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U ovom radu se koristi atomski sistem jedinica u kome va?s

2
h = 2m = 5 = 1,
a jedinica za energiju je 1Ry = 13.6049 eV (energi ja

0

Jonizaci je atoma vodonikad.



i. UVOD

Predmet prouZavanja covog rada je odredivanje elektronske
zonske strukture kristala. Prvi pokufaji njencg odredivanjz
pojavili su se ved nakon =zasnivanja kvantne mehanike i
kvalitativno dokazivanje postojanja zora preko Schrodinger -
ove jednafine je bio jedan od njenih uspeha, ali se dugoe nije
dobila kvantitativna teori ja.

Bilo je potrebno da prode vi¥e od pola veka da bi ze
razvile tecri je elektronske strukture kakve danas imamo. U tonm
razdobl ju, sve vreme se preplitac razvoj teorije i eksperimen-
talnih mogudnosti. Dobijani su sve &istiji monokristali, niZ%e
temperature, vi¥i pritisci, ja%a magnetna polja... Razvoj
raZunara danas nam je omogudio raZunanje zonske strukture sa
velikom taZnofdu za vedinu poznatih kristala. Mogu se Zak
ispitivati oscbine joX nesintetizovanih materijala pa tazko, i
bez eksperimenta, predvidati mogudnosti njihove primene.

Treba naglasiti da se fizika <&vrstog stanja duge
razvi jala nezavisno od napora wusmerenih ka izrafunavanju
korektne zonske strukture. Pri tome su se, za opisivanjz elek-
tronskog sistema, koristili efektivni hamiltoni jani sa
izvesnim brojem parametara. Izborom odredenih vrednosii owvin
parametara, opisivane su fiziZke osobine konkretnih
materi jala. U poslednje vreme se radi na ujedinjenju pristupa
zasnovanog na konstrukciji efektivnog hamiltonijana i zonskeg
prilaza. Tako se, zahval jujudi razvoju mnogolesti&nih teori .
pojavl juje mogudénost taZni jeg odredivanja el ek Ll vriong
kristalnog potencijala, a prilikom odredivanja wvredneosti

paramatara efektivnog hamiltonijana, koriste se rezuliati




izralunavanja zonske strukiure datili materi jala.

Za refavanje prohlema elektronske sirukiture kristalsa,
zbog izuzetno velikog broja interagujudih Zestic:. putirebro J-
uveztl niz aproksimaci ja. Velika razlika u masamz elektr-na .
Jjona od kojih je izgradena kristalna refetka, omegudava nan
uvodenje Born-Oppenhaimer-ove aproksimacije [117. Zatim ze
uvodi model nezavisnih elektrona (jednofesti®ni modsll. po
kome se elektron krede nezavisno od drugih elektrona u samo-
usaglafenom (self~konzistentnom potenct jalu v(?) . kKoj?
opisuje interakciju elektrona sa Jjezgrima i wusiednjenu
interakci ju sa drugim elektronima. Tako se sloZeni
mnogofesti&ni problem sveo na refavanje Schraaginger-—-cim
Jjedna&ine oblika (—V2+ v(?))w(r'?) = Ew(;?). Dva osnrovna problemra
pri refavanju ove jednadine su kako izabrati potenci jal v{f“sf‘)

i kakav oblik pretpostaviti za talasnu funkci ju »,:,j;f

A

Iterativnim postupkom, modifikujudi v(;") u svakom koraku praoma
rezultatima prethodnog koraka, moZe se postidi dobar sterer.
usagl a%enosti izmedu potencijala v(?) i talasne funkeiis.
Takve procedure =zahtevaju glomazna ratunanja koja duge ni -
bila izvodl jiva, a u svakom je potreban &tec realnii’
potenci jal, takav da iteracije budu konvergentne i brze.
Translaciona invari jantnost kristalnog polenc: {ala
omogudava nam da i1zraZunavanje zonske strukture svedemo .2
reXavanje Schrodinger—-ove jedna®ine samo unutar primiii.,.s
celije realnog, odnosno inverznog prostora. Ta se relen a
spajaju na granicama atomskih poliedara, tako da pudu
reprekidna i diferencijabilna, #ime se dobijaju komplikoand

granifni uslovi. Slater 1837, [2] uvodi “"muedfin-tin® R
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sferu koju upisuje u svaki atomski poliedar, &ime uveliko
uproidava grani&ne uslove.

Pri izraZunavanju zonske strukture “linear muffin—-tin
orbitals” CLMTO) metodom, za reSavanje jednolestiZne Schrodin-
ger —ove jednaZine koristi se MT potencijal koji je sferno
simetriZan unutar sfera, a u intersticijalnoj oblasti izmedu
sfera ima konstantnu vrednost. Talasne funkcije su linearne
kombinaci je energetski nezavisnih MT orbitala. PoZeci razvoja
ovog metoda mogu se nadi u radovima Andersena [3] iz 197i.
godine.

Prve primene LMIO metoda u stvarnim izraXunavanjima
zonske strukture pojavile su se 1975, u radovima Jepsen-a
(4] [S}. Njegovi su rezultati goverili da je taZnost ovog
metoda uporediva sa taZnoicu ostalih metoda, a vreme radunanja
Je za red veliZine manje nego kod drugih. Ovo je uinilo LMTO
metod najviXe primenjivanim za izradunavanje zonske strukture
i najpogodni jim za primenu u na¥%im uslovima.

Cilj ovog rada je prouZavanje LMTO metoda u aproksimaci ji
atomskih sfera C(ASA>, koji nam je posebno zanimljiv zbog
osobine da se moZe 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 izrafunavanjem. Formirademo datoteku podataka za
prouZavanu strukturu, tako da <¢e se podaci 1z nje moéi

koristiti u svim dal jim primenama LMTO metoda u ASA.



2. SCTHRODINGER~OVA JEDMACINA Z2A KRISTAL
2.1. Samousaglafeno relavanje Schrédinger-ove jednaline za

kristal

Izracunati zonsku strukturu zna#i pronaéi refenja mnogo-
ZestiZne Schrodinger-ove jednaZine koja opisuje ponaSanje M

elektrona u pol ju N jezgara:

He (R, .R,....,RoB, e .. fo =B 8 B . BP0,
2,13
Hamiltoni jan oveg problema dat je izrazom:
. N Mo N L4 5 N M j-1 -
H=ZT§. +$ T3 +=2 3z V@B -R.)+sz = VOO -E L )
i=a4 % i=1 T izt L =1 j=t j° =1
N M oJ i d =
+ Z £V (r;-R. > a2, el
i=a j=1

Ovde smo sa ?j i ﬁi obeleZili koordinate elektrona i

Jezgara, respektivno. %ét Je operator kinetiZke energiie
Jjezgara, %}j Je operator kinetilke energije elektrona, v
opisuje interakciju izmedu jezgara, vee opisuju interakciie
izmedu elektrona, a #lan V°’ interakcli je tipa elektron-jezgr..
Elektroni, zbog mnogo manje mase od mase jezgara veoma
brzo prate promenu konfiguraci je jezgara. Ovo nam omogudava a:
posmatramo elektronsku strukturu sistema za nepromenl jiivu
konfiguraci ju jezgara, 3to je osnovna ideja Born - Oppenhelngr-
—ove aproksimacije [1]. Tada se prethodni problem svedi -

mnogoel ektronsku Schr odinger —ovu Jednadinu Za et

konfiguraci ju jezgara:

pe »8 N

» - >
ol Wg1 ._,:N(Pa-...,ru) i SR - SR~ S PR 9
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£ o 2 Mo ee b % ol >

K l= z T? + b b \Y (I‘J '“I‘j,) + s Vext (rj) C2. 4>
IR ! i=1 j =1 i=1

3 g N eJ .

Vext (rj = ¥ V (rj “ﬁi) 2.8

Tako daleko prostiji problem od predhodnog, i ova j
problem zahteva opisivanje ponafanja velikog broja
interagujudih <Zestica (M~102‘). Ovakvo formulisan, on ni j=
matemati&ki egzaktno refiv. Zato cemo ga uprostiti
aproksimaci jom u kojoj elektiron posmatramo kao nezavisnu
Cesticu koja se krede u polju jezgara 1 ostalih elektrona.
Kori&cdenjem formalizma funkciocnala gustine mogude jo dobiti
Jednoelektronsku sliku za ovakve sisteme. Ovaj formalizam s
bazira na dve teoreme Hohenberg-a i Kohn-a (861, koji su
razmatrali Hamiltoni jam sistema M interagujudih elektrona koji
se kredu u spol ja&njem potencijalu v, (;jx
i-1 M

M
>
(-F)+ £ 2 VT )t E ve )
1 j=1 j =1 i=1

I
[
@
s

>
i
X

Prvi &lan gornjeg izraza predstavl ja kinetiZku enerqi ju,
drugi energi ju odbi janja medu elektronima, a tredi interakci .
sa spol ja8njim potenci jalom, koja ukl jufuje i elektrostatiti:
interakci ju sa nepokretnim jezgrima.

Prva teorema tvrdi da su speolja%nji potenci jal Vext v
svojstvena funkcija osnovnog stanja yg; 1 energija osnovniogs
stanja ¢ yo|H| wo> Jedinstveni funkcionali elektronske gustir.

n(?). Energi ja osnovnog stanja data je izrazom:

'
o
J

o |H|¥o> = F [n(] + [ veri ) n(®) o7,

gde je

[ ae

o



M MO~
FIn(®l=<we| £ (V) + £ 5 v
i=1 i=a jr =1

L X4

ryj 21 wo>- 2.8

U gornjem izrazu moZe se posebno izdvejiti Hartree-jev
Zlan keji opisuje Coulomb-ovu interakciju izmedu elekironz, na

slededi nadin:

an(?) n(?~)

|7 -

ar df- + 6 [n(D)]. Ce. o)

F {n(®1= % ff

Definisali smo jo& jedan funkcional, G [n(;)] u koji,
pored kinetilke energije elektrona, wulazi i razlika izmedu
stvarne energije interakcije 1 one koja se uraXunata u
Hartree-jev &lan. Ta razlika sadrZi energl ju izmene i
korelaci je elektrona.

Druga teorema Hohenberg-a i Kohn-a [6)] tvrdi da funkcional
(2.7 ima minimalnu vrednost kada je n(?) stvarna elektironsk:
gustina osncvnog stanja i da je ta vrednost jednaka energi ji
osnovnog stanja. Dakle, kada bismo poznavali funkecional
F[n(?)] bilo bi relativno jednostavno iskoristiti gornju
teocremu pa odrediti energije osnovnog stanja i elekirconske
gustine za bilo koji dati spol ja¥%nji potenci jal Vext - Medubim,
taj funkciocnal nije poznat, i sve komplikacije oko refavania
problema viSe elektrona vezane su za njegovo odredivanje.

Primenom gornjih teorema, izraZunavanje zonske strukture
kristala svodi se na re#favanje Schrodinger-ove jednadine va

elektron koji se krede u lokalnom potenci jalu Vs('r!):
-V + Ve@®D v R = E; @ v KD, €2.10>
Oblik relenja ove JednaZine zavisi od simelri je

Hamil toni jana (--Vz-r Vﬂ(?)), koja Jje u prvom redu odredena

B2 - mom Vs(?) ,



Pctenci jal u beskonanom kristalu je invari jantarn na
translaci ju reSetke. Z2ato se mora primeniti Bloch-ova teorema
(8] po kojoj talasna funkcija = trodimenzioralnoj refetk:

zadovol java slededi uslov:

>
ik :
w (r + ﬁ) = R u(g). ca.11>
gde je vektor refetke R== “tgt linearna kombinacija vektora

i

{a; } koji defini¥u primitivnu deliju CS1. 2.1.D.

S1. 2.1,

Translacioni vektori {a } &

primitivna <elija za bece

strukturu

Ovim je problem izrafunavanja zonske strukture sveden na
traZenje svojstvenih vrednosti energije samo unutar primitivne

celi je zapremine Q = 31-(32 x 33)

Bloch-ov vektor K (2.11> oznaZava Jednoelektronska stanja
i pripada oblasti recipro&nog prostora.

Ako energetske zone 1 talasne funkcije posmatramo kazo
funkci je talasnog vektora f, videdemo da poseduju translacionu

simetriju u reciproZnoj refetki:

E@ =E® +® c2.12>

v RD=p®+3 D

gde je vektor reciprolne refetke ¢ =z m; Bj. {b;} su trans-

J



lacioni vektori koji zadovel javaju uslov Zt»ﬁj =2an b ;.

Posledica ove simeirije je mogudnost ogranidenja izraXy-
navanja zonske strukture na primitivonu deli ju reclipro&noan
prostora (Brillouin-ovu zonu Sl.2.2.). U teoriji grupa se
pokazuje da je, zbog postojanja drugih simetrija, dovol jno da

se zonska struktura izrafuna samo u ireducibilnom delu

Brillouin-ove zone.

S1. 2.28.
Brillouin-ova 2zona 2za

bcec strukturu

Pored Bloch-ovog vektora, Zza opisivanje elekironskih
stanja u kristalu koristimo indeks zone j, koji se defini¥s
slededom relaci jom:

E; &) = E,, (O €2.13>

->
Set funkci ja Ef zove se energetska zonska struktura datog

kristala.

Kohn 1 Sham [7] su uspeli da odrede jedno¥festi&ni
potenci jal VS(?) tako da se stvarna gustina elektrona no®e
odrediti znajudi re#fenja Jjednoelektronske Schrodinger-—-ove

jednatine (2.10), na slededi na&in:



o

<
- ~ 12 -
n{i) = £ | y; (R.FY : c2.14>
j k

Njihova ideja je da se G [n{?)] predstavi kao:
6 [n(®] = Tg [n(] + E, [nO1. ca.im

gde je Tg [n(f!)] kinetiZka energija interagujudih elekirona
gustine n(;"):
occ
Te [n(D] = [ o] & )y @0 a7, cz.16d
ik
a Exc[n(?)] funkcional izmensko - korelacicne energi je.
Do sada smo izvodili dva izraza, Hartree-jev %lan u (2.8
i kinetiZku energiju u (2.18, koja su vaZna za jedno-
elektronsku sliku, ali koji takode predstavl jaju dominantne
izraze kod interagujudih sistema.
Razliku izmedu realnih i neinteragujudih sistema
predstavl ja &lan Exc[n(;")]. Ako uvedemo aproksimaci ju lokalnz

gusiine, koja va®2i =za sporo promenljive gustine i =za sluZa’

velikih gustina, moZ2emo pisati:

Exe [nCD] = [ £,.(n@@) n@®) of. c2.17>

Izraz za gustinu izmensko-korelacione energije sxc(n(?}}
sledi iz teorije homogenog elektronskog gasa gustine n(?).

Sada se funkcional gustine moZe napisati u obliku:

-’D
o |H | ¥o>=Ts[ n(®] +j{ J 52—‘{—7 dR* 4Vt (FI*exc (DEN InC) af
-r

14

2. 18>
Minimalizacijom izraza (2.18) po n(?) dobi jamo efekiivnu

J ednoZestiZnu Schrédinger-ovu jednaZinu:

{ Vz+J' an(r dar’ + \/.xt(?)-r vxc(n(?})} ¥ (}?.?) = E; > v; (Q’ﬁ)

72 |
{2.18>

"40



Ako ovu jednadinu uporedimo sa jednalinoin (2.103, vidino
da se neinteragujudi elektroni moraju kretati u efektivnom

potenci jalu oblika:

v (+) - 2n(?') ar’+ F2y 4 » . -
sir - f Il'-? -+, ' Yaxt {1") ch(ﬁ(r}). &, 202
- F

Ovde je prvi &lan klasiZan Hartree-jev potenci jal, drugi
Je spol jainji potenci jal koji ukl jutuje Conl omh-oveo
priviaZenje od strane jezgara, a tredi jJje izmensko-korelacioni

potenci jal dat izrazom:

d(n(?) £, (RCFI)

v (N = — ca. 21>

dan{r)

Spol ja&%nji  potencijal v . () u vedini slulajeva
predstavl ja Coul omb-ovo privliaZenje od strane Lezgara
naelektrisanja 2, sme&tenih u &vorove refetke -3

vo (@) = - ez ce. 22>

5
R |r - §|
Ovome treba dodati potencijal koji potife od meduzobnog

odbi janja jezgara:

27

1
v, = 5% & S : 2. 3
M I 2 ST

U aproksimaci ji atomskih sfera CASA), koju demo primani il
pri refavanju svojstvenog problema (2.19), elektronska gusiina
Je sferno simetriZna unutar sfere radijusa S, centrirans u
Zvoru reletke. Radi jus ove sfere, za kristal sa jednim siom>n

po primitivnoj dell ji, defini¥e se relaci jom:

_ 4
Q—'gﬂ'ss.

Y
£
Ay
™
2

b

Gustina elektrona u kristalu u taZki * tada Je:

13



<

n(r) = £ n (| - Bl.S) 8 (|¥ - Bl - 9.

L2

gde je n{r) elekironska gustina unutar sfere radi jusa S.

U slutaju jednog atoma po primitivnoj celiji brej
elektrona u atomskoj sferi je Z, pa kada C2.22 i (2.2
uvrstimo u funkcional energije (2.18), nalazimo [8)] da se
elektrostatiZfke interakcije redukuju na interakci je sa poljer

Jezgara - é?- koje sada predstavlja spol ja%nji potenci jal

voxt(?). PoZto se ova interakcija svela na sferu, moZem-

minimalizovati funkcional energije (po atomud:
1 22 >
<@P|H|¢> = Tgin(rd] ssa + f 5 vu(r) - - ¥ excn(r))t n(rddr .
z. 880

Ovde se integracija vr¥i po sferi radijusa S, a Hartree-

—jev potenci jal vu(r) defini%e se slededom relaci jom [9]:

an(r’
va(r) = [ —:’%’l;.)_ atr . c2. 26>
< |r r’|

Minimalizaci jom (2.25) po n(r) dobija se jednoelektronska
Schrodinger -ova jednaZina oblika (2.10), koja va%i unutar
svake atomske sfere, a efektivni jednoelektronski potenci jal

dat je izrazom:
22 .
Va(r) = vu(r) - - * Vxe (n(r)) . Ca. 2870

Elektronska zonska struktura za dati kristal dobija ==
"Eivenjem” refenja (2.10) i (2.27) od sfere do sfere.
KinetiZka energija Tg[n(r)]. (2.25), dobija se iz (2.i7>

1 €2.27> 1 ima oblik:

o}
M 0

E; (X) - [ Vg(r) n(r) of. c2. 28>

Tg [n(r)}] =

[ 9

s

Kako efektivni Jjednoelektronski potencijal (2.27) zavisi

ba
‘nl



od elektrenske gustine koju ¥%elimo da nademo, moramo SAMO--
usaglafenc resfiti problem, koristedi jednaZine C2.10), {2,145,
2.215, C2.88 i (2.87). U pofetku samosaglasne procedure o
gustinu elektrona n{r} uzima se elektronska gustina
slobodnom atomu normirana na atomsku sferu radi jusa & Sa tom
gustinom izralunava se 2zonska struktura pomodu LMTC metoda.
Zatim se odredi elekironska gustina koju koristime =zz
konstrukci ju novog jednoelektronskeg potencijala C2.27). Tako
se zatvara jedna petl ja u self - konzistentnom procesu kojii se
prekida kada se, do nivoa dozvol jene grefke, usag!l ase

elektronske gustine iz dve uzastcpne iterécije.
2.2. Metodi za izrafunavanje zonske strukture

Pre nego &%to predemo na proufavanje LMTO metoda, redc:
c¢emo nefto uopiteno o svim metodama za izraZunavanje zonske
strukture i pokuZati da objasnimo za%to smo se opredelili hal
za ovaj metod. Pri tome <emo imati na umu sledede osncvrn
zahteve koje ovi metodi treba da ispune:

a) fiziZka transparentnost,

b> numeriZka preciznost,

<) primenl jivost na sve atome periodnog sistema elemerns’ -

i d primenl jivost na realne strukture npr. kristale sa i -
e atoma po primitivnoj deliji, kristale sa neZistodama. ..

Svi metedi izraZunavanja zonske strukture zasnivaju se na

razvijanju talasne funkcije po nekom bazisu, &to ze rmoo

ﬁrikazati na slededi nafin:

w = z - Y < . 2,20

1.

b
¥



Frvo &to pada na pamet je razvoj po ravnim talasima.
Ovakav prilaz ima ozbil jan nedeostatak. Naime, nemoguds  je
dobiti korektan oblik talasne funkcije u blizini Jezgra be:z
uvodenja velikog broja ravnih talasa malih talasnih du¥ina i
visokih energi ja. Ako se ravni talast ocrtogonalizuju na stanja
atomske kore, ovaj nedostatak se otklanja i dobi ja se "ortoge-
nalised plane wave" (OPW) metod. Atomsku koru &ine Jezgro
unutrasnje 1juske popunjene elektronima. Stanja atomske kore
definisana su izrazima (3.23). Ortogonalizacija mo¥e bit:
ugradena u obliku repulzivnog doprinosa potencijalu u oblast:
Jezgra 1 tada se OP¥ metod pretvara u Zesto primenjivanu
teori ju pseudopotenci jala. Osnovna ideja ove teorije je c=
valentni elektroni, umesto kristalnog potenci jala, oseds i
znatno slabi ji efektivni potencijal - pseudopotencijal. On ju2
toliko slabiji od kristalnog potencijala da ne uspeva da
stvori vezana stanja, zbog %ega se na lak na®in mo3e opisatl
ponafanje valentnih elektrona. Poslednjih godina postoji wve!: -

ka aktivnost na zasnivanju tzv. "ab-initio" pseudopotency jal.

periodnog sistema. Ipak, za primenu ovog, potrebni s modtni
raZunari tipa Cray, pa za vedinu istraZivaZkih centara u svet:
nije ispunjen zahtev br. 2.

Prema zavisnosti bazisnih funkcija Xi ©od energije, metols
za izracdunavanje zonske strukture moZ2emo podeliti na lines- ~o
i nelinearne. Prva grupa metoda =za dobijanje sekularne
JednaZine obiZno koristi varijacioni princip za Schrédinger -
4ovu jedna&inu sa fiksnim bazisnim funkcijama koje ne zavise »d

energl je. Sekularna jednaZina je linearna po energi ji:



H - EQ)y; a; =0 . ca. 30

Nelinearni metodi se uglaviom baziraju na razlaganju

talasi » funkcije po tzv. parcijalnim talasima, koji zavise od

energi je. Ovi met odi sekularnu matricu obiZno dobijaju
primenom "tail cancellation" (9] teoreme, i ona ima slededi
oblik:

Najpoznati ji nelinearni metodi su celularni, “augmented

plane wave"” C(APW) i "The Korringa - Kohn - Rostoker" CKKED
metodi. Svi oni se uspefno mogu koristiti za #%iroki spektar
materijala. Ipak, sekularna jednaZina (2.31) je zbog svoje
nelinearnosti komplikovanija od jednaZine <¢2.30) i njeno
refavanje zahteva vreme za red veliZine duZe od onog koje je
potrebno da se refi sistem (2.30).

NajviZfe upotrebl javani linearni metodi su "linear APW" j
LMTO metod. Od ova dva metoda, prvi je primenljiv na &%irj
spektar materi jala, njegova taXnost je velika i mo¥®e se koris-
titi na velikim opsezima energija. To je zato #¥to se uz
bazisni set, koji se sastoji od ravnih talasa, mogu lako
ukl juZiti i doprinosi potencijalu koji nisu uraZunati u MT
potenci jal. Ali, kada su prisutne d zone, ponaZfanje u
interstici jalnoj oblasti ne moZ%e se opisati sa manje od 25-20
ravnih talasa po atomu. U ovom sluZaju je LMTO metod daleko
efikasniji Jjer je potrebno samo devet s,p i d MT orbkitala po
atomu, &to omogucava veliku brzinu izraZunavanja. Ali, poZto
metod ima gre3ku proporcionalnu sa (E - Vu.,z)z » moZe se

koristiti samo za gusto pakovane refetke i ograniZenu oblast

energi je.
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U LMTO metodu su ujedinjene dobre osobine metoda fiksnih
bazisa nezavisnih od energije i metocda parcijalnih talasa.

Ovaj metod keristi fiksni bazis u cobliku MT orbitala. Te

orbitale su svugde neprekidne i diferenci jabilne, 2

konstruisane su od parcijalnih talasa ¢l(Ev.r) 1 njihovih
. a ¢1(E’r)

prvih izvoda po energi ji ¢1(Ev.r) = 37 E=Ev. uzetih

u zadatoj vrednosti energi je Ev' koja je za nas cd interesa.
LMTO metod ima jo¥ jednu izrazitu pogodnost. Njegova

sekularna jednaZina se mo2e podeliti na dva nezavisna dela:

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

strukture kristala. Potencijal u LMTO metod ulazi samo prekc
S ¢}(E.S)

funkci ja oblika ,
J ENGES)

tj. preko parametara koji se

formiraju pomodu ovih, energetski zavisnih funkcija, definisa-
nih u Glavi 3. ovog rada.

Struktura kristala opisana je veliZinama koje demo zvati
strukturnim konstantama, o kojima demo detal jno govoriti u
ovom radu. Strukturne konstante se izraZunavaju samo jednon u
self - konzistentnom procesu izrafunavanja zonske struktiure.

Posebna pogodnost LMTO metoda u ASA aproksimaciji, kojim
se mi bavimo, je u tome &to strukturne konstante postaju
nezavisne od energije i od dimenzija primitivhne delije
kristala. Takve strukturne konstante nazivamo kanonskim. ZnaXi
da sada, ako imamo izralZunate strukturne konstante za odredenu
kristalnu strukturu, mo2emo te podatke koristiti u svim
izraZunavanjima zonske strukture za taj tip strukture

kristala. Ovim se uveliko dobija na brzini 1 jednostawnosti

izrzZunavanja zonske strukture. f ‘ R
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U ovom radu de biti izraZunate matrice strukturnih
konstanti za zapreminski centriranu kubnu Cbced strukturu., U
svim primenama LMTO metoda, cve se matrice mogu koristiti be.w

poncvneg radunanja.



3. LMTO METOD U ASA SA MTO

3.1. Konstrukcija MTC

Pored ‘oga ¥%to poseduje ta¥nu translacionu simetri jiu,
potenci jal Vg(?) poseduje i lokalnu pribliZnu sfernu
simetriju, koja je naroXito izraZena u blizini atoma ! sli&na
Je kao u sluZaju slobodnog atoma. U gusto pakovanim refetkama,
keje demo mi prouXavati, potenci jal Va(?) moZemo smairat?
konstantnim u prostoru izmedu atoma, %to znadi da se sferna
simetrija potencijala proiSiruje i na prostor izvan atomskog
poliedra. Ovo nam omogudava da potenci jal V;(?) aproksimiramc

potenci jalom slededeg analiti¢kog oblika:

v(r) = Vyme r £ Sur
Vier(r) = { .
o)

, r 2 S.

Ovakav potenci jal, koji zovemo “muffin-tin' potenci jalom
CMT potenci jal), prikazan je na Sl. 3.1.
Schrodinger-ova jednaZina (2.10) de sada imati slededi

oblik:

')
W
n
L

7+ Ve (IR - B - D) v (.7 =0
B

pri <Zemu se sumiranje vr&i po svim &vorovima kristala, .
kinetiZka energija u interstici jalnoj oblasti je:

%"= E - Vypg CH.m

Ova aproksimacija va%Zi samo ako Jje talasna du®*ina

velika u poredenju sa rastojanjem S-Sy na Sl. 3.1.a), ti.
S8irinom intersticijalne oblasti. Kako su nama interesantni

uglavinom elektroni &ija je kinetiZka energija izmedu -iRy i

~1



ad

bd
)

D

bry, (E,r

; r
0 Smr Se
b)
| !
| |
| |
! “VMT(F) %
£ EVurg -
-0 : IIXQ
FYMTZ 0 ' "

Sl. 3.1. "Muffin-tin®” aproksimaci ja
"muffin-tin"” sfera radijusa Sy, elementarna cell ja
opisana sfera oko nje, radijusa S
radi jalna talasna funkci ja
"muffin-tin" deo kristalnog potencijala v(r)

MT potenci jal



+iRy, gornji kriterijum “e u svim gusto pakovanim kristalipa
biti ispunjen.

Aproksimaciia MT potencijalom vecma uprofdava traZenie
refenjs za r > S,y zate %t~ komplikovane “Zivenje" refenins
na peoliedru sada postaje daleko jednostawvni je “Eivenje" nra
sferi.

Za konstruisanje MTO peirebna su nam refenja Schredi nger -
—ove jednafine za kretanje elektrona u izolovanem M7

potenci jalu:

(-7 + V() = 2°) p(E.R) = O 3. 4D

2 , :
za sve vrednosti ', tj. kontinualna i vezana stanja. U
ovom sluZaju sferna simetrija va%i =za ceo prostor, pa Jdamno

refenja traZ2iti u slededem obliku:

~

~ L . .
v, (E.7) = i Y'l"(?) v, (E.r) £3. 53
> r l
gde je r = " ort vektora, i~  je fazni faktor sfernih
e

~

harmonika u konvenci ji Condon-a i Shortley-a. Y?(?) s sieral

harmonici. Indeks L je skradenica za l,m.

Unutar MT potencijalne jame refenje mora biti regularn. u
koordinatnom poXetku i njegov radi jalni deo se dobi ia
numeriZkim refavanjem radi jalne Schrodinger-ove jednaline:

2
d_ lCl:l)

2
dr r

I

w

~
I

+ Var(r) = #*) r p,(E.r) = O

(_

>

U oblasti konstantnog potencijala refenja jednaXine ¢ 7>
su sferni talasi talasnog broja 2, &iji radijalonli delovi

2adcvoljavaju JednaZinu:
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1CL+1)D
( - ralid - ~ E) ry,(er) = 0 a7
dr r

Ovo je Helmholtz-ova talasna Jjedna®ina koja ima dva
linearno nezavisna refenja, za koja moZemo uzeti sferns
Bessel ~ove l(aer) i Neumann—-ove n l(xr) funkcli je. Navefdemo

neke asimptotske oscbine ovih funkci ja:

. Car)t ]
JGer) = BT
} za xr > O (3.8
nCrr) —» - CBLTLI!!
t (Rr)l’i
J
sinCar - l_g_ ) )
3,0y —
ar
cosCur - in ; . r » o 3.9
n,(er) — - e
l xr
J

Refenja jednaZine (3.4) zvademo parcijalnim talasima.
Formirademo ih 81 venjem" refenja Jjednadine C3.7> za
interstici jalnu oblast sa refenjem jednaZine (3.6> unutar MT
sfere na granici sfere:

€3.100

. VBT TS S
wE =2 = 15 ¥T@) {

:e(nl(nr) - cot(n,;) J,(xr)), r 2z Sn

Iz asimptotike (3.9 sledi da se parcijalni talas za
veliko r pona%a kao sferni talas %ija Jje faza, zbog MI

potenci jala, pomerena za Ny tjy.:

20



sin (xr + " - éfb

WL(E» ae.r‘) ~ -

r -+ ®

rosin (nl)
Zato se nl zove fazni pomeraj.
Kako Jje (3.4)> diferencijalna jednaZina drugog reda,

biramo wl(E.SNT) i cot(nl) tako da parcijalni talas bude

svuda neprekidan i diferencijabilan:
nl(xr)
nl(nr) Dl(E) T nl(ur)
cot(nl(E.x)) = = > €3.11D
J,Cxr) 3 Car)

Dl(E) - ar
3,Ger) | reSy

Ovde je Ek(E) logaritamski izvoed funkcije y%(E.r),

definisan slededim izrazom:

v, (E,r)

S
D.(E) = M 3.12>

r=Syr-

Refenja (3.100 jo% ne moZemo koristiti kao bazisne funk-
cije zato Bto zavise od energije i zato %to se za 2°< O mogu
normirati samo za svojstvene vrednosti energije u potenci ja -
noj jami.

Da bi se napravili parcijalni talasi normalizabilni =a
sve vrednosti uz, doda je se sferna Bessel-ova funkcija, #*ime
se otklanja deo koji uslovl java divergentnost integrala. Tako
se dobi jaju energetski zavisne "muffin-tin' orbitale C(MTO):

l

-’ -
xL(E' l.!‘) - i

- v, (E.r) + = cot(nl) Jl(ur), r < Syr
Y7 @ {

» nl(nr) v r 2 Sy
€3.13

VaZ2no je primetiti da jJje funkcija unutar MI sfere

regularna u kecordinatnom poetku, a da je rep xnl(xr)



regulzran u beskonadnosti.

Zbog prisustva sferne Bessel-ove funkci je u MT sferi, MT
orbitale definisane na ovaj na%in nisu vife svojstvens
funkci je za MT potcnci jal Vir(r), izuzev za vezana stanja i za
sluaj kada je konstanta integraci je (3.11) jednaka nuli.

Medutim Bloch-ove sume =za wl(E.n.?) i xl(E,x.?) sy
identi&ne, jer je njihova razlika Jednaka Bloch-ovo! sumi
sfernih Bessel-ovih funkcija, koja je jednaka nuli za sve
vrednosti osim za parabolu slobodnog elektrona ’ﬁ + a] = 2%,

Da bi se mogle koristiti u vari jacionoj prcceduri, pomodu
koje se dobija sekularna jednaZina linearna pe energiji, MTQO
ne smeju zavisiti od energije. Pored toga, bazisne funkci je
moraju biti ortogonalne na stanja kore, kako svojstvene
vrednosti ne bi konvergirale na ta stanja. Kako svakve MTO ne
ispunjavaju gornje uslove, ne mo%e ih koristiti Za bazisne
funkci je.

Po definiciji (3.13) amplituda orbitale xnl(xSuT) i njen
n;(nS“T)

logaritamski izvod na sferi #S,, ﬁ:f§§:;7’ kao u cec njen rep
zavise od energi je samo preko ». Ako bismo mogli da zanemarimo
vezu (3.3) 1 da fiksirame 2 na neku pogodnu  vrednest ,
zavisnost repa od energi je bila bi potisnuta. Kako sve to vaZi
na sferi, zbog neprekidnosti nede ni “unutra¥nja” orbitala na
sferl zavisiti od energije, tako da ce energetska zavisnost
orbitale unutar sfere biti skoro potpunc potisnuta.

Po konstrukeciji su parcijalni talas €3.100 i1 MTO (€3.13)
svugde neprekidni i diferencijabilni, a fazni pomak €3.113>

odr2ava te osobine za svaku vrednost E i :cz. nezavisno ocd



njihove medusobne veze. Stavi#le, parcijalni talas Je relenje
Schrodinger-ove jednaZine (3.4) u celom prostoru ako wvaXi
(3.3. U tom sluXaju 2> Je taZna kineti¥ka energija u oblasti
konstantnog potenci jala, a n, Je funkci ja samo od.E.

ZnaZi, moZ2emo definisati neprekidne i diferenci jabilne
talasne funkcije Zak i kada (3.3) nije ispunjenoc i rep nije
ta&no relenje Schr odinger ~ove Jednadine L oblasti sa
konstantnim potencijalom. Nadal je <emo energiju orbitale E i
talasni broj repa » tretirati kao potpuno nezavisne veli®ine,
fiksiracdemo » na neku pogodnu vrednost i koristiti linearnu
kombinaci ju ovakvih orbitala u varijacionoj proceduri.

Sada cemo profiriti MTO (5.13). MoZe se pokazati da take

pro&irene:

. wZ(E,r) + ncot(nl) Jl(xr), r £ Sy
X Evx.?) = 15T {
le(xr) » ' 2 Sy
C3.17>
za poseban izbor Bessel-ovih i Neumann-ovih funkci ja Jl(nr) i
Nl(xr), mogu postati energetski nezavisne oko neke fiksirane
energi je Ev sa taZnoidu do prvog reda po (E - Ev)

Simultano, MTO postaju ortogonalne na stanja kore, &ime
se osigurava da LMIO metod nede konvergirati na svojstvens
vrednosti kore.

Treba obratiti pa2nju na to da kada se 2 fiksira, sfernc
Bessel -ove i Neumann-ove funkcei je vi&e nisu refenj=s
Schrodinger~ove jednaline (3.6) za konstantan potencijal. Tako
sada one mogu biti profirene pogodnim funkcijama koje im se

pridru2uju na sferi, odrZ2avajudi pri tome neprekidnost i

diferenci jabilnost.
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Za konstrukciju energetski nezavisnih MIO koristi se
takozvani (¢,é>) formalizam Andersena, detaljno opisan 4
iiteraturi [8]. On se, ukratko, sastoji u tvrdenju da =o
radi jalna probna talasna funkci ja sa proizveol jnim
logaritamskim izvedom D na granici sfere moZe, sa taZno®déu de

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

2, (Dvr) = 3, () + © (D) ¢,

4, D - D C3.18)
wl(D) T e —_—,
¢, D - D
r ¥ : = p = ¢ (.
pri Cemu smo koristili oznake ¢v ¢v(S) i ¢v ¢v( ).
Veza ¢vt(r‘) 1 radijalne funkcije L%} Jje slededa:
V’l(Ev»r)
¢vl(Evl'r> = _ C3.1e>
(H - Evl)l wl(Ev.r)> = O. C3.200

Pri tome je ¢l normirano na Jjedinicu unutar sfere

radijusa S C(uzima se da je S,= S), jer je:

s
<w§(E.r)> = f wl(E.r)rzdr. €3.21>
Lo ]
VeliZine ¢ ,, évl’ D,, i D, definisane su na slededi
na&in:
2,1 ()
ad ¢vl(r) = ¢l(Evl'r> cd Dvl= WS_)-
) 3. 220
. 9 ¢,(E,r) s¢,,,(S)
B> 4, (r) = —g— Eep D By= s (S
vi vi
gde Je ’= g?-

MoZe se pokazati da su ¢5p i q.bv medusobno ortogonalne



funkcije, ali i da su ortogonalne stanjima atomske kore . (r),;

koja su definisana na slededi na&in:

Aj¢n> = Eqjén>

Die.} = Dv »  n#EY 3,835

Pa(S) « ¢ (S)

Pobrojane osobine (¢>,¢) formalizma nam dopustaju da
tvrdimo da demo, ako dodamo funkci ji LY} funkci ju K-”vl {do na
koeficl jentd, dobiti energetski nezavisne MTO. Detal jan dokaz
ovog tvrdenja moZ2e se nadi u literaturi [9].

KonaZan oblik energetski nezavisnih MIO je sledeci:

nnl(:eS)
N ¢,(Din,}ber) » r 2 2
XL(ae.x?) _— Y'{' ¢ ?,(D{n,}.5) "1 ] T
®N, Car ) » T2 S
C3. 24D

gde je ¢Z(D{nl}.S) definisano izrazom (3.18) tako &%to je D
zamenjeno logaritamskim izvodom sferno Neumann-ove funkci je n,
na sferi radijusa S.

ProZ%irena sferna Neumann-ova funkcija data je izrazom:

.R, ‘E,
a !rwfr% | <Ss

r 4
47 T Cupo - I Qe BB dng. . (e, B-R7)
LoLe - Vi = B
N Qs £ -R)= < €3, 23
nL(zz. r - !3) u ostalim slutajevima,
\
a pro3irena sferna Bessel-ova funkcija ima oblik:
3,€%S) .
3, Car) = ¢ (D13, 1. ¢ (DY, brd , r = S €228,
3,Cxr) . T Z Sy

CLu - Su Gaunt-ovi koeficijenii. O njima dems detaljnije

S



govoriti u slededoj glavi.

Izrazima (3.24> - (3.26) definisali smc energetski
rezavisne MIO koje imaju sledede csobine:

a> ne zavise od energi je,

b> svuda su neprekidne i diferenci jabilne funkeci je i

e3> ortegenalne su na stanja atomske kore.

Prema tome, ove orbitale su pogodan izbor za barisne

funkci je.
3.2. Svojstveni problem u LMTO metodu

Re8enja Schrodinger-ove jednaZine (3.2 traZidemc u
obliku linearne kombinaci je MTO:

> >
¥ ®.%) =5 at xi (2.7, C3.287>
L

gde smo uvell Bloch-ovu sumu MTO:

kK o, 3 L KR >
X, (»,r) = § e );L(n, r - ﬁ). 3. 28>

Ovakav, policentriZni, razvoj mo2e se predstaviti kao
razvoj po talasnim funkci jama centriranim u jednom centru, ma

slededi na&in:
k > -+ > l-:
x (e.r) = X, (e,r) + X J.Qe,r) B, (%), (3.28>
L
K
pri Zemu su Br. {2) tzv. KKR strukturne konstante Zije je

cblik dat relaci jama:

K LRR
BL.g () =40 £ C,.. .- £ e
L

2 n:.,(n.ﬁ) 3. 300

-
R#®2O



~ & &
s

ST = v™ oef ym e =
Cen' o f daa ¥, () &Lé(x} Yo
12 -
2l-+ 1 t
= (___ZE__) c (- ; Im). (3.315
4 -2
1 - 21 + 1 et e b
P = (o2
c (L'm ,lm) ( S7- +1 Ao o o Am" m m

A su Clebsch - Gordon-ovi kocefici jenti.
Detal jno izvodenje dornjeg tvrdenja moZe se pironadi o
Glavi 4.2. ovog rada.

Primenom Rayleigh - Ritz-ovceg vari jacionog principa
S (Ky |H - E| ) =0, 3. 32>

na linearnu kombinaciju (3.287) dobija se slededi, homogen
sistem linearnih jednad&ina:

X K 4
f a <k, |H - E| x> =0. (3.23

Ovaj sistem ima netrivijalna refenja kada je ispunjen

slededi uslov:
> >
k k -~
det {(x,‘ |H - E| X, )} = O. (2,340

Kako su MTO svugde neprekidne i diferencijabilne, mofemo
integral po celom prostoru, iz (3.33>, razbiti na sunu
integrala po atomskim poliedrima. Posle primene Bloch-ovoco
razvoja 1 preuredenja sume po reletki, dobija se sladedli

rezultat.:

> » > >
1 k k _ k k o
g <o IH-E|l % >=<x.|H-E|lx > - (3. 58>

Integraci ja na desnoj strani provodi se samo po poliedru

centriranom u kcordinatnom potetku.
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Sekularna matrica se sada dobija ubacivanjem razvoja

€3.280 u gornji izraz. Uz sfernu simetriju potenci jala i
aproksimaci ju atomskog poliedra sferom, dolazi se do slededeg

izraza:

e pe
& |H - E|x >

<XL'H - E'xl>° 6L’L M

-

x,, |H = E| J, .5 * <J,|H = E| 2,56} Bl +

_’
- k
cwo I H =Bl T, D6 Bl . (238

[l

= 2 B
L

Pri izvodenju gornjeg izraza koristi se osobina
ermitovosti matrice strukturnih konstanti. Ova osocbina de biti

dokazana kasni je.

Gornja matrica se lako moZe napisati u bazisu energetski
nezavisnih MTO (3.24> - (3.26). Iz (3.36) se vidi da postoji

sedam razliditih integrala i njih razvijamo pomodu sl adecdih

formula {(10]}:

<¢,. . O [H-E_ | ¢ O =0, s, ,6

l’l m’ m

C3.37>

P D) @, (D> =6, , 6 (1 + (D) w,(D) <> .

vl
U ovim formulama demo izvr8iti smene D — D {u} i

D* — D{j}. Dalje cemo radijus MT sfere S5, 4 zameniti radiiusom

atomske sfere S, koristidemo oznake ¢ in} = @ (Din:, 3,
@ {3} = ¢ (D{j}.S) L sledecde formule [9):
n} - D{j} = :
Bt J 2S n(2S) J(2S)
C3. =80

= - «ofn} - w{j}
S¢{n}¢{~j}" D{n} “D{J} 4

gde je funkcija w definisana izrazom (3.18).

Izvriidemo renormiranie strukturne konstante (2.300 na



slededi nadin:

*
> k
* By
SEoLlx) = RENC.D, <3, 3

2 S
= nl.(”s) nl(*fS)

da bi ceo formalizam mogao da vaZ2i i za 2= 0.

LMTO sekularna matrica se sada moZe pisati u obiiku H-ES.

koji odgovara svojstvenom problemu:

i ik K 4
S (He-o - B o0 W ai =0 C3. 40
L
i koji se mo¥e efikasno refiti numeri®ki da <ce dobi ju
g g
svojstvene vrednosti ELk i svojstveni vektori aJk. Hatrica

F9

hamiltoni jana data je slededim izrazom:

2 wi{n} + E (1 + & {n} <&*>)
& +
[ S ¢ in) ]z i

@{j} * E (1 + o{j} win} <&*>) =
. {[ ] * L1, - 1} SO
w{j} - win} L

r

> wij} + E (1 + o {j} <&°>
+ 5 g¥ () [ v ]
L‘l - LI L’ ’ L » 5

2(D{j} - D{n})* S¢®{J}

dok matrica prekrivanja MTO ima oblik:

-» 2 2
oF - [ L+ o dn}t <& ] 5 ., *
5 ¢ {n} L
1+ w{j} wi{n} <&°> > o
. {{ ] £ 0.0 ) } St L(”) . C3oam
w{j} - wi{n} L ’

+ E (1 + oo 4J} <D >
l * P L’ ‘ L

-
+5 s [
Swee MR 2(D{j} - D{n})* s* {4}

U goernjie formulama korictill sino oznaku i"‘]t kojom smo

by
[ty



skratili =zapis. Ona znafi da sve funkalje u zagradi imajw
indeks ¢ { oblik kao u zagradi sa indeksom 1°,

JednaZine (3.410 - (3.42) imaju izrazitu pogodnost da je
deo koji zavisi od strukture kristala odvojen od parametara
koji zavise od potencijala, a to su w{j}, <P % & 1 wink.
Delom koji zavisi od potencijzla nedemo se u ovem radu
detal jni je baviti. Deo LMTO metoda koji zavisi od sirukture
kristala sSu strukturne konstante, koje smo definisali
relaci jom (3.39). Kasnije <emo videti da <de pogodnom aproksi-
macti jom ove strukturne konstante postati invarijantne na
uniformnu promenu skale refetke. To nam omogudava dzx ih =zao
jedan tip kristalne re3etke izraZunamo, tabeliramo i koristimes
bez »obzira na veliZinu parametara elementarne delije te
refetke. U literaturi ovakve strukturne konstante zovu
kanonskim. Osobine strukturnih konstanti, kao 1 kompiutersko

izraunavanje njihovih matrica detal jno demo opisati u sledete

dve glave ovog rada.
3.3. Aproksimaci ja atomskih sfera CASA>

U ASA se pretpostavl ja sledece:

ad) Syyp=S

bY 22=0.

Znai, MT sferu zamehjujemoc atomskom sferom koja ima isty
zapreminu kao atomskl poliedar, pa intersticijalna oblast
nestaje. Tada moZ2emo proizvol jno birati kinetiZku energi ju 2>

2

U ASA se uzima 2 =0. Ovakav izbor kinetilke energije

obezbeduje da strukturne Ykonstante postanu invari jantne na

e
D



uniformnu promenu skale kristaine refetke. U LMTO - ASA integ-
racije se vr¥%e po atomskoj sferi, pri Zemu se doprincs
integralima koji potiZe od oblasti izmedu MT sfere i aztomske
sfere obralunava posebno.

Kada predemo u limes 22 =0, fazni pomer a j C3.43115
divergira, pa MIO vi%e nisu dobro definisane relacijama
(3.84> - (3.26). Ovde cdemo predstavitl profirene, energetski

nezavisne MIO koje se mogu koristiti u LMTO metodu u ASA

aproksimaci ji. One su date slededim izrazima [8]:

8,(-1-1.r)
s r <s
@) = it Ty § Yz #,(-1-1) C3. 43>
NC=)
___S_ . r <8
\ Y 2
r ¢l(1’r)
, r s
3, = ;1 Sz %M C2. 44>
Ot
5 , r 28

Vidimo da je normiranje funkcija xl(r) i Jl(r) takvso da

im je amplituda na granici sfere  jednaka /@j Ovak ve
z -

‘normiranje potrebno je da bi se iz MT orbitala u ASA dobil:z

LMTO matrica konzistentna matrici (3.400 - (3.42) u ASA,

Pro¥irenu sfernu Neumann-ovu funkci ju, koja se pojavl juje o

C3.43) za a2=0, definifemo na slededi na&in (S1:

@



» '9__'»D s
¢ . (1. F-R*) < L' eq

-5 (——"—) .
4 i® T B d ., ] =
L’ ‘:ca‘ +1)¢a)(l ) L L gﬁ_%pg
» ’, L - .
. x [4n 18 Y™ (B-B*)] (za |?-B’|ssS
N (Eﬂ)il ™ R-B) = ’ .
A 1 (F-Ry =< VR = B
» -1l—-s
(iﬂﬁg_gl) u ostalim slufajevima
\
C3. 482

U ovim formulama kori&c¢ene su skradene oznake, pa ¢l(l’r)
oznaava funkci ju ¢l(D.r) za D=1 itd. Keefici jenti 9. L ulaze

u definiciju kanonskih strukturnih konstanti.

o~y

22



4. CSOBIKE STRUKXTURNIH KONSTARTI

4.1. Tecrema o razvoju repova MIC

U ovom poglavl ju demo se upcznatl sa teoremom koju demo
koristiti pri objainjavanju osobina strukturnih konstanti.

Jedan od razloga %toe smo repove MIC birali kao refenjia
translacicno invarijantne Helmholtz-ove jednadine (3.7 jo
jednostavna teorema o razvoju koju ove funkcije zadovol javaju
f1131. Ova tecrema tvrdi da se rep MIO (3.132, ti. sfern:s
Neumann-ova funkcija centrirana u poloZaju §. moZ2e napisati
kao razveoj po Bessel—-ovim funkcijama centiriranim u ﬁ“. na

slededi na&in:

nL(n,?*ﬁ) = 4 L ¥ Cro - jL,(n,?—ﬁ‘) n:,,(x.ﬁ-ﬁ'), C4.10
L L- -

U gornjoj formuli indeksom L oznafeno je da su sve

funkci je oblika (3.53.
Ovakav razvoj va2i unutar sfere centrirane u ?’koja

prolazi kroz B, tj. kada je [? - ﬁ’j < |§ —ﬁ".

Si1. 4.1,

Na slici su date oblasi
konvergenci je za tsoiremu o
razvoju C(8rafirana oblasi>
i oblast konvergenciie =7

razvo] oko Jjednog csnur

(3.29) C(crna povriinal.

peom
e

VeliZine Gy .-~ zovu se Gaunt-ovi keefici jent

definisani su relaci jom C3.313., Ovi koeficijenti =u razliditi

l:
4



od nule samoc u slededim sludajevima:

m**= i’ -m
4.2
1° = il—l“,

R - N A

ObiZno se koristi neltc jednostavni ja vari janta tecreme

C4.1>, u kojoj je R'=0:

nL(x.F—ﬁ) =4n T 0 Cpryi.o- - jL,(n.?) n:._(x,ﬁ) (4.3
Le L--

Sada teorema tvrdi da se repovi MTO (3.13) centrirani u B
mogu razviti po funkcijama jL((x.?) centriranim u koordinatnom
poZetku. Razlog za formu jL,(x?) = jl,(&.r) il’Y?l(E} Je taj
Zto de sada unutar sfere oko koordinatnog pofetka repovi od
ostalih sfera imati isti oblik kaco izraz proporcionalan

cot(nz) u (3.132.
4.2. KKR strukturne konstante

U ovom demo poglavl ju dokazati da se policentri&ni razvoj
MTO (3.28> mo2e zameniti razvojem coko jednog centra (3 28>, Iz
ovog dokaza demo izvesti izraz za KKR strukturne korsianie
(3.30) i dokazati ermitovost matrice ovih konstanti.

Izraz (3.28) moZe se napisati u slededem obliku:

> e
xk(E.n.?) = (E.n.?) + Z etkkx (E.a.?—&). C4. 40
L L R=o0 v

gde Jje drugi sabirak suma repova MIO centriraninh u =sviw
Zvorovima kristalne refetke, osim u koordinatnom poleitku. Ova
Zlan se, tada, mo2e napisati kao:

e 2 A
T e xL(E.x.r— Yy =

e .
b ei“‘nNL (err2R) = £ & ang (e, F-R)
- > .

B
RO RO

5
%



pri #emu smo koristili izraze (3.24> i {3.28). Primenimo 1i
teoremu o razvoju repova MTO (4.3>, dobideno:

22 e
tkR Lt kR

> @&
*2 & % nL(n.r*§) =¢Z e @ 4n % X CLL,L:,jL,(w.?) hL,,{R.§}
R# D R*0 n’ L° ¢
Ca.6>
odakle sledi:
K > > > (KR *
: L
xL(E.n,r)= xL(E.x.r)+ T Jo-Ce,rd4n I CLL,L,,+E e an.,(n,ﬁ)
L’ L RZ0
4.7

Ako u ova]j izraz uvedemo strukturne konstante definisanc
relacijom (3.30) i iskoristimo izraz (3.26>, po kome izvan MT
sfere vaZi: jL,(n.?) = JL,(n,?). dobi jamo razvoj cko jednog
centra (3.29).

Oblast konvergencije ovog razvoja, koja je dala na
S1.4.1. sledi iz &injenice da teorema o razvoju (4.3> vaZi u
sferi koja prolazi kroz susedne Zvorove, dok su repov:
orbitala definisani samo izvan svojih MT sfera.

KKR strukturne konstante (3.30) predstavl] jaju koefici-

jente razvoja repova MTO oko jednog centra. One ne zavise odf
.’

k . .
) Je ermitska, &to demc zada
m o, ™m

potenci jala, a matrica B
dokazati.

Prisetimo se oscobina sfernih harmonika:

~

TR = b @ C4.a

~

T = " Y B

~
o
0
i

Iskoristimo ove osobine da dokaZemo sledecu relac: ju:

-0 =C

ao— ~ l‘\‘
l’m'.lm,l"—m” lm,l'm',l”m" =CL|_‘L'“‘ €4.100

gde su Cg,.,.. defirisani izrazom (3.31>. Iz ove definic:jle

L

4



sledi:

% @ .

m’ P . PEEPN P - PPN A-‘“
S L & { IRHIORHEORIHN G )

Ako konjugujemo desnu stranu, dobidems:

» m

» %
11 P ” -~ ~ —in -~ -~
(_1> Cl’m'.lm,l' C—me = (_1)"’ J‘ YT’ (2«‘3) YI, (?Z) Y]_” (”)d" =

() dae = Cy (... .

L

= DT LT G YT G -1y T

pri Zemu smo koristili konjugovanu relaciju (4.9,

Da bi matrica KKR strukturnih konstanti bila ermitska.

mora biti ispunjen slededi uslov:

K - K
Bie- (®) = BY. . (). C4.11D

Konjugujme relaciju ¢3.30) i zamenimo mesta indeksima L

i L’
:* - ;’3
B - (%) = 4n ¢ CiL-u- T e ' ® ng .. (x,ﬁ). C4.170
| RZO

Izvr¥imo, =zatim, smenu ﬁ — —§ i1 setimo se da kristal

poseduje centar 1inverzije, zbog &ega vaZi: 2 =3 . Take
> >
R R
dobi jamo sleded: izraz:
K . . LiR
~ L E
Blu (®) = 47 T ¢l T e 2 ng. . (%, -F). C4.13
Lo RXO

Pogledajme malo detal jni je sfernu Neumann—-ovu funlkct ju:

~

ne B = 3t Y™ By n

l;p l” (”R)‘

Iskoristimo li osobine sfernih harmonika C4.8) {1 C4.9>:
R R N N & MR (N > N OB

N ~
0™ NT g, R,

l’!

= ¢-1)

dobidemc slededi izraz.



%

R e IR G- D A W ¢ B

m

kojli demo vratiti u (4.13). Akoc pri itome izvriimo smenu

m -3 —m’"’, dobidcemo:
-+ +-p ~
k %= n e - kR 2
B o () = 4n Z (-—1)n c, . ., . - % n, . (ﬁ)
- 1°m’,lm, 1 ~m® >3 £ ~
L’z R#o

Zamenom izraza (4.100 u gornju relaciju, pokazali smo oo
=

je ispunjen uslov (4.11) ermitovosti matrice Bt,L.

4,.3. Kanonske strukturne konstante

Pri izvodenju LMTO sekularne matrice uveli smo strukturne
->
konstante Si,h (#) relacijom (3.39. To smo uradili da bi

sekularna matrica bila dobro definisana i u ASA, kada je 2" =0
Naime, KKR stirukturne konstante divergiraju u talki 2" =0, ok

u definiciji (3.30) zamenimo asimptotiku sferne Neumann—ov

funkci je (3.8), dobija se:

-» = e 4 » > P N
1im Bt*u () = 4n & C . (.- Z eLkR(— cel ,,13" MNim —E
» l +4 e oy
20 L R7C R >0 2
Kako je i pozitivna velié&ina, di vergentnust ey
strukturnih konstanti u ASA je pokazana. Ispitajmce sada
-’
pona¥anje strukturnih konstanti St.L (%) u istoj tacki:
- > *
_ ikr x n,.. {(zR)
im Sty (@) = 47 £ G ,E e " lim —
x>0 L~ R#C %0 2 S -
n,, {25 rn (xS
2 i !
Iz asimptotike (3.8) sledi:
K carr’-1>1}
tim Stou G = 4n £ G C GgrepTr ety



e N - {7+ l+a

?“k 3’.‘,, zb ‘_’.D'}
X, e ® { it y?,, D) ] S e Lim w U 4
R™E0 R *4 230

Zbog osobine Gaunt-ovih koelicijenata, Civ e -» da su
razliZiti od nule samo =za vrednostli date izrazima <4.20,
moZemo pisati:

Prat-1t

lim 2 = 6’” 1e1° {4.1%
240 ” ’

.’
i tvrditi da su strukturne konstante St.L (x) regularne za

taZku 2 =0.
-’

Ve< smo dokazali da je matrica Bt,L (%) ermitska. Iz
ovoga i <Zinjenice da su koeficijenti te matrice u izrazu
(3.38) podel jeni realnom funkcijom, simetri®nom na izmenu
mesta indeksa ! i ', lako se =zakljufuje da je 1 matrica

d

St,L(x) ermitska.

Posmatrajmo sada Bloch-ovu sumu repova MTO i primenimoc nza

nju teocremu o razvoju, C(4.3D:

32 v
*Z eLkRn hL(n.?~§) =+Z eLkR4n by Coi- L - jLS(x,?)x an,{w,ﬁ}‘
R™0 R™O L'L""
4,180
Zbog asimptotike (3.8), ovaj izraz dobija oblik:
l,m =
wr LY, O R) ikB 1" um L. L*
T e = 4nn £ Cin-p- - = e i Y., {r) r x
-» 2R L+a o > i
RZO r-K| L L’ RO
l” P N -
19 Y™ (B arrr o~ 1)
L S
x AR B+ 1317 (a2l - 1y1¢ 1, HL,
CA LY

pri Zemu smo iskoristili relaciju (4.15. Pofte zu
koeficijenti C;,.,.. razliZiti od nule samo za m" "=’ -m, u

gornjsm d<e izrazu nestati suma po L**. Ako pomnoZime ovu

o

, let 17°%—~Les
Jednafinu sa S = g v debldlems razved coblika:

ARy
e



. S -~ ~ -»
Lt kR s lea L ,m > _ _ -1 r \l' ', ,m >

= € I?—§I) LYTE-R) = aare s (52 0 () S
c4.180

3>

Kcefici jenti razvoja, Si.b su kanonske strukturne

konstante i dati su slededim izrazima [132]:

ko K
"m’ , lm = gl’m’.lm ZK# C4.19
A= U+ M= m’- m
> > A+t N b
ko _ ikR , S BN
Ty I e Cz) [ Yin i Y ) ] C4.207
R*O
_ -2 (8xn - 1)1} 172 X . s ~
Iom o tm — B =TT (3L — 11T G+ 1) ¢ 'm,lm) =
- (__1)m+1 > (2t'+1) (21+1) A+u)t (A-)! Te 2
Zx + 1 ETD) (l'—m’)!(l+m)!(l~m)!J

C4.21D

pri Zemu va%2i: (-1)'!1=1.

Faktor [8(.21’-0-1)]"1 se pojavljuje, u formuli C(4.183, da

>
bi St,L bila ermitska matrica.

Poredenjem izraza (4.14> 1 (4.19> vidi se da se kanonske

strukturne konstante mogu izraziti na slededi nalin:
-’

k
BY. L ()

-’
sk, = lim
220 ﬁ§ /§

5 2 nl, €2)] 5 2 nl €2

NajvaZni je dve osobine po kojima se kanonske strukturne

konstante razlikuju od ostalih su:
i

a) ne zavise od energije E = 2+ Vierz

b) =za 2% =0 invari jantne su na uniformnu promenu skales
refetke.

Dal je, polovi (‘f + @.2— uz)-1 KKR strukturnih konstanti



se redukuju na singularitete u &vorovima reclprofne rocietke.

Vaz2i ([133:
..)
k A-2
Z)\;.: ~ Ck S)
X0
tako da ss 1 sp strukturne konstante divergiraju, PP

strukturne konstante imaju prekid u centru Brillcuin-ove zone.
dok BE,L (#) imaju singularitete za sve tatke na paraboll
slobodnog elektrona. ZnaZi, u (4.19) nema sume po l’° kan u
¢3.30>, a Gaunt-ovi koeficijenti (4.21) su zbog 1'’'=1‘'+ 1
relativno jednostavni.

Lako se moZ2e pokazati da razvoj (4.4) za MIO u ASA
(3.43> - (3.48> ima slededi oblik:

¢, (-1-1.7) ¢, (101 »
- ) =
/3 011> w2 360

Ovo je razvoj koji se koristi za izvodenje LMTO sekularne

ko
x, (r) =

C4. 2070

matrice u ASA. Matrica koja se dobija na ovaj naZin, istoveina
Je sa matricom koju dobi jamo kada na (3.40) - (3.42) primen: n

ASA,

4.4. Ewald-ova procedura za izrafunavanje strukturnih

konstanti

IzraZunavanje kanonske strukturne konstante (4,192 -
sluZaju kristala sa viZe atoma po primitivnoj deli ji wukljuduje
izraZunavanje sume refetke oblika:

> .2 -~
z‘;\ - v oFR ¢ Syt rvEw N Y. " 4. B4

L .t A



gde je 2 =2 - 2, a3 Je vektor koji precizira polo®aj atoma
unutar primitivne delije. Naravno, za slulaj jednog atoma po
primitivno) ¢eliji 3=0.

Cve sumiranje se mnofe uraditi direktno, u realnom
prostoru, ali =za I = 4 veliki deo sume se mora razvijati
posebno, Furije transformaci jom. Zato deme oveo sumiranjie
izvrEiti na drugi nafin, pomodu standardne Ewald-ove procedure

1 A+1

[14]. U ovoj se proceduri &inilac (Z) iz formule C4.24D
AA
zamenjuje izrazom I TR Zatim se imenilac ovog izrazs
A

transformife na slededi na®in:

A+ 4
1
2A+1 = = sz C4.2%
A Yr (Bra-1)!'i
gde je:
had 2.2
_ 2N -A“F _ B .

I\ = fz e d, (-1 =1, C4. 25>

(o)

Gornja transformaci ja lako se pokazuje uzasztopnim
o
o’ 1 =
diferenciranjem izraza: .f e df = 5 y/:-". po o, a zabtim

o]

Q

smenom a=A>.
Dal je se interval integracije podeli na oblasti (0,3 i

(y,0) i suma refetke (4.24) predstavi u slededem obliku:

T =35, o+ 5, C4. 273

A +1 L4 2,2 > R
_ acant s £ [ar B8 SFR N vt Ry caze
¢ an - 1)1 =0

g A +1 2 ‘ A
5, = a2 S £ [ az g2 o272 enkz A Y; Gy, ca. 20
¢ 2n - 1)1 R= Lt ,



Nadal je nas interesuje siu¥zj jednog atoma po primitivnoj

eliji, kada je 8=0. Sumu (4.28 mofemo napisati na slededi

A

nadin:
A A+ > B H -~
4¢-2i 1 i - : +
5, = ¢ ) S i +Z exk(n 3 (lﬁ _ g‘)x Yz (i§ _ °§> 9
(ax - 1)1 R0 H
¥ ¥
-+ 2,2 > ” ) 2,2
« [ ar £2N e-ln-Zn £? . exkg & Y; Gy [ at g2h 5k } _
%
) © C4.300

Ako sada u gornjem izrazu pustimo da 3 — O, dobidemo:

_ A +1 . > " v 2,2
lim s, = 4C21) g {*z RECIR Y;,,, @ [ ar ¢ R E
2.0 (an-1)1t RO o
7 2 W PN r axn  -&%r%
+ 1lim e & Y, (& f dr ¢ e } C4.31>
A
S50 °

Posmatrajmo drugi sabirak prethodnog izraza i uvedimo

smenu y=~58:

' ré
lim & | az g2 e‘5252= lim & . { ay y2 e'yz=
3—)0 (o] »o O
ré
= 1im &N [ gy YN (a-y®). C4. 32>
3-’0 o

odakle se dobi ja:

r

2. 2 2A+14 22+3
1im & [ ar £2* e 9% = 1im {;ZXTT“ PN SR 6K+2} =y, .
0 ° 30 a2 22X + 3 v 5

C4. 355
Suma refetke (4.24) data Jje izrazima C4.33>, {4,312 i
C4.29>. U izrazu (4.29) oblast inlegracije dopu%tz direkinu

snenu K=§ -

Parametar y odreduje se iz uslova najibol je konvergen:=i je

suma ¥, 1 Z, i dat je slededim izrazom (141:



e
o

gde je a mnoZitelj za koga se pckazalo da je za bece strukturu

v o=
£

o, C4. 345

u intervalu 1.1 - 1.3,

43



5. PROGRAMI I REZULTATI
5.1. Paket programa LMTO

Sada d<demo ukratko predstaviti paket programa LMTOPACK,
zasnovan na opisancj metodi linearnih MTO. LMTOPACK Jje skup
fortranskih programa prilagodenih za rad na raXunarima tipsa
VAX, koji slu2i  za izrafunavanje zonske strukture datog
kristala. Osnovu paketa ®ine Xetiri programa: STR, LMTO., DDNZ
i SCFC koji se koriste za odredivanje, redom: strukturnih
konstanti, svojstvenih vrednosti energi je, gustine stanja i
razli&itih veliZina vezanih =za kristal u osnovhom stanju.
Pored nabrojanih, paket sadrZi pomodne programe koji korisniku
pruZaju razliZite mogudnosti predstavl janja rezultata, kao i
programe za izradunavanje parametara potrebnih za uspeXan rad
glavnih programa.

Spisak programa sadr2Zanih u paketu dat jé u Tabeli S.1, a
Sema povezanosti programa 1 protoka informaci ja prilikom

LipiZne primene paketa prikazana je na S1. 5.1.
5.2. Program za strukturne konstante STR

Program STR izra&unava kanonske strukturne konstante
opisane u Gl.4. U tipi*noj primeni paketa programa LMTOPACK,
ovaj program se puita samo jednom za datu kristalnu strukturu.
IzraZunate matrice strukturnih konstanti, u nizu izabranih L
taZaka ireducibilnog dela Brillouin-ove zcne, smeftaiu se
posebnu datoteku STR2. DSK na disku. Kada se u primeni naide na
takvu kristalnu strukturu, dovel jno je samc pozvati podatke iz

ove datoteke za refavanje svoistvenocg problema u Drogramu

S



NAZIV

FUNKCIJA

CANONX

COR
DDNS

FSAR

JDNS
LK TO
PLTBND
PLTDOS
READB

KHFS

SCFC

Tabela 5.1.

LMTO.

Israbunevanje kenonsle i nehihrridiscvong
zonsd

Generire korekcije na strukturne konstante

Izralunava 1l-te projekcije i ukupne gustine
stanja i l-te projekcije i ukupne brojeve
stanja

Izradunava ekstremne povriine i efeltivne
mase na PFermi povr3i

Izradunavanje pcovezane gustine stanja
Izralunavanje energetske zone

Crta energetske zoneo

Crta gustine stanja

Crta i ¥tampa skupove podataka za energetske
zone

GeneriSe atomske i zamrznute-1juske gustine
naelektrisanja

Izratunava samosaglasno potencijalne parasetro
i svojstva osnovneg stanja

Generifie strukturne konstante

Izralunava samo ukupnu gustinu stanja

Spisak programa iz paketa LMTOPACK

1.

Ulaz u program STR C(sme&ten u datoteku STR2.DATY kzs

osnovni

elementarnu delli ju

podatak

sadr2i +tri bazisna vektora, koji odreduju

realnog prosteora i koordinate atoma u

elementarnoj deli ji.

Izlaz iz progrma STR sastoji se od kanonskih strukturnih

konstanti koje se koriste u

programima CANON i1 LMTO (wvidi

45



< e g

RHFS) [STR} COR

(ATOMSKE GUSTIN ISTRUKTURNF} (KQREK%’Z!ONE

NAELEKTRISANJA | KONSTANTE CLANGVI
. " Pt :
= rd

POCETNI \ e
POTENCIJALNI | LMTQ e
PARAMETRI
L
[ENERGETSKE
PLTBND  Z0NF

4

PLTDOS f=———— DONS

¥

PROJEKTOVANE
GUSTINE
- STANJA
¥

SCFC
¥

SAMOSAGL ASNI
POTENCIJALNI :
PARAMETRI

Sl 8.1, Ilustracija programa i protoka informaci ja za

ZONSKA ITERATIVNA PETLJA

samcsaglasni LMTO proracun

Tabelu 5.12 za izratunavanje (nehibridizovanih i1 hibridizova-
nih> zonskih struktura. Uz strukturne matrice, ovaj program za
izlazne podatke ima i podatke o vektorima realnog i reciprod
nog prostora, koji su potrebni programu COR.

Izgled jedne od mogudih ulaznih datoteka za STR dat je an
S1.8.2.

Prva linija podataka je tekst koji daje informzciju o

tipu refetke. Taj <e tekst, kao i1 ostali bitnli podaci, biti

1
(¥



Sl1. 5.2. Datoteka STRZ2. DAT
prenet u sve ostale programe.

Prva dva broja u drugoj liniji su veliZine AMAX i BMAX.
Pomodu njih se izraZunavaju radi jusi sfera u diskretnom CRMAXD
i inverznom (GMAX) prostoru, iz slededih relaci ja:

AMAX = RMAX 3 ALAMDA

BMAX = GMAX ~ 2. »* ALAMDA,
gde je ALAMDA veliZina koja je odredena brzinom konvergenci je
sume u strukturnoj konstanti. Tako vektori RMAX 1 GMAaX
predstavl jaju kompromis izmedu dobre konvergencije 1 kratkog
vremena izvrZavanja programa. Sa povedanjem ovih radijuss
pobol jBava se konvergenci ja suma, ali se povedava vreme rade
programa.

Sledeca tri broja u istoj liniji odreduju na koji na¥in
e program raditi. Prvi broj moZe imati +tri vrednosti =sa
slededim znaZenjima:

O —- daje skradeni ispis rezultata

1 - ispisivanje vektora potrebnih programu COR

2 - ispisivanje matrice strukturnih konstanti.

Slededim breojem regulifemo hode 1i wrogram uraditi test

st

o



konvergenci je CICNVRG=1) i odrediti najoptimalni ju vrednons:
veliZine ALAMDA, ili c¢e ALAMDA biti uitana kao ulazni podata!
CICNVRG=0>. Obilno se pri prvom puftanju u rad proagrama za
neku strukturu stavi ICNVRG=1, a pri svim ostalim, zhoo
skradenja rada programa, uXitava veli&ina ALAMDA dobi jena iz
testa konvergenci je.

Tredim brojem odredujemc hode li se vektori Pirimitivne
delije Sitati iz ulazne datoteke CIPRIM=G) ili dee  so
generisati u programu CIPRIM=1i3.

Trecda linija ulazne datoteke sadrZi tri broja. Prvi.,
NL=4, redi de programu da treba da razmotri S.p.d, 1 ¢
elektrone. Drugi, NQ=1, je broj atoma po primitivnoj deliji.
Tredi broj je vrednost za ALAMDA, odredena pomodu testa =za
konvergenci ju.

Cetvrta linija sadr?i oznaku za tip strukture CLAT=3 o.
bce strukturud, pomodu koje se vr&i selekci ja Brillouin-ovih
zona prema tabeli u potprogramu MESH.

Sledede dve 1linije sadr2e veliZine osa i ugla s
elementarne delije. Za becc strukturu, za koju smo izra®ural:
matricu strukturnih koefici jenata, te su veliZine:

a =b =c¢c =1

=y =90

o

Sledi NQ linija koje daju‘poioZaje atoma u elementarno
deli ji.

Poslednja linija ulazne datoteke sadr2i &Zetiri brois:
MODE, NPX, NPY i NPZ. Za MODE=(C, tri broja koja slede siufe -

cdrede mreZu taXaka u ¥ prosteru. Onl oznafavaju broj Lalals

du2 osa inverznog prostora. Kada je MODE=1, NPX daje broj

A
"



tataka viscke simeirije u kojima de se odredivati zonska

struktura. Zatim bi {trebzlo da sledi MHPX linija sa koordina-
da se centar Brillouin-ove rzone (7 todka) Tada
tama i oznakama tih podatzka, pri &emu se mora pazitl¥u SEYIT

2 (c0.,0.,0.01) zbog divergentnosti nekih strukturnih konstanti
u kocordinatnom poZetku.

Program se ’pokreée sl ededom upravl jaZkom rutinom,
smeftenom u datoteku STR2. COM:

$ FOR-G_FLOATING STR2

% LINK STR2

$ RUN STR=2

Prvom naredbom vr#%i se prevodenje programa, drugom sz
prevedeni program pretvara u povezani 1li izvedljivi oblik.
Tom prilikom se vr¥i i spajanje programa sa Svim poirebnim
potprogramima. Poslednjom naredbom pokrede se izvrienje
programa.

U nastavku <emo dati listing programa STR.

5.3. Rezultati

Ovde demo prilo2iti listing izlaznih podataka. Na poletku
listinga date su neke ulazne veliZine kao i1 konstante koje
program iz njih izraZunava i koristi u dal jem radu. Dalje je
dat skradeni ispis rezultata potprograma VECCGEN koji generiife
vektore direktnog i inverznog prostora iz vektora translaci je
primitivne <elije, datih u jedinicama a.

Zatim su priloZene matrice strukturnih konstanti zz tr:

Bloch—-ova vektora . Ovde je dat samo deo izlaza 1z programa

STR., Ceo izraz sadr2i 235 strukturnih matrica.



TR FOR STRUCTURE CONSTANTE FUOR BCD LATTICE

AMAX 4.50000 BMAX 0 4.30000
EHaX 2.57143 GHAX 13.73000
ML 4 NQ 1 NLM 16 LMQ 16
LaMia 1.75000

NOWKRT 2 IONVERG 0 IFRIH 1

A,E,C  1.000000 1.000000 1.000000
ALFHA, BETA, GAMHA 90,0000 90,0000 90.0000

PRIMITIVE VECTORS IN UNIT CELL OF BCC
BOA 1.00000006000  COA 1.0000000000
( 0.30000, 0.%50000, -0.30000

¢ ~-0.350000, 0.50000, 0.50000
{ 0.50000, ~0.30000, 3.50000

L

BAGIS VECTORS

¢ 0.00000,  0.00000,  0.00000 )
FRIMITIVE VECTORS OF KECIFPROCAL SPACE
IN UNITS OF 2ARI/A

{ 1.00000,  1.00000,  0.00000)

¢ 0.00000,  1.00000,  1.00000)

( L.00000, 0.00000, 1.00000)

Rl 0.0000 <A Se5714
Gl £.2900 A 22.0400

HUME g ONUMG 9

NE K



RESULT FEGH

M)

SHELL

SHELL

10
11
12
14

19

SHELL

16
17
18
19
20
2

oy
wh

23
24

oy

saad

206

gy

s L

SHELL NUMBER

e
L5t

o)

Lad Lo
s e r

L2
3

£

5%

0.000000

~0.500500
~0.500000
0.500000
~0. 300000
0.500000
=0.500000
0.500000
0.500000

G.000000
-1.000000
0.000000
0.000000
1.000000
0.000000

~1.000000
Q.000000
=1 G0G0G0o0
0.000000
~1.000000
1.000000
~1.000000
1.000000
0.000000
1.000000
0.000000
1.0C04000

~0.500000
~1. 500000
~0. 500000
~1.500000
~0. 500000
0.500000

0.500000

=1 EHOOG00

S, 00

HUMEBER

NUMBER

HUMEER

UECGEN FOR

5y

0.000000

1 WITH

~0. 500000
~0.500000
0.500000
~0.500000
0.%00000
0.500000
0.500000

-

G.000000
GL.00000C
0.000000
0.0006000
1.000000

3 WITH

=1.000000
~1.000000
~1.000G00
Q.000000
-1.0000G0
1.000000
0.000000
1.000000
0.000000
1.000000
1.000000

4 WIT

~1.500000
-0.500000
~1.5%00000
~0, 500000
~0 . 500000
~1.500000
~1.500000
0500000
0.5G0000

=0.500000

2 WITH

REAL

0.000000

SPACE

VECTORS

I

0,000000

1 POINTS

~0.500000
0.500000
~0.500000
~0. 560000
0.%00000
0.500000
~0.500000
0.500000

1.000000
0.000000
0.0300000

D.860025
0.800045
Q0.EHH6025
0.866025
0.8660259
0.836002%
G HLG02E
0860029

QGOQQ0
Q00000
XeXORVIVRY]
QDoQ00

P
.
fes
o
<
)
O
<

.
<
o
<
<
<
=
>

fH POINTS

0L000000
~1.000000
~1.000000
1.000000
1.000000
0.000000
3.000000
=~1.00Q000
=1.000000
1.00G000
1.000000
T HLO00000

14

=0 500000
~Q.500000
0.500000

0.800000
~1.300000

~QLERG000
0.500009
~QLEG0000
0LEA0000
1.500000

414214
Ain214
414214
414214
414214
414214
4143214
414214
414214
414214
414314
414214

= = %= =3 s« ¢ =

PRSI SO W G U S
n

FOINTS

* s a2

[




SHELL

"

52
5
54

[l ot
Il

ab

£y

WJ s
ag

54

SHELL

{0

=N
-
Py

B3
b4
65

SHELL

66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
74
80
g1

N
0.500000
~0 . 500000
0.500000
=0 500000
0.500000
1.500000
1.500000
=0, 500000
=0, 500000
0500000
1.500000
0.500000
1.500000
0.500000

~1.000000
-1.000000
1.0000060
~1.00G000
1.000000
~1.000000
1.000000
1.G00000

0.000000
~2.000000
0.000000
0.000000
2.000000
0.000000

~1.500000
~1.500000
~0, 500000
~1.500000
~0. 500000
~1,500000
0.500000
~1.500000
0.500000
~1.500000
1.500000
1.500000
~1.500000
~1.500000
1.500000
~0.500000

B S
LLBEGOLeY

~0. 500000

1.500000
0.500000
1.500000
D.500000

1N "

iy

HUMBER

NUMBER

HUMBER

=~ B00000
Q.500000
~0.E500000
DLEHO0000
G.E500000
=0.500000
=0 500000
L EQ0000
Q0000
DLEOOG00
LH00000
=H0006G0
500000
W 00000

oy

bt O e

5 WITH

-1.000000
~1.0000060
~1.000000
1.000000
-1.000000
1.0G0000
1.008000
1.¢00000

6 WITH

~2.000000
0.000000
0.000000
0.000000
. 000000
Z.000000

[

7 WITH

~1.500000
~1.500000
-1 500000
-0 500000
-1 .500000
-G H00000
=-1.500000
0.500G00
-1 .800000
D.500000
-1.50G000
=1L 500000
1.500000
1.500000
~0. 500000
1.500000
-0 L BE0000
500000

00000

i
—_

o

~1.500000
 IRRL ORI Y]
1.59060000
1.500000¢
=1 500600
-0.500000
0.500000
= 0. 500000
Q.H00000
1.8500000
~Q 500000
-0 500000
0.500000

0.500000

“
$3Y)

1.658312

1.658312

1.653313
1.6083143
1.658312
1.658313
1.6583132

1.658313

24 POINTS

=1 .000000
1.000000
~1.00C000
~1.000000
1.000000
1.000000
~1.000000

1.000000

CLOGoRCo

0.000000
~2.000000
2.000000
0.000000
0.000000

L000000
L000000
L0000
L000000
.000000
L000000

O
v

L3

[l

L POINTS

~0.500000
0.500000
~1.5000G0
~1.500006
1.500000
1.500000
-1.500000
-1.500000
1.500G00
1.500000
~Q.H00000

e
B

&
s
o
<
Lo
o

SO0000
00000
500000
500000
500000
500000

-
P
R
5

i

ST et bl et S e ped e b O3
x

i

BO0o0090
SOGGO0
SO0000
La0G000

OO0

i

2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
2.179449
SIS VEY L
2.179449
2.179449
2.179449
D 17440



SabLL MumbLs o WITH a4 T IMY

90 ~1.000000 ~2.000000 0.000000

91 -2.000000 ~1i.000050  0L000000

95 D.000000 ~E.000000 ~1.000G000

93 ~2.000000 - GLOU0000 ~1.000C00  2.I30065

94 0.000000 ~2.000000  1.000000 2.236068
1

i

1

9% ~2.000000  0.000000 LO00000  ZL236G06H
U 0.000000 ~1.000000 ~2.000000 2.230068
Y -1.000000 . 2.000000  Z.236068
S 1.000000 ~2.000000  0.000000  2.236068
99 ~2.000000  1.000000 0.000000 2.236068
LGG  0.000000 ~1.000000 2.000000 2.2360698
~1.000000  G.000000 2.000000 Z2.I36068
102 1.000000 0.000000 -2.000000 2,236060
103 0.000000  1.0G0000 -2.000000 I.235068
104 2.000000 ~1.000000 0.000000 2.236068
105 ~1.000000  2.000000 0.000000 2.235068
106 1.000000 0.000000 2.000000 2.235068
107 0.000000 1.000000 2.000000 2.2:
108 2.000000  0.0000G0 ~1.000000
109 0.000000 2.000000 ~1.000000
T1o 2.000000 0.000000 1.000000
111 0.000000 2.0060000 1.000000
T1d 20000000 1.000000 0.000000
113 1.000000 2.000000 0.000000

i

QGO00

fa—

=

L

e
]

GHELL MUMEER 9 WITH 24 PDINTS

114 ~1.000000 -
1% -2.000000
~1.000000 -~
~2.000000 -~
=1 .000000 -

o

2000000 -1.000000  2.4494490
000000 -1.000000 2.449490
2000000  1.000000 2.449490
LO00000  1.000000  2.4494490
L000000 -2.000000  2.449490
LO0C0000  2.000000 2.449490
LOC0000 ~1.000000  2.449490
Q00000  1.000000  2.449490
L000000 ~1.000000  2.449490
000000 1.060000  2.449490
OOOOOT ~2.000G00

H
L3 N T

PIRER SO S S
[ s

—

N

<

Lo

<

<

o

Lor

i

o frmd et B et B

1.000000 ~%
1L.000Q00 -
2. 000000
2000000
1.000000 ~

»on
>,

(A
H

Py b
By e

Do o8 o

it

Y R TR
PRI T G S AN I O
-
=3

1
H

-
5
]
5
3
£

>,

X

445450

25 -1.000000 LO000G00 ~2.000000  2.449490

LO00000  2.000000  2.449490
LGO0000  2.000000 2.449490
2.000000 ~1.000000 -1.000000 2.449490
2.000000 ~1.000000 1.000000 2.449490
1.000000  2.000000 ~1.000000 2.449490
~1.000000 2.000000 1.000000 32.449490
1.000000 1.000000 ~2.000000 2.449490
1.000000 1.000000 2.000000 2.449490
2.000000 1

1.000000 2.000000 -1.000000 2.449490
2.000000 1.000000 1.000000 2.449490
1.000000 2.0000G00 1.000000 2.449490

1.0006000 -
1.000000C

g
I
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SHELL NUMBER 10 WITH 4 POINTHS

1000000 ~1.0G00000  2.449490



RESULT FROM VECOERN

N

KX

2.000000

SHELL NUMEBE

bl el
(R

-H.283185
0.000000
~H.AB3185
0.Q00000
H.A83185
~h. 283185
H.233185
~0. 283188
0.000000
Oa.283185
0.QC000G
h.283185

SHELL NUMRE

14

1
15-12.566371
1
1
!

0.000G00

0.000000
0.000000
12.866871

0.000000

SHELIL NUMEE

o
20
o
P
g
PR

23
24

sy
.'.! W4

20

~yvn
il

28

——
[(E%3
o
H

LR nn on O 4 O

]

s
LS

6. 28
“f 3
e

6.

6.28
~6. 28311

6.283185

-6.283185

e R o
[esinei el oul

AR REARS

[
jax}

-

29-13.866371

30
31

~-6H.2831885
6.283185

3R-12.566371

33-

34

35

12.566371
6.283185
12566371

36-12.566371

=6 283185
12.5663%71
12.566371
~H.283185
£.283185
13.566371

.y
Ry

0.0G0000

E 1

~5.383188
-6.283185
0.000000
~6.283185
-6 .2B3135
0.0C0000
0.000000
6.283185
bL.EAB318S
0.000000
b.a83185
6.283185

K A WITH

-13.566371
0.00000C
0.000000
0.000000~
0.000000

12.8566371

K 3 WITH

ko

i
iny
z
=

.‘}
Y
aa
Q3 O L W
1y
o
i

t

H.28318%
G.283185-
~12.366371
-6. 3283185
~12.566371
~12.566371
~6..283185
6.283185
~12.566371
~ 0. 283185
G.A83185
12.566371
~h. 283135
6.283185
12.566371
12.566371
(H.233185

FOR REC

WITH

IFROCAL SPACE VECTORS

sy
S

0.000000

i
I

000000

1 FOINTS

G.000000
GLEB3185
D.2B318%5
=06 283185

o R 300 [ 3
Sl CIMDE R Bt

L]

»

o

]
ERCRERE

Lo

o
]

G.000000

~h.HA53185

0.000000

GEE766
5.883766

13 POINTS

0.G00000
0.00G000
12.566371
L2.566371
G.000000
0.000000

o}

2.566371
12.566371
12.566371
12.3566371
L13.566371
12.566371

6 POINTS

966371
S66371

66371

oy
[ANE LR ol
z B

2.566371
2966371
4.5066371

966371
66371
283185
283185
283185
283185
283185
283185
AB3135
S83105
283135
AH3185

o]

.
H

O Gy O
P

-
s
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i

i H i
™Gy G G G G
e % &t oz x

Iny
L
x

A
-6 . 2831835
G.283185
-6, 283185
b.2831ES
~fH. 283185

390594
390598
390598
390598
390598
390598

390398

i v an iy
[ 2 £ ] 13 L]

n
.

L

15.39059¢
15.390598

15.390593

]
5.390599
15.390598
15.390594
15.39085948
15.390898°
16390598
13.390598
13390598
15.390598
15.390598
F.390593



) kS

q By ey
45 GBL253185

SHELL WNUMEER

Ad -
4%
A6
47

I T Y CRE M
0.000000~
2. EH66371
0.000000-
48 12.566371-1
49-12.566371
G0 1Z.566371

-

31-12.5066371
G2 0.000000

53
G4

12.35606371
0.000000

95 120566371

HELL NUMBEEK

S "ﬁ.3331?”w
37 000000~

52“1 .QQUUub
000000
- B3A95350
- 283185
.0000““
bnﬁx 1185

~-18 349be
(D.;-..Hd]"l

i 18. 849556

CLQ000000
O.000000
« £14 ]Ub(

‘H‘:
[ R0

-1

;:5’;:5‘,'i0n‘f£;
®

<z

i
SO

]Buuﬂﬂqiﬂ
- fring
-3.2583185

006000
283188
18.849556
0.000000
18.849556
0.200000
6.2B318Y

s O o O

SHELL NUMBEER

BO-12.566
B1-12.56
82 12.5%6637) -
83-12.566371
B4 12.506371~
BH-12.566371
G 12.5966371
87 12.5%66371
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6. ZAKLIJUCAK

IzraZunavanje elektronske zonske sirukture predstavl ja
uske specijalizovanu oblast fizike &vrstog stanja, pa ipak
omogudava interpretaci ju velikng broja eksperimentalnih
Zinjenica. U ovom radu dal je kratak pregled metoda za izrafu-
navanje zonske strukture, kao 1 razlozi zbog kojih sme se
opredelili =za prougavanje LMTC metoda. Treba naglasiti da se
zbog svoje raZunske efikasnosti i mogudnosti primene na Sircki
spektar materi jala, LMITO metoda ubraja u najéeide korifdere.
Posebnu prednost ovom metodu daje njegova oscobina da so
ralunanje moZe podeliti na dva nezavisna dela: prvi koji
zavisi od potencijala 1 drugi koji zavisi od stru
kristala.

Ovaj rad se bavio ispitivanjem strukturnih konstantii
— nosilaca informacija o uticaju konkretne strukture kristala
na zonsku strukturuy, Opisane su tri vrste strukturnin

konstanti 1 njihove osobine. LMTO metod u aproksimac! ii

o

atomskih sfera CASA) koristi kanonske strukturne konstantos

e

koje ne zavise od energije i invarijantne su na uniformnu
promenu skale refetke.

U radu je dat program za izraZunavanje kanorski:
strukturnih konstanti i njihove matrice su izradunats za kub
zapreminski ceniriranu strukturu. 1z opisa datoteke ulaznii
podataka vidi se da Jje veoma lako promeniti ove podatke 1

izra¥unati strukturne konstante za bilo koju drugu strukturu.
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1’ GA*,F10.4,/)

B FURMATCIH , 10X, "NUMVR®, T4, LUNC*,T0,/)

9 FORMAT(1IH , *xxx NP EXCULDS U INFUSIONSG uf R RN A R L A
10 FORMAT(IH , %xxx NG EXCEEDS DISFRSINGS OfF R NI PR NP T LI

11 FURMAT(IH L 10X, "NUMR 14, UG, 14,7)
ARITE(6,6)
PRIMITIVE VICTOURS (EEX,0KY, LRZ) OF RECTP-CCLL St

DO 20 I=1,32
[1=1+400(CI,3)
I2=1+MM00(11,3)
CALL CROSSIESX(I1) BSY(I1),5S2CI1), 58X 0T2), 8y (i), ,ae(lny,
1BRXCT),BKY(1),8KZ2(T))

2u COUMTINUE
VOL=DABS(UBSX(I)ABKX (1) +PSY (1) 22KY (1) +50Z2 (1) A0 7(1))

DO 21 1=1,3
BEKX(1)=pBKX(I)/vUuL
BKY(T)=BKY(I)/VUL
BKZ(T1)=BKZ(I)/svOL

21 WRITE(6,3) BKXCI),BKYC(I),sKZ(I)
DU 32 1=1,3
BKX(T)sBEKX(I)*THOPI
BRKY(I)=RKY(I)ATWOPI

32 BRZ(I)=GKZ(I)*xTHOP]

CALCULATE RADII RA,GA OF SPHERES HoLDTiL ALL VELTES USHEB 17 LA
TICE SUMS. M1 IS LONGEST BASTIS VECTUR. G U5 Luchi 3T Vit Tik P

RRILLOUIN ZOWNE. MUST DE RECOMSIDFERED [ro nllY Fr APPLILLYTU, .

Ri=1.,E-06
DO 35S Tu=1,HQ
Pux=ux(I0)



Wi i o o

st i

35

ccC
cC
cC

9736

36

cc
cc
cc
cc

OO0

PUY=QY(IQ)

PUZ=0GZ(TuW)

DO 35 Ju=lw,iu

X=POX=GX(IN)

Y=POY=-QY (Ju)

7=P0Z-02(Jy) ¥
DUSDSURT(XAX+Y XY +/%x7)

IF(CRaLTLH1Y GN TU 3%

R1=D13

CUNTINUE

RlzrR141,001

RA=RMAX+R]

IF(LATWELSL) GI1=DSURT(3.000)%3,15%

IF(LAT . EUe2) S1=RoanT(S5.huurxi, 18

TF(LAT.ENG3) Clsh 249Dyt

TFCLATLEG, ) GI=DSURT LG /9,4 o/C Y anEYns 18,
TEOLAT U WS) LR8Ol T(let (L /000 ax2)A%, 18

TELAT eEden) CI=LSORT 0O+ (1 /CHAY* &2 A, 2G
TFCLAT L L047) G1=080GT e /27 o0l o/ CUAY AR YRG0, 0
IFCLATLEGLY) GIZDSERT ] 4 l2./008) a2+ (17000 A Y2 40",

IF(LATEUL13) G1zuSORTIAMAXLI(UL25/BuaxaA (o4, (LY Yar)

1+1./7CO0A%R%2, 1 ,/CUS(UARI*A2+DARS {0 S /0Gl xC0T A (0L 1)) nay
c+0.,25/80A%x42,)) %6, 24

IF(GAMLJEUL0.000) 60 Tu 97136

COTAN=S1,ZWWTALIGA)Y ®xx )

IFCLATLEQL13) CIlzO3URTIDMAXLI (0 25/830A%x2a{ ] J+C0 A 1)

V41 /7C0A%%2, 1 4 /0COS{OAM) %k 2+DAES{0.5/06navCLTAL ) AP
CtU,25/R0A*42,)) 6,29

GA=CH4AX+G]
WRITE(E,7) R1,RA,GL,GA

Ny 346 1=1,3
DOCI)=DSURTIOSX(IY*xAx2+NSY (1) 2a2+RSZ (T3 Ax%2)
DKCI)=DSURT(BAX(IXAX2+PKY () xA2+RIK2(T)Ane)
DOM=DAAXT (D), LD(2),00(05))
DRM=DMAXY(BK (1), On(2) 5K (3))
DOM=TviDRPI/ZDM
DRM=TADPT /DK
NUMR=2%x (1HT (RAZLKI)+1)+1
MUMS=2x(TILT(GA/ZDDE) 1)+
IRM3IT1=SKGL (RAZDKN)
IRN3T2=5HGL (GAZDD)
NUMRZ2* (T IFIX(ZRENITI)+1)+1]
NUMG=2x (TIFIX(7ZRrRN3T2)+1)+]
NUMRH=NUMKR/Z2 ]
NUMGH=RUNMG/2+1
URITE(6,11) KUMR,NUIMNG

REAL SPACE

IF(rlOWRT «GTo0) VRITE(G,4)
Nik=0

NRO=0

DU 22 L=1,NUMR

A= =-NUMRH

DO 22 M=1,NUMR

B=M«pNUMRH

DO 22 N=1,NUMR

C=N=NUMRKH v
SX=AxBSX(1)+BxRSX(2)+C*x138X(3)
SY=AxBSY(1)+B3xBSY(2)+Cxi1SY (3)
SZ=Ax0SZ(1)+B*xBSZ(2)+Cx8BSZ(3)
DX=DSART(SX*xSX+35YXSY+SZ%x52Z)
IF(DX.GT.RRA) GO Ta 22
IF(DXalLERIMAX) NRO=HRO+]



OO0

zXzXz)

NRSNR+1
IF(IRLNGTLH00) GO 10 33
DINR)=DX
CSX(NR)=8X
CSY(NR)=SY
CSZ(MR)=SZ
22 CONTINUE

SORT VECTORS 1IN ORDER OF IHCREASING O

DAz1.D=06
NSH=0
NSHL==1
DU 23 K=1,NR
AT =1000,
DU 24 M=1,nR
IF(D(N)‘AMIN)2SIZQ'24
2S5 AMIN=O(N)
Nl=y
24 CUNTIMNUE
NSHL=NSHL +1
ASX(K)=CSX(.t)
ASY(K)I=CSY(N1)
ASZ(K)Y=CSZ(nN1)
DR=D(HN1)
DR(K)=DB
IF(DB.GT.DA+1,ND=~06) GO TU 2o
IF(NDURTGT.C) WRITEC(L,2)K, ASX(K), nSY(RE) ,n8Z (KD, 00
GO TO 23 '
20 NSH=NSH+1
IF(UNWRTSGTL0) WRITECL,1) (St nShLL
NSR{NSH)=NSHL
TFCHOWRT T o0) WRITECE,2XF, ASX(K)Y ASY (), 20200 ), 00
NSHL=0
DA=DN
DIN1)=1000,
NOH=NSH+L
HNOSHL=HSHL+1
NSR{NSH) ={SHL
TFENDURT«CT ) WRITEC(G, 1) ieSl, i 5HL
NUMVRENR
NMSHLR=NSH

n
W

RECIPROCAL EPACE

IFCUOWRTGT0) WRITEC(E,S)
NG=0
DU 27 L=1,NUMG
A= =~NUMGH
DO 27 M=1,NUNG
AzsV=NUMGH
DO 27 H=1,HURMG
C=MN=NUMGH
GX=AxBKX (1) +8xBKX(2)+Cx0KX(3)
CY=AxBKY(1)+BABKY (2) +CxEKY(3)
GCZ=AABKZ(1)+BxBKZ(2)+CALKZ(3)
ODX=DSURT(GXAGX+GYXGY+GZx7)
TF(DXGTeLA) GO TO 27
NG=NG+1
IFI(NG.GT500) 60O TN 34
ND(NG)=DX
CEX(NGI=GX
C3Y(NG)=GY
CSZ(NG)=GZ

27 CONTIMIE
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OO0

OO0 n

50

31

28

33

34

*
x
*
x
X

100

SORT VECTORS In GRDER OF THCREASTHG O

DA=1.E~0G6

NSH=0

NSHL==1

DU 28 K=1,Nn0

AMI”:].OOO.

DU 29 N=1,nC
IFODC)=AMTN)BG,29,29

AT =0 (i)

Nlz=i

CONTINUE

NSHL=NSHL+1

AKX (K)Y=CSXx(i.1)

AKY(K)=CSY (1)

AKZ(K)=CSZ (1)

DEH=ZD(NT)

DG (R =hp

IF(DBGTDA+1,0=07) Cu TO 31}
IF(MNOKNRT«GT0) VRITE(G,2) KeARX(K) pAKYLR) ,AKZ(r J, 00
60 TU 28

NSH=NSH+1

IFCIOVRT«GTLU) HRITECE, 1) MSH,MNSHL
IFC(LONRT«CTo0) WRLITEC(H,2YK, AEX(KY JAKY LK) A2 (1), 00
NSGINSH)=NSHL

NSHL=GC

DA=DR

D(N1)=1000,

NSH=NSH+1

NSHL=HSHL+ 1

NSG(NSH)=WSTHL

IFCIORRTLOTL0) WRITE(S,1) HSH,HTHI
MUMYG=NG

NOSHLG=NSH

WRITE(6,8) NUMVR,WUNVE

RETURH

"HITE-(()’()) “R'DX,RA"\”AX

STOP

SRITE(6,10)0LG,DX,GA,GHAX

STOP

END

SURRDOUTIME SHTIRX(PKXP,PKYI?,PKIP)
ARXKKKARRNARKKAKRARKKAKAARARNKKRAARAKARAKXRRRAKRAANANKNAAAKARAARAZ KA AN K AR AKX

CALCULATION OF THL STRUCTURLE CONSTALT 27014

ARXKAKKARKAKRKKAARRKNKKRAKAARAR AXARKRAARAKXXARAKAKXKRAANAAARRA L RAEAARKRAPFERA A ARAR AR AR
IMPLICIT RFALAE (A=, U=)

CUMPLEX® 16 SUMR,SUMG SR, CLM, CCLit, CIL ,C L Y p YL, Cti Xy, Uxidl 00,
18RC

REALX8 DREAL,DIMAG

COMNONZEL/C LM CCLr,CCERS)Y S, FACCLIT) ,UACILIT) ,SURTP Ty nUdLE,
LALAMODA, TV ORI, FPLIOM, SuS,VOL,,SLSLyRMAX,LEAX, LCHVRC, uLST,
PNUMVR, NUMVG y NupiiPU, L2 KLU WL LM LML 00 T, 1017, Tl
CUMIIOU/ZB27SRKLP (40906) ,SIKLP(4096)

COUMMON/LDATA/ZLL(BL) ,MM(01)
CUMMON/ZVEC/BSX(3),BSY(3),BSZ(3),BKX(3) XY (3D, hr2(3)sualb), (e
lOZ(b):ASX(SOC),ASY(SOO)pASZ(SUO),AKX(SUU),AKY(SEUJ,LhZ(%OO),
edrR(500),PG(500),
SUSX(S500),USY(500),USZ(500),UKX(H00),uKT(5L0),tixc(buu)
COMMONZYLMD/ZYLM(B1)

DIMENSION GLHS(S500,9),6LH(9),FELMN(S00,9),500Tu(RC0) ke Thbud,
ISR(81),CXPRDK(S00), SN (8L), St (1)

FORMAT(IH ,9(1PF13.%))
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B TN

oM

OO0

OO0

1ol
102
103
104
105
1VUo
107

25
22

33
35

44

FOROAT (AL ,/777)

FOMATCIHO, LUk, 00 LIAGOE AL BLOCK® ,/7)
FORMATCIH ,10C1PEL1.3))
FURMAT(LIHO, 10X, "QF 0 GFF oTAGONAL ALOCe
FURMAT(LHO,25%, "CONVERGELE TLSTT)
FURMAT(LIHC, *RECIPIOCAL SPACT SUALS T, 1)
FORAAT(IHU, "KEAL SPACE SU-5*,7)

Qu DTIAGONAL cLOCKS

PRX=PKXP

PEY=PKY

PhiI=pPKZP
CXPRDK(1)=00PLACL LU0, 5,5:00)
DO 22 T=2,i:0

DRI=NK(I)

USX(T)Y=ASXC(I)/DRI
USY(I)=ASY(I) /0]
USZ(T)=ASZ(1) /DRI
PURZPRXKXkASX(I)+PRY®ASY (L) +PRZAx832(T)
CXPROK(CTI)I=CREXP(PLUR*CI)
ALFASALAMDAXULRT

COMVERGENCE FUNCTIOH, PEAL SPACE

CALL GAMFC(ALFA,GLH)
DU 25 LP=1,MNL2
GLHS(I,LP)=CLIH(LP)
CONTINUE

TUOLAMS2.xALAMDA

DU 35 T=NGST,iUNVE
XTAKX(T) +PKX
Y=AKY(T)+PKY
Z=AKZ(T)+PKL
D=DSQART(XxX+YxY+Zx/)
TF(DLGT.GIAX) GU TO 39
BETA=D/THADL AN
BETASU=DETAxobETA
UKX(T)=X/D
UKY(T)=r1/V
UKZ(1)=Z/0

CONVERGENCE FUnNCTION, RECIP. SPACK

DO 33 LP=1,0L2

L=LP=1
FBLNCL,LP)=BETAx*x(L=2)/LXP (3ETASQ)
DG(I)=D

EVALUATION OF LATTICE SUMH FOK WPP (Flie U

DU 44 KLM=1,KLMO
SUMR(KLM)=DCHMPLX(0.D00,0.000)
SUMG (KLMI=DCMPLX(0.0006,0,000)

REAL SPACE

DO 26 I=2,NRD

CALL YLMPKCUSX(I),b3Y(I),USZ(I),NL2)
KLM=0

DU 26 LP=1,nL2

L=tP=1

NMSLA2+1

'y {1 b 4 IR ) At
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OO0

Qoo

(g}

OO0

26

za
34

45
51

27

KLM=rRLMr]
SUMR(KLM)=SUMR(FLM)I+GLHS (I LRI AYLOIOKRL ! )20 o)

RECIP, SPACt

DU 34 I=NGST,NUIIVG

IFCUGCCI)LGT.GHIAX) GO TO 34

CALL YUMARKLURX (D) yUKY LR ,UKZ(T Y, 1L ?)
KLM=ZO

DU 2R LP=1,liLe

L=tpP=-i

Nz a2+]

DU 28 M=1,un

KLY=KL+1
SUME(RLMIZSUMG (LI +FBLGCT LY RYLE(FLT )
CUNTIN”E

SET UP STRUCTURE CORETALT HATRIX FRue (LalTT0F

CIL=CIn

KLM=0

DO 51 LP=1,00L2

L=LP=1

NM=Lx2+1

CIL=CIL*CC1H
ARZSHSLAALPAZ A% /DACILPYI/ZSGLRTPL
AG=rPL3UOMKAR

DO 45 M=1,u1

KLM=KLM+1
SKIKLM)=ARASUNMRIKLM)IACTIL +ACASUMGC (L)
CUNTINUE
SR(1)=SR1) =2, 0x5:SL/SGRTV I =BALCKGR

TNSERT INTO LOWER TKIALGLE

J1z=IDTN

J2==1DIMC

DO 27 JLM=1, kLM
Je=J2+1D71HcC
J1=J1+7D1H

L=LL (JLM)

M (JLi)

DO 27 TLMzJLM,MLM
LIM=J1+1ILi
LINC=J2+ILM
LPP=L+LLCILM)
MPP=MM(TILI) =
KLMSLPPALPP+LPP+MPP+1
SRC=SRIKLM)*C (LINC)
SRKLPCLIN)=DREAL (SKRC)
SIKLP(LIN)=DIMAG(SKC)
CUNTINUE

IF(ICNVRG.EQ.0) GU TO 53

PRINT INDIVIDUAL COHTRIBUTIUNS TO THE LATTICE Subs. ubbl
FUR TEST OF THE CHOICE OF SPLITTING PAVAMETER <bLaibi>

ARITE(6,105)

KLM=0

DO 59 LP=1,1IL2

Nzl Px2=1
ARSSANSLAXLP*2 , xx(LP=1)/DAC(LP)/SORTPY
AG=FPLIOMXAII/DAC(LP)

Du 59 “=1,n1
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OO0

pNeNe]

%
(9]

43

30

KLM=KLM+Y

SUMK (KLM)=SUMP (KLM)*xAR

SUMS (KLMI=SUMG KLY xAG
ARITE(L,107)

ARITE(H,103) (SUMR(KY K=1,KL0)
AITE(b,106)

WRTITE(H,103) (SUMG(R) K=, LMD
IF(HOWURTNES2) GO TO 30

PRINT STRUCTURE COHLSTANT HATRIX

URITE(6,102)

Il==101IM

DO 42 ILM=1,NLM

Ti=I1+1DIN

I2=11+T70LM

WRTITE(OG,100) (SRKILPULI) LIN=Ivi, 12,101 1)
ARTTE(6,101)

T11==T01N

DO 43 TLM=1,HNLN

T1=11+10L 1IN

I2=T1+TLM

WRITE(6,100) (SIKLPLIN),LTu=ILI,I2,1010)
WRITE(H,101)

CONTINUE
IF(tiNeEUuel) RETURN

REPEAT FIRST DIAGONAL RLODCK

Jun=0

PU 24 Ja=2,n0

JUAsJUOG+ (L+I0GIM) *t1Lis
Jiz=ToIM

DOV 24 JLM=1 0Lt
Ji=J1+IDIN

DU 249 TLM=JLM, LN
LIN=JI+ILA
LING=JOa+L T
SRELPCLINQ)Y=SRKLPC(LIN)
STKLPCLTIMNQ)Y=STKLP (L.17)
NHOP RO+

DL 29 I=NROP, UMV
PRO=ZPEYXXASX(I)+PKYXASY (1) P ZARSZ (1)
CXPROK(II=CDEXP(CLMAPKD)

OuP OFF DIAGCONAL BLOCKS

NOMzN(l=1
JLUQ==[ X [D]T M

D0 20 Ju=1,uLQK
JOUP=JQ+1
JUNSJAQ+NLM*IDTIH
GPX=QX (JR)
APY=QAY (JD)
QPZ=QZ(Ja)

DO 20 I6a=JaP,nN
TuR=(IQ=1) *xiiLr+JAQ -
QPPX=AX(IU)=upPX
QPPY=QY(IQ)=QPrY
APPZ=QZ(TW)=uPr?Z
DO 36 I=1,NUMVR
X=ASX(I)=dPPX
Y=aSY(Y)=QpPpPY
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37
36

39

40

21

40

a7
41

2=A52 (1) =upil
DEDSURT(XAX+YRY+IxZ)
DRI ={

IF(D.CT.RMAX) GO TO 30
ALFASALAMDAXD
usx(Ilsx/o

UsSY(I)=Y/D

usz(rl=z/0

COMVERGENCE FUNCTION, KkeAL SPACE

CALL GAMFC(ALFA,GLH)
DO 37 LP=1,tiLe
GLHSC(I,LP)=6Lti(LP)
CUNTI1HLUE

DO 38 T=NGST,WUMVE

u=NG (1)

IF(D.CT.GHMAX) GO TO 33
BOOTQCI)=C(URKX (T AUPPXFURKY (I)*uPPY+R 2 (L) »0 P2 )~
BETA=D/TWOLAM

BETASU=UBETAXBETA

CONVERGENCE FUNCTIUNH, RECIP. SPACE

DO 39 LP=1,NLZ

L=LP=1
FELN(I,LP)=BETA*xx(L=2) /L XP (LITASQ)
CUMTINUE

EVALUATION OF LATTICE SUMS Uk PP ot e U

D0 46 KLM=1,KLMU
SUMR(KLM)I=DCHPLX (0,000, 0, Lu0)
SUMG (KLMI=DCHMPLX(Ca00U,u,000)

REAL SPACE

DU 40 T=1,NUMVPR

1F(DROCT) BT JRMAX) GO TU 40

CALL YLMRKQUSAKC(D),UusY(T),us2(I),1iL>)
KLM=(0

DU 21 tP=1,0L2

L=LP~1

NyvzL a2+l

vO 21 M=1 .00t

RLM=KLM+1
SUMRIKLMI=SUMR(KLIA) +GLHS (T, L) AYLE (R L DA AT (1)
CUNTTHUE

RECIP. SPACE

DO 41 I=NCST,LURVE

TF(LG(I) «GTGMAX) GO 10 4l

CALL YLMRK(URY (T),UKY(I),uKZ2(1),Hl2)
KLM=0

DO 47 LP=1,NL2

L=LP=1

Nmz=lx2+1

DO 47 M=1,NH :
KLM=KiLM+1

SUMG (KLM)=SUMG (KLM) +FOLLNCI LP) YL (RLI D ACE F AP (Cimiaii T (1))

CONTINUE

SET UP STRUCTURE CONHSTADT MATPIX Fiorvry TvfF L ali1or

Y

il
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48
56

61

60

31

ClL=CIn

r(L.‘.]:O

L 56 LP=1,NL2

L=LP-l

HMzLx2+l

Cli=CILACCIM
ARZSAHSLAAL P 2 2xL/DAC(LPY/SARTPI
AG=MPLIUMKAR

DO 48 M=1,an

KLM=KLM+1

SKIKLMYSARASUAR (KLMIACTL+AGRSUNG (L))

CONTTNUE
SR{1)=SR{1)=BACKGR

INSERT INTO LOWER TRIANGLE

J1z=1D1IH

J2==101IMC

PO 23 JLM=1,KILM
Ji=J1+IDIw

J2=J2+IDIMC

L=LL (JLm)

M=MM(JLA)

DO 23 TLM=1,NLM
LIN=J1+ILN

LINC=J2+TLM
LINQ=IQU+LIN
LPP=L+LLCILID
MPP=MM(ILM) =
KLM=LPPxLPP+LPP+MPP+1
SRC=SRIKLM) xC(LINC)
SKKLPCLINWI=OREAL (SKC)
SIKLP(LINNY=DIMAG(SKC)

IFCICHVRGLEGLO) GO TO €Q
TEST OF SPLITTING PARAMLTERS
KLM=0

DO 61 LP=1,ML2
Nz Pa2=1

ARSSASLAXLPA2 . Ax (LP=1)/DACCLP)/SQRTPI

AG=FPL3INMXAR

DU 61 M=1,:M

KLM=KLm+1
SUMRIKLM)=SUME (KLM) *AR

SUMG (KLY =SUMGC (KLM) *AG
ARITE(6,107)

ARYTE(6,103) (SUMR(K),,K=1,KL)
ARTITE(6,1UhH)

ARTTE(6,103) (SUAMG(K) K=1,KLLM)
IFC(NOVIRTLHEL2) GO TO 20

PRINT STRUCTURE COMSTANT 1 ATKI1X

WRITE(6,104) 1I4,JAQ
DU 31 TLM=1,NLM
Ji=Ina+ILn
JezJ1+ (Wil M=1)xJDIM

ARITEC6,100) (SRELP(LING) LINA=JL,Je,1iit)

WRITE(6,101)

DO 32 TLM=1,lLNM
JizToga+Iun
12201400 =1 )JATDTH
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32 WRITECH,100) (STRLPLIG) LTe=d,Jde, 04
T20 CUNTINUE
RETURHN
END
SURRQUTINE CROUSSCAX,ARY A7 ¢ 0Xkp Yo BZ,C%,CHpr 7))
AARXRKANRKARAAKRARAAARRNAKRKKARNAKRAKAKARKAKRARAFARRA LA R AAAAXKS KA R KA A AN KA XA b A

A A
* CROSS PROLUCT (CY,CY,C7Z)=(AX,AY, aZ)y=U V17 ,07) A
x

»

KAKEKXKKKKEKRKRAAANXAKERKARRARARAKXAKARRRFAKRAAL S 292 KA A AR A FADAARNKRAKRE 2 £ x AR A
TAPLICIT REALXE {A=il, li=Z)

CA=AY*AZ=UYXAZ

CY=DXxAZ=AX%137Z

Cl=AX*xBY=HX*xAY

RUTURN

End

SUBRQUTINE FACTUK(M)
AKXAKKAAKRKKAKKARAARAKRRKKARAKKAAKARAKNLRARARK K RKRAAL AL RKAKNAAAAAR A x A2 A KA KF R A

A

LY
* CALCULATIUN COF FACTORIALS x
X .
x FAC(N):l*Z*Z*Q..*(N-l) s
x . "
* DAC(N)=1*1*3*5*...*(2*(“‘1)‘l) X
* A
AKAKAKKAKRKKRRKRRKKARKXAKAKAARAKRRAKAKRKAKNAKRRARANARNKARAXNARARAKAAARARAAAATC R KKA XA KA
IMPLICIT REAL%x8 (A~H,0=2)
COPLEX*xto CIN,CCIM
COMINN/BLI/CIM,COTM,C(25,25),FACCIT), DACTLT) B TR E, 0oty
IALA."”)A'TN“PIIFPL-SUM'SHS' VUL[S‘»‘)’SL,‘«‘"‘:‘.X".‘-."\/'v, fl""v‘ i ’ “\ }I/
SHUMVR ITIMVG , Hu s WRU L2y KLLMD Lyl Lt o 2 p Tud g b T ©

NP =i+l
FAC(1)=1.D0
FAC(2)=1.Dv
DU 10 TI=3,87
10 FAC(T)=FAC(T=1)x(I~-1)
DAC(1)=1.0L0
DAC(2)=1.0L0
DU 11 I=3,nP
11 DAC(T)=DAC(I=1)*(2x]1~=3)
RETURN
£iD
SUBROUTINE GAMFC(ALPHA,CLIt)
AXRKKAKKRKKRKKAAKKKARARKAKRKKARAAARKKNXAKRAKXRKAKRAKXKARAARAKARAAAAERKRAXRAPKRKKAKRARF x AKX

X
o A
* CALCULATTION OF CONVERGF:HCE FUNCTIONG A
*x : X
* GLH = GAMMACALPHAX*x2,L.+1/2)/ALPHA=xx(L+1) £
* A
AKKKKKAKAKKKKRRAAAAKNKANKKRKRKRKARNKARRKRKKARRARKKRP A AR KD KARFAKRAAKRAAR A LA AKRR
IMPLICIT REAL*8 (A=H,0=2)

COMPLEX*x16 CIH,CCIHN
COMMQN/B1/CIM,CCIM,C(25,25) ,FACUIT) a1 7)), SundbPl, L ilECr,
TALAMDA, TWORPI,,FPL30OM, SHS, VUL, SuSL,PMAX GHAK, TCHYRG, 2GS T,
SNUMVR,MUMVG , NQpHRU L2, KLU0, Bl , L, LU, 0 Q0 RT , TET 1, L LG
DIMENSION GLH(9)

DEL=ALPHA
ARG=ALPHAXALPHA
GLH{1)=ERFCUX(ALPHA,FEX)
FACLL=0,5

INCOMPLETE CAMMA FUNKNCTION 1Y RECURSIO.
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OO0

OO0 00

21
*

x
x
x
x
*
A

12

11

10

PG 20 LP=2,0L¢
GLHLPY=DEL+FACLAGLITCLP =1
DEL=DEL®AKG

FRCL=FACL+1,.0

FX=14/FEX

ATNY=1,0/7ALPHA

0J 21 LP=1,0Le
FEX=FEX®AINV
CLHLP)=GLUH(LPY*FEX

RETUR

END

SUBRIOUTINE YLURKIXX,YY, 77 1iLtkirY)

AKKAKAAAKRKKKAKKXAAKNARAKNRARKRKARRANARKKAKARAKRAAAARAAARARAG A0 A AARNNAL AAK S

CALCULATES SPHERTICAL #HANIGHTICS
YLM=(OSURT (4P LY /ZCYLE) xCOaPLE . COgin iy (v )
cYuLs I8 CALCULALTED 16 <GAUNT>

AN A

A

A

A

»

AXKKKRKRKRNRAKAKAKRARKFAKAKARRAAKKKAAARAXARAARAA LML AARKNARALNAAAKAR AR A A PR AANA

THPLICTT REALXB(A=H,(=7)

COMPLEX®16 YL, DCHFLY,CIN,ECTLH
CUMMHN/DI/CIM,CCIH,CC(25,25),FAC(l?),UnE(xY),SUHTPl,dhter,
1ALAHDA,THUPI,FPLSOM,SHS,VOL,SJSL;PHAA,GL‘X,ICLVHC,LLS1,
2NUMY R, MUNMVEG Ny MRO, UL, SLH0, WLy kMLt d b, 1, 100100
COMAGNZYLMD/ZYLM(81)

COMMON/ZLDATAZLL(81) M (EY)

OIVMECISTION PLACES),COSMP(O),STHMP(9)

CALCULATE LEGENDRE POLYLOATALS OY krclnsiaor

NLP=NLIAX
P=DSORT(AAAAX+YY*YY)

X=22

Yy=p

XA=DALS(Y)
IF(XAGTl.D=26) GO 10 10

DARS(X) = 0

DU 11 LP=1,0LP

L=tP=1l

LasLx(L+t1)/2¢1

TA=2.D0Ox*x|

DJ 1§ Mp=1,LP

1=MP =1

K=L +M

TF(K=2%x(K/2).00.0) GO TG 12
J=LA+Y

PLM(J)=C.D0

GO Tu 11

TA=K+1

I=K/2+1

JC=(L=-M)/2

IC=JC+1

J=L A+
PLM(JI)=(((=1)xxJCIXFACCIA))/(TAXFACCI)AF AL (L)Y
CONTTINUE

GO TO 32

IF(XALT0,99999900) GO TO 20

DABS(X) =1

PLM(1)=1.D0



R
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14
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34

35

33

DO 13 LP=3,LLP
L=LP=1
JeLAa(L+1)/2¢+]

PLM(I)=(L2*X*PLM(K)=(L=1)sPLM (1)) /L
DO 14 LP=2,HHLP

L=LiP=1

LAsL*x(L+1)/2

DU 14 MP=2,1P

J=LA+MP

PLM(J)=0.D0

Go T9 32

0 < DABS(X) < |

PLM(1)=1.D0
PLM(2)=X
PLM(3)=Y
PLA(S)=3,D0xYxX
P 21 LP=3,0LLY
L=LP=1i
JLx(L+1)/2+1

DO 22 LP=4,1LP

L=LP=1

J=bx(lL+1)/72+°

L2=2«xL=1

K=J={

Mz J=2
PLM{J)=(LexaxpPLa(K)=LxpLnU )/ (L=1)
DO 23 LP=3,0LP

LzLpPel

MMzl a2 +1

La=Lx(L+Y)/2

DO 23 ~k=3,LP

Mz P -]

JEL AP

K=J=1

N=K=1

A= (M=1)%2.DUXX/Y
Ba(L+ri=1)*(L=1+2)
PLACI)=ARPLN(K) =BxPLI(K)
CunTINULE

FuR+ SPHERICAL HARMONICS

IF(P,GTo1leD=006) CO TO 34
COSPHI=1.,0D0

SINPHI=O0.00

60 TO 38

CUSPHI=XX/P

SINPHI=YY/P
CO0SMP(1)=1,00
SINP(1)=0.D0

DU 35 MP=2,NLP

CUSMP(MP)SCOSMP (MMP=1)ACOSPH1=STIME (P=1)r51aP1]
SINMP(MPI=SINMP (MP=1)*COSPHTI+CLSMP (P=1)xE 10 Pl

KLM=0
DU 36 LP=1,HLP
L=LP=1



OO M OO0

OO0

NhslL k2 +]

DU 26 MP=1,NH

KLM=KLM+1]

A=MKLIM)

YA=TABS ()41

MsHA=-1

Lo=ta(tL+1)/72+0A

IFCILELG) su Tt 37

YLM(KL4)=PLJ(LW)*uCMPLx(FUSVP(Mﬂ),-;1awkiia))

GU TO 3o
37 YLMOKLE)=PLD (L) *0CHPLX (TSP (C2a) ST L i)
36 CONTTUE

RETUR

EiiD

SAaRouUTINE LAt
*xxxtkt****kﬁk**kk***k*k**t\x.eriAtxk*xxrcxﬂAi,k.t» AR NS €3 PR AARXSKARAXRN &2 X AA

+ ®
* CALCULATION 0F GAuNT Cnefy JOIEnTS
x f

AAKARKKAAKKXKKAKRARKAKRRKAAAKRKRARAKNAK KA X KNAKRA KR 2 EP AP AP ARNANNARKKA KL A A2 1 XA
THAPLICTT KREAL*B(A=h,U=7)
CuMPLEX®YO CT!H,CCIH
COMHUH/B\/ClM,CCIh,CC(BS,JS),FAC(l?),wnt(17),;UW1W1,ﬁn(Lun,
lALAHDA,THUPIIFPL3UM,SJS,VHL,SﬁSL,RMAY,CAHX,ItJV:H,LUFY,
ZNUWVR,NUMVG,hG,NRU,HLa,HLHH,HL,NLH,L%J;HUJFT,1{1‘,ib]zf
COMMON/LNATAZLLCEL) ,idL8))
DIMENSTON CYLA(45)

IHINe=25
cYLt = (=1)*xxxDSGRT (L) (=) b/ (L +7) 8)

DO 20 LP=1,0L2

L=LP=}

LAa=Lx(L+1)/7

Nl a2+l

du 20 Mpe=1,L¢P

REVIERS|

Li=L=~1¢1

L= +1f

KLM=LA+iIFP

ARGENIXFAC(1.1) /7FAC(L2)
2u CYLW(KLL)ZLSORT(AhU)*(-l)**h

CALCULATE CYLI*GAUNT COETFTICIENTS

DI 21 TLM=1,4L1

LP=LL 1L

APz (1LM)

DU 21 JLM=1,0L#H

L=Le ey

MMt JLm

LPP=LP+L

AP P SM) =i

MPPA=TIADBS (i#PP)
KLM=LPPA(LPP+1)/2+MPPA+]

SIGH UF YL# FOR M JLT. 0

ISIGN=]

TF(HPP.LT.0) ISIGN=(=1)=aniPPA
LPM=LPP+MPP+]

LiM=LpPP=NPP+]

LMIP=LP+MP+1

LA st P=M+]



OO0 0

oOoOoOom

OO0

Lt2r=Lti41
Lrigd=L=l1t1
SETH=FACCLPIY) *AC{LT)
SETD=FACILIIPYXFACCLI L A)xFAC LI PY APl G - 2 )
SET3=(2AL1IF+1)x(2x.+1)
SETu=(2aLrP+1)
SETr=oFTAxSETH/SFTA4/50L 10
2l CC(ILH,JLM)=((‘1)**(h1IJ)AIS[ChkCYLh(LL"ﬂNS“UT{NL!f)*R.d:u
RETURI!
D
SURDOUTINE IMALL

****k*k****k**kx**ki*ki*xkixtkk***k*kﬂ*AxAAA#A*AAAkxAAx&*ﬂAtﬂkt**ﬁ

x A
x CALCULATES MADELUNG CupalAilS x
X x

*ﬂk*k***k****k*k*ﬁﬁ%xk*ﬁ*ﬁkﬂkﬂkkﬁﬂ***k*ﬂ*k(ﬂiAKA!A*XA\Ax*ﬂkK«AtAkn
TYPLICTIT KEAL#A (A=, U=7)
COMPLEXx1o CL5, 001
COMIAN/ZBIZCIN,CCT, L (25,29),FaCl17) 0001 17)Y, 00 0, bt uty
IALAMDA,TWUPI:FPLEHN,SAS,VCL,SnSl,HHAK,JJkﬂ,IﬁJVRH,UV”I,
ZNUMVP'NUNVG’NQ,”RU,ﬂLE,hLMU,QLINLL’LﬁwILJu“|llbL%,‘“I'ﬁ
CUWHUH/VEC/HSA(B),bSY(3),iSZ(ﬁ):BKX(%)'gnY LA PIREIY A UL RV A YOl IR B R
104(6), ASX(S006) ,l‘.SY(SUU):A.‘BZ(‘)u()) ,Ai»\)((‘)u\;),;'\i;Y(‘,vm) P N4 GoR N B
2DR(S00),DG(500),
3U5X(500):USY(500)pUSZ(SUO);UKX(SUU);HNY(bLO},UﬁL(J!\)
DIMENSION ViIADL(b,8)

1 FORMAT(IH ,10X,  AHADL =, F1u.l,7)
FORMAT(IH ,1ux,0Fi2.8)
ALAMSU=ALANDAXALAIILA
FACTOR=STAUPI/VOL/ALABSG/ 2.

GPP .Clhe O

SuMG=U.

DU 20 TI=2,nUMVE

DGSu=DG (1) xx2

BETASQ=DGHD/4 . /ALAKNSY

SUMSZSUMBHEKP (=BETASUI/ZBETASN
20 CUNTINUE

AMADL=FACTONX (1 .=5U:G)

SUMR=0,
Du 21 I=2,:5L00
PDRI=DR(T) -
ALPITAZALAMDAXDRI
EXFCERFCEX (ALPHA,EXPSD)
ERFC=CRFC/EXPSQ/SURTPL
IFC(ALPHAGE L 1U0D0U) EKFC=0.DCO
SUMRSSUMRFENFC/DRI

21 CUNTIIHUE

AMADL=AMADL+2 *ALAMDA/SURTPI=SUNR
DO 22 TQ=1,nU

22 VMADL(IQ,I1Q)=AMADLASHS*2,
IF(R.EUGL,1) GO TU 2o

arPP NE. 0

HUM=ENG=-1

DU 23 JO=1, 00N
JGP=J0+1
WPX=@x(JN)
nrPY=ny(,)a)
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GRZ=n7¢30)

Dy 2% TU=JQP,NLE

OPPX=0X(I1uy)=upPx

NPPY=QY (Tu)=aPy

aPpPlzaz (14)=-up’z

SuUMG=0,

Ny 24 [=2,NUMVE

NDGSu=LOE(I)ax?

GUOTUSAKX CI) %P e pKY (LI 200 Y4 A7 (Y ety

HETAS=DGSU/4, /7410 AM50

SUMSSSUNGHEXP (=37 TASU) /bt b nghatuoitant )
24% CONTTHUL

ANADL=FACTURA (1 .=S1it3)

Suvi=0.
DU 25 T=1,NUnVi
X=ZASX (1) =dPPX
YSASY(T)=ulPEY
I=ASZ{T)=uPPL
IRI=DSUNTIXAX+YAY+Z x/)
IF(DRILGTLRIFAXY LU TG 25
ALPITASALANDARDR]
ERFC=ERFCEX(ALPHA,EXPSE)
ENFC=ERFC/EXPSO/SLETPL
IF(ALPHA LGE .9.,9000) ElFC=L 0035
SUMR=SUMR+ERFC/UR]
25 CUNTTIWUE
AMADL =AIMADL =S K
VAADL(TO, JC) =AmADL x50 UxE,
23 ConTIHuE

26 ANIADL=U.
DO 27 TLG=E1,000
27 ARADL=AMADL+V-ADL (14,1)/2.
WRTTE(6,1) AMADL
DU 28 Tusl,44
28 wRrRITE(6,2) (V3iaoL (TG, W), Jdn=1,107)
RETURN
END
FUNCTION ERFCOX(Z,EXZZ)
*k‘k*k**x*****tk****x*****‘kkl*k‘k#kk*k*k'kwl\A*%rkxnt'nixwx KA FANKANLN AR,
x
x CALCULATES COMPLEMENTARY VRRUPFUILCTIV. T 0s
X DSART(PLY TIMES FXP(ZLxZ)
X
*‘k*tt********xkx*k*******kk**;\ﬂ)\*kx*‘kxt#?\A,‘ XAAEARAXRAAR KD AL AR CRLKX
TMPLICIYT REALAE8 (A=il,i1=7)
COMPLEXxte CI!H,CCIM
CUWMON/HI/CI4,CCIH,C(25,25),FﬁC(l?),DhLL17),SJPTP1,Fu(rﬁﬂ,
1ALAWDA,TNUPI,FPLSOM,SMS,VUL,SLSL,HWAX,UuAA,JCvaﬁ,hlhT,
BNUWVR,NUMVG'NH,NRU,HLB,KL”U,HL,HLH,LUQ,pﬂHFT,|UI‘,Ip['{
DATL HOUMD/3.E~11/
21=7Ix/
cc IF(ZZ.GE.CB.DUO) GO Tu 7342
EXZZ=EXP(Z22)
cc GO T0 7343
CC 7342 CONTINUE
ccC EXZZ=10.,000
CC 7343 CONTINUE

OO0 0

c CHOUSE ALGUKRITHIM

IF(Z.LT.1.9) GO TO 109

o)
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)

OO0 O00
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cc

10V

AXEKRXAKAAKAKKRKKAAAAKARAAKXA A KA AALNRAARXRARARKANAA A AN XN A AR

A
A
*
x
A
X

1
102
103
fud
105

CONTINUED FrACTTOI DXPaSTu o ABRA 0 D17 vy 29, v 0 UToiote
U=1.0000

VZ0,.,0000

X=2Z

Y=1.0000

Q=0.%5000
Fz(U+VvaQ)/ (X+YRr()
Jh=U

UsutazZ+vx

V=LA

XA=X

XoxXxZ+Yx%xN

Y=XA

d=nN+9.5

FAzF

Fz(U+VxU) 7 (X+Y*%ii)
IF(DABS(FA~F) . GT . 0bmoxl )Y Su 10
ERFCEX=l

RETUR

12=2 , 4877

ERFl=Z

RATIO=1.0

TERM=Z

RATIO=SRATIO+2.0
TERMSTERM®Z2/RATIO
ERFl=ERTI+TEL R

TF(TERMGT L20URL)Y GO TG 2
ERFCEXZSSURTPIAFAZZ=~2,0xLiF 1
RETURI

£HD

SUBROUTING PRIBVOLAT,,IPT)

COHSTRPUCT PRIMITIVE TRANSLATIONAL veCTos of 0 w0 vhait
FROM ThHE CRYSTALLOGIRAPHTIC DATA 2 Ao, b, 20y sl Vg b 1A
IF IPRIw = 0 ¢ READ PRIVITIVE VECTLHU

**A**************'k*k**k**k’kkk‘k*******'X*X".A‘KK’KkK*AX*‘RKﬁ.KKKﬁ)\ AR A K

[MPLICIT REAL*E (A={i,0=/)
CU1WOH/W§H/PKY,DKY,&FZ,PHA,N11,(O“, Wi 6T, Yy S Ty LS,

1Tf\l(%) KX(2500), KY(¢__)l,()),fl( LUU), S (25uu) ’
CUMMDI/NFC/ZUSK(3)Y ,BSY(3), 0882 (3), 00X CE) o vV (2Y, bl (3)ioalh)pntn
102(6),ASK(S00) ,ASY(SU0) ,ASZ (500 s ARK(SuU) p ArY (Sun ), nn s (500,
SDRES00)Y,D6(500),

S5USX(500) ,USY(S00),USZ(S00),UKX(DI0) iV {NDa) i)

FORMAT(? THIS PART OF PRItV 00 ObEwaTltownl Fow 027 =°,18)
FORNAT(15,2t1%.08)

FORMAT(3F10,.¢)

FORMAT(3EL15.7)
FUR.'MT(’O',I(JX,'A,B,C',ZSFIU.(“/,IIX,'Al-r“t;'x,rf‘T-"u(L‘«"v R D

IF(IPRIALEQ.U) GO TG 24
CUNSTRUCT PRIMITIVE VECTORS FRROM A,c,Coal A, ik [a, i 0 s

PI=4 ., xDTAN(1.,000)

RADF=PI/180,

READ(S,2)LAT

READ(S, (4%, 1I2)°) LAY

READ(S5,103%) A,H8,C

READ(S,103) ALPHA,HETA, GAudﬂ
WRITE(6,105) A,B,C,LPHA,ETA, FAMFA
BOA=3/A

COA=C/A

ARALER LA ARAN LA

a

A
A
x
L]

X

Y,
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22

ALF=ALPHAXRALF
BET=BETAXEADRF
GAMSCAMMARRAUF

GO T0 (99,272,585, 4,599,999, 10,99,97,99, G 447,00, 00 LA

FACE CERTERCD CUBIC

BSX(1)=0.9D00
ASY(1)=0.5000
BR3Z(1)=0,000
BSX(2)=0.L00
BRSY(2)=0.50L00
BSZ(2)Y=0.5L00
BHSX(3)=0.5Npu
35Y(3)zsvu.L0u
B5Z2(3)=0.000
RETURND

auDyY CEnTERIEC CubIC

ASX(1)=0eHNVY
5SY(1)=0.5000
BS57(1)==0.50u0
BASX(2)==0.5Dh00
BSY(2)=0.500v
R5Z2(2)=G.50uU0
BSX(3)=0.5000
BSY(3)==0.5D00
BSZ(3)=0.5000
RETUR

HEXAGO AL

ASX(1)=1.0000

BoY(1)=n.u0

357(1)=6.0u0
BOX(2)==0,5D00
BSY(2)=L80x1(3.00¢) /20000
B37(2)=0.000

B5X(3)=0,000

oY (3)=0.0000

332 (3)=CNA

RETURN

TRIGOLAL

BS5X(1)=0.,00v
AsY(1)=1.000

852 (1)=C0OA :
BSX(2)==DSURT(3,D00)/2,.
BSY(2)==0,5000
B5Z(2)=CNA
BSX(3)=LSURT(3.D00) /2,
RSY(3)==0.5D00
RSZ(3)=COA

RETURN

BASE CENTKED MOMOCLINIC

BSX(1)=v.bLUOU
RSY(1)==BUA
BRSZ(1)=u.D0OO
BOX(2)=0,5xDSIN(GAM)
BSY(2)==0,5%xDCUS(GAN)
BAZ7(2Y==0.5%xC0HIA



RV T

J
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BSX(3)=0.5*%LSTM(GAM)
BSY(3)==0,.5xLCOS(GAIN)
B8Z2(3)=20,5%xC0A

RETURN

READ PRIMITIVE VECTURS ON FILE S -

24 READ(S,102) LAT,BUA,COA
Du 25 1=1,3
25 READ(S,104) BSX(I),0L8Y(I),H84(1)
TFULAT EGe7 e AiDGSZ(Y) LTl ol=07) bBijpz=1.,
RETUR!
99 WRITE(A,1) LAT
sTop
Frb
SUBRAUTINE HMESHILAT HPX,NPY 82, 11PT)
AARKKAKKRKREARAAAKKKAARA AR ANARARARRRAAAAKRARAKRARAAKA A XD AXRKAAXL A AANS ARAAKNK €2 £

: CONSTRUCTINI UF MESH IN K=SIACE j
: HERE K=VECTOKS ARE IN UNITS OF PT/a :
:k*t************t************x****ﬁﬁ*tttlx*iitk**x*knﬂxkx*AAkkA&x:
: LAT=1 'SIMPLE CuslIcC :
: LAT=2 FACE CENTRLD CUBIC :
: LAT=3  bODY CEWNTRED CUBIC ;
: LAT=4  HEXAGOIIAL CLOSE PACKLD :
: LAT=5  SINHPLE TETRAGUIAL :
: LAT=6 BUDY CENTREL TETRAGOUAL :
* A
* LAT=7  TRIGUNAL x
: LAT=8 STHMPLE ORTHORQHITLC t
: LAT=9  BASE CENTRED ObTHUROELIC :
i .
: LAT=10 BODY CENTRED OrTAOEOISIC .
: LAT=11 FACE CERIRED GHTHULO:0IC :
: LAT=12 ST#PLE MONOCLTIAC A

. ) A
: LAT=13 BASE CENTRED rQLUCLINIC N
* A
*  LAT=18 SIFPLE TRICLINIC "
x A
ARAKRAKKRRKKRRAKXKRKARKRARAARARARAKRAKRKRKARARAKRAAARARRAAARAKARAKXAARKAA A AN R XNKA

THPLICIT REAL*B(A=H,(=2)
INTEGER X,Y,Z
CUMMON/MSH/DKX ,DKY  DKZ ,DHX,B0A, COA,ALF hBET L ORI, TRA(S), T Y(S),
1TKZ(3) ,KX(2500) s KY(2500),KZ(2500),:v:(2500)

1 FURMATCIH ,10X, *NUMBER UF PUOINTS 04 MESH L XEEDS DIREASTun GF 2R,
15°,215) ’
FURMATCLIH ,*xxx WRONG NPY, HNPY
FURMAT(IH ,*xxx WRONG NPZ, wPZ
FORMAT(IH , xxx WROIG HPX, PX

CyT4,’ xx%x’)
RETH xx k)
"I‘-‘" k**')

& W

NOIM=2500
MPXH=NPX=1
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GO 10
NP =0

10

SIMPLE CULIC IRRELUCIHLE Z00F
0 OLE. '\Z .LF—. 'xx .Lt’.o (B | .l_E.

DKX=1.,D0/70PYH

OKY=DiKX

DnZ=DKX

NDHX=0.NO

D0 30 J=1,1pPY

Y=J=1

DY 30 1=1,J

X=]=1

DO 30 K=1,1

7=K=1}

PP+

IFCPLOTLHURTIE)Y GO T 4999
KA(HP) =X

KY (wP)=Y

KZ(NPI=Z

Azdb v
IF(XeEliaYeOieXeENZ AR Y EWZ)
IF(XeEQJYLAND  YLEQLZ) vz=w/3.00
IF(ZLEQ.0) w=l/2.00
IF(ALEQO) w=n/2,00
IF(XLEQJNPYI) W=h/2.0D0
TF(Y EQ.HNPYM) W=ii/2.00
TFIXHY+ZLEQ3%xwPYM)Y i=1,DU
TF(A+Y+Z2.00.0) viz1,00 :
AN (NP ) =y

CUNTI DL

NP T=uP

RETURII

NPP=0

FCC IRREDUCIBLE Zulit. DEFTaeL Y

0 JLF. KZ .LE. KX JLb. 1Y JLE.
KX + KY + K< Jbe 3PI/A

IF(NPYMJNELAx(LPY/4)) GO T0 Y990

DRX=2.DN0O/NPYN
DEKY=PKX

DKZ=DKX
DHA=0.DO
NPPX=iPY
NFHASNPY/2+1
MPTiH=(NPYM/2) %3
DO 31 TI=1,NPPX
Y=I=-1
M1=NPPX=1+{PH
NQY=AINC (I, 1)
DU 31 J=1,a0Y
X=J=1

MO =M1 =J+1
NPPZ=MTH0(J,M5)
DU 3) K=§,MPP2Z
2=K=1

MP=HP+1
IFGPLGTLNDINY GO Tu 999
KA (LP)=X
KY(rip)=Y
KZ(PI=Z

Oilk Lk
PL/A

2P 170

11'12’13'1“I15!1‘J>I1711”l1“'::'7\/"{‘11;".'«:'11)



A=48 .00
¢ ("9 IF(X EQaYelR e X HeZaURY L), 2) wuzii/fe L
! TF(XeEQaY AN Y FGL L) wisi /8,00
; IF(ZLEQ.0) =0/2.00
e IF (X EQL0) v=a/2.00
: IF(YEQJNPYM) HEW/2.00
: IF(X+Y+ZEQ.NPTIH) w=i/2.00
; - TEF(X+Y+ZJEHd.0) Lzt ,.ixC
; Nt (MNP =l
: 31 CUNTIHIUE
__— HPT=NP

RETURM

12 MP=0

A3CC IRREDUCIOLE Z0MNY DLEFLobe wy
0 JLEe KZ JlE. hY JLE. =X JLE. 2P1/Z:
KX + KY JLE. 2PI/A

[
OO O0

~ —t

TFCUPYHJNE 2x ((PYMN/2)) GO T80 998
| 2 DKX=2.D0/%NPYH
DKY=DKX
DKZ=DKX
. - DHXZO'DO
; NPH=NPY/2+1
: NPY isNPYM/2
A 8 DU 32 I=1,nPY
i X=1=-1
: JMHTINO (T, NPY=T+1)
I 2 DO 32 J=1,J
Y=]=1
DO 32 K=1,J
e I=K~1
NP=NP+1
TF(NPGTLHDTM) CO TO 999
& KX(NP)=X
KY(NP)=Y
KZ(HP)=Z
& W= 5,00
IF(XoCEQeYetlReAebEQeZOR,Y DG Z) wi=vi/2 00
TFUXeEQe Y AN YeENLZ) w=u/ 3,00
; - IF(L.EQ,0) yv=ui/2,0U0
. IF(YEQeO) iz/2.1:0
; TF(X+YEQ.iPY ) ¥WzVi/2 00
§ e IF (Y ENQZAlIDXHY EULHPYM) =l 0
|

IF(Z.EQnPYI) H=2,D0

IF(X EQ.NPYN) =1,.D0
& IF(/(foZoEU.O) v';=1.UU
% pyi(HP) =i
i 32 COUNTINUE
N & NPT=HP

RETURN

13 NP=C

HEXAGOMAL CLOSE PACKLEUL IRREDUCTIHLE ZOGF DEFINtL ©Y
0 JLE. 2KY .LE. KX LE, 4/3 PL/A
0 .LE. KZ .LE. A/ZC PI/A

OO0

IF(NPYMJME (2% (HPYM/2)) GN TU 996
s NPYHSHPYM/2
NPH=NPY/2+1
MNP ZM=NPZ=1
® ACC=1.D0/C0A
DKX=4oDO/3,DO/1IPYH
§ DRKY=DSART(3.L0)/2.DO%UKX
P DKZ=AUC/NPZN
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PHXz==0,SN0ALKX

DU33 K=1,MP7

2=K=1

PO 33 J=1,0h

YzJ=1

IM=2xY+]

DU 33 I=Tm,ilPY

X=1=1

NP={P+1

IF(IiPGT4nDINM) GO TU 994
KX(NP)=X

KY(LpP)=Y

KL(P)=4

W=24,00

IF(Z.6Q.0) {i=y./2.D0
IF(Y.EQLOG) iizi/72.00
IF(X.EN,0) w=m/3,D0

TF (X, EQ.2%Y) azii/2.00
IF(ZLJERGNPZI) b=w/P2,00
IFIXEGONPYMOAND Y LEQL0) =
IF ()'\.t'l’).NPY“./';I\ID.Y.&'”I:.O) =
TF(X+Y+Z,EQ,0) H=1,D0
IF(X4Y EQe0,AUNLZEQLNPZ) 21,10
Wi (P )=y

CuNTIHNUE

NPT=nNP

RETURN

NP=0

WA5G00
W20

SIMPLE TETRAGUNAL INREBUCINLE ZONHE Oprl.fo

0 JLEe KY LLE. KX LE. PI/A
0 JLEe KZ JLE. A/C PT/A

AUC=1.D0O/COA
DAX=1.D0/7ciPYt
DRY=DKX
DRKZ=A0C/HLP 7
NHX=0.D0

DU 34 T=1,4pY
X=[=1

DO 34 J=1,1
Y=J=1

DU 34 K=1,4P2Z
2=K=-1

- NP=IP+HE

15

IF (HP.GTLHDIM) GO TS 994
KX ({iP)=X

KY (iiP)=Y

KZ(iiP)=Z

W=16,D0

IF(XLENLO) Viz=it/2.00
IF(Y.,EQ.C) w=1i/2.00
IF(Z.EQ.,0) w=wi/2.00
TF(X.EQ.Y) W=/2.00
IF(XLEQ.NPY1) W=u/2.DU
IF(YEQ.MNPYi1) U=W/2.LU
IF(Z.EQ NPZH) W=n/2.D0
Wil (P ) =i

CONTINUE

NPT=NP

RETURI

MNP=y

BODY CENTRED
0 JLFE. KY JLE. KX JLE. ¥T/1

TETRAGOUAL IRREDUCTELE
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0 ‘LF. KZ .LF.. :_)*.’lt/l: PI/A

IF(HPIM NE 2R (NP2 /22)) GO0 Ty bal
AUC=1,DO/COA
NDEX=1 DU/ P Y

DRY=DRX
DRZ=2DOKAGC/HP LM
DHYX =0 4,DC

Du 35 I=1,inPY

X=Tw=1

hu 55 J=1,1

Yy=J=-1

D 35 K=1,N002

Z=K=1

NP=HP+1

TIF (P CTLDINY GO T 445
KX (nP)=K

Ky(sip)=y

KZ(iP)=Z

A=1¢,00

IF(RLEQLO) v=iu/2400
IF(YFeD) w=/2400
IF(Z.EQael) W=y /2400
IF(XeEULY) =i/l
IF(XEQJNPYI) w=vi/2.00
IF(Y.EQLNPYN) wzw/2.N0
IFCZJENJNPZI) w=ti/2.00
N (NP =W

CONTINUE

NPT=NP

ReETURMW

NP =D

TRICOUAL IRREDUCIBLE ZuhE DEFTHED 1Y

1) TRIGONAL PRIMITIVE TPALSLATTIONS
=A/C PI/A JLE. RZ ,LF. AZC PI/A

2) HEXAGONAL PRIMITIVE TRANOLATIONS
0 .LE. 2 KY .Lto f\x -LF. “/:I) Pl/,\
=A/C PI/A JLE. hZ JLE. A/70 PI/A

TFQUPYNJNE L2 (NPYII/2)) CO TO 994
IFCHPZM NEex (NP ZI5/2)) G0 T 997
TF(S0AGT 0RO AND P Ll e NE qux {HPZI/5Y ) Gu T D49
AUC=1.D0/CUA

NPYH=NPYM/2

NPH=NPY/2+1

NPZit=MPZM/ 2

NPZNSNPZ=1

DKX=84 . DU/S5 . D0/MNPYW
IFCEOALCTL0.DG) DRKXSDRX/DSIRT(3.060)
DKY=DSART(3.D0)/2.D0xDKX
DKZ=2.,D0XAUC/HPZM

DtIX==0,5D020DKX

DO 37 K==NPZH,NPZii

2=K

DO 37 J=1,4P

Y=J=1

TH=2xY+1

D0 37 I=1,upY

X=[=1

NP=Pt1

IF(MHPGCTLNDIM) GO T 99y
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36

19

20

KX (ip)=X
KY ('R ) =Y
KZ{MP)=Z
SRS WA
IF(X.E0.0)
TF(Y.ENLO) W
IF(Z CNe=NP2ZH) wW=n/2.00
IF(LENG2%Y) w=iwi/2.00
IF(2Z.EQNPZH) w=w/2.00
IF (A EQNPINAND Y LQL0)
IF (X EQNPYH AND Y o NELU)
A0LP) =N

CONTTHUE

NPTz P

ReETURN

.n/.‘),:;o
Gl auh

NP:é

PRIVITIVE ORTHOROGBIC
RETURN

NP=0

BASE CENTRED GRTHORUXAIC IRPELUCTELE Zuni’ Lov ot
0 JLE. KX LE. PI/A

0 JLF. KY JLE. 2 PI/B

0 .LE. KZ JLE. PI/C

AuC=1 .DU/C”;\
DRKX=1.D0/P X1
DRY=2.DC/B30A/NPYH
MZ=AJIC/IP N

NHX=0.D0

DU 34 1I=1,NPX

X=T=1

DU 36 J=1,0PY

Y=J=1

NU 36 K=t , N2

[=K=1

NP=ilPt+

IFCiPJATLHDIMY LC TG 999
KX(LP)=X

KY (1:P)=Y

KL(iP)=2

Wzl oDO

[F(XLJEQ.0) 1.=v1/2.D0
IF(YLENLO) wu=vi/2.00
IFC(2.EQG.D) Vizw/2.00
IF(XLEQMPXI) tz=h/2.00
IFC(YEQJNEPYH) Wah/2.00
IF(ZEQ NPZ2M) wW=w/2.00
WP ) =W

COUNTINUE

NPT=NP

RETURI

NP=0

80DY CENTRED ORTHOROMBIC

RETURN
NP =0

FACE CERTERD GRTHOGRONETIC



'

? RETURM
5 e 21 NF=e
1 C
; . c SIMPLE MONOCLIWIC
4 C
: RETURN
' 22 NP=0
{ L ¥ C
% c BASE CENTKED LOHOCLILVIC
C
é | 2 IF(LPXALHE 2 (MPX/2)) GO TG Y90
t TECHPYMORNE J2x (1PYH/2)) GO Tu 9oy
¢ HPYH=LPYM/2
P L e TKX (1) =20/ STN(GAR) /1iFXH
; TRY(1)=0U.
: @ cC TiX(P)=2.% COTALCGAR)/ZFUAN/LPY
‘ COTANZT S/ (OTALCGANS))

T —

TEX(2)=2.% COTANL/BUAN/HPY M
¢ TRY(2)=2.0/50A70P Y
TKZ7(2)=0.
TRX(3)=0,
- . TKY(3)=0.
TRZ(3)=2./CUA/MNPX
DG 38 TI=1,MPX
L ¥ X=I=1
KMsl4PX=]
DU 38 K=1,KM
& Z=K=1
DO 38 J==PYH,NPYH
Y=J
| 9 MP =P+
CUIFGLPLAT G IN) GO T 299
KX(HP)=Xx
" KY(:JP):Y
KZ(i.P)=2
A=4.,00
L IF(X.EQ.0) =%
; IF(Z.EN.D) U=
: IF(O+Z.E000PX
; A TFCYEde=lPYH) M=i/2.
- IF(YLENJHNPYH) uw=W/2,.
wWa(hp)=y
i ¢ 38 CUNTTIWUE
NP T=NP
RETURN
& 23 NP=0

TTRR L R TR S AR

|
L]
T

-

OO0

SIMPLE TRICLINIC

i RETURM
996 dRITE(6,4) tPX
¢ sSToP
997 WRITE(6,3) LPZ
sTop
L 3 9398 WRITE(6,2) NPY
" STOP
999 ARITE(6,1) NP,MDIM
& STOP
END
SUBROQUTIME KTRHNSF(LAT,K1,K2,K3,PKX,PKYPKI)
AKKAKKRAKKKKAKKAARARKRARKRANAKARKRKRARKRKAARRARARARARAKRNLAXRARARRNCARAAKR
x A
* TRANSFORMATION FRUM SYMMETRY TO PFCTar LAY Coatly 2T, TES A
* »

£ i b T

o000
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*tﬁ**********tk***ﬁ****k**kt*ﬁKK*KX*X***XXAkﬁktkk!rﬁtfnkﬁxixtiﬁAxA
TAPLICTT REAL*xAB(A~H,0=/)
CUWHOH/HSH/DKX:UKY:DKZ,UHerUA,CUA,ALF:%YT,CAﬁ,]nk(Z),]ry(ﬂ),

TTKZ(3) KX (2500) (KY(2500),KZ(25%50), 0 (2500)

G T9 (21,21,21,21,21,21,21,21,21,21,81,28,22,21),L41

e, e

o ey Fe A s

NG SN ™

OO0

et

22

20

PRX=DHKXAK]1+0OHX*K 2

PKY=DKY*K2

PRZ=DKZxK S
DASPKXAPKX+PRKY*PKY+PKZAPKYZ
IF(DK.LTL1.D=0R) GO TU 26

RETUR!
PRX=KI*TKX (1) +K2ATr X{2)+KS*xTHX(3)
PRYZKI*ATKY (1) 4+K2*TEY () +RI*THKY (5)
PRZ=ZKIATKZ (1) +K2RTKL(2Y 1K I%TKZ(35)
DEK=PKXAPKAFTPKYRPKY+PH 2 x4 2
TF(DXLLTL1aD=03) 60 Tu 26

PETJRI

AVULID (G,0,0)

PKX=0.D0
PKY=0.00
PKZ=0.01D0
RETURM

EiD
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