-in I V i: VECTORS !S3X , t: :; Y , ! S/ nf i t - / ' . I. .S
C

CALL HR1MV(LAT, IP R I i i )
C
C K'EAL) THE UO BASIS VECTORS UX,OY,Q2 IlJ I rif (Ml :IITVT i..NL
C

IH) 21 1 = 1 , Wi
CC 21 READ (5, 2) uX (I ) /OY ( I) / nZ ( I )

21 READ(5, '(iFlO.6) ') OX ( I J , 0 Y ( I ) , uZ ( I )
«','i<ITE(6, 12) TLAT(LAT) ,B(;A,COA
DO 30 1=1,3

30 MITF(6, 1 1) RSX(I),F,iSY(I) ,PSZ(I)
WRITE (6, 4)
00 25 I = l f N Q

25 NHITE(6»11) QX(I),QYCI)/aZ(l)
C
C GENERATE THE NUMVK AND HUMVG SHORTEST VfCTUKvS
C OF REAL AND RECIPROCAL SPACE
C

CALL VECnEN(NUr*R,t !UMG,LATJ
C

S H S = ( 3 . D O O * V O L / F O U R P l / r j Q ) * * ( 1 .1)00/3. O C U )

C A L L



IKUCUVRR.LT.O) STOP
WKITECfcf 1 U J VOL, SKS
PtAD(5,7) [•'Gi'E,fiPx,uPY,i;p ;:
IF(MODE) 33,31,28

C
C G E N E R A T E MESH III K -SPACf .
C

31 CALL MESH(LAT,NPX, r "Y , i> iPZ , i - !Pn

V v R J FE(6 , lo) M
iJk I TE (9 ) T X T , ML , UQ , .'JLM , LM^ , 3i'-S
rtf>'ITE(9) NPX, i \ ;PY,NPZ,L , \  ,  uP ! , b(i A , CO A , [,,ji. !
N G S T = 1
O A C K S R = 0 .

DO 23 NP=1,UPT
I l - 'CNP.GT.i) Mjiv!M=0
K K X = K X ( N P )
K K Y = K Y ( N P )
K K Z = K Z ( h P )
CALL KTRNSF(LAT,KKX,KK Y,KK 7,PK X,PKY,P\£)
IF(NO.HRT.GT.l) i: RI T E ( 6 » 9 ) i i P , P K X , P h Y , i K Z ,, • • (i,.'') , i • •;. j 1

K f< I T E ( 9 ) f i P , , P K X , P K Y , P K Z , tl\; , \ 0 1 h T , K K X , K <( V , I ; K Z
P K X P = P K X * P I
P K Y P = P K Y * P I

< > PKZP=PKZ*PI
C

C A L L S M T H X ( P K X P , P K Y P , P | \ Z P )
C

Jl=-IOIi-!
DO 2^ JJ=1,LMU
Jl=JltTDir
I1=JH-JJ
T2=JltLMO
W R I T E (9) ( S ! i L ( L I W ) , L l f . = ll, 12)

2H ri?tITF(9) (SILCL1N) fl.IN = Il ; I,"')
23 C O f l T l M U E

CC CLOSE (9,Di r>P = CKIJ i lC i ! )
CLOSEC9)
STOP

C
C READ K-VCCTOR IN DMIIS OF PI A
C

28 iV,J = 3.DO

WR I TE C 6 , 1 6 ) i'iODE , NPX , MP Y , ,iHZ , = jP j I ! iT
«HITE(9) TXT,r;L,NCj, lJLi- i , l . f ' lU,b l ;3
W K T T E ( 9 ) f J P X , i J P Y , U P Z , L A l , r,Pi.U\ , l',n A , CU
K K X = 0
K K Y = 0
Kt \  =  0
FX = PT
F Y = P I / B U A
FZ=PI /COA
F H X = O . D O

DO 29 I = l
RE AD ( 5 , B ) OK X , OK Y , OK Z , PU I f J T

WK I TE ( 9 ) I , UK X , OK Y , OK2 , .. W, PC) I N f , K K X , KK Y , Kr,
P K X P = O K X * F X
P K Y P = O K Y * F Y
p k V , > - O i' 7 * C 7



c
C A L L i i N ' T K X ( P K : < P , P K Y P , P r , y p )

C
J U - T O T M
DO 26 J= l , i_ ; i ! }
J 1 = J 1 t I D I r i

I l = J l t J

U' = JitLHU
t^ ITEC?) ( S l c L ( L I ! - j ) , L I f j = l l , I<i)

2^ v J K l T t C Q ) (S l u (L l f : ) , L I f , = I ! , !<? )
29 cuNTiNiir;

CC CLOSF f.',uISP = CR(J i iC l i )
ct,o: ;F(9)
S T O P

c
C S f R U C T U H F C l " i S T / , r ; r S FOP K= U. FliR »,<-F 1: ' i "L.l
C

1 = 1
i\'H I IE ( 6 , 1 6 ) MODF , NPX , riP Y , !.P Z , r.'PU I U T

K K X = 0
K K Y = 0
K K Z = 0
P O T i J T = *
l )KX = 0.
O h Y = 0 .
d K Z = 0 .
rff< I TE C 6 , 9 ) I , OK X , OK Y , OK Z , .-. ,.! , PU I N I
rtt< I TE C 9 ) 1 , UK X , OK Y , UK Z , '.'. ',< , PC) T h T , K K X , K K Y , x f , /

C
C E X C L U D E G = 0 IN SUH AhU lie T LACKC.K' tn i i . ' i1 H.r-; 1
C

C
CALL. S M T W > : ( 0 . , 0 . , 0 . )

c
J 1 = - T D T M
OU 3? J=l,L! 's. '
Jl=Jl + IDJ;-i
T l - J l t J

ir.rt I T E ( 9 ) ( SPL ( L PI ) , L I f : = 1 1 , I P. )
3? rMITE(9) (S lL(L I rJ ) ,L Iu = Il,I^)

CC CLOSE (9 , !> ISP = CRU!, iCH)
CLOSE (9)
srnp
END
BLOCK D A T A

C ******************************* * *************** A * * * * A - * * * * * -A : A * * * * * *
C * A

C * UJSEPT L M - D A T A
e * *
C A***********-*******************,' ************** A * x * * * ^ * A' A • X * * * A * A- A * * *

C O M H O f J / L D A T A / L L ( 8 1 ) ,HM(01 )
D A T A LL/0, 3*1, 5*2, 7*3, 9*^, 1 1*5, 13*6, 15*7, 1 7 A h /
D A T A -lM/0,-1,0, !,-?,-! ,0, i ,^,-3, -L',-1 f ^ , 1 ,?, 3, - i , -•',,-<;•,- 1 , i) , 1 / ^ ,

l3,4,-5,- ' '4,-3,-?j-- ' i ,u, 1 ,2, S, --1,5, -6, -5,-^, -.>,-?,-! , 'i, 1 , r_ , 3, '(, l>, > ,
?-7, -6, -5,-^J , -3, -?, - 1 , 0, 1 , r*, "i, 4 , 5, 6, 7,--';, - / , -f>, -'•-/ -'!, -^ , -r , -1 , i ,
31 ,2, 3,4,S,6, 7, 8/

E'lD
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DU 35 Ju=Iu,,'j.J
X = P Q X - Q X ( J u )
Y = P O Y - O Y (J'J)
Z = P f J 2 - Q 2 ( J U )
D d = D S U R T C X * X > Y * Y + 2 * Z )
U (CQ.LT .H l ) CO TU 3 l>
R1=D i

35 CONTINUE

IF ( L A T . E ' j . 1 ) G l= l>bUK 'T ( 3 . D O O ) * 3 . IS

T F C L A T . C 0 . 3 ) C l= fc .2MPvK. '
IF (L A T . E C . / i ) 01=!3S'*Jk! ' ( 1 o ./ '>. + ( 1 . / C < l s V< *v ) * ' - . ] ' ,
T F ( L A T . f i - . S ) f, I = P 3 UI' r ( c . K i . /1' 0 -\ A K , / ) -A -5. ] •;
T F ( L A T .H ' J .nJ Cl- i :SOM(u.'X 1 . / C H A ) * * P j A : ; . ; ;C,
I F ( L A T . L ' 0 . 7 ) G 1 = D S O ; : T ( ! o . /?7. i i 1 , / C U A ) A , , - j *,,.•,,.;

CC irCLAT.Eu. 13) Gl=i)S!JRT ( A^AXl ( 0 . ̂ S/i'u^ * * JA ( 1 . +i.,n ', (i,'»; )<-.')
CC 1-*-! ,/CUA**2, 1 ./COSCGA: ) * *?tOAFi; ( 0 .'5/r >,/ *Ci'T.".. f ̂ /, ; 1 )*A.-.>

IK (GAH.EU. 0.000) r,n TU 9736

COTAN=l./l.UTArj(CAi-l)**2)
IFCLAT.EQ.13) r.l=i)SUfvT(l).'-:AXl ( 0 ,25/'.»uA**L'» ( 1 .tCHj A ^ J

9736 G A = G M A X t G l
W R I T E (6, 7) (U / R A / G 1 ,GA

C
DU 36 1=1,3
DO ( i ) =DSU:U ( n s x ( i ) ** 2+ns Y ( i ) * * 2t hsz c T )

36 O K ( I ) = O S U I < T ( b K X ( I ) * * 2 - H > K Y ( I ) * * 2 t B K Z (T )
= D. ' -1AX1 (np( l ) , | .D(L ' ) / D L ' C - S ) )

K V = D M A X 1 ( l )K( l ) / O K (<i) ,D>< (3 ) )

)• 1 ) 1 1
CC Z R N 3 7 1 = S K G L ( R A / O K . M )
CC 7Fx'N372 = 3i'JCL ( G A / D D . i )
CC
CC

'/JKITF. C6 , 11 ) Nll
C
C REAL SPACE
C

I F ( r J Q r t R T . G T . O )
NR = 0
NKO=0
DO 22 L=1/NUMR
A=L-NUMRH
DO 22 M=1,NUMR
B = VI-NUMRH
DO 22 N=1/NUMR

S X = A * B S X ( l ) t B * R S X ( 2 ) t C * » S X ( 3 )
SY = A * Q S Y ( l ) t O * B S Y ( 2 ) - f r * i i S Y ( 3 )
SZ = A*l)SZ(l ) tB*Hi)Z(2)+C*lr iSZ(3)
D X = D S U R T ( S X * S X t 3 Y * S Y t S Z * S Z )
I F C D X . G T . K A ) GO TO 22
I K C O X . L E . k f ' A X ) f J R O = i J K O t l



NRsNRtl
IF(,'JR.GT.t>00) GO TO 33
D(NPO=OX
CSX(NH)=SX
CSYUR)=SY
CSZ(NR)=SZ

22 CONTINUE
C
C SORT V E C T O R S 1M ORDER OF I^CRT ASIU;
C

DA=1.0-06
NSH=0
NSHL=-1
00 23 K=1 ,NR
A M T * J = 1 0 0 0 .
DO 2it N = l f N R
IF(D(N) -AMi r ,J?5 ,2< l ,24

2 'I CUMTINUE

ASX(K)=CSX(M)
AS Y ( K ) = C S Y f r H )
ASZ(K)-=CSZ(fJl)
03 = 0 (fJl)
OR(K)=D(i
IF(DB.GT.DA+l.n-06) GO TO 2o
IFCWOrtRT.GT.OJ WRITE (fa, 2) K, ASX (K ) , «SY (K ) , ASZ (K J ,
GO TO 23
NSH=NSH+1
IF(fJOVJRT.GT.O) 1»R1TE(6,1) ;1SH,NS!,L
NSR(MSH)=N5HL
T F C J O r t R T . G T .0) k . K l T t I ( 6 , 2 ) K f ASX (K ), AS Y ( , ' • ) , A c . Z ( ; J , ;
NSHL=0

N S R C N S H ) = N S I I L
T F C J O . J R T . C T . u ) . « R I T L ( 6 , 1
NU'-1VR = NR
NSHLR=NSM

C"
C RECIPROCAL PPACF
C

I F ( r J 0 . J R T . G T . 0 ) K R I T C ( 6 , 5
NG = 0
DO 27 L=1»NUMG
A=L-NUMGH
OH 27 M=1,NUMG
3=M-NUMGH
00 27 N=1/HUMG

G X = A * B K X ( l ) t H * R K X ( 2 ) + C * n K X ( 3 )
C Y = A * B K Y ( l ) + 6 * O K Y C 2 ) t C * b K Y ( 3 )
G Z = A * U K 2 ( l ) t O * R K Z ( 2 ) t C * b K Z ( i )
O X = O S U R T ( G X * G X + G Y * G Y t G ? * f i Z )
T F ( D X . R T . b A ) UO TO 27

IFCNG.GT.500) GO TO
D(NG)=DX
C S X ( N G ) = G X
C S Y ( N O ) = G Y
C S Z ( M G ) = G Z

27
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1 0 1 F U F M A T d H , / / / )
102 F O ^ M A T d H O , 1 < ) X , ' C O O l A l . O f . - a M L D C K ' , / )
103 F O R M A T d r i , l O d P t l 1 .3 ) )
10'* F ' J R ' l A T d H O , 1 U X , 'QP U OFF P l A G G ' i . M . P L O l > / u s ' , : ; = ' ,."' T ' " > , / )
1 0 5 F O R M A T dHi) , ? 5 X , ' C O r t V E U G E i ' I L i r : T L S T ' j
l O o F U R M A T C 1 H C , ' K L C I P . < O C A L f .PACT j J U . - . S ' , / )
1 0 7 F O R , 1 A T C 1 H O , ' R F A t . b l J A C f . S U M S ' , / )

C
C (lu D I A G O N A L B L O C K S
C

P K X = P K X P

P K Y = P K Y P
P K Z = P K Z P
C X P R D K f l ) = ! ) C : - : P L X f 1 .1 :00, : • . ! - • U U )
DO 22 I = ? , N i : 0
O R I = O R ( I )
U S X ( I ) = A S X ( I ) / D K ' I
U S Y ( I ) = A S Y ( I ) / f i K I
U S Z C T ) = A S Z ( I ) / D i a

CXPRDK(I)=CtM:XPCP;;R*CI":)
ALFA=ALAMDA*CRI

C
C CONVERGENCE FUNCTION, PLAL SPACL
C

CALL G A M F C ( A L F A , G L H )
OU 25 L P = l f N L 2

25 GLHS(I,LP)=GLH(LP)
22 C O N T I N U E

DU 35 I = NGS

Y = A K Y l T ) t P K i T
Z=AKZ(I)tPKZ
0 = O S Q K T ( X * X t Y * Y t Z * Z )
T F ( O . G T . G M A X ) GO 7U 35

U K X ( T ) = X / D
U K Y ( I ) = f / U
U K 2 ( I ) = Z / i J

C
C C O N V E R G E N C E F U u C T I O u , KECIP. S P A C K
C

DO 33 L P = 1 , U L 2
L=LP-1

3 3 F U L N ( J » L P ) = n C T A * * ( L - 2 ) / f : X r > ( i j £ T A S U )
3 5 D G ( I ) = I )

C
C EVALUATION OF LATTICE SUMS I;OK biPP .E'-'. o
C

HO 44 K L M = 1 , K L M O
SUMR(KLM)=DCMPl.X( 0.00 0,0.000)

44 SUMG(KLM)=0CtfPLX(0.000,0.000)
C
C REAL SPACE
C

DO 26 1=2,NRO
CALL YLMPK(USX(I),U3Y(I),USZ(I),NL?)
K L M = 0
DO 26 L P = 1 » N L 2
L=LP-1
NM=L*2tl
! ^ < 'I *> <* *'~1 ft:M



26 S U * K ( K L M ) = S U M R ( K L f - O t G L H 3 U / L P ) * Y L f I ( K L : ; ) * ' '
C
C RECIP. S P A C t
C

DU 3<» I=NGST, fv ;U I1VG
I F U ' G ( I ) . G T . G ' I f l X ) GO TO VJ
CALL Y L ; i K K U J K X ( I ) , U K Y U ) , ' J K 7 . ( l ) , n L ? )
KLM = 0

" DU 2ft LP=l,hL2
L=LP-1
MM=L*2+1
DO 28 M= l , : j t :
KL^=KLMt l

2» S tJMG(KLNi )=SUF- 'G( t . l . i i ) tHa . :U I / L.P ) * YL . I - (KL ! J

C
C SET UP S T R U C T U R K C U I J ^ T A i : ] ; - ! A T i ' I X Fim1' I. - I F TIT
C

CIL = C I M
KLM = 0
DO 51 L P = l f M L 2
L = LP-1
NM=L*2-H
C I L = C I L * C C 1 M

' AC=rPL30M*AK'
[ DO U5 M=1,UM

45 Sk (KLf!) =AR*SUMR (KLM) *C I L fAC *SUMG (KLI i )
SI CUNTINUE

S K ( 1 ) = S K 1 ( 1 ) - 2 . 0 * 5 » : S L / S ( ; H T ; ' I - B A C K C R
c
C I f JSERT INTO LOl'iL'R TK
C

J l s - I O T M
J 2 = - T D I M C
00 27 JLM=1,NLK
J2=J2+IDIMC
J l=J l tTD IM

L=LL(JLM)

DO 27
LIM=J1+ILM
L1NC=J2+ILM
LPP=LtLL(ILM)
viPP = MM(ILn)-M
KLM=LPP*LPPtLPPtHPP-H
SRC=SR(KLM)*C(LINC)
SRKLP(LIN)=DRf;AL(SkC)
SlKLP(LIfi)=Dlf-!AG(SKC)

27 CONTINUt
C

IFCICNVRG.EQ.O) GO TO 53
C
C PRTNT INDIVIDUAL COIJTRIUUT IUNS TO THF LATTICE S>;';i. i>!
C FUW TEST OF THE CHOICE UF SPLITTING PAPA'-iEU.^ <L^ H A>
C

KLM = 0
DO 59 LP=lfML2
NH=LP*?-1

AG = FPL30M*A['/DAC(LP)
DU 5^ M= l f H M
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IF(D.GT.RMAX) GO TO io
ALFA = ALAML)A*D
USX(I)sX/0
US Y C n = Y / l >
USZ(I)=Z/D

C
C CONVERGENCE FUNCTION, UtlAL SPACC
C

CALL CAMFC(ALFA,GLH)
DO 37 LP=1,NL?

-S7 GLHS(IfLP)=»;Lli(l.P)
36 CONTINUE

00 33 T =
L> = DuCI)
IF(O.CT.RHAX) GO TO

C CONVERGENCE FUNCTIun, Rt.ClP. SPACf
C

DO 39 LP=lfNL2
L=LP-1

39 FHLNCIfLP)=OETA**(L-?)/LXPCbn ASQ)
38 CONTINUE

C
C EVAL'JATin,\K LATTICE SUMS I - UP '1PP ,r)t. U
C

00 46 KLM=1,KLMO
SU.MR(KLM)=DCMPLX(O.UOU,U.U-.JC)

46 SUMG(KLM)=DCMiJLX(C.UOU,u. DOij)
C
C REAL SPACE
C

DO '40 1 = 1 jNlir'VR
IF (DRO(T).GT.KNAX) GO TO 40
CALL YLi»iRK(l!SX(n,HiiY(T) r US2 ( I ) ,I.'L?J

00 21 I P =
L=LP-1

uO 21 M=1,UM
. KLM=KLM*1
21 SOMR(KI_M)=SUM<(KLi'O tCLHS ( 1 , L P ) * YLI ; ( KL! J *T XPi'i K ( 1
^0 CO^TTfJUE

C
C RECIP. SPACE
C

DO ai i=NcsT»!:UMvn
IF(DG(I).GT.Or-:AX) GO 10 UL
CALL Y L M R K ( U K X d ) ,UKY(I) , OKZ ( 1 ) / I'Jl.t?)
K LM=0
DO 47 L P = l f N L ?
L=LP-1
NM=L*2+1
DO HI M=l /NM

47 SUMG(KLM)=SIIMG(KLM)tFbLN(I,LP)*YLf'(KLI J*C! K/.P (Ci';*i ' "f' CD)
41 CONTINUE

C
C SET UP STRUCTURE CONSTANT r-'.,;TPIX l i M M 7 > F ! ;«1 I J l :f l , ' :



C1L=CIM
K L M = 0
HO 56 LP = l f f <
L=LP-1
nM=L*2ti
CIL=CIL*CCIM

AG=FPL3UM*AR
DO 40 M=1,NM

56 CONTTNUF

C
C INSERT INTO LUWI-.R
C

J1=-IDIM
J^=-IDIMC
DO 23 JLM=1,M_M
J1=J1*IDIM
J2=J2tIDIMC
L=LL(JLM)

00 23 TLM=1,MLM
LIM=JltILM
LINC=J2+ILM
LINQsIQUtLIN
LPP=L+LL(ILM)

KLM=LPP*LPPtLPP+MPPt l
SPC = S R ( K L M ) * C ( L I h ' C )
S k K L P ( L I N U ) = l i R E A L ( S K C )

23 S1KLP(LIMU)=[J IMAG(S! \C)
C

I F ( I C f J V R G . E O . O ) GO TO \
C
C TEST UF SPLITTING PARAMETERS
C

KLM = Q
00 61 LP=1/ML2

A R = S W S L * * L P * 2 . * * C L P - 1 ) / O A C ( L P ) / S O R T P I
AG = FPL3 l )M*AR
DO 61 >1=1,MM

61 ?5U ' -1G(KLM)=SU: J IG (KLM)*AG
riKITE(6,107)
/JiUTF. (6, 103) ( S U M R ( K ) , K = 1,KLM)
W R I T E C f c , l U f i )
^ R I T F C 6 , 1 0 3 ) ( S U H G ( K ) / K = 1 / K L M )

<jO IF(NO'.'JRT.flF..2) GO TO 2U
C
C " PRIiJT STRUCTURE C O N S T A N T ! A T K 1 X

C
W R I T E ( 6 , 1 0 « 4 ) Ii3,J(l
DU 31 1LM=1/NLM

J2=Jlt(ULM-l)*IDlM
31 *RITE(6, 100) (SHKL

W«ITE(6 ,101 )
DO 32 ILM=1,NLM
Jl=IQOtILf l
\:>-,i\ r r;i M-i ) * T O T M



3? ^ K T T F C f t , l o o ) ( S i K L P ( n i ; t . ' ) / L T f ! n = Ji, jf.-,i;..i j
" 20 C U r J T I N U h "

K t T U R N
F f JD
S U B R O U T I N E C R O S S ( A X , A Y , A7 , nX , r Y , ()Z , C X , C ) ' , > : / )

C * A * * * * * * * * * * * * * A' * * * * * * * A * * * * A * * A * A * * * * * * * < * ? , - * * A - t * x * » * * - < * > « * • - , » . * * * « » • *

c * .
C * CROSS PHOUUCT (CX,CY,C7) = (AX,AY, AZ)*O v , l Y,!'7)
C *
C A * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * / > > * * • . « * * • * A X * » n * > * * * * « * . * A * A

I . - 1PL ICJ1 K E A L * 8 (A - iUU-2 )
C

CX = A Y * T Z - l i Y * A 2
C If = ! j X * A Z - A X A B I
C Z = A X * R Y - t > X * A Y
KLTURI'-J
E'JO
SUr jROUT lN t F A C T O K ( M )

Q * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * A * * * * * * * * * * * * * A * -» ,X - * A A * A A A- * / . * - v A * A * * . A » > A A

C A »

C * CALCULATION OF F A C T O R I A L S
C *
C * FAC(N)=1*2*3*...*(N-J ) *
C *
C * OAC(N) = l*l*3*5*...*(2*(l<-l )-l)
C * *
C ******************************************************** **-*A*****A

IMPLICIT HEAL*fl (A-H/O-Z)
COMPLEX*! t> CIM/CCIM
COM i n ; - j / b i / c i M , c c i M , c C 2 5 , ? l j ) / r A C ( i 7 ) , i ) A C ( i? ) ,:•• -h IPI , • - ( . , i ';•,

1 A L A M O A, TWt )P l ,FPL3UM,3 . ,S , VUL , S'.VSL , in AX , L ' .M / , [ C " V • • : ! , ",- ;i I /
2 n U ' - 1 V ^ , f J l J M V G f MiJ» !'«R O r i .L? fKL- : 0 / l ! L / r ! L i - : / L f - ' . ' , > ? . " - . -M', T u i ' , 1 i > T i T

C
N P s f J + 1
F A C ( 1 ) = 1.DO
F A C ( 2 ) = 1 . D O
DO 10 I=3,rtP

10 F A C ( T ) = F A C ( I - 1 )*(!- !)
O A C ( 1 ) = 1 . U O
D A C C 2 ) = 1 .UO
DU 11 1=3, N P

11 O A C ( I )
K E T U R f J
E.'JD

C A* * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * - * * - * * * A * * * * * * * * * A- * * * * - * * * A R A * *

C * A

C * CALCULATION OF COMVFRGF:lCL HJUT. f lOUiJ
C * • *
C * RLH = G A M I / , A C ^ L P H A * * 2 , L - H / ? ) / A L P H i x * ( L t l ) *
C * A

C ************* * * *A- * * * * * * * * * : * * * * * * * * * - * *X** * * * * * * * A" A A * * * A * A * A * * * • * * * • * *

IMPLICIT RCAL*B ( A - H / O - Z )
COMPLEX* lb CI I1 /CCIM
CO '4MCU/LJ 1 /C I M , CC I i-l , C ( 25 , 2S) , F AC ( 1 7 ) , !) AC ( 1 7 ) / SuKl P I , I • (.: I f,i< ,

lALAMDA,TV. 'OHI ,FPL3UM/SUSf V O L , S ; % S L , f ; M A X , u r , A X , I CM VK't, , : ' i .ST ,

DIMENSION GLH(9)
C

D£L=ALPHA
ARG = ALPhA*ALPI IA

G L H ( 1 ) = E R F C L X ( A L P H A , F E X )
FACt .sO.5

C
C INCOMPLETE GAMMA RJUCTIOf j BY CFCUf. 'S I f ) , ' .



no 20 i.p = ;>,;;L2
eJLH(LP)=l>ELiHAlL*GLil(LP-) )
DKL = OKL*At'G

20 FACL=FACL+i.O
FLX=1./FEX
AIMV=1.0/4LPHA
DJ 21 LP=l/iJL2
FEX=FLX*AINV

?.\t X
R E T U R N
E!JO
SUB It OUT I MC YLI iPK ( X X , Y Y , 7? , ULNi " X )

£ * * «r * * A *- X- * * * * * * * * * * * A * A' A * * * * X * * * * * A A A X A A A A A A A x A # A - : • , " . A > A A A A f. » K. f. - • A r. *

c *
C * C A L C O L A T E T . SPhH i ' ICAL HA!MU:JlC3
C _ * Y L M = ( P S t j i U ( ' J P I ) / C Y L l ' ' . ) * C t M P I . HA C(; : ' ' J ' ! > - s I i e U. - 1
C * C Y L M I? C A L C U L A If f !) li; < G 4 U K T >
C *

Q A * * * * * * * * * * * A * A: * * A ***** * * * * * * A * * *• A * * * A * A * A * V * A •* V * A 'A A x A, A 'A * * * * * » ' A A A

IMPLICIT K t A L * 8 C A - H , 0 - 7 )

1 A L A M D A , T'.'JUPI ,FPL30M, Sl.'S/ VOL / S.iSL , R. -1AX , i-.i • , ' • X , I U, : v , 0 , i Lol ,
2NHMVR/MUNiVn rMig,: ' iRO/r !L2,KLMO,NL,NL' ' ; /L ' - I .J , !1u.: ,<) , 1 i- M , 1 l-I I ;C

DIMC'JSIOW PLM(l5),COSMP(0),5ir:MPC9)
C
c C A L C U L A T F . LLGEUOI^L P O L Y I . O . U A L S ; J Y f
c

P=DSO^T(XX*XXtYY*YY J
X = ZZ
Y = P
XA=DAbS(y)
IF(XA.GT.l.n-06) GO 10 10

C
C DARG(X) = 0
C

DU 1 1 LP=l/t.'LP
L = LF'-1

TA=2.DO**L
DO 11 Mp=l,LP
<! = MP-1
K=LtM
TF(K-2*(K/2).F:n.O) an TG 12
J=LAtM
PLM(J)=C.DO
GO TU 11

13 IA=Ktl
IU=K/2tl
JC=(L-M)/2
IC=JCtl
J=LAtH
PLM ( J ) = ( ( ( - 1 ) ** JC ) *F AC 1 1 A ) ) / ( T A *F AC ( ] f ) *K M C 1 L )

11 COMTINUE
GO TO 32

10 IF(XA.LT.0.999999DO) GO TO ,̂ 0
C
C OABS(X) = 1
C

PLMCI) =i.no



DTI 15 LP=3/niP

L = LI'-1
J = L * C L t l ) / 2 U
L2=2*L-1
KSJ-L
M=J-L2

13 PLM(J) = ( L 2 * X * P L M ( K ) - ( L - l ) * P l _ N 1 ( M )
00 I'l LP = 2, iJLP
L=LP-1
LA = |_*(L-H ) /2
DO 1 H MP = 2,I.P
J=LA tXP

14 PI M ( , J) =0 .00
GO TO 32

C
C 0 < D A B S ( X ) < 1
C

?0 PL '-1(1 ) = 1.00
PLM(2 )=X
P L M ( 3 ) = Y
P L M ( 5 ) = 3 . D O * Y * X
DU 21 LP = 3,!,LtJ

Ld=2*L-l
K = J-L
.'•1 = J-L2
PLV|(J) = ( L 2 * X * P L M ( K ) - ( L - 1 ) * P L M ( M J ) / L
DO 22 LP = 4 » U L P
L=LP-1
J=L* (L t l ) / 2+?

K = J-L
M=J-L2

2? PLM(J)
00 23 LP = 3 , ;JLP
L=LT-1

OH 23 Mp=3,U'
M=^p-i

J=LA-H-IP

23 PL'U J)=A*PL'-i(K)-B*PLh(f'J)
32 CUMI INUt

C
C FtiRM SPHERICAl HARMONICS
C

IF(P.GT.l.l)-Ob) CO TO i«4
COSPHI=1.UO
SINPHIsO.UO
GO TO 35

3^4 COSPHT = XX/P
SINPHI=YY/P

35 COSMP(l) = l.l)0
SINMP(1) = O.DO
DO 3i MP=2,NLP
C()SMP(MP)=COSMPCMP- l ) *COSPHl-SI I - .Mr( , - ,P- l ) *b l i ' .P I : l

33 SIMMP(MP)=SlNHP(MP-l )*COSPHItC( iSN lP(, ' " iP- l ) * ' . K.Ptll
KLM = 0
DO 36 IP=1,[JLP
L = LP-1



00 26 MP=1,M-;
KLM=KLMtl

I f ( - ' , .LE.O) ULl IT. 37
Y L M ( K L . ' ) = i ' L , H L ! ' ! ) * u C i - l l ' L X ( r 0 3 i - P ( ! - A ' 1 O ,- ,1; ; ( • ( ; A) )
GO TO 3b

37 Y L M C K L i ! ) = P L r (L iO* i )C : iPLX ( C t - i S ' i f ' C . ' - ' A ) / - ^ l . ' r (.- /. ) >
if. COMT'JUF.

R E T U R N

C * * * * * * ****** A A • * * * X * ****** A * A * * * A * A * * * * * * * A > A :•• A * >.- •* r * ,, « > * s * A * A * A. * r A /

C
C * C A L C U L A T I O N !'!|; OA l /U C f i i fi I C 1 f ' ; T C '
C *
C" * A * * * * * * * * * * * * * * * * * * * A * x * : * x A * * * A * * * * * * * A * > * 7 • / . > • * A •> , A A : . " .?; : A A A * f. * > * .* :> . ' A

IMPLICIT KFAL* f l lA-H,L .»Z)
CUMPLEX*H> C I : ; ,CCIM
COMMON /ni/Cl!'1,CC I r.,CC(^,i '5) ,f- A C ( 17 j , i ' -Li 17 ) ,;;;,;Oi;i ,.-;/,( I t,r ,

1 A L A ' i D A , T VHJH I , FPL3iiM, 3.;S , VUL f Si'.'SL , KM A X , C, IM X , 1 1 ,'Vr i; , : . ( ,S ] ,
2NUvwf * ,NUMVGf f-.f. , i 4 R O , I J L 2 , KL^O / f iL , UL.I-!/ L •' .- / ni'.iF 1 , It. It , l i - T i C

T A / L . L C R D / i - n - H O l )
N C Y L > 1 ( 4 5 )

C
C CYL 1 = ( - ! ) * *>• - * U S U H T ( (?Lt 1 ) (l.-:O I /( l f ') i )
C

I)U 20 I .P=l , ! 'L r?
L=LP-1
L A = L * ( L t l ) / ?

Dt t 20 MP = 1,LP
M = Mi'-l
Ll=L-iHl

C( l . l ) / i - ' A C ( L P )
2u CYL ' -UKL I . )=L ; i >n f v I ( AKlO * t-1 ) **•:-.

C
C C A L C U L A T E C Y L 1 * G A U i - i T CUt Tf I f 1 LN 1 3
C

DO 21 ILM=1, - J L I ' i

DU 21 JLM=1 /NLM
L = LL(JL!1)

MPPA=IAf iS( i /PP)
KLM = LF'P*(LPPtl ) / 2 tMPPA+ l

C
C SIGN UF YLi^ FUR M .LT. 0
C '

IF(MPP.LT.U) ISir,N=(-l
LPM = LPP+^'PP-H
LlM=L^P-MPPtl
LMlP=LPtMPtl



V.

StTD = FAC (L-'IP) *F- AC (Li1 i " ) *F Ai: IL.'^P J *F \  U  • • • ' > ' )
ScT:$=(?*L l J + l )*(2*l .-H )
SE.T4=(i»ALH J t l )

21 CC(UM,JLM) = ( C - 1 ) * * ( M 1) ) * l t i I C r ; * C Y L i - ( t I-

SURPOUTINt M

C * A

;" W C * rALCI ILAlF.S MADF^t.'.^7. Ci ' f ! o 1 <\\: I S
c *

H C * A A * > ( A A * : * A * * * A A A * A * * A * - « - * * A * A * c A A A A A - A A - * A * 7 < r - A * < j « * A ' c A A ' < * ' < » ^ * A * * * ^ < i ' i * . A H A

V- I - iPLICTT K E A L A / j (A - ; i f ( . J -7 )
1 C O M P L E X * ! o c r . / c r i i - '
J COM ( ; oN / t i l /C I f ' i ,CCI i - ; , L (2';,?'..) / r ,\ C 1 7 ) ,'V.L I 1 7) ,- !•' ' !'i / - ' -' ' « ! '

TUOPI ,FPL3 iK! ,3 . iS , V O L , ci..8l , K ' T ' t A X , -^ /<;: , I r.;l;M; , ' ,f i: I ,
/NUI-v 'G, ,^0,i J l ? 0,i.l. S^.L'-.u, ; J 1 . , ,a.l- , L - , / : . . ! . . ! . I , I u L , - , h1 1 Mi

C U M M U ! J / V E C / f l 3 X ( 3 ) / b S Y C 5 ) , f ,SZ (3 ) , RKXCJ) , , >., Y ( 3 ) , i ,Z t ', J , ̂  >. d. I , r (o » ,
» A S X ( S O U ) , A S Y ( i u U ) , A ! > ? ( S u O ) r A K X f ' j o - u ) , A i ;Y (l. • ; ; . » ) , A K / I S O ; J ,

3UbXC500),U3Y(SOu) , USZ(SuO) , UKX(SOO) / i i K Y f ljtO ) , IM',/. (
DIMENSION vnADL(6,6)

1 FORMATUH ,10X,'AMAUL = ' , F K . 0 , / )
? FORMATC1H ,lUX,bFi?.lA)

C
C QPP .EQ. 0
C

S U «•! G = U .
DO 20 T=2,wU.>1VG

20
C

Du 21 l = 2 / r . R O
DRI=DR( I ) '

= ALAMDA*DPI
= E k F C E X ( A L P H A , F . X P S Q J

E R F C = E R F C / E X P S U / S U K T P 1
IFULPHA.Gt. 10 .0DOO) t.l<F'C =

21 CONTIiUJb'

DO 2? JQ=l/I- ' f i
i *t 22 V M A D L ( I U / I Q ) = A M A l ) L * G W S * 2 .
1 IF(MQ.EO.l) UO TO 2o
I • C
: <fc C QPP .NE. 0

C
MOM=NQ-1

HL 00 23 JO=1,U'JM
JOP=JQt l
U P X = Q X ( J Q )



00 2^ T O = JQP, ; jR
Q P P X = O X ( I U ) - U P X

= . j ? ( J U ) - U P Z
SUMC=U.
00 2<4 I=?,^Uf-VG

n G S « = u G ( i ) * * f ?
GC/9T(J = A K X ( I ) * i i P P X f A K Y C l ) * ( > ' ' i V i - A K 7 ( J
H r : T A S . J = D C S U / - l . / A l A '-ISO

5040= SUNG texp (-MF. r £ , s o ) / h E i 'u;!'< M~ i.^i. o
2<< C f iN jTTmiC

c
A M A O L = F / \  lUK* ( 1 .-SUiir-)

c

= Ai iX Cl ) - . JP ! 'X
= A 3 Y ( D- 'JPPY
= A S Z ( T 3 - U P P Z
i U = D 3 U U T ( X * X - » - Y * Y + 7 * Z

F C r W ! . U T . R I ' A X ) GO 70

Ei<FC=E«?FCEX (ALPHA, E X P S f J )
Ei<FC = E f tFC /EXPSO/S i J l - !TP I
Ih ( A L P H A . GE. 9. 0 0 0 0 ) E K F C = O . U O J

25 CONTINUE;

no 27 i ij= !,?:.;•
27 AI-)AL>L = AMAl)Ltv:- A!H (K.J, I)/?.

WRITE (6,1) AKA.DL
0(J 2H ItJ=lf'UJ

2H *KITE(6,?) (V-lAL-'LtlG, Jt,) , JO-1 , i'i)
RtTUR.'J
EUD
FUNCTION EiUrCrX(Z,EXZZ)

C ************** A **************** A * * * * * * * 'A A A -*, A yr A ' * A * * * A A A ^ * >• A A «: A A > •c *
C * CALCULATES COMPLEMENTARY \U ti. T I « - ! . n.'.l.s
C * OSQia(Pl) TIMES FXP(Z*Z)
C *
C ************************* ********** * * * * * A A A A > < * A* A A A > •« A •> * • * A A «' A

IMPLICIT KEAL*H (A-I!,H-?)
co^ iPLEx* i6 r i f i ,ccn
COMMON /Hl /C I «1,CCI i i ,C(25,2S) , F,r,C ( 1 7 ),[;.'•- C U 7) , :-,,:!- - T t - ' l , -a . • \\\> ,

1 A L A V 1 D A , T W U P I ,FPL30M,S; ;S/ VUL / Si.SL , IMA X , Gi , A A , J C . . V M, , ,r '->T ,

2NU^VR, NUMV(;,NiJ,!JRu,UL2,in.: i tMlL,! iL: i ,L"v. l i , ' r) ' . : f 'T, I ! ) [ ' , T l ' T (
DATA SOUND/3. E-ll/

CC IFCZZ.GE.ye.DOO) GO TO
EXZZ=EXP(2Z)

CC CO in 7i<43
CC 73M2 CONTINUE
CC EXZZ=l0.uOO
CC 7343 CONTINUE
C
C CHOUSE ALGDIUTHH
C

IF(Z.LT.t.b) GO TO 100
C
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BbX(3) = 0.5*USIN(GAlo)
%. BSY(3)=-0.5*LCOS(UAi-1)

rtSZ(3)=0.5*COA
RETURN

k C
C READ PRIMITIVE VECTORS ON FILE 5
C

^ 2'J READ(5,102) LAT,BUA,CUA
DU 25 1=1,3

25 >UAD(5,10<4) bSX(I),b3Y(I),BSZm
^ IF(LAT.LU.7.Ai;D.li3Zd).Lr.l.l-uy) Kn

RETURN
99 WRITER, 1 ) LAT

*- STOP
F.ND
SUBROUTINE ME3H (L A F , (IPX , NPY , ?,PZ / tJPT )

x_

%.

It

tt

<L

*L

It

'
-

%.

tt

<L.

<L

L
C
C
c
c
c

c
c

' c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c

A

* C O N S T R U C T in:! UF MESl i IN K - S P A C E
A

A

A A if

A

*

*
A

A

A

A

A

A

A

A

A

A

A

A

A

A

•A

A

- A

A

A

A

A

A

A

A

A

A

A A A

HERE

LAT = 1

LAT = 2

LAT = 3

LAT = 4

LAT = 5

LAT = 6

LAT = 7

LAT = 8

L A T = 9

LAT = 1

L A T = 1

L A T = 1

L A T = 1

L A T = 1

******

K - V E C T O k S ARE I f j UN MS OF P T / A

SIMPLE CUBIC

FACE CENTRED CUHlC

bOOY C E N T R E D CUBIC

H E X A H O i l A L CLOSE P A C K E T )

SIMPLE T E T R A G O N A L

U Q O Y C E N T R E D TE TK AGO: . ' AL

T R I G O N A L

SIMPLE Oh ' l l iOHO. - i i ' iC

B A S E C E N T R E D OK THurtOMJ 1C

0 B O O Y C E N T R E D O H T . l O I ; O r 'SI C

1 F A C E CFu [RE !~< 'Jt. Thu l .O . ,.'! I C

2 SIr.PLF MOi jOCLUlC

3 BASE C E N T R E D i- 'UnuCLI I; 1C

<\E TK ' ICLIHIC

* * * * A A * * * * * * * A * * A * A A A A A A A * A A A A A A A

/ > A A * A A A * * A H » . ! \ A # A A A A * «• > * »

A

A

A

A

^

«

X

It

*

^

A

A

A'

A

A

X

A

«
A

A

^

A

A

*

A

A

*

A

A

*
X

X,

A

A A A A A A A A A * * X A * A A A K * x A * X A

IMPLICIT KEAL*8(A-H,0-Z)
i INTEGER X,YrZ
I <L C U M M O ( J / M S H / l ) K X , O K Y » U K Z , l > H X , ! 5 0 A , C O A , A l . E / l ' E T , oAl-., 1 K X ( i J , i t Y ( S ) ,
\/ n-- (2 ' jUU)
' 1 F O R M A T C 1 H , 10X f 'NUMBER UF POINTS O.'l MEJj l . I XFL'US PH-'I -'iM i:N nF . " i < ; < / , Y
i *> IS',215)
j ? FORMATdH ,'*** WRONG IXiPY, ,'jPY =',I^,' ***')
| 3 FURMATdH ,'*** WRONG NPZ/ ;JPZ =',14,' *** ')
| %• *4 F O R M A T d H ,'*** l\UO(IG f l P X , iMPX = ' / Is , ' * A * ' )

i NUIM=2500
^ NPXM=NPX-1
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H - -I C . D 0
I F f X . E Q . Y . f J H . X . r u . Z . U K ' . Y . [ :
I F ( X . EO . Y . A, J!> . Y . F(j . Z ) l,- =',. /
I F ( Z . E Q . O ) . js / i /2 .00
I t - C X . E Q . O ) >. = / i /2 .DO
I F ( Y . E O . N F Y M ) W = W / ? . D O
I F C X t Y t Z . E Q . ^ f ' T i n W = iY2.Dl'
T F ( X + Y t Z . E . M . O ) i. = l. i .>0

31 CGNTIUUE
NPT=MP
rtFTURM

1? NP = 0
C
C .ICC IRREDJCIhLE Z().\L" I'H I.iEi, uY
C 0 .IE. KZ .IE. KY .LE. r- X .It.
C KX t KY .LF. PPI/A
C

IFC.'JPYM.^E.c.'* (NlJYf-,/?) ) GO i n <>^'
D K X s 2 . n O / r i P Y K
D K Y = D K X
D K Z = D K X
D i l X = O . D O
NPH=NPY/2tl

DO 32 I = l^Nf'Y
x=i-i
JM=MINO(I,rJPY-T-M )
DO 32 .1=1, JM
Y = ,!-l
DO 32 K=l ,J
Z=K-1
MH=NPtl
iF(r;p.GT.:u?iM) en TO 9^9
KX(NP)=X
KY(NP)=Y
KZ(MP)=Z
rt = /IG.DO
I F ( X . £Q . Y . UK . X . EQ . Z . OU . Y . L U . Z j i, = r. /2 . i, "
TF(X.EGI.Y.AMO.Y.EQ.Z) *, = .</ i .( M)
TF(z.En.o) v.=w/je.uo
IF(Y.EQ.O) u = ,v/2.|,0
I F C X + Y . EQ . NP Y'-i ) W = h/? . 0 0
IF(Y.En.Z.A|j[).X>Y.EQ.f:PYf-'J '.; = iJ.i;(l
IF(Z.EO.i\!PYli> l',' = 2.DO
IFCX.E'J.ril'Yf!) i'. = l.DO
IF(XtYtZ.Et).O) ,-; = !. DO
rtVKNP)=l-J

32 CONTIi'JUE
NPT=NP
RETURN

13 NP=C
C
C HEXAGONAL CL03E PACKED IRHr.hUCIHLE XOI F
C 0 .LE. 2KY .LF. KX .LE. 4/3 PI/A
C 0 .LE. KZ .LE. A/C PI/A
C

IF(NPYM.NE.2*(NPYM/2)) GD TU 996
NPYII = f JPYM/2
NPH=MPY/?+l

AOC=1.00/CnA

OKY=D5r)RT(3.LO)/2.DO*UKX
DKZ=AUC/NPZM



' O H 3 3 K = 1 , N P Z

no 33 J = l ,

IM=2*Yt l
no 33 I = Iii,iJPY

IF ( / jP .GT .^n iK ) GO TO
K X ( N P ) = X . !
K Y ( ! ; p ) = Y
K Z ( M P ) = 2

I F C Z . E Q . O ) ;, = ;,/.?.DO
I F ( Y . E H . O ) i.' = ',, ' /2.(jO ;
I F C X . E f ) . 0 3 :-; = ", ' /3.DO

IF (Z !EQ.NPZH) I % = W / ? . D O i
i F C X . E f i . N T Y M . A i v i D . Y . Q Q . O ) .« = . . /3.00 >
I F C x . E O . N P Y P . A i M D . Y . i J K . O ) i* = , i /2 .DO .
I F C X f Y + Z. t 'J .O) U = 1.DO
IF(Xf Y.f :U.O.A;jn.Z.EQ.NP"/:-1J M = 1 . D O i

33 CUNTIUUE i
;gpj = NP >
RETURN .)

I/I NP = 0 .)
C . >
C SIMPLE T E T R A G O N A L l i ^REDUC II'iLE XOni: D t - fL 'T i ' ' ' i . Y »
C 0 .LE. KY .LE. KX .LE. P I / A )
C 0 .LE. KZ .Lt. A /C PI /A u
C

AOC = 1 . D O / C O A :..
DKX=l .DO/ r !PYf - . : • •

: s- DO 3/1 J-\,l
\1
| 00 34 K = l , i > l P Z

] IF ( I JP .GT.UOI^ ) CO TO <•)<)<*
| w K X ( l j p ) = X
I K Y ( ; J P ) = Y
j K Z ( i M P ) = Z

i I F ( Y . E Q . O ) l-: = u/2.uO
j w IF(Z.EQ.O) ».- = !V/2.L>0 u
j I F (X .EQ.Y ) U=W/2.UO
, IF(X.EQ.MPYII ) h = U/?.DU ),
| ^ IF(Y.EQ.NPYM) W = W/2.L)U • > • ,
I IF(Z.EQ.NPZM) H=rt/2.DO O i

,| s- 3^1 CONTINUE

RETU-l t j
s^ 15 MP = 0

C
! C f iODY CENTRED T E T K A G O f J A L l f J ,JE(MICI f - . I . f - ' '<'.^\;>~ D f l T J - , ' • ' i
'' w C 0 .LE. KY .LE. KX .LE. I 'J/ '-



C 0 .LF. KZ .LF.. 2*A/C HI/A
^ C

IF({-,'P2M.ME.?*(M'2.M/^)) CO 1U 907
AOC=1.DO/COA

%. OKX = 1.I)0,
DKY = !)KX

*< t) n X = u . D C
Ou 35 I = l,r.PY

<*> OU 35 J = 1 / I

OU 3S K = 1,r.i'Z
*• * Z=K-1

.'JPr.'JP-U
TF(,';p.GT.r:piM co T'i !/9^

*t KX(i..P)=X

] V 7 r ' P ̂ - 7
«*- 4=16. DO

IF(X.EQ.O) k. = i-,/2.l;C
IF(Y.FfJ.O) i-J = .,'/?.l)0

-̂  ircz.eo.o) w='//2.oo
IF(X.ECI.Y) l-. = n/«2.L*0
IF(X.EQ.NPYM) if.! = W/?.DO

*• IF(Y.EO.NPYM) li = K/?.no
IF(2.EC).f,PZM) ;-; = l-j/2.00
.VW(NP)=I-J

•- 35 CONTINUE
,\ p T = N P
KtTUf?,':

*• 16 NP = 0
C
C TK ICn .JAL . IRREnuCI f iLE ZUI'.E Dl iFI i -JED t ' ,Y

«. C
C 1) T R I G O N A L P R I M I T I V E T R A N S L A T I O N S
C 0 .LE. 2 KY .LF. KX .LF. : j / (3 D S O K T C 5 J ) I'l/'.

«k C -A /C PI /A .LE. KZ .LF. A/C PI / A
C
C 2) H E X A G O N A L PRIMITIVE I R Al iSL AT 1 Oi iS

* C 0 .LE. 2 KY .Lh. KX .LF. <»/3 P I /A
C - A / C PI /A .I.E. KZ .LF. A/C PI /A
C

* T F ( ; J P Y N 5 . N E . 2 * ( N P Y ! ! / 2 ) ) CO TO 99/i
IFC;P2M.NF_. t>* ( N P Z M / 2 ) ) GO TO V 9 7
IF ( y Q A . G T . O . O O . A r j U . i H V M . N F .o* ( I J P Z t i / 6 ) ) t ^ > i Ti.1 • ? " - > /

^ A U C = 1 . D O / C O A

IFCt iOA.CT .0.00)
D K Y = D S O H T ( 3 . 0 0 ) / 2 . D O * D K X
O K Z = ? . D O * A i ) C / r i P Z M
D H X = - 0 . 5 D O * D K X
DO 37 K2-NPZH,NPZii

no 37 .1=1, r

DO

I'.O T O 9 « > < y



K> ( ; J P ) = X

K Y ( : i ? ) = Y
K Z ( M P ) = Z
fl=l2.0U
i f - ' ( X . t o . O ) >.•;=','/ 3. DO
I F C Y . E D . O ) l. = V* /2 .UO
IF(Z.CQ.- fJPZH) v J = , , /2.DG

l F ( X . t n . 2 * Y ) ir' = r;/2.l>U
IF (Z .EQ.NPZH) lr,' = ri/a.[)0
IF ( X . EU. NP f M . AM) . Y . CO . 0 ) ;•.' = . , /_>. , )0

3 7 C O N T T i U l K
NPT = ,JH
R L T U ' ? r ;

C
17 NP=C

C
C P K ' T ' i T T T V f :
C

Irt rjij = o
C
C BASE CEHTRFJ; OirfHURU^rllC IRPhuUCIULK
C 0 .LF. K X .LE. PI/A
C 0 .LE. KY .LE. 2 PI/0
C 0 .LE. KZ .LE. I'1/C
C

A u C = 1 . D 0 / C 0 A
D K X = i , O O / : J P X M

01) 3vS I = 1 / . N I ' X
X = T - 1
HO 36 J = l , r i P Y
Y = .J-1
DIJ 36 K = l / N f ' Z

IF(;.P.(;T.MDIMD UC TO 9
K X ( ;.j P ) = X
K Y ( ; ; p ) = Y
K Z ( ; ; p ) = z
rt=e.OO
I F t X . E Q . O ) l. = V l /2 .00
I F ( Y . E Q . O ) ,/ = '/(/?. DO
IF(Z.EQ.O) i; = t : /2.DO
IF(X .EQ.NPx ; - i ) i-.! = l'<i/?.DU
IF(Y .E(J .NPY:O W = W/?. l )0
IF(Z.EO.NHZM) W = rt/2.l>0

36 CONTINUE
NPT=NP
RETURN

19 NP=U

C BODY CENTREO ORTHOROMblC
C

RETURN
20 NP=0

C
C FACE CF.rTERH



! *
RETURN

21 iMP = 0

C
C SIMPLE MOHUCLII'JlC
C

RETURN
2? NP=0

C
C BASE CENTRED I'.OHUCL Ii'lC

C
IF (I.PX M.ME. 2* ( M P X f : / ^ ) ) C f J 10
It- ( N P Y M . N E . 2 * ( U P Y ; - ) / 2 ) ) GO Tu

T K Y C l )=0 .
T K Z ( 1 ) = 0 .

CC T K X ( P ) = 2 . *
C U T A ; J = I . / ( d T

T K 7 C 2 ) = 0 .
T K X ( 3 ) = 0 .
T K Y O ) = G .

DO 30 T = l , r | P X
*• X = I - i

DU 38 K=1 ,KM
C Z=K-1

4- MPr f lP t l
' IF ( i .P .RT, i JDIM) (in TU

K X ( r j p ) = X
4- K Y ( ; , P ) = Y

KZ( i . 'P )=7
/j = 4 .oo

IF(>;fZ.Ln.; . jpX!l) w = W/ i> .
V I F ( Y . E . I . - f J P Y M ) '..' = ,'J/2.

4- 3B C t J N T T U U E

RETURN
4- 23 NP = 0

C
C SIMPLE T P I C L I U I C

4- C
RETURN

4- STOP

STOP
4- 998 rtRITE(6,2) NPY

STOP
99V ARITEC6,!) NP,MI)IM

4- STOP
END

f SUBROUTINE KTPflSF(LATfKl,K?,K3,PKX,PKYfPK^)
I 4 C *************************************************** A-*>***-A A*.*-/.****
1 ' C *
1 C * T R ^ N S F O k H A T I O I J FRUH S Y f i f F l R Y TO ITCT i>\C.\>L :M' r > .H; , ' T , A' l i r.
! 4 C *



C *********************** A ***** A * * * * * * * * * X X X A A- * A * : * *»* , * / « * * A + * » i * A K A

I .-1PL T C I T KT: Al. * * ( A-H , 0-2 )
CUMMniJ/M$li/OKX,i.>KY, DK2 , L'HX , oil A , CUA , A|_F,U" F , C A , ' , 1 I\ I  '/.• ) , I K Y H) ,

1 TK ? ( S ) , K X (2S 0 0 ) , K Y C 2lj U u ) , K Z ( 2l_> J 0 ) ,.•, (,''? U U )
C

CJ TO (21,21,21,? 1,21,21,2 1,21 ,21,?i ,2\, ?!,.-'?,?! J/L.-n
21 P K X = D K X * K l t D H X * K 2

P K Y = D K Y * K 2

i r (DK.Ll" . l . l>-GR) GO TO 20
RETURM

2? PNX = K 1 * T K X ( l ) tK2* t> X C 2 3 t K i * f K X ( Ji)
P K Y = K l * T K Y ( U + K 2 * 7 b Y ( 2 ) t K i * T K Y (i)
PKZ = K l * T K Z C l ) t K 2 * T K / (2) t K ^ * T K Z C - > )

IF([.iK.LT.l.!.)-U".J Gil Ti; 20
PC T J i < i J

C
C A \l U i D ( 0 , U , 0 )
C

2U P K X = O . D O
P K Y = O . D O
PKZ=0.01DU
RETURf l
EKD
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