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LAT indica el tipo de malla, sus posibles valo- 

res son: 

LAT = 1 FCC

LAT = 2 BCC

LAT = 3 Diamante

LAT = 4 HCP

LAT = 5 Estructuras Especiales

LAT = 6 Aleaciones

JRI( JJ), JJ=1, NJJ) FORMATO( 6FI0. 0

JRI pinto de la malla de APW( malla creada y des- 

crita en CRYS) correspondiente al radio de

la esfera. 

OMA, A, C, XALPHA FORMATO( 6F10; 6). 

OMA volumen por átomo( unidades at6micaA

A, C parámetros de la malla( u. a.). En el caso de

aleaciones y estructuras especiales A y C pue

den ser=1. 0 dependiendo de la forma en que se

den las distancias. 

XALPHA parámetro de intercambio cuando XALPHA no se

especifica ( XALPHA= 0), el cálculo se efectua

con los valores de a= 2/ 3 y 0= 0. 003; de lo

contrario a= XALPHA. 

En el caso de aleaciones o de estructuras especiales se leen

dentro de un DO de JJ=1, NJJ los siguientes datos: 

XNA( I, Jj), 1= 1, 14) FORMATO( 8F106) 

AAD( I, JS), 1= 1, 14) FORMATOI8F10. 6) 
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XNA es el ndmero de vecinos en cada capa; si LAT= 5

será para las primeras 14 capas, si LAT= 6 se

da el ndmero de vecinos de las 7 primeras ca- 

pas del tipo del átomo central y de 8- 14 el

ndmero de vecinos del otro tipo de átomo en

éstas 7 capas. 

Se lee primero cuando el átomo de tipo 1 es el

central y luego cuando el átomo de tipo 2 es el

central. 

AAD son las distancias para cada capa de vecinos

y se dan de la misma forma que XNA. Cuando es

una aleacift, la primera distancia para el

átomo que no es el central debe de ser dife- 

rente de cero. 

MAXL, NE, ZVAL( 1), ZVAL( 2), NUMA( 1), NUMA( 2), BE, ES, DVINT( 1), 

DVINT( 2), IRESIS FORMATO( 615, 4F10. 5, 215) 

MAXL máximo momento angular. 

NE ndmero de energías para el cálculo de las de- 

rivadas logarítmicas y corrimientos de fase, 

no debe de ser mayor de 60. 

ZVAL( 1), ZVAL( 2) número de electrones de valencia

para cada tipo de átomo. 

NUMA( 1), NUMA( 2) ndmero de dispersores de cada tipo

de átomo. 

BE valor de la energía inicial, BE í 0, por lo

general BE = 0. 01. 
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ES intervalo de la malla de energías en LOGDER. 

DVINT( 1), DVINT( 2) potencial intersticial adicional

para cada tipo de átomo. 

IRESIS # 0 solo cuando se quiere calcular la resis

tividad. Cuando IRESIS 0 se lee: 

AQUP( J), j=1, 40) FORMATO( 8F10. 5) 

AQUP tabla de factor de estructura. 

Cuando IAL 0, o sea que se quiere calcular la densidad

de estados se leen las siguientes tarjetas: 

TMAX, LLSS, IOPL, NPP, ATOCEL, NAME

FORMATO( 15, 13, 212, F8. 4, 10A6) 

TMAX tiempo máximo estimado para el cálculo en se

gundos. 

LLSS yi 0 cuando se quiere variar el valor de LMAX

procedente de LOGDER. LSS=( LMAX+ 1)- LLSS. 

IOPL = 1 si se quieren tomar en cuenta para el cfil

culo los electrones p. 

NPP número de puntos para la interpolacift, si

NPP= 0 entonces NPP= 4. 

ATOCEL : Amero de fitomos dentro de la celda con pa

rfimetros A y C. 

NAME titulo. 

PARA, EEMIN, EEMAX, EEDELT, FINT1, INUMA( 1), INUMA( 2) 

FORMATO( 15, 4F10. 5, 2I5) 

PARA O cuando se quiere que la máquina perfore

el valor de la última energla calculada y
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el valor de la integral de la densidad de esta- 

dos hasta esa energía. 

EEMIN correcci6n para el valor de la energía mínima, 

si EEMIN # 0, EMIN = EEMIN. Si EEMIN = 0 el pro

grama utilizará como energía mínima la dltima

del cálculo anterior, si es el primer cálculo

usa la de LOGDER. 

EEMAX correcci6n para el valor de la energía máxima, 

si EEMAX # 0, EMAX = EEMAX. 

EEDELT correcci6n al tamaño del intervalo, si EEDELIYO

EDELTA = EEDELT. 

FINT1 valor de la integral de la densidad de estados de

del que parte la misma. si FINT1 = 0 empieza en

0 la primera vez y las siguientes ocasiones con

el valor que guard6. 

INUMA( 1), INUMA( 2) correcci6n para el ndmero de disper

sores para cada tipo de átomo; el ndmero total

de dispersores ( NUMSC) será: 

NUMSC= NUMA( 1)+ NUMA( 2)+ INUMA( 1)+ INUMA( 2). 

LX( I), LY( I), LZ( I), I=1, NUMSC) FORMATO( 8F10. 7) 

Coordenadas para cada uno de los dispersores. 

SCF( L, TN), L= 1, LSS+ 1), TN= 1, NJJ) FORMATO( 8F10. 7) 

SCF escalamiento de los corrimientos de fase de mo- 

mento angular 1, se perfora una tarjeta para ca

da tipo de átomo. 

Cuando unicamente se quiere hacer el cálcúlo de la densidad de

estados y se parte de los datos guardados por el programa en disco



34 - 

se necesitan: la primera tarjeta descrita, se omiten las siguien- 

tes hasta la tarjeta donde se lee TMAX, LLSS, etc. 

Otra posibilidad es hacer el cálculo de la densidad de esta- 

dos con corrimientos de fase no obtenidos en LOGDER para lo cual

se da el siguiente instructivo, algunas tarjetas solamente se men

cionan porque ya fueron descritas. 

ICALL FO1MATO( 2I5) 

AO, EMIN, EMAX, EDELTA, LSS, NPH, T, NUMA( 1), ZVAL( 1), NUMA( 2), 

ZVAL( 2) FORMATO( 4F10. 6, 7I3) 

AO parámetro de la malla. 

EMIN energia mínima, debe de ser diferente de cero. 

EMAX enrgfa máxima. 

EDELTA tamaño del intervalo de malla. 

LSS máximo momento angular. 

NPH número de corrimientos de fase que tiene que

leer el programa. 

ndmero de diferentes tipos de átomos. 

NUMA( 1), ZVAL( 1), NUMA( 2), ZVAL( 2) ya descritas. 

TMAX, LLSS, IOPL, NPP, ATOCFL, NAME

FORMATO( I5, 13, 212, F8. 4, 10A6) 

PARA, EEMIN, EEMAX, EEDELT, FINT1, INUMA( 1), INUMA( 2) 

FORMATO( I5, 4F10. 5, 2I5), 

LX( I), LY( I), LZ( I), I=1, NUMSC) FORMATO( 8F10. 7) 

SCF( L, TN), L= 1, LSS+ 1), TN= 1, T) FORMATO( 8F10. 8) 

E( I, TN), E( I+1, TN), E( I+2, TN), E( I+3, TN), E( I+4, TN), E( I+5, TN), 

E( I+6, TN), E( I+7, TN), I=1, NPH, 8), TN= 1, T) 

FORMATO( 8F10. 8) 
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energía correspondiente a cada corrimiento de

fase. 

PH( L, I, TN), PH( L, I+1, TN), PH( L, I+2, TN), PH( L, I+3, TN), PH( L, I+4, TN) 

PH( L, I+5, TN), PH( L, I+6, TN), PH( L, I+7, TN), L= 1, NPH, 8), TN= 1, T) 

FORMATO( 8F10. 8) 

corrimientos de fase. 



APENDICE II. DESCRIPCION DE LOS RESULTADOS DEL CALCULO DE LA

ALEACION Fe4Ge° 

Se presentan a continuacidn los resultados obtenidos en el cgl

culo de la aleacidn Fe4Ge con una estructura FCC. 

En la primera hoja se encuentran las distancias del centro a

las primeras 14 capas de vecinos para las estructuras FCC, BCC y

Diamante, se escriben tambign el ndmero de vecinos para las estruc

turas anteriores y para la estructura HCP, las distancias para es- 

ta estructura se calculan en el programa. 

A continuaci6n se obtiene la tabla de radios de APW y las ta- 

blas de densidades electrdnicas ya interpoladas a la malla de APW

y las integrales de la densidad de carga para cada tipo de gtomo. 

En este cglculo se ha legido al Fe como el átomo de tipo 1 y al

Ge de tipo 2. Se encuentra despugs el tipo de malla ( LAT) en este

caso se indica con el ndmero 6 por tratarse de una aleacidn( para

otras estructuras ver el instructivo en el apgndice I), en segui- 

da el punto de la malla correspondiente a la esfera de muffin -tin

este dato recibe el nombre de JRI y en este caso tiene el mismo

valor para los dos tipos de & tomos

1/4.) E.I
o. 6

29) 

Se encuentran tambign el volumen por gtomo, los pargmetros de la
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malla y por dltimo los valores de a y f3. 

En la siguiente hoja se encuentran las distancias y ndmero

de vecinos para las primeras 7 capas de vecinos, primero cuando

el Fe es el átomo central, en este caso los siete primeros ndme- 

ros corresponden a las distancias que hay del Fe central a las

primeras siete capas de Fe y los otros siete corresponden a al

distancia que hay del Fe central a las siete primeras capas de Ge, 

en la misma forma aparecen el ndmero de vecinos; en seguida cuan

do el Ge es el átomo central los primeros siete datos correspon- 

den a las distancias y el ndmero de átomos de Ge y las otras sie

te a los del Fe. En esta misma hoja encontramos la integral del

potencial en la esfera de muffin -tin, la de 47p, la carga dentro

de la esfera, el volumen de las esferas, el potencial de intercam

bio y el ndmero de átomos de cada tipo considerando en este caso

como átomos de tipo 1 a los del tipo del átomo central. 

En esta parte el programa inicia el cálculo tomando primero

al átomo de tipo 2 como central. Los valores que encontramos a

continuaci6n son: RI radio de la esfera de muffin -tin para cada

tipo de átomo, como se dijo antes

es el redio de la esfera obtenido

V BOUNDARY que es la integral del

por átomo, VINT que es

ticial( la regi6n entre

tipo de átomo, los dos

en este caso son iguales, RO

a partir del volumen por átomo, 

potencial final en un volumen

el potencial promedio en la regi6:1 inters

RI y RO), Z es el ndmero átomico para este

valores de JRI, el tipo de malla( LAT) y los

valores de a y 6, la tabla que viene a continuaci6n es la tabla

del potencial en el cristal cuando el átomo de tipo 2 es el central
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y en la siguiente hoja se encuentra este potencial multiplicado

por el radio. 

A continuaci6n se encuentran los datos necesarios y los resul

tados de la subrutina LOGDER. Un vint adicional para esta subruti- 

na que permite cambiar la posici6n del cero de energia( VINT), LMAX

es el valor del mIximo momento angular, en este caso no se han in- 

cluido electrones de tipo f en el cglculo, el número de energfas, 

la enrgia inicial y el tamaño del intervalo de energías. A conti- 

nuaci6n aparecen las derivadas logaritmicas para cada 1 y los co- 

rrimientos de fase, la siguiente tabla CEP es

ce 11.1- 

14. 
30) 

donde n1 y j1 son las funciones de Neumann y Bessel respectivamente. 
Al final de esta tabla se encuentra el nivel de Fermi, el nú- 

mero de electrones de valencia para el átomo de tipo 2 y el valor

del corrimiento de fase s, p, d al nivel de Fermi. 

A continuaci6n se tiene la grgfica de corrimientos de fase

vs. energfa. La linea formada por * representa al corrimiento de

fase de tipo s, la linea de + al de tipo p y la linea formada por

al de tipo d que en este caso es muy pequeño. La linea punteada

vertical es el nivel de Fermi. 

En la siguiente hoja se obtienen los resultados del cálculo

cuando el gtomo de tipo 1 es el central, se encuentra tambi4n el

potencial, el potencial por el radio, aquí como se menciono en la

pag. 7 es importante checar que el potencial intersticial ( VINT) 
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no difiera en mas de 10- 2Ry del obtenido para el gtomo de tipo 2. 
En seguida se obtienen los resultados de la subrutina LOGDER, en

este caso ademgs se obtiene un nivel de Fermi aproximado para la

a1eaci6n, promediando los niveles de Fermi de cada tipo de átomo. 

En la grgfica se puede apreciar la resonancia d para el Fe. 

En seguida se encuentran los datos necesarioa y resultados de

la subrutina ASIL. En este caso se presenta el cglculo con solo 2

dispersores para poder mostrar una grgfica de la densidad de esta

dos completa. La grgfica presentada en el cap. III se obtuvo ha- 

ciendo el cálculo con 6 dispersores, pero ese cálculo se tuvo que

efectuar en varias etapas. 

Primero encontramos todos los datos que se le dieron a esta

subrutina, como son '
max' 

el número de diferentes tipos de gtomos, 

el número de gtomos por celda, el pargmetro de malla y el número de

puntos para la interpolaci6n. Esta parte del programa puede no to- 

mar en cuenta a los electrones p para el cglculo, aunque en este

caso si se incluyen por tener una contribuci6n importante en el Ge. 

Se encuentra despuás la enrgia mínima y máxima y el tamaño del

intervalo, los escalamientos s, p, d. Para el gtomo de tipo 1 los

electrones de valencia y el número de dispersores de este tipo y

los corrimientos de fase, a continuación los escalamientos para el

tomo de tipo 2, el número de electrones de valencia y el ndmero

de dispergores de este tipo y sus corrimientos de fase. Se tienen

despuás las coordenadas de cada dispersor, primero las del gtomo

de tipo 1 y luego del tipo 2. En este caso con dos dispersores se

consider6 un dispersor de cada tipo. En seguida encontramos los

resultados de la subrutina ASIL que son la densidad de estados, la
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contribuci6n de lectrones libres, el cambio en la densidad de esta- 

dos y la densidad integrada de estados que como se mencion6 en la

descripci6n de la subrutina nos permite calcular el nivel de Fermi, 

como podemos observar en esta caso el nivel de Fermi se encontr6

a una energía de 0. 985Ry. La densidad de estados y la parte de

electrones libres se encuentran representados en la grafica que a- 

parece a continuaci6n. En esta grSfica la curva fromada por * re- 

presenta a la parte de electrones libres y la curva formada por + 

a la densidad de estados, la línea punteada vertical nos indica el

nivel de Fermi, en este caso encontramos como punto importante un

mínimo en la densidad de estados y el nivel de Fermi muy cerca de

este, como se puede ver el fig. 5 del cSlculo con 6 dispersores

el nivel de Fermi se acerca mas al mínimo de la densidad de esta- 

dos ya que la concentración se asemeja mas a la de formaci6n del

vidiro metSlico y concuerda mejor con los resultados obtenidos con

el modelo de electrones casi libres mendionado en el cap. 

Abajo de la gr5fica encontramos los valores para la suma de

Friedel y la densidad de estados por volumen X 100, los nqmeros

que no tienen par6ntesis corresponden a los valores de confianza

faithful). 

Cuando se efectua el cglculo de la densidad de estados apa- 

rece al principio del programa una serie de resultados que por se

guir el orden en el que se efectua el cálculo aquí describimos e

incluimos al final. Los valores que encontramos aquí para cada

energía son: el valor de la matriz k para cada 1 y el corrimiento

de fase correspondiente, el valor de la parte real y la parte ima

ginaria del determinante que como se vi6 en el capítulo 11 nos
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permite calcular la densidad de estados, cuyo valor

rece por unidad de volumen y multiplicado por 100 y

tambign el tiempo de proceso al terminar el cglculo

lor de la energía. 

tambign apa- 

encontramos

para cada va- 
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y- Fe( 4s23d6) 

Co( 4s23d7) 

Co( 4s1' 23d7' 8) 

Ni( 4s23d8) 

5
Ni( 4s05 3d9.') 

Ni( 4s1. 13d8. 9) 
1 10. 

CUt4S 3d ) 

TABLA I

Vint Ef- Vint Ef ( 52( Ef) 10d2( Ef) 

1. 56654 0. 33177 - 1. 2348 2. 16463 6. 89

1. 20163 0. 22072 - 0. 9809 1. 79127 5. 702

1. 1007 0. 39178 - 0. 70892 2. 54519 8. 101

1. 87469 0. 8400 - 1. 03469 2. 48024 7. 895

1. 73218 1. 27769 - 0. 4545 2. 38156 7. 581

1. 75294 1. 1977 - 0. 55524 2. 45791 7. 824

1. 03169 0. 60801 - 0. 4237 2. 96977 9. 453

Rh( 5s14d8) 

Ag(
5s14d10) 

1. 31644 0. 56726 - 0. 74918 2. 5804 8. 214

1. 28978 0. 97301 - 0. 3168 2. 68937 8. 561

Nd( 6s24f35d1) - 0. 59364 0. 09765 - 0. 49599 0. 31623 1. 007

Eu( 6s24f65d1) - 0. 52504 0. 26204 - 0. 263 0. 31956 1. 017

Cd( BCC)(
6s24f75d1) -

0. 70768 0. 22315 - 0. 48453 0. 32006 1. 019

Cd( HCP) - 0. 58137 0. 15863 - 0. 4227 0. 3074 0. 979

Lu( 6s24f1. 45d1) 0. 70568 0. 26963 - 0. 43605 0. 32673 1. 04

Os( 6s25d6) 

Ir(6s25d7) 

Pt( 6s15d3) 

Au( 6s15d10) 

1. 15239 0. 59506 - 0. 5573 2. 31636 7. 373

1. 17929 0. 69577 - 0. 4835 2. 51113 7. 993

1. 75704 1. 540 - 0. 2170 1. 8947 6. 031

1. 29552 1. 18999 - 0. 1055 2. 42109 7. 707



y- Fe( 4s23d6) 

Co( 4s23d7" 8) 

Co( 4s1. 23d7. 8) 

Ni( 4s23d8) 

Ni( 4s0" 53d9" 5) 

Ni( 4s1- 13d89) 

Cu( 4s13d10) 

TABLA II

E
106

max62( E) (
E) 

Carficter d

max62 7 deslocalizado

0. 75 2. 97063 9. 456 0. 544

0. 43 3. 04212 9. 683 0. 317

0. 99 2. 9810 9. 489 0. 511

1. 4 2. 86412 9. 1168 0. 883

1. 78 2. 71532 8. 643 1. 357

1. 30 2. 77482 8. 83252 1. 16748

0. 75 2. 98933 9. 515 0. 485

Rh( 5s14d8) 

Ag(
5s14d10) 

0. 85 2. 69862 8. 590 1. 41

1. 03 2. 69203 8. 569 1. 431

Nd( 6s24f35d1) 0. 23 2. 80740 8. 936

Eu( 6s24f65d1) 0. 60 2. 08798 6. 646

Gd( BCC)(
6s24f75d1) 

0. 63 2. 33133 7. 421

Gd( HCP) 0. 41 2. 55707 8. 139

Lu( 6s24f145d1) 0. 81 2. 29097 7. 292

1. 064

3. 354

2. 579

1. 861

2. 708

Os( 6s25d6) 

Ir(6s25d7) 

Pt( 6s15d9) 

Au( 6s15d10) 

0. 89 2. 49638 7. 946

0. 89 2. 54975 8. 116

1. 78 2. 02806 6. 456

1. 33 2. 42919 7. 732

2. 054

1. 884

3. 544

2. 268



TABLA III

RAZON DE OCUPACION. 

1062( Ff)/// 
Tr

y- Fe(
4s23d6) 

Co( 4s23d7) 

Co( 4s1. 23d7' 8) 

Nia.( 4s2 3d8 ) 

0 5 9 5
Ni( 4s ' 3d ' ) 

Ni( 4s1' 13d8' 9) 

Cu( 4s13d10) 

1062( E) 
Tr

0. 72864

0. 58887

0. 85373

0. 86598

0. 87713

0. 88582

0. 99348

Rh( 5s14d8) 

Ag( 5s14d10) 

0. 95623

0. 99907

Nd( 6s24f35d1) 

Eu( 6s24f65d1) 

Cd( BCC)(
6s24f75d1) 

Cd( HCP) 

Lu( 6s24f145d1) 

0. 11269

0. 15302

0. 13731

0. 12029

0. 14262

Os( 6s25d/ 0. 92788

Ir( 6s25d7) 0. 98484

Pt( 6s25d5 k 0. 93417

Au( 6s15d11 0. 99677
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DESCRIPCION DE LAS FIGURAS. 

FIG. 1.- Esta es la representaci6n para tres aproximaciones de las

condiciones a la frontera de un cdmulo de átomos en mate- 

ria condensada. a) Representa a un cdmulo en el potencial

intersticial

promedio del

el promedio

tfnua es el

punteada en

Vint. b) Un cúmulo rodeado por el potencial

resto del sistema. c) El cdmulo rodeado por

esf6rico del resto del sistema, la linea con

potencial en un sistema finito y la linea

un sistema extendido. 

FIG. 2.- Potencial de muffin -tin para un cristal bidimensional. 

FIG. 3.- Estudio de los corrimientos de fase de la aleaci6n Ni -Rh

50%- 50% at6mico). Partiendo de la ocupacidn 6ptima del

Ni y del estado basal del Rh los niveles de Fermi para el

Ni y el Rh son inconsistentes ( a). Una disminuci6n del

carácter 3d para el Ni y un aumento del carácter 4d para

el Rh no resuelve la discrepancia ( b). Solo el incremento

de carácter 4d en el Rh da un nivel de Fermi consistente

para ambos componentes ( c) y ( d). 

FIG. 4.- Diagrama esquemático de la densidad de estados presentado

por Nagel y Tauc 32para 3 casos: La curva continua es pa

ra el modelo de electrones libres, la curva a rayas es pa

ra el vidrio en el modelo de electrones casi libres que

presentan y la de la curva punteada -rayas es para un vi- 

drio perturbado con un factor de estructura no esferica- 



mente sim6trico. 

FIG. 5.- Densidad de estados para la aleaci6n Fe - Ge con un conte- 

nido de 20% at6mico de Ge, la línea punteada es la contri

buci6n de electrones libres. En la parte superior izquier

da se presentan los corrimientos de fase para cada espe- 

cie en la aleaci6n. 
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0012 000
00 5 00r.Rn= cia,AP( S.*( XJA3+.)))* ABCP( JV24. 1) 
83 I000

t8
oSSFLC= CI* 4)( p( 3.* xJx6)* AACd( JX8) 

FLD.IC/* LYP( 3.* Y4X3)* AJC( JX8) 003
VI' IT1= V. 11. 171+ 1. 0eSAFPC+ FLC) 

MI1HiVI' JTP= V4T21.r1, 025* FRU+ FLO) 
CA* VVIT3= Vi! 171/ CI
CA* ' VNT4= VIUT?/ C1

33itig83. C* WRIIE( 6, 1123) VTNT3. 414T4
G.; TO 7

118 GGE= CAACO( J3P44, 1)- AACRUJR71)*( JPI( JJ)- JJRI) 88it1828
5c=(A',

i7?(
IrIGF)*¡*

Epx3o*xR0i00364000PiNirCD. LcN* x6i( 5). f3X+., w/ 2. 00365000PIIC=VTTI+PF/ 11
83883GGtm( A5C°(.. 1. 191+ 11.- A6CR( JJI) 2*( JP.( JJ)- JJRI) i$9

FLD= CA9C9( JJ9I) 10GF)* CiI* Ex0( 3* XRI( 101 00360000
PFLOd( F6O+ FLO* rXli( JJ)-( XJXE+ J., 5))/ 2. 00364000

I1E=VIT2+PF02 001f0000
OR = PI1'.;[ CT 00 1004VR =( 4. 63.)* 3. 1415o*(,);( jj)**3) 00 d000

00524(199v,V=11.*. 141593*( Z-.: 9, 1)/( c.94- vRi) Cm* RiTE( 611?-3) 211C, 711E. OI." 1. VE, 4, CTPLTNA1, TrA2

HIMc,..., L,„„ x„ , LT, A, 

11? 41 FUROAT( f X, 14 GRAL CF 01) 13-, 111AL La lyFFIN TIN SPHERE: 0* E 3A01t/*.! 4X• X4TLGRAL uF40,ppRHO=', E13. 6,/, 2uX, 

CNABGE TNTO, L1E pH Rr 0037000e'* E13. 6,/.? 0x,_' vOLIIF: * E13. 6•/. 2 . X.! EXCHATIGE F' OTZWTI AL.' LE : t t 88i; i888S23X, INUNBLP OF ALI% OF- TyPF 1: 1, t13. 4;,/, doxpfNuMutR OF ATO 3. , _ 
4YPE 2:', E1. 6, . 

WRITEC6L118) filigrolqC** 23 FOROAT( YE13. 6) 
11e3 FOP: 4ATI9E13. 6) 88i81888

GO TO 5
11/ IF( T, GT. 51 GO TJ ;: i4 33ligH3On, ITvT. JTI- 0-4pA* piic- cp* x4LpHA*,, L,**( 1./ 3.) 0086eo0• 

Gu TO 216 _ 

niiiiii214 VINT1= V. NT1sVI04) 
yTAT2= 7INTe+ 41: 02

Tr( JJ. E). 2) L0 YO 22v 0093000
00391000570R,, GE JF TAF nAT.. j9TAIPEO 4JEN THE CENTRAL ATOM IS OF TYPE 1

MaP1= PT; F . • 
VINC= 41 : T1-, TNA1* P1 liiial
TN7= 1" iA4
VEY4= VEx . 
DO Z19 J= i. J.JCHI oo 9 000
AA1( J)= 4ACR( J) 50 9900021• 4

Ab10.
BC9( J) 

8818/ 883G.) 0 2.; 7

0040 000721 VEXJ=( ii:xiof,. y1)/ 3. 

0040 000

EaF(
A, 1E,--

t ,

l' I.') nP4a1UHT( X, PAPT F TLITERSTITIAL POTNCIAL MG



AATIVE') 

VEXC= 1SIGU* VFX11, 4,*(../ 1.) 

VIMT.11: VI. 4C- T. P* rill:-CP* XALPHA* VEAC* UGH
VI11T ='/ I.JT1- T'.'*'.- r- A1* PIIC- cF* XALFHA* VEXC* SIGN 004 000

207 mMm= 1 004 000
004t000

C004 000C BEGIN XALPHA- UTA
C 004 000' 

0041D000
216 N= 1

004 000
DO 413 J= 1, JTOP 0041, 000

413 ABOCTAUCRCJ)/ 14A* 3. 1415931
IF( XRE A LI. 10E- 91) G0 Tn 203

004 000
004 000

CALL 10 ISCRAP4, ABC1, GPAD. JTOPtCUM1) 004 000
CALL DGT3( RAPALW/ AD, GF,AD2, JTOR. 0042) 004 000

203 DU 201 K= 1. JT019 004 000D= PAPW( K) 004 000
PJ: ABCP18) 00424000
IFfRJ, GT. 1. 0C- N....P. X2CTA. GT. 1. 5) GO Ti) 282 oO4e000
41. AL1. 0042: 000

2u2 GR= GRAD K)/ RI
GO TO 11

08= RJ** 1./ 3.) • 
3(01 HS

ALPALP= .. TANJC XBEIWALPHA)* G 1, 01
GEIK)=. 1 4./ 301q* GR- 2A4*(

GRADT)+
2.* GR* RJ/ D)/ RJ)/( 08* D8) 00400Q0

004 9090

C** w

201 SCRO1 XALPHA* ALPALP
wITE( 6, 1123) 0, J. 5HAO( K). GRAD2 8),( 8), ALPALP al gi

ágalf ii1A04* 4.* 3, i41593 , i112 RGXM 2 A 1. 1) - SCP J)* ABCPtJ)**( 1./ 3.)-, V/ NT
WRITE( , 28)(' JAHE( i), I= 1, 20 !

S0' 

oil000
8080800

C
C CALCULU3 OF v 90! MAy By INTEGRATIoN OF THE FINAL ROTENTIAL 88330888
C IN A 04.1114E r;r0 AT''.' 

CAU, TPAP42( RO, OG1. 11. vP) 
ViluuND: Vg/( 4* 3. 11, 591,trou** 3) 

248411888
0044 000C
00443008TF( LAT.. LE. 5) GI 11,! .. 13 00444000IF( 1W . LP. 1) GO TJ ; 01

NRII( 6. 31Pi
GO Tr 313

08441000
0044 000
0044 000

311 WRITCr31:4) 313 WRIT! 6, 1i. v) RILR,J. VBJU,. D
0044 000

wRITC 6, 117) VIMT. Z.( JdI( JJ). J..1: 1. 4). LAT, XALPHA. X8ETA
00419000

WRITE ( 6, 115) 63GXmT
004 1000

72 11GXMT( K)=- 56X0T( K) 

DO 3 10340§ 

DO 72 K= 1. 2S0

WRITE ( i0. 2R) NA" Ic
wRIE ( 7, 28) 4AmE Nil 888 . 

004 Root) 

73 wRI E( 4, 4): 1001( K). BGXMT( K4.3). BGX" TBGXPT( Ks9). 8OXMT( K+ 12). 8 884 4888
004 5000

C _ 1GX4T1K+ 15) 00450000C 14

FORMAI(
10X, 0813. 5) 

WRITE 6. 9997/ 
00459000

1133 FAR( J)=( 13GOT( J)+ vIW1)* HAPW( J) 
vJ) 1R/ lE ( G. 115) ( FAP(. J=(. 2251

DO 11 3 J= 1 22 § 8188
046 0 0

oRIIEtb 1180)• HIMIFCLAT+. 8) GO Tj :; is
nu 221 = 1. JJC" I 00466000
AACR( J)= AA1‘ 1) 

00467000221 ABCR( J)= AB1( J) 00468000
IF( Hm140. 1) N= 2 004 9000
VIMI = VaMTA1 004 000
Z= IZZ( 1) 

315 CALL LOGDEP( m) HI Hi
004 000

IF1m1rA. EU. 2) GU TO 216 004 000

316
C

STO
GO 3

FT JALFAL 04 ,0, tAAKE zEARU fd.: UVBER OF NEIGHBOURS A: 40, IF
C

HIRM
HE COHmEIT ..,' 1 CAPE, . 1=- 1 CeErnE LAREL 503) IS RELEASEDL THEN 00479000

ACALCULUS 1.3 OL, F r..-)4 TiF ATr - ALCNE. THIS CALCUL1S OF POTEN 00480000
TIAL MUST UF SI' 1111LAR TO n(, E '! D' c: UY HAPTEE- FCK OR HEX. 

28888
04483000
mogooe
00485000
U048000
0048 000
0048800o

881U888

00407000
00409090
004 9000

FWD

8UBBOUTIM-E P3IS3A( r3; 7, J %. JJ) 
0ImLNS/ 34 R3I( 250( 25 . 2). E( 2"60). F( 250) 4= 1.-. 0025/ 4R. 
R=- 2.-. 425/ 49. 
F0L= EXPl. 025) 
C=. 0025/ o. 
C2=- B/ A



F( 1)=. 6. 
c( 1)= Lxr' t
x=- 3. 7,7
TT Wr0-- 

F( IdzCP- 1./ FfK2) 
F( T)=, r/ Arr( K.ni/ F( 1) 
Y.L1. 1„..) c, • 

rj, 0 I= 1, ITJP

JVWV+ t
6 j( JV,, 13)=( JV)+( JV1, J7)/ F( s0') 

rrTOPJ

00491000
00492000

0049300000494000
00495000
00496000
U0407000

133330883
Toot) 

00 01300

iati888
00504000
00505000

g8iP838
00508000
00509000

ni:-.RouT:' 1e Ju4xwil4T, 041cpv. ijcdr, c, A, 4D, Jrcp, ooll0000
C

xjJcHIT.../Jc4; 

q..:%sT„ PJ LITAT( 230, 142, ChICY(), X; 43, 05). A0( 15), STJR(. 250, 15) S. Y. 2, LIY.: P 14 4r,,,,,:, f 3OELLq OF , Tot4.,, 00 000
005 000

00 i000

T! PX=. 13*( XJJL' 41.- 1.)- M- 8 005: 4000
J= 1( J7uP .. 00515000

7 Y= wb.. 3

u 111V.J. i0= CAAT'0, 1) 
JA=‘: 0051 000

0051000

T= 1 8811, 8308 XITF=) 
ET= CYPCX) 33? R888

43,3ii838tr ( FLY7TUPX) 9, 56, 7, 
9 AL=2.+ 0.* CBLxi.A. 4) 

UoL=JOL 88ii§888
G: XA-, OLX
Yol..z...) q*( XJ3L... 1.)- Nii9ggil
Yr! 7: XTAT+. 5* G*( C, a„, T ( IA , 14 )* C2.. 20.* G)* EXP ( 2.* X3L ) +20 .* G* CHIAT ( 88gi8888' 
TLX17AL9CAn( 10-1. F: r) 0053000000531010

11 JTL= JJCAT
IF CTLX• TeX) 11, 11, A1 Sgiii c̀lg
10 TO 40 00131000

1P t'.j:CrlIATLIT4,-,”)“,“' í2

10 „ 111- z1v+ ZO.. CTLYI.P.% 

rZ36T; ITAT( JA, ii.)*. x. ILI • 

E JTL- juL112, 13, 1
00 000
00 Q00

00 000
00

1
000

Fz I = FV1+ 7,;.., L [ 7,- F', , Jkt LX- X9L+.,), / 

rz2=FV11.20.* fFZ„1- F7“)*( 7L4- x9Lf.- 14) 005 000
0054 000

XIA.= r* CF7I+ F: 7d)**! iLX- L; LX) 005410(10
TO• SI 0054a000

13 XJT1- 6. 1TL 0054.4o0

C: T' X- YTL. 
XTL.1. 05xcxiTL. i.). q. 8 0051040

0054 000
K3:. TL+. 4. 0054 000Y/ 0 : xTAT+. 5* C* 4: C. IrkTOTL, IA).( 2.- 2.,.. C)* EXP( 2.* XTL) sCH/ AT( K3, JA)* 00548000

005 7000
17).* C* FAP(.*( xIL, A))) . 4,.) / F OTL- J81451,;, J1J, I1

00 50000
0149000

14 x/ NT= XLJT-1...)*( cIATtJUL, JA)* FAP(?.* X9LIAT1J8L+1, JA/* EXP( 2.* 00 510001( X91. 4., 03)))*. js
113L= JW.+ 1

U03000IF C. I8L- JTL115, 5o, 9:, 
u0g2000

Is YaL6130.. 0q 00 4000
GO TO i¡ 005550005) qT1RCI, JA)=. 5* Y11T* X", A( JA)/(,,,,( jAj* 7) ' 8P98" IF CI- JT, p07.,- 0 (, 0

0558000
x= Y1..( 7 00559000

17 ! F 0A -14) 1), e3, 20

r.', T) 8

00 61000
00160000

1--? JA= 4A+ t 00 6d000
GJ .., 7 00563000

20 1= 1 00560000
21 JA= 4 00565000

00566000
22 CHTCPY( 1):, 7117C° M0tIT1;i( I, JA) 00567000

fr ‘ JA - 141,' 24, P, 00568000
23 J4= J4+ 1 , 00569000

ro TJ 72 00570000

7 T= I1- 1
74 ' fF O' n, J71P), 27,', 4
2 ,:., 

Ti= i- 1 0957 000

0051000
0057 000

10574000



f7t- Tu/ 11
TO Pi 60575009G-. 

005214000
r7, JD u0577.000
55Rizr1uTi: 4: oGr3()(, Y, 1T , IE -H) 00578000

1F ! Ili.J x( 1), 1( 1), ZCI) 

r= y0) 
iFf.:r:: 1- 3) 1, 1, 1

1

005790)

0oo58000
00” 000

I=1

DY2.1( Yt4). U)/ DYZ
DJ 4 I= JvCII" 
A.TY‘ I)- A

Hiliti
n0=x0i- A
IF( 0.( 2) e19, d

00 89000
IF( A) 3, 7, 3 00590000

3 A=( Y( I)- 8)/ A

IFCU) 4. 1, 4
00 9 0
881y38

00
00 94000

4 OY1= V7
00595000

DY2= CYN)- Y( T- 4))/ 1

Dy3. A 889888
A= X( I- 11 00598000

00599000

5 Z( I- 2 ooY14.0,3- v„: 

6 Z( I- 1 = DYI+ JyYL
IER= 0

IFCI- r5,0
WITH
0060 000
0000 000

I= H0I1
7 7( T)= UY24,01. 3- Ovi 88g848888 RETUPi. 
1 0061000TEP= T

1= 1- 1
0000 000
0060 000

IFCI- 2) 8, 3, 7 00609000EJD
SET C) 1-- 0061010_0_ 

00611000

sugiROOTI' IL. Lo.,'.. 2( 1.) 00012000

E Lo6LRITIc DEo1vA, 3 CL. 91ZOLTII4E. AL,-;0 CCFTUTES PHASE SHIFTS. 8888
C ST PLIFTL:' V: PSioi

v001500UC(,./ CPYDEP/ t4iX(' 5, , TEAT( 20), Jp,10;1, 0A, A0, 11, 41, EFU.IALEIZZ 000 000

1Wt5i310;PL"DiirE,IFL8)(,: PE)(; F),(

4;Tk"PV3'‘ GFIk; 513)' Ai" 5' 9". 

OrIllj4 ''.191Athl) fi.:TUJArOViNTOiCf( 4) MIR
PEAL Jr71, J/ 1 0000000

C
C HAXLwiAXIA. r, J" i% L.' 10E' ll 006

1/ E= WABFR ur F.. rliG1FS 001 6400
5000

C
C JE= B0TT0, 1 E'! qt; v 000 i000
0 ES= STEP Ll4E00oY • 

DVINT= ADJITTO! I" L 0 INTERS1IIIAL 001 000
000

C 006 0000C 2VAL.- 4U' 1lirP UF V,, LC4CE ELECTR?:; S

88gii888
IFNJ r7" 1, 1"

ihi) RE4p( 5, 1) AXL, 9¡:, ZL ; r2 AO. .: 4) 1 , i4UPA( 2), BE, E3oDVINT( 1), 8824888
ovi1T( 2), 19E5o

1 ,,,, u11, T5. 4F1). 9, 2is, 38gi2H8

nTEGAIEP AA( 2), WL( Z) 

SrIJOLS TO PLuT• 

00021000
0044 000
00o23000DATA ISTER/..',".'*', 1+ 1,'-' fim' i 00624000

C
C Ac; x= C0: 13CH.V.:0 WITEP PoTENTIAL ClUFFIH- TIN) Ntii888

C:, 4 1= 1125A 00039000
GXLT)=-( AfiX(. 1). 1. OVT% T( i)) 00040000

wR/ TE 0q3 ' I XT 00 4 000
riP,14 CO , 0X, 20; t. j 00 4 000
ivPITEc6, 4) uv: JT(.. 1, v. xL, hF: ket, Es 0004 000

4 ruPilAT(// 0X.' W, L, ITLAAL 0141 FOR JER/ L9(WrF19. 4,/, 20WLMAX=', 0004 000
112,/, 20X,, rw1JF EFRGIES=', 14,/, 2) X, SOTTCH EUERCy= , F10. 4,/, 2 00045000

STEP ,:', ri!,.4) 0004000

CC ,
WiEf: IC4L O:. 1. 11TI, I. 0F scH000:CluER EfluATIOH. IvILNE' S r.THOD 88g16888

IPT= JPIOJ - 00649000NAC= 2 0. 1131: i3E- J1 00050000
00o1000
1005a050

r: Lr- IAXL* 1 00053000
Pci .. i I=1,; ft 00654000

00u55000

F= PL- E5. 
000512000
00057000



J1, J, 00658000
n, S = r

00659000MiliF
nriliiiY. plizo„...2. 1

Yjr.cXrt.) 5* C, IL+.' 14. Y. i.; 1
sG.. 1: J+ 7)( p(. 17.,,* tAci( l)- 7) 0066000

03Q64000
0066 000x=.... 6

Y( TY,Pli

0061000

000
Y( P = YJ 0066 000
JJP = IFIXORI)- 0066
CJ o K= 1. JSRT+ 1
X= X+ 0. 35 38MON
EEF= EXP(. I.,*( X+. S)). 0067 000
sGpi.r. 40, FF.( AGY( K+ 2)- E) 
11..- Dac* JnPi

0067 000
1 0067 000

0067 00013=- 2.- DU* 3n
C= 1.- D4C* 3G. 11 0067 000
Y. P1=- 05* YJ+ C* YJ', 1)¡, t. 00672000
ycK+ 2)= TJpi

i8S8Y. P1= YJ 38g
Y. 1= YJP1 00679000
SG" lrqG

6 SG= iGil (
81181(818

C
SfilliSHR= RADIAL 0,0T : 1r Trig ' JAVE FAJCTLJN

CC
PP= DF.RIVATII, E or p 00685000

yjr=/==-=F.LIE=(YCYJ-

R2: 1)-) e,

Y( JIJRt1,+

t1),
JJP61, J0JRI(

R+

1 JR) 

Y? 

0060 00
4= XP(. 0069000

Y 1tY( JIRT. 0* Y( 4M- 1)+.* CJI+1)- WRI+))/ 0. 6Sl1SYp( Y( JJRT- 1- b„* YCJJiI) 48(;* Y( JJ/+ 2)- YOJRI43)// 0. 6 S
YPFt( YPI, YP7. JJ8I, JJI+1, JRI) Sóigrp(i, J) Exp(- i, Raó

cc
AN= LjGaolT, OIC OLP1VATIVES

5 ANII, J)- 70/ PCI, J)/ P( I, J) 11011117 ;
745fV47(

3. 7)( 110GANIIrrHIC DEi; IvATIJES FOP L= 0 TO L=0, 11) 
nTEL6t1) SSOISH8 rTnATCAJWF..;r:: nY', Px.' L=:)', 11x,' L= 1 1. 1/ WL32'. 11X.' Ld3') . 

PP 9 00699010J= 1.:;:, 
q :, 4ITF( ofi),.: i7), LA:.( 1. L3), I= 1, NL) 
lj r-,-,g, laTC/ J<, 1- 1. J. 4. 4f- i, I., 7) 

00Z01000
0070

888ITFC6( 1: 0
13 rjP, IAT(.¡ A. IPIA,, r SHIFTS ',/,, ix, 12( 1*,)) 

TE( t,, l) 00704000
D) Id J= 1, 11: 
nO 12 I= 1, - L 88M888
Ewg, i( J) 
CALL ilLJA3, 1LE, j, l, ir.)!L, CLbrCFG, FLL,, FFG) 88
TETA: CFLi( I)*( CLD( 1)-., i ( I. j))/( FFGW*( FLD( I)... AN( I, J))) IIIII1H

E LLTA. pHAsEvIFT1
oofl000

ELTA( z, J). A1A( TrrA, 00I000

o.,(ELTA( T, J0/ 31,, 07LT.( 1, J)) 00 1 000

1 T

42
CREriqui,', i'VFc,), ZU-Kir,5iiii, -) 

00Z15000
00/

000000
000

l' RITEi60,, 262) 00; 1
P82 FORMATCLIX,' CEPI./.

41X400/1 .3C* 1)) 
DO 11 J= 1, AL - . 00; 19900

ll NRITE( 03, 1. 0 E.! itTii( CO( I, J), 1= 1. 4) HASS281 F( MATC.c11,', 4Jx. lEAL;, GY' r8x#, L= 91, 11X,, L= 11, 11X,, L= 2¡, 11X, IL= 3, 1) 

C THIS rAPT UF THE ProGp.„ 941t3 TIIE PHASE3HIFTS CONTLAJOUS 88723088
DO 21 K= 1, uL

00 b000
ISIGN: 1

TD.7100 el J.,,., E t135g388Ir( J. LT. A.) diF=AHJULTA( K, J+ 11- ELIA( K/ J)) 
GC TO( P4, 1".? 1), Ta 00729000

19 ELTA(:, J)=.%%(!(... 0.0.3TG'.* 3. 1- ij li )3 00730000
e0 IFWIF. LT. I.)) t.¡:.1. TL21 0071000

I0= ID+ 1 00Z3 000

2i WW,
T). 1. 7. 11., i1 IS1G!,=- 1 00/ 3 000

o07 4030
227 PwIAT( L' iX,,, IALL' icC=', F19. b) 
C (

107 5000

E CALA; ULHO or ' 17 F -' T L', L FR; F: irL 31.; 1 00736000
00739000

Tf, lifITI 00740000
u0741000t% 22 J= 1,,! 1: 



i7, 1EGA= DIA*( L00)*.( L./ 2'..))/ 13* 3. i ,41543** 2) 06742000

Pi!I , 00743000

IF! r::CO. ilic TO 2Z. 
007' 44000

5s0m1,

4i=Am2q*v( EG*A(KI.-

sw1) im11)*
LLTA( KJ)/ 3141593rseA TIooP23cowmuc . oo

oo o ono

rikNniqterfiY (YLTt. 3
oo 49000

iF( J. G7.-) 1, 00,-.1Jui+ 1 88 888' 
IFCIou7. 2u. u1 GC rl 24 00 000

i2 COHTT: HP.; 00 0002 EFF=, - 1%-. RiFo, RFSTm., D, 1. 6, 4) 00 000wRI)-.E6i2t,4) EFZ 00 55000
EFF4.7.( rrE2+EFL)*%/ FLOATOJJ) 
rFtN. LO. I. A9D... 2) WRITF( 6, 283) EFE2 8M9888
ARTTE( 6, 227) ZvAL() 00750000

C 00759000

0
ig i¡HiH38ini6g

00z60000
00767000
0076§ 000
00769000
007U000
00771000
00 17000000
ooz 000
00174000
00 75000
08776006

DO 25 TAL-I, A

26 zZI( I, XJ- ELI6 ;,, JE) „ 
DO, 26 I.J=

11 , 
C

25 wRTTF16, 25', 1 IN -1, C ( Irl , 

CF( IN)- INTFHT f- I, LIRETE. 4) 
IF( iRES1S. GT. 6) CAL riE L,( 0mA, LFE. I2Z, cF, N) 

PLuTTL4G RHASE3, 1 FTS
CALL CARTENE, E1. 1, LN. I.STEP, NL, EFE) 

YVII51(.! OINVIT7( TJ?,; 
NRH= N( 

IF.C;¡. E0, 2) Go To 24
EmAX= EFE20, 1. 3

wF,H=
4‘

FilAx- 11F), E51. 1
JE,q4.r.f , LN)(. 1Pii, iF) 
iF( NJJ. E0. 1) 4f, T.) 2A

REWIK, 1AL
DO 27 II11,' il. 
DO 27 ji, .,0

STMS
00 7900027. RkA0tIALt275/ A;,,( I, j1 ANCi, J+ 1), ANCI, J+ 2), ANCI, J+ 3), ANCI, j+4), AN1I 00 80000

281gT6AIII,
J+ 0), 41[ 1, 5+ 7) 

Ufhniw„ , c,„,,,,, ,,,, L, E" Ax, Es, 04. L. Np,,...„„),„ AL( i), NumA( 2), 
7VAL/ 21

277 FDRAAT( 4F11. 4, 7: 3/ 
upITFUAL, 27R) CF.:( K),(= 1, 1iPH) 

Stifig828
29 Dc 30 K.It,, JL

00 86000
s0 ,, PITECTAL, 274) 07L7A( K. J), J= 1, NpH) 

iF( tJJJ. FG. 1) CALL ASILCIAL) .... _ 
IF( q. U.1. 2. 0P. TAL. EO. 0) RETURA

ilRITE( IAL, 278) ( CfK), K= 1. 04) 

00707000
00/ 58000
00789000

00790000
0079 000

31 w 7 ( 7i)L., 2. 8) ( A' 4( k, J), J= 1, NPw) 4 4 " I' tS 88 3 888
CALL ASL( IAL) 

278 FoRMATF16. 7) 
RyDOERGS.) 

00 9 000

NI28 FoRmAT 20x,, ARlOwi, ATE FEll LFvC6 FOR THE ALLOym. Flo. 5) 11 iiillR14144/ P49,7115tiVILFSAAlf7 AT FERRI LEVEL,!' F12. 1) 

C 00799000
15 roprAT( o , 20x. 20„. 4) 

RETURN
0

0006r00
C 0080 00

0080 000
SRESET MO; 00863000

Eqo
00804000

SUHRDUT1NE TRAREZS9U, OGOT, VINT) 0005000
DI51.-P4 RGX: 17( 70J 00000000
ARO= R0*( 8. 85+ ALOG( 70) 
Jr1=ARD
p/ 1= 4.* 3. 141593
un=n
xjx5=- 8. 05

7 JX9= JX6+ 1
IFCJX8- JR05, 0, 5

5 YJX8= XJX13+ 0 A5
FR= PI6* ZXPqxor54,0., 15)* 3A)* aGxMT( JXL1+ 1) 
FL= P14* EXP(.).* XJx0)* 9G1T( JX5) 
0InT= VI' Ffro. 025AtF9+ FL) 

6 RERN8LCT( JP0)+ 0GXRT( JRU) r8( X1T( JR041))*( AP0. J40) 
FL= PIA< V(....*AL9GMO))* SGRO
END= 0, 025*( FR+ FL) 
VII, T= YriTtEJD

u,7)0p: i

0081000
1188

00010000
00811000
oonizono
00813000
00814900
00:415000

illgi
008Z1000

NOON



sulpcj+1- T AD:13, 4( F, Ir,L- AX, CLu. LF(., FLD. FFG) 
OPEN3I11 ILD( 10), 1FG( 1J), CLD( 10), CFG( 10), FLD( 10), FFG( 10), ELD( 10) i

lEFG( 10) 
rcuuL1 PRECIS:,, h AL,..,, FG. CN. ApPs. X, c1Jii0, BJZ. Z, D, 0, 7MULT, ZC. ELD, 

iFFG, Xj57,;, AT
PEAL JP. 
rfl=c
iJPI=J91

XI) 05*( Xid/- 1.)- q. e. 
08= 0V0( XL) 
NLD= tIAA* 2- 
FINN= NLD. 1
p= 2. 
0= 1. 0
A= DSORT( DABSCEN)) 
X= AviRs
Tr( U) s, 27, 51

C 5, 1' 10 - ImAGIi1AGY , 9JZ - nFAL

9 8J90= 0. 5* 1DEXP(.. X) spEXP( X))/ X

ejz=. 0. j* mXPNX1- EXD( X))/ X

C=- 1. 0
G( i TC 52

51 5J10= 000S( X)/ X
RJZ= DSI:;( X)/ X

c120

IF1¡; 21!( 8JZ/ A- UJIInj
5' 7C= 

881 088F43: 16:i8J90/ x. B.Jr) 00 90

7= I
00 b000DO 0 I=c. NLD

Piqi;11-1AULT*¡ 2:;- 0)* PETVX- 8E00- 1) 
70 E G. rfl 2 TT* ,' --A* 11r6 1 / A- ErG( I- 1) 00860000

ELD 1)-- EFG 2) 
8L14)=- 3FG 2) 

00 OgQ00
00161000

on 1 f=t, IINu oo 6. 5000
00864000

71 ELD( I+ 1):( 7,,= FG( 1).( 74:1)* EFG( 11.2))/( P* Z+ 0) 
2))/( P* 24.0) 

0006 08848flDU 72 I= 1,' JLD
7= I 00868000

FLD I)= ELDC.) 

8(

0)T3g
00074000

zi4uLT= C** I
PLOI1)= OL') 0)/ uFt.,( I))* A* ZmOL1

00071000ELD 111E00)/ EFG( 1))+ A* 21, OLT

1ER 1 ; kNi
72 FEGII)= Z= G( I) 00875000

73 FORMAT ( 144 ZEPO ENERGY )- 
27 WRITE C4. 73) 

00871000
o087 000
0081 000

GO TO 28. 

25 RETURN . 882A0838END
REAL FUNCTION INTEP( Y. XLN. 7, oPP) 00401000

0I4EN3I) 1 Y( 6J), X( 6.,), FU1( 11.1 00882000

FU( A, B. C. D. T)=( A* 0-T)- 5*( C- 7))/( J- C) 00883000
0088000

2 TU= KUAL- NP, V2
1 CONTINU

IF( Z- X( UAL)) 2, 2, 1
00 1 IlL=1, A

H111111IECI. LT. 1) TU= 1
IF( N, P+ IN. 0T./ TUali- OP+ 1 00889000

00 3 J= i, NPP
Ful( J)= Y( L) 

0011000
00 9 000
00 9 000

L= IU

0089 000
008940003 L= L+ 1

Irl 00895000
4 PuliMkgriTg). Ful( 6. 1), x( ru), x( iJsix), z) 888; 6888

IU= L- NPP 001+ 005 IU= I0+ 1

IF( X. LT. JT) Gu ro 4IXT+
I

00 9 000
0091000
0090 000

INT D= r11( I) 0090 000
PETX,. 00903000
END 00904000

oo90$ 000SuRP00T: NE (. 4RT;Al. x, I. J.,,!, EF) 

oviv3Tly! Y( 5, 1,,), IC11u1, IS( c), xi, 1( 1,: 0), XPLO( 100), IG( 5, 100). 
00907000
0094900

0090800020 FOPT( 11+,:= 14.;: i
21 t-L.);!. 17( 2X1 00909000

88838888
888i1888
00829000
008 000
oo8 000
008 000
GO§ 000
000 040
0003 000

00 000
00 ! Quo

co§ 000

111191111
00 4 000

88 2 888
88121888
oo 4 400

oo8 000

0001000
008 000

1008 000



2? roRkATf1141) 
23 FuR.. 4T( 15x,'.;(' T

21 ForP4ATCoCtoX. O.:... 04
25 FoTWATflut. 14A. iJiC" 
3. RoRmATCLN+, 14,(. 1.' 1, 11, 

wRICE( 6, 22) 
CALL NII.IXCT. TO, TF. I) 

Do J= 1, I
Du K= 1, N

2 01. J)= XCKLJ1
CALL IlIOAX[ XPL, XrliN, XmAX, I) 
xPLO( K)= XNIN
KK= K+ N

1 XpLu( KK)= XF4AX
KK= 2.+ N
CALL HIJAXIXRLO, XMIN, XFIAX, KK) 
DO 4 K= 1. N
OQ j=1AI

3
00 4 K=
IliCK, J)

1. 
5! 

J **(

1.- CXCK, J)- XIIIN)/ CXMAX- XMIN))+ 1. 5

LC1?_= j8 1
DO ' 101

5 LCJ)= IB 2) 
DO 4 iI=1. N
00

IFCIG 11' 110- 107, 8, 7 • 
8 SJ= 100. 1( tIII- 1)/( 1- 1)+ 1. 5

JJ= Sj

7 co/ iw
L( JJ)= TII+2) 

T0/ I( TF- 70))* 100. 1. 5
IFtJKL. GT. 

7 LtJKL)= I0C ) 
101) GI TO 77

7 wRITE( 6, 30 CL( KKJ, KK= 1, 101) 
DV b KK111. 101
L( KK) 13( 2) 

6 CONTLIU
IF05- 5417, 18, i7

17 sjm( K+ 4 / 5. 
JK= 3. 1
IFCJK- SJ19. 1/.° 

10 sj=xAx- CK- Ii*( XmAX- XMIN)/ 50. 
0RITE( 6, 20) 5J

9 wRITE16. 21) 
IF( K+ 50J4, 14. 4

14 Du 11 J= 1 lot

11 L(.. 11= IS( liwRITE( 6. e ) 
18 wRITE( 6, 20) XmId

4 CONTINUE
hFITE( 6, 23) 
DO 12 J= 1, 6

12 A( JJ= To+ CJ- 1)* CTF- Ta)/ 5. 
IRITEC6. 24)( 4( J1. J= 1, 6) 

RETUP: i
END

SUBROUTINE : fiElAX( V. Vm114VrAx, N) 
DIMENS/ ON V( 108)' 
vMAA= V( 1) 
VmIN= V10
VO 1
IFIVII1- 9MAX) 2. 2. 3

3 9MAX= 1/( 1) 
GQ TO

2 IFCVMIN- 9( I)) 1. 1. 4
4 VMIN= VCI) 

1 FuNTIAEOETURN
END

80 00
SUBROUTINE A5I4C-I4.? 

009 1000' 
009 000
009 000
009 000
009 4000
009 5000

0
009 ! 000
091000

0091 000
0019000

009Z 000

009 000
009 000

00930u0

88888

111
000

009

00188
00
009

884 i'88009 00
009 000

009 000
00 000
ggiling

009 0000

8Pq888
ov94 ovo
00944000

88N888
0094 000
00948000

8811888
009 000
009 000

883; i888
00955000
0091000
0095 000

00959000

0096 000
00963000

00965000

00967000
00964000
00 9000
0097 000
0097 000
009 000
009 000
009 000
00Y 000

00 000
014000

00 000
00979000

Xi= 0098 000
REAL KAPA, NTEP. LX( d4). LY( 24), LZ( 24), K53( 0) 0098 000

00984000
INTEGER C1. 0. SL. Tu, TN1, RARA, FSIG, FJUmR, T4AX. 7FRUm, SEG, ZVAL( 2),, CC 00905000

1. 2. 1. 00986000
00987000

QImEN3TJ1 Ai0E( 1, 1).' 4E. 4ERG( 100), UNTER( 5. 100), IS( 6), I44888NUMA( 2), OENSiT( 0 00
le00425: 1IFT( 8), JCFC6. 2), Rly.( 6n), E( 6'), c), PdC4, 60, 2), AKSSC140). AE 60 00990000
2). COsTREC2, 0). R12(? 90). ARHI12.9o). 4u1A( 3) 00991000



C!' PLEX KAPCPEAERúCsCJ" UFTtK9C( 29, 4), FOTC( 2n), G( 140, t40) vDETC

C0IM0N/ VC0" PL/ GIKSC, MAPCFV41GC, PJTC

CiviNON/ VARRE/ LX, Ly, L7, KDI, PsHIFT, JCF, E, ROM, PH, AKSS, COSTRE, R12, ARHI

C0fi1IrIVV3IP/ KARA, 0ETRE, DETIme0FRVI, FI, ENERGY, FsIG4, FJUMF, N1, NE• L
i5SI, NUm3C, I0PL

0099a000

38M1888
00995000

38M888
8888
8188? 888
01002000
01003000

isp t t i r* t tsi f,.. t 1- 0 01001000

EALL0)7S' pRO6RA! TITO tpme61 ENSITy OF STATES OF ALLOy3 ( 1., 3 Ty 2I38888
C
C

100 FoRm4T,( 5Fd. 5) 

COMPUTATIOWL olLTHOL, S FuR LARG quLECULES AND LOCALIZED STATEs IN
PLENUM PRESS 1973) 

ACCORDILIO Tu CLUSTErc PET" uu? E IAIIcwd AS IN J. KELLER rAP B IN

i ill
S1SiaSSS

701 FoRmAT, cALcuLATIoN OF THE DENSITY CF STATES FOR COMPLEX 0F, 
1, I10., SCATTERERS IN ') 010Ii900

500 FORMATH+ 4PX, 3A6) 
600 EQPMAT //, . HAXIAM SIi. GLE SITE 131;1: 45E5. 1IFT= 5.110), - 

8181PS
0 0 000700 Fo6mAT ///,' ENEPDT Rclilofj: EmPl= , v1: I. 0J, EmAx= ', r12. 8,' WITH 01016000

17P EN: LTA= 0, F1. 6) . 

C iN467ii" E2211Ápi ,;: iiITER AS REFERENCE. AO= LATTICE PARAMETER OF MINo o o

E cRTsTAIINE E ¡ VALENTA. L3a= MAXIHUm AUGUre mDmENIL Ned= 

NVM81
01000O0

C ALL TyP S) L HWISC= TOTAL AlUmSER OF 4CAT7 RER , 
PHASEs TFT3 AN L' ILRGILS GIVEN T.) cAR,AcTH

R11
SCATTERERS ( SA

EM/ TT, EMAX, 
C TOWCR, H GliR Allo all= (IF THE ENERGY mESH UF TH. CALCULATION

AZ5 HÓNR! 
C

READ( IAL, T4) Au, EmIN, FvAx, LOELTA, LSS, NFH, T, NomA( 1), 2VAL( li8 8ig888,NOMA( 2

ItiPh( f;) TmAX. LLS8. 10PL. NPPFATIC[ L. NAilE
REAQ( 5, 73) PARA, EF. M, EEmAX, EEDELT,,- INT1, INUmA( 1), INUmg2) LÓRÓT811
FINT= 0 3
7F EEHIN. 4F. 0.) E. IT, T= CE: 47.: S1S 3S8S
IF EEMAX..' 4E.,,.) FJAA= FmAg1 010 000

F EEDELT. NE. 3.) t.:% LTA= EEDFLT 010 000
IF FINTI. E..), FUJI= FIAT1 010. 30o0

73- EoRTIATII5, dFlu. 4, T5) 
TAAX= TmAX-( TI0ETET?)/ 1 MA888
N1J1$ C= NomA( 1)+' 10-.()+ I. JITIA( 1)+ II4uMA( 2) 01036000

74 FoR1AT( 4F1v. 6, 713) 0 03700075 FORTIAT( I5, I3. 2/ 2. F8. 4, 1046) 01038000
IFC4PR, E0 1) ; 

C f f 17" 0' 039000
ATOCELxA. OAS Ii_Ao** 3 01040000

C

1/4
TOPL=

1
IF P ELEC.TRNiS ACCOUNTED 01041000

NNITE §, 77) NA

CC
818(48800877 ro MA t1H1, 2ix, 046*/) 
0 Q
0104 upo

wRITT,
20iplU,TSC

ARITE 6, 500INA4E( 1), NAmE( 2). NA4E( 3) 0 04 000
0101000

ARITE 6, 60R) L31 u 34 000C
0 049000

F9AX= EHAX+ 0. 01* EDZLTA 01050000
NE= IE14X- E4PTI/ C): LT3. 1 0 051000
HE= 2* NE u 05[ 000C • WILIER OF PUNTS JTJqL,:' JF GPIEN 3Y EDELTA TO
AVOID 1J4FATTqr1L r, 4A3, 1. 818;¡ 888c1100 FORMAT( 3F10, 3) 

C
u PYT= 1N

LX. t, y AALJ LZ = CA. W.7.¡ I, H rolkDINATES OF SCATTERERS ill THE ALLOY 8 84888
lEADT, 11017TLXCII. LTJ, L2( I), I. URSC) 0 os 000

LSSI= LSS+ 1
C T= NURBE, T JF TyPES 1F JCATTERCFS I, 4 THE Al_Si_Or

81S8; eriP1= 3. 14159

wRITEf.,, s, J) T
c3500 FORMA (//,' OF TYR• S OF AT I5

06? 000

NUHA( TH) m 4' I' 1F 1, CA1tERET, 3 OF tAH lyPE 818t 888
3003 Fowl Ts) 0186 ossHRIT I f y1) 8T9OLLA0. NO501 FORMAT// ATJ15 PtH ,)' 7 CELL=', Ft0. 5, 5x,' LATT/ CE PARAMETER Am' 810480

IFR. 5. 5xs' . P0IITS F.:W PAL INTERPOLAT: ND FUACTIC' 1: , i5) 01067000
ILK:, 

98888ITOPL. 0. 1) 3LK= 1* IXT. 81
4R TE0, 70,), ILK 01070o0502 F..), MAT(/ *** P ELECTS', 04,' 4CC6U. iyEni) 010710o0
TA= 1 0107 000

0107 000
LSS= LSSI- LLSS 0107 000 . 
c,J TO 3434 10750O - 



1101 FtAT( 3P10, 7) 
3) 00 74= 2

G3 TO 1004
3001 TI =3 1111111113001 TA= T1+ 1

C SCP( L, TA) = I:“ L7.; 

1 , ...- 3r3HIFT, , WG,./ LA, i POP9NTU9 L roll TYPE T
C 7.,CSI9i.:, IF '/ 5/. VAL,»- .. 0 ' 3w0(.:Lu ,.: F. GiVEF 0 0830o0

20 01; AQ/ 5, 11uW3CF( LET%It' it131), . , 008000
C

30

REIFKUV4
01.) P, 4050hyr ., • I ),, 1YR T4

0,, k1140)( L(. fi:) ti- 41+ 1e1A),.. 51+ arn), E( 1+ 3, 1" 1), L( I+4, TN), 8145888
O 087000E(/+ 5, TA, FCTi•H, T. 1), F( i+ , Y,..), I... 1,- f, 3H, 8) 

DO 40 L= 1, L391 0 488000
DO 40 I= 11111. S 0 089000

40 PE6D( IAL, 1100) PM( L. I, T..), PH( L,¡+,, r;),PHI,L, I+ 2, TA, PH( L, I4.3, TN), 0 09 000
09( L. I+ 4, TA), P4( L, I+7, T,), PH( L. 11.07N), PH( 1., I+ 7, TN) 01091000
Do 00 L - 1. 1, Q91 0109 000
DO 60 1= 1, WH

60 PH( L, I, P1)= PHO. LI, T..)* SCr( L, T.) 31348PIF( TN, NE. T) GO TO 99
READCIAL, 76, FAD= 59) 9T., FI,, T SiNtSOÓ

76 FoRMAT( 4F10, 9, 2I5) 0109/ 000
O 098000N4IE( 0, 6064) EM. . 

IFtHLJTI, NE. 0. 0) FI.i. T= FilT1 0 099000

TelE1114. 14E. 0,• q E"/ N= Ecm1; 1
EMIN= E" 1" 4( u. l* cA: LTA) 811488S
RACKSPAU IAL

54 C1,1TIWOpL SISi

4RITE 6, 790) ei; N, Fx, EDELTA 9 1203
0 0 000
0 0 0001200 FQ9MA (// PHASLSiTFT [' SEC; I: i f: ALCULATION WITH SSCF= ', F8. 5) 
01 0000oRITE• 6, 1? 0,)) 3CF( 4, ir!) 1IF( LS 1. GT. 1) NRITE( 6, 1520) SCF( 2, TN) 

NuMA ( T^ 1) = NO It. (T .)“,. t. tr, A( rs) 
NPIT16, 50517. ZVAL0A, W1A( 70) . 

505 FomA (/' Ajno$ TYPLI, I2, 1 : VALECE ELECTRONS=',/ 3. 10X,' NUMBER
1OF AT m3=' I3/' E, ZRGIS AND PHAS,AHIFTSS'/) 

1300 Fut, MAT(# H+, 00X,' P5F=', F0. 5) 
1400 FoRMAT( J) WE1ERGY', 0X,' S',. 8).(,' EN.iRGY', 7X, IP') 
1084

Fo0NAI(
1H+, 749,' L' JERGY', 7X,' D') 

wPITE 0.1400) Ótill1HTF( LS0. 57, 11wRITE( 6, 14e6) 
150;) FJPIIAT( 9F11,g5) 

HAI61 FIitLY(ECT, T), PH( 1_, I, TN), L= 1, LSS) 
IF( TW„ Ea T), GO Tj 3202
IF( TN= 2), 343000, 01, 5, 02

300, f ELAST= E, J. i
8IfliSH
SIIOSSS

UNCH) CALL PLPICH( PARA, IAL) 0 0000

b2 kliW4*( L3S* LSS- 3) ' SIPS
IFtiopL. EL,. 1), It.,, I+.$.,* Au:, sc ot, 000

O 30000DELTAS= 

CH= u 0
OLDLC= FDFLTA

OlinHIM
K= I

149
FJUMP= 0
DO 3(00 I= 1, NUMSC
LX(

II=
A0* LY( I). PliPH

LYtI = AJ* LY( I) 0 3 000
3600 LL( 1. = A0* LZtI) 01 39000

WRIT II),L;( 1), I= 1/" 93f) I/31M3501 F; RMAi(/, LX= , F10.., , H 1
F10. 5) 

CALL ANGLE( LY, LY• L7, U1SCoCUSTHE. AZ• APA) 
RGYn =Emon0) 14RGY=EAM; Y.. 0. 1* OLDEL

F ENERGY ? ESH TOO SPJA0 CHAfT. 13;OE T3 STEP TO SmALLER VALk, SEE ÓC trinn

11111111
C LABELS 4000, 4001, 1. 5, 4002, 1013, 333, 4005 AND 949
C FEGIN CALCULATTO! J

rilT( 7/ 401
40U FO-li4AT( V11.' JPGI., cALcoLATIo,.,) 

mciguNT= 4
99 IFEENEP0Y. GTXIAX) ; Rf, 99e

KAPA= SORT( F: 1F, MY) 
J= 0
CO 50 L= 1, 1- iS1 0 000

IF( IOPLJW. 1) 1J T" , 3, 1
IF ( L. E. O. 2) GJ 73 lj 81PA88

901 KK= 2*( 1.- 1)+ i 0 157000
r,,,:; 30, KKK= 1, 10, 0 158000



rog TJ= 1. 1
Tr TJ. GT. T) GJ TJ

C CAL ULATIJO oF
O.; 90 i=1, 1pp
AE( 1)= F( T, TO

90 Po( I)= PH( L, I, T4) 
9§ HIFT( L)= T4TLR( PJI., 5 " ocr" E'' 0,_"21' 
xbg( L),-( 87i( pSHIFT( L))/ Cos( P, 41FI( L)))/ K,, PA
tr.NuMACTN) 

DC 3005 KXm2= 1., 
J= J+ 1
AKS8( J)= K8S( L) 

30. 5 CJNTIUUC
L" I111.1L- 1
1, PITEA1, 1700) LI' 141LPS TFT 42

1700 FuRMAT(// SITZ PHA5E5HTFT=', Fd. 5, 
1. K. MATRIX= I, F1. 5) 

bo colITINUE

CALL Gm Rix
CooDE

CoOTRITIn UF OCTZRq4A4T

130 FJ/ VA (/' REAL PART OF OFa. s, x,, p,AG PART ET', F8. 5) 1. I: 
UTCO. q1) 

oiRTTE 7.. 1840) CoelOcT
CAA** CALCULA 110H OF THL 1;% 41I1' ARY PART oF 1. 0G( JET) 

2 DETRE= REALCOID; TI
3 Di 6m.T.AryAT4OOIT)

7t, 
120 IF DFMI
131 FR UM= 0., 10I

GOTJ 18J
100 FRSUm= 1. 5. 91

GO% 18J

1, 0 FR$ 0=0. 0
G3Tu 183

100 FR8j1'= 1TA,( uETI, VDEI-F3
FRup=rizslyifp/ 

G1TO 18J
l7o FFSUM= ATANWETTIVJETPL) 
18, 1 FRSOm=- E9G' ill

1900 ruallATC' FO p mYJBLRL.811
WRITE( 7. 19qJ) CERbv

OLLTAS= F' 3o1- 0FRJ1
Fs/ V.=-,3I61( 1. 0ADEL7A.) 
TriA83C0FLTAg). 4.g."¡) JFLTA3= 11ELTAO* FSIGIA2. 0* PI 11 Pill
UCK. E0. 1) Gu 7) 191, 

201 PENSSTOpLIDLLTA4* 2. q/( PI* Elf-L1A) g1 0/
fill

e00) 

FO9OAT4
cH,' JF 11 5431Tf OF STArEj 13 ', F20. 5) 

gnMpfnSOKiI171.% TUCEL/ f( A0** 1)* NUISC))+ 110*( SQRT( ENERGY)/( 2* 81i8$888
1° 1* PI ) 
IFCDELTA TO 190
TF( aF “ TIIE( 21/ 01.0.. qT. F" AUGU To 190
NCOUNT= NCONT+ 1
EOER= ENCRGY.. EUELTA
EDELTA: OELTA/ FLOATOCqUOT) 
EOERGY= LOEnsEDELT. 
TFCWCOUUT. FU. 41G0 TO 190
GJ TO 99

19c IF( NCUUNT. GT, 11RC. P1. 4T= 1
VENERG( K)= FJERGY

21. 0 FuPOAT(' Dr.oSIT( uF 3TIfE8 PFHJNjT V0LJPE* 100 IS,, F20. 5) 
1RITE( 7L210J) 0E3T
TIEMPO= TTIF( 2)/ 00. 
wR/ TES1, ' 2, 11TTEoPo

22hn FoRrAT( un., I** DROcr31 TV' F= 1F8. 4• 1 SECODS ** I) 

ELAST= EiCoGY
IF( K. EO 991 Go TP° 9° 
TPROm= 1E, PJ/ K
SEG: TPR m+ IJ
IF( SEG+ TIL" Pn GT. TIAX) GO To 999

OFR8LgI= F9UOrl
IF/ e*( K/ 2). UF. X) GO Tu

4001 EDELTAgOLDFL* 0. 9
GO TO 124

123EDFLTA=W_OEL*,). 1
129 Coll-118Jc

K= K+ 1
EuERGY= LUC96Y+ 7Dr,_TA
GoTO 99

998 KK - 1
Wiq CC r.flU0m( 1)* TV4L( 1)+ '.( 2)* 7VAL( 2) 

59000
0 60000

31 '
ISM

3 1 1888
01163000

8 HS

MTH
3 If 88S
8 t 000000

0 176000
0 17700
0 17800
01 1790u0
01180000
01181000

811888
81 1§ 888

01 030

81109888
girlsgs

3000

01 90000

i33888

8111P00
081

O ' 1 000

1888
0 10000
O 217000

1111110I 0. 0

3 i 888
012 1000

84 4000

oi 0883
o 000
0 2009
0 000

000

888
Siii 888
0 msss81241000



FCL= 01 , 
0133i000

2400VAIVAqint21xesCL03% 74 CAANGE1, 1, X.: FPEFItlyX, IOLN5/ Tyl. 12X. IINIE 3120a88841GR4TE0 ,/, 1Y,' 1: 0E0G,0, 13x,' Io; ' ttF) , 12X, ELECTRON', 11X, OF STATE 01245000IS', 9X,' I, Or 9TATF6') 246000

C404/ 2 ENERGY= CmIN- 0, 04* 0EL- 1. 1* OL0EL
wRITE( 0040,0 ? G3137008

01 4 0
Dud.14TqNrI I) - 0 • To 333 81M888F)03 0,EgAm EL*,. 1

81 ; 1888
c 333 EDELTA= QLDEL* 0. R 81 ; g888

C334
coNTINuL

01 51000FN: 00=En4GytMLTA
7 0

fiff9H8Y` Faliiq" i* sopT( EkERGY)* NoMSC/( 2. 0* ATCCEL* RI* PI) 
N Ff, 

12i-UNTER(- 1' n - hl SW) ipTs r, _ . hq + LSINE I. 0 . EL.. 4. 0 GO TU 210
NE0160000

016000

FINT= ONTER( 2, 11* ENI* FINT 8 6i888
ENT: ENEaGY. 0

EUI= EERGY . u 264000F7 ) 21u, 335, 335 o 6+5000335 WRIT b, 2' 401) 
0 e6g000F L- ENFPGY
0 r70002401 r PHATtlq+

es
EER4I LEVEL'

ONTER( 1114ONTER( 2
u 6§ 0002) 0 IIRITE( 6, 2500) - 

ITFI; 474FHp, GLNS5T( I), 0). u 6v000260.) FomMAT(/, 14X,' ENERuY', 11x, FHIEDEL sUN , Sx,' 100* N( E)/ v04UME') 

C4004 ENERGY= EmIN•. 1. 9* OLDLL
2500 FORNATW r5F20. 5) 

01 j 000
011000

01 1 000C
01273000

IF( 2* I/ 22. 0. T2 GO TO 40o4
YNTER ?, I)= OrITZH( 2. 1+ 1) 

DO 4014 i=1, 1( 

012 100
012; 000

o_a 60044064 COr; TIW.IC 01277000
CALL CAF: TECK. TJTEH. 7FCRG, IS. 2, FeL) 0127§ 000v! RITE( 61_2600) 

si33SSDO 22, 1

tl,
K

IF( 2*( I/ 2 _, NE. I) GC. Tr" Q49 01L000E4005 EDELTA= OL EL*.:). 1 01284000C GU TO 451
0128.?000C 444 ED

950

CONTIELIA=
JLDEL* a. 9

JUE
ENERGY= VENERG( I) 

C ElERGY= ZUERO+ EUELIA
PENSST( I)= DENSST( I * 10o, o* ATOCEL/(( A0** 3)* NUmSC) 
6!, TER= DENSSTiI/ t( SlETtF: IE1iP/ é( 2* PI** 21)* 100
IF( 2*( I/ 2). NE. IJ 4DITE( 0, 2501) Et: ERGY, DENS3TII), RNTER
TF( 2*( 1/ 2). ErJ./) 4PITC( 0, 2500) EiqERGY, CENSST( I), RNTER

c220
CONTIVE

IF( ENErGYtOLDEL. LT. E" AX) GO Tu 021

40R
I, TEGrsA ATEG DENSITy UF STATES NOT USED

c2501 FORMATOF20 5, 11) 
A INTEGRATION f3 : 140E 11HEN REDOIREO . 

IF ; 4E;. 4 COtIFIGORATIOi4 AANTED FUR SAME SCATTERERS
READ( 5, 1100)( LX( I). LT( I) 1, NOSC) 
xxx=( 1. 111. 1. X( 2))*( LX( 11- LX( e)) 
TyT:( LY 1.1- LT11*( 0,0)- 0(2)) 
7Z: LZ 1)- LI( 2
RxTZ= xXX+ Tyy+ Z7
IF( RX77. EJ. 0, 0) Gu TO 620
GO TO 6.: 

421RRITE( 600
IF/ 1AL.. 4t.,) 1ITE( IAL, 6665) ELAST. F/ NT

6665 FOPMAT( 2F11. 7J
IF( IAL. 1E. sJLOCK IAL

IFINA1E( 10), Fa. e. L9C1< J, TC 0PJ
66 roRmATif//, 10x,* 1, 

URITE( , 4060 peAPOri-J- 045T tvORK Ei; DED SI: CAUSE TIME IS NLARLy UP') 
6660 FovAT / f, 10X, TOTAL voilt.ESS IVE=9F13. 5. 9X.' LAST ENERGY ACCOUNTED

itF10. 76664* m) FORMAT// 110i,*')//, 11WENERGY REGION FR011 EI N T0', F10. 7, 1 HAS BE
EN ALRFAOy , ALCULA% 0 TN PPEVIOUS Jj91// 110(' 00)) 

620 COITINuE
I41.=4
PETUP;; 

sPESET rt; W
END

1
31 H888
81 MIS
8 g$ 888
012, 0000

1 Fa
01295000

31P1888

1fl iSHi
81 4888
81i8 888
0130s000
Oro

0

3118 888
891?S3S

11111101
Sil MS

1 1111111

01)
111E



FUBROUTIHE GT(9IX

PEAL KAPA, LX( 24). LvL20, LZ( 241, KSS( 8), NL, J1

TUTEGER

DIMENSTOO A0S( 14,,), nolFT( d), Scr( 8, 2),;:( 01. 2), F00( 60I, PH( 4, 60, 2) o, 
ICOSTHE( 290), P1,( 294), APHI( 29n) 

CUHPLEX KSC( Po. 41, PoTc( e0zotPC, E, E, iGC,* 3TH( 20), VHTH, YC, CON0E7, G( 14
10, 140), X1C.: 31/ C1, 5UC2, A, c, u, C1, SeC2, ZEtn

01326000
Q1327000

81131888
8 iitS88
8 ii1888
O 334000
O 335000

o 1RM

ERITIM15(.5: N: c. 5. S5', WHVI7KF-,E., pom, pH., A03, cosTHE, R12, ApHi

3

p4
9888
1000

iiOiO
fli0111
o 348000
u 349000

8 i o88
u 3 000

ú WS
O 000
0 59000

8 ? 888
o 362000
O 363000
U 4TOO

1) .)
66000

369000
0 310U0

u 37 000
3 3/ 000

O 37 000

O 75000
O 174000

u 7000

8 ¡ io 88

0137, 0800
o m000

l000

r • 
000

01 83000
01 84000
O 385000

ii88818

O 389:::

499

1 Iii111
O 3960 O
0159510

3 N808
O 9 000

o 40 000
O 40 000
014 0

o 41000

000
ol4og000

0480 4 6 o1 880

o 407000
u 408000
01409000

COMHOW1SLY/ KAPA, DET; e7, DETIN• nrIjU: 1, PI, TNERGY, FSIG4iFJUMP, NioNEoL
15.31, NUM3C, TUPL

399 ZEPU= CIIPLX( 0. 0. 1. 0) 
LS3= 1_ 381. 91
DO 10 (" 41, 11
Dr' In J= 1.,"! I

10 G( ii.1)= CIPLX( 0. vo0. t) 
C1: 0
C2: 0
CONST= 40* pq* KAHA

21 PI" 
Go 10 23

2, COOTINOC
3iIL271

CON NUE
IF( IOPL. EO. I) GO TO 801
IF( L2. EJ. 11 GU TO 40

801 TFC1. 2. F1. Ltm=m, 
IF( L2. N1'. LI) IL=- La
LHAX= LItL2

m2= ML
41 00 50 /= 1, 1U013C

J1= 1
IFf( N14AA.(LI. C. L2» 11=;+ 1
TF( J1. 1i . 4TISL) GuTO 5, 
Du ( 30 J= J1, 4oASC

IF( J. E0. I/ GuIJ 14o , 
IF( J. GT. 1) TO 101
Kil= 0- 1)* 01UoSC+ I- J* 0+1)/ 2
R= 912( KK) 
THE A=. COSTHE( KK) 

pl+PI

101 KK= J-/ r(

1-
0*, JOMSC- CI* I. I)/ 2

P= Pj2( KK
THETA: CC THZ( 10() 
FI= APHILICK) 

102 CONT/ NU
1093 R1= KAPA* R
299 82C1= CHPLX( 4. 0. 0. 0) 
399 82C2• 32g1
499 sucl: seci
599SuumSuct

72 U Ub3;11eITE
m3= - L3

71 Y= C( 1. 2, 02, Li, 11. 0.3, 03? 
AUXECiL1tj1, L2• M2e1,. 3L, I; 
IFCA88( x). LT. 4. 001/ L; 070 169,, 

699 AuC7JVC( L3,' 13, THETIFIi* ST*), 

1 SOCI: SUC1+ 1L( L3, 91 * AJC*( ZE,, n)* AL3

sUC2= 31.1C2+ ILILW% A*( ZFJ** L3
102 TFIASSEAUX) LT J..; 11) 73

r. v; 42C= YC( L3,', 3,- THTT‘, F14. 3. 1410)* 018T+AIIX
3 S2C1= 37C14.' lLfi- lr.' i)* A2C*( z,,.... J** L3
4 S2C2= 3PC?+ 1,.( L3,•?:) r70•* L3

73 CONTI; JUE



v3. 1: 13+ 1
IFfA3mGT. L3) ., 31T1 li
GOTO 71

81 9=01'11 CL3. uT. L' IA xj Gm-) 73
Go% 72

70 u.,NTI4111: 

5 t7C1, 1)=-SUCi+ SUC2* ZERU

r1=C1+ 
C2= C2+ 

100 CoNTINN
60 CONTiNu

6 G( JC2, 11)=- S2C1+ 32C2* 7ERO

5° €
32Zi'A'5,, sc

m2. 02+ 1
iFcrip. GT. L) G0T.) 4o
GOTO 41

40 coNTINUZ
L2= L2+ 1
IF( 1. 2. GT. LSS) GOTO 14

4 , GoTO- 514 CONTIUUE
30 CoNTINUC

CI= C1+ NU43C
C2= C1

0 43 000mi= 141+ 1

GoTo 22

IF( MI. GT. L1) GOTO 23

PIP23 Li=1. 1+ 1 0143 Q00

2o CoN IAUC_ 

eIL1, GT. LS3) o0TO 20

01.
2t

0144 000
0144 000

0 441000
O 44 000

DO 0 I=i, N1
0 44 00090 G( I, I): KAPA* ZERO - 0144506T

DO 120 I=1, A

120 GEI. J)= 9CI. J)* AKSSCJ) 
00. 120 J= 1,: a 01441000

O 44 000
0 44 000

213 R2IM=*;; 14, I) 0144 000

2501 FORMAT( 614. 2F8. 4) 
130 CONTINUE

FoR0A C/ JX. 10r11. 4) 0 451000
0145 000
O 45 000
0 45' 000RETURN
0 oSg000FND _ 
0 4550 0

co4pLcx rtyJcTIoN VC( L, N, CTH, PH) 

C**** RH= PHI
m= N

8 888
0145 000

C**** EVALUATES COmPLEN SRHERIcAL HARMONICS T( L0), CTH: COS( THETA) 

014900O
Z=( 2. 0* L+ 1. 01/ 12. 5663753
IF tm) 1000, 1010, 1040 811WS1000 4= 1. 0
8=- 1. 0 nighmm - M

01464000c= m1TH
7= DIF( L- 0,4), F( 044) 01465000

O 466000

101,0 IF Z1 1024, 1jq0, 1040
ULU 7= S RT(- 1. 4* 7)* P( L, 0, CTH) 

IF (

V) 
1070, 10, 40. 1160 0 41i000

o¡ q 000
014 000

1039 Tc= CHPLX( o. ua) 0 470000RETURN
1040 7. soRT( z)* pm, o, c1,4) 8n8881050 VC= CmPLX( 7. 0. 0) 01473000RETURN 01474000106o A=(- 1. 0)** m

8= A 31; 11088c. m. pH 014„ 000
2= 7* F( L- m)/ FfL+9) 

1070 = S . L, i,. CTH) iF S' " 7G' Inemó

811$888

1080 Tc= CmFL ( . T) 

X= Z* SIN1CrA
T= Z4CQS c * a oiq§ 000

0140 000

0 4 1000
O 4 000

RETURq
1090 1, C= CmPLX( 0. 0, 0. J) 3111g838RETURN
1100 z= sopr( z)* flo.,,., c1-4) 308083Y= 7* COSLC)* A 01488000YRZ* 5P( C)* 3 _ 
1116 yc= cYRLXIx,() 801' 888

END 8 34833
pETup, 

00 888
014 000
04 000
014 000
014 000
014 000
014 000
0141 000

44
0 42 000
O 4e 000

30 888
014 000
014 00
0 4 gss
O 429000

0110003

01, 
43000

0 43400



su9rouTiAE ..." 61. ZLY,L7,. C, CiSTLIE, R12, API) 
01493000FEAL C0. 37 irc,a,: l. 1“ 1:)) APPI( 21. 1PEAL LY( 24), LY(. 4,.) • 01494000

D0 So /. 1,,, ku_v7

p1= 3. 14ir,-41
K= 1

103 g88
01491000
01495000

47W.GT. mUMIC). GJ TP 1, 
0149 000

DU 40 J= J10X3E
010 000

015010U0
0150 000

PX= LXIT4- Lx‘ 14
PY= LY IrLYC!) 
PZ= LZ T * LZ( 2) 01504000

0150 000
S0P (,)(* RX+¡ a*Py+ 1; Z* PZ) 01505000IF

r) 1010, 1040, 184
SHWAS

TRN( PY/ RX)* PI

ID" 1E PY) 107Jo.1020, 10!, 
ol5ofloJogoo 1090 010v0001, 131 vI=ATAOCPMY)+ PI 01510000

1/ 140 IF CRY) 1. 1 ,, jiu ), I •,, 7 - 

GOT° 10,90

gq148881a5u FI7s. o. Sigrq O1 000
pTJ 1699 0151g000toc.d fr- o. J 0151909GOTO 1( 00

10/ 0 F/= 0. 5* PI
GOTO 4090 Minn

1o90 COUTINUE
1080 FI= AT4Noy/¡ 0() 

210P88
THETA= PZ/ R 0 000
P124K1= R
COSTRE( K)= THETA 811p888
ApHi( K)= FI 01 4000
K. Kfl • 01525000c,',' CJuTIAUE olsel0005° cxillwc

FA-

DrL°.
j 4) 15 000011

000

015 9000

C**** TO EVALUATE spAERIcAL viey, AN,/ FuNcT: o:. s
PEAL FUMCTLA RL( ZT-il 0110000, 

015 1000
NL=* 1 0E60 015 Z000

10 wRITE 6, 14L
IFCR/ 0, 1.;, 2o SH PH

1 FORMA ( l/' LTWOR lu SPROICAL 14LIJAIN FUNCTION R= J L=', I4) 
15p000

GOTO 40O
20 IFCL) 40, 30. 49 fl ! Of30 NL=- COS( P)/ R

c**** 
QUTQ 10'.i

40 A= 1. 0
cOuPUTAT/ T1 OF 3IP

01 4 000
01 41000
o1, 9000

SUR= 1. 0 01 4 POO
IT= 1 01 43000

59 4.7-( P* P/ SWA= SUMrAC2* MT*( 2*¡ 7- 1- 2* L) 44* A 0' 40Q0

TNT+1 • 
R = A5S( A/ S00) 
I ( RI. LT. 1. 0E- 6) G9TO 80 T4888

90 WRITE( 6, 2 LtP
FiNT- 1Jort,. 7), 60 . 

NIP2 FoRmAT(// 5ER1E3 Li NELimANm Fli:XTI0N DID NOT CONVERGE AFTER I50 01 000ITERAS 1.=', I4 • /= i, F12. 6) GOTJ 80
79 CONTINUE MIOUGO% 50
09 L1= 2* L* 1 NTH

140 COUTIAUE
NL=- DF( L1)* Sql,( 17/**( 4. 4. 1)) 0115 000

o , 9o0o
pETUP;¡ 
EN!) Si glSiS

01 6 0 0lEAL FRUCT: Jm JLCLL;i) C**** CALCULATES 0EJSEL FUrcTIT: 3 CE uRvER L AND ¡ UMW/ENT P 81it/ 883
0156 00010 iF( L. E0. 9) JL= 1. 1
01566000IF( L. G7. 1) JL=*. v

GOTO 10. 3HUS8829 L1= 2* L+ k
i<= 1
A= CR** LJ/ LFill) 311P: 883

3) 4=-'.;. i.!/ C7.,*(._,.. 4.,;<+ 2.... L+ 1. 0)* K)*, 81M888
sx.. sT,„, 01 000
IF( 3(•./ 3-.,. Lr. L.: 7- 0, .. HT1 4v 31g; g8188

u1576000



IF( KALT,. 15) WIT/ u

pRITELE., 1) 1., P
1 F0PHAT(// sF;? T,: S Fyr SpiilLOICAL 11E33E1. FUNCTION DID NOT CONVERGE

1AFTER 150 Ti.:P19 1. 11 0= 

G0TJ 41
410 JL= 01.ri

1110 CONTIANE
RETJRH
END

FUINTIOi PlArOLXTNI0 FIY, CTIJ1 EV1LjATES
ORDEP( NL") APOHrEAT X
TREAT SPECIAL CAsE9
IFTN) 20, 10, 20
P= 1, 0
gon 10G
IFCX) 50, 22, 50
RIPCN- 1-9/ 2, 
PII= TN* M1/ 2
RI= ADS( RT. RIII
IF1R/. GT. 0. J12) GJTO 30
GOTO 40

30 P= 9 o

40 nI2- 10": 1), D) 
Pr. * DF( H+ 14- 1)/ DFTJAP) 
GuTO 100

SO IFC( 1- A8S( X1). GT. J. u91) Ma 70
60 TECk. E0. 0) R= X** N

F( 1. NE. 0) P= 0. 0
GOTO 10..) 
CONTIimc
NDN To COMPUTE GE: sERAL CASE
N1= 2* H- 1

IFT! 4") 0A. 9n, o0
SUm= DFCAi) 
GOTO 1010

sipmpIFW. EQ. 1) Gun ' qv° 

001. Ar/ 2
DJ 111
T1= 20* 1- 2.)* K+ 1. 1
72= Nr-'- 2. 0* K+ 1
73= 1) 14- 2. 0* K+ 2: 0

1118
fUm=

r" 1. 

x1= 1, 0- X* X

100 CONTINUi
RemiFT0)/ 2. 0)* ALOGTX1/ 
P= 7* ExP R2)* SJ" 

RETURN
END

CO/ PLEX PuINCTDETC( A, N) 

AsSOCIATEi. LEOEX) RE POLXNURIALS OF

70
C**** 

R0

44

CO4PLEx A( 140, 140) 
EVALUATES THE 0,: TE1MII4Ao7 OF
CONPLEX To
BEGIN COmP' ITATIUN / F DET
OETC= CPPLX( 1. 0, 0. A) 
DO 10 I=1, 1
rIVOT= cAlS( ATI, D)* CCA9JT,;( 1. 1))) 
K= I

A coHPLEX AATRIX wITH ROH PIVOTING

LOOK FOR PIVOT ELEAENT

IF( 1.. GT, N) GJ TO 54
111

619 1 n J= TT. A
2 PK= REAL( n( T, I?) 
3 PI= AIIAO( Aij, 0) 

Av= rito,PK+ RI* R1
IFCeiVoT- Av ) 34, 2j. 20

30 RIVuT= AV
K= J

20 CaNIMupC**** K Is TH1- RI" Ap4 ThE LAPGEST ELE EAT
C**** 

40
5 T: ACI, J) 
0 ATT, J)= ATK, J) 

64 A( K. J)= T

I1TERCNANG7 21-! J
TF( K- I) 1J, 1:./ 

00 JI,; 

flIfiM
O 580000

8 M888
o . 000

8 ? PM
8 gP888
3 HMS

i3

HS30HI
8 3; 4888
O , 7, 000
u 598000
9 599000
0 000000

8 8888
31g3CUS
O 60 000
O 001000
O 00 000
O 60 000
0 009000
01611000
O o 000
O 6 000
O 6 3000

3 gi48880
bgo00

01017000
016 6000
O 6, 19000
O 61000
O b? 00Q
0 Oe 000
O 02 Ooo
9 024000
0 625888últ000
016 000
o 629soo
o 00 00
0 631000
v_03e0o0
01033000

812ig888
O 03§ 0oo
01637000
o1038000
O 039000
O o4 000
0 64 000
O 124 000
O 64 000
0 64 000

b4 000

3 1338
0 04 000
O 649000
0 650900

314p88
0 0 000

81T333
3 g0338
8 g; i888



m IITL6cNAqGc 211 8 ttY838E
7 DEIC=•, OI: TC

g pi: AT: Itts,( Afi")) o b6
i RAtIl) 3 11000888Co' IT I ME

RK: ELp( I

106? 
j 1( Ilej, LIJI, I,; 
pETC= CT, PLX( J., 44.)) ( i

O b6000

TOBK) R4, 74, 34

Oo CoN INUE: GOT1
104) 

8 : 90888C**** mUL IPLY ROA I SY - AO, J)/ A( I, 1) AND ADD IT TO 1104 J
Witl.

G0
67 000

T N) GJ TO 1v 8 t; 888Do 90- J11, 4. 
196 w=- A( J. I / A( I, I) 0 bl 000

100 riblp.TY/TbO*A( T. L) 8 ti1888
q0 CONT NNE ' 8 t888
10 CONTINUE . 

DO 110 1: 144 ? 68hHI110 DETC= DETC* AiT, WCABS( AtT, T4) 0 ) 
160o

END

RglUE 8 61 000

R88
o g 500

FUNCTION C( 4T1. 11T1, 02. 11T?. 01. 073) 0 6
C**** COMPUTES THE GAUUT , iUMREPS

INTEGE9 S
G 4Ó ilfliC**** CHECK ZNERAL CONDITIONlS

41= 1. T3 0 689000

gliM
0 o90000
0 091,000
O 69000

L3= LT1 0 69 000
m3= HTI 0 b9 0 0

111. 1= 41+ 1. 2+ 43
PL= FLUATCLT/ 2)* 2. 0 8 NILSLT= L1+ 42+ L3

11 C= 0 0
GuT3 104

IFERL- RL1) 10. 21, 14

ihili
0 b9 000

21 IF ( IASS( 11). GT. 1. 1). OP.( 1411S(* 2). GT. 42). OR.( IASS( M3). GT. L3)) 0 0 0

L12= 41+ LZ
L11= IASSEL1- L2) 

8 81888
0 70 000

1 G TO 10

L0242+63. 0 ZO 000
1. 22= IAPq( L3- L2) 0 / 0§ 000

L11.63 8 141 3m2,= m24..ii . 

IAB4 Ll- ) . 3 ? o 8
IF E3. 81.. 1171 . 9r1. 1( 1. 3. E.I. L11)), e8T8 11

3 ; 11888IF milE: Hgi: Sq:( 1. 1: LT: V4.0.41'. 0). 4q.( 43. 1. 7. 0)) GOTO 10

IF( LeGT. L134.( L2. 4T. I. 3)) vOTO 10 0 713000
PE POJGEHFT OF T4L' ti 0 714000C**** A

Lr141.1+ 1, 2+ 1., 0/? 0 115000

1+ 4 1Cl
1- SmPT112* L1+ 1)*( 2* L2+ 1)/( 40, 3. 1( 1o* C2* L3+ 1)))*( 1)** IL1L2 0 / 10000

8 M888CO F2= SPT( F( 2* LT- 2* L1)* F( 2* LT2* L21* F( 2* Z- 2* L3)/ F( 2* LT+ 1))* 

q120ÉkliVinTgli1F+NniinbirliiiIPUIM4( L3- 1, 3)* F( L3+ M3)/ 81; 18388
IfF( 2* LTsiy* F( LT- 1. 2. L3)* F( L2+ 1_ 3- LI)*,( 1. 14, 1).,( L2. m2») 3 i1888S= 0

30 F1= 1* 1)**( S+ LI- M1) 
0 13000FF= 0. 0

T= LI- MIT$ g
TENT. L7. 0) GJTU 41 . _ 

8 / 1! 888
IF( MTALT. 0) GOTU 4

F2= FfmT1

IF2* FIHT)* FIL,.. LSiMitSj) 
Le"*L3+ 114. 8). LT. 1) FF= FF+ F( LI+ 41• 8)* F( L2+ L3.041.. 3)* FI/( F( S)* ?()) 

4ia08

s= s+ 1 . 000
O p000

gi9E0?*coEF2* cari*FF 0 .) 4000

RETUPA S MSSSCON TWJE

EAD 0 000
co 38000FLI4Lftlim Ff41

C**** F= 1 0S9000FACTORIAL
0 40000TF( N) to4? 9431

10 F= 0. 0
3 3i838GOTO103

00
101



P= 1. 0
G'Xrj 111

30 RF= A. 0
IF( 4. L7. 2) 
C) 40 L= 2, N

13 oF= L+ RF
5: 1 F= RF

100 RETUR: J
END

FUNCTIO1 DFO) 
C**** DF= DOUBLE PACT0RIAL OF A

TF() 10, 2:, 3
lo DF= o. 0

GT) 10u
20 DF= 1.) 

GOTO 100
30 RN= i02. j 0 6 000PI: N/ 2 • 

0 0 000IF( RN. El. RI) GoTo S. i
0 6 0007= 1. 0

DO 40f<=1, A, p 8 Z6 00076 0004f) T= T* K
OF= T 0 76 000

0 76 000GoTO 100 0 76 00050 T= 1. 0

0) 60 K= 20, 2
IF6J. LT. 2) GOTO 7o 3 4$38860 T= T* K 0

ifi888

1END Ill
70 FT

100 RETURN

conEx FuNcTI0:; iL( L, P) 
REAL ' NL. JL
AH= JL( L, R) ( 0100128
BH= NLtLfP) 8 t; é838mL= CmPLX( A' 4, 8, 1) 

END _. _ _ MRRETup" 

su, R0, 7,,,, „ 3,,, c,", GA, E, c„,,,,,,,,) 

c*** DELELE = CORRImIENTvS DL NSF; KFERdI = VECTOR DE FERMI. ' ( 31 Eli
C*** oMEGA = vgLUmE' 1 ATOVICoi JIG" A - 7 aIAmETRO DE ESFERAS. 
C*** AOOP, XA1NR = TAOLA DEL FA, J01 OL J.STRUCTURA; PO ; POTENCIAL. C*** 0ACFRN - UIRAXIZT4IF. 4TO; TS0 = 9, iTRIZ OE TRANS CIO). - 

C*** rFfRMT = EmOGT. ) EL : TL or FOA; ¿ FERMI = VELOCIDAD DE FERvi. 

Pi1PHC*** VINTEG = VALOR UE L.'. INTEGRAL; RHG( I = RESISTIVIDAD. C*** RFERmI VALr S4RT EFc.RpT E: 4 limE+ 6..; 

i $0888

0 8 000

XSIGM( 9) Lqii0( 9), vEcFER( 0), PAcraN( Q) 

PEA KFERMI, KFFRmu. m

DIMENSION ( R). AUP( 44), nFLtLE.( 4), XAJUP( 40), 

REAL INTER 4888

53 READ( 5. 130) CA1OP( J), J= 1, 4o) 

SIGMAmt ( 3./ 40,a( 0. 5+ OVEGA)/ PT))**( 1./ 3.))+ 2
CXITRA2-41. 74440436

Pt= ' 41592654
LSI 8AT . 11 !!!!! 9 000

CE= . 

no 1 = 04

11 xaOUP kLimA./?.)* KL 81 8 88860 WRITE 6. 200) 
0180

08163 WRITE 6, 23G) OEL. 00, 1(= l, n) 

64 WRITE g, 310) . 
6? ' PITE 6, 220J

7 WRIT

1
00) 

71 WRITE 6: 313) 
ZFZRA, OmEGA 1111 11

0 0 000I= 0

64 WRITE( 0, 24.'; 

KFERmI= SORT( EFF8' 41) 

2 I= I+ 1

KFERm0= NF: D. IT

S81M88881

SU9A2= 0.) 

M= 6. 0 • 
SUNA1= 0. 0 Milni
TETNA= 0. 1
VFITEG= s). 1 111 1111
NQLO= 0./ 

SIGil( I)= SIG) 
018 9000VFENvI= CF* KFF!:-. 018 0000C( T)=,*( RT+* 3)/( J,: GA* KFI**.) 

1 TETAA= TCTmA+' 1* 7;/ 1, L. 81pH8RACFRqc/)= 4.* T*( jTiP- A

01 23 0X= COSCTETH)) 
01824000P1= 1. 
01825000

3 N838
O 4 000
O 74000

3p4888
49000

3 ;/ 888
0 75 000

31p88
0 5 000



P2= X
01820000by= j. 5*( 3... i

n.:= J. 51,( 5 * x** 1. 3..,;,) 818i6888Ps.,.. 125. t1,_; *x. 4_ 3, ..,**,... 3.) 01827440l' 40' 1.• CCI))* CELEC),)1+ 3.* R2* SIU( OELELE( 2) 2* COS 0103uvuoDEL- LE(.)))+ 5.*,) 3*. 3.!(% 1. LLF( 3))* C06( i.›. LELE( 3))+ 7.* R4* SIN( DELLLE( 4 01031000

SW3INOLLELC( 3)

AP= 1* 1S1. 10LLLL:_( 1))** 21+ 3.* P2.*( OIN( DELELE( 2))** 2)+ 5.*,' 3 010 000011
000

01$ 000RULD= 4 . 

ROT= OiRT( TSJ) 
TER: SU" Al** 2+ G JOA2** 2 181 8888

018 0000= KFER, 14;*$ 01! TO.*( 1- Xj) 018AO= INT( 40jP, XAIT', 4, 1* 3IGT. 4 , 1.,) 9888
C.J.33= Anc.)** 3/ rCR1T
vIATEG= VIuTEG+ C•j3.* IsJ* 0- 1nLL) 
IF( TETHA. LT. 0, 494* 2, 1 ' lb ro 3
PHO( I)= CCI)* VOTE

PAry) F. CONTRA* W4JCQ
SIGfir.SIGAA- 0. J5* 3T. ( I) 

OnEf4M4FWI
Ir ¡ L3TGIA. LT. 4) G Tc! 1

65 WRITE( bt25/) VF171I, C( T) 
SIG1A= O1 (11( 1) 
KFEW,/= KFCRiI.. 1. 13*;; FcP, 1n

L$ IWIA= 1
IF( 1 LT. 9) %; n T.,i 2

74 lPIT t

1
6, 254) ( RACF(., 1, 1= 1, 3) 

gg aTTE 6io388i ( AJMP( L). X;. 011P( L), L= 1. 40) 

bb ' ARifE 6, 2o0) MT

q 2ifflg: Ini ( 31.01( r). VCCFEk( w), 2HO( 1), 1= 1, 9) 
73 '); RITE, 6. 330) 

E . FOR1AT03 DE LECTNRA F LI2i: EST01
C

ilo FIrMAT( 1H1,,, J1x,". 
Qi? FtplATC/ 31X,"*.)) 
3J roRAAT( JFI4. 51 818t 888

8 81888. 

CALCuLJ DE LA REsISTIODAD OE mETALE 8 It 888
Ns *.) 

81867881it)00ZOLUMEN ATVICo*/ 2 ' "
EERGIA DEL NIVEL DE RERuI", 20X," V

922o FORHATC2tx ..-. 0,A., F12. 1, 2YAF), 1452230 F

24o R3RAATC// 4o, w1VELLIC¡ PA'' ;:: FEFAI", 10X," CuASTANTE^ 
u_ LTAC..0= AFRA6, x) 

U7,mAI(// 51(,),." I' 17AIJ; 1E rAJ; L/ 3R9. 6, 2X," DECTACP
8 7 888
Ira

250 FORMATE/ 42X, F1? 0. 10X. c.12, 6) 
01 7 000
01874000

251rommArt// gx.. TipAltxrall&irns. fijx,..1 .., F10. 8, 8x, NTI =‘, F10. 8, 8x R. Rismz,„ Ill _., 
260 F9RMAT(// !,. 1.00 DE vALm4FS JEL FACTOR DE ESTPUCTURA A T = 

A OAQUS CE' JI,, f/ 4 ",
I4 (5) 171000

ro

robmAf( r,
S( AJIP -. 5A. Xl.,1011" 7X)) 

08 FORMA 818X0( Ft3. 1, 44. Fq. 3A9X1,/,),) . A I fiXA lATRII De. TPA95IC JN . 4X, POTENVAL1, PIALETRQ og WiliiiZr25FERA . sx,- vriEcTcDL. FER!, 1 . 5X, INTEGRAL , RX.- 3RESIST2VIDADES 0188 000

11 ZF A0, 01/ 7*;. 1X. Fla. 3, 5Y. *", 2X. F1'. 10, 3X," OHN.. CM
3202ThifFC: 61:3X. F15. 1)..! X."*". IXAF9. 5/ 1X/ 7*:, 5)( rF12,0?,5X,"*". 4X, 

MT988/ 8 840 F8402Tt1i!? 5x," 0AILT,31 Dti LA E3FZRA", 10," VECTOR DE FERMI", 13.X, R 0

Qs488884J For!AATUIX. *' ZFSISTIVIDADOrEXCM; I:;:.i3,1 ! c,) ..,,, 3X, F15., 1J, 6X, "*", 6X, F15. 10, 3X, " MM Mg
JW4- Cm *") 

RETOR, J 31818143
EN') 

0189 004
S. r1: 20jTIAE 13, 1' 4H( 24kA, TAL) 01491000
DI" ENSIOA A 0109 000c2j) 
ITCGCP 0A1A 0189 000
RE4I' JD' IAL 018900491 RE4: JCIAL, 2, ZTJ= 3). 4

2 FoPIAT( 2444) 0 89 000
PU, JcH 2, A . 

0189rov

3 IF( PARA. GT. J) CALL .: XIT 8 00888RETjR1

0 901000EN71

0190200Q

O 840000
O 81000
0 44 000
0104 000

O tb000
0 14$ 000

8 li/888O 000
O 4 000

O 8 000
0 000

0 811000
O 000
o 000

O 85 000

8 Ii9888
818; 0888
01860000
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