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Der Variationsansatz der APW-Methode:

h* 1

m

E/d3ru*u = /d3ru*]:[u+2—§/ds-[Vu2+Vuﬂ (g — ;)

i+a i+a (5)
R 1 " %
575 /ds [ Vu, — Vug| (u); +ul) .

(5)
Unter Berticksichtigung von
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ergibt sich die Gleichung (15.5):
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Umformung der Integrale, die den Operator H enthalten
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Hilfe des Gaufischen Integralsatzes
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Es gilt:
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erhalt man weiter
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Daraus resultiert das Ergebnis
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Fiir den Integranden u} Hdu, erhilt man eine dquivalente
Umformung. Somit ergibt sich:

. 72
/dgr uf Hou; = 5 ds - [uyVou; — du;Vus] + E; /dgfr du;uy
m
i S i
. 72
/d37° uy Hou, = o ds - [uyVou, — ou,Vus] + E; /d3r dUqU;
m
a S a

(2)

Setzt man diese Ausdriicke in die Gleichung (15.5) ein,
ergibt sich unmittelbar die Stationaritdtsbedingung

5E/d3ru2<ut = 0.



Zur muffin-tin-Niherung
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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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ErGa3 APW-Bandstruktur
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