
Bisherige Koeffizientenmatrizen
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Der Variationsansatz der APW-Methode:
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Unter Berücksichtigung von

Ĥut = Etut ui = ut + δui ua = ut + δua

sowie

E = Et + δE

ergibt sich die Gleichung (15.5):
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Umformung der Integrale, die den Operator Ĥ enthalten,

Hilfe des Gaußschen Integralsatzes
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Es gilt:
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Daraus resultiert das Ergebnis
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Für den Integranden u⋆
t Ĥδua erhält man eine äquivalente

Umformung. Somit ergibt sich:
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Setzt man diese Ausdrücke in die Gleichung (15.5) ein,

ergibt sich unmittelbar die Stationaritätsbedingung
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Zur muffin-tin-Näherung
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Struktur der Atomkugeln und Interstitial-Potential: fcc (Kupfer)
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Struktur der Atomkugeln und Interstitial-Potential: hcp
(Magnesium)

−15 −10 −5 0 5 10 15
−15

−10

−5

0

5

10

15

0 10 20 30 40 50

5

10

15

20

25

30

35

40

45

50

Struktur der Atomkugeln und Interstitial-Potential: diamant
(Silizium)



0 0.5 1
−0.6

−0.4

−0.2

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1
SILIZIUM APW GAMMA−X

E
N

E
R

G
IE

 (
R

Y
)

1 1.2 1.4 1.6 1.8

−0.5

0

0.5

1
SILIZIUM LAPW GAMMA−X



Das Hauptproblem der APW: ein nicht-lineares EW-Problem
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GRUNDPRINZIP DER APW−BANDSTRUKTUR−RECHNUNG   Cu

BETRAG BLOCHVEKTOR IN RICHTUNG [100]
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Det. der APW−Matrix

100*Det

DIESE BERECHNUNG DER ENERGIEBAENDER
DURCH NUMERISCHE BESTIMMUNG DER 
NULLSTELLEN DES CHARAKTERISTISCHEN 
POLYNOMS IST SEHR ZEITAUFWAENDIG.
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APW-Bandstruktur für ErGa3 (Sormann 2007).
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”
Fermi-Schnittlinien“ (Fermi cuts).


