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RESUMO

Desenvolveu-se um processo para calculo de faixas de energia
allande a aproximagido de GCélulas Unitarias Gigantes QUG e o
método da Onda Plana Aumentada (APW) ndo muffin-tin.

O=s calculos foram -x_‘ealizados para o diamante ( 2 aAtomos por
célula > e s=ilicio ¢ com 2 e 16 atomos por célulad , usando a
teoria de grupos para resolver o problema nos pontos de alta

simetria da zona c[e Brillouin.

A Para o silicio, com 16 atomos por célula primitiva,
r'esi;:li:..a;dos satisfatérios foram obtidos a partir da utilizacgSc de
48 SAPWs na expans3o da fung:":i’o de onda , o que representa um
nﬂm;ro bastante razoavel neste tipo de calculo.

No= estaglios finais de desenvolvimento, o processo
encontra-ze em condigdes de ser  aplicado no estudo de

semi~condutores com impurezas <(ou ‘def eitos), sem a neceszidade de

grandes adaptagdes.
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ABSTRACT

A procedure to calculate energy bands , using the Large Unit
Cells aproximation LUCY by non muffin-tin Augmented Plane Waves
CAPVD), was developed.

The calculations were performed for the diamond {(with 2 atoms
in the primitive c':e.l.l ) and the silicon ¢ with 2 and 16 atoms in
the cell ). The group theory vwas used' on the high symmetry points
of the Brillouin =zone.

. With only 48 symmetrized APVs, good results were obtained for
silicon with 16 atoms in the primitive ceil . This is a reasonable
basis set for this sort of calculations.

This procedure may be readily applied to study semiconductors

with impurities or defects.
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INTRODUGAO

O problema de calculo de niveis de energia e de fungles de
onda para semi-condutores com impurezas tem sido exaustivamente

explorado nos ddltimos anos, =sendo poucos o5 casos resolvidos

satisfatoriamente™®,

A maioria dozs trabalhos tedéricos pode ser classificada em
dois grupos, conforme é aproximag3do fundamental utilizada:
> métodos baseados na estrutura de bandas, que usam como ponto.

de partida as solugles de un cristal perfeito infinito,

geralmente "associado & teoria de massa efetiva*™® com

pseudo-potencial®!™**,

(11> métodos de aproximagic molecular, onde s3do focalizados mais

diretamente as regiSes em torno das impurezas (ocu defeitos).

Nesta aprb)dmaq.éi’o considera-se a impureza <(ou defeito) e um

carto namero de atomes do. cristal comoe wuma molécula,
aplicando~-=e ant3o t.écnicas de calculo de estrutura
molecular“s";?)

A aproximagido "Large Unit Cells” <(LUC)> combina, de certa
forma, as caracteristicas das duas classes, apresentando do
.primeiro grupo a imposigao de condigdes de contorno de
periodicidade e do segunde a formagio de "clusters" envolvendo a

impureza & um certo nimero de é‘borﬁos do cristal.



O objetivo do nosso .traba]ho 4 desenvolver um processo para
calculo de niveis de energia em cristais, usando a-:aproximagio LUC
assoclada aoc método APV, utilizando-o a seguir para determinar os
niveis de energia do cristal de silicio.

SHo varias as raz@es que podem ser enumeradas para Justificar
o w=ilicilo como o material ideal para se fazer este estudo. A
primeira delas & obvia: a sua importancia como matéria basica para
um grande nt’xmero_ de | disposzitivos eletrdnicos.Além disso, o =siliclo
tem w=zido fartamente estudado nos altimos anos, tendo assim uma
literatura abundante com resultados para serem confrontados. Por
fim, temos a prépria estrutura cristalina que é formada por duas
redes cublcas de face centrada (FCC) , deslocadas de 2—(1,1,1) uma
da outra, o que leva a definigioc de wum grupo de pontos

ndo-simérfico tornande mais complexa e  abrangente a analise da

.simetria do problema.

Finalizando, fez-se um levantamento relacionando a ordem da
equagio secular {(numero de APWs necessarios para se obter uma
representacdo satisfatéria da fungio de onda tentativad e o
tamanho da LUC utilizada, chegando-se inclusive a uma ava]ia;;é"o
aproximada do tempo gasto por um computador de médic porte ¢ tipo
VAX 780 ou um CDC-Cyber 930 ) para obtengdc dos autovalores de

energla.



B =

e

N

'

CAPITULO I

A APROXIMAQKO "LARGE UNIT CELLS"
E O METODO DA ONDA PLANA AUMENTADA

11 APROXIMACAO LUC

De=crita iniciaimente por Dobrotvorskili e Evarestov?®? e por

Evarestov et al(zs’,l a aproximacdc “Large Unit Cell” <LUC> foi-
proposta para calcular os niveis de energia em sélidos

imperfeitos, de modo a permitir a avaliagdc do nivel de energia

devido a um defeito <{ou impureza), tomande como base a estrutura

 de bandas de um sélido perfeito.

A idéia basica consiste em. se construlr cristals hipotéticos
a _part.ir de super-células (LUCY> formadas pelo defeito cercado por
um grande nﬁméro de .étomos do cristal puro.

Como ponto de partida, considera-se um cristal perfeito com

hamilt.onlano:

H = Vv

sendo VG + €) m V(&> e T um vetor da rede.

(35,37
=, de

As auto-fungles de H, sdo fungles de Bloch ¢:(l—c',3)
indice de banda n e vetor de onda K pertencente a primeira zona de

Brillouin (BZ).



Nos cristais hipotéticos, gerados por composigio de super

células, redefinimos os novos vetores da rede (I através da
relagdo :

T“ = ¥ myk'th

by

No caso particular em que muk- M é#’\ y a super—célula tera a

mesma forma da célula original do cristal perfeito, mas com um

onde Tpe t. =30 componentes de Tet e muk =380 inteiros.

volume M’ vezes maior. Consequentemente, a =zona de Brillouin da
rede de super~células sera M’ vezes menor e assim, para cada wvalor
do vetor de onda K corresponder3o M pontos da zZona de Brillouin

original.

1.2 METODO APW

-

0 método da onda plana aumentada (APW) foi originalmente

proposto por Slater ‘% em 1937. Nessa vers3o inicial &

considerado um poteﬁcia.l muffin-tin para a resclugdo do problema,

isto &, o potencial ¢ definido a partir da divis3o da célula de

Wigner—Seitz‘aG’ em dua=s regites, sendo que:

{i> no 1nt.er101l~ de uma esfera ceﬁtrada no Aatomo da rede, o
‘potencial ¢ considerado esférico-simeétrico;

{ii> na parte externa A esfera, o potencial & adotado como sendo

constante.

(41) (42)

Posteriormente, Leizgh em 1956 e Schlosser e Marcus em
1963 introduziram a aproximagao do potencial n3o muffin-tin, que

iremos utilizar no desenvolvimento do nosso trabalho.
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Dessa forma, considerando LUCSI formados por Nat At.omos,
3 devemos dividi-los em dois tipos de regiSes:
1> espago interno as esferas centradas nos Atomos da super-célula

(Figura I1), onde consideramos o potencial cristalino como
& sendo esférico-simétrico efn relagio aos centros das esferas.
- . Dessa forma, st hamiltoniano de wm elétron pode sern
| 'conver;ientemente escrito em coordenadas esféricas e as
auto-fungdes podem ser escritas como:

. . © 1 -
) XI(kh,pj) = 1§o E Al.mj‘YLmCPj)RnLch) <1.1>
l onde : j = 1,2,..,,N identificam os Atomos da base

?) - ' YLm(;j) = Ylmcej,pj) sHo os harménicos esféricos
Rnlch) s3o soluglies da equagio radial de Schrodinger ¢ ver

Apéndice BD.

" Cil) na regifo externa as esferas, as fungBes de ' ondas s3o

representadas por ondas planas. Assim , as APWs nessa regido

ficam sendo:

:Por outro lado, as ondas planas podem ser expandidas em

harménicos esféricos

i.E .i"‘_ 0 i -~ ~
: X R Br=e " Harn pitiakped T Y koY 5>
o n’j L= L n lm n Im " j

=0 . m=-1

. , <1.2>



' FIGURA I.z - Esquema de uma LUC ou super-célula com Nat dtomos

situados nos centros das esferas.

Para se determinar os coeficientes Atmj da expansio de
xlcin,;%j) impomos a cbnt,inuidade da fungdo de onda na superficie

esférica de separagio entre as duas regides:

XI - xo para ,p‘i - Rj



Das relagtes (1.1) e (1.2),

i - Lﬁn.i'lj . L o a .
..E_LA"“" Y o> R (RO = 4m e v 3k RO m?-Lylm(kanmepj)

o (64)
Usando o teorema da adigdio :

L
. F "~ F Lol
4n F—f’lm(kn)Yl.m (pj) = (21 + 1)Pl(kn.pj)

Obtemos :
iR W%
L . e n J
~ .L Cal F .
mE-?LmYLm(pj) = o m s i jl(kn Rj)(zl. * 1)PL(kn.pj) 1.3
nl 3

Utilizando a igualdade {1.3> , podemos escrever :

wRE e RO Ao
- Ckn.3.> e o ™ i jL(knRj)(zl.u)Pl(kn.pj)
) 1o R (R
nl K]
CL4>
. iR R +PD
X&K,2)> =@ ™ I . C1.5)
o n

Finalmente, podemos escrever a fungdo de onda tentativa a
partif das expressfes acima :
N

P> = T A X R, 1.6
nEd



No interior das esferas, as APWs ( xn > s3o determinadas pela

relagdo (I1.4):

v (B>m TA xxck’n,,a) CL7>

e na regifio externa as esferas, pela relagdo 1.5

. N ik *
P, f> = LA e 7 1.8

n=1

1.24 O Principio Variacional

‘A fungdo tentativa definida pelas relagSes (1.7> e (I.8> deve
preservar o carater variacional para a energia. Dessa forma, o
procedimento a ser seguldo neste trabalho Ser-a“: minimizar a;
- quantidade <y|H|y> aliado & condig3o de vinculo <y|y> = constante,

Usando os mult.iplicadbres de Lagrange (1) obtemos‘4?’;

[y IH|yw> - Ay|w>] = 0 <1.9>

onde o= multiplcadores X =s3o identificados com os autovalores €,
de hamiltoniano. :

Dessa forma, a relagdo <1.9) pode =er escrita explicit.ament.é:

by

6 [ Iw’“ H - ey dn] -0 © <1.10>

LUC

10



Como as variagBes sac efetuadas sobre as fungles de onda,

podemos egcrever:

' [Iw*(l-l-av)éwdn+Iéw’(ﬂ-sv)wdn]-D
Luc Luc '

Por outro lado, H & um operador hermiteano e portanto

H -~ av) t.ambém o &, Des=sa forma :

Iéw"cn—ev>wdn = J'w"cu-sv>6wdn
.uc Luvc

o gue nos permite escrever :

J' A= ep>6ypdar = 0 CL11)

LUC

-

Usando a definigdo da fungdo tentativa dada pela relag3o

(L6, teremos :

x
J' DE AL 6A X -epX, d = 0 CL12>
U

‘Esta igualdade deve valer independentemente de &A , donde,
N

N
EA: J'x: M-s>X,d0 = 0 para n’ = 1,2,..N

n=t Lue

11



Teremos entido um sistema de N equagBes homogéneas que , para
apresentar solugSes nio triviais , requer a anulac3o do

determinante da matriz dos coeficientes :

pet [ ] =0 comr,-Ix"‘m-s)x,dn 13>
nn nn n v n

LUC

1.2.2 O Elemento de Matriz do Hamiltoniano

0 elemento de :_'nat.r-iz l"nn, deve ser calculado dividindo-se a

integral em duas partes !

Nat * * )
rFr ,=% Ix (H~ 22X, da + Ix CH - g > X, dd
nn iz n v n ™ v n
I= Q :
Ij )
T . ' CL14>
sendo:{ad ij o volume da esfera centrada no jJ-ésimo aAtomo da
base do LUC.
Nesta regiio, o operador hamiltoniano & definido como
sendo : H = -9° + Vo onde V(r> é¢ a média esférica
dos potenclals atdémicos atuantes em er(ver Apéndice AD.
A solugdo da equagdo de auto-estados para este operador

pode ser escrita em t.ermbs de :

* ® > o4 R .
X, o= XIR 2> e X = X & B CL15)

n I

As APWs X > s80 definidas pela relagdo (1.4 e s3o

auto~funges exatas de H com auto-valores £,

12



(4o} Qo o volume do LUC, descontando-se as Na.t esferas de
ralos Rj centradas nos At.omos da base, Aqui,
consideraremos H = - v o+ Y, onde tomamos V como sendo o
resultado das contribuigBes dos potenclals atdmicos
nessa regiﬁod’.

Neste caszo, as fgm;:ﬁes X: e Xn, s30 definidas a partir das
ondas planas da equagdo (15> :

-k T A+5D R LD
X! = e T 13 e X,m e " 7 <1.16>

"A fungdo tentativa, definida pelas relagSes <167, (L7) e
(18> com XI e )'{0 obtidos através de (14> e 5> , '€ continua
quando passamos da reglao Q: para a reglio Qo, mas o seu gradienté
pode ’ apresentar descontinuidade nessa passagem . Assim , devemos
analisar cuidadosamente o procedimento para se calcular l"nn,, mais
especificamente , os valores assumidos pelas integrais nas
superficlies S.i que deldmitam as esferas de volume ij .

Como ponto de partida consideraremos que a=s Iintegrals nos
.1nt.eriores das esferas s3o calculadas até a posigdo .o.i - R.i - £,
isto . &, assumiremos que as descontinuidades nos gradientes =se

verificam na regifio externa (ﬂol

1 Na formulagde original de =Slater, o potencial V¥V na regido (Yo
@ tomado como sendo constante {aproximagdo muffin-tin para o
potenciall, ao pasec que no prosonte trabalho procuramos dar um
carater maie realista ao potencial, intreduzindo diretamente o8

potenciais atSmicos nessa regido.

13
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(N

A relacio (1.14) pode ser escrita como:

N
at
r > » -+ -
]"nn, = (.go sv) E J'XI(kn,pj) XI(kh‘,pj) d; +
Jj=41 Q
Ij

+ Ix‘[—vz+v-s]x,dn
n v k o

o

Por outro lado,

2]

¥V x,=9v[x*vx,]-vxlvx, AT
™ T n N n +

Usando a ildentidade (d17> e o teorema da divergéncia de

Gauss, obtemos finalmente:

at
e X > » - -+
Fr .=C = &) 'E I X K pD X k5> do +
J a
I

{1.18)>

onde a integral em S envolve integrals sobre todas as superficies

esféricas S.i da super-célula.

Desenvolvendo em separado cada uma das integrais presentaes em
€1.18) <(detalhes no Apéndice 0>, obtemos a expressdo final para o

element.o de matriz th, :

14



at I.E ,.;, 2 [o.0]
r - e ™ -’[R 4 b .[1 (RXe -£>+ &% (R.)] +
nn . lnn nlL j v o nl )
j=1 =0
+ VNN + <K .k, - £ DONN ] CL.19)
T ™. v
- -+ -» =+
onde : 6. = kn - kn, é um vetor da rede reciproca.

Fal .y
bl ™ JU R <k RO Pk k>

lnn

sendo Jl.(k R)D as fungSes de Bessel esféricas e

n

&Y e

~
Pl(kn' n,) os polindmios de Legendre.

ir P ,Cp.2 q2
nt J do
InL(Rj) = {21 + 1) J [an(Rj> ] J

seando pnl(pj) = ijnL(pj)

: P ., CR.D 1
n L J -
:enLch> = (21 + :)[ an(Rj> Rj ]
411 o
= <o C e lp) .=
) o

R,
J
- I <pj V(pj )>m' onl. sen(gnn.pj) dpj}
o
sendo vj(pj) o potencial atdmico devido ao
J-ésimo Atomo.
[ Q /N
=] a

seg' =0
t nn”

ONN = 4 41
LU [ ghh'Rj cos(gnn,Rj) sen(gnn_Rj)]

== gnn‘:! 0

18



I.2.3 APV Simetrizadas

0 nosso problema ze resume, portanto, a resolugio da equacio

secular :

Det{l" .}-0
nn

que & feita numéricamente™“®*®,

A dificuldade que encontramos entido, esta relacionada com a
dimensio da matriz {I"rm,} que por sua vezZz depende do ntmero de
térmos tomados na definigSic da fung3c de onda tentativa pGHD
(equag3o (L.6)).

Assim send;:, devemos proceder a uma anAlize minuciosza a fim
. de-'sé determinar o nimero minimo de termos na expansdo (L.6> que
garanta uma boa répresent,aqéi’o da noss.al fung3o de onda e
.simult,aneament,e langar m3o de procedimentos que permitam uma
otimizag3c na maneira de se trabalhar com estes termos.

Uma maneira eficiente de se obter esta otimizagido & através

da utildzagic do operador de pro Jeqﬁo““"”

da Teoria de Grupos,
que atuando nas fungGes Xn geram as suas projegfes no  subespago
das fungSes que possuém a simetria de determinado grupo do vetor

de onda.

Definimos dessa forma as APW simetrizadas (SAPW) através da

relagdo :

16



2

SAPV = p’:j X &F> = T rcco:'j fed X_C&,2>
o

onde pi'; ¢ o operador que projeta a fungio In(ic',ﬁ) no sub-
espago gerado pela representagdo I'(od;
ol & o operador do grupo de vetor de onda que atua
nas variaveis K e T da fungio xn(iz,i!).
{mais detalhes no Apéndice B)
Usando as SAPw' no lugar das APV (X > na expresséo s>,
obtemos boas representagSes da fungdo P> com um namero
consideravelmente menor de termos, melhorando bastante a

eficléncia do nosso método numérico.

17
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CAPITULO II

APLICAQKO DO METODO LUC-APW EM UMA REDE FCC

O objetivo final do nosso trabalho €& o calculec dos niveis de
energia do cristal de siliclo,

utilizando o método LUC-APW. Sendo
assim, neste

aplicagio do método numa rede FCC.

iremos desenvolver

capitulo um esquema geral de

11.4 - ESTRUTURA DO DIAMANTE

.Como & do conhecilmento geral, o cristal de siliclo perfeito
possul estrutura

semelhante ao diamante, ou seja, a rede de
Bravais & FCC com base de dols Atomos separados de ars4(1,1,1),

onde a & o parametro de rede‘am

Para uma rede FCOC {(estrutura do diamante) teremos:

- VETORES DA REDE : 51 = a/2¢0,1,1>

52 = a-2¢1,0,1>
58 s a/2(1,1,0>

VETORES DA REDE RECIPROCA : 31 = 2n/a-1,1,1>

=2
N

= 2Zn/adl,~1,1>

'88 = 2n/ai,1,~1>

NUMERO DE ATOMOS POR CELULA UNITARIA : 8
NUMERO DE ATOMOS POR CELULA PRIMITIVA : 2

VOLUME DA CELULA PRIMITIVA : a3/4

ie



PRINCIPAIS PONTOS DE ALTA SIMETRIA :

Ponﬂo I’ (centro da zZona de Brillouind K = <0,0,0

Ponto X (centro da face gquadradad R = 2r/a(1,0,0>
Ponto L {(centro da face hexagonal) K= n/ad1,1,1d
Linha A R = 2a/a0,3,0> com 0 < A < 05
Linha A K = 2n/2¢5,0,00 com 0 < & < 1.0

X (c)

(b)

FIGURA II.xr - Célula unitdria (ad ; célula de Wigner-Seitz (b) e a

primeira zona de Brillouin (c) para uma rede FCC.
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11.2 - ESCOLHA DA LUC

A forma e o tamanho da LUC devem ser t.omadc;s cuidado=samente,
de modo a tornar equivalentes os pontos de interesse da =zona de
Brillouin original e o© ponto p ( K=0> da =zona de Brillouin
reduzida®® ¥

Nc presente trabalho , formamos as LUCs a partir do conjunto
de vetores da rede (vetores primitivos de translagio), definindo
os novos vetores de rede através da relagdo : Ki. = 2 ;_t onde
51 =30 om vetores da rede original e Ki. os novos , correspondentes
A rede formada pelos LUCs. Assim sendo, o volume da nova c¢élula
primitiva serA 8 vezes maior que o da original e portanto a nova
zona. de Brillouin <(bz) sera B vezes menor.

Como consequéncia dessa transformagdo, os ponto= I" , X e L da

antiga zona de Brillouin se tornam equivalentes ao ponto p Kk = 0

da zona reduzida ( ver Apéndice E para malores detalhes >.

Dentro dessa nova configuragdo de LUC, passamos a trabalhar

com uma base de 16 at.omos, posicionados em :

co. ,o0 ,0 O € 0425, 0.125, 0.125 >
C08,05,08 > ¢ 0.625, 0.628, 0.625 >
< 0.25, 01.25, 0. O < 0.375, 0.375, 0.125 >
+ €025 0 ,025) C 0.375, 0.125, 0.375 )
< 0. , 025 025> ¢ 0.125, 0.375, 0.375 >
< 0.25, 025, 058 O ¢ 0.375, 0.375, 0.625 >
< 025, 05 , 025 > ¢ 0.375, 0.625, 0.375 >
< 05, 025, 0.25 > ¢ 0.625, 0.375, 0.375 >

onde a= coordenadas sio dadas em unidades de A = 2 a sendo a o

parametro da rede do cristal original.

20



FIGURA II.2 ~ Esquema de uma LUC com 16 dtomos. Os pontos em
destagque correspondem aos pontos da antiga rede, gos

gquais associamos dois dtomos, totalizando os 16

dtomos da base da LUC.
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CAPITULO III

RESULTADOS E DISCUSSOES

Para atestarmos o funcionamento correto do processo
desenvolvido , determinamos oz auto-valores de energia do diamante
e do =milicio em alguns pontos de alta simetria da zona de
Brillouin, onde as comparagCes com os resultados experiment,a.is.

podem ser feitas facilmente.

III.1 FAIXAS DE ENERGIA DO DIAMANTE

“Um programa desenvolvide para estudar oristaim formadom por
super-células com um nuUmero grande de &tomos na base, deve
funcionar também para células simples com poucos atomos. Pensando
dessa forma, aplicamos © nosso método na analise das bandas de
energia do diamante, cujos resultados s3c0 amplamente conhecidos na

(B52-720) .
Hteratura .

A partir dos resultados obtidos por Rezende o F‘erreira(sm,
sabe~-se que o potenéia.l de exchange exerce uma forte influéncia
sobre os autovalores calculados, o que em principio  Jjustificaria
uma analice mals minuciosa envolvendo as diversas formas de

exchange conhecidas™* """’ No entanto » ho presente trabalho nos
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limitamos a proposta de Slater®™* corrigida por um fator o, que
deve levar a solugSes satisfatérias e ao mesmo tempo ¢ formalmente
bastante simples . No caso do diamante , considearamos dois valores
para a constante a, obtendo duas séries de resultados para serem
confrontados com os valores conhecidos. Utilizamos o« = 2/3
proposto por Gaspar‘sa e Kohn e Sham‘sw, cujos resultados
obtidos peloc métode APW tradicional encontrava-se facilmente
disponivel, e utilizamos o valor o = 075928 proposto por
Schwarz“®’ para ajustar a energia total estatistica a energia de
Hartree-Fock.

" Para o diamante, na configuragio usual de dois atomos por

aélula, podemos adotar ainda:

47

PARAMETRO DA REDECARESTA DO GUBO) ta = 6.740386¢Ca.u.)
VOLUME DA CELULA DE WIGNER-SEITZ ') = 76.558568¢a.u.)
RAIO DAS ESFERAS : Rj = 1.432433Ca.u)

VOLUME DA CELULA DE W-S, EXTERNO AS ESFERAS: Oo = 51.935624Ca.u.D

Na Tabela III.i temos alguns valores importantea obtidos com o
programa MEDLUC (ver Apéndice F), usando os dois valores de oa.
Estes resultados serdo aproveitados posteriormente na determinagio

dos elementos VNN e ONN da equagdoc 1.19.



-

TABELA IXXI.x

Tabela comparativa dos resultados obtidos com o=.759028 e o=a/3=6667

a = 0.75928 a = 0.66667
© FOUF1¢0> -5.0216 ~5.3823
FOUGE1C0> -3.4751 -3.6224
FOUF2¢0) 0.4775 0.4775
FOUGZC0> 0.3363 0.3326
cvx -0.61134 , -0.54142
DVX -56.219 _ -48.5179

=1.6654 -1.6638

medio

FOUF1 e FOUBL: s8o os valores das transformadas de Fourler do
potencial coulombiano para Kk =o0 » calculado=s em
Qe 1 respectivamente (ver equagdo C.8)>

FOUFZ e FOUG2: s3o os valores das transformadas de Fourier da
densidade de cargas para K = 0, calculados em Q e QI
respectivamente.

DVX e VX :=30 definidos pelas equagBes <(C.9) 'e <C.10> e

determinam o valor do potencial de exchange.

% o valor médio do potencial eristalino na regilo

medio

externa as e=sferas (Qo)
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Utilizando estes resultados , Tizemos o estudo do diamante
para oz pontos de alta simetria (¢ Figura II1 ) e os valores de

anergia ¢ em Ry ) obtidos encontram-se nas Tabelas III.2Z a IILS.

TABELA IIT.2

Energias do diamante para o ponto I', em 3 situacdes diferentes

12 vetores K 12 vetores K 6 vetores Kk
a = 0.66667 o = 0.75928 o = 075928
!"1 -2.29 -2.32 -2.32
0.71 0.70 0.70
l"; 0.24 0.20 0.20
re - -o.78 -0.80 ~0.79
25
1.35 1.34 1.34
-0.33 -0.35 ~-0.35
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TABELA 1IIl.3

Energias do diamante para os pontos I''L,X (xa2 S5APW e o = o.759028D

PONTO T PONTO X PONTO L
r ~2.32 X -1.69 L =-1.90
1 1 1
i’ ~0.80 X ~-1.20 L -1.70
25 a 1
-0.35 X -0.37 | ~0.91
a5 1 :
N 0.20 X 0.50 L -0.09
-] < 1
r 0.70 X 0.96 L 0.57
1 1 3
I 1.34 X 1.67 L 0.92
25 ) : ) 1
L 1.21
1
L 1.26
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TABELA III.4

Energias do diamante ao longo da Linha A (r2 SAPW e a = o.75028)

R = —ig (5,0,0) com & =02 ; 0.4 ; 0.6 ; 0.8
& 0.20 0.40 0.60 0.80
At -2.29 -2.21 -2.08 -1.90
L -0.36 -0.40 -0.42 -042 ¥
0.74 0.84 0.94 0.99
| Az -0.85 -1.01 -1.22 ~1.45
0.21 0.13 -0.08 -0.26
0.90 0.72 0.76 0.86
T 1.62 1.81 2.07 2.27
IS : 1.28 1.38 156 1.79
A -0.85 ~0.99 -1.10 -1.18
- -0.23 -0.03 0.19 0.39
1.41 1.59 1.82 1.76

(x> Um estudo detalhado dos valores da energlia ao longo desta
linha revela a ocorréncia do minimo da faixa de condugdo

CE_=-0.425 Ry> na posigio k = 2Z (0.78,0,0> .
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TABELA III.5

Energias do diamante ao longo da linha A (12 SAPW e o = o.75928)

E=2E_ 0N com A= ox s 0.2 ; 0.3 & 0.4
by 0.20 0.40 0.60 0.80
A,  -2.20 -2.23 -2.14 -2.01

' -0.86 -1.09 -1.34 ~-156

-0.23 -045 - -0.11 -0.09

0.23 0.30 0.40 0.50

0.75 0.82 0.84 0.86

1.30 1.21 1.20 1,22

A, ~0.77 -0.83 -0.88 ~0.901
-0.28 -0.20 -0.13 ~0.10

1.10 0.99 1.00 - 112

. 1.63 1.99 2.31 2.02

A partir dos valores obtidos , podemos calcular alguns
parametroa conhecldos do diamante, confrontando-ozs com resultados
experimentais existentes' °. Assim, determinamo=s :

- o gap direto no ponto T ( diferenga l“ﬁ— I"Z; 3> ;

\- o gap indireto entre o topo da banda de wvaléncia < l"z; > e

o minimo da faixa de condugdo ¢ .A1 > ;
- a largura da faixa de wvaléncia ¢ 1"2;- 1'“ >
- o gap direto no ponto X ¢ J{a— Xi).

. 03 valores calculados encontram-se na Tabela IILGS.
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FIGURA IIl.x:Faixas de energia do diamante ao longo dos

principais eixos de simetria da =zona de
Brillouin, usande o = o.75028 , 12 SAPW e

dois dtomos por célula,
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TABELA II1.6

Sumdrio dos principais resultados obtidos com a = o.759028 e 12 SAPW

Resultados ) Resultados=
Calculados Experimentais
- T 6.12 <CeVD 7.02 eV
is 25
xs - Xl ’ 114 CeV) 12.0 CaVD
A - I 510 CeV> 547 CeV>
i 2%
posiclo do mi- 5 = 0.78 & = 0.78

nimo na faixa
de condugde

Em vista dos resultados bastante razoaveis obtidos para o
diamante, passamos a segunda fase do nosso trabalho, calculando
- os  nivels de energia do silicio utilizando dois e dezessels

Atomos por célula unitaria.
IIL.2 FAIXAS DE ENERGIA DO SILICIO

0 estudo feito com o cristal de =silicio pode ser dividide em

duas etapas distintas :

<i> inicialmente realizamos o calculo usual para o cristal com
dois &at.omos por célula, onde os valores de energia obtido=
servirdio de referéncia para os calculos posteriores com
super-células ; |

€ii> tendo uma previsio s=obre os wvalores a serem calculados,

procedemos ao estudo do silicio usande a aproximagio LUC-APW.
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III.2.1 Estudo do Silfcio com 2 Atomos por Célula Primitiva

Para o cristal de =silicio perfeito, com doiszs atomos

célula, consideramos os =eguintes valoresms

{47

PARAMETRO DA REDECARESTA DO CUBOD :a = 10.260Ca.u.
VOLUME DA CELULA DE WIGNER-SEITZ : Q = 270.01Caud
RAIC DAS ESFERAS : Rj = 24967Ca.u)

VOLUME DA CELULA DE w-S, EXTERNO AS ESFERAS: Qo = 181.21¢a.u.>

CGONSTANTE DE SCHWARZ PARA O EXCHANGE t o m 072751

UDtilizando estes .paramet.ros e os resultados gerados
programa de Herman e Skillman, obtivemos a Tabela IIL7 abaixo

TABELA III7

= 7 Valores gerados pelo programa MEDLUC com o = o72751

FOUF1<05 -11.59921
FOUG1<G> -8.88203
F'OljFZ <0> . 1.114185
Fouaz<oo 0.926616
avx -0.39230
DVX -120.09
0.96531

medic

por

peio

Estes resultados foram utilizados para calcular os elemento=

VNN e ONN da equagdo 119, determinando-se em sequéncia

elementos de matriz da equagdio secular I-13).

31
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Os auto-valores calculados encontram-se relacionados nas
Tabelas III-8 a III-11, =mendc que na Tabela III-8 ¢ apresentado um
estudo compérat.ivo dos resultados alcangados com 6 e 12 termos na
expans3do da fungdo de onda, onde se pode observar que a partir de

seis termos os valores ja s3o bastante satisfatérios.

TABELA III1.8

Valores de Energia do Silicio para o ponto I' , usando

6 e 12 SAPW na expansé&o da funcao de onda e a = o.7a751

_ 6 SAPW 12 SAPWVW
I"‘ -1.43 -1.43
- ' 0.05 0.05
0.88 0.92
r 2 -033 - -0.33
0.62 0.62
' 0.87 0.93
r: ~0.58 -0.58
25
0.31. 0.31
115 1.12
-0.35 =0.35
15
1.32 1.30
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TABELA III.o

Energias do silicio nos pontos I', L e X

€ 1=z SAPW e o = o/ 72751 2

-

PONTO T PONTO X PONTO L
r -1.43 X -1.15 L -1.25
4 41 F
re -058 X ~0.76 L -1.06
25 9 41
-0.35 X -0.48 L -0.62
AS 41 a
r’ -0.33 X 0.19 L -0.42
z 3 1
™ 0.08 X '0.29 L -0.26
ES a a
re 0.31 >'q 0.42 L 0.09
5 ) 4
T 0.62 X 0.88 L 0.30
2 4 i
X 0.94 L 0.39
E - ]
L 0.51
4
L 0.92
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TARELA IfIl.xro

Energias do silicio ao longo da linha A

-y
C k=20 ¢8,00) com & = o2; 0.4; 0.6 e 0.8 )

é 0.20 0.40 0.60 0.80

A , . =1.42 -1.38 -1.32 -1.24 ‘
-0.38 -0.43 -0.47 -0.49 <®>

0.11 0.23 0.37 0.46

0.87 0.88 0.89 0.86

1.16 1.03 0.91 0.87

N -0.64 -0.77 -0.90 -1.02

' -027 -0.25 -0.35 - -0.43

0.36 0.44 0.55 0.59

) 0.70 0.90 0.88 0.88

0.08 1.08 " 1.20

ar ' 0.05 0.09 0.16 0.26

A -0.60 -0.66 ' -0.71 -0.75

~0.29 -0.19 0.07 0.16

0.34 0.40 0.47 0.41

1.03 0.84 0.70 0.76

1.44 1.51 1.54 1.27

x> Um estudo detalhado doas wvalorest da energia ao longo demta
linha revela a ocorréncia do minimo da faixa de condugdo

CE_=-0.490 Ry> na posigdo K = 2%(0.85,0,0).
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Energias do silicio ao longo da linha A

C k=

2mn
L]

AN com A = oa; o= 0.3 © 0.4 D

TABELA IIX.xx

0.10 0.20 0.30 0.40
-1.42 ~-1.39 -1.38 -1.30
- ~-0.64 =-0.77 -0.20 ~-1.01
-0.35 -0.38 =0.40 -0.42
~0.25 -0.12 0.02 0.08
010 017 015 019
0.31 0.30 0.43 0.55
0.69 0.82 0.83 ov7
1.16 1.02 1.06 1.25
1.55 1.64 1.71
-0.58 -0.59 -0.61 -0.62
-0.32 -0.28 -0.25 =-0.25
0.05 0.02 0.05 0.14
0.39 0.52 0.63 0852
1.11 0.92 0.78 0.
1.33 1.35 1.39 1.45
1.46 1.48 1.50 1.54
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X r L

FIGURA III.2 :Faixas de energia do silicio ao longo
dos principais eixos de simelria para
o = osra7si, Iz SAPW e 2 ditomos por

célula primitiva.
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TABELA IIIl.x2

‘ ; - X
Tabela comparativa dos niveis de energia de silicice calculados
por alguns dos principais métodos conhecidos , tomando como

referencial nuloc o topo da banda de valéncia € _1"‘;5 o,

NIVEIS APW® APW® APWS oPW® PSEUDO® PSEUDO' LUGA-CGNDO?
r, ., -156  -11.44 -1176  -1204  -12.20 -12.36 -12.4
. -6.53 -6.33 -6.71 -742 . -7.21 -6.96 -7
Y
r’ 0 o . 0 o o 0 0
25,V
X 1.36 2.28 127 0.34 0.52 147 9.5
. C
s o 3.13 330 - 282 2.33 2.48 3.42 8.3
r: 3.40 238 2.83 3.31 2.50 4.10 9.2

m-t.odas as energias sfo dadas em eV .

(0 resultados obtidos no nosso trabalho, usando o mé&todo APW n3o
muffin-tin e sem auto-consisténcia ( a = 0.72751 > ;

{?

t valores calculados por Szmulowicz #lcom o método APW auto-

consistente @ a = 0.79 ;

(> valores calculados por Szmulowicz*?’com o mét.odo APW n3o

aut.o-con=istente @ a = 079 ;

«@ resultados obtidos por Stuckel e Euwema © com o método OPW
auto~consistente e o = 23 ;

@ valores calculados por Zunger e Cohen' " usando , Pseudopoten~

cial rigoroso e auto-consistente ;

3] resultados obtidos por Chelikowsky e cohen™?

usando Pseudo-
potencial Empirico ;

2

tg» valores calculados por Harker e Larkins' com o método LUCA-

CNDO autoconsistente.
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TABELA III.x3

Sumdrio dos principais resultados para o silicio

com A = 072751 e 12 SAPW

Resultados Resultados
Calculados Experimentais

Largura da faixa . a

- . > =T 116 <(eVD 12.4 {aVD
de wvalencia 25 i
“GAP" direto -T2 313 CeVd 3.41 Cen®
a5 ) 2%
“GAP" indireto A - Trio 1.22 CeW 113 eV’
(@ - referéncia B8O ; (b - referéncia (78 ; (& - re!‘eranvci.a e g =)

Comparando-se os resultados obtidos com o nosso método e
as energias calculadas por outros autore.-;-., nota-se wuma perfeita
sintonia entre os valores, © que nos permite wum prosseguimento
seguro do nosso trabalho no sentido de uma aplicagdo plena do
método, utilizando agora a configuracgdoc mais ampla de 16 Atomos na

base do cristal de =ilicio.
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II.2.2 Estudo do Silicio com 16 Atomos por Super - Célula

Construimos super—células para o silicio conforme o

procedimento descrito no capitulo II . Sendo o fator de aumento

igual a dols, teremos :

PARAMETRO DA REDE : A = 2052 (au.>

VOLUME DA LUC : Q = 2.160x107 Caud

Definindo as LUG. dessa forma, o= pontos I, L e X da antiga
zona de Brillouin paséar%i’o a corresponder ao ponto » da nova.

Fizemo= entio um estudo do ponto ¥ para o silicio.
Aproveitando a oportunidade, realizamos os calculos utilizando
c;[uantidades diferentes de SAPWs, levantando informag@es sobre a
in.fluéncia deszas quantidades nos valores das energias calculadas.
Os resultados obtidos para as representacgtes ¥, ¥, e yés

encontram-se nas Tabelas III.i4 a II1.16.

TABELA III.1g

Energias do silicio (LUC de 18 dtomosd para a representacéo 8

16 SAPW 32 SAPW 48 SAPWVW 56 SAPW
~1.47 -1.44 ~-1.46 -1.46
~0.59 -0.60 ~0.60 -0.61
~0.22 -0.06 -0.09 -0.09
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TABELA III.xs

Energias do silicio (LUC de 16 dtomos? para a representacdo Y

16 SAPW 32 SAPW 48 SAPW 64 SAPW
~0.68 -0.71 -0.72 ~0.72
~0.49 -0.52 -0.54 -0.57

0.20 : . 045 014 0.13
0.28 0.24 0.24
0.20 0.25

TABEL A IIT.x6

Energias do silicio (LUC de 16 dtomos) para a representacdo 72:’5

16 SAPW 32 SAPW 48 SAPW 64 SAPW
~1.14 -1.16 ) - =127 -1.34
-0.47 -0.48 -0.48
=0.30 =-0.31 -0.32 -0.33
0.19 0.17 0.16
0.52 0.48 | 0.45 0.42
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TABELA III.x7

Energias do silfcio nos pontos y, L e x

¢ 16 dtomos por LUC, 48 SAPW e o = o.72751 J

"™

RO %
By Nw R
N Qa

"
A

N NN
[

-9
L |

e e ¢
NN vN-w
fa

"™
] L

RN R N R RN X
Nw v iy Nv @
[+ S B B |

PONTO » PONTO x PONTO ¢
-1.46 % -1.38 3 ~1.33
-1.34 x -0.94 3 ~1.02
-114 % -0.82 3 -0.84
-1.05 2 -0.63 2 ~0.71
-0.72 % -0.47 2 -0.60
-0.61 x -0.26 2 -0.42
~0.57 %, -0.20 2 -0.32
-0.48 x -0.07 3 -0.06
-0.33 x 0.04 2, 0.07
-0.20 x, 0.13 ' 0.18
-0.09 x 0.21 2 0.27
-0.03 % 0.29 :, 0.37

0.13 x 0.39 ' 0.44
0.16 x 0.43 2, 0.56
0.25 - x 0.44
0.29 x, 0.46
0.37 x 0.48
. 0.42 x 0.53
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TABELA IXI1.x8

Energias do sili{cio para a representacdo &

C ;. = =7 (5,0,0) com & = o.2; o.4; 0.6 e 0.8 )

5 — 0.20 0.40 0.60 0.80
-1.46 -1.45 ~1.43 -1.41
-0.73 -077 -0.82 -0.86
~0.58 | -0.57 -0.63
x> _ -0.49 -0.48 ~0.41 ~0.33
~0.43 -0.40 -0.38 -0.37
o -0.30 -0.29 -0.27 -0.22
-0.10 -0.07 ~0.13 -0.21
0.03 -0.02 -0.05
0.05 0.04 0.07
0.18 0.15 017 0.21
0.26 0.27 0.25 0.27

0.28 0.29 0.30
0.50 0.51 0.49

0.52 0.54 0.56

(x> Prolongando~se esta linha até

=

kK = <0,0,00 ,
Ev=-0.48 Ry . Desta forma , o valor Ev=—0.49 Ry corraespondente

obtemos o valox

a k = E75(().20, 0, 0> pode =er considerado como sendo o

minimo da faixa de condug3o.
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TABEL A ITI.go

Energias do silictio para a representagio :52’

< ;. = 21 ¢5,00) com & = o.=; O.4; 0.6 & 0.8 D
— 0.20 0.40 0.50 0.80
-1.35 ~1.36 -1.38 -1.41
<1.07 -1.01 ~0.96 -0.93
-0.71 -0.75 ~0.80 =-0.91
-0.43 -0.39 -0.39 -0.44
~0.37 -0.30 ~0.32 ~0.29
-0.10 ~0.04 -0.03 ) -0.08
0.02 0.04 0.01
0.06 0.03
0.18 0.15 0.17 0.13
0.18 0.19
0.27 0.26 0.24 0.20
0.32 0.28 0.27
0.41 0.37 0.41
050 0.54 0.56 0.49
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TABELA IIlzo

Energias Jde silicio para a representacdo 65

<C .l: = =T (50,00 com & = o2 04; 0.6 e 0.8 D

—_— 0.2 0.4 0.6 0.8
-1.13 -1.18 ~1.25 -1.31
-1.05 -1.03 -1.01 . -0.97
-0.74 -0.77 -0.78 -0.80

-0.65 -0.70 -0.75
-0.61 -0.63 -0.66
-0.59 -0.61 -0.61
-0.42 -0.35 -0.35

-0.28 -0.26 -0.24
0.05 0.06 0.06 0.08

0.13 0.13
0.20 0.20 0.21
, 0.26 0.33 0.32 0.33
0.37 0.35 0.39 0.43
0.44 0.44 0.47 0.49

0.52 - 053 0.51
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Energias do silicic para a representacéaco )\1

TABELA 1112z

C R = 27 (VALY com A = ox; or; 0.3 € 0.4 D

— 0.1 0.2 0.3 0.4
-1.42 -1.42 -1.40 -1.39
-1.35 -1.30 -1.31 -1.33
-1.35 -1.28 -1.25 -1.24
-1.13 -1.17 -1.19 -1.21
~1.09 -1.06 -1.04 -1.02
-1.04 -1.03 ~0.95 -0.90
-0.74 -0.76 -0.78 -0.78
-0.64 -0.68 -0.73 -0.77
-0.57 -0.62 -0.68 -0.74
-0.46 -0.45 -0.44 -0.42
-0.42 -0.40 -0.39 -0.35
~0.40 -0.37 -0.35 -0.26
~0.32 ~0.31 ~0.20 -0.15
-0.27 -0.22 -0.18 -0.11
0.08 0.08 0.01 -0.07
0.25 0.19 0.13
0.27 0.24 0.20 0.22
0.32 0.32 0.27
0.38 0.42 0.39 0.41
0.40 0.42 0.43 0.44

45



B N

Energias do silicio para a representacéo )\3

TABELA III.z=2

C R = %ﬂ-— CLAAD) com A = orx; o= 0.3 € 0.4 )
— 0.1 0.2 0.3 0.4
-1.14 ~1.47 -1.19 -1.21
-0.74 -0.76 -0.77 -0.78
- ~059 -0.58 -0.57
-0.45 -0.45 ~0.43 -0.41
~0.40 -0.38 -0.34 ~0.35
-0.37 -0.33
-0.26 -0.25 -0.23 -0.25
-0.22 ~0.20 -0.21 ~0.15
~-0.19 -0.14
-0.16 -0.07
0.10 0.09 0.08 0.07
0.11 0.15 0.22 0.25
0.21 0.20 0.22
. 0.26 0.25
0.33 0.35 0.35 0.32
' 0.38 0.36
0.42 0.40 0.40 0.40
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FIGURA IXI.z :Faixas de energia do silicio ao longo
dos principais eixos de simetria para
o = o7=275I, 48 SAPW e 16 dtomos por

célula.

A Figura III1.3, obtida a partir dos valores calculados com o
método LUC-APW para super-células de 16 &tomos, deve ser similar
aquele que =eria obtida "“dobrando-se” o0 esquema ‘da Figura II1.2
€ calculada com células simples de dols Atomos na base > . Essa

"dobra'" deve der feita de modo a s=e obter a colncidéncia entre o=

pontos L , X eI .
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Na Figura IIl1.4 é mostrado o resultado dessa 'dobradura" e
fazendo a comparagio entre as Figuras JII.3 e IIl.4 fica evidente

a semelhanga que exdste entre as duas.

‘-—_-‘--\_
=05 4{-05
——
- «10L 4-4.0
-16} i 4-156
X r £

FIGURA IX1l. 4 : Esquema obtido a partir da Figura III.z
efetuando dobraduras em torno dos eixos

que passam por & = o5 e N = ozr5 .
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TABELA III.23

Sumdrio dos principais resultados para o silicio

com o = o0.7275I e 48 SAPW

Largura da fﬂixa <y - ¥ 11.6 eV
de wvalencia 15 1

ar GAP o (6 - > 1.09 (eV)
F 15

Na Tabela II1.23 encontram-se tabulados os wvalores do e

gap
da largura da banda de valéncia calculados a partir dos resultados
relacionados na Tabela III17 e esquematizados na Figura IIL3 .

Observa=se uma concordancia razoavel entre os valores listados nas

Tabelas 11118 e III.23 (deve-se notar que o gap da Tabela IIL.23

corresponde ao gap indireto da Tabela II1.13).

III.3 CALCULO DE MASSA EFETIVA

Conhecida a’ estrutura de falxas de energia, o calcule de massa
efetiva pode ser feito de modo bastante simples e fornece
1nformaq.8es. valiosas =sobre a 'cux;vat,ura dos niveis obtidos. Por
outro lado, valores de massa efetiva determinados por ressonancia
ciclotrdnica s8o0 amplamente conhecidos na Hlteratura, tornando
bastante atraente a idéia de wme calcular massas efstivas de

elétrons e buracos no =silicio.
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* [ d%e ]
m =
Fhes

g3o de tensor de massa efetiva.

-1

A massa efetiva do elétron 6 definida pela expressao :

Em geral teremos grandezas anisotrépicas, que levam a defini-

r J°E °E E )
ak” ak ak ok ak
® ®x ¥ x z
* _—a 3°E o°E 3°E
m, > = =
v ok ak ok dk ak
Y x Y b 4 x
°E a’E ’E
3 ak 8k 9k ax2
L £ x z y z J

Este tensor & simétrico e, com uma escolha adequada de eixos,

podemos coloca~lo na forma diagonal :

mi (4] 0
- m. 0 0
ij z
: 0 0

JIL3.1 Massa efetiva dos elétrons do fundo da banda de condu¢io

encont.ra na

No =ilicio, o minimo da banda de condugdo =se

diregac [1,0,0], de modo que existem seis minimos equivalentes. As
superficies isoenergéticas em torno desses minimos =s3o elipsdides -
de revolugdo com eixos de simetria coincidentes com as 'direqﬁes
crist.alograficas do tipo (1,0,0]

Estudaremos a massa efetiva do elétron em torno de um desses

21

— €0.85,0,00 com a = 10.26 da.u..

minimos, =ituado na posi;;,;ﬁo Eo=

Neste caso, espera-se o mesmo valor para m, e m.
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(i> Calculo do elemento logitudinal do tensor m:j :
O elemento m do tensor de massa efetiva , correspondente a

direcdc [1,0,01, ¢é conhecido como massa efetiva longitudinal0 seu

valor pode ser obtide a partir dam energlas tabeladas em III9 e

111.10.
=+ 2n
£ = 27 (0.85,0,00 N E = -0.490 Ry
(¢} a O
£ = 2Z 0.70,0,00 —_ E, = -0.479 Ry
K, = ?-g- €1.00,0,0> — E, = -0.480 Ry
e E, - 2E_ + E, -4
m1= mxx= akz o 2 ~ 0.40 Cau)
x Ak

11> Calculo dos element.os transversais do tensor m:j :
O= termos m, e ma do tensor de massa efetiva, correspondentes
as diregSes perpendiculares ao eixo de =simetria ( massa efetivas

transversals J, possuem © mesmo valor e podem =er calculado=s a

partir dos resultados abaixo :

£ = 27 0.85,0,0 s E = -0.490 Ry
o a ] o

-+ 21

K = = <0.85,-0.10,0 _— E, = -0.476 Ry
- 20

R, = =2 0.85,0.10,0 - E, = -0.476 Ry

: e " ? E,Z - 2E_ + E_ -t
mz= mar-'- akz o ) = ~ 013 {(a.u.)
® Ak

O=s valores de m, m, e m, obtidos apresentam um grau de
concordancia bastante razoavel com os resultados obtidos por

ressoniancia ciclotrénica (ver Tabela I11.24).
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I11.3.2 Massa efetiva dos 'buracos do topo da banda de val&ncia

No =ilicio a energia maxima da banda de valéncia se encontra
no centro da =zona de RBrillouin , donde =se conclul que m, m, e m,
terdo valores iguais. Por outro lado , no ponto E = 0 se observa
que trés falxas se tocam (estados degeneradosf'),sendo qua um estudo
da variagac de energla mostra a existéncia de dois valores possi-
veis para a massa efetiva . Distinguimos assim a presenga de dois
tipos de buracos, que ser3oc denominados "buracos leves" e “buracos
pesados".

A massa efetiva dos buracos ¢ determinada pela expressio :

" [ d’E 7!
m = +2 ]
dk

(1> CAlculo da massa efetiva para o "buraco leve' :

> 2n

y ko = — <0,0,0> — E0 = -0.581 Ry
= 2n
k’. = - {-0.20,0.0>  —— Ei = -0.644 Ry
ﬁz = ‘3; €0.20,0,0> —_—— E, = -0.644 Ry
teremos entio : m:L = 0142 <(auD

(ii> Calculo da massa efetiva para o "buraco pesado' :

2n

kK = <0,0,0> —_— E = -0.581 Ry
[ ] a2 [»]

Ei = -2-;—: €-0.20,0.0> —_— E = -0.603 Ry
= 2n

k, = = <0.20,0,0> _—_ E, = -0.603 Ry

teremos entio : m:t s 034 (aud
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TABELA IIT .24

Sumdrico dos valores de massa efetiva calculados

FUNDO DA BANDA TOPO DA BANDA
DE GCONDUCAD DE VALENCIA
) »
m m=m m m
i 2 a el re
ETOD
METODO 0.40 0.13 0.12 0.34
LUC-APY .
RESSONANCIA®
0.49 0.10 0.08 0.25
CICLOTRONICA ’
(ay referéncia az
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CAPITULO 1V

CONCLUSOES

Nos calculos com o diamante, usando base de dois Atomos,
obzervamos que a partir de 6 SAPW= os resultadoa obtidos coincidem
razoavelmente com os valores conhecidos na ldteratura. Este fato
torna o método bastante promizsor, pois, aoc passarmos para
super-células de volumes N vezes maiores que as originais,
prevemos um crescimento proporcional no nGmero de termos
necessarios na expans3oc. No nosso caso, usande LUCs montadas a
partir de um f a‘t...or de aumento de 2° » & posaivel esperarmos =olu-
cles estavels a part.ir de 48 SAPWs,

0 estudo da estabilidade das solugdes foi realizado para o
silicio nas representagﬁes Y, Yz; v Ve e utilizando .16 , 32 ,
48 e 64 termos nas expansdes das funclSes de onda. Bons resultados
foram encontrados ja, a partir de 48 termos e, principalmente,
observou-se variages muito pequenas quando o numero de termos foi
aument.ado para 64 . O0s maiores desvios se concentraram nos niveis
superiores de energia, na faixa de condugdo, onde realmente ja se
previa a necessidade de utilizagdo de um numero maior de termos.

Dessa forma, os resultados obtidos permitem um estudo
eficiente da faixa de valéncia e da regido do ‘“gap" ,

costituindo~se num possivel processo para o estudo de niveis de

energia de impurezas em semicondutores.
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E obvio que a introdugdo de nivels de impureza terad como
consequéncia um crescimento violento noe grau de complexidade da
analise a ser feita , pois no caso do silicio ¢ objeto de nosso
estudo > ;:> conhecimento prévio dos nivels de energia possibilit.ou
uma rapida visualizagdo das linhas a serem tragadas . A presencga
de impurezas gera um aumento consideravel -na quantidade de linhas
e a perda de valorezs de referéncia . No entanto , mesmo nestes
casos, podemos tentar um processo de aproximages suces_sivas, onde
a substituicio do Atomo do cristal perfeito pelo Atomo da impureza
¢ felta gradualmente, passando por situacSes intermediarias onde o
potencial no interi.or da LUC serdA uma mistura envolvendo o=
potenciais dos aAtomos originais e da impureza . Nestas misturas,
inicialmente, devera predominar a c:ont.ribuiqﬁo. dos Atomos
originais, de fnodo que os niveis, assim obtidos, estejam préximos
.dos niveis do cristal original. Na sequéncia das aproximagSes, a
proporgdo da contribuigio devida a impureza devera crescer, até se
completar a substituigio. Este calculo, embora n3c tenha sido
implementado neste trabalho, ¢ perfeitamente factivel de =er
realizado com © uso dos processos numéricos por nés desenvolvidos,
e constam dos planos a serem desenvolvidos num futuro imediato.

Uma outra vantagem do método LUC-APW, que fica evidenciada
no calculo de cristais ¢ perfeitos ou imperfeitos >, esta
relacionada com a adogdo de condigBes de contorno periédicas (onde
a simetria verdadeira deo cristal & levada em contad evitando assim
os problemas de superficie inerentes aos calculos de clusters . Os

nivels de energia e as funges de onda do elétron podem ser
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relacionados diretamente com oz estados cristalinos e ainda , no
caso de sdélidos= imperfeitos , & possivel descrever a origem do=
niveis de defeito.

Em relagioc aos outros métodos , baseades na aproximagio LUC
aliada a LCAO'??’ ou Tight-binding ‘?°72%’, 6 nosso método leva. a
vantagem de n3o requerer aproximagdes onde =se deprezam os
“overlaping" , que s3o importantes em situagSes como a do silicio
onde ocorrem interéqaes de longo alcance.

Um outro azspecto interessante a ser considerado , refere-se a
questio do tempo e da memédria utilizado= no processo, que em geral
se constituem num ponto nevralgico de qualquer método de cilculo
de faixas. Esta discussac deve englobar conjuntamente os dois
fatores, [laois eleg estdo intimamente relacionados, e a otimizagio
de um deles quase sempre conduz ao comprometimento do outro.- A
-qualldade do programa acaba por se caracterizar , portanto , pelo
equilibrio que se consegue entre estes dois fatores.

0 método LUC-APW foi desenvolvido de modo a utilizar um
conjunt.oc de quatro programas ( ver Apéndice F > e somente o
programa APWLUC apresenta uma demanda maior de tempo e memdéria na
sua execugdio. O problema do tempo surge especificamente em duas
etapas do programa APWLUC : na montagem da matriz da equacgdo
gecular ( Equagdo 119 > e no calculo do determinante para a
o_btem;ﬁo dos autovalores. Este tempo torna-se mais relevante
ainda, se considerarmos que o processo deve ser repetido por mais
de uma centena de vezes, pols queremos pesquizar um conjunto
razoavel de valores de energla , de mode a englobar todos os

auto~valores relevantes.
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Foi féit.o um levantament.o aproximado do tempo de CPU gasto em
cada etapa, utilizando 48 e 64 SAPWs ( Tabela IV.‘!: 3. Pelos tempos
obtidos, fica <clara a necessidade de maxima otimizagio no
a.lgérit.mo de montagem da matriz l"m, que , em principio , deve ser
recalculado =zempre que estivermos trabalhando com novor valores
de energia. No entanto, da equagdo I.19 nota-se que uma parcela
consideravel dos termos que definem an, s80 independentes de £yt
podendo ser calculados uma Gnica vez e armazenados para a
utilizagdo nas etapas posteriores. Todavia, este procedimento leva
a um outro problema , pois a memédria ocupada com o armazenamento
{ no programa APWLUC isto & felto nos vetores PROV, DET0O, ONNEVO )
cresce rapidamente a medida que aumentamos o nimero de termos na
expansdo da fungdo de onda { utilizando 48 SAPWs, a meméria

ocupada chega A casa de 3 Mbytes ).

Tabela IV.x

Estimativa do tempo gasto no programa APWLUC

48 SAPW 64 SAPW

) -
Tempo de CPU gaelo

para montar os 800 seg. 1050 seg.
elamenton de Matriz

: -

Tempo de CPU gastic

para o calcule do 3 smeg. 6 meg.
determinante

® o8 tempoa foram oblidos com um computador CYBER-030 da

Control Data, duranie o estudo do pontc P.
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Para contornar o ‘problema, elaboramos uma versdo modificada
do programa APWLUC , utilizada =somente nos gcalculos envolvendo
grande numerc de SAPWs . Neste caso , utilizando os resultados
obtido= a;nteriormente ¢ com 48 termos na expansfo 2 , realizamos
um estudo em torno dos autovalores conhecldos , visando soment.e
uma melhor definigdc de seus valores.

Seguindo este procedimento, conseguimos fazer uma anilise
completa do silicio com Luc de 16 At.omos, calculando os
autovalores em 11 pontos= da Zzona de Brillouin reduzida,
completando wum total de 35 representag@es estudadas. Nesta
situagdo, consumiu-se um tempo da ordem de 480 minutos para o
estudo de 4500 wvalores de energia £, (energias tentativasd, com
uma utilizagdo de 3,5 Mbytes de meméria, tornande o método

bast.ante competitivo para este tipo de calculo.
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APENDICE A :

O POTENCIAL CRISTALINO

0O potencial cristalino no interior de uma célula sofre
tratamento diferenciado, conforme a regido de sua definigd8o : no
interior das esferas centradas nos atomos da base, o potencial
deve =mer esférico-simétrico e na regliio externa deve =er o mais
préximo possivel do potencial "verdadeiro” . Em ambos os casos ,

consideraremos o© potencial cristalino como sendo resultante da

soma de fungBes atdmicas geradas pelos atomos do cristal.
A1 O POTENCIAL ATOMICO

O cAlculo auto-consistente dos niveizs de energia e dos
orbitais atdémicom & feito utilizando o processo desenvolvido por

Herman e Ski.llman‘sz,.

Partindo destes result.ados, podemos
calcular a densidade de carga atdmica e o potencial coulombiano
(potencial ‘visto" por uma carga Iinfinitesimal) que difere do
pot;encial que atua num elé;.ron, pelo termo de exchange(s'”

Como ponto de partida, inicialmente calculamos a densidade de

carga atédmica p(i:) partinde dos orbitais tabelados por Herman e

Skillman :

59



N
P> = 2 o uC e CALD>

n,t .

onde a soma em n e 1 & feita =obre todos os orbitais ocupados;

u L(1'-> ¢ a fungio radial normalizada

Ne ¢ o nimero de elétrons na camada n,l

AAd.d O Potencial Coulomblano

Da densidade de cargas obtemos o potencial Coulombianc d<{em

Rydbergsd :
R o
V(R = _-%g_ +_§ I4n pCrd> v2 dr + zf 47 p(rd © dr
o R
T Ciid CCdiid
R : ' CA.2>
sendo: ad> potencial devido ao nuclec de carga Z;

did potencial devide & densidade de cargas internas a
uma esfera de ralo R;
(iii> contribuigdo devida as cargas externas a esfera de

ralo R.

Ad.2 O Termo de Exchange
Dentre as diversas aproxmagSes locals para o potencial de
exchange, optamos pela proposta de Schwarz‘do), pois ela aprementa
(54>

toda a =simplicidade da aproximagdc sugerida por Slater ™,

com a vantagem dos resultados serem melhores que os obtidos com

-asta ultima aproximagdo.
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Defiﬁimos o potencial de exchange a partir da densidade de

cargas: .
173
p(%)] CA.3>

V@ = -6a [ 3
»® 8

onde o parametro o ¢ determinado ajustando a energia total
estatistica a energia de Hartree-Fock.
A.2 O POTENCIAL CRISTALINO

0 potencial atdémico que atua num elétron ¢ definido como a

soma dos térmos coulombiano e de exchange dados pelas relagtes

" CA2) e (A3

. VR = V@ +V D
[+ o

Va_tc;) deve ser esfériéo ~ simétrico em torno do nidcleo do atomo
que o origina.
O potencial cristalino pode ser obtido como a superposigao
dos potenciais atémicos dos atomos do cristal:
V@@ = PV D =T Vpd+ L VD CA.4D
i gy
a4D em principlo, a soma em Jj deveria se estender por todos os
aAtomos do cristal, mas na pratica sabemos que tanto Vc(fc';j)
quant.o Vx (Bj) decaem rapidamente, n3ao ultrapassando
distancias correspondentes a umas poucas camadas de pontos

vizinhos na rede.
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i1 Vc(,?)j) e vx<5j> s3o fungBes e=sf éric'o-simét,ricas na
variavel p‘i {(distancla entre o j-ésimo Atomo e o ponto r
onde calculamos V(> ¢ ver Figura I1 do capitulo ID.
Assim, obviament.e, n3c devemos esperar que V() continue a
apresentar simetria esférica, peis cada t&rmo na zoma em j

possul uma origem diferente,
A.3 A MEDIA ESFERICA DO POTENCIAL CRISTALINO

Embora o potencial c¢ristalino ni3o seja esférico-simétrico,
podemos considera-lo como tal nas regifes prdoximas a cada Atomo
do cristal, pois ai predomina o seu préprio potencial at.6mico, que

possul essa simetria.

__ .Assim sendo , consideramos esfeoras de ralom R centradas em
cada um dos Atomos do cristal , calculando uma média esférica do
po:bencié.l cristalino no Interior dessas esferas . Para t.anto ,
utilizamo= o e..'-.?..quema most.rado na Figura A.1l e calculamos a média
esférica da contribuigidc devida a um atomo vizinho.

0 potenclial atémico gerado por um &Atomo situado em 07 pode

smer escrito como :
Vat(f) - Vc(f) + Vx(t') ; CA.BY

Queremos o wvalor da média de VM(E > numa casca esférica de

raio r em torno de O :

vV CE =—t [v &> ds CA.6>
at modt.o.f - 41’!1‘2 at
i aa-t o Ry

‘mas : ds=rzsen9d9d¢
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1 2
portanto : <Val(E>>m. o. = m JJ VGL(E) r sen 6 de dg¢

FIGURA A.x : Esguema para cdlculo da média esfdrica , em relacéo a
e um ponto O , do potencial atémico gerado a partir de

um ponto O’ situadeo a uma distincia d do ponto O.

A partir da Figura A1 , vé-se facilmente que o 4angulo ¢
corresponde a rotag®es em torno do eixo 00’ e por simetria Vat(}{ >

independe deste AaAngulo.
. 2 2 2
Mais ainda, £ = »° + d° - 2rd cos @
donde & df = rd sen 6 dEé - CA.7D

Assim, integrande em ¢ e usando a igualdade (A.7), obtemos:

|r+d I
1
V_E» = WJ £ V&> az CA.8>
| -]
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ou, usando a relag3o (A5

|r+d| |r+d|
1 1
M = i I £V &> ag + Wﬂ_.[ £ Vg df
| >-a B
<A.9>
Assim
<V FI = LV CFO + LV CEX> CA.10)
at m. &. c m. e. b4 m. &. )

A.3.1 Mé&dia Esférica do Potencial de Exchange

0 calculo numarico da integral <VRCE 2> traz uma
. m. .

dificuldade adicional, j4& que o potencial de exchange ¢ fungio de

'p(f)iﬁ. e o programa de Herman e Skillman nos fornece uma tabela

de densidade de cargas para ser trabalhado.

Para contornar este problema, expandimos V (> em série de
»

PCED
2V, _
VxCE)=Vx(E)_ +—a——p— - (P" P)

e e

onde Ev ¢ o valor médio de p¥> na regilc externa Az esferas

cent.radas nos aAt.omos do cristal.

- 1
P"TJPC‘K}
° o

64



Usando a relagio <(A.3> que define o potencial de

teremos : : .

1./3 -2-3
~ _ 3 - 3a 3 -
Vx(E) = 4ol [ an P ] - ~%n [ g P ] e

exchange,

(A11D

Ezscrevendo o térmo de exchange dessa forma, o calculo dr

<Vx(E ))m ., S€ resume ao calculo da média esférica da densidade de

cargas :<p(f)>m

-G
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APENDICE B

SOLUSBES DA EQUAGAO RADIAL DE SCHRODINGER

0 potencial cristalino ¢ tomado c¢omo sendo esférico -~
simétrico no interior das esferas centradas nos Atomos do cristal
Dessa forma, a equagic de Schrddinger pode ser facilmente resolvi-
da nessa regido , usando coordenadas esféricas e separagdo de
variaveis . Na verdade precisamos calcular tio =somente a parte
radial da equagdo, ja que as solugBes da parte angular =F-1al

44

amplamente conhecidas .

Assim, a equagdo diferencial que precisamos resolver & :

+
-1 d_ (p2 4R ) yaoras ¢+ 22D o = £ RO
-] dr dr - o
r r
(B.1>
Definindo pd(r> = r R{O>, obtemos:
1 a*perd pCr> CAH1D p<rd
- + V) e+ — pCrd = g
2 a o
b o dr™ r b o r
d*pcr> ACAF1D
oy} —mM — = [ Vird> = & + - ] pdr> = Fiplrd
2 [+ ] 2
dr b of
(B.2>

Esta equag3o ¢ resolvida numericamente pelo programa DELLUG
cuja Hstagem se encontra no Apéndice F.
O procediment.o numérico fol desenvolvide tendo como base a

definig3oc da fungdc p{r> em uma malha de pontos discretos :
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pir> — PI = PICI - 1OH) onde r = (I - 1DH (B.3>

el = 1,2,3,..

A seguir, expandimos p{r> em série de Taylor:

prix >
pérd> = p(ro) + p’(ro)(r - ro) + > . o - ro)z + ..
Usando a definigao (B.3> obtemos
Prw ™ By PR Y PL G Py e el
SRR R R SRR e SRR

Trabalhando um pouco com estas duas relagfes e utilizando a

igualdade (B.23 chegamos a :

2 2 2
H H . H
P1+z[ 1 12 F:+z] =2 qu[ 1 12 F;tu] PI [1 12 FI] +

+ P F
I+1 I+1

qua permite calcular P1+z desde que conhegamos os valores de PI e

PI“. Asgim, para lniciarmos esse processo de recorréncia devemos
obter os valores de P1 e Pz' Para tal, tomamos a série de
poténcias:

pir> a2 ¢ A + Ar + A+ 00"
o 1 2

onde Ao’Ax’Az’"' e n serdo determinados usando a express3o (B.2).

Lembrando alnda que o peotencial cristalino & dado por:

r o
Vi) = - Zf + i I::ca dr + 2]%‘?)&5 + const. p'”?
o T
onde oif> = 47 Ezp(E) {ver Apéndice AD
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rapidamente aos valores :

P =0

1

p~Hk+11 z__H+Z-E—ZZA1

2 = A+1 4 A + 6
Z.

comA1= ~F1
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APENDICE C

CALCULO DA MATRIZ DO HAMILTONIANO

No capitulo I obtivemos a equagdc s=ecular (113> , onde o=
elementos de matriz l"hh_ podiam ser escritos em térmos de
integrais envolvendo as fungdes tentativas (I1.6> . Dessa forma

chegamos a relagdo :

th x -+ =+ mY -+
r . = <, = &5 ) X <k ,pJ) xxckn,,p? 4an +
— - J_Q_
X
+ x"vx,dn-st*x,do+va*.vx,do-
2] v n n n n
Qo {20 o
= -+ -+ ~
-IX Y X<k ,0 > nds
n I nr J
S B

Neste apéndice desenvolveremos em detalhes cada uma das

" integrais presentes na express3o:
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. x .+ Y -+
4 )) JXICkn,pj) XICkn’,pj) dn

Q_.
1

utilizando a igualdade <(I.4> teremos

©
j -1
z 2L+ 12C21° + 1%
1 =0

Ny
E
H %
>
=4
i
L]
3
)
3
LY
gMB

=« . ol Lol -~ Fal
‘jl.(knRj) J'I.'Ckn’Rj> I Pl(kn.pj) PL‘(kn,.pj) dm‘i .

47T
R (.2 R Cpo D
1 r1- 2
. " ! " ! 2 dpj
R (R D> R <R >
nl J n-l- J

Usando o teorema da adigdo e a ort,ogona.lidade““, obtemos:

47 ~on

o~ >~ o~ ”~
J PLCkn.pj) Pl'(kn"pj) dwj = =TT PLCkn'kn')
47T '
Lembrando ainda que : pnl(pj) = pj RnLCPj)

chegamos a:

- ik - K N T @ ~ A
Jxxm-e n n "4rt2(2|.+1)?(k.k)
I I 1 n
=0
Ij
B
: P <> 2
n
<k RO 3 Gk RO de,
P <R
nl i
[=]
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Podemos escrever ainda :

L= - o0
x - tgn’n'r' 2
Ix X dd = e }an R,zb 1 R <c.1>
I I W&, Lnn" nl )
Ij
onde : é = & -k C.2>
nn’ n "n*
e = KK RO G <k RO Pk kO <C.3>
o
: P oD z
I CRD> = C2L + 1D n ! do. €C.4>
nL j _— j
P <(R)D
nl i
(o)
o x* X . do
noon
Q0

" Lembrando que Xn e Xn, =80 ondas planas na regido externa as

esferas :

2l n”
Qo
-ig & & @+ pD
nn” "nn ) J
= je aa - Eje dg
y ‘o
1
g & & .o
-1 LY 1 .
= 06 - T e ““’je““-‘dn
nn'
i
1)
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1A

L -» in i
- g P -ig .pocos8 2
A Ia ““‘dn=2njja o e sen 6 d@ dO Sp.
J
- o o
I)
R,
J sendg neP >
. =  4n I AL p, do
o g‘h'n' 3
- 2
RJ se g = o
i
, sen(gnn,p >
[ == o, oy =
o nn’ sen(g R 2 R cos(g
nn’ ) - nn
a 2
(gnn,) ann’)
L se gnn’# 0
"Obtemos finalmente :
g T
i -1 Y
. ' I x*x a0 = fe " 'OMW <G5>
Do 3
Q /N sae g =0
L= at nn’
com ONN = 4
4an
——r __l|ls Rcos(g RO - sen(g RO
3 nn’, } Lo} o W nn’ }
(ghn') !
| se gnn’#o
<C.6>
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vV X, dQ

bl

J %

3 j X
o

Aqui, novamente temos Xn e Xn, como ondas planas.

IX:VX,dQ = Ie "Ry a0 -
o Q

I
onde V(© ¢ o potencial cristalino, tratado

Apéndice A.

Chegando-se facilmente a :

-L&nn’ s - —i.-g’rm’it sen{g p. D
Je VW) d = T e J 4nj n V_<pOp. do.
& “ i 2 g .- at 7§ i
-+ -+ -+ -+ -+
-ig _«r. + p)d -ig .
je A P W xda = T e ™7
J
Ij
R
J sen(gn ’pj)
.41‘!‘J’ = <pj\'at<pj3>m dp
o nn-

73
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Definindo:

©
sen(ghhlpj)
VNN = 4n V (> -
j g a PPy e
nn
o ]
R,
J sen(gh pJ)
- 4n <oV Cp d
j s Pj at Pj m = PJ.
nn
o ]
. -+
x® -Lgnn"r
Teremos: J X VX,d) = Fe J VNN <C.7>
o A
= +
Lembrando que Va_t(pj) Vc(pj) Vx(pj)
e usando a express3do (A.11> do Apéndice A obtemos:
- _ seng p.>
VNN = 4=n I 2 V (pdp. dp. -
Qn“-, c ) ) J
o
R,
J sen(gn ’pj)
- <oV (o> +
I e . PV (P> do.
o
sen(g p >
+ DVX J- g"“ elp dp. dp, -
e AR J
o
R,
! senlg _p.2
- I ] <p.pCp.>> dp. +
- & .- J J J
o
+ CVX.ONN {c.s>
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F -2/3
onde  DVX = -3af 2 3 | : c.9>
- 1/3
CVX = - 4a —gﬂ—.'é €C.10>
C4) v x*v x , dan
" n
Do

Lembrandoc que na regiio externa }(h e Xn‘ s8¢ ondas planas:

=+

* -ik .»
'y

X =-ikKk e
n n

-+

+i.ltr~

= n’
¥ X = \.k,e
n’ n

‘Portanto:

-
r

-ig
K R a nn’ a0
n' "
o

g
<
>

3
<
x4

:-
5
!

Esta integral jA foi resolvida no item (25, de modo que

teremos

-+ +
g3
J' vx*vx,d0 = pe ™ J (& K >ONN C.11>
. i} n j . . n n

{lo

onde ONN ja fol anteriormente definido em (C.62.
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(5)- jx"vx n ds
s

Lembrando que a superficie de separagdc S & a soma de todas

as superficies esféricas :

N
‘ ~ a't ‘ -~ :
jx YVX nds = T, j){ VX nds
n I . N I ]
S 1=t s
3

Usande as expresstes (I.2) e (L4) para escrever X* e X
ial

respectivamente, teremos:

Nat 2 o
’ 1 PR
j ¥ ¢ X n ds = je nn J[ an [ ah'3 kR
P _ J
S =43 L=o
3
1' ~ * "~
L Y, <k)OY <D ]
m=-L
w Rn'L’CpJ) L- “ o~
aa D 3Lk ROGUaOP ko
P R <R D> )
1“=0 n*l- J
Nee g R Ry P52
= j e "™ JEi i<k R Kk R 4nm
j=1 1,1 n nod R (R D
s, nel~- J
J
I' ~ l" * ~ ”~ ) ~
L Y &> E Y, <k DR IYlm(pj)YL, P dw,
m=-1 m’=-1-
477
endo Y* GdOY. o> dw. =
s tm C7  em- P i Tu e
477
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Obtemos finalmente :

. - ~ig B _
I X v X nds = Fe ™ 'R Edn CadjkRD
s n J } =0 nd
A R CRD> 7
3,k RO, P Ck k2
™ R <R.)>
nl J

" - -ig T ®
Jx VX nds = 4nfe ™ 'R b L CRD €C.12>
n I - i Inn nl
s i l=0
onde blnn' fol anteriormente definide em (C.3>
.Y »
RnLCRj) P_. (Rj) .
th(Rj) = {21 + 1D, = (21 + 1) -
: RnL(lJE > an(Ri) Rj
€C.13>
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APENDICE D

SIMETRIA E TEORIA DE GRUPOS

Vimos, no capitulo I, que o© nosso problema se resume,

basicamente, a resolugio numérica da equagdo secular:

Det { I"nh.} = 0

A principal dificuldade esta relacionada com a dimensiao da
matriz {l"nh,} que por sua vez depende do numero de APWs (vetores K
da rede reciproca > necessarios na expans3io da fungic de onda.

Por outro lado, para pontos de alta simetria da =zona de
Brillouin, os coeficientes Ah da expans3do de w(f-) ndo sio todos
independentes.Assim, podemos diminuir consideravelmente a ordem da
matriz {l“nn.} » utilizando combinag@es lineares de APVWs como uma
base ortonormal para ;axpansﬁo da fungdo de onda.

Essa comb.inagﬁo linear & feita de tal forma que as novas
fungdies de base ( SAPW ) apresentem caracteristicas da simetria do
ponto K em consideragdo. Para tanto, utilizamos os operadores de

Projquo da teoria de grupos(4g"5°)-

78



D.1 OPERADOR DE PROJEGAO

Definimos operador de projeqg3do p[.:j através da expressio:

A & ¥ re® a1 <D.1>
i) i)
o
onde [a ] é um operador do grupo do vetor de onda

I"(a)i_ & o0 elemento da linha I e coluna j da matriz de
representagio I'(awd de operador [« 1l

Definido dessa maneira, o operador de projegio ao =ser

aplicade numa fungio . ¢(ﬁ,i~.) tem como resultado a projegao dessa

fung3do no subespago das fungBes gque possuem a simetria definide'n

pelos operadores [« 1.

D.2 GRUPO ESPACIAL™

Num cristal temos um conjunto de tranglagdes e rotagfes que
mant.ém inalt.efada a configuragio do cristal A esse grupoc de
rotag@es ( préprias ou impréprias > e translaces da-se o nome de
grupo espacial.

Introduzimos entio os operadores de Seit,z(sm, represent.ados

pelo simbolo {a|€q} e que correspondem a rotagfes o seguidos

de translag@es - g.

<

{a[i:a} = ar - ¢© CD.2>

a

onde ga & um vet.or da rede de Bravals do cristal.

*
® o texto que se segue & baseado no manual "Descrigdo do Método

APW na sua forma mails simples"” - referéncia 43 .
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Definimos ainda dois subgrupos importantes do grupo espacial:

(1> Grupc de translagles : {eli’.a}

n
ir 2
+
%4

T -+ -+
onde {e|t >r = er + t

(ii> Grupo de ponto : {al0>

onde {a|O>1 = ar

O grupo espacial é dito simérfico =e for possivel escrever
gqualquer um de seus operadores como o produto de um operador do

grupo de translag@es por um do grupo do ponto :

Lot | Ea} = e Ea}.{a | 0> D.3>

D.3 GRUPO DE VETOR DE ONDA

O grupo do vetor de onda & definide pelo conjuntc das
operactes [a ] gque mantem inalteradas as fungGes de onda ¢(E,i~').
Lembrande que as funges ¢(E,;) devem satisfazer ao Teorema

de Bloch(a?), as operagBes [a 1 devem satisfazer a equagdo :

e K = K + éa <D.4>

onde K & um ponto da zonha de Brillouin e éo& um vetor da rede

reciproca.

D.3.1 Grupo Simérfico

Quande o grupc do vetor de onda for simédrfico, podemos
definir fa 1 como sendo somente a operagio {aj0> do grupoc de

pont.o.
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Aplicando a operagao [a ] a uma fungdo de Bloch, teremos :

S+ + -+
ik.r ik.x» R
o] e ultd = <0 e udrd
k.o ' -
= e uCa
PR )
= e ula oD

Notando que, ulo (% + t-:a)) = uCa ' + a—"i:a)

e sendo o 't um vetor da rede direta, concluimos que udaR) &
@ &> >
iolk.r N
periddica e portanto e uat 'r> ¢ uma fungdoc de  Bloch
-

pertencente ao ponto ok da =zona de Brillouin. Se ok = K + £,

ent3o ok e K serSo equivalentes.
D.3.2 Grupo Assimorfico

" Quando o grupo do ponto do cristal possue operag@es como
plano de deslizamento ‘ou eixo de parafuso, temos um grupo .
assimérfico.

No caso do silicio (estrutura do diamante >, temos um plano
de deslizamento de tal forma que uma das redes FOGC & transformada

na outra pela operagio

mit > = {JC 100> |~ — (100)} <D.5>
a . 2 4

Neste caso, a melhor maneira de definirmos uma operagdo do

grupo do vetor de onda sera :

fal = § cg{ |t + € } <D.6>
a
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onde { alga + 'i:q } pertence ao grupo espacial do cristal.

Definido desta maneira e lembrando que os operadores devem
satisfazer as condigles :
(&) [aa 1 comuta com o hamiltoniano;
(1> I[a 1 satisfaz as propriedades translacionais das fungSes de
Bloch;

obtemos ent3o :

[a]=NaEe a
a

onde N é o nimerco de células unitarias do cristal

|Ga| = 1 para que [a ] seja um operador unitario.

Considerando a definigic de uma APW, podemos deduzir o efeito
da acdo de [a 1 sobre uma APW , estudande a aplicagSo de [a 1 em

uma onda plana.

iR c —iok.CE +E > i (K+gd(a|f +E >7IR
[+ SN ol o [= a
ale = N L e a
a
iog.t ok
ot
= C e (=)
ol
Teremos assim
R ia(iz—ic")."t:d ..
Lo Ing,r) = Ga e Xn(ak,r) <D.7>

A partir dessa express3o0 para [a 1 , juntamente com a
definigioc <D.1> para o operador de projegdo , obtemos as APWs
simetrizadas (SAPW> gue serdo utilizadas na expansfio da fungio de

onda do elétron no cristal.
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D.4 TRIVETORES E QUADRIVETORES

O conjunto de vetores de onda @& tais que o B =R » para o
pertencente ao grupo do ponto, define uma estrela de vetores.

Trivetor é a denominagdo dada ao conjunto de APWs correspon—
dent.es a uma estrela de vetores , sendo gque no calculo das SAPWs
sé6 nos interessam as combinag@es de APWs pertencentes a um mesmo

trivetor gue sejam linearmente independentes . Chegamos ent3doc A

definigidc de guadrivetor (kx,ky,kz, jJ> gue corresponde a uma SAPW
obtida a partir de um trivetor gerado pelo vetor (kx,ky,kz) e cor-
respondendoc ac indice de coluna j da representagio '(ad do grupo

do ponto.

D.5 BREVE ESTUDO DO GRUPO 0;_?l
O grupo espacial do silicio {estrutura do diamante) é o 0:, a
rede de Bravais & cubica de face centrada e o grupo do ponto é Oh.
Na Tabela D.1 teﬁos ag 48 operagdes do grupo Oh, sendo que as
24 primeiras <R1 a R24 nas notacdes de Slater‘®® e de Bouckaert.,
Smoluchowski e Wigner(S"}.) correspondem as operagdes do grupo Td »

e as 24 seguintes (sta R“') s3o operagBes do grupo Td seguidas de

uma inversdo {(J> em relagdo ao centro do cubo,
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Na Tabela Internacional ha duas formas alternativas para se

. ?
descrever o grupo espacial Oh:

1D umnm dos Atomos da base & colocado na origem e o outro em

% €1,1,1>.

Neste caso n3do ha translagtes nZo-primitivas associadas as

operagdes do grupo Td » mas associadas as 24 operagles

restantes temos a translag3o n3c primitiva: i:a = g 1,1,1>

{ii> com a origem situada no ponto médio da reta que une os Atomos,
as translag@es n3o primitivas E’a associadas as operactes
>

R1 a Rz‘ encontram-se na Tabela D.it* , bastando trocarmos os

- * nd
sinai=z dos t,a correspondentes, no caso das operagdes st a Rw.

(x> Na Tabela D4 os vetores 'i:',a foram expressos como multiplos do

fator as12 .
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TABELA D.1

Ac&o das 4B operacdes do grupo Dh sobre o veteor de onda k = (x,y,zZ)
' VETOR DE ONDA
OPERACKXCO (&) o Ea aR Jat (Je2 R
E R:l ¢ O, 0, Q) ( %, v, 2) st (~—x,—y,-z)J
c? R ( 0,~3,-3) ¢ %,-y,~z) (-%, ¥, z)
‘¥ 2 2G
2 - - - - -
oy Ra (-3, 0,-3) (-x%, y,~z) - ( %,-y, =z
2 — — — — —
. R4 (~-3,-3, &) (-%,~-y, 2? Rza ( %, v,-=)
1 - - —
Ca( 1, 1, 1) R5 ¢ ¢, O, O} (z, %, y? Rzp (-z,-x,-y)
czc—1. 1, 1) R, (-3, 0,-3) (-z,-%, y> | R (2, X,-y)
2
CE'( 1,-1, 1) R7_ (-3,-3, O ( z,-%,-y) R, (-z, %, y)
Ci¢1, 1,-1) R € 0,-3,-3) | (-z, x,-y> | R, Cz,-x, y)
C¢ 1, 1, 1) R (0,0 0O | Cy, z, % (-y,-z,-x)
3 = 33
i
Ca(—l, 1, 1 Rm (-3,-3, & (-y, z,-x%) RM ( y,~z, %)
i
Ca( 1,-1, 1 R“ ( 0,-3,-3) (~-y,~z, %) a5 (y, z,-x)
1, 1,-1> 2 (-3, 0,-3 ( y,—-z,—-x) 5 (-y, =z, =)
3
JC‘x Rxa (-3, 0,-3) (-%,-z2, y? Ra_', ( %, 2,-v)
Jctx R (-3,-3, O (-x, z,~y)> | R ( %,-z, y)
< 14 ag
3
JC4y R‘s (-3,-3, O} ( Z,-y,-%) Rap (-=z, vy, %)
1
JC4y Rm ¢ 0,-3,-3 (~2,-y, %) R“' Cz, yv,-%)
Jc®= R ¢ 0,-3,-3) (-y, %,-2) | R ( y,-x, )
3 47 <4
Jc'z R (-3, 0,-3) ( y,-%x,-2) | R (-y, =, 2)
< 19 <2
miy = 22 l'x’19 o, 0, O ( x,2 , v R43 (-x,-=,-y?>
miy =-z) Rzo «( 0,-3,-3 ( x,-z,-y) R‘4 (-%, =, ¥)
mix = =) R ¢ o0, O, O Cz, vy, x R (-=,-y,—x
21 45
mi{x =—z} R (-3, 0,3 (-2, y,—x%) R (z,-y, %)
22 45
mix = yJ Rza ¢ 0, 0, O (y, %, 27 R47 (-y,-%,-2)
mix =-y) Rz_‘ (-3,~-3, O (=y,—%, 2) R“‘ (y, %,-2)
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APENDICE E - ' :

CONSTRUGAO DE UMA "LARGE UNIT CELLS"

A LUC ¢é construida a partir das células originais de um
cristal perfeito , de modo a resguardar aoc maximo a configuragio
geométrica e, principalmenteae , proct.irando preservar a simetria
anteriormente existente.

Bagicamente, as LUGOs podem ser obtidas de duas maneiras®®

1> partindoe do con_juni.o de vetores da rede ¢ vetores primitivos
de translacio >, definimos os novos vetores da rede através
da relagio :
Ki. = =.8 . com s = 1,2,...

Dessa forma, os novos vetores da rede reciproca ficam

definidos por : bi. = Bi. re s .

Esta transformagio garante a similaridade entre as =zonas de

Briliouin . Entretanto, em geral, as LUCs assim formadas =sio

muito gx;andes R dificultando bastante o calculo de

autoestados ;
{i1> definindo o= vetores de base da nova rede come =sendo
multiplos dos vetoraes de Bravai=. Neste caso, fxzequent.emente

obtemos LUCs de dimens@es menores, perdendo no entanto a

similaridade entre as zonas de Brilicuin.
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E.1 - ESTUDO DE LUCs PARA UMA REDE FCC

Sendo o objetivo do nosso trabalho desenvolver o método
LUC-APW para uma posterior aplicagdo no calculo de bandas de
energia do =ilicio, faremos um breve estudo das possiveis
alternativas para a construgdo de super-—células em cristais FCC .

Em geral, a forma e o tamanho da LUl s3oc tomados de modo a
tornarem equivalentes=s os‘ pontoes de interesse da zona de Brillouin
e o ponto p C K = 0 > da zona de Brillouin reduzida®® %%,

Na= TABELAS E.J1 e EZ2 temos os dados relativos a LUGs para

uma rede FCC com dois atomos por célula, utilizando as duas formas

de construcdo .

TABEL A E.x

LUCs obtidas a partir dos vetores primitivos

NUMERO DE PONTOS EQUIVA-

VETORES DE BASE VOLUME DA LUC -+
ATOMOS NA LUC LENTES A }» (k = o)

2 A A 1 AB r

LA L2 K
2a a a 2 A B r,L

Lt L2 L3 2z
2a 2a a 4 A B r,L,2X

L L2 L2 4 4
2a 2a 2a 8 A B r,3X,4L

K 2 K 8 B

da 4a 4a 64 A B "3X,4L,6W,6A,125

a S4 G4

+ 32 ptos internos

os volumes das LUCs s&o expressos como miltiplos do volume da

célula primitiva original; os pontos T\LXAWYEI s&o pontos de
simetria da zona de Brillouin.
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TABELA E.2

LUCs obtidas a partir dos vetores de Bravais

NUMERO DE PONTOS EGQUIVA-

VETORES DE BASE VOLUME DA LUC >
ATOMOS NA LUC LENTES a p» (k = od

a® 22 2P 4 A B r,3x
1 2 a 4 4

23® 3P 2P 8 AB I',3X,2A,2W
1 2 3 8 8

237 23° 2 16 A B I',3X,4A,4W,45
1 2 ] 16 £S5

228 23P 22F - 32 A B I',3X,4L,6A,6W,125
1 2 2 32 32

E.2 - UM ESTUDO DA EQUIVAL&NCIA ENTRE PONTOS DA ZONA DE BRILLOUIN

ORIGINAL E O PONTO p ( K’ 2 0 > DA ZONA REDUZIDA .

No nosso trabalho utilizamos super-células obtidas a partir

dos vetores primitivos da rede, definindo os novos vetores de base

através das relagdes :

A = 234 A= 232 ; A = 22
£ 1 2 2 3 3
O volume da LUC fica sendo Q=8 Q_ , onde 0 = a4 & o
volume da célula de Wigner-Seitz do cristal original.
Oz vetores da nova rede reciproca ficam sendo :
> > >
B = Lg B = LB B = 1§
1 z 4 2 z Tz 3 z a
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Dessa forma, obtemos as relagfes:

> > »
PONTO " : K = 0B + o8B + 08 = oB + ob + 08B
i 2 3 4 2 a
> r >
PONTO X : k¥ = 28 + L8 + 0B = 1B + 18 + ob
2 1 z 2 a 4 2 a
- i = -+ i =+’ +* B 34
H = — = -+ +
PONTO X : K =B + 0B, + =B 1B 0 B, 1B,
=+ -+ 1 -+ 1 = = 7 -7
: = - + - = + 4
PONTO X : K oB + 25, = B, 0B 1B 1 B
3 > >
PONTOL : K = 2B +« o8 + o8B = 18 + 0B + 0B
2 1 2 a i 2 3
> > >
PONTO L : ¥ = 0B + X8 + oB = obB + 1B + 0B
i 2 2 3 i 2 3
> > >
PONTO L : K = 0B + 0oB + 8B = oB + obB + 18
4 2 2 3 ) 2 a
PONTOL : £ = 28 + 28 + X8 = 4B + 18 + 18
. 2 4 2 2 2 2 i 2 a

0O vetores l-; correspondentes aos pontos [I” , L , X -da antiga

zona de Brillouin s3c escritos como combinagBes das novass bases

k] -+ 1 T
B N b =) B?
i 2

com coeficientes intsiros, sendo, portanto,

equivalentes ao ponto y» da zona reduzida.
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APENDICE F ' ..

PROGRAMAS NUMERICOS

O processo numérico para calculo de niveis de energia pelo
método LUC - APW & composto de 4 programas gque funcionam

independentemente.

PROGRAMA MEDLUC

A partir dos valores do potencial .coulombiano (Vc) e da
densidade de cargas(p> fornecidos pelo programa de Herman e
Skillman, este programa ‘calcula as médias esféricas de Vc e p
(aquagio A9> e as transformadas de Fourier do potencial
cristalino, chegando aos valores de VNN e ONN <(equagBes C6 e

C.8).

PROGRAMA DELLUC

Utilizando as médias esféricas de Vc e p geradas pelo
programa MEDLUC, este programa resolve a equag3c radial de
Schrddinger, fornecendo como resultadeo os valores de I LCR_) e

n 3

LnL(Rj) {equagCes C4 e C13D.
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PROGRAMA SYMLUC

A partir de dados de definigSoc do grupo de vetor de onda do
aristal, este programa calcula os coeficientes do operador de
projeqdo {(equagioc D.1> e fornece os quadrivetores para um conjunto

de fungies geradoras.

PROGRAMA APWLUC

Utilizando os - resultados fornecidos pelos programas
ant.eriores, aqui ¢ montada a matriz do hamiltonianc {equagdc I.19>
para um conjunto de valores de energlas £, {em geral da ordem de
uma centena de energias) , resolvendo a seguir a equacio secular

para valores de £ coincidentes com €,
h 4

PROGRAMA APWLUC MODIFICADO

E uma vapiaqé"o do programa anterior, utilizado somente quando
o numerc de SAPW & muito grande. Neste caso, monta-se a matriz do
hamiltoniano para somente um valor de €, {cujo wvalor aproximado
JA& fol determinado anteriocrmente com a utilizagdc de um nAmero
menor de SAPW=s), promovendo a seguir uma investigacio minuciosa

dos valores de £ em torno de so.
W

o1



VDONOURLEWN -

aaaaaaaqagaaaaQaaaaaQ

PROGRAMA MEDLUC

C***k***k*k**k**kk**k***kk****kk******k*k*kk***k%k*k*k*k*k********k
PROGRAMA PRINCIPAL PARA CALCULAR A MEDIA ESFERICA DA
DENSIDADE DE CARGAS E DO POTENCIAL COULOMBIANO (DA LIHNHA
84 A 157) E PARA ACHAR AS COHMPONENTES DE FOURIER
DESTAS FUNCOES FORA DA ESFERA (DA LINHA 158 ATE O FIM).
SOBRE AS COMPONENTES DE FOURIER, OLHAR O ARTIGO DE
SCHLOSSER E MARCUS, FORKMULA (A2.18).
POt PPt S P PPttt r ettt Pttt Pttt et ettt ettt ettt Pttt o et Ittt ittt et bttt
FILE=5: LEITURA VIA TERMINAL OU ARQUIVO PRE-MONTADO
FILE=6: SAIDA VIA IMPRESSORA OU ARQUIVO EM DISCO
FILE=1; LEITURA DE ARQUIVO EM DISCO COM VALORES DE POTENCIAL
FILE=2;: LEITURA DE ARQUIVO EM DISCO CCM VALORES DE DENS.CARGAS
FILE=8: SAIDA EM DISCO COM VALORES DE VRN
FILE=9: SAIDA EM DISCO COM VALORES DE ONN
FILE=7: SAIDA EM DISCO COM VALORES DE CANN (MCDULC DO VETOR GHH)
FILE=03: SAIDA EM DISCO COM VALORES DE <VC>M.E.
FILE=04: SAIDA EM DISCO COM VALORES DE <RO>M.E,
e P TP Tt o ettt Tt Pttt ettt Pttt t bttt ettt ettt t ettt ettt ettt tre st ¢ ees

DIMENSION FUN(441,3,2),GUN(250,2),RFIM(3),CANN(360}, ONN(°RO)
# Z(3),NFIM(3),VNN(360), NTEYTO(40) RAIO(441)
COMMON NFUHN(3),NSEC, RBLC(ll 4), STEP(S) XINT(441 3,2)
OPBN(UNIT=5,F]LE=’MED5‘)
OPEN(UNIT=6,FILE="MED6 ")
READ(5,100) NTEXTO
WRITE(6,105) NTEXTO
READ(5,101) NEAD,NATOMS,NCA,ARESTA
WRITE(6,115> NATOMS,HNEAD,ARESTA,NCA
PI=4.0%ATAN(1.00)
QUAPI=4.00%P]
DO 27 1=1,NEAD
READ(5,106) NZ,NFIM(I),NFUN(I)
WRITE(6,116) I,NZ,NFIMCI)>,NFUNC(I1)
27 Z(1)Y=FLOAT(NZ) :
OPEN(UNIT=7,FILE="CANN")
DO 24 1=1,NCA
READ(7,108) CANNC(I)»
24 CONTINUE
CLOSE(UNIT=7)
(4.4.¢. ¢4 4 6634 F ¢ 0. 0.0, ¢ 490090 4¢P ¢ ¢V 044640t t NV C T PTG O P 0.8
C ARESTA: PARAMETRO DA REDE ORIGINAL (EM UNIDADES DE AO)
C FUN(1,J,1) = R%POTENCIAL
C FUN(I,J,2) = 4%PIXDENSIDADEXRX%2
C NATDMS: NUMERO DE ATOROS NA CELULA UNITARIA (LUC)
C NEAD: NUMERO DE ESPECIES ATOMICAS DIFERENTES
C HNZ: NUMERO ATOMICO DA ESPECIE I
C NFIM: INDICE CORRESP.AO RAIDO DA ESFERA EM TORNO DO ATOMO 1:
C NFUN: NUMERO DE PONTOS ONDE DEFINIMOS FUNC(I,J,K>
C NCA: NUMERO DE VETORES K A SEREM USADOS NA TRANS.FOURIER
C ICA: HMODULO AOC QUADRADCO DO VETOR K (CARTESIANAS)
C AT A KK TR ok AR K TR KR R R KK SR K TR TR AR RO TR R TR RS R K TR R KR O R R R RO A KRR R R KR R
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52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
€3
64
65
€6
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80

81 .

82
83
84

85 ..

86
87
88
83
90
91
9z
a3
94
S5
96
97
98
a9
100
101
102
103
104
105
106

OPEN(UNIT=1,FILE="VC")
OPEN(UNIT=2,FILE="R0O")
DO 30 1=1,NEAD
FUNC1,1,1)=~-2,00%Z(1)
FUN(1,1,2¥= 0,00
DO 30 J=2,441
READ(1,102) FUN(J,1,1)
30 READ(Z2,102) FUN(J,1,2)
CLOSE(UNIT=1)
CLOSE(UNIT=2)
DO 11 1=1,NEAD
(SR AA R A AR R R AR KR TR oA SRS R A TR R A TR KR AR KK KRR AR R R R RO R Ak
C ESTABELECE PASSO INiClIAL DA REDE
CHEKXKIAKKAKKKKKKKKAKKKKKKIEKKAK KKK AKHKKKREKR KK RKKKRRRK AR )

STEP(1)=0.0025%0.88534138%(Z(1)%%x(-0.3333332333»)

FUN441=FUN(441,1,1)

DEN=2.00%Z2(13/(2.00%XZ(1}+FUN441)

DO 12 J=1,441
12 FUN{(J,1,1>=DENX(FUN(J,1,1)-FUN441)

H=STEP(1)

R=0.00

K=1
CRAAKEERAKKKAKHAKIRAKKKKKKKLEKKAKKEKEKKKKAAKRKAKRKAKA KRR ARARKX
c J: LOOP PARA 0S 11 BLOCOS; L: LOOP PARA 05 40 PTOS DO BLC
C SE ESTAMOS LIDANDOC COM DENS.DE CARGAS,DIVIDIMOS FUN POR 4PI%R

CAHKEKKKKEKKKKAKARKKRKAKAKKEAKKKEAKAERKEKEEKEKEKEAKKEAKKEKAKREARKRREKRRRRNAARK
DO 13 J=1,11
DO 14 L=1,40

K=K+1

IFCK.GT.NFUN(I>} GO TO 2

E=R+H

IF(K.EQ.NFINMC1)>) RFIM(I)=R
14 FUN(K,1,2)=FUR(K, 1,2/ (QUAPI%R)
13 H=H+H

2 CONTINUE
CAREKKEKKAKKKAKE KKK KARKKKHEAKEAEKKKKKIKKKHIRKKAKARKKKKRR KRR KK
C XINT= INTEGRAL DE FUN DE ZERO ATE R PARA TODOS 0S RAINS
C DA REDE. GUN SERA A FUNCAO FUN SOMADA NO CRISTAL E E5S-
C FERICAMENTE SIMETRIZADA.
CAKKHEAKKEKKKKKAKKKKAKKEKKKKKKKAKKKEAKEKKKEKKKARKAKKKKK KRR KRNAX
DO 5 1J=1,2
K=1
H=STEP (1)
XINT(K,1,1J2=0.00
DO 15 J=1,11
DO 16 L=1,40
K=K+1
IF(K.GT.NFUNCI>) GO TO 5
XINT(K,I,1J)=XINT(K-1,1,1J)+0.50%Hx%

# (FUNCK,I,I1J)+FUNCK-1,1,1332
16 CONTINUE :
15 H=H+H
5 CONTINUE
H=S5TEP(1)>
R=0.00
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107
108
109
110
111
112
113
114
115

DO 18 J=1,11

R=R+40.0%H
RBLC(J,1)=R
18 H=H+H

CAKKKEKKAKKKKKK KKK KKKKKEKKKKKKKKKKKKKKKKKKKAKKAKERKKRAKKRRKK

c

RBLC SAD 0SS RAIOS FINAIS DOS ONZE BLOCOS.

CAK KKK KRR KKK AKK KKK KKKAKAKEKKKARKKAKKKKKRKKAKKKKRKKRKKAK KK RXKK

116 -

117
118
118
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
132
134
135
136
137
138
139

11 CONTINUE
DPEN(UNIT=3,FILE="HEVC ")
OPEN(UNIT=4,FILE="MERO")
OPEN(UNIT=8,FILE="VNN")
OPEN(UNIT=9,FILE="0ONN"?

DO 28 J=1,NEAD

READ(5,112) KEY,NPRI,NVEZ,NG,CVX,DVX
DO 17 L2=1,2
DO 17 L1i=1,NG

17 GUN(L1,L2)Y=FUN(L1,NPRI,L2)
DO 22 I=1,HNVEZ
READ(5,101) NSEC,NAT,NDIST

CAHKKKAKKKKKERKK KK KK AKKTKE KKK KRKAKKEK KKK KHKKKHKKRRRKKKEARKRKXK

c
C
c
C
c
C
Cc
C
C
C.
c

140 -

141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159

KEY=1: ATOMO EM ESTUDO GERA UMA CONFIGURACAO HOVA

NPRI: ESPECIE DO ATOMO CENTRAL

NVEZ: NUMERO DE CAMADAS DE VIZIHHOS

NG: NUMERO DE PONTOS ONDE SERAQ CALCULADOS GUNC(I,J?

CVX: PARTE CONSTANTE DO POTENCIAL DE EXCHANGE

DVX: DERIVADA DO POT.EXCHANGE NO PONTO RO MEDRIO

NSEC: ESPECIEZ DOS ATOMCS DA CAMADA VIZINHA

NAT: NUMERO DE ATOMOS Na CAMADA VIZINHA

NDIST: DISTANCIA%x%x2 ENTRE O ATOHMO CENTRAL E A CAMADA
(UNIDADE DE A/4)

EE Sttt Sttt ettt bt Pttt Pt P ettt Pttt ettt t bttt e ettt e ettt d ¢ e ¢ ¢4

DIST=FLOAT(RDIST?
DIST=0.25%xARESTAXSQRT(DIST)
DO 21 L2z=1,2
H=STEP(NPRI?
R=0.00
RAID(1>=0.00
K=1
DO 20 Li=1,11
DO 19 L=1,40

R=R+H
K=K+1
RAIO(K)=R
Y1=R+DIST

YZ2=ABS(R-DIST>
IF(K.GT.NG) GO TO 21
GUNCK,L2)=GUN(KX,L2)+(0.50/DI5T)XNAT%
# (ZINTER(Y1,L2)-ZINTER(Y2,L2))
i9 CONTINUE
20 H=H+H
21 CONTINUE
22 CONTINUE
WRITE(6,113) NPRI
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160 DO 31 1=1,NG

161 WRITE(6,103)> 1,RAI10(1),FUN(I,NPRI,1>,GUNCI,1),FUNC(],NPRI,2),
162 # ' GUN(I, 2>

163 WRITE(3,108) GUNCI,1)

164 31 WRITE(4,108) GUN(I,2)

165 WRITE(&,10%)

166 DO 23 I1=1,KNCA

167 CA=CANNCI)

168 CXAXKAKKKAAKKAKKAKKKKAXKKKEKKKKKKEKKKKKKKKEKKKARKKIKRIKRRKAKRKK
169 C I1CA E 0 QUADRADU DO VETOR K EM UNIDADES DE DOISPI/ARESTA

170 C CA E O MODULC DO VETOR K.
171 CHEKAKKKKKKAKKAKAKAKKAKAKAKKKKEKKKARRKIKKKK KK KKK KKRARKRRKRARKK

172 B=STEP(NPRI?
173 K=1

174 R=0.00

175 FANT1=0.00
176 FANT2=0.00
177 GANT1=0.00
178 GANT2=0.00
179 FOUF1=0.00
180 FOUF2=0.00
181 FOUG1=0.00
182 FOUG2=0. 00

183 CHAXAKKKKAKAKKAKRAKAKKKEKAKREKARKRAKKAREAAERAKAKRKER KL KARARARKARKRARX
184 C FOUF E FOUG SAQ AS-TRANSF.DE FOURIER DE FUN E GUN.
185 CRKXAAXKKAAKKKKEKKKKAKEKKKLKKEKKKKEARKAHKKKAAERRARLRREARKKRRARRR KKK

186 1F(CA~1.0E-05) 33,33,34
187 33 DO 25 L=1,11

188 DO 26 HM=1,40

189 _ K=K+1

180 IF(K.GT.NFUN(NPRI)) GO TO 3
1391 R=R+H

192 SENO=R

193 FOUF1=FOUF1+FANT1XH%0.5

194 . FOUF2=FOUF2+FANTZ2%H%0.5

185 FANT1=SENOXFUN(X,NPR!, 1)

186 FANT2=SENOXFUN (K, NPRI,2)

197 FOUF1=FOUF1+FANT1XxHx0.5

198 FOUF2=FOUF2+FANT2XH%0.5

199 IF(K.GT.NFIM(NPR!)) GO TO 26&
200 FOUG1=FOUG1+GANT1%HX0.5

201 FOUGZ=FOUGZ+GANT2XHX0.5

202 GANT1=SENOXGUN(K, 1)

203 GANT2=SENOXGUN (K, 2)

204 FOUG1=FOUG1+GANT1%H%0.5

205 FOUG2=FOUGZ+GANT2XHX0.5

206 26 CONTINUE

207 25 H=H+H

208 3 ONN(1)=(ARESTAXX3)/(4XxNATOMS) - (QUAPI/3)%XRFIM(NPRI1) %3
209 GO TO 35

210 34 DO 36 L=1,11

211 DO 37 M=1,40

212 K=K+1

213 IF(K.GT.NFUN(NPR1)>> GO TO 38
214 R=R+H

35



215 SENO=SIN(CA%XR)/CA

216 ' FOUF1=FOUF1+FANT1%HX0.5

217 FOUF2=FOUF2+FANT2XHX0.5

218 FANT1=SENOXFUN(K,NPRI, 1)

219 FANT2=SENROXFUN(K,NPRI,2)

220 FOUF1=FOUF1+FANT1%HX0.5

221 FOUF2=FOUF2+FANT2%HX0 . 5

222 IF(K.GT.NFIM(NPRI))> GO TO 37
223 FOUG1=FOUG1+GANT1%HX0.5

224 FOUG2=FOUG2+GANT2XHX0. 5

225 GANT1=SENOXGUN(K, 1)

226 GANT2=SENOXGUN(K, 2)

227 FOUG1=FOUG1+GANT1XHX0 .5

228 FOUG2=FOUG2+GANT2XHX0 .5

229 37 CONTINUE

230 36 H=H+H

231 38 CAR=CAXRF IM(NPRI1)

232 ONN (1) =QUAPI/(CAXx3) X (CARXCOS (CAR) -SIN(CAR))
233 35 VNN(1)=QUAPI % (FOUF1~FOUG1)+DVXX(FOUF2-FOUG2)+
234 # CVXXONN( 1)

235 WRITE(6,104) CANN(I),FOUF1,FOUG1,FOUF2,FOUG2
236 23  CONTINUE

237 DO 32 1=1,NCA

238 : WRITE(8,108) VNN(1)

239 32  WRITE(9,108) ONN(I)

240 WRITE(6,114) NPRI,NVEZ,NG,CVX,DVX
241 WRITE(6,110)

242 DO 23 [=1,NCA

243 23  WRITE(6,111) CANNCI),VNN(I),ONN(I)
244 " 28 CONTINUE

245 CLOSE(UN1T=3)

246 CLOSE(UNIT=4)

247 CLOSE(UNIT=5)

248 CLOSE(UNI1T=6)

249 CLOSE(UNIT=8)

250 CLOSE(UNIT=3)

251 STOP

252 100 FORMAT (40A2>

253 101 FORMAT(314,2E14.7?

254 102 FORMAT(E17.10)

255 103 FORMAT(1X,13,E13.7,4(E14.7))

256 104 FORMAT(3X,5E14.7)

257 105 FORMAT(5X,40A2)

258 106 FORMAT(3I14)

259 107 FORMAT(Z20!3,/,2013,/,2013,/72013)

260 108 FORMAT(E14.7) .

261 109 FORMAT(1X,//,8X, CANN",10X, "FOUF1~,8X, "FQUG1~,8X, "FOUF2",
262 # 8X, "rouge-’, />

263 110 FORMAT (10X, "CANN(I)>~,8X, "VHH(11}~’,8X, “ONN{I>")

264 111 FORMAT(6X,E14.7,1X,E14.7,1X,E14.7)

265 112 FORMAT(414,2E14.7)

266 113 FORMAT(1X,//,41X, "#%% ATOMO NO.",12,° *%x%x~,6//,b38X,

267 # “RESULTADOS DA MEDIA ESFERICA-,//,3X,"17,3%, "RAIOC(1) ",
268 # 10X, "vC~’,10¥X, "HELVC]~“,10X,"R0O",10X, "HELRO1 ", />
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269
270
271
272
273
274
275
276
277
278
279
280
281
282
283
284
285
286
287
268
289
290
291
292
293
294
295
296
297
298
299
300
301
302
303
304
305
306
307
308
309
310
311
312
313
314
315

114 FORMAT(1X,///,5X, ESPECIE DO ATOMO CENTRAL:",13,/,
# . 5X, "NUMERO DE CAMADAS DE VIZINHOS:7,13,/,
# 5X,NUM. PONTQOS PARA DEFINICAO DE GUN(I1,J):7,13,/,
# 5X, "CVX=-,D14.7,~ DVX=",D14.7,/)

115 FORMAT(1X,//,10X, "NUMEROC DE ATOMOS NA CELULA UNITARIA:",I12,/,

10X, "TIPOS DE ATOHOS PRESENTES NA CELULA:",I13,/,
10X, "PARAMETRO DE REDE: ,D14.7,/,
10X, "NUMERO DE VETORES GNN CALCULADOS: ", 13)
116 FORMAT(10X, "ATOMO TIPC-,12,°: NUMERC ATOHICO Z =",13,/,
# 24X, “INDICE DO RAIC DA ESFERA NFIM =7,14,/,
$# 24X, "NUMERO DE VALORES DE VC E RO LIDOS NFUN =7,14)

# o4 ¥

END
C

Ok KK KA K KKK KA K KKK KKKAKEKKKAKEKKKKEKAKEELEARKKAKRRKEKKARAKRKKARARKKRAX KK

C FUNCTION ZINTER: INTERPOLA A INTEGRAL XINT NO VALDR Y (R)

CARKKIKKAKKKKKKLKEAKKKAKKKKKKKKKLKKKKKKKEKKKKKRKKERKKKKRKKKRRK KKK K XA

C

FUNCTION ZINTER(Y,L)>

COMMON NFUN(3}),NSEC,RBLC(11,4),STEP(3>,XINT(441,3,2)
CARKAKAKKKAKKKKKAKKRKKEAKREAKERARKAAAKKKAKKRKKAKRKRKKARERKERKRRKAR KK

C DETERMINACAO DO BLOCO ONDE SE ENCAIXZA Y
CHAKAKKAKKKKEKKKKAEKKEKKKAKEKEKKKKEAAKAKEAKKKAAKEARKARRRKAKEKRKARARAARK
DO 10 I=1,11
IF(Y.GE.RBLC(I,NSEC>> GO TO 10
H=STEP(NSEC»* (2% % (1-1))
K=1440%1
R=RBLC¢{1,NSEC)
GO TO 20
10 CONTINUE
CHEKEKKKKKKKEKKKEKKKKKKEKKEKKKKEKKEKKKEKKKAKKKEKKKEKEKKKKKKKRKKKKK
C CASO Y SE ENCOKRTRE FORA DOS BLOCOS, ZINTER=XINT(441)
CAEKKAKAKKKKKKKEKKAKKKKEAKEKEKEKEKKKKEEKEKKKAKEAKREKKERAKKEKRRRAXK
25 ZINTER=X1NT(441,NSEC,L>
RETURN
CHRAKEKKEAKKAKKKKAKKKKKAKKKKKAAKKAKKKAKKKKEKKKKKRKKKKREKKAXRARKRKKXK
C DETERMINACADO DO INTERVALO ONDE SE ENCAIXA Y DENTRO DO BLOCO
CARKAKKKKKKEKKKKKKKKKKKKKKKKRRARKKAKRKARKAEEKKERRRARRRRARARKKRRRKAKR
20 DO 30 1=1,40
R=R-H
K=K-1 :
JF(Y.LT.R)> GO TO 30
GO TO 40
30 CONTINUE
40 IF(K.GE.NFUN(NSEC)) GO TQ 25

ZINTER=XINT(K,NSEC,LY+{(Y-R>*(XINT(K+1 ,NSEC,L)-XITNT(X,NSEC,L}>/H

RETURN
END
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DN OEWON -

aaaoaaaaoaaaoagaagaaaaaaQaan

PROGRAMA DELLUC

CRAAKIK KKK KA KKK KKKKKEKKKKKKKKKEKKKKKKKKKEKKKKKAKKKRRKKRARKRRRR)AX
C PROGRAMA PARA CALCULAR AS DERIVADAS LOGARITMICAS
CRERKKAAKKAKEKEAKKKKAAKKKKKKAKKAKKKKEKKKRRRKK KRR KRAKRKRARRRKAKA KK )

KEY=1: IMPRESSAO DOS RESULTADOS VIA TERMINAL

NEAD: NUMERGC DE CONFIGURACCES DE VIZINHANCA DIFERENTES

NG: NUMERO DE PONTOS ONDE DEFINIMOS VC(K) E RO(K)

NFIM: PONTO CORRESPONDENTE AODO RAIO DA ESFERA

NZ: NUMERC ATOMICO

NLAMB: NUMERC MAXIMO DE LAMBDAS

NE: NUMERO DE ENERGIAS

EMIN: VALOR MINIMO DE ENERGIA

DE: ACRESCIMD NOS VALORES DE ENERGIAS

RFIM: RAIO DA ESFERA

VC(K}): MEDIA ESFERICA <R%XVC>

RO(K>: MEDIA ESFERICA <RXRO>

6X{3/(BXPIXI1x%k(1/3) = 2.954235

VX = 6XALFAX[3%XRO/(84XP1)1%xkx(1/3)
KKKKKAKKKKKERKKKKKKEERKERKEEKKKEKRRARREKRAKRRARRKARRRRRRKKKA KRR

FILE=3: LEITURA DE ARQUIVC EM DISCO COM HMEVC

FILE=4: LEITURA DE ARQUIVD EM DISCO COM MERO

‘FILE=10: SAIDA EM DISCO COM VALORES DE EO,RE(I1),XLEC(I)

FILE=5: LEITURA VIA TERHINAL 0OU ARQUIVO ADEQUADO

FILE=6: SAIDA VIA IMPRESSORA 0OU ARQUIVO ADEQUADO
AR AR K KA AR KR K RORARCK KKK K AOROROR ROK K KRR KR R R R KR AR R R R KRR RRR KRR R K R ROk K

IMPLICIT DOUBLE PRECISIGN(A-H,C-Z>

i

# - ,P2(10, 2> TEXTO(SO) ZZ(2), HE(Z) NF(2) RFIM(;)
OPEN(UNIT=3,FILE= HEVC )
OPEN(UNIT=4,FILE="MERC")>
UPEN(UN]T=5,FILE=’DEL5’)
OPEN(UNIT=6,FILE="DEL6 ")
READ(5,100) TEXTO
READ(5,102) NEAD,NLAMB,NE,EMIN,DE
WRITE(6,101) TEXTO
"HLAMB1=NLAMB-1
WRITE(6,103) NEAD,NLAMB1,NE,EMIN,DE
E=EMIN
DO 1 1J=1,NEAD .

READ(S5,104) NZ,NG,BFIM,ALFA
NF(1JY=RFIH
DO 2 K=1,NG
READ(3, 106> VC(K)

2 READ(4,106) RO(K)>
Z=DFLOAT(NZ)
ZZ(1J)Y=Z
H1=0.0025D+00%0.88534138D+00% (Zx%(-0.3333333333))
HE(I1J)=H1 ’
R=0.0D+Q0
K=1
H=H1

98
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52 DO 13 L=1,11

53 DO 14 M=1,40 .

54 " R=R+H

55 K=K+1

56 IF(K.GT.NFIM) GO TO 15

57 14 P(K)>=VC(K)>-2.954235066D+00XALFAX ( (RXRXRO(K) ) *%0.3333333333)
58 H=H+H

59 13  CONTINUE

60 15 Z1=(P(2)+2.0D+00%Z) /H1

61 HI=1.0D+00

62 DO 5 I=1,NLAMB

63 XL=DFLOAT(I)

64 A1=-Z/XL

&5 A2=(Z1-2.0D+00%Z%A1-E)/ (4.0D+Q0%XL+2.0D+00)
66 H1=H1%H1

67 P2(1, 1JY=HIX(1.0D+00+H1x(A1+A2%H1))
68 R=0.0D+00

69 HSQ12=H1%x2/12.0D+00

70 K=1

71 H=H1

72 XX=XL*(XL-1.0D+00)

73 DO 4 L=1,11

74 DO 3 M=1,40

75 R=R+H

76 ' K=K+1

77 IF(K.GT.NFIM) GO TO 5

78 3 F(K,1,10)=((P(K)+XX/R)/R)XHSQ12
79 H=H+H

80 4 HSQ12=4.0D+00%xHSQ12

81 5  RFIM(IJ>=R-H

82 WRITE(6,105) NZ,ALFA,NG,NFINM,RFINCIJ)
83 1 CONTINUE

84 CLOSE(UNIT=3)

85 CLOSE(UNIT=4)

ge OPEN(UNIT=10,FILE="ERX")

87 WRITE(6,107)

B8 TRk Ak KKK A KK KK KA ARAKK KKK AR AR KKK AKKRKKAKRKK AR AR KR A
89 C LOOP PARA 0OS NE VALORES DA ENERGIA

GO TR AR A A AR ACOR ACARCAACRIAOR R TR A A R oA SR A A oA SRR oK oA R ek KK Aok Rk ook
921 DO 10 J=1,NE

92 CRKEKA KA KKK KRR AR AR KA KK KKK KRR AR AR AR AR K AR ARKKX
93 C LOOP PARA QS NEAD ESPECIES ATOMICAS DIFERENTES

94 CRAKKKKKKIKK KK RAKK KKK AR KKK KKK KARAKKAKAKRKKEKRK KKK AKX KA KKKK

95 DO 9 1J=1,NEAD
96 NFIM=NF(IJ)

a7 Z=ZZ(1J)

a8 H1=HE(1J)

GG CRIAA AR AR AR AR AR R A A EKR AR AORAR K AR AR AR AR AR KRRk

100 C LOOP PARA 0SS NLAMB VALORES DE LAMBDA
101 CRKAK AR A A ROK K AR AR IR AR AR T KA KKK AR R A SR AR RO K ok R ROk ok

102 DO 8 I=1,NLAME

103 H5Q12=H1%%2/12.0D+00
104 UH=0.0D+00

105 EE=EXHSQ12

99



106
107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
152
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160

IF(1.EQ.1> UM=2.0D+0Q0%ZXH5Q12 SERVICO DE
1IF(1.EQ.2) UM=-2.0D+00%xHSQ12 BIGLIOTECA E
" DOIS=P2(1,1J)%(1.0D+00-F(2,1,1J)+EE) mﬂmmﬂé?
A=-12.0D+00%UM
ZERO=UM+UM-DO1S+A
P(1)=0.0D+00
CRKA KK KKK KRR TR K K K R R R R R R KR KK AR KK KR KK KKK KKK KKK KX
C INTEGRA A EQUACAO DE SCHRODINGER
CA KK AR KK KK KKK KA AARACA TR K KK K A AAACR RO TR KA A K AR KOk AR K A R R Kk kK
K=1
H=H1
XINT=0.0D+00
DELTA=0.0D+00
DO 7 L=1,11
DO 6 M=1,40
K=K+1
F2=F(X,1,1J)-EE
DO1S=UM+UM-ZERO+A
P(K)=DQIS/(1.0D+00~F2)
XINT=XINT+O,5D+00XHX (P (K-1)X%2+P (K)%%2)
IF(K.NE.NFIM) GO TO 11
XLE(I,1J)=(2%1=-1)YXXINT/ (P(K)X%2)
LL=NFIM~40%(NFIM/40)
PANT=P(K-2)
JF(LL.EQ.2) PANT=P(K-3)
GO TO 12
11 ZERQ=UM
UM=DOIS
6 A=12,0D+00X(P(K)-UM)
A=4,0D+00%A
UM=P(E)>*(1.0D+00-4.0D+00%(F(K,1,1J)~EE)>
ZERO=P(K-2)%(1.0D+00-4,0D+00Xx(F(K~2,1,1J)-EE))
EE=4.0D+00XEE
7 H=H+H
12 CONTINUE
CEEKEKEKKKKKKKEKKKKKEAKKKEEKEEKKEKKEEEEEAKKKEKEAKRRRRKARKRKAA KA X
C CALCULO DA DERIVADA LOGARITMICA
C k& kK KRR TR R K K K R KRR KK R R A AR RO K KRR KKK KKK KRR KKK KK KKK KKKk
DP=27 .0D+00%P (K> -3 .0D+00%PANT-20,0D+00%D015+4 , 0D+0O0XZERO

# -8.0D+00%UM
DP=DP/ (6 .0D+00%XHXP (K))
8 RE(I,1J)=(2%x]1-1)Y%(DP-1,0D+00/RFIM(1J})}

P2(1,1J)=P2(1,1J)-DEX(H1%%3)/6.0D+00
9 CONTINUE
WRITE(10,109) E :
WRITE(6,108) E,XLE(1,1>,RE(1,1) ,RE(2,1),RE(3,1),RE(4,1),RE(5,1?
DO 20 I1=1,NLAMB
DO 20 K=1,HEAD
20 WRITE(10,110) RE(I,K),XLE(],K)
10 E=E+DE
CLOGSE(UNIT=5)
CLOSE(UNIT=6)
CLOSE(UNIT=10)
100 FORMAT(30A2)
101 FORMAT(5X,30A2)
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161
162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176

102 FORMAT(314,2D14.7>

103 FORMAT(1X,//,5X, "NO.ESP.ATOMICAS: ",12,” L MAXIMO=",13,/,

# oX, "NO. ENERGIAS5=7,13, "
# D14.7,° DE=-,D14.7,//,1%X)

104 FORMAT(314,D14.7)

105 FORMAT(5X, "NUMERO ATOMICO Z=",13, "~

E.MIN.=",

FATOR ALFA DE SHWARZ=",

# D14.7,/,5X, "HO.DE PONTOS NG=-",13,~ NFIiM=",13,

# ’ RFIM=",D14.7,/)

106 FORMAT(D14.7)

107 FORMAT(3X, "ENERGIA~,2X, "XLE(O,1)",3X%,

‘RE(0,1>7,3X, "RE(1,1)> ",

# 3X, RE(2,1>°,3X,"RE(3,1>,3X, "RE(4,1) ")

108 FORMAT(7(1X,DS.3)>
109 FORMAT(D14.7)
110 FORMAT(D14.7,/,D14.7)
STOFP
END
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10
11
12
13
14
15
1%
17
i8
19
20
21
22
23
24
25
25
27

28 -

29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
. 39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
o1

PROGRAMA SYMLUC

(D S S0 0SS 0P $5.9.0.0.908.3.0.06..09 08000t Pt ot Sttt ettt ed e dsd s td e s e ddss ey

C
C
c

PROGRAMA PRINCIPAL PARA ESTUDO DE SIHMETRIAS.
CONTROLA FLUXO LOGICO DAS OPERACOES ATRAVES DE LOGI.
OPERACOES E VETORES EM S1S5T.COORD.ORTOGONAIS

(85 .04 $. 30900000900t 0 ¢ PP et ettt PP ettt e dds t ottt ede ettt ds et t st er

C
c
C
Cc

C

FILE=11: SAIDA COM VALORES DE ((LA(X,J,I1>,d=1,3),K=1,3)
FILE=12: SAIDA COM VALORES DE QUADRIVETORES

FILE=13: SAIDA COM AS MATRIZES DE REPRESENTACAO

FILE=5: LEITURA ARQUIVO OH...MONTADO VIA TERMINAL
FILE=6: SAIDA PARA IMPRESSORA

(P 3 8 0 0 ¢ 0.0 0.8.0.0.0 P $.9.0.0.9.0.0 000 00003 0000333 40P 00t 0P et bttt o bt et Ve

C

aQaaoaaaoaaaaaQqQQ

DIMENSION LOGI (18> ,NOKE(30)
OPEN(URIT=5,FILE="SYN5")
OPEN(UNIT=6,FILE="5YM6 ")
READ{(5,25) HNOME
WRITE(6,25) HOME
READ(S,11) (LOGI(1>,1=1,18)
DO 20 J=1,18
IF(LOGI(J).EQ.99) GO TO 33
IF(LOGI{(J>.EQ.1} CALL GRUPO
IF(LOGI (J).EQ.2) CALL REPRES
IF(LOGI(J).EQ.3) CALL TRIVET
IF(LOGI(J).EQ.4) CALL QUADRI
IF(LOGI(J).EQ.21) CALL SAIGRU
IF(LOG1(J).EQ.22) CALL SAIREP
IF(LOGI(J).EQ.23) CALL SAITRI
IF(LOGI(J>.EQ.24)> CALL SAIQUA
20 CONTINUE
33 CLOSE(UNIT=5)
CLOSE(UNIT=6)>
STOP
11 FORHAT(1813)
25 FORMAT(30AZ)
26 FORMAT(//,10X,30A2)
END '

TR 3K IR TR TRk A SR R K K R R kSRR TR K KK K R R K R AR R R R AR AR R RA KA KRR KKK

SUBROUTINE GRUPO: ACHA O GRUPC DO VETOR DE COHNDA

NGRU: NUMERO DE OPERACUOES DO GRUPO

NGER: NUMERO DE OPERACOES QUE GERAM O GRUPO

LA: ACAU DO OPERADOR R SOERE O VETOR K

NN: (RK-K)=SOMATORIA DE NN(IX>XB(I) (COORD.CRTOGONAIS)
M: TALFA=SOMATOR!A (1A3) DE (M(IJ>/12)%A(])> (CODRD.ORT.)
L: EXP(i%Pl/12%L}=CALFA(COEF.EXPANSAO EM ONDAS PLANAS)
NPRCD: DEFINE A TABELA DE MULTIPLICACAC DO GRUPO

NORD: NUMERO DE ORDEM DOS OPERADORES DO GRUPO

FOK KK AR KKK KKK ARK KKK AK K EKKEK KK KEK KKK KKK KA KKK KKAKKKEKERAKEIRKKRRA KKK K

SUBROUTINE GRUPO
DIMENSION LA(3,3,48),M(3,48),1L(48) ,NN(3,48) ,NPROD(48) ,NORD(48)
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ha

52
53
54
55
56
57
58
53
60
61
62
63
64
65
66
67
£8
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
a3
84
85
86
87
88
83
90
91
S2
93
94
S5
96
97
98
93
100
101
102
103
104
105
106

COMMON/UM/LA,HM,NN,L, NGRU
READ(5,101> NGRU,NGER
READ(5,101) (NORD(I>,I1=1,NGRU)
DO 10 I=1,NGER
1J=NORD(1> )
10 READ(5,101) ((LA(J,X,I1J},K=1,3>,J=1,33},(NN(J,1J},J=1,3),
# (M(J,1J3%,J=1,3),LC1J)
MAI1S=NGER+1
READ(5,101) (NPROD(I)>,I=MAIS,NGRU
DO 13 JL=MAIS,NGRU
NPRI=NPROD(JL)/100
NSEC=NPROD(JL) -100%NPR1
MPRI=NORD(NPRI)
NSEC=NORD(NSEC)
I1=NORD(JL?
po 15 J=1,3
DO 17 K=1,3
LA(J,K,12=0
bo 17 LJ=1,3
17 LACJI,K,1=LACJ,K,I1)+LACJ, LI, NPRIYXLA(LJ,K,NSEC)
M(J,1>=KM(J,NSEC)
DO 15 IL=1,3
M{J,1)=M(J, I1>+M(IL,NPRI>XLACIL,J,NSEC)
15 CONTINUE
L{I>=L{(NPRI»+L(NSEC)
bg 23 J=1,3
23 LCIy=L(1)Y+2%xM{(J,NPRIYXNN(J,NSEC)
DO 13 J=1,3 .
NN(J,1>=NN(J,HRPRI)
DO 13 K=1,3
13 NN{J,1>=HNN(J,I>+LAC(J,K,NPRI)XNNR(X,N3SEC)
RETURRN
101 FORMAT(1614>
ERD

LGt E e Pttt Sttt ettt Pttt Pt Ottt 0000000t Pt ettt bttt oo ¢t o e 4649431
SUBROUTINE REPRES: ACHA AS MATRIZES DA REPRESENTACAD
NEST: NUMERO DE DIFERENTES K NA .EXPANSAQ DA ONDA PLANA
NiM: DIMENSAGO DA REPRESENTACAQO
LST: k=S50OMATORIA DE LSTAB+K{(Z.B.?>
AA,BB: D(1,J)=AA+iBB COM FI1=SOMATORI1A D(I,JYXEXP(iKXR)
Pttt P bt et P Pttt b Pttt et P PPt b0 Ottt et Ot b e P00 0 T b Pt .00 8.0.¢.3.¢.¢.9.¢.¢.1

aaoaaaaaQa

SUBROUTINE REPRES ,
DIMENSION A(4,4,48),D(48,5),L5T(3,48),LA(3,3,48),M(3,48),L(48)
# , ITRI(3,100),NN(3,48) ,NOYES(4,100)
COMPLEX A,D,ESCA
COMMON/UM/ LA,H,NN,L,NGRU
COMMON/DOIS/ A,NOYES,ITRI,HHM,NIHN
COMMON/TRES/ D,ESCA,LST,NEST
READ(5,100> NEST,NIM
100 FORMAT(314,2F10.7)
DO 10 1=1,NEST
READ(5,100) (LST(J,I>,J=1,3),AA,BB
10 D(1,1)=CMPLX(AA,BB)
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R B A R PR R

-

107
108
108
110
111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
120
131

132

133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
131
152
153
154
155
156
157
158
159
160

C

Ck¥%

C
C
C

MMM=1
IF(MMM.EQ.NIM>) GO TO 21
DO 12 1=1,NGRYU
CALL RODA(I, 1)
DO 13 J=1,MMM
CALL ESCALA(J,5)
DO 13 K=1,NEST
D(X,5)=D(K,5)-ESCAXD(K,.)
CALL ACERTA(D(K,5)»>
13 CONTINUE
CALL ESCALA(S,5)
ORM=REAL (ESCA»
IF(ABS(ORM).LT.(1.0E-04)) GO TO 12
MMM=MMM+1
ORM=0RMX% (-0.5)
DO 14 J=1,NEST
14 D(J,MMHM)=0RM%xD(J,5)
IF(MHM.EQ.NIHY GO TO 21
12 CONTINUE
21 DO 15 1=1,NGRU
DO 15 J=1,HIM
CALL RODACI,Jd)
DO 15 K=1,NIHM
CALL ESCALA(K,5)
A(K,J,1)=ESCA
15 CONTINUE
RETURN
END

KEKKKEKKKKAKKKKKKAKAKKHAAKEKKEAKKRKARKKKKERRARKRKRKKEHRKAARRRKRRRRRRR KL
SUBROUTINE RODA: RODA QUADRIVETORES (ONDAZ PLANAS SIMETRIZADAS)
MUDA 0OS COEFICIENTES D(K,J) DA FUNCAOD FI{(J) CORRESPONDENTE A
OPERACAQC 1 E OS5 ARMAZENA EM D(K,5). PORTARTO FI(S)Y=R(IXFI(J).

CHAKKKARKKKAKKKKKKKKKKKEKKEKKKAKKKKAKKKKHARKKRKKK KKK KK KKK RKEARKKAAKRKK

C

SUBROUTINE RODAC(CII,Jdd»
DIMENSION D(48,5 ,NNN(32),NN(3,48),LA(3,3,48),L3T(3,48),L(48)
# ,N(3,48)
COMPLEX D,ESCA
COMMON/UM/ LA,HM,NN,L,NGRU
COMHMOR/TRES/ D,ESCA,LST,NEST
P1=4.0%XATAN(1.0)
DO 11 1=1,NEST
DO 12 J=1.,3
NNN(J)=NN(J,11)
DO 12 K=1,3
12 NNN(J}=NNN(JY+LA(J,K, I 1}YXLST(K, 1>
DO 13 J=1,NEST

NAUX=0
DO 14 K=1,3 :
14 NAUX=NAUX+(NNN(K}-LST(K,J} k%2

IF(NAUX.EQ.0) GO TO 15
13 CONRTINUE
WRITE(6,200) 1,11,JJ,NAUX

104



161
162
163
164
165
166
167
168
163
170
171
172
i73
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183
184
185
i86

187,

188
189
120
1381
192
183
194
195
196
187
1388
133
200
201

.202

203
204
205
206
207
208
208
210
211
212
213
214
215

200 FORMAT(5X, "PROBLEMA EM RODA : 1=7,12,7 11=7,12,° JJ=",12,

~ NAUX=",14)

15 NAUX=L(II)

16

11

c

DO 16 K=1,3
NAUX=NAUX+LST(K, I)*M(K, [ 1)%2
NAUX=-(NAUX/24)%24+NAUX
XNAUX=FLOAT (NAUX)
XNAUX=XNAUX*xP1/12,
D1=COS (XNAUX)
D2=SIN(XNAUX)
D(J,5)=CMPLX(D1,D2X%xDC(] ,JJ)
CALL ACERTA(D(J,5))
RETURN
END

(50 + ¢ 0o ¢t ettt bttt ettt st sttt ettt t vttt vttt ettt ettt ot tet et 0. ¢.0d et

C SUBROUTINE ESCALA: PRODUTO ESCALAR <FI(IIFI(S)>=<FI1(J}!RC(IIF(1D>
{5 5 e e ke oK R R R A A TR RS R R A oA R K R R SR e e R R R R R ke R ke R R R A ke R A R K SRR R R e ok ok R ke

C

11

C

SUBROUTINE ESCALACII,JJ)
DIMENSION LST(3,48),D(48,5)
COMPLEX D,ESCA

COMMON/TRES/ D,ESCA,LST,NEST
ESCA=CHMPLX(0.,0.)

DO 11 I=1,NEST
ESCA=ESCA+CONJG(D(I,I132%DC1,JJ)
CALL ACERTA(ESCA)

RETURN . -

END

"R AR R oK oA e ok OAKR K A A A KRR R R KR RO KRR R R AR R R R R R AR AR AR AR R KA A KKK
C SUBROUTINE TRIVET: GERA LISTA DE TRIVETORES

Cc

MAX: NUMERO DE TRIVETORES A SEREM GERADOS,

(P P S Ct Pttt PPttt oe s vttt ettt et ettt ettt et Pttt t ot sttt tt vty s ettt it

c

101

11

SUBROUTINE TRIVET
DIMENSION ITRI(3,100) ,NNN(3),LA(3,3,48),NN(3,48) ,LST(2,48),
L(48),NOYES(4,100),M(3,48),D(48,5),A(4,4,48)
COMPLEX A,D,ESCA
COMMON/UM/ LA,HM,NN,L,NGRU
COMMON/DOIS/ A,NOYES,ITRI,MM,NIH
COMMON/TRES/ D,ESCA,LST,HNEST
READ(5,101> MAX
FORMAT(14>
MM=1
bo 8 1=1,3
ITRICI, M) =0
HODULO=0Q
HODULO=MODULQO+1
ODUL=FLOAT (MODULO)
MID=INT(SQRT(ODUL)+{1.0E-05))
LIM=2xMID+1
DO 14 1=1,LIH
NNN(1)=1-M1D-1
ODUL=FLOAT{(MODULO-(NNN(1)%%2))

105



216 IF(ODUL.NE.O.?> GO TO 12

217 NNN(2)=0
218 NNN(33=0
219 CALL NOUTRO(KNNN)

220 CTRKKKK KKK K KKK KKK KKK K KK KKK K KA KA AR KK KKK KKK KKKKAKRKKKAKKKK
221 C A SUBROUTINE NOUTRO VERIFICA SE NNN E UM ROVO TRIVETOR
222 € 0OU NAO. EM CASO AFIRMATIVO A LISTaA ITR1 E MH. l

223 CRKKK KKK KKK AR K KKK KKK K KK KKK HKK K KR KKK KKK KK AKK KK KKK KK KKK K

224 IF(MM.EQ.MAX) GO TO 5S4

225 GO TO 14

226 12 MJD=1NT(SQRT(ODUL>+1.0E-0%5)
227 IF(MJD.ERQ.O) GO TO 14

228 . LJIM=2%xMJD+1

229 DG 24 J=1,LJHN

230 NNN(2)=J-MJD-1

231 ODUL=FLOAT(MODULO-(NNN(1)>%XXx2+NNN(2)%%2})
232 IF(ODUL.NE.O.)> GO TD 44

233 NNH(3}»=0

234 CALL NOUTRO(NNN>

235 IF(MM.EQ.MAX) GO TG 54

236 GO TO 24

237 44 MED=INT(SQRT(ODUL>+1 .0E-05)
238 NNN2=(NNN(1)4 %2+NNN(2)X42+MKD**2)
239 1F (MODULO.RE.NNN2> GC TO 24
240 KS1G=-1

241 NNN{(3)=MKD

242 DO 34 K=1,2

243 - - NNN(3)=NNN(3>%KS51G

244 CALL NOUTRO(NNN)

245 [F(MM.EQ.HAXY> GO TO 54

246 34 CONTINUE

247 . 24 CONTINUE

248 14 CONTINUE

249 GO TO 11

250 54 CALL ORDENA

251 RETURN

252 END

253 C

254 C***kk*kkk*kkk%k*kkkkkk*k**k*kk*k***k*k**k*kkk**kkkkkkkkk*kk*k
255 C SUBROUTINE NOUTRO: SELECIONA NOVOS TRIVETORES
295 TRk kK AR R K R o RK IR SRR R K K K I o 7R KT SRR RS R K KRR SR K KSR R SRR KKK SRR KRR ROR R OK R K K

257 C

258 SUBROUTINE NOUTRO(NHNN)

259 DIMENSION LA(3,3,482),NN(3,48),NNN(3?,ITR1(3,100),M(3,48),
260 # LST(3,48),L(48> ,NOYES(4,100),D(48,5),A(4,4,48),
261 # NXYZ(3)

262 COMPLEX A,D,ESCA

263 COMMON/UM/ LA,¥,NN,L, NGRU

264 COMMOR/DOIS/ A,NOYES, ]TRI,MM,NIN

265 COMMON/TRES/ D,ESCA,LST,NEST

266 NXYZ(1)=-NNHN(1)+NNN(2>+NNN{3)

267 NXYZ{(2)= NRN{(1)-NNN(2)+NNN(3)

268 NXYZ(3)= NNN(1)+NNN(2)-NNN(3)
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268 DO 15 11=1,NGRU

270 DO 15 JJ=1,HMM
271 NAUX=0

272 DO 16 KK=1,3

273 MAUX=-NXYZ (KK) +NN(KK,11)

274 DO 17 LL=1,3

275 17 HAUX=MAUX+LA(KE,LL, 11)XITRI(LL,JJ)
276 16 NAUX=NAUX+(MAUX*%2)

277 1F(NAUX.EQ.0) RETURN

278 15  CONTINUE

279 MM=MM+1

280 DO 18 KK=1,3

281 18  1TRI (KK, MM)=NXYZ(KK)

282 RETURN

283 END

284 C

Z2B5 CRAARRKKARKKKEKKAKAKERAKK KKK KK KKK EARRKKARKARKRKKHARNKK KRR RRKR K
286 C SUBROUTINE ORDENA: COLOCA A LISTA DE TRIVETORES EM ORDEM

287 C CRESCENTE DE HMODULO.

288 CARRKARXKAREKKAAAKKARAKKAAKKKAKKKKKKAKRKKI KRR RKKAKK KKK KK KRIARR KX
288 C - .

290 SUBROUTINE ORDENA

291 DIMENSION ITRI(3,100), 1MOD(100), IHELP(3),NOYES(4,100),A(4,4,48)
292 ~ COMPLEX A

293 COMMON/DOIS/ A,NOYES, ITRI,MM,NIM
294 NITRI=MM

295 DO 10 1=1,MM

296 IMODC 1) =0

297 DO 10 J=1,3

298 10 1MODC 1) =1MOD (1) +1TRI (J, 1) %%2
299 9 IREF=0

300 DO 11 I=1,NITRI.

301 IF(IMOD(1).LT.1REF) GO TO 11
302 1REF=1MOD (1)

303 IM=1 -

304 11 CONTINUE

305 IFCIM.EQ.NITRI) GO TO 12

306 DO 13 J=1,3

307 IHELP(J)=ITRI(J,NITRI)

308 ITRI(J,NITRI)=1TRI (J, IM)

309 13 ITRI(J, IM)=IHELP(J)

310 IMOD(1M)>=1MOD(NITRI)

311 IMOD(NITRI>=1REF

312 12 NITRI=NITRI-1

313 IF(NITRI.GT.1)> GO TO 9

314 RETURN

315 END '
316 C '

317 CARKKEKKKERKAKAAAKAKEKKAKAAKAKKARKKAKKKKKAKKK K KKK KKK AR KK KKK AEAKKKK KK
318 C SUBROUTINE ACERTA:
319 CHREREAKKKKKAKNKEARKAREAKKERKAAAAKKEKKKKEEERKEHKEARRKRARKKR AR RKARKK

320 C

321 SUBROUTINE ACERTA (COMP)
322 COMPLEX COMP

323 AA=REAL (COHMP)
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324 IF(ABS(AA) ,LT.(1.0E~05)) AA=0.

325 BB=A IMAG(COMP)

326 IF(ABS(BB).LT.(1.0E-05)) BB=0.

327 COMP=CHMPLX (AA,BB)

328 RETURN

329 END

330 C

331 CHRKERKKKKK KKK KKK K KKK K KKK KK KK KK K KKK KKK KK KKK KK KR K KRR KK KRR KK AR K KRk
332 C SUBROUTINE QUADRI: GERA LISTA DE QUADRIVETORES A PARTIR
333 C DA LISTA DE MM TRIVETORES ITRI.

334 C TRIVETOR: (K)=EXP(1K%R) => QUADRIVETOR (K,J) ONDE

335 C J E O INDICE DE COLUNA (OP.PROJECAO RO(I,J))

336 C NOYES(J,1): 1! CORRESPONDE AO I-ESIMO TRIVETOR; J IND.COLUN2
337 C NOYES=0 => QUADRIVETOR NAO E VALIDO

338 C NOYES=1 => QUADRIVETOR E VALIDO

339 C:kk*k*k:ﬂ(k*k?(?(k‘kk*‘k‘kk:k:k:k:k:k:k:k*k*k*k*kx‘kk‘kk*‘k‘k:kkk*k*k‘k*k:k:kk:kk***k**
340 C :

341 SUBROUTINE QUADRI

342 COMPLEX A,E,S,D,ESCaA

343 DIMENSION ITRI(3,100),NN(3,48),5(4,4),E(48>,L(48),M(3,48),
344 # LA(3,3,48),A(4,4,48),N0YES(4,100),LST(3,48),D(48,5)
345 COMMON/UM/ LA,M,NN,L,NGRU

346 COMMON/DO1S/ A,NOYES, ITRI,MM,NIHM

347 COMMON/TRES/ D,ESCA,LST,NEST

348 Pl=4 ,0%xATAN(1.0)

349 DO 3 1=1,MM

350 DO 12 J=1,NGRU

351 E(J)=CMPLX(0.,0.>

352 NAUX=0

353 - DO 13 K=1,3

354 MAUX=NN(K,J)-ITRI(K, 1)

355 DO 14 11=1,3

356 14 MAUX=MAUX+LACE,11,00%ITRICII, I

357 - 13 NAUX=NAUX+I1ABS (MAUX)

358 IF(NAUX.NE.O) GO TO 12

359 NAUX=L (J)

360 DO 15 K=1,3

361 15 NAUX=NAUX+ITRI (K, I )XM(K, J)%2

362 NAUX=~ (NAUX/24)%24+NAUX

363 XNAUX=FLOAT (NAUX)

364 XNAUX=XNAUX*P1/12.

365 E1=COS (XNAUX>

366 E2=STN(XNAUX>

367 E(J)=CMPLX(E1,E2)

368 CALL ACERTA(E(J))

369 12 CONTINUE

370 DD 16 J=1,NIM

371 DO 17 ¥=J,NIM

372 S(J,K)Y=CHMPLX(0.,0.)

373 DO 18 11=1,NGRU

374 18 5(J,K)»=S5(J,K)+CONJG(A(J,K, T1IXECI D)

375 CALL ACERTA(S(J,K))

376 17 S5(K,J)=CONJG(5¢J,K))

377 16 CONTINUE

378 NCNT=0
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379
380
381
382
a83
384
385
386
387
388
389
380
391
392
393
394
385
396
397
398
399
400
401
402
403
404
405
406
407
408

409"

410
111
412
413
414
415
416
417
418
419
- 420
421
422
423
424
425
426
427
428
429
430
431
432
433

11 NCHNT=NCHNT+1
IF{NCNT.GT.NIM¥} GO TO S
NOYES(NCHNT, 1>=0
IF{ABS{REAL(S(NCNT,NCNT?>))>.LT.(1.0E~04)) GO TO 11
NOYES(NCNT, 1)=1 )
IF{NCNT.EQ.NIM) GO TO S
NPL=NCHT+1
DO 23 J=NPL,NIH
DO 24 K=J,NINM
S(J,K»=8(J,K>»-S(J,NRCNT)Y*S(NCNT,K?»/S{NCHNT,NCNT)
CALL ACERTA(S(J,K))
24 S5(K,J)=CONJG(S(J,K)?
23 CONTIHUE
GO TO 11
9 CONTINUE
RETURN
END
c
CARKKKKKEKRKKKKKKKREKKKKKKKKKKKEKERKERKKKELRRKRRRRRRKARARRR R AKX
C SUBROUTINE SAIREP: IMPRESSAO DAS MATRIZES DE REPRESENTACAD
CHAKKKKKKKKKKAKKKKKEKKRKKERKKKEKKAKKKEKKEKKEERKRKEKKRKRKRKKKRKK KX
c
SUBROUTINE SAIREP
DIMENSION A(4,4,48) ,ARE(4,4),AIM(4,4),M(3,48),NN(3,48),L.(48),
# LA(3,3,48),D(48,5) ,NOYES(4,100),1TRI1(3,100),LST(3,48)
COMPLEX A,D,ESCA
COMMON/UM/LA,M,NN, L, NGRU
COMMON/DOIS/A,NOYES, ITRI MM, NIN
COMMON/TRES/D,ESCA,LST,NEST
WRITE(H,100)
-~ 100 FORMAT(///,12X, "CARACTERES-,6X, “MATRIZES DE REPRESENTACAQ",/)
OPER(UNIT=13,FILE="GAMA ")
DO 11 1=1,NGRU
CHARR=0.0
CHARI=0.0
DO 12 K=1,NIHN
DO 12 J=1,NIHM
ARE(K,J)=REAL{A(K,J, 1)
AIH(K,J)=AIHAG(A(K,J, 1)
IF(J.NE.K> GO TO 12
CHARR=CHARR+ARE (K, J?
CHARI=CHARI+AIM(K, J)
12 CONTINUE
DO 11 K=1,NIH.
DO 13 J=1,HIH
13 WRITE(13,103> ARE(K,J),AIMK,D)
IF(K-1) 14,14,15
14 WRITE(&,101) I,CHARR,CHARI, (ARE(K,J),AINMK,J),J=1,NIM)
GO TO 11 :
15 WRITE(6,102) (ARE(K,J),AINM(X,J),J=1,NIM)
11 CONTINUE
CLOSE(UNIT=13)
101 FORMAT(3X, R",12,2X," (" ,F6.3,7,7,F6.3,737,1X,
# 3(1X,°(",E12.5,7,7,E12.5,7) 7))
102 FORMAT(26X,3(1X, (" ,E12.5, ", 7,E12.5,7)7))
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434 103 FORMAT(2E14.7)

435 RETURN

436 END

437 C

438 CRAKKKRKKKK K KKK KK KK KA KA KK KKK KK KA KKK KA KKK KK AR KK KA R K KKK KK KKK KX K
439 .C SUBROUTINE SAITRI: IMPRESSAU DA LISTA DE TRIVETORES

440 CRKKKKK KKK KKK A KK KK KA KKK A KK AR AR AR K RKR KO KRR R K KRR RO ROK KKk
441 C

442 SUBROUTINE S5AITRI :

443 DIMENSION A(4,4,48),LA(3,3,48),ITRI(3,100),IREDE(3,100),
444 # NN(3,48),NOYES(4,100),H(3,48),L(48)

445 COMPLEX A

446 COMMON/UM/ LA,M,NN,L,RGRU

447 COMMON/DOI1S/ A,NOYES,ITRI,MM,NIN

448 WRITE(6,100)> HMH _

449 100 FORMAT(///,10X, LISTA DOS-,13,° TRIVETORES GERADCS’,//,
450 # 13X, "BASE VET.PRIHM.",5¥, "BASE CARTESIANA",/?

451 DD 11 J=1,HMH

452 IREDE(1,J3=0.5%(ITRI(2,J)+ITRI(3,J))

453 IREDE(2,J)=0Q.5%X(ITRI(1,J)+ITRI(3,J))

454 IREDE(3,J>=0.5%(ITRI(1,J)+ITRI(2,J))

455 11 CONTINUE

456 DO 12 J=1,MH

457 12 WRITE(6,101) J,(IREDE(I,Jd>,1=1,3),(1TRIC(],J},1=1,3)

458 101 FORMAT(5X,14,3X,"(¢(",14,°,",14,",7,14,7)",3X,

459 # r,14,7,7,14,7,7°,14,737)

460 RETURN

461 END

462 C'

463 CRAAKKKKEKKKHEKKKERKAKKKAKKAKKRKKERKRLEKARKAERKKEKAKKRRRARKRKRKNKRKKRA
464 C SUBROUTINE SAIQUA: IMPRESSAO DA LISTA DE QUADRIVETORES

465 CHRAKKKKAKKAKKKKEKRKKKKKKAKKKKKKKAAKEKRKKKKKALALARKRRRRNRRRRRRRRKK
466 C '

467 SUBROUTINE SAIQUA

468 DIMENSION NOYES(4,100),M(3,48),NN(3,48),L(48),D(48,5),1TRI(3,10
469 # ,A(4,4,48),LA(3,3,48) ,L5T(3,48)
470 COMPLEX A,D,ESCA

471 COMMON/UM/ LA,HM,NN,L,NGRU

472 COMMON/DOIS5/ A,NOYES,ITRI,HM,NIH

473 COMMON/TRES/ D,ESCA,LST,NEST

474 WRITE(&,100)

475 100 FORMAT(///,10X, “SAIDA DBOS QUADRIVETORES~",/)
476 OPEN(URIT=12,FILE="QVETOR")

477 ' NQ=0

478 DO 10 J=1,MM

4793 DD 10 I=1,NIH

480 IF(NOYES(I1,J>.EQ.0) GO TO 10

481 NQ=NQ+1

482 WRITE(&,101) NQ,(ITRI(K,J) ,K=1,3),1

483 WRITE(12,102) (ITRI(K,J),K=1,3},1

484 10 CONTINUE .

485 CLOSE(UNIT=12>

486 101 FORMAT(8X,12,2X,"(",14,",7,14,7,7,14,7,7,14,7)7>
487 102 FORMAT(414)

488 RETURN

489 END
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490
491
492
493
494
495
496
497
498
499
500
501
502
503
504
503
506
507
508
509
510

CAKKKKKKKKKKKKKKKKK KK KK KKK KKK KKK KAKKALEKKAKKKARKKKKKKKRKK KKK KKK
C SUBROUTINE SAIGRU: IMPRESSAO DAS MATRIZES LA,NN,M E DOS COEF.L
CRRKKKKAKKKK KKK KKKKKKEKKAKKKKEKK KKK KKK KKK KKK KK KKK KKK KKK KKEK KKK

SUBROUTINE SAIGRU

DIMENSION LA(3,3,48),HM(3,48),L(48),NN(3, 48>

COMMON/UM/ LA,M,HNN,L,HNGRU

WRITE(H,100)

OPEN(UNIT=11,FILE="LALFA")

DO 10 I=1,NGRU

WRITE(11,102) LCI),(M¢(J,1),d=1,3), ((LACK,J,1),J=1,3),K=1,3)

10 WRITE(6,101> 1, ((LACK,J,1),J=1,3>,K=1,3>, (HN{J,I2,d=1,3),

(M(J,13,d=1,32,LC1)
CLOSE(UNIT=11>

100 FORMAT(///,7%, 17,16X, LACK,J,1)7,19X, "HN(J,}}",7X%,

“HGJ,127,3%, LI,/

101 FORMAT(4X,14,2X,914,2X,314,2%,314,2%X,14>
102 FORMAT(1312)

RETURN
END
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PROGRAMA APWLUC

Ok AR A K K KKK K KRR K ok o K K KRR K R R R R R K R KRR R AR R RO R ki kok ok

1

2 C PROGRAMA PARA CALCULO DE BANDAS DE ENERGIA EM CRISTAIS
3 C USANDO 0O METODO APW COM POTENCIAL NAO MUFFIN-TIN.

4 CRIAKAKKEKAELKEKKEKKKAAKKAKKLEAKKEKKAAKKAKE KKK KARK AKX
5 C FILE=9: VALORES DE ONN(I1)> - PROGRAMA MEDLUC

& C FILE=8: VALORES DE VNN(I1) - PROGRAMA HEDLUC

7 C FILE=7: VALORES DE CANN(1)> - PROGRAMA HMEDLUC

B C FILE=10: VALORES DE EO,RE(I1),XLE(])> - PROGRAMA DELLUC
9 C FILE=5: ARQUIVO APWS MONTADO VIA TERMINAL

10 C FILE=6: SAIDA PARA IMPRESSORA

11 C FILE=11: VALORES DA MATRIZ LAC(I,.J,K)> - PROGRAMA SYMLUC
12 C FILE=12: VALORES DE QUADRIVETORES - PROGRAMA SYMLUC

13 C FILE=13: ELEM. MATRIZ DE REPRESENTACAQO - PROG.SYMLUC
14 CHARKKAAXKAKKKKKAKAKKEKKKERKKRKKEKRELRKXKKKAKKRARKNENALARRRKRX
15 C

16 DIMENSICON NCONT(10),TEXTO(30)

17 OPEN(UNIT=5,FILE="APW5">

18 OPEN(UNIT=&,FILE="APWE ")

19 READ(5,100) TEXTO

20 WRITE(S,100) TEXTO

21 READ(S,101>HCONT

22 100 FOEMAT(30A2)
23 101 FORMAT(1012)
24 102 FORMAT(1X,///,5X,40A2)

25 Do 2 J=1,10

26 7 IF{NCONT(J}.EQ.OQO)Y GO TO 10

27 IFCNCONT(J) .EQ.1> CALL GERAL

28 IF(NCONT(J)>.EQ.2) CALL PONTO

29 IF(NCONT(.J).EQ.3> CALL REPEES

30 - IFCHCONT(J) .EQ.4)> CALL PRIHA

31 2 CONTINUE

32 CLOSE(UNIT=35)

33 CLOSE(UNIT=6)

34 10 STOP

35 END

36 ‘

37 CRAKKAKAKAKKK KKK K KKK KKK KA IRAK KK KK KKK A KA KK KKK K KKK KKK KKK KAR KA A
38 SUBROUTINE GERAL: LEITURA DOS DADOS GERAIS DO PROGRAMA.
39 MAIQR: NUMERO DE G(N,ALFA,N7")

40 R(I1,J>: DISTANCIA ENTRE ELEMENTOS DA BASE

C
C
C
C
C
41 C RFIM(I1): RAIQO DA ESFERA CENTRADA NO ATOMO 1
42 C A: PARAMETRO DA REDE EM UNIDADES ATOMICAS
43 C FADET: FATOR DE PROTECAO CONTRA OVERFLOW
44 C NATOMS: NUMERO DE ATOMOS NA CELULA
45 C NEAD: NUMERO DE CONFIGURACOES DE VIZINHANCA DIFERENTES
46 C NESP(I): IDENTIFICA O ATOMO QUANTO A CONFIGURACAO
47 C NLAMB: NUMERO DE LAMBDAS UsSADO NA EXPANSAQ
48 C ONN: SAIDA PROGRAMA CALCULO TRANSFORMADA CONSTANTE
49 C VNN: SAIDA PROGRAMA MEDESF
50 C CANN: SAIDA PROGRAMA HEDESF (A/2P1XGNN")
851 CRAKAKAKKRKEIAKKEKXAK KRR AEKARAKKEKK KRR ERKK KRR RK KRR KX
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52 C

53 SUBROUTINE GERAL -

54 COMMON/UM/P1,A,R(3,24) ,NATOMS,RFIM(24)

55 COMMON/TRES/VNN(360,2) ,0NN(360,2),CANN(360) ,HAIOR
56 COMHON/SE1S/NEAD,NESP(24) ,NLAMB, FADET

57 Pl=4.0%ATAN(1.0)

58 READ(5,100) NEAD,NATOMS,NLAMB,MAIOR,A,FADET
59 WRITE(6,102) NATOMS,NEAD,NLAMB,A,MAIOR,FADET
£0 OPER(UNIT=8,FILE="VNN")

61 OPEN(UNIT=9,FILE="0ONN")

62 DO 10 J=1,NEAD

63 DO 10 1=1,MAIOR

64 READ(S,101) ONNC(I,J)

&5 10 READ(8,101) VHNN(I,ID

&6 CLOSE(UNIT=8>

&7 CLOSE(UNIT=9)

£8 DO 20 J=1,NATOMS

69 READ(5,103) NESP(J),(R(1,J},I=1,3),RFIN(I)}
70 DO 40 1=1,3

71 40 R(1,JY=R(I,J)%A

72 WRITE(6,105) J,(R(1,J>,1=1,3),RFIN(I)

73 20 CONTIHNUE

74 OPEN(UNIT=7,FILE="CANN™)

75 . DO 30 1=1,MAIOR

76 30 READ(7,101) CANNC(I)

77 CLOSE(UNIT=7)

78 WRITE(6,104) CANN(MAIOR) ,ONN(MAIOR,NEAD) ,VNN(MAIOR, NEAD)

79 100 FORMAT(313,14,F10.6,E8.1)
80 101 FORMAT(E14.7)
B1 ...102 FORMAT(1X,//,5X, "NUMERC DE ATOMOCS POR CELULA:",13,/,

82 # 5X, "NUMERO DE ESPECIES ATOMICAS:”,!12,/,

83 # 5X, "NUMERO DE LAMBDAS NA EXPANSAOG:’,13,/,

84 # 5X, "PARAKETRO DA REDE A=",F10.6,/,

85 # 5X, "NUMERO DE VETORES CANN UTILIZADOS: ,14,/,

86 # "5X, "FATOR DE PROTECAO FADET=",E8.1)

87 103 FORMAT(I3,4F10.6)

88 104 FORMAT(5X, "CANN(MAIOR)=",E14.7," ONN(MAIOR,NEAD)>=",E14.7,
89 # : /,33%, "VNN(MAIOR,NEAD)=",E14.7,/)

90 105 FORMAT(5X, "POSICAC DO ATOMO",12,: (,F10.6,",",F10.6,"
91 # F10.6,7)",/,33%, "RAIO DA ESFERA:",F10.56)

92 RETURN

93 END

94 C

S5 CHRAKXAKKKKEXAKXKKAKKKKRAHAKRKAAALNAAKKKKRKRKAARAAARKRRRRRRRAAX AKX A
96 C SUBROUTINE PONTO: LEITURA DOS DADOS DO PONTD DE SIMETRIA
97 C NGRYU: NUMERCO DE OPERADORES DO GRUPO

98 C CAZONA:. VETOR k DA 1.ZONA DE BRILLOUIN

99 C LALFA: OPERADOR ALFA ATUANDO SOBRE 0S VETORES K

100 CARRAKAKKAKRKKERKKKKEKAKKKKKKKKAKKKKKEK KKK EKRKKRRRKEKKKX KK KKK
101 C

102 SURROUTINE PONTO

103 DIMENSION M(3),CALFA(48),TALFA(3,48)

104 COMPLEX CALFA

105 COMMON/UM/P1,A,R(3,24) ,NATOMS,RFIM(24)

106 COMMON/DOIS/CALFA, TALFA,LALFA(48,3,3),NCGRU,CAZONA(3)
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107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118
118
120
121
122
123
124
125
126
127
128
123
130
131
132
133
134

C

(G ettt S Pttt T PPttt P Pttt bttt bt ettt ettt s et bt ettt e bt e et 8 8 8.
C SUBROUTINE REPRES: LEITURA DOS DADOS DA REPRESENTACAOD
C NDIM: DIMENSAO DA BATRIZ(H-ED

C NGAMA: DIMENSAO DA REPRESENTACAO

10

11

100
101

102 FORMAT(5X, "NUMERO DE OPERACOES DO GRUPO:",13,/,5X, K ZONA DE
“BRILLOUIN= 2%PIl/A(",F5.3,°,7,F5.3,7, 7 ,F5.3,7>»7)

103 FORMAT(5X, "L=",13,5X, "M(I)=C",13,",",13,", 7,13,y ,/,

5X, "MATRIZ LALFA(NGRU,J,¥>:",313,/,28%,313,/,28%,313)

#

#

READ(S, 100 NGRU,CAZONAC1)>,CAZONA(Z2),CAZONA(3?
WRITE(6,102) NGRU-,CAZONA(1)>,CAZONAC(2>,CAZONA(3)

DO 10 1=1,3

CAZONA(1)>=2.0%XPI/AXCAZONAC(]>
OPENC(UNIT=11,FILE="LALFA")

bo 11 1=1,HNGRU

READ(11,101> L, (M{(J>,J=1,3), ({LALFAC(],J,K} ,K=1,3>,J=1,3)

ARG=(P1/12.)%L
ARG1=COS(ARG)
ARGZ=51N(ARG)

CALFA(])>=CMPLX(ARG1,ARGZ)

DO 11 J=1,3

TALFAC(JT, I >=(FLOAT(M(J})/12.)%A

OPEN(UNIT=11>

WRITE(6,103) L, (M({J)>,J=1,3), ((LALFA(NGRU,J,K) K=1,3),J=1,3)

FORMAT(13,3F10.6)
FORMAT(1312)

RETURN
END

135 C KCA: QUADRIVETOR (K, i)

136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
148
150
151
152
153
154
155
156
157
158
153
160
161

N2 P 0P P et ¢ P ISt POttt Pttt et ettt Pttt ettt ettt sttt ie s oo ts;

C

10

11

#

SUBROUTINE REPRES

DIMENSION KCA(4)>,RGAMA(3),GAMA(48,3,3),CALFA(48),TALFA(3, 48)

COMPLEX GAMA,CALFA

COMMON/UM/PI ,A,R(3,24) ,NATOMS,RFINM(24)

COMMON/DOIS/CALFA, TALFA,LALFAC(48,3,3) ,NGRU,CAZCONA(3)

COMMON/CINCO/10P,NDIM,CA(48,3),GAHA,K2,NCOL(4&),
RCA(3) ,RKZONA(3)

READ(5,100> NDIM,NGAMA
WRITE(6,103> NDIM,NGAMNA

CONST=2.0%PI1/A

OPEN(UNIT=12,FILE="QVETOR ")

DO 10 1=1,HDIH

READ(12,102) KCA

NCOL (1>=KCA(4)
DO 10 J=1,3

CAC(],J)=CONSTXKCA{J)>

CLOSE(UNIT=12)

OPEN(UNIT=13,FILE="GAHA ")

DO 11 L=1,NGRU
DO 11 J=1,NGAHA

DO 11 K=1,NGAHMA

READ(13,101> GAMAR,GAHMAI
GAMA(L,J,K)>=CHPLX(GAMAR,GAMA L)

CLOSE(UNIT=13>
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162
163
164
165
166
167
168
163
170
171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183
184
185
186
187
188
189
180

191 .

182
193
1384
195
136
197
188
199
200
201
202

203

204
205
206
207
208
209
210
211
212
213
214
215
216

WRITE(6,104) (CA(NDIM,J),J=1,3)>,NCOL(NDIM)
DO 12 J=1,HNGANMA
DO 13 K=1,NGAMA
13 RGAMA (K)=REAL (GAMA (NGRU, J,K>)>
12 WRITE(6,105) (RGAMAC(K),K=1,NGAMA)
100 FORMAT(213)
101 FORMAT(2E14.7)
102 FORMAT(414)
103 FORMAT (35X, "NUMERO DE QUADRIVETORES(NUMERO DE ONDAS PLANAS): -,
# 13,7,5X, "DIMENSAO DA REPRESENTACAO:",12)
104 FORMAT(3X, "QUADRIVETOR CA(NDIM,J): ~,3El14.7,12)
105 FORMAT(5X, "MAT.REPRES.GAMA(NGRU,J,K) “,3E14.7)
RETURHN
END

(0. 9.9°0.3. 9.3 0. ¢ Pt PPttt Pttt et bttt ettt ettt t 0ot et ot et et Fio e T eee e e FP
C SUBROUTINE PRIMA: MONTA OS5 ELEMENTOS DA MATRIZ SECULAR

C EO: AUTOVALOR DA FUNCAO DE ONDA NA REGIAQ ESFERICA

C RE: DERIVADA LOGARITMICA DA FUNCAQO DE ONDA& RADIAL

C XLE: INTEGRAL DA FUNCAO DE ONDA RADIAL

(006050000 00 S P oSt eSOttt t ettt ettt t ettt bbbttt PPttt ottt Fe s s¢.¢.0:0N

SUBROUTINE PRIMA

DIMENSION RE(12,2),XLE(12,2),GAMA(48,3,3>,CALFA(48),TALFA(Z,48)
# ,BNN(10),DET(48,48) ,0NNEV (48, 48) ,DETE(48,48) ,DETO(1176
# ,ONNEO(1176),PROV(16,10,1176>

COMPLEX DETE,DET,ONNEV,DETOQ,ONNEO,GAMA,GAMAL,CALFA,PROV, ARG, SIN,

COMMON/UM/PI,A,R(3,24),NATOMS,RFIM(24)

COMMDN/DOIS/CALFA, TALFA,LALFA(48,3,3),NGRU,CAZONA(3)

COMMON/QUATRO/XI1S,BE(10)

COMMON/CINCO/I0OF,NDIM,CA(48,3),GAMA,K2,NCOL (487,

# RCA(3),RKZONA(3)

COMMON/SE1S5/NEAD,NESP(24) ,NLAMB,FADET

COMMON/SETE/DETE,NDI ,EQ,EV,FD

COMMON/OITO/ESC,OLM, VLY, KOUT, NEA

NDI=NDIM

FD=FADET

KOUT=0

Do 1 J=1,3
DO 1 I=1,NDI
1 CACI,J)=CA(1,J)+CAZONA(J)

WRITE(6, 102)

102 FORMAT(1X,//,7X, "ENERGIA(RY> ENERGIA(EV)-,11X, DETERMINANTE ",/
LM=0 ' :
DO 13 L=1,NDI

DO 13 M=1,L

LM=LM+1

DETO(LH}=CHPLX(0.0,0.0}
13 ONNEO(LM)=CMPLX(0.0,0.0)

LM=0

DO 4 L=1,NDI

IL=NCOL (L)>

DO 4 M=1,L
IM=NCOL (M)
LM=LM+1
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217
218
219
220
221
222
223
224
225
226
227
228
229
230
231
232
233
234
235
236
237
238
239
240
241
242
243
244
245
246
247
248
249
250
251
252
253
254
255
256

. 257

258
259
260
261
262
263
264
265
266
267
268
269
270
271
272

K2=HM
CAL=0.
CAM=0,
Do & J=1,3
CAL=CA(L,JYXCAC(L,JY+CAL
& CAM=CA(M,J)XCA(M, ) +CAH
CAL=SQRT(CAL>
CAM=SQRT(CAM)
DEN=CALXCAHN
IF(DEN.GT.0.0001) DEN=1.0/DEN
DO 12 NL=1,NATOHMS
NEA=NESP (NL)
CTE=4.0%PIX(RFIM(HNL)*%2)
X15=CALXRF1M(NL>
CALl. BESSEL
DO 7 J=1,HNLAMB
7 BNN(J)=BE(J)
X1S=CAMXRFIM(NL)
CALL BESSEL
DO 8 J=1,NLAMB
PROV(NL, J,LM)>=CMPLX(0.0,0.0)
8 BNN(J)=BNN(J)XBE(J)
DO 9 1=1,HNGRU
10P=1
GAMA1=CONJG{(GAMACIOP,IL, M)
ARGO=0.
COCENO=0,
ALFA=0.
ESC=0.
CALL OPERA
DO 10 J=1,3
ALFA=(RCA(J)Y-RKZONA(J)YXTALFA(J, I)+ALFA
ARGO=(CA(L,J>—-RCA(J))>XR(J, NL)Y+ARGO
COCENO=CA(L,J)%RCA(J)+COCENO
10 ESC=(CA(L, J)-RCA(J) y**2+ESC
X 1 S=COCENOXDEN
SINALR=COS(ALFA)
SINALI=31N(ALFA)
SINAL=CMPLX(SINALR,SINALI)> °
ARGR=COS (ARGO>
ARGC=SIN(ARGO}
ARG=CMPLX (ARGR, ARGC)
ARG=CALFA (I YXSINALXGAMA1%ARG
ESC=SQRT(ESC)
CALL POLINO
DO 11 J=1,NLAMB
11 PROV(NL,J,LM)=PROV(NL,J,LH)+ARGXCTEXBNN (J)XBE(J)
CALL VLISTA
IF(KOUT.GT.10) GO TO 3
DETO(LM)=DETO(LM)+(OLMXCOCENO+VLM)*ARG

9 ONNEO(LM)=0ONNEO(LM>+OLMXARG
12 CONTINUE
4 CONTIHUE

CPEN(UNIT=10,FILE="ERX "}
2 READ(10,100,END=3) EO
100 FORMAT(El4.7)
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273 DO 5 I=1,NLANB

274 DO 5 J=1,NEAD

275 5 READ(10,101) RE{(I,J),XLE(I,J>
276 101 FORMAT(Ei14.7,/,E14.7)

277 LM=0

278 DO 16 L=1,NDI

279 DO 16 M=1,L

280 LM=LM+1

281 DET(L,M)=DETO(LM>

282 ONNEV(L ,M)>=0NNEO (LH)

283 DO 17 NL=1,NATOMS

284 NEA=NESP (NL)

285 DO 17 J=1,NLANMB :

286 DET(L,M)=DET(L,M)+PROV(NL,J,LM)Y*(RE(J,NEA)Y+EOXXLE(J,NEAY)
287 ONNEV (L, M)>=0NNEV(L,M)+PROV(NL,J,LM)Y*XXLE(J,NEA>
288 17 CONTIHUE

283 IF(L.EQ.M) GO TO 16&

290 DET(M,L)=CONJG(DET(L,H))>

291 ONNEV (M, L)=CONJG (ONNEV (L, M>)

292 16 CONTINUE

293 EV=EO

294 DO 14 L=1,NDI

295 DO 14 M=1,NDI

2386 DETE(L,M)=DET(L,M)-ONNEV(L,M)XEV
297 14 CONTINUE

298 CALL CDET

299 GO TO 2

300 3 CLOSE(UNIT=10)

301 RETURN

302 -  END

303 C

304 CARKAKKAKKKKAKKKKKKKAKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKAEKKKK KKK KKAKREKKK
305 € SUBROUTINE POLINO: CALCULA POLINOMIOS DE LEGENDRE PL(XIS)

306 C _ PARA DADO VALOR DE XI5 OBTEMOS BE(L)

307 CHRKKKKAKKKKKKKAKKKKAKKKKAKEKKKKKKKKKKKKKKKKKARRRKKAKKK R KKK KARKKX
308 C

303 SUBROUTINE POLINO

310 COMMON/QUATRO/X1S,BE(10)
311 X=XIS

312 BE(1)=1,

313 BE (2) =X

314 K=2

315 DO 1 11=1,7

316 XK=FLOAT (K)

317 K=K+1

318 1 BE(K)=((XK+XK~-1.)XXXBE(K-1)-(XK~1.)XBE(K-2))/XK
319 RETURN

320 END

321 C

322 CRAKKEKKEAKKEKKKRKKKEKEKAKKAAKAKKKKEKKKKEKKKEKKEKHKEKKKKEKKRKKKKKRRRRKRKRARK KK
323 C SUBROUTINE VLISTA: COMPARA 0OS VALORES DE CANN(KK> COM ESC (KL-RKL>
324 C SE IGUATS, FAZ OLM=0ONN{EKK> E VLH=VNN(KK)

325 CRKKAKKKHKKKKKKEKKKKKEKAKKKAKKAKKKANKKAHKRAEKERAKKKAKKKKKR AR RIRAKNRKK
326 C
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327 SUBROUTINE VLISTA

328 COMMON/TRES/VNN(360, 23 ,0NN(360,2),CANN(360),MAIOR
329 COMHON/OITO/ESC, OLM, VLM, KOUT,NEA

330 DO 1 KK=1,MAIOR

331 KKK=KK

332 XCA=CANN(KK>-ESC

333 IF(ABS(XCAY,LT.0.0001) GO TO 2

334 1 CONTINUE

335 WRITE(S6,10012) ESC

336 1001 FORMAT(5X, “VALORES DE CANN E ESC NAO COINCIDEM, ESC=",E14.7)
337 KOUT=KOUT+1

338 2 VLM=VNN(KKK,NEA)
333 OL¥=0NN (KKK ,NEA?
340 RETURKN

341 END

342 C

42 CRAKARKKEKKKKKAAKEKKKAEKAKKKKKKAKARAKRKKKAKEKKRKKKRKKRKKRKARKRKRK AR XA
344 C SUBROUTINE BESSEL: CALCULA AS FUNCOES DE BESSEL
345 CARKAKKKKAAHKKKKAKKEKKEKKAKKKEAKKKKKKAKKALKAAKRKKRRRKK KKK KARRRRKKK XX

346 C

347 SUBROUTINE BESSEL

348 COMMON/QUATRO/X1S,BE(10)

349 X=XIS

350 IF(X.GT.0.0001) GO TQO 2

351 DO 1 11=3,3

352 1 BE(1I1)>=0.

353 BE(1)=1.

354 BE(2)=X/3.

355 'RETURN

356 2 IF(X.GT.4.2) GO TO 5

357 BE(8) =XXX7

358 BE(8)=BE(8) /2000000 .

359 BE(9)=X%BE(8)/17.

360 BE(9)=(1.+X%X/323.)%BE(9)
361 K=8

362 DO 3 11=1,7

363 K=K-1

364 XK=K+K+1

365 3  BE(K)=BE(K+1)XXK/X-BE(K+2)
366 IF(ABS(BE(1)).GE.ABS(BE(2)))XNORM=5IN(X)/X/BE(1)
367 IF(ABS(BE(1)).LT.ABS(BE(2)))XNORM=(SIN(X)/X-COS(X>)/X/BE(2)
368 DO 4 11=1,83

369 4  BE(11)=BE(I1)XXNORM

370 RETURN

371 5 BE(1)=SIN(X)/X

372 BE(2)=(BE(1)-COS (X)) /X

373 DO & 11=3,9

374 XK=11+11-3

375 6 BE(II1)=BE(II-1)XXK/X-BE(II1-2)
376 7 RETURN

377 END

378 C

379 CRKKRKK KKK AR KA KA KK K KR KKK AR KR KR KA KKK A R AR KKK K A R R HOK KK ok Ok &

380 C SUBROUTINE OPERA: ATUA SOBRE 0OS VETORES CA FAZENDO RCA
381 TRAA R Kk KK K 3K 5k K KK KK o KR o oK K 0K KRR R e SRR ok K KRR K KK RR R K K K SRR R R K R kK K
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382 C

383 SUBROUTINE OPERA

384 DIMENSION CALFA(48),TALFA(3,48)

385 COMPLEX GAMA(48,3,3),CALFA }

386 COMMON/DOlS/CALFA,TALFA,LALFA(48,3,3),NGRU,CAZONA(3)
387 COMMON/CINCO/10OF,NDIH,CAC48,3),GAHMA,K2,NCOL(48),
388 # RCA (3> ,RKZONA(3)

389 DG 1 [=1,3

390 RKZONA(I)>=0.

391 RCA(1)=0.

392 DO 1 J=1,3

353 RKZONACI)=RKZONACI>+LALFA(ICP, |, J>%XCAZONA(J)
394 RCA(1)=RCA(I)+LALFA(IOP,I,J)*CACK2Z,J)

3385 1 CONTINUE

296 RETURN

397 END

388 C

399 CARKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKKIKAKKKKKHAKKKKKEKKKEKERNAKKKKKKK AKX
400 C SUBROUTINE CDET: CALCULA DETERMINANTE DE MATRIZ Co8M COEF!-

401 C CIENTES COMPLEXOS, POR TRIANGULARIZACAQ
402 CHREKAKKKAKHARKKAKAAKKEKKERRKEKAKKAKKKK KKK LEKAKKHAKKK AR AK
403 C

404 SUBROUTINE CDET

405 DIMENSION DETE(48,48)

406 COMPLEX DETE,DETVAL, TEMP

407 COMMON/SETE/DETE,ND1,EO,EV,FD
408 DETVAL=CMPLX(1.0,0.0)

409 ND=NDI+1

410 NP=NDI

411 IDET=1

412 31 C=0.0

413 DO 22 1=1,NP

414 DO 32 J=1,NP

415 . CUR=CABS(DETE(I,J>)

416 IF(CUR.LE.C) GO TO 32

417 ICUR=1

418 JCUR=J

419 c=CuR

420 32  CONTINUE

421 IF(C.NE.0.0) GO TO 33

422 WRITE(6,100) EV

1423 100 FORMAT(S5X, "MATRIZ SINGULAR; ENERGIA: " ,E14.7)
424 GO TO 40

425 33 ND=ND-1

426 NP=ND-1

427 IFCICUR.EQ.ND) GO TO 35
428 b0 34 J=1,ND

429 TEMP=DETE(ICUR, J)

430 DETE(ICUR, JY=DETE(ND, J>
431 34 DETE(ND, J)=TENP

432 IDET=-IDET

433 35 IF(JCUR.EQ.ND) GO TQ 37
434 DO 36 1=1,HNDI

435 TEMP=DETE(I,JCUR)

436 DETE(1,JCUR>=DETE(!} ,ND)
437 36 DETE(1,ND>=TEMP
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438 IDET=-1DET
439 37 DO 38 J=1,NP

440 TEMP=DETE(ND, J>/DETE(ND,ND?

441 DO 38 1=1,NP

442 38 DETE(I ,J)=DETE(!,J)~-TEMPXDETE (] ,ND}
443 DETVAL=DETVALXDETE(ND, ND>*FD

444 IF(NP.NE.1> GO TO 31

445 IFCIDET.LE.O) DETE(1,1>=-DETE(1,1?
446 40 DETVAL=DETVALXDETE(1,1)XFD

447 DREAL=REAL(DETVAL)

448 DIMAG=AIMAG(DETVAL)

449 EVi=13.60537%EV

450 WRITE(6,101) EV,EV1,DREAL,DIMAG

451 101 FORMAT(7X,F9.5,4X,F9.5,4X,"(",E14.7,7,7,E14.7,7)7)
452 RETURN

453 END
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PROGRAMA "APWLUC MODIFICADO

O A AR R R KRR TR R SR oK R oK SRR R R RO R A R R ORI RO KR R RO AR K R K
C PROGEAMA PARA CALCULO DE BANDAS DE ENERGIA EM CRISTAIS
C USANDO O METODO APW COM POTENCIAL NAO MUFFIN-TIN.
CARAROK KR AR K A ARCARORRORRC K AR AR RRORR R R AR AR RACA R AR R R KRR RO ROk
FILE=S: VALORES DE ONN{(I) - PROGRAMA MEDLUC
FILE=8: VALORES DE VNN(1) - PROGRAMA MEDLUC
FILE=7: VALORES DE CANN(I) - PROGRAMA MEDLUC
FILE=10: VALORES DE EO,RE{(I),XLE(I> - PROGRAMA DELLUC
FILE=5: ARQUIVO APWS MONTADO VIA TERMINAL
FILE=6: SAIDA PARA IMPRESSORA
FILE=11: VALORES DA MATRIZ LA(I,J,K} - PROGRAMA SYMLUC
FILE=12: VALORES DE QUADRIVETORES - PROGRAM& SYMLUC
FILE=13: ELEM. MATRIZ DE REPRESENTACAO - PROG.SYMLUC
Pttt P 0 0ttt et Sttt 0Pt S ettt ettt t ot ettt ettt ittt t ettt o0 oo 0499

DIMENSION HNCONT{(10), TEXTO(30}
OPEN(UNIT=5,FILE="APWS5 ")
OPEN(UNIT=6,FILE="APW6 ")
READ(5,100) TEXTO
WRITE(&,100> TEXTO
READ(5, 101)NCONT

100 FORMAT(30AZ2)

101 FORMAT(1012)

102 FORMAT(1X,///,5X,40A2)
DO 2 J=1,10

_— IF(NCONT(J} .EQ.0) GO TO 10
IF(NCONT(J).ERQ.1> CALL GERAL
IF(NCONT(J) .EQ.2> CALL PONTO
IF(NCONT(J}).EQ.3} CALL REPRES
IF(NCONT(J).EQ.4) CALL PRIMA
2 CONTINUE
CLOSE(UNIT=3)
CLOSE(UNIT=6)
10 5TOP

END

**k*k***k**k*%k**kk****k*k*k*k***kk*k**k****kk****k*k*k*k***k

Cc

C

C SUBROUTINE GERAL: LEITURA DOS DADOS GERAIS DO PROGRAMA.
C MAIOR: NUMERO DE G(N,ALFA,N"}

C R(I,J): DISTANCIA ENTRE ELEMENTOS DA BASE

C RFIN(Cl): RAIO DA ESFERA CENTRADA NO ATOMO 1

C A: PARAMETRO DA REDE EM UNIDADES ATOMICAS

C FADET: FATOR DE PROTECAC CONTRA OVERFLOW

C NATOMS: NUMERCO DE ATOMOS NA CELULA

C HNEAD: NUMERO DE CONFIGURACOES DE VIZINHANCA DIFERENTES
C HNESP(I): IDENTIFICA O ATOMO QUANTO A CONFIGURACAO

C NLAMB: NUMERO DE LAMBDAS USADO NA EXPANSAO

C ONN: SAIDA PROGRAMA CALCULO TRANSFORMADA CONSTANTE

C VNN: SAIDA PROGRAMA MEDESF

C CANN: SAIDA PROGRAMA MEDESF (A/2PI1%XGHNN")

C

KKK KK KKK AR AKAKKKKKAKKRAKHRARKEKKAKRAKHAKRRAKKKARAARRRKARKRK
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52 C

53 SUBROUTINE GERAL

54 COMMON/UNM/P1 ,A,R(3,24) ,NATOMS,RFIM(24)

55 COMMON/TRES/VNN(360,2) ,0NN(360,2),CANN(3607 ,MAIOR
56 COMMON/SE1S/HEAD,NESP (24) ,NLAMB, FADET

57 P1=4.0%xATAN(1.0)

58 READ(5, 100> NEAD,NATOMS,NLAMB,MAIOR,A,FADET
59 WRITE(6,102) NATOMS,NEAD,NLAMB,A,MAIOR,FADET
60 OPEN(UNIT=8,FILE="VNN")

61 OPEN(UNIT=9,FILE="0ONN")

62 DO 10 J=1,NEAD

63 DO 10 1=1,MAIOR

64 READ(9,101) ONNCI,J)

65 10 READ(8,101) VNN{!,Jd)

66 CLOSE(UNIT=8)

67 CLOSE(UNIT=9)

€8 DO 20 J=1,NATONS

69 READ(S5,103} NESP(J),(R(I,J},1=1,3),RFIN(I)
70 DO 40 I1=1,3

71 40 R(I,J)=RC(I,J)%A

72 WRITE(6,105) J,(R(1,J),1=1,3),RFIM(JI)

73 20 CONTINUE

74 OPEN(UNIT=7,FILE="CANN")

73 DO 30 1=1,MAIOR

76 30 READ(7,1013 CANH(I)

77 CLOSE(UNIT=7)

78 WRITE(6,104) CANN(MAIOR) ,ONN(MAIQOR,HNEAD) ,VNN(MAIOR,NEAD)

79 100 FORMAT(313,14,F10.6,E8.1)
80 101 FORMAT(E14.7)
81 102 FORMAT(1X,//,5%, "NUMERDO DE ATOMOS POR CELULA:",I13,/,

82 # 5X, “NUMERO DE ESPECIES ATOMICAS:*,12,/,

83 3 5%, “NUMERO DE LAMBDAS NA EXPANSAO:",13,/,

84 # 5X, “PARAMETRO DA REDE A=-,F10.6,/,

85 # 5%, “NUMERO DE VETORES CANN UTILIZADOS:-,14,/,

86 # 5%, "FATOR DE PROTECAO FADET=",ES.1) -

87 103 FORMAT(I3,4F10.6)

88 104 FORMAT(5X, CANN(MAIOR)=“,E14.7,° ONN(MAIOR,NEAD)=’,E14.7,
83 # /,33X, “VNN(MAIOR,NEAD)=",E14.7,/)

30 105 FORMAT(5X, “POSICAO DO ATQOMO’,12,°: (’,F10.6,°,7,F10.6, ", ",
g1 # F10.6,°)°,/,33X, "RAIO DA ESFERA:",F10.6)

g2 RETURN

33 END

34 C

ERIEN St S Pt et bttt bttt ettt bttt t e Pttt ettt ettt ettt et e.9.¢0.¢
86 C SUBROUTINE PONTO: LEITURA DOS DADOS DO PONTO DE SIMETRIA
97 C HGRU: NUMERO DE OPERADORES DO GRUPO

98 C CAZONA: VETOR k DA 1.Z0NA DE BRILLOUIN

99 C LALFA: OPERADOR ALFA ATUANDO SOBRE 0S VETORES K

ITUOIN S0 0 F 0.3 ¢ ¢ 0.0t 0 0t Pttt Pt P rt ettt ettt Pttt ettt ettt Pttt e ot oot et ettty
101 C

102 SUBROUTINE PONTO

103 DIMENSION M(3),CALFA(48),TALFA(3,48)
104 COMPLEX CALFA

105 COMMON/UM/P1,A,R(3,24),NATOMS,RFIM(24)

106 COMMON/DO15/CALFA, TALFA,LALFA(48,3,3) ,NGRU,CAZONA(3)

R N

~ N

AN
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107 READ(5, 100> NGRU,CAZONA(1),CAZONA(Z2),CAZONA(3)

108 WRITE(6,102) NGRU,CAZONA(1),CAZONA(2),CAZONA(3)

109 Do 10 1=1,3

110 10 CAZONA(1)=2.0%XPI/A%CAZDNA(])

111 OPEN(UNIT=11,FILE="LALFA")

112 DO 11 1=1,NGRU

113 READ(11,101) L, (M{J),Jd=1,3), ¢ (LALFA{],J,K),K=1,3),J=1,3)
114 ARG=(P1/12.)%L

115 ARG1=COS (ARG)

116 ARG2=S1N(ARG)

117 CALFA(1)>=CHPLX(ARG1,ARGZ)

118 Do 11 J=1,3

1132 11 TALFA(J, 1)=(FLOAT(M(J))> /12, 1 %A

120 OPEN(UNIT=11)

121 WRITE(6,103> L, (M(J),J=1,3), ((LALFA(NGRU,J,K?,¥X=1,3),.J=1,3)

122 100 FORMAT(I3,3F10.6)
123 101 FORMAT(1312)
124 102 FORMAT(5X, "NUMERO DE OPERACOES DO GRUPO:",13,/,5X, K ZONA DE

125 # “"BRILLOUIN= 2%PI/A(",F5.3,",",F5.3,7,7,F5.3,°

126 103 FORMAT(SX, 'L=",13,9X, "M(=(",13,7,7,13,7,7,13,7»",/,

127 # 5X, "MATRIZ LALFA{(NGRU,J,K>:",313,/,28%X,313,/,28%,313>
128 RETURN

129 END

130 C

131 CRAKKK KA KKK KKK AR A K K K KRR KKK KKK KKK KKK KKK KK KKK KA KK KA KKARKAKRK
132 C SUBROUTINE REPRES: LEITURA DO: DADOS DA REPRESENTACAQ
133 C NDIM: DIMENSAO DA HMATRIZ(H-ED

134 C NGAMA: DIMENSAO DA REPRESENTACAD

135 C KCA: QUADRIVETOR (K, i)

136 CRKKKKKEKK KK KKK KKK KKK KK KK KKK KKK KK KKK KKK KKK KK KA KK KKK KA KKHAKRKK

137 C

138 SUBROUTINE REPRES

139 DIMENSION KCA(4),RGAMA(3) ,GANA(48,3,3) ,CALFA(48), FALFA{3,48)
140 - COMPLEX GANMA, CALFA

141 COMMON/UM/PI1,A,R(3,24) ,NATOMS ,RFIN(24)

142 COHHON/DOIS/CALFA TALFA,LALFA(48,3,3) ,NGRU, CAZONA(3)
143 COMMON/CINCO/10P,NDINX,CA(B4,32),GANA ,K2,NCOL(64
144 # RCA(3),RKZDNA(3)

145 READ(5,100) NDIM,NGAMA

146 WRITE(6,103> NDIM,NGAHA

147 CONST=2.0%P1/A

148 OPEN(UNIT=12,FILE="QVETOR")

149 DO 10 1=1,NDIM

150 READ(12,102) KCA

151 NCOL(1)=KCA (4>

152 DO 10 J=1,3

153 10 CA{1,J)=CONSTXKCA(J)

154 CLOSE(UNIT=12)

155 OPEN(UNIT=13,FILE="GAHA")

156 DO 11 L=1,NGRU

157 DO 11 J=1,NGAMA

158 DO 11 K=1,NGAMA

159 READ(13,101) GAMAR,GAHMAI

160 11 GAMA(L,J,K>=CHMPLX(GAMAR,GANAI)

161 CLOSE(UNIT=13>
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162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183
184
185
186

13
12
100
101
102
103
#
104
105

C

WRITE(6,104) (CA(NDIM,J),J=1,3),NCOL(NDIM)

DO 12 J=1,NGAMA’
DO 13 K=1,NGAMA
RGAMA (X)=REAL (GAMA (NGRU,J,K))
WRITE(6,105) (RGAMA(K),K=1,NGAMA)
FORMAT(213)
FORMAT(2E14.7)
FORMAT(414)

FORMAT(5X, "NUMERO DE QUADRIVETORES(NUMEROC DE ONDAS PLANAS): -,

13,7,5X, "DIMENSAO DA REPRESENTACAQO:",12)
FORMAT (5X, “QUADRIVETOR CA(NDIM,J): ~,3E14.7,12)
FORMAT(5X, "MAT.REPRES.GAMA(NGRU,J,K) “,3E14.7)

RETURN
END

S0Pttt et ettt ettt ettt ettt ettt vttt 0t 000906000549 ¢3¢ ¢.¢.0.¢.¢.¢.¢.¢.9.
C SUBROUTINE PRIMA: MONTA OS ELEMENTOS DA MATRIZ SECULAEK

-C EO: AUTGVALOR DA FUNCAO DE ONDA NA REGIAD ESFERICA
C RE: DERIVADA LOGARITHMICA DA FUNCAD DE ONDA RADIAL

C XLE: INTEGRAL DA FUNCAO DE ONDA RADIAL
O sk AR K she K ke ke sk AR 3 oA R SRR R KRR RIS AR SR AR SRR R SROR KK KOO K ORAOK KR K ok sk ok ook e ok

c

#

187 -

188
185
190

191 -

182
193
194
195
196
197
188
199
200
201
202
203
204
205
206
207
208
209
210
211
212
213
214
215
216

.

#

98
93
102

100

101

SUBROUTINE PRIMA

DIMENSION RE(12,2),XLE(12,2),GAMA(48,3,3),CALFA(48),TALFA(3, 48)
E1(6),BNN(10),DET(64,64),0NNEV(64,64) ,DETE(64,64) ,PROV(10)
COMPLEX DETE,DET,ONNEV,GAMA,GAMAl ,CALFA,PROV,ARG,SINAL

COMMON/UM/P1,A,R(3,24) ,NATOMS,RFIN(24)

COMHMON/DOIS/CALFA, TALFA,LALFA(48,3,3),NGRU,CAZONA(3)

COMMON/QUATRO/X15,BE(10) :

COMMON/CINCO/10P,NDINM,CA(64,3),GAMNA ,KZ,NCOL(&64),

RCA(3),RKZONA(3)
COMMON/SEIS/NEAD,NESP(24) ,NLAMB,FADET
COMMON/SETE/DETE,ND! ,EQ,EV,FD
COMMON/OITO/ESC,OLM, VLH,KOUT, NEA
NDI=NDIH
FD=FADET
KOUT=0

po 1 J=1,3

DO 1 1=1,NDI

CA(1,J)=CACI,J)+CAZONA(J)
READ(5,98) NE,DE
FORMAT(13,F10.6)
READ(5,99) (E1(I1),1=1,NE)
FORMAT(6F10.5) .
WRITE(6,102)

FORMAT(1X,,//,7X, "ENERGIA(RY)> ENERGIA(EVY)",11X%,

OPEN(UNIT=10,FILE="ERX ")
DO 16 IE=1,HNE
READ(10,100,END=3) EC
FORMAT(E14.7)
DO 5 I=1,NLAHMB

DO 5 J=1,HNEAD

READ(10,101) RE(I,J7,XLECI,J?
FORMAT(E14.7,/,E14.7)
IF(EO.LT.E1(IE>) GO TO 2
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- e e e s

217

218 -

219
220
221
222
223
224
225
226
227
228
229
230
231
232
233
234
235
236
237
238
239
240
241

242

243
244

245 - -

246
247
248
249
250
251
252
253
254
255

. 256

257
258
259
260
261
262
263
264
265
266
267
268
269
270
271

13

7

10

11

DO 13 L=1,NDI

DO 13 M=1,L
DET(L,M)=CMPLX(0.0,0.0)
ONNEV(L,M>=CHPLX(0.0,0.0)

DO 4 L=1,NDI
I1L=NCOL (L)

DO 4 M=1,L
IM=NCOL (M>
K2=M
CAL=0.
CAM=0.
bo & J=1,3
CAL=CA(L,JX>%CA(L,J)+CAL
CAM=CA(M,J)XCA(M,J)+CANM
CAL=SQRT (CAL>
CAM=SQRT(CAM)
DEN=CALXCAM
IF(DEN.GT.0.0001) DEN=1.0/DEHN
DO 12 HNL=1,HATOMS
NEA=NESP (NL)
CTE=4.0%XPIX(RFIN(NL)*%%2)
X15=CALXRFIM(NL)

CALL BESSEL

DO 7 J=1,NLANB
BNN(JX»=BE(J>
X1S=CAMXRFIM(NL)

CALL BESSEL

DO 8 J=1,NLAMB
PROV (J)=CHPLX(0.0,0.0)
BNN(J)=BNN(JIXBE(J)
DO 9 1=1,NGRU
10P=1
GAMA1=CONJG (GAMA(IOP, IL, 1M))
ARGO=0.
COCENO=0.
ALFA=0,
ESC=0.
CALL OPERA
DO 10 J=1,3
ALFA=(RCA(J)-RKZONA (J) YXTALFA(J, 1) +ALFA
ARGO=(CA(L,J)-RCA(J) YXR(J, NL)+ARGO
COCENO=CA(L, J) XRCA (J)+COCENQ
ESC=(CA{L,J)-RCA(J)IX*2+ESC
X 1S=COCENOXDEN
SINALR=COS (ALFA)
SINALI=SIN(ALFA)
SINAL=CMPLX(SINALR,SINALI)
ARGR=COS (ARGO)
ARGC=S [N (ARGO)
ARG=CMPLX (ARGR, ARGC) .
ARG=CALFA()%SINALXGAMA [ XARG
ESC=SQRT (ESC)
CALL POLINO
DO 11 J=1,NLAMB _
PROV (J)=PROV (J)+ARGXCTEXBNN (J) XBE (J)
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272
273
274
275
276
277
278
279
280
281
282
283
284
285
286
287
288
289
290
291
282
233
294
235
296
297
298
293
300
301
302
303

c

12

4

14

CALL VLISTA
IF (KOUT.GT.10)> GO TO 3
DET (L, M)=DET(L, M)+ (OLMXCOCENO+VLM) XARG
ONNEV (L, M)=ONNEV (L, ¥)+OLMXARG
DO 12 J=1,NLAMB
DET(L,M)=DET(L,M)+PROV(J)*(RE(J,NEA)+EOXXLE (J, NEA))
ONNEV (L, ¥)=0ONNEV (L, M) +PROV (J) *XXLE (J, NEA)
CONTINUE
IFC(L.EQ.M) GO TO 4
DET(M,L)=CONJG(DET(L,M))
ONNEV (M, L)=CONJG (ONNEV(L,M>)
CONTINUE
EV=EO-4.0XDE
DO 16 1=1,7
EV=EV+DE
DO 14 L=1,NDI
DO 14 M=1,NDI .
DETE(L,M)=DET(L, M) -ONNEV (L, M) XEV
CONTINUE -
CALL CDET
CONTINUE
CLOSE(UNIT=10)
RETURN
END

CAAKKEKKAKKKKKKKKAKKKKRKAKEKKEARKLKKRAEKEAEKARKRRRRAKKRRKAAKARRRRK.
C SUBROUTINE POLINO: CALCULA POLINOMIOS DE LEGENDRE PL(X1S)

c

PARA DADO VALOR DE XIZ OBTEMCS BECL)

TORA KKK K K KA KKK K K K kKK KKK K K KR K 3K K ROK K KRR KRR K K K K R K R Kk Kok K kK

C

304 -

305
306
307
308
309
310
311
312
313
314
315
316
317
318
319
320
321
322
323
324
325
326
327

c

1

SUBROUTINE POLINO
COMMON/QUATRO/XIS,BE(1O)
X=X15 .
BE(1>=1.
BE(2)=X
K=2
Do 1 1I1=1,7
XK=FLOAT (K>
K=K+]
BE(E)=((XK+XK~-1.)XX4BE(K-1)-(XK-1.)YXBE(K~-2)) /XK
RETURHN
END

IR Pt TPt PPttt ettt et P vttt ettt Pttt vttt ettt Pt e st tovs et et e sttt st ides
C SUBROUTINE VLISTA: COMPARA 0OS VALORES DE CANNC(KK)» COM ESC (KL-RKL)

C

SE IGUAIS, FAZ OLH=0ONN(KK}) E VLM=VNN(KK)

(PP E PP PP PP Pt Pttt PP PPttt PPttt et Pttt t bttt t Pt ettt ottt ettt ot s ey

Cc

SUBROUTINE VLISTA
COMMON/TRES/VNN (360,27 ,0NN(360, 2} ,CANN(3602,MA]OR
COMMON/OITO/ESC,OLH, VLM, KOUT, NEA

DO 1 KK=1,MAIOR

KKK=KK

XCA=CANN(KK)-ESC

IF(ABS(XCA).LT.0.0001) GO TO 2 ~

CONTINUE
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328 WRITE(6,1001) ESC
329 1001 FORMAT(5X, “VALORES DE CANN E E5C NAG COINCIDEM, ESC=",E14.7)

330 KOUT=KOUT+1

331 2 VLM=VNHN (KKK, NEA)
332 OLM=0NN (KKK, NE&A)
333 RETURN

334 END

335 C

336 CAAAKAKAKKAKKAKKXKKKKKAKKKKKKXKEKEHKKLKAKAKRKKRKEAKKKKRKRAKRERRKARXK

337 C SUBROUTINE BESSEL: CALCULA AS FUNCOES DE BESSEL
338 CHAAKAKEAKEAKKAKKKAKAKKKKKKKAKKERAKAKARKARKAKRKAEARER AR RRRK AKX

339 C

340 SUBROUTINE BESSEL

341 COMMON/QUATRD/X1S,BE(10)

342 - X=XIS

343 IF(X.GT.0.0001) GO TO 2

344 DO 1t 11=3,9 ‘

345 - 1 BE(11)=0.

346 BE(1)=1,

347 BE(2)=X/3.

348 RETURN

349 2 IF(X.GT.4.2) GO TO 5

350 BE (8)=XX%7

351 BE(8)=BE(8) /2000000,

352 BE(9)=X%BE(8)/17.

353 BE(9)=(1.,+X%X/323.)XBE(9)
354 K=8

355 DO 3 11=1,7

356 - K=K-1

357 XK=K+K+1

358 3  BE(K)=BE(K+1)*XK/X-BE(K+2)
359 IF(ABS(BE(1)) .GE.ABS (BE¢2)))XNORM=SIN(X)/X/BE(1)
360 - IF(ABS(BE(1)).LT.ABS(BE(2)))XNORM=(SIN(X)/X-CUS (X)) /R/EE(2)
361 DO 4 11=1,3

362 4 BEC(I11)=BE(11)%XNORM

363 RETURN.

364 5 BE(1)=SIN(X)/X.

365 BE(2)=(BE(1)-COS(X))/X

366 DO & 11=3,3

. 367 XK=11+11-3

368 6 BE(II)=BE(11-1)XXK/X-BE(11-2)
369 7 RETURN

370 END

371 C

372 CARRKAARKKKKKKKKRKKKKKKKKKKKKKAKKKKKHELHKAKKRKARKRKKRAORKRK AR KX KA
373 C SUBROUTINE OPERA: ATUA SOBRE 0OS VETORES CA FAZENDD RCA

374 CRAKKKKKKKKAKKKKKKEKKKKKKEKKKKAKEKAKKKRKAKIRAKKAKKKERKRKRRKRRKRR KA
375 C

376 SUBROUTINE OPERA

377 DIMENSION CALFA(48),TALFA(3,48?

378 COMPLEX GAMA(48,3,3),CALFA

379 COMMON/DOIS/CALFA, TALFA,LALFA(48,3,3) ,NGRU,CAZONA(3)
380 COMMON/CINCD/I0OP,NDIM,CA{64,3) ,GAMA,KZ,NCOL(64),

a8 # RCA(3) ,RKZONA(3)
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382
383
384
385
ass
387
388
389
330
3981
392
393
394
395
386
397
398
339
400
401
402
403
404
405
406
407
408
403
410
411
412
413

Cc

1

DO 1 1=1,3
RKZONA(1>=0.
RCA(I)=0.
) DO 1 J=1,3
RKZONA (1)=RKZONA(I)+LALFA(IOP, 1,J)XCAZONA(J>
RCA(I1)>=RCA(I1>+LALFACIOP,1,JYXCA(K2,0)
CONTINUE : .
RETURN
END

CHAAKKEIKEKKEKKAKRKARKEREAK KKK KA KKK ARKEAKAAAKEERKRKRKKANKRAKK
C SUBROUTINE CDET: CALCULA DETERMINANTE DE HATRIZ COM COEFI-

C

CIENTES COMPLEXO:S, POR TRIANGULARIZACAO

C AR A KA KRR KKK AR NCK AR KK AR KR AR KA KRR KK R KR RO RO R AR R Kk Aok ok

c

414

415
416
417
418
419
420
421
422
423
424
425
126
427
428
429
430
431
432
433

434 -

435
436

31

32

100

33

34

35

36

37

38

SUBROUTINE CDET
DINEKRSION DETE(64,64)
COMPLEX DETE,DETVAL, TEMP
CCMMON/SETE/DETE,NDI ,EOQO,EV,FD
DETVAL=CMPLX(1.0,0.0)
ND=NDI+1
NP=NDI
IDET=1
C=0.0
DO 32 1=1,NP
DO 32 J=1,NP
CUR=CABS(DETE(I,J>>
IF(CUR.LE.C) GO TO 32
ICUR=1 '
JCUR=J
C=CUR
CONTINUE
IF(C.NE.0.0) GO TO 33
WRITE(6,100) EV
FORMAT(5X, "MATRIZ SINGULAR; ENERGIA:~",E14.7)
GO TO 40
ND=ND-1
NP=ND-1
IFC(ICUR.EQ.ND> GO TO 35
DO 34 J=1,HD
TEMP=DETE(ICUR, J?
DETE(ICUR,J)>=DETE(ND, J)
DETE(ND, J)=TENP
IDET=-IDET
IF(JCUR.EQ.ND) GO TO 37
PO 36 I1=1,NDI
TEMP=DETE(I,JCUR)
DETE(I,JCUR)=DETE(I,ND)
DETE(1,ND)=TEHMP
IDET=-I1DET
DO 38 J=1,NP
TEMP=DETE(ND, J)> /DETE (ND,ND?
~ DO 38 1=1,HP
DETE(!,J>=DETE(I,J)-TEMPXDETE(I,ND>
DETVAL=DETVALXDETE(ND,ND)XFD
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437
438
439
440

441 -

442
443
144
445
446

40

101

IF{(NP.NE.1) GO TC 31

IFCIDET.LE.O) DETE(1,1)=-DETE(1,1)
DETVAL=DETVALXDETE(1,1>%FD
DREAL=REAL(DETVAL)>
DIMAG=AIMAG(DETVAL)
EV1=13.60537%EV

WRITE(6,101) EV,EV1,DREAL,DIMAG

FORMAT<{(7X,F9.5, 4X, F9 5,4X, (" ,E14.7,

RETURN
END
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