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Kurzfassung 

Ausgehend von der linearisierten Boltzmanngleichung werden 
mittels des Variationsverfahrens die Transportkoeffizienten 
elektrischer Widerstand, Wärmewiderstand und Seebeckkoeffizient 
berechnet. Dabei werden für die Leitungselektronen Wechselwirk-
ungen mit Gitterleerstellen und Fremdatomen (Potential-Streuung), 
mit magnetischen Ionen (Magnetische-Streuung) und mit Phononen 
(Phononen-Streuung) berücksichtigt. 
Mittels der_Modell-Hamiltonoperatoren, die zur Beschreibung der 
Wechselwirkungen der Leitungselektronen verwendet werden, um die 
in der linearisierten Boltzmanngleichung vorkommenden Ubergangs-
wahrscheinlichkeiten quantenmechanisch zu berechnen, sowie 
mitt~ls der Funktionen, die durch die elektronischen Eigenschaften 
des Festkörpers bestimmt sind, sind die Transportkoeffizienten zu 
bestimmen. Durch die Einführung von Spektralfunktionen ist man 
in der Lage, das Gesamtproblem, nämlich die Berechnung der Trans-
portkoeffizienten mit Hilfe der Modell-Hamiltonoperatoren, zu 
verallgemeinern und in zwei Teilprobleme zu separieren. 
Um diese Aufgaben durchführen zu können, werden Rechenprogramme 
erstellt, die einerseits für die Potential-, die Magnetische-
und die Phononen-Streuung die Spektralfunktionen berechnen, und 
andererseits aus den Spektralfunktionen die Transportkoeffizienten 
bestimmen. 

Es werden Gleichungen für die Transportkoeffizienten in 
niedrigster Ordnung des Variationsverfahrens angegeben. Außerdem 
werden Rechnungen für die intermetallische Seltene Erd Verbind-
ung GdA1 2 im Temperaturbereich O - 300 K durchgeführt. Dabei 
werden die Beiträge der einzelnen Streumechanismen zu den Trans-
portkoeffizienten berechnet, und die Konvergenz der Werte der 
Transportkoeffizienten - erhalten in den einzelnen Unterräumen 

.im Rahmen des Variationsverfahrens - untersucht. 
Bei der Uberlagerung der Streumechanismen findet man für den. 
elektrischen Widerstand und.den Wärmewiderstand gute Uberein-
stimmung mit der _Matthiessen Regel für den gesamten Temperatur-
bereich - hwgegen für den Seebeckkoeffizienten Abweichungen von 
der Kohler und der Nordheim-Gorter Regel bei tiefen Temperaturen. 
Aus den Ergebnissen der Rechnung ist deutlich die Abhängigkeit 
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des elektrischen Widerstandes und des Wärmewiderstandes vom 
Streumechanismus und des Seebeckkoeffizienten von den elektron-
ischen Eigenschaften des Festkörpers festzustellen. 

-
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1. Einleitung 

Ausgangspunkt dieser Arbeit bei der Berechnung der Transport-

koeffizienten ist die lineare Ankopplung der Flüsse (Teilchen-

stromdichte, Energiestromdichte) an die äußeren Kräfte (Gra-

dienten des elektrostatischen Potentials und der Temperatur). 

Die Kopplungskonstanten sind hierbei die Onsager Tensoren /4/4 

Man erhält ein Gleichungssystem, das die Flüsse und äußeren 

Kräfte sowie die hier zu behandelnden Transportkoeffizienten, 

nämlich elektrischen Widerstand, Seebeckkoeffizienten und 

Wärmeleitfähigkeit (als drei voneinander unabhängige Größen), 

enthält. 

.... "" fT E = .D J + s a = ...   V T  q =   J -   -= ( 1  . 1  ) 

.. 
E' = -grad{e'f' - µ, ) ~  [ ' f  . . .  elektrostat. Potential,µ ... ehern. Poten-
  tial] 
V T ... Temperaturgradient 

... 
. j ... q 

elektrische Stromdichte 
Wärmestromdichte 

  ... elektrischer Widerstand 
s . . .  Seebeckkoeffizien~ 
n ... Peltierkoeffizient 
  ... Wärmeleitfähigkeit 

Zwischen dem Peltierkoeffizienten und dem Seebeckkoeffizien-

ten besteht die Onsager Beziehung /4/ : S  . . •  T  
J1 

Die Gleichungen (1.1) legen eindeutige Meßvorschriften fest, 

um die darin vorkommenden Transportkoeffizienten experimentell 

zu ermitteln. 

Um nun den elektronischen Anteil der Transportkoeffizienten zu 

berechnen, führt man eine Verteilungsfunktion für die Elektro-

nen ein, womit man die Koeffizienten als Funktionale eben-

dieser Funktion erhält. Für den Fall des thermodynamischen 

Gleichgewichts geht die Verteilungsfunktion in die Fermi-
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funktion über /4,6/. Zur Berechnung zieht man die Boltzmann-

gleichung heran, die eine Integro-Differentialgleichung für 

die Verteilungsfunktion darstellt. 

Wegen der Schwierigkeiten die Boltzmanngleichung exakt zu 

lösen ist man gez~ngen,gewisse Näherungsannahmen zu treffen. 

Man betrachtet die äußeren Felder sowie die Auslenkung der 

Verteilungsfunktion aus dem thermodynamischen Gleichgewicht 

(ATG) als Störungen und schreibt die Boltzrnanngleichung in 

den verschiedenen Ordnungen der Störungen an. Für die erste 

Ordnung erhält man die linearisierte Boltzrnanngleichung -

eine Integralgleichung für die ATG-Funktion. 

Die Transportkoeffizienten hängen damit als Funktionale 

nicht mehr von der gesamten Verteilungsfunktion ab, son-

dern nur noch von der Funktion, die die Auslenkung aus dem 

thermodynamischen Gleichgewicht angibt /6/. 

Im weiteren führt man ein geeignetes Funktionensystern ein 

/4,6,10/ und entwickelt formal die ATG-Funktion nach de11 

Basisfunktionen des Systems. Man nutzt die Sernidefinitheit 

des Stoßoperators in der Boltzrnanngleichung aus /4,6/ so-

wie die Gestalt der Gleichungen für die Transportkoeffizien-

ten und erhält dadurch Maximalbedingungen für die elektri-

sche Leitfähigkeit und die Wärmeleitfähigkeit sowie 

Gleichungen für alle Transportkoeffizienten, die vorn gewähl-

ten Funktionensystern abhängen. In der Literatur ist dieses 

Verfahren als Variationsverfahren der Transporttheorie be-

kannt /4,6/. 

Im Rahmen dieser Arbeit werden Transportphänomene bei in-

termetallischen Seltenen Erd Verbindungen behandelt. Diese 
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Verbindungen sind geeignet an ihnen den Einfluß von Streu-

prozessen der Leitungselektronen an magnetischen Verunrei-

nigungen (magnetische Seltene Erd Ionen) auf die Transport-

koeffizienten zu studieren. Die Seltenen Erden (Lanthaniden) 

füllen mit steigender Elementzahl im Periodensystem die 4f-

Schale an. Dabei liegen die 4f-Elektronen stärker lokali-

siert um den Rumpf als die Elektronen der abgeschlossenen Ss, 

Spund 6s Schale /7/. Es ergeben sich durch die Elektronen 

der nicht abgeschlossenen 4f-Schale lokalisierte magnetische 

Mome~te für die Seltenen Erden. Im Festkörper wechselwirken 

diese Momente indirekt miteinander hervorgerufen durch 

eine Wechselwirkung der magnetischen Momente der Leitungs-

elektronen mit denen der Seltenen Erd Ionen /5/. Dabei ist 

die Leitungselektronen - Seltenen Erd Ion Wechselwirkung 

(sf-Wechselwirkung) wesentlich stärker (=  1000 K bei Gd.Al~ 

als die der Seltenen Erd Ionen (ff-Wechselwirkung) unterei-

_nander (= 100 K bei Gd.Al~ ) /8/. Die Wechselwirkung der Leit-

ungselektronen mit den Seltenen Erd Ionen gibt einen spezi-

fischen Beitrag zu den Transportkoeffizienten. Ersetzt man 

die magnetischen Selten Erd Ionen durch unmagnetische (bei 

gleicher Struktur), so läßt sich der magnetische Anteil der 

Streuprozesse an den Transportkoeffizienten experimentell 

bestimmen /12/. 

Neben diesem für intermetallische magnetische Seltenen Erd 

Verbindungen charakteristischen Streuprozeß (Magnetische-

Streuung) treten u.a. noch die Streuungen der Leitungselek-

tronen an kollektiven Gitterschwingungen (Phononen-Streuung) 

sowie an Fremdatomen und Leerstellen (Potential-Streuung) 

hinzu/ 8/. 
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Um nun Transportkoeffizienten tatsächlich berechnen zu kön-
nen, werden für die verschiedenen Wecl"ßelwirkungen der Lei t-
ungselektronen im Festkörper Modell-Hamiltonoperatoren ver-
wendet /8/. Im ~iteren soll ausgehend von diesen Operatoren 
die Berechnung der Transportkoeffizienten durchgeführt wer-
den. Durch die Einführung von Spektralfunktionen /10/ läßt 
sich der Weg von den Modell-Hamiltonoperatoren zu den Trans-
portkoeffizienten entscheidend verallgemeinern. 

Aufgabe ist es nun Rechenprogramme zu erstellen, die einer-
seits mit den Spektralfunktionen als Eingabe die Transport-
koeffizienten, und andrerseits ausgehend von den Modell-
Hamiltonoperatoren die Spektralfunktionen für jede gewünschte 
Temperatur berechnen. Hier wird die Aufteilung des Gesamt-
problems, nämlich die Berechnung der Transportkoeffizienten 
aus den Modell-Hamiltonoperatoren, auf zwei zusammenhängende 
Aufgaben, nämlich die Berechnung der Transportkoeffizienten 
aus den Spektralfunktionmund die Berechnung der Spektral-
funktionen mit Hilfe der Modell-Hamiltonoperatoren, deutlich. 
Die dazu notwendigen Rechnungen wurden von mir am Rechen-
zentrum der TU - Wien, Gusshaus-Straße 27-29, 1040 Wien, auf 
der CDC Anlage Ceyber 720 in der Programmiersprache Fortran 77 
(Compiler FTNS) durchgeführt. 

Bei den Ergebnissen der Rechnungen für GdAl~ , die i:m Kapitel 6 
zusammengestellt sind und in den Kapiteln 6 und 7 diskutiert 
werden, ist der Temperaturverlauf der Transportkoeffizienten 
beim Vorh~ndensein einzelner Streumechanismen (wie Potential-
Streuung, Magnetische-Streuung und Phononen-Streuung) von 
großem Interesse. Dabei ist die Trennung der Streumechanis-
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men rechnerisch - im Gegensatz zum Experiment - einfach durch-

zuführen. Man erhält so die für einen Streumechanismus charak-

teristische Struktur des Temperaturverlaufes der Transport-

koeffizienten. 

Weiters ist das Verhalten der Werte der Transportkoeffizienten 

beim Ubergang zu immer höherdimensionalen Basissystemen im 

Rahmen des Variationsverfahrens interessant. Man bekommt Auf-

schluß über die Güte der niedrigdimensionalen Approximationen 

in Abhängigkeit von der Temperatur und der Art des Streu-

mechanismus und erwartet ein Konvergieren der elektrischen 

Leitfähigkeit und der Wärmeleitfähigkeit von kleineren Werten 

zu den Werten, die man erhielte, kännte man die ATG-Funktion 

exakt (als Lösung der linearisierten Boltzmanngleichung). 

Bei der Uberlagerung von Streumechanismen sind drei 

Regeln bekannt /5 /, die für den elektrischen Widerstand und 

den Wärmewiderstand ein additives Verhalten (Matthiessen Re-

gel) und ·für den Seebeckkoeffizienten eine gewichtete Addi-

tion der einzelnen Beiträge (Kohler Regel, Nordheim-Gorter 

Regel) festsetzen. Di~ Ubereinstimmung der berechneten Trans-

portkoeffizienten mit dEnRegeln soll in Kapitel 6 dargestellt 

und in Kapitel 7 diskutiert werden. 

In Kapitel 2 werden die Definitionen der Transportkoeffizien-

ten sowie ihre formalen Ergebnisse in Gleichungsform ange-

geben. 

Kapitel 3 befaßt sich mit der Berechnung der Transportkoef-

fizientert und erläutert im Abschnitt 3.3 den Aufbau und Ab-

lauf der dazu notwendigen Rechenprogramme. 

Die Modellspektralfunktionen werden in Kapitel 4 behandelt. 
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Ausgehend von den Modell-Hamiltonoperatoren werden die 

Gleichungen für die Spektralfunktionen angegeben und ihre Er-

zeugung im Rahmen der Rechnung wird erläutert. 

Im weiteren befaßt sich Kapitel 5 mit der Berechnung der Trans-

portkoeffizienten, wie man sie in niedrigster Ordnung im Rahmen 

des Variationsverfahrens erhält. 

Kapitel 6 gibt einen Uberblick über die Durchführung der Rech·-

nung für Transportkoeffizienten an einer Rechenanlage und ent-

hält eine Zusammenstellung der Ergebnisse, die für die inter-

metallische Verbindung GdAl~ erhalten wurden. 
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2. Die Transrortkoeffizienten 

Äußere Kräfte sind stets dafür verantwortlich, daß im Fest-

körper physikalische Größen von einem Ort zum anderen trans-

portiert werden. Um nun einen Zusammenhang zwischen äußeren 

Kräften und Flüssen zu erhalten, hat man immer die Eigen-

schaften des zu betrachtenden physikalischen Systems im Auge 

zu behalten. Für sehr viele findet man ein lineares Ankoppeln 

der Flüsse, wie z.B. Ladungsströme oder Enerqieströme, an die 

äußeren Felder z.B. Elektrisches Feld oder Feld des Tempera-

turgradienten /4/. Dies kommt durch die Gleichungen (2.1) zum 

Ausdruck. Sie enthalten als Kopplungskonstanten zwischen den 

Feldern und Flüssen die Onsager Tensoren (Tensoren 2 Stufe) 

o, L, Mund N, die nicht von den äußeren Feldern abhängen. 

Die Gleichungen (2.1) (für den Fall B = 0) 

.. .... ... 
j = a E' + L VT = = 
  

... , .a. 
q = M E + N 1T 

= = 
( 2 .  1 )  

geben wieder, daß die linksstehenden Ströme als Su~.me von 

Produkten eines Tensors (Transportkoeffizient) mit einem Vek-

tor (äußere Kraft) geschrieben werden kennen. Dabei besteht 

zwischen den Tensoren der Gleichungen (2.1) und (1.1) der Zu-

sammenhang: 
.,s 

.I) = a .. = 

s • . (  L = - o  
= ·  = = 

M 
... 

A = 0 --
  = M o-t L - -== = :s - N 

== 

spezifischer elektrischer 

Widerstand 

Seebeckkoeffizient 

Peltierkoeffizient 

Wärmeleitfähigkeit 

( 2 .  2 )  
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Um nun zur Berechnung der Transportkoeffizienten der Gleich-

ungen (1.1) zu gelangen, führt man eine Verteilungsfunktion 

für die Elektronen ein, mit der Eigenschaft, daß 

(1..•fy(r,t) tlrt!lk ( 2 .3 )  
:&r) 

gleich der Anzahl der Teilchen im Raumelement A1r um r sowie 

~>k um - .a. 

k mit den Zuständen y=(n,k,a) zum Zeitpunkt t ist. 

Durch das Anlegen äußerer Felder befindet sich das System 

nicht mehr im thermodynamischen Gleichgewicht - dies äußert 

sich in einer von der Fermiverteilung verschiedenen Verteil-

ung der Elektronen. Die totale Änderung der Teilchenzahl im 

- ..... Raumelement&r .6'k um (r,k) mit den Zuständen y im Zeitinter-

vall At erhalten wir, indem wir eine Stoßbilanz der Teil-

chen für ebendieses Zeitintervall aufstellen. Quantenmechan-

isch lassen sich Ubergangswahrscheinlichkeiten für die Stoß-

prozesse angeben. Für die Ubergangswahrscheinlichkeit pro 

Zeiteinheit von einem Systemzustand(~ in einenf~erhält man 

-unter Beachtung von Fermis Goldener Regel /1/ 

(2.4) 

Dabei ist H.., der Hamiltonoperator, der die Wechselwirkung, 

die zum Ubergang geführt hat, beschreibt.Ir) sind die zu H. 

gehörenden Eigenzustände des Gesamtsystems. 

Betrachtet rrannun speziell Leitungselektronen im Festkörper 

mit den Zuständen IY) =ln,k,a) so gilt fürlfl)= IY )  IM), wo-

bei der Zustand IM) physikalische Systeme beschreibt, mit 

denen die Leitungselektronen im Festkörper wechselwirken. 

Um nun die tlbergangswahrscheinlichkeit pro Zeiteinheit vom 

zustand 1 y~ in einen Zustand I y') zu erhalten, gewichtet man 
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W l ' l„ r •  in der Form 

Nun ist man in der Lage tatsächlich eine Bilanzgleichung 

aufzustellen, indem man fordert, daß die Änderung der Zahl 

der Teilchen in ~r Ll'k um (r ,k) im Zeitintervall ~t bedingt 

- .,1, 
durch die Stöße gleich der Zahl während ilt nach A'r lfk  um (r,k) 

~j  

gelangten - minus der Zahl während At aus Cr Kk um (r,k) ge-.. 
streuten Teilchen zum Zeitpunkt t mit den Zuständen y=(k,o) 

gegeben ist. Es gilt also für die Zahl der nach tlr lfk um (r ,k) 
.,. 

gestreuten Teilchen zum Zeitpunkt t,mit den Zuständen y=(k,o) 

für das Zeitintervall ~t 

AN•   , ( ~f;<f:,+)\ t:.)t tlsk ,1f = 2: W,r1 At 3... J.r, (~l) ll,k'A't-. 1 [-1-J 11,/iT A'klrr-
lzr> ,t lc 1'' (u-J> tu f  1   

- L W1-r· At -i lr (f,i} ~.3ud't'. d. [ ,f- fr•C~dJ] t,.3k'~'r  
"T' . (Zr)5 (lrr )3 ( 2 . 6 ), 

und daraus folgt die Größe(;;~t~c, die wir als Stoßterm der 

•Boltzmanngleichung bezeichnen als 

( ~~cr:tJ), = 1. 5 fj,.,. 2. -A'k' { \J1·i ff'1~,,n.,-1t,i-1>]- ""ir· 4,;,~J l-1-lr•r;,iJ]] 
C (LT) 1'' 

Mit Hilfe der Definition· 

Pf1'' = l : r  Ä • r  W -rr· 

läßt sich der Stoßterm als 

(2.8) 

z. 1lk' l Pt1 /i<r.iJ [ "-{1 r~i>J- P11, ft<ttJ l ~-'1· ,,, n] J 
f' 

schreiben. 

( 2 .7 ) .  

( 2. 9) 

Die totale Änderung der Teilchenzahl im Raumelement Gr/1k um 

--. .. 
(r,k) im Zeitintervall At zum Zeitpunkt t ist durch 

_L, ~ •~ fJ  lt' .alk 
• ( - 2 n ) '  dt r "" .4t gegeben. 
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Durch Gleichsetzen der totalen Änderung mit jener Änderung der 

Teilchenzahl, die durch die Stöße verursacht wird, gelangt man 

zur Boltzmanngleichung 

{2.10). 

Wegen der in der in der Boltzmanngleichung auftretenden Ver-

teilungsfunktion und der im Stoßterm {rechte Seite von (2.10)) 

vorkommenden quantenmechanisch berechneten tlbergangswahrschein-

lichkeiten, bezeichnet man diese Vorgangsweise als semi-

klassisch /9/. Für die linke Seite von {2.10), den Strömungs-
  

term, erhält man unter der Annahme, daß die k-Vektoren dicht 

im k-Raum liegen: 

= 
{2.11) 

Mit den Gleichungen {Halbklassischen Bewegungsgleichungen) 

{2.12) 

läßt sich die Boltzmanngleichung als 

~~,,,,,, + v11> Vi, f-rcU) -   [ E +   -:t-r) .t BJ. tK  fr<rif} :r 

- P1r l1ct1) I-1-1t,<t.l)]} 
{2.13) 

schreiben. Man führt nun für die Verteilungsfunktion eine Ent-

wicklung durch 

wobei für 

li1r)= rtE1,:.> .. r,,,, {2.14), 

f 0 {E y  , t )  = {exp{ {E y _ -µ )  /k.liiti) +1) - 1 (2 .15) gilt. 

Dabei wurde angenommen, daß f1 {r) nicht explizit zeitabhängig 

ist. 

Schreibt man weiters für ft{r) 

n.(~) c• ~,-,.,,t) cp l~)" p ff,-.~) [-f-J°lFf.~)] 1;,(,) 
'E 1' 

{2.16) 



- 11 -

mit ß  = 1 / k.a T (2.17), 

so führt dies mit Hilfe der Boltzmanngleichung (2.13) zu einer 

Bestimmungsgleichung für die Funktion g,1ct). Diese Gleichung ist 

jedoch noch immer zu schwierig, um exakt gelöst zu werden. Aus 

diesem Grund macht man eine weitere Annahme, die in vielen An-

wendungen realistisch ist. Man betrachtet die äußeren Felder 

als kleine Störung und erwartet daher für die Verteilungsfunk-

tion nur eine schwache Auslenkung aus dem thermodynamischen 

Gleichgewicht. Für die Rechnung bedeutet das, daß die äußeren 

Felder sowie die Funktion f~(r) als Störungen (erster Ordnung) 

angesehen werden und man die Boltzmanngleichung in den Näher-

ungen der verschiedenen Ordnungen anschreibt. Als Ergebnis 

nullter Ordnung erhält man 

(2.18). 

Als nächstes betrachtet man auch noch Glieder der ersten 

Ordnung und erhält so die linearisierte Boltzmanngleichung als 

Bestimmungsgleichung für die Funktion ~1(r) 

( ;>(1 ,.,, ) -:: h L A'k' l P-r1· . r (Er,;) [-4- /"<',·, ;)J [ ,,.,~J-4,-t ;:JJ J • 
u ' t' 

= _  e ~r,;-,rJ \Vlf)-6) - ,rc~,, & , - , .  . (fit)- VT) 
8E lli" T ( 2. 19) 

Gleichung (2.19) legt die Definition eines Stoßoperators 

(2.20) nahe. 

Damit läßt sich die linearisierte Boltzmanngleichung (ohne 
... .& 

Magnetfeld: B=0 ). als 

schreiben, wobei für IZ) 

li) s - «J ~ / ' ( 5 :J  l tt1)· rJ) - J ~~C•f> f"~_µ (v11>-ff)) 
~E 

(2.21) 

(2.22) 
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zu setzen ist. Weil der Stoßoperator C ein linearer Operator 

ist (2.20), läßt sich (2.21) als zwei voneinander unabhängige 

Gleichungen 

und (2.23) 

schreiben, mit 
u:.. _,.}) ,,,..   /_ E, t   ... ) fi)=-~Ja, (v-E und IZ )= - l i f - ; (v .Vf) (2.24) 

und lf) = lt) + 1i} (2 .25). 

Mit der Einführung eines inneren Produktes im k-Raum 

(<3I') .. ! .>  l~'k  91tJ/<1'J (2.26) 1 (ZT) 'f 

folgt für das Matrixelement des Stoßoperators 

< 't' I c I i,>) !, 0 ( 2. 2 7) und 

( 'fl C I 4) : ( cl>I c I ' ; )  (2.28) für beliebige 'f und'P . 

Schreibt man für den zunächst noch unbekannten Teil der Ver-

teilungsfunktion 

j ~)=  (t  f-e ;J• v11fl) 

so erhält man als Gleichungen für die Transportkoeffizienten 

oder (2.31) 

oder (2.32) 

oder (2.33) 

oder (2.34). 

Man nutz~ nun die Eigenschaften des Stoßoperators aus (2.27) 

und (2.28) und gelangt so zu der Maximalbedingung für die 

elektrische Leitfähigkeit und Minimalbedingung für den Ten-
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er;; t ~J f Cl'\i c+l 
tl,, [ vJ ) N;; tiJ 

(2.35) 

(2.36), 
,.. ""' bei Verwendung der               als exakte Lösungen der li-

_. A nearisierten Boltzmanngleichung (2.23) und V,~ beliebige 

Funktionen darstellen. Die Gleichungen (2.35) und (2.36) stel-

len den Ausgangspunkt zur Berechnung der ATG-Funktion im Rahmen 

des Variationsverfahrens dar /6/. O,i und N ; ;  stellen Funktiona-

le abhängig von den Funktionen V und 1 dar. Ihre Werte werden 

stets kleiner oder gleich bzw. größer oder gleich sein als die, 

die man erhielte, kännte man die Lösung der linearisierten 

Boltzmanngleichung exakt. Für die Größen L~ und M~existieren 

keine Extremalbedingungen und damit keine oberen und unteren 

Schranken im Sinne von (2.35), (2.36). Ihre Werte werden erhal-

ten, indem man die Funktionen i ,  9 aus den Gleichungen (2.35), 

(2.36) für ihre B~rechnung verwendet. 

Für die tatsächliche Berechnung führt man eine Basis von Ver-

suchsfunktionen l 'f'.., •. •., 'f'.,f ein. Man entwickelt nun formal die 
_ , ""' 'f' , 'f nach diesem Basissystem in der Form 

(2.37) 

(2.38) 

Die Funktionen f« sind hier zunächst noch beliebig. Für o 

aus (2.31) erhält man damit 

q' s -   <flcti} >, - Ei I 2„ c,·•J.,,.. i... (2. 39) r w• 

mit i., • < Z  1 't'.t > ( 2 . 4 0) und C....,, : < lf>,. J C I 'f'«   ( 2 . 4 1 ) 
[CJ ... inverse Matrix des Stoßoperators. 

Entsprechend ergi~t sich für den Tensor N aus (2.34) 

t{ =iln• <:    c l~ )  {. ,ti• l, Zr [ { 1 «  ~"'' (2.42) 

mit 2.r = fi I 'f.,) ( 2 • 4  3  ) • 
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~   Für die Entwicklungskoeffizienten a_ , a. gilt: 

Q,.:: ! [c-•J..:, ].,, (2.44) und S.= Z. [c"~_.._. 2..., (2.45) 
• '  • '  

Verwendet man die Gleichungen (2.37) ,(2.38) sowie (2.44) und 

(2.45) so erhält man für L und M aus (2.32) und (2.33) 
A 

L • ,r, ,,r, 
,1 

tc . • .... .1 u., 1,T1 

]_ 
u• 

l _,. 

2. 1c·41,. 1 ... 
i., (ttL,,?., 

(2.46) 

(2.47). 

In den folgenden Gleichungen sind die Ergebnisse aus dem Va-

riationsverfahren für die elektrische Leitfähigkeit, den See-

beckkoeffizienten und die Wärmeleitfähigkeit angegeben. 

(2.48) 

(2.49) 

(2.50) 
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3. Die Berechnung der Transportkoeffizienten 

Die Gleichungen des letzten Abschnittes (2.48-50) machen 

deutlich, daß zur Berechnung der in ihnen enthaltenen Trans-

portkoeffizienten die Größen Zc, z. sowie das Matrixelement 

des Stoßoperators c_, auszuwerten sind. Um dies zu tun, muß 

man ein geeignetes Basissystem einführen, in dem man die 

Funktionenf und~, die als unbekannte Funktionen in der li-

nearisierten Boltzmanngleichung der Form (2.23) enthalten sind, 

entwickelt. Dabei ist es wichtig, daß eine möglichst rasche 

Konvergenz der Transportkoeffizienten zu den Werten, die man 

erhielte, wenn man die linearisierte Boltzmanngleichung exakt  

lösen könnte, erreicht wird. 

Wir wählen hier für die Funktionen ~(f)/10/ 

( 3  . 1  ) 

Dabei berücksichtigt V;(Y) den winkelabhängigen Anteil von ,C,(Y ), 

hingegen der ,Faktor •• 
... 

hängigkeit 'f-lc(Y) vom Betrag von k. Mit Hilfe von (3.1) wird nun 

die Auswertung der z. "' , z. sowie der Matrix des Stoßoperators 

C~• , deren Inverse in den Gleichungen (2.48-50) auftritt,mög-

lich und soll im weiteren erläutert werden. 

3.1 Die von der Bandstruktur abhängigen Größen z. und Zc 

Auszuwerten sind die Größen 

(3.1.1) sowie (3.1.2), 

wobei 

1 z )  (3.1.3) 
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... 
~
. ,,... ltTI l z) = - r 1 V; . , )  (3.1.4) 

i~ 

'f'.,. = V; ( y) (BE)°' (3.1.5) 

mit E = E1 -µ , V; =     fj v.E/1 (3.1.6) 

Damit erhält man für (3.1.1) 

"' ""' ~p•,, lfJ '(" ( ,.E)• •~,.&(""") ;>Pj,_J 
z. = - .!..!!!. I f d'k (p!)"v;L11>.!Li.'r1 = • . . ! . ._  L " "· , ~-. 

lZr)' v · u· tir 1' ;)& 

(3.1.7) 

gilt. 

Führt man nun die dimensionslose Größe v(E) sowie ja ein, so 

ergibt 

und 

(3.1.8) 

( 3. 1. 9) 

mit der Definition v(E) =J:Ö.- L v'(y)o(E-Ey+µ) (3.1.10). 
1' 

Dabei wurde für die räumliche Verteilung von vL 

"r 2 • .. 2  
3,.-; v

1
.(y)6(E-EY+µ) =-=~}v (y)ö(E-E +µ) (3.1.11) angenommen. 

    u,~ y 

Für die Größe z_ aus (3.1.2)läßt sich nun 

mit 

Man sieht sofort, daß zwischen j, und   

(3.1.12) 

(3.1.13) schreiben. 

(3.1.14) gilt. 

Damit kann man sich auf die Auswertung von~ beschränken. 

Die in (3.1.10) definierte Funktion v(E) variiert auf einer 

Energieskala der Einheit E, (~ 10000 K) und die ebenfalls im 

.?(_ 
Integral (3.1.9) vorkommende Funktion ~c auf der Skala 100 K 

und wird außerhalb des Intervalles (-T/2+µ, µ+T/2) sehr klein. 

Es ist daher angebracht v(E) für genügend kleine Temperaturen 

um das ehern.Potentialµ zu entwickeln und nach dem zweiten 

Glied abzubrechen: So erhält man 

z. = - [ 910) JcJE 2z: (AE)" + ! V 'ro) J dE' !L (AE)""
4J 

' w p , ,  

(3.1.15) 
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Die in (3.1.15) auftretenden Integrale, die wir i~~ch Ift  ~en~-

zeichnen,sind im Anhang (A.1.1) angegeben. 

Tabelle (3.1.1) enthält die Größen~ bis zu a = 7 

- v(O) J. = v to)-r„ , .  =  

,.. 
v'to)   rz. Jr= v'CoJ~r_.. , ,  =  

  

~ vlo) I1 j ,= v C.J T, ja= 

f, = v'coJ f r„ J .=  v'10J   I, 
A 

Tabe.J,.le 3. 1 . 1  

Die Größen j. definiert in (3.1.9) 

3.2 Das Matrixelement des Stoßoperators Cu• 

3.2.1 Analytische Auswertung von Cu• 

Wegen der Definition des Stoßoperators (2.20) läßt sich für 

das Matrixelement des Stoßoperators c _ ,  

c.,,. = <'f'•'''"•·>" .L, L Ha'k"i' tCE,f~[i-tt.rTJ] P.rr•['f1.<1J'f"·'1"J-'t'•'f'c,,,·4t>] (2ir) - ·  ' 

schreiben., wobei für 

p1'1'°=   !. e""'r   l(1HIHwwlt'H')l3. cf(E"-r+E;.-',.-f„,J 
-K t1 e M' l2•f' 

(3.2.1.1) 

(3.2.1.2) 

gilt,und die v .(y) aus Gleichung (3.1) bekannt sind. 

Wegen der Symmetriebeziehung 

rc.-.,1 I-1-r{E "1r)] P n ·  = l9{E11H~-t0
<F1Jl r., • ., (3.2.1.3) 

erhält man für c •• _, aus ( 3. 2. 1. 1) 

c.,., . •  { :) .   !. ff ,J'Jccl.>~' rc,,,>[A-,.('t')]i>-rr['l'-,~-'1'- 1 LrJ]lf•trJ-'t', r-,1] 
(3.2.1.4). 
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Verwendet man nun Gleichung (3.1) so gelangt man zu 

C.,, • - -4- L Jl d'k '13k l°(ft) [ ,1. rctr,JJ Prr .l [ Y; ltJ ·H'ilf'J] l v.1r)-3'~t11J]• 
(2,r).t U' s.1'•:J.1 

,. f (.&lfr;,c)J" • s (ACG, 1•.MJJ''] [ U(t1•l'f
0

+5'(Ä(tr•-J1)J"
0

] 

Man definiert nun die Funktion P y y '(  .n.) durch 

P y y '  =  ! ! !  ! 9,, &., l< :1 t1 lH w l f 'H ' ) l1 

fi. lfN' (Z'ITJ 

= f J d.n. ~...., Pi't' (A) d(C-E"-ll) 

beziehungsweise 

w 

(3.2.1.5). 

(3.2.1.6), 

(3.2.1.7). 

Hier bedeutet Cr das Volumenelement, auf das die Zustände Jy) 

normiert sind. 1 M) sind die Systemzustände, g" die thermody-

namischen Gewichte für die Zustände IM )  . Somit läßt sich C.,~• 

aus Gleichung (3.2.1.5) als 

c.,,, = - e. •   l HI drdE'dst tu) I -i•l•1c•JJ f tnct.- $ cn11t"][lPEJ•+.s'(-6rJ"
1
]• 

11n>'- ji. "~ 1 
  cf ( f-E ~ J lJ  1: J/ d'l<c:Pk' P-rt lJZ) f ~11J-.S l1 1 f ' l )  [ Y;/1'> - 5'111r·O  &c E-E'r+,M), 

• " ,-~"" N'' 

• tfccr.&,,t-14) (3.2.1.10) 

schreiben. 

Die bisherige Vorgangsweise hat es mit sich gebracht, daß der 

Integrand unter den Integralen E,E'undA in Gleichung (3.2.1.10) 

faktorisiert in einen ersten Teil, der nur wohlbekannte, ma-

terialunabhängige Funktionen enthält, sowie in einen zweiten, 

der die von der Bandstruktur abhängigen Größen ~(y), Ey und 

Pyy•(A ) , die Funktion also, die von den physikalische Eigen-

schaften der Streuprozesse der Leitungselektronen abhängt, ent-

hält. Diese Aufspaltung in zwei Faktoren ermöglicht eine we-

sentlich allgemeinere Vorgangsweise bei der Berechnung vom 

Matrixelement c .. , .. 
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Auf die Symmetrie von P y y • (A  ) in der Form 

P y 'y  (-.n.) = Pyy•(.Q.} (3.2.1.11) 

sei wegen der späteren Verwendung noch hingewiesen. 

Entsprechend der obigen Uberlegungen liegt es nahe die Spek-

tralfunktionen /10/ Gss'(E,E',.a.) 

4_,(c.,•1.n.) a : : - r_ Jld'l<d:ak' P
11

,c.a)[~(fJ-s Vit1•J]fv;(1J-s'Y;lt'l]• .. "' 
(3.2.1.12) 

einzuführen. Ausschließlich sie enthalten die Eigenschaften 

des gerade betrachteten Festkörpers, die in das Matrixelement 

c,., eingehen. So ergibt sich beispielsweise für die Potential-

Streuung (=  Streuung an Fremdatomen und Leerstellen} die Spek-

tralfunktion 

vlE)Nlf'}  • ss'vlE')Hfi) 

v(o}. N(O) 

(3.2.1.13) 

( siehe dazu auch Kapitel 4. 1 . 1 }, und für die Phononen-Streu-

ung die Spektralfunktion G __ (E,E',.O.} als 

G  _ _  ( E ,  E',.n. ) =   a { ["   _ ,cl 4K] e,.a.-Sl) + l 1-2, ... ] tc.si-.g,~J} 
h .o.: .a: 

(siehe dazu auch Kapitel 4.1.3). 

Man findet räsch, daß 

Gss•(E',E,-.Q. ) = ss' Gss'(E,E
1

,Jl 

G+- (E,E
1

,Jl ) = G-+ (E ,E : .n  ) 

(3.2.1.14) 

(3.2.1.15) 

(3.2.1.16) 

gilt. Aus der Gleichung (3.2.1.15) folgen die Symmetriebe-

ziehungen 

Gss•(0,0,-.Sl. = ss' Gss'(0,0,.0. 

und ~(E,. , E2 ,·-.Q) / • = ss' 
0E1 -Cf•Ei•O 

Gleichung (3.2.1.10) läßt sich also als 

(3.2.1.17) 

F:,, S 2 )  / 

E. "'~4 3 . 2 . 1 . 18 ) . 
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(3.2.1.19) 

schreiben und wegen (3.2.1.15) gilt .. 
c"', = - n ... l h„ I fjf cJ~d€'dJl../'(E) c,-ru 1JJ I fflE}'C,.~(/2e'rl.,, 

ft l••ji 4 (2i") $S' ••1 O 

"[(.6Et'+s'(M1"'J ,..""e-"' Gs;,LE,E',.n) dt&"-f"'-AI (3.2.1.20) 

- d.h., wir benötigen die Funktionen Gss 0

(E,E',.n.) nur in ein-

em Halbraum. 

Wie in /10/ bemerkt ist, sind die Funktionen Gss•(E,E~.!2.) im 

allgemeinen nur schwach von den Variablen E,E' abhängig verglichen 

mit den sonstigen Faktoren des Integranden, die auf der 

Energieskala 100 K variieren und sehr schnell sehr klein werden. 

Daher werden wir die Funktionen Gss' um E,E' = 0 entwickeln, und 

für nicht zu hohe Temperaturen nach dem zweiten Term der Ent-

wicklung abbrechen. Damit erhält man für das Matrixelement C~· 

unter Beachtung von 

.und ( 3. 2. 1. 18) 

f(x) = 1/(ex + 1) (3.2.1.21) 

0 

n l l ff/ .JEdE'd,., f(E}[i-ftr•J][E•ur·•J[E'~~·r']-
  .... l'w llrt w~i4 -• 

c .. ,,. = -

""' G~.c.u.) o (c • • ! . t , J )  • f JJ __ fc1Fd.E'dw fcc] [-1-/(E"'J][ E•~sF .. }[EC::s'E"']11 ,._ ,.., ,-• 

.. c,J ~,.l.Q) .F  JcF-E'-w)J 
  . e.-,,, ( 3 . 2 . 1 . 2 2 ) . 

Wir definieren die Funktionen G;s·(.O. ) und Gs"s•( .0  ) als 

(3.2.1.23) 

G   5 • ( ,n ) =   ( E,. , E 1 , .n. ) f ( 3 . 2 . 1 • 2 4 ) • 
iff1 •1•E1.:0 

Die Hinzunahme der Ableitungen von Gss' ist dabei von großer 

Bedeutung. Ohne sie kann kein vernünftiger Wert für den See-

beckkoeffizienten erhalten werden, wie später noch zu sehen 

sein wird. 
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Für die weitere Auswertung betracheten wir zu~ächst den Bei-

trag von G;s• zum Matrixelement c,,,, 

- (3.2.1.25). 

Nach mühevoller aber elementarer Rechnung erhält man für 

(3.2.1.25) 

(3.2.1.26) 

mit dem Symbol [x] = n ... größte ganze Zahl~ x, und mit 

sowie 

s•' ' 'K ' "  
0 ) 

i:O 

( ' ·)' tltll{-, . 

{(~it'+..f-.i"-Ze) ! 

.,, 
"~*'+.f-i 

Die Größen sc"K sind dabei als 

)c; 1( ., ! 

1 = k fa = (-.f) ·S· k-;--( i,,)• . ,t- . 

, " ~ •  A für k=O und CQ = 

sonst 'c~ = 0 (3.2.1.31) 

2 "'l (Zt) e >,,,, 

(3.2.1.27) 

f-o 

(3.2.1.28) 

(3.2.1.29) 

(3.2.1.30) 

eingeführt. Hierbei 

ist-fZ(l) die in Anhang (A.1.1) angegebene Eta-Funktion. 

In ähnlicher Weise erhält man den Beitrag von G~s• zum Matrix-

element c_.. als 

mit den Koeffizienten 

~ .  {.Q.).G" d( E-E'-w} 

(3.2.1.32) 

(3.2.1.33) 
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w'..C~<-l( mik[t l',i}  1 (o<-t~'.--f-i)\ 2 "Z {2c) Si
1 

U 1 
[ l I  sc• sc~· ) 

(«'+-«''+ 2 • .--ie) ! ,tKZC = 1,( ,-1< 

t•O lt•IIIN (01 i--1 

.i+,r' ntill ( i,«) 
J s' .,, .A 

U~•.t' = [ l r C: C  ; . " )  "'·"''+ 2-: " 0 i.o k• 111DC ( 0, i-«'} 

(3.2.1.34) 

f„o 

(3.2.1.35) 

Zur Berechnung der Gleichungen (3.2.1.26) und (3.2.1.33) wur-

de die in Anhang (A.1.6) angegebene Gleichung verwendet. 

Zusarrunenfassend läßt sich also für das Matrixelement C,r,r' des 

(3.2.1.36) 

3.2.2 
0 „ 

Die Spektralfunktionen Gss' und Gss' 

Um das Matrixelement Cc,111• auszuwerten, muß man die im Inte-
o granden von Gleichung ( 3. 2. 1. 36) stehenden Funktionen Gss•(.Q 

A .und Gss (.n ) kennen. Die Gestalt der Spektralfunktionen Gss' 

für die Poltential- und die Phononen-Streuung (3.2.1.13), 

(3.2.1.14) legen nahe G~s•(n.) und G~ 5 •(.D.) als Polynome und 

Summen von Deltafunktionen für die nachfolgenede Rechnung an-

zugeben. Dies bedeutet also 

G~
5
,(.n ) =  0(~ -Cil ) !

1 

.u~ ... w.~ 
lltrO 

(3.2.2.1) 
,I 

und G5 5• (n  ) = 

(3.2.2.2). 

' , .14.' Man überzeugt sich leicht, daß die Koeffizienten ~a o 

dimensionslose Größen, die Koeffizienten 

Dimension [1/K] darstellen. 

, .s''E Größen der 
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Für das Matrixelement Cw~• erhält man mit Hilfe von (3.2.2.1) 

und ( 3 . 2 . 2 . 2 ) 

(3.2.2.3). 

Die 

[x] = n ... größte ganze Zahl f x 

{x) = m ... kleinste ganze zahl = x 

Gleichung (3.2.2.3) stellt nun eine unmittelbar auswertbare 

Form für C4-l'dar. Neben den durch die Spektralfunktionen zu 

ermittelnden Koeffizienten ~• b' a , b , und "'b sowie der In-

tegrationsgrenze w , stehen in (3.2.2.3) Integrale Jn (x) 
" w" 

= ! (e"?..c)(A•c->) 
{3.2.2.4), 

die im Anhang {A.1 .1), (A.1.2) behandelt sind. 

3.3 Rechenablauf und Programmaufbau zur Berechnung der 

Transportkoeffizienten 

Um den Temperaturverlauf der Transportkoeffizienten rechner-

isch zu erfassen, werden Rechenprogramme erstellt, deren Auf-

bau und Funktion im folgenden erläutert werden soll. 

Die Gleichungen (2.48)-(2.50) sowie die Definition 

rr1,• = [. { fff d~de'd1.1> f(E)[A-fc.-.)][E"+sF'"][E"'+;> 'C''J,t_~., G:,.[Jl.)J(E"•flll.) .. 
.U:1f •• 

• j JI I dEdE'dw f C~)[f-/f~J ( E•.sF-J[ E•~s•f""J ,., _.., G~, (.n) E d(E-ä'-Jl)J 
-- - "_.. {3.3.1) 
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ergeben für die Transportkoeffizienten .P, S, und~ 

.?!L l<. T 
,f 

.P = n e.l. i\ 4 (Zlt)' 1. "'1-. e~. 1-"' _,,, 
(3.3.2) 

k. ! ~ t·' ;,,. 
s = -·~ " " '~ '  

C. I ~ r·• ~ -· 1J,, .,_, 'b-· 
(3.3.3) 

1t !!. "{r"' ..., "  {_ !,  i 'e:..1. t 1 = k.1i 4 ci-.) } t! ••• ~• -
"" ~· I. 1i• c-:.,, J,, (3.3.4). 

Dabei wurde die Symmetrie vonl';, bei der Vertauschung der 

Indizes a und a' ausgenutzt. Wie aus (3.3.2)-(3.3.4) ersicht-

lich ist, ist es notwendig für jede beliebige Temperatur die 

~ " -f Größen ~• ,   und ~"'' ( über die Matrix des Stoßoperators) 

berechnen zu können. 

.,,,.. 
3. 3. 1 Die Größen '$- und j.i 

-Wie aus Gleichung (3.1.14) hervorgeht, sind die Größen ~A 
_.... 

und j.- miteinander in der Form 

( 3. 3. 1. 1) verknüpft. Für die;,. gel-

ten die Relationen, wie sie in Tabelle 3.1.1 angegeben sind. 

-· Dabei stellen die v(O) und v(O) strukturabhängige und ternpera-

tur abhängige Größen dar, die in der Eingabe zur Verfügung 

gestellt werden müssen. Die Integrale In sind als progranun-

interne Daten bereitzustellen. 
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3.3.2 Das Matrixelement des Stoßoperators 

Wir gehen zunächst von der Gleichung (3.3.1) aus, wobei wir 

für die im Integranden vorkommenden Spektralfunktionen G;s, 

und G~s• annehmen, daß diese in Form einer Tabelle und Summen 

von Deltafunktionen für jede gewünschte Temperatur angegeben 

werden können. Dies legen die Spektralfunktionen für die Po-

tential- und die Phononen-Steuung (3.2.1.13), (3.2.1.14) nahe. 

• 4 
Wir haben die Gss•und Gss' als 

G (.il) = 

(3.3.2.1) 

vorliegen. In diesem Zusammenhang sei auf Kapitel 4 verwiesen, 

in dem die Berechnung der Spektralfunktionen für die Potential, 

die ijagnetische- und die Phononen-Streuung detailiert angegeben 

ist. 

• Ausgehend von den Spektralfunktionen in der Form (3.3.2.1) 

stellen wir uns nun die Aufgabe, das Matrixelement('.,, für be-

liebige, sinnvoll gewählte Temperaturen berechnen zu können. 

Dazu betrachten wir e .. ,, das Matrixelement des Stoßoperators, 

l~J „ 
l ,,~• ' a•,_,11,1• J -'·. _wz • ) .. ,,!.2t. 
    u'. L t'\zr Olw 'ss•l.n. 1d + 

t• o o {e'td('-e:w) 

(3.3.2.2). 

Bei der numerischen Auswertung der Integrale (3.3.2.2) wollen wir 

mit äquidistantem Stützstellenabstand integrieren. Da für kleinere 

Temperaturen der dimensionslose Stützstellenabstand Acu = A.D../T immer 

größer wird, werden wir G~s 1 und G:s,in der Gestalt 
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(3.3.2.3) 

mit f ' '  1  L ur _ n
55

, 

(3.3.2.4) 
(.,A 

mit für 1-' n ss• 

fordern, um bei tiefen Temperaturen für kleine "' c~o> ana-
lytisch integrieren zu können. Die erste S u IIL ü e  über Delta-
funktionen in Gleichung (3.3.2.3) und (3.3.2.4) stammt dabei 
von der numerischen Integration von Go ,bzw.G 1 her,die zweite s s  s s •  
Summe von der'Eingabe (3.3.2.1). 

Wir benutzen Gleichung (3.2.2.3): 

(3.3.2.5). 
Damit muß man, um das Matrixel'ement zu berechnen, zunächst 
aus der Tabelle von ( 3. 3. 2. 1) die Koeffizienten 1S"a , 

151ä so-
.J  • • ··-wie die noch zum Teil unbekannten Größen ~b , n b  ,llllJ und r.J 

die aus der numerischen Integration von G;s' und GJ ,zu be-ss 
stimmen sind, berechnen. Die obere Integrationsgrenze   gibt 
dabei das Ende der Polynomentwicklung für G; 5 ,und G;s•an. 
Im nächsten Schri t.t kann man dann ~,, mit Hilfe von ( 3. 3. 2.5) 
auswerten. 
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3.3.3 Die Berechnung der Transportkoeffizienten mit Hilfe 

der Programmpakete AS und TC 

3.3.3.1 Das Programmpaket AS 

Das Programmpaket AS dient dazu, die in Gleichung (3,3.2.5) 

stehenden Koeffizienten 'S'a , u 'ä  
SJ' , b   JJ' 

, D , lJ 
1.... und•w aus den . ' Spektralfunktionen Gss' und Gs~' zur Verfügung gestellt in der 

Form 

G (..0.) = 

(3.3.3.1.1), 

zu berechnen. Es werden die ~a, ~ä als Koeffizienten des 

bestpassendsten Polynoms zur ~abelle aus (3.3.3.1.1) bestimmt. 

Im Programmpaket AS besteht die Möglichkeit, die Koeffizienten 
»• ss·a-a , indirekt durch die Anpassung an das bestpassendste 

Legendre oder Tschebyscheff Polynom - oder aber direkt durch 

Anpassen an das bestpassendste Polynom, also Summen von Potenzen 

.Ii"' , zu erhalten. 

Da im allgemeinen aber eine Entwicklung in Polynome nur in ein-
• em Teil des Intervalles, in dem die G;s•( .0.) definiert und #: 0 

sind, erfolgen kann, berechnet man die Integrale für das kom-

plementäre Teilintervall aus (3.3.2.2) numerisch, und im Fall 

vom Programmpaket AS mit Hilfe der Trapezformel. So erhält man 

mit der Tabelle aus ( 3. 3. 3. 1 . 1) die Größen 
511

b , ~•E , ssi.., und ~·-  , die nicht schon aus der Eingabe (3.3.3.1.1) vorgelegen 

haben. 

Zur Illustration, wie eine Eingabe für das Programmpaket AS aus-

zusehen hat; um sinnvollverarbeitet zu werden, sind in Tabelle 
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(3.3.3.1.1} die Daten der Spektralfunktionen (1=G~-,-· .. , 

6=G~+> bei der angegebenen Temperatur angegeben. Jede Spektral-

funktion setzt sich dabei, wie in (3.3.3.1.1) gefordert, als 

Tabelle und Summen von Deltafunktionen zusammen. 

Um den Ablauf und die Funktion der einzelnen Unterprogramme 

des Programmpaketes AS darzulegen, ist in Abbildung 3.3.3.1.1 

ein Flußdiagramm dargestellt, das den logischen Ablauf er-

klären soll. In Abbildung 3.3.3.1.2 sind die Unterprogramme 

und ihre Funktion im Programmpaket AS angegeben. 

Somit erhält man als Ergebnis des Programmpaketes AS die 

Spektralfunktionen G;s• und • G ss , in der Form 

= 

=  
is~• 

0(r:i-'"''> I 

S 1 "' ) a  " '  ,.. + 

ss~ '" a ... w  + 

(3.3.3.1.3) 

Zur genaueren Beschreibung von AS befinden sich die Fluß-

diagramme und Programmlisten aller Unterprogramme im Anhang 

(A .2 .1  .2 ) .  
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AS-INPUT TEMP•          

l-TE SPEKTRALFL~KTIGh - TABELLE Xl Yl , X2 Y2 • • • 
o. o. , .312~CCE+O2 .27lcbflt+02 

.625000E+02 .517500E+02. , .937500E+02 .7ll~b3E:+02 

.12:COOE+O3 .B28OOOt.+O2 , .15t250t+03 .84C.;3?tH.1i'. 

.1&75COE.+O3 .72't5vOE+02 , ,2lb750E+03 .4=2613E+u2 

.250000E+03 o. , -1 - r  
OE:L lAFLM<TIOt..EN X-KORDINATEl AMPLITLil , X-KORDlll!AlE2 Al'',PL l l  L 2  . .  • 

o. o. , .9980't3E+02 c. 
.2.5COOOE.:+O3 o. , 

2-lE SPEKTkALFUNKTiuN - TABELLE Al Yl , X2 Y2 • • • 
o. o. , .312500t:+02 c. 

.t2~OCCE+O2 o. , .9375C0E:+O2 c. 

.l2.5OOOE+O3 o. , .:i.5t2!;1üt;+O3 (. 

.lb75COl:.+03 o. , a2l67~0E+O3 c. 

.25COOOE+03 o. , - 1  - r  
OE::LlAFUNKTICNEN X-KORDINATEl AMPLITLil , X-Kü~DH-ATE:2 A,-,FLllL.2 •• • 

c. o. , ,998043E-+02 c. 
3-TE SPEKTRALFUNKTION - TABELLE: Xl Yl , X2 YZ , • • 
o. o. , .312~UOE+02 .43125CiE+CO 

.625000E+02 .345000E+Ol , .937500E+02 • llt438E:+02 
.l25000E+03 .276000E+02 , .15t250E+03 .53<i0t3E+u2 
.1875COE+03 o931500E+02 , .216750E+03 .147~19E+03 
.250000E+03 .220800E+03 , -1 -1 

DELTAFUNKTIONEN X-KCROINATEl Al'IPLlTlJl , X-KGROI~ATE2 Al'iPLITU2 ... 

o. o. , .998043E+02 o. 
• 250000E+03 o • , 

4-TE SPEKTRALF~NKTION - TABELLE Xl Yl , X2 Y2 • • • 
             o. , -.216750E+03 o. 
-.l67500E+03 o. , -.l5t250E+03 o. 
-.125000E:+03 o. , -.937500E+02 c. 
-.625000E+02 c. , -.~l2500E+02 o. c. o. , .312500E:+Ot'.. u. 

• 625000E+02 o. , .937500E+02 o . 
• 125000E+03 o. , ol5t:250E+03 c . 
.187500E+03 o. , .218750E+03 o. 
.250000E+03 o. , -I -I 

DE:LTAFlJNKTID~EN X-KORDINATE:1 AMPLITul , X -K O  RO It~ A  H :  2  AMPL1TU2 ••• 

o. o. , .996043E+02 c. 
-.9<;6043E+02 o. , 
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5-TE SPEKTRALFLNKTION - TABELLE Xl Yl , X.2 Y2. • • • 
-.250000f+-03 
-.l67500E+03 
-.12!;000E+03 
-.t250COE+02 
c. 

.625000E.+02 

.12~000E:+03 

.167500E+03 

.2500COE+03 
OEL TAFUt-11'- lIONfN 

o. 

-.<;<;S043E+02 
-.t:.5COGOE+Ct3 

.474805E-03 

.356104(-03 

.237403E-03 

.11&701E-03 
o. 

.11670ll-03 

.237403E-03 

.356104E-03 

.474805E-03 
X-KORD 1 NA TE l 

o. 

o. 
o. 

, 
, , 
, 
, 
, 
, 

-.21e750E+03 
-.l:it:250E:+03 
-.937500E+02 
-.312500E+02 

.312=COE:+02 
,S-37=-<:Cf:+02 
.1 ! : l t2 ~ 0 t+ 0 ; ,  
.2lc750E:+03 

, -1 

.29t:.7~~E:-C3 
e l 7 8 < . i5 a .-u :>  
.5935C,tE:-C4 
• 5 · '7 3 5 0 t . l : . - v '1  
.11 t:t.152.E-u~ 
• 2 "1 t7 5 3 E - -C 3  
.415454E:-(;3 

- I  
AMPLITLl , X-KORDI~ATE:2 Af'lFLITLi2••• 

, 

, , 

.9<;(:C43Et02 

.25COOOE+03 

o. 

o. 

t-Tl SPEKTRALFLNKTIGN - TABELLf )1 Yl , X2 YZ • • • 
-.25CCOCf:+03 
-.167500E:+03 
-.l25000E+03 
-.t2~000E+02 
o. 

.625000E+02 
• l25000E+C3 
• l87500E+03 
.25COOOE+03 

DE:L T A F lJ M < ,T IO N E N  

o. 
-.998043E+02 
-.25CJOOOE+03 

o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
c. 
o. 
o. 
X-KORDINATEl 

o. 
o. 

ell8701E+OO 

, , , , , , 

-.2lt7:i0ttü3 
-.l~t2~vl:+03 
-.937!>CiOE:+02 
-.3125CiOE+02 

.3125COE+02 
• 937500E+02 

u. 
o. 
o. 
o. 
c. 
c • 

, .15t2~0E:+03 c • 
, .21~750E+03 o • 
, - I  

AMPLITUl , X-KORD1NATE2 
-1 

Al'IPLlllJ2 ••• 

, , , 
.998043E+02 
.2500001:+03 

o. 
ell8701E+OO 

Tabelle 3.3.3.1.1: Die Spektralfunktionen (1=Go , ..... ,6=G1 ) - - - -
der Phononen-Streuung als Input für das Programmpaket AS bei 
T = 20 K 
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Input: 6 Spektralfunktionen in der 
Form 

G  i.s2.J" rn +- J" b; d (  .n-nc1) 

Temperatur, Ende der Polynoment-
wicklung, gewünschter Grad der Poly-
nome, Stützstellenabstand für die nu-
merische Integration der Spektralfun-
ktionen, oberes Definitionsintervall-
ende für die Spektralfunktionen 

ENDE 

Ende der Polynoment-

wicklung ) 0 1. 

Entwicklung des tabellierten Teiles 
der I-ten Spektralfunktionin Polyno-
me, der durch den Input bestimmten Gra-
de, im IntervQll (O,Ende d. Poly.entw.) 
für G~, (-Ende d. Poly.entw.,Ende d. 
Poly.entw.) für G~,, durch Berechnung 
der bestpassendsten Polynornkoeffizien-
ten mit den in der Tabelle enthaltenen 
Funktionswerten 

Cberes Definitionsinte 

vallende ') Ende der 

Polynomentwicklung   

Numerische Integration der tabellier-
ten Spektralfunktion mit H±lfe der 
Trapezformel im Intervall (Ende d. Po-
ly.entw.,oberes Definitionsinterv.ende 
und nur für G~. zusätzlich in (-oberes 
Definitionsinterv.ende,-Ende d. Poly. 
entw.) mit dem im Input angegebenen 
Stützstellenabstand 

Abbildung 3.3.3.1.1: Flußdiagramm für das Programmpaket AS 



N
 

(V
) 

1 
H

 
Q

) 
.µ

 
C

 
:::, 

H
 

Q
) 

'd
 

 
 

0 
·r-1 
.µ

 
.!><: 
 
 

::i 
i::,.. 

'd
 

C
 

::i 

::i 
CU 

..Q
 

4--l 

 
 ... H
 

::i 
.µ

 
.!><: 
::l 
H

 
.µ

 
C

l) 

N
 

.--(V
) 
. M
 . (V
) 

tn 
 
 

::l 
'd

 
r
l 

·r-i 
..Q

 

 
 

C
l) 

i<i::: 

U
l 

Q
) 

.µ 
Q

) 
.!.:! 

CU 
0.. 

  CU 
H

 
tn

 
0 H

 
 
 

U
l 

Q
) 

ro (1) 

  CU 
H

 
tn

 
0 H

 
0.. 

ll'.l 

  CU 
H

 
tn 
0 H

 
0.. 
H

 
Q

) 
.µ

 
 
 

:::, 
.µ

 
4--l 
::l 
H

 

i<i::: 

  CU 
H

 
tn

 
0 H

 
0.. 
H

 
Q

) 
.µ

 
 
 

:::, .. .µ
 

(1) 
.µ

 
::i 
(1) 

ro 
4--l 

Q) 
::l 

..Q
 

CU 

CD 

'<( 

A
SC

O
N

TR
: 

• 
In

p
u

t: 
6 

S
p

e
k

tra
lfu

n
k

tio
n

e
n

 G
~

•, 
GJ~, in

 
d

e
r 

F
orm

 
G

(~
)-[.0

,.1
::] 

T 
} 

b:,"J(.n.-i.iJ 
T

em
p

eratu
r, 

E
nde 

d
e
r 

P
o

ly
n

o
m

en
t-

w
ic

k
lu

n
g

, 
g

ew
ü

n
sch

ter 
G

rad
 

d
e
r 

P
o

ly
n

o
m

e, 
S

c
h

rittw
e
ite

 
fü

r 
d

ie
 

n
u

m
erisch

e 
In

te
g

ra
tio

n
, 

o
b

e
re

s 
D

e
fin

itio
n

sin
te

rv
a
lle

n
d

e
 

fü
r 

d
ie

 
S

p
e
k

tra
lfu

n
k

tio
n

e
n

 
Z

w
eck: 

U
b

erfü
h

ren
 
d

e
r 

S
p

e
k

tra
l-

fu
n

k
tio

n
e
n

 
in

 
d

ie
 
G

e
sta

lt 
G1si.) .. f 

Q
;w

; 
f-f 

hK
 J'tiJ-IJw

) 
(u

•A
A

J
 

  
A

SPO
LC

O
: 

A
n

p
assu

n
g

 
d

es 
b

e
stp

a
sse

n
d

ste
n

 
P

o
ly

n
o

m
s 

(G
rad ~

6
) 

an
 
d

ie
 

T
ab

-
e
lle

 
d

e
r 

S
p

e
k

tra
lfu

n
k

tio
n

e
n

 
im

 
In

te
rv

a
ll, 

d
a
s 

d
u

rch
 

d
en

 
In

p
u

t 
fe

s
tg

e
le

g
t 

w
ird

, m
it 

H
ilfe

 
d

e
r 

T
sc

h
e
b

y
sc

h
e
ff 

o
d

. 
L

eg
en

d
re 

P
o

-
ly

n
o

m
e 

o
d

. 
P

o
ten

zen
 

v
o

n
 

x 

+ 
A

SL
IE

Q
S: 

A
uflösen 

e
in

e
s 

in
h

o
m

o
g

en
en

 
n 

x 
n 

G
le

ic
h

u
n

g
ssy

ste
m

s 

.. 
A

SD
ELTA

: 
N

u
m

erisch
e 

In
te

g
ra

tio
n

 
d

e
r 

ta
b

e
llie

rte
n

 
S

p
e
k

tra
lfu

n
k

tio
-

n
en

 m
it 

H
ilfe

 
d

e
r 

T
ra

p
e
z
re

g
e
l 

in
 

dem
 

im
 
In

p
u

t 
fe

stg
e
le

g
te

n
 

In
te

rv
a
ll 

u
n

d
 

dem
 

an
g

eg
eb

en
en

 
S

tü
tz

ste
lle

n
a
b

sta
n

d
 

• 
A

S
IN

P
01: 

L
in

e
a
re

 
In

te
rp

o
la

tio
n

 m
itte

ls
 

z
w

e
ie

r 
F

u
n

k
tio

n
sw

e
rte

p
a
a
re

 



- 33 -

3.3.3.2 Das Programmpaket TC 

Nachdem man aus der Eingabe der Form (3.3.3.1.1) die Spektral-

funktionen in die Form (3.3.3.1.2), (3.3.3.1.3) übergeführt 

hat, ist man in der Lage,mit Hilfe des Programmpakets TC die 

Transportkoeffizienten elektrischen Widerstand, Seebeckkoeffi-

zienten und die Wärmeleitfähigkeit zu berechnen (Die Größen - _, v(O), v(O) müssen dabei ebenfalls verfügbar sein). 

In Tabelle 3.3.3.2.1 ist für die bereits im letzten Kapitel 

behandelten Spektralfunktionen der Phononen-Streuung dargelegt, 

wie qie Spektralfunktionen vorhanden sein müssen, um vorn Pro-

grammpaket TC verarbeitet werden zu können. Man beachte dabei 

für jede Spektralfunktion (1=G~_, .... ,6=G~+) die Aufteilung 

der Eingabe in Polynornkoeffizienten (erster Summand in 

ß.3.3.1.2) und (3.3.3.1 .3)) und Deltafunktionen (zweiter Sum-

mand in ( 3 . 3 . 3 . 1 . 2 ) und ( 3 . 3 . 3 . 1 . 3 ) ) . 

Wir wenden uns noch einmal der Berechnung des Matrixelementes 

.e~, des Stoßoperators zu. Die in (3.3.2.5) auftretender. Ko-

effizienten , '!K:f sind ternperaturunabhängig und werden 

daher für jeden Rechenlauf am Anfang (und nur einmal) bestimmt. 

Demgegenüber hängen die Größen st a ,s' ~·-, b  , b  511 

' 11.1 

1 

\].nd 51W 

sowie die obere Integrationsgrenze -w seh~ wohl von cer 

Temperatur ab. 

Will man nun für einen gewissen Temperaturbereich die Trans-

portkoeffizienten erhalten, so müssen alle in (3.3.2.5) auf-

tretenden Summen und Integrale für jede Temperatur berechnet 

werden. 

Das Flußdiagramm in Abbildung 3.3.3.2.1 stellt den Arbeitsab-

lauf für das Programmpaket TC dar. 
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Den Aufbau und die Funktion der einzelnen Unterprogramme des 

Programmpaketes TC zeigt das Diagramm der Abbildung 3.3.3.2.2. 

Für die detailierte Darstellung befinden sich die Flußdiagramme 

und Programmlisten aller im Programmpaket TC verwendeten Unter-

programme im Anhang (A.2.1.3). 
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TC-lr-.PUT 

l-TE SrEKTRALFü~KTIO~ 

PCLY~CM-KüEFFlZlENTE~ (0-6) 
.970E-12 .177E+02 -.,33E-ll 

.90~E-l~ -.247E-l~ 

-.113E+OO 

DELTAFühKTIONEN X-KORDINATEl AMPLITUl , X-KORülhATE2 AMPLITU2 ••• 

c. 
.125000E+02 

o. 
o. 

2-TE SPEKTRALFü~KTIGN 

PGLY~C~-KOEFFlZlENTEN (0-6) 
c. o. 
c. o. 

o. 

, , e49902lE+Ol 
- I  

o. 

o. 
. - 1  

o. 

DELTAFLhKTION~N X-KORDlNATEl AMPLITUl , X-KORDihATl2 AMPL1TU2••• 

o. o. 

3-TE SPEKTRALFUNKTlL~ 

POLYNOM-KOEFFIZIENTEN (0-6) 

-.5l6E-14 .160E-15 

, 

.835E-12 

• 49Cii021E+Ol o • 

.ll3E+OC .61CE-13 

DELTAFUNKTIONEN X-KCROINAlEl AHPLITUl , X-KüRDl~ATE2 AMPLITU2 ••• 

o. 
.125000E+02 

o. 
o. 

4-TE SPEKTRALFUNKTION 

POLYNOM-KOEFFIZIENTEN (0-6) 
o. o. 

0 • 0 • 

o. 

, , • 4 < ;9 0 2 1 E  +Cl 
- 1  

o. 

c . 
- 1  

c. 

DELTAFü~KTIONtN X-KORDINATEl AMPLITUl , X-KORDINA1E2 AMPLITU2••• 

c. 
-.499021E+Ol 

o. 
o. 

, , .499021E+Ol 
- 1  

c. 
- 1  
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~üL)~OM-KD[FflZlt~TE~ (0-c) 
,3b7E-04 -,b29c-l~ ,69bE-C~ ,4c9E-21 

-,207c-23 ,165E-09 
DELTAFüNKTlu~EN X-KORDlNATEl AMPLITUl , X-KGRül~A1~2 AMPLITU2,,, 

o. 
-,49~021E+Ol 
-,l2!:000E+02 

o. 
c. 
o. 

t-Tt ~PEKTRALFU~KTIO~ 

.PLLYhG~-kCEFFlZIENTE~ (0-b) c. o. 

C • 0. 

o. 

, , , 
,'t99021E+Ol 
,l250COE+v, 

- I  

0, 

- 1  

c. 

DtLTAFUNKTIGNE~ X-KORO!NATEl AKPLITUl , X-KO~Dl~ATE2 A~1PLITw2,,, 
c. 
-,499021E+Ol 
-,l25000E+02 

o. 
o. 

,5<;3506E-02 

, , , 
,'t<iS02lE+Ol 
,l2!iOOOE:+Oi 

-l 

c. 
,593:;0cE-02 

- 1  

~abelle 3.3.3.2.1: Die Spektralfunktionen (1=G~_, ..... ,6=G~+) 
der Phononen-Streuung als Input für das Programmpaket TC bei 
T = 20 K 



- 37 -

Input: Polynomkoeffizienten tur 3 Spek-
tralfunktionen G ;,. und 3 Spektralfunktio-
nen Gl,, , Arnpli tuden und X-Koordinaten 
der Deltasingularitäten für G!,und G~., 
~(O) ,~~O), Temperatur, Ende der Poly-
nomentwicklung,Di~ension des Funktionen-
raumes 

= O,Dimen 
sion des Funk-
tionenraumes-1 

Berechnung des Beitrages des Polynom-
anteiles von G0 zum Matrixelement Cn• 
des Stoßo erators 

Berechnung des Beitrages des Deltaan-
teiles von G" zum Matrixelement c .... 

Addition des Polynom- und Deltaan-
teiles von G. 

Berechnung des Beitrages des Polynorn-
anteiles von G4 zum Matrixelement"C,.., 

Berechnung des Beitrages des Deltaan-
teiles von G~ zum Matrixelement c • •  , 

Addition des Polynom- und Deltaan-
teiles von G4 

Addition der Beiträge von G. und G 
zum Matrixelement c .... 

Berechnung der Größen 

ENDE IDIM = O,Dim. 
d.Funk.raums-1 

Inversion der Matrix des Stoßopera-
tors mit Ran IDIM~1 

Berechnung des el. Widerstandes,des 
Seebeckkoeff.und d. Wärmeleitfähigk. 

Abbildung 3.3.3.2.1: Flußdiagramm für das Programmpaket TC 
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4. Die Modellspektralfunktio~en 

4.1 Die Berechnung der Modellspektralfunktionen aus den 

Modell-Hamiltonoperatoren 

Die Einführung der Spektralfunktionen in Gleichung (3.2.1.12) 

hat es mit sich gebracht, daß man für eine ganze Klasse von 

Wechselwirkungen die Transportkoeffizienten berechnen kann, 

und dabei die den Stoßprozeß beschreibendmSpektralfunktionen 

zu v~rwenden hat. Dies führt zu einer wesentlichen Verallge-

meinerung der Berechnung der Transportkoeffizienten. 

Die in Gleichung (3.2.1.12) gegebene Definition der Spektral-

funktionen Gss'(E,E',.n.) sei hier noch einmal wiederholt 

=   I J fd lk d 1lc' p (n)[½(t)-.SV;1(')][v.-{r)-J'\l;fr)]• 
n r,(T' rr 

. I< E-t,r „ 1-' > lc f'-E'r· +,.w) 
(4.1.1). 

Der Integrand (4.1.1) enthält die von der Bandstruktur ab-

hängigen Größen v,-(y), Ey un.:i die ~"'unktion Pyy•(.Q.), für der.en 

Gestalt die Art der Streuprozesse, die die Leitungselektronen 

erfahren, bestimmend ist. Pyy'(.n) wurde in (3.2.1.7) eingeführt 

und enthält die Matrixelemente des Operators, der die Wechsel-

wirkungen der Leitungselektronen im Festkörper modellmäßig be-

schreibt. Uber seine Gestalt gibt es in der Literatur /8/ An-

gaben, um die Streuprozesse, wie sie bei den hier behandelten 

Seltenen Erd Verbindungen auftreten, realistisch zu beschreiben. 

Für die weitere Rechnung beschränken wir uns auf Modell-Hamil-

tonoperatoren, die (i) die elastische Streuung der Leitungs-

elektronen,· (ii) die Streuung der Leitungselektronen an den 
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magnetischen Momenten der Sel~enen Erd Ionen, deren Elektronen-

zustände durch die Seltene Erd Ion - Seltene Erd Ion Wechsel-

wirkung (Hff-Wechselwirkung) bezüglich der Quantenzahl Mj auf-

spalten und dadurch auch inelastische Streuprozesse mit spezif-

ischer Temperatur~bhängigkeit hervorrufen sowie (iii) die 

Streuung der Leitungselektronen an Phononen, beschreiben. 

Für jeden dieser Streumechanismen gilt es nun, ausgehend von 

den aus der Literatur bekannten Modell-Hamiltonoperatoren /8/ 

die Funktionen Pyy'( !l) zu ermitteln. weiters sind, um die In-

tegraie in (4.1.1) auszuwerten, die Funktionen V;(Y) und Ey er-

forderlich. 

Für die Wechselwirkungen der Leitungselektronen mit den sie 

umgebenden Atomen, Ionen und Leerstellen setzen wir /8/ 

.. 
VPotential (r) = l l - r „ ...a. c '  v  ( r  - R  ) nv nv 

    ..:.. 
, R  = R  + R  nv n v 

• At t ~R G • tt kt ( 4 • 1. 2 ) ' v ... Basisnummer,   ... ornar, n·. i erve or 
wobei für die c "  gilt, c'f = 1, wenn sich die Atomart 't  auf nv nv 
der Stelle Rnv befindet und, civ = 0, wenn dies nicht der Fall 

ist. Als Streupotential haben wir aber nur die Abweichung von 

V vorn gi tterperiodischen Potential V P Potential o 

v f '  ( r )  
0 

= r , , .  1" - . .  C V ( r  - R ) v nv (4.1.3) 

zu verwenden, da wir den gitterperiodischen Anteil der Poten-

tiale in den Zuständen und Energien der Leitungselektronen be-

rücksichtigen. 

Für die Konzentrationen c: gilt dabei : 

c.,. 
V  

= ! L Cr = 
1'l " nv (4.1.4). 

Für das Streupotential V - vP erhalten wir Potential o 
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V f   l{r c„ 'l" ' .... ..i. -p ... 
Rnv) f (r) = V {r - Rnv) - V {r - (4.1.5) s ,n.1 .,.. nv V 

- r  l. 'j"' ,..   

mit V {r) = C  V { r) (4.1.6). V ,. V 

Die Berücksichtigung von v ;  in den Zuständen l y )  der freien 

Leitungselektronen.bringt in Störungstheorie erster Ordnung le-

diglich eine Verschiebung des Energie-Nullpunktes mit sich, und 

ist daher für die weitere Rechnung ohne Bedeutung. 

Als nächstes betrachten wir die Wechselwirkung der Leitungs-

elektronen mit den magnetischen Seltenen Erd Ionen. Die Sel-

tenen Erd Ionen wechselwirken untereinander durch eine Kopplung 

ihres Gesamtdrehimpulses. Wegen den um den Kern lokalisierten 

4f - Elektronen (geringer Uberlapp von Elektronen benachbar-

ter Seltenen Erd Ionen) ist der Beitrag der direkten Kopplung 

klein. Durch die Leitungselektronen, die ebenfalls mit den Spins 

der Seltenen Erd Ionen wechselwirken.- (Hsf-Wechselwirkung), wird 

nun eine indirekte (f-f) - Kopplung vermittelt/5,7,8/. 

Als WecmeJwirkungsoperator der Hff-Wechselwirkung schreiben wir 

den Heisenberg-Hamiltonoperator /5,8/ 

,1 L T .,,. TT' ... .,.   T"' Hff = - - ' C  C  , , o, , , J . J , , ( 4 . 1. 7) an. z ti» ; ; ,  nv nv nv ,nv nv nv _. 
n'JI' ... ,.. R irr' J n»•• . Gesamtdrehimpuls d. Atomart„ am Ort •• Die a ,, stellen in (4.1.7) die Kopplungskonstanten der ver-nv,nv 

schiedenen Spins an einander dar. Für GdAl~ liegt die, 

Stärke dieser Hff-Wechselwirkung bei~ 150 K. Dies ist wesent-

lich schwächer als die Stärke, mit der die Spins der Leitungs-

elektronen an die der Seltenen Erd Ionen koppeln,~ 1000 K. 

Für den Hamiltonoperator, der die Wechselwirkung zwischen 

Leitungselektronen und Seltenen Erd Ionen modellmäßig beschreibt, 
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setzen wir /8/ 

(4.1.10). 

Das zu (4.1.10) gehörende gitterperiodische Potential lautet 

Hper = 
sf 

< ) ... thermodynamischer Mittelwert (4.1.11). 

Aus (4.1.10) und (4.1.11) erhält man das magnetische Streu-

H = H - Hper = 
magnetisch sf sf 

( 4 .1 .1 2 ) .  

Für die Leitungselektronen ergibt sich, und das ist für die 

weitere Rechnung von großer Bedeutung, eine Aufspaltung des 

Energiebandes für Spin t und Spin ! 

Störungstheorie gelten die Gleichungen 

Ekf = E~ + .s1b 

Ek4- = E~ - l>.b 

. In erster Ordnung 

(4.1.13) 

(4.1.14). 

Für die Größe Ab (das ist die halbe Bandaufspaltung) erhält 

man (für nur eine Atomart) 

Ab = - ! < J  ) ~IG I s ign (Go) (4.1.15) 
z. z Vol6~ o 

und für Go G  
0 

= J dl G ( r )  (4.1.16) 

NRE ist die Zahl der Seltenen Erd Ionen in der Einheits-

-~elle und VolEZ _ das Volumen der Einheitszelle. 

Die Aufspaltung 4 b liegt bei ungefähr 1000 K (für Gd Al&) 

und ist temperaturabhängig. Im Vergleich _mit der Fermienergie 

= 10000 - 100000 K sieht man, daß~~ tatsächlich klein ist. 
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Neben den Streumechanismen Potential-Sreuung und Magnetische-

Streuung berücksichtigen wir die Wechselwirkung der Leitungs-

elektronen mit den Gitterschwin~un0,en. Diese ~ird curch den 

Hamiltonoperator 

... 
V ( r )  = I. V  j ..i,. 

V ( r  - R nv 
j 

- s ) nv 

-4 

( 4 .1 .1 7 )  

beschrieben. Dabei sind die Snv die Auslenkungen der Ionen 
.... 

am Ort Rnv· Wir subtrahieren nun wieder den gitterperiodischen 

Anteil von V (t) und erhalten für das Streupotential V (r) 
s 

V  ( r )  
s 

. .>  
= V ( r )  

  

V
0 

(r) ( 4 .1 .1 8 )  

=  I ( 4 .1 .1 9 ) .  

    

Führt man nun für Vs (r) eine Reihenentwicklung in den Snv 

durch,und bricht man die Reihe nach dem zweiten Glied ab, 

so erhält man /6/ 

H el-ph (4.1.20) 

als effektiven Wechselwirkungsoperator für die Phononen-

Streuung ( Ein-Phonon Näherung). 

Als nächstes sollen ausgehend von den oben angegebenen Mo-

dell-Hamiltonoperatoren die zugehörigen Modellspektral-

funktionen berechnet werden. Dabei sollte man beachten, daß 

die Bandaufspaltung des Leitfähigkeitsbandes, wie man sie 

durch die Anwesenheit der wechselwirkenden magnetischen Sel-

tenen Erd Ionen erhält, klein gegenüber der Fermienergie ist. 

Deshalb werden wir uns bei der Berechnung der Transportkoeffi-

zienten und auch der Spektralfunktionen auf Terme die höchstens 

linear in -Ab sind beschränken, und Terme höherer Ordnung ver-
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nachlässigen. 

4.1.1 Die Modellspektralfunktionen für die Potential-

Streuung 

Bei der Potential-Streuung werden die Wechselwirkungen der 

Leitungselektronen mit Fehlstellen und Fremdatomen berücksich-

tigt. Ausgehend vom Streupotential V ( 4 .1 .5 )  s .. 
v" ( r )  s =  r <I c' „ nv 

,. ...   - ,  - -V (r - Rnv) - Vv (r - Rnv)) 
ni, 

( 4 .1 .1 .1 )  
-r 

mit V v (r) = ( 4 .1 .1 .2 )  

geht man nun heran die Funktion Pyy'(.S'L), definiert in 

Gleichung ( 3 .2 .1 .7 )  als 

P y  y' (.n, ) = 

( 4 .1 .1 .3 )  

zu berechnen. Wegen der Gestalt von Vs werden die Systemzu-

stände IM) und Energien EM in ( 4 .1 .1 .3 )  nicht verändert. 

Für das Matrixelement in Gleichung ( 4 .1 .1 .3 )  schreibt man: 

r (Y I  H  ( r -R ) I  y') nv v 

mit . .    7 
H  ( r )  = " (C  -nv T  nv . 

v 7  
  

( r )  

( 4 .1 .1 .4 )  

( 4 .1 .1 .5 ) .  

Dabei sind die Zustände l y ~  Blochzustände \n,k,cr), mit der 

Eigenschaft ....   
    

lJI Y  ( r  + Rn ) eikR. 't' (t) 
y 

·= ( 4 .1 .1 .6 ) .  - _. Man überzeugt sich schnell, daß für k = k' 

< y \ H  I y') - = ww = 0  

( 4 .1 .1 .7 )  
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gilt. Man erhält weiter 

Führt man nun das Matrixelement IV j1 ein yy' 

mit N C TT'' 
VV1 

und setzt 

so erhält man 

iT' / 1 T .. _. \ ,\ ( •, 1"' _. _. j ., C , \Y V (r-R) Y/ Y V (r-R ,) Y/ VV V V 

= l ( c -r -c7 ) ( c7 ' -c 7"') .. nv v nv' v' 

"' ' n gi t =   : v':JE~ 
für P , ( n ) der Potential-Streuuna YY   

( 4 .1 .1 .9 )  

(4 .1 .1 .1 0 )  

( 4 .1 .1 .1 1 ) ,  

wegen der statist-

ischen Unabhängigkeit der Verteilung der Fremdatome und Leerstellen 

auf die Einheitszellen 
"' ,.... ,z ( 4 . 1 .  1 .  1  2  } . P  , ( . ! l  ) = ,--:,, o  ( .,.L ) n . t I V  , yy zr, gi yy 

Zur Berechnung der Spektralfunktionen verwendet man ihre De-

finition (Gleichung ( 4  •. 1 .1 )) in der Form 

  

G  ,(E,E~O.) = 
3

m {(~1tJ)1. r P  ,(.O.} [v(y)-sv(y')] [v(y}-s'v(y')] • ss n Ar , yy 
1f 

-o(E-E +µ) o(E'.....Et+µ) ( 4 .1 .1 .1 3 ) .  y y  

Es ·wurde angenommen, daß-~ 1v2 (y) 6 (E-E +µ) =.!lv~ (y) 6 {E -E  +u) (4 • .f.-4.14) 
ur,r Y  &"( l Y  

gilt. V_ernachlässigt man die Abhängigkeit von IV ,1~ von y und yy 
1   

J VI &  y, also l V yy' \ = 1 und nimmt man weiters 

an, daß 
     

( 4 .1 .1 .1 5 )  v{y) = v(k) 
... ..   ... 

( 4 .1 .1 .1 6 )  v{-k} = -v{k} 

E = Ek ( 4 .1 .1 .1 7 }  y 
E   = Ek ( 4 .1 .1 .1 8 )  -k 

gilt, so erhält man für die Spektralfunktionen G  
S S 1 
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    ( E, E 1

, .n. ) = ka av 
v ( E )  N  ( E  ' )  + v  ( E' ) N  ( E )  

6 ( n )  V  ( Ü) N  ( 0 )  

( 4 .1 .1 .1 9 )  

G.,_ (E ,E',.s2 ) = k•av 
v (E )N (E 1 )-v(E' )N(E) ö ( S 1 )  v(0) N  ( 0 )  

( 4 .1 .1 .2 0 ) ,  

den Größen 

V  (E )  

N(E) 

m  4 "C '" z. = .  3 n dt- ;- v(y) ö(E-EY+µ) ( 4 .1 .1 .2 1 )  

=  !. Z. o (E -E  +µ) ( 4 .1 .1 .2 2 )  d , - , .  y 

= ( 2 n )s  n lvla. 
3 ~  l v(y)ö(E -µ)!. L ö(E ,µ) gi t 1' y A'r r• y 

( 4 .1 .1 .2 3 )  

Die Spektralfunktionen der Potentia~Streuung hängen somit über 

das chemische Potentialµ von der Temperatur ab. 
Wegen der elastischen Streuung, ö(n.) in den Gleichungen 4 .1 .1 .1 9 ,  

4 .1 .1 .2 0 ,  erhält man bei einer Aufspaltung des Leitfähigkeits-

bandes, wie sie durch die Anwesenheit magnetisch mit den Leitungs-

elektronen wechselwirkender Seltener Erd Ionen auftritt, keine 

Terme der Ordnung Ab in den Spektralfunktionen für die rotential-

Streuung. 



4.1 .2 Die Modellspektralfunktionen für die Magnetische-

Streuung 

Wie schon am Anfang von Kapitel 4 erwähnt, treten bei inter-

metallischen Seltenen Erd Verbindungen Streuprozesse der Leit-

ungselektronen an den magnetischen Seltenen Erden auf. 

Wegen der durch die Leitungselektronen induzierten magnetischen 

Seltenen Erd Ion - Seltenen Erd Ion Wechselwirkung Hff (4.1.7) 

= -f r. I 
tu, TT' ....... 

C
r T' ?1"'' ~r C  a J nv rfv' nv ,n'v' nv (4.1.2.1) 

spalten die Zustände der Elektronen der Seltenen Erd Ionen 

bezüglich der Quantenzahl Mj auf. Dies hat unter anderem auch 

inelastische Streuprozesse der Leitungselektronen an den Sel-

tenen Erd Ionen zur Folge. 

Im Rahmen dieser Arbeit wird die Spinsystembeschreibung (=Elek-

tronenzustände der Seltenen Erd Ionen) in der Molekularfeld-

näherung durchgeführt werden. Dazu setzen wir 

= (4.1.2.3) 

< > . . .  thermodynamischer Mittelwert 
in Gleichung (4.1.2.1) ein, und erhalten bei Vernachlässigung 

von Termen der Art (4.1.2.4) 

für H HMF als ff , 

HMF = -   "\' , c „ c": ' ( a ttn, v', n'v ' + a 11; ) [ J?' (J '":)- 1. (J r) (5 -r ', \ ]  z. t. L nv nv nv ,nv nv v z. v v,' 
1W 11'' 
" " "  ( 4  • 1  • 2  • 5  ) • 

Mit (4.1.2.5) und.der Definition 

77"1 • iY  (a. , , + a , . ) nv,nv nv,nv 

.,., 
C,' n v  (4.1.2.6) 
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erhält man HMF als 

- i:11 Cr 'l'T' _. ... .a,   

[ J r - ( J , . ,~ - ! .< J > '} ( J r )  ] = HMF ä.nvv' (4.1.2.7). nv nv V z V V' " ,,,,. T'?"' I 

Mit <j;> = ( J "  > t vz z in HMF für alle V ,ri' gilt 

= (4.1.2.8) 

mit den Spinsystemzuständen 

1 { .  . .  M "' . . .  } )  nv = , r  S .. 1 J r  M  .,. ) J l • nv ••• nY'T 
(4.1.2.9) 

und 

E  r {· • M • • J nv 
<J7: > vz 

(4.1.2.10). 

Für das Streupotential der Leitungselektronen an den Seltenen 

Erd Ionen H (4.1.12) gilt magn. 

H  magn. = - II 
1 0 • r 

Wir wollen nun P  • (.!l ) y y  

= 

[C.,.. 
nv 

~-J '  nv 
  s , 

e .1 .  

(4.1.2.12). 

ö ( n  + E M -E M )  

(4.1.2.13) 

berechnen. wegen (4.1.2.12) läßt sich Hmagn. bzw. Hww in 

(4.1.2.13) als 

= L .,.,,.. 
H ,-

n v 

schreiben. Als Systemzustände IM )  haben wir 

l M ') =  • ,., 't" } 1 r  f ... l J '  Mn ) ... 
ni,T' V 

zu verwenden. Damit erhalten wir 

L g M  c ( .0 .+ E M -E M ,)  l. (Y M IH ~ v /y 'M ') ( y 'M 'J H ;~ . IY M )  = 
11H' nl>l"" 

,. 'J1'r' 

(4.1.2.14) 

(4.1.2.15) 
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:r·i..i.r 1'l=H1' und. wegen der Gestalt von H  'i" und der Orthogonalität der . r nv 
Systemzustände IM) , (> i ' IH ) :  0 n: 11 = .. i i.. HZI M: .. >: ,11,,. i,(!,,11:., 1 gilt: 

( y M IH '  1 y 'M )(y 'M
1

.IH-r:., yM \. = {Y M IH „ I  y'.M '.)(yM )H 7 ly M )  6  T . •  _ ,  nv nv '/ nv nv nv ,nv • 

(4.1.2.17) 

Für Gleichung (4.1.2.16) erhält man weiter 

Z. gM  6 (.Q . +EM -EM ,) Z I ~yM / H ~ v  I y
0

M ')(y'M 'IH ~;v· \ y M )  = 
rtlf• vt·.Yt 

L l.. g M  6 (.Q . +  E ,-1- EM > ( y  M  / H  r- l y 'M ') ( 'i M ' 1 H  r }Y M )  -
.,.,,. r1,1• 1 nv nv 

- o ( .n . )  I. f y  l (H ; ) J  y )< y f  (H r iv ) IY )  +  .. ,,r 

+ 6  (.n, ) L l. < y I ( H ~ v ) I  y ' )  (Y  l(Hdv~ Y ~  
.... r ., • .,.,r 

(4.1.2.18) 

Für den Fall n v'I' =I= riv'r' haben wir hier 

L gM  < yM I H ~ v l  Y
0

M )(y 'M l  H~.~-1 y M )  
11 

= ( y J < H : )1  y ) ( y ' / (H ; ;~ ) I  y )  

(4.1.2.19) 

verwendet. Wir schreiben weiter 

= / y  1 -G 7 ' (i - R  ) s 1 ' y ' )  [ C ,. (J7 ) - C"' < j T > ] \ nv e nv nv v v 
(4.1.2.20) 

und setzen für 
  ~ -   

T »  - i  (k-k) R  G  , e „ y y  (4.1.2.21) 

und 

rc,,, (J.,) - c7 (J") J = (A'I' ) (4.1.2.22>, nv nv v v nv 
wobei die Summe 2 (.4i) = 0 (4.1.2.23) ist. 

Damit kann für den letzten Term aus (4.1.2.18) 

(4.1.2.24) 
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geschrieben werden. Mit 

und 

erhält man: 

= I. L 
"' ,1,,r  

II' r' 

Wir ersetzen nun näherungsweise 

7JJ G  
Y Y ' 

-;w'.u' 
G, 

y y  

(4.1.2.25) 

(4.1.2.26) 

<<~ ~:))( 1 - 6 ~  ...sJ K ,k 

(4.1.2.27). 

1 - 6 ~  " " '  = 1 k,K  (4.1.2.28), und erhalten mit (4.1.2.17) 

(4.1.2.30). 

Der erste Term in (4.1.2.30) stellt dabei eine Summe von 

Einzelstreuprozessen dar, dar zweite Term inkohärente elastische 

Streuungen. -

Wir beschränken uns ~uf 

<J,.} 
vz  

Einzelstreuungen. Dabei setzen wir 

(4.1.2.31) voraus, und verwenden die 

Beziehungen 

= J s 

mit 

und 

= 

J z  1 j ,m }  =  

J ± l j ,m )=  

Es gilt: 

z z 
+ i J  y 

m l j ,m) 

"' ( j ( j + 1 ) -m  ( m :  1 ) )  f j , m :1: 1 > 

L gM  6 ( .Q .+ E M -E M )  l6 M IH : ) y i - 1 ) l
1 

= 
11111 

(4.1.2.32) 

(4.1.2.33) 

(4.1.2.34) 

(4.1.2.35). 
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Rn) s _ j  y ' ) }
1 I gM o ( .n +EM-EM_ 1) ( MI c ~ v J  + c ~ v J  _I   + 

11 

Wir mitteln c"Y über n g e m ä ß  r, c:: = I C~11 = t-1c; = L. c; ) 
nv "' .. "' 

und erhalten fü~ (4.1.2.36) in der Molekularfeldnäherung mit 

= 

+ i f< o tS _ /o ' ) l
1 

o (S l  -4E) { J + J _ }  +tJ<aJs+Ja;l'o(.O - .ö E )  ( J _ J ) )  c ~  

(4.1.2.37). 

Damit ergibt sich für die Funktion P ,(Sl) unter der Verwendung y y  

von \(ol Szlo')li = t 6
010

, (4.1.2.38) 

= 

ö , 
O,Ot-1 

- I J  
1 - e N r c i'   14ik1 -G.,., r 

t,1'( V  ll•t 

( J~)- (J  _)'-. c;] + 6 f a,o-1 

(4.1.2.39) 

(4.1.2.40). 

Als das Matrixelement I Gkk'lzdefinieren wir für nur eine Atomart 

lGkk'I"' == (.t i'r )"'L J<nkl-G ( t - R ) l r ik ' ) 1 '  (4.1.2.41) 
V 

und setzen n = N 
git 47; = (4.1.2.42). 

Für nur eine Atomart setzen wir alle JT = J une C!= ~, und 

können dann für P ,( .n )  
y y  

P  , ( .n. ) = 1.. n . 1 G  , J „ i 1 - e - .., ( c5 (.Sl. ) c5 ,[ < J' ) - < J  z l' ] 
y y  {Zr)s git kk 'I W o ,o  z 

+  6(.n-AE) 6 , 1 ( J  J )  + 6 ( .Q + A E )  c5 , 1 ( J _ - ]+ ' ) ' )  (4.1.2.4 3) 
o ,o - + - a,a+ 

schreiben. r 
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Wir haben nun zwei Fälle zu unterscheiden: (i) die Temperatur 

ist kleiner als die kritische Temperatur für magnetische 

Ordnung (Tc) oder (ii) die Temperatur ist gleich oder größer 

Tc. Für T <: Tc erhält man 

p , ( .n )  =  
y y  

.A • J lz ... ( - n  . G  , ·.i. tz..-)~ g i t  kk ; 
Ö(Jl.) 6 , [ ( J ~ ) - ( J  ) ' ]  

o ,o  z z + 

6  , i (J) + 
o  ,o -1  ""1 z ö  (.!l.+AE) 6 , 

1
1(J)) 

o ,o +  -ta z ( 4  . 1  . 2 .  4  4 )  ,:1 

wenn man beachtet, daß 

( J + J _ }  =  ( 1  +  ctgh (11) ) < J ) ( 4 .1 .2 .4 5 )  z 

( J _ J + )  =  ( - 1  +  ctgh("t)) < J 2 ) ( 4 .1 .2 .4 6 )  

und " 't  =  1 AE ß  ( 4 .1 .2 .4 7 )  
  

gelten. 

Für T  )- T  erhält man P  , ( .Q ) in der Form 
C yy 

,f ,. .... / 
P  , ( . .o . )  = - n IG  , /  - 6 ( .n . )  (6  .,J~) + 

y y  {z,,-) 1 g i t kk Lt O ,  0 Z  

+ 0  ' 1  [ J  ( J  +  1  ) - < J l > ] +  0  I 1 [ J  ( J  +  1  ) - { J  i > ] ) o ,o - z o ,o +  z 

( 4 .1 .2 .4 8 ) .  

Dabei wurde 

J J  =  J ( J + 1 )  - J2 + J ( 4 .1 .2 .4 9 )  +  - z z 

und J J  =  J ( J + 1 )  - J ' - J  ( 4 .1 .2 .5 0 )  - +  z z 

verwendet, und berücksichtigt, daß für T >, T  4E = ( J z )  =  0  
C 

gilt. Für T">, T hängt P • ( .n.) nicht von der Temperatur ab -
C YY 

für T ( Tc 

und 4E. 

jedoch schon,und zwar durch die Größen {Ja), ( J )  
z z 

., 
', 
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Die temperaturabhängigen Größen 

in der Molekularfeldnäherung 

und 

Wir führen zunächst die Zustandssumme 

z = 

ein, und 

EM = 

'1Z = 

für z 

z  (~) 

Für (J z) 

{Jz) 

und für 

< J' > z 

r _,,," 
e: (4.1.2.1.1) ... 

haben dabei 

-~E M ( 4 . 1 . 2 . 1 . 2) und 

1 .dE ß z. 
(4.1.2.1.3) zu setzen. Damit ergibt sich 

= z. e 2-fZM = sinh (oft ( 2J+ 1)) 
sinh41 H 

erhält 

= i .di. 
%11 d-tt 

<Jl > z 
A di.l 

= -
4l oi.fZa. 

man 

= -~ z ctgh'1l, 

; J(J+1) 

+   ctgh~ 
z. 

+ 2J+1 
2 

2J+1 
2 

(4.1.2.1.4). 

ctghl( 2J + 1 )oft) (4.1.2.1.5), 

ctgh"'Z ctgh[( 2J + 1 ),,t) + 

(4.1.2.1.6). 

Wir haben für die obigen Gleichungen 

J(J+1) = ctgh"l {J ) z 
/4.1.2.1.7) 

verwendet. Die Hyperbolischen Funktionen wurden er.tsprechend 

der Definition in /14/ verwendet. 

Berücksichtigen wir in Hff nur eine Atomart und indizieren wir 

die Spins mit i und j, so können wir für Hff aus (4.1.7) 

1 1. 
.... . . . ) .  

Hff 
; Cl. . •  J. J. 

2 
ja l.J l. J 

( 4. 1 . 2. 1 . 8) schreiben. 

wir für 4o, 2 
Setzen nun a . .  = ( g-1) 

J.J. 
(g ... Landee Faktor), so erhalten 

wir für 

= -2a( 9 -1> 2 I J. 1.. J. 
: 1. i ] (4.1.2.1.9). 

Mit (4.1.2.1.10)·bekornrnen wir für die Energieauf-



- 54 -

spaltung ~E verursacht durch ~as Molekularfel6 
_., 

I 
f:w·E',i.1 = A E = g l l  .e f 1(1fF 1 µ ••. Bohrsches Magneton(4.1.2.1.11) 

mit 
2" ( j • ~ t  l   

J· : 

j-}'JS i   3•f'ß 
in erster Ordnung Störungstheorie. 

Damit gilt f~r -,i 

-fZ =   Ta (J,) 
.z .-r~ 

wenn man = 
"3 k& 

(4.1.2.1.12), 

(4.1.2.1.13) 

einführt. zu festem J erhält man mit (4.1.2.1. 1~ die Bestimmungs-

gleichung für ~J} aus (4.1.2.1.5) z 

/_Jz) = i i(2J+1) ctgh( (2J+1)n~:~'., Q"z))- ctgh(o::/J' .. ~~}} 

(4.1.2.1.1-1). 

Tc ist dabei so eingeführt worden, daß (J.) für T=Tc ver-

schwindet. 

Bei T '>, T ergibt sich für 
C 

= = (4.1.2.1.15). 

In Abbildung 4.1.2.1.1 sind die Größen (J•} und (J) in Ab-
z z  

hängigkeit der dimensionslosen Temperatur T/Tc für J=1/2, 3/2 

und 7/2 dargestellt. 
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Abbildung 4.1.2.1.1 : Die Größen { J } / J  und ( J • }  /,J 2 in der z z  

Molekularfeldnäherung für 
--(Jz)/J, - · - · - • ( J ;  ) /  J2 
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4.1.2.2 Die Berechnung der Modellspektralfunktionen flir die 

Magnetische-Streuung 

I.n diesem Kapitel wollen wir die Modellspektralfunktionen für 

die Magnetische-Streuung für T ">, T und T < T im Rahmen der 
C C 

Molekularfeldnäherung berechnen. Wir behandeln zunächst den 

Fall T  <. T  • Dabei gilt für die Funktion P  , ( .12. ) der Gleichung C yy  

(4.1.2.44) 

P ·(.n) = lf n ·t IGkk/1 (o(.Q) 0 0,01 [ {Jz') - (Jzf] + y y  t2:.1, gi , 

+ G ( .n -A E) 6 , 1   ( J ) + 6 ( .Q  + 4 E) 6 , 1   (J ) J ( 4 . 1 . 2 . 2 . 1 ) . o, o- "'I z o, o+   z 

Für die Spektralfunktionen G  ,(E,E',.n) verwenden wir ihre De-ss 
finition aus Gleichung (3.2.1.12) 

• 
G  ( 'n) = _m,, ilnl: ~ P  (I"'\) ss' E,E, 3n (4>r)i L. yy'   

rr 
6(E-E + µ )  6(E~E ~ µ )  y y 

[v (y) -sv (y')} [v (y) -sv (y') J 

(4.1.2.2.2). 

Wir wollen nun zwei Fälle behandeln, nämlich (i) die Auf-

spaltung des Leitfähigkeitsbandes in ein f- Band und ein 

i- Band mit einem Energieunterschied 

Ab = .. ! { J )   \G l sign(G ) (4.1.2.2.3) 
z z ¼Ir~ o o 

mit G
0 

aus (4.1.16), die durch die Wechselwirkung der Leitungs-

elektronen mit den magnetischen Seltenen Erd Ionen verursacht 

wird, und ( ii) die Nichtberücksichtigung dieser Aufspaltung. 

Im ersten Fall ergeben sich die Energien E zu: y 

E = Eg + E (4.1.2.2.4) y k 0 

E~f =   + Ab (4.1.2.2.5) 

~!(! = Eo t - Ab (4.1.2.2.6), 

(in Störungstheorie erster Ordnung). 

Für die Geschwindigkeiten setzen wir näherungsweise 

_.( ) >v(k.,.) V y = 
. . .  . . . .    ...3,. 

v(-k) = -v(k) 

(4.1.2.2.7) 

(4.1.2.2.8). 
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l 

Nähern wir noch 1 Gkk'\ durch 

= (4.1.2.2.9) 

an, so erhält man für die Spektralfunktionen Gss' mit Berück-

sichtigung der Bandaufspaltung 

G ,(E,E•,.n) = 
ss 

u ( .n )  [ { J ' } - { J  } ' ]  [a  , (E -~ b ,E ! . . .a b )+ : .  z z ss 

a , (E + A b ,E '+ A b ) ]  +  Ö (J l  -A E )  ! (. J ) a  , (E + , jb ,E ~ ~ b )  +  ss "'?  z ss • 

mit 

und 

+ & (S l  + A E )    < J }  a , (E -A b ,E '+ l lb )  (4.1.2.2.10) 
"1. z ss 

= k 6 a _A_ [ v (E )N (E ')  +  v (E ')N (E ) ]  
m  V(O)H(o) 

(4.1.2.2.11) 

A -= k 0 a - [ v (E )N (E ')  - v (E ')N (E ) ]  
m  v(D}NID) 

(4.1.2.2.12) 

Für k8 a, die absolute Stärke der Magnetischen Streuung,gilt 
m  

dabei 

(211t lz. m    L .A l = ng i t J G  3 nßT ; "  v ( y ) 6 ( E  - µ )  - 6  ( E  , - µ )  
-16 • y   ... ~, y 

Betrachten wir nun den zweiten Fall, nämlich 

E -"  k o  =  

(4.1.2.2.13) 

(4.1.2.2.14), 

der also die Aufspaltung des Leitfähigkeitsbandes nicht be-

rücksichtigt (Bei der Rechnung werden wir dann (i) mit (ii) ver-

gleichen). Man erhält dann für G , (E ,E : .n . )  ss 

+ < J } /~  [ 6 ( .s2 -A E )  + 6 (   .f-.AE) ] ) z (4.1.2.2.15). 

Die Temperaturabhängigkeit der Spektralfunktionen (4.1.2.2.10) 

und (4.1.2.2.15) ist dabei durch die Größen (JJ.) , (J) ,   b z z 
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und -E, sowie v und N, gegeben 

Für T    T  hat man zur Berechnung der Spektralfunktionen P  • ( .s2.) 
C yy 

aus ( 4 .1 .2 .4 8 )  zu verwenden 

P  ,(.0.) = "  ngi't IG k k ' l " io ( .S l ) (o  ,(Ja)+ 6 ·1 [  L T (J + 1 ) - ( J " ) l  +  YY (Z,r)1 4 o ,o  z o ,o - : - z  

+ 6  , 
1  

[ J { J + 1 ) - ( J ' ) l )  o ,o +  z ( 4 .1 .2 .2 .1 6 ) .  

Benutzen wir die gleichen Näherungen wie für den Fall Tl Tc 

ohne Berücksichtigung der Bandaufspaltung, so erhalten wir für 

die Spektralfunktion der Magnetischen Streuung für 

, 
G •{E,E,~) ss = 

TiT 
C 

( 4 .1 .2 .2 .1 7 )  

Für T~ T hängen die Spektralfunktionen somit über die r-rößen 
C 

v und N von der Temperatur ab. 
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4.1.3 Die Modellspektralfunktionen der Phononen-Streuung 

Der Modell-Hamiltonoperator für die Phononen-Streuung (4.1.20) 

lautet 

H el-ph =-r s . nvi (4.1.3.1) 

V1 (~) ist dabei das für das v-te Atom der Einheitszelle 

charakteristische Wechselwirkungspotential , das die Wechsel-

wirkung mit den Leitungselektronen beschreibt. S . ist die nvi 
  

i-te Koordinate der Teilchenauslenkung am Ort R nv 

Wir wollen als nächstes die Funktion P •(.Q.) yy 

p '(.S'2. ) 
YY = 

_.., 
1 - e 

IJ 
L g ~b· J(yM l Hwwl y'M ')l

2 
6 ( S2. +EM-EM,) 

t'ft1' M  ( ~  -
(4.1.3.2) 

berechnen. 

Dazu behandeln wir als erstes die Phononen-Systemzustände. 

In zweiter Quantisierung lautet der Phononen-Hamiltonoperator 

n + " Wi!i ( b q i \  b ~ } .  + z (4.1.3.3). 

sind die Eigenzustände zu (4.1.3.3) 

{ l) ii ,t  1 • • • n.. • • • t = . .  r=;; 
q ; t  ,~  •~! 

10) ist der Vakuumzustand 

(4.1.3.4). 

für das Phononen-System. Die Ener-

gien sind durch 

El • f r n~a •• 
(4.1.3.5) 

festgelegt. 

Die Phononen Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren erfüllen 

die Vertauschungsrelationen 

,b~>.• ] 
+ + ] (4.1.3.6) "[b. = [bq,l 'bqi• = 0 qJ. 

[bql 
... 

ö ~  .... 5:1. ; •  (4.1.3.7), ,bq',.t '] = 
q,q  ' 
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und sind mit den Operatoren der Teilchenauslenkungen aus (4.1.3.1) 

durch 

• s . n V l. 
C . (q,,q 

Vl. 
[b... + b..,. ,. ] -q,,t q,,.. (4.1.3.8) 

verknüpft. ... 
Dabei erfüllen die Cv als Eigenvektoren einer hermitischen Ma-

trix (=  Dynamische Matrix) die Orthogonalitätsbeziehungen 

L c·. {q,J.) c . {q,i') = 6.,. ,~• 
Jli Vl. Vl. ,. " 

· und die Vollständigkeitsrelation 
  .... 
  C  . {q ,2) 
7L Vl. 

C  1 •I ( q  ,il) 
Vl. 

Wir führen nun die Größe Mals 

= 6 . , . ,  
Vl. 1 Vl. 

(4.1.3.9) 

(4.1.3.10). 

M  =  L M  „ V  
(4.1.3.11) ein, und setzen 

für die C . näherungsweise 
vi 

( .>. il ) - IM : ( '.1 ) Cvi q, 111< - M ei A414 mit 

I " ... . l. 
C  . {q, il 11, )  C  ,.,(q,lQJc) 

Vl. Vl. 

und wegen (4.1.3·.10) 

0i,i' (4.1.3.12) 

= { 6  , - 1.M vM v\ 
V ,V M  

6. . , 
1 ,1  

(4.1.3.13). 

Wir wenden uns nun der Auswertung von P y y • ( .n )  zu. Für die Ma-

trixelemente (4.1.3.2) erhält man mit (4.1.3.1) 

{ y M f  H  J y'M ') ww 

{ y M 1IH w w fyM ) = l {y°JE rr-1 -? fy ) < r - i \s ,  , . , IM )  
u"•"i' fJY;' n v 1  

Mit (4.1.3.8) gilt: 

(4.1.3.14) 

(4.1.3.15). 

<MI b J.., + b /  IM  I )  " -q„ q;t 

(4.1.3.18). 



- 61 -

Da es sich um Ein-Phonon Streuprozesse handelt, kann man zu 

festem IM )  Zustände IM ')  finden, für die 

und 

IM ') = 

l M ')  =  

bq'.l' j M} 

b~. 1 IM) .ql 

(4.1.3.20) 

(4.1.3.21) 

gilt. Dabei erhält man für (4.1.3.20) E  -E  , = flw_, , und M M ql 
für (4.1.3.21) = -1}wq~· Somit kann man schreiben 

l. g M  o  c.n +E M -E M ,) (M l  s  . . .  1 M ') (M ' ls  , , ., lr-1) n v 1  n v 1  = 

(4.1.3.22) 

Wir haben die Orthogonalitätsrelation 

< M)M') = ( {  • • • n .... '.I •• ~I \ . . . n..J.~ ••   = ...   6 ,. •~ = 6M,M' q,., q"- i~ nqa, , nq,t (4.1.3.23) 

für die Systemzustände \M )  = l {  . . .  n ... · · · } >  (4.1.3.24) q,1 aus-

genutzt. Beachtet man weiter, daß 

L. g M  < M I b  ! b... J M )  =  M q;t. q , . i  

L g M  < M I b  „ b.,. _. 1 M )  
14 - ' i i l  -qi 

gilt, so erhält man: 

= 

A 

•"1'1o1tt, - 1 ..., 

A - e-fi'A"'f1. 

L g M  5 ( .s i  +EM -EM ,) {M ls " "  . IM ') (M
1
J s .  , . , J M )  nvi n v i  Hr11 - ....   

= 

; - 1 .  L . . ! . .  --d ...._  eiq(Rn-Rn') c*. ( q ,~ )  C , . , ( q , i l )  
-,.1 fÄ 2 "'iA • H„H,,.' V  1  - V 1 1 

( t!"fa. ( 6  ( J l  - h W q , t )  +  6  ( .n  + h c . ,q , l ) ] )  

Für P • ( .Q . )  schreibt man weiter y y  

.a. 

e  

(4.1.3.25) 

(4.1.3.26) 

-ß.Q. 

(4.1.3.27). 

~I             

P , ( .n )  = 1 f ~l!ei(k-k) (Rn-Rn')e-iq(~-Rn•> ( ö ( ! l+ f lu ~ )+ ö & - f i " ' ( , ) )  
YY Zh .sL'" t i r ) 'N  • • ·p  

-> A ic - l    R  ) I Y )  - C  . ( q , ,1 )  C  •.,(q,il) 
V JH,-lf;, V 1 V J. 

( 4  . 1  . 3 .  2 8 )  . 
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Dabei gilt 

= (4.1.3.29) 

Als nächstes definieren wir 

tf'r (4.1.3.30) 

= N = .!. (4.1.3.31). 
llY Yole-

Mit den Näherungen aus (4.1.3.12) und (4.1.3.13) erhält man 

Wir nehmen nun für vvi an /6/ yy 

vvi = t0 q. v" 
yy' l yy' 

mit 
...a. 
q· = 

(4.1.3.35) 

(4.1.3.36). 

Im weiteren definieren wir 

vyy' = z 
b 

V , und 
YY 
vv 

yy' 

V' in der Form yy' 

(4.1.3.37) 

v~y' = f : lv~y.ll (4.1.3.38). 
V 

Damit ergibt sich für Pyy•(Jl.) 

pyy'(Jl) 
A iaf n,.-, ,( 1 v . li lo ( .s2. -m ~.J = Zh .n" (1;;-)> H YY 

    ~,. 1- [ vi -lv 1'1 [o  (D+fi~) 
+- 1h ..sz. t . (z,d' M 

yy' yy ' 

+ o ( .sl -flw,. ) ] + 

+  ö  ( .n - f l  Wf.,) ] 

(4.1.3.39). 

Setzen wir noch näherungsweise /6/ 

~ a ~ 1 lv J':t   1v1' 
SJ." yy• v.Z 

v ... Schallgeschwindigkeit, 
s 

so erhalten wir schließlich 

(4.1.3.40) 

o (J l .  + fa ;  > + o (  n-1ttJ; > J 6
010

, 

(4.1.3.41) 
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Weil Phononen Quasiteilchen ohne Spin sind, ist bei Wechsel-

wirkung mit ihnen eine Änderung der Spins der Leitungselektro-

nen verboten. In Gleichung (4.1.3.41) steht noch die vorn 

Festkörper abhängige Funktion w_, für die wir folgende Annah-. q 
rnen treffen, die bereits in Gleichung (4.1.3.40) eingegangen 

sind: 
.., w_ = V 1 q' für q { q.J> (4.1.3.42) q s 
..a und w„ = V  fq1>1 für q >,. q.> (4.1.3.43). q s 

Die Gleichungen (4.1.3.42) und (4.1.3.43) legen Modellpara-

meter für die Spektralfunktionen der Phononen-Streuung, nämlich 

die Größen v (Schallgeschwindigkeit) und qp, fest. Für q0 gilt s 

fi V lqi>I = kr,   = J2.i> s (4.1.3.44). 

Dabei ist e,,,. die Debey-Temperatur. 

Wir wollen als nächstes ausgehend von P ,(SZ) die Spektral-
YY 

funktionen für Sl >, 0 ausrechnen. Für diesen Fall lautet 

p ,(.Q) yy 

(4.1.3.45). 

Wir verwenden die Definition der Spektralfunktionen (3.2.1.12) 

und erhalten für G und G ++ --
hffJ3 - l G++ (E, E1

,.n. ) = ...\.!.!!.!. Ylsii-   i   1., I [v (y) - v  (i) ]'ö (E-E +J..L) 6 (E'-E ,+µ) .. 2/2 Hvl 3"' (A~ 'Tr' Y Y 

(4.1.3.46) 

:r[v(y)-v(y') to(E-E +µJo(E!..E •+u)o(.!l-fi.lJ;J 
t .ff' t l t I[v(y)-v(y)Jo(E-E +µJo(E-E,+u) tr y y 

G 
(Z )J IVlc. A -i • • i (E E 1

.sl.) = ~  n a- .?!!. -J.~[v(y)+v(y)]o(E-E +1.1)6(E!..E 1 +µ) • ' ' l.6 ' Hv:.' z. 3h (.4\, it· Y Y 

I, [ v ( y ) + V  ( y 
0
) ] 16 ( E - E  + µ ) Ö ( E

1
- E  • + µ ) 6 ( .Q. -fl •) •n:------~--.i--------:.------1--[v (y) +v (y') ]~ (E-E +J..L)o(E'-E •+J..L) (4.1.3.47) 11' y y 

Dabei gilt für den Quotienten von G++ in Gleichung (4.1.3.46) 

mit (4.1.3.42), (4.1.3.43) und µ=Ef näherungsweise 



- 6 4  -

4 w.-•kr• 4 .n .3  
J d q  

l 
q: q q 6  ( ! l .  - h w, ) 

= .sl~ k;·l{I• 

4 tr, •k,-, 
q "  J d q  q  

q; 111• '<E• 
(4.1.3.48) 

und für den von G __ , Gleichung (4.1.3.47) näherungsweise 

= 

Setzen wir noch für 

und daraus 

v (E )N (E '  )+ v (E '  )N (E )  
.2 v (O )N (O )  

so lauten die Gleichungen für G++ und G 

(4.1.3.49). 

(4.1.3.50) , 

(4.1.3.51), 

G  ++ (E ,  E 1,.I2. ) = J a [ cl   Q:.a;.!l.) + ( v (E )  Nl(~     ;~  r n  ) ')  N  (E )  - et) c5 (11-n.i>) ] 

(4.1.3.52) 

G  _ _  (E ,E ~ J l . )  = J·a[ ( a i - ci~r) 0(.00 -:Q) + (1-2a+cf)ö(n-.Qr,)] 

(4.1.3.53) 

mit 
s , - , i .  a = (2.-J n ,;~  \' 

2  H'lll 
Für G erhält man +-

v (O )  N (O )  (4.1.3.54) 

A (zr)
3 

ri,11 • 
1
-,i m •   1 • G + _ (E ,E ~ . .n )  = ~  Hv,i V '!,,,,.rt- ~ - [v ( y ) - v { y ) ]c 5 (E -E y + µ , ) c 5 (E -~ + , . )  

f,. [ v i (  y ) - v ,  y ')  ] c5 ( E - E:i µ,) c5 ( E!... E;y,+ µ,) c5 ( Jl - ' f i r . ,  ) 
2° [ v ' ( y ) - v ' ( y ' )  ]6 (E -E  + -µ )c 5 (E ~ E  .+ µ )  (4 .1.3.55), 11· y y  

wobei für den Quotienten in (4.1.3.55) näherungswei~e gilt: 

= 
2.n. 

.n t 

(4.1.3.56) 
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Somit ergibt sich für G 
+-

A = - a 
  

v(E)N(E')-v(E')N(E) 
v(O)N(O) 

(4.1.3.57). 

Die Gleichungen (4.1.3.52), (4.1.3.53) und (4.1.3.57) stellen 

die Modellspektralfunktionen der Phononen-Streuung für n >, 0 

dar. Ihre Temperaturabhängigkeit ist durch den Faktor 1/ß, und 

durch die Größen v, N_g~~eben. 

Außerdem findet man, daß die Spektralfunktionen wegen des Ver-

botes der Spinänderung in P ,(.n) (4.1 .3.41)
1 

keine Terme der yy 

Ordnung~b (Energieaufspaltung des Leitfähigkeitsbandes) ent-

halten. 
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4.2 Die Modellspektralfunktionen als Ausgangspunkt zur 

Berechnung der Transportkoeffizienten 

Um mit den im Abschnitt 3.3 behandelten Programmpaketen AS und 

TC tatsächlich Transportkoeffizienten berechnen zu können, be-

nötigen wir die Modellspektralfunktionen G;s,und G;s• der 

einzelnen Wechselwirkungen in der Form 

G c.n) = UJ (4.2.1). 

Wir haben im ersten Teil von Kapitel 4 für die Potential-, die 

Magnetische- und die Phononen-Streuung ausgehend von den je-

weiligen .Modell-Hamiltonoperatoren die Spektralfunktionen G , ss 
erhalten. Wir gehen nun von diesen Funktionen aus, um die 

G=s• und die G;s,zu erhalten, die für die Berechnung des Matrix-

elementes des Stoßoperators erforderlich sind. 

4.2.1 Die Modellspektralfunktionen G:S. und G;~. für die einzelnen 

Streumechanismen 

4.2.1.1 Die Modellspektralfunktionen G~. und G~. für die 

Potential-Streuung 

Für die Potential-Streuung erhielten wir im Kapitel (4.1.1) 

folgende Spektralfunktionen Gss'(E,E:.a) 

·= v (E )N (E ')  + v (E '  )N (E )  ö ( . .n )  
k•av v(O)N(O) 

(4.2.1.1.1) 
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v (E )N (E ')  - v (E ')N (E )  o (n )  keav v(O)N(O) ~4 

( 4 .2 .1 .1 .2 )  

mit der Stärke der Potential-Streuung 

= 

: . . ! ! ! . .  r. z und V  (E )  V  ( y )  ö (E -E  +u) 3„A1r r y 

N (E )  = 1. r ö (E -E  +IJ.) 
A'r 1' y 

• Damit ergibt sich für G ,(12 ) ss 

G:+(.O.) = Go L n )  = kaav 
und Go L n )  = +- Go (.Q) = 0 -+ 
und f •• G' (.n) ur ss' 

6 ( J l )  

( 4 .2 .1 .1 .4 )  

( 4 .2 .1 .1 .5 ) .  

(4.2.1.1.6) 

(4.2.1.1.7), 

_, - , 
G_" _ ( n ) = v ( 0 } N ( o ) + v ( 0 ) N ( o ) k a O ( l"I ) .lt. V ( 0 )  N  ( 0  ) • v "" 4 

(4.2.1.1.8) -· . und G1 (.0) +- = 
v(o)N(o) - v(O )N(O) 

v ( 0 ) N ( 0 ) kcs av 6 ( .a. ) ( 4 • 2 • 1 • 1 • 9) 
Für das freie Elektronengas erhält man die Größen 

v ' (E )N . (E ')  + v (E ')N
1
(E )  f = _L_ 

v(O)N(O) Ef 
isr io 

v 1( E )  N  ( E  ' ) - v ( E  ' ) N  t E )  1 = 1 
v(O)N(O) . E 

E~E':O f 
wenn wir µ = Ef , der Fermienergie,setzen. 

Für GA 
SS' 

erhält man damit 

G:+<.n) G~_(.!2.) 2 
ka ö ( .O . )  = = - a 

Ef V  

G;_(.!l) 
_J_ 

0 ( .n ) = E k 6 a 
f V  

(4.2.1.1.10) 

( 4 .2 .1 .1 .1 1 ) ,  

(4.2.1.1.12) 

(4.2.1.1.13). 
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4.2.1.2 Die Modellspektralfu~ktionen G 0 und G4 
, für die ss• ss 

Magnetische-Streuung 

Als Ergebnis für die Spektralfunktionen der Magnetischen-

Streuung erhielten wir in Kapitel (4.1.2.2) für T( T,und unter 

der Berücksichtigung der Bandaufspaltung 

G  , (  E ,  E ',  -'l ) = c5 ( .!l.) [ (J~) - {J j" ss z z 
+ 6 ( .Q -4 E )  ~{J) a , (E + A b ,E '- . ! lb )  

"'I z ss 

mit 

) [a  , (E -L lb ,E
1

- . la b )  + a  , (E + d b ,E + i lb ) ]  ss ss 
+ 6 ( .0 .+ A E )  ! ( J )  a , (E -L lb ,E + l lb ) ]  .,, z  ss 

(4.2.1.2.1), 

[ v (E )N (E ')  + v (E '  )N (E ) ]  
;101 N to) 

(4.2.1.2.2) 

a_+ _  ( E  , E
0

) = ko a [ v ( E )  N  ( E  ' ) - v  ( E ' ) N  ( E )  ) ( 4  . 2  . 1  . 2 . 3 ) . 
m ~10) HIO) 

k&am (Gleichung (4.1.2.2.13)) ist dabei die Stärke der Magnet-

ischen-Streuung. Für die weitere Rechnung berücksichtigen wir 

nur Terme erster-Ordnung in~ ( Ab .. halbe Aufspaltungs-
1' 

energie des Leitfähigkeitsbandes in ein Band mit Spint , und 

eines mit SpinJ. G • h 4 1 16) , 
0 

sie e . . . 

A b = ! { J  \ HairlG I sign (G
0

) 
L z '  vo1.. o· 

(4.2.1.2.4) 

G:+(..11.} = G:_(,n) = kgam(26(.!l) [ .(J;) - (J2) ]  + 

+ 2 Q.u 6 ( .0. - L lE )  ) ( 4 .  2. 1 . 2. 5 )  
'ft 

G:_(.!l) = .2k&amL1.b ( v
1
( 0 )N (0 ) - v (0 )N

1
( 0 ) ) /v (0 )N (0 )  ~ z )o ( .Q - .A E )  

und für G4 

ss' 

= =  

+  {J Z }  S  ( ,n -.6 E )  +  (.;J Z ) 6  ( ..Q. + A E )  
,,,_ "'t 

(4.2.1.2.6), 

( 4 .2 .1 .2 .7 )  
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und 

= + 

+<J·z>o(.Q-.AE} + ( J z )o ( l2 + A E ) ]  (4.2.1.2.21} "Z.. tf'Z. 
Für das freie Elektronengas erhält man weiter 

o A b  /.J ) G + - ( 0  ) =  2 k  a - .:::.z , f  ( .Q. -AE} ->, Dm_µ 11'2 

G: + (.O. ) = G   _ ( .S2 ) = 2 k& am -; ( : 2 6 ( -'2. ) [ (J ~) - (J z> ] + 

+ . (~.} [ u(Jl -.6E} + u(Jl +ti. E}] (4.2.1.2.22) 

G :_ ( . !L }  =  kaam: { 2 6 ( .n . )  [_ < J ; ) -Q 2~ ]  + 

+- (J Z) o (11 -AE) , ) (4.2.1.2.23}. -+z 
Als nächstes betrachten wir den Fall T < T  aber ohne Berück-e 
sichtigung der.Bandaufspaltun~•und erhalten für G=s• 

= 21;, a ( b (12.) [ ( J L )  - (J ~ ]  + S!.:} ö (..Q -AE) m  z ;ef '11 

(4.2.1.2.24) 

(4.2.1.2.25), 
G:_(ll) = 0 

und für G"· ss· 

G:+  (.O.) = G" U2 l = koam 
v~O)N(O)~i(O)N~O) 

V(0)N(0) 

< > . 
+ :!lz; [6 ( .n  - '1 E )  + 6(.!2 . • L\ E ) ]  ) ,+z (4.2.1.2.26) 

= 
. ' k a v(0)N(0)-v(0)N(0) ( 2ö(.Q) [{J

2
1)_/ .... ~] a. m v(0)N(O) '\IJz' + 

+{Jz}[6(.Q-.4E} + 6(,Sl+~E)}) . ,,z (4. 2. 1. 2.27). 

\'.1erten wir die Größen v (E ) ,  N(E},·v'(E} und·N
1

(E) für das freie 

Elektronengas aus, so erhaltenwir für G;s, 

= = k a .L ( 26 (.S2) [(Jz')-<J \'] a m  µ z ' + 

+ {Jz}[ 6 ( .1 1 -A E )  + &(.0.+AE}]) 
"'t. 

(4.2.1.2.28) 
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= ~ a  - 1  ( 2 6 ( .Q )  [ ( J ' ) - { r  )J + (J z )  [ 6 ( .Q -L IE )  +  6 ( .Q  +AE)]) m  µ z z  
Al 

Für T) Tc berechnen wir für G;S' 

G: + ( l2. ) = G  :_ ( .il ) 

G 0 (.n) = 0  +-

und für G.e 
s s '  

= 2ka a J ( J + 1 )  o ( ..Q ) m  

(4.2.1.2.29) 

(4.2.1.2.30) 

(4.2.1.2.31) 

L n  l = 
_, - ' 

2 k  a v ( 0 )  N  ( 0 )  + v  ( 0 )  N  ( 0) J ( J  + 1  ) 0 ( .n.) 
  rn v (O )N (O )  

= 2 k v
1
( 0 )N (O ) -v (O )N

1
( 0 )  J (J  1 ) 

0
,..(.Q) 0 am v ( 0 ) N  ( 0  ) + 

(4.2.1.2.32) 

(4.2.1.2.33) 

Für das freie Elektronengas erhält man 

4.2.1.3 

= 

=  4 k 0 a ..L J (J + 1 )  ö ( .C l )  m  µ  

2 k  a ...l. J ( ~T + 1 ) 6  ( n. ) o m  µ  

(4.2.1.2.34) 

(4.2.1.2.35). 

Die Modellspektralfunktionen G0 und G1 f" die ss' ss' ur 
Phononen-Streuung 

Für die Streuung der Le_itungselektronen an Phononen erhielten 

wir in Kapitel 4.1.3 für die Spektralfunktionen G 4E,E~.Jl.) ss 
(.fl> 0 )  die Gleichungen 

1 = - a ß  
J 4:,.'fJ(.O..-Jl) + [ v (E )  N}~;   ;~ ~~;) N  (E )  - a~ 6 (Jl-.0,.) ]) 

(4.2.1.3.1) 

G  (E,E',.Q. ) = -1 a ( [a M -J ~ J l 'J  8(!20 -.Sl.) + (1 -2 0 .+ a ~  o ( .a  -.n_.) ) ß Jlo .n! 
(4.2.1.3.2) 

G + - (E ,E ~ .n  ) = t .a v               N  (E )  ( a    8(n~-.Jl) + 

+ [ 1 -0 . ]  6  ( .n - ..n,) ) (4.2.1.3.3). 
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Daraus ergeben sich nun die Gleichungen für G;s' 

G :+ ( . ! l )  

G• ( . t l  ) 

G o  ( .Q . )  
+-

und für 

G:+ ( n )  

GA ( .n. ) 

G:_ (.n,) 

+ [ 1 -a ]  

G "  ( .0. ) +-

+ [ 1 -a . ]  

Für das 

G:+ ( ,n )  

G ;_  (S l )  

G:_ ( .S l )  

1  ~.n~ 
- c i ]  = - a  J .ni 0 ( .1lo - . .n  ) +  [ 1  Ö (.Q  -.QD) ß  

( 4 .2 .1 .3 .4 )  
1 ( [ 

-4.n. ' -4.n' ] 0 ( .n o - .n )  [ 1 -2 a + d 'J  ö  ( .0  - .o . , )  =  - a  a - - a - + ß  .n~ .Sl! 
( 4 .2 .1 .3 .5 )  

=  0 ( 4 .2 .1 .3 .6 )  

G  ;f 
ss' 

, , 
1 ~{O)N(O)+V(O)N(O) = - a  
ß  2v( 0) N ( 0) 

= 0 

1 

1 V{O)N(O)-V(O)N~O) = -a 
ß  2v ( 0) N ( 0) 

6 ( .U  -1 2 .p )J  

= ..1. v •~ 0) N { 0) -v ( 0) N 1
( 0) 

ß  a 2v(O)N(O) 

ö <-12 +S4) l 

( 6 (~ - .s 2 o )  +  o ( .n - f - .1 2 , , ) )  

( 4 .2 .1 .3 .7 )  

(4  .2 .1 .3 .8 )  

2 .n  9 c . - ( .n - .n . ) .n t I> 
+ 

< n >  o )  ( 4 .2 .1 .3 .9 )  

- a  2.n. 9<.ilo + n  ) ns + 

( .n <  0) ( 4 .2 .1 .3 .1 0 ) .  

freie Elektronengas erhält man weiter 

1 1 ( 6 ( .Q. - J l ! ) )  + ö  (.12 + .O ~ )  ) ( 4 .2 .1 .3 .1 1 )  =  -a-ß  µ 

1 1  o. Z .Q  0(11 -.51 ) +  [ 1 -a ]  [ 6  ( .n  - ~  ) )  . =  - a-ß  2.µ. .Q 'p l )  

(12. > 0 )  ( 4 .2 .1 .3 .1 2 )  
1  1  

< - a  z   6CS21> + .n. ) + [ 1 -~ ]  ö  ( .n  1-.n., , ,  = -a-ß  Zµ .n l>  

( !2  < 0 )  ( 4 .2 .1 .3 .1 3 ) .  
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4.2.2 Berechnen der Modellspektralfunktionen 

Wir haben im '-Orangegangenen Kapitel die Modellspektralfunktionen 

und G" .(Jl) für die Potential-, die Magnetische- und ss 

die Phononen-Streuung erhalten, die wir zur Berechnung des Ma-

trixelementes des Stoßoperators benötigen. Ausgehend von diesen 

Gleichungen ist es nun erforderlich, G0 
, (  .n . )  und G" ,{.n) in der ss ss 

Form 

G cn ) 

rnTI (4.2.2.1) 

für jede Temperatur, für die man die Transportkoeffizienten be-

rechnen will, verfügbar zu haben und die Daten an die Unter-

programme der Programmpakete AS und TC weiterzureichen. 

Um die Modellspektralfunktionen zu erzeugen, benötigen wir das 

Programmpaket CMS, das die Funktionen G;s, und G;s' ( 6 Stück) 

in der gewünschten Form (4.2.2.1) für die Potential-, die 

Magnetische- und die Phononen-Streuung berechnet, und für die 

anqeforderten Temperaturen sequentiell auf eine für jede 

Wechselwirkung bereitgestellte Datei schreibt. 

In Abbildung 4.2.2.1 ist das Flußdiagramm zur Veranschau-

lichung des Arbeitsablaufes im Programmpaket CMS dargestellt. 

Außerdem enthält Abbildung 4.2.2.2 ein Diagramm, das den Auf-

bau, die Struktur und die Funktion der Haupt- und Unterpro-

gramme des Programmpaketes CMS darlegen soll. 

Im Anhang (A.3) befinden sich zur detailierteren Beschreibung 

die Flußdiagramme und Programmlisten aller in CMS verwendeten 

Haupt- und Unterprogramme. 
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Wie die oben erwähnten Dateien, die für eine Wechselwirkung 

die Spektralfunktionen für die bei der Berechnung gewünschten 

Temperaturen enthalten, formatiert und aufgebaut sein müssen, 

damit sie vorn Hauptprogramm COTRACO, das in Kapitel 6.1 be-

handelt wird, richtig verarbeitet werden, zeigt Abbildung 4.2.2.3. 

In Tabelle 4.2.2.1 ist zur Veranschaulichung ~ie Datei, die die 

Spektralf~nktionen der Phononen-Streuun~ bei 20 K e~thält, dar-

~estellt. 
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Input: Stärken der drei Wechselwirk-
ungen, Zahl der Leitungselektronen 
in der Einheitszelle, Zahl der Selt-
tenen Erd Ionen in der Einheitszelle, 
Volumen der Einheitszelle, Bandauf-
spaltung (Ja/Nein), Tc, Gesarntdreh-
irnpulsquantenzahl J, Schallgeschwin-
digkeitr Ferrniwellen~ektor, Debey-
temperatur, Anfangstemperatur zur 
Spektralfunktionenerzeugung, Tempera-
turschrittweite, Zahl der Temperatur-
schritte 

Deltaanteil der Spektralfunktionen 
für die Potentialstreuung auf 
Tape 53 schreiben 

Spektralfunktionen der Magnetischen 
Sreuung für T   T~ auf Tape 54 schrei-
ben 

Spektralfunktionen der 
Magnetischen Streuung 
mit Bandaufspaltung für 
T (. T, berechnen und auf 
Ta e 54 schreiben 

NEIN 

Spektralfunktionen der 
Magnetischen Streuung 
ohne Bandaufspaltung für 
T i. Tc berechnen und auf 

_Tape 54 schreiben 

Polynom- und Deltanteil der Spek-
tralfunktionen der Phononen-Sreu~ 
ung berechnen und auf Tape 55 
schreiben 

tue e Temperatur um Temperatur-
schrittweite erhöhen 

Abbildung 4.2.2.1: 
Flußdiagramm für das Programmpaket CMS 
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CMSFILE: 
Input: Absolute Stärke der 
Wechselwirkungen, Zahl der 
Leitungselektronen in der 
Einheitszelle, Zahl der Sel-
tenen Erd Ionen in der Ein-
heitszelle, Volumen der Ein-
heitszelle, Bandaufspaltung 
(Ja/Nein), '1< ,Gesamtdrehim-
pulsquantenzahl J, schallge-
schwindigkei t, F'err.1iwellen-
vektor, Debeytemperatur, An-
fangstemperatur, Temperatur-
schrittweite, Zahl der Temp-
eraturschritte zur Spektral-
funktionenerzeugung 
Zweck: Berechnen der Modell-
spektralfunktionen und Able-
gen,de:r'-- Q.aten auf die Tapes 
53-55 

l 
CMSEXPJ: 
Berechnen der Therrnodynami-

-------schen- Erwartungswerte <Ji), 
(,J~ , s:ow·ie der Energieauf-

spaltring ~E im Molekularfeld 

l 
CMSREFA: CMS11AGN: 
Nullstellensuche Berechnet c.ie Funktion -
mit Hilfe der Re-____., F tx, :i, T,~)= ,c-   (2~.f r l,4(~'E~ 

1 F 1 • - Z. \J 2'J T:J,,f' gu a a si - c l , k  (1!. •~ e. )} 
IJ ,l;J 'r :U'I 

Abbildung 4.2.2.2 : 

Struktur, Aufbau und Funktion der Unterprogramme 
für das Programmpaket CM~ 

1 A H ß f bedeutet: Programmeinheit A ruft Programme nheit B 
auf. 
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Art der Wechselwirkung(60C.) 
so u e ar e er ~ec se -

wirkun (60 Charakter) 
Modellparameter für die Spek-
tralfunktionen (60 Characte~ 
Temperaturkontrollparameter: 
Anfangstemperatur, Tempera-
turschrittweite, Zahl der 
~em eriturschritte 
Definitionsbereich der Spe -
tralfunktionen 

Für jede Temperatur: 

Tabellen der Spektralfunktio-

ektralfunktion 
] , [x1 , Y1 ] ,  . . .  

funktionen 

epaare 
6 

ra :-

[Zahl der Deltafunktionen 
Spektralfunktion ] 6 

der:-

[~ ,w;J, [v.i~ ,wl], .. . 

• _[v,t ,w;],[v/,w:], .. . 

[xt , yl. ] . . . i-tes Wertepaar der 
j-ten' Spektralfunktion 
[v{ ,w/ ] ... x-Koordinate,Arnpli-
tude der i-ten Deltafunktion der 
j-ten Spektralfunktion 

Abbildung 4.2.2.3: Die Formatierung der Dateien, auf denen die 

die Daten für die Spektralfunktionen einer Wechselwirkung für 

die angeforderten Temperaturen stehen 
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ABS0Lü1E STAERKEa RHO(T•TOEBEY)a90. CMIKROOHM*CMJ 

VSOüNO•l.,QFERMI•l25,WDEBEY•250,FERMIENERGlE=l.E5 C~J 

.ZOOE+02 

e25CE+03 

16 16 

o. 
.333333E+02 
.tU:M,7E+02 
.1ocoooE+o3 
.133333E+03 
.166667E+03 
.200000E+03 
.233333E+03 

c. 
• 333333E+02 
e66t667E+02 
• lOOOOOE+03 
• 133333E+03 
.l666o7E:+03 
• 200000E+03 
• 233333E+03 

o. 
.333333E+02 
• 666667E+o·2 
.1ocoooE+o3 
.133333E+03 
.16t667E+03 
.200000E+03 
.233333E+03 

16 

-.250000E+03 
-.2l6b67E+03 
-.183333E+03 
-.150000E+03 
-.ll6667E+03 
-.833333E+02 
-.500000E+02 
-.lc6667E+02 

• 166667E+02 
• 500000E+02 
• 833333E+02 
• llt667E+03 
el5COOOE+03 
el83333E+03 
• 2Hl667E+03 
• 2~0000E+03 

.2001:+02 1 

31 31 

o. 
.289166E+02 
.54c930E+02 
.741886E+02 
.842638E+02 
.cl7776E+02 
.635904E+02 
.265614E+02 

o. 
o. 
o. 
c. 
c. 
o. 
o. 
o • 

o •. 
.523376E+OO 
.418702f+Ol 
.141312E+02 
.3349o2E+02 
.654222E+02 
ell3050E+03 
.1795l9E+03 

o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o . 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o . 
o. 

.l66667E+02 
.500COOE+02 
.833333E+02 
.llct67E+03 
.l50GOOE:+03 
.183333E+03 
.2ltto7E+03 
.250000E+03 

.lt.t667E+02 
• 500000E+02 
.833333E+02· 
.ll6667E+03 
.lt>OOOOE+03 
.l83333E+C3 
• 21666?1:+03 
.250000E+03 

el6t667E+02 
.500000E+02 
.633333E+02 
.11666 7E+ 03 
.150000E+03 
.183333E+03 
e216tb7E+03 
.25COOOE+03 

-.233333E+03 
-.200000E+03 
-.lb6o67E+03 
-.l33333E+03 
-.lOOOOOE+03 
-.666667E+02 
-.333333E+02 

.l93268E-ll 

.333333E+02 
• 666667E+02 
.1oooooe+o3 
.l33333E+03 
.166t67E+03 
.200000E+03 
.233333E+03 

.14b546E+02 
.423936E+02 
• 65422d:+CJ2 
.t>OoOOlE+O~ 
.S47672c+02 
.748430E+02 
.47t27'tE+Ci 

-.18lb99t-ll 

o • 
c . 
c . 
c • 
~-c • 
c • 
c. 

eb.54222E-Ol 
.l76o40E+Ol 
.81777bf:+Cl 
e2243CJbE+02 
.476926E+02 
.870770E+02 
e 14373:H:+03 
.2,0800E+03 

o. 
o. 
o. 
c. 
c. 
G. 
c. 
c. 
(, . 
c • 
o • 
c • 
o. 
c. 
o. 



-.2:.0000E+03 
-.2lt667E+03 
-.183333E+03 
-.150000E+03 
-.llc667E+03 
-.633333E+02 
-.!OOCOOE+02 
-.166667E+02 

el66667E+02 
.500000t+02 
eb33333E.+02 
ell6ti67E+03 
el50000E+03 
.lb3333E+03 
e2lt667E+03 
.250000E+03 

-.250000E+03 
-.2166o7E+03 
-.1B3333E+03 
-.15CCOOE+03 
-.ll6667E.+03 
-.€33333[+02 
-.500000E+02 
-.166667E+02 

• 1ti6667E+02 
• ~üCOOOE:+02 
• c33333E+02 
• 11tt67t+03 
.150000E+C3 
• l63333E+03 
• 2lt667E+03 
.25CCOOE+03 

1 0 1 
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.474ö05E-03 
.41149öE-03 
.348190E-03 
e284883E-03 
.22l!;i76E-03 
.15o268E-03 
.9496lOE-04 
.3lc537E-04 
e316.537E-04 
.949blOE-04 
el58268E-03 
e221~76E-03 
.284883E-03 
.348190E-03 
.4ll496E-03 
.47480~E-03 

o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o • 
o • 
c. 
o • 
o. 
o • 
o • 
o. 

0 2 

.2!;0000E+03 O • 

• 250000E+03 O. 

• 250000E+03 

.250000E+03 

o . 
.118701E+OO 

2 

-.233333E+03 
-.iOOCOOi:+03 
-.1occti7E+03 
-.J.33333t+u3 
-.lOOCOCIE:+C3 
-.t:o6t:67E+02 
-.333333E+02 

el93266t-ll. 
.333333E+02 
.6bt667f+02 
el0üOOOE+03 
el33333E+03 
el66eo7E+03 
.2oocooE+o3 
.233333E+03 

-.233333E:+03 
-.200000E+03 
-.l66t:67E+03 
-.133333E+03 
-.lOOOOOE+03 
-.to6t67E+02 
-.333333E:+C2 

el93268t:-ll 
.333333E+02 
ebb6t t7E+02 
elOOOOOE+03 
.1333i3E+03 
.1o6toiE+03 
. 2ooooot+c::; 
• 233333E+03 

-.25COOOE+03 

-.250000E:+03 

.44~l:-H:-C.,j 
.379e44E-03 
.3lo!i37E:-03 
.2!)3i29f-(;j 
.l&992t.E.-G.:i 
el26615E-03 
.t33073E-04 
• 36 70 !ns f:-17 
.633073E-u4t  
.126t:l5E-03 
.lb9922E:-03 
e253229E-C3 
.316537E-03 
.379844E:-03 
.44315J.E-u.:i 

o. 
o. 
c. 
c. 
c. 
c. 
c. 
c. 
C.. 
o. 
c . 
c. 
c . 
c . 
o. 

o. 
.118701E:+OO 

Tabelle 4.'2.2.1: Datei, die die Spektralfunktionen 
der Phononen-Streuung enthält. Dateikopf - Tabellen der 6 Spek-
tralfunktionen -GE_; .... ,G1+ bei 20 K - Deltafunktionen· (X-
Koordinate der Singularität, Amplitude der Deltafunktion) der 
Spektralfunktionen G0 

, •..• ,G:+ bei 20 K 



- 79 -

5. Die Transportkoeffizienten in niedrigster Ordnung 

Nachdem wir in den Kapiteln 3 und 4 die Berechnung der Trans-

portkoeffizienten ausgehend von den Modell-Hamiltonoperatoren 

erläutert haben, werden wir nun für die niedrigste Ordnung im 

Variationsverfahren Gleichungen für den elektrischen Wider-

stand, den Wärmewiderstand und den Seebeckkoeffizienten bei 

Vorhandensein einzelner Sreurnechanismen erhalten. 

Wir gehen dazu von den Gleichungen (3.3.2)-(3.3.4) aus und 

haben dabei die Summen 

I"' ~:,~ .j, ..... ( 5. 1 ) l.   -e~. ,:.. 
( 5. 2) 

l   .. r .l A 

und "" , ... (5.3) .... 
auszuwerten. Dabei hat man zu beachten, daß die in (5.1)-(5.3) 

enthaltenen Größen von verschiedener Größenordnung sind. Bei 
den . vor~omJt.enc"en Summen • 

Größen der Ordnung (ka T/ !l ) 
0

, 

der Ordnung (ke. Tlµ) 1 . Wegen 

( k 0 T / µ } « 1 

,... .., "" sind ')o, 'l , )" , rC IO  und 
-" ~  IO  hingegen ~• , '{;,. , e. und , ..... von 

(5.4) 

für T ungefähr bei Raumtemperatur, werden wir bei den weiteren 

Rechnungen dieses Kapitels Terme der Ordnung (kaT/µ ) 2 ver-

nachlässigen. So ergibt sich für den zweidimensionalen Unter-

raum die inverse Matrix des Stoßoperators als 

(5.5). 

Im weiteren erhalten wir für o.ie in ( 5. 1) - ( 5. 3) angegebenen 

Summen: 
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( 5 . 6) 

( 5 . 7) 

( 5 .8 ) ,  

wobei die Summation über a,a' = 0 ,1  durchgeführt wurde. 

Außerdem wurde 

( 5. 9) 

verwendet. Mit ( 3 .3 .2 .2 )  und unter Beachtung 
.:p0 : vCO) .. Vo 

von T/µ ,, 1 

( 5 .1 0 )  

(5 .1 1 )  

(5 .1 2 )  

und 

mit 

Der 

mit 

j.,., J v ' lo )  !2 .  =   v~ T. 

j. = -vco>r~ 

( 5 .6 ) - (5 .8 )  erhält man für den elektrischen 

"' m. ka T. 't 'oo ..P = 
't (2,r)" e2.1i. n. v..1-

.. 
1.,/ e.o Lf j dll> ~:, [.!l) = 

ce~-1) (-1-ir..,) 0 

Wärmewiderstand ergibt sich zu 

-1 WI l ,1 - r.      w  = 4 { 2li )' 1-re, 1t, .., 4..ti(2) Vo 

Widerstand 

( 5 .1 3 )  

( 5 .1 4 ) .  

(5 .1 5 )  

E ..   = -I dll) w1. ,, l ·H A -ttz .JG :.,.cn ) .. G:r.n>.,. 3 <i':tJiJw '}(5 1 6 )  
.,, o ( e,'"!. t){t-C"'J 3 • • 

schließlich erhält man für den Seebeckkoeffizienten 

s ( 5 .1 7 )  

mit 

Wir wollen nun (5.13)-(5.18) dazu verwenden, unmittelbar 

auswertbare Gleichungen für die Transportkoeffizienten bei 

Vorhandensein einzelner Streumechanismen zu erhalten. 
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5.1 Die Transportkoeffizienten für die Potential-Sreuung 

Verwenden wir nun die Gleichungen (5.13)-(5.18) und (4.2.1.1.6)-

(4.2.1.1.9), so erhalten wir für die Transportkoeffizienten in 

niedrigster Ordnung 

s = 

mit vo = 

und av 

Für die 

(5.1.3) 

F = (1.1771 E-5) 

w  = (4.8163 E-7) 

_, 
(-2.8355 E+2) r ~• 

'· Vo 

1 ...§;.v [ µ!l . c m ]  ~z. v. [K ]  

.1. -E:..v [K 1 [ c m .  K ]  
v;- [KJ T - [rnW } 

T 
[K ]  (K ]  [µV/K] 

(5.1.1) 

(5.1.2) 

(5.13) 

v(0) (entsprechendes gilt auch für v~, N
0 

und N~), 

der Stärke der Potentialstreuung in [K]. 

Potential-Streuung stellen die Gleichungen (5.1.1)-

bereits die Werte der Transportkoeffizienten dar, die 

man in jeder höheren Ordnung des Variationsverfahrens auch er-

halten würde. Man sieht, daß der elektrische Widerstand kon-

stant bezüglich der Temperatur ist, der Wärmewiderstand ein 1/T-

und der Seebeckkoeffizient ein lineares Verhalten in T zeigen. 

Wie aus (5.1.1) und (5.1.2) ersichtlich, ist das Wiedemann-

Franz-Gesetz in der Form 

gültig. 

s:, 

w  = (5.1.4) 

5.2 Die Transportkoeffizienten für die 11agnetische-Streuung 

In ähnlicher Weise wie bei der Potential-Streuung werden wir 

nun (5.13)-(5.18} sowie die Spektralfunktionen aus (4.2.1.2) 

benutzen, um .P , W und S für die Magnetische Streuung in 

niedrigster Ordnung auszuwerten. Zuerst definieren wir aber 
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noch zwei Funktionen, die im ~eiteren wichtig se~werden: 

l. 
At = 

J (J + 1 )  + --a sinn+z 

und 

1 .,, + ii/.Jz} .,,_"-
J ( J + 1 )  3 - tz l l )  4t. si.-,h'""l 

= 

Für die Transportkoeffizienten erhalten wir 

( 5 .2 .2 ) .  

für T <. T 
C 

p = 
• 1  a o  ( 2 .3 5 4 1  E -5 )  ~ITT J (J + 1 )  R J (T /T c )  [µ.0 .cm] ( 5 .2 .3 )  

W  = ( 9 .6 3 2 6  E -7 )     m 1  [~ )  J (J + 1 )  (R
0

J (T /T c )  +  R
2

J (T /T c ) ) "  

"[cm.K/mWJ ( 5 .2 .4 )  

am ist die Stärke der Magnetischen Streuung in [K]. 

Berücksichtigt man, daß es durch die Wechselwirkung der Leit-

ungselektronen mit den magnetischen Seltenen Erd Ionen zur Auf-

spaltung des Leitfäpigkeitsbandes ·kommt, und daß diese Auf-

spaltung li b im allgemeinen klein gegenüber der Fermienergie ist, 

so erhält man fürp und W bei Berücksichtigung der Aufspaltung 

bis zu Termen (Ab/µ) das selbe Ergebnis wie ohne Aufspaltung 

(Das Leitfähigkeitsband spaltet in ein Band mit Spin 1 und in 

eines mit Spini auf). Für den Seebeckkoeffizienten ist dies 

hingegen nicht der Fall. Es ergibt sich ohne Aufspaltung 

s 
n •  1R2. 1<:,-:z . 'J 

n •  Ri ) l \ ; J + - J 
[µ V  /K ]  ( 5 .2 .5 )  

hingegen mit Berücksichtigung der Aufspaltung bis zu Termen 

s + 

[µ V /K ]  ( 5 .2 .6 ) .  
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Der vierte Term in (5.2.6) enthält dabei das Verhältnis der 

Stärken H
8

f zu Hff also aer Elektron - Seltenen Erd Ion zur 

Seltenen Erd Ion - Seltenen Erd Ion Wechselwirkungsstärke, 

und bewirkt die Änderung des Temperaturverlaufes von S gegen-

über ( 5 . 2 . 5) . 

Die Temperaturabhängigkeit vonP , Wund S ist dabei durch die 

Funktionen R0 J und R2J, die nur von dem Verhältnis T/Tc ab-

hängen, bestimmt. Sie sind in Abbildung 5.2.1 für die J Werte 

1/2, 3/2, 7/2 dargestellt. 

Für T   T sind wie auch schon bei der Potential-Streuung die - C  

Spektralfunktionen von der Temperatur unabhängig. Man erhält 

dabei 

.P = (2.3541 E -5 )  

w  = (9.6326 E-7) 

s (-2.8355 E+2) 

1 
Vo [K ]  

J(J+1) ( µ.Q .cm] 

r~J J (J + 1 )  [cm.K] 
: p,'v7 J 

[~LV /K ]  

(5.2.7) 

(5.2.8) 

(5.2.9). 
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Abbildung 5.2.1 : Die Funktionen R0 J und R2J für J = 1/2, 3/2 
und 7/2 
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5.3 Die Transportkoeffizienten für die Phononen-Streuung 

Um Gleichungen für die Transportkoeffizienten bei der Phononen-

Streuung zu erhalten, gehen wir von den Spektralfunktionen des 

Kapitels (4.2.1.3) aus und erhalten für a =¼(q»/kf) 2 = 1 

.P = (4. 7083 E-5) 21 a _T_ 
vo [K) 

w (4.8163 1   
= E -7 )  --=t a ( [ 1  +,f6,f2(Z)] vo 

sowie für S 

tK ]  

Dabei gilt für Jn(x) 

X. " JJ..J w Jn ( x )  = o (e~-41 (-t-c..,.) 

[µ S l  . c rn ]  (5.3.1) 

1 1  1  
J 7 ( '41.c, ) 4 - .. J 5 ( "'.l> > - - -

Wo ',t,tll) w: 
[cm .K ]  (5.32) 

[mW] 

(5.3.3). 

(5.3.4). 

In allen drei Koeffizienten ist die Temperaturabhängigkeit in 

der Gr5ße   enthalten. Für den elektrischen Widerstand er-

hält man bei tiefen Temperaturen ein T5-Gesetz (für große Ar-

gumente ist die Funktion J (x) als konstant anzunehmen)-für n 
. .., - -

hohe Temperaturen ein lineares Verhalten in T (für kleine Ar-
xn-1 

gumente geht Jn(x) wie n-, ) • 

Für den Wärmewiderstand erhält man für tiefe Temperaturen zu-

nächst ein T2 - Verhalten - für hohe Temperaturen verhält sich 

W temperaturunabhängig. 

In Abbildung (5.~.1) sind die Funktionen J 5 (x) und J 7 (x) dar-

gestellt. 
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6. Durchführung der Rechnung und Ergebnisse für GdA1 2 

6.1 Durchführung der Rechnung 

Bevor wir uns mit ~en Ergebnissen der mit den erstellten Pro-

grammen durchgeführten Rechnungen befassen, soll noch einmal 

auf die dazu notwendigen Programme und den Rechenablauf einge-

gangen werden. In diesem Zusammenhang sei auf Kapitel 3 ver-

wiesen, das im Abschnitt 3.3 eine Übersicht über die Programm-

pakete AS und TC gibt, die zur Berechnung der Transportkoeffi-

zienten dienen. In Kapitel 4 Abschnitt4.2 wurde das Programm-

paket CMS, das die Berechnung der Spektralfunktionen ausgehend 

von den Modell-Hamiltonoperatoren ermöglicht, behandelt. 

Hier wollen wir uns kurz mit dem strukturellen Aufbau der Soft-

ware, die für die Rechnung notwendig ist, sowie mit den Daten-

trägern der Ein- und Ausgabe befassen. 

Das Hauptprograrnm COTRACO, dessen Flußdiagramm und Progi.·amm-

liste sich im Anhang(A.2.1.1) befinden, bedient die Programm-

pakete AS und TC und ermöglicht den Datentransfer von n Da-

teien, die jeweils 6 Spektralfunktionen einer Wechselwirkung 

für die angeforderten Temperaturen enthalten, zu AS und TC. 

Wie nun die Erzeugung der Dateien, auf denen die Spektral-

funktionen stehen,. vor sich gegangen ist, ist belanglos, so-

lange die Formatierung der Dateien mit den Angaben aus Kapitel 4 

übereinstimmen.-

In Abbildung 6.1.1· sind für den Fall von 3 Wechselwirkungen der 

gesamte Aufbau . für die Berechnung der Transportkoeffizien-

ten sowie alle bei der Berechnung verwendeten Datenträger dar-

gestellt: 
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Auf den Dateien TAPE n stehen die benötigten Spektralfunkt1o-

nen - in diesem Fall werden sie vom Programmpaket CHS erstellt. 

Das Hauptprogramm COTRACO holt die Daten von den Dateien (TAPE n) 

und stellt sie den Programmpaketen AS und TC zur Verfügung. 

Für jede Temperatur werden alle erhaltenen Transportkoeffizien-

ten auf die Ergebnisdatei TAPE 59 und auf TAPE 6 , die Datei, 

die nach jedem Programmdurchlauf am Zentraldrucker ausgedruckt  

werden kann, geschrieben. 

In Abbildung 6.1.2 ist die Formatierung der Ergebnisdatei (TAPE 59) 

angegeben. • 

Bei sämtlichen Dateien handelt es sich um sequentiell be-

schriebene Fortran Dateien. 

Abbildung 6.1.2 : 

Die Formatierung der Ergebnisdatei TAPE 59 

Datum, Uhrzeit, Text (Bemerkung zum ak-
tuellen Programmlauf) 

Zahl der Wechselwirkungen, Stärken der 
Wechselwirkungen, v(0), v(0), Grad der 
Polynome, Stützstellenabstand fUr die 
numerische Integration, Anfangstempera-
tur, Temperaturschrittweite, Zahl der 
Temperaturschritte, Dimension des Funk-
tionenrau.mes 

Für jede Wechselwirkung: 

Art der Wechselwirkung (60 Character) 

Absolute Stärke der Wechselwirkung 
(60 Character) 

Modellparameter der Spektralfunktio-
nen (60 Character) 

Für jede Temperatur: 

Elektrischer Widerstanrl.IDIM, Seebeck-
koeffizient.IDIM, Wärmeleitfähigkeit• 
IDIM 

IDIM ... Dimension des Funktionen-
rau:-:ies 
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6.2 Ergebnisse der Transportkoeffizienten für die interme-

tallische Verbindung GdA1 2 

GdA1 2 besitzt eine M.gcu 2 (C 15) - Struktur. Eine Einheitszel-

le ist dabei in Abbildunq 6.2.1 dargestellt/11/. 
r r---=----f. 1 

QMg OCu _, 

Abbildung 6.2.1: Der MgCu2 Typ 

(C 15-Struktur) 

0 
Die Gitterkonstante beträgt dabei 7.9 A. Es befinden sich 8 

Gd-Atome sowie 16 Al-Atome in dieser Zelle. Sowohl das Gado-

linium als auch das Aluminium geben 3 Elektronen an das Leit-

fähigkeitsband ab. 

Das Seltene Erd Ion Gadulinium hat Gesamtdrehimpulsquanten-

zahl J = 7/2. Für die kritische Temperatur für magnetische 

Ordnung wurde Tc _mit 150 K festgelegt, die Debeytemperatur mit 

250 K angenommen. Für den weiteren Modellparameter a = (q./2kf) 2 

wurde 1 festgesetzt. 

Die Stärken der einzelnen Wechselwirkungen wurden über die Wer-

te des elektrischen Widerstandes bestimmt/13/, und sind in 

Tabelle 6.2 angegeben: 

Potential: a = 
V 

2.72 E+4 [K] 

Magnetisch: a = m 3.46 E+3 [K] 

Phononen: a = 690. 

Tabelle 6.2 Stärken der Wechselwirkungen für GdA1 2 

Die von der Bandstruktur abhängigen Größen v(E), N(E) und die 

Fermienergie Ef wurden über das freie Elektronengas bestimmt. 
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Dabei wurde die Temperaturabhä~gigkeit der Größen v(0), N(0), 
-• I v(0) und N(0) nicht berücksichtigt, also "= Ef angenommen. 

Für v (O )  wurde dabei 1, filr v ' (O )  1.2909 E-5 verwendet. 

Zunächst gibt Kapitel 6.2.1 eine Zusammenstellung der Ergebnisse 

für die Transportkoeffizienten~, Wund s, wie man sie für 

Gd.Al 2 bei Vorhandensein einzelner Streumechanismen (Potent ial-, 

Magnetische- und Phononen-Streuung) erhält. 

In Kapitel 6.2.2 sind die Ergebnisse für die Uberlagerun~ von 

Streumechanismen zusammengefaßt. 

6.2.1 Ergebnisse für die einzelnen Streumechanismen 

Im folgenden werden die Ergebnisse für den Temperaturverlauf 

der Transportkoeffizienten bein Vorhandense:ineinzelner Streu-

mechanismen angegeben. In den ;.bbildungen des Temperaturver-

laufes für die Koeffizienten werden neben den Ergebnissen 

für den größten Unterraum, in dem das Variationsverfahren ange-

wandt wurde (?-dimensional), auch die für die niedrigste Ordnung 

angegeben, um das Konvergenzverhalten der Transportkoeffizien-

ten studieren zu können. Außerdem eröffnet die Rechnung die 

Möglichkeit, die Beiträge der einzelnen Streumechanismen zu den 

Transportkoeffizienten zu erhalten. Darüberhinaus kann man mit 

Hilfe der in Abschnitt 6.2.·2.1 behandelten Matthiessen, Kohler 

und Nordheim-Gorter Regeln Transportkoeffizienten für die 

Oberlagerung der Streumechanismen bestiMinen. 
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6.2.1.1 Ergebnisse für die Potential-Streuung 

Für die Transportkoeffizienten erhalten wir bei reiner Potential-

Streuung einen Temperaturverlauf, der in den Abbildungen 6.2.1.1.1 

bis 6. 2. 1 . 3. 1 dargestellt ist: 

Der elektrische Widerstand hängt dabei nicht von der Temperatur 

ab, der Wärmewiderstand verläuft wie 1/T und der Seebeckkoeffi-

zient zeigt lineares Verhalten in T. Es stimmen die Ergebnisse, 

die man in niedrigster Ordnung erhält, mit denen höherer Ordnung 

überein. Die äußeren Felder bewirken für die Verteilungsfunktion 

eine Translation des k-Raumes, die bereits in der Relaxations-

zeitnäherung richtig berücksichtigt wird. 
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~bbil~unq 6.2.1 .1.1 Der clekt=ische Widerstand fUr die Potential-Streuung 

120 180 240 300 K 

Abbildung 6. 2. 1. 1. 2: Der Wärmewiderstand fUr die Potential-Streuung 

120 180 240 300 lt 

Abbilrlung 6.2.1.1.3: Der Seeheckkoeffizient für die Potential-Streuung 
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6.2.1 .2 Ergebnisse für die Magnetische-Streuung 

Bei GdA1 2 gibt es wegen des magnetischen Gadulinium-Ions (Ge-
samtdrehimpulsquantenzahl J = 7/2) Streuprozesse, die von der 
Wechselwirkung der Leitungselektronen mit den magnetischen Sel-
tenen Erd Ionen herrühren, mit temperaturcharakter.1Stischem Bei-
trag zu den Transportkoeffizienten. 

Für T~ T ist die Streuung der Leitungselektronen auch in-c . 
elastisch, für T), T ist sie nur mehr elastisch. C  

Sowohl der elektrische Widerstand wie auch der Wärmewiderstand 
und der Seebeckkoeffizient zeigen ein stetiges Verhalten beim 
Ubergang von T < T nach T > T . Die Ableitungen der Funktionen C C 

bei T = Tcsind jedoch für alle drei Koeffizienten unstetig. 
In Abbildung 6.2.1.2.1 ist der Temperaturverlauf des elektrisch-
en Widerstandes für die Magnetische-Streuung angegeben. Berück-
sichtigen wir in der Rechnung Terme der Ordnung ( A b / µ ) 

( Ab . .• Aufspaltung des Lei tf ähigkei tsbandes durch die mag-
netische Wechselwirkung, µ_ .. chern.Potentiäl), so erhalten wir 
für den elektrischen Widerstand mit und ohne Berücksichtigung 
der Bandaufspaltung das gleiche Ergebnis. Dabei bekommt man ein 
exponentielles Ansteigen von T = 0 aus, und einen konstanten 
Verlauf für T),, T . Der Wert des Widerstandes hängt dabei von C 

der Gesamtdrehimpulsquantenzahl J und dem Landee-Faktor der ma-
gnetischen Ionen ab. 

Im Unterschied zur Potential-Streuung ändern sich die Werte der 
Transportkoeffizienten beim Ubergang zu immer höher dimensionalen 
Funktionen.räumen. Dabei ist deutlich zu bemerken, daß die rela-
tiven Unterschiede zwischen den Ergebnissen der niedrigsten 
Ordnung und der höchsten (in unserem Fall 7-dimensional) umso 
höher sind, je tiefer die Temperaturen liegen. 
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Wegen der Maximalbedingungen, die das Variationsverfahren für 

die elektrische Leitfähigkeit und die Wärmeleitfähigkeit liefert, 

und der geeigneten Wahl der Versuchsfunktionen, liegen die Wer-

te für den elektrischen Widerstand und den Wärmewiderstand in 

niedrigster Ordnung stets höher als die in höherer Ordnung. 

Für T = 5 K erhält man einen um den Faktor 3 gegenüber der 

höchsten Ordnung größeren Wert in niedrigster Ordnung. Bei 

T = 40 K ist dann bereits eine Ubereinstirnmung der Werte in 

niedrigster und höchster Ordnung von un~efähr 10% gegeben, die 

für höhere Temperaturen immer besser wird (bei T = 80 K ist die 

relative Ubereinstirnmung ,4%). 

Für-den Wärmewiderstand (Abbildung 6.2.1.2.2) erhält man ein-

en sehr starken relativen Anstieg bei tiefen Temperaturen 

(10-40 K) und ein Verhalten wie 1/T für T> Tc' wie auch schon 

bei der Potential-Streuung. Auch beim Wärmewiderstand stimmen 

die Werte mit und_ ohne Berücksichtigung der Bandaufspaltung 

überein, wenn man Terme ab der Ordnung (Ab/µ) 
2 vernachlässigt. 

Bei tieferen Temperaturen ergeben sich stärkere relative Ab-

weichungen der Werte, die man für die niedrigste Ordnung des 

Variationsverhaltens erhält, von denen der höchsten Ordnung 

als bei höheren Temperaturen. Bei 5 K beträgt der relative 

Unterschied den Faktor 11, für T = 40 K wird eine Uberein-

stimmung von 10% erreicht. Für höhere Temperaturen wird der re-

lative Unterschied zwischen niedrigster und höchster Ordnung 

zusehends geringer (ab 60 K kleiner als 1%). 

Für den Seebeckko~ffizienten der Magnetischen Streuung ist in 

der Abbildung 6.2.1.2.3 der Temperaturverlauf mit Berück-

sichtigung der Bandaufspaltung bis zu Termen (Ab/µ.) und in 
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Abbildung 6.2.1.2.4 ohne Bandaufspaltung dargestellt. 

Berücksichtigen wir die Bandaufspaltung, so durchläuft der See-

beckkoeffizient zunächst ein positives Maximum, dessen Wert li-

near vom Quotienten der Wechselwirkungsstärken H (Leitungs-
sf 

elektron-Seltenes Erd Ion) und Hff (Seltenes Erd Ion- Seltenes 

Erd Ion) abhängt. Bei T = T hat der Koeffizient bereits sein C 

Vorzeichen gewechselt, und zeigt für T '> T lineares Verhalten in C . 

T. 

Ohne Berücksichtigung der Bandaufspaltung erhält man für den See-

beckkoeffizienten ein auch für tiefe Temperaturen nahezu lineares 

ve·rhal ten. Der Koeffizient ändert sein Vorzeichen auf dem ge-

samten Temperaturbereich nicht. 

!.lan erhä.l t ,- vergleicht     wieder r•,erte der niedrigsten Ordnung 

des Variationsverfahrens mit denen höherer Ordnung, umso 

stärkere relative Abweichungen je tiefer die Temperaturen liegen. 

Für den Seebeckkoeffizienten gibt es keine Minimal- oder Maxi-

malbedingungen wie für den elektrischen Widerstand oder die 

Wärmeleitfähigkeit. Die Werte konvergieren deswegen nicht mono-

ton von niedereren Ordnungen zu höheren. 

Für den Seebeckkoeffizienten mit Berücksichtigung der Bandauf-

spaltung beträgt die relative Abweichung vom minimalen gegen-

über dem maximalen Wert bei T = 5 K den Faktor 9. Für T = 40 K 

ist der Unterschied 50% und für T >80 K ist die Ubereinstimmung 

besser als 10%. 
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Abbildung 6.2.1.2.1: DPr elcktriRche Widerstand für ~ie Magnetische-Streuung 
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180 240 

Abbildung 6.2.1.2.2: Der 1-,;;rriewiderstand für die lla<Jnetische-Streuung 
-- ?-dimensionaler Unterraum;-·-·- 2-dimensionaler Unterraum 
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Abbildun~ 6.2.1.2.3: Ocr Scebcckkocff1zicnt für die M.1gn•tlach•·Str•uun9 alt  
Berücksichtigung der Bandaufsraltun9. -- 7-die>enalonal•r Unt•rrau• 

-·-·-·2-~laenaionaler  Unt•rraua 

180 240 300 K 
0 1----------'---------....... _ _ . "C " ' " _ - - r  _ _ _ _ _  r--_______ ..,.... ________ ..... ___ _ 

-.2 

_, 

-2 

2 

-, 

-2 

60 

1\bbildung 6.2.1.2,4: ner Seebeckkoeffizlent für die Magnet ische-Streuung ohne 
Berücksichtigung der Bandaufspaltung. 7-dimensionaler  Unterraua 
(In eer Zeichnung.fallen die t:r~ebnisse tilr den 2- u~d cen                   
Unterraum zusammen) 
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6.2.1.3 Ergebnisse für die Phononen-Streuung 

Für GdA1 2 nehmen wir für die Debeytemperatur aus Kapitel 4.2.1.3 

250 K an,und setzen a = 2  (q~/2kf) = 1. Damit erhalten wir die 

Transportkoeffizienten, die in den Abbi"ld 6 2 1 3 1 6 2 1 3 3 ungen .... - .... 

dargestellt sind. 

Für den elektrischen Widerstand ergibt sich dabei das Bloch-

Grüneisen-Verhalten /6/. Für kleine Temperaturen erhält man ein 

T5 - für große T und asymptotisch ein lineares Verhalten des 

elektrischen Widerstandes bezüglich der Temperatur. 

Für die Abweichung der Ergebnisse in niedrigster Ordnung des 

Variationsverfahrens von denen in höchster Ordnung (7-dimen-

sional) ergibt sich für den elektrischen Widerstand bei kleinen 

Temperaturen bessere Ubereinstimmung (bis 15 K besser als 10%). 

Das Maximum der relativen Differenz wird bei 40 K mit 40% er-

reicht. Für höhere Temperaturen wird die relative Ubereinstirnmung 

zusehends besser _(bei 80 K besser 10%). 

Für den Wärmewiderstand, Abbildung 6.2.1.3.2, erhält man für 

tiefe Temperaturen ein Verhalten wie T2- bei großen T wird der 

Wärmewiderstand der Phononen-Streuung konstant. 

Die relative Abweichung der Werte, die in niedrigster Ordnung 

erhalten werden, von denen in höchster Ordnung steigt im Inter-

vall 5 - 30 K von 30% auf 40% an, und fällt für höhere Tem-

peraturen ab - für T 80 K ist sie geringer als 10%. 

Der Seebeckkoeffizient, Abbildung 6.2.1.3.3, zeigt über den ge-

samten Temperaturbereich lineares Verhalten. 

Im Gegensatz zum ~ärmewiderstand und elektrischen Widerstand 

existieren für den Seebeckkoeffizienten keine Extremalbe-

dingungen. Man beobachtet in den Ergebnissen maximale relative 
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Abweichungen zwischen den Werten der verschiedenen Unterräume, 

die für kleine Temperaturen geringer (kleiner 10% für T~25 K) 

sind, und bei T = 60 K mit 18% ihr Maximum erreichen. Für 

T) 120 K ist die Ubereinstimmung wieder besser als 10%, 
der relative Unterschied verkleinert sich im weiteren zusehends. 
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Abbildung 6.2.1.3.1: Der elcc~rlschc Mldcrstnnd !Ur die Phononcn-Streuu~; 
-- 7-dimensionaler Unterraum;-·-·-· 1-dimension.iler Untrerrau11 

120 180 240 TDeb 

Abbildung 6,2,1,3.2: Der Wärmewiderstand für die Phononen-Streuung 
-- 7-dirnensionaler Unterraum;-·-·-2-cimensionaler Unterraum 

300 

120 180 240 T D e b  300 X 

Abbildung 6.2.1,3.3: Der Seebeckkoeffizient fUr die Phononen-Streuung 
7-dimensionaler untreraum (In der Zeichnung fallen die Ergebnisse fUr den 
2- und den 7-dirnensionalen Unterraum zusammen) 

.120 180 240 TDeb 300 X 

1( 
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6.2.2 Die Uberlagerung von Streumechanismen 

Wir haben im letzten Kapitel den Temperaturverlauf der Trans-
portkoeffizienten beimVorhandensein einzelner Streumechanismen 
(Potential-, Magnetische- und Phononen-Streuung) erhalten. 
Tatsächlich hat man es aber stets mit der Uberlagerung von ein-
zelnen Streumechanismen zu tun, d.h. wir haben die Modell-
Hamiltonoperatoren der einzelnen Wechselwirkungen zu addieren 

= + + 

und erhalten damit einen neuen Operator H . ww 

(6.2.2.1) 

Nimmt man nun an, daß die einzelnen Streumechanismen unabhängig 
voneinander wirken, daß also 

l(IHa +Hb 1 ) I "  = l<IHwwa_l)(+ 1( IHbwwl)l
2 

(6.2.2.2) ww w v  
gilt, so erhalten wir für die Funktion      (.Q.) 

= 

1 -U L!-:,r 
H~f y"M')fj 

- e ·[  g U<yM 1 Ha I y'M')J'·+ J (yM 1 6 ( Q +EM-Et{) = 
( 2 n )  \,J tft1' M ww 

= Pa ' ( .0 .  ) + p~y,(.D.) (6.2.2.3), YY 

und weiters für die Spektralfunktionen Gsd(E,E:11) 

Ga+b (E E' Jl ) ss , , = _!!!.. ({~n)) 1

6 L pa+~(..Q) [v(y)+sv(y')J [v(y)+s'v(y')]• 3 n  " r  11" YY 

= 

...,, a  , b • n) "o(E-Ey+µ,) 6(.c.-Ey,+µ,) = Gss•<E,E,!l. J + Gss'{E,E,.~L 

(6.2.2.4) 

Damit verhält sich äas Matrixelement des Stoßoperators eben-

falls additiv, nämlich 

c~:b 
l.J 

= a  C.. + 
l.J 

b 
C  . .  

l.J 
(6.2.2.5). 
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6.2.2.1 Die Matthiessen, die Kohler und die Nordheirn-Gorter 

Regeln 

Wir haben bei der Uberlagerung von Streumechanismen a,b für das 

Matrixelement des Stoßoperators ein additives Verhalten in der 

Form 

c~:b 
l.J 

= a 
C  . .  

l.J 
+ b C .. 

l. J 
(6.2.2.1.1) 

erhalten. Wir benützen nun die Gleichungen, die wir in Kapitel 5 

für die Transportkoeffizienten in niedrigster Ordnung erhalten 

haben 

s = 

p = m  k„ T 
e 1 n fl 

r .. 
4 (2 n t  

w  m  l ; J  r e , t . t  

=   4 ~  ( 2 ) v
0 

4 ( 2 n t  
_, 

44'1 ( 2 ) [ ß1 "!_o [ t..~ + 4-tt ( 2 ) 't'.,o ] - e.io ] 
°e 11 Vo 

(6.2.2.1.2) 

(6.2.2.1.3) 

(6.2.2.1.4). 

Damit erhalten wir bei der Uberlagerung von Streumechanismen 

in der niedrigsten Ordnung des Variationsverfahrens für den 

elektrischen Widerstand und den Wärmewiderstand: 

a+b 
.P = 

= + 

(6.2.2.1.5) 

  (6.2.2.1.6). 

(6.2.2.1.5) und (6.2.2.1.6) sind als Matthiessen Regel bekannt. 

Für den Seebeckkoeffizienten ergibt sich bei der Uberlagerung 

von Streumechanismen 

= 
a wa 

s wa+b + 
b  :wb 

s wa+b (6.2.2.1.7), 

also eine mit dem Wärmewiderstand gewichtete Addition der ein-

zelnen Beiträge. Dieses Verhalten wird als Kohler Regel be-

zeichnet. Verwenden wir das Wiedemann-Franz'sche Gesetz 
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IJ 
= 

- 1 04 -

L T (L ... Lorenzzahl /15/) 

so ergibt sich die Nordheim-Gorter Regel als 

= + 

(6.2.2.1.8), 

(6.2.2.1.9). 

Hier werden also die Seebeckkoeffizienten der einzelnen Streu-

mechanismen mit den elektrischen Widerständen gewichtet. 

Wie gut die drei hier erwähnten Regeln für die interrnetallische 

Seltene Erd Verbindung GdA1 2 erfüllt sind, soll unter anderem 

im nächsten Abschnitt dargestellt werden. 

6.2.2.2 Ergebnisse für die Uberlagerung von Streumechanismen 

Wir wenden uns nun der Berechnung der Transportkoeffizienten 

bei der Uberlagerung von Streumechanismen zu. Diese Rechnungen 

führen wir für GdA1 2 durch, wobei wir dieselben Modellparameter 

verwenden wie für die Berechnung bei den einzelnen Streumechanis-

men. Wir berücksichtigen dabei die Bandaufspaltung, wie sie durch 

die Anwesenheit der magnetisch wechselwirkenden Seltenen Erd 

Ionen für das Leitungsband auftritt, in erster Ordnung des 

Quotienten Ab/µ 

Potential) 

( Ab~ .. halbe Bandaufspaltung, µ ... chemisches 

Für die Streumechanismen nehmen wir dabei an, daß sie unabhängig 

von einander seien, und damit für zwei beliebige Streumechanis-

men a,b 

(6.2.2.2.1) 

gilt, wobei Hww die Wechselwirkungso·peratoren darstellen. 

Damit muß man, um die Spektralfunktionen für die Uberlagerung 
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der Wechselwirkungen zu erhalten, die Spektralfunktionen der ein-

zelnen Streumechanismen addieren. 

Bei den Ergebnissen werden wir uns in erster Linie für den 

Temperaturverlauf der Transportkoeffizienten sowie die Erfüllung 

der im letzten Kapitel behandelten Matthiessen, Kahler und Nord-

heim-Gorter Regel interessieren. 

6.2.2.2.1 Der elektrische Widerstand bei der Uberlagerung von 

Streumechanismen 

In den Abbildungen 6.2.2.2.1.1 - 6.2.2.2.1.3 ist der elektrische 

Widerstand bei der Uberlagerung von jeweils zwei Streumechanis-

men dargestellt. Es zeigt sich, daß die Matthiessen Regel 

.P a+b = .Pa + ,, b .,, (6.2.2.2.1.1) 

sehr gut erfüll~ ist. Damit erhalten wir für den elektrischen 

Widerstand die Summe der Werte, die man beim Vorhandensein ein-

zelner Streumechanismen berechnet hat. 

Die Erfüllung der Matthiessen Regel ist dabei so genau, daß im 

Temperaturintervall 5~300 Keine maximale relative Abweichung 

zwischen den Werten, die man aus der Matthiessen Regel erhält, 

und denen, die sich aus der Rechnung ergeben, von kleiner 7% 

erhalten wird. Dabei ist festzuhalten, daß die Ubereinstirnrnung 

für tiefe Temperaturen zunächst besser ist, die relative 

Differenz im Intervall 10-80 K maximal wird, und mit steigender 

Temperatur immer kleiner wird. 

Bei der Uberlagerung aller drei Streumechanismen, Abbildung 

6.2.2.2.1.4, der Fall also, der real auftritt, sieht man, daß 

für ganz tiefe Temperaturen die Werte denen der Potential-
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Streuung entsprechen. Bei T = T ergibt sich eine Unstetigkeit 
C  

der Ableitung des elektrischen Widerstandes bezüglich der 

Temperatur und für große T verhält sich der Temperaturverlauf 

wie bei der Phononen-Streuung, nämlich linear in T. 

Dabei betragen die Abweichungen von ~er Mathiessen Regel bei 5 K 

weniger als 1% und erreichen zwischen 40 und 60 K ihr Maximum 

von 2.5% - für höhere Temperaturen wird die Ubereinstirnmung zu-

sehends besser (besser als 2% für T > 80 K) . 
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6.2.2.2.2 Der Wärmewiderstand bei der Uberlagerung von 

Streumechanismen 

Wie beim elektrischen Widerstand, so ist auch für den Wärme-

widerstand bei der Uberlagerung der Streumechanismen die 

Matthiessen Regel 

= + (6.2.2.2.2.1) 

sehr gut erfüllt. Wir erhalten also bei der Uberlagerung der 

Wechselwirkungen nahezu exakt die Summe der Wärmewiderstände, 

wie wir sie für die einzelnen Streumechanismen erhalten haben. 

In den Abbildungen 6.2.2.2.2.1 - 6.2.2.2.2.3 ist der Wärme-

widerstand für die Uberlagerung von jeweils zwei Streumechanis-

men dargestellt. 

Die relative Abweichung von der Matthiessen Regel ist für kleine 

Temperatuern geringer, steigt dann im Bereich 10-80 K an, und 

fällt für höhere.Temperaturen wieder schnell ab. 

Abbildung·6.2.2.2.2.4 zeigt die Überlagerung aller drei Streu-

mechanismen. Für kleine Temperaturen verhält sich der Wärme-

widerstand wie bei der Potential-Streuung, weist bei T = T den 
. C 

für die Magnetische-Streuung charakteristischen Knick auf, und 

verläuft für T) Tc wie 1/T, wo er asymptotisch den Wert des 

Wärmewiderstandes bei der Phononen-Streuung annimmt. 

Die Matthiessen Regel ist für tiefe Temperaturen sehr genau er-

füllt (bei 5 K Ubereinstimmung). Für T zwischen 20 und 30 K 

steigt die relative Abweichung zwischen den Werten, die man aus 

der Rechnung erhält 1 und jenen mit Hilfe der Matthiessen Regel 

erhaltenen an (4% bei 30 K) und fällt für Temperaturen größer 

als 40 K ab - für T) 100 K ist die relative Übereinstimmung 

besser als 1%. 
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6.2.2.2.3 Der Seebeckkoeffizient bei der Uberlagerung von 

Streumechanismen 

Für den Seebeckkoeffizient erhalten wir bei der Uberlagerung 

der Streumechanismen in der niedrigsten Ordnung des Variations-

verfahrens die Kohler Regel 

= + 
b r f 

S  w 'ä + b  (6.2.2.2.3.1) 

bzw. bei der Benutzung des Wiedemann-Franz'schen Gesetzes die 

Nordheim-Gorter Regel 

= 
a  .c a  

S  , .o a + b  +  
b JJb 

S  a + b  
-.P 

(6.2.2.2.3.2). 

In Abbildung 6.2.2.2.3.1 - 6.2.2.2.3.3 sind die Kurven, die den· 

Temperaturverlauf des Seebeckkoeffizienten bei der Uberlagerung 

zweier Wechselwirkungen zeigen, dargestellt. Ausgenommen der 

Uberlagerung der Potential und Phononen-Streuung sehen wir, daß 

die Kohler und Nordheim-Gorter Regel (abgesehen von ganz tiefen 

Temperaturen T   5 K) für niedrige Temperaturen nur schlecht er-

füllt sind (Die relative Abweichung ist für die Uberlagerung der 

Potential- und Magnetischen-Streuung am höchsten, bei 20 K: 

Faktor 2.5 für die Kohler-, Faktor 14 für die Nordheim-Gorter 

Regel). Für hohe Temperaturen erhält man gute Ubereinstimrnung, 

vergleicht man die Werte der Rechnung im 7-dimensionalen Unter-

raum mit denen, die man mittels Kohler und Nordheim-Gorter Regel 

erhält (die relative Ubereinstimm~ng beträgt dabei 1% für 

T > 180 K). Auch bei ganz tiefen Temperaturen ist die Abweichung 

geringer (bei der Uberlagerung mit der Potential-Streuung kleiner 

. 5% bei 5 K) . 
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Bei der Uberlagerung von Potential- und Phononen-Streuung, 

Abbildung 6.2.2.2.3.2, stimmen die Ergebnisse für Kohler und 

Nordheim-Gorter Regel rnit denen der Rechnung für die Uberlager-

ung der Streumechanismen für tiefe Temperaturen besser als .5% 

überein. Für höhere Temperaturen steigt dann die relative Ab-

weichung auf maximal 8% an (für T zwischen 30 und 60 K) , um für 

hohe Temperaturen wieder kleiner zu werden (100 K:kleiner 5%). 

In Abbildung 6.2.2.2.3.4 ist der Seebeckkoeffizient für die Uber-

lagerung aller Wechselwirkungen dargestellt. Es ergibt sich für 

kleine Temperaturen ein negativer Wert, der vom Beitrag der Po-

t~ntial-Streuung herrührt. ~ür größere T erfolgt ein Nulldurch-

gang und im weiteren ein Kurvenverlauf, der maßgeblich durch die 

Magnetische-Streuung bestimmt ist. Für T = T (Wert wieder 
C 

negativ) erhält man eine Unstetigkeit in der Ableitung des See-

beckkoeffizienten bezüglich der Temperatur- für T > Tc ist das 

Verhalten linear_ bezüglich T. 

Die übere-instirnrnung mit den Ergebnissen der Kohler und Nordheim-

Gorter Regel ist für tiefe Temperaturen sehr gut ( 5 K:Abweichung 

kleiner .5%). Für größere T steigt die Abweichung an (T = 20 K: 

Faktor 2.43 für Kahler Regel, 1.29 für Nordheim-Gorter Regel), 

und wird für höhere Temperaturen zusehends kleiner (T =140 K: 

Übereinstimmung für Kohler Regel besser als 2%, für Nordheim-

Gorter Regel besser als 4 %  ). 
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7. Zusammenfassung der Erget~isse für GdA1 2 

7.1 Das Konvergenzverhalten im Rahmen des Variationsverfahrens 

In den Abbildungen des Kapitels 6.2.1 befinden sich die Funktion-

en, die den Temperaturverlauf der Transportkoeffizienten beim 

Vorhandensein einzelner Streumechanismen für die intermetallische 

Verbindung GdA1 2 zeigen. 

Vergleicht man das Konvergenzverhalten im Rahmen des Variations-

verfahrens, also den Verlauf der Werte von niedrigster zur 

höchsten Ordnung (indiesem Fall 7-dimensionaler Unterraum), so 

erhält man für die verschiedenen Streumechanismen unterschied-

liche Ergebnisse: Liefert die Potential-Streuung bereits in 

niedrigster Ordnung die Werte für die Transportkoeffizienten, 

die man auch in jeder höheren Ordnung erhält, so sind bei der 

Magnetischen- und der Phononen-Streuung deutliche Abweichungen 

bei niedrigen Temperaturen festzustellen. Im Temperaturbereich 

zwischen 5 und 80 K, wo die relativen Unterschiede zwischen 

niedrigster und höchster Ordnung ihr Maximum erreichen, ver-

halten sich die Koeffizienten eines Streumechanismus ähnlich -

hingegen treten beim Vergleich Magnetische-Streuung - Phononen-

Streuung deutliche Unterschiede auf. So sind die relativen Ab-

weichungen bei der Magnetischen-Streuung umso höher, je tiefer 
',._ 

die Temperaturen liegen, und außerdem wesentlich größer (5 K: 

elektrischer Widerstand Faktor 3, Wärmewiderstand Faktor 11, 

Seebeckkoeffizient (Verhältnis S /S . ) Faktor 9) als bei der max min 

Phononen-Streuung, wo die relativen Unterschiede zunächst klein 

sind (kleiner 5% für den elektrischen Widerstand und Seebeck-
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koeffizienten(~erhältnis S /S . ) 30% für den TT~rrnewider-rnax min ' 

stand), und dann ansteigen, u.~ ihr Maximum zwischen 30 und 60 K 

zu erreichen (elektrischer Widerstand bei 40 K 40%, Wärmewider-

stand bei 30 K 40%, Seebeckkoeffizient bei 60 K 18%). 

Für hohe Temperaturen wird der Unterschied zwischen niedrigster 

und höchster Ordnung zusehends kleiner, wobei die Ubereinstirnrnung 

der Werte bei der Magnetischen-Streuung schneller erreicht wird. 

Ab 120 K ist für alle Koeffizienten und Streumechanismen die 

Ubereinstirnrnung zwischen niedrigster und höchster Ordnung besser 

als 10%. 

In Abbildung 7.1.1 ist das Konvergenzverhalten für P, Wund S 

bei fester Temperatur (20 K) für die einzelnen Streumechanis-

men (Potential-,Magnetische- und Phononen-Streuung) dargestellt. 

Weil für die elektrische Leitfähigkeit und die Wärmeleitfähig-

keit Maximalbedingungen im Rahmen des Variationsverfahrens be-

stehen, sieht man in Abbildung 7.1.1 deutlich, daß die relativen 

.Unterschiede zwischen niedrigster und höchster Ordnung für den 

elektr ischen Widerstand und den Wärmewiderstand stets größer 0 

sind. Geht man von einem niedrigeren Unterraum zum nächst 

höheren, so findet man für den elektrischen Widerstand, daß die 

Werte vorn Unterraum der Dimension n zu denen der Dimension n+1 

sich nur wenig - hingegenvomn+1-ten zum n+2-ten deutlich mehr 

ändern,wenn n ungerade ist. 

Beim Wärmewiderstand, wo im eindimensionalen Unterraum mit der 

konstanten Versuchsfunktion y .(siehe Kapitel 3) kein sinnvoller 

Wert erhalten wird, gilt obige Aussage für geraden. 

Beim Seebeckkoeffizient, für den im Rahmen des Variationsver-

fahrens kein Extremalprinzip existiert, ist die Konvergenz nicht 
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gleichmäßig: Im Fall der Magnetischen-Streuung sind die Werte 

größer oder kleiner als der nach Wynn-Shanks berechnete Grenz-

wert. 

Abbildung 7.1.1 : Konvergenzverhalten der Transportkoeffizienten 
im Rahmen des Variationsverfahrens. (Transportkoeffizient des 
n-ten Unterraumes)°/(Grenzwert des Transportkoeffizienten bestimmt 
nach Wynn-Shank). + ... Magnetische-Streuung, x ... Phononen-Streuun~ 
• •... Alle Streumechanismen. Ist kein Wert eingetragen, ist er 1. 
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7.2 Die Leitungsbandaufspalt~ng 

Bei der Magnetischen-Streuung ergibt die Berücksichtigung der 

Bandaufspaltung, die wegen den mit den Leitungselektronenwechsel-

wirkenden Seltenen Erd Ionen für das Leitungsband auftritt, Ter-

me der Ordnung Ab/µ (Ab .. . halbe Bandaufspaltung, µ ... ehern. Po-

tential) für die Spektralfunktionen. Dies ist deswegen der Fall, 

weil bei bei der Streuung der Leitungselektronen an den Seltenen 

Erd Ionen inelastische Streuprozesse mit Spinänderung auftreten, 

die bei der Potential- und Phononen-Streuung verboten sind (Die 

Potential-Streuung ermöglicht nur elastische Streuung, die 

Phononen-Streuung verbietet Spinänderungen, da Phononen spin-

lose Quasiteilchen sind, und der Spin Erhaltungsgröße ist). 

In Kapitel 6.2.1.2 haben wir in den Abbildungen 6.2.1.2.3 und 

6.2.1.2.4 den Temperaturverlauf des Seebeckkoeffizienten bei Be-

rücksichtigung der Bandaufspaltung mit Termen Ab/µ und ohne 

Bandaufspaltung dargestellt. Die starke Abweichung der beiden 

. Funktionen von einander für Ti. Tc weist auf die Abhängigkeit des 

Seebeckkoeffizienten von den elektronischen Eigenschaften des 

Festkörpers hin. In beiden Fällen (mit und ohne Berücksichtigung 

der Bandaufspaltung) wurde die gleiche Funktion P ,(..Q.) verwen-YY 
det, die nur von den Eigenschaften des Streumechanismus bestimmt 

wird. 

Berücksichtigt man beim elektrischen Widerstand und beim Wärme-

widerstand die Bandaufspaltung mit Termen erster Ordnung in 

~b/µ , so erhält man keine Änderung des Temperaturverlaufes ge-

genüber dem Fall ·ohne Bandaufspaltung. 
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7.3 Das Wiedemann-Franz Gessetz 

Für den Quotienten aus elektronischem Anteil der Wärmeleitfähig-

keit zu elektrischer Leitfähigkeit erhällt man im Modell von 

Drude einen linearen Verlauf bezüglich der Temperatur /15/. 

Dieses Verhalten ist als Wiedemann-Franz Gesetz bekannt. 

In Abbildung 7.3.1 ist der Verlauf des oben erwähnten Quotienten 

für die Potential-, die Magnetische- und die Phononen-Streuung 

dargestellt. Nur die Potential-Streuung zeigt über den gesamten 

Temperaturbereich lineares Verhalten mit einer Steigung, die als 

Lorenzzahl bezeichnet wird, von 2.444 E-8 v2 /K 2 . Bei tiefen 

Temperaturen erhält man für die Magnetische- und die Phononen-

Streuung ein deutliches Abweichen vom Wiedemann-Franz Gesetz-

für hohe Temperaturen (T> 150 K) zeigt sich aber auch bei diesen 

Streumechanismen lineares Verhalten. 

Bei der Uberlagerung aller drei Streumechanismen, Abbildung 7.3.1, 

ergibt sich für tiefe Temperaturen ein Verhalten wie bei der Po-

-tential-Streuung, und für hohe ein lineares Verhalten entsprech-

end der Phononen-Streuung. 
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7.4 Erfüllen der Matthiessen, der Kohler und der Nordheim-

Gorter Regel 

Die für GdA1 2 durchgeführten Rechnungen bei der Uberlagerung 

der Streumechanismen, Kapitel 6.2.2.2, ergaben für den 

elektrischen Widerstand und den Wärmewiderstand eine sehr gute 

tibereinstirnrnung der Ergebnisse, die man bei Addition der Spek-

tralfunktionen erhalten hat, mit denen, die mit Hilfe der 

Matthiessen Regel bestimmt wurden, und zwar nahezu gleich gut 

für alle Streumechanismen. 

So sind die Abweichungen beim elektrischen ividerstand von der 

Matthiessen Regel für die Uberlagerung der Magnetischen- reit der 

Phononen-Streuung am größten (bei 20 K 7%). Für den Wärmewider-

stand ergibt sich eine Abweichung von der Matthiessen Regel von 

höchstens 5%, für alle möglichen Überlagerungen von Streumecha-

nismen. Dabei ist festzustellen, daß die Ubereinstirnrnung für 

.tiefe Temperaturen (10 K) zunächst besser ist (ausgenoirunen der 

Uberlagerung der Magnetischen- und der Phononen-Streuung~, und 

dann die Abweichungen ansteigen. Bei 60 K stimmen die Werte für 

den elektris~hen Widerstand und den Wärmewiderstand bei der tiber-

lagerung der Potential- und der Magnetischen-Streuung mit denen 

aus der Matthiessen Regel erhaltenen besser als 10% überein. Ab 

100 K gilt das auch für die Uberlagerung aller übrigen Streu-

mechanismeh .· 

Im Vergleich zur Matthiessen Regel weichen die Werte, die man 

für den Seebeckkoeffizienten bei der Addition der Spektral-

funktionen erhält, von denen mit Hilfe der Kohler und Nordheim-

Gorter Regel erhaltenen stärker ab. 
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Dort wo die Potential-Streuung anderen Streumechanismen über-

lagert wird, ist die Übereinstimmung bei 5 K noch sehr gut 

(besser als 1%). Für die Uberlagerung der Magnetischen- mit der 

Phononen-Streuung ergeben sich schon hier bemerkenswerte Ab-

weichungen. Im weiteren werden die Abweichungen von der Kohler 

und Nordheim-Gorter Regel größer, und erreichen bei der Uber-

lagerung der Phononen-Streuung mit der Magnetischen-Streuung die 

maximalen Werte (bei 20 K den Faktor 2.47 für die Kohler, den 

Faktor 14 für die Nordheirn-Gorter Regel). Für höhere Temperaturen 

wird die Übereinstimmung mit den beiden Regeln zusehends besser-

ab 180 K stimmen die Werte besser als.5% überein. Am besten sind 

Kohler und Nordheim-Gorter Regel bei der Überlagerung der 

Potential- mit der Phononen-Streuung erfüllt, weil der Temperatur-

verlauf des Seebeckkoeffizienten für die einzelnen Streumechanis-

men gleichartig ist, und die Matthiessen Regel gut erfüllt ist. 
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7.5 Schlußbetrachtungen 

Die Ergebnisse für die einzelnen Streumechanismen in Kapitel 6.2.1 

haben für den elektrischen Widerstand und den Wärmewiderstand 

für die verschiedenen Wechselwirkungen stark unterschiedliche 

Temperaturverläufe ergeben. Andererseits haben Änderungen 

der elektronischen Eigenschaften wie die Aufspaltung des Leit-

fähigkeitsbandes wegen der magnetisch wechselwirkenden Seltenen 

Erd Ionen bei Berücksichtigung der Ordnung ~b/µ ( ~b ... halbe 

Bandaufspaltung,µ ... chem. Potential) und Vernachlässigung aller 

höher~n keine Auswirkungen auf die beiden Transportkoeffizienten 

gehabt. 

Beim Seebeckkoeffizienten liegen die Dinge anders. Vergleicht 

man den Temperaturverlauf bei der Potential-Streuung, bei der 

Magnetischen-Streuung (ohne Bandaufsraltun~) und bei Ger 

Phononen-Streuung , so stellt man in allen drei Fällen 

ganz ähnliches Verhalten fest. Für die Potential-Streuung erhält 

man exakt lineares Verhalten, und für die Magnetische- u1id die 

Phononen-Streuung ist der Temperaturverlauf nahezu linear (für 

tiefe Temperaturen ergeben sich geringfügige Abweichungen). Be-

rücksichtigt man hingegen die Bandaufspaltung in erster Ordnung 

gegenüber der Fermienergie, so ergibt sich, wie in Kapitel 6.2.1 

dargestellt, ein völlig anderer Temperaturverlauf des Seeheck-

koeffizienten als ohne Bandaufspaltung. Die elektronischen Eigen-

schaften des Festkörpers haben großen Einfluß auf den Wert des 

Seeheckkoeffizienten. 

Vergleicht man die bei der Uberlagerung aller drei Streumechanis-

men rechnerisch erhaltenen Ergebnisse für die Transportkoeffizien-

ten mit experimentellen Daten /12/, so ergibt sich für den 
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elektrischen Widerstand und den Wärmewiderstand gute Uberein-
stirnrnung. 

Für den Seebeckkoeffizienten zeigt der Temperaturverlauf 
zwischen dem positiven Maximum und T ein zu frühes und zu wenig C  

steiles Abfallen der errechneten Werte. Wegen der starken Ab-
hängigkeit des Seebeckkoeffizienten von den Funktionen, die durch 
die elektronischen Eigenschaften bestimmt sind, wie z.B. der Zu-
standsdichte N(E), könnte die Vernachlässigung der Temperatur-
abhängigkeit des chemischen Potentials in der Rechnung eine 
Ursache für die schlechte Ubereinstimmung in dem oben erwähnten 
Temperaturbereich darstellen. Trotzdem die Abweichungen i~ 
allgemeinen sehr klein - verglichen mit der Ferrnienergie - sind, 
sind trotzdem Auswirkungen auf den Temperaturverlauf des Seebeck-
koeffizienten zu erwarten. 
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A.1 Mathematischer Anhang 

A.1.1 Bei der Rechnung auftretende Integrale und Reihen und 

ihre analytischen Lösungen 

Wir geben in Anhang A.1.1 eine Zusammenstellung von Funktionen 

und Reihen, die bei der Berechnung der Transportkoeffizienten 

aufgetreten sind. 

= n!,(n+1)     (A.1.1.1) 

' ... Riemann' sehe Zeta-Funktion in 

der Definition von /14/ 

k -n (A.1.1.2). 

.., k::A \Al 11-4 

\ 
x" nJdx ...!L - w" d-. = 0 (e~- - f)( ,f-C II)  E~1 cw- -1 

0 

= J (W) n > .,Z . 
n 

(A.1.1.3) 

IJ - "'"' 
  

x"" = L Bn w dx--
e.•-;f 

r\:O n! m+n 
0 

(A.1.1.4) 

  ... Bernoulli-Zahlen in der Definition von /14/ . 

.., ""' 
Jdll _x_ = m  ! }"> ( m  +  1  ) 

ey;- ;i !:? 
0 

w" 
- - + n+1 

(A .1 .1 .5 )  

I ( vJ ) 
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(A .1 .1 .6 )  

-12, (!) ... Eta-Funktion in der Definition von /14/ 

.. 
-'t (1) = L (-1)k-1k-l· 

k=A 

n = 21+1 

n = 21 

(A .1 .1 .7 )  

(A .1 .1 .8 )  

r
2 1  

=  2 . (2 1 ) ! . - f2 (1 1 )  (A.1.1.9) 
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A.1.2 Die Funktionen J (x) n 

Die Funktionen 

J (x) n = 
lt " 

( d.., --"'--
o (t!:."'-A) ( ,f-i"w) 

sind auf den nächsten Seiten für n ~2 und n, 21 in tabellierter 
Form angegeben, und wurden mittels des Unterprogrammes FUNCTION 
TCINTEG auf 8 Stellen genau berechnet. 
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.6500E+Ol .35309841E+03 .16892!il3E+C4 
.c750E+Ol .38120878E+03 .16754b83E+04 
.?OCOE+Ol .408!13486E+03 .20633167E:+04 
.7250E+Ol .434891'73E+03 .22~1089CE+C4 
.75COE:+Ol e4b012973E+03 • 243 7l 9~0E+C4 
.77~0E:+Ol .48413153E+C3 .26201801E+04 
• 60COE+O.l .50681244E+03 .27987640E+04 
.b2.50E:+Ol .528llbe9E+03 .2971833cE:+04 
.b5COl:.+Ol • 54801574E+C3 .31384570E+04 
e6750E:+Ol· e56650310E+C3 .32978811E+04 
.9000E:+Ol .58359306E+C3 .34495257E:+04 
.9250E+Ol ,5993lb45E+C3 .3592973t.E:+C4 
.41500E+Ol .61371770E+v3 .37279583E:+04 
.9750E+Ol .62685194E+03 .38543496E:+04 
.lOOOE+02 .63878231E+03 ,39721376E+04 
,1025E+02 .64957762E+03 .408l4172E+04 
.1050E+02 .65931021E+03 .4l823715E+04 
,1075E+02 .6b805421E+03 .42752567E+04 
,llOOE+02 eb7586399E+03 .43603873E+04 
.ll25E+02 .68287294E+03 .4438122bE+04 
ell50E+02 .68909249E+03 .45088546E+04 
.ll 75E+02 • .ti94bll32E+03 ,45729971E+04 
,12COE+02 .69949480E+03 .4b309758E:+04 
el225E+02 .70360459E+03 e4b832206E+04 
.1250E:+02 .70759841E+03 .4730l591E+04 
el275E+02 .71092985E+03 .47722095E+04 
.1300E+02 .71384839E+03 .4809777cE:+04 
.l325E:+02- ,7l639943E+03 .48432527E+04 
,1350E+02 .7l862436E+C3 e46730051E+04 
,1375E+02 .72056087E+03 .46993841E.+04 
,l400E+02 .72224290E+03 .49227172E+04 
el425E+02 .72370105E+03 .49433092[+04 
el450E+02 .72496274E+03 .496l4423E+04 
el475E+02 .72b0524SE+03 • 49773 763E+04 
,15COE+02 .72699204E+03 e49913493E+04 



X  

.50COE+OO 

.lOCOE+Ol 

.l5COE.+Cl 
e2000E+Ol 
e25tOE+Cl 
.3000E+Ol 
a3500E+Ol 
.40COE+Ol 
.4500E+Ol 
.5000E+Ol 
.5500E:+01 
.tOOOE+Ol 
.6500E+Ol 
.7000E+Ol 
.75CCE+Ol 
ecOOOE+Ol 
.8500E+Ol 

• • C,OCOE:+01 
e9500E+Ol 
elOOOE+02 
.1050E+02 
ell00E+02 
ell50E+02 
al2C.CE+02 
.l250E+02 
.1300E+02 
el350E+02 
.14CCE+02 
.145CE+02 
.l!i00E+02 
.1550E+02 
.l600E+02 
.1650E+02 
al7CCE+02 
el7!iOE:+02· 
.l600E+02 
.1850E+02 
.1c,ooe+o2 
.l950E+02 
.2000E+02 
e2050E+02 
.21ooe+o2 
.2150E+02 
.2200E+02 
e2250E+02 
e2300E+02 
.2350E+02 
.2400E+02 
.2450E+02 
.2500E+OZ 
.2550E+02 
.2600E+02 
• 2650E+02· 
.2700E+02 
.2750E+02 
.2eooe+o2 
.2850E+02 
.2900E+02 
.2950E+02 
.3000E:+02 
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.1098l7G4E-C2 
el33C,t:i433t+CIO 
e2ll53368E+Ol 
al4227877E+02 
.59312062E+C2 
.lbl39615E+03 
e44591673E+03 
.93148C02E+C3 
.17153187E+C4 
.28572838E+04 
.43872972E+04 
a62993229E+04 
.85!)24449E+C4 
.ll077659E+05 
.13787984E+05 
.16589426E+C5 
.l93908l9E+C5 
.22lll375E+05 
.246654t6E+C5 
.270o4781E+C5 
.2921829lE:+05 
.3ll306t8E+05 
.32799758E+05 
.34233655E+C5 
.35447766E+05 
.364b2154E+05 
.37299298E+05 
.37982332E+05 
a38533754E+05 
.38974556E+05 
.39323700E+05 
.39597873E+O!I 
a398ll443E+05 
.39976548E+C5 
.40103278E:+05 
.40l99901E+05 
.40273l01E+05 
.40328226E+05 
.40369501E+C5 
i.40400241E+05 
.40423016E+C5 
.40439809E+C5 
.40452134E+05 
.40461138E+05 
.4u467690E+05 
.40472437E+05 
.40475864E+05 
.40478328E+05 
.40480094E+C5 
.40481356E+05 
.40482253E+05 
.40482890E+05 
a40483341E+C5 
.40483659E+05 
.40483883E+05 
.40484040E+C5 
.40484149E+05 
.40484i:'.26E+05 
.40484279E+05 
.404843l7E+C5 

o't6ü2272'1t-C3 
.ll70G2.43t+CO 
.27b48S74E:+Ol 
.24716t~2E+02 
el2b27l20E:+03 
.4o6428c;cE+C3 
.13356417E+04 
.316739b7E+04 
.65125757E+04 
ell952719E+05 
• 20001613 E+05 
• 31011073E+05 
.45106040E:+05 
e62160652E+05 
.81616482E+05 
alCi352950E+06 
.12t63921E+Ct, 
al5043920E+06 
.174242~0E+06 
.l9743173E+Oo 
a21949537E:H,b 
.24004324E+Cb 
.25661047E+Ob 
.275t4924t+Ot 
.29051333E+06 
.30343691E+C6 
.31452417E+06 
.323Civ'iic;4E+Ob 
.3~.1.7b2t6t+Cib 
.3382e03Ct+Ot 
.343~bl2<;E+Oo 
.347b9c7lE+Oo 
.35l3b49tf:+Ot 
e3541266SE+06 
• 356 3133 7 E:+Ob 
.35802731E+06 
.35936237E+06 
• 3o0~9529E+Ob 
a3bll893'tE+06 
.3t.l 79o07E+C6 
.3622569<iE+Ob 
.36260523E+06 
.3o28o69tE+Ot> 
.36306270E+Ob 
.3b320838E+C6 
.3633lc32E+06 
.3o339594E+06 
.3b345444E+06 
.3t.349724E+06 
.36352844E+C6 
.36355109E+06 
.36356749E+06 
.36357931E+06 
.36358781E+Ob 
.36359391E+Ob 
.36359826E+06 
.36360136E+06 
.36360356E+06 
.36360512E+Ob 
.3b360t22E+Ob 
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X J(l0,X) - 131 -
J(ll,X) 

.~OCOE+CO .2 :L : i3 : ;3 : ;6 E -C 3  .c;,'17tc3H-04 
• 1ü0Ut+Ol el0::W4!-17E+OO .~33431~3E-Ol. 
.1,cOE+Ol .~6740658E+Cl e494tC294E+Ol 
e2000E+Ol e43678137E+C2 .76229'725E+02 
.25COE+Ol .282404SOE+G3 .e3051641E+03 
.3000E+Ol .l23260llE+04 .32914401E+04 
.3500E+Ol .40E:!105l6E+04 .l~6e4~08E+C5 
.4000E+Cl .11001152E+05 e388't5C51E+05 
.45COE+Ol e25293459E+C5 .999774ti9E+05 
.5000E+Ol .51233040E+05 .22377397t+06 
.5500E+Ol .93607307E+05 .4470240f:E+06 
.tOOOE+Ol .15703956E+06 .812724llE+Cb 
.b!:>OOE+Cil .24526095E+C6 el3652004E+07 
.7000E+Ol .3t>049842E+06 .21442014E+C7 
e7500E+Ol .50309995E+C6 .31791837E+07 
.&OOOE:+01 .67144841E+Ob .446489&7E+07 
.e:500E+Ol .86214705E+06 e60~'i0026E+07 
.c;ocoE+o1 .l0704lllE+C7 .766193l~E+07 
.9!>COE+Ol .l2905764E+07 .<t91&6318E.+07 
.lOOOE+02 .1516o3c2E+07 .12123035E+C8 
el05CE+02 .l 7427324E:.+07 .1444040t;E.+G8 
.11COE+02 .19635524E+07 .16613902.E+Oe 
ell50E+02 .21746057E+07 .l9l877c4E+06 
.12CCt+02 e23723792E:+C7 .2151C969E:+Ob 
.1250E+02 .25543822E+07 .23739831E+Co 
el3COE+02 .27191043E+07 e25839297E+08 
.l350E+02 .28o5c;099E+C7 .27783722E+08 
.l400E+02 .29948968E+C7 e29556560f:+08 
.1450c+o2 .31067381E+C7 .3ll496G4E+Cb 
el.5COE:+02 .32025254E+07 .325618Z5E+08 
.l55CE+02 .32836250E+07 .33798013E+C6 
el600E+02 .33515544E+07 e34bti7365E+06 
.le50E:+02 .34078813E+07 .35782246E+06 
.17COE+02 .34541470E+C7 .36556607E+OB 
.1750E+02· .34918lllE+C7 .37206lb4E+08 
.l600E+02 .35222160E+07 .3774559tE+08 
el850E+02 e35465668E+C7 e38189768E+08 
el900E+02 .35659229E+07 .3b55250cE+08 
.1950E+02 .35811996E+07 .38S'to431E+08 
.20001::+02 .35931755E+C7 .39062633E+C8 
.2050E+02 • 36025039E+07 .39271634E+08 . 
.21ooe+o2 e36097258E+07 .39421409E+08 
.2150E+02 e36152844E+07 .39539469E+08 
.22001::+02 .36195392E+07 .39631964E+08 
.2250E+02 .36227789E+07 .39704009E+08 
e2300E+C2 e36252331E+07 .397~9814E+Of:l 
.2350E+02 e3b270834E+07 e39802811E+08 
.2400E+02 .36284719E+07 .39835771E+08 
.2450E+02 .36295092E+07 .39860~15E+08 
.2500E:+02 .36302810E+07 .398B0005E+08 
.2550E+02 .36308527E+07· .39894435E+08 
.2t00E:+02 .3o312747E+07 .39905296E+08 
.2650E+02- e36315849E+C7 e399l3436E+08 
.2700E+02 .363l8122E+07 .399l95l2E+08 
.2750E+02 .3631~781E+07 .39924031E:+08 
.2800E+02 .36320988E+07 .39927379E+08 
.2850E+02 .36321664E+07 .39929850E+08 
.2900E+02 .3o322496E+07 .3993l669E+08 
e2950f:+02 .36322952E+07 .39933002E+C8 
.30COE+02 .36323280E:+C7 .39933977E+08 
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.~OCCE:+(,O o43tl51CtE:-C4 o l'J'td!itttE:-(.,4 

.lOOOE+Cl .847o71Ed:-Cl .77t32'tt4E-Ol 

.15COE+Ol a67i:'.65412E+C.l .923281"iC,5E:+Ol 

.2000E+Ol .14163923E+C3 .25873944E+03 

.25COE+Ol ol423b7€8E+C4 .3t :444734E:+04 
a3000E+Ol .88934945E+G4 .242.f:3c62E+C5 
o3500E+Ol .39794466E+Cr5 .l2.63l567E+C6 
.4000E:+01 .13€.97666E+06 .50259703E:+06 
.4~COE+Ol .40075037E+06 .16247435E:+07 
.5000E+Ol .992099l0E+C6 e44520028E:+07 
o5500E+Ol o2lb91704E+C7 .10662602E+C& 
.6000E+Ol .42786lo3E+07 .22640222E+Oti 
.c500E+Ol .77404619E+07 .44541223E+06 
.7000E+Ol .13006869E+C8 .80187736E+08 
.7500E+Ol .20523589E+C8 el3477149E+09 
.€0CCE+Ol a30b54246E+OB .21339<;37E+09 
a65GOE+Ol a43o5150SE+C8 .32074<;51E+09 
.c;oooE+o1 .5961186.l.i:+08 .46052t:.vlE:+09 
.9500E:+Ol .78461226E+C8 .b3499902E+09 
el000E+02 a99958095E+08 .64469673E+09 
al050E+02 .12371469E+C9 el0862863E:+1CJ 
.1100E+02 al492.3091E+09 .13o26474E+l0 
all50E+02 ol 7593576E+C9 alc63ll41E+l0 
.12cce+o2 .20323057E+C9 .l98~84t2E+l0 
.1250E+02 .23052915E+C9 a231823b3E+l0 
.1300E+02 e25729135E+09 .26594216E+l0 
al35CE+02 .283048llE:+C9 .3COu6481E+lO 
.l4COE:+02 a30741725E+C9 • 333!:65<i3E+lC, 
el450E+02 .33011057E+C9 a36569t45E+lC 
.1500E+02 .35093334E+C9 .::S9660l96E:+l0 
.1550E+C2 o36977805E+C9 a42533l77E+l0 
al600E+02 .3866l394E+09 a45183~96E+l0 
.16501:+02 .40147428E:+09 .47597Ci92E+l0 
al7COE+02 a41444265E+C9 .49769428E+l0 
.1750E+o2· .425639501:+09 .51700175E+l0 
.leOOE:+02 .43520979E+C9 .53396257E+l0 
.l850E+02 .44331226E+09 .5487o380E+l0 
.1c;ooE+o2 .450ll04öE+09 .!:>bl5CJ537E+l0 
.1950E+02 .45576590E+C9 .57238762E+l0 
a2000E+02 .460432t7E:+09 .58160067E+l0 
.2050E+02 .46425409E+09 .58933581E+l0 
.2100E+02 .46736047E+09 .59577883E+10 
.2150E+02 .46986806E+C9 eb0110518E+l0 
e2200E+02 .47187886(;+09 .b0547680E+l0 
.2250E+02 a47348110E+C9 • 60904025E+lO 
a2300E+02 .47475007E+09 .61192591E+l0 
.2350E+02 .47574928E+09 a6l424807E+l0 
.2400E+02 .47653172E+G9 .6lbl0555E+l0 
.2450E+02 .47714ll6E+C9 .tl758260E+l0 
.2500E+02 .47761344E+09 .61875118E+10 
.2550E+02 .47797763E+09 .61967037E+l0 
.2600E+02 .47825715E+O~ .b2038963E+l0 
e2650E+02· .47847073E+C9 .6209,022E+l0 
.2700E+02 .47863320E+09 eo21384b4E+l0 
.2750E+02 .47875628E+09 a62171969E+l0 
.2800E+02 .47884914E+09 .t2197747E+l0 
.2850E+02 .47891893E+C9 .62217455~+10 
.2900E+02 .47897119E+09 .62232472E+l0 
.2950E+02 .47901017E+C9 .62243870E+l0 
.30COE+02 .479039l5E+C9 a6l252488E+l0 



**H'lt·~•***DIE F L I \K T IO ,E t - - J(l4,>-) L t-D J{l;,X)***~~***** 
136 -}( J(l4,X) Jl15,X) 

.~OC:OE+OO .~22i::3354f::-05 ,4c::tlL!:lt'11:-C!:l 

.10(..0E+Ol , 7lb0416.:H-C·l , t.; t, 4 't   ·, <., b E:- L  1 

.1;ccE+Ol ,l2761470E+02 ,17747!:l02E+02 
,20CCE+Cl ,47cl6879E:+03 ,681950!>5E+03 
e('.5COE+Ol ,74.512;tlE+04 ,1722~l6~E+05 
.30CCE+Ol ,66732795E:+05 ,l847915'tE+Oti 
,35CCE+Ol ,40435383E+06 ,l3036508E+07 
.40COE+Ol ,18338121E+C7 ,67412843E+C7 
,45COE+Ol ,66493712E+07 ,2742oo44E+oa 
.~OCOE+Ol .20l76532E+08 .9222!>82;E+08 
,5500E+Ol ,52971561E+C8 ,26550417E+09 
.cOCOE+Ol ,12330827E+09 ,6720099CE:+C9 
,6500E+Ol ,259422e9E+09 ,l5262000E+l0 
,70vOE+Ol ,50071889E+09 ,31603006E+l0 
.7500E+Ol ,897347tbE+09 • 604 35 001 E:.+ 10 
,eOOOE+Ol ,15078165E+10 , 1078485d:+ll 
,6500E+Ol .23947404E+l0 ,l8114784E+ll 

·.c,000E+o1 ,36191957E+l0 ,2884402tE:+ll 
,9500E+Ol ,52345417E+l0 .43803217E+ll 
,1000E+02 ,72805466E+l0 ,63770329E+ll 
.1C5CE:+02 ,977o7019E+l0 ,693<;~415E:+ll 
,llOOE+02 ,l2729279E+ll ,12113269E+l2 
,1150E+02 ,16110502E+ll ,l5918865E+l2 
,12COE+02 ,19f:79746E+ll e20349~'-9E:+12 
,1250E+02 ,23976524E+ll .2.5369001E+l2 
,1300E+02 .28326777E+ll ,309lb4t2E+l2 
,1350E+02 ,32847895E+ll .36907477E:+12 
,140uE+02 .37453918E+ll .43240934E+l'-
,1450E+02 ,42060427E+ll .4Ci&05041E:+l'-
.l!,OOE+02 ,46588731E+ll ,564836llE:+12 
,1550E+02 ,509b9146E+ll ,ti3lt:3197E+l2 
,l600E+02 .55143222E+ll ,6973o4vlE+l'-
,1650E+02 ,59064961E+ll ,76106097E+l2 
,1700E+02 ,6270ll04E+ll .62197393E+l2 
,l750E+oz· ,66030652E+ll ,67939557E+l2 
,1800E:+02 .69043802E+ll ,93266573l:;+12 
.16!:CE+02 .71740491E+ll ,98206724E+l2 
.l<,OOE:+02 .74l28722E+ll ,10268340E+l3 
,1950E+02 ,7b222819E+ll .10671335E+l3 
,2.000E+02 ,78041742E+ll .110304o2E+l3 
.2050l:+02 .79607531E+ll .ll347433E+l~ 
,21COE+02 ,80943955E+ll ,llb24651E+l3 
.2150E+02 ,82075374E+ll ,ll864997E+l3 
.22ooe+o2 .8302583bE+ll ,l2071652E+l3 
.22!iOE+02 ,83818395E+ll ,12247935E+l3 
,2300E+02 ,84474626E+ll el2397175E+l3 
.2350E+02 ,85014315E+ll ,12522608E+l3 
,24COE+02 ,85455292E+ll .12627302E+l3 
,2450E+02 ,85813383E+ll ,12714108f.:+13 
.2500E+02 ,86102440E+ll ,12785624E+l3 
,2550E+02 ,66334442E+ll , 128 44183E+l3 
,2600E+02 ,86.519631E+ll .12891851E+l3 
• 26.50E+02· .8t666673E+ll el2930435E+l3 
,2700E+02 ,86782835E+ll ,12961497E+l3 
,2750E+02 .86874154E+ll ,12986372E+l3 
,2800E+02 ,86945605E+ll .13006l93E+l3 
,2850E+02 ,87001257E+ll ,13021906E+l3 
,2900E:+02 ,87044414E+ll ,13034311E+l3 
,2950E+02 ,87077739E+ll .l3C44055E+l3 
,3000E+02 ,67103367E+ll ,13051677E+l3 
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X J(l6,X) J(l7,X) 

.~Ci(;CE:+CO .l'197:;2D6t-C5 • C,3t2l0~C,E-Ot 

.lOOOE+(;l ,cl976375E-ul • :ib07l4i:'.~E-Ol 

.l!;üOE:+01 ,24bl273oE+Ol .~4ti507<i'tE+02: 

.ZOOOE.+(;l .lo4237l5E+04 e30729ll5E:+O't 

.2~00E:+Ol .40043779E+u5 .93545S4U:+05 

.3000E+Ol .5l470ti82E+06 ,l4't08956E+07 

.3500E+Ol .4228t:9€1H·C7 .137893b7E:+08 
e4CCOE+Ol .24940451E+08 ,<;2780926E+08 
e4500E+Ol .ll390742E+C,9 e47576083E:+09 
,5000E+Ol .42451621E+C9 ,l9659752E:+l0 
,5500E+Ol ol3407766E+lC ,68144l96E+l0 
.60COE+Ol ,3b9l5701E+l0 .20417Ci65E-+ll 
,6500E+Ol .905483<i9E+l0 .54109161E+ll 
.7000E+Ol e20126202E+ll .129l5321E+l2 
,7500E+Ol .41093098E+ll ,281685521:+12 
.oOOOE+Ol .77930411E+ll ,56798571E+l2 
,o5COE+Ol .13852b69E+l2 ,.l.Ob9064lE+l3 
,C,OOOE+Ol .232566t:1E+l2 ,l8935492E.+l3 
.'1500E+Cil a37ll3228E:+12 e3l773805E+13 
,10COE+02 ,56603509E+l2 ,50802761E+l3 
.10501:+02 .82893915E+l2 .77181100E+l3 
.• 11 COE+02 ell703759E+l3 oll452.022E+l4 
,ll50E+02 el5987b94E+l3 ,l62752l2E:+l4 
.1200E+02 .21195923E+13 ,2239680CE+l4 
.1250E+02 ,27347490E+l3 ,29938390E+l4 
al300E+02 .34422541E+l3 ,389o2835E+l4 
.1350E+C2 .423b2283E+l3 ,49486424E+l4 
al4COE+02 ,51071987E:+13 ,t l46!l235E:+l't  
.l450E+02 .6042655',E:+13 ,74797o93E.+14 
.l5COE+02 .70277962E+l3 .693304olE+l4 
.1550E+02 .604b3817E+l3 ol046b492.1:+15 
,l600E+02 .908159b3E+l3 ,l2llb990E+l5 
ol650E+02 .10116895E+l4 ,13799317E+15 
,1700E+02 ,lll36720E+l't .1550742ct+l5 
, l 750E:+02 - .12127067E+l4 ,17215663E+l5 
,18COE+02 .13076010E+l4 .18899806E+l5 
.l650E+02 ,13973755E+l4 ,205379tCE+15 
.1900E+02 .148l2945E+l4 • 22111185E+l5 
,1950E+02 el5568525E+l4 ,23603903E+l5 
,2000E+02 .lb297621E+l4 ,2500'tC88E+l5 
,2050E+02 elb939317E+l4 ,26303243E+l5 
.21ooe+o2 ,l7514384E+l4 ,27496232E+l5 
,2150E+02 ,18024972E+l4 ,285809b9E+l5 
.2200E+02 .18474313E+l4 ,29558039E+l5 
.2250E+02 ,l8866424E+l't .30430256E+l5 
.23COE+02 .19205839E:+14 .31202216E+l5 
,235ClE+02 el9497376E+l4 ,31879854E+l5 
.2400E+02 ,l9745947E+l4 .~2470037E+l5 
,2450E+02 .19956381E+l4 .32980191E+l5 
,2500E+02 ,20133324E+l4 .33417993E+l5 
,2550E+02 .2028ll36E+l4 .33791106E+l5 
,2oCOE+02 ,20403840E+l4 .34106974E+l5 
.2650E+02· .20505090E+14 .34372672E+l5 
,2700E+02 e20588152E+l4 .34594793E+l5 
,2750E+02 .20655913E+l't .34779385E+l5 
.28COE+02 .20710896E+l4 ,34931912E+l5 
.28!i0E+02 .207!5278E+l4 .35057251E+l5 
,2900E+02 ,20790924E+l4 .35159701E+l5 
,29!.0E+02 .20819415E+14 ,3524~011E+l5 
,3000E+02 .20842081E+l4 .~5310422E+l5 
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,t-CCCE+OO , 440:..ltilE-Ct .~079C,t.13E-Oe 
,J.OOCE+Ol ,54t.29013E-C.l , 5157lt.lUt-Ol 
el5CGt+Ol ,4914tG,7E+c;2 ,t955b7<;9E+02 
,2000E+Ol ,577333f:OE+04 ,l0o66t04E+05 
,2500E+Ol ,2.l.946420E+06 ,5lb61<.;t<;E+Ob 
,30COE+Ol ,40!:>15702E+07 ,ll436'i'ii9E+08 
,3500E+Ol ,45170263E+C8 .l48bl520E+O<; 
,40COE+Ol ,34681047E+C9 ,l3018794E+l0 
,45COE+Ol ,19972945E+l0 ,6421~3t7E+l0 
,5000E+Ol ,91527516E+l0 ,42808354E+ll 
,5500E+Ol ,34E:2b632E+ll ,l7885340E+l2 
,bOOOE+Ol ,11358396E+12 ,635llt44E+l2 
,6500E+Ol ,32534604E+l2 ,l96b7t:.09E+l3 
,7000E+Ol ,83423526E+l2 ,541~1593E.+13 
,75COE+Ol ,l9443223E+l3 ,l3501158E+l4 
,oOCOE+Ol ,41702071E+l3 ,30812467E+l4 
,t;500E+Ol ,63152653E+l3 ,ti511045'1E+l4 
,9000E+Ol ,15545441E+l4 ,l28~3268E+l5 
.9500E+Ol ,27443169E+l4 ,23862007E+l5 
          ,46025812E+l4 .42032679E+l5 
,1050E+02 ,73715493E+l4 ,704580blE+l5 
,1100E+02 .ll325444E+l5 ,ll301782E+l6 
,1150E+02 ,l6756659E+l5 ,l7418670E+l6 
.12CCE+Ci2 .239575toE+l5 .258ti770CE+l6 
,1250E:+02 ,33199645E.+15 ,372l8270E+l6 
,1300E+02 ,44712073E+l5 ,51906478E+l6 
.1350E.+02 ,58662029E+l5 ,70400577E+l6 
,l400E:+02 ,751367t9E+l5 ,930667':2E+l0 
,1450E+02 ,94143165E+l5 ell015640E+l7 
.1500E+02 ,1155S337E+l6 el5179250E+l7 
,1550E+02 ,l3927711E+l6 ,16793435E+l7 
,lcOOE+02 ,16496014E+16 ,22o39L77E:+17 
,1650E+02 .l922<;957E+l6 ,27282548E+l7 
,17COE+02 ,22091097E+l6 ,32075402E+l7 
,1750E+02. ,25037750E+l6 .37158t:45E+l7 
,1800E+02 .28026956E+lb ,42464574E+l7 
,1650E+02 .31016354E·tl6 .47920141E+l7 
,l900E+02               ,53450190E+l7 
al950E+OZ a3b838965E+l6 ,58980558E+l7 
,2000E+02 e39603923E+l6 ,64440840E+l7 
,2050E+02 ,42234279E+l6 ,o9766702E+l7 
,2100E+02 ,44709281E+l6 ,74901649E+l7 
,2150E+02 ,47013897E+16 ,79798224E+l7 
,22COE+02 ,49138579E+16 ,64418645E+l7 
,22~0E+OZ .51078833l:.+16 ,b8734938E+l7 
,2300E+02 .52634b35E+lb ,92726b24E+l7 
,23!0E+02 ,54409765E+l6 .(;6390061E+l7 
,2400E+02 ,558llO<;<;E+l6 ,99717524E+l7 
,2450E+02 .57047907E+l6 ,10271612E+l6 
,2500E+02 ,58131182E+l6 ,10539ot.lE+l8 
,2550E+02 ,59073037E+l6 ,10777't23E+l8 
.2600E+02 ,59886175E+l6 ,l098b755E+l8 
,2650E+02· ,60563437E+lt ,lllb974lf+l8 
,2700E+02 ,61177443E+l6 ,11328597E+l8 
,2750E+02 ,61680310E+lb ,ll465593E+l8 
.2800E+02 ,62103451E+l6 ,ll582983E+l8 
,2850E+02 ,62457429E+16 ,11682955E+l8 
,2900E+02 ,62751883E+l6 ,ll7b7568E+l8 
,2950E+02 ,62995494E+lb ,ll838b25E+l8 
.3000E+02 .63195962E+l6 ,ll898453E+l8 
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)( J(20,.X) J(21,;q 

.~vCOf:+00 ,9o:-l!;~t0l--C7 .4o7C,,GccC,t-u7 
• lüOOE:-tC;l ,4bt3E079E-0l .4o3-t9!:.74E:-Ol 
.1!]00l:.+ül ,9b7!>C,98lE+C.2 al40o"t.,7f:E:+O~ 
.200CE+Ol ,20~95479E+05 • 39076tb2E+C5 
a25COE+Ol .12211461 E+07 .289.39o49E+C7 
.3000E+Ol .32395605E+08 .9204b73öE:+C8 
.3500E+Ol .49037969E+09 .16265412E+l0 
e4000E+Ol .49050226E+l0 elt::!542811E:+ll 
.45COE+Ol .35647097E+ll .l5l4l:i!:.CE+l2 
.5000E+Ol .20l03403E+l2 .c;4750023E+l2 
.5500E+Ol .92242781E+l2 .47753634E:+l3 
.tOOOE+Ol .356723l3E+l3 .20115273E+14 
.t500E+Ol .ll945354E+l4 .72853006E+l4 
e7000E+Ol .35377274E+l4 .23195763E+l5 
e7500E+Ol .9424078bE+l4 e66C83<;97t+l5 
.acooE+o1 e22892111E+l5 .l7069892E+lt. 
.t:500E+Ol .5'1280lt9E+l5 .40~C,33t4E+l6 
.90vOE+Ol el0o92821E+l6 .b9433132E+lb 
.9500E+Ol .20918470E+l6 .lb426613E:+17 
.lOOOE+02 .38651062E+lb .3~754469E:+l7 
.1C50E+02 .67837413E+16 .6572t:s039E+l7 
.11coe+o2 .11365695E+l7 .115C6562E:+18 
.1150E+02 .18255947E+l7 al<i2b9241E+l8 
.1200E+C2 .28217916E+l7 .30989061E+l6 
.1250E+02 .42110844E:+l7 e48026183E+l8 
.1300E+02 .60853283E+l7 .71944948[+18 
.l3~0E+02 .85374660E+l7 .l044bl7.5E+l9 
.l4COE+02 .11655862E:+18 al4736916t+l<, 
el450E+02 .1~518305E+l6 .202"t4142E+l9 
.1500E+02 .20lbt233E+l8 .271327<i"tE+l9 
el55CE+02 .25699716E+l8 .3554442<iE+l9 
.l6COE'+02 .3207365-'tE+lb .455be962E+l9 
.1650E+02 .39295535E+l8 .5732;'190E+l9 
.1700E+02 .47324907E+l8 .70776432E+l9 
.1750E+OZ • .56094576E:+16 .65909022E+l9 
.l800E+02 a65513379E+l6 al0262988E:+20 
.l650E+02 a75470255E+l8 .l2080317E+20 
.1900E+02 .6583(,251E+l8 .14024646E+20 
.l950E+02 .9tJ485060E+l8 .l6074053E+20 
.2000E+02 .10726669E+l9 .18203847E:+20 
.2050E+02 .11805287E+l9 .20387617E+20 
• 2100E+02. · .12870b99E+l9 .2259826cE+20 
.2150E+02 el3911113E+l9 • 24809018E+20 
.2200E+02 el49l5933E+l9 e26994333E+20 
.22501:+02 .15876177E+l9 .29130t74E:+20 
.2300E+02 .lb784603E+l9 .31197116E+20 
.2350E+02 .17635748E+l9 .33l75780E+20 
.24COE+02 .18425882E+l9 .35052068E+20 
.24~0E+02 .19152906E+19 a36814856E:+20 
,2500E+02 .l9816197E+l9 .38456237E+20 
.2550E+02 .20416424E+19 .39971551E+20 
a26COE+02 .20955340E+19 .41359008E+20 
.2b50E+02- a21435572E+l9 .42619379E+20 
.2700E+02 .21860416E+19 .43755614E+20 
a2750E+02 .22233644E+l9 .44772452E+20 
.2800E+02 .2255<,325E+l9 .45b7602c;E+20 
.2850E+02 .2284l678E+l9 .46473504E+20 
.2c;ooe+o2 .23084938E+l9 .47172722E+20 
.2950E+02 .23293253E+l9 .4778l905E+,O 
• .30COE+02 .23470t:03E+19 .463094Ci2E+20 
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A.2 Rechenprogramme 

A.2.1 Programme zur Berechnung der Transportkoeffizienten 

Das Hauptprogramm PROGRAM COTRACO (A.2.1.1) dient zur Berechnung 

der Transportkoeffizienten elektrischer Widerstand, Seebeck-

koeffizient und Wärmeleitfähigkeit bei zueinander äquidistant 

liegenden Temperaturen. 

Für jede Temperatur werden die Daten der Spektralfunktionen 

von den Dateien TAPE 53 - 58 geholt, und zusammen mit den Input-

daten den Programmpaketen AS (A.2.1.2) und TC (A.2.1.3) zur Ver-

fügung gestellt. 

Seitenverzeichnis für Anhang A.2 

A.2.1 Programme zur Berechnung der Transport-

koeffizienten 

A.2.1.1 Das PROGRAM COTPACO 

A.2.1.2 Das Programmpaket AS 

A.2.1.3 Das Programmpaket TC 

A.2.2 Programme zur Berechnung der Spektral-

funktionen 

A.2.2.1 Das Programmpaket CMS 

140 

141 

157 

182 

229 

229 
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A.2.1 .1 Das PROGRAM COTRACO 

Input v ( 0 )  , v'( 0 )  , Zahl der Wechselwirkungen ( INTACT) , Grad der 

Polynomentwicklung (IDH1EN), Ende der Polynomentwicklung 

(WENDPOL), Stützstellenabstand für die numerische Inte-

1~ 
~: 
: i  

• '  ,, 
l' 
f 
  
fi 
  t· 
  
li 
  

gration (DELTA) , Anfangstemperatur (TINIT) , Temperatur- $; 
  

schrit tweite (TSTEP), Zahl der  Temperaturschrit te (NUMSTEP)f 

Dimension des Funktionenraurnes -1 ( IDD1EN) , Outputsteuerungf 
!: 

(IPRINT), Tabellenkennzahl (KENNTAB)- für diesen Unter- t 
raum wird am Ende des Programmlaufes eine Tabelle ausge-

geben. 

  1, ~-
f 
t l  
( :  

$i 
>' .:~ 

Zweck: Durchführen der Rechnung für die Transportkoeffizienten. 

Daten der Spektralfunktionen von den Tapes 53-58 lesen 

und samt Inputdaten den Programmpaketen AS und TC zur 

Verfügung stellen. Ergebnisse der Transportkoeffizienten 

auf bereitgestellte Dateien (sequentiell) schrei0en. 



- 142 -

Le~c" v.xu /111'"/       
tfaJ.s (i_v,,,2)µ)/Dltlk, 1'f3~ ( <. v112) Al)'; Pie h fc. 

) 

2e.ll tle.- l.!tJJtl vi'r lr~e,,., ty0cJ oloY /Jo/yu.(4(-
eu l 1J,·cw)Ue,.,, _['tcdt eh„ PtP/'l,.dJtt,.e"l""c Nd, 
Ah~ dtr J1;lukl~ 1,e,· HH,,._,t,,,".v/,., kk;r r ; l~/ 

Al4 / ""'1[.k,,..~~hw, TelAf[N~l.i„r,1,,,J/tJA ·k.J~tJ 

de, /fiMjU".f!J.«v.s.c~rdk 1 Diu.e.i..s.'llll. des h,.f,-
td,'<>   l " ~ s ,  0uif!A. f I. kur.-uj', Tti6d/ ~ -

tQ k  l , Te.dcei 1   

. - - - J :A ,  i•Ll dv 
iJ,,~i.th,.·,ku. 

L N i .  Je„ IJt,L~li.,:vk -
  s.Jä, kei. vcµ< J.,,,..i File 

Avs. ~ Q b e  de~ l~p<-1t:, {llou. ... lu~ I F,·Je.): 
l a „  f TAPE"6) 

D:JCA'"4, 2e ; 1 , Te....l j 
S~~v-kew. de„ StretAfO'-euks}el 

1<~ ' i ,  J Q u .~  Jtv ßqu,J sJ v1,euktr j 

VQv,qb1et.. e\.lv Teiur,aJ«v f.wutt,.,J/e; 

D  i "'~) ,· ov cb.:. F IM .  w J.,-OWA...   s ; 
r~~c 1ei..,~2-e,lt /; 
O,,.t 11~ SJ.e.uud : 
Gro.d. rlev Pol ' flMJWJl., F ,.Ji. de,- fo/11A-OU1 e11 Jw,- u-

i< ld J Ah'4..J Je~ S/iilt1,kJ/,i,,. 6r; l'lüM,t(d.r,lw kkJ"~ 
t i " '4 j  

A,u ~~bc. J~ / .. p,. I> 1v~ru 1 .. ,..1 F; 1,) eu../ TJl'e sS 

J .... r .. ,c Oit Q.(,..l Tflfti'{     'out/>"'/ -



- 14 3  -

l.Ut11.i.,k,;/ I I H~dtl!fla,J k.u~ 

c.w. [ Tltflf 6 scnl'e( ·Ja.. 

r.,, Aoall 
dev T•tn':> 

3 D~/<u -Sa t,, kx~ vol;( 

T-ir•~ (S"J, ••• ,51) l,>e...   
CM-<f T~PE 6 s,h,e/bf+,._ 

Le.)"4 Jw /(? IM (" '- 'o lc ..v  k'oc-
fv oll ~t"Qu..e-4-- [ , .. ]°""fl -
tw- r ,. .. i..,..,., w..o1. TG1.Mf.Ml1c,.,. -

VOk c:t,u TQP,J(D, .• ,'1), 
$c.~y,·ll ..,,;kl ~...J 144; .J euf-
s,,r,,k~c.,. / .. , .. / J4u,a'11,,. 

VOw.\ lwr; f ;  lt Vt,td /ei",   

G~l(~ct""" Pdi14i ~-()Uj, lit-
vr.·c.L (s/lt, () Sp,ltlra/fw~i·« 
luc,.. Lll\d o.,.,. f rn cui u..Q k 'Pt f. 
  . .  Ä J . .  r',;.   "-""' & A a . t i •  

t>t ). ... ·i·""~ k,,.J. 3'1';-. All; 
IJ.u. $-thc... 

& " t~ o . . .  d,,, iw Tc 
KQ.l~Jci,"~ v<. i< 

l~i 1ra 1, s/e.vfN.. Ju r;,,0/2.fv.. _. 
IPIUWJ.S, 1AtlNTC ( ~-YN.c·Jl. Ow.l-
~J ~,,~), 4Pemz,••'•-t), 
~"l>.LTC 11, 4-~.f) { • ~ .  J· lfoo/91tl.) 
IJPei!>.! tto, "tt}"uik,._u k,11·,1 d(r 

Spt ""'" 1 f-uJ/ok""), u·11P. 
,,1111, 

TC COE:FF 



- 144 -

Alit Fel~e/"'°'euk. vott }JW-1'14!• o 

Ct>~LT ( ,1, Ä"iJ, , f )  ... ft. 
~y~l T ( ~ . 4-3, lf) • ff. 
ll>JH •fJ  l ~-, ) d  H)tME'/J l -41)•-<Z)r J 

x'vHu; i,.c;J f.-lluf ~-
1.(dr,1, : y.,:,,~ k.11·1 S~rkl 
Mil l t  fli1itv"4   dQIU,° I 

'{V}t\.Llf btl   

2tilH dt„ 1'.WltM ""k..-
~P.ft vou.,. ikk r ' lft ltstA 
C  • NUl{6Gt.) 

felikv "'' l JIA,.~ ; 
1-IJui<. &l1"'111t1o 
1t1°< U Kbt,,. • .,. 

H l(H i  pL·1iu44.. d~ 'f-UMk~ 
hti J dtr 51i,ut tk P,k.J,l.s 
~i1ctv.4l&c!'t,,.,.. 2~ '/VALU   



IPflT: ,~Pec i :!> 

l(~l/'11>Pt •-1 
K S  • l~Pf'"C, 

- 1 4 5  -

IJe'/JJ IPr:{i,.. I.S P r c .  ' 
I< t:t-JIJOfL     
I(~ r l~Pf'C-~ 

i-Uor:,i,c;L·~u /T,w.(J   

ÄIMpLik..olt , Slirk, / Tiwf u..J 
G,öhr,.,.   c/i(., Feld 

e1~~"'k 'P€l.T( llfiWDEl,llS,ID1Jitf/J 

\1(),fl,T        (,.D(ti(KE"1'1Pfl•I\, Ws, 
•P1rl.r.v(ll>E'LT) •A) Sl~t~ 

AIMf11'U Kl,·/ S~da. u,1,11//.,: 

„2.·riwe,,..     Fckl 

e/t&M,U,. J CDE"(..J (Wi!MJP~ti;t.6r-f) 

o. d cl ,' fyt,A. 



- 146 -

Er?~ u.- du. f;.r s Pro -..___... ..... -----
  v0i I ,« " "  r k 1 ,-c ko,..~t·tJ""" 

li..f"'J 
14----1 

A-1i J li- r .L  d tt' Tra.«s /»' J. 

oe, f k i-i tu L cw. f TJI' E6 

K  oe P J'; r.i wfu... 

l tr. 4.1µ, kiJ, Jukdi., J,/4,-u,, -
Jü·) JiLJ k..-J) 9w.} TA P~ S3 
5c,,..,_-k,._ 

AS C()AITR 



- 14 7 -

~ ie  ().)J.siuitb~~ Ta6ellt(cw./ 

T~p~ 6) 

11. !),4TI.IH , W n -c J ,  Te~ t 
2. 11.!f<,'i VOM 'l1Ap ... l-Filc.. 1 

4. Übtv~h,,·/ J fi:.r O-Mfz1.,,l,f~ 

CtrQbcc..   d,pY'tA.i. bi"1t~t.t•/w.. 

ui1ca ),·s.;,i-w V™ Te~,o IA~ 

?or.:lit>1b.• clt.s Ty> S"! "'4tf A • 
. i ) i ! I~  ss+-1 ~,-J ~, 6;,,,'ss-lM. 

...------w Tewl""'"'"· 
.stl lt(" Pe. 

Lest« eiv.t~ 1:>s.k.- l t  iaes vo"' 
TA-f'E" Sj : €t. Lt.}/./.,;,~·), TJ,,,,uo-
t°~',., lJ~,~ le: Jfilj ki-1: 

ubiv lvas~ du o~k ._ Ttuy 
OMJ To6e}l;···~oi,. TAPt:6 



1 
l 
3 
4 
5 
b 
7 
8 
9 

10 
ll 
12 
13 
14 
15 
lo 
17 
lö 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 
29 
30 
31. 
32 
33 
34 
35 
30 
37 
38 
39 
4v 
41 
42 
43 
44 
45 
46 
47 
48 
49 
50 
51 
52 
53 
54 
55 
56 
57 
58 
59 
tO 
tl 

F~LGRA~ C~TRACC 73/172 CPT=O 

C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 

- 148 -

P~OG~AM COTKACO 

~URPCSE OF ROUTINE: CChPüT~ TkA~SfG~TCulFFICIE~TS INPUT1 MüDEL-SPECTRALFLNCllC~S GN TAPE~ ;~, ••• ,5E 
INPüT VARlAbLES U~ l~Pül FILE 
OUTPuT: TRANSPORTCOEfflClENTS 0~ TAPt6 ANC 
TAPE 59 

6-12-1963 

VERSION 1.0 

SOURCE FILE NAME• COTRACO 

c-----------------------------------------------------------------C tECLARATIVE SECTION 
c-----------------------------------------------------------------C 

C 

C 

C 

C 

C 

·c 
C 

PARAMETER (KA=6,MAXPOL\a6,~AXDELT•30C,MAXD1H•200, 
lMAXTAP•3,INTAPE•52) 

CHARACTER TEXT*58,DATUM*lO,DATE*lO,ZEIT*lO,TIMl*lO,Tt~Tl•40 
CHARACT~R TEXTAP(MAXTAP,3)•tO 

LOGICAL IPRINAS,IPRI~TC 

DIMENSION GPOtY(2,3,0lMAXPOlY>,GDEL1(~,3,YAXOELT), lIDIMEN(l3),RESEST(O:~A),TERFOWlC:KA)1HEATCGN(OlKA), l~DEB(b),OELTA(6),NUMVAL(6),XVALUE(6,MAXD1M),YVAL~E 1(6,MAXDIM),AMPOTEN(MAXTAP),~UMBER(t),xhELP(MAX~l~}, lYHELPCMAXDlM) 

DATA EPSl,EPS2 1.0001,1.E-14/ 

c-----------------------------------------------------------------· C STRUCTURE OF TAPES l TAPE~3-TAPE58 
c------------------------------------------------------------------C 
C AS INPUT DATA TAPES ARE AVAILABLEt TAPE53, ••• ,56 
t 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 

l.~EC:kINO OF INTERACTION 
2.RECIABSOLUTE STRENGTH 
3.RECIMODELLPARAMETER FOR COMPUTATION OF SPECTRALFLNCTIONS 4.REC&INITIAL TEMPERATUR,TEMPERATUR lNCREASE P. STEP,NüMßtR 

CF STEPS 
5.REC&INTERVAL OF DEFINITION FCR SPECTRALFl~CTIONS (REAlV.&hENO) GOl(O,WENO), Gll(-wEND,wEND) 

FOLLOWING RECOROS RESERVED FOR SPECTRALFUNCTIONS (FORMATTED TABLES FOR ALL 6 SPECTRALFUNCTIDNS (GO--, ••• ,Gl++) ([NUMBER OF PAIRS CX,YJl*b) 
([Xl,Y ll,CX2,Y 2J, ••• )*6 

DELTAFUNCTIONS 
(NUMBER OF DELTAFUNCTIONS*6) 
([Wl,AMP1J,CW2,AMP2J, ••• )*6 
••• FOR All TEMPERATURES ACCORO!Nb REC.4 
••• PHYSICAL DIMENSIONS& X•LKJ,Y=tl,AMP•CKJ,k•[KJ •<••••••>' DEFINES ONE RECGRD GN ThE TAPES 

AS)I 



t2 
u 
t4 
t~ 
t6 
67 
60 
oc; 
70 
71 
72 
73 
74 
75 
76 
77 
7c 
i9 
bO 
&l 
82 
&3 
&4 
€5 
bt 
67 
86 
6~ 
9(i 

9l 
~2 . 
93 
~4 
95 
96 
97 
% 
99 
00 
01 
02 
03 
04 
05 
06 
07 
08 
0~ 
10 
ll 
12 
13 
14 
15 
H 
17 
18 
19 
20 
,1 
i'.2 

73/172 uPTa:O 
- 14 9 -

C  
c------------------------------------------------------------------
c EXECullVt SECTICN 
c------------------------------------------------------------------
C  

C  

READ(*,*> VELDE~O,VELDE~l,l~lACT,<lClME~(l),I•l,3), 
l(lDIMlN(l),1=7,9),wENOPOL, (DELTA(l),lsl,o),TlNlT,TSTEP, 
1NuMSTEP,IOlME~(l3),IPRl~T,kc~NTAB,TEAT 

c------------------------------------------------------------------
C  ANNOTATION OF INPüT PARAMETERS 
c------------------------------------------------------------------
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

P. NAME 

VELDENO 

\iELDENl 

INTACT 

TYPE 

REAL 

REAL 

INT 

ID IM E N l l - 3 )  IN T  

IOIMEN(7-9) lNT 

wENDPOL 

DELTA 

TINIT 

TSTEP 

t'-illMSTEP 

REAL 

REAL 

REAL 

REAL 

INT 

IDIME~Cl3) INT 

!PRINT INT 

KENNTAB INT 

EXPLANATION 

NuMBtk üF l~TEkACllONS 

RECu~STEü DlME~SlCN uF POLY~OM 
FCR GO--, •• ,GO++ 

RE~lESTED DlME~SlCN CF PüLYNOM 
FCR Gl--, •• ,Gl++ 

DEFINES END GF POLY~OMlAL EXPA~S10~ 
(PHYSlC. DlME~SlL~: TEMr~RATuK) 

STEP LENGlh ~StD FCR NUMt~lCAl lNTl-
GRATION FOR ~0--, ••• ,bl++ 
(PHYSIC. OIM~NSiuN: TEMPtRATUR) 

SlARTING TEMPERATLR 

TEMPERATUR lNCREASE PER STEP 

NUMBER OF TtMPlRATUR STEPS 

DIMENSIC~ OF MATRIX CF CuLLlSlCh OPERATGR 

•11 ••• AS+TC INPUT LISTING 
=10 ••• AS INPUT LISTING 
•1 ••• TC INPUT LISTING 
•O ••• Nt INPUT LlSTlhG 

DIMENSION FOk WhICH FINAL TABLE ~ILL BE 
C~EATED 

TEXT CHAR*58 REMARKS FOR CURRENT R~N 

At'IPOTEN REAL RELAllvE STRENGTHS CF I~TERACTIOhS 

c-------------------------------------------------------------~----

C  
C  

INTACT O.K.? 

IF (INTACT,GT.MAXTAP) STOP 'MR COTRACOllhTACT,GT.MAATAP' 
IF (KENNTAB.GT.IDIMEN(13)) STOP •MR COTRACOakENNTAB TLO LARGE 

~EAO STRE~GTH GF l~TERACTIG~S 



d 
24 ,~ 
2.6 
27 
28 
2'i 
30 
31 
32 
33 
34 
35 
36 
37 
38 
39 
4C 
41 
42 
43 
44 
45 
46 
47 
48 
49 
50 
!il 
52 
53. 
54 
!i5 
56 
57 
58 
59 
60 
61 
62 
63 
64 
65 

lt>6 
67 
68 
69 
70 
71 
72 
73 
74 
75 
76 
77 
78 
79 
80 
81 
82 
83 

C 

25 
C 
C  

C 
C 
C 

10 

C 
C  

15 

55 
3 5  

t5 

50 

40 

C  
C  
C 

73/l7i.. CPT-=O 
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DL z, IREAD=l,lNlACT 
~tAD(•,•> AMPOTtN(l~EAC) 
lTAP•IREAD+l~TAPc 
REiiiINu(ITAPJ 
CüNTINUE 

OATUH•DATE() 
ZEIT•TIMU) 

INPIJT LISTING 

WRITEC6,l0) DATUM,ZEIT,TEXT 
FORMAT( 1 1 1 ,lOX,60( '*' J,/, llX, '* ,, ' PROGRAM COlRACO s ', 

1 1 BERECHNUNG DE-R TRANSPORTKOEFFIZIEl'-.H:N 1, '*' ,l,llX, 1 ••, 
l58X, '* 1 ,/,llX, '*',ZX, 1 AUSGEFUEHRT AM &  1,AlO, 1 AUSGEFUl:.H 1 , 

1 1 RT UM : 1 ,Al0,4X,'*',1,llX, 1 * 1 ,50~,•• 1 ,/,llA1 1 * 1 ,1uX, 
l 1 8EMERKUNG ZUM AKTUtLLEN PküGRAMMLALF , 1 ,1ox, 1 • 1 ,1,11x, 
l 1 • 1 ,A58, 1 * 1 , /, 11 X, 1 * 1 , 5 8X, • * •, /, l l X, tO ( 1 * 1 ) , I, /, l lX, 
110<'* 1 ),lOX, 1 1 NP U T \ii ER TE &1,lOX,lO(l•l},I) 

"R IT E C o, 15 ) 
FtRMAT( 1 0 1 ,lOX,10( 1 *1 ), 1 STAERKE~ Dlk STRELPJl~~TlALt 1 , 

110('*'),I) 
00 3~ I•l,INTACT 
~RITf(6,55) I,AMPOTEN{l) 
FORMAT(llX, 1 STAERKE DER 1 ,12, 1 -1EN ~cChStLWlKKLNG • 1 ,cl5.b) 
CONTINUE 
~RITE<6,65) VELOtNO,VELOENl 
FCRMAT( 1 0 1 ,/,llX,10('*'), 1 KLNSTA1'lU, ABhAEl,6IG vor-.,, 

l'DER BANDSTRUKTUR 1 ,10( 1 * 1 ) , / , / ,  

111X, 1 MASS*(<V**2>*N)/DENSITY =t ,El5.81/1 
ll1X, 1 D(MASS*(<V•*2>*N)/DENSITY)/DE st ,El5.o,/) 

wRlTE(o,50) Tl~IT,TSTEP,~U~STEP,IDIMEN(l3),KENhTAB,lfKl~T 
FORHAT( 10 1 ,lOX,10( 1*'), 1 lNPUT fUER DEN TEMPERA1üRBER 1 , 

l 1 E IC H 1 ,10( '*' ),1,1, 
ll1X, 1 ANFANGSTEMPERAT~R 
lllX, 1 TEMPERATUROIFFERE~Z PRO SCHRITT 
lllX,•ZAHL DER TEMPERATURSCHRITTE 
1/,llX,10('*'), 1 01MENSION DES 1 , 

••,e10.3,1, 
.. ,.,e10.3,1., 
=•,110,1,1, 

1 1 FUNKTIONENRAUMES • 1 ,I2,10( 1 • 1 ),/1/1/,llX,lO('*'>, 
1 1 TABELLEN-KENNZAHL s1 ,I3110l 1*1)1/,/1/1 
ll1X,10( 1 *1 ) , 1 0UTPUT STEUERUNG& IPRINT• t ,13,10( 1 *1 ) , / )  

WRITE(6,40) (IOIMEN(I),1•1,3),llDlhE~(l),1•7,9), 
lWENDPOL 

FORMAT( 1 0 1 ,lOX,10( 1 * 1 ), 1 INPüT FUER DIE POLYNGh 1 , 

1 1 ENTWICKLÜNG 1 ,10( 1 *1 ) , / , / ,  

111X, 1 GRAD DES POLYNOMS FUER GO--
lllX, •GRAD_ DES POLYNOMS FüER GO+-
lllX, 1 GRAD DES POLYNO~S FUER GO++ 
111X, 1 GRAD DES POLYNOhS FUER Gl--
111X, 1 GRAO DES POLYNOMS FUER Gl+-
ll1X, 1 GRAO OES POLYNOMS FUER Gl++ 
lllX, 1 ENOE DER POLYNO~E~TWICKLUNG 
l /) 

WRITE(6,410) (OELTA(I),1•1,6) 

CKEL\IINl 

·•,110,,, 
• t ,110.,,, 
.. ,,110,1, 
·•,110,1, 
• 1 ,IlO,I, 
• t ,110,/, 
• 1 ,El5.8, 

READ MDOELLPARA~ETERS fROM TAPES 53,54, •••• ,56 
AND WRITE HtAOER OF TAPE59 



lb t 
J.b7 
lt~ 
lb9 
l ~O 
l ~l 
1 S 2 
l ~3 
1-94 
195 
196 
197 
198 
199 
200 
dil 
rn2 
203 
(04 
,o; 
lOc 
2.01 
~C& 
209 
210 
211 
2H 
,u 
i:14. 
21:> 
216 
,17 
218 
'1 r; 
220 
221 
,22 
223 
224 
225 
226 
227 
228 
229 
230 
231 
232 
23'3 
234 
,35 
23t 
,37 
238 
239 
240 
241 
,42 
,43 

~4 

C  

73/172 OPT=C 

f \ l l " 0 = 0  
~tND=O• 

- 1 5 1  -

~RITE(59,60) &ATuM,ZclT,TEXT 
60 FCR~AT(2A10,A58) 

W RITE(59,*) INTACT,(AMPOTEh(l),I•l,I~TACTJ,vELDEhO, 
lVELDENl,(lDIMEN<I>,I=l,3), (lDIMEN(ll,1•7,9),_E~DPuL, 
l(DELTA{l),I•l,6),TINIT,1STEP,NUMSTEP,IDIMEh(13),KEhNTAB 

wRITE(b,75) 
7~ FORMAT( 1 0 1 ,lOX,10('*'), 1 nODELLPARAhETER DER SPEKTRAL', 

C  
1 1 FUNKTIONEN 1 ,10( 1 * 1 ),/) 

OG 85 ICOUNT•l,INTACT 
ITAPE•ICOUNT+INTAPE 
00 95 I•l,3 
REAO(ITAPE,275) TEXTAP(ICOUNT,I) 

275 FORMAT(A60) 
wRITE(b,105) TEXTAP(lCGUNT,1) 

105 FORMAT(llX,A60) 
wRITE(59,275) TExTAP(ICOLNT,l) 

95 CONTlNUE 
C  
C  
C REAO TEMPERATUR CO~TRCL VARlABLtS 
C  

READ(ITAPE,*) TIN!Tl,TSTEPl,NüSTEP 
lf (ABS(TINITl-TINIT).GT.EPSl.OR.ABS<TSTEP-TSTEPlJ.GT. 

lEPSl) STOP 1 MR COTRACO: TEMP DATA tRROR 1 

IF (NUSTEP.GT.NUMO) ~UMO•NUSTEP 
C  
C DEFINITIONSBEREICH DER SPEKTRALFUNKTlGh~N L~SEN 
C  

REAOtITAPE,*) wENDSf 
IF (WENOSF.GT.WENO) ~END=~ENOSF 

85 CONTINUE 

C  

IF (NüMO.LT.NUMSTEP) STOP 1 MR COTRACClTAPES ~GT CO~PLETE' 
IF (WENOPOL.GT.wEND) STOP 'hk COTRACO& ~E~DPCL.GT.wEN0 1 

C INITIALIZE VARIABLES 
C 

00 205 I•l,6 
wDEB(l)•WENO 

2 0 5  CONTINUE 
IPRINAS•.FALSE. 
lPRINTC•.FALSE. 
lF (IPRINT/10.EQ.l) lPRlNAS•.TRUE. 
IPRINl•MOO(IPRINT,10) 
If (IPRINT.EQ.l) IPRINTC•.TRUE. 
Y•TCCOEFF(-1D1KEN(l3),KA,O,O)° 
00 80 1•1,3 
GDELT(2,I,1)=0• 
GOELT(4,I,1)•0• 

80 CONTINUE 
TEMP•TlNIT 
IOIM•IDIMEN(l3) ·c 

C START TEMPERATUR LGOP 
C  

DO 120 ISTEP•l,NUMSTEP 
C  
C RESET VARIABLES NüMVAl lDIMtN GOELT 



"' ., 
t 

1 7  

tb 
19 
iO 
)l 

)2 
~3 
;4 
5~ 
50 
~1 
58 
~9 
60 
61 
62 
b3 
64 
65 
to 
o7 
66 
b9 
70 
:71 
'.72 
;73 
:H 
:75 
:76 
:77 
l 78 
'79 
eo 
bl 
82 
b3 
64 
b5 
66 
67 
88 
89 
c;o 
91 
92 
93 
9~ 
95 
% 
97 
98 
99 
00 
01 
02 
03 
04 
O: 

C  

215 
C  
C  
C  

425 

235 
C  

·c 
C  

73/172 GPT=O 

DC 2 1 5  1 = 1 ,3  
"lMVAL<I )sO 
l ' iu l ' lV A U  !+ 3 )= 0  
IDIMEN(I+3)•1 
ID1Mf::N(l+9)•1 
GDELTll,1,1)=0. 
GDELT(3,I,l>=O• 
CONTINUE 
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REAO SPECTRALFu~CTluNS FROM TAFES 

00 225 ICOUNT•l,INTACT 
lTAPE•ICOUNT+INTAPE 
REAO( ITAPE,*) (N U M B E R O > ,  1•1,6) 
00 235 ISPEC•l,6 
IF (NUMBER(ISPEC).LE.O) GOTO 235 
NUM=NUMBER(lSPEC) 
REAO(lTAPE,*) (XHELP(I),YHElf(l),1•1,~UM) 
DC 4 2 5  IVAL•l,NUM 
IF (I.GT.NUMVAL(ISPEC)) TH E N  
XVALUE(ISPcC,IVAL)=XHELP(lVAL) 
YVALUE(lSPEC,lVAL)=YHELP(lVAL)*AMPGlENCICCuNT) 

ELSE 
IF (ABS(XVALUE(ISPEC,lvAL)-XHELP(lvAL)),Gl,tP~l) Tht~ 

STOP 1 MR COTRACO&XvAL~ES NOT CuN~ISTENT 1 

ELSE ••••• 
YVALUEtISPEC,IVAL)•YVALüE(ISfEC,IV~L)+YHELP(lVALl* 

lAl'\POTEN(ICOUNT) 
ENOIF 

El'-iDIF 
CONTINUE 
lf (NUM.GT.NUMVAL(ISPECJ) NUMVAL(ISPEC)•hUh 
CONTINUE 

RcAD DELTA FUNKTION~ FROM TAPES 

READtITAPE,*) (NUMBER(I>,I•l,b) 
00 225 ISPEC•l,6· 
IF (NUM8ER(ISPEC).LE.O) GOTO 225 
lF (ISPEC.LE.3) THEN 
10ELT•ISPEC+3 
KENNOEL•l • 
KS•ISPEC -

ELSE 
IOELT•ISPEC+6 
KENNDEL•3 
KS•ISPEC-3 

ENOIF 
NUM•NUMBER(ISPECl 
READ(ITAPE,*) lXHELP(I),YHELPlI>,I•l,NUM) 
00 435 I•l,NUM 
IF (ABS(XHELP(l)).LT.EPS2) THEN 
GDELT(KE~NOEL,KS,l)•GDELT(KcNNDEL,KS,l)+YhtLP(Il*AMPClE~ 

l(lCOUNT> /TEMP 
ELSE 

GDELT(KENNDEL,KS,IOIHEN(IDELT)+l)•YHELP(l)*AMPCTE~(ICOUNT) 
1/TEMP 

GDELT(KENNDEL+l,KS,IDIMEN(IOELT)+l)•XHELP(I)/TEMP 
IDIMEN(IOELT)•IOIMEN(lOELT)+l 

ENDIF 



t 
1 
0 

19 
(; 
.1 ., 
.3 
;4 
,:i 
Lc 
l7 
L8 
L9 
20 
2l 
22 
,3 
24 
~5 
d: 
27 
2.8 
29 
::io 
31 
32 
~3 
34 
35 
3 C: 
37 
3b 
3c; 
40 

,41 
142 
,43 
144 
i45 
)4 t  
147 
l48 
149 
i50 
l5l 
~52 
53 
54 
~"5 
5t 
57 

• 58 
~9 
oO -- ., 

61 ··- . ., -··-

62 
63 
c'+ 
o5 
to 
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435 
225 
C  
C  
C  

180 

150 

155 

175 

195 
185 

165 

C 
C  
C  

C  
C 
C 
C 
C 
C 
C 

CCt,.Tl"1lJE 
CGi'oTll\UE 

- 153 -

AS - INPUT LlSTl~G 

If (lPRit-;AS) THEN 
~RITE{o,180) TEMP 
FORMAT('l',10X, 1 A S - IN PU T1 ,lOX,'lEMP• 1 ,ElC.3,/,1,/) 

00 lo5 ISPEC=l,6 
r.AX•NUMVALCISPEC) 
liiRITE(o,150) ISPEC 
FORMAT( 1 0 1 ,1ox,12, 1 -TE SPEKTRALFUNKllON - TABELLE', 

1 1 Xl Yl , X2 Y2 • • • 1 ,/) 

00 155 1D1S•l,MAX,2 
W RITE(6,l95) XVALUE(ISPEC,IDISJ,YVALUE<ISPEC,101S), 

lXVALUE(lSPEC,IOIS+l),YVALUE(lSPEC,101S+l) 
CONTINUE 

If (ISPEC.LE.3) THEN 
1DELT•ISPE:C+3 
kENNOEL•l 
KS•ISPEC 

ELSE 
IDELT•ISPEC+6 
1<.ENNDEL•3 
KS•ISPEC-3 

E:NDIF 
MAXD•IOIMEN(IDELT) 
liiRITE(b,175) 
FORMAT(llX, 1 0ELTAFLNKTIONE~ 1 , 1 X-KORDlNATEl ' , 

l I AMPLITUl , X-KORDINATE2 AMPLI1L2 ••• 1 ,/) 

IF (MOD(MAXD,2).EQ.O) ThE:N 
MAXL•MAXD 

E:LSE 
. MAXL •MAXD-1 
ENDIF 

00 185 I•l,MAXL,2 
W RITE(o,195) GOELT(KENNOEL+l,KS,l)*TENP,GOELT(KEN~OEL,KS,I)* 

l lEMP, 
l GDELT(KENNDEL+l,KS,l+l>•TE:MP,GDELT(KENNDEL,K~,l+l)*TtMP 

FORMAT(llX,2lE13.o,3X), 1 , 1 ,3X,2(El3.b,3X)) 
CONTINUE: 

lf (HAXL.NE.MAXO) THE~ 
WRITE(61195) GDELT(KENNDEL+l,KS,MAXD)*TEMP,GDELT 

l(KENNOEL,KS,HAXDl*TEMP 
ENDIF 
CONTINIJE 
ENOlF 

CALL ASCONTR(XVALUE,YVALUE,MAXDIM,NLMVAL,IDIMEN, 
lWENDPOL,OELTA,WOEB,TEMP,GPOLY,GDELT,MAXPOLY,MAXOELT) 

TC - INPUT LISTlNG 

IF (IPRINTC) THEN 
wRITE<b,200) TEMP 



t,7 
t t, 

et., 
7U 
71 
n 
73 
74 
75 
7t 
77 
78 
79 
60 
bl 
82 
b~ 
b4 
65 
8f: 
87 
86 
b9 
90 
H ~, 
93 
94 
c,5 
C,6 
c,7 
96 
99 
00 
Ol 
02 
03 
04 
o, 
Cf: 
07 
Ob 
09 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 

200 

220 

250 
210 

260 

C  
C  
C 
C 

C  
C  
C  

73/172 (d-1•0 
- 1 5 4  -

fGRMAT( 1 1 1 ,lOX,'T C - IN Pu 1',lvX,•T~MP• 1 ,tlu,3,/, 
1 /, /) 

Du llO lPRINT=l,3 
~AXP=lDlMEh(lPRl~T) 
MAXD•101MEN(lPRINT+3) 
wRITE(6,220) IPRINT, (GPCLY(l,IPRl~T,1),1•0,MAXP) 
FORMAl(llX,12, 1-TE SPEKTRALFüNKTlCh 1 ,1,/,llX, 1 POLYhüh 1 , 

1 1 -KOEFFlZIENTEN (0-6) 1 ,/,(11X,5(ElC,3,3Xl,/)) 
wlHTE(6,175) 
DO 210 IDELT•l,MAXD,2 
W RITE(6,195) GDELT(2,IPRINT,IDELT),GDELT(l,lPRINT,lOEL1), • 

lGDELT(2,IPRINT,IOELT+l),GOELT(l,IPRl~T,lDELT+l) 
FORMAT(llX,2(El0,3,4X)) 
CONTINUE 
00 2b0 IPRINT•l,3 
MAXP•IDIME~(IPRINT+6) 
MAXD•1D1MEN(IPRINT+9) 
~RITE(6,22C) IPRlNT+3,(GPOLY(2,lPRINT,Il,I•O,hAXP) 
~RITl:(6,175) 
00 260 lDELT=l,MAX0,2 
hRlTE<o,195) GOELT(4,IPRlNT,IOElT),GDELTl3,1PRINT,IDELT), 

·lGOELT<4,IPRINT,IOELT+ll,GDEll(3,IPRl~T,IDELT+l) 
CCNTlt-iUE 
ENDIF 

CALl TCTRCOE(GPOLY,GOELT,IDlhEN,KA,KAXPOLY,MAÄOtll, 
                                                      

~RlTE(6,300) TEMP 
300 fORMAT( 1 1 1 ,lOX,l0( 1 *'>,'ERGEBNISSE 1 ,lOC 1 *1 ),lOX, 

1 1 TEMP s t ,ElO.3,/,/,/, 
ll1X, 1 ELECTRICAL RESISTIVITY CMIKRGOhM*Chl1 1 , / )  

wRITE(6,31O) (RESEST(I),I•O,KA) 
310 FORMAT((l1X,4(El5,8,3X),/)) 

WRITE(b,320) 
320 FORMAT( 1 0 1 ,1OX, 1 THERMOPOWER [MIKRGvCLT/KELVl~l 1 1 ,/) 

~RITE (6,310). lTERPO\ii (1 >,I•O,KA) 
• 'lrjRITE(6,33O) 

330 FORMAT( 1 0 1 ,10X, 1 HEAT              {MILI~ATT/(CM*', 
l'K)l t. 1 ,/) 

WRITEl6,310) (HEATCON(l),I•O,KA) 
wRITE(59,*) (RESEST(I),I•O,lOIM),CTERPü~(l),IcO,IOlM), 

l(HEATCON(I),l•O,IOIM) 
TEMP•TEMP+TSTEP 

120 CONTINUE 
C 
C • ~RIT~ HEADER OF TASLE OF TRANSPORTKOEFFICIENTS ON TAPE6 
C  

c---------------~--------------------------------------~---------· 
C  STRUCTUR OF TAPE59 

C  
C 1,RECzOATE,TIME,TEXT*58(REMARKS TO CURRENT RUN) 
C 2.~ECa~UHBER OF INTERACTIO~S,STRENGTHS GF INTERACTIONS, 
C MASS*(<V*•2>*N)/DE~SITY,MASS*(<V*•Z>*N) 1 /DENSITY, 
C DIMENSION OF POLYNCMS(GO--,,,,Gl++),END OF POLY 
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C  
C  
C 
C  
C  
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NUMlAL EXPAN51GN(lKJ),ST~P L~NGlh FLR ~L~~kl(AL 
lkTEGRATlG~ GF GG--,,,,bl++ tL~J),5TAkll~G l~MP~kAllk, 
T~MPE~ATUR INCREASl PER STl~,~UMb~K Of Slc~S,ülMEh51LN 
OF ~ATRIX üf CüLL!SIGh GPEkATER lC-DlM) 

C ••• NEXT (3*~UHBER GF l~TERACTlthS)~KEC llEXT üF TAf~S ,~ ••• ,~& 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

••• TRANSPORTCOEFFICIENTS (FORMATTEO AS): 
(EL.RESESTIVlTY•CIOIM+lJ,THERMGPGWEk*LlDIM+lJ, 

hEATC[~D~ClI~llY•ClDlM+lJ) 
PHYSIC. OIMENSIONl(MIKRCuHM*CM,MlKROVGLT/K,MlLlwATl/(K*CM)) 

OEFINES CNE REC. ON TAPE59 

c-----------------------------------------------------------------~RITE(6,24C) OATUM,ZEIT,TEXT 
240 FORMA1( 1 l 1 ,10X,10('*'), 1 PROGRAM COTkAC0 1 ,lC( 1 *'l,/, 

lllX,'AUSGEFUEHRT AM:',AlO,~X,'AüSGE:FLEHRT uMi 1 ,AlO,/, 
lllX, 1 8EMERKUNGEN ZUM AKTUELLEN PRuGRAMhLAUF: 1 ,1, 
lllX,A.58, 1) 

- WRITE(b,245) CAMPOTENCU,l=l,lNTACT) 
245 FORMAT{ 1 0',10X, 1 STAERKEh DER ~ECHSEL~IRKUhGfhr STAER 1 , 

l • K E 1, ST A E: R K E 2 • • • ', /, (l l X, 4 ( E 15 • b, 1 , 1 , 2 X> , / l ) 
wRITE(6,255) VELDENC,VELDENl 

255 FORMAT(l1X, 1 KONSTA~TEN ABHAENGIG VON DER 8AND 1 , 

1 1 STRUKTUR 1 ,/,11X, 1 MASS•<V**2>•NIOENSITY • 1 ,El5.8,2X,/, 
lllX, 1 0(MASS•<V**2>*N/OEhSlTY)/D~ = 1 ,E:15.8) 

WRllE(o,405) 
405 FtRMAT(llX, 1 MODELLPARAMETER DER SPE:kTRALf~~KTlLhE~•) 

DO 315 l=l,INTACT 
00 315 J=l,3 
WR1TE(6,325) TEXTAPll,J) 

325 FORMAT(l1X,A60) 
315 CONTINUE 

W R l TE ( o, 2 6 5 ) l 1 DIME N ( I ) , 1 • 1, 3 ) , l 1 D l t'i E N ( l  ) , 1 „ 7, 9 ) 
265 FORMAT(llX, 1 INPUTPARAMETER ZUR POLYNGMENTWlCKLUNG', 

l' UND INTEGRATION',l,llX,'GRAD DER PCLYhOME (GO--, ••• ,, 
1•,Gl++> : ,,,,11x,oc12, •, •,3x> > 

~RITE(6,285) WENDPOL 
wRITE(b,410) (DELTA(I),1•1,6) 

~10 FORNAT(llX, 1 STuETZSTELLENABSTANO BEI NUMERISCHER lNTE 1 , 
l'GRATION 1 ,/,11X, 1 GO--, ••• ,Gl++ 1 1 ,/, 
llllX,3(El5.8, 1 , 1 ,3X),/,)) 

285 FORMAT(l1X, 1 ENDE DER POLYNuMENTwlC~LuNG • 1 ,El5.6) 
WRITE(6,295) TlNIT,TSTEP,NUMSTEP 

295 FORMAT(llX,'INPUT ZuR TEMPERATuRSTELERuNG 1 ,/, 
lllX,•ANFANGSTcMPERATLRc 1 ,El5.6,3~,•TEMP.SCHRITT~EITE'"', 
1El5.8,/,11X, 1 ZAHL DER SCHRITTE•',15) 

WR1TE(6,305) IOIMEN(l3),KENNTAB 
305 FORMAT(llX,•GROESSE DES FU~KTIONENRALMESl 0- 1 ,Il,/, 

lllX,•TABELLE WIRD FUER 1 ,I2, 1 -TE DIMENSION ANGELEGT•) 
C  
C  GET DATA FROM TAPE 59 
C 

REWIND(59) 
READ(59,*) DUMMY 
READl59,*) X 
TEHP•TINIT 
00 415 ITAP•l,3*INTACT 
~EA0(59,275) DUMMY 
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415 Cul\TII\UE 
, . f< IT E < c ,3 3 5 )  

3 3 5 f (J R  M A  1 ( 

1 
0 

1 , l O  X, l { J (  1 * 1 ) , 1  
i : :  t<- (; E: b N  l 5 5  t i t- l A  tH :  L L I :  1 ' i  F C R  / ' ,  ' , 

110( 1 * 1 ),/,llX, 1 EL.RcSE~llvll~',4A, 1 ThERMGPOwfk 1 ,7X, 
1 1 hEAT CONDüCT, 1 ,4X, 1 TErP 1 ,/,llX,'lhlKRCLhM*CMJ 1 ,5X, 
1 1 

[ l"i I KR O \J (; L l / !<. J 1 

, 5 X, ' [MI LI w  AT T / (Cl"* 1\) J 1

, l.X, 1 l K J 1

, /) 

DO 340 ITAB=l,NLMSTEP 
REA0(59,*) (RESEST(I),I•O,lDIM),(TERPO~(l),l•O,IDlM), 

l(HEATCON(I),IaO,IDI~J 
~RITEC6,345) RESEST(KENNTAb),TEk~O~(~ENNTABl,HEATCON 

l(KENNTAB),TE:MP 
345 FORMAT(l1X,4CE15.8,2X)) 

Tcl'IP•TEMP+TSTE P 
340 CClNTINliE 

STOP 
END 
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A.2.1.2 Das Programmpaket AS 

Das Programmpaket AS dient dazu, 6 Spektralfunktionen, 

1 G++' gegeben in der Form 

G  L n )  = 

in die Form 

G  ( . .Q )  

überzuführen. 

LLJ 
(J i a. 

1 
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SUBROUTINE ASCONTR 

Zweck: Uberführen der Spektralfunktionen von der Form 
(i(Sl) =   T L bj  d(.,jl•.:rt:,J 

in die Form   

"<J1).. !- a,- w' +   b"' J (i.,-IJ~ ) 

Input: Tabellierte Funktionen (XVALUE,YVALUE), Max. Dimension 
dieser Felder (MAXDIM), Verwendete Indizes für GPOLY 
und GDELT (IDIMEN), Ende der Polynomentwicklung 
(WENDPOL), Schrittweite bei der numerischen Integra-
tion (DELTAW), obere Grenze des Definitionsbereiches 
der Spektralfunktionen (WDEBEY), Temperatur (TEMP), 
Max. Dimension von GPOLY und GDELT (MAXPOLY,MAXDELT) 

Output: Koeffizienten der Polynome (GPOLY), Deltafunktionen 
X-Koordinaten der Singularitäten, Amplituden (GDELT) 

r~f"'l-~ 
XVA L IJl:, 'iVALu.F, t-1A-X'D1t1 / 

tJ<.U-1VA-L, 1DtHG'N1 lJcAJ])/JOl., 

C>EiLTAIJ; kll>G136:'f1 TQIP/IA-1-

Pc?l,.'-{ I J.11rtf>~t.:, 

NuitPoL• Z. 
)).JHl>ELT• >Jut1,, 

N  l t t l  fPL • -1 
>--.-l}IA1'li>~ L i.-Mt,t• 
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Fc,I.~" 14t&~ ' 

> - - - - •  IJPE/;,,G"Y. LT- UH-

Fi.-.de   l<le,·wi.J..~ 
MdtA t10"- iV/ILIAEi YVAl.llt 
V o  ctQ, F="eltl tl&.,,.. 1 /.; 
;, Polt..,..ow.ei<lv,~/"'°3 

1ttwtc,.ctkl L J i f 'd .  

Fi11tife dt~ dY-;Jla.. 
  L"""4 '/.VA Lw;", V'llr 

u.-, L<'o ota~ Fe.19'.elawad 

~ ir r  c;lit f911"°"' o4..,;1< 
ld  ~wtAd!d- v i r , .  

l¼nc klA~"'- dev 

Pl:k. 

. Pcl1140\M. uceJt·uA.1k,,..,..__--1 
1.1...-------'J 
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HFIN l,.d/atl d1nl~ A,lllf 
"> - - - - - ,l„  p,/1, /11111t/,-,,,/A44 

,t,lrJ o .sd·.,11 

&~.... fh•, ScJ.,.; U1Ja/k ~., ok, 

Q,~,J,·l,~¼l,'J~ D, '""' .S/wr/,. 

v-,'fä.l.t4-.'-MAcl claYAl.t.S ck"r i'~~Jdi, 

111 l-w,,11~/tt. 4~, dit!Mltb'l:sri, l1t½'uJ'i• 

FcLkrtHtldw~ : 
>--~ 'Fell mJr{t;,r,; u~·rl, 

~,/14 ,,..1r l.'ol..11,,,. 

f1·.c.ch.   k/ec•1,4.~J.,.. li..tbr, l)o e,·IA Ut, 

~t /JD.~"' vor.. 1'V,(Luf 
1 

'{VALU~ ;.,,. . /J~. 
v~ll j,· J, IJO 1u1mc.,.,:s,L ik '4Jr,,,./v,-.J 

ß(vet.l.."'4 du Au.p~·~    
1>t Ua p .... 1.c1t~ p;,, ~kt Sk.l~J,}I" ;,. 

f14ltvv•II l -W l> c :O e 'f , - IJE'N~PoL) 

ßt.,«L1o1.1 J t<  Au..r (1' J..c.a.d"" dtv 1 - -_ _ . . r r - - - - - - -

D< l 1. f- ulfol,J,I. lM„ 'llle 5Ji.lt -
.skll~ r'"w& f..,J-c.,,vAU (Ut:Ni)Pot,OOt~-Y)1- _ _ _ _ ._ ,  _ _ _ _  _ . 

6Nl>E' 
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SuBROUTlhE                                             

l~E~DPLL,DELTA~,~D~BEY,TEMP,GPLLY,GLELT,MtXPuLY, 
H 1 AXOELT) 

GENERAL PURPOSEs ADAPT SPECTRAL-FuNCTIONS TO 
TC INPuT CO~DlTIO~S 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

\IERSlON 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 720 
• FOR5 RZ-TL VcRSION 23-9-83 
• COMPUTE POLYNOM COEFFlCIEhTS AhO 

DELTA-AMPLITUDES FOR ALL SPECTRAL 
FllNClIO~S 

• 1.0 
• 25-10-1983 
• ASCO~TR 
• O. ElSL 

ANNGTATlO~ OF DUMr.Y PARAMETE~S 
•••••••••••••••••••••••••••••• 

P. NAME 

);VALUE 

TYPE 

REAL 

I/0 

I 

EXPLANATiuN 

X-DATA OF SPECTRAL fUNCTlONS 
CPhYSlC. ulMENSlC~I TEhPEkATUk) 

YVALUE REAL I Y-DATA OF SPECTRAL FUNCTIONS 
(PHYSIC. DIMENSION& 0 FOR GO 

Cl/Kl FOR Gl) 

MAXDIH lNT · I MAX. INDEX AVAILABLE FOK XVALLE ANO 
'tVALUE 

~UMVAL . !NT I NUMBER OF lNITlALIZtO DATA IN 
X~ALUE AND Y~AluE 

IDlNEN lNT I/0 lDIHtN(l-3) ••• INDICES FGk GPOLY(l,,) 
1DIMEN<4-b)... GDELTtl,,) 
IOIME~<7-9)e•• GPOLY(2,,) 
IDIMEN(l0-12)... GDELTt3,,) 

WENDPOL REAL l CUT OFF FOR POLYNOHlAL PART Of GO 
ANO Gl (PHYSIC. OIMENSlONsTEMPERJTUR) 

OELTAW REAL I STEP WIOTH FOR NUMERICAL INTEGRATION 
(PHYSIC. DIMENSION&TEMPERATUR) 

WOEBEY REAL 1 OE8EY TEMPERATUR 
<PHYSIC. DlMENSIO~aTEHPERATUR) 

TEMP REAL I TEMPERATUR 

GPOLY REAL O POLY~OM COEFFIC1ENTS FOR GO A~O Gl 
CPhYSIC. DIMENSION& 0 FOR GO 

GPOL Y lil, 12, J) Il•l ••• GO 
12•1• • .G o - -
I 2• 2 ••• Go+-
12• 3 •• • GO++ 

11•2 ••• Gl 

(l/K l FCiR Gl) 



2 
3 
4 

6 
7 
6 
9 
0 
1 
2 
3 
4 
5 
t 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
t 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
6 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
6 
,7 
8 

19 
0 
l 
.2 
3 
4 
,5 
'E i 
7 
.e 
9 

'.O  
'.l 
'.2 

su~~LUTl~E ASCCNTR 7':>/172 GPT•O 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

GDELT REAL 

GDELT(ll,!2,J) 

MAXPOLY INT 

MAXDELT INT 

- 1 6 2  -

I / e, 

I 

I 

DELTA AMPLIT~uts A~u X-CüuKCl~Alt~ 
OF DtLTA-Sl~~uLAklTltS 
11-1 ••• Go GELTA-AMPLlluDES 
(PhYSIC. ülMEhSIGNI 0) 

2 ••• GO X-COCRDI~ATtS OF DELTA-
Slt-.Gl:LARITIES 

(PHYSIC. Dl~ENSIONa OJ 
3 ••• Gl OELTA-AMPLiluDES 

(PhYSIC. DIMENSICNa (l/Kl) 
4 ••• G2 X-COORDINATES Of O~LTA-

SINGULARITIES 
(PhYSIC. DIMENSiuNa 0) 

(FGR 12 SEE GPOLY) 

MAX. NUMBER tF POLYNOM COEFFICIENTS 
AVAILABLE 

hAX. NU~BER LF DELTA FuNCTlCNS 
AVAILABLE 

c------------------------------------------------------------------1 
C  DECLARATIVE SECTION 
c------------------------------------------------------------------· 
C  

C  

C  

CI~ENSIO~ XVALUE(o,MAXDlM),YVALUE(6,MAXDIM),huM\AL(t), 
lIDIMEN(l3),DELTA~(6),GPOLY(2,3,0INAXPOLY>,GDELT(4,3, 
1MAXDELT),WOEBEY(6) 

DATA HALWERO,QOFUNPA,EPS                   

c----------------------~-------------------------------------------
C  EXECUTIVE SECTICN 
c------------------------------------------------------------------
C  

C  
C  
C  

C  
C  
C  

C  
C  
C  

C  
C  
C  

IF (WENDPOL.LT.O.) STOP 1 SR ASCCNTRl WE~DPOL.LT.0 1 

SET ISWITCH 

ISWITCH•2 
HALBTEM•HALWERO*TEMP 

: START LOOP FOR SPECTRAL FUNCTIGNS 

00 50 NUM•l,6 
IF (NUM.LE.3) THEN 

NUMPOL•NUH 
NUMDELT•NUl'1+3 

ELSE. 
NUMPOL=NUM+3 
t-UMDELT•NUM+6 

ENOIF_ 

ARE INPUT DATA O.K.? 

IF                     STOP 1 SR ASCONTRlWOEBEY.LE.0 1 

IF                          STOP 
1 1SR ASCONTRI WOEBEY.LT."EkCPOL 1 

IS THERE A POLYNOMIAL CONTRIBUTION? 

IF (WENDPOL.GT.EPS) THE~ 



j 

4 
5 
t; 

7 
f: 
  

D  
l 
2 
3 
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b 
7 
B  
  

S~bRLüTI~E ASCCNTR 73/172 LPlsO 
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C  
l~ (IüIMlN(~U~PCL).ET.rhXPCLY.Ok.lDI~th(~ü~POL),Ll,C} 

lSTCP •Sk ASCO~TR:IDI~E~(hür-FOL) OuT CF RA~GE 1 

C  
C  
C COMPUTE LOWER I~OEX BCuNDARY 
C  

lF (NUM.LE.3) THEN 
ILOWER•l 

ELSE 
00 100 l•l,NUMVAl(NUM) 
IF (XVALUE(NUH,I).GE.-~ENDPOL) GOTO 150 

100 CONTINUE 
STOP 1 SR ASCONTRsRECUESTED NEGATIVE X-VALUE ~üT FOLNü 1 

150 ILOWER•l 
ENDIF 

C  
C COMPUTE UPPER INDEX 80UNDARY 
C  

00 200 I•ILOWER,NUMVAL(NUM) 
IF (XVALUE(NUM,I).GT,WENDPCL) GOTO 250 

200 CCNTINUE 
IuPPER•NUMVAL(NUM) 
GCTO 300 

250 IUPPl:R•l-1 
C  
C CH~t~ IF THERE ARE        DATA FOR REQUESTEO 
C POLYNOY DIMENSIGN 
C  
300 IF (IUPPER-ILOwER.LT.IDIMEN(~UhPGL)) STOP 

l'SR ASCONTRITOO FEW CATA TC COMPüTE REQESTED CGEFF.S' 
C  
C COMPUTE POLYNOM-COEFFICIEhTS 
C  

CGRENZE•WENDPOL 
IF lNüM.LE.3) THEN 

UGRENZE•O. 
ELSE 

UGRENZE•-WENDPOL 
ENDIF 
CALL ASPOLCO(XVALUE,YVALUE,MAXOIM,ILOWER,IUPPER,NuM, 

lOGRENZE,UGRENZE,GPOLY,IDIMEN(NuMPOL),MAXPOLY,TEMP,lS•lTCH) 
ELSE -
00 210 I~l,3 
IDIMENCI) •-1 
IDIMEN(I+6):a-l 

210 CONTINUE 
ENOIF 

C  
C COHPUTE DELTA - AMPLITüDES 
c .  
C  
C COMPUTE STEP lENGTh 
C  

IF (WOEBEY(NUM)-WEN.OPOL.GT.Oe) THEN 
IF ((OELTAW(NUN).GT.HALBTEM.AND.WENOPOL.LT.DELTAW(NUM)* 

ltOFUNPA).OR.OELTAW(NLH).LE.O.) THEN 
DELTW•MAX(HALBTEM,WENOPOL/QOFUNPA) 
WRITEC6,80) DELTAW(NUMl,DELTW 

eo FORMAT( 1 0 1 ,lOX,5('*'), 1 wARNING MESSAGE FROM SR ASCOkTR1 1 ,,, 
lllX,5('*'>,•RECUESTED STEP LENGTH FCR ~LMERICAL lNTtGKATIO~•, 
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C 
C 
C 

C 
C 
C 
C 
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1 1 TOO BlG                                  SltP LE~GTh• 1 , 
1El5.ö,2X, 1 USED SlEP LE~blH= 1 ,tl~.t,/) 

ELSf 
DELT~•OELTAW(NU~) 

ENDIF 
NUMlNT•INT((WOEBEY(NUM)-~ENOPOL)/uELT~)+l 
DELT~•(~DEBEY(NuM)-~ENOPOL)/FlOAT(NLMINl) 

ARE THERE ENOUGH A~RAY ELEME~TS AVAILABLE 1 

IF lNUNaLE.3) THEN 
IF (lDIMEN(N~MOELT)+NüMINT+l.GT.MAXDELT> STDP 

l 'SR ASCONTRITOO FE~ DELTA FUNCTIONS AVAILABE FOR G0 1 

ELSE 
IF (lOIMEN(NUHOELT)+2•CNUMINT+l).GT.MAXOELT) STOP 

1 'SR ASCONTR1TOO FEW DELTA FUNCTIONS AVAILASLE FOR Gl 1 

ENDIF 

COMPUTE DELTAAMPLITUDES ANO X-COORDINATES GF 
SINGULARITIES 

IF (NUH.LE.3.AhD.WE~DPOL.LE.O.) lhELP•l 
IF (~UM.GT.3) THEN 

IF (WENDPOL.LE.O.) THEN 
00 160 l•l,NUMVAL(kuh) 
IF (XVALUE(NUM,I).GE.-~OEBEY(NUM).AND.XVALUE<NUM,I). 

l LE.O.) GOTO 90 
160 CONTI~UE 

STOP 1 SR ASCONTRINO DATA IN LOWER 1NTERVAL 1 

90 IHELP•I 
l•I-1 

ELSE 
00 60 I•ILOWER,1,-1 
IF (XVALUE(NUH,I).LT.-WDEBEYt~uM)) GOTO 70 

60 CONTINUE 
I•O 

ENDIF 
C 
C COMPUTE DELTA CCNTRIBUTION FOR w<o 
C 
70 CALL ASDELTA(XVALuE,YVALLE,MAXOIH,NU~VAL(NUH>,I+l, 

1-WDEBEY(NUN),DELTW,NüMINT,GOELT,MAXDELT,N~M,IDlNEN 
l(NUMOELTl,TEMP) 

ENOIF 
C 
C COMPUTE DELTA CüNTRIBLTION FGR ->o 
C 

IF (WENDPOL.LE.O.) THEN 
00 180 l•IHELP,NUMVAL(NUH) 
IF (XVALUE(NUM,I).GE.O •• ANO.XVALUE(~UM,I).LE. 

1 wDEBEY(NUH)) GOTO 110 
180 CONTINUE 

STOP 1 SR ASCONTRI NO DATA IN UPPER 1NTERVAL 1 

110 IUPPER•I-1 
ENDIF 

CALL ASDELTA(XVALUE,YVALUE,MAXDlh,N~HVAL<NUN>,IUPPER+l, 
1 WENOPOL,OELTw,NUMINl,GDELl,MAXDELT,NUM,IDIHEN 
1 (NUMOELT),TEMP) 

ENDlF 
50 CONTINUE 
C 



t 
7 
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C  
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E~D 

73/172 OPT:r:0 
- 1 6 5  -



- 166 -

SUBROUTINE ASPOLCO 
------------------------------------

Zweck: Aproximieren einer Funktion gegeben durch Wertepaare 
durch das bestpassendste Polynom 

Input: Tabellierte Funktionen (XVALUE,YVALUE), Dimension der 
Felder (MAXDIM), kleinster urdgrößter Index der Felder 
XVALUE und YVALUE, die in dieser Routine verwendet wer-
den (ILOW ER,IUPPER), Kennummer der  Spektralfunkt ion 
(KENSPE), untere und obere Intervallgrenze für die A-
proximation (UGRENZE,OGRENZE), Grad ~es Polynoms 
(IDIMEN), Dimension des Koeffizientenfeldes (MAXPOLY), 
Temperatur (TEMP), Schalter für Tschebyscheff-, Legen-
drepolynom oder Potenzen von x Aproximation (ISWITCH) 

Output: Koeffizienten des aproximierten Polynoms 

\\iftAt:  
'1.VAt,U~, YVALu.e1 H,4.(D/M 1 

11.01.Jt;; R., IU.f PGI!.., uv..P.t:Nlc J 

Ou.P.fiNt€ 1 1  DIHt:"1' T~J,I~ 

Hlfrr{,t>l.'-f I t,,(efvSP€' 
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SUBROUTlNE                                             

lKENSPE,OGREhZE,UGRE~2E,G~OLY,lC1M~~,~AXPLLY,TEMF,1S~llCH) 

GENERAL PURPOSEi ADAPT ~PECTkAL-F~~CTlGNS TO 
TC INPUT CONDllIC~S 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

\iERSlON 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 720 
• FOR5 RZ-TU VERSION 23-9-83 
• CO~TROL COMPUTAllON FOR POLY-

NOMlAL COEFFICIENTS FO~ SPECTRAL 
FUNCTIOt-.S 

-= 2.0 
• 14-11-1983 
•         

•    EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

p. NAHE TYPE 

XVALUE REAL 

YVALlJE REAL 

'1AXDil1 INT 

lLO\otER INT 

IUPPER INT 

KENSPE INT 

OGRENZE REAL 

UGRENZE REAL 

GPOLY REAL 

IDIMEN • INT 

MAX POLY !NT 

TEMP REAL 

lSWITCH INT 

l/0 

I 

I 

I 

I 

I 

I 

I 

I 

0 

I 

I 

I 

I 

EXPLANATION 

X-DATA GF SPECTRAL FüNCTIONS 

Y-DATA OF SPECTRAL FlJNCTION~ 

NAX. NU~BER OF DATA AVAILABLE FOR 
XVALLE ANO YVALUE 

SMALLEST l~DEX OF XvALvE,Y~ALLE 
US~D IN ThIS RCull~E 

LARGEST INDEX OF XVALUE,YVALUE 
USED 1N ThIS ROUTINE 

INDEX FOR SPECTRAL FUNCTION 
KENSPE=l ••• G0--

2 ••• Go+-
3 ••• GC++ 
4 ••• Gl--
5 ••• Gl+-
6 ••• Gl++ 

UPPER INTERVAL BOUNDARY 

LOwER INTERVAL BOUNDARY 

POLYNOMIAL COEFFlCIENTS FOR GC,Gl 

LARGEST POWER OF X IN POLYNOHIAL 
EXPANSION 

MAX. NUMBER (F POLYNOMIAL COEFFICIENTS 
AV,HLABLE 

TEMPERATUR 

                   OF X 
z ••• TCHEBYSHEV POLYNOhS 
3 ••• LEGENORE POLYNOMS 
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c------------------------------------------------------------------· C LECLARA1IVE SEClIC~ 
c------------------------------------------------------------------~ C 

C 

C 

C 

C 

C 

C 
C 

PARAMETER (KA=6,MAXIND=l000) 

DIMENSION XVALUE(6,MAXDIMl,YVALuECb,MAXDlM),HELPX(~AXlND), 
lCEBXPGT(O:KA,OIKA),FAKT(O:KA),ACTXPOl 
l(01KA,01KA),HELCOE(01KA),COEMAT(O&KA,01KA)1XCOEFF(01KA), 
1HELFUN(0&2*KA),GPOLY<2,3,0IMAXPOLY) 

REAL LEGXPOT(OIKA,OIKA) 
LOGICAL LHELCOE 

DATA t (CEBXPOTCI,J),J•O,K A),I•O,K A) 11.,7*0•,l•,5*0•1-1•1 
10.,2.,s+o.,-3.,o.,4.,3•0.,1.,o.,-e.,o~,s.,3•0.,5.,0.,-20., 
1c.,16.,o.,-1.,o.,1e.,o.,-4e.,o.,32., 

DATA ((LEGXPOT(I,J),J•O,KA),I•O,KA)                      

1,o.,1.5,5*0.,-1.5,o.,2.5,3•C.,.375,o.,-3.75,o.,4.375, 
13•0.,1.e15,o.,-8.75,o.,1.e1s,o.,-.3125,o.,6.5625,o., 
l-19.b875,0.,l4e4375/ 

DATA (FAK T(I),l•O,K A) /l.,l.,2.,o.,24.,120.,720.I 

c-------------------------------------------------------------------C EXECUTIVE SECTIGN 
c------------------------------------------------------------------C 
C 
C 

C 

IS INP~T CONSISlENT ~IlH PARAMElER SlATEMENT 

IF (MAXINO.LT.IUPPER) STOP 1 SR ASPOLCOiMAXINO.LT.IUPPER 1 

If CKA.LT.IDIMEN) STGP 1 SR ASPOLCG&KAelTelOlMEN 1 

C INITIALIZE VARIABLES KENNPOL,KS,IDIMEHl 
C 

C 
C 

C 

IF (KENSP~eLE.3) THEN 
KENNPOL•l 
KS•KENSPE 

ELSE 
KENNPOL~2 
~S•KENSPE-3 

ENOIF 

IF (1S~ITCH.EC.l) THEN 

C EXPANSION IN PO•ERS OF X 
C 

DO 30 ICLEAR•0,2*IOIMEN 
HELFUN(lCLfAR)•O• 
IF CICLEAR.LE.IDIME~) HELCCE(ICLEAR)•O• 

30 CONTINUE 
.. 00 20 JTAB•ILO~ER,IUPPER 

XPOTMAX•XVALUE(KENSPE,JTAB)**(2+101MEN) 
IF (XVALUE(KENSPE,JTAB).NE.O.) THEN 
00 40 IPOT•Z*IDIMEN,1,-1 
HELFUN(IPOT)•HELFUN(IPOT)+XPOTMAX 
IF (IPOT.LE.IDIMEN) HELCOEClPOT)• 

l HELCOE(IPOT)+XPOTMAX*YVALUE(KENSPE,JTAB) 



1 

1  

1 
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XPGT~AX•XPOTMAX/XVALUE(KE~SPE,JTAB) 
40 CO~Tlt--UE 

H,OIF 
HELCOECO)•HELCGE(C)+~VALuE<KENSPE,JTAti) 

2 0  CONTit'-:uE 
hELFUN(O)•FLOATllUPPER-ILOWER+l) 

C  
C INITIALIZE COEMAT 
C 

00 50 lDlSl•O,IOIMEN 
0 0  50 ID1S2•0,l01HEN 
CuEMAT(IDIS1,IDIS2J•hELFUN(IOIS1+101S2) 

50 CONTINUE 
C 
C SOLVE LINEAR EQUATlON SYSTEM FOR CEFflClENTS 
C OF POwERS OF X 
C  

C 

CALL ASLIEQS(COEMAT,hELCOE,KA,lOit;E~,XCOcFF) 
ELSE 

C EXPANSION IN TCHEBYSHEV OR LE~ENORE POLY~OMS 
C  

CCNSTK•2./(0GRENZE-UGRE~ZE) . 
CONSTD=(UGRENZE+OGRENZE)/(uGRENZE-uGRENZE) 
DO 110 IDIS•ILOwER,luPPER 
HELPX(IDIS)•CONSTK*X~ALUE(KENSPE,IDIS)+COhSTO 

110 CCNTINUE 
C 
C TCHEBYSHEV DR LEGEhDRE POLYNOMS? 
C  

If (ISWITCH.EQ.2) THEN 
00 120 101S1•0,IDIYiEN 
D0 120 IOIS2•0,IDIMEN 
ACTXPOT(lDIS1,lD1S2)•CEBXPOT(lOISl,IDIS2) 

120 CONTINUE 
ELSE 

00 130 IDISl•O,IOIMEN 
D0 130 IDIS2•0,IOIMEN 
ACTXPDT(IDIS1,IDIS2)•LEGXPOllIDISl,IDIS2) 

130 CONTINUE 
ENDIF 

C 
C 
C 

C  
C  
C  

C 
C  
C 

00 140 ICOEFl•O,IDIMEN 
LHELC O E • •  TRUE • 
HELCOE(ICOEFl)•O• 
00 140 ICOEF2•0,ICOEF1 
COEMAT(ICOEF1,ICOEF2)•0. 

SUM OVER All POINTS AVAllABLE 

00 150 JTAB•llGWER,IUPPER 
SUfH•O. 
XMINPOT•HELPXtJTAB) 

COMPUTE CHEBY. OR LEGEN. POLYNG~ FOR X•HELPX(JTABJ 

DD 160 ISUM•l,lCOEFl 
SLMl•SUMl+ACTXPOT(ICOEFl,ISUMJ•XMINPCT 
XMINPOT•XMINPOT*HELPX(JTAB) 
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160 COr--.iTH1UE 

C  
C 

IF (LHELCDE) HELCOE(lCGEFl)•HiLCGEllCOEFl)+l~~Ml+ 
lACTXPGT(ICOEFl,O))*YVAluE(KE~SPE,JlAB) 

IF (1COEF1.EQ.ICDEF2) THEN 
SUM2•SUl'll 

ELSE 
SUH2•0. 
XMINPOT•HELPX(JTAB) 
DO 170 ISUM•l,ICOEF2 
SUM2•SUM2+ACTXPOT(ICOEF2,1SUM)*XhINFOT 
XMINPOT•XMINPOT*HELPX(JTAB) 

170 COtHlNUE 
ENOIF 
SUMl•SUMl+ACTXPOT(ICOEFl,O) 
SLIM2•SUM2+ACTXPOT(ICGEF2,0) 
COEMAT(ICOEF1,ICOEF2)•COEhAT(ICOEF1,ICCEF2}+SUMl~SuM2 

150 CONTINUE 
LHELCOE•.FALSE. 

140 CONTINUE 
C 
C. INITIALIZE MISSING MATRIX ELEMENTS OF CCEMAT 
C  

DO 180 ICOEFl•O,IDlMEN-1 
00 180 ICOEF2•ICOEF1,IDIMEN 
(OEMATCICOEF1,ICOEf2)•COEMiT(ICOEF2,ICCEFl) 

180 CDNTINUE 
C  
C COMPUTE COEFFICIENTS lN CHEBY. CR LtGEN. EXPANSIC~ 
C  

CALL ASLIEQS(COEMAT,HELCDE,KA,IDlMEN,XCOtFF) 
C  
C COKPUlE COEFFICIENTS IN PO~ERS CF X EXPANSION 
C  

00 190 IDIS•O,IDIMEN 
                

00 190 ISUM•O,IDIMEN 
HELCOE(IDIS)•HELCOE(IOlS)+ACTXPOT(ISUM,IDIS>*XCOEFF(ISu~> 

190 CONTINUE 
C  
C~ COMPUTE COEFFICIENTS IN POWERS OF X EXPANSION 
C FOR FUNCTION OEFINED ON INTERVAL (UGRENZE,OGRENZE) 
C  

CONST1•2.l(OGRENZE-UGRENZE) 
CONST2•-COGRE~ZE+UGRcNZE>*•5 
00 200 IOIS•O,IDIMEN 
XCOEFF(IOIS)•CONSTl**IDlS*HELCOE(IOIS) 
00 200 ISUM=IDIS+l,IOIMEN 
XCOEFF(l01S)•XCOEFF(lDIS)+CGNSTl**lSUM*CONST2**lISUM-

llOIS)*HELCOE(lSUN)*FAKT(lSUM)/FAKT(IDIS)/ _ 
lfAKT(ISUM-IOIS) 

200 CONTINUE 
ENDIF 

C  
C - INITIALIZE GPOL Y 
C  

00 210 IDIS•O,IDIMEN 
GPOLYCKENNPOL,KS,IOIS)•XCOEFF(IOIS)*TEMP**IDIS 

210 CONTlNUE 
C  
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SUBROUTINE ASDELTA 

Zweck: Numerische Integration der Spektralfunktionen 

Input: Tabelle der Spektralfunktionen (XVALUE,YVALUE), Stütz-
stellenabstand für die numerische Integration der Spek-
tralfunktionen (DELTAW), Zahl der Stützstellen (NUMINT), 
untere Integrationsgrenze (WSTART), kleinster Index von 
XVALUE, YVALUE, der in dieser Routine verwendet wird 
(ILOWER), Kennummer der Spektralfunktion (KENSPE), er-
stes freies Feldelement von GDELT (NUMFREE + 1), Tem-
peratur (TEMP) 

Output: X-Koordinaten und Amplituden der Deltasingularitäten 
(GDELT), sowie deren Anzahl (IDIMEN) 
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Su8ROUTI~E ASD~LTA(X\ALUE,Y~ALLE,MAXDIM,hü~,!LO~tk, 
l~STARl,DELTA~,hLfI~T,GDELT,rAXDELT,KE~SPE,~0MFkEE,TEMP) 

ft~tRAl PURPOSE: ADAPl SPECTkAL-Fü~CTluNS 10 

HOST 
COMPILER 

TC I~PUT CO~OllIDNS 

• CYSER 72.0 
• FOR5 RZ-TL VtRSION 23-9-b3 

PURPOSE OF ROUTINE • INTEGRATICN OF lA8ULATEu FLNCTION 
ACCOROlNG TO THE TRAPEZOOlAL RuLE 

VERSION • 1.0 
DATE C  25-10-1983 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• ASOELTA 
• O .  E IB L  

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

P. NAHE 

XVALuE 

YVALUE 

TYPE 

REAL 

R E A L  

MA X D I H ··- ··-·· I NT 

NUM INT 

ILOWER INT 

\riSTART REAL 

DELTAW REAL 

NUMINT INT 

GDELT REAL 

MAXOELT INT 

KENS PE INT 

NUHFREE INT 

TEMP REAL 

I /Cl 

I 

I 

1 

EXPLANATION 

X-DATA uF SPECTRAL FU~ClIONS 

Y-DATA OF SPECTRAl FL~CTIONS 

MAX. INDEX AVAILABLE FOR XAVLLE ANO 
YVALüE 

1 NUMBER CF DAlA üSED IN X~ALUE AND 
YVALlJE 

1 SMALLEST INDEX OF XvALUE,YVAL~E USEO 
IN THIS ROUTINE 

I LO~ER INTtGRATIO~ BOUNDARY 
<PHYSIC. DlMENSIGNz TcMPERATUR) 

l STEP WIDTH FCR NUMERICAL INTEGRATICN 
(PHYSlC. Ol~ENSIONI TEMPERATUR) 

I NUMBER OF STEPS FOR NUhERICAL 
INH:GRATION 

l/0 DELTA-AMPLITUDES AND X-COORDINATES FO~ 
SPECTRAL FLNCTIONS GO AND Gl 

I MAX. NUMBER OF OELTA-AMPLIT~OES AND 
X-COORDINATES AVAlLABLE 

I INDEX FOR SPECTRAL FUNCTION 
KENSPE•l ••• GCl--

2 ••• Go+-
3 ••• GC++ 
4 ••• Gl--
5 ••• Gl+-
6 ••• Gl--

I/0 NUMFREE+l&• FIRST FREE ARRAY ELEMENT 
OF GOEL HKENSPE) 

I TEMPERATUR 
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C  
c------------------------------------------------------------------~ 
C  DECLARATlVE SECTIL~ 
c------------------------------------------------------------------~ C  

C  

C  

DIMENSION XVALUE(6,MAXCIH),Y~ALUE(6,KAXDIM), 
lGOELT(4,3,MAXDELT) 

DATA EPS /,0001/ 

c--------------------------------------------------------------~--~ C  EXECUTIVE SECTION 
c------------------------------------------------------------------~ C  
C  
C  
C  

C  
C  
C  
C  

C  
C  
C  

INITIALIZE VARAIBLES WITH STARTING VALUES 

DELTA~2•0ElTA~*•5 
lf (KENSPE,LE,3) THEN 

KENNsl 
KS•KENSPE 

ELSE 
KENN•3 
l<.S•KENSPE-3 

Et-.DIF 
1 F  C  1  L  O  W ER •NE • l > TH E  N  ,_ 

CALL ASINPOl(XVALUE(KENSPE,ILOwER-1),XVALUE(KENSPE,ILOWER), 
l YVALUE(KENSPE,ILOWER-1),YVALüE(KENSPE,ILO~ER), 
1 ~START,Yl) 

ELSE 
IF (ABS(XVALUE(KENSPE,1)-~START),GT,EPS.A~D.xvALUE 

1 (KENSPE,l).GT,WSTART) STOP 
l'SR ASOELTA& NO DATA ON DR BELOh       lNTEG, BOUND•' 

CALL ASINPOl(XVALUE(KE~SPE,l),XVALuE(KENSPE,2), 
1 YVALUE(KENSPE,1),YVALUE(KENSPE,21, 
1 WSTART,Yl) 

ENOIF 
YLOW•Yl 
YLAST•Yl 
XLOW•WSTART 
XLAST•XLOW 
IF IXVALUE(KENSPE,ILO~ER),LE,XLOW) THEN 

INOACT•ILOWER+l 
ELSE 

INOACT•ILOWER 
ENDIF 

LOOP TO COHPUTE DELTA AMPLITUOES ANO 
X-COORDINATES DF SlNG~LARlTIES 

00 10 IOELT•l,NUMINT 
SUM•O• 
XUPP•XLOW+DELTAW 

LOOP FOR NUMERICAL INTEGRATION 

DO 20 ISUB•INDACT,NüM 
IF lXVALUE(KENSPE,ISUB).LT,XUPP.ANO.ISUB,NE,NUH) THEN 
SUH•SUH+,5*(XVALUE(kENSPE,ISUB)-XLAST)*(YlAST+YVALUE 

1 (KENSPE,ISUB)) 
XLAST•XVALUE(KENSPE,ISLB) 
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YLAST•YVALUE(KE~SPE,15Lb) 
ELSE 

IF (ISUB.EQ.NUM) THEN 
IF (lDELT.NE.NUMINT.üR.ABS(XvALLE(~ENSPc,NUM)-XUPP).GT. 

1 EPS)      

l •~R ASDELTAiNO DATA 0~ 0~ BEYCND UPPER lNTEG. SOUND.• 
ENOIF 
CALL ASINPOl(XVALUE{KENSPE,ISUB-l)1XVALUE(KENSPE,lSUB>, 

lYVALUECKENSPE,ISUB-1),YvALUE(KENSPE,ISUB),XüPP,Yl) 
SUH•SUM+.S*(XUPP-XLAST)*(Yl+YLAST) 
GOELT(KENN+l,KS,NUMFREE+l)•(XLOw+DELTAw2)/TEMP 
GOELT(KENN,KS,NUMFREE+l)•SUh/TE~P 
NUMFREE•NUHFREE+l 
XLOw•XLOW+DELTA~ 
XLAST•XLOW 
YLOW•Yl 
YLAST=Yl 
lNDACT•lSUB 
GCTO 10 
ENDIF 
CGNTINUE 
STOP 'SR ASDELTAlILLEGAL POINT OF PRCGRAH REACHEO• 
CuNTINUE 

RETURN 
END 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

731172 LPTsO 
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S~BROLTI~E ASINP0l(XTAB1,XTA62,YTAB1,YTAB2,Xl,Yl) 

bENERAL PURPOSE: ~~APT SPECT~iL-FUNCllüNS Tü 
TC I~PuT Cu~DlllCN~ 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE üF ROUTINE 

VERSION 
DATE 
SOUl<CE FILENAME 
AUTHOR 

= CYSER 720 
• FGR5 RZ-TL VERSION 23-9-83 
• LINEAR lNlERPDLATIDN GF FL~CTIO~ 

OETERMINEO BY XTAB1,XTAB2,\TAB1 AND 
YTAB2 

• 1.0 
• 25-10-1983 
• ASINPOl 
• O. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

P. NAME TYPE I/C EXPLAt.ATION 

XTABl REAL l FIRST X-VALUt 10 SPECIFY FlJNCTlON 

XTAB2 REAL I SECOND x-vAllE TO SPECIFY FLNCTICN 

YTABl REAL I VALUE OF FUNCTION FOR X•XTABl 

YTAB2 REAL l \IALUE OF FLNCTION FOR X•XTAB2 

Xl REAL l x-vALUE FOR REQUESTED 't l 

Yl REAL 0 INTERPGLATED VALUE GF F(Xl) 

c----------~-----------------------------~-----------~~--------~----· C  EXECUTIVE SECTIO~ 
c-------------------------------------------------------------------· C  

C  
C  

ANSTifG•(YTAB2-YTABl)/(XTAB2-XTABl) 
Yl•ANSTIEG*(Xl-XTABl)+YTABl 

RETURN 
END·· 
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SUBROUTINE ASLIEQS 

Zweck: Auflösen eines inhomogenen n x n Gleichungssystems 

Input: Koeffizientenmatrix (COEMAT}, Inhomogenitätenvek-
tor des linearen Gleichungssysrems (COINHOM}, Di-
mensionierung von COEMAT und COINHOM (MAXIND}, 
angeforderte Dimension von COEMAT und COIHOM (I-
DIMEN} 

Output: Lösungsvektor des linearen inhomogenen Gleichungs-
system (XCOEFF} 

i 
1 

T-.ucloc. 1~, 1e 
11$FAltC.H' :,e~u. 
~~•Jt. 'lcONT 1 

Zeile. IR•~T wird 
~oi. ee.i lt ICtWT " -
.ffo~ ta. dfJs E,J'6it1ji 
l"lt • •~ i . r c ,  .. ,,l,c 

I 
I 

lf>rM€".V j 

XcoeFt= ( o) =-
Co1NH01-tt o) / coe11Ar( o, O) 

ENDE' 

'l{OffF{I0111f,IJ : 

,o,-.c (~,t~,.,,, 

CO &A/A.r( l~r,,&11, ,o.,,.._, 

e e l" t ,C ,~ ~  d•,,, Lö~uud d,s. 
G1t1·c~t.1Js s~J.tAM s dutel.. 
fCD1.F;:(101s) • (C.0/AIIIOtf ( 1J1s)-
•t>l~A1 z. (0611AT(1Pu, i )1, ICOcF~c; ))/ 

a•ll>tH4 
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,1 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C-
C  
C  

.. C  __ . 
C  
C  
C  
C  
C  
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5LBROLTI~E ASLlEOS(CC~FMAT,COlhOMO,MAXlND,IDIME~,xco~FF) 

bENERAL PuRPDSEt ADAPT SPECTkAL-FUNCTIQ~S TO 

HOST 
COMPILER 

TC I~PuT CüNOlTlGhS 

• CYBER 7 2 0  
• FOR5 RZ-lL ~EkSlON 23-9-83 

PURPOSE OF ROUTINE 
VERSION 

• SOLVE SYSTEM CF Ll~EAR Ewu~TlONS 
• 1.0 

DATE • 11-11-1983 
SOURCE: FILE:NAME 
AUTHOR 

• ASLlEQS 
• O. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 
•••••••••••••••••••••••••••••• 

P. NAME 

COEFMAT 

COIHCiMO 

IDIMEN 

XCOEFF 

TYPE 

REAL 

REAL 

INT 

REAL 

I/C EXPLA~ATION 

I tiATRlX OF COEFFIClENTS OF LINEA~ 
EQUAT10~ SYSTEM 

1 I~hOMOGENE PART SYSTEM CF LINEAR 
E  wliATION 

I 

I 

D  

MAX. DIMENSION AVAILABLE FOR COEMAT 

REQUESTED DIMENSION FGR COEMAT 

SOLUTION üF LINEAR EQUATIG~ SYSTEM 

c------------------------------------------------------------------· C  DECLARATI~E SECTION 
c------------------------~-----------------------------------------· C  

C  

C  

PARAMETER (KA•6) 

DIMENSION COEFMAT(O:MAXIND,01MAXI~Dl,COIHOMO(OtMAXINO), 
lXCOEff(01MAXINOJ,COEMAT(01KA,OIKA),CCINHOM(O&KA) 

c-----------------------------------------------------..------------· C _ --. EXECUTI VE SEC TI ON 

C 
IF (KA.LT.IDIMEN) STCP 1 SR ASLIEQSaKA.LTeIOIMEN 1 

IF (IDIMEN.GT.MAXIND) STOP 1 SR ASLIEQSllOIMEN.GT.MAXDlM' 
C  
C _ INITIALIZE VARIABLES 
C .  

DO 110 IDISl•O,IOIMEN 
COINHON(IDISl)•COIHCMOCIDISl) 
DO 110 IOIS2•0,IOit1EN 
COEMATCIOIS1,IDIS2)•COEFHAT(IDIS1,IDIS2) 

110 CONTHWE 
IF CIOIMEN.EQ.O) THEN 
- XCOEFf(O)•COINHON(O)/COEMAT(O,O) 

GOTO 999 
E~OIF 

C  
C START THE GAUSSIAN              PROCESS 
C  



e 
7 
e 
9 
0 
1 
2 
3 
4 
5 
c 
7 
8 
9 
0 
1 

' 3 
4 
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l 
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DO 10 lCO~T•O,lDlMEN-1 
lf (CLEMAl(ICDNT,lCG~T),t~,O,J lhE~ 

DO 20 ISEARCH=ICO~T+l,IDIMEN 
lF (COcMAT(ISEARCh,lCG~T).NE.O.) GüTO 30 

2 0  CONTINUE 
GClTO 10 

C  
C REARANGE                                 

C  
30 00 40 IDIS•lCONT,IDIMEh 

HELP•COEMAT(ICONT,IDIS) 
COEHAT(ICONT,IDIS)•COE~AT(ISEARCH,IOIS) 
COEMAT(ISEARCH,lDIS)•HELP 

40 CONTINUE 
C 
C REARANGE COINHOM 
C  

HELP•COINHOM<ICDNT) 
COINHOM(ICONT)•COI~HOM(ISEARCH) 
COINHOM(ISEARCH)•HELP 

ENOIF 
CONSTl•COEMAT(ICONT,ICONT) 

C  
C ELIMINATE FIRST CDEFFICIENT 
C  

00 50 IREST•ICONT+l,IOIHEN 
If (COEMAT(IREST,ICGNT).EQ.Oe) GOTO 50 
CONST•COEMAT(IREST,ICONT) 
00 60 JRESTzICONT+l,IDIMEN 
CuEMAT(IREST,JREST)•COEMAT(lCOhT,JkEST)/CONSTl-CüEhAT 

l(IREST,JREST)/CONST 
t :0  CONTINlJE 

COINHOM(lREST)•COINHCMCICONT)/CONSTl-COINHOM(IREST)/ 
lCONST 

COEMAT(IREST,ICONT)•O. 
50 CONTINUE 
10 CONTit-lUE -
C  
C COMPUTE XCOEFF-SOLLTICN OF LIN.EQ.SYSTEH 
C  

XCOEFFCIDIMEN)•CbINHOH(lOI~ENJ/COEMATtIDlMEN,lOIMEN) 
00 70 IOIS•IDIMEN-1,0,-l 
IF (COEMAT(IDIS,IDIS).EQ.O.J STOP 

1 1 SR ASLIEQS:FAILED SOLVING LIN.EQ.SYSTEH 1 

SUM•O. 
DO 80 ISUM•IDIS+l,IOIMEN 
SUM•SUM+COEMAT(IDIS,ISUM)*XCOEFF(ISUM) 

80 CONTINUE . 
XCCEFF(IDIS)•CCOINHOhCiuISl-SUM)/COE~AT(IDIS,IOIS) 

70 CONTINUE 
C 
C 
999 RETURN 

ENo· 
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A.2.1.3 Das Programmpaket TC 

Das Programmpaket TC dient dazu, ausgehend von den Spektral-

o 1 funktionen G __ , .... ,G++' gegeben in der Form 

= 

d)i• '"' JS I L ss' t,.)i 2 ss;.. a. + ai ö ('-' -W 1> ·••o J. 
i•A 

= 
ku• ~s• 

s~. 
,s'_ z. ssb. IJ i + 1- ö ( " '  - a.s.) , 

( 4)~ .J..sz) i=o J. 
; • ,f 

J. J. 

die Transportkoeffizienzen elektrischer Widerstand, Seebeck-

koeffizient und Wärmeleitfähigkeit zu berechnen. 

Seitenverzeichnis für die Programmeinheiten 

SUB ROUTINE TCTRCOE 183 

SUB ROUTINE TCCOLIS 187 

SUB ROUTINE TCFESUR 192 

FUNCTION TCSPEC0 195 

FUNCTION TCDELT0 198 

FUNCTION TCPOLY0 201 

FUNCTION TCSPEC1 204 

FUNCTION TCDELT1 207 

FUNCTION TCPOLY1 210 

FUNCTION TCCOEFF 213 

SUB ROUTINE TCCOCOE 216 

FUNCTION TCINTEG 221 

SUB ROUTINE TCMAINV 226 
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SUBROUTINE TCTRCOE 
============--=--= 

Zweck: Berechnen der Transportkoeffizienten Elektrischer 
Widerstand, Seebeckkoeffizient, Wärmeleitfähigkeit 

Input: Polynornkoeffizienten für die Spektralfunktionen G.::r• 
und G!a, (GPOLY), Delta-Amplituden und X-Koordinaten 
der Delta-Singularitäten für G;. und G~. (GDELT), An-
zahl der Polynornkoeffizienten uneDeltafunktionen für 
jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max. Anzahl der Poly-
nornkoeffizienten (MAXPOLY), Max. Anzahl der Delta-
funktionen (MAXDELT), Ende der Polynomentwicklung 
(DEBTEMP), v(0) (VELDEN0), v1

(0) (VELDEN1), Tempera-
tur (TEMP), Max. Dimension der Matrix des Stoßopera-
tors (MAXDIM) 

Output: El. Widerstand (RESEST), Seebeckkoeffizient (TERPOW), 
Wärmeleitfähigkeit (HEATCON) 

S¾a.,i : T n p v J  _., Po2-r„ow.koe[li2ie1,1.j""4. J,i ... 
3 S -F . l'.i';.\,, u....c1. '3  s. F. Ci~~• ( C iP oL Y )  i 
PeUa-A"-'pf,•Ju.Jai. w..& t-l::oov«iHie11 dN D,11~-
.s ; , .d iA ) i, . , ;  la.J.cu /;.., G0w ...,_.,d 4 ~ !> '  (6. l>E"LT) 
Rt)tvai, le- J~diur .J.:;, (;Pott, t;'i)ü, ,,...c/ J:>i,.,,.,s,o,.. 

~e.s. f11„ klio.t~V'ou~s( /T>1'1e-1,J) i /.!et. JuaAI Q„ fo~ 
M OIIA t<,,e//dit'ldc,.. {HArprny). H ]>' . , . I Q~ IN~P~U& 

1-(11,l,;i dr, 9o!:xpe.-,,.Jov!> (H/..')(i)111j; H a , .  Aut.ak l 

a~ T>tJ{q rlAIALcho,,e,,._ t 'HhDe/.T) ,· Dehy-Te,,,p,,,,l11v-

'P6J3TEHP); { VCl DcAJr/ )i 
(VFLi>cr,w); Te"'l-"'"•J ..   (TEI-IJV 

S e r& e . •M U M ~  dt,. l . - . J r r - - - - - n  
1-!ahi, tlts Jlol,-
oft""~ ~••• 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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C  
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C  
C  
C  
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C  
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C  
C  
C  
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SLBROLTI~E TCTRCOE(GFCLY,f~ELT,lLl~E~,MAXDlM,MAXPüLY, 
l~AXOELT,DEBTi~F,VELDE~t,wfLUl~l,T~MP,~ESE51,Tt~PO~, 
11-:EATCCN) 

GENERAL PURPOSE& CLMPuTE T~A~SPCRT-COEFFIClfNTS 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTlNt 
VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 720 
• FOR5 RZ-TL vERSlON 2~-9-b3 
• COMPUTE TRANSPORT COEFflCIENTS 
• 1.0 
a 12-10-1983 
• TCTRCOE 
• O. ElBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

P. NAME TYPE 

GPOLY REAL 
GPOLY(Il,12,J) 

GOELT REAL 

GDELT<Il,12,J) 

IDIMEN !N T  

MAXOIM -!NT 

l'IAXPOLY INT 

MAXDELT INT 

DEBT(:MP REAL 

l/0 

I 

I 

I 

1 

1 

I 

I 

Ei.PLANATlON 

POLY~OM COEFFICltNTS OF GO ANC Gl 
Il=l ••• GO POLYNüM COtFflClfNT~ 
(PHYSIC. DIMENSION& 0) 

I 2 -= l • • .G c - -
l ~= 2 ••• bo+-., Gu-+ 
12•3 ••.GO++ 

11•2 ••• Gl POLYNOM CUEFFICIENT~ 
(PHYSIC. DIMENSION& ll/K J) 

F  OR 12 S E:f: 11 = l 

DELTA-AMPLITlJDES AND X-COGRDlhATES 
OF DELTA SlhGULARllIES CF GC AND Gl 
Il•l ••• GO OtlTA AMPllTUOES 
(PH~~rc. DlME:NSIONI C) 
11•2 ••• GO X-COGkDINATES OF DELTA 

SINGULARITIES 
(PhYSIC. DIMENSION& 0) 
11•3 ••• Gl DELTA AMPlllUOES 
(PHYSIC. DIMENSION& t l /K l )  
11•4 ••• Gl X-COORDlhATES OF OELTA 

SlNGULAIUTlES 
(PHYSIC. OlMENSIONi 0) 

FOR 12 SEE GPOLY 

MAX. NuMBER CF POLYNOM COEFFICIENTS 

MAX. NUMBER CF DELTA FUNCTION~ 

OE:BEY TEMPERATUR 



1 
:i 
  

J 
L 
2 

r 
) 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C 

7~/172. LPT11:0 

\IE:LDE:NO 

\iELDENl 

TEMP 

RESEST 

TERPOW 

HEATCON 

kEAL 

REAL 

REAL 

REAL 

REAL 

REAL 
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I 

I 

I 

0 

0 

0 

(<V••2>•N)(E11:0):AVtkAGtC 5~UA~t L~ 
VElüClTY TlMES CtNSlTY GF STAltS 
üN THE Ft~Ml SüRFACc 

TEMPERATUR 

ElECTkICAL RESESTl~ITY 

THERMDPOI-ER 

HEAT CONDUCTIVITY 

c---~-------------------------------------~-------------------------C  DECLARATIVE SECTION 
c----------~--------------------------------------------------------C  

C  

C  

PARAMETER (CON.RcS•3.22956E~4,CONTERP•-8b.17080, 
1CONHEAT•2.29920E-54,VOLMASS•9.l0956E-bl,MA01H•o) 

DIMENSION GPOLY(2,3,0:MAXPGLYJ,GDELT(4,3,MAXDELT), 
lCELEKTR(OIMADlMJ,QELTEMP(01MADih),CGLIMAT{O&HAOIM, 
l0lMADlM),IDlMEN(l3), 
lCOlllNV(OIMADIM,OINAOIMJ,RESEST{OlMAXOIM), 
lTERPOw(OIMAXOIM),HEATCON{O:MAXDIM) 

c---------------------------------------~-------------------------C  EXECUTIVE SECTICN 
c-------------------------------------------------------------------C  
C  
C  

C  

1S INPUT O.K.? 

IF (MAXDIM.hE.MADIM) STGP 1SR TCT~CCl&MAXDlM.NE.MAOlM 1 

C COMPUTE MATRIX OF COLLISION OPERATOR 
C  

WRITE ( 6, 12) 
12 FORMAT('l',10X, 1 C O L 1 ~AT 1 1,1,/,/) 

13 
C  
C  
C  

C  
C-
C  
C  

c· 
C  

CALL TCCOLIS(GPOLY,GDELT,IDlhEh,MAXDlM,MAXPüL~, 
1 HAXOELT,DEBTEMP,TEHP,COLINAT) 

~RITECb,13) ((COLIMAT(l,J),J•O,MADIMJ,I•O,MAOIM) 
FORMAT((llX,7(El0.3,3X),/)) 

COMPUTE QELEKTR AND QELTEMP 

CALL TCFESUR(VELOENO,VELDE~l,TEMP,MA~OIM,QELEKTR, 
1 QE L  T l:H  P )  

START LOOP FOR VARYlNG DIMENSION OF MATRIX OF 
COLLISION OPERATOR 

DO 50 10IM•O,IDIMEN(l3) 
CALL TCMAINV(COLINAT,COLIINV,MAXOir.,IOIN) 

S U 1 '11•0• 
SUM2•0. 
SUM3•0• 
00 lOP KAl=O,IDlM 



~UbRlLTlhl TCTkClE 73/172 Of-T•O 

100 
C 
C  

50 
C  
C  

- 1 8 6  -

üO 100 KA2•0,!DlM 
SLrl=SUMl+Q~LEKTR(kAl)*CGLllNW(KAl1KA2)•~lL~KTRtKA2) 
                                                     

SLM3•SUM3+0~LT~MP(KAl)*COLllhV(~Al,KA2)*~~LJEM~(KA2) 
CCNTH,lJE 

RESEST(IOIMJ•CONkES•TEMP*VCLMASS/SLMl 
TERPOW(lOIMJ•CONTERP*SUM2/SUMl 
HEATCON(lDIM)•CO~HEA1/VGLMAS~*SUM3 
CONTINUE: 

RETURN 
END 
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SUBROUTINE TCCOLIS 

Zweck: Berechnen der Matrix des Stoßoperators 

Input: Polynornkoeffizienten für G;•und G~, (GPOLY), Delta-
Amplituden und X-Koordinaten der Deltasingularitäten 
für G;., und G;, (GDELT) , Indexfelder für Polynornkoef-
f izienten und Deltafunktionen von G:, und Gi1• (IDIMEN), 
Max. Anzahl der Polynornkoeffizienten (MAXPOLY), Max. 
Anzahl der.der Deltafunktionen (MAXDELT), Ende der 
Polynomentwicklung (DEBTEMP), Temperatur (TEMP), 
Dimension der Matrix des Stoßoperators (IDIMEN), Max. 
Dimension der Matrix des Stoßoperators (MAXDIM) 

Output: Matrix des Stoßoperators 
(COLIMAT) 

"l i f>o/-.,.,o,.,.. Uoe/{iciClAiflM. /uv 3 S,f=' • .Steve-? lnpu. t" : 1 

G~s.•   3 6.F. lt1s• (4föLY) i Del/r;.-AtM,-

l ., ol -' v u ,. 1 . , ,  "De)h~-Si1i.4ul~r,JQt~ , rlA. -tz... lM<.DI r 1ADD.-01• l(!<-1-""' ,;, Y (} 

Jü, C0s,· w.,,,o/ Q i,, ( tiDol7) j Relt11s:.+c luda-c5 

fi.r (P~l 'I 
I 

C:i°!>fli„ 1.,1.1o1.d ]),i.,~sr·ou dt>S fuu~•·ou(,1,-

ra""'"t' • ( ,Dirli;-,..>) ; f-{RX- l);,..u,,ioi. de.- 1-/~lr,·K 
cles S,ohopt,,~l-011s • {H4Yi>1M); H a { .  A•~xl Qc, ~ly-
noUL l-\'.?efl,·2,·,11~t" (1--<AIPoly) i J,,<at. Awtci~/ oll 'Dell'r 

. (
11 

.... k t - io " t . .  (HAOet-1); Deb-ey- lePJtf'"'1iluv(bEUEHPJj 

Tell<("",."'tur- (T~!-IP) i 

üow~~ ... 1 JP.r r„f"'l ]).du. vo lA  

G'Pt:11..y o.u.( SPtfOLfl, SPt:POL-1, YCM 

Gl>~t..T OMI Sf'E-i>EL 0, V.AL. b~J..p,SPE-

DeL,f ''""d VÄL'DcL-1; vo1..c /DtHEi.J 

o.u. f lb1Ha-J<IS, {C>lrll!IJ,(, I1>1rl6V], lt>1H/ial~ 

uv.J \l'Ol( 'PcBTEIIP/,;riHP ~, 06PF/,J/,t 

l<Al,IA'~l • g, 
l> i -~ ; . , .  du t...~. 
i-tOIW"te.i 

13e,eJ..,.,d 1.,11,,c;I Su ... -

M " '1 0 l l  de, l!,ai lro.je vo1tq 
u„cl ~ '-a . " " '  Hol.,.,a/ri,,r,d L_~======~ 
e--.. • 
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C  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
(, 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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SUBROlTI~E TCCDLIS(GPOL),GDlLT,ICIMEN,MAXGIM,MAXPGLY, 
1 MAXC~LT,CEbTtMP,TEMP,CLLiMAT) 

GENERAL PükPGSEl CLMPLTE TRAN~PC~l-CGlFFICIEhl~ 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 7 2 0  
• FOR5 RZ-Tü VERSION 23-9-83 
• CUMPUTE MATRIXELEMENT CF CLLLISIOh 

OPERATOR 
= 1.0 
• ll-10-1983 
• lCCOLIS 
• u. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

P. NAME TYPE I/0 

GPOLY REAL I 
                 

GOELT REAL I 

GDELT<Il,I2,J) 

!OMEN INT • I 

MAXDIM INT I 

MAXPOLY INT I 

MAXDELT INT I 

OEBTEHP REAL I 

TEMP REAL I 

t:XPLANAT ION 

POLYNOh CCEFFICIENTS FOR GO AhD Gl 
Il•l ••• GO POLYhOM COEFflClcNT~ 

1 2 -1  • • •  G o - -
12-2 ••• G o + - • G O -+  
1 2 •3  • • •  GC++ 

Il•Z ••• Gl POLYNOM COEfflCIENTS 
FCR 1 2  S1:E ll•l 

DtLTA-AMPLITLOES A~ü X-CuOROlhATtS 
OF DELTA-SlNGüLARilIES OF GO ANu Gl 
Il=l ••• GO DELTA AMPLiloOES 
11•2 ••• GO X-COGROI~ATES OF DELTA 

SlNGULARlTIES 
11•3 ••• Gl DELTA AMPLlllDES 
11•4 ••• Gl X-COORDINATES OF DELTA 

SlNGlJLARITlES 

FOR 12 SEE GPOLY 

lDlNEN(l-3) ••• REQ. INDICES     SPEPOLO 
IOIK EN(4-6)... FOR SPEDELO 
IDINENC7-9)... FO~ SPEPOLl 
lDIHEN(l0-12)... FOk SPEOELl 
IDIHENtl3) ••• REQuESTEO DIMENSION OF 

MATRIX OF COLLlSlON OPERATOR 

NAXe DlMENSILN DF MATRIX OF CCiLLISION 
OPERATOR 

~AX. INDEX AVAlLABLE FOR SPEPCilO AND 
SPEPOLl 

hAXe INDEX ALLOwEO FOR SPEOELC,VAlüELOJ 
SPEOELl A~O VALOELl 

DEBEY TEMPERATUR 
(PHYSIC. DlMENSIONI TEMPERATLR) 

TEMPERATUR 
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C 
C 

COLIMAT ~fAL 
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0 MAlklX Gf CLLLlSlGN UP~kATO~ 

c-------------------------------------------------------------------C DECLAKATlvE SECTlO~ 
c-------------------------------------------------------------------C 

C 

C 

C 

PARAMETER (MAPOL•6,MADELT•300) 

DIMENSION GPOLY(2,3,0:MAXPOLY),GDELT(4,3,MAXOELT>, 
1SPEPOLOC4,0:MAPOL),SPECELOC4,MADELT), 
1VALOEL0(4,MADELT), 
1SPEPOL1(4,0JMAPOL),SPEDEL1(4,MADELT), 
lVALDELll4,MADELT>, 
llOIMEN0(4),lOIMENlC4),IDIME~2(4),IDIMEN3(4),1DlMEh(13), 
lCOLIMAT(O:HAXDIH,OIMAXDIH)1fAKT(Ol20) 

DATA (FAKT(l),l=0,20) /.lOOOOOOCOOOOOE+Ol, 
l.lOOOOOOOOOOOOE+Ol, 
l.2000000000000E+Ol, 
lebOOOOOOOOOOOOE+Ol, 
le2400000000000E+02, 
lel200000000000E+03, 
1.12oocooooooooE+o3, 
le5040000000000E+04, 
l.4032COOOOOOOOE+05, 
l.3628800000000E+06, 
l.3628800000000E+07, 
l.399lb80000000E+08, 
1.~7900l6000000E+09, 
l.6227020800000E+lO, 
le8717829120000E+ll~ 
lel307b74368000E+13, 
l.2092278988800E+l4, 
le3556874280960E+l5, 
le6402373705728E+16, 
lel2l~451004088E+18,.2432~02008177E+l9/ 

c-----~-------------------------------------------------------------· C EXECUTIVE SECTiuN 
c----------------------------------------------------------~--------· C 
C 
C 
C 

C 
C 
C 

C 
C 

C 
C 

IS INPUT COSlSlENT hlTH PARAMETER VALUES? 

IF (MAPOL.NE.MAXPOLY) STOP 'SR TCCOLIS&MAPOL.NE.hAXPOLY 1 
IF (MAOELT.NE.MAXDELT) STOP 1SR TCCCLIS&MAOtLT.NE.MAXDELT' 

lNITIALIZE IDIMENX( 

IDIMENO(l)•IDIMEN(l) 
IOIMEN0(2)•IOINEN(2) 
101MEN0(3)•IDIMEN(2) 
l01MEN0(4)•1DIMEN(3) 

IDIMENl(l)•IOIMEN(4) 
1DIMEN1(2)•IDIMEN(5) 
IDIMEN1(3)•IOIMEN(5) 
IOIMEN1{4)•10IMEN(6) 

X•0,3 
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IC1ME~2(l)=IDIMEN(7) 
IOIMEN2(2)=1DlMEN(S) 
1D1ME~2(3)•1DlMEN(6) 
1DlME~2(4)•1DlME~l~) 

C 
C  

10IMEN3(1)•1DIMEN(l0) 
1DlMEN3(2)alOIMEN(ll) 
IOIMEN3(3)•1DIMEN(ll) 
1Dl~Eh3(4)•1D1MENC12) 

C  
C  
C  INITIALIZE SPEPOL,SPEOEL ANO VALDEL 
C 
C  

DO 50 I•O,IDIMENO(l) 
                          

50 CGNTit-.lJE 
DO 100 I•O,IDIMEN0(2) 
SPEPOLOt2,IJ•GPOLY(l,2,1) 
SPEPOLOl3,I)=SPEPOLOl2,1) 

100 CONTINUE 
00 150 I=O,IDIMEN0(4) 
SPEPOL0(4,I)•GPOLY(l,3,1) 

150 CühTI~UE 
C  
C  

00 200 I=l,IDIMENl(l) 
SPEOELO(l,I)aGDELT(l,1,l) 
VALDELO(l,1J=GDELT(2,1,l) 

2.00 C u N T i f l lU E  
DO 250 I=l,IDIMEN1C2) 
SPEOELOl2,I)aGDELT(l,2,I) 
SPEDEL0(3,IJ•SPEDEL0(2,I) 
VALDEL0(2,I)=GDELT(2,2,I) 
VAL~EL0(3,l)•VALOEL0(2,l) 

250 CGNTINUE 
00 300 I•l,IDIMEN1(4) 
SPEOEL0(4,I)=GDELTC1,3,IJ 
VALDEL0(4,l)•GDELT(2,3,IJ 

300 CONTINUE 
C 
C  

00 350 I•O,IDIMEN2(1) 
SPEPOLl(l,I)•GPOLY(2,1,I) 

350 CONTINUE 
00 400 l•O,IDIMEN2(2) 

\· SPEPOL1(2,I)=GPOLY(2,2,I) 1 

SPEPOL1(3,l)•SPEPOL1(2,I) 
400 CCNTIMJE 

00 450 l•O,IDIMEN2(4) 
SPEPOL1(41I)=GPOLY(2,3,I) 

450 COt-.TlNUE 
C  
C 

00 500 I•l,IOIMEN3(1) 
SPEOELltl,I)=GDELTC3,1,I) 
VALDEL1(1,I)•GDELT(4,1,1) 

500 CONTit-;UE 
00 550 I•l,IDIMEN3(2) 
SPEDEL1(2,I)=GOELT(3,2,l) 
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SPtDELlt3,I)•~PtOEL1(2,l) 
VALCEL1(2,l)=GCELT(4,2,I) 
~ALDELl(3,I)•VALüEL1(2,l) 

550 CGNTl~UE: 
DO 600 l•l,IDI~EN3(4) 
SPEDEL1(4,I)=GDELT(3,3,l) 
~ALDELl(4,I)•GDtLT(4,3,1) 

bOO CCNTl"UE 
C  
C  
C START COMPUTATION OF MATRIX OF COLLlSlON OPERATOR 
C  
C  

OGRENZE•OEBTEMP/TEMP 
00 050 KA1•0,IDIMEN(l3) 
00 650 KA2•0,IDIMEN(l3) 
COLIMAT(KA1,KA2)•(TCSPECO(KA1,KA2,SPEPOLO,IOIMENO, 

l~AXFOLY,OGRENZE,SPEDELO,VALüELO,lDlMENl,~AXüELT)+ 
lTCSPECl(KAl,KA2,SPEPOLl,IOIMEN2,MAXPOLY,OGktNZE, 
1SPEOEL1,VALDEL1,1DIMEN3,MAXDELT)•TEMP)/FAKT(KAl)/FAKT(KA2) 

650 CONTINUE 
C  
C  

RETURN 
END 
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SUBROUTINE TCFESUR 

, , . . . ,  -:;:-lt Zweck: Berechnen der Größen J,,   

In p u t :  v (0 )  (V E L D E N 0 ) ,  v
1

( 0 )  (V E L D E N 1 ) ,  T e m p e ra tu r  (T E M P ) ,  
Max. Anzahl der 1 (MAXDIM) 

O u tp u t :  j (Q E L E K T R )  , j' (Q E L T E M P )  

Gleichungen: 

- [  v (0 )  I d E  ' f
0 

(ß E )a  J a E  

Co), v'tol, 

Br.-cc.~•f&o ().,.,, 6ro·hr,... 

~" n,;J u:1f, "°"' v(oJ 
"'"'cl   ' fD )  50u,r 
: "" v"'•• .s.,..i, .. ,.,4 
"lt... ll&o.-c.. /c.h~~I, 

/ 
.-11" d r.... (e..t)(i-'-C) 1 

+ v( 0 )  J d E  o f 0 
( ß E )  a +  1  ] ß fi 



5 
c 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
8 
9 
0 
1 

' 3 
4 
5 
b 
7 
B 
9 
0 
1 
' j 
4 
5 
0 
7 
B 
9 
0 
1 
2 
3 
  

5 
b 
7 
6 
9 
D 
l 
2 
3 
  

5 
c 
7 
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C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
C 
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SuBROuTlNt TCFESUR(VELCcNO,VtLOENl,TtMP,rAXDlM,~tLtKT~, 

l ,tLTEMPJ 

GENERAL PURPLiSEi CLMPUlt TRAN~PCRT-CulFFlClf~T~ 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

= CYBER 720 
• FOR5 R2-TL VERSION 23-9-83 
• COMPUTE CELEKTR,~ELTE~P 

DEFINITION SEE HANDBüüK 
• 1.0 
• 12-10-1983 
• TCFESUR 
= O. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 
······••=•=••=••=••··········· 

P. NAME TYPE I/0 EXPLANATIO~ 

VELDENO REAL I MASS*(<V**2>•~J/OENSITY 
(<V*•2>*N)(E•O)IAVERAGED s,~A~E Cf 
VELOC1l~ TIMES DENSIT~ GF STAlES 
ON THE FERMI SURFACE 

TEMP REAL I TEMPERATUR 

MAXDlM !NT I MA~. DI~E~SICN OF MAT~lX LF CLLLISlüN 
OPERATOR 

OELEKTR REAL O SEE HANDBCOK 

QELTtMP REAL O SEE HANOBOOK 

c-----------------------------------------------------------------C DECLARATIVE SECTIO~ 
c----------~--------------------------------------------------------C 

C 

C 

PARAMETER (CO~STl•3.28~66813~,CONST2•45.45757584, 
1CONST3•1419.l93572,CONST4•80336.22125) 

DIMENSION 0ELEKTR(OlMAXDIM),QELTEMP(O&MAXDIM),fAKT(0&20) 

DATA (FAKT<I>,I•o,20, ,.1ocooooooooooe+o1, 
lelOOOCOOOOOOOOE+Ol, 
le2000000000000E+Ol, 
le6000000000000E+Ol, 
1.2400000000000E+02, 
1.12oooooooooooe+o3, 
l.7200COOOOOOOOE+03, 
1.5040000000000E+04, 
le4032000000000E+05, 
le3628800000000E+06, 
le3628800000000E+07, 
l.3991680000000E+08, 
le4790016000000E+09, 
1.6227020600000E+10, 
le8717829120000E+ll, 
lel307674368000E+l3, 



l 
2 
3 
lt 
5 
b 
7 
6 

7 
B  
  

J 
l 
2 

SLbRCUTI~E lCFlSL~ 73/17L CPT=O 

C  
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l.2092Z7BS86600E+14, 
1,3;,t&74~bG9cüE+l5, 
l,t402~7370~12bE+lb, 
lel2l64510040b8E+18,.243~~0iOu8177E+l~/ 

c-----------------~------------------------------------------------C  EXECUTlVE SECTICN 
c-~----------------------------------------------------------------C  
C  
C  
C  

C  
C  
C  

50 

C  
C  

COMPUTE QELEKTR 

VEDETEM•VELDEhl*TEMP 
tELEKTR{C)•VELDENO/FAKT(O) 
QELEKTRCl)•CONSTl*VEOETEM/FAKT(l) 
OELEKTR(2)•CONST1•VELOENO/FAKT(2) 
CELEKTR(3)•CONST2*VECETEM/FA~T(3) 
CELEKTR(4)=CONST2*VELDE~O/FAKT(4) 
CELEKTR(5)•CONST3*VEDcTEM/FAKT(5) 
CELEKTR(6)•CONST3*VELDE~O/FAKT(6) 

        QELTEMP 

00 50 I•0,5 
'ELTEY.P(l)•~ELEKTR(l+lJ•FAKT(I+l}/FAKT(l) 
CONTlNUE 
QELTEMP(6)•CONST4*VEDETEM/FAKT(6) 

RETUR~ 
END 
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FUNCTION TCSPEC0 

Zweck: Berechnen des Beitrages von G::, zum Matrixelement C~, 
des Stoßoperators 

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Polynornkoef-
fizienten von G;, (SPEPOL0), Anzahl der Polynornkoef-
fizienten für jede Spektralfunktion (IDIMEN0), Max. 
Anzahl der Polynornkoeffizienten (MAXDIM0), Ende der 
Polynornentwicklung (OGRENZE, dimensionslos), Ampli-
tuden der Deltafunktionen (SPEDEL0), X-Koordinaten 
der Delta-Singularitäten (VALDEL0), Anzahl der Delta-
funktionen für jede Spektralfunktion (IDIMEN1), Max. 
Anzahl der Deltafunktionen (MAXDIM1) 

Output: Bei trag von G,:. zum Matrixelement 
tors 

TCSPR:O s 

TcPoLY~ 

C~,des Stoßopera-



1 

' 3 
-4 
5 
6 
7 
8 
9 

10 
ll 
12 

3 
14 

5 
0 

17 
18 
19 
"O  

l 
~2 
-3 

'1 

6 
7 
e 
c; 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
e: 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
0 
7 
8 
9  
0 
l 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
0 
l 
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. 

. c  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
c. 
C ·' 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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F~~CTlüN TCSP~CO(KAl,KA~,SFtPüLO,lDl~thO,MAXülMC,übRl~Z~, 
1 SPfDlLO,~ALüfLC,101~~~1,MAADlMl) 

GEN~RAL PlRPOSll COMPUTl TRAhSPCRT-CGEFFIClEhTS 

t10ST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

\IER~lON 
DATE 
SOUR.CE. FILENAME 
AUTHOR 

• CYSER 720 
• FüR5 RZ-lL VERSION 23-9-b3 
• COMPUTE CCNTklBLTlO~ OF GO 

hATRIXELEME~T tF CGLLISIG~ 
• 1.0 
• 11-10-1c;e3 
• TCSPECO 
• O. EIBL 

TO . 
OPERATq 

ANNOTATION OF O~M~Y PARAMETERS 

P. NAME TYPE 

KAl 

t<A2 INT 

SPEPOLO REAL 
SPEPOLO(Il,J) 

I0il'iENO 

MAXOIMO 

OGREt-iZE 

INT 

INT 

REAL 

SPEOELO REAL 
SPEOELO(ll,J) 

vALDELO REAL 

\IALDELO(Il,J) 

IOIMEtU HH 

MAXDIKl INT 

I/C 

I 

I 

I 

I 

I 

I 

I 

l 

I 

I 

EXPLANATluN 

INDEX OF MAlRIX GF COLLISION 
OPERATOR 

INDEX Of MATRIX uF COLLISION 
OPERATOR 

POLYNOM COEFFICIENTS 
1 1 „1  • • •  G o - -
1 1 -2  • • •  G o + -
r1 „3  • • •  G O -+ 
1 1 = 4  • • •  GO++ 

FOR GO 

RE,UESTED INDICES FüR SPEPOLO 

MAX. INDEX AVAILASLE FOR SPEPGLO 

POLYNOMIAL C~T OFF 

OELTA-AMPLlTUOES FOR GO 
FOR 1 1  SEE SPEPOLO 

X-COORDINATES OF OELTA-SlNGULARITIES 
FOR GO 
FOR 11 SEE SPEPOLO 

REQUESTED INDICES uF SPEDELO AND 
VALOELO 

MAX. INDEX AVAILABLE FOR SPEOELO ANO; 
VALDELO 

.... ' 

c----------------------------------------------------------------: C  OECLARATlVE SECTION 
c---------------~------------------------------------------------~ c . 

C  

DIMENSION SPEPOL0(4,0IHAXDlN0),1DIMEN0(4), 
1SPEDEL0(4,MAXDIM1),VALDEL0(4,HAXOI~l),101MEN1(4) 

. . 
c-----------------------------------------------------------------'. C  EXECUTIVE SECTICN 
c---------------------------------------------------~--------------; 
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C  

C 
C 
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1CSPECO=TCPOLYO(KAl,kA2,~P~PLL0,1VlMlNG,MA~ulrC,8~RE~~E) 
l+TCD~LTO(K A1,K A2,SPtü~LO,VtLüELC,1DitE~l,rAXD1Ml) 

RETURN 
END 
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FUNCTION TCDELT0 

Zweck: Berechnung des Beitrages der Deltafunktionen von G;, 
zum Matrixelement C~. des Stoßoperators 

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Amplituden der 
Deltafunktionen (SPEDEL0), X-Koordinaten der Delta-
Singularitäten (VALDEL0), Anzahl der Deltafunktionen 
für jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max. Anzahl der 
Deltafunktionen (MAXDIM) 

Output: Bei trag der Deltafunktionen von G,:, zum Ma trielement 
Cu,des Stoßoperators 

'"'". 1 

R EiUR/IJ 



C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
·c 
C  
C  
C  
C  

C  

C  

C  

C  

C  

C  
C  
C  
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FL~CTlON TCD[LTUlKAl,KA,,SPtDtL~,~ALLllü,,L,~t~,iAaL,t> 

t10Sl 
COMPILER 
PU~POSE OF ROUllhl 

~ERSION 
DATE 
SOURCE FILE.NAME 
AUTHOR 

• CYSER 72CJ 
• ~GR5 RZ-1~ ~t~~IUh l3-v-b) 
• CL~PUTt ~ATRlAElthEhT Of CtLLl~luh 

LPEKATuK1 CC~l~lo~TlCh Gf    OtLlA 
fllNC T.1C,h PAkT 

• 1.0 
• 6-10-1c;t3 
• TCOE.LTC 
• Oe El8L 

•••••••••••••••••••••••••••••• 
Pe NAME 

KAZ 

TYPE 

H IT  

lNT 

SPEDELO REAL 
SPi:OELOCil,J) 

VALDELO 

IOINEN 

f'IAXOlP\ 

RE AL 

lNT 

INT 

I/0 

l 

l 

I 

I 

I 

I 

OECLARATIVE SECTICh 

EXECUTIVE SECTICh 

lXPLANATlüh 

INOE.X uf ~AT~IXELE~E~T Cf CCLLlSlLh 
uPERATOR 

INDEX OF NAT~I~ELE~tNl Of CuLLISIO~ 
OPt.RATOR 

ANFLlTuOE OF DELTA fühCTIO~S 
     ••• Go--
11•2 ... Go+-
      • • •  e,o-+ 
             

UPPEk l~uEX 80üND•~Y fLR ~PEO~LO AhO 
VAlüE.LO 

NAX. I~OE.) A~AlLAtLE FOR SPEOELO AhO 
~ALOELO 

lf (101NEN(l).E.Qe0eAhD.101NtN(2J.t~.O.AN0.10l~E.ht3)ef'• 
l0.ANO.IDIMEN(4J.EQ.O) ThEN 

TCDELTO•O• 
GOTO 999 

ENDIF 
KSUN•KAl+KA2 

COMPUTE S-SUP1 

SUNS•O. 
DCJ 50 ll•-1,l,2 
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C  
C  
C  

C  
C  
C  

150 
C  
C  

100 
C  
C  

50 
C  
C 

C  
C  
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tl 50 12•-l,1,2 
~S=(Il+l+(l2+l)•(I2+1))/,+l 
IF (l[;IMEN(KS).u:;.o) GClC 5C 
SIGN•fLOAT(ll*l2) 
IF (ABS(VALDELO(KS,l)).LT.l.t-li) ThE~ 

IF (~uD(kSUM,2).E,.CJ THE:N 
SUML•SIGN*TCCOEFf(KA1,KA2,-K5,KSuM/2)*SPEOcLO(KS,l) 
MINI•2 

ELSE 
SUML•O. 
MINI•2 

ENDIF 
ELSE 

SUML•O. 
~INI•l 

ENDIF 

COMPUTE L-SLJM 

DC 100 INDEXL•C,KSUM/2 
LKSUM•KSUM+2-2*INOEXL 

C.OMPUTE 1-SUM 

SUMI•O. 
00 150 lNDEXI=MINl,IDIME~(KS) 
SüHI•SUHI+SPEDELO(KS,INDEXI)*VALDELO(KS,INOEXI)*•LKSUM/ 

l(EXP(VALDELO(KS,INDEXI))-1.)/(l.-EXP(-~ALDELO(KS,lNDE~l))) 
CONTINUE 

SüML•SUML+TCCOEFf(KAl,KA~,-K~,lhOEXLl*SUMI 
CONTINUE 

SuMS•SUMS+SIGN*SUHL 
CONTl~UE 

TCDELTO•FLOAT((-l>**KSU~)•SuMS 

999 RETURN 
END 
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FUNCTION TCPOLY0 

• Zweck: Berechnen des Beitrages der Polynome von G~.• zum Ma-

Input: 

trixelement C...• des Stoßoperators 

Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Polynomkoef-
fizienten der Spektralfunktionen G,:, (SPEPOL0), An-
zahl der Polynomkoeffizienten für jede Spektral-
funktion (IDIMEN), Max. Anzahl der Polynomkoeffi-
zienten (MAXDIM), Ende der Polynomentwicklung 
(OGRENZE,dimensionslos) 

Output: Bei trag der Polynome von G:1, zum Matrixelement c . .,. 
des Stoßoperators 

'1n' 11t111 (f":J, H (1·,s•-i}]) , , ,s' ) ji;; ~f'll~t•i 
T(P01.'{0• c-"t'"'' 1 ss' L , ( l Jsr<:~ Qi+1e "'"' _w __ 

.u• i.-2[";'] t:trtar(O,~-f)J o (e'-!.-1)(-1-iw) 

i .  sro ::o 

JJc1,J 
/._,-.., L.., ksllr,r· 
l -1ro :: o 

s ............ "' Ju 
u.,.1,u./c.. 

H a  C ·•J"•< ' """ ,,,.,.,, .... ,.,,,.., 

TCtoEFF 



l 
t. 
j 

4 
5 
6 
7 
6 
9 
0 
l 

' 3 
4 
5 
6 
7 
b 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
s 
9 
C  
1 

' 3 
4 
5 
b 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
8 
  

0 
1 
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C  
C  
(. 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

·c 
C  
C  
C  
C  
C  
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f~~CTION TCPül'rü(KA1,Kti,SFEfLLO,lLI~~~,~AX0lh,LGRE~ZE) 

GENERAL PLkPUSE: tLrPLTE lRA~~Plkl-tLlfFlClt~l~ 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE    ROUTINE: 

VERSION 
DATE 
SOURCE ·FILENAME 
AUTHOR 

= C'\'BcR 72(; 
„ FGk.5 RZ-TL V~kSlON 23-9-&3 
• CLMP~TE ~ATRIXEL~ME~T Of CLLLISlOh! 

OPERATOR, CG~TRiaullüN Of ~o POLY-: 
NOMIAL PART j 

• 1.0 
• 1-10-1c;e3 
= TCPOL'\'O 
• ü. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

P. NAME 

KAl 

t<.A2 

SPEPOLO 

TYPE 

INT 

INT 

REAL 

SPEPOLO(Il,J) 

IDHtEN 

MAXOIH 

OGRE:NZE 

INT 

REAL 

I/0 

I 

I 

1 

I 

I 

I 

EXHANATION 

I~OEX CF MAT~IX~LE~Ehl CF COLLl~lOk 
OPERATOR 

lNOEX OF MATRIXELEME~T LF CGLLISlüN 
OtERATLk 

POL'\'NOM-COE:FFIClENTS GF SPcCT~Al 
flJNCTION GO 
Ilc1 ••• Go--
Ilc2 ••• Go+-
Il•3 ••• GO-+ 
11=4 ••• GO++ 

UPFER INDEX 80UNOARY FüR 
POLYNOMIAL CCEFFICIE~TS 

MAX. INOE) A~AILABLE FOR SPEPLLO 

CUTOFF FOk PCLYhCHIAL CONTRlBLTIGh 
TOGO 

c----------------------------------------------~------------------~ C  DECLARATIVE SECTION 
c-----------------------------------------------------------------~ C 

DIMENSION SPEPOL0(4,0IMAX01M),IOI~EN(4) 
C 

: 
r: ; c------------------------------------------------------------------~ C EXECUTIVE SECTION   

c-----------------------------------------------------------------~ 
C  IF  U O IH E N ( l )  .E Q . -1 .A tW . ID IM E N (2 )  .E Q . - l .A N O . ID IM E t - i ( 3 ) .  ! 

' lEO.-l,ANO,IDIMENl4).EQ,-l) THEN   
TC POL YO•O •• 
GOTO.999 

ENOIF 
KSUM•l<Al+KA2 
KSUMPlcKSUM+l 
KSUMP2•KSUMP1+1 
MAXI•IDIMEN<l) 
DG 50 1•2,4 



3 
4 

' 6 
7 
&  
C, 

0 
1 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
e 
C, 

0 
l 
2 
3 
4 
5 
0 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
t; 

7 
6 
9 
0 
1 
2 
3 
4 
5 
0 
7 
8 
9 
0 
1 
2 
3 
4 

fü~CTION TCPOLYO 73/172 CFTa:0 

50 

C  
C  
C  

C  
C  
C  

C  
C  
C  

200 
C  
C  

150 . 
C  .. 
C  

100 
C  
C· 

C  
C  
999 
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00 50 Jsl,I-l 
lf (lCIM~hl1).~T.IDirE~lJ)) ~AXl=IGIMENtl) 
CONTlt\UI: 
t<.SUMD2•KSUM/2 
~lNI•-KSUl'\02*2 

COMPUTE I-SUM 

SlJMI•O• 
D0 100 INDEXl•MINI,MAXl 

COMPUTE S-SUM 

SUMS•O• 
00 150 Il•-1,l,2 
00 150 12s-l,1,2 
SIG~•FLOATCll*l2) 
KS•(Il+l+(l2+l)*<I2+1))/2+1 
lF (INOEXl.bT.IDlMEN(KS)) GOTO 150 
IF lINOEXl.LT.O) THEN 
NOEXI•-INOEXI 
IF                     THE~ 
MINL•NDEXI/2+1 

ELSE 
MINL=NDE:Xl/2 

ENOIF 
ELSE 

MINL •O 
ENDIF 
MAXL=MINO(KSUM/2,<IDIME~(KS)-INDtXl)/2) 

COMPUTE L-SUM 

SUML•O• 
00 200 INDEXL=MINL,MAXL 
SUHL•SUML+TCCOcFF(KAl,KA2,-KS,INOEXL)*SPEPOLOlKS,1NOE)l+ 

12*INDEXL) 
CONTINUE 

SUHS=SUMS+SIGN*SUHL 
CONTINUE 

SUMI•SUMI+SUMS*TCINTEG(KSUMP2+INOE~l,OGRENZE) 
CONTINUE 

TCPOLYO•SUMI*FLOAT((-l)**KSüM) 

RETURN 
END 
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FUNCTION TCSPEC1 

Zweck: Ber_echnen des Beitrages von G;, zum Matrixelement C,4' 
des Stoßoperators 

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Polynornkoef-
fizienten von G~• (SPEPOL1), Zahl der Polynornkoef-
fizienten für jede Spektralfunktion (IDIMEN0), Max. 
Anzahl der Polynornkoeffizienten (MAXDIM0), Ende der 
Polynornentwicklung (OGRENZE,dimensionslos), Ampli-
tuden der Deltafunktionen (SPEDEL1), X-Koordinaten 
der Deltasingularitäten (VALDEL1), Zahl der Delta-
funktionen für jede Spektralfunktion (IDIMEN1), 
Max. Anzahl der Deltafunktionen (MAXDIM1) 

' Output: Bei trag von G". zum Matrixelement c,,, des Stoßopera-
tors 

Add,/10/A. drs R,/y- r----w 
,.,.;,;._c,,.cfq<!s "lxl"-~ . T C  PoL. Y ,1 
<111~.-/c.1 .-c„ <41', 
~4 ... Ht1n·ul,,.,,,.u; •• ; 
,de_s_ S+orJ~ ri-,~ 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

- 205 -

FUNCTION TCSPECl(KAl,Kti,S~EfOLl,IDl~E~O,MAXOlhC,G,RE:~ZE, 
1 SPE:CELl,VALG~Li,lül~E~l,~AADlrl) 

GENERAL PURPOSE:t CLMP~lt TRA~~ftkl-CLttFlClc~T~ 

hOST 
COMPILER 

• CYBEk 720 
• FuR5 R2-lL VE~S10~ 2~-9-b~ 1 

i 
i 

PURPOSE OF ROUTINE • CUMP~TE CLN1kl8ullü~ üF Gl TG i 

VERSIGN 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

MATklXELEME~T DF CCLLISIC~ 
• 1.0 
• ll-10-1983 
• TCSPECO 
•    EIBL 

CIPE:f<ATOI; 

. . 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

P. NAME 
t<Al 

KA2 

TYPE 
INT 

INT 

SPEPOLl REAL 
SPEPOLl(Il,J) 

IDIMENO INT 

MAXOHIO · INT 

OGRENZE REAL 

SPEDELl REAL 
SPEDELl( 11,J > 

VALDELl REAL 

VALDELlC 11,J > 

lDIMENl INT 

t'1AXD lM l  INT 

I / Ci 
I 

I 

I 

I 

1 

I 

1 

I 

I 

I 

EXPLAtdT ION 
INDEX OF MATRlXELE~ENT CF COLLISIOh 
OPERATOR 

INDEX OF MATRIXELEMiNT OF CüLLlSlON 
OPEt<.ATOR 

POLYNOM COEFFICIENTS GF Gl 
ll•1 ••• Gl--
11=2 ••• Gl+-
ll •3 .. • Gl-+ 
11•4 ••• Gl++ 

RtCulSTED INDICES FOR SP~POLl 

MAX. INDEX A'VAILABLE FCR SPEPtLl 

CUT OFF üF PtLYNOMIAL CONTRIB~TIC~ 

OELTA-AMPLITLDES Of Gl 
FOR 11 SEE SPEPOLl 

X-COORDINATES OF DELlA-Sl~GULARITIES 
OF Gl 
FOR 11 SEE SPEPOLl 

REQUESTEO INDICES FOR SPEOEll ANO 
'VALDEll 

MAX. INDEX A\AILABLE FOR SPEOtLl ANO 
'VA LOELl 

c-----------~------------~-----------------------------------------
C  DECLARATIVE SECTION 
c-------------------------------------------------------------------
C  

C  

DIMENSION SPEPOL1{4,0tMAXDIMO),IOlMENOl4), 
1SPEDEL1(4,MAXDIM1),VALDEL1(4,HAXDIM1),1DIMEN1(4) 

c------------------------------------------------------------------· 
C  EXECUTIVE SECTION 
c-----------------------------------------------------------~-----· 
C  
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C  
C  
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TCSPEC1•1CPCLY l(kAl,~A2,5PEf~Ll,1Dlr~~C,MAXJlM~,UbRth2l) 

1+1CDELll(KAl,KA2,SPlLEll1\tLL~Ll,lDlr~hl1MAADlMl) 

RETUR~ 
END 
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FUNCTION TCDELT1 

Zweck: Berechnung des Anteiles der Deltafunktionen von G~. 
zum Matrixelement C", des Stoßoperators 

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Amplituden der 
Deltafunktionen (SPEDEL1), X-Koordinaten der Delta-
Singularitäten (VALDEL1), Anzahl der Deltafunktionen 
für jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max. Anzahl an 
Deltafunktionen (MAXDIM) 

" Output: Beitrag der Deltafunktionen von G»,zum Matrixele-
ment c.,. des Stoßoperators 

.,.,.. u' 
~'..,' 'u 

" · " ' ' ·  H'li>llt. 

rccorFF 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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f~~CTlON TCDELTl(KAl,kA~,SFtDELl,VALO~Ll,l01Mth,MA~O!~) 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

s C:'riHk 7i:.O 
• F0~5 R2-TL v~RSION i:.3-~-&~ 
• CLMPUTE MATRlXELEhE~T OF CLLL1510N 

OPERATOR, CC~TRIBülICN OF Gl DELTA 
PART 

• 1.0 
• b-10-19tl3 
• TCOELTO 
• O. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

P. NAME 

KAl 

KA2 

TYPE 

INT 

SPEDELl REAL 
SPEDELl(ll,J) 

VALOELl 

IDIMEN 

MAXDIM 

REAL 

INT 

IN T 

l/0 

1 

I 

I 

I 

l 

I 

EXPLAhAl Hi" 

I~DEX üF MATKlX tLEMthl OF COLL!S10~ 
OPERATOR 

INDEX uF f.ATRIX ELEME~T GF COLL1S1LN 
GPEKATüR 

AMPLITUDE OF DELTA FuhCllOhS 
Il•l ••• Gl--
11•2. ••• Gl+-
l l  :a:3 ••• Gl-+ 
Il•'t ••• Gl++ 

X-COORDINATE OF DELTA-SINbULARlTltS 

UPPER INDEX BOu~OARY fLR SPEOELl ANO 
VALOELl 

MAX. INDEX AVAILABLE FOR SPE:DELl AhO 
VALOE:Ll 

c-------------------------------------------------------------------
C  OECLARATIVE SECTIOh 
c--------------------------~------------------------------~--------C  

C  
DIMENSION SPEOEL1C4,MAXDIM),VALOEL1C4,HAXDIM),IOIMENC4) 

c-------------------------------------------------------------------
C  EXECUTIVE SECTION 
c-----------------------------------------------------------------
C  

C  
C  
C  

IF (IDIMEN(l).EQ.O.AND.lDIMENt2).EQ.O.AND.IOIMENC3).EQ. 
10.ANO.IDIMEN(4).E0.0) THfN 

lCDELTl•O. 
GCTO 9 9 9  . 

HiOIF-
KSUM•KAl+KA2+1 

COMPUTE S-SUM 

SUMS•O. 
l>O 50 Ilc-1, 1, 2 
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C  
C  
C  

C  
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c.c. 50 12•-1,1,2 
~~•(Il+l+(l~+l)t(l~+l))1,+l 
lf (IulME~(KS).EO.O) GlTü ~u 
IF (ABS(VALOtll(KS,l}).LT.1.t-ltJ ThtN 

IF (MOD(KSUM,2}.EQ.u) ThE~ 
SUML•TCCOEFF(KA1,KA~,kS,KS~M/2)*SPED~Ll(kS,l) 
riINI•2 

ELSE 
St.,ML•O• 
1'!1NI•2 

ENOIF 
ELSE 

SUML•O. 
f.INl•l 

ENOIF 

COMPUTt L-SUM 

eo 100 lNDEXL•O,KSUM/2 
LKSuM•KSUM+2-2*INDEXL 

C COMPUTE 1-SUM 
C  

5UMI•O• 
Lu 150 lNOEXl=MlNI,IOIME~(K~) 
Sül'!l•SUNl+SPEOELl(KS,INDEXll*VALOELl(KS,INOEXI)**LKSUrl 

l(EXP(~ALDELl(K S,INDEXI))-1.)/(1.-EXP(-~ALOELl(K S,IhOE~l))) 
150 CClNTINUE 
C  
C  

SUML•SUML+TCCOlFF(KA1,kA2,KS,IhDElL)*SUMl 
100 COt-iTlhUE 
C  
C  

SlJM~•SUMS+SUML 
50 CONTINUE 
C 
C  

TCOELTl•SUMS 
C 
C  
999 RETURN • 

END 
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FUNCTION TCPOLY1 

Zweck: Berechnung des Beitrages der Polynome von G:, zum Matrixelement c~,des Stoßoperators 

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Polynomkoef-fizienten von G~, ( SPEPOL 1) , Anzahl der Polynomkoef-f izienten flir jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max. Zahl der Polynomkoeffizienten (MAXDIM), Ende der Polynomentwicklung (dimensionslos) (OGRENZE) 

Output: Beitrag der Polynome \·on G!, zum Matrixelement c~.,• des Stoßoperators 
;J..• , • "'i14 ([~J,t1c1,s,-i~) , »' Jiü 11..c't3 .. ; 

TCPOLY(& L L ( .f + C- 4t""'4
"+•J { L 1K;: b; uc) dw __ w ___ _ 

» '  i--2[•4.:•"J e.,-,,(c,<-t>) o (e~,i)l1-e
111

) 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
( .  

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
(; 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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FLNCTION TCPOLYl(KAl,kA2,SPtfüLl,l~l~Eh,MAXulh,CGkt~2t) 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

\IERSlON 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 72C 
• fOR5 Rl-TL ~tR5IUN 23-~-b~ 
• CtMPUTE POLY~CMlAL CüNT~lBLllüN 

LF Gl Tu THE MATKlXELEMEhT uF 
THE COLLlSION OPERATOR 

• 1.0 
• 4-lO-l<i83 
• TCPOLYO 
• O. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 

f ' .  NAME 

l<Al 

K A 2 

TYPE 

INT 

INT 

1 /L  

l 

I 

SPEPOLl REAL ·1 
SPEPOLl(Il,J) 

IOIMEN INT I 

MAXDlH !NT 1 

CGRENZE REAL 1 

E.XPLANATIGN 

INDEX DF MATRIXELEMtNT OF THE 
COlllSlON OPERATCR 

INCEX OF ~ATRIXELEME~T CF THE 
COLLLI5Iü~ OPERATOR 

POLYNOM COEFFICIENTS OF Gl 
Il•l ••• Gl--
11•2 ••• Gl+-
11•3 ••• Gl-+ 
I l ""4. •. Gl ++ 

UPPER INDEX BOUNDARY uf POLYNOM 
COEFFICIE~TS GF Gl 

MAXIMUM N~M BER OF PDLYNOMIAL 
COEFFICIENTS OF Gl 

CUT GFF FOR POLYNOMIAL PART Of Gl 

c-----------------------------------------------------------------
C  OECLARATIVE SECTION 
c-----~-----------------------------------------------------------
C  

C  
DIMENSION SPEPOL1(4,01MAXDIK>,IDI~EN(4) 

c-----------------------------------------------------------------
C  EXECUTIVE ~ECTION 
c------------------------------------------------------------------
C  

If ClDIMEN(l).EQ.-l.ANO.lDIMEN(2).EQ.-l.ANO.IDI~EN(3). 
1EC.-l.ANO.IOIMEN(4).EQ.-l) THEN 

TCPOLYl•O. 
GOTO 9 9 9  

UWIF 
KSUM•KAl+KA2+1 
~SUMPl•KSUl1+1 

KSUMP2•KSUMP1+1 
MINl•-KSUM/2*2 
l'IAXI•IDIMEN(l) 
00 50 I„2,4 
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CC 50 Jal,I-1 
IF (lGIMEN(l)eGT.IDlr~~(J)) ~AXI=lGlMt~II) 

50 CO,-..Tlt-.lJE 
C  
C COMPUTE I-SUM 
C  

C  
C  
C  

C  

Sl.JMI•O. 
00 100 lNDEXl=MINI,MAXl 
lF (MOD(KSUM+lNDEXI,2).tQ.l) GOTO 100 

COl'iPUTE S-SUN 

SliMS•O• 
00 150 Il•-1,1,2 
00 150 !2•-1,1,2 
KS•(Il+l+(l2+l)*(I2+1))/2+l 
IF Cl~DEXI.GT.IDIMfNlKS}) GOTO l5C 
IF (INDEXl.LT.O) THEN 

~DEXI .. -INDEXI 
IF(MCDCNDEXI,2).EC.1) THEN 

MINL•NDEXI/2+1 
ELSE 

MlNL=NDEXl/2 
E:NOIF 

ELSE 
MlNL•O 

ENDlF 
MAXL=MINO(KSUM/2,(IDIME~(KS}-INDE:Xl)/2} 

C COMfUTE L-SUM 
C  

~UMLzO. 
DC 200 INDEXL=MINL,MAXL 
SuML•SUML+T-CCOEFF(KAl,KA~,KS,INOtXL)*SPEPOLl(KS,lNOEXl+ 

12*INOEXL) 
200 CONTINUE 
C  
C  

SUMS•SUMS+SUML 
150 CONTlNUE 
C  
C  

SUMI•SUMI+SUMS•TCINTEG(KSUMP2+INDEXI,OGRENZE) 
100 CONTINUE 
C  
C  

TCPOLY1•2•*SUMI 
C  
C  
999 RETURN 

END 
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F U N C T IO N  T C C O E F F  

1 .,,,. K. ' Z w e c k :  B e re i ts te l lu n g  d e r  K o e f f iz ie n te n  "K 2 c u n d  „K ; - '  

I n p u t :  In d iz e s  s ,s '  (K S ) ,  oc,«' (K A 1  ,K A 2 ) ,  1 ( IN D E X L )  fü r  "K;~• d u'   o . ,.K1 

O u tp u t :  a )  K o e f f iz ie n te n  wK7' o d .  ~K7' 
b )  T C C O E F F = 0  u n d  A u f ru f  d e r  SR TCCOCOE ( fü r~ <  0 )  

TCCOCOE' 

7cco1:FF. 
COE/6( ) 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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F~NCTlü~ lCCü~FF(KAl,KA~,KS,l~DtXL) 

KAl 

KA2 

GtNERAL PüRPOSEa CCKPL,TE lKA~SPuRT-CGtfflCit~TS 

1-!0ST 
COMPILER 
rURPOSE OF ROUTlNE 
'VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME: 
AUTHOR 

• CYBER 720 
• Fük5 RZ-1~ Vt~SION 23-9-ö~ 
• CONTkOL kOUTlNE fOR SK TCCLCüE 
• 1.0 
• 1-10-63 
• TCCGEFF 
•    ElBL 

ANNOTATION OF D~MhY PAkAMETERS 
•••••••••••••••••••••••••••••• 

TYPE 

!N T  

H H  

I/C 

I 

I 

EXPlAl'-ATIOt-. 

KAl < oa COMPUTE COEO,CDEl 
-K All• OlMENSlOh GF ~ATRIX OF 
COLLISIO~ (PERATOR 

MAX. DIMENSION OF MATRIX OF 
CCLLISION OPERATOR AlLDWED 

, '  , c-------------------------------------------------------------------·~  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  

I< Al 

KA2 

I< s 

!NT 

INT 

·INT 

I 

I 

I 

' j 
KAl >•Oa OLlPUT COEO(KA1,KA2,~S,1NDEX! 

CI< C OE l ( K A 1, K Al, K S, l l'i D t: AB 
lhDEX OF ARRAY COtO uR CüEl 

l~OEX GF AR~AY CLEO CR COEl 

KS < oa OuTPuT COEO 
> Oi OlJTPUT COEl 

l~DEX CF ARRAY COEO Ok COEl 

C INOEXL INT I INDEX GF ARRAY COEO OR COEl 
C . 
c------------------------------------------------------------------~ . 1  C OECLARATIVE SECTION ; 
c------------------------------------------------------------------~ C : 

C  

C  

C  

PARAMETER (KA•6) 

DIMENSION COEO(OIKA,O:KA,4,0&KA),COEl(OlKA,O&KA,4,0IK~+l) 

SAVE COEO,COEl 

c-------------------------------------------------------------------~ ' 1 C  EXECUTlVE SECTION 
) c-------------------------------------------------------------------,,.· ' l C  

C  
C  

C  

'KAl < 0: CuMPUTE CGEO ANO CGEl 

IF (KAl.LT.O) THEN 
IF (KA2aNE.KA) STOP •FN TCCüEFFl KA2.NE.KA 1 

IF (-KA1.GT.KA2) STCP 'Fh TCCOEFFI KA1.GT.KA2 1 

CALL TCCOCOE(-KAl,l<A2,CQEC,COEl) 
TCCOEFF•O• 

' 



C  
C  

C  
C  
C  

C  
C  

7~/172 uPT•O 
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tLSE IF (KSeLT.O) THtN 
lCCOtFF•CutO(KAl,KA2,-~~,l~OtXL) 

KAl >•O, KS > oi Oulr~l Cutl(KAl,KAi,~~,l~DlXL) 

E:.LSE 
TCCOtFF•COEl(KAl,KA~,KS,l~DEXL) 

ENOIF 

RETURN 
END 



- 216 -

SUBROUTINE TCCOCOE 

.»'Kt""' Zweck: Berechnen der Koeffizienten und 

Input: Dimension des Funktionenraumes (IDIMEN), Max. Dimen-
sion des Funktionenraumes (MAXDIM) 

•• tlJ' s,' M' Output: Koeffizienten Kc (COE0) und 4 Kc (COE1) 

Gleichungen: 

-1 

i•O 

Ftl( lt,. .. t ld"' ... ,t, 
I)1HEJJ, HA--fJ>IM 
""~ o-k. 

TSU1Tr.Ua, FAlSF. 
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,, .. ,~ .......... ,,._ ""' 
LA'N-/'t i .-~ fa,.. 

Fld' l<'r4'/ ,f /dJr„ 
1ii-ut 1,,;,,,..JJ,~ 

r.w/[.-1i,i.-b. 11,c,·l 
li" t::, ,..,,,. u,,,,·, ,"r.t ... 

,4t,./s1,1.-.. ... itve ... d. 
'l.(oc(A,;,._ J.._ 

H" lt,-,1,1.. .lt 'o... ..._; t 
el-... 

A..(s,.,,v,.._.;,.,.... tJ-, 
l<o„r f; t1,..I~ 

C-ONTIN~t: - ,  ,<tt 1 

.....___ s,s• 

R FrufüJ 
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( 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
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SlBROLTlhE TCCGCCE(lCl~E~,MAXGlr,CüEO,CuEl) 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 
\IERSlON 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• C'YBER 720 
• FCk5 RZ-TL VERSION ~3-~-b3 
• CGMPUTE CCEFFlClENlS COEC,CüEl = 1.0 
• 23-9-83 
• TCCüCOE 
• o. ElBL 

ANNOTATION    DUMMY PARAMETERS 
•••••••••••••••••••••••••••••• 

P .  NAM E 

IDIMEN 

TYPE I/0 EXPLANATION 

l RE,UESTEO DI~E~S10~ CF ~ATRlX OF 
COLLISIGh LFERAlG~ 

,-,AXDIM 

COEO 

COEl 

INT 

REAL 

REAL 

I MAX. DIME~SICN GF MATRIX OF CLLLISIO~ 
OPERATOR 

0 CGEFflClE~TS DEFl~Eu 1~ hA~ObLOK 

0 COEFFICIENTS OEFINEO IN HANOBLuK 

c------------------------------------------------------------------· C  DECLARATIVE SECTIC~ 
c------------------------------------------------------------------· C  

C  

C  

C  

PARAME:TER(KA=o) 
DlMENSIO~ lA(O:KA,O:KA),1Al(OIKA),lA2(0aKA),CCEFHELl012*~A), 

lETA~ZO),FAKT(0:19), 
lCOEO(OtK A,OaK A,4,0IK A),CüEl(O&K A,OlK A,4,0aK A+l) 

LOGICAL ISWITCH 

DATA <FAKT<I>,I~0,19> ,.1ooooooooooooe+o1, 
1.1ooooooooooooe+o1, 
l.ZOOOOOOOOOOOOE+Ol, 
le6COOOOOOOOOOOE+Ol, 
l.2400000000000E+02, 
lel200000000000E+03, 
le7200COOOOOOOOE+03, 
l.5040000000000E+04, 
1.4C32000000000E+05, 
1.3628800000000E+06, 
l.3628800000000E+07, 
l.3991680000000E+08, 
l.47900lbOOOOOOE+09, 
le6227020800000E+lO, 
l.8717829120000E+ll, 
lel307674368000E+13, 
l.20922789888COE+l4, 
l.3556874280960E+15, 
l.t402373705728E+16, 
l.1216451004088E+l8/ 
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C 

C  

C  
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DATA (ETA(J),J•2,20,2) /eb224t7~3~4~~11, 
1.~470328~~49725, 
le9655109129744,.9962330(lt52t5,.~~Suj~~u75~c27, 
l.9997576651439,.99993917v~459b,.~9~9b~7b4~l~~l, 
l.9999961678696,.999999C4bell~8/ 

DATA<IA<C,K),K•0,6)/116*0/ 
OATA(IA(l1K )1K •0,6)/l1-l15*0/ 
DATA(IA(2,K),K•0,6}/1,-2,1,4*0/ 
DATA(lA(3,K),K•0,6)/1,-3,3,-1,3*0/ 
OATA(lA(41K >1K •016)/l,-4,6,-4,112*0/ 
DATA(lA(5,K),K•0,6)/1,-5,10,-l0,5,-1,0/ 
DATA(lA(61K)1K•016)/l1-b,l5,-20,15,-t,l/ 

EXECUTIVE SECTION 
c-------------------------------~----------------------------------· C  

C  
C  
C  

C  
C  
C  

C  

IF (HAXDIM.NE.KA} THEN 
STOP 1 SR TCCOCOE: MAXDlh.~E.KA' 

ELSE IF (IOIMEN.GT.MAXOlM) THEN 
STOP 1 SR TCCOCOE: lDIMEN.GT.MAXOlM' 

ENDIF 

BEGINN DES RECHENTElLES FUER COEO,CGEl 

D0 50 KAl•O,IOIMEN 
DO 50 KA2•0,IOlMEN 
DC 50 Il•0,2,2 
DC 50 12s:0,2,2 
KS•(Il+12*I2)/2+1 
1<.SUM•KAl+l<A2 
LGRENZ•KSUM/2 

BERtlCH DES I~OEXL FUER CGEl FESTLEGEh 

IF (MOD(KSUM,2).EQ.1) THEN 
                

ELSE 
ISWITCH•.FALSE. 

ENOIF 

C KONSTANTEN COEFHEL BERECHNEN 
C  

00 100 IPOLC0Es:O,HAXO(KA1,KA2) 
lAl(IPOLCOE)•lA(KAl,IPOLCOE)*(Il-1) 
IA2(IPOLCOE)•IA(KA2,IPOLCOE)*(l2-l) 

100 • CONTI NUE 
IAl(O)•IAl(O)+l 
IA2(0)•IA2(0)+1 
00 150 IHELP•O,KSUH 
COEFHEL(IHELP)•O• 
DO 150 J•HAXO(O,IHELP-KA2),MlNOtKAl,lHELP) 
                                                          

150 CONTINUE 
C  
C MIT COEFHEL COEO,COEl BERECHNEN (lNOEXL>•l) 
C  

DG 250 INDEXL•l,LGRE~Z 
Lk0NST•KSUM-2*1NDEXL 
COEO(KAl,KA2,KS,INDEXL)sO. 
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C 
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CüEl(KAl,KA2,KS,INDEXL)•O, 
                                

C~Oll•~UOTC*FLOAT(KSL~+l)/FLOAT(L~O~ST+2) 

C AuFSUMHIEREN DlR l-5LMMME 
C 

DC 300 INOEXI•O,LKCNST 
CCEO(KA1,KA2,KS,INDEXL)•CuEO(KAl,~A2,KS,INOEXL)+COEFHEL(INOEX 

l*OUOTO 
CDEl(KA1,KA2,KS,INDEXl)•COEl(KAl,KA2,KS,INDEXL)+COEFHll(lhDEX 

l*QUOTl 
IF (INDEXI.NE.LKONST) THEN 

,uoTO•QUOTO*FLOAT(LKDNST-INDEXl+l)/FLCAT(K5U"-INOEXl) 
QUOTl=QUOTl*FLOAT(LKONST-INOEXI+2)/FLCAT(KSLM+l-INOEX1) 

ENOIF 
300 CCNTINUE 

CCEl(KA1,KA2,KS,INDEXL)•CGEl(KAl,KA2,KS,INDcXL)+ 
lCGEFHEL(LKGNST+l)*FAKT(Z*INDEXL) 

COEO(KAl,KA2,KS,1NDEXL>•COtO(KAl,KA2,KS,INDtXL}* 
1ETA(2*INOEXL}*2• 

COEl(KA1,KA2,KS,INDEXL)•CGEl(KAl,KA2,KS,INDEXl)* 
1ETAC2*1NOEXLJ*2, 

250 CONTINUE 
C 
C ABFRAGE 08 NuCH EIN CGEl ZU kECH~E~ IST 
C 

IF CISWITCH) THEN 
COEl(KAl,KA2,KS,LGRENZ+l)•FAKT(KSuM+l)*COEFHEL(O)* 

l ETA(2*LGRENZ+2)*2• 
ENDlF 

C 
C COEO,COEl FUER INOEXL•O 
C 

COEO(KAl,KA2,KS,O)•O. 
COEl(KAl,KA2,KS,O)•O. 
OC 400 INDEXI•O,KSUM 
COEOCKA1,KA2,KS,O)sCGEO(KAl,KA2,KS,O)+COEFHEL(INOEXI)/ 

lFLOAT(KSUM+l-INDEXI) 
COEl(KA1,KA2,KS,O)•CCEl(KA1,KA2,KS,O)+COEFHEl(INDEXl}/ 

lfLOAT(KSUM+2-INOEXI) 
400 CONTINUE 
50 CONTINUE 
C 
C 
C 

RETURN 
END 
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FUNCTION TCINTEG 
================ 

Zweck: Brechnung der Integrale 
auf 8 Stellen genau 

n >, 2., n ( 22 

Input: Integralpararneter n (N,1< N( 22), obere Integrations-
grenze w (Y) 

Output: Wert des Integrales 

Gleichungen: 

Auswertung des Integrales 
( 1 )  bi< 3 

(2) 

.. 
jdilL = 
o eu-,( 
„ k 

Jdw~ 
ar e11--1 

f c:111 w" 
0 d"'--4 

= 

= 

I.Jn 

n !  
Q 

J d~ w 
0 

k!t(k+1) 

k~11-.f 
= 

w 
I """ ,,.,.-
0 (e"L,t)(..f-e°") 

-k 
t.JJ 

)wl< 2n .. 
- kua r~ \.\1 

n !  kHl tt•• 

(auf 8 Stellen genau) 

in 3 Bereichen: 

Bn··· Bernoulli-Koeffizienten 
(/14/,Seite 810) 

(für.;\ ij„ wird nach Punkt 3 ausgewertet) 

tcn) ... Riernann 1 sche Zeta-Funktion 
(/ 14 /,Seite 811) 
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-,> k l,J OD 

a s s y m p to t is c h e  A u s w e r tu n g :  f d i .1 . ; . - - f d1J l , J " ' " '  f 1 0 -
1 f o(..,   

o e - A O e - - t  e-- '1 

= 

~1,.S1J4„l"c1 YOl.l „ k.Ä 

l !! ""' ., l ll;tl, 
o•"-A 

k !  C '( k + 1 )  

c:itr 2f i~  d4r ßtr-
\.lOU II i •~,l.,,. lf~~i jti, 

l~  

0 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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FuNCTION lCINltG(N,Y) 

     

COMPILER 
PURPOSE OF ROüTl~E 

VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• C 'rb E R  7 2 C  
• FuR5 RL-ll ~tR~IDN 23-~-63 
• INTE~RAlICt; GF FUhCTluh 

X~•~/((EXP(X)-l)(l-tXP(-X)) 
&GlJf'tDARlt~ (O,Y) 

• 1.c, 
• 2b-'1-63 
• TCihTEG 
•    EIBL 

A~NOTATION OF DUMMY PARAMETERS 
•••••••••••••••••••••••••••••• 

P. NAME 

N 

y 

TYPE 

INT 

REAL 

I 

I 

EXPLANAl !O h  

PARAMETER GF INTEGRAL 
t,.>l,N<,2 

LPPER INTEGRATION BO~NDARY 
v>o 

lN THE 

c-------------~--------------------------------------------------· C  OECLARATlvE SECTIO~ 
c------------------------------------------------------------------· C  

C  

C  

C  

PARAMETER(P1•3.14159l654) 

DIMENSION B(0120),BE(2l>,YGRENl(20),FAKT(Ol20) 

DATA <B<I>,I•0,15> ,.1oooocooooooce+o1, 
l.83l3333350000E-Ol, 
l -.l388888687500E-02, 
l.330b678306944E-04, 
1 -.8267195758929E-06, 
l.2087675698854E-07, 
l -.5284l90l38405E-09, 
lal33825365b892E-10, 
l -.3389660297740E-12, 
le858b06205783bE-14, 
l -.217486&698bl6E-15, 
l.5509002826909E-17, 
1 -.l395446467924E-18, 
l.3534707036307E-20, 
l-.8953517427038E-22, 
l.2267952452336E-23/ 

DATA (BE(I),1•1,21) /alt4493406684oE+Ol, 
lal20205690316E+Ol, 
l.1082323233711E+Ol, 
lel036927755143E+Ol, 
lal017343061964E+Ol, 
l.1008349277382E+Ol, 
lel004077356198E+Ol, 
l.l002008392826E+Ol, 
l.lOC0994575128E+Ol, 
lel000494188604E+Ol, 
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C  

C  

C  
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l.IOC0246066553E+Ol, 
l.100Ul22713~4et+Ol, 
1.1oooue1,4813:E+l, 
l,1000030566236E+l, 
l,lOC00152822!9E+l, 
l,1000007637198E+1, 
l,1000003617293E+l, 
l,100000l908213E+l, 
l,1000000953962E+l, 
l,l00000047b933E+l,,1COC000~3b451E+l/ 

DATA (YGRENZ(l),I•l,20) /22,,25,,29,,34,,39,, 
l43,,46,,50,,55,,60,,t5,,70,,15,,b0,,8b,, 
191,,97,,102.,106.,113,/ 

DATA CFAKT<I>,r•o,20, 1.1oocooooooocce+o1, 
l,lOCOCOOOOOOOOE+Ol, 
1,2000000000000E+Ol, 
l,6000000000000E+Ol, 
l,2400000000000E+02, 
1.12oocooooooooe+o3, 
l,7200000000000E+03, 
1,5040000000000E+04, 
l,4032000000000E+05, 
l,3628600000000E+06, 
l,3628800000000E+07, 
l,399l680000000E+08, 
1,4790016000000E+09, 
l,c227020800000E+l0, 
l,8717629120000E+ll, 
1.1307674368000E+l3, 
l.2092278988800E+l4, 
l,35566742809b0E+l5, 
l,t402~73705728E+16, 
l,l~l6451004088E+18,,2432902008177E+l9/ 

c-----------~-----------------------------------------------------C  EXECUTIVE SECTICN 
c-----------------------------------------------------------------C  
C  
C  

C  

ABFRAGEN DES GUtlTlGKElTSBEREICHES 

IF ((N.LE,l),OR,CN,GT,21)) STOP 1 FUNCTION TCINTEGa 
l N O~T OF RANGE• 

IF (Y,LE.O,J STOP 1 FUNCTION TCINTEGa Y <• 0 1 
f',•N-1 

C PROGRAMMZWEIG - ABFRAGE 
C  

IF (Y,GE.YGRENZCM)J GOTO 1 
GOTO 2 

l Fl•BE(M)*FAKTlM) 
GCTO 200 

2 IF. CY,GT,3.) GOTO 3 
Jl•INT(ALOG(7,/16,*l,E-B•FLGAT(H+2)/FLOAT(M+l) 

l•Y*EXP(-Y))/ALOG(Y/2,/Pl)/2,+l,) 
IF (Jl,GT,15) STOP 1 F U N C T 1 0 N  TCINTEGr Jl>l5 1 

GOTO 30 
3 Nl•INT((19.473+FLOAT(M))/Y+l,) 

GOTO 300 
C  



4 
5 
t 
7 
6 
c; 
0 
1 

' j 

4 
5 
b 
7 

f lJ t, C T l Ci~ TC I 1-1 T  E G 7 3 /  l. 7 2  GPTa::0 

C  
C  
30 

50 

C  
C  
C  
300 

350 
150 

C  
C  
200 

Fl•O. 

- 225 -
AUS~ERTUNf FUER Y <• 3 

POLY•Y**(M-2) 
                   

YPOT2•Y*Y 
CO 50 J•O,Jl 
POLY•POLY*YPOT2 
REALNEN•REALNEN+2. 
Fl•Fl+B(J)•POLY/REALNEh 
CONTINUE 
Fl•Fl-(.5*Y**<M+l)/FLOAT(M+l)) 
GOTO 200 

AUSWERTUNG DER REIHE FLER Y > 3 

Fl=O• 
DG 150 Il•l,Nl 
Xl'i2•1 • 
QLOTlsl./Y 
REALll•FlDAT( 11) 
CUCT2•(l./REAL11)**(~+2} 
DO 150 12=0,M 
CiUOTl•QUOTl*Y 
CUGT2•QUOT2•REALI1 
IF (12.EQ.O) GOTO 350 
XM2sXM2*FLOAT(l2) 
Fl•Fl+OUGT2/XM2*~UOTl*EXP(-Y•REALll) 
CONTI~UE 
F1•(8E(MJ-Fl)*FAKT(M) 

TCINTEG•FLOAT(N)*Fl-Y**~/(EXP(Y)-1.) 
RETURN 
END_ 



- 226 -

SUBROUTINE TCMAINV 

Zweck: Inversion einer n x n - Matrix 

Input: Zu invertieren&Matrix (COEMAT), Ma~. Dimension der 
Matrix (MAXDIM), Dimension der Matrix (IDIMEN) 

Output: Zu COEMAT inverse Matrix (COEINV) 

IZ FTIJR.N 
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S L BR OUT 1 N 1: TC r,, A 1 ,-., V ( C CH, AT, C C: 1: H, 'v, ~; A X D 1 ,-, , l D I ,., Hd 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

Gl:NERAL PURPOSEI CC~PLTI: TRA~5PCRT-COl:FFICil:hTS 
TC INPLT CO~DilIGNS 

• CYBER 720      

COMPILER • FGR5 RZ-TU VERSION 23-9-63 
PURPOSE OF ROUTINE 
VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

ANNOTATION OF DUMMY 

• IN~ERT INPUT MATRIX 
• 2.0 
• 14-11-19&3 
• TCMAIN\I 
• O. EIBL 

PARAMETERS 
                               

P. NAME TYPE I/C EXPLANATION 

COEMAT REAL I INPUT MATRIÄ THAl SHOliLO 

COElNV REAL 0 IN\IERSE MATRIX OF COEMAT 

MAXDIM INT I MAX. DIMENSION CF CDEMAT 

BE lhvERTEO 

AVAlLABLE 

IOIMEN 1NT l REtUESTED DIMENSION OF COEMAT 

c-------------------------------------------------------------------C  DECLARATIVE SECTION 
c----~--------------------------------------------------------------C  

C  

C  

PARAMETER (KA•6) 

DIMENSION CDEMAT(OIMAXOIM,OIMAXDIM),COEINV(OIMAXOIH, 
lO&MAXDIM),COINHOM(01KA),XCCEFF(01KA) 

c----------------------------------------------------------------~--C  EXECUTIVE SECTION 
c-------------------------------------------------------------------C  

IF (KA.NE.MAXOIH) STCP 1 SR TCHAIN\IIKA.NE.~AXDIM• 
IF (IDIMEN.GT.KA> STOP 1 SR TCMAINV&IDIMEN.GT.KA 1 

C  
C COHPUTE THE ROWS OF THE IN\IERSE MATRIX 
C  

00 10 IROW•O,IDI~EN 
DO 20 IUNIT=O,IDIMEN 
lf (IUNIT.EQ.IROW) THEN 

COINHOM(IUNIT)•l• 
ELSE 
COINHOM(IUNIT)•O• 

ENOIF 
20 CONTINUE 

CALt ASLIEQS(COEMAT,COlhHCM,~AXDI~,IOihEN,XCOEFF) 
C  
C  

DC 10 IDIS•O,IDIMEN 
COEINV(IOIS,IROW)=XCOEFFCIDIS) 

10 CONTINUE 
C  
C  
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A.2.2 Programme zur Berechnung der Spektralfunktionen 

A.2.2.1 Das Programmpaket CMS 

Das Programmpaket CMS dient zur Berechnung der Spektral-

funktionen G0 
, •••• ,G1 der Potential-, der Magnetischen- und - - ++  

der ·Phononen-Streuung für zueinander äquidistant liegende 

Temperaturen. 

Es legt die berechneten Daten 

TAPE 53 - 55 ab. 

Seitenverzeichnis für die Programmeinheiten 

PROGRAM CMSFILE 

SUBROUTINE. CMSREFA 

SUBROUTINE CMSEXPJ 

FUNCTION CMSMAGN 

2 3 0  

2JO  

2 4 2  

246 

auf die Dateien 
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PROGRAM CMSFILE 

Input: Absolute Stärke der Wechselwirkunken (AMP), Kommen-
tardatensätze (STRART,ABSAMP,MODEL), Zahl der Lei-tungselektronen in der Einheitszelle (RNUM), Zahl der Sel-tenen Erd Ionen in der Einheitszelle (RENUM), Volumen der Einheitszelle (VOLEZ), Bandaufspaltung JA/NEIN (IBAND), Ordnungstemperatur magnetisch (TC), Gesamtdrehimpulsquan-tenzahl (RJ), Schallgeschwindigkeit (VSOUND), Fermiwellen-vektor (QFERMI), Debeytemperatur (WDEBEY), oberes Defini-tionsintervallende für die Spektralfunktionen (WEND), An-fangstemperatur (TINIT), Temperaturschrittweite (TSTEP), Zahl der Temperaturschritte (NUMSTEP) 

Zweck: Berechnen der Spektralfunktionen für die Potential-
Streuung, die Magnetische-Streuung und die Phonon-
Streuung uncilAblegen der Daten auf die Tapes 53-55 

I"\ 

:i:. 
c,, 

  
"'Q 

u 

1Mp„lcl4l"' VD"4 ' " " "  L rj·/,c ,~W,; ,,.,?, ,,,,, ... _, .. ,.. d4k.. $• /le., 
~1J1Art,II.EJJ,,.,..,, Yo,cr, 10ANi>, T c ,~  

VSO..»D, w , ,  0;rbl'/l l J ~  /IV, T,,,;;,r.,uPi 
).,u,u;ep 

A-.(1,~ /4.. A , /i.f" J ~J.... °"'" TAk 6 
....o/. J..,·J,·,.j,-~,'e,"'- sl/,v ~wc/.,..,- .,....,. 
k.i°'S 'J'" 1/a,io.Ue.. ( Ftn-·t.,.J>•tt • • • •  ) 

Schu·, ... dt„ lto ... .-./..,;rJqu..wlu, o/,r 
IP.Mf''• 1..., sk..r, ,,._,,,4J/,- 1 d,, IJiJ,-..,·J,-_ ,•,.J,,.,_.lf 
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Berechnen der Modellspektralfunktionen im PROGRAM CMSFILE 

Potential-Streuung: 

G0 Gleichungen 4.2.1.1.6, 4.2.1.1.7 

G 1 Gleichungen 4. 2. 1 . 1 . 12, 4 . 2. 1 . 1 . 1 3 

Magnetische-Streuung: 

Bestimmung der Bandaufspaltung 4b für T < T 
C 

A ~ =  - 1 <'J•) < " ' '  .¾ . 4 ,~J l ld )  :' -1 (Jt) N. N R ~  ~ ;  ... 

G . .  f d'v G c:> 
Moh-,·nltw.~l IClc.= Vl~;,:·   l<l(lltrvJlk)l

1
= NR, IC-IL 

l.c, a ..   C!.!P   l 'i ,i v fo) /t/lo) 
, , ,  VoJ,~ 

Spektralfunktionen T < Tc mit Bandaufspaltung 

Gleichung 4.2.1.2.5 
• /. >  

a._(Ab,-4b) ~z 6(.n -llE) 
1 G+• Gleichung 4.2.1.2.7 .. 

µ = E  f 
T   Tc ohne Bandaufspaltung 

Go Gleichungen 4.2.1.2.24, 4.2.1.2.25 

G1 Gleichungen 4.2.1.2.28, 4.2.1.2.29 • µ = E  
f 

T)Tc 

Go Gleichungen 4.2.1.2.30, 4.2.1.2.31 

G1 Gleichungen 4.2.1.2.34, 4.2.1.2.35 µ -E  - f 
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Phononen-Streuung 

G0 Gleichungen 4.2.1.3.4 - 4.2.1.3.6 

Gleichungen 4.2.1.3.8, 4.2.1.3.11 - 4.2.1.3.13 µ-E - f 
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C  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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FR C G kAM  C M S F IL E  

PROGRAMM ZUR ERZELGuNG DER TAPES 53, ••• ,55 
FUER POTENTIALSlRELNNG,hAGhElISCHE ST~E~LhG, 
tLEKTRON PHONON STEUU~G 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

VERSION 
DATE 
SDURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 720 
• FOR5 RZ-TU VERSION ~3-~-83 
• CREATE MOO~L-SPECTRALFLNCTIONS 

10 CALCULATE TRANSPCRTCOEFF.S 
• 1.0 
• t-12•1983 
• CMSFILE 
• o. EISL 

c-------------------------------------~----------------------------~ ·c OECLARATIVE SECTIOh 
c~-----------------------------------------~-----------------------· C  

C  

C  

C  

C  

C  

C  
C  
C  
C  

PARAMETER (MAXPOLY•6,NUMINT•8,MAXM1•2,MAXM2•4,MAX~3•5, 
lt'AXDIM•300) 

DIMENSION GPOLY(2,3,0IMAXPOLY),VARl(MAXMl),VAR2(MAXH2), 
lVAR3(MAXM3),XHELP(MAX0IM),YHELP(MAXDIMl,AMP(3) 

CHARACTER*60 STRART(3),ABSAMP(3),~0DEL(3) 

DATA CONV,CONN,CONST l.36e43E-8,.552t39E-8,.64503Ct88~E-l/ 

DATA CONFERM /4.1921166~5/ 

V(E)•CONV*~*S0RT(E). 
DVDE(E)•l.5*CONV*SCRT(E) 
RN(E)•CONN*SQRT(E) 
ONOE(E)•.5*CONk/SQRT(E) 

c-----~---------------------~------------~------------------------~ 
C  EXECUTIVE SECTION 
c------------------------------------------------------------------~ C  

C  

C  

M2•MAXM2-2 
M3•MAXM3-2 

READC*,*) (AHP<I>,I•l,3),R~UM,RE~üM,VCLEZ,IBANO, 
l(VAR2(I>,I•l,M2),(VAR3Cll,l•l,M3),wENO,TINIT,TSTEP,NU~STEP 

c------------------------------------------------------------------~ C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

ANNOTATION OF INPUT PARAMETERS 
·····••=••=••····••=••=••····· 

P. NAME 

AMP 

RNUM 

TYPE 

REAL 

REAL 

EXPLANATION 

ABSOLüTE STRENGTHS OF l~TERACTIONS 

NLMBER OF CONOlCTIGN ELEClRON~ IN 
Tl-lE l.JfllIT CELL 



z 
j 

4 
5 
f: 
7 
6 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
6 
1 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
0 
l 
2 
3 
lt 
5 
  

7 
  

1 
D 
L 
2 
3 
  

) 
) 

7 
) 

  

) 

l 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  

73/172. LFT-=ü 

RENUM kl:AL 

VOLEZ REAL 

!BAND INT 

VAR2(1) REAL 

VAR2(2) REAL 

VAR3(1) REAL 

VAR3(2) REAL 

VAR3(3) REAL 

„END REAL 

TINIT REAL 

TSTEP REAL 

NUMSTEP !NT 
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~uMbtk Of kAKE EAkTM iL~5 1~ Tht 
L:t-.lT CELL 

VGLL~l Gf Th~ L~ll CELL 

Isl ••• CALCULATlON wITH BAND ~AP 
               BAND GAP 

TC FCR MAGhETICAL ORDERlhG 

QUANTUM NüMBER OF TOTAL ANGULAR 
MOMEl-lTUM 

VELOCITY OF SOtND 

VECTCR ON THE FERMI SURFACE 

DEBEY TEMPERATliR 

UFPER INTERVAL BOUNOARY FOR 
SPECTkAL FU~CTIONS 

LO~EST TE~PERAlUR ~HE~E SPECTRAL 
FUNCTIONS wlLL BE COMPUTEO 

TEMPERATUR lNCREASE FOR E\ERY STEP 

NUMBER OF SlEPS FCR COMPuTATlC~ 

c------------------------------------------------------------------· 
C  

120 

C 
C 

EFERMl•CONFERM*(RhUM/VOLE~)**•btte6ttebbttt7 

WRITEC6,120) (AMP(I),I•l,3),EFERMI,RNUM,RENUM,VOLEZ,IBANO, 
l(VAR2(I),I•l,H2),(VAR3(1),l•l,M3),WE~D,TINlT,TSTE~,~uhSTEP 

FCRNAT( 1 1 1 ,lOX,10( 1 *1 ) , 1 MR C~SFILEtERZEUGEN DER MODELL', 
1 1 SPEKTRALFUNKTIONEN 1 ,10('*'),/,/, 
ll1X, 1 ABSOLUTE STAERKE DER PuTENTIALSTREUUNG 
l llX, t DER l'IAGNE T • STREUUNG 
lllX, 1 DER PHONON STREUUNG 
111X, 1 FERMIENERGIE CKJ 
lllX, 1 ZAHL DER ELEKTRONEN IN VOLEZ 
111X, 1 ZAHL DER SELTENEN ERD IONEN IN vOLEZ 
111X, 1 VOLUMEN DER ELEMENTARZELLE CA**3l 
111X, 1 BANDAUFSPALTUNG (I•l-JA; I•O-kEIN) 
lllX,•KRITISCHE TEMPERATvR (hAGNETISCH) 
lllX,'QUANTENZAHL DES GESAMTDREHIMPULSES 
111X, 1 SCHALLGESCHWINDIGKEIT CA/SEC] 
111X, 1 FERMIWELLENVEKTGR Cl/Al 
111X, 1 0EBEY TEMPERATUR [Kl 
111X, 1 0EFINITIONSBEREICH DES POLYNOMA~TEILS 
l /, 
lllX,'ANFANGSTEMPERATUR [Kl 
111X, 1 TEMPERATURSCHRITTwEITE [Kl 
111X, 1 ZAHL DER TEMPERATURSCHRITTE 

READ<*,*) (STRART(l),ABSAMP(I),MODEL<I>,I•l,3) 
INITIALIZE VARIABLES 

'JO•V<EFERMl) 
RNO•RN(EFERMI) 
VNO•VO•Rt-tO 

• 1 ,E12.5,I, 
••1ElZ.5,I, 
• t ,El2.5,/, 
• 1 ,El2.5,/, 
• 1 ,El2.5,/, 
• 1 ,El2.5,/, 
• 1 ,El2.5,/, 

1 ••,Ii:.1/, 
• t ,El2.5,/, 
••,e12.s,,, 
• 1 , E  1 2  • 5, I, 
• 1 ,ElZ.5,1, 
• 1 ,El2.5,/, 
••,E12.s,1, 

• 1 ,E12.5,J, 
• 1 ,ElZ.5,1, 
• t ,14) 
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CGNSTB:.5*SC~T(AMP(2l*CL~ST*~E~UM/~CLLZ/V~C) 
AMP~lM•(OVOE(~FERMI)•k~~-C~Uc(c~Ek~l)+\O)/~~O 
ArPGlP•(DVDE(EfERMI)•R~L+D~DE(EFERrI>•VO)/WNO 
~ARlC l)zAMPGlP 
\IAR1(2)•AMPG1M 
~AR2(MAXM2-l)•VAR1(1) 
~AR2(MAXM2)•VAR1(2) 
VAR3(MAXM3-l)•VAR1(1) 
VAR3(~AXM3l•VAF1(2) 
lC-=VAR2( 1 )  
RJ•VAR2(2) 
VS OUND•VAR3 ( 1 )  
QFERHI•VAR3(2) 
WDEBE't•VAR3(3) 

DO 10 IDIS•l,3 
l1AP•IDIS+52 
~RITE(lTAP,20) STRART(lDlS) 

20 FGRMAT(A60) 
wRITE<ITAP,20) ABSAMP(IDIS) 
wRITE<ITAP,20) MODEL<IOIS) 

10 CONTit-lUE 
C  

OL SO ITAPE•l,3 
ITAP•ITAPE+52 
~RITE(ITAP,*) TINIT,TSTEP,N~MSTEP 
wRITECITAP,*) WEND 

50 CClNTINlJE 
C  

C  
·C 

C  

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

C  
C  
C  

C  
C  
C  

TE:MP•TINI T  
                      

OUOTQ•QDEBEY*QDEBEY/CFERMl/QFERMI/4. 
WINT•WEND/fLOAT(NUMINT) 

START TEMPERATUR LOOP 

00 60 ISTEP•l,NUHSTEP 

BERECHNUNG VON KONSTANTEN ABHAENGIG VON DER 
BAND STRUKTUR 

WERTETEABELLE FUER DIE SPEKATRALFUNKTICNEh 
DER POTENTIAL UNO DER MAGNETISCHEN STREUUNG 

WRITE(53,*) O,O,O,O,C,O 
WRITE(54,*) O,O,O,O,O,O 

DELTA ANTEIL DER POTE~TIAL STRELUNG 

WRITE(53,*) l,O,l,1,1,1 
~RITE(53,*) o.,AMP(l) 
W R IT E (5 3 1 * > ·  O.,AMP{l) 
WRITE(53,*) o.,AMPGlP*AhP(l) 
WRITE(53,*) o.,AMPGlM*AhP(l) 
WRITE(53,*) O.,AMPGlP*AHP(l) 

DELTA ANTEIL DER MAGNETISChEN STREUUNG 

IF (TEMP.LT.TC) THEN 
CALL CNSEXPJCTEMP,TC,RJ,EXPJZ,EXPJ2Z,ETA) 
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C  
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IF (IBA~O.~Q.1} THEI 
OELTA~•CONSTB*EXPJl 
EFPOB=tFtRMl+DELTAE 
EFMDB•EFERMI-DELTAB 
DSM•(DVDE(EFPDB)*R~(lfPOB)-V(EFfDb)*ü~GE(~FPDB)+D~DElEFM~B) 

• l *RN(EFMOB)-V(EFMDB)*D~OE(EFMDBJ)/\~O 
EQUOT=DELTAB/EFERMl 
FMPM•2-*SORT(l.-EQuOT•E~LuT)•EQuüT 
OMPM•(DVDE(tFPDB)*~N(EFMDB)-V(EFMCB)*D~DE(EFPCB))/V~O 
OMMP=(DVDE(EFMOB)*RN(EFPDB)-v(EFFDB>•o~DE(EFMDB))/V~O 

ENOIF . 
DIFJ2Z•(EXPJ2Z-EXPJZ*EXPJZ) 
ETA2•ETA*2•*TEMP 
CUOT•EXPJZ/ETA 
AMPM•AMPGlM*QUOT 
AMPP•AMPGlP*QUOT 
IF (lBANO.EQ.1) THEN 

wRITE(54,*) 2,1,2,3,3,3 
ELSE IF (IBANO.E~.O) THEN 

WR1TE(54,*) 2,0,2,3,3,3 
ELSE 

STOP 1 MR CMSFILE:JBAND DLT OF RANGE' 
ENDIF 
wRlTE(54,*) o.,2.•DIFJ2Z*AMP(2) 
~RITE(54,*) ETA2,2.•QUGT*AMP(2) 
IF (IBANO.EQ.l) THEN 

WRITE(54,*) ETA2,FMPK*QuOT*AMP(2) 
ENDIF 
~RITE(54,*) 0.,2.*DIFJ2Z*AMP(2) 
wRITE(54,*) ETA2,2.*,uGT*AhP(2) 
~RITE(54,*) O.,AMPG1P*2•*01FJ2Z*AMP(2) 
WRITE(54,*) ETA2,A~PP*AMP(2) 
WRITE(54,*) -ETA2,AriPP*AMP(2) 
lf (IBAND.EQ.l) THEN 

WRITE(54,•) O.,OSM*OIFJ2Z•AMP(2) 
WRITE(54,*) ETA2,orPr.*QUCT*AMP(2) 
WRITE(54,*) -ETA2,0MMP*QUOT*AMP(2) 

ELSE 
WRITE(54,*) o.,AMPG1M*2•*DIFJ22*AMF(2) 
WRITE(54,*) ETA2,AMPM*AMP(2) 
WRITE(54,*) -ETA2,AMPM*AMP(2) 

ENDIF 
wRITE(54,*) o.,AHPG1P*2-•DIFJ2Z*AMP(2) 
wRITE(54,*)                  

wRITE(54,*) -ETA2,AMPP*AMP(2) 
ELSE 
CONST•2•*RJ*CRJ+l) 
CONSTl•CONST/2. 
WRITE(54,*) 1,0,1,1,1,1 
WRITE(54,*) O.,CONST1*2•*AMPC2) 
WRITE(54,*) o.,co~ST1*2.*AMP{2) 
WRITE(54,*) o.,AMPG1P*CONST*AMP(2) 
wRITE (54,*·) Oe ,AHPGlM*CONST*AMP( 2) 
~RITE(54,*) o.,AMPG1P*CONST*AMP(2) 

ENDIF 

C ELEKTRON PHONON STREUU~G 
C  

00 80 Il•l,3 
DO 80 I2•0,3 
GPOLY(l,Il,12)•0• 
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~PGLY<2,Il,I2)=0. 

bO CGt\Tl~uE 
C  
C ERZEUGUNG DER ~ERTETABELLE DEk SPEKTRALFL~KTIC~ 
C FUER Olc ELEKl~C~ PrlO~O~ SlREllhG 
C  

C  

CONSTl•QUOTO/wDEBEY/wDEBEY 
CuNST2•CONSTl•CONSTl 
XCCNST•WDEBEY 
GPOLY(l,1,1)•4.*TEMP*CONSTl*AMP(3) 
GPOLYC1,l,3l•-4•*TEMP*CONST2*AMP(3) 
GPOLY(l,3,3)•-GPOLY(l,l,3) 
POLYP•TEMP*AMPGlM*CONSTl*AMP(3J 
POLYM•-POLYP 

NUMl•~UMINT+l 
NLM2=2*NUMINT+l 
~RlTE(55,*) NUM1,Nürl,NUM1,NuM2,~lM2,NUM2 
DC 100 ISPEC•l,6 
IF (ISPEC.LE.3) THEN 

KENNPOL•l 
t<.S•ISPEC 
NUt.•NUMl 
X=O• 

ELSE 
KENNPOL•2 
l<S•ISPEC-3 
NUl"1•1'.UM2 
X•-WE:ND 

ENOIF 
DG 90 ICOUNT•l,NUM 
IF (X.LT.Oe) THEN 
. GPOLY<2,2,l)=POLYM 
ElSE 
GPOLY(2,2,l)•POLYP 

ENOIF 
YHELP(ICOUNT)=O• 
OCi 1 1 0  lSUM•l,3 
                                                      

lX**ISUM 
110 CONTlNUE 

XHELP UCOUNT) •X  
X•X+WINT 

90 CONTINUE 
WRITE(55,*) (XHELP(I),YHELP(l),I•l,NLM) 

100 CONTINUE 
C  
C DELTAANTEIL DER SPEKTRALFUNKTIO~ FUER DIE ELEKTRC~ 
C PHO~ON WECHSEL~IRKUNG 
C  

WRITEC55,*) 1,0,1,0,2,2 
WRITE(55,*) XCONST,TEMP•(l.-QUOTC)*(l.-QLOTU)*A~P(3) 
WRITE(55,*)· XCONST,TE:MP*(l.-QUOTQ*'1lJOT0)*AMP(3) 
WRITE(55,*) XCONST,.5*AMPGlh*lEMP*tl.-QuOT0)*AMP(3) 
W RITE(55,*) -XCONST,.5*AMPGlH*TEMP*(l.-QuOTQ)*AMP(3) 
WRITE(55,*) XCONST,.5*AMPG1P*TEMP*AMP(3) 
~RITE(55,*) -XCONST,.5*AMPGlP*TEMf*AMP(3) 
TEMP•TEHP+TSTEP 

60 CONTINUE 
SlOP 
END 
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SUBROUTINE CMSREFA 
================== 

Zweck: Finden der Nullstelle einer gegebenen Funktion in 
einem gegebenen Intervall mit Hilfe der Regula Falsi 

Input: unteres Intervallende (A), oberes Intervallende (B), 
Max. relativer Fehler der Nullstelle (EPS), Funktion 
deren Nullstelle im Intervall (A,B) gesucht wird 
(FUNCTON), Parameter dieser Funktion (PARA1,PARA2, 
PARA3) 

Output: Nullstelle der Funktion FUNCTON im Intervall (A,B) 

l k k  lu k,- v11 II e~cl<, ol.m. fuk.,vv II~, 

1-wx. r,'4L °"'" Pt~/,,., /4  J/4/!Ikllv fil„ftl,-111., 

Je,;IAA Af1c/lsk1i<. deucrJ. I Vi~ Tttl'l(l{"t,QMt• 

Jw 04' tSW F IM  I k .L·~ 

K'4CT" 4 

:3,( 
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1 CDI.IAJf• 0 

N,,~ iJc. Nu. llskllt Jw-,~ 
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N{,hk /Jw/1!.kllt. ofu~,L 
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l 
i 
j 

4 , 
6 
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8 
9 

10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
c::4 
25 
2 6  ... -
27 
t:8  
29 
30 
31. 
32 

34 
35 
36 
37 
38 
39 
40 
41 
42 
43 
44 
45 
46 
47 
48 
49 
50 
51 
52 
53 
54 
55 
56 
1 
8 
9  
0 
l 
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C  
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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C  
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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5UBROuTINE CMSREFA(A,B,EPS,ruNCTO~,PtRAl,FAKA2,PA~A3,X) 

GENERAL PuRPGSE: COMPLlE MCDEL SPECT~AL FU~CT10~5 
FOR INPUT OF AS 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 
VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 720 
• FOR5 RZ-Tü VERSION 23-9-63 
• FINO RCOT OF FU~CTON 
• 1.0 
• 22-11-1983 
• CNSREFA 
• O. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY P~RANETERS 

P. NAME TYPE 

A REAL 

B  REAL 

EPS • - ·  - --- " REAL 

FUNC TON REAL 

PARAl !N T  

PARA2 REAL 

PARA3 REAL 

X REAL 

I/0 

I 

1 

I 

I 

I 

I 

I 

0 

t:XPLANATION 

LO~ER STARTING VALUE FGR kOGT 
OF FUNCTOt-. 

SECOND STARTING VALUE FGR ROOl 
OF FUNCTON 

MAX. RELATIVE ERROR OF X 
(X•COHPUTED ROCT OF FüNCTON) 

USED FUNCTION FOR FINDI~G lHE ROCT 
BETWE.EN (A,B) 

FIRST ACTWAL PARAMETER FOR F~NClON 

SECOND ACTUAL PARAMETER FOR FlNCTPN 

THIRD ACTUAL PARAMETER FOR Fü~CTuN 

ROCT Of FUNCTON BETWEEN (A,&) 

c--------------------~------------------~--------------------------, C  

C  

C  

DECLARATIVE SECTION 

PARAMETER (NAXSTEP•lOOO) 

c-----------------------------------------------------------------C  
Xl•A 
X2•8 
Yl•FUNCTON(Xl,PARA1,PARA2,PARA3) 
Y2•FUNCTON(X2,PARA1,PARA2,PARA3) 
IF (Yl*Y2.GT.O.) STOP 

1 1 SR CMSREFA&NO SIGN CHA~GE IN INPUT Y-VALUES' 
If CPARA3/PARA2eLT •• 8) THEN 

FIND ROOT BY ITERATION 

IF (A.GT.B) THEN 
XACT•B 

ELSE 
XACT•A 
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20 

C  
C  
C  

C  
C  
C  

C  
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EN DI F 
DC 20 ISlEP=l,MAX~TtP 
XNE~•XACT-CMShAGN(XACT,PARAl,PA~A~,fARA3) 
Yl•CMSMAGN(XNEW,PARA1,PARA2,PARA3) 
Y2•CMSMAGN(XNE~*(l.+EPS),PA~Al,PARA2,PARA3) 
X•XNE\. 
IF (Yl*Y2.LE,O,) GOTC ~99 
XACT•XNEW 
CONTINUE 
STOP 1 SR CMSREFAIFAILED Fl~OING ROOT BY IT, 1 

ELSE 

FIND ROOT BY REGULA FALSI 

ICOUNT•O 
00 10 ISTEP•l,MAXSTEP 
IF (lCOUhT,EQ.5) THEN 

ICGUNT•O 

HYPERBOLIC APROXIMATION 

CONST•(Yl-Y2l/(X2-Xll*X2 
XNEW•-CONST*Xl/(Yl-CCNST) 
YNE~•FUNCTON(XNEW,PARAl,PARA2,PARA3) 
X•XNEW 
IF (YNEW,EQ,O,) GOTO 999 
IF (YNEW*Yl,LT,O,) THEN 

X2•XNEW 
Y2=YNEW 
IF (ABS((Xl-X2)/X2l,LE,EPS)          

ELSE 
Xl•XNEW 
Yl•YNEW 
IF (ABS((Xl-X2)/Xl),LE,EPS) GOTO 99~ 

ENOI-F 
ELSE 

C LINE~R APROXIMATION 
C  

ICOUNT•ICOUNT+l -
XNEW•Xl-Yl*CX2-Xl)/(Y2-Yl) 
YNEW•FUNCTON(XNEW,PARA1,PARA2,PARA3) 
X•XNEW 
IF (YNEW,EQ,0,) GOTO 999 
IF (YNEW*Yl,LT,O,) THEN 

X2•XNEW 
Y2-=YNEW 
IF (ABS((Xl-X2)/X2),LE,EPS) GOTO 99~ 

ELSE 
Xl•XNEW 
Yl-=YNEW 
IF (ABSCCX1-X2)/Xl),LE,EPS) GOTO 99q 

ENOlF 
ENOIF 

10 CONTINUE 
STOP 1 SR CMSREFAI FAILED FINOING ROOl' 
ENOIF 

999 RETURN 
END 
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SUBROUTINE CMSEXPJ 
================== 

Zweck: Berechnen der Thermodynamischen Erwartungswerte <J;) 
und(~} sowie der Energieaufspaltung im Molekular-
feld im Rahmen der Molekularfeldnäherung 

Input: Temperatur (TEMP), Kritische Temperatur für Magneti-
sche Ordnung (TC), Quantenzahl des Gesamtdrehim-
pulses (RJ) 

Output: Erwartungswerte (J,") , {J~\ sowie Eta= . Sjl A E 

Gleichungen: 

( 1,): 0 

( : , J )=  Ä 

21,-1 

Be""< ~ vo 
(J:> •   "-416 
o<il' J,3<! J 

JA 

ß<vcc'-a t'O"\ (-:i;) 
f;... JGli.ti 10Llj e 1 
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N11.tls~lltct s '4 c ~  2"... ß~-
,."'-J VDC. ( j 1 > : 
< :1 . ) - J l½ {   ~"J,)) , ._ . . - - 1  . . . ._  _ _ _  ._....;.;;t'l4...;;l);_T _ _  - - - J  " " - - - - - - - - L I  

~r-e<-ltd v'Di. (1;' ), 
  f; /9.. 
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C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
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SUBROüTINl CMSEXPJ(TErP,TC,~~,EXPJZ,EXPJlZ,ETA) 

GENE~AL PURPCSE& CC~PLTE MODEL SPECTkAL f~~CTlCh~ 
F GR lt,PUT O F AS 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• CYBER 720 
• FOR5 RZ-TU VERSIO~ 2~-9-63 
• CGMPUTE EXPECTATICN VALUES OF 

JZ,JZ**2 AND E~ERGY SPLil 6Y 
APPLIED MEAN FlELO 

• 1.0 
• 22-11-1963 
• CMSE):PJ 
• o. EIBL 

ANNGTATION OF D~MMY PARAMETERS 

P. NAME TYPE 1/C EXPLANATIOh 

TEp,tP REAL I TEMPERATUR 

TC REAL I CRITICAL TEMPERATUR FOR MAGNEllCAL 
O RDER 

RJ INT I ~U•NTUM NUMBER FOR Al,GULAR M O ~ H H U l ' I  

E X P J Z  REAL 0 EXPECTATICN 'vALLJE CF JZ 

EXPJ2Z REAL 0 EXPECTATION VALUE OF JZ**2 

ETA REAL 0 ETA•.5*0ELTAE/(K*TEMP) 
OELTAE•ENERGY SPLITTING BY APPLYl~G 
A ~EAN FIELD, Kc60LTZMANN-CON~T. 

c------------------------------------------------------------~----
C  OECLARATIVE SECTION c----------------------------------------------------------------
C  

C  

C  

E).TERNAL CHSMAGN 

DATA EPS1,EPS2 /l.E-3,1.E-6/ 

c------------------------------------------------------------------· 
C  EXECUTIVE SECTION c----------------------------------------------------------------· 
C  

IF (TEMP.GE.TC) THEN 
EXPJZ•O. 
EXPJ2Z•O• 
ETA•O• 
If (HOO(INT(2.*RJ+.1),2).EQ.l) THEN 
ACT J •RJ • 
00 10 I•l,INT(RJ)+l 
EXPJ2Z•EXPJ2Z+ACTJ•ACTJ 
ACTJ•ACTJ-1. 

10 CONTINUE 
ELSE 
DO 15 I•l,INT(RJ+.l) 
EXPJ2Z•EXPJ2Z+FLOAT(I*l> 



2 
j 

4 
5 
6 
7 
8 
9 
0 
1 
2 
3 
4 
5 
6  
7 
8 
<, 
0 
1 
2 
3 
4 
5 
b 
7 
8 
9 
0  
1 
2 
3 
4 
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15 

C  
C  
C  

C  
C  
c· 
C  
C  
C  
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CO~TlNUE 
ENOIF 
EXPJ2Z•EXPJ2Z*2•/(2.•RJ+l.) 

ELSE 
CONST=RJ/2. 
Yl•CMSMAGNCCDNST,RJ,TC,TEMP) 
Y2•CMSMAGN(CONST*.9999,RJ,TC,TEMP) 
XRELO=CDNST*(l.+Y1•.ooc1/(Y2-Yl)) 
A•XRELO*•l 
B•XRELO*lO. 
IF (B.GT.RJ) B•RJ 
IF (TEMP.LT.TC*.5) THE~ 

EPS•EPS2 
ELSE 

EPS•EPSl 
ENDIF 

COMPUTE: EXPJZ 

CALL CMSREFA(A,B,EPS,CMSMAGN,RJ,TC,TEMP,EXPJZ) 

COMPUTE ETA 

                                

COMPUTE EXPJ2Z 

RJ2•2.*RJ 
EXPJ2Z•RJ*(RJ+l.}-.5*((RJ2+1.)/TANH(ETA* 

1 (RJ2+l.})/TANH(ETA)-l./(TANH(ETA)**2)) 
ENOIF • 
RETURN 
END 



1 
2 
3 
4 

6 
7 
e 
" lO 
l l  
l2 
L3 
L4 
L5 
L6 
L7 
lb 
l9 
~o 
:l 
~2 
   

:4 
~5 
~6 
17 
!8 
19 
lC 
n 
l2 
)3 
;4 
15 
H:i 
i7 
)0 
l9 
tO  • 
tl 

C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  c· 
C  
C  
C  
C  
C  
C  
C  

73/172 OPT•O 
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FLNCTION CMSMAG~CX,RJ,TC,TtMP) 

GENERAL PuRPGSEI CCMPLlt ~LDEL ~PtClRAL ~u~CllG~~ 
FCR INPUT OF AS 

HOST 
COMPILER 
PURPOSE OF ROUTINE 

VERSION 
DATE 
SOURCE FILENAME 
AUTHOR 

• C'1BER 720 
• FOR5 RZ-T~ VERSIO~ 23-9-63 
• CCMPUTE MAGNETlZATIG~ tRROk 

F UNC TI ON 
• 1.0 
• 22-11-1983 
• CMSEXPJ 
• o. EIBL 

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS 
asasaaaaasaaaccs&aacsaasa••••• 

P .  NAM E 

RJ 

TYPE 

INT 

REAL 

REAL 

I/0 EXPLANATION 

I CuANTUH hüMBER OF ANGULAR HOMEhTUM 

X  

TC 

TH1P REAL 

I REDUCED MAGNETIZATION 

I TC•CRITICAL MAGNETIC OROERING 
TEMPERATUR 

I TEf"PtRATUR 

c------------------------------------------------------------------C  EXECUTIVE SECTICN 
c-----------------------------------------------------------------C  

RJ2•RJ*2• 
TCDT•TC/TEMP*3./(RJ+l.) 
QUOTJ•(RJ2+1.)/RJ2 
CMSMAGN•X-RJ2/2.*(0UCTJ/TAhH(QUOTJ*X*TCDT)-l./RJ2/ 

11ANH(X*TCDT/RJ2)) 
RETURN 
END 
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A.3 Tabellen der Ergebnisse ~lir GdA1 2 

Anhang A.3 enthält die Ergebn~sse, die für GdA1 2 mit Hilfe der 

Rechenprogramme erhalten wurden. Dabei wurden die Transport-

koeffizienten beim Vorhandensein einzelner Streumechanismen 

(Potential-, Magnetische- und Phononen-Streuung), und bei der 

Uberlagerung der Streumechanismen bestimmt. 

Seitenverzeichnis für die Ergebnis - Tabellen 

Einzelne Streumechanismen: 

Potential-Streuung 

Magnetische-Streuung (ohne Ba~daufspaltung) 

Magnetische-Streuung (mit Bandaufspaltung) 

Phononen-Streuung 

Uberlagerung von Streumechanismen: 

2 4  8 

2 4  9  

2 5 0  

2 51 

Potential + Magnetische-Streuung 25 2 

Potential + Phononen-Streuung 25 3 

Magnetische + Phononen-Streuung 25 4 

Potential+ Magnetische+ Phononen-Streuung 25 5 
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(M IK ~ IJ O H '-1 * C M ]  ' :. ' [M !K R O V O L  T/Kl ·cMILIWATT/(CM*!()). [K] 

• - _'·~~-~:/ -~J--::::·.· ~?. ;-,~~-~- ·: ---~~-   ~~--~:}? :-~~ ·'.~:- ·,· -- ·-:~-~--:~-- .-. ·--~~ :~--~- . __ .. .:>-.:~~ :,.~' ~- : . . • • • -··:;· '~ ·-· "'-~~ . 
• 15~09340F-+O? -.12189828E-Ol .Bl223974E+Ol ,5 0 0 0 0 0 0 0 E + O l 
.1 5 0 ? 5 5 : !~ f ° + 0 2 _ .~  - _-_.of:i3·4,:746E;-02.: ~ ~ 1 5 9 2 7 7 5.01;_+02 '.~: .. . ,1 0 0 0 0 0 0 0 1 ;+ 0 2  . 
• l~?~7349r:::+02 .l?268947E+OO .21995673E+02 ,1 5 0 0 0 0 0 0 F + 0 2  
.,~001776F+~~ .~7?~0315F+06 ,2~~P2Q87E~02 .20000000F+02 
.17~~~7?7F+6? .~Q~4PQ66~+00 .274P3776F-+02 .2500000Q;+02 
.,~?n~0~~?+0' ,7L~? 7 ~5o~+cn .?~~,L~~?F+ n2 .3coorioooF+O? 
.?l~l~6'?C+O? .~0 7 7 ? ~ 0 7 ~ + 0 0  ,7 ,1 P l~ 7 1 ;+ 0 ?  ,35000000E-+02 
.,&?~,~7~~+1? .A1~?1115c+~o .?1~~~~~4E+o2 .40~00000~•02 
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A.4 Dokumentation eines Programmlaufes 

Zur Illustration und zur Reproduktion ist in Anhang A.4 ein Pro-

grammlauf, der mit den in Anhang A.2 vorhandenen Programmen durch-

geführt wurde, vollständig dokumentiert (Inputfile - Inputlisting -

Ergebnislisting), der bei 20 K für die Phononen-Streuung die Trans-

portkoeffizienten berechnet. 



- 2 5 7  -

., • 7 2 r: 4 , ., , 4 ~- E   , 6 • c; i: ? , 7 2 • , n • ,   • 0   :: -:- , , ,     C • , 2 • :' , l • , 1 ' "i • , '     • , '2 !" ('\ • , 

~0.,20.,1 
1 POTENT1ALSTREUUUNG 1 , 

t AASOLIJTF. S T A .E R K E t  RHQ0•15. [ " ' !K C ? O Q H ~ •C M J  , ,  
' F E R M !E N E R G J E • l .E .5  [K J  1 , 
'MAGNETISCHE STREUUNG ,, 
1 ABSOLUTE STAERKE: RHO(T•TC)•60. t~I~~DOHM*CMJ ,, 
1 TC•l~O,J•7l2,FER~lENFRGIE•1.E5 [KJ,VOLEZ• 49~[A**3J,M8A 1 , 

'P H O N 0 N E N  S TR E U U N G ,,.: . . .  , • ·. -1 , 
1  ABSOLUTE STAERKE: R H O C T •T 0 E B E Y ) •9 0 .  CMIK~OOHM*C~J 1 , 

t •  .. ::,:~:.;L:,.v.s OUtiQ.~.l,~.1..Qf~1.-.II O.E fü; ':f !112 5 0 ,  F E R M I  E N E R G IE •  1 .  E  5. C 1( 1 1 

Inputfile für das PROGRAM CMSFILE 

~bSCL~TE STAERKE DER PUTE~TIALSTRELL~G 
DER MAGNET. STRELL~G 
DER PHO~GN ~TREUu~( 

FERhlENERGIE CK) 
ZAHL DER ELEKTRONE~ 1~ vOLEZ 
ZAHL DER SELTENEN ERD IONEN 1~ VOLEZ 
VLLLMEN DER ELEMENTARZELLE CA•*3l 
BANOAvFSPALTUNG (I•l-JA; I=O-~EIN) 
KRITlSCHE TEMPERATuR (MAGNtTISCH) 
,uA~TENZAHL DES GESAMTDREHIMPULSES 
SCHALLGESCHWINDIGKEIT LA/SEC) 
FERMIWELLENVEKTOR Cl/Al 
DEBEY TEMPERATUR [Kl 
OtFINITIONSBEREICh DES POLYNOMANTEILS 

•A~FANGSTE~PERATUR tKl 
TEhPERAlURSCHRITTWEITE CKJ 
ZAHL DER TEMPERATURSCHRITTE 

Listing vom PROGRAM CMSFILE 

= • Z 7,C.CJt:+O!. 
= e34tCOE+04 
• .o<;CiCOE+C3 
• • llc2eE+Ct 
= e7H,C:uE+O~ 
• • 600COE+Cl 
• .4<;3COE+03 

1 = l 
• e l5COOE+03 
• .~~OOOE:-+Gl 
= .lOOOOE+Ol 
• el25COE+03 
• .,50CCE:+u3 
• .250COE+03 

• • 2CiOCJOE+02 
• .ZCCCOE+02 
• l 



- 2 s  e -

PHC~O~E~ STRELUNG 

ABSOLuTE STAERKES RHO(T=TDEBcY)=9o. (MIKROOHM*CM) 

VSDUNO•l.,CFERMI•l25,WOEBEY•250,FERMIENERGIE•l•E5 [~) 

.2OOE+O2 

.25CE+O3 

16 

o. 
.333333E+O2 
.t:6t:667E+O2 
.1ocoooE+O3 
.133333E+O3 
.166667E+O3 
.2OOOOOE+O3 
.233333E+03 

o. 
• 333333E+O2 
• H:f:667E+02 
• 1OOOOOE+O3 
.133:s33E+03 
.16666,7E+O·3 
.2OOOOOE.+O3 
• 233333E:+O3 

o. 
.333333E+O2 
.6666671:+02 
.lOOOOOE+O3 
.1333-:33E+03 
.l6t667E+O3 
.2oooooe+o3 
.233333E+03 

16 

-.25üOOOE+O3 
-.21t007E+O3 
-.183333E+03 
-.15OOOOE+O3 
-.ll6b67E+O3 
-.833333E+O2 
-.~0OOO0t+02 
-.16tb67E+02 

• 166667E+O2 
• .5CJOOOOE+C2 
e833333E+02 
• llt6b7E+O3 

· .15CCOOE + 0 3  
• 183333E+O3 
• 2ltb67E+O3 
• 2!iOOOOE+O3 

.2OOE+O2 1 

31 31 

o. 
.289l66E+O2 
.546930E+02 
.741886E+02 
.842638E+O2 
etll7776E+O2 
.6359O4E+O2 
.265614E+O2 

o. 
o . 
o. 
o. 
o. 
c,,. 
c-.:. 
o . 
o. 
.523376E+OO 
.4187O2E+Ol 
.141312E+02 
.3349b2E+02 
.654222E+02 
.113O5OE+v3 
el795l9E+O3 

o. 
o. 
c. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o • 
c . 
o. 
c. 
o. 
c • 
o. 
o . 

31 

.166667E +02 .146546E+O2 
.5OOCOOE+02 e423936E+02 
.633333E+O2 .6542221:+02 
ell6f:b7E+O3 .8O6OO2E+02 
.15OCOOE+O3 .e47672t+oz 
.l83333E+O3 e74843OE+02 
.21cto7E+O3 .47c27'tE+02 
.25OOO0E+O3 -.181899t-ll 

.l66667E+02 o. 
.5OO0O0E+C2 c. 
.e33333E+O2 c. 
ell6667E+O3 o • 
el5OOO0E+O3 G. 
.183333E+C3 o. 
.llo667E+03 c. 
.25OOOOE+O3 c. 

' .16c667E+02 .o54222E-Ol 
.5OOOOOE+O2 .l7oö4OE+Ol 
.833333E+O2 e817776E+Cl 
ell6667E+Cl3 .2243C)bE+02 
.l5OOOOE+O3 e47692bE+02 
.183333E+O3 .87O77OE+02 
• 2lctb7E+O3 • l4373:-H+03 
.~!ICOOOE+O3 .2,oaooe+o3 

-.233333E+O3 o. 
-.20OOO0E+O3 o. 
-.16~tb7l:+O3 o. 
-.1333::S3E+O3 c. 
-.lOOOOOE+O3 c. 
-.b66t67E+O2 c. 
-.333333E+O2 c . 

• 193268E-ll o. 
.333333E+C2 C.. 
"b666t>7E+O2 c. 
.lOOOOOE+O3 o. 
el33333E+O3 c . 
elb6t67E+O3 o. 
.2OOCOOE+O3 c. 
.233333E+O3 o . 



-.250000E+03 
-.2lt:667E+03 
-.l83333E+03 
-.l50000E+03 
-.lloc67E+03 
-.o33333E+02 
- • .500COOE+02 
-.lbc667t+02 

• lbt:6671;+02 
.500000f+02 
.833333E:.+02 
.ll6667E:+03 
el50000E+03 
.163333E+03 
.2166c7E+03 
.250000E+03 

-.250000E+03 
-.21tie07E+03 
-.183333E+03 
-.15COOOE+03 
-.lH:b67E+03 
-.633333E+02 
-.500000E+02 
-.166ti67E+02 

•lt, 6 ob 71: +0·2 
• ,ocoocE:+02 
• 833333E+02 
• llttti71:+03 
• 150000E+C3 
.l63333E+03 
e216667E+03 • 
• t:t-COOOE+03 

1 0 l 

.474605E-03 
.41149bE".'"03 
o346190E-03 
.284883E-03 
.221576E-03 
.158268E-03 
o949blOE-04 
.316537~-04 
.316.537E-04 
.949blOE-04 
el582o8E-03 
.221!:i76E-03 
o284883E:-03 
.348190E-03 
.411496E-03 
.47480.5E-03 

o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o. 
o-. 
o. 
c . 
o. 
o . 
o . 
o. 
o. 
o. 

0 2  

.250000E+03 o • 

• 250000E+03 O. 

• 250000E+03 

o25COOOE+03 

o . 
.ll8701E+OO 
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2 

-.233333E+03 
-.2oocooE+03 
-.lob667E+03 
-.133333t+03 
-.lOOCOOE:+C3 
-.c6oco7E+02 
-.333333E+02 

el93266l:-11 
o333333E+02 
.6b6c67t+02 
elOOOOOE+03 
e l3 3 3 3 3 E + 0 3  
el66ob7E+03 
.2occoo1:+03 
.233333E+03 

-.233333E+03 
-.200000E+03 
-.l66t67E+03 
-.133333E+03 
-.lOOOOOE+03 
-.666t67E+02 
-.333333E:+02 

ol93268t-ll 
o333333E+02 
obb6tb7E+02 
elOOOOOE+03 
e 13 3333E+ 0'3 
o lb 6 6 6 7 E + 0 3  
• 2 0 0 0 0 0 1 :+ 0 3  
• 2 3 3 3 3 3 E + 0 3  

-.250000E+03 

-.250000E:+03 

.4431!:llE:-03 
e379e44E-03 
.316.537E-03 
• 2 5 3 2 2 9 E -0 3  
olb'i92lf.-03 
.l26ol5E-03 
• c33073E-04 
o3b705uE-17 
o633073E-O't 
el26cl5E-03 
.·lb9922E-03 
.253229E-03 
• 3lc537E-03 
.379644E-03 
.44315.l.E-03 

o. 
o. 
c. 
o. 
c. 
c. 
c. 
c. 
c. 
o. 
c • 
c. 
c. 
c • 
o. 

o. 
ell870ll::+OO 

TAPE 55 enthält die Spektralfunktionen für die Phononen-

Streuung, und wurde von PROGRAM CMSFILE erzeugt 
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Inputfile für das PROGRAM COTR;co 

.14603476,.1BP42P5!E-5,3,6,6,6,6,6,6,2so.,o.,o.,~.,o.,o.,o., 
20.,20.,1,6,11,6, 
'TEMPE~ATUPVERHALTEN DE~                          ~TREUIJ~G• 
0. -
o. 
1. 

Outrutlisting vom PROGRAM COTRACO (Fortsetzung auf der nächsten 
Seite) 

························••t••··~········~·•·+••••*•(·•······ 
  ~kOGkAM LUl~ACU 1 ~cNtLHNUNb UEW TkAh~~uNJ~UttflZlt~lt~   

• • 
• AUSGcFUEHRT AH : c4/02/18.AUSGEFLEh~T Lt. 1 o~.~7.32. • 
• • 
  eErE~KL~G zu~ AKTU[l~EN F~L~~,t~LhLF 1 • 

•lEhPERATLRVcNHALTEN UER T~ANSP~RTKLEFF,-fhGNLN~h STNtUU~b• 

l N P U l   E R l E •••••••••• 

STAlkkE     1-1~~ ~EChSll~l~KUhb 
SlA~kkE OlR 2-TE~ wECH$cLw1~~U~G 
~lAERKE DER 3-lEN hECHSEL-lRKU~b 

• o. 
• 0, 
• ,lQO~OOOOE+~l 

MASS•l<~••2>•~l1~ENSlTY 
                              

.l4C:(,:,<, 7tl+(,t, 
= .ltio<,.i:0!.H-li!; 

A~FANGSlEMPERATLR 
TE~rENAlUNOlFFE~ENZ FNLJ SCHRITT 
ZAhl DlR TEMPE~ATU~SChRlTTt 

GRAD DES POLYNOMS FUf:R GO--
Gl<AC Of:S POLYNOMS FUf:k GO+-
C.l<A[; DES HiLYMil',S FUER      

Gl<AD CES POLYhOM!> FUL:R <>l--
GkAO DES POLY~OMS Fuf:R  Gl+-
Gl<ACi DtS POL HOl'\S FUEk Gl++ 

• • ,01,;1:.        

• ,2001:.+02 
l 

t, 
• 6 . b 

b 
• 6 . b 

cf\iDE DER fOLYt,;üMENTwlCkluNG ltl.El Vlf\il .. .25000000E„03 

SlUETZSTElLENABSlANO Bf:l NUMERISCHER lNlEGRATlLN 
GO--,•• .,Gl++ 

o. 
0, 0, 

PtTENTlALSTRELUUNG 

., o. 

c. 

A~SCLUTE STAERKl:.1 l<HOO•lS, [MlKROOHM+CMl 
Fl:.RMlcNlRG!E•l,E5 LKJ 

tlbGNETlSCHE STRELU~G 

., 

AbSCLUTE ST~ERkl:. 1 RHO(T•TC)•tO, lhI~~LlHh•C"l 
lC•l50,J•7/2,FE~Mlt~f:R~lE•l,E~ l~l,VOLl:.Z• 4~3LA••3l,MBA 

PHLNOt,;f~ ~TREUUf\iG 
bES[LLTE STAt~~EI ~Hu(l•IDE61:.1)•~0. l~l~~OUhM•Lr) 

                                                    ltl.) 



• E3C2~5tf:+CO 

.12750716f+CO ,127507l6E+OO 

ThE~MGPüWER . [MIKROVCLT/KELVI~l 1 

ol   t t3 u t  7 t - t ( ; ( ,  

.12727911E+(;C 
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-.73157529E-Cl -.52943195E-Ol -.51Ci0l053E-Ol -.4ö'13'io452E-Ol 

HEAl CONDuCTlVITY CHlLiwATT/(CM*K)] 1 

.29238ll4E+03 

.37tl88lOE+C3 .4054000::E:+03 

***•******PROGRA~ COTRACO********•• 

-.467~5l't!iE:-Ol 

.29238120E:+03 

e40!40008E+03 

ALSGEFLEhRT A~I 84/C,/lb. AUSGEFLEhRT UMI ü9.47e3Le 
BEMERKUNGEN ZUM AKTUELLEN PROGRA~MLAUF& 

.~76l~eOBE+03 

TE~PERATURVERhALTEN DER                          SlREUUhG 

51AERKEN DER ~EChSEL~IRKuNG~NI STAE~KE1,5TAE~Kc2 ••• 
C. , O. , elOCOOOOOE+Ol, 

KL~STANTEN ABHAENGIG VON DER BANüSlkükTUR 
MA~s•<v••2>.N/OENSlTY   .l4603476E+OO 
O{MASS*<V••2>tN/DENSITY)/DE • el8842853E-05 
MCDELLPARAMETER DER SPEKlRALFLNKTIONEN 
POTENTIALSTREUUUNG 

ABSuLUTE STAERKE& RHOO•lS. [MIKRCCHM*CM] 
FERMIENERGIE•l.E5 CKl 

MAG~ETISCHE STRELUNG 
ABSCLUT~ STAERKE & RHO(l=TC)=60. LMI~RCGHM*CMl 

TC•l50,J•7/2,FERMIENERGIE•l.E5 [Kl,VCLEZ• 493[A**3l,h8A 
PHO~ONEN STREUUNG 

ABSOLUTE STAERKEI RHO<T=TOEBEY)•90. CHIKROOHM•CHl 
VSOUND•l.,QFERMI•l25,wDEBEY=250,FERH1EkERGlE=l.E5 [Kl 

INPLJTPARAMETER ZUR                    uNO INTEGRATICN 
GRAD DER POLYNO~E (GC--, ••• ,Gl++> 1 
6, 6, t, 6, 6, 6, 

ENDE DER                    = .2500C000~+03 
STUETZSTELLENABSTAND BEI NUMERISCHER INTEGRATION 
GO--, ••• ,Gl++ 1 

0 • , o. 
o. , o. 

l~PuT ZUR TEMPERATURSTEUERUNG 

, 
o. 
o. 

, 
, 

A~FANGSTEHPERATLR• .20000000E+02 TE~P.SCHRITTwEITE• .2oooocooe+o2 
ZAHL DER SCHRITTE• l 
GROESSE DES FLNKTIONENRAUMESa 0-t 
TABELLE ~lRD fUER 6-lE OI~ENSION ANGELcGT 

••••••••~•ERGEBhlSSE IN TABELLEhFGRf*••*•*•*** 
EL1PESESTIVITY. THERMCPOwEk HEAT CONDUCT. lEMP 
[~IKR[OH~*C~l [MIKR[VOLT/KJ [MlLl~ATT/tCr•~)J CKl 

.12i27911E:+CO .4054C008E+03 • .ZGCCCGOOE+O.Z 




