
DIE OPW-METHODE

Entwicklung der Wellenfunktion für ein Valenzelektron

ψk(r) =
∞

∑

t=1

at(k)φk+Kt

Die OPW-Basisfunktionen

φk(r) =
1√
Ω
eik·r −

∑

j(Core)

µk,j ϕk,j(r)

Die Core-Funktionen

ϕk,j(r) ≡
1√
N

∑

R

eik·Rwj(r − R) .

Aus der Orthogonalitätsbedingung

< φk|ϕk,j >= 0

folgt für die Orthogonalitätskoeffizienten

µk,j =
1√
Ω0

∫

(∞)

d3r eik·rw⋆
j (r) .

Komponenten der Strukturmatrix:

Ss,t = δs,t −
∑

j(Core)

µ∗
k+Ks,j

µk+Kt,j

Komponenten der Hamilton-Matrix:

Hs,t =
~

2

2m
|k + Ks|2δs,t + V (Ks −Kt)−

∑

j(Core)

Ej µ
∗
k+Ks,j

µk+Kt,j



Das homogene lineare OPW-Gleichungssystem

as(k)





~
2

2m
|k + Ks|2 + V (0) − E(k) −

∑

j(Core)

(Ej − E(k))|µk+Ks,j|2


 +

+
∑

t 6=s

at(k)



V (Ks − Kt) −
∑

j(Core)

(Ej − E(k))µ∗
k+Ks,j

µk+Kt,j



 = 0

(s = 1, . . . ,∞)
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