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LAT indica el tipo de malla, sus posibles valo-
res son:
LAT = 1 rece
LAT = 2 BCC
LAT = 3 Diamante
LAT = 4 HCP
LAT = 5 A Estructuras Especiales
LAT = 6 Aleaqiones

- (JRI(JJ),JJ=1,NJJ) FORMATO (6F10.6
JRI punto 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 &tomo (unidades atGmicasa S

A, C par@metros 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 par@metro de intercambio cuando XALPHA no se
especifica (XALPHA=0), el cdlculo se efectua
con los valores de a=2/3 y B=0.003; de lo
contrario o=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), I=1,14) FORMATO (8F10.6)

- (AAD(I,Jd), I=1,14) FORMATOY8F10.6)



- MAXL, NE,

DVINT(2),

=

XNA es el nGmero de vecinos en cada capa; si LAT=5
serd para las primeras 14 capas, si LAT=6 se
da el ntimero de vecinos de las 7 primeras ca-
pas del tipo del &tomo central y de 8-14 el
nfmero de vecinos del otro tipo de &tomo en
éstas 7 capas.

Se lee primero cuando el &tomo de tipo 1 es el
central y luego cuando el &tomo 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 aleacibn, la primera distancia para el
dtomo que no es el central debe de ser dife-
rente de cero.

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

IRESIS FORMATO(6I5, 4F10.5, 2I5)

MAXL midximo momento angular.

NE nmero de energfas para el cdlculo de las de-
rivadas logaritmicas y corrimientos de fase,
no debe de ser mayor de 60.

ZVAL (1), ZVAL(2) nGmero de electrones de valencia
para cada tipo de &tomo.

NUMA (1), NUMA (2) nGmero de dispersores de cada tipo
de &tomo.

BE valor de la energfa inicial, BE # 0, por lo

general BE = 0,01.
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ES intervalo de la malla de energias en LOGDER,
DVINT (1) , DVINT (2) potencial inteérsticial adicional
para cada tipo de &tomo.
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 (15,13,2I2,F8.4,10A6)
TMAX tiempo méximo estimado para el c&lculo en se
gundos.
LLSS # 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 cil
culo los electrones p.
NPP nGmero de puntos paraAla interpolacibén, si
NPP=0 entonces NPP=4,
ATOCEL nfimero de &tomos dentro de la celda con pa
rémetros A y C.
NAME titulo.
- PARA, EEMIN, EEMAX, EEDELT, FINT1, INUMA (1), INUMA(2)
FORMATO (I15,4F10.5,21I5)
PARA # 0 cuando se quiere que la miguina perfore

el valor de la filtima energia calculada y
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el valor de la integral de la densidad de esta-
dos hasta esa energla.

EEMIN correccidn para el valor de la energfa mfnima,
si EEMIN # 0, EMIN = EEMIN. Si EEMIN = 0 el pro
grama utilizard como energfa mfnima la Gltima
del cdlculo anterior, si es el primer cilculo
usa la de LOGDER.

EEMAX correccién para el valor de la energfa mixima,
si EEMAX ¥ 0, EMAX = EEMAX.

EEDELT correccifn al tamano del intervalo, si EEDELT#0
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 guardS.

INUMA (1), INUMA(2) correccibn para el nGmero de disper
sores para cada tipo de &tomo; el nGmero total
de dispersores (NUMSC) seri:

NUMSC=NUMA (1)+NUMA (2)+INUMA (1) +INUMA(2) .
- (LX(1),LY(I),LZ2(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 &tomo.

Cuando unicamente se quiere hacer el cdlculo de la densidad de

estados y se parte de los datos guardados por el programa en disco
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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 c8lculo de la densidad de esta-
dos con corrimientos de fase no obtenidés en LOGDER para lo cual
se da el siguiente instructivo, algunas tarjetas solamente se men
cionan porque ya fueron descritas,

- ICALL FORMATO (21I5)
- A0, EMIN, EMAX, EDELTA, LSS, NPH, T, NUMA(1), ZVAL(1) , NUMA(2),
ZVAL(2) FORMAT0(4F16.6,7I3)
A0 par8metro de la malla.
EMIN energfia minima, debe de ser diferente de cero.
EMAX enrgfa mixima.
EDELTA tamano del intervalo de malla.
LSS mé&ximo momento angular.
NPH nfimero de corrimientos de fase que tiene que
leer el programa.
T nimero de diferentes tipos de Stomos.
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, FINT1l, INUMA(1l), INUMA (2)
FORMATO (I5,4F10.5,21I5) .
- (LX(1),LY(I),LZ(I),I=1,NUMSC) FORMATO (8F10.7)
- ((scCF(L,TN) ,L=1,LSS+1) ,TN=1,T) ' FORMATO (8F10.8)
- ((e(x,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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energfa 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 Fe,Ge.

Se presentan a continuacién los resultados obtenidos en el cidl
culo de la aleacibn 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 también el nfimero de veéinos para las estruc
turas anteriores y para la estructura HCP, las distancias para es-
ta estructura se calculan en el programa,

A continuacifn se obtiene la tabla de radios de APW y las ta-
blas de densidades electrfnicas ya interpoladas a la malla de APW
y las integrales de la densidad de carga para cada tipo de &tomo.
En este cdlculo se ha legido al Fe como el &tomo de tipo 1 y al
Ge de tipo 2. Se encuentra después el tipo de malla (LAT) en este
caso se indica con el nfimero 6 por tratarse de una aleacibn (para
otras estructuras ver el instructivo en ei apéndice 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

JeI- 2Rt 845 o

.04

Se encuentran también el volumen por &tomo, los par@metros de la
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malla y por filtimo los valores de a y B.

En la siguiente hoja se encuentran las distancias y nfmero
de vecinos para las primeras 7 capas de vecinos, primero cuando
el Fe es el dtomo central, en este caso los siete primeros nlme-
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 nfmero de vecinos; en seguida cuan
do el Ge es el &tomo central los primeros siete datos correspon-
den a las distancias y el nfmero de &tomos 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 4mp, la carga dentro
de la esfera, el volumen de las esferas, el potencial de intercam
bio y el nfimero de &tomos de cada tipo considerando en este caso
como §tomos de tipo 1 a los del tipo del &tomo central.

En esta parte el programa inicia el cdlculo tomando primero
al &tomo de tipo 2 como central. Los valores que encontramos a
continuacién son: RI radio de la esfera de muffin-tin para cada
tipo de 4tomo, como se dijo antes en este caso son iguales, RO
es el redio de la esfera obtenido a partir del volumen por &tomo,
V BOUNDARY que es la integral del potencial final en un volumen
por &tomo, VINT que es el potencial promedio en la regifn inters
ticial(la regién entre RI y RO), Z es el nGmero &tomico para este
tipo de dtomo, los dos valores de JRI, el tipo de malla (LAT) y los
valores de a y B, .la tabla que viene a continuacifn es la tabla

del potencial en el cristal cuando el dtomo de tipo 2 es el central
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y en la siguiente hoja se encuentra este potencial multiplicado
por el radio.

A continuacibén se encuentran los datos necesarios y los resul
tados de la subrutina LOGDER., Un vint adicional para esta subruti-
na que permite cambiar la posicién del cero de energfa(VINT), LMAX
es el valor del m&ximo momento angular, en este caso no se han in-
cluido electrones de tipo f en el cﬁlcuio, el ntimero de energias,
la enrgia inicial y el tamafio del intervalo de energfas. A conti-
nuacibén aparecen las derivadas logaritmicas para cada 1 y los co-

rrimientos de fase, la siguiente tabla CEP es

CEE:Z‘-"‘""/{L-&‘ es+30)
s
donde n, vy jl son las funciones de Neumann y Bessel respectivamente.

Al final de esta tabla se encuentra el nivel de Fermi, el nf-
mero de electrones de valencia para el dtomo de tipo 2 y el valor
del corrimiento de fase s, p, d al nivel de Fermi.

A continuacibn se tiene la grdfica de corrimientos de fase
vs. energia. La lfnea 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 pequefio. La lfinea punteada
vertical es el nivel de Fermi,

En la siguiente hoja se obtienen los resultados del célculo
cuando el &dtomo de tipo 1 es el central, se encuentra también el
potencial, el potencial por el radio, aqui 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”2

Ry del obtenido para el &dtomo de tipo 2.
En seguida se obtienen los resultados de la subrutina LOGDER, en
este caso ademds se obtiene un nivel de Fermi aproximado para la
aleacibn, promediando los niveles de Fermi de cada tipo de &tomo.
En la gr&fica 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 cdlculo con solo 2
dispersores para poder mostrar una grdfica de la densidad de esta
dos completa. La grdfica presentada en el cap. III se obtuvo ha-
ciendo el cidlculo con 6 dispersores, pero ese cdlculo se tuvo que
efectuar en varias etapas.

Primero encontramos todos los datos que se le dieron a esta
subrutina, como son lﬁax’ el nGmero de diferentes tipos de &tomos,
el :nfimero- de &tomos por celda, el pardmetro de malla y el nfmero de
puntos para la interpolacibén., Esta parte del programa puede no to-
mar.en cuenta a los electrones p para el cdlculo, aungue en este
caso si se incluyen por tener una contribucién importante en el Ge.
Se encuentra después la enrgfa minima y mdxima y el tamano del
intervalo, los escalamientos s, p, d. Para el &tomo de tipo 1 los
electrones de valencia y el nGmero de dispersores de este tipo y
los corrimientos de fase, a continuacibén los escalamientos para el
dtomo de tipo 2, el nfimero de electrones de valencia y el nfimero
de dispersores de este tipo y sus corrimientos de fase. Se tienen
después las coordenadas de cada dispersor, primero las del &tomo
de tipo 1 y luego del tipo 2. En este caso con dos dispersores se
considerd un dispersor de cada tipo. En seguida encontramos 1los

resultados de la subrutina ASIL que son la densidad de estados, la
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contribucifn de lectrones libres, el cambio en la densidad de esta-
dos y la densidad integrada de estados que como se mencion8 en la
descripcifn de la subrutina nos permite calcular el nivel de Fermi,
como podemos observar en esta caso el nivel de Fermi se encontrd

a una energfa de 0,985Ry., La densidad de estados y la parte de
electrones libres se encuentran representados en la grafica que a-
parece a continuacidn. En esta gr&fica la curva fromada por * re-
presenta a la parte de electrones libres y la curva formada por +
a la densidad de estados, la linea punteada vertical nos indica el
nivel de Fermi, en este caso encontramos como punto importante un
minimo en la densidad de estados y el nivel de Fermi muy cerca de
este, como se puede ver el fig. 5 del cdlculo con 6 dispersores

el nivel de Fermi se acerca mas al minimo de la densidad de esta-
dos ya que la concentracibén se asemeja mas a la de formacibn del
vidiro metdlico y concuerda mejor con los resultadcs obtenidos con
el modelo de electrones casi libres menc¢ionado en el cap. III,

Abajo de la gr&fica encontramos los valores para la suma de
Friedel y la densidad de estados por volumen X 100, los nfimeros
que no tienen paréntesis corresponden a los valores de confianza
(faithful).

Cuando se efectua el c8lculo 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 cdlculo aquf describimos e
incluimos al final. Los valores que encontramos aqui para cada
energia 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 capitulo II nos
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permite calcular la densidad de estados, cuyo valor tambi&n apa-
rece por unidad de volumen y multiplicado por 100 y encontramos
también el tiempo de proceso al terminar el cdlculo para cada va-

lor de la energia.



- ——

CRYS/DERI/ASIL FE(80%) = GE(20%) 18/7/17

ttli.ﬂ'.ﬁiﬂlﬁ-!"tl."ﬂil'tiﬂQﬂ!ltﬁli"itikﬂtil.ﬂ'i"'li!tlii'iﬂtt!!ﬂ'ﬂltll'..-'

DISTANCE/SIDE FOR FCC,BCC AUD DfA.‘:nu?
sagpunss vopssan Lt Lonie L6l Rt 1200 1aomno
' H Cal?2l300¢ o? () « 2 e O .
gt Dy Lhune Livele Lssil LA 2eee 207
.- " Pl . b . D . '} - (
De¥00000 0,433020 0,797100 0.622100 1400000 39700 224700 1,299¢v0
12918200 12979000 1le00700 1l63930 1:Y33150 f:¥ad3ds 1 ey
HUNMARER OF WEIGHBUUR ATUUS FOR FCC, BCC, DIAMOMD AND HCP
lg 5} 24 12 20 8, 48 0 36 24 24 ?ﬂ
o 12 24 b 6 24 24 2n 32 12 438 30
QIS a3 o 12 24 16 {2 24 24 j2 8 24 )
6 b 6 -2 13 s 12 G6 T2 .92 .5 & i2
MAXIMUM RADIUS FROM HEXE 60,00000 RECIPROCAL OF MESII INTERVAL FROM HEx= 32,00000
X

NUMBER UF MLSy pOINTSs 42l HUVBER OF TYPES OF ATOMS= 2 ATOMIC NUMBERS 26



TABLE OF APW RADIUS

PORVPIM IO O IO ot b ot et e DO Tt et e e AU
OOUUOUOUUOOJUUUUUUUUOQUUOOUUUUU

PINTI =t ML = e UMRAED e T 05 oI e ety
Sl S Sinin e aikie @ wiwis e srn e 6ib vie e 6 nie 5i6 0L

AN AU et et it oy = D O DD Dm wmrem e eI
ouuoouoouuu0000003080000000000
TIER B I+ + 4444444444444

[ R T v R W e T MR DRI W
DR LAC €N T M T M (U DTN e T O O = AL
DIN-DDIND DC-D = N = DD 0 T~ NN DD Orte o
LI I & 0 NNG. NFMMLENG ML M I~ O& w0 ey
DI AN 4D S AD A2 T SINUMAD O M —h o pe o
PN O DT 30 = AN D D SO DT = et vt € ko) oo
= ANCUNO: T — DT DINAIIDI DD =1 553 Do~ = rurs
T D = AT o= = AUFAND = T D0 = A1 T DO

LR AL R RCE A R O S A S S S a0

MMM N AOUN oo0oo urune
0000000000000000000009090000000
L N i Ty

THUIT OO~ T~ TGN IS v CUMUN D T O O —urn

PO W96 o6 ia Wi E 0 e un e win 0 b 08 6h s bin

Fearaemnununuoun coco Ny
QUOUOUUOUUOOUUUOU”OUOUUUOUUUOUU

—\T OO ‘.23”61)?3“7’121’!\“ — - O\T DT wrure
G AR R R R S R i i i e e A

13‘,31?221{22’[11‘00000”. 11111 —runuey
OUHVUOUOUUQNVOOUU.UUVIVUUUUUOUUMJUUU
S L E L BRI I U 144 4444444444400
FF‘..FuFr—...L.\‘:B,—f.P_EF.F.F.F{P Ll Wit bl aiui
DO =0 SUICLIMAIMS I (AN X T M SDML o4
DL V=T UG CMC S LT AT s C A S L — o C i ey (o
MUONT CEIX PIMOTCILD —C N AT T e = 0 & 1o g U
TP T2 O O O~ TALTAYAN O QA= = DD

T et e e PO A

AL M AL AU e = D D
DPTIDDISTASD SIS

e e e e e = R PR
..-------ﬁ’ﬁ’.".fﬁ##.”?‘.*
LXUL. kol Lot L 0 L L8 L0 A 1YY DA IS A T R

FAAMMM AN Ay DIOTOO— ey
DI35309>>>>

MO A AN coTo 3 —anan
0000UOOUUOOQUOGOUQUUUOUHU0000000
IR NN
TPADITINANNTTATS T AD

M~ =Lt NN D D =MD

MOOU T P~~~
784“531670971-(0-11&!’)
O INOO —O =L NMMYS D - © AN v
NOUMO T —o T O NUA I~ SICMS OIS SIAND Mo T
FHUMUNP w= (UM et T OO T o T P ey

-—
A R T A aaseh 4



1 ATOM

INTERPOLATED TABLE OF 4xPJ*(Rx*2)ARHO FOR THIS PROGRAM, FOR THE

Ot ot e 0001112525521L221l‘00112})
SO 2T O OD DD D OISO S DDODOS DI OIS OODDOSDD
TII I+ 434444443444+ 45404454+400 0008

n < e A TA Ar g TN T VTN ———run
COOCO0000D D000 DDOD0ODOOOOOO0C0D
T I+ 4 4 4+ 4 44 4+ + 2444+ + 4424400851
L L L WO o L U LU 3o o U )
73’7”56;‘76669’J3p§52866ug
MDY OMUNNN O DN A AP~ D T 2 D DTN S

D2 200 3COS DO IDS 00D 000D D000 5D
PIN++ 44444+ 40444443+ 4400 000
2 LU Lt Lt O L c 0 LI s S gt
O N LT C MO NN T IS0 —C AT i
DN ITIID VA — DD I DA~ D 35—y
LOTLP~ ~< MU OIXT MO OO C X O D~ T AT
IS2r2i 3“0 4444001 JAUININIA D D O A= Dot
PSS CT OM e UN T T O 00 -0 CM T1e ¢ AN —
T MIAT N0 4N I T D N DTN TN AN 5 Dot
0 =MD — VD —=AULN T =AM U ALPAN, = e A (U AT e

N— clalo00“1“/\/2??2’.?\(22ll\\,“!l‘.!l’._uv
TV OODDIDODDDDO DOV IITIDDIODD IS D

)...laltlﬁﬂ\llllul'l(???ﬁ(.????ﬁ(.?l‘.””Q“?“
R e e B e e T e = e e e -neneh -8
JIII 4444434444444 4044444434000 0
e o | £3 LU0 L0 1S ST LV IV S0 AT Y 1 T T O e W ITT iV
NS~ SOV TIC IS S M OUDIN O M T TIC TS DN
L= VS ST SO SN =L o= S S IAS O SS=03IFr ™
R7°0“61\b3796ﬂu]31}0;Q70-\.1765.\4.’.U
COANLENS TN S~ =L IS = -~ MO AN TN —L N
VDA TID ~C MMAT DTV A" SMUMTA OO
U‘“\Llﬂ.lﬂzs\f_“\((lIAUJ)t)(OSUUﬂ:DUlAVIA“ b
=l e AN el T =AU UM M et e e MO MO -
.

CEASCO0 AX AT U C SMORT S~ T 5 oMM —
PSS AR A 9 DN D =D et Y DD T DT D
DUUAPASI S—2oC ST SADIY TUC AON M g =7
2T 2SS0 AN AMICIND M T D D D I~ MM AD —
SO RN I AN MM OAC D N0 0 N0 — w0 11
IDE=D I TN 4D AN T A1) DA DO 9 O
FTIAT —OAT O AT = UM AP = o e e T et =D (U

<
D O~ O~ TATIRS TN OO IS —~ DAUND D~ oM
SO0 A =0T 0 N —C T DM =TT IO N INAT O &0 M
SO MMCMCIN CNSTS —L I C T - G s )
TO —TO (T O~ —=LOUMO e



2 ATCM
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TABLA I

Vint E;-Vint  E.  6,(Ep) 1°5§‘Ef)
y-Fe (4s23a%) -1.56654 0.33177 -1.2348 2.16463 6.89
co (4s23a”) -1.20163 0.22072 -0.9809 1.79127 5.702
co(4s1-2347-8) -1.1007 0.39178 -0.70892 2.54519 8.101
Ni (4s23a%) -1.87469 0.8400 -1.03469 2.48024 7.895
Ni(4s%°33a%-%) -1.73218 1.27769 -0.4545 2.38156 7.581
N1 (4s?-13a%% -1.75294 1.1977 -0.55524 2.45791 7.824
cu(ast331?) -1.03169 0.60801 -0.4237 2.96977 9.453
Rh(5s'4a®) -1.31644 0.56726 -0.74918 2.5804 8.214
g (58t4at?) -1.28978 0.97301 -0.3168 2.68937 8.561
Nd (6s24£35a%) -0.59364 0.09765 -0.49599 0.31623 1.007
Eu(6s4£65al) -0.52504 0.26204 -0.263  0.31956 1.017
cd (Bcc) (6s24£75aY) -0.70768 0.22315 -0.48453 0.32006 1.019
cd (HCP) -0.58137 0.15863 -0.4227 0.3074 0.979
Lu(6sast-4s5aly  -0.70568 0.26963 -0.43605 0.32673 1.04
0s (6s25a°) -1.15239 0.59506 -0.5573 2.31636 7.373
Ir(6s5a’) -1.17929 0.69577 -0.4835 2.51113 7.993
pt (6s15a°) -1.75704 1.540 -0.2170 1.8947 6.031
Au(6st5al?) -1.29552 1.18999 -0.1055 2.42109 7.707



TABLA II

Emaxcs. max62(E) 1062 (E) Carécter'd
2 m deslocalizado

y-Fe (4s23a°) 0.75 2.97063  9.456 0.544
Co(4s%3a’"8) 0.43 3.04212  9.683 0.317
co(ast-23a’-8) 0.99 2.9810 9.489 0.511
Ni(4s23a8) 1.4 2.86412  9.1168 0.883
Ni (4s2-534°%5) 1.78 2.71532  8.643 1.357
Ni(4st-1338-9) 1.30 2.77482  8.83252 1.16748
cu(ast3al?) 0.75 2.98933  9.515 "0.485
Rh(5s'4a®%) 0.85 2.69862  8.590 1.41
ag(5st4al?) 1.03 2.69203  8.569 1.431
Nd (6s24£35at) 0.23 2.80740  8.936 1.064
Eu(6s24£55a%) 0.60 2.08798 - 6.646 3.354
cd(scc) (6s24£75al)  0.63 2.33133 7.421 2.579
Gd (HCP) 0.41 2.55707  8.139 1.861
Lu(6s2a£l4sal) 0.81 2.29097  7.292 2.708
0s (6s25a°) 0.89 2.49638  7.946 2.054
Ir(6s25a’) 0.89 2.54975  8.116 1.884
Pt (6s15d%) 1.78 2.02806  6.456 3.544

Au(6stsal?) 1.33 2.42919 7. 732 2.268



TABLA III

RAZON DE OCUPACION.

106, (F;) / 108,(E)

™ ™
y-Fe (4523a%) 0.72864
Co (4s23a”) . 0.58887
Chitans 23’2 0.85373
Ni (4s23a%) 0.86598
Ni (45°-°3a%-3) 0.87713
Ni (4s1-1348%-9) 0.88582
cu(4s13a?) 0.99348
Rh(5s'4a®) 0.95623
Ag (5s14d10) 0.99907
nd (6s24£35a%) 0.11269
Eu(6s24£%5al) 0.15302

cd(Bcc) (6s24£75at)  0.13731

cd (HCP) 0.12029
Lu(6s2agl%s5al) 0.14262
0s (6s25d9 0.92788
Ir(6s25d) 0.98484
Pt (6s25a9 | 0.93417

Au(6slsaly . 0.99677
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DESCRIPCION DE LAS FIGURAS.

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

FIG.

FIG.

FIG.

2.~

3=

4,-

condiciones a la frontera de un c@mulo de &tomos en mate-
ria condensada. a) Representa a un cmulo en el potencial

intersticial Vin b) Un cfimulo rodeado por el potencial

£
promedio del resto del sistema., c) El ctmulo rodeado por
el promedio esférico del resto del sistema, la linea con
tfnua es el potencial en un sistema finito y la lfnea

punteada en un sistema extendido.
Potencial de muffin-tin para un cristal bidimensional.

Estudio de los corrimientos de fase de la aleacifn Ni-Rh
(50%-50% atémico). Partiendo de la ocupacién Sptima del

Ni y del estado basal del Rh los niveles de Fermi para el
Ni y el Rh son inconsistentes (a). Una disminucifn del

caricter 3d para el Ni y un aumento del carécter 4d para
el Rh no resuelve la discrepancia (b). Solo el incremento
de caricter 4d en el Rh da un nivel de Fermi consisténte

para ambos componentes (c) y (d).

Diagrama esquemdtico de la densidad de estados presentado
por Nagel y Tauc <2 para 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 sim&trico.

FIG. 5.- Densidad de estados para la aleacién Fe-Ge con un conte-
nido de 20% atbmico de Ge, la 1lfnea punteada es la contri
bucién de electrones libres. En la parte superior izquier
da se presentan los corrimientos de fase para cada espe-

cie en la aleacibn.
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