Bisherige Koeffizientenmatrizen
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Der Variationsansatz der APW-Methode:
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ergibt sich die Gleichung (15.5):
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Umformung der Integrale, die den Operator H enthalten,
Hilfe des Gaufischen Integralsatzes
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Es gilt:
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erhélt man weiter
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Daraus resultiert das Ergebnis
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Fiir den Integranden ufﬁ[ du, erhdlt man eine dquivalente
Umformung. Somit ergibt sich:
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Setzt man diese Ausdriicke in die Gleichung (15.5) ein,
ergibt sich unmittelbar die Stationaritditsbedingung
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Zur muffin-tin-Nidherung
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Struktur der Atomkugeln und Interstitial-Potential: hcp

(Magnesium)

Struktur der Atomkugeln und Interstitial-Potential: diamant

(Silizium)
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Das Hauptproblem der APW: ein nicht-lineares EW-Problem
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GRUNDPRINZIP DER APW-BANDSTRUKTUR-RECHNUNG

BETRAG BLOCHVEKTOR IN RICHTUNG [100]



ErGa3 APW-Bandstruktur
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,Fermi-Schnittlinien“ (Fermi cuts).




