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INTRODUCCION,

La espectroscopia E.P.R., de muestras policris-
talinas es una herramienta importante para la inves
tigucidn en estado sdlido y fisica de superficies.-
El conocimiento detallado de los espectros de absor
cién libera al investigador de la necesidad de tra-
bajar con monocristales para medir los parametros -
de los campos cristalinos; asimismo permite distin
guir entre los efectos debidos al aumento de la su-
perficie relativa del grano y los debidos exclusiva

mente a la orientacidén al azar de los cristalitos.

Por otra parte, el empleo de iones como el Mn
(685/2), con un espectro en muestras policristali--
nas complejo, permite obtener informacién muy rica-

sobre efectos locales en el cristal.3

Sin embargo, el analisis del espectro E.P.R. -
de muestras policristalinas presenta dificultades -

que deben ser superadas. En primer lugar, no es po

sible relacionar el espectro con una orientacién --.

particular del cristal respecto al campo externo. -

1,2
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Por otra parte, la distribucidén al azar de los cris
talitos "embarra" las lineas del espectro, dejando

sdlo aquéllas que son relativamente insensibles a -
la orientacién del cristal, lo que hace que se pier

da informacién?.

Para obtener los valores de los parametros =---
cristalinos a partir de espectros de muestras poli-
cristalinas es necesario considerar distintos aspec
tos, como son las intensidades relativas de las li-
neas, su distorsidén causada por la orientacidén al -
azar y la posicidén de ,las llamadas "divergencias" y
"hombros" . Todos estos aspectos dependen en forma
decisiva del patron de absorcidén de polvo ("powder
pattern“)z. Es necesario entonces un conocimiento
preciso de ese patrén de absorcidén para obtener los
parametros del cristal. Ademas de que si se quie--
ren distinguir los efectos de superficie es necesa-
rio comparar el espectro de muestras de grano muy -

fino con funciones de absorcién conocidas con preci

sion.




En este trabajo se obtiene una expresién anali
tica para la funcidén de absorcién de las transicio-
nes internas (M= +1/2 -1/2) de un idn 685/2 en -—-
una muestra policristalina con simetria axil que in
cluye la convolucidén del patrén de absorcién de pol
vo con un perfil Lorentziano y el efecto de las pro
babilidades de transicidén. Los resultados tedricos

v se comparan con espectros experimentales de Mn2t -

en calcita (CaCO3) en polvo.




1. PATRON DE ABSORCION DE POLVO (POWDER PATTERN) DE

UN ION 685/2 EN UN CRISTAL CON SIMETRIA AXIL.

l1.1. HAMILTONIANO DE ESPIN.

6

El Hamiltoniano de espin para un idén 85/2 en
un campo con simetria axil estd dado por>:
)‘(: gﬁ ﬁ'? + D {Szz -1/3 S(S"‘l)} + A -S"? e o o (1)

donde el eje Z se toma en la direccidn del eje de -
simetria. El primer término describe la interaccidn
con el campo magnético externo, el segundo, el efec
to del campo cristalino axil y el tercero la interac
cién hiperfina, resultado de las interacciones mag-
néticas con el nicleo. Se ha supuesto que los pard
metros de estructura hiperfina A y de interaccidén -
Zeeman son isotrdpicos, como es aproximadamente el

2+

caso para el ion Mn (685/2) en un campo octaédri

. 2 ., 6
CO con una perturbacidon axil .

Se pueden obtener los eigenvalores de este Ha-
miltoniano mediante la teoria de perturbaciones. --

Si el primer término es el mias grande, se escoge el




nuevo eje Z en direccidén del campo aplicado H, que
forma un angulo & con el eje de simetria. Respec

to a este nuevo sistema de ejes el Hamiltoniano es:

)‘(=gﬁHSz +1/2 D {822-1/3 S(S+1)} (3cos?f -1) +
+D (SzS, + SxSz) sen® cos 6 +

- —»

+1/4 D(s+> + 5_2%)sen?2 B + as-I - e . (2)

De Wijn’ ha calculado los niveles de energia de este
Hamiltoniano hasta tercer orden de perturbacién. --
Igualando a h¥Y 1la diferencia de energia entre los
niveles que intervienen en las transiciones centra-
les "permitidas" - M= +1/2 -1/2, Am=0 - se obtie
ne la siguiente expresidn -para el campo de resonan-

cia:

H=Hi - 2 Dzsen49 + 4 D2sen?2 6 -
Ho Ho
_ 4 m A°D ,(%cosze—l) +
Ho
+ 2 m AD2 sen? & - 18 m AD2 senZ28 e o o (3)
_ Ho2 Ho?

donde H; es el término isotrdpico:




Hj = Ho - Am + (A2/2Ho) (35/4 - m2) -

- (a3/4H02) (2m3 - 65m/2) N )
y m toma los valores +5/2,+3/2,+1/2.

Escrito en términos de x = cos 8 , el campo de

resonancia toma la forma:
H=H; - ax% - bx?2 - k - « o (5)
donde

a = 18 D2 — 146 AD2 m

Ho Ho
b= -20D2 4+ 148 AD2 +12 22D m .« . . (6)
Ho Ho<
k= 202 - 22ap°2+42a% m
Ho Ho<

1.2. PATRON DE ABSORCION DE POLVO,

En el caso del espectro de un polvo, los cris-
talitos estan orientados al azar respecto al campo,
Yy el nUimero de espines en la unidad de angulo séli-

do es:

an/dl{l = No/a X .. . (T



donde No es el nimero total de espines. El patrdn
de absorcidén cuando el campo cambia de H a H + dH -

es proporcional al nimero de espines en el angulo -

asfyL .

i(H) = dN/dH
= Nos/arvy all/am - - - (8)
para obtener dfl/dH, Beltran-Lépez y Castro-Tello?-
consideran la interseccidén de las superficies H=cte
con la esfera unitaria. El &ngulo sdlido dfles i-
gual al area en la esfera unitaria comprendida en--

tre las curvas H y H+dH. A partir de esta conside-~

racién se obtiene la expresidén para i(H):
y Z31

i(H) = No/4a’C pbp/an (1 -/02)'1/2 d¢> .« o . (9)

o
donde F = sen ©(H,d ) es la proyeccién de las curvas

H=cte sobre el plano X-Y. En el caso de un campo -

axil, la integral (9) se reduce a:
i _ 2,-1/2
i(H) = No/2 ﬂ(H) (1 -p? a p/an . . . (10

que escrita en términos de x = cos © = (1 _F2)1/2

resulta:




i(H) = No/2 dx/dH . . . (1)

Despejando en la ecuacidén (5) x, derivando y -
sustituyendo en (l11) se obtiene, para el patrdn de

absorcién de polvo:

i(H) = No/4 {bz— 4a(k - H + Hi) %'sz

b + Nb2- d4a(k - H + Hi) { -1/2 _ , . (12)
X 2a

que, si se utiliza la expresidén a segundo orden del

campo de resonancia - m=0 en (6) - toma la forma:

i(H) = 3NoHo |1 - 9Ho(H - Hi) -1/%x
64D 32 D“
g 15 4|1 - gyl Y22 0 as
32 D4

—

En las figuras 1 y 2 se muestran las graficas
del patrén de absorcidén de polvo y su derivada. --
La curva superior es la suma de dos funciones (sefia
ladas I y II en la grafica) que corresponden a las
dos ramas que se obtienen al graficar x en funcidn

de H en la ecuacidn (5) . (figura 3)

8

Siderer y Luz- han encontrado una expresidén a-

nalitica para la convolucién de i (H) con un perfil




i(H)

34.29 42 .86 61.43 60.00

25.71
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FIGURA 1. Patrdn de absorcién de polvo i(H) de
iones 685/2 en un campo cristalino de simetria axil.

Las curvas I y II son las dos ramas del patrdén
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FIGURA 2. Primera derivada del Patrdn de absor

cién de polvo i (H).
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FIGURA 3. Grafica de x = coséy en funcidén de H.

Se muestran las dos ramas correspondientes a las del

patrén de absorcidn de polvo.
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de absorcidn lorentziana, de la forma:

I(H) = i(H') 17/271 _ dau " . . .
(H - H') + [ /4

y sustituyendo H'=H' (x) se obtiene

I(H) = r/zz'f . dx ...
(H - H'(x))* + [“/4

La integracién se puede hacer facilmente si la

lorentziana se escribe en forma compleja:

T (H) =j 1 dx .« . .
H-H'(x) - 1i['2

Al sustituir la ecuacidén (5) en H(x) e integrar,

se obtiene la funcidn de absorcidn:

- 2 - 2
I(H) = 1 1 - ln xf+2gxcos —/2+g
Baqg> cos — /2 x<4-2gxcos —/2+q
- i In _x2+2igxsen —/2-g2
sen &/2 J—Ziqxsen S/2-q° . .
donde

| 1/4
q = {(k +H-H - i /2)/ai

6 .= arc cos -b

2 aZk + H - Hi - 1 725

Para evaluar esta integral en los limites co--

(15)

(16)

(17)

. (18)
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rrespondientes, es necesario considerar la contribu
cidn de las dos ramas de i(H). Una rama se obtiene
al tomar valores de x entre 0 y el punto en el que
H(x) tiene un maximo - x, - y la otra se tiene pa-
ra x entre x, vy 1 (figura 3). El valor de xp, que

se obtiene igualando a cero dH/ax, es:
Xm = (-b/2a) /2 . . . (19)

La funcidén de absorcidén es la suma de:

I;(H) = 1 1n §§+2qucos"/2+q2 -
8aqg> cos - /2 X< ~2qx,cos ©/2+q“
- i 1n xm?+2igxmsenS/2-g? | . . .(20a)
sen - /2 Xm4—-2igxmsen — 2-g<

con la funcidn:

IoH) = _1 1 ln [l+2g cos "/2+q2)x
8aqg> ) cos — /2 1-2q cos —/2+q“

x - - - (20b).

X xm2—2qucos'—/2+q2) - i
xﬁzlqumcosGB/2+q2 sen &/2

X 1n l+2iqsen'-/2—q2) sz—zinmsenéﬁ/z—qz)
l-2igsen ©/2-q%/ \¥p“+2igxsen &/2-q~

En la‘figura 4 se muestran las graficas de las

funciones Ij, I, y su suma I(H).




34.29

25.71 ( P* )

17.14

8.57

0.00

I
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FIGURA 4. Funcidén de absorcidén I(H). 1I; es la

convolucidén de la primera rama de i(H) con un perfil

lorentziano, I, es la convolucidn de 1la segunda rama

e I(H) es la suma.

13.96



Se ha elaborado un programa en lenguaje For—-—-
tran IV para evaluar, derivar y graficar las funcio
nes de absorcidén para los distintos valores de m --
(Apéndice) . Los valores utilizados para los para--
metrxos de un idn Mn2+ en calcita son? D = 80 Gauss,
A = -95 Gauss. En las figuras 5-10 se muestran las
graficas de las funciones de absorcidn, en las figu
ras 11-16 aparecen sus derivadas y en la figura 17

se encuentra el espectro simulado.




1 (H)

17.14 2§.71 34.28 42 .86 51.43 650.00

B8.57

0.00

6.00

—w
-3.15 -0.30 2.55 5.41 8.26 11.11 13.96
H-Hi
FIGURA 5. Funcidén de absorcidén para m =-5/2

De la figura 5 a la 10 se ha utilizado una semian-

chura media de la lorentziana de 0.7 Gauss.
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FIGURA 6 . Funcidén de absorcidén para m =-3/2.
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FIGURA 7. Funcién de absorcidén para m =-1/2
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FIGURA 8. Funcidén de absorcidén para m = 1/2.
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FIGURA 9.
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FIGURA 11. Primera derivada de la funcién de

absorcidén para m =-5/2.
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FIGURA 12. Primera derivada de la funcidn de

absorcidén para m =-3/2.
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FIGURA 13. Primera derivada de 1la funcidn de

absorcién para m =-1/2,
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FIGURA 14. Primera derivada de la funcidn de

absorcidén param = 1/2.
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FIGURA 15. Primera derivada de la funcién de

absorcién para m = 3/2.
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FIGURA 16. Primera derivada de la funcidn de

absorcidén param = 5/2,
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FIGURA 17. Funciones de absorcidén para las tran
siciones centrales de iones 685/2 orientados al azar.

(No se incluye el efecto de las pProbabilidades de tran

[ . ”
siciodn) .

3653.17
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FIGURA 18. Espectro tedrico deiones 685/2 en
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‘'n campo cristalino de simetria axil y orientados -

ax. (No incluye las probabilidades de transi--
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2. PROBABILIDADES DE TRANSICION.

2.1. TEORIA DE PERTURBACIONES DEPENDIENTE DEL TIEM

PO.

Para un conocimiento detallado de la funcién -
de absorcidén es necesario precisar la intensidad re
lativa con la que aparece cada linea del espectro,
para lo cual se utiliza la teoria de perturbaciones

dependiente del tiempo.9

Partiendo de le ecuacién de Schrodinger depen-

diente del tiempo:

_)'UP= i a\p/bt . . . (21)

y suponiendo que el Hamiltoniano se puede escribir

como:

M= Hor M,

« o« . (22)

donde.}{o es un hamiltoniano del que se tiene un jue

go completo de eigenfunciones Cb‘, es decir:

Ho ¢g= iK )¢‘/2t ... (23)
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se escribe una solucidn de (21) de la forma:

Y, = S aqwdy L2

4

Sustituyendo (24) en (21), aplicando los operadores
término a término y utilizando (23) para cancelar -

términos, se llega a :

2.)"1 an (t)¢ﬁ = :L;biix én((t)q}ﬂ . . . (25)

Escribiendo ¢Q= uy exp (-i/H Eqt), multiplicando -

ambos miembros por b&'{, integrando e introduciendo

los elementos de matriz (m')(1|f> = jum*_)-LluLdV,

se obtiene:

Snn = ~i/H ;_ ang exp -i/k  (Bg-Em)t <nlHa|8> . (26)

v TR

Si la perturbacidn es pequefia, ang{ X 5nl' resultan

do:
dnm = -i/K exp[-i/H (Ep-Enw t]| (mlHqln> ... @27

En un experimento E.P.R. comin el hamiltoniano

es de la forma: 10

)-{= g/S-ﬁg. . . . (28)




N A
H = 2Hycoswt 1 + Ho k .
es el campo magnético aplicado. Al sustituir esta

expresidén en (27) e integrar, se obtienen unos coe
ficientes ap, proporcionales a los elementos de ma-
triz del operador Sy, y al elevar al cuadrado esos

coeficientes se obtiene una probabilidad de transi_

cién entre los estados m y n proporcional a:

\<m | sx 1 n)|? :

2.2. PROBABILIDADES DE TRANSICION.

En ausencia de campo cristalino se pueden cal-
cular los elementos de matriz (30) usando la expre-

. 2
slon:

SX = 1/2 (S+ + S_) -

resultando intensidades relativas 5:8:9:8:5 para -

las transiciones M: 5/26#3/2, 3/2e¢®l/2, 1/2ee-1/2,

-1/2¢9-3/2 v -3/2¢®-5/2 respectivamentell.

La presencia del campo cristalino hace que los

. (29)

(30)

(31)




estados de diferentes valores de M y m se mez-—-—-
clen 5’12'13. Esto quiere decir que los estados en
tre los que se deben calcular los elementos de ma-
triz son de la forma:
,Mm>p = |Mmp> + 2__ v (M‘m'> .« .« . (32)
M',m'
Esta mezcla de estados afecta la probabilidad de --

la transicidén M = -1/24¢—®+1/2 para los distintos -

valores de mnm.

B.T. Allen obtuvolz, empleando teoria de per-—-
turbaciones a primer orden, la siguiente expresidn

para las probabilidades de transicidén entre los es-

tados |-1/2,m> v |+1/2,m>

P() « |1 - D2sen?B - 8Dzsen2§1c0529 - . . . (33)
2Ho< Ho “
- A2 (35-4m2) - 64D2sen? g cos? & (35-4m?)
16HO“ Ho?
que escrita en términos de x = cos@ es de la forma:
P(x) & |1 - D2(1-x%)% - 8D2(l-x2)x? - ... (34)
2HoZ2 Ho“
2
~ A?(35-4m2) - @4 DZ(1-x2)x?(35-4m?)

T6HG2 Ho<
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Agrupando términos, y despreciando contribuciones -

pequefias en los coeficientes de x4 y x2 * se tiene:

P(x) o 1l - A2 (35-4m2) + D2 +
16HO% 2HoZ
2Ho

Elevando al cuadrado y despreciando los términos de

cuarto orden gue no contribuyen notablementel?

p(x) of D4(4492-512m2)2 (x8-2x%+x4)  +
4Ho

+ D2(4495-512m2) (x% - x2) +
Ho

+1 - A2(35-4m?) + D2 . . . (36)
8Ho“ Ho“

que agrupando toma la forma:

) ™ g8 - 2 426 o (82+28)x* 242 +¥ . . (37)
con
ﬂ= D2 (4495-512m?) . . . (38a)
2 Ho
¥= 1 - a2(35-4m?) + p2 . . . (38Db)

8Ho* Ho<

* El coeficiente exacto de x2 es D2(4494-512m2)
2Ho“




3. FUNCION DE ABSORCION.,

Al considerar las probabilidades de transicidn,

la convolucidn (17) toma la forma2’8

I (H) ;vl,y, P (x%) dx . . . (39)
- if'/2

H - H'(x)

donde P{x) es la probabilidad de transicidén (37). -
Sustituyendo esta expresidn y el campo de resonancia

(5) en (39) se obtiene:

I(H) = ﬂ 248_2 /’2x6+ (/3 242/ )x4—2{’x2+v dx}
(40)

ax%+bx2+c e . .

donde a v b estan dados por (16),/f y z'por (38) vy

c = k +H-H; -il/2 ... (41)

Efectuando la divisidn de polinomios se obtiene:

I (H) ==14w 51x4 +52x2 +S3 + S x? +8;-L dx . . (42)

ax*+bxl+c

donde

5& = /‘52/a
5. - —/52/a (2+b/a)
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i

53 x ﬂ21-9_+2(2+2)§+2/} . . . (43)
a a a a
54 = 2@2 ( 1+b )c -ﬁ( 1+b ) [2+éb ( 1+gﬂ
a a a a a
8 I 2 2 2
= - 1+b + 2 ]c + c
> = ¥ é—'_/" ) e
De la expresidén de estos coeficientes se puede
ver que los dos primeros términos no contribuyen a

la funcién de absorcidn ya que son reales. La in-

tegral del tercer término:
5.3 dx = 53 . . . (44)

contribuye en un factor constante del orden D4/Ho6.
Se puede obtener una expresién analitica para el --

cuarto término:

54 %2 dx . « . (45)
ax +bx4+c

si se descompone en fracciones parciales:15

x2 dx = g | _ax - £ )\ _dx . . . (46)
ax?+bx<+c h | ax2+g h |ax%+f
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donde
h = (b2 - 4ac)l/2
g = (b +h)/2
obteniéndose:

x> dx 1 arctan F X -
ax%+bx<+c h ] \Na g

-Farctan a X . . . (48)
a > S

y al utilizar la expre ién de variable c:omplejal6

arc tan z = i 1ln _1 - iz
2 1l + iz

resulta:

R s TR A
x2 dx = i q 1lIn _1 - ijaz.g- X -
ax3+bx2+c 2h a 1 +iJ&79 x

Flnl-i\‘afx . . . (49
a l1 +iJa/f x

La quinta integral
5 ax
ax +bx +c
es idéntica, excepto por el factor constante 6 5, a

la integral (17), por lo que el quinto término es
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de la forma:
1 ln x2+2gxcos —=/2+g? -
8aqg3 cos =/2 x2-2gxcos - 2+g<
- i 1n x2+2igxsen -/2-q2
sen = 2 ;2-2iqxsen'— 2-q< . .« . (50)

Nuevamente, para incluir los limites de integra
cién, se divide el intervalo (0,1) en dos subinterva
los, uno de 0 a %Xy y el otro de xy hasta 1, donde x

esta dado por (19).

Llamando

F(x) = 1 - i ﬂa?f X
1 + i JE?E X

G(x) = 1 - i \a/q x
1+ i |79 x

J(x) = x2+2gxcos -/2+q2
x2-2gxcos@/2+q¢

K(x) = x2+21qxsen65/2-q2

x2-2igxsen = /2-q“

se obtiene la funcién de absorcidn:
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—

I (H) =,ﬂm Sai \l'g In G (%) -J’_f' In F(xg) +
a a

2h
+ g In g(L)G(-x) -_|£f 1n F(l)F(—Xm)} +
NH W E
+ gg { 1 In J (%) - i In K(x,) +
8aqg> { cos ®/2 sen = 2
+ 1 ln J(1)J (-%m) - i In K (1)K (-xy)
cos - /2 sen = 2
« « o (51)

Al programa que se utilizd para evaluar las fun
ciones de absorcidn sin el efecto de las probabilida
des de transicién se le agregaron dos subrutinas, -
una para evaluar los coeficientes 54 N4 8-5 y la otra
para evaluar las funciones que aparecen en (51) y no
se encontraban en la funcién de absorcidén (20a,b) . -
Las graficas de las funciones de absorcidén en las que
se incluyen las probabilidades de transicidén se en--
cuentran en las figuras 19-24, sus primeras derivadas
en las figuras 25-30 y el espectro completo se mues-
tra en las figuras 31 y 32. Nuevamente se emplearon
los valores de los parametros A = =95 G, D = 80 G y
una semianchura media de la lorentziana de 0.7 G. -
En la figura 33 se muestra un espectro experimental

de una muestra de calcita molida, y en la figura 34

el espectro de un precipitado de calcita.
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CONCLUSIONES.

Se ha obtenido una expresidén analitica para la
funcién de absorcidén de iones 685/2 en un campo cris
talino de simetria axil y orientados al azar que in-
cluye, en forma confiable, las probabilidades de tran

sicién (figura 35) y la anchura de las lineas.

El espectro obtenido tedricamente predice con -
suficiente precisién las posiciones de las lineas co
rrespondientes a las transiciones internas de espec~
tros experimentales de calcita; asimismo se obtienen
las posiciones de los hombros y divergencias y las -

alturas relativas de la primera divergencia de cada

linea.

La funcién de absorcidn obtenida en este traba-
jo dificilmente se ajustaria a los espectros experi-
mentales de MgO:M'nz+ obtenidos por Garcia Martinez

en su tesis profesionalll (£igura 36).

Se encuentra un ensanchamiento de la segunda di

vergencia de las tres lineas a campo mas alto del es




pectro experimental de calcita, efecto que no puede
explicarse por la orientacidén al azar de los crista-
litos ni por las probabilidades de transicién. Seria
tema para un trabajo posterior el intentar explicar
este efecto. Para ello pudiera ser necesario incluir
términos del Hamiltoniano de espin que no se conside

ran en este trabajol7.
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APENDICE

Programa para evaluar, derivar y graficar las -

funciones de absorcidn

CURAL A gl o PO AMA XY, LIMLLIMZ AN
COMILEY CoATg2oYoC o THETAZAL A2 A3 AU AS JAG AT JAR g AULyAU2 2L 3, COAU,
w0
CIFUNSION HFCIOCD9€) 4 FPS(ICN09€6) HE100CD D) ,FP(10LT)
P VACAT 1O MLy MDD AA L TIM]Y ,LIM3, (GAMA
FCIEMATC)
R ITHRC, 1T DNL oty pAR JLIMI,LIMT CLAMA
YLCHL=T.I? .
YLUP 2T .7
 J O A D
RS 1 g
AATTAASRA
HOZT7450 60
HOD THO #HO
Enzlet
At.=®
AHZSILIMI=-LIM]Y /AN
&:-‘-fNPlX(r‘-f‘.l.C,
YHAXZN LU
AMAXZQGT)
XMINZINLGDC GG
LC 4nr LL=1,NL
P TEM®EM
(1FaD*1QC O SRASEM/HI IwD2/HC
(-1 CRAADSUSEM) /HU=(20. NS UE.DSBABBM/HGDIOT . )/ HD
ESU(U,OCaALISD M) /HT S (2 oL+ (2 oD PRAASEM)/ZHIDIPD2) /i)
STNTH-L 2 (e TRA)) '
I=*H*0AA‘1F—!AA”‘(?J.OIM.O-EM"I)I(Z COHUI~(AASAA2OFMNS (65.,0/c 0~
PEIULME B N A I b |
M:l v}
CALL CLECARR g FCoHOZ 9k M2 9AR29Cl 9C 93 ,CU oC%)
Lo SL I=1,h
PRI L L)ZHYIH IS
HY (T ,LL)TH])
IF HFCTIGLL Yol ToXMINIXMINCHP (L ,LL)




IF (PP AT gLl ) el ToXMAX DXMAXZHP (I otL)
CICHMFLXCK *h1, ~CGAMALZ JC)

JTCSCRT(C/ZA)

WCICSLRTULL)

VTl /(7 «®CSQRT(ARC))

THLTAZAT#(LOG (YOATSCSURT(14p-Y*Y)) /2,0

21 XwX 4D (8Ce XSCCOS CTHETA) 0 »Q

AT SXRX =7 L w0w Y2CCOS ( THE TA)+0%Q

AL=1 40)47 o #CO CCOSUTHE TA) 0 0C

f0ZY L =D BCO CCOSITHETA ) #08Q

AP T aX el oW A] SUSXSC S INI(THE TA) =G

LLZXBX =2 oA oo XSS IN(THETA)~Qw(

ATZ1 o042 A1 #Q6CSIN(THETA) -CGeC

AP =1 of =2 o C#AT #QCSIMUTHE TA) (o ¢

COLET=(C3+CUNC oCSuCeC )

CrLFz=1eh

COAUZCOEF/ (0 CHARQE0S(C )

AULZCCAUS (] 40 /ZCCOSCTHYE TA)SCLOGLALZAZ)SAT/CSINITHETA)SCLOGEALZAD))
ANITCCALS LD/ CCORUTHETAISCLOGE(AZISAZ)/C(ANSAY))
AUZSCCAUSAI/C SINI(THE TAISCLOGC(AT*AL) /(APRAS))
ravicAIMAG AL Y)

FAUTTATMAC (AU 24AL3)

FAL_ZFALILSFAU 2

CALL FAF (A)PRe CyAlyX 4CY3CCoFAEDY)
FALCZFAL1+FAE 2

IF AR S eUT oYM AX)IYMAXZFAES

FPsCl LL)CFAR S

IT(FATZeUTaYM B )YMAXZFAEL

FFRotI,,LL)CFAE ?

H1=H]1+AH

U TEMN=1,0

CORTINUE

YMAST=TOP/ZYEA X

YIUAY =D 8D

0 &G LLTIgNL

((C 71 IZ1,h

FPAIDZFPSEI,LLISYMAYTY

hOI)=HPETHLL)

CCHTINUL

WP ITLCOL 10D RETI)oFP (T ) yIT1,40)

CALL CET(E oFP ot g G o XMINgXMAX g XLON N oD o TOE ,YLOY)
CALL CHFAFAHFE hgHOY) gR (M), YLONGLUZTOP ,YLON)
L1t =1 .

TN E SN N

I=v-1

FECloLL)SLER IVICGHoFF ohgb(J) ,82)
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}‘F‘I'LL’:H‘\]’
ALSFALZALSUFPSEILLL))
ITCALCFAE ~YMA X)R R0
9 YMAYZAELFRE
CTC ¢
e ROlTE G g 1U)HE )
- CONTINUF
Wil CorTINUC
NS N=1
YMEXTZTOP/ZYMA X
(0Ll LLT14NL
0 T7 171 4NN
FFEAOTITFPS (T LL)SYMAYT
P CLYSHE (T UL
CCMTINULT
WPITL G107 ORI DgFP (T 311 9NN
CALL CUF AL oFP ghNN b g YPIN G XMAX o XLONy =TOFP 4 TOF 4YLCN)
TILL GLAF (HigF PN gHEL D)o HINND g XLON, =TOF 4 TUP,YLCN)
4ro CONTIMNUL
CALL FInAL
17C FOFPMATHUZYZ T 2 X gFT el 1x9FEal))
14 FURVATIF b oTy 20} EFPOP RETUFN FROM CERPIV]L)
sTCr
""'[,
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SULHOUTINE PFS(A.B.ﬁ:.ﬁ(Z.B“Z.AAZ.CI.CZ.C?.CQ.LS)
AF TASDZ 742 oL BHUZ IS (U QOS5 qU~5126T2HM )

GAFAZTL ol =AA2/Z(B o ®HLZ)S (SSoN=U s ®EM2) eD2/H T2
EAZF /A

CALZleL *HA

ASETAZBbETAZA

C1z-LLTASCARR (D ,uelF TA%E ASCAD)

C2z7 e *FETASAET TAWCAL

C3IZCAMA '

CU=~ARBF TAS (PLTASCARS( AL ¢2,.02)

CRAtETA®ALE TS

RE TURN

TN

UL TTAE FAR LA G2 3C AT  XgCLlyCloFARY)
Piln ATobH oF gUgl 1o b T gftt oF 1 of 24F Xy A5C,) ASF

S-S A B RO PRVE L o
- SR N P IV AR

-0 BRI N L IV L

T T LTINS
W P20 ITIAZF YRS

S S 0 B VA PR PR b 3 |

Il e AT/ t] o *AS )

Zlie =LV NAYI/ G Teu® ASH R X)

B2 =A"T)/0Ye #AGRT)
TV LAl S0 YRATI/ AL i EHB)

o e C Lol TEO /AR CLUGIR 1D -CSOFTIF/AISCLCF(T 3))

-

mCIF o CHT U ZAMRCL (GIR/RLI=CSQFTIFZAYSCLOGIL L/ T3))
BT ULTL L AVAFEDY) ' '
p LI ETON (R T

[ B AR I 3 AL I

o
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