DIE OPW-METHODE

Entwicklung der Wellenfunktion fiir ein Valenzelektron
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Yi(r) = > ar(k) s,
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Die OPW-Basisfunktionen

Px(r) = — > i (T

j(Core)

Die Core-Funktionen

kaj \/—Z ZkR R)

Aus der Orthogonalitidtsbedingung
< gbk|g0k,j >=10

folgt fiir die Orthogonalititskoeffizienten
Hkj = L /d3r T wi(r).
J \/(TO( ) J

Komponenten der Strukturmatrix:
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Komponenten der Hamilton-Matrix:
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Das homogene lineare OPW-Gleichungssystem
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OPW ELECTRON BANDSTRUCTURE LITHIUM GAMMA-H 55/87 OPW
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