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Kurzfassung

Ausgehend von der linearisierten Boltzmanngleichung werden
mittels des Variationsverfahrens die Transportkoeffizienten

. elektrischer Widerstand, Wdrmewiderstand und Seebeckkoeffizient
berechnet. Dabei werden fiir die Leitungselektronen Wechselwirk-
ungen mit Gitterleerstellen und Fremdatomen (Potential-Streuung),
mit magnetischen Ionen (Magnetische-Streuung) und mit Phononen
(Phononen-Streuung) berilicksichtigt.

Mittels der Modell-Hamiltonoperatoren, die zur Beschreibung der
Wechselwirkungen der Leitungselektronen verwendet werden, um die
in der linearisierten Boltzmanngleichung vorkommenden tbergangs-
wahrscheinlichkeiten quantenmechanisch zu berechnen, sowie
‘mittels der Funktionen, die durch die elektronischen Eigenschaften
des FestkOrpers bestimmt sind, sind die Transportkoeffizienten zu
bestimmen. Durch die Einfilhrung von Spektralfunktionen ist man

in der Lage, das Gesamtproblem, n&mlich die Berechnung der Trans-
portkoeffizienten mit Hilfe der Modell-Hamiltonoperatoren, zu
verallgemeinern und in zwei Teilprobleme zu separieren.

Um diese Aufgaben durchfiihren zu k&nnen, werden Rechenprogramme
erstellt, die einerseits flir die Potential-, die Magnetische-

und die Phononen-Streuung die Spektralfunktionen berechnen, und
andererseits aus den Spekiralfunktionen die Transportkoeffizienten

thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

bestimmen.

;EES werden Gleichungen fiir die Transportkoeffizienten in
gniedrigster Ordnung des Variationsverfahrens angegeben. AuBerdem
S>>wercien Rechnungen filir die intermetallische Seltene Erd Verbind-
< ung GdAl2 im Temperaturbereich 0 - 300 K durchgefiihrt. Dabei
werden die Beitrdge der einzelnen Streumechanismen zu den Trans-
portkoeffizienten berechnet, und die Konvergenz der Werte der
Transportkoeffizienten - erhalten in den einzelnen Unterrdumen

) im Rahmen des Variationsverfahrens - untersucht.
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Bei der Uberlagerung der Streumechanismen findet man fiir den.
elektrischen Widerstand und.den Wirmewiderstand gute Uberein-
timmung mit der Matthiessen Regel fiir den gesamten Temperatur-
ereich - hihgegen fiir den Seebeckkoeffizienten Abweichungen von
er Kohler und der Nordheim-Gorter Regel bei tiefen Temperaturen.
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us den Ergebnissen der Rechnung ist deutlich die Abh3ngigkeit



des elektrischen Widerstandes und des Wirmewiderstandes vom

Streumechanismus und des Seebeckkoeffizienten von den elektron-

ischen Eigenschaften des Festkdrpers festzustellen.
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1. Einleitung

Ausgangspunkt dieser Arbeit bei der Berechnung der Transport-

koeffizienten ist die lineare Ankopplung der Fliisse (Teilchen-

stromdichte, Energiestromdichte) an die &duBeren Kridfte (Gra-
dienten des elektrostatischen Potentials und der Temperatur).
Die Kopplungskonstanten sind hierbei die Onsager Tensoren /4/.
Man erhdlt ein Gleichungssystem, das die Fliisse und &duBeren
Krafte sowie.die hier zu behandelnden Transportkoeffizienten,
ndmlich elektrischen Widerstand, Seebeckkoeffizienten und

Wdrmeleitfdhigkeit (als drei voneinander unabhdngige GrdéBen),

enthdlt.
E'=p83 + g VT
-h
E'= -grad(e¢y -;1)% [¢...elektrostat. Potential,y ...chem. Poten-
- tial]
f T...Temperaturgradient
" ©o...elektrischer Widerstand
]--- elektrische Stromdichte S...Seebeckkoeffizient
g ... Warmestromdichte n...Peltierkoeffizient

«%...Warmeleitfdhigkeit
Zwischen dem Peltierkoeffizienten und dem Seebeckkoeffizien-
ten besteht die Onsager Beziehung /4/ : nij = Sji.T
Die Gleichungen (1.1) legen eindeutige MeBvorschriften fest,
um die darin vorkommenden Transportkoeffizienten experimentell
zu ermitte%n.
Um nun den elektroniséhen Anteil der Transportkoeffizienten zu
berechnen, fiihrt man eine Verteilungsfunktion fiir die Elektro-
nen ein, womit man die Koeffizienten als Funktionale eben-

dieser Funktion erhdlt. Flir den Fall des thermodynamischen

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

gleichung heran, die eine Integro-Differentialgleichung fiir

die Verteilungsfunktion darstellt.

Wegen der Schwierigkeiten die Boltzmanngleichung exakt zu
l&sen ist man gezwungen, gewisse Nidherungsannahmen zu treffen.
Man betrachtet die &duBeren Felder sowie die Auslenkung der
Verteilungsfunktion aus dem thermodynamischen Gleichgewicht
(ATG) als Sférungen und schreibt die Boltzmanngleichung in
den verschiedenen Ordnungen der Stdrungen an. Fiir die erste
Ordnung erhdlt man die linearisierte Boltzmanngleichung -
eine Integralgleichung fiir die ATG-Funktion.

Die Transportkoeffizienten hidngen 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 fiihrt man ein geeignetes Funktionensystem ein

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

Basisfunktionen des Systems. Man nutzt die Semidefinitheit
des StoBoperators in der Boltzmanngleichung aus /4,6/ so-
wie die Gestalt der Gleichungen fiir die Transportkoeffizien-
ten und erhéltldadurch Maximalbedingungen fiir die elektri-
sche Leitf&higkeit und die Wirmeleitfihigkeit sowie
Gleichungen fiir alle Transportkoeffizienten, die vom gewihl-
ten Funktionensystem ébhéngen. In der Literatur ist dieses
Verfahren als Variationsverfahren der Transporttheorie be-
kannt /4,6/.

Im Rahmen dieser Arbeit werden Transportphinomene bei in-

termetallischen Seltenen Erd Verbindungen behandelt. Diese
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Verbindungen sind geeignet an ihnen den EinfluB von Streu-
prozessen der Leitungselektronen an magnetischen Verunrei-
nigungen (magnetische Seltene Erd Ionen) auf die Transport-
koeffizienten zu studieren. Die Seltenen Erden (Lanthaniden)
fiillen mit steigender Elementzahl im Periodensystem die 4f-
Schale.an. Dabei liegen die 4f-Elektronen stirker lokali-
siert um den Rumpf als die Elektronen der abgeschlossenen 5s,
5p und 6s Schale /7/. Es ergeben sich durch die Elektronen
der nicht abgeschlossenen 4f-Schale lokalisierte magnetische
Momente fiir die Seltenen Erden. Im FestkO6rper 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 stdrker (= 1000 K bei Gdal,; )

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

.nander (= 100 K bei GA4Al, ) /8/. Die Wechselwirkung der Leit-

ungselektronen mit den Seltenen Erd Ionen gibt einen spezi-
fischen Beitrag zu den Transportkoeffizienten. Ersetzt man
die magnetiéchen Selten Erd Ionen durch unmagnetische (bei
gleicher Struktur), so 148t sich der magnetische Anteil der
Streuprozesse an den Transportkoeffizienten experimentell
bestimmen /12/.

Neben diesem fiir interhetallische magnetische Seltenen Erd
Verbindungen charakteristischen StreuprozeB (Magnetische~
Streuung) treten u.a. noch die Streuungen der Leitungselek-
tronen an kollektiven Gitterschwingungen (Phononen-Streuung)
sowie an Fremdatomen und Leerstellen (Potential- Streuung)

hinzu / S/.
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Um nun Transportkoeffizienten tatsichlich berechnen zu k&n-
nen, werden fiir die verschiedenenvmxﬂselwirkungen der Leit-
ungselektronen im Festk&rper Modell-Hamiltonoperatoren ver-
wendet /8/. Im weiteren soll ausgehend von diesen Operatoren
die Berechnung der Transportkoeffizienten durchgefiihrt wer-

den. Durch die Einfihrung von Spektralfunktionen /10/ l&Bt

sich der Weg von den Modell-Hamiltonoperatoren zu den Trans
portkoeffizienten entscheidend verallgemeinern.

-Z&ufgabe 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 fir jede gewlinschte
Temperatur berechnen. Hier wird die Aufteilung des Gesamt-
problems, nimlich die Berechnung der Transportkoeffizienten
aus den Modell-Hamiltondperatoren, auf zwei zusammenhingende
Aufgaben, némlich die Berechnung der Transportkoeffizienten
aus den Spektralfunktionenund 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—StraBe 27-29, 1040 wWien, auf
der CDC Anlage Ceyber 720 in der Programmiersprache Fortran 77
(Compiler FTNS5) durchgefiihrt.

Bei den Ergebnissen der Rechnungen fiir Gdal, , die im Kapitel 6
zusammengestellt sind und in den Kapiteln 6 und 7 diskutiert
werden, ist der Temperaturverlauf der Transportkoeffizienten
beim Vorhandenseip einzelner Streumechanismen (wie Potential-
Streuung, Magnetische-Streuung und Phononen-Streuung) von

groBem Interesse. Dabei ist die Trennung der Streumechanis-
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men rechnerisch - im Gegensatz zum Experiment - einfach durch-
zufilhren. Man erhélt so die filir einen Streumechanismus charak-
teristische Struktur des Temperaturverlaufes der Transport-
koeffizienten.

Weiters ist das Verhalten der Werte der Transportkoeffizienten
beim Ubergang zu immer hoherdimensionalen Basissystemen im
Rahmen des Variationsverfahrens interessant. Man bekommt Auf-

schluB iiber die Gilite der niedrigdimensionalen Approximationen

in Abhdngigkeit von der Temperatur und der Art des Streu-

mechanismus und erwartet ein Konvergieren der elektrischen
Leitfdhigkeit und der Wdrmeleitf&higkeit von kleineren Werten
zu den Werten, die man erhielte, kd@nnte man die ATG-Funktion

exakt (als L&sung der linearisierten Boltzmanngleichung).

Bei der Uberlagerung von Streumechanismen sind drei

Regeln bekannt /5 /, dié fiir den elektrischen Widerstand und
den Wérﬁewiderstand ein additives Verhalten (Matthiessen Re-
gel) und fiir den Seebeckkoeffizienten eine gewichtete Addi-
tion der einzelnen Beitrdge (Kohler Regel, Nordheim-Gorter
Regel) festsetzen. Die Ubereinstimmung der berechneten Trans-
portkoeffizienten mit den Regeln 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 befaBt sich mit der Berechnung der Transportkoef-
fizienteri und erldutert 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 fiir dig Spektralfunktionen angegeben und ihre Er-
zeugung im Rahmen der Rechnung wird erldutert.

Im weiteren_befaBt sich Kapitel 5 mit der Berechnung der Trans-
portkoeffizienten, wie man sie in niedrigster Ordnung im Rahmen
des Variationsverfahrens erhédlt.

Kapitel 6 gibt einen #berblick iiber die Durchfiihrung der Rech -

nung fir Transportkoeffizienten an einer Rechenanlage und ent-

hdlt eine Zusammenstellung der Ergebnisse, die fiir die inter-

metallische Verbindung GdAl, erhalten wurden.
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2. Die Transrortkoeffizienten

AuBere Krdfte sind stets dafilir verantwortlich, daB im Fest~
kdrper physikalische GrdBen von einem Ort zum anderen trans-
portiert werden. Um nun einen Zusammenhang zwischen &uBeren
Krdften und Flﬁssen zu erhalten, hat man immer die Eigen-
schaften des zu betrachtenden physikalischen Systems im Auge
zu behalten. Fiir sehr viele findet man ein lineares Ankoppeln

der Fliisse, wie 2z.B. LadungsstrOme oder Enercgiestrdme, an die

duferen 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 Fliissen die Onsager Tensoren (Tensoren 2 Stufe)

o, L, M und N, die nicht von den duBeren Feldern abhdngen.

Die Gleichungen (2.1) (fiir den Fall B = 6)
j = gE + LT
d = ME + NIT

(2.1)
geben wieder, daB die linksstehenden Strdme als Summe von
Produkten eines Tensoré (Transportkoeffizient) mit einem Vek-
tor (duBere Kraft) geschrieben werden kénnen. Dabei besteht

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

sammenhang:
e = gq spezifischer elektrischer
Widerstand
s = 124 L Seebeckkoeffizient
L = .1\_1.2" Peltierkoeffizient
x = M g" L-XN Warmeleitfihigkeit

(2.2)
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Um nun zur Berechnung der Transportkoeffizienten der Gleich-

ungen (1.1) zu gelangen, fithrt man eine Verteilungsfunktion

fiir die Elektronen ein, mit der Eigenschaft, da8

(%_),fy (T,t) &r Ak (2.3)

gleich der Anzahl der Teilchen im Raumelement A'r um T sowie
&k um> -]: mit den Zust&dnden y=(n,1'2,c) zum Zeitpunkt t ist.
Durch das Anlegen #uBerer Felder befindet sich das System
nicht mehr iﬁ thermodynamischen Gleichgewicht - dies &duBert
sich in einer von der Fermiverteilung verschiedenen Verteil-
ung der Elektronen. Die totale Enderung der Teilchenzahl im
Raumelement &'r &'k um (f,i) mit den Zustidnden y im Zeitinter-
vall At erhalten wir, indem wir eine StoBbilanz der Teil-
chen fiir ebendieses Zeitintervall aufstellen. Quantenmechan-
isch lassen sich tbergangswahrscheinlichkeiten fiir die StoB-
prozesse angeben. Flr die tlbergangswahrscheinlichkeit pro
Zeiteinheit von einem Systemzustand |F) in einen|?erhdlt man

.unter Beachﬁung von Fermis Goldener Regel /1/

Woow= 21/h 8(Ep = Ep ) ICrlHWIPDT  (2.4)

Dabei ist H,, der Hamiltonoperator, der die Wechselwirkung,
die zum Ubergang gefiihrt hat, beschreibt. |[) sind die zu He.
gehdrenden Eigenzustédnde des Gesamtsystems.

Betrachtet mannun speziell Leitungselektronen im Festkdrper
mit den Zustdnden {y) =ln,i,lo) o gilt firl® = | M) , wo-
bei der Zustand |M) physikalische Systeme beschreibt, mit
denen die Leitungselektronen im Festkdrper wechselwirken.
Um nun die Ubergangswahrscheinlichkeit pro Zeiteinheit vom

Zustand ly} in einen Zustand |Y? zu erhalten, gewichtet man



Wa,m in der Form
e _
Wpp = 5 o 2 Weem (2.5).

Nun ist man in der Lage tats#dchlich eine Bilanzgleichung
aufzustellen, indem man fordert, daB8 die Anderung der Zahl
der Teilchen in #r &k um (%,k) im Zeitintervall a4t bedingt
durch die St&Be gleich der Zzahl widhrend At nach &'r £k um (f,f)
gelangten - ﬁinus der Zahl widhrend At aus A'r Ak um (f,ﬁ) ge-
streuten Teilchen zum Zeitpunkt t mit den Zust&nden y=(k,0)
gegeben ist. Es gilt also filir die Zahl der nach Lr &% um (T, k)
gestreuten Teilchen zum Zeitpunkt t,mit den Zustdnden Y-(k o)

fiir das Zeitintervall at
AN+ A (_ff‘_f'.)) Adr A"‘ At = Z w’r'f Af {T,(n}) ak A"’ [4 Lr(nl)]‘,"yr~

(2r)®

- T Wy A2 A L (?4) 235, 4. [4- fpr(7R)] 83K A
1 ?‘r @2 }'f i) Y(Zl)’[ ;‘f v ] r (2.6),

und daraus folgt die GréBe(géﬂgi , die wir als StoBterm der

Boltzmanngleichung bezeichnen als

(_M)c & Z BV { Uy fpd)a-fy @] - Vg o6 [4- frw)])
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(lt)’
(2.7).
Mit Hilfe der Definition
Pffc =(24;,’ A.r W.tr' (2.8)
138t sich der StoBterm als
(2t "’7) s 2 8% [Py fpnd) [4-4y00) - By fyid) [4- fp 2] ]
¥ (2.9)

schreiben.

Die totale Anderung der Teilchenzahl im Raumelement Ar £% um

f,i) im Zeitintervall At zum Zeitpunkt t ist durch

1 Qf“mi)
'(EE? 3t r &'k At gegeben.
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...10_

'Durch Gleichsetzen der totalen Anderung mit jener Anderung der

Teilchenzahl, die durch die StdB8e verursacht wird, gelangt man

zur Boltzmanngleichung

& pkat dhF) . 4 g A’er'l'( &(?’U)
(4

’ di (2

d {n” . ( #‘n*
dt (2.10).

Wegen der in der in der Boltzmanngleichung auftretenden Ver-
teilungsfunkfion und der im StoBterm (rechte Seite von (2.10))
vorkommenden quantenmechanisch berechneten !lbergangswahrschein-
lichkeiten, bezeichnet man diese Vorgangsweise als semi-
klassisch /9/. Fiir die linke Seite von (2.10), den Stromungs-
term, erhdlt man unter der Annahme, daB die i—Vektoren dicht

im k-Raum liegen:
dber | Qe | KT, Jpid) oF Uqid)
4 % (2.11)

Mit den Gleichungen (Halbklassischen Bewegunggleichungen)

T(‘.Af:-l_e_l[fo"-vtq)xbl = '{/‘()--VKE,,\
% # € ’ L (2.12)

148t sich die Boltzmanngleichung als

9” Wl i) i hmg)- e [E+ 2 le;.ﬁ).vK;,¢,:f) 2 ) Eu'{l’,‘.-f.;f.(af) I“’lﬂ?:?ﬂ
T'

S - {1(;‘.}) [4- h..(r.%)]} \
(2.1

schreiben. Man fiihrt nun fiir die Verteilungsfunktion eine Ent-
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wicklung durch !tm: ) ler.¥) - [® (2.14),
wobei fiir £°(Ey, D = (exp((Ey-p) /K0 +1) 7 (2.15) gilt.

Dabei wurde angenommen, daB ff(f) nicht explizit zeitabhdngig
ist.

Schreibt man weiters fiir f;(f)i

J,m--_eufw’ (5= A GG ) 2.6
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mit B =1/%kg T (2.17),

so fihrt dies mit Hilfe der Boltzmanngleichung (2.13) zu einer
Bestimmungsgleichung fiir die Funktion 4&“7. Diese Gleichung ist
jedoch noch immer zu schwierig, um exakt gel8st zu werden. Aus
diesem Grund_macht man eine weitere Annahme, die in vielen An-
wendungen realistisch ist. Man betrachtet die &duBeren Felder
als kleine Stdrung und erwartet daher fiir die Verteilungsfunk-

tion nur eine schwache Auslenkung aus dem thermodynamischen

Gleichgewicht. Fir die Rechnung bedeutet das, daB die HuBeren

Felder sowie die Funktion fg (¥) als Stdrungen (erster Ordnung)
angesehen werden und man die Boltzmanngleichung in den N&her-
ungen der verschiedenen Ordnungen anschreibt. Als Ergebnis

nullter Ordnung erh&lt man

Por 1167 L1601 = Prp {1g7) 14-7g.7)]
(2.18).
Als ndchstes betrachtet man auch noch Glieder der ersten
Ordnung und erhilt so die linearisierte Boltzmanngleichung als

Bestimmungsgleichung filir die Funktion ¢T(f)

( 3& ) b Y 0 | Py |16 ?) L4 06 7)] [y )= $ptF)] | =
£

c e 157 (V-E) - i_ﬁz» L (o )
&

de (2.19)

Gleichung (2.19) legt die Definition eines StoBoperators
Cp= AL % By I°(6y) (4-[" 16D [ 4 ]
() (2.20) nahe.
Damit 148t sich die linearisierte Boltzmanngleichung (ohne
Magnetfeld: B=0 ) als cle>=12> (2.21)

schreiben, wobei fiir 122

|z>.-e}%fe.l‘:’ (F‘w)-?})-}%?&m -E%’-‘-(Vm-?r» (2.22)
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zu setzen ist. Weil der StoBoperator C ein linearer Operator

ist (2.20), 1&Bt sich (2.21) als zwei voneinander unabhéngige

Gleichungen

cid> = 1%) und ci®> = 12 (2.23)
schreiben, mit

ﬁ)=-e]%§'(?’-§)> und —L— [ﬁ‘ (v. VT)) (2.24)
und  [¢) =1P) +1d) (2.25).

Mit der Einfilhrung eines inneren Produktes im k-Raum

Caifd« s T &K gun for) (2.26)
folgt fiir das Matrixelement des StoBoperators

{ylclyy & O (2.27) und

{yici¢) = {plcly) (2.28) fiir beliebige ¥ und¢ .
Schreibt man filir den zun#chst noch unbekannten Teil der Ver-
teilungsfunktion

139:C'le 25 viED (5 50 ung |?>=C"l';9£—§‘:t‘s""@2.30),
so erhdlt man als Gleichungen fiir die Transportkoeffizienten

(2.1): i
. » s &) =4 i’ (€q)
O e - -2 ZAkii"___ y‘(?)C [vd(@)p_‘{_ol

(Zr)® 7
oder . % CFIcEy - - g <BIa® (2.31)
i 3
oo & T 2w L vy i tepn 2tz
oder . -l—l-;ﬁ] <ZIC"‘?> {2.32)
Mye ] ax 2l v ¢ [viip .L"‘t’](sr,«)
oder "'!'_lti’.‘r (zIC"I37 (2.33)
Akl ) )
wjr A 3 0 Y80 15,,-;')%(1') ¢ Ly e 2L ]
T A
oder N« l;‘._ (zlc"li) S, {Plcla (2.34).

Man nutzt nun die Eigenschaften des StoBoperators aus (2.27)
und (2.28) und gelangt so zu der Maximalbedingung fiir die

elektrische Leitf&higkeit und Minimalbedingung fiir den Ten-
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sor N

o (9] 4 eul¥] (2.35)

N L @D > N [#] _—
bei Verwendung der Funktionen ‘;,? als exakte L&sungen der li-
nearisierten Boltzmanngleichung (2.23) und ?f‘ ,? 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; und N;; stellen Funktiona-
le abhingig von den Funktionen yund§ dar. Ihre Werte werden
stets kleiner oder gleich bzw. gréBer oder gleich sein als die,
die man erhielte, k&nnte man die Lo6sung der linearisierten
Boltzmanngleichung exakt. Fiir die Gr&Ben 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 ¥, ¢ aus den Gleichungen (2.35),
(2.36) fir ihre Berechnung verwendet.
Fir die tatsdchliche Berechnung fitihrt man eine Basis von Ver-
suchsfunktionen { Yi---., ¥} ein. Man entwickelt nun formal die

¥, ¥ nach diesem Basissystem in der Form

19=7 Gy (2.37)
19): 2 Qulva) (2.38)

Die Funktionen Y« sind hier zun&chst noch beliebig. Fiir o

aus (2.31) erhdlt man damit

d c";""t' (HIid >"eé 2- i‘[c.‘]u' ‘\Z‘t' (2.39)
mit  Zer (ZIY> (2.40) und Gu=<{W%lcl¥d (2.471)
fc’]... inver se Matrix des StoBoperators.
Entsprechend ergibt sich filir den Tensor N aus (2.34)
- A PN - P - L~
N ospfe <F1018D < &, 2 Z .2 (2.42)
mit 2= {FIYe) (2.43).
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Fiir die Entwicklungskoeffizienten %, , 3, gilt:
~F A
G.: 2 Lele 20 (2.44) una G.= 2 1], Z (2.45)
Verwendet man die Gleichungen (2.37),(2.38) sowie (2.44) und

(2.45) so erhdlt man fiir L und M aus (2.32) und (2.33) :

A -~ o
- L 2o
Lo g 2 % I . (2.46)
W _41-"ﬁ .‘2:. Z. [‘.'Ja' L (2.47).

In den folgenden Gleichungen sind die Ergebnisse aus dem Va-
riationsverfahren fiir die elektrische Leitfihigkeit, den See-

beckkoeffizienten und die Warmeleitfdhigkeit angegeben.

o-..,;-r L Z )L (2.48)

ot (2.49)

P (2‘.2 e 2)(2.2[(‘1:2) .1 7 (2.50)
A —Zc. Ze lC-'L.u Ze i ‘g' 2‘[ ?“l “
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3. Die Berechnung der Transportkoeffizienten
Die Gleichungen des letzten Abschnittes (2.48-50) machen
deutlich, daB zur Berechnung der in ihnen enthaltenen Trans-
portkoeffizienten die GréBen 7a, ﬁ; sowie das Matrixelement
des StoBoperators Cuw auszuwerten sind. Um dies zu tun, muB
man ein geeignetes Basissystem einfiihren, in dem man die
Funktioneni’ und ¢ , die als unbekannte Funktionen in der 1li-
nearisierten Boltzmanngleichung der Form (2.23) enthalten sind,
entwickelt. Dabei ist es wichtig, daB eine mdglichst rasche
Konvergenz der Transportkoeffizienten zu den Werten, die man
erhielte, wenn man die linearisierte Boltzmanngleichung exakt
l6sen kénnte, erreicht wird.
Wir wdhlen hier fiir die Funktionen w(4)/10/
wig) = Vitg). (Alep-r))”
(3.1)

Dabei berticksichtigt v;(y) den winkelabhingigen Anteil von %l(Y),

hingegen der :Faktor * wallT L v ‘ w#%;u)f die Ab-
hédngigkeit W(y) vom Betrag von k. Mit Hilfe von (3.1) wird nun
die Auswertung der Z; ’ ﬁ. sowie der Matrix des StoBoperators
Cusr , deren Inverse inAden Gleichungen (2.48-50) auftritt,m8g-

lich und soll im weiteren erliutert werden.

3.1 Die von der Bandstruktur abhdngigen Gré&Ben Z; und ia

Auszuwerten sind die Gré&B8en

Ze = <21y (3.1.1) sowie 2, = <(Zigy (3.1.2),
wobei
12y = - e 0¥ Juw 3 (3.1.3)
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12y = - 0w L6 (3.1.4)
Ye = w(y) (8E)° (3.1.5)
mit E = Ep -p , vo= T.E/R (3.1.6) gilt.

Damit erh&dlt man fiir (3.1.1)

- - o I y - elf “ viliay A5
Ze = S.l.E_l 3 E‘V;‘ ,2&")2 elél z (hE) V.(/r)_;_
(2r)® ; “k (4e) v 2€ &r T of
(3.1.7)

Fiihrt man nun die dimensionslose Gr&Be V(E) sowie 3. ein, so

ergibt
[ d _ - n —
Zo = elBlg (3.1.8)
- ’ -
und - §e = - Jae (s 2L ¥0E) (3.1.9)
mit der Definition V(E) =53 & V'(Y)&(E-Ey+u) (3.1.10).
T

Dabei wurde fiir die r&umliche Verteilung von v?

2 -
BAi,'évi(y)é(E-Eyi-u) =3,;%v2(y)6(E—EY+u) (3.1.11) angenommen.

Fiir die GroBe /Z\, aus (3.1.2)1&Bt sich nun

2= 4 .‘.f__’l LW (3.1.12)
mit 4 = -faF (45)“‘9%{.’»7(5) (3.1.13) schreiben.

Man sieht sofort, daB zwischen %, und 3‘

Be = Feos (3.1.14) gilt.
Damit kann man sich auf die Auswertung von 5'. beschrédnken.
Die in (3.1.10) definierte Funktion V(E) variiert auf einer
Energieskala der Einheit Eg (£ 10000 K) und die ebenfalls im
Integral (3.1.9) vorkommende Funktion ?E{; auf der Skala 100 K
und wird auBerhalb des Intervalles (-T/2+u , u+T/2) sehr klein.
Es ist daher angebracht V(E) f;Iir geniigend kleine Temperaturen

um daé chem.TFotential L zu entwickeln und nach dem zweiten

Glied abzubrechen. So erhdlt man
>~ _ _ ° a 4 =! df’ E"‘
% =- %0 j“?‘.{"“) *Avw)] i.!_.'(/i) ]
(3.1.15)
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Die in (3.1.15) auftretenden Integrale, die wir <&urch I, <enn-

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

Tabelle (3.1.1) enthdlt die Gr&Ben %L bis zu a = 7

)= Vo %= VOIT,
'5, = \7'(o);'.;. I, %} = V'(o)% Ie
’5. = vlo)I. 3‘ = v I"
7, = v} I, 7, = v'o) £ I,

Tabelle 3.1.1
Die GrdBen ’5 definiert in (3.1.9)

3.2 Das Matrixelement des StoBoperators Ce«'

3.2.1 Analytische Auswertung von Cg.

Wegen der Definition des StoBoperators (2.20) 1#Bt sich fir

das Matrixelement des StoBoperators Cu.

/‘ 3 LY o - .
Carr = {YulClVe) = e ,z',  dka )" § (e [4- $°16p]] Pepe [ i) Yook~ e tpcty]

{3:2.1:.1)
schreiben., wobei fiir
Pep = 2f ;_ e"‘-z La’v LOpHT Ho LY §(EpeEn=Ep=Eype)
M (20
(3.2.1.2)

gilt,und die W¥«(Y) aus Gleichung (3.1) bekannt sind.
Wegen der Symmetriebeziehung

§ep L-115y0] Py = (g0 [4-1%65)] By (3.2.1.3)
erhdlt man fiir Cew aus (3.2.1.1)

' ,. I [f ded®’ te)[a- 160 )] Prpe [ Yoted- vertpl] ] veig) - e (49]
(3.2.1.4).

Con
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Verwendet man nun Gleichung (3.1) so gelangt man zu

Sy 2 L ||kl e [a- 4Epl] By X L) -swtgd] Dnerd=s'vg]-

)‘
et 5134

« [(higa)" s s (Aler-u))* T [ 1a1Ep2) .+5'M(t}'—,u))"_'!
(3.2.1.5).

Man definiert nun die Funktion Pyy'(a) durch

Prv s £ L o é’z,lunmww'n')l‘ SE-E'4br-Er) »

= & Jd”-""‘ Pey'(2) d(e-£22)  (w-43) (3.2.1.6),

beziehungsweise

e
Poalfl }= e 9 B | CtHl Haol g M1 S( e Er-Ber)
YY W
(3.2.1.7).

Hier bedeutet &r das Volumenelement, auf das die Zustdnde Iy>
normiert sind. I} M) sind die Systemzustinde, gy die thermody-
namischen Gewichte fiir die Zustinde IM) . Somit 1&Bt sich Cu
aus Gleichung (3.2.1.5) als

md:df'd.nf (€) [4-Jue] [ 1560 5 (A& J[BENS st (5£) " ] =

Cod' s = &

uuF ﬁ

N ;(;.; ) Z J| dkdk Pyp (=) [vag)- -sviig ] [vitg -s'vi 1) S (E-Egom)s
VN 2

« S L iop) (8.2.1,70]

schreiben.

Die bisherige Vorgangsweise hat es mit sich gebracht, daB der
Integrand unter den Integralen E,E'unaxl in Gleichung (3.2.1.10)
faktorisiert in einen ersten Teil, der nur wohlbekannte, ma-
terialunabhdngige Funktionen enthdlt, sowie in einen zweiten,
de: die von der Bandstruktur abhdngigen GrdBen v(y), Ey und
PYYJJL), die Funktion also, die‘von den physikalische Eigen-
schaften der Streuprozesse der Leitungselektronen abhidngt, ent-
hdlt. Diese Aufspaltung in zwei Faktoren ermdglicht eine we-
sentlich allgemeinere Vorgangsweise bei der Berechnung vom

Matrixelement Cuq' -
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Auf die Symmetrie von PYf(n') in der Form

Pyy(-2) = Pyy(a) (3.2.1.11)
sei wegen der spédteren Verwendung noch hingewiesen.
Entsprechend der obigen Uberlegungen liegt es nahe die Spek-
tralfunktionen /10/ ng(E,E}n)

Gw(s.;-.n) . % ‘E J[d*kdW’ P,"'m)Lmﬂ-s viig) 1L viigl- s'viig 1] =
« S(E-Epep) SE Eqiep) [3.2.1.12)

einzufﬁhren..AusschlieBlich sie enthalten die Eigenschaften
des gerade betrachteten Festk®érpers, die in das Matrixelement

Cee eingehen. So ergibt sich beispielsweise fiir die Potential-

Streuung (= Streuung an Fremdatomen und Leerstellen) die Spek-
tralfunktion
' v 1)+ ss'VIE)NIE
Geg(E,E,0) = kea YIE)NIE') « ss'VIE) NIE) Sca)
vio). N¢o)
Ne)e £ L StEEpen) (3.2.1.13)

(siehe dazu. auch Kapitel 4.1.1), und fiir die Phononen-Streu-
ung die Spektralfunktion G__-(E,E,f) als
G(EE) = daflesd-« %‘] 0(Qu-2) + [4-2¢0¢] £12-2) ]
(3.2.1.14)
(siehe dazu auch Kapitel 4.1.3).
Man findet rasch, da8
Gss'(E}E,~R ) = ss'Gsg(E,E,Q ) (3.2.1.15)
G4~(E,E,2) = G-4 (E,E)R) (3.2.1.16)

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

ziehungen
Gss'(olol_n ) = ss' Ggg(0,0,0 ) (3.2.1.17)
und 3G J(E, ,E; /) = ss' IGgolE,, E, R)
OF; OE,

T1=E»0 Er6:93 2.1.18).

Gleichung (3.2.1.10) 148t sich also als
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...20_

2
Cosm ——— | 27 [[[ dederdn FiEI La-p19T [ (hern s (299)
Ambdla) iz ss‘-;!lf ’ )

o [ (E)"y st (AT “",u G leer2) $(eexn)f

(3.2.17.19)

schreiben und wegen (3.2.1.15) gilt

Cqp == —2_ [ [ JEJe dn. [°tE) [4-Pote)] [ (A€1° 5 (5€°)°] «
“ Awhd(26)* { ,;'Z.w ”oj f

P [(bé’)"o- s' (/)6'}“] ‘.u;.w Gy (& £R) $ie.e-0) (3.2.1.20)

- d.h., wir benstigen die Funktionen Gss'(E,E,% ) nur in ein-

em Halbraum.

Wie in /10/ bemerkt ist, sind die Funktionen Ggg(E,E, ) im
allgemeinen nur schwach von den Variablen E,E' abhé&ngig 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 Gggr um E,E'= 0 entwickeln, und
fir nicht zu hohe Temperaturen nach dem zweiten Term der Ent-
wicklung abbrechen. Damit erh&lt man filir das Matrixelement Cuae
unter Beachtung von | £(x) = 1/(* + 1) (3.2.1.21)

aund (3.2.1.18)

o [] ’
Caer == "5 A [[f dEderdu FEITA-Per] [E4sEI[E%S 5 £
Awmbbhln) i e

Yo Q) (EE) L 4 I_}jdé'de"du fier [4-fuen][ 6% s £ J[E%s'E]

A-ew
) E ol <
< T G:‘.(.Q) Jle-£ U)} (3.2.1.22).

Wir definieren die Funktionen GSo(2 ) und Ggg(Q) als

Gss'(f) = GgJ(0,0,2) (3.2.1.23)
Gss@) = 2Ggu(E, 8, ,0)]| (3.2.1.24).
o0& F 7781

Die Hinzunahme der Ableitungen von Ggg' ist dabei von groBer
Bedeutung. Ohne sie kann kein verniinftiger Wert fiir den See-
beckkoeffizienten erhalten werden, wie sp&dter noch zu sehen

sein wird.
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FUr die weitere Auswertung betracheten wir zurichst den Bei-
trag von Ggg zum Matrixelement Cue'
f l arde'de b (e [4-fer] [e%se™]] E’lyf" - Guw(n) f (et w)
(3.2.1.25),
Nach mithevoller aber elementarer Rechnung erhilt man fiir

(3.2.1.25)

. FS-"‘:] oy o ase-20
O™ sst ) SR [ da w0 G (alw
g0 0 (Ra(e®

(3.2.1.26)
mit dem Symbol [x] = n ... groBte ganze Zahl £ x, und mit

den Xoeffizienten

= () .
”,K“|= 3:-26 (mzn SC;’J‘ ) ((0"_.)'. 242(28) A4
i (1]-] Ksmar [Osient’) (‘#"&"—I.'ze) !

(3.2.1.27)

sowie a0

_FE Ty —— £-0

Vi de
iz0 k=max (0,i-«") «iuied-i

{3.2:1.28)

Die GrdBen Cx sind dabei als

3\« - L VA

Cx 4" 5 k,( . 1&k £a (3.2.1.29)
und’cy = 3¢ 4 flir k=0 (3.2.1.30)
sonst ’Cft = 0 {3:21:31) eingefiihrt. Hierbei

ist # (1) die in Anhang (A.1.1) angegebene Eta-Funktion.
In dhnlicher Weise erhdlt man den Beitrag von Ggig'zum Matrix-

element Cgq als

U dF de' das § [€) [ 4- f{E)][EuE"][E s

G (9)-€ §(e-g-w)

4-c
(3.2.1.32)
in der F4orm
fraidy L4-2¢
4 Z K“’ I du - Gl () 0™
A c.o - P (C“-‘X“é’u

{3.2+1.33)

mit den Koeffizienten
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veapi-2¢  minl®i) Py (ara e 4-0)!
" ad s S, NV \XALVTT D 2 ) €y
:K;: = & (X Cu "“) (ara's 2-7-26)!

izo kemay (0, i-¢)
wa' miu(ia) g (3.2.1.34)
e 3 o'
:IK:‘ - Z (2 Ce C;-n) P oo
o ke moz (0,1~}

{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.

Zusammenfassend 1l&Bt sich also fiir das Matrixelement Cuer des

StoBoperatoré schreiben : [,,‘]
e’ s a' [ avd-20
Ct = - ——e T ) Z K< [ do @ w
Amﬂlh) st e 4) €

J[““‘i] ‘
& ; sKa; I du e “: (n) w
{=0

(;('M—Zl}
- (e‘%) (4-¢v)

(3.2.1.36)

3.2.2 Die Spektralfunktionen G;s' und Ggs'

Um das Matrixelement Cg« auszuwerten, muB man die im Inte-
granden von Gleichung (3.2.1.36) stehenden Funktionen G;s'(n )
und G;S(n) kennen. Die Gestalt der Spektralfunktionen Gss'
fiir die Poltential- und die Phononen-Streuung (3.2.1.13),
(3.2.1.14) legen nahe Gig(n ) und Ggg (2 ) als Polynome und
Summen von Deltafunktionen fiir die nachfolgenede Rechnung an-

zugeben. Dies bedeutet also

X l3g ! . kg-
2.(a) = O@E-w)Z ¥au™ +2 %, 6=,
w0 04

{(3.2.2.1)

und Ggg(Q )

A
0 G-m) Y5, o™ +Z B, & - 3.3
™m0 £:=4
(3.2.2.2).
1 [}
Man {iberzeugt sich leicht, daB die Koeffizienten *a |, 4
dimensionslose GréBen, die Koeffizienten ”'5 R x"B Gr6Ben der

Dimension [1/K] darstellen.



Fir das Matrixelement C..

und (3.2.2.2) y m:u([‘i‘j,[g(jn'-z])“, ' 5 wrh2el
a4 w
R S s { X (X Ko %o,/ ) do ==
Cu AR 4(20)* ”Z,.d [ { _z[(ll'] € mar(0,¢-1)) W5 (eMle-€¥)
[y 5!
“ s W: 0
z K b;s' = %0, *
t=0 ..4 (e¥4)(4-€ )
. 4:;' m([&] [‘l(ﬁo-”']) - qoa'sAri r wlu‘&;

A . S 3G (e ) | do e
i==2 [SGL) "0 (0,4-1Y) Pz T o [24-¢¥)
lw . lgse o= "'6‘“’. 3-2t ]

A %' dd L

+ éhzo 4K,¢ i "”u )("Cu-) (3.2.2.3).

Die Symbole [x],
[x]
{(x)

Jn (X) =
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Gleichung (3.2.2.3)

‘die im Anhang (A.1.1), (A.1.2

SR e
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{x) bedeuten dabei:

...gr68te ganze Zahl

m...kleinste ganze Zahl 2

ermittelnden Koeffizienten *a , “b , “a

tegrationsgrenze i , stehen in (3.2.2.3)

oj (€24)(+-e¥)

Transportkoeffizienten

-

X

X

erhdlt man mit Hilfe von (3.2.2.1)

stellt nun eine unmittelbar auswertbare
Form fiir (. dar. Neben den durch die Spektralfunktionen zu

und ¥b sowie der In-

Integrale J, (x)

) behandelt sind.

(3.2.2.4),

3.3 Rechenablauf und Programmaufbau zur Berechnung der

Um den Temperaturverlauf der Transportkoeffizienten rechner-
isch zu erfassen, werden Rechenprogramme erstellt, deren Auf-
bau und Funktion im folgenden erliutert werden soll.

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

Eoo = T { [If dederdo fio [4-fl s 0t s £ 2

sl R) S(e-ELa)*

1 () E §e-e-2)}

(3.3.1)

+
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ergeben fiir die Transportkoeffizienten £, S, und %

_P - !."_ k. T 4
N R 4 () Z;%‘g:,ig
“ (3.3.2)
B om o B 25 b Be
O Iz
’ “' 9,
~ (3.3.3)
A~ - ~ ¢
X = fk.ﬁl«(z')‘{}:j‘c;“‘?m“ (59.‘6...«3.)‘
73 o~ 4
| 2.5 Cl G (3.3.4).
Dabei wurde die Symmetrie vonC} bei der Vertauschung der

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

lich ist, ist es notwendig fiir jede beliebige Temperatur die
~ o) -4

GréBen 4« , 4« und €. (iber die Matrix des StoBoperators)

berechnen zu kdnnen.
-~ Pad
3.3.1 Die GroéBen g,.. und Ha

Wie'aus'Gleichung (3.1.14) hervorgeht, sind die GrdBen 5;
undgl miteinander in der Form

«’5,, = Zes (3.3.1.1) verknipft. Fr die 2. gel-
ten die Relationen, wie sie in Tabelle 3.1.1 angegeben sind.
Dabei stellen die ¥(0) und v(0) strukturabhidngige und tempera-
tur abhdngige GroBen dar, die in der Eingabe zur Verfiigung
gestellt werden miissen. Die Integrale I, sind als programm-

interne Daten bereitzustellen.
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3.3.2 Das Matrixelement des StoBoperators

Wir gehen zundchst von der Gleichung_(3.3.1) aus, wobei wir
flir die im Integranden vorkommenden Spektralfunktionen G;s,
und G;S-annehmen, daB diese in Form einer Tabelle und Summen
von Deltafunktionen fiir jede gewlinschte Temperatur angegeben
wérden.kénnen. Dies legen die Spektralfunktionen fir die Po-
tential- und die Phononen-Steuung (3.2.1.13), (3.2.1.14) nahe.

Wir haben die Ggg'und Ggg als

+ g: bj JYJIfSlj)

(3-3:2.1)
vorliegeﬁ. In diesem Zugammenhang sei auf Kapitel 4 verwiesen,
in dem die Berechnung der Spektralfunktionen fiir die Potential-
die Magnetische- 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 (e fiir be-
liebige, sinnvoll gewdhlte Temperaturen berechnen zu kdnnen.

Dazu betrachten wirth das Matrixelement des StoB8operators,
o gar’
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Bei der numerischen Auswertung der Integrale (3.3.2.2) wollen wir
mit dquidistantem Stilitzstellenabstand integrieren. Da filir kleinere

Temperaturen der dimensionslose Stiitzstellenabstand aw=4L/T immer
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gréBer wird, werden wir st,und G;S,in der Gestalt
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sst Uget "8‘
O 1 f
GoL(a) G(H—w)zssa W™ o+ by bWl 4 )N 5. B © ) (3.3.2.3)
ss' o e )/2 b4 tengus
mit b, = dw g° (SL) fir 1¢n_ |,
1 (q,,oud/z S S —
ss. = ss! er %
i _ u- 1, { S ﬂh
? () -e(u-mgo + Z"Bl Bw=%) + D', 8- “ ] (3.3.2.4)
\ ﬁ“‘f ’5(.4)/2 ta f:ﬁ',,”
mit °5p }dw G JQ)  fur 145 .
(”q U()/Z

fordern, 1;m bei“ tiefen Temperaturen fiir kleine W (<) ana-
lytisch integrieren zu k&nnen. Die erste Summe {ber Delta-
funktionen in Gleichung (3.3.2.3) und (3.3.2.4) stammt dabei
von der numerlschen Integration von G bzw.G;S. her, die zweite

Summe von der Eingabe (3.3.2.1).

Wir benutzen Gleichung (3.2.2. 3):

5t mu([“"] It(fts’“)]) w PIOLS TH
F 1 ﬂ ad! ) ld ld
= ~4 3 Kk Giie o _
R u{ s { -2[ 5] e.w(o,t-p) R A A TP
cmy ‘4’ Z St 3' f“‘l 2t }
+ b, T +
e:Zo it (es‘ i4)4- 4‘)
s o Q‘ - l‘ .
+ 4 :Z'_ v s Yk tf’du w 34
' i -4 e Ara o
T 44 z.m«o.w.» K TG (441 o (e24)(1-€¥)
o '
A K , :
A =0 428 g b, (;‘b'_") ‘4_¢.~J‘.)

(3:3.2.5).

Damit muB man, um das Matrixelement zu berechnen, zunichst

aus der Tabelle von (3.3.2.1) die Koeffizienten *a , "_"é so-

wie die noch zum Teil unbekannten GriBen *b , ™% ,® und * ,

N . . 4
die aus der numerischen Integration von Ggg und G, g 2U be-
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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 %a , vy § b , ¥B ,”b und™ aus den

Spektralfunktionen G;S,und Gég, zur Verfligung gestellt in der

Form

¢ () = + 7 by f(2-9y)
J

(3:3:3.1.7},

zu berechnen. Es werden die *a , ¥3a als Koeffizienten des
bestpassendsten Polynoms zur Tabelle aus (3.3.3.1.1) bestimmt.
Im Programmpaket AS besteht die Mdglichkeit, die Koeffizienten
“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
2" , zu erhalten.
Da im allgemeinen aber eine Entwicklung in Polynome nur in ein-
em Teil des Intervalles, in dem die Gésiil) definiert und ¢ 0
sind, erfolgen kann, berechnet man die Integrale fiir das kom-
pPlementdre Teilintervall aus (3.3.2.2) numerisch, und im Fall
vom Programmpaket AS mit Hilfe der Trapezformel. So erhilt man
mit der Tabelle aus (3.3.3.1.1) die GréBen b , °b , % und
wﬁ + die nicht schon aus der Eingabe (3.3.3.1.1) vorgelegen
haben. .
Zur Iliustration, wie eine Eingabe filir 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=G3_,....,
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 Pfogrammpaketes AS darzulegen, ist in Abbildung 3.3.3.1.1
ein FluBdiagramm dargestellt, das den logischen Ablauf er-
kl&ren soll; In Abbildung 3.3.3.1.2 sind die Unterprogramme

und ihre Funktion im Programmpaket AS angegeben.

Somit erhdlt man als Ergebnis des Programmpaketes AS die

Spektralfunktionen Ggg und Gyg¢ in der Form

4;;! . " basse , ,
Geg(R) = 0@E-w)2 ®aw + 2 °h 6w-Tk)
e €=4
- _ (3.3.3.1.2)
4 j’." . k”: “ E
Gsg(2) = 0(F-m) Y %3 w" + 2 ¥b, 6(w-"5)
- wmed : €4

(3.3+.8.7:3)
Zur genaueren Beschreibung von AS befinden sich die FluB8-
’diagramme und Programmlisten aller Unterprogramme im Anhang

(A.2.1.2).



AS=-=INPUT

1-TE SPEKTRALFUNKTIGN - TABELLE X1 Y1 ,

Q.
«625C00E+02
+125C0CE+03
«1875CCE+03
«25C00CE+03
DELTAFUNKTICNEN

o
°

+25C000E+403

o
.

+€2E0CCE+02
«12Z000E+03
10675CGE+C3
«25C0C0E+03 .
ELTAFUNKTICNEN

[ ]
]

O

0625000E+02
+1250C0E+03
«1875C0E+03
«250000E+403
ELTAFUNKTIONEN

c

.250000E+03
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TEMP=

0.
+517500E+02
«826000L+02
¢ 7245C0E+02

Ce

X=-KORDINATE1

Oe
C.

2=TE SPEKTKALFUNKTIUN - TABELLE X1 Y1

0.
Ce
Ce
Ce
Ce
X=KORDINATEL

Oe

3-TE SPEKTRALFUNKTION = TABELLE X1 Y1

O
+3450C0E+01
#27€000E+02
«931500E+02
«2208B00E+03

X=-KCRDINATEL

Ce
0.

4=TE SPEKTRALFUNKTION - TABELLE X1 Y1

0.
O.
0.
Ce
0.
0.
Ce
0.
0.
X~KORDINATEL

0,
C.

«20CE+02

XZ YZ L] L ] L]
’ ¢3125CCE+C2 0 271666LE+0C
» e937500E+02 e 711503E+02
» «12€250E4053 o Ea4C937¢t40¢c
) s21E6750E+03 42613E+0¢
» -1 -1
AMPLITUL » X=KORDINATEZ2 ANFPLITU2ees
» «9GB8043E+0¢ Ce
’
X2 Y2 ¢ o o
» +312500E+02 Ce
’ «e937ECLE+0OZ Coe
P e15€250L+03 Ce
) o 21E75CGE+03 C.
) -1 -1
AMPLITUl » X=KOKDIMATEZ ANMPLITULZ 0o
) e 598C43E+02 Ce
X2 Y2 o o o
» 03125C0E+02 «43125GE+C0
) «937500E+02 e11€438t+0¢
s «15€250E403 e53G0€3E+02
’ «216750E+403 e147G19E+05
’ -1 -1
AMFLITUL 5 X=KGRDIMATEZ AMPLITUZeeo
» «9G8043E+02 O
»
X2 Y2 o o o
» ‘021&750E+03 0.
» -olﬁtZSOE*QB Ge
» -e9375C0E+02 Goe
» -e312500E+02 O
) «312500E+0¢ Co
’ «937500E+02 O
» 0156250E+03 GCe
» «21B750E+03 Ce
» =1 -1
AMPLITUl » X-KOKDINATEZ AMPLITUZese
«9GEO43E+D2 C.
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5-TE SPEKTRALFUNKTION = TABELLE X1 Y1 » X2 YZ o o o

=e25C000E+03 «474805E-03 » -.218750E403 e415454E-C3
-+187500E+403 e3561C4E-03 » ~el5¢250E+03 e 29€753E=-C3
~+125000E+03 0237403E-03 » =¢937500E402 e 178G52E-L3
-+ £250C0E+02 - ¢1186701E=-03 » -¢312500E+02 e5935(0¢E~C4
Ce Ce ’ e3125CCE+02 «eS56350¢Lt~-u4
«£625000E402 +116701t-03 » «9375(CCE+0C el7bUEZE-CS
«125000E+03 e237403E-03 ’ «15€2E0E+03 e 29€ETESE-C3
«187500E+40C3 «356104E-03 » e21E750E+03 e415454E-(3
+2500CCE+03 04 T4805E=-03 ’ -1 !
O DELTAFUNKTIONEN X-KORDINATE1 AMPLITUl s X=KORDINATEZ ANMFLITUZeeos
Coe Co ’ e9GEC&3E+02 Oe
-+GGEO43E+02 0. ’ «25C000E+03 0.
~ec5COC0E+C3 Ce ’

€~Tt SPEKTRALFUNKTION = TABELLE X1 Y1 » X2 Y2 o o

=+25CCOCE+C3 C. —e21¢7L0L+03 O
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~+167500E+03 0. » ~elS€250E403 Ce
-+125000E+03 O. » -e9375G0E+02 Ce
=« 62E5000E+G2 Co » -e¢312500E+02 O
0. O » «3125C0E+02 Co
+625000E+02 Oe ’ e937500E+02 Ce
«125CC0E+C3 Co » «15€2L0£403 Ce
«187500E+403 (61 » «21€750E+403 O
«25C000E+03 - C. » ' -1 -1
ELTAFUNKTIONE X-KORDINATE1 AMPLITUl » X-KORDINATEZ AMPLITULZeee
O O, » ¢ 998043E+02 C.
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+25CC00E+03 «118701E+00
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Input: 6 Spektralfunktionen in der
Form

Ga)- [+ 2 b do-y)

Temperatur, Ende der Polynoment-
wicklung, gewlinschter Grad der Poly-
nome, Stiitzstellenabstand filir die nu-
merische Integration der Spektralfun-
ktionen, oberes Definitionsintervall-
ende fiir die Spektralfunktionen

I=1,6 ,Spek.

Entwicklung des tabellierten Teiles
der I-ten Spektralfunktionin Polyno-
me, der durch den Input bestimmten Gra-
de, im Intervall (0,Ende 4. Poly.entw.)
fir G& , (-Ende d. Poly.entw.,Ende d.
Poly.entw.) filir GI., durch Berechnung
der bestpassendsten Polynomkoeffizien-
ten mit den in der Tabelle enthaltenen
Funktionswerten

Polynomentwicklung ©

Numerische Integration der tabellier-
ten Spektralfunktion mit Hilfe der
Trapezformel im Intervall (Ende d. Po-
ly.entw. ,oberes Definitionsinterv.ende)
und nur fiir G, zusdtzlich in (-oberes
Definitionsinterv.ende,-Ende d. Poly.
entw.) mit dem im Input angegebenen
Stilitzstellenabstand

o
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Abbildung 3.3.3.1.1: FluBdiagramm fiir das Programmpaket AS
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Struktur, Aufbau und Funktion der Unter-

Abbildung 3.3.3.1.2

programme des Programmpaketes AS.

Unterprogramm A ruft Unterprogramm B

.
-

bedeutet
auf

B

ASCONTR: 5
Input: 6 Spektralfunktionen Gss,
Ob.wb der Form

mﬁpvn%_ ¥ W ?.Q %«bnﬁn\\

Temperatur, Ende der Polynoment-
wicklung, gewlinschter Grad der
Polynome, Schrittweite fiir die
numerische Integration, oberes
Definitionsintervallende fir die
Spektralfunktionen

Zweck: Uberflihren der Spektral-
funktionen in die Gestalt

Qﬁuwz}mw erb?f_ (v-An)

ASPOLCO:

Anpassung des bestpassendsten

Polynoms (Grad £6) an die Tab-
elle der Spektralfunktionen im
Intervall, das durch den Input
festgelegt wird, mit Hilfe der

Tschebyscheff od. Legendre Po-
lynome od. Potenzen von x

Y
ASDELTA:
Numerische Integration der
tabellierten Spektralfunktio-
nen mit Hilfe der Trapezregel
in dem im Input festgelegten
Intervall und dem angegebenen
Stilitzstellenabstand

ASLIEQS:
Aulosen eines inhomogenen
n X n Gleichungssystems

ASINPO1:
Lineare Interpolation mittels
zweier Funktionswertepaare

Yaylo1jgig uaipn NL 1e wnd ul ajge|reAe si sisayl Siyl Jo UuoisiaA [eulbluo panoidde syl any a8pajmou oA

JegBnyan yadyiolgig uaipn N1 Jop ue 1si iagrewoldiq Jasaip uoisiaAjeulbLO aponipalb ausiqoidde aiqg AV—@F—“—.O_—Q_m
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'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) iibergefiihrt
hat, ist man in der Lage,mit Hilfe des Programmpakets TC die
Transportkoeffizignten elektrischen Widerstand, Seebeckkoeffi-
zientén und die Wdrmeleitfdhigkeit zu berechnen (Die GrdBen
T(0), V(0) milssen dabei ebenfalls verfiigbar sein).

In Tabelle 3.3.3.2.1 ist filir die bereits im letzten Kapitel
behandelten Spektralfunktionen der Phononen-Streuung dargelegt,
wie die Spektralfunktionen vorhanden sein miissen, um vom Pro-
grammpaket TC verarbeitet werden zu k&nnen. Man beachte dabei
fiir jede Spektralfunktion (1=G°_,....,6=G},) die Aufteilung
der Einéabé iﬁ Polynomkoeffizienten (erster Summand in
G.3.3.17.2) 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

..+ des StoBoperators zu. Die in (3.3.2.5) auftretenden Ko-

effizienten ¥k , “K sind temperaturunabhingig und werden
daher fiir jeden Rechenlauf am Anfang (und nur einmal) bestimmt.

'

Demgegeniiber hingen die GrdBen ®a , ¥a , *b , *b ,"w und“@

sowie die obere Integrationsgrenze w sehi wohl von cer._
Temperatur ab.

Will man nun fiir einen gewissen Temperaturbereich die Trans-
poftkoeffizienten erhalten, so missen alle in (3.3.2.5) auf-
tretenden Summen und Integrale fiir jedé Temperatur berechnet
werden.

Das FluBdiagramm in Abbildung 3.3.3.2.1 stellt den Arbeitsab-

lauf filir 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.
Fﬁf die detailierte Darstellung befinden sich die FluB8diagramme
und Programmlisten aller im Programmpaket TC verwendeten Unter-

programme im Anhang (A.2.1.3).
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TC-1nPUT Turmp

1=TE SFEKTRALFUNKTICN

PCLYNCM-KUEFFIZIENTEN (0=06)
«570E-12 «177E+02

+G05E-14 ~e24TE-15
DELTAFUNKTIONEN X-=KDORDINATEL

LR O 3 4 V4

—e2g33E-11 -+113E+0C =-slZtE~-lc

AMPLITUl » X-KORUDIMATEZ2 AKPLITUZewe

Co Co ] 04990215"01 0-
«12E000E+02 Ce ’ -1 o=l
¢=TE SPEKTRALFUNKTICN
POLYNCM=-KOEFFIZIENTEN (O-€)
C- - 00 Oo 0. o.
Co 0 ) |
CELTAFUNKTIONEN X=KORDINATE1l AMPLITUL » X=-KDRDINATEZ AMPLITUZses
O o. i «49S021E+01 O
3=TE SFEKTRALFUNKTICUN
POLYNCM=- KGEFFIZIENTEN (0-86)
~e4b6TE=12 £04E~-12 «B83ZE-12 «113E+0C «€1CE-13

S1€EE-14 «160E-15
DELTAFLNKTICNEN X=KCRDINATEL

O O
«1250C0E+02 O.

4=TE SPEKTRALFUNKTION

POLYNOM~-KOEFFIZIENTEN (0=6)
*
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E-TE SFERTRALFUNKTICAN

PULYNGM=KOEFFIZIENTEN (O=-t)

Tabelle 3.3.3.2.1: Die Spektralfunktionen (1=G°_,.....,6=G. )

«3ET7E~-D4 -e£26E-19 «b6GBE=CE W4EGE=-21 -e524E=07

-e207E-23 «165E=09

DELTAFUNKTIGNEN X=KOKRDINATELl AMPLITUL » X=KGKUINATEZ AMPLITUZ4es
i 0. » «499021E+01 U
-e4$G021E+01 Co ’ «1250C0E+0z Ge
-+s125000E+02 O. ’ -1 -1
€-Tt SPEKTRALFUNKTIGN

PULYNCM-KCEFFIZIENTEN (0-6)
C. 0. 0. O Gs
Coe ) Oe

DELTAFUNKTIGNEN X-KCRDINATEL ANPLITUL » X—=KORDIMATEZ AMPLITU2 e«
c.499021E o1 g. ’ 49S0Z1E+G] Ce
- + o «1Z25000E40¢ 56350¢E-02
~-2125000E+02 e5G63506E=02 -1 ) -1

1

der Phononen-Streuung als Input fiir das Programmpaket TC bei

T = 20 K
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Input: Polynomkoe;flzlen;en fdr 3 Spek-
tralfunktlonen Gs und 3 Spektralfunktlo—
nen Gg , Amplituden und X-Koordinaten
der Deltasingularitdten fiir G3:.und G,..,
V(O),V(O), Temperatur, Ende der Poly-
nomentwicklung,Dirension des Funktionen-
raumes

x,&’ = 0,Dimen
sion des Funk-
tionenraumes-1

Berechnung des Beitrages des Polynom-
anteiles von G° zum Matrixelement Cux®
des StoBoperators

Berechnung des Beitrages des Deltaan-
teiles von G° zum Matrixelement C..

Addition des Polynom- und Deltaan-
teiles von G°

Berechnung des Beitrages des Polynom-
anteiles von G' zum Matrixelement C..

Berechnung des Beitrages des Deltaan-
teiles von G* zum Matrixelement Cua’

Addition des Polynom- und Deltaan-
teiles von G’

Addition der Beitrige von G' und G° [
zum Matrixelement C..

~

[ﬁerechnung der GrdBen % ., i?

m IDIM = 0,Dim.
d.Funk.raums-1
Inversion der Matrix des StoBopera-

tors mit Rang IDIMe4

Berechnung des el. Widerstandes,des n
Seebeckkoeff.und d. Wirmeleitfdhigk.

Abbildung 3.3.3.2.1: FluBdiagramm fiir das Programmpaket TC
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TCTRCOE;
Berechnet die Transportkoef-
fizienten
Input: 6 Spektralfunktionen
in der Form =
G(): T aw + T b L)

,7(0),V'(0), Temperatur,
Ende der Polynomentwicklung,
GrbB8e des Funktionenraumes;
Zweck: Berechnung der Trans-
portkoeffizienten zu fester
Temperatur

|

|

TCCOLIS: TCMAINV:
Berechnung der Matrix Inversion der Matrix
des StoBoperators des StoBoperators

1~
TCFESUR:

GréBen %« %

Berechnung der

k|

CSPECO: CSPECT:
Berechnung des An- Berechnung des An-
teiles der Spektralfunk- teiles QWH Spektralfunk-
tionen Gi¢ zum Matrixele- tionen G, zum Matrixele-
ment Cu. des StoBoperators ment Cu« des StoBoperators
| . 1 . | -+ e |
TCPOLYO;, TCDELTO : CPOLY1: TCDELT1:
Berechnung des Berechnung des erechnung des Berechnung des
Anteiles der Po-| |Anteiles der Del- . Anteiles der Po-| |Anteiles der Del- y
lynome von G;zum| |tafunktionen von Gg lynome von Gizum| [tafunktionen von G4
Matrixelement Ca{ |zum Matrixelement C.] Matrixelement Cu] |zum Matrixelement Cd
i : . I 3 :
TCINTEG: TCCOEFF: TCCOCOE:
Auswertung der In- Bereitstellung der Berechnung.der | |
. tegrale Koeffizienten *K* ceffizienten *K™
w w4 und K nd “K*
o erAy-e™)

Yaylo1|gig uaipn NL 1e wnd ul ajge|reAe si sisayl Siyl JO UuoisiaA [eulbuo panoidde syl
regbnyan Yayiolqig usipn NL Jep ue 1si agrewoldiq Jasalp uoisianfeulbuO aponipab ausiqoidde. aig

qny a8pajmous| JNoA

Srayrolqie

Abbildung 3.3.3.2.2

Struktur, Aufbau und Funktion der Unterprogramme fiir das Pro-

grammpaket TC
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4. Die Modellspektralfunktionen

4.1 Die Berechnung der Modellspektralfunktionen aus den

Modell-Hamiltonoperatoren

Die Einfiihrung der Spektralfunktionen in Gleichung (3.2.1.12)
hat es mit sich gebracht, daB man filir eine ganze Klasse von
Wechselwirkuhgen die Transportkoeffizienten berechnen kann,
und dabei die den StoB8prozeB beschreibenden Spektralfunktionen
zu verwenden hat. Dies fiihrt zu einer wesentlichen Verallge-
meinerung der Berechnung der Transportkoeffizienten.

Die in Gleichung (3.2.1.12) gegebene Definition der Spektral-

funktionen Gg¢(E,E,f ) sei hier noch einmal wiederholt
3! . .1as) =3' V- .
Gsg(E,E, Q) = o .,%. JJ ok d* P (0) [wip-swg veip =5'Vitg ]

« J(E'E’Y */A) &t 5"‘1")‘)
(4.1.1).

‘Der Integrand (4.1.1) enthdlt die von der Bandstruktur ab-

hdngigen GréBen v:(y), Ey und die Funktion Pyy(Q), flr deren
Gestalt die Art der Streuprozesse, die die Leitungselektronen
erfahren, bestimmend ist. Pyy(Ql) wurde in (3.2.1.7) eingefiihrt
und enthdlt die Matrixelemente des Operators, der die Wechsel-
wirkungen der Leitungselektronen im FestkOrper modellmdBig 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.

Flir die weitere Rechnung beschrd@nken 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 Seltenen Erd Ionen, deren Elektronen-
zustdnde durch die Seltene Eré Ion -’Seltene Erd Ion Wechsel-
wirkung (Hff-Wechselwirkung) beziiglich der Quantenzahl Mj auf-
spalten und dadurch auch inelastische Streuprozesse mit spezif-
ischer Temperaturabhéngigkeit hervorrufen sowie (iii) die

Streuung der Leitungselektronen an Phononen, beschreiben.
Flir jeden dieser Streumechanismen gilt es nun, ausgehend von
den aus der biteratur bekannten Modell-Hamiltonoperatoren /8/
die Funktionen Pyy(£1) zu ermitteln. Weiters sind, um die In-
tegrale in (4.1.1) auszuwerten, die Funktionen vi(y) und Ey er-
forderlich.
Fir die Wechselwirkungen der Leitungselektronen mit den sie
umgebenden Atoﬁén, Ionen und Leerstellen setzen wir /8/

VPotential (9) - gzgi C;v vTo(f - ﬁnv) ! inv£§n+§;

V...Basisnummer, r...Atomart, ﬁn..Gittervektor(4'1'2)’
wobei fiir die C;v gilt, C;v = 1, wenn sich die Atomart T auf
der Stelle ﬁnv befindet und, Cgv = 0, wenn dies nicht der Fall
ist. Als Streupotential haben wir aber nur die Abweichung von
VPotential vom gitterperiodischen Potential V;’

- a

vP (@) =ﬂ§” ¢y v (£ - R ) (4.1.3)
zu verwenden, da wir den gitterperiodischen Anteil der Poten-
tiale in den Zustidnden und Energien der Leitungselektronen be-
riicksichtigen.
Fiir die Konzentrationen C: gilt dabei : -

r _4 ro_ T
cT =3 J el N /N (4.1.4).

n

- yP ;
Potantdal Vo erhalten wir
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Ve ® = L{Zcl vVE-R ) -V -8 )] (4.1.5)
mit V' (xr) = 3 cT v¥ (D (4.1.6).
v T v

Die Beriicksichtigung von Vg in den Zustinden !y? der freien
Leitungselektronen bringt in Stérungstheorie erster Ordnung le-
diglich eine Verschiebung des Energie-Nullpunktes mit sich, und
ist daher fiir die weitere Rechnung ohne Bedeutung.

Als néchstes 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 Selteneh Erd Ionen wechselwirken,(Hsf—Wechselwirkung), wird
nun eine indirekte (£-f) - Kopplung vermittelt/5,7,8/.

Als Wechselwirkungsoperator der Hff-Wechselwirkung schreiben wir

den Heisenberg-Hamiltonoperator /5,8/

r TTI c-.f _‘rl

- _ 4 T
Hee = = 3§ nzy r[; Cphy Crie CANPES ATRY: A (4.1.7) an.

o1 a -
. e Jﬁ}..Gesamtdrehimpuls d. Atomart? am Ort Rw
Die o ., stellen in (4.1.7) die Kopplungskonstanten der ver-

nv,nv
schiedenen Spins an einander dar. Fiir GdAl, liegt die

Stdrke dieser Hff—Wechselwirkung bei ¥ 150 K. Dies ist wesent-
lich schwdcher als die Stidrke, mit der die Spins der Leitungs-
elektronen an die der Seltenen Erd Ionen koppeln, ¥ 1000 K.

Flir den Hamiltonoperator, der die Wechselwirkung zwischen

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

v T - -‘? =
Hsf - ‘Zu g Chv G (r - an) v * Sel

(4.1.10).

Das zu (4.1.10) gehdrende gitterperiodische Potential lautet

per _ _ T LT 22 2y 2
H 22 ¢,6 (xr-R, ) I S,

sf 5 5 1

{ >...thermodynamischer Mittelwert (i o

Aus (4.1.170) und (4.1.11) erhdlt man das magnetische Streu-

: _ yber
potential Hsf Hsf
. - _ ybkPer _ _ -(.x_"_s 1'-.7’_"-‘1‘ N
Hmagnetisch Hoe = Hge g;g G (r - R )I(C I CJUV)).Sel

(4.1.12).
Fiir die Leitungselektronen ergibt sich, und das ist fiir die
weitere Rechnung von groBer Bedeutung, eine Aufspaltung des
Energiebandes fiir Spin t und Spin + . In erster Ordnung

Stdrungstheorie gelten die Gleichungen

E = E

Kt + 4b (4.1.13)

A0 ~O

E E - Ab (4.1.14).

ké
Flir die GrdBe ADb (das ist die halbe Bandaufspaltung) erhilt

man (fir nur eine Atomart)

- -4 Nge ;
ap = -4{3 > 'JZ}GO‘ sign (G,) (4.1.15)
und fiir G G, = Jdr G (I) (4.1.16)

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

zelle und VolEZ das Volumen der Einheitszelle.

Die Aufspaltung 4b liegt bei ungefdhr 1000 K (fir G4 Al,)
und ist temperaturabhdngig. Im Vergleich mit der Fermienergie

10000 - 100000 K sieht man, daB At tatsichlich klein ist.
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Neben den Streumechanismen Potential-Sreuung und Magnetische-
Streuung berlicksichtigen wir die Wechselwirkung der Leitungs-
elektronen mit den Gitterschwinquncen. Diese wird curch éden

Hamiltonoperator

-~ - v -J—A _—“
vVo(r) = 5; v -R -5 ) (4.1.17)
beschrieben. Dabei sind die gnv die Auslenkungen der Ionen

am Ort ﬁnv' Wir subtrahieren nun wieder den gitterperiodischen

Anteil von V (?) und erhalten fiir das Streupotential VS (r)

v, B =V (@ - v, () (4.1.18)

P - v - -
mit V  (T) E; vV (r - R ) (4.1.19).

-
Fihrt man nun fir Vg (r) eine Reihenentwicklung in den §£v
durch, und bricht man die Reihe nach dem zweiten Glied ab,

so erhdlt man /6/

Heloph = -ZD_y_ (T -R ) S (4.1.20)

als effektiven Wechselwirkungsoperator fiir die Phononen-
Streuung ( Ein-Phonon Ndherung).

Als ndchstes sollen ausgehend von den oben angegebenen Mo-
dell-Hamiltonoperatoren die zugeh6rigen Modellspektral-
funktionen berechnet werden. Dabei sollte man beachten, daB
die Bandaufspaltung des Leitfdhigkeitsbandes, wie man sie
durch die Anwesenheit der wechselwirkenden magnetischen Sel-
tenen Erd Ionen érhélt, klein gegeniiber der Fermienergie ist.
Deshalb werden wir uns bei der Berechnung der Transportkoeffi-
zienten und auch der Spektralfunktionen auf Terme die h8chstens

linear in Ab sind beschrénken, und Terme h8herer Ordnung ver-
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nachldssigen.

4.1.1 Die Modellspektralfunktionen fiir die Potential-

Streuung

Bei der Potential-Streuung werden die Wechselwirkungen der
Leitungselektronen mit Fehlstellen und Fremdatomen berticksich-

tigt. Ausgehend vom Streupotential Vs (4.1.5)

P2 - T r = v S A el —
Ve (¥) g(gcnv Ve = Ry - Vy (2 - Ry

ol

(4.17.1.1)

mit GP (r)
v

g r -
72,. ¢t v (D) (4.1.1.2)

geht man nun heran die Funktion PYYWSI), definiert in

Gleichung (3.2.1.7) als

4-7 7 gm & Lyl Huw | £'H D) S vEn-6m)
w e~ (@)

Pyy'(R) =

(4.1.1.3)

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

stdnde |M) und Energien Ey in (4.1.1.3) nicht verdindert.
Flir das Matrixelement in Gleichung (4.1.1.3) schreibt man:

A, A

N - =2 _ i(k-k) R«
{y [ By = g‘ (vl H o (r an)l W = é e .
Al an(f-‘R‘v)l Yy (4.1.1.4)
mit H o (f) = 3 (cl - ™) v7 (D) (4.1.1.5).
. T .
Dabei sind die Zustinde |y) Blochzustinde \n,k,c) , mit der
Eigenschaft
5 kR &
(tr + R ) = e Ry (P (4.1.1.6) .
Y n Y

- -t
© Man iberzeugt sich schnell, daB fiir k = k'

- - 4 a
YVH VYD = (YlZan(r—R\))ly) = 0

(% 4

(4.1.1.7)
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gilt. Man erhdlt weiter

Kyt B v =2 25 (e] el (e]-ch) (v (E-R ) y2 <y IV E-R )1 v

TT vur

# 220NV ER)N A IVIER ) D ] e £ k’R“'Z(cmn ey ek A
T 2w h'yo0
' (4.1.1.8)

Fihrt man nun das Matrixelement |V

|Vw.lz = (&ry ) Cg‘. GIvTE-R ) v2<y] V""(;—'ﬁv.)l »

T
(4.1.1.9)
. Tr! T T'
mit N CT = Z (c cv)(cm, o (4.1.1.10)
und setzt n .. = M _4i 4.1.1.11),
git D Volgz ( )

so erhdlt man fir PYV(SZ) der Potential-Streuunc wegen der statist-
ischen Unabhéngigkeit der Verteilung der Fremdatome und Leerstellen

auf die Einheitszellen
= A
YV(Il) T @R 6(‘1)ngit IVYf
Zur Berechnung der Spektralfunktionen verwendet man ihre De-

(4.1.1.12).

finition (Gleichung (4.1.4)) in der Form

G y(EEIQL) = & (A,r,;Z. (2) V() =sv(Y) ] [v(y) =8V (¥) ]+

« 6(E-E +u) 5 (E- Ev+u) (4.1.1.13).
Es wurde ancenommen, daB % Zv (Y)8(E- E, +u)— Zv (Y) &(E-E, +1) (4.44.44)

gilt. Vernachlédssigt man dle Abhanglgkelt von IVYf\x von y und

) b 2 . ,
Y, also lVYYJ = | vl , und nimmt man weiters
an, daB
A‘
v(y) = vik) (4.1.1.15)
Vi-k) = V(&) (4.1.1.16)
EY = Ep (4.1.1.17)
Ep = Ep (4.1.1.18)

gilt, so erhdlt man fiir die Spektralfunktionen Gss'
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V(E)N(E') +V(E' )N(E)

G« (E,E,®) = ke a,, e 5(0)
(4.1.1.19)
und
| G, (E,E,2) = k,a V(E)N(E')-F(E' )N(E)

v V{0 N (0) s(s2)
(4.1.1.20),

mit den Gr®Ben

= . .M i 2 -

V(E) = n ; V(Y) 6(E-E +u) (4.1.1.21)

N(E) = 4%% & (E~E, +p) (4.1.1.22)
3 . In 2 _ A _

kay = @uin P sle 2 vineEmd T s )

Ay 7
(4.1.1.23)

Die Spektralfunktionen der Potential€treuung hingen somit iiber

das chemische Potential p von der Temperatur ab.

Wegen der elastischen Streuung, 6(a ) in den Gleichungen 4.1.1.19,
4.1.1.20, erh&lt man bei einer Aufspaltung des Leitfihigkeits-
bandes, wie sie durch die Anwesenheit magnetisch mit den Leitungs-
elektronen wechselwirkender Seltener Erd Ionen auftritt, keine

.Terme der Ordnung 4b in den Spektralfunktionen fiir die Fotential-

Streuung.



4.1.2 Die Modellspektralfunktionen fiir die Magnetische-

Streuung

Wie schon am Anfang von Kapitel 4 erwdhnt, 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)

- . 4 r rl "I -\,r‘
Heg 52 Z Cnv Crtve “nv, 0’ Jn\) v (4.1.2.1)

ny  rpe

n"'
spalten die Zust&nde der Elektronen der Seltenen Erd Ionen
beziliglich 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-

tronenzustédnde der Seltenen Erd Ionen) in der Molekularfeld-

‘n#herung durchgefiihrt werden. Dazu setzen wir

teba _ T r % 1 _ /3T
I, = a5+ 3l (Jv)] (4.1.2.3)
{ Y ... thermodynamischer Mittelwert
in Gleichung (4.1.2.1) ein, und erhalten bei Vernachldssigung
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von Termen der Art [dnv CJ )][J. - <35)& (4.1.2.4)
fir Hff ’ HMF als
= = 4 ¥ U 'Jr T —4 T T
Hyp 2 22C%n ¢ ' (anv iy * %nv,ne! 194 <J’> <J )<J %
w»w T
alp (4.1.2.5).

Mit (4.1.2.5) und der Definition

Tr : TYr P
v, * av,nv) Crye (4.1.2.6)

] 3ibliothek,
Your knowledge hub



-

erhdlt man HMF als
- _ i 4 -
HMF - ZZ z . Cnv Fnvv
» v !
. -
0] ’, =
Mit {JF)

TT TTY LI (IT
(50 <Jv) £<bv><Jv: ] (4.1.2.7)»

P\ = . o o .
<Jvz> e, in Hy. fir alle v,7 gilt

r - T
A N LW Eyour . Hoow™ by @a1.2.8)
nv
mit den Spinsystemzusté&nden
HoooMm™ Loy = T § 107 m™ Yy (4.1.2.9)
nv ny7§ nv> f
und
o r =T T _1 T 7
E{..MITI' - 2 Z Chv %nv, v My 2°-<Jvz> ) <Jv'z>
v A A
(4.17.2.10).
Fir das Streupotential der Leitungselektronen an den Seltenen

Erd Ionen Hm

agn.

H

~

= o ‘7’.._
magn. Z‘ZG(r

Wir wollen nun nytn )

1-”"

w

PYf(Q)

(4.1.2.13) als

z

wy.
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HY
nv .

H
WwW

=

(M

nvT

2 9y

nH'
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“Iylrl

(4.1.12) gilt

-
R

nv

M

berechnen. Wegen (4.1.2.12) 138t sich H

- ad -5
-c' T
cv <Jv> ] Sel

(4.1.2.12).

3
(A—-zftp Z gy {YMI H YM) & +Ey~Ep)

(4.1.2.13)

bzw. H in
magn. ww

(4.1.2.14)

schreiben. Als Systemzustinde | M) haben wir

{137 MT>.

(4.1.2.15)

zu verwenden. Damit erhalten wir

& (0 +Ey-E) né (la? v (i |uz fymy =



- 49 -

= ¥ IM 5(.Q+E -E )ZZ(Y”[H ]YM><YM|H [7M> -

¢
Hed neT M'rt

+86(Q)2 z 2 Iy (YMlH ]fM)(Y'MIHIZ'liv,[YM) (4.1.2.16).

""ru vt H

Fur M#M'una wegen der Gestalt von H und éer Orthogonalitit der
Systemzustdnde |M) , N S = I (H ML) = duz,ul ) gilt:

? ", e ?. . .
rmlal EYMYQClE], f vy = (yMIE]L

YM ) {yM) Hr";'vl My 6 -

nvT,nv’s

(4.1.2.17)

Flir Gleichung (4.1.2.16) erhidlt man weiter

Z gy 6(Q +E-E ) 7 LCYMIHT [YMD&M MIH M) =

M. .r?u'p’f
2 L 9y 5(Q+E,E) <yMIH’hM)(YMIH’ JyM) -
(3% S .V L

- &(n) Z Y ICE M Y ICET DY)+

wi W

Fiir den Fall nvr # nVr' haben wir hier

verwendet. Wir schreiben weiter

&y I(H;‘}l v) = (v1-c(T - 3 lY’> [cr, <J7

und setzen fiir

< ¢
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Damit kann fir den letzten Term aus (4.1.2.18)

2 ) {vi{u] )lv)(y[(n M) = 7 GwG'" Zel(k X) (R, -

wr
o ,'T'

] 3ibliothek,
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+8(a)2 2 VI MY (v KEL N v) (4.1.2.18)

2 9y (YMUE] Iy (YMIET vy = (v CE]T Y] IS ELDIED
H
(4.1.2.19)

- <J’>]

(4.1.2.20)

T (®-%8 Sy - o™ .-i(k-k)R.
(v1-67 (¥ - R S, I Gyyr e (4.1.2.21)
und
” T - 7 T - r
[cr <ar, cT ()1 = a7 ) (4.1.2.22),
wobei die Summe 2Ly = o (4.1.2.23) ist.

<AI.> (Al

(4.1.2.24)
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geschrieben werden. Mit

o ':-_.ui , ' 1 -.'. [(.)-é: v L
A R<)A".,‘,)<AT.-,.> - S (alydaly v T ;<“-'o~7)<4:'*>=

s = w'p0

= NKEDTYD (1 - 5 ) (4.1.2.25)
und

Kal» = '3,?_"_ €Al o€ s (4.1.2.26)

erhdlt man :

IS DGR Yy =T 5 6T, ol el - e g
wT Wy ‘e (4.1.2.27).

Wir ersetzen nun ndherungsweise

L= 5E P = 1 (4.1.2.28), und erhalten nit (4.1.2.17)
’

T gy 8(R+EEN (Ml ]YM) =

H’n'
- . (R
- TV s, 2
+nér ,.Z-r- a3 6\)1'\)"" ) GYY' Gy‘y«dn"))é(ﬂ) (4.1.2.30).

Der erste Term in (4.1.2.30) stellt dabei eine Summe von
Einzelstreuprozeséen dar, dar zweite Term inkohdrente elastische
Streuungen. °

Wir beschrédnken uns auf Einzelstreuungen. Dabei setzen wir
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(3:> = (JCZ) 32 (4.1.2.31) voraus, und verwenden die
Beziehungen
3.8 = .5, + [RCHACRE SN (4.1.2.32)
mit Iy = I i, (4.1.2.33)
%,. und J, l3/md = m)j,m) N (4.1.2.34)
%é e 13my = . (3(3+0) -nimen) [§,me1) (4.1.2.35).
EE Es gilt : _
% ”Z” gy 8(2+E, B LomlEp V)1



= Kl-eT @ - R )s,lvds ) 3 gy (elie] 30,,~CT @RI W)

+ 2_|(y1-s7' (T - ﬁnv)s_n'}fz gy 6(R +E~E, ) (M|C] T CT I |M)+
H

Ry

A o ¥ - Wy _ T v
+;'. (vl-G" ( an)s+[v}l HZgM 6(2 *Ey~Eyyq) { Ml Can_CanJM)
(4.1.2.36).
Wir mitteln CT  (ber n gemdB JCL 3 (l, = NCJ-2¢7
und erhalten fiir (4.1.2.36) in der Molekularfeldndherung mit
AE = By = Eyeq T Eyq T By

CNnx) 67 (E - R) ISR (oIS 1 (2 ) [(TL> - (I Y cT) o+

+1 Kot 51 oM 69 -am) {3, 3) +2Uols, 1o)ls (R -0m) (3_3y)

(4.1.2.37).

Damit ergibt sich flir die Funktion PYf(SZ) unter der Verwendung

AV LI
von | ol 1o91" = 2 6, o (4.1.2.38)
’ 2 -
[{ols;l o = 85,d24 (4.1.2.39)
P . 1-e NS cf &kl -cT(E - R)nk'D*
(2 = Z V(}T}'Kl (T BRIk
t' Q‘ L] o
:.‘.(50,0,5(9) [ {I)-<3) i1 + 8y gL 6(R 4E) (3, 3D
+ 85 ohq O(R+AE) {3_3.%) (4.1.2.40).

Als das Matrixelement IGkszdefinieren wir fUr nur eine Atomart

1o )® = (802 [nk-e (£ - R)InxD)’ (4.1.2.47)
Vv

N A
und setzen n., =Y = - (4.1.2.42).
git ar Yolez

Fiir nur eine Atomart setzen wir alle J' = J und Cj -4, und
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kdnnen dann fir ny(jz)

z - a
[ Gyl fl-e (5(2) b, ol {I5) = &5,0° ]

A
P = = .
YY (21 (2)® fgit

+ 6(_0,-4E) 00'00_1

m Sibliothek,
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(3,3_) + 6(R+AE) =g (J_'-Z‘;;) ) (4.1.2.43

schreiben. T
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Wir haben nun zwei Fdlle zu unterscheiden: (i) die Temperatur

- 52 -

ist kleiner als die kritische Temperatur fiir magnetische
Ordnung (Tc) oder (ii) die Temperatur ist gleich oder gréBer

Tc. Fir T« Tc erhdlt man

- 4
Pry(t) = (2v)? Rgit

H T\ _ 3
Gl 2 (600 8, (I )-€T 1+

- . 4 4
+ 85(Q -4E) & 2{3,> + & (a+aE) 60,0;1;@2) ) (4'1'2'44)';

c,0-1 n
wenn man beachtet, daB

(,0_)y = (1 + ctgh(n)) {J_) (4.1.2.45)

(3_3,) = (-1 + ctgh(q)) {J,) (4.1.2.46)
und - M = AA4E B (4.1.2.47)
gelten. :

Fir T »Tc erhdlt man Pyy.(_a_) in der Form

- 1 ‘\4 , :
Pyy () ) Tgit lek’q s(a) (&, <Jz> ¥
+ 65, onq T+ =300 T+ b g [3(I+1) €32 1)

(4.1.2.48).

Dabei wurde

— - 2
J J_ = J(J+1) J, o+ J, (4.1.2.49)
= - ¢ -
und  J_J_ = J(J+1) J, J, (4.1.2.50)
verwendet, und beriicksichtigt, daB fiir T» T  AE = (Jz) = 0

gilt. Fir T» T hidngt PYY'(.SI) nicht von der Temperatur ab -
fir T¢ T, Jedoch schon,und zwar durch die GrdBen (J'Z) ' (Jz)

und AE.
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4.1.2.1 Die temperaturabhingigen GrdSen (JZX(J;> und 2

in der Molekularfeldndherung

Wir fiihren zun&chst die Zustandssumme

z = F &M (4.1.2.1.1)
M

ein, und haben dabei

EM = -4EM (4.1.2.1.2) und
7 = % AE B (4.1.2.1.3) zu setzen. Damit ergibt sich
fir 2
_ 2nM - sinh(# (2J+1))
Z(y) = g, e T (4.1.2.1.4).

Fiir 4Jz> erhilt man

4 2J+1
(3 =5 .3‘21. = 'é ctghn + =5— ctghl(2J+1)a) (4.1.2.1.5),
und fir (JE)
2
(3ty =4 dZ2 - g+ - 2L ctghg ctghl(20+1m) 4
g 42 on*
+ g.ctgh’:oz (4.1.2.1.6) .

Wir haben fiir die obigen Gleichungen

J(J+1) - (Jz‘} = ctghn {3, ) /4.1.2.1.7)
verwendet. Die Hyperbolischen Funktionen wurden erntsprechend
der Definition in /14/ verwendet.
Beriicksichtigen wir in Hff nur eine Atomart und indizieren wir

die Spins mit i und j, so ko&nnen wir fir Hff aus (4.1.7)

H . Y a,. 3.3 (4.1.2.1.8) schreiben
££ 2 &5 1Yy .

Setzen wir nun fiir aij= 4a (g—1)2 (g...Landee Faktor), so erhalten

wir fir
L 2s2 2 2
Heg = -2a (g 1) %Ji 3, = -2a(g-1) 23, ng (4.1.2.1.9) .
Mit ij = n {3 (4.1.2.1.10) bekommen wir fiir die Energieauf-
o’si .
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spaltung 4E verursacht durch 2as Molekularfeld

EnEg=AE = g iy :5&,{ N ...Bohr'sches Magneton(4.1.2.1.11)
mit )r. 2
2-( (3-4 = ]( (3‘4) nu o vy - -
—— 2 Jv' & (3 = Hour (<3)~ ('J,)e,)
Jte g gt

in erster Ordnung St8rungstheorie.

Damit gilt flir = :

- 3 Te {J¢)
SO e (4.1.2.1.12),
3
-4)" T (T+4)
wenn man T_ als iy = Znofs ) (4.1.2.1.13)
C C 3kb

einfiihrt. zu festem J erhidlt man mit (4.1.2.1.72 die Bestimmungs-

gleichung fiir (JZ) aus (4.1.2.1.5)

(I, = : §(23+1) ctgh((2J+1)”—'3—)1-<J >i= et h(”"’ )"02)}
(4.1.2.1.14).
T, ist dabei so eingefithrt worden, daB (J?.fﬁr T=T_ ver-
schwindet.
Bei T % T, ergibt sich fir (J;)

(J’*)-"S':M‘-4 2 H (4.1.2.1.15)
2 z“.vj 20+¢4 M:-]

In Abbildung 4.1.2.1.1 sind die GréBen {J')} und (J ) in Ab-
hdngigkeit der dimensionslosen Temperatur T/Tc fir J=1/2, 3/2

und 7/2 dargestellt.
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>/J%in der

T
Z

Die GrdBen (JZ)/J und {J

Abbildung 4.1.2.1.1

J =1/2, 3/2 und 7/2

Molekularfeldn&herung fiir

Y137

2
A

(JZ)IJ, S

L L / L SL” S* s¢*
I 1 | |
i
\
ll)l
N,
N,
/./ \ O
~ ~
NN

¢e/e=r e z/L=r

N ~ \

S .
N,
/l
. ~
- \ ~
. ~
~. .
I~ N,
'/ /
/ ~. ..

“Youioljqig usIp\ ML 1e ud ul ajge|reae si sisayl syl Jo uoisiaa [eulbuo panoidde ay |
Tegbnyian Yayiolqig uaipn NL Jap ue 1si agewoldiq Jasalp uoisiaAfeulbuO aponipab ausiqoidde aig

qny a8pajmous| JNoA

Srayzolqie

T4

SL*



Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verflgbar

The approved original version of this thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

m 3ibliothek,
Your knowledge hub B o

_56_

4.1.2.2 Die Berechnung der Modellspektralfunktionen fiir die

Magnetische-Streuung

'In diesem Kapitel wollen wir die Modellspektralfunktionen fiir

die Magnetische-Streuung fiir Tvch und T¢( Tc im Rahmen der
Molekularfeldndherung berechnen. Wir behandeln zundchst den

Fall T« Tc’ Dabei gilt fiir die Funktion ny(ﬂ.) der Gleichung

(4.1.2.44)
. = 4 14 & - >
P y(R) (2—)’ngit lek.ll;(sm) €o,or L LT =3, > 1 +
+ 6(& -AE) 50 o1 (J Y+ &(2 +4E) 6 o,0%1 4 4 {3 >) (4.1.2.2.1).

Fiir die Spektralfunktionen ng(E,EﬂJz) verwenden wir ihre De-

finition aus Gleichung (3.2.1.12)

G (E,E)R) = 3 {f,’r—")-,%Pw.m) [v(Y) =59 (Y) 1 Iv () =¥ () ]
6(E-EY+U.) 6(E'—Ey.+u) : (4.1.2.2.2).

Wir wollen nun zwei F&dlle behandeln, n&mlich (i) die Auf-

spaltung des Leitfihigkeitsbandes in ein %- Band und ein

4 - Band mit einem Energieunterschied

A =-4(3 ) NMT g | sign(G) (4.1.2.2.3)

2 z %lfl O (@)
mit GO aus (4.1.16), die durch die Wechselwirkung der Leitungs-
elektronenrmit den magnetischen Seltenen Erd Ionen verursacht

wird, und (ii) die Nichtberiicksichtigung dieser Aufspaltung.

Im ersten Fall ergeben sich die Energien EY zZu:

E, = ER + Eg | (4.1.2.2.4)
: Eg, = Ep + Ab 14 0 ¥ o o 20 5]

Ko |

Eg, = ER - 4b (4.1.2.2.6),

(in Stdrungstheorie erster Ordnung).

" Flir die Geschwindigkeiten setzen wir n&herungsweise

V

v(y) = V(k) (4.1.2.2.7)

b

T-k) = -(K) (4.1.2.2.8).
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Ndhern wir noch 1Gkthurch

2 2
| 60l = lal (4.1.2.2.9)
an, so erhdlt man filir die Spektralfunktionen Gss' mit Berilick-

sichtigung der Bandaufspaltung

G (E,E\n) 6(m) [432)-{3 ¥ 1la_ (E-ab,E"ab) +..

+

] _ 4 l-
a_ g (E+ab,E%AD) ] 5(R AE);‘. (JZ) ass.(;mb,E 4b) +

A - (]
&(a +m~:)4.1 <Jz) a (E-4b,E*Ab)  (4.1.2.2.10)

+
mit
a,,(E,E) = a__(E,E) = kea, 2 _[V(E)N(E') + F(E')N(E)]
Vio)Nio)
(4.1.2.2.11)
und
_ _ A - i - ]
a, (E,§) = a_,(E,E) = k°amv<o>~m [V(E)N(E') - T(E')N(E)]

(4.1.2,2.12)
Fir knam, die absolute Stdrke der Magnetischen Streuung, gilt

dabei

_ ) :_m & -y 4 -
ks @ - Ngyy | Gl 5pr % v(Y) 8(E, u)&gﬁ(E.{, mn)
(4.1.2.2.13)
Betrachten wir nun den zweiten Fall, nimlich
Efo = Eﬁ, (4.1.2.2.14),
der also die Aufspaltung des Leitfdhigkeitsbandes nicht be-

riicksichtigt (Bei der Rechnung werden wir dann (i) mit (ii) ver-
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gleichen). Man erhilt dann fiir ng(E,ELn )
G AEENR) = a_J(EE) (28(R)KIL) - (31 ¢

+ L3 )n [6(2 -AE) + &(2+2E)]) (4.1.2.2.15).

“Die Temperaturabh&ngigkeit der Spektralfunktionen (4.1.2.2.10)

m 3ibliothek,
Your knowledge hub :

und (4.1.2.2.15) ist dabei durch die Grd&B8en (J;) , (JZ) ,8b



‘Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar

The approved original version of this thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

] 3ibliothek,
Your knowledge hub

die Spektralfunktion der Magnetischen Streuung fiir T2 T
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und E, sowie V. und N, gegeben
Fir T“zTc hat man zur Berechnung der Spektralfunktionen PYf(n')

aus (4.1.2.48) zu verwenden

= 4
PYYU(.Q- ) -(Zr)’ ngit

14 = 2 - 2
’Gkk"zé""‘ ) (85 o a2+ 8 omq [ T(T+T) (3201 +
- 2
t 85 o[ T(I+1)=€I701) (4.1.2.2.16).
Benutzen wir die gleichen N&herungen wie flir den Fall T# Tc

ohne Berlicksichtigung der Bandaufspaltung, so erhalten wir fiir
c

! $
ng(E,E,Jz) = aSSJE,E) 2 J(J+1) &(n)
(4.1.2.2.17)
Fiir T>»Tc hdngen die Spektralfunktionen somit {iber die Gr&Ben

¥V uné N von der Temperatur ab.
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4.1.3 Die Modellspektralfunktionen der Phononen-Streuung
Der Modell-Hamiltonoperator fiir die Phononen-Streuung (4.1.20)
lautet

==Yy v (f-R ) s__. (4.1.3.1)

v’ (?) ist dabei das fiir das v-te Atom der Einheitszelle
charakteristische Wechselwirkungspotential , das die Wechsel-~-
wirkung mit den Leitungselektronen beschreibt. Snvi ist die

i-te Koordinate der Teilchenauslenkung am Ort R__.

nv
Wir wollen als nidchstes die Funktion PYf(Sl)
-0
. - 1T - e A’r o8 -
Po(2) = —— 2 g, & [adH_IYM) 6(2 +E,-E
Ha' (@

(4.1.3.2)
berechnen.
Dazu behandeln wir als erstes die Phononen-Systemzustdnde.
In zweiter Quantisierung lautet der Phononen-Hamiltonoperator

th

4
?

Ii..n ...}

I{...n ) o= ,_‘ i

W [ng

10> 1stckﬂ: Vakuumzustand fiir das Phononen-System. Die Ener-

sind die Elgenzustande zu (4.1.3.3)

(b(l; )22 )03 (4.1.3.4).

gien sind durch

E, =) AWy (na. + %) (4.1.3.5)
t. nqa..i qﬂ, Ufa' qa 2

festgelegt.

Die Phononen Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren erfiillen

die Vertauschungsrelationen

. _ + s _
by, sbyyl = gy By, 1 =0 (4.1.3.6)
by, Paarl = 83,3 &ar (4:1:3:.7)
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- GO =

und sind mit den Operatoren cder Teilchenauslenkungen aus (4.1.3.1)

durch
A £ v igR - -
S . = = F_ e” =M C .(g,rA) [ba, + ba . ] (4.1.3.8)
nvi W"‘E ZH"“") viHA? ~q.& q.2
verkniipft.

’ -
Dabei erfiillen die Cv als Eigenvektoren einer hermitischen Ma-

trix (= Dynamische Matrix) die Orthogonalit&tsbeziehungen

» - S8 _ - . _

%Cvi(q,l) c, @1 = &, (4.1.3.9)
-und die Vollst&dndigkeitsrelation
a s
z C (q,l) Cv.i.(q,)) = é\)i,\)'i' (4.1.3.10).
Wir fﬁhren nun die Gr6Be M als
M = ZMv (4.1.3.11) ein, und setzen
»

fiir die Cvi ndherungsweise

M, L a -
C,i (@A) = T¥e. (Aw) mit B(Am) ) 8(Rac), d.h.
r - . 2 - ‘M\)MU'
2 c) (@) Cpyldiad = e ©i,i" (4.1.3.12)

¢ L3

und wegen (4.1.3.10)

£ o 2
2 Cui (@A) Crud@idy) = (8, - NEY) 6.
Rop
(4.1.3.13) .
Wir wenden uns nun der Auswertung von PYf(Q') zu. Flir die Ma-

trixelemente (4.1.3.2) erhdlt man mit (4.1.3.1)

\4
(YMIH__1¥M) = Z (Yl-f;‘r(”’-)h') CTERNS'Y (4.1.3.14)
vl 1vm) «g.(yl ’V(r Baly) (s .M D (4.1.3.15).

Mit (4.1.3.8) gilt:

i 0w ,a + ,
(M]Sl';vllM)(M]S Ll My = ,“;Zl—elan Coy (@A) LMlb_p +bys I )
—i-) o 18Fn C (A <M]b & +b..;,2,lM> (4.1.3.18).

4
W,%l 2HpU1-,1'
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Da es sich um Ein-Phonon Streuprozesse handelt, kann man zu

festem | M) Zustdnde IMD finden, fiir die

My = qa"M) (4.1.3.20)
und IM') = -QR 1M (4.1.3.21)
gilt. Dabei erh&lt man fiir (4.1.3.20) EM EM = f“"q'a' und
fir (4.1.3.21) EM-EM. = -’hwc.i:'l,. Somit kann man schreiben :

HZ Iy S(Q+Ey-Ey) (MIs” 1MXn IS 50 1D
”‘ - = —
- A P e

NG 202 THoH

= +
% (Mlba ba IM» + &(4a ‘huc_il)ggM (Mlb_mb_éllM> ] (4.1.3.22)

4 = -

Wir haben die Orthogonalitdtsrelation

6

: <M‘M'> = ({...n.- ...}'{...néa..>={$ Gn(‘il’nl&," = M,M' (4.1‘3'23)

flir die Systemzustdnde |M) = i...n- -4> (4.1.3.24) aus-

genutzt. Beachtet man weiter, daB

A
E .gM<Mlbqt;l bExM)M> = (4.1.3.25)
Z 9y {Mlb_, bf,IM) = 2 (4.1.3.26)
£ "M da - 1- e Pk

gilt, so erh&dlt man:

™M

Iy B(+Ey=E) (MIST L IMIMIS oalM) =
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Hrt
-, =2 - -Q-

45k A JIG(RnRn) o6 20y ¢, (@2
s - o . \d, (g, ) -

N ?‘;2“"& m vi vi _ 1 - e~B2

w— 5 -hw. a .1.3. .
(iuﬁ [6(a -h qz.) + 6(n+huq;l”) (4.1.3.27)
FPir Pyy-(n) schreibt man weiter
) i (K-K) (Rn-Rpy) -1§ (R -Rpp)

P () =4 & el n~Rp) o n) (5(Q4hu, ) +6 (@ -Ti ) )
Yy [t (2')‘"--“";[ ( ﬁ) (9. ‘%)

2h
N . - o> A -t
J I __\_r_ (F - R IvH(y 3’ (x - Rpivy = cf (3,2 ¢ (d.a)

» P . : "
: | i (4.1.3.28).
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Dabei gilt
4 i (k-k-q) (R,-Rp)
o Z“e N 04 R (4.1.3.29)
Als nd3chstes definieren wir
V;"Y. = &r {y |2V’ (F - ﬁv) YD (4.1.3.30)
| g1
n_i. = N - 4 - (4.1.3.31).
gl A’V VO)&

Mit den N&herungen aus (4.1.3.12) und (4.1.3.13) erhdlt man

! =i" Neix 4 V:"
vy 2 Yo ZVYY b

26 S (P A yy to( *hip) + 6(Q-hup)) +

AE 2 g (3 WS - 4 vV v (6(2 vhue ) + 5(a-hy)]
7k S nsm 1 AR 7L vy Yy 7
2 (z9) Hows (4.1.3.34) .

Wir nehmen nun fiir V' an /6/

YY

vi _ - »

VYY‘ tqy VYY' {4.1.3.35)

- - -
mit g = k'-k (4.1.3.36).
Im wéiteren definieren wir QYY' und ViY,in der Form

= v

v = ' i3 e

vy bZ Viy (4.1.3.37)

v: o M v ¢

YY g 5 lvw.l (4.1.3.38).

v
Damit eryibt sich filir ny(Jz)

. = 24 19 ng 4 v 3 -
PYY(SI) YR (;’:3-, oy IVYY" [5(51"41"-'7-&) + 6(2 -hu, )]

[ VI, =1V 1°] [6(3+Ru) + &(a-Ru)]

A tol F .
o G A D v vy

2 8t (e

X

(4.1.3.39).

Setzen wir noch niherungsweise /g/
z — 2 -
x¢ Iy = 4 9 4.1.3.40
B YY.I 2 vl ( _ )

vs...Schallgeschwindigkeit ’

so erhalten wir schlieBlich

P (a) = 4 na VI 6(R +Hw ) + S(Q-Fwy )] &

o 2b eP® Hy?
(4.1.3.41)
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Weil Phononen Quasiteilchen ohne Spin sind, ist bei Wechsel-
wirkung mit ihnen eine Anderung der Spins der Leitungselektro-
nen verboten. In Gleichung (4.1.3.41) steht noch die vom
Festkdrper abhdngige Funktion wﬁ' fir dievwir folgende Annah-

men treffen, die bereits in Gleichung (4.1.3.40) eingegangen

sind:
Wy = vg 1l fir qlgs (4.1.3.42)
und Wy < Vg g1  fir gq»g» (4.1.3.43).

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

meter fir die Spektralfunktionen der Phononen-Streuung, n&mlich

die GroBen Vi (Schallgeschwindigkeit) und gp, fest. Fiir de gilt

h vsiﬁbl= ksBep = £25 (4.1.3.44).
Dabei ist 6, die Debey-Temperatur.
Wir wollen als ndchstes ausgehend von PYf(SZ) die Spektral-

funktionen fiir»0 ausrechnen. Fiir diesen Fall lautet

P ~(JZ) = 4 "s'f l?‘ 1 S (2 "’fl“ﬁ)
0
v @ pur O
(4.1.3.45).
Wir verwenden die Definition der Spektralfunktionen (3:2+1.12)

und erhalten ftir G_, und G__

3 -2
=, l' - (27) s Wi"a m 4 - - ' -
G,,(E,E'R) 25 e 1 ,th' [v(Y)-v(¥) 18 (E-E (B S (E-E s+u)

Z[V(Y)-V(Y)JS(E -E, +1) 8 (E- E_+u)8( -hug)

Z[V(Y)—V(Y)]é(E EY+u)6(E E.o+p) (4.1.3.46)
1w ¥
‘ (2r)? it a -
G__(E,E, L) =5% nga He E o (,',.Z[V(Y)‘FV(Y)](S(E E,*1) 8 (EZE +p) =

Zv(Y) +v(Y) P6(E-E +1) 5 (E-E:+1) 6 (2 —Hus)

[V(Y)+V (Y) B (E-E_+1) & (E-E ++p) (4.1.3.47)
1w Y Y
Dabei gilt filir den Quotienten von G,, in Gleichung (4.1.3.46)

mit (4.1.3.42), (4.1.3.43) und u=Ef ndherungsweise
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4 k']'kr' 2 49° ( ke + ke )" 1] 4 )
pa a ~hW »[ _- ] (2-90,
93 .,"".’..‘;q 2 q 5(Q2 -hy) Q5 %
i [dq q ¢* (oo sber )0
A '

(3 9)

(4.1.3.48)

und fiir den von G__, Gleichung (4.1.3.47) niherungsweise

LU

2 aq q 14§ - &1 st (M) 2% [ (2)° z(z“l)wf_-} din-m)
“v[da g [4kg- q] ) 2
94‘! f (;“‘f)

(4.1.3.49).

- Setzen wir noch fiir

(}(:_)‘: a (4.1.3.50),

und daraus

S _gp_)“ T(E)N(E') +T(E')N (E) 2{%)" (4.1.3.51),

ks kgt 27V (0)N(0)
so lauten die Gleichungen fiir G,, und G__

' _ 4 24000 0 V(E)N(E')+T(E")N(E 3
G, (EE2) =4 al iasne, (UENELTEINE _ gga-g,)]
(4.1.3.52)
__(5E8) = fal @B~ dd) 0(8,-0) + (1-20+d) 5 @,))
o
. (4.1.3.53)
. 2 3ng IVl _
it a = ZEET 500) n(0) (4.1.3.54)

Flr G__ erhdlt man

b ]
(2v) Naie =12
£ B = A XN . ¥
G, (E,E;Q) I | A,’_

)] [v(v)-viy) 18 (E- -E, +11) 6 (ESE, +p)
1 T

Z, VYY) VYY) 16 (B-Ep) 6 (BLE 1) 6 (2 ~fiuf )
Z [Vi(Y) -v'(¥) 18 S (E~E, +1) 8 (E-E s+4) (4.1.3.55),

wobei filir den Quotienten in (4.1.3.55) niherungsweise gilt:

2y
@) Bha o s nw) T (3L JJJ(-Q'-DD)
9o % &p
1 2 L i .
(ke-lf:')q’:’dq q (

(4.1.3.56)
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Somit ergibt sich fiir G,

‘ _4 V(E)N(E')-T(E')N(E) 22 —a) & (e
G,_(E,E'f) =1a 3 (0) T (0) [0 =05 (2-2) + (1-a)5(2-2p)]

(4-1-3057) .
Die Gleichungen (4.1.3.52),(4.1.3.53) und (4.1.3.57) stellen
die Modellspektralfunktionen der Phononen-Streuung fiir £l »0

dar. Ihre Temperaturabh&dngigkeit ist durch den Faktor 1/B8, und

durch die GréBen ¥, N gegeben.

- AuBerdem findet man, daB die Spektralfunktionen wegen des Ver-

botes der Spindnderung in ny(fl) (4.1.3.41), keine Terme der
Ordnung Ab (Energieaufspaltung des Leitfdhigkeitsbandes) 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 tatsdchlich Transportkoeffizienten berechnen zu kénnen be-
ndétigen wir dle Modellspektralfunktionen G , und Gss' der

einzelnen Wechselwirkungen in der Form

G(Q) :

T by dea-ag)
J

(4.2.1).

Wir haben im ersten Teil von Kapitel 4 fiir die Potential-, die
Magnetische- und die Phononen-Streuung ausgehend von den je-
weiligen Modell-Hamiltonoperatoren die Spektralfunktionen Gss'
erhalten. Wir gehen nun von diesen Funktionen aus, um die
G;S,und die Gss,zu erhalten, die filir die Berechnung des Matrix-

elementes des StoBoperators erforderlich sind.

4.2.1 Die Modellspektralfunktionen G, und G;,. filir die einzelnen

Streumechanismen

4.2.1.1 Die Modellspektralfunktionen G und G, fiir die

Potential-Streuung

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

folgende Spektralfunktionen GssdE,ELQ]

Gy (E,E'Q) = k,a, LEIN(E') + V(E')N(E) &(a)

s %y V(0)N(0)
(4.2.1.1.1)



Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar

The approved original version of this thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

] 3ibliothek,
Your knowledge hub

- 67 -

: ] V(E)N(E') - T(E')N(E
G, (E,E\'Q) Koa,, FTTRTE L s(a)

(4.2.1.1.2)

mit der St&irke der Potential-Streuung

kpa, = (2nf n_.. IVPm 3 viY) 6(B -u) 6(E u)
9 Tl
(4.2.1.1.3)
und  V(E) =“A‘_§ v(Y) 5(E-E +u) (4.2.1.1.4)
-4
NE) =& T B(E-E ) S (@.2.1.105).

Damit ergibt sich fiir G;SJJZ)

0

G..(2) = G° (n) = sa, &(0) (4.2.1.1.6)
und G/ (@) = @61 (Q) = o (4.2.1.1.7),
und fir G__,(£)

. _ p _ Jl(o)N(o J(0 )N

¢, () ¢’ () = ) g o s(a)

(4.2.1.1.8)

T(e)N(o0) - T(0 )N
V(O)N(X)( — ksa, 8(@) (4.2.1.1.9)

Flir das freie Elektronengas erhdlt man die Gr&Ben

und  G1_(Q)

V(E)N(E ) _+ T(E'")N(E) , -2
“T(0)N(0) E
oo f (4.2.1.1.10)
\7’(E)N(E') - J(E')N{(E) 1
T(0)N(0) G (4.2.1.1.11),
wenn wir p = Ef + der Fermienergie, setzen.
Flir G;s,erhélt man damit
4 _ 2
Gi,(@) = ¢! (a) " E, ke a, 8(Q) (4.2.1.1.12)
4 I
G+_(jl) = Ef keaV 5(Q) (4.2.1.1.13) .
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4.2.1.2 Die Modellspektralfunktionen G;s,und G;S,fﬁr die

Magnetische-Streuung

Als Ergebnis fiir die Spektralfunktionen der Magnetischen-
Streuung erhielten wir in Kapitel (4.1.2.2) fiir T¢ T, und unter

der Berilicksichtigung der Bandaufspaltung

2 z ¢ ¢
G s(E/E/) = 6&(Q) [(Jz) - (Jz) lla (E-ab,E-ADb) +a_(E+4b, E+ab)]
=~ _ A c_ _ .
+ 6(n-4E) 243 ) a_.(E+ab,E-8b) + 5(n+aE):;(JZ) a_y(E-4b,E+AD)]

(4.2.1.2.1),

mit

a, (E,E) = a__(E,E) = ka_  [S(E)N(E')+T(E')N(E)]

. v(0) N(o)
(4:2:7:2.2}
a, (E,E) = kpa [V(E)N(E')-V(E' )N (E) ] (4.2.1.2.3).
= m
. ¢ 1oy N1o)

kbam (Gleichung (4.1.2.2.13)) ist dabei die Stdrke der Magnet-

ischen-Streuung. Fiir - die weitere Rechnung beriicksichtigen wir
nur Terme erster Ordnung in 4b ( Ab..halbe Aufspaltungs-
M

energie des Leitfdhigkeitsbandes in ein Band mit Spin?t , und

eines mit Spini, G, siehe 4.1.16).

= 4 Nag i
Ab =3 (T el BigniG,} (4.2.1.2.4)

Fiir G;s,erhalten wir

<

G/, () = G’ _(a) = kya, (26(2) [ {I2) - (Jz)‘ 1+
. 2 %ée(n-am ) (4.2.1.2.5)
G:_(.ﬁ.) = 2kga_ Ab (F10)N(0) -F(0)N'(0) ) /F(0)N (0) (—i-z>6(n-AE)

(4.2.1.2.6),
und fir G

l(e) = 6l (8) = ka, HURQLIZNO 5(0) ()¢,

¥ 712-'5(9. -AE) + (—iz}ﬁ(ﬂ+AE) ) (4.2.7.2.7)
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und
Gl(R) = kea_ ?'(0)N‘g)(a‘)—’tf,((’g)l)‘”(())lzas(n)[ 32y =43y o+
+<%'z.>¢5($2.—AE) 4 %>6(n+43)] (4.2.1.2.21)
Flir das freie Elektronengas erh&lt man wei_ter
G_(R) = 2k,a 2 413-12)\&(51-@)
i) = el(a) =2k°am—:;(f26(.ﬂ.)[(J§>-<Jz)l] +

" v(—ff?[am-w) +<3(:_Q_+AE)] ) ' (4.2.1.2.22)
VG:_(.Q.) = kszam-:;- (2&6(a) '[_(:7;)-0251 + %7)5(_0.-43) +

+ (%z?a(n ~8E) | ) ©(4.2.1.2.23).

Als ndchstes betrachten wir den Fall T < Tc aber ohne Beriick-

sichtigung der. Bandaufspaltung’ und erhalten fiir G2

CLR) = eliR) = 2eay (6() 109-¢Y) + €250 -am) )

(4.2.1.2.24)

o
G,_() = 0 {4.2.1.2.25],

:s a.
und fir Gs o
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_ _ T(0)N(0) ~T(0)N{0 . ,
¢l(e) = G1(Q) = ka_ o (2802 ¢35y - ¢, }
3.0 ' ’
+_z'4¢ [&(n -4E) + &(n +4aE)] ) (4.2.1.2.26)
. _ T(0)N(0) -F(0)N{0) . .

G,-(2) = kga s ( 25() [<Jz>_éz;] +
+(—JZ->[6(.Q—AE) + 6(R+AE)T ) (4.2.1.2.27
R 1 7 (4.2.1.2, ) .

Werten wir die GroBen V(E), N(E), V(E) und-NE) fiir das freie

Elektronengas aus, so erhaltenwir fiir G;s'

M Sibliothek,
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) : 2 3
¢l.tn) = el () = keap = (26(2) KIN-@ )1+
e Y2 g0 -am) + 6(Qram)] ) (4.2.1.2.28)
7
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+—=2" [ 6(N-4E) + &(2 +4E)])

. - 1 . 0. {3)
G,._(Q) = Kka (26(2) [(3)-0 )] =

Fir Ty T, berechnen wir fiir Ggg

Gl.(a) = ¢l (a) = 2ka_ J(I+1) &(R)

° —

Gi_(m) = o0

und fir G* ,
Ss

V(0)N(0) +7(0)N(0)

Flir das freie Elektronengas erhilt man

Phononen-Streuung

inal version of this thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

g

(1> 0) die Gleichungen

&

— 4 -
g++(n) - G__ (.ﬂ) - Zkbam v(o)N(o)
a ) TL0)N(0) -F(0)NY0) .
G+_(JZ) = 2k,am (0N (0) J(J+1) &6(Q)

Gl () = e'_(a) = 4k,am1T J(I+1) 6(L2)
G! (a) = 2k,am—l- J(I+1) &(x)
4.2.1.3

N(E') +V(E')N(E)

(4.2.1.2.29)

(4.2.1.2.30)

(4.2.1.2.31)

J(J+1) &6()
(4.2.1.2.32)

(4.2.1.2.33)

(4.2.1.2.34)

(4.2.1.2.35) .

Die Modellspektralfunktionen GZ_ und G;S,fﬁr die

Fir die Streuung der Leitungselektronen an Phononen erhielten

wir in Kapitel 4.1.3 fiir die Spektralfunktionen GSS4E,E;Jl)

- al 8(a-09,))
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G,,(E,E'n) +a (a5 +(HE)

L ia 2 403
B a ([aj%' a.ﬂz

G__(E,E,q)

V(E)N(E')-T(E' )N(E)

2T(0)N(0)

27(0)N(0)

N
G+f(ElElﬂ). = B a
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+ [1-c] 6(n-9;) )

(4.2.1.3.1)

] 0(2,-0) + [1-2c+a) &(a -9) )

(4.2.1.3.2)

( a 2-0.8 9(.0.,—.9. ) +

4

(4.2.1.3.3).
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Daraus ergeben sich nun die Gleichungen fiir G°

+ [1-a]

4
L

+ [1-a]

4
G
++

(2)

¢! ()

+ -

G, ()

ss'!
4 3
%a ( m O(Qo ) + 1 -d (2 -9) )
(4.2.1.3.4)
1 4N iy 2
- a (I oor T QE' 10(Rs-2) + [1-2a+d] 6(2 -9,)
(4.2.1.3.5)
= 0 (4.2.1.3.6)
1 T(0)N(0)+T(0)N{0
T a Y (8(2-2,) + 5(R4D,) )
(4.2.1.3.7)
0 (4.2.1.3.8)
1, T(0)N(0)-T(0)N(0) , an
B 2% (0)N (0) b2 )
5(2 =0;)) (£1>0) (4.2.1.3.9)
1, F(0)N(0) =T (0)N'0) I
B 2 2% (0)N (0) ( —aZ:blo, +0.)
&5(2 +9Q,)) (240) (4.2.1.3.10).
Fir das freie Elektronengas erhdlt man weiter
1 1 .
FaT ( 6(Q-Qy) + 5(R+95) ) (4.2.1.3.11)
1 _ 1
a5 o%:-@m,-a) + [1-al[ 6(R-%)) .
(2 > 0) (4.2.1.3.12)
1 1
7 2, +Q) + [1-c] &0 +a,)
(2 < 0) (4.2.1.3.13).

G, _(a)

- 71 -
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4.2.2 Berechnen der Modellspektralfunktionen

Wir haben im wrangegangenen Kapitel die Modellspektralfunktionen
Ggsdsz) und G;sijl) flir die Potential~-, die Magnetische- und
die Phononen-Streuung erhalten, die wir zur Berechnung des Ma-
trixelementes des StoBoperators bendtigen. Ausgehend von diesen
Gleichungen ist es nun erforderlich, G;SAJI) und Ggsle) in der

Form

1

G(R) - ) b Sta-ay)

J

(4.2.2.1)

fﬁr jede Temperatur, fiir die man die Transportkoeffizienten be-
rechnen will, verfiligbar zu haben und die Daten an die Unter-
programme der Programmpakete AS und TC weiterzureichen.

Um die Modellspektralfunktionen zu erzeugen, bendtigen wir das
Programmpaket CMS, das aie Funktionen G;s‘ und Ggs' (6 Stiick)
in der gewlinschten Form (4.2.2.1) fiir die Potential-, die
Magnetische- und die Phononen-Streuung berechqet, und fiir die
angeforderteniTemperaturen sequentiell auf eine fiir jede
Wechselwirkung bereitgestellte Datei schreibt.

In Abbildung 4.2.2.1 ist das FluBdiagramm zur Veranschau-
lichung des Arbeitsablaufes im Programmpaket CMS dargestellt.
AuBerdem enthdlt 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 FluBdiagramme und Programmlisten aller in CMS verwendeten

Haupt- und Unterprogramme.



Wie die oben erwdhnten Dateien, die fiir eine Wechselwirkung

die Spektralfunktionen filir die bei der Berechnung gewiinschten
Temperaturen enthalten, formatiert und aufgebaut sein miissen,
damit sie vom 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 die Datei, die die
Spektralfunktionen der Phononen-Streuung bei 20 K enth&dlt, dar-

gestellt.
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Input: Stdrken 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), T., Gesamtdreh-
impulsquantenzahl J, Schallgeschwin-
digkeit,  Fermiwellenvektor, Debey-
temperatur, Anfangstemperatur zur
Spektralfunktionenerzeugung, Tempera-
turschrittweite, Zahl der Temperatur-
schritte

Temperatur

schleife

Deltaanteil der Spektralfunktionen
flir die Potentialstreuung auf
Tape 53 schreiben

a NEIN H

JA

Spektralfunktionen der Magnetischen
Sreuung flir T» T, auf Tape 54 schrei-

ben
and- @
aufspalt-
JA \umg?/ NEIN
Spektralfunktionen der Spektralfunktionen der
Magnetischen Streuung Magnetischen Streuung
mit Bandaufspaltung fiir ohne Bandaufspaltung fiir
T { T berechnen und auf 5 T £ T, berechnen und auf
Tape 54 schreiben JTape 54 schreiben

L J

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

Aktuelle Temperatur um Temperatur-

schrittweite erh&hen

Abbildung 4.2.2.1:
FluBdiagramm filir das Programmpaket CMS
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CMSFILE:

Input: Absolute Stdrke 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), Te ,Gesamtdrehim-
pulsquantenzahl J, Schallge-
schwindigkeit, Ferniwellen-
vektor, Debeytemperatur, An-
fangstemperatur, Temperatur-
schrittweite, Zahl der Temp-
eraturschritte zur Spektral-
funktionenerzeugung

Zweck: Berechnen der Modell-
spektralfunktionen und Able-
gen:.der- Daten auf die Tapes
53-55

CMSEXPJ:

Berechnen der Thermodynami-

schen Erwartungswerte <J3),
(%> ,sowie der Energieauf-

spaltung AE im Molekularfeld

b

CMSREFA: CMSIIAGN &

Nullstellensuche Berechnet cie Funktion -
nit Hilfe der Re- Fi,3,7,7) = x--(2m4dk(23’7_q
: A T4
gula Falsi ) -CIL(L ua ))
J :;4

Abbildung 4.2.2.2 :

Struktur, Aufbau und Funktion der Unterprogramme
fiir das Programmpaket CMS

A B | bedeutet: Programmeinheit A ruft Programme

auf

inheit B
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Art der Wechselwirkung (60C.)
solute Stdrke der Wechsel-
wirkung (60 Charakter)
Modellparameter filir die Spek
tralfunktionen (60 Characten
Temperaturkontrollparameter:
Anfangstemperatur, Tempera-
turschrittweite, Zahl der
Temperaturschritte
Definitionsbereich der Spek-
tralfunktionen

Fiir jede Temperatur:

Tabellen der Spektralfunktio-
nen

1Zahl der Tabellenwertepaare
der Spektralfunktion ] 6

AN

€ 3 s
[} ,v, /(X2 0¥, )0seee
Deltafunktionen der Spektrak
funktionen
[Zahl der Deltafunktionen der
Spektralfunktion ] 6
vy Wl (v ,wils.-.

. €
Avp wil, vt ,w i, ...

{xf,y{ ] ... i-tes Wertepaar der
j—ten Spektralfunktion
[V:j IW," ]

... X-Koordinate,Ampli-
tude der i-ten Deltafunktion der
j-ten Spektralfunktion

Abbildung 4.2.2.3: Die Formatierung der Dateien, auf denen die
die Daten fiir die Spektralfunktionen einer Wechselwirkung fiir

die angeforderten Temperaturen stehen



ABSCLUTE STAERKE?

_7’7._

PHCNGNEN STRELUNG

RHO(T=TDEBEY) =90,

(MIKROUOHM*CM]

VSOUND=14,QFERMI=125, WOEBEY=250,FERMIENERGIE=1.E5 [K]
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+c00E+C2 +200£E+402 1
«e25CE+03
i¢ 1é 16 31 31 31
0. O e16€E66TE+02 0146546E+02
¢333333E+402 «28G166E+02 «500C0CE+C2 +423936E+402
W EGELETE+DZ e546930E+02 «833333E402 e65422E+02
«10C0COE+03 e741880E+02 «11€E6TE+US «606002E+0¢
¢133333E+403 «842638E+02 «150C00E+C3 e 847672402
«166667TE+03 eE1T776E+02 «183333E+03 ¢ 148430E+02
+200000E+03 «635904E+02 eZlEEOTE+C3 e 47E274E+CL
«233333E+403 2 265614E402 «2500G0E+03 -+181869%E-11
Co Ce s LEEEH6TEHDZ Oe
«333333E+02 O. «50CC00E+02 Co
«E6EH6OTE+D2 Oe «833333E+02- Ce
«1006000E+03 Coe ¢11666TE+03 Co
¢133333E403 Ceo «150000E+03 Co
W 1EE66TE+03 O e183333E+GC3 Ce
»200000E+03 Co 2 1CE6TE+C3 Ce
«¢33333E+4C3 Oe «250000E+03 C.
O. 0. «16E66TE+02 0654222E-C1
«333333E+02 e523376E+400 +5000C0E+02 «176640E+(C1
«666667E402 0e418702€401 +833333E402 e81777bE+C1
«10C000E+03 e141312E+402 +116667E+03 022439bE+02
«133333E+03 ¢334G962E+02 ¢150000E+03 «476G26E+02
e 16€667E+03 0654222E+02 ¢183333E+G3 «870770E+02
«200000E+03 ¢113050E+03 «21€6€E6T7E+03 e143733E403
e233333E+403 «179519E403 «25CC00E+G3 «220800E+03
-+250000E+03 O =e233333E+03 Co
-e21€667E+03 0. -+200000E+03 C.
-e183333E+403 O. =el6EE6TEXO3 Ce
-+«150000E+03 O =+133333E+03 Ce
-2116667E+03 C. -+100C00E+03 Ce
=-o833333E+02 0. =eb66E6TE+Q2 Ce
-+500000E+02 0. ~e¢333333E+402 Ce
-e1EE66TEF02 0. «193268E-11 Ce
e 16€6667E+02 O «333333E+C2 Coe
«500000E+02 Co. «06666T7E+02 C.
«833333E+02 O« +100000E+03 O
«15C000E+03 O, elO6E6TE+Q3 G,
+183333E+03 G, «200000E+03 C.
«21€66T7E+03 Ce «233333E+C3 0.
«250000E+03 C.
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=-+25000CE+D3 «474805E=03 =e233333E+053 e445151E-03
~e2lEE6TES03 04114G6E-03 =e200000E+C3 e375E44E-03
-+183333E+03 +348190E-03 =el6EELTE+(3 ¢316537E~-03
-+150000E+03 0284883E~-(3 =e133333E+403 0255429E-( 3
=~el16E6TE+03 «221576E-03 =-¢100C00E+G3 «189922E-03
-e£E33333E+02 «15862686E-03 =sCO6EE6TE+02 el2E6LO5E~03
~«50C0CO00E+02 «94G610E-04 -=e333333E+02 e €33073E~-04
~e16E66TE+Q2 «31€6537E~C4 «193266E~11 +367058E-17
016€E667E+02 «31€537E-04 #333333E+02 e633073E~04
«560000£+02 «94S610E~04 C6OCEETE402 L 12€€15E-G3
«633333E402 «158266E-03 «1000G0E+03 0 169922E-03
«116667E403 221576E-03 «133333E+403 «253229E-G3
«150000E+03 ¢28488B3E-03 s 166E6TE+Q3 «316537E~(3
«1b63333E+03 «348190E-C3 +200CO0E403 e 379844%E-C3
«21E6667E+03 ¢4114GEE-C3 ¢233333E+(C3 0443151E-05
«250000E+03 e474805E-03
-¢250000E+03 0. =e233333E+403 O
-e216667E+03 Coe =«200C00E+03 C.
-+163333E+403 O. ~elbEEETE+Q3 Coe
~+15CCO0E+03 O ~-e133333E+C3 Co
~ell€E667E+03 O -+100C0CE+(C3 Ce
-e£833333E+02 0. —etOOEETE+FQR Coe
-+500000E+02 Q. —=e¢333333E+C¢ Ce
=e16666TE+02 O 0193266E-11 Ce
e16EECETE+Q2 Coe «333333E+02 Ce
«50COGOE+02 Ce «OLEEETE+G2 GC.
e£33333E+02 G, «100GCOE+(Q3 Ce
«11EELTEHC3 Ce. e133333E+03 Coe
«150C00E+C3 O s lOEEOTEF+(3 Ce
«183335E+03 Ce. 0 200000c+053 Ce
e2l€E66TE+03 O «233333E403 Ce
ec5CCCOE+03 O,
1 0 1 0 2 2

+250000E+03 0o
+250000E+03 0.

«250000E+03 0. =¢25C000E+03 0.

«250000E+03 ¢118701E+400 ~+250000£+03 «118701E+060

Tabelle 4.2.2.1: Datei, die die Spektralfunktionen
der Phononen-Streuung enth&lt. Dateikopf - Tabellen der 6 Spek-
tralfunktionen ﬂGg_;....,G1+ bei 20 K - Deltafunktionen- (X-
Koordinate der Singularit&t, Amplitude der Deltafunktion) der

Spektralfunktionen GS_,....,G1+ bei 20 K
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5. Die Transportkoeffizienten in niedrigster Ordnung
Nachdem wir in den Kapiteln 3 und 4 die Berechnunc der Trans-
portkoeffizienten ausgehend von den Modell-Hamiltonoperatoren
erldutert haben, werden wir nun fiir die niedrigste Ordnung im
Variationsverfahren Gleichungen fiir den elektrischen Wider-
stand, den Wiarmewiderstand und den Seebeckkoeffizienten bei
Vorhandensein einzelner Sreumechanismen erhalten.

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

haben dabei die Summen

~ -4
2% Chde (5.1)
2% e (5.2)
und Z % Lo (5.3)

auszuwerten.ADébei hat man zu beachten, daB die in (5.1)-(5.3)
enthaltenen Gr&Ben von verschiedener Gr6Benordnung sind. Bei
den vorkomnrencen Summen - mind 5‘,, %, 3, ;& und B
Groé8en der Ordnung (kaT/u ¥e, hingegen %., 5:,Zﬁ.und £. von
der Ordnung (k,T/‘u)q. Wegen

(ko T/ p) « 1 (5.4)
fir T ungefdhr bei Raumtemperatur, werden wir bei den weiterén
Rechndngen dieses Kapitéls Terme der Ordnung (k,T/u_)2 ver-
nachldssigen. So ergibt sich fiir den zweidimensionalen Unter-

raum die inverse Matrix des StoBoperators als
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Im weiteren erhaltén wir fiir éie in (5.1)-(5.3) angegebenen
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Summen:



N od 4 45 ~
P AR Yo b Cus 5o (5.6)
3%t = &"EM {382 -2 3 03] (5.7
%t e e z:’.:m 5 oo % | (5.8),
wobei die Summation iiber a,a’ = 0,1 durchgefiihrt wurde.
AuBerdem wurde .

B Do | (5.9)
verwendet. Mit (3.3.2.2) und unter Beachtung von T/u@i1
| Do V0= Ve , (5.10)

Gom f7OL L (5.11)
g Vit (5.12)

und (5.6)-(5.8) erhdlt man fiir den elektrischen Widerstand

A m. ks
= T. %o
g 4(x)°  e*h n. B2 8. 12)

mit '
- 2
w °
€°° = ‘Iold“’ W) Gu(n) (5.14) .
Der Warmewiderstand ergibt sich zu

. : 4 ™
W = A e .
4(2%) ke N {4,,,(2) Ve ) “ 18- 13)

mit

L a(0), Gie)+362(2) |
e, - !d“’(ﬁ;’{«-av) { 46402) 65 0) . 6 ] 5. 16) .

SchlieBlich erhdlt man fiir den Seebeckkoeffizienten
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s = “:L%'”‘ﬁ) [5%[%44*4"_{2)?”]-&] (5.17)
mit -
- W 619)+ Jd [46«{:)+— 4 .u&)+w”6«m’ (5.48)
8‘“’ ) zo}d“ (L)€ 6 )¢ -! hié"ll) -l.-"'.){ J } :

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

auswertbare Glelchungen fir die Transportkoeffizienten bei

M Sibliothek,
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Vorhanaenseln elnzelner Streumechanismen zu erhalten.
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5.1 Die Transportkoeffizienten fiir 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 fiir die Transportkoeffizienten in

niedrigster Ordnung

- _cy . _ay
p = (1.1771 E-5) Tt K] [l . cm] (5.1.1)
- -7y L 2y [K][cm.K]
w = (4.8163 E-7) if[KY T [mW) (5.1.2)
S = (-2.8355 E+2) (2 -2 g g T [u/k (5.13)
" Ve N, [K]
mit VO = v (0) (entsprechendes gilt auch flir Gé, NO und N; ),

und a, s der Stdrke der Potentialstreuung in [K].

Fir die Potential-Streuung stellen die Gleichungen (5.1.1)-
(5.1.3) bereits die Werte der Transportkoeffizienten dar, die
man in jeder hSheren Ordnung des Variationsverfahrens auch er-
halten wiirde. Man sieht, daB der elektrische Widerstand kon-
stant beziliglich der Temperatur ist, der Wirmewiderstand 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

P EIE: (5.1.4)

gliltig.

5.2 Die Transportkoeffizienten fiir die liagnetische-Streuung
In dhnlicher 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 fir die Magnetische Streuung in

niedrigster Ordnung auszuwerten. Zuerst definieren wir aber
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‘noch zwei Funktionen, die im weiteren wichtig seinwerden:

z
o _ 1 2 _/{ Y ~t {J )
R = g LG - 49 o, e ]
(5.2.1)
und
y; 1 4 ‘nz<g ) »*
RG(T/T) = somim * e (5.2.2).

Fir die Transportkoeffizienten erhalten wir fir T< Tc

- : _ey 1 a o
P = (2.3541 E-5) ngi? J(J+1) R J(T/Tc) [ .cm] (5.2.3)
i} 1 ag IKI o 2
W —' (9.6326 E-7) V; TRT T J(J+1) (R J(T/Tc) + R J(T/TC)).
«~[cm.K/mW] (5.2.4)

ap ist die St&drke der Magnetischen Streuung in [K].
Beriicksichtigt man, daB es durch die Wechselwirkung der Leit-
ungselektronen mit den magnetischen Seltenen Erd Ionen zur Auf-
spaltung des Leitféhigkeitsbandes ‘kommt, und daB diese Auf-
spaltung 4b im allgemeinen klein gegeniiber der Fermienergie ist,
so.erhélt man fiir » und W bei Berﬁcksichtigung der Aufspaltung
bis zu Termen (Ab/u”) das selbe Ergebnis wie ohne Aufspaltung
(Das Leitf&higkeitsband spaltet in ein Band mit Spin ' und in

eines mit Spin¢ auf). Fiir den Seebeckkoeffizienten ist dies

hingegen nicht der Fall. Es ergibt sich ohne Aufspaltung
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- R’ Nl R. -4 2
- Ve I _ M 3 a3y
S = (-2.8355E2) [K] (% TR TN maars) VKL (5.2.5)
hingegen mit Beriicksichtigung der Aufspaltung bis zu Termen
~ (4Ab/ )
=< T ates
L. R No' R
= 2 T '-a' o J
2 8 =(-2-8355ExQ)=— [K]([2 - )
ggn [K' [ - ([ Ve }l. RQ:’.'_ RIJ
=1 . ,
¢ LA N 3 A W N R3
b 4 34480 = %3 .2.6).
m : + [3 o ‘1/542. [;' I ]R34 2, ) [wV/K] (5 )
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Der vierte Term in (5.2.6) enthdlt dabei das Verhiltnis der
St&drken Hsf zu Hff also der Elektron - Seltenen Erd Ion =zur
Selﬁenen Erd Ion - Seltenen Erd Ion Wechselwirkungsstérke,

ﬁnd bewirkt die Anderung des Temperaturverlaufes von S gegen-
tiber (5.2.5) .

Die Temperaturabhéﬁgigkeit von R, , Wund S ist dabei durch die
Funktionen RoJ und RZJ, die nur von dem Verhiltnis T/Tc ab-
h&ngen, bestimmt. Sie sind in Abbildung 5.2.1 fiir die J Werte
1/2, 3/2, 7/2 dargestellt.

Flr T{)Tc sind wie auch schon bei der Potential-Streuung die

Spektralfunktionen von der Temperatur unabh&ngig. Man erhilt

dabei
£ = (2.3541 B-5) & 2m J(3+1) [uQ .cnm) (5.2.7)
© [K]
W= (9.6326 2-7) 4 gr il oo mX (5.2.8)
S = (-2.8355 E+2) [K] [%- ,'j ] g [Wv/K] (5.2.9).
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2

5 o o
Die Funktionen R J und R 5 fu; J = 1/2, 3/

und 7/2

Abbildung 5.2.1

Yayio1jqig uaipn NL 1e wnud ul ajge|reae si sisayl Siyl Jo uoisiaA [eulblo panoidde sy
legbnuan yaylolqig uaipy N.L 1ap ue 1si uagtewoldiq 1asalp uolsiaAeulbliQ apjonipab ausiqoldde aiqg

qny 28pajmoud| INoA

Srayrolqie
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‘5.3 Die Transportkoeffizienten filir die Phononen-Streuung

Um Gleichungen fiir die Transportkoeffizienten bei der Phononen-

~Streuung zu erhalten, gehen wir von den Spektralfunktionen des

Kapitels (4.2.1.3) aus und erhalten fiir a =%(q,/kf)2 = 1

o = (4.7083 E-5) =5 a T _1_ Jg(ws)  [ufd.cm] (5.3.1)
Vo [K] wg
W = (4.8163 E-7) =5 a ([1 —] 43 (w) - =— = g () )
. Vo fony” w3 U5 emi) w7
[cm.XK]
. (5-32)
sowie fiir S
S = (-2.8355 E+2) [—T-] [WV/K] > ] -;
> 5 R BNy s Qw2 A Vo M
(K] Vi [( A‘«(z)) j‘l%’ 3.46902) Wy J;W] Mo Hﬁaf&«@“mmww] Abmiz) I 1 ]Tj(u')
J - .
4 f
4+ Tty - (W
( 4‘41(1)) o BT 3 e ul% I 1)
(5.3.3).
Dabei gilt fir Jn(x)
X w" bz
S ——————— . n -
J_(x) b (5.3.4) .

In allen drei Koeffizienten ist die Temperaturabhdngigkeit in

der GrdBe % enthalten. Fiir den elektrischen Widerstand erxr-
h&dlt man bei tiefen Temperaturen ein TS—Gesetz (fir groBe Ar-
gumente ist die Funktion Jn(x) als konstant anzunehmen) -fiir

hohe Temperaturen ein lineares Verhalten in T (fiir kleine Ar-
xnh-1
n-1

gumente geht Jn(x) wie ).
Fiir den Warmewiderstand erhdlt man fiir tiefe Temperaturen zu-

nidchst ein T2”—>Verhalten - flir hohe Temperaturen verhdlt sich

W temperaturunabhdngig.

v - -

In Abbildung (5.3.1) sind die Funktionen Js(x) und J7(x) dar-

gestellt.
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Die Funktionen Js(x)/J»s(w) ' J7(X)/J7(°°)

Abbildung 5.3.1

0z X 51 ol

Aavhn\Axvmmxxx

-

(o) %0/ (%)

Yaylo1|gig uaipn NL 1e wnd ul ajge|reAe si sisayl Siyp Jo uoisiaA [eulbluo panoidde ayl
regbnpian yaylolqig usipy NL Jep ue st lagrewoldiq J1asalp uoisianfeulbliQ aponipab auaiqoidde aiq

qny a8pajmous| INoA

Srayrolqie
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6. Durchfithrung der Rechnung und Ercebnisse fir GdAl

- 87 =

2

6.1 Durchfiihrung der Rechnung

Bevor wir uns mit den Ergebnissen der mit den erstellten Pro-
grammeﬁ durchgefiihrten Rechnungen befassen, soll noch einmal
auf die dazu notwendigen Programme und den Rechenablauf einge-
gangen werdeﬁ. In diesem Zusammenhang sei auf Kapitel 3 ver-
wiesen, das im Abschnitt 3.3 eine Ubersicht iiber die Programm-
pakete AS und TC gibt, die zur Berechnung der Transportkoeffi-
zienten dienen. In Kapitel 4 Abschnitt 4.2 wurde das Programm-
paket CMS, das die Berechnung der Spektralfunktionen ausgehend
von den Modeil-Hamiltonoperatoren ermdglicht, behandelt.

Hier wollen wir uns kurz mit dem strukturellen Aufbau der Soft-
ware, die fiir die Rechnung notwendig ist, sowie mit den Daten-
trédgern der Ein- und Ausgabe befassen.

Das Hauptprogramm COTRACO, dessen FluB8diagramm und Programm-

liste sich im Anhang(A.2.1.1) befinden, bedient die Programm-

pakete AS und TC und ermdglicht den Datentransfer von n Da-

teien, die jeweils 6 Spektralfunktionen einer Wechselwirkung
fiir 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 mitrden Angaben aus Kapitel 4
ibereinstimmen. =

In Abbildung 6.1.71 sind flir den Fall von 3 Wechselwirkungen der
gesamte Aufbau . fir die Berechnung der Transportkoeffizien-
ﬁen.sowie aile bei der Berechnung verwendeten Datentrdger dar-

gestellt:
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Auf den Dateien TAPE n stehen die bendtigten Spektralfunktio-
nen - in diesem Fall werden sie vom Programmpaket CMS erstellt.
Das Hauptprogramm COTRACO holt die Daten von den Dateien (TAPE n)
und stellt sie den Programmpaketen AS und TC zur Verflgung.

Flir jede Temperatur werden alle erhaltenen Transportkoeffizien-
ten auf die Ergebnisdatei TAPE 59 und auf TAPE 6 , die Datel,
die nach jedem Programmdurchlauf am Zentraldrucker ausgedruckt
werden kann, geschrieben.

In Abbildung 6.1.2 ist die Formatierung der Ergebnisdatei (TAPE 59)
_angegeben.'

Bei sdmtlichen 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, St¥rken der
Wechselwirkungen, v(0), V(0), Grad der
Polynome, Stiitzstellenabstand fiir die
numerische Integration, Anfangstempera-
tur, Temperaturschrittweite, Zahl der
Temperaturschritte, Dimension des Funk-
tionenraumes

Flir jede Wechselwirkung:

Art der Wechselwirkung (60 Character)

Absolute Stdrke der Wechselwirkung
(60 Character)
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Modellparameter der Spektralfunktio-
nen (60 Character)

Flir jede Temperatur:

koeffizient sIDIM, Wirmeleitfihigkeita

Elektrischer WiderstandxsIDIM, Seebeck-
IDIM

M Sibliothek,
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IDIM. . . Dimension des Funktionen-
raunes
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6.2 Ergebnisse der Transportkoeffizienten fiir die interme-

tallische Verbindung GdAl2

GdAl2 besitzt eine MgCu (C 15) = Struktur. Eine Einheitszel-

2 _
le ist dabei/in Abbildung 6.2.1 dargestellt/11/.

Abbildung 6.2.1: Der MgCu2 Typ
(C 15-Struktur)

O”y Otu -
Die Gitterkonstante betrdgt dabei 7.9 2. 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-
fédhigkeitsband ab.

Das Seltene Erd Ion Gadulinium hat Gesamtdrehimpulsguanten-
zahl J = 7/2. Fiir die kritische Temperatur fiir magnetische
Ordnung wurde Tc_mit 150 K festgelegt, die Debeytemperatur mit
250 K angenommen. Flir den weiteren Modellparameter a = (q,/Zkf)2
wurde 1 festgesetzt.

Die Stdrken der einzelnen Wechselwirkungen wurden iiber die Wer-
te des elektrischen Widerstandes bestimmt/13/, und sind in

Tabelle 6.2 angegeben:

Potential: a 2.72 E+4 [K]

Magnetisch: a 3.46 E+3 [K]

Phononen: a = 690.

Tabelle 6.2 : St&rken der Wechselwirkungen fiir GdAl2

‘Die von der Bandstruktur abhdngigen Gr&Ben V(E), N(E) und die

Fermienergie Ef wurden iber das freie Elektronengas bestimmt.
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Dabei wurde die Temperaturabhingigkeit der GrdéBen V(0), N(0),
¥(0) und N'(0) nicht beriicksichtigt, also u = Ef angenommen.

Fir V(0) wurde dabei 1, fir v(0) 1.2909 E-5 verwendet.

Zundchst gibt Kapitel 6.2.1 eine Zusammenstelluna der Ergebnisse
fiir die Transportkoeffizienten # , W und S, wie man sie fiir
GdAl2 bei Vorhandensein einzelner Streumechanismen (Potential-,
Magnetische- und Phononen-Streuung) erh#lt.

In Kapitel 6.2.2 sind die Ergebnisse fiir die tlberlagerung von

Streumechanismen zusammengefaS8t.
6.2.1 Ergebnisse fiir die einzelnen Streumechanismen

Im folgenden werden die Ergebnisse fiir den Temperaturverlauf
der Transportkoeffizienten beim Vorhandensein einzelner Streu-
mechanismen angegeben. In den Zbbildungen des Temperaturver-
laufes fiir die Koeffizienten werden neben den Ergebnissen

fiir den gr&Bten Unterraum, in dem das Variationsverfahren ange-
wandt wurde (7-dimensional), auch die fiir die niedrigste Ordnung
angegeben, um das Konvergenzverhalten der Transportkoeffizien-
ten studieren zu kﬁnneﬁ. AuBerdem erdffnet die Rechnung die
Mdglichkeit, die Beitrédge der einzelnen Streumechanismen zu den
Transportkoeffizienten zu erhalten. Dariiberhinaus kann man mit
Hilfe der in Abschnitt 6.2.2.1 behandelten Matthiessen, Kohler
und Nordheim-Gorter Regeln Transportkoeffizienten fiir die

Uberlagerung der Streumechanismen bestimmen.
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6.2.1.1 Ergebnisse fiir die Potential~-Streuung

Flir die Transportkoeffizienten erhalten wir bei reiner Potential-
Streuung einen Temperaturverlauf, der in den Abbildungen 6.2.1.1.1
bis 6.2.1.31dargestellt ist:

Der elektrische Widerstand h&ngt dabei nicht von der Temperatur
ab, der Warmewiderstand verliuft wie 1/T und der Seebeckkoeffi-
zient zeigt lineares Verhalten in T. Es stimmen die Ergebnisse,
die man in niedrigster Ordnung erhilt, mit denen h&herer Ordnung
Uberein. Die &uBeren Felder bewirken fiir die Verteilungsfunktion
eine Translation des k-Raumes, die bereits in der Relaxations-—

zeitndherung richtig beriicksichtigt wird.



Abbildung 6.2.1.1.71 : 2! kizi g
a5 L , q 1.1 Der clekirische Widerstand fir die Potential-Streuung
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Abbildung 6.2.1.1.3: Der Seebeckkoeffizient fiir die Potential-Streuung
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6.2.1.2 Ergebnisse fiir die Magnetische-Streuung

Bei GdAl2 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 herriihren, mit temperaturcharakteristischem Bei-
trag zu den Transportkoeffizienten.

Fiir T < TC ist die Streuung der Leitungselektronen auch in-
elastisch, fiir Tszc ist sie nur mehr elastisch.

Sowohl der elektrische Widerstand wie auch der Wdrmewiderstand
und der Seebeckkoeffizient zeigen ein stetiges Verhalten beim
Ubergang von T« Tc nach T >Tc. Die Ableitungen der Funktionen
bei T = Tcsind jedoch filir alle drei Koeffizienten unstetigqg.

In Abbildﬁng'6:2.1.2.1 ist der Temperaturverlauf des elektrisch-
en Widerstandes fiir die Magnetische-Streuung angegeben. Beriick-
sichtigen wir in der Rechnung Terme der Ordnung (ab/p )

( Ab...Aufspaltung des Leitfdhigkeitsbandes durch die mag-
netische Wechselwirkung, H:..chem.Potential), so erhalten wir
flir den elektrischen Widerstand mit und ohne Beriicksichtigung
der Bandaufspaltung das gleiche Ergebnis. Dabei bekommt man ein
exponentielles Ansteigén von T = 0 aus, und einen konstaqten
Verlauf fir T?ch. Der Wert des Widerstandes hidngt dabei von
der Gesamtdrehimpulsquantenzahl J und dem Landee-Faktor der ma-
gnetischen Ionen ab.

Im Unterschied zur Potential-Streuung &ndern sich die Werte der
Transportkoeffizienten beim Ubergang zu immer h&her dimensionalen

Funktionenr&umen. Dabei ist deutlich zu bemerken, daB die rela-

z tiven Unterschiede zwischen den Ergebnissen der niedrigsten

Ordnung und der héchsten (in unserem Fall 7- dimensional) umso .

hher sind, je tiefer die Temperaturen liegen.
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Wegen der Maximalbedingungen, die das Variationsverfahren fiir
die elektrische Leitf&higkeit und die Warmeleitfdhigkeit liefert,
und der géeigneten Wahl der Versuchsfunktionen, liegen die Wer-
te fir den elektrischen Widerstand und den Wirmewiderstand in
niedrigster Ordnung stets h8her als die in hdherer Ordnung.

Fiir T = 5 K erhdlt man einen um den Faktor 3 gegeniiber der
h&6chsten Ordnung grd8eren Wert in niedrigster Ordnung. Bei

T = 40 K ist dann bereits eine Ubereinstimmung der Werte in
hiedrigster‘und hdchster Ordnung von uncefdhr 10% gegeben, die
flir hdhere Temperaturen immer besser wird (bei T = 80 K ist die
relative tUbereinstimmung ,4%).

Fiir - den Wdrmewiderstand (Abbildung 6.2.1.2.2) erhilt man ein-

en sehr starkeh relativen Anstieg bei tiefen Temperaturen

(10-40 X) und ein Verhalten wie 1/T fuir T2 Tc, wie auch schon
bei der Potential—Streuuhg. Auch beim Warmewiderstand stimmen
die Werte mit und ohne Beriicksichtigung der Bandaufspaltung
iiberein, wenn man Terme ab der Ordnung (Ab/ H)z vernachléssigt.‘
Bei tieferen Temperaturen ergeben sich stdrkere relative Ab-
weichungen der Werte, die man fiir die niedrigste Ordnung des
Variationsverhaltens efhélt, von denen der hochsten Ordnung

als bei héhéren Temperaturen. Bei 5 K betrdgt der relative
Unterschied den Faktor 11, fiir T = 40 K wird eine Uberein-
stimmung von 10% erreicht. Fiir hdhere Temperaturen wird der re-
lative Unterschied zwischen niedrigster und hdchster Ordnung
zusehends geringer (ab 60 K kleiner als 1%) .

Fiir den Seebeckkoeffizienten der Magnetischen Streuung ist in
der Abbildung 6.2.1.2.3 der Temperaturverlauf mit Berilick-

sichtigung der Bandaufspaltung bis zu Termen Ab/ 1) und in
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Abbildung 6.2.1.2.4 ohne Bandaufspaltung dargestellt.

Beriicksichtigen wir»die Bandaufspaltung, so durchliuft der See-
beckkoeffizient zunichst ein positives Maximum, dessen Wert 1i-
near vom Quotienten der Wechselwirkungsstirken Hsf (Leitungs-
elektron—Seltenes Erd Ion) und Hff (Seltenés Erd Ion- Seltenes
Erd Ion) abhédngt. Bei T = Tc hat der Koeffizient bereits sein
Vorzeichen gewechselt, und zeigt fiir T Tc lineares Verhalten in
T

Ohne Beriicksichtigung der Bandaufspaltung erh#lt man fiir den See-

beckkoeffizienten ein auch fiir tiefe Temperaturen nahezu lineares

Verhalten. Der Koeffizient &ndert sein Vorzeichen auf dem ge-

samten Temperaturbereich nicht.

ian erh&lt, vergleicht man wieder “erte der niedrigsten Ordnung

e

des Variationsverfahrens mit denen h&herer Ordnung, umso
stdrkere relative Abweichungen je tiefer die Temperaturen liegen.
Fir den Seebeckkogffizienten gibt es keine Minimal- oder Maxi-
malbedingungen wie fiir den elektrischen Widerstand oder die
Wiarmeleitf&higkeit. Die Werte konvergieren deswegen nicht mono-
ton von niedereren Ordnungen zu hdheren.

Flir den Seebeckkoeffizienten mit Berilicksichtigung der Bandauf-
spaltung befrégt die relative Abweichung vom minimalen gegen-
iber dem maximalen Wert bei T = 5 K den Faktor 9. Flir T = 40 K
ist der Untérschied 50% und fiir T >80 K ist die Ubereinstimmung

besser als 10%.

] 3ibliothek,
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-Abbzldnnq 6.2.1.2.1: Der eicktrische Widerstand fir die Magnetische-Streuung
7-dimensionaler Unterraum;

—'—'= 1~dimensionaler Unterraum
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Abbildung 6.2.1.2.3: Der Scebeckkoeffizient fur die Magnetische-Streuung mit
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6.2.1.3 Ergebnisse fiir die Phononen-Streuung

Fiir GdAl, nehmen wir fiir die Debeytemperatur aus Kapitel 4.2.1.3
250 X an,und setzen a = (q,/Zkf)z = 1. Damit erhalten wir die
Transportkoeffizienten, die in den Abbildungen 6.2.1.3.1-6.2.1.3.3
dargestellt sind.

Fiir den elektrischen Widerstand ergibt sich dabei das Bloch-
Griineisen-Verhalten /6/. Fiir kleine Temperaturen erhdlt man ein
T5 - fiir groBe T und asymptotisch ein lineares Verhalten des
'elektrischen Widerstandes beziiglich der Temperatur.

Flir die Abweichung der Ergebnisse in niedrigster Ordnung des
Variationsverfahrens von denen in h&chster Ordnung (7-dimen-
sional) ergibt sich fiir 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. Fiir h&here Températuren wird die relative Ubereinstimmung
zusehends besser (bei 80 K besser 10%).

Fiir den Wirmewiderstand, Abbildung 6.2.1.3.2, erhdlt man fiir
tiefe Temperaturen ein Verhalten wie T2— bei groBfen T wird der

: Warmewiaerstand der Phononen-Streuung konstant.

Die relative Abweichuné der Werte, die in niedrigster Ordnung
erhalten werden, von denen in hdchster Ordnung steigt im Inter-

auf 40% an, und fdllt fiir hShere Tem-
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existieren fiir den Seebeckkoeffizienten keine Extremalbe-

dingungen. Man beobachtet in den Eraebnissen maximale relative
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Abweichungen zwischen den Werten der verschiedenen Unterridume,
die fiir kleine Temperaturen geringer (kleiner 10% fiir T<25 K)
sind, und bei T = 60 K mit 18% ihr Maximum erreichen. Fiir

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 elc-trische widerstand fiir die Phononen-Streuurns
= 7-dimensionaler Unterraum; —+=-=- 1-dimensionaler Untrerraum
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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.
Tatsdachlich hat man es aber stets mit der berlagerung von ein-
zelnen Streumechanismen zu tun, d.h. wir haben die Modell-

Hamiltonoperatoren der einzelnen Wechselwirkungen zu addieren

a b c

Bw = B * Hp v Hoo Ll (6.2.2.1)

und erhalten damit einen neuen Operator H

Nimmt man nun an, daB die einzelnen Streumechanismen unabhédngiqg

voneinander wirken, daB also

Klan, w mo S8 = K s BRI (6.2.2.2)

ww

gilt, so erhalten wir fiir die Funktion PYY.(SI)

a+b _ 1 -e &’ a " AR _

Poy (1) = %'g md(yml Ho o+ wawlym}l 6(Q+E,~E\
_ 1 - e Ar HE 1 yMOR b, . _ -
= -—:,————-% Gy [z UMl EG VMM Gyl B vt 8(Q +Ey-E))
- a » ¢ . » ’
= PYf(Il) + PYY(JI) (6.2.2.3)
und weiters fiir die Spektralfunktionen ng(E,EZII)
2P (e,E0) = 0 20 Z 2P (0Q) [v(V) +sv(1) 1 v (v) +Sv (¥) 1+

x 6(L-EY+u) G(E'-Eyﬁu) = .(E JEhQ ) o+ G <(E E, )
(6.2.2.4)

Damit verh&dlt sich das Matrixelement des StoBoperators eben-

falls additiv, n3@mlich

atb  _ a b 6.2.2.5).
i3 % Ciy v Cyy (
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6.2.2.1 Die Matthiessen, die Kohler und die Nordheim-Gorter

Regeln

Wir haben bei der Uberlagerung von Streumechanismen a,b fiir das
Matrixelement des StoBoperators ein additives Verhalten in der
Form

a+b a b

Cij = Cij + Cij {(6.2.2.1.1)

erhalten. Wir beniitzen nun die Gleichungen, die wir in Kapitel 5

fiir die Transportkoeffizienten in niedrigster Ordnung erhalten

haben
p = Dl -\l-% 4{:'2“n)‘ (6.2.2.1.2)
W =”Eﬁl4n?2)vo) ey (6.2.2.1.3)
s = --’;-9 %ﬁi[ ‘13 T p ()T ] 8] (6.2.2.1.4).

Damit erhalten wir bei der Uberlagerung von Streumechanismen
in der niedrigsten Ordnung des Variationsverfahrens fiir den

elektrischen Widerstand und den Wdrmewiderstand :

o3P o p3 L gP (6.2.2.1.5)

" I L (6.2.2.1.6) .
(6.2.2.1.5) und (6.2.2.1.6) sind als Matthiessen Regel bekannt.
Fiir den Seebeckkoeffizienten ergibt sich bei der Uberlagerung

von Streumechanismen
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e s® Hp (6:2.2:1:F)+

also eine mit dem Wiarmewiderstand gewichtete Addition der ein-
zelnen Beitrége. Dieses Verhalten wird als Kohler Regel be-

zeichnet. Verwenden wir das Wiedemann-Franz'sche Gesetz

M Sibliothek,
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SO

= L 7T (L...Lorenzzahl /15/) (6.2.2.1.8),

so ergibt sich die Nordheim-Gorter Regel als

a+b a »*° b »°®
s = R 5° Zom (6.2.2.1.9).

Hier werden also die Seebeckkoeffizienten der einzelnen Streu-
mechanismen mit den elektrischen Widerstidnden gewichtet.

Wie gut die drei hier erwdhnten Regeln fiir die intermetallische
Seltene Erd Verbindung GdAl2 erfiillt sind, soll unter anderem

im ndchsten Abschnitt dargestellt werden.

6.2.2.2 Ergebnisse filir die Ulberlagerung von Streumechanismen

Wir wenden uns nun der Berechnung der Transportkoeffizienten
bei der'Uberlagerung von Streumechanismen zu. Diese Rechnungen
fiihren wir fir GdA12 durch, wobei wir dieselben Modellparameter
verwenden wie flir die Berechnung bei den einzelnen Streumechanis-
men. Wir beriicksichtigen dabei die Bandaufspaltung, wie sie durch
die Anwesénheit der magnetisch wechselwirkenden Seltenen Erd
Ionen filir das Leitungsband auftritt, in erster Ordnung des
Quotienten Ab/u ( Ab...halbe Bandaufspaltung, u_...chemisches
Potential)
Fiir die Streumechanismen nehmen wir dabei an, daB sie unabhdngig
von einander seien, und damit filir zwei beliebige Streumechanis-
men a,b A
2
I< IH:;b! o= KIS+ HD 1= 1< 11 I(IH:;WI M|
(6.2.2.2.1)
gilt, wobei wa die Wechselwirkungsoperatoren darstellen.

Damit muB man, um die Spektralfunktionen fiir 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 fiir den
Temperaturverlauf der Transportkoeffizienten sowie die Erfiillung
der im letzten Kapitel behandelten Matthiessen, Kohler 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 iUberlagerung von jeweils zwei Streumechanis-

at TU Wien Bibliothek.

men dargestellt. Es zeigt sich, daB die Matthiessen Regel

P2 ga , ,b (6.2.2.2.1.1)

ilable in print

sehr gut erfiillt ist. Damit erhalten wir fiir den elektrischen
»,Widerstand die Summe der Werte, die man beim Vorhandensein ein-
zelner Streumechanismen berechnet hat.

Die Erfiillung der Matthiessen Regel ist dabei so genau, daB im

sion of this thesis is aval

STemperaturintervall 5-300 K eine maximale relative Abweichung
zwischen den Werten, die man aus der Matthiessen Regel erhélt,
und denen, die sich aus der Rechnung ergeben, von kleiner 7%
erhalten wird. Dabei ist festzuhalten, daB die Ubereinstimmung

fiir tiefe Temperaturen zunichst besser ist, die relative

Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar

The approved original ver

Differenz im Intervall 10-80 K maximal wird, und mit steigender
Temperatur immer kleiner wird.

Bei der fiberlagerung aller drei Streumechanismen, Abbildung
6.2.2.2.1.4, der Fall also, der real auftritt, sieht man, daB

fiir ganz tiefe Temperaturen die Werte denen der Potential-

] 3ibliothek,
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Streuung entsprechen. Bei T = Tc ergibt sich eine Unstetigkeit
der Ableitung des elektrischen Widerstandes beziiglich der
Temperatur und fiir groBe T verh&lt sich der Temperaturverlauf
wie bei der Phononen-Streuung, n&mlich linear in T.

Dabei betragen die Abweichungen von der Mathiessen Regel bei 5 K
weniger als 1% und erreichen zwischen 40 und 60 K ihr Maximum

von 2.5% - flir hdhere Temperaturen wird die Ubereinstimmung zu-

sehends besser (besser als 2% fiir T» 80 K).
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Abbildung 6.2.2.2.1.1%: Der elextrische ¥!derstand bei der Uherlagerung der
Steumechanismen Potential- :nd “agnettache-Stireuuna

Addition der Spektraif.nktionen der einzelnen Streumechanisren
!qu_ (Abweichung vom Ergebnis der Matthiessen Ruegel zeichnerisch nicht darstellbar)

un .cm

E 60 120 T 180 240 300
o) .

2

5}

; Abbildung 6.2.2.2.1.2: Der elektrische Widerstand bei der Uberlagerunqg der
g Streumechanismen Potential~- und Phononen-Streuung

-O15d— Addition der Spektralfunktionen der einzelnen Streumechanismen

K]

K
60 120 180 240 Treb 300

Abbildung 6.2.2.2.1.3: Der elektrische Widerstand bei der Uberlagerung der
Streumechanismen Magnetische- und Phononen-Streuunc.
Addition der Spektralfunktionen. der - einzelnen Streumechanismen -

Die approebierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibli
Th‘e"aﬁﬂove@_original version of this thesis is availa$le in print at TU &/ien,Bihligthek.
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6.2.2.2.2 Der Wadrmewiderstand bei der Uberlagerung von

Streumechanismen

Wie beim elektrischen Widerstand, so ist auch fiir den Wirme-
widerstand bei der tberlagerung der Streumechanismen die

Matthiessen Regel

WP oo @ e WP | (6.2.2.2.2.1)

sehr gut erfiillt. Wir erhalten also bei der Uberlagerung der

Wechselwirkungen nahezu exakt die Summe der Wirmewiderstédnde,
wie wir sie fir die einzelnen Streumechanismen erhalten haben.
In den Abbildungen 6.2.2.2.2.1 - 6.2.2.2.2.3 ist der Warme-
widerstand fiir die Uberlagerung von jeweils zwei Streumechanis-
men dargestellt.

Die relative Abweichung von der Matthiessen Regel ist filir kleine
Temperatuern geringer, éteigt dann im Bereich 10-80 K an, und
fallt fiir hthere . Temperaturen wieder schnell ab.

Abbildung 6.2.2.2.2.4 zeigt die Uberlagerung aller drei Streu-
mechanismen. Fiir kleine Temperaturen verhdlt sich der Wiarme-
widerstand wie bei der.Potential-Streuung, weist bei T = Tc den
fiir die Magnetische-Streuung charakteristischen Knick auf, und
verléuft.fﬁr T)r'I‘c wie 1/T, wo er asymptotisch den Wert des
Wiarmewiderstandes bei der Phononen-Streuung annimmt.

Die Matthiessen Regel ist fiir tiefe Temperaturen sehr genau er-
fiillt (bei 5 X UYbereinstimmung). Fiir T zwischen 20 und 30 K
steigt die relative Abweichung zwischen den Werten, die man aus
der Rechnung erh&dlt , und jenen mit Hilfe der Matthiessen Regel
erhaltenen an (4% bei 30 K) und fdllt filir Temperaturen grdBSer

als 40 K ab - flir TY 100 K ist die relative Ubereinstimmung

besser als 1%.
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Abbildung 6.2.2.2.2.1;

«or Warrewiderstand bel der Uberlagerung der Streu-
mechanismen Potential= und Hagnetische-Streuung

—— Addition der Spektralfunktionen der einzelnen Streumechanismen
—r—=Matthiessen Regel
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Abbildung 6.2.2.2.2.2: Der Wirmewiderstand bei der Uberlagerunqg der Streu-

mechanismen Potential- und Phononen-Streuung

=== pMatthiessen Regel

Addition der Spektralfunktionen der einzelnen Streumechanismen

1 1 1 1 1 1
60 120 180 240 Tpeb 300
Abbildung 6.2.2.2.2.3: Der Wirmewiderstand bei der Uberlagerung der Streu-
mechanismen Magnetische- und Phononen-Streuung
Addition der Spektralfunktionen der einzelnen Streumechanismen
————— Matthiessen Regel
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6.2.2.2.3 Der Seebeckkoeffizient bei der tiberlagerung von

Streumechanismen

Flir den Seebeckkoeffizient erhalten wir bei der tlberlagerung
der Streumechanismen in der niedrigsten Ordnung des Variations-

verfahrens die Kohler Regel

S = S Wa+b S Wa+b (6.2.2.2.3.1)

bzw. bei der Benutzung des Wiedemann-Franz’schen Gesetzes die

Nordheim-Gorter Regel

o2 ob
gatb %y o+ sPES, (6.2.2.2.3.2).
- wp

°

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

berlagerung der Potential und Phononen-Streuung sehen wir, daB
ie Kohler und Nordheim-Gorter Regel (abgesehen von ganz tiefen

emperaturen T £ 5 K) fiir niedrige Temperaturen nur schlecht er-

Hh H o

#illt sind (Die relative Abweichung ist fiir die Uberlagerung der
Potential- und Magnetischen-Streuung am hdéchsten, bei 20 K:

2 Paktor 2.5 fiir die Kohler-, Faktor 14 fiir die Nordheim-Gorter
Regel) . Fiir hohe Temperaturen erhdlt man gute Ubereinstimmung,

vergleicht man die Werte der Rechnung im 7-dimensionalen Unter-

Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verflgbar
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raum mit denen, die man mittels Kohler und Nordheim-Gorter Regel

erhidlt (die relative Ubereinstimmung betrdgt dabei 1% fiir -
T » 180 K). Auch bei ganz tiefen Temperatﬁren ist die Abweichung

geringer (bei der tUberlagerung 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 fiir Kohler und
Nordheim-Gorter Regel mit denen der Rechnung fiir die Uberlager-
ung der Streumechanismen fiir tiefe Temperaturen besser als .5%
Gberein. Fir h8here Temperaturen steigt dann die relative Ab-
weichung auf maximal 8% an (fiir T zwischen 30 und 60 K) , um fir
hohe Temperaturen wieder kleiner zu werden (100 K:kleiner 5%).

In Abbildung 6.2.2.2.3.4 ist der Seebeckkoeffizient fiir die Uber-

lagerung aller Wechselwirkungen dargestellt. Es ergibt sich fiir

kleine Temperaturen ein negativer Wert, der vom Beitrag der Po-
tential-Streuung herriihrt. Fir gréB8ere T erfolgt ein Nulldurch-
gang und im weiteren ein Kurvenverlauf, der maBgeblich durch die
Maghetische-Streuung bestimmt ist. Flir T = Tc (Wert wieder
negativ) erhdlt man eine Unstetigkeit in der Ableitung des See-
beckkoeffizienten bezﬁglich der Temperatur- fir T)> Tc ist das
Verhalten linear beziiglich T.

Die Ubereinstimmung mit den Ergebnissen der Kohler und Nordheim-
Gorter Regel ist fiir tiefe Temperaturen sehr gut (5 KAbweichung
kleiner .5%). Flir groBere T steigt die Abweichung an (T = 20 K:
Faktor 2.43 fiir Kohlef Regel, 1.29 fir Nordheim-Gorter Regel),
und wird fiir hohere Temperaturen zusehends kleiner (T =140 K :
ibereinstimmung fiir Kohler Regel besser als 2%, filir Nordheim-

G

orter Regel besser als 4%).
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:F' Abbildung 6.2.2.2.3.1: Der Secbeckkoeffizient bei der Uberlagerung der Streu-
mechanismen Potential~- und ¥agnetische-Streuung

INTAS

Acditicn der Spektralfurxtionen der einzelnen Streumechanismen

-----Kohler Pegel;=-—-—- Norcéreim-Gorter Regel

1=

- 180 - 240 300 K

60 120

&
in

Abbildung 6.2.2.2.3.2: Der Seebeckkoeffizient bei der Uberlagerung der Streu-
mechanismen Potential- und Phononen-Streuung

Addition der Spektralfunktionen der einzelnen Streumechanismen
Kchler Regel;

Nordheim-Gorter Regel
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7. Zusammenfassung der Ergeknisse fiir GdAl2
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 fiir die intermetallische
Verbindung GdAl2 zeigen.

Vergleicht man das Konvergenzverhalten im Rahmen des Variations-
- verfahrens, also den Verlauf der Werte von niedrigster zur
hochsten Ordnung (indiesem Fall 7-dimensionaler Unterraum), soO
erhdlt man fir die verschiedenen Streumechanismen unterschied-
liche Ergebnisse: Liefert die Potential-Streuung bereits in
niedrigster Ordnung die Werte fiir die Transportkoeffizienten,

die man auch in jeder héheren Ordnung erhdlt, so sind bei der

< Ma gnetlschen- und der Phononen-Streuung deutliche Abweichungen
bei niedrigen Temperaturen festzustellen. Im Temperaturhereich
zwischen 5 und 80 K, wo die relativen Unterschiede zwischen
niedrigster und hdchster Ordnung ihr Maximum erreichen, ver-
alten sich die Koeffizienten eines Streumechanismus &hnlich -

1ngegen treten beim Vergleich Magnetlsche Streuung - Phononen-

D‘D‘

Streuung deutllche Unterschiede auf. So sind die relativen Ab-

eichungen bei der Magnetischen-Streuung umso h&her, je tiefer
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1e”Temperaturen llegen, und auBerdem wesentlich gréB8er (5 K:

Q: =

elektrlscher Widerstand Faktor 3, Wirmewiderstand Faktor 11,

. s o . der
Seebeckkoeffizient (Verhdltnis Smax/ mln) Faktor 9) als bei de
Phononen-Streuung, wo die relativen Unterschiede zundchst klein

sina (kleiner 5% fiir den elektrischen Widerstand und Seebeck-
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'koeffizienten(Ve;héltnis Smax/smin)’ 30% fir den T"irmewider-
stand) , und dann ansteigen, ua ihr Maximum zwischen 30 und 60 K
zu erreichen (eiektrischer Widerstand bei 40 K 40%, Wiarmewider-
stand bei 30 K 40%, Seebeckkoeffizient bei 60 K 18%).

Fir hohe Temperaturen wird der Unterschied zwischen niedrigsteri
und h6chster Ordnung zusehends kleiner, wobei die bereinstimmung
der Werte bei der Magnetischen-Streuung schneller erreicht wird.

Ab 120 K ist fiir alle Koeffizienten und Streumechanismen die

tbereinstimmung zwischen niedrigster und h&chster Ordnung besser

o
[
0
-
o

3.

ibliothek.

In Abbildung 7.1.1 ist das Konvergenzverhalten fir £, W und S

bei fester Temperatur (20 K) fiir die einzelnen Streumechanis-

en (Potential-,Magnetische- und Phononen-Streuung) dargestellt.

intat TU Wien B

~ = 8

eil fiir die elektrische Leitfdhigkeit und die Wdrmeleitfdhig-

eit Maximalbedingungen im Rahmen des Variationsverfahrens be-

ilable in pr

stehen, sieht man in Abbildung 7.1.1 deutlich, daB die relativen

is is ava

Unterschiede zwischen niedrigster und héchster Ordnung fiir den

elektrischen Widerstand und den Warmewiderstand stets gréBer 0

inalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar

sind. Geht man von einem niedrigeren Unterraum zum ndchst

19

hdheren, so findet man fiir den elektrischen Widerstand, daB die

SWerte vom Unterraum der Dimension n zu denen der Dimension n+1

sich nur wenig - hingegen vomn+l-ten zum n+2-ten ceutlich mehr

dndern,wenn n ungerade ist.

The approved original version of this thes:
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Beim Wirmewiderstand, wo im eindimensionalen Unterraum mit der
konstanten Versuchsfunktion ¥, (siehe Kapitel 3) kein sinnvoller

ert erhalten wird, gilt obige Aussage flir gerade n.

o =

eim Seebeckkoeffizient, flir den im Rahmen des Variationsver-

Sibliothek,
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fahrens kein Extremalprinzip existiert, ist die Konvergenz nicht



- 118 -

gleichmdBig: Im Fall der Magnetischen-Streuung sind die Werte
groBer oder kleiner als der nach Wynn-Shanks berechnete Grenz-

wert.

3]
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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-Streuung,

‘e...Alle Streumechanismen. Ist kein Wert eingetragen, ist er 1.
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7.2 Die Leitungsbandaufspaltung

Bei der Magnetischen-Streuung ergibt die Beriicksichtigung der
Bandaufspaltung, die wegen den mit den Leitungselektronen wechsel-
wirkenden Seltenen Erd Ionen fiir das Leitungsband auftritt, Ter-
me der Ordnung 4b/p (Ab...halbe Bandaufspaltung, u...chem. Po-
tential) fiir die Spektralfunktionen. Dies ist deswegen der Fall,
weil bei bei der Streuung der Leitungselektronen an den Seltenen
rd Ionen inelastische Streuprozesse mit Spindnderung auftreten,
ie bei der Potential- und Phononen-Streuung verboten sind (Die

otential-Stregung ermdglicht nur elastische Streuung, die

Ehononen-Streuung verbietet Spindnderungen, da Phononen spin-

fose Quasiteilchen sind, und der Spin ErhaltungsgrdBe ist).

aHTU Wien Bibliothagk. Qu =

n Kapitel 6.2.1.2 haben wir in den Abbildungen 6.2.1.2.3 und

.2.1.2.4 den Temperaturverlauf des Seebeckkoeffizienten bei Be-

@vint

{icksichtigung der Bandaufspaltung mit Termen 4b/p und ohne

andaufspaltung dargestellt. Die starke Abweichung der beiden

Punktionen von einander fiir T<'Tc weist auf die Abhdngigkeit des

s thesss is BvailaBle in

Seebeckkoeffizienten von den elektronischen Eigenschaften des

estkdrpers hin. In beiden Fdllen (mit und ohne Beriicksichtigung

er Bandaufspaltung) wurde die gleiche Funktion Py{(jl) verwen-

et, die nur von den Eigenschaften des Streumechanismus bestimmt

=
2]
o7}

erlicksichtigt man beim elektrischen Widerstand und beim Wdrme-
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jiderstand die Bandaufspaltung mit Termen erster Ordnung in

D,

b/ , so erhilt man keine Anderung des Temperaturverlaufes ge-

>

eniiber dem Fall -ohne Bandaufspaltung.
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7.3 Das Wiedemann-Franz Gessetz

Fiir den Quotienten aus elektronischem Anteil der Warmeleitfdhig-
keit zu elektrischer Leitfidhigkeit erhillt man im Modell von
Drude einen linearen Verlauf bezliglich der Temperatur /15/.
Dieses Verhalten ist als Wiedemann-Franz Gesetz bekannt.

In Abbildung 7.3.17 ist der Verlauf des oben erwdhnten Quotienten
fiir die Potential-, die Magnetische- und die Phononen-Streuung
dargestellt. Nur die Potential-Streuung zeigt iiber den gesamten
Temperaturbereich lineares Verhalten mit einer Steigung, die als
orenzzahl bezeichnet wird, von 2.444 E-8 V /K Bei tiefen
emperaturen erhdlt man filir die Magnetische- und die Phononen-
treuung ein deutliches Abweichen vom Wiedemann-Franz Gesetz-

{ir hohe Temperaturen (T > 150 K) zeigt sich aber auch bei diesen
treumechanismen lineares Verhalten.

ei der Uberlagerung aller drei Streumechanismen, Abbildung 7.3.1,
rgibt sich fiir tiefe Temperaturen ein Verhalten wie bei der Po-
ential-Streuung, und fir hohe ein lineares Verhalten entsprech-

nd der Phononen- Streuung
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7.4 Erfillen der Matthiessen, der Kohler und der Nordheim-

Gorter Regel

Die fiir GdA12 durchgefiihrten Rechnungen bei der Uberlagerung
der Streumechanismen, Kapitel 6.2.2.2, ergaben fiir den
elektrischen Widerstand und den Wirmewiderstand eine sehr gute
Ubereinstimmung der Ergebnisse, die man bei Addition der Spek-
tralfunktionén erhalten hat, mit denen, die mit Hilfe der
Matthiessen Regel bestimmt wurden, und zwar nahezu gleich gut
fiir alle Streumechanismen.

So sind die Abweichungen beimelektrischen Widerstand von der
Matthiessen Regel filir die Uberlagerung der Magnetischen- mit der
Phononen-Streuung am gréf8ten (bei 20 K 7%). Fiir den Wirmewider-
stand ergibt sich eine Abweichung von der Matthiessen Regel von
hdchstens 5%, fir alle mdglichen Uberlagerungen von Streumecha-

nismen. Dabei ist festzustellen, daB die Ubereinstimmung fiir

-tiefe Temperaturen (10 K) zundchst besser ist (ausgenommen der

tberlagerung der Magnetischen- und der Phononen-Streuung), und
dann die Abweichungen ansteigen. Bei 60 K stimmen die Werte fiir
den elektrischen Widerstand und den Wirmewiderstand bei der Hber-
lagerung der Potential- und der Magnetischen-Streuung mit denen
aus der Matthiessen Regel erhaltenen besser als 10% iilberein. Ab
100 K gilt das auch filir die Uberlagerung aller tibrigen Streu-
mechanismen.

Im Vergleich zur Matthiessen Regel weichen die Werte, die man
flir den Seebeckkoeffizienten bei der Addition der Spektral-
funktionen erh&lt, von denen mit Hilfe der Kohler und Nordheim-

Gorter Regel erhaltenen stirker ab.
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Dort wo die Potential-Streuunc anderen Streumechanismen iber-
lagert wird, ist die Ubereinstimmung_bei 5 K noch sehr gut
(besser als 1%). Fiir die Uberlagefung der Magnetischen- mit der
Phononen-Streuung ergeben sich schon hier bemerkenswerte Ab-
weichungen. Im weiteren werden die Abweichungen von der Kohler
und Nofdheim—Gorter Regel grdB8er, und erreichen bei der Uber-
| lagerung der Phononen-Streuung mit der Magnetischen-Streuung die
maximalen Wefte (bei 20 K den Faktor 2.47 fiir die Kohler, den
Faktor 14 fir die Nordheim-Gorter Regel) . Fiir hdhere Temperaturen
‘wird die Ubereinstimmung mit den beiden Regeln zusehends besser-
ab 180 K stimmen die Werte besser als.5% {iberein. Am besten sind
oKohler und Nordheim-Gorter Regel bei der Uberlagerung der

Potential- mit der Phononen-Streuung erfiillt, weil der Temperatur-

int at TU Wien Bibliothek.

verlauf des Seebéckkoeffizienten fiir die einzelnen Streumechanis-

en gleichartig ist, und die Matthiessen Regel gut erfiillt ist.
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7.5 SchluBbetrachtungen

Die Ergebnisse fiir die einzelnen Streumechanismen in Kapitel 6.2.1
haben fiir den elektrischen Widerstand und den Wirmewiderstand

fir die verschiedenen Wechselwirkungen stark unterschiedliche
Temperaturverléufe.ergeben. Andererseits haben Anderungen
der eléktronischen Eigenschaften wie die Aufspaltung des Leit-
fédhigkeitsbandes wegen der magnetisch wechselwirkenden Seltenen
Erd Ionen bei Berlcksichtigung der Ordnung 4b/p ( 4b...halbe
Bandaufspaltung,u...chem. Potential) und Vernachlédssigung aller

hdheren keine Auswirkungen auf die beiden Transportkoeffizienten

X
(&)
= ’
[®)
: Egehabt.
om
Beim Seebeckkoeffizienten liegen die Dinge anders. Vergleicht
=
“man den Temperaturverlauf bei der Potential-Streuung, bei der
5]
< Magnetischen-Streuung (ohne Bandaufspaltung) und bei cder
o
E?hononen-streuung .+ 8O stellt man in allen drei F&dllen
@ganz &hnliches Verhalten fest. Fiir die Potential-Streuung erhilt
@©
'Z%mn exakt lineares Verhalten, und fiir die Magnetische- und die

hononen-Streuung ist der Temperaturverlauf nahezu linear (fiir

‘qj this@es

iefe Temperaturen ergeben sich geringfiigige Abweichungen) . Be-

1on

licksichtigt man hingegen die Bandaufspaltung in erster Ordnung
gegeniiber der Férmienergie, so ergibt sich, wie in Kapitel 6.2.1
argestellt, ein v6llig anderer Temperaturverlauf des Seebeck-

oeffizienten als ohne Bandaufspaltung. Die elektronischen Eigen-

Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar
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chaften des Festkdrpers haben groBen EinfluB auf den Wert des

n

eebeckkoeffizienten.
ergleicht man die bei der Uberlagerung aller drei Streumechanis-

en rechnerisch erhaltenen Ergebnisse fiir die Transportkoeffizien-

Sibliothek,
\)@ur kngledge @

en mit experimentellen Daten /12/, so ergibt sich fiir den
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elektrischen Widerstand und den Wdrmewiderstand gute UYberein-
stimmung.

Flir den Seebeckkoeffizienten zeigt der Temperaturverlauf
zwischen dem positiven Maximum und Tc ein zu frithes und zu wenig
steiles Abfallen der errechneten Werte. Wegen der starken Ab-
hdngigkeit des Seebeckkoeffizienten von den Funktionen, die durch
die elektronischen Eigenschaften bestimmt sind, wie z.B. der ZzZu-
standsdichte N(E), kdnnte die Vernachldssigung der Temperatur-
jabhédngigkeit des chemischen Potentials in der Rechnung eine

rsache fiir die schlechte tbereinstimmung in dem oben erwdhnten

H G

emperaturbereich darstellen. Trotzdem die Abweichungen im

at TU Wien Bibliothek.

allgemeinen sehr klein - verglichen mit der Fermienergie - sind,

print

sind trotzdem Auswirkungen auf den Temperaturverlauf des Seebeck-

ble in

koeffizienten zu erwarten.
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A.1 Mathematischer Anhang

A.1.1 Bei der Rechnung auftretende Integrale und Reihen und

ihre analytischen Ldsungen

Wir geben in Anhang A.1.1 eine Zusammenstellung von Funktionen
und Reihen, die bei der Berechnung der Transportkoeffizienten

aufgetreten sind.

© .
de e,"A = n! Z(n+1) n>4 (A.1.1.1)
N ,

;ﬂ..Riemann'sche Zeta-Funktion in

der Definition von /14/

<
Bm= Y k" (A.1.1.2).
w e W e .
—_—x w
‘ (c 4)(‘.‘ ) = nodxe - e 4 = Jn(w) n>»2Z (A.1.1.3)
hncd mon
=Y In 04w {2n (A.1.1.4)
e-4 neo D! mn

B, ...Bernoulli-Zahlen in der Definition von /14/.

v ™

s = mt Bme) —ZZ (HEokeT IR (A.1.1.5)
&= nd k:0 :
7 £*] n-20
4 x" w” n! w _
- Sdl(c“)(qu) = Z m 241(21) = In(h}) (A.1.1.6)

# (1) ...Eta-Funktion in der Definition von /14/
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n (1) = L (=13t (A.1.1.7)

Die Integrale In(O) = In

21+1 121+1 =0 (r.1.1.8)

n = 21 I, = 2.21).4(21) (A.1.1.9)

n
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A.1.2 Die Funktionen Jn(x)

Die Funktionen

X n

J_(x = d 2
n (%) ! ”.-."-4)(4-::“)

sind auf den nichsten Seiten fiir n2»2 und n$21 in tabellierter

Form angegeben, und wurden mittels des Unterprogrammes FUNCTION

TCINTEG auf 8 Stellen genau berechnet.
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+2557G9€4€6E+02
+60819909E+02
«65932367E+02
«708673334E+C2
«75607169E+02
«801C6144E+02
«84350046E+02
ebB32557¢CE+0L
«92025625E+02
e5544064E0E+C2
«98567CCC0E+02
¢101477681E+03
«10410055E+03
¢10647712E+03
«10662113E+03
011054725E+03
«11227081E+03
«11380734E+03
«1151722GE+03
«11638C75£+03
¢11744723E+C3
«11838555E+403
«11920873E+03
«11992890E+03
«12055728E+03
«1211041GE+03
«12157905E+G3
+12199C40E+03
«12234593E+03

«122€5258E+03

«12291652E+403
012314326E+03
0«123337¢7E+403
«12350407E+03
e12364€23E+03
«12376748E403
«12387CG74E+03
«12395853E+03
«1240330€E+03
«1240G€24E+03
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] 3ibliothek,
Your knowledge hub

CFIERRARRIADIE FUNKTICNEN J( €xx)

X

+25C0E+4CO
+2CCOE+0O
«75CO0E+CO
«1CCCE+01
«125CE+01

«1500E+01.

«1750E+01
+2000E+01
+2250E401
«25COE+01
+2750E401
«3000E+C1
«3250E+401
«35C00E+01
«3750E+01
«4000E+C1
+4250E+01

"«4SCOE+C1

+4750E+01
«50C0E+01
«£250E+01
«5500E+01
«5750E+01
«€000E+01
«6250E+401

+65C0E+01

«E750E+401
« 7T0COE+01
+7250E+01
e 75C0E+01
o 7750E+401
«80COE+0]
«62E0E+01
+E5COE+01

o86750E+01"

«SCCOE+0CL
«9250E+C1

«9500E+01 -

«9750E401
«1000E+02
«1025E+02

«1050E+02

«1075E+02
«1100E+02
«1125E+402
«1150E+02

«1175E+02 -

«12C0E+02
212258402
«1250E+02
«1275E+02
+1300E+02

«1325E+02-

«1350E+02
«1375E+02
+14C0E+02
01425E+402
«1450E+02
«1475E402
«15CC0E+02

J{€ 6,X)

e 194587¢5E~-G3
6157891 0E-C2
045905G¢c1E-C1
+188543¢€0E+CO
eS5C66735E4CC
«13316251E+01
+2748G959E+401
«50857202E+01
+B86441568E+C1
#13729222E+02
«20626157E+402
v 2957G5G93E+02
«40776169E+02
+54332237E4C2
v 7026¢865E4G2
+88600836E+Cz
«10916037E+03
#1317E510E+C3
015623502E+4C3
»18224324E+03
0« 20948G57E+03
«237653E3E+403
0 26640826E+403
029543247E+C3
«32442257E+403
«35309841E+403
«38120878E+03
«40853486E+4C3
+434E6G91G3E+C3
+46012973E+C3
048413153E+C3
¢50681244E+03
+528116E9E403
«54801574E+C3
+56650310E+G3
«583593C6E+C3
+59931645E+4053
«61371770E+0C3
62685194E+03
«63678231E403
e64957762E+03
«65931021E+0C3
«66805421E403
«675863G99E403
«682872G94E+403
«6890G249E+03
v69461132E+03
2699494B0E+03
¢+ 70360459E+403
«70759841E+03
«71052965E+03
+7138483GE+03
+ 71639943E+03
e 71862438E+G3
2 72056087E+03
0 72224290E+03
«723701C05E+03
e 72496274E+03
«72605248E+03
e 72699204E+03

UND Ji¢(

ToR)REXRREFR %

J{ 7sX)

«40531555E-04
s CD03bELIE-C2
+28043276E~01
«1566532GE+00
¢57738371E+4C0
«1653B225E+01
¢397269E3E+01
«863763CEEE40]
«15966652E+02
«26078571E+402
«46223511E+402
«72009€77E402
«10704727E+03
e15264880E+C3
«2107341EE+C3
+28174G0¢E+03
+36660226E+03
v46562622E403
«57ET060G2E+03
v 7T05560€68E+C3
o 84522C€TE+C3
«95661626E+C3
»115b63719E+C4%
«13286614E+C4
¢15064521E+04
+16892513E+C4
e18754683E+C4
«20633167E+04
+22510E9GCE+C4
0 24371930E+C4
226201E801E+04
+27987€640E+04
02971833€E+04
«31384570E+04
«32978811E+404
e34495257E+04
+3592973¢E+04
«37279583E+04
+3856434G6E+04
+39721376E+04
¢40814172E404

e41823715E+04

e42752567E+04
«43603873E+04
e44381226E+04
«45088546E+04
¢45729G7T1E+04
+46309758E+04
+46832206E+04
«473015G1E4C4
e47722C095E+04
e 4BOSTTTEE+O4
048432527E+04
«46730051E+04
«469G3841E+04
«49227172E+404
+49433092E+404
¢49614423E+04
v 49773763E+04
049513493E404
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] 3ibliothek,
Your knowledge hub

X

+£5GCOE+CO
«10COE+C]
«15CCE+C]
+2000E+01
+25C0E+C]
«3000E+01
«35C0E+01
+40COE+01
«4500E+01
«S000E+01
«2500E+401
«€000E+01
«t5C0E+01
«7000E+01
«75CCE+0O1
+80C0E+01
«8500E+01

«G0CCE+01

«9500E+01
«1000E+02
«1050E+02
«11C0E+02
«1150E+02
+12CCE+02
«1250E+02
«13C0E+02
«1350E402
«14CCE+02
»145CE+02
«1500E+02
«1550E+02
«1600E+02
«1650E+02
«17CCE+02

«175CE+02"

«1800E+02
«1850E+02
«1900E+02
«1950E+02
+2000E+02
+2050E+402
«2100E+02
«2150E+02
«2200E+02
+2250E+02
+23C00E+02
+2350E+02
v2400E+02
+2450E+02
«2500E+02
«2550E+402
«2600E+02

«2650E+02:

«2700E+02
+2750E+02
+2800E+02
«2850E+02
«2500E+02
«2950CE+02
«3C00E+02

J( By X)

c10981704E~C2
¢13356433E400
«2115336BE+CL
«14227877E+402
¢59312062E+C2
«16139615E+03
+44591673E+03
«93148C02E+0C3
+17153187E+C4
«28572838E+04
«43872972E+04
1 62993229E+0C4
«85524449E+C4
«11077659E405
«13787984E+05
«16589426E+05
«19390819E+C5
«22111375E+05
«246854E6E4C5
«27064781E+C5
«292182G1E+05
¢311306¢8E+05
«32799758E+C5
«34233655E4C5
+35447766E405
+36462154E+05
«372992G8E+05
«37982332E+05
«38533754E405
«38974556E+05
«393237C0E+05
+39597873E+C5
«39811443E+405
«39976548E4C5
«40103278E+405
«40159901E+05
«40273101E+05
«4032B226E+05
«40369501E4C5
+40400241E405
«40423016E+C5
«40439B0GE+05
«40452134E+C5
+40461138E+05
«40467690E+05
«40472437E+05
«40475864E405
«40478328E+05
+40480094E+C5
«40481356E+05
«40482253E+05
«40482890E+05
+40463341E+05
«40463659E+05
+404836B3E+05
+40484040E+C5
«40484149E+05
«40484226E+05
«40484279E+05
«404B431TE+C5

GorX)Xshauaanis

Jl Go)

04b6022729E=C3
«11706C243E+4C0
027648G974E+01
e24710€32E+02
0126271¢0E+03
e4664289€E+(C3
e13356417E+C4
¢31673G67E+04
«65125757E404
¢11952719E+C5
«20001613E+405
+31011073E+405
045106040L+05
e62160652E+05
e81616482E405
«10352950E+06
0 12€63G921E+4C6
¢15043G20E+06
«17424230E406
«19743173E+4C6
e21949537E+(06
«240C04324E+CO
0 25861047E+C0
227564G924E40¢C
e29051333E+06
«30343E91E+CH
231452417E+06
032390994E+06
e33176CCEE+0E
«3382603CL+0¢
»34356129E+406
¢+ 34789¢T1E+0L
¢351364G¢€L+0¢€
¢35412866EE+CE
¢35631337E+06
«35602731E+06
«35936237E+406
e3603952GE+406
«36118934E+06
+36179607E+C6
«362256G9E+06
+36260523E+06
«3628669€E+00
«36306270E+006
+36320638E+C6
+36331€32E+06
«36339594E+06
¢36345444E+06
¢36349724E406
¢36352844E4C6
+36355109E+06
¢36356745E40¢
«36357G931E+06
«36358781E+06
«36359391E+06
«36359826E+06
«36360136E+06
+36360356E+06
+36360512E+06
+36360€22E+06
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Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfligbar

The approved original version of this thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

M 3ibliothek,
Your knowledge hub

FRaxxxxArFxDIE FUNKTIONEN J(1C,X)

X

Z0COE+CO
e10CUE+CL
«15CC0E+01
+2000E+01
«25C0E+01
«3000E+01
«3500E+01
+4000E+01
«4Z2C0E+01
«5000E+01
«5500E+01
«6000E+01
«6500E+C1
«7000E+01
«7500E+01
2 65000E+C1
«&£5C0E+01
«S0COE+01
«95C0E+01
«10C0E+02
«105CE+02
«11C0E+02
«1150E+02
«12CCE+02
«1250E+02
+«13C0E+02
«1350E+02
+1400E+02
v1450E+02
+15CCE+02
«1550E+02
«1600E+02
«1650E+02
«17C0E+02

«1750E402"

«1800E+02
«165Q0E+02
«19C0E+02
«1G50E+02
«20C0E+02

«2050E+402

«21C0E+02
«2150E+02
«2200E+02
e2250E+02
«2300E+C2
«2350E+402
+2400E+02
2 2450E+02
«2500E+02
«2550E+02
«2€00E+02

«2650E+02-

«2700E+02
«2750E+02
«2800E+02
«2850E+02
«2900E+02
«2950E+02
+«30C0E+02

J(10,X)

021335328E-C3
e 10384517E+400
«3674065EE+4C1
+43678137E4C2
«28240460E+0C3
¢12326C11E+0¢%
«40B10516E+04
«11001152E+05
025293459E4C5
«51233040E+05
+93607307E+05
+15703G956E+06
+24526095E+C6
«3604G8B42E+C6
+50305995E+C6
67144841E+06
+86214705E406
¢10704111E+C7
+12905764E+07
«1516€362E407
«17427324E40C7
«19635524E+407
021746057E+07
«237237G2E+C7
025543822E+07
¢27191043E+07
«286590GGE+CT
029G948G68E+CT
«310673E1E+C7
+32025254E+07
«32836250E+4C7
033515544E+C7
+34078813E+07
0+34541470E+C7
#34918111E+C7
«35222160E+07
¢35465668E+4CT7
¢35659229E+07
+35811G95E+07
«35931755E+C7
«36025039E+07
«36097258E+07
036152844E+07
«36195392E+07
«36227789E+07
«36252331E+07
+36270834E+07
«36284719E+07
«36295092E+07
«36302610E+07

«36308527E+07

036312747E407
¢363158B49E4(C7
«36318122E+07
«36316781E+07
«36320988E+07
+36321864E+07
036322496E+CT7
«36322952E+407
03632328CE+C7

UND J{1llyX)#3x22%%%%s

J(1l,X)

0959 7EE3EE-04
+%3543153¢E-01
e 494€0294E+C1
e 76229G925E+C2
«063051641E403
0329514401E+C4
elcbt4tQBE+CS
+38845C51E+05
e 999G 7746GE+05
0223772G7L+406
+4470240€E+CH
«81272411E+C6
013652004E+07
021442014E+C7
«31791837E+07
+440648987E+07
e 60560026E+07
e 70519315E+07
+99166318E+07
«12123035E+(C8
0el44404CEE+0S
«16813902E+08
e 191877¢4E+08
+21510G6GE+08
+23739831E+C6
025839297E+08
027783722E+08
029556560E+06
03114G€04E+CE
+325¢1625E+408
¢«33798013E+(CB
+34B867365E+06
+35782246E+06
+36556607E+08
¢ 372061564E+08
e3774559€E+CE
+38189768E+08
«3655250€E+C8
+388646431E+08
+39082633E+(C8

¢39271634E+08
»39421405E+06

«39339469E+08
«39631964E+08
«39704C0GE+08
*«39759814E+08
+39802811E+G8
«3G835771E+08
«39860G15E+08
«39880005E+08
«39894435E+08
+39G905296E+06
+39913436E+08
¢«39919512E+08

«39924031E+08 -

«3992737QE+08
¢3952985CE+08
«39G931€669E+08
«39933002E+C8
«36933G77E+408
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] 3ibliothek,
Your knOV\{Iedge hub .

A4 %3x*kIE FUNKTIONEN J(12,X)

X

wE0CCE+LC
«10C0E+C1
+15C0E+C1
«20CO0E+01
«25COE+01
+30C0E+01
+3500E+C1
«4000E+01
«4ZCOE+0L
+5000E+01
+2500E+C1
«6000E+01
£500E+01
«7000E+01
+7500E+01
«ECUCCE+OL
«65C0E+01

"« S5000E+01

«$5C0E+0L1
+10C0E+02
«1050E+02
«1100E+02
«1150E+02
«12CCE+02
«1250E+02
«1300E+02
«1350E+02
+14C0E+02
1450E+C2
«1500E+02
«1550E+C2
«1600E+02
«1650E+02
«17CCE*C2

«1750E+02 "

«1800E+02
+1850E+02
«1G00E+02
«1650E+02
«2000E+02
«2050E+02
+2100E+02

«2150E+02

«2200E+02
+2250E402
«2300E+02
«2350E+02
+24C0E+02
«2450E+02
«2500E+02
+2550E402
«2600E+02

«2650E+02-

«2700E+02
+2750E+02
«2600E+02
«2850E+02
«2900E+02
s 29E0E+02
«30C0E+02

J(lzsX)

¢43t151CEE=C4
«847671EctE-C1
672854128 +(1
0+14163G23E+C3
¢142367E6E+C4
+8B934945E+(C4
¢397944€C6E+(CS
«138G76866E+C6
«40075037E+(C6
+99209910E+C6
+21691704E+C7
242788163E+(Q7
«7740461GE+07
«13006869E+C8B
«20523589€E+C8
«30654246E+08
«4365150EE+C8
«596118861E+08
«78461226E+C8
«99958095E+C8
«12371469E+C9
«149230G1E+09
«17593576E+(C9
«20323057€E+C9
+23052915€E+C9
«25729135E+09
028304611E4CG
e30741725E4(C9
«33011057E+CY
«350093334E+C9
«36977805E+CG
+38661394E+409
«40147428E+09
041444265E+C9
042563950E+09
«43520979E40C9
«44331226E+09
«45011048E+09
«45576590E+C9
«460432€7E40C9
«46425409E+406
+46T736047E+09
046986806E+C9
«47187886E+09
e47348110E+(C9
«47475007E+09
v47574928BE+09
47653172E+C9
47714116E+4C9
«4T761344E+09
«4T7797T7E3E+09
«47825715E+CG
47847073 E+4CS
«47863320E+09
«47B875628E+09
«47884G14E+C9
«47691893E+4C9
«4T7897116E+09
«47901017E+4CS
e47903915E+CY

UMD {13, x)%an5833424

J(12,Xx)

s1998bcEet—-04
«77t324¢4E-01
e92328995E+401
+25873944E+403
032444754E404
e 24CE3€CE2E+CS
el2631567E+CH
+50259703E+06
«l6Z247435E+07
e44520028E+07
«106626G2E+CE
022640222E+08
44541223E+406
+860167736E+08
¢13477149E+09
221339637E+09
¢320746951E+409
e 4€052€01E+CY
«034G95G02E+09
«5446G673E+09
«10882863E+10
+13026474E+10
«1€631141E+10
e196284C2E+10
23182363E+10
226594216E+10
«3C00U64B1E+10
«33356593E+10
¢36505€645E+1C
¢3G6601G6E+1C
¢ 42533177E+410
+451839G6E+10
e4T75979G2E+10
+49769428E+10
«51700175E+10
«53396257E+10
«54876380E+10
¢26150537E+410
¢57238762E+10
«58160067E+10

+58933581E+10

«59577883E+10
+60110518E+10
«60547680E+10
«60904025E+10
«61192591E+10
«614248B07E+10
«61610555E+10
«61756260E+10
«61875118E+10
«61967037E+10
+62036963E+10
2+62065022E+10
«621384064E+10
«62171969E+10
e €2197747E+10
«62217455E+10
«6223247¢E+10
062243870E+10
e 62252488E+10
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] 3ibliothek,
Your knowledge hub

FEXEXERX%EDTIE FUNKTIONEN J(14px)

X

«S0CCE+00
«1GULOE+01
«15CCE+0Q1
«20CCE+C1
e25COE+01
«30CCE+01
«35C0E+01
«40CCOE+01
+45C0E+01
e 50C0E+01
«5500E+01
«E0CCE+01
«65C0E+01
«70COE+01
«7500E+01
«8CCOE+01
«65C0E+01

"«$0C0E+01

+9500E+C1
«1000E+02
«1C5CE+02
«11C0E+02
«1150E+02
«12C0E+02
01250E+02

+1300E+02

+1350E+402
«140GE+02
+145CE+C2
«1500E+02
«1550E+02
«1€00E+02
«1650E+02
«1700E+02

«1750E+02"

«18C0E+02
«16ECE+02
«1900E+C2
«1950E+02
«2000E+02
«2050E+02
«21C0E+02
«2150E+02
«2200E+02
«2250E+02
«23C0E+02
«2350E+02
«24CO0E+02
e245CE+02
«25C0E+02
«2550E+02
«26COE+02

«2650E+02-

«27C0E+02
«2750E+02
«28C0E+02
+2850E+02
«2G00E+02
e2950E+02
+3000E+02

J(14sX)

+92223354E=05
e T1604185E-C1
«12761470E+G2
«4T7¢16879E+403
«74512GE1E+04
«667327G5E+4C5
«40435383E+4060
«183368121E+G7
066493772E4C7
«20178532E+08
e52971561E+C8
«12330827E+09
e259422€9E+09
«50071889E+09
e 897347€6E+Q9
+150781E5€E+10
«23G47404E+10
«36191957E+10
©22345417E+10
+ 72B05486E+10
W 977867019E+10
012729279E+11
«16110502E+11
019€7G9746E+11
023976524E+11
«28326777E+11
+32847895E+11
«37453918E+11
042060427E+11
46568731E+411
+50969146E+11
055143222E+11
¢ 590640961E+11
+62701104E+11
«66030652E+11
+69043802E+11
«71740491E+11
e 74128722E+11
e 76222815E+11
e 78041742E+11
e 79607531E+11
+B0943955E+11
eB2075374E+11
«83025836E+11
«838183G5E+11
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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 Wdrmeleitfdhigkeit bei zueinander dquidistant
liegenden Temperaturen.

Fiir jede Temperatur werden die Daten derx 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-

fiigung gestellt.

Seitenverzeichnis fiir Anhang A.2

A.2.1 Programme zur Berechnung der Transport-

koeffizienten 140
A.2.1.1 Das PROGRAM COTRACO 141
A.2.1.2 Das Programmpaket AS 157
A.2.1.3 Das Programmpaket TC 182

A.2.2 Programme zur Berechnung der Spektral-

funktionen ‘ 229

A.2.2.1 Das Programmpaket CMS 229
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A.2.1.17 Das PROGRAM COTRACO

Input : ¥(0), V?O), Zahl der Wechseiwirkungen (INTACT), Grad der
Polynomentwicklung (IDIMEN), Ende der Polynomentwicklung
(WENDPOL)( Stlitzstellenabstand filir die numerische Inte-
gration (DELTA), Anfangstemperatur (TINIT), Temperatur-

schrittweite (TSTEP), Zahl der Temperaturschritte (NUMSTEP)

Dimension des Funktionenraumes -1 (IDIMEN), Outputsteuerung!

(IPRINT), Tabellenkennzahl (KENNTAB)- fiir diesen Unter-
raum wird am Ende des Programmlaufes eine Tabelle ausge-

geben.

Zweck: Durchfiihren der Rechnung fiir die Transportkoeffizienten.
Daten der Spektralfunktionen von den Tapes 53-58 lesen
und samt Inputdaten den Programmpaketen AS und TC zur
Verfiigung stellen. Ergebnisse der Transportkoeffizienten

auf bereitgestellte Dateien (sequentiell) schreihen.
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TABLES FOR ALL 6 SPECTRALFUNCTIONS (CO=~50eesGl4+)
(INUMBER OF PAIRS [X»Y11%*6)
(UX1sY11sIX25Y219000)%6
DELTAFUNCTIONS
(NUMBER OF DELTAFUNCTIONS*6)
([W1,)AMPLIsIW29sAMP2)s0es)*b
eosFOR ALL TEMPERATURES ACCURDING REC.4
oo oePHYSICAL DIMENSIONS: X={KlsY={1,AMP=[K),k=L[K]
" {ono0o00e)!? DEFINES ONE RECCKD GN THE TAPES

Bisiivtireks

LYt LI L LN O O
Your knowledge hub

g FKOGKAM COTRACD
¢ C
3 e
4 C FURPGSE OF ROGUTINES CChPUTE TKANSFGRTCUEFFICIENTS
| = c INPUTS MUDEL=SPECTRALFUNCTIUNS ON TAPES 535e0es5€
6 C INPUT VAKIABLES UN INPUT FILE
| 7 c CUTPUT: TRANSPORTCOEFFICLENTS UM TAPEG ANC
| 8 C TAPE 56
) c
110 c 6=12-1963
111 c
112 c VERSION 1.0
113 C ;
114 c SOURCE FILE NAME = COTRACC
115 C
116 o e e e e e e e e e e e e e
DS} - CECLARATIVE SECTION
i)
I £ s e e e e el
15 c
|z0 PARAMETEK (KA=6,MAXPULY=65 FAXDELT=30C, MAXDIM=200,
a0 1MAXTAP=3, INTAPE=52)
A C :
1235 CHARACTER TEXT*58,DATUM®10,0ATE*10, ZEIT*10,TIME*L10, TEXTL1#40
4o c
g”@ CHARACTER TEXTAP(MAXTAP,3) %60
26 2 c
(27> LOGICAL IPRINAS,IPRINTC
a8 ¢
25 DIMENSIDN GPOLY(253,C3MAXPOLY) s GDELT (453, XAXDELT),
3= 1IDIMEN(13),RESEST(OtKA)»TERFGW(CIKA)HEATCON(OSKA),
ggg 1WDEB(6)»DELTA(6) s NUNVAL(6) s XVALUE (65 MAXDIM)» YVALUE
3z < 106y MAXDIM) ) AMPOTEN (MAXTAP) sNUMBER(6) p XHELP (MAXGIM)»
e 1YHELP (MAXDIM)
3% > c ;
(38 DATA EPS1,EPS2 /.0001,1,E=14/
382 - C
37 ° c
38 » e - - —ememmm— e ———— -- -
38 = C STRUCTURE OF TAPES & TAPES3-TAPE5S
4@ 2 Cmm=m= - - e et L ——— -
42 -2 c
4%@ C AS INPUT DATA TAPES ARE AVAILABLE?! TAPES535eees56
143 < C
4% 5, C 1.RECSKIND OF INTERACTIGN
455 C 2.REC!ABSOLUTE STRENGTH
46 3 C 3.RECIMODELLPARAMETER FGR COMPUTATIOUN GF SPECTRALFUNCTIONS
42 © C 4«RECIINITIAL TEMPERATUR,TEMPERATUR INCREASE Pe STEP,NUMBER
4 = c OF STEPS
4§ o C S.RECSINTERVAL OF DEFINITIDN FCR SPECTRALFUNCTIGNS (REALVe:mEND)
50 ¢ 601 (0, WEND)» Gl:(=WENDs WEND)
5 c
5 C FOLLOWING RECORDS RESERVED FOR SPECTRALFUNCTIGNS (FGRMATTED AS)3
c
c
c
c
c
c
¢
¢
¢

B
—
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¢2 C
t3 Rttt
t4 C EXECUTIVE SECTICHN
£5 (e e 1 S S B e e i
th C :
67 READ(*,%) VELDENO, VELDEN1I, INTACTS (IUIMEN(L1)»I=1,3),
6B L(IDIMEN(I)»I=7,G)» WENDPCL» (DELTA(L1)»I=1,6)sTINITH»TSTEP,
69 v INUMSTEP, IDIFEN(L13) s IPRINTSKENNTABS TEXT

Pe NAME TYPE EXPLANATION

VELDENO REAL MASSH{<V¥*Z>%N) /DENSITY
VELDEN1 KEAL MASSHE(<VHR2>aN) P /LENSITY
INTACT INT NUMBEK UF INTEKACTIGONS

IDIREN(1=3) INT RECUESTED DIMENSILCN CF FPOLYNONW
FOR GO==5 ¢0» GO+

IDIMEN(7=G) 1INT KEQUESTED DIMENSICN CF PULYNOM
FCK Gl==ssesGl++

WENDPOL REAL DEFINES END GF POLYNCMIAL EXPANSION
(PHYSICe DIMENSIUMN: TEMFERATUR)

DELTA REAL STEP LENGTH USEDL FCK NUMERLICAL INTE-
GRATION FOR GO==5000sGl++
(PHYSICe UIMENSIONS: TEMPERATUR)

TINIT REAL  STARTING TEMPERATLR

1STEP REAL  TEMPERATUR INCREASE PER STEP

NUMSTEP  INT NUMBER OF TEMPELRATUK STEPS

IDIMEN(13) INT DIMENSICN OF MATRIX GF CuLLISICN OPERATGR
CIPRINT INT =11seeAS#TC INPUT LISTING

=10eeeAS INPLUT LISTING
=] seeTC INPUT LISTING
20 seoNC INPUT LISTING

DEREBRFREDRBIELIEE LG RiESHRLE P BR Gl E& @I

The approved original version of this thesis is available-in print at TU Wien Bibliothek.

KENNTAB INT DIMENSION FOKk WHICH FINAL TABLE wILL BE
' CREATED
TEXT CHAR*58 REMARKS FGR CURKENT RUN

AMPOTEN REAL RELATIVE STRENGTHS CF INTERACTIONS

blicthélés
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INTACT Q.Ke?

ﬁfiﬁ(Wﬁf\ﬁfﬁﬂfﬁﬂfﬁﬁfﬁﬁfﬁﬁtﬁﬁ(Wﬁ(3ﬂ(5ﬂf5ﬁfﬁnfﬁﬁ(ﬂfﬂﬁrﬂﬂﬁfﬁﬁfﬂofﬂﬁf3ﬁf1ﬁ€7ﬁ

IF (INTACT.GT.MAXTAP) STOP 'MR COGTRACOIINTACT.GT.MAXTAP?
IF (KENNTAB.GT.IDIMEN(13)) STOP *MR COTRACO:KENNTAB TLO LARGE

g K o]

READ STRENGTH GF INTERACTIGNS
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\1‘

UL ¢5 1IREAG=1, INTACT
kbaD(x,%) AMPOGTEN(IKEALD)
ITAP=IREAD+INTAPE
REWIND(ITAP)

> CONTINUE

(g Xl \\

DATUM=DATE()
ZEIT=TIME()

INPUT LISTING

OO0

WRITE(6510) DATUMHZEIT,TEXT

10 FORMAT('1'y10X,60('%1),/,11Xs'%%,* PRCOGRAM COTRACOD 81,
1v BERECHNUNG CER TRANSPURTKGEFFIZIENTEN tyt'%x0,/,11X,0810,
158X V%%, /511Xy " %,2X, VAUSGEFUEHRT AF 3V,A10, YAUSGEFULRY,
1'RT UM 3',A1004Xs V%V, /e 11Xt %, 580, 0% ,/,110"%0,]10Xy
1'BEMERKUNG ZUM AKTUELLEN PRUGRAMMLAUF $',10X0'%%,/,5112
1V, A58, Vb, /[, 11X V¥ 1,58Xy 120, /,11X€0('%%),/5/511X)
11C('*'),]0X»*']I N P U T W ERTE $%,10x,10(v%2),7/)

C
C
WRITE(6515)
15 FCRMAT(Y0'5 10X, 10( " * "), *STAERKEN DLk STKEbPuTtNTlALt"

110('*1),/)
DO 35 I=1,INTACT
WRITE(6,55) I,AMPOTEN(I)
55 FORMAT(11Xy 'STAERKE DER'»>I12s'=TEN WECHSELWIKKUNG ®=',E15406)
35 CONTINUE
KKITE(6,65) VELOENO, VELDEN1

€5 FCRMAT('0'5/511X51009%"), 'KUNSTANTEN ABHAENGIG VGN V)
1'DER BANDSTRUKTUR'1C('*'),/,/,
111X, Y MASS*(<V**2>%N) /DENSITY =VyE15.841/)
111X, "D(MASS*(<V*#2>*N) /LENSITY)/DE =V ,E15465/)

WRITE(6550) TINIT,TSTEP,NUMSTEP,IDIMEN(13)sKENNTABSIFRINT
50 FORMAT('0*,10Xs10("* "), "INPUT FUEKR CEN TEMPERATURBER',
1'EICH',10('*'),/,/,

111Xy "ANFANGSTEMPERATUR =1,E1043s/>»
111X, "TEMPERATURDIFFERENZ PRO SCHRITT =1,E10e35/»
111X, YZAHL DER TEMPERATURSCHKRITTE =V,110,/51»

1/511X510('%"), *DIMENSICN DES ',
1'FUNKTIONENRAUKES ='5,12,10('%%),/5/5/511Xs10( %),
1'TABELLEN=-KENNZAHL =V,13,100%Y)5/5/5/,
111X»10("*%), 'OUTPUT STEUERUNG: IPRINT=',13,10('%"),/)
WRITE(6540) (IDIMEN(I)»I=153)s (IDIMEN(I)»I=7,G9),

1WENDPOL

40 FORMAT('0"'510X,10(**"),*INPUT FUER DIE POLYNCH?',
1'ENTWICKLUNG'»10('"*'),/5/,

111X, *GRAD DES POLYNOMS FUER GO=- ='51105/»
111X, YGRAD DES POLYNOMS FUER GO+~ =1,110,/)
111X, *GRAD DES POLYNOMS FUER GO++ =1,110s/»
111X, *GRAD DES POLYNCOMKS FUER G61-- =1,11Cs />
111Xy *GRAD DES POLYNDMS FUER Gl+- =1,11C,/)
111X, 'GRAD DES POLYNOMS FUER Gl++ =,1105/»
111Xs *ENDE DER POLYNGKENTWICKLUNG [KELVIN] =V,E15.8»
17)
WRITE(€65,410) (DELTA(I)»1=1,6)
c
C READ MODELLPARAMETERS FRONM TAPES 5355450004958

¢ AND WRITE HEADEK OF TAPESY
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NUFO=C

WEND=0.

WRITE(S5G,60) LATUMsZEIT,TEXT

60 FCRMAT(2A10,A58)

WRITE(59,%) INTACT, (AMPCTEN(I)»I=1,INTACT)sVvELLENDS
IVELDEN1, (IDIMEN(I)»I=153)» (IDIMEN(I),I%7,9), wENDPUL,
I(CELTA(I)»I=1s6) s TINITHTSTEPSNUMSTEP,IDIMEN(13),KENNTAE

_ WRITE(6,75)
15 FCRMAT('0'510Xs10( "'+ "), "NODELLPARAMETEK DER SPEKTRAL',
1'FUNKTIONENT',10('*1),/)
C .
' DG 85 ICOUNT=1, INTACT
ITAPE=ICOUNT+INTAPE
00 95 I=1,3
READ(ITAPES275) TEXTAP(ICGUNT,I)
273 FORMAT(AEO0)
WRITE(65,105) TEXTAP(ICCUNT,I)
105 FORMAT(11XsA60)
WRITE(59,275) TEXTAP(ICGUNT,1)
5 CONTINUE

READ TEMPERATUR CONTRCL VARIABLES

OO N

READ(ITAPE,*) TINIT1,TSTEP1sNUSTEP

If (ABSUTINIT1-TINIT)«GToEPS1+e0ReABS(TSTEP-TSTEPL)GT.
1EPS1) STOP 'MR CUTRACO: TEMP DATA EKROKR!

IF (NUSTEP«GToNUMO) NUMO=NUSTEP

DEFINITIONSBEREICH DER SPEKTRALFUNKTIGNEN LESEN

e XeNe]

READ(ITAPEs*) WENDSF
; IF (WENDSFeGToWEND) WEND=WENDSF
85 CONTINUE
' IF (NUMOGLT.NUMSTEP) STOP 'MR COTRACC:TAPES NCT COGMPLETE!
IF (WENDPOL«GT«WEND) STOP *Mk COTRACOS WENDPCL<GTowWENL?

INITIALIZE VARIABLES

OO0

DU 205 I=1,6
WDEB(1)=WEND
205 CONTINUE
IPRINAS=.FALSE.
IPRINTC=+FALSE.
IF (IPRINT/10.EGel) IPRINAS=.TRUE
IPRINT=MUD(IPRINT»10)
IF (IPRINTEQel) IPRINTC=oTRUE.
Y=TCCOEFF(-IDIMEN(13)sKA50,0)
DO 80 I=1,3
GDELT(25,151)=0.
CDELT(4,1I,1)=0.
80 CONTINUE
TEMP=TINIT'
IDIM=IDIMEN(13)

START TEMPERATUR LGOP
DD 120 ISTEP=1sNUMSTEP

OO oo

RESET VARIABLES NUMVAL IDIMEN GDELT
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GC 215 1=1,3
NUMVAL(I)=0
NURVAL({I+3)=0
ICIMEN(I+3)=1
IDIMEN(I+G)=1
GDELT(1»151)=0,
GDELT(3»I51)=0.
CONTINUE

READ SPECTRALFUNCTIUNS FROM TAFES

DO 225 ICOUNT=1, INTACT
ITAPE=ICOUNT+INTAPE
READ(ITAPEs*) (NUMBER(I)sI=1,6)
DO 235 ISPEC=1,6
IF (NUMBER(ISPEC).LE«O) 6OTO 235
NUM=NUMBER (1SPEC)
READ(ITAPE,*) (XHELP(I),YRELF(I)s1=15NUN)
DG 425 IVAL=1,NUM
IF (I.6ToNUMVAL(ISPEC)) THEN
XVALUE(ISPEC, IVAL) =XHELP(IVAL)
YVALUE( ISPECs IVAL) = YHELF ( IVAL) ¥AMPGTEN(ICCUNT)
ELSE
1F (ABS(XVALUE(ISPEC,IVAL)=XHELP(IVAL))«GT.EPS1) Thih
STOP 'MR COTRACDSXVALUES NOT CUNSISTENT!
ELSE
YVALUE( ISPECs IVAL )= YVALUE(ISFECs IVAL)+YHELP(LVAL)*
1AMPOTEN(ICOUNT)
ENDIF
ENDIF
CONTINUE ,
IF (NUM.GTNUMVAL(ISFEC)) NUMVAL(ISPEC)=NUK
CONTINUE

READ DELTA FUNKTIGNS FROM TAPES

READ(ITAPE,*) (NUMBER(I)»I=1,6€)
DO 225 ISPEC=1,6"
IF {NUMBER(ISPEC)«.LE.O) GOTO 225
IF (ISPEC.LE«3) THEN
IDELT=ISPEC+3
KENNDEL=1
KS=ISPEC -
ELSE
IDELT=ISPEC+6
KENNDEL=3
KS=ISPEC-3
ENDIF
NUM=NUMBER(ISPEC)
READ(ITAPEs*) (XHELP(I),YHELP(I)»I=1,NUN)
DO 435 I=1,NUM
IF (ABS(XHELP(I))eLTWEPS2) THEN
GDELT(KENNDEL;KS’1)=GDELT(K&NNDEL;KS’1)+YHtLP(I)*AMPCTEN

~ 1(ICOUNT) /TENP

ELSE :
GDELT(KENNDEL;KS;IDIHEN(IDELT)+l)=YHELP(I)*AMPCTEN(ICOUNT)

1/TENP
GDELT(KENNDEL+1sKS, IDIMEN(IDELT)+1)=XHELP(I)/TENP

IDIMEN(IDELT)=IDIMEN(ICELT)+1
ENDIF
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435  CONTINUE it
2% CUNTINUE ;
C A'S = INPUT LISTING g
o Y

If (IPRINAS) THEN
WRITE(6,180) TEMP
180  FORMAT('1'510Xs'A S = I N P U T'y10Xs'TEMP=',ELCe3s/s/5/)
D0 165 ISPEC=1,6
MAX=NUMVAL (ISPEC)
WRITE(65150) ISPEC
150  FORMAT('0',10X,12,'~TE SPEKTRALFUNKTION = TABELLE's
10 X1 Yl s X2 Y2 o o o'5/)
DO 155 IDIS=1,MAX,2
WRITE(65195) XVALUE(ISPEC,IDIS)»YVALUE(ISPEC,IDIS),
1XVALUE(ISPEC,IDIS+1)»YVALUE(ISPEC,IDIS+1)
155 CONTINUE
IF (ISPEC.LE.3) THEN
IDELT=ISPEC+3
KENNDEL=1
KS=ISPEC
ELSE
IDELT=ISPEC+6
KENNDEL=3
KS=ISPEC-3
ENDIF
MAXD=IDIMEN(IDELT)
WRITE(65175)
175 FORMAT(11Xs 'DELTAFUNKTIONEN '» ' X=KDRDINATEL ', |
1 ' AMPLITUL » X=KORDINATEZ AMPLITLZ2esa's/) g
IF (MOD(MAXDs2)+EQs0) ThEN ;
MAXL=MAXD g
ELSE |
 MAXL=MAXD-1 3
ENDIF
DO 185 IslyMAXL»2 |
WRITE(65195) GDELT(KENNDEL+1sKSs I)*¥TEMP,GDELT(KENNGEL,KS»I)*
1TEMP,
1 GDELT(KENNDEL+15KS»141)*TENP»GDELT(KENNDELsKS» I+1)*TEMP
195 FORMAT(11Xs2(E134653X)s%s 153X, 2(E134653X))
185 CONTINUE -
IF (MAXLeNE.MAXD) THEN
WRITE(65195) GDELT(KENNDEL+1sKSsMAXD)*TEMPsGDELT
1(KENNDELsKSsMAXD)*TEMP

Terecy zate
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oo,

2oz o B
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ENDIF
165  CONTINUE
ENDIF
¢
c
c
CALL ASCONTR{XVALUEsYVALUE,MAXDIMsNUMVALy IDIMEN,
1WENDPOL,DELTAs WDEBs TEMP»GPOLY»GDELT, MAXPOLYs MAXDELT)
c
c
c
c T C - INPUT LISTING
c
c
c

IF (IPRINTC) THEN
WRITE(65200) TEMP
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FCRMAT('1',10Xs'T C = I N P U T's1UXs'TEMP=',E1Ce3s/>
1/57)

DG ¢10 IPRINT=1,3

MAXP=IDIMEN(IPRINT)

FPAXDeIDIMEN(IPRINT+3)

WRITE(65220) IPRINT» (GPCLY(1,IPRINTs»1)sI=0,MAXP)

FORMAT(11Xs12s '=TE SPEKTRALFUNKTION'Y»/5/7511X,*POLYNCH?,
1'-KDEFFIZIENTEN (0=6)',/5(11X»5(E1Ce353X)s/))

WRITE(65175)

DO 210 IDELT=1,MAXD,2

WRITE(65195) GDELT(2,IPKINTSIDELT)»GDELT(1,IPRINTHIDELT ), -
1CGDELT(2sIPRINT»IDELT+1),GDELT(L1oIPRINTHIDELT+1)
FORMAT(11X,2(E104354X))

CONTINUE

DO 260 1IPRINT=1,3

MAXP=IDIMEN(IPRINT+6)

MAXD=IDIMEN(IPRINT+G)

WRITE(6522C) IPRINT+3, (GPOLY (2, IPRINTSI)»I=0sMAXP)

WRITE(65175)

DC 260 IDELT=1,MAXDs2

WRITE(65195) GDELT(4sIPRINTHIDELT)»GODELT(3,IPRINTLIDELT))
"1GDELT(4s IPRINTHIDELT41)sGDELT(3,IPRINTLIDELT+1)

CCNTINUE

ENDIF

CALL TCTRCOE(GPOULYsGOELTH»IDIRENSKA) MAXPOLY)MAXDELT)
1WENDPUOLs VELDENOS VELDEN1S TEMPSRESEST,TEKFOwsHEATCON)

WRITE(65300) TEMP
FORMAT('1%,10X»10( "%V ),'ERGEBNISSEY»10("%*),10X,
1YTEMP=Y,E10e3s/s/s/»
111X, ELECTRICAL RESISTIVITY [MIKRGOHM*CMI3',/)
WKITE(65,310) (RESEST(I)»I=CsKA)
FORMAT({11Xs4({E154893X)»/))

KRITE(65320)

FORMAT('0'»10Xs *"THERMOPOWEK (MIKRGVCLT/KELVINY 3',/)
WRITE(65310) (TERPOW(I)s»I=0sKA)

WRITE(65330)

FORMAT('0%»10Xs *HEAT CONDUCTIVITY [MILIWATTZ(CHMx',
1'K)) 2%,/)

WRITE(65310) (HEATCON({I)»I=0sKA)

WRITE(59,%) (RESEST(I)»I=0,IDIM)»(TERPGN(1)»I=0,IDIM),
1(HEATCON(I)»1=0,1IDIM)

TEMP=TEMP+TSTEP

CUNTINUE

VRITE HEADER OF TABLE OF TRANSPORTKUEFFICIENTS ON TAPEG6

STRUCTUR OF TAPESS

200
220
250
210
65
&8
61
&2
gg 260
‘' m
W c
Gz = c
983 c
WE
qg-g o
B3 ¢
6= c
09 = :
2 300
1 310
G < |
%g 320
BE
3o 330
i P
129
13 5
1a &
B2
- 120
C
u:; C
§
ki c
@ : c-
E c
c1
c 2
C
C

oRECIDATE,TIME, TEXT#58(REMARKS TO CURRENT RUN)
«RECSNUMBER OF INTERACTICNS, STRENGTHS GOF INTEKACTIONS,

MASS*(<V**2>%N) /DENSITY, MASS* (<V**¥2>%N) ' /DENSITY,
DIMENSION OF POLYNCMS(GO==3ee»Gl++),END OF POLY
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NUM1AL EXPANSIGN(LKJI)»STEP LENGTH FUK NUMEKICAL
INTEGRATIGN COF GC==seesGit+ (LK), STAKTING TEMPERATLKS
TEMPERATUR INCREASE FPER STEPsNUNBER CF STckS,DIMENSIUN
OF MATRIX OF COLLISICN GFEKATER (C=DIM)

oo o NEXT (3*NUMBER CF INTERACTICNS)=KEC STEXT UF TAFES D23eees8b
oo o TRANSPORTCOEFFICIENTS (FORMATTED AS):
(EL.RESESTIVITY*[IDIM+1], THERMCPUWER¥LICIM+11],

HEATCOMOUCTIVITY®*[101IN+1])
PHYSICe DIMENSIONS (MIKRCGGHM*CM,MIKROVULT/KoMILIWATT/(K*CN))

(so0000) DEFINES CNE REC. ON TAPESS

OOOOOOOOOCOOOOO0 OO

WRITE(6s24C) DATUMSZEIT,TEXT
240 FORMATU(®21%510X,10("% %), FPROGRAM COTKACOY»1C(Y*%1),/,
111Xy YAUSGEFUEHRT AMS ', A105 X, YAUSGEFULEHKT UMSY,A10s/)
111Xs"BEMERKUNGEN ZUM AKTUELLEN PRUGRAMMLAUFZ Y, /),
111XsA585/)
" WRITE(65245) (AMPOTEN(1)»I1=1,INTACT)
245 FORMAT('0'510Xs *STAERKEN UDER WECHSELWIRKUNGEN: STAER!',
1VKELly STAERKER e oo s /9 (11X 4(ELDebs s 92X)s/))
WRITE(6s255) VELDENC,VELDEN1
255  FORMAT(11X» *KONSTANTEN ABHAENGIGC VON DER BAND?',
C1YSTRUKTURY»>/7511Xs YMASSH<y*¥2>eN/DENSITY =',E15.652X5/»
111Xs*DIMASS*<V%%¥2>*N/DENSITY)/DE =1',E15.8)
WRITE(65405)
405 FCRMEAT(L11X, "MODELLPARAMETEK DER SPEKTRALFUNKTIUGNENY)
OC 315 1=1,INTACT
DC 315 J=1,3
WRITE(65s325) TEXTAP(1,J)
325 FGRMAT(11XsA60)
315 CONTINUE
' WRITE(65265) (1DIMEN(I)s1=153), (IDIMEN(1)»1=759)
265 FORMAT(11Xs *INPUTPARAMETER ZUR POLYNCMENTWICKLUNG?,
1' UND INTEGRATION's/511X»'GRKAD DER PCLYNOME (GO=—ssee'>
1',G1l+4) 8%, /,11X%X96(12s%,"'53X))
KRITE(65285) WENDPOL
WKITE(65410) (DELTA(I)s1=1,6)
410 FORMAT(11Xs'STUETZSTELLENABSTAND BEI NUMERISCHER INTE?!,

1'GRATIONY» /7511 Xs'GO0==900esGlt+ 1%,/
1(11Xs3(E15e85'5153X)s/5))
285 FORMAT(11XsYENDE DER POLYNCUMENTWICKLUNG 21,E15,6)

WRITE(65295) TINIT,TSTEPsNUMSTEP
295 FORMAT(11X, "INPUT ZUR TEMPERATURSTELERUNG',/,
111Xs " ANFANGSTEMPERATUR=',EL1Seb»3X, Y TEMPoSCHRITTWEITE="',
1E15485/511%X,'2ZAHL DER SCHRITTE=',15)
WKITE(65305) IDIMEN(13),KENNTAB
305 FORMAT(11Xs 'GROESSE DES FUNKTIONENRAUMESS 0-'511s/»
111X, TABELLE WIRD FUER',I2,'=TE DIMENSION ANGELEGT!')

GET DATA FRGM TAPE 59

P Xz X8

REWIND(59)

READ(5G,%*) DUMMY
READ(59,%*) X
TEMP=TINIT

DC 415 I1TAP=1,3*INTACT
KEAD(595275) DUMMY
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CLNTINUE

nkITE(E,335)

FORMATC'O 10X 1U("* V), "ERGEBNISSE in TABELLENFCRM',
110( %Y )y /Ll Xp YELORESESTIVITY 542, ' TRERMGPGWEKRY 57Xy
1'HEAT CONDUCT &'y 4Xs'TEMPY/511Xs " LMIKRCUHNM*CMI!,5X,
IVEMIKROVOLT/KI 9 5Xs VIMILIWATT/Z(CKF*R)DV,1Xs LK1 y/)

DC 340 ITAB=1,NUMSTEP

READ(S59,%) (RESEST(I)sI=0,1DIM),(TERPOW(I)»1=0,1ID1IM),
1{HEATCON(I)»I=0,1IDIN)

kRITE(65345) RESEST(KENNTADL) » TEKPUR(KENNTAB) »HEATCON
1(KENNTAB) s TEMP

FCRMAT(11Xs4(E15.8,2X))

TEMP=TEMP+TSTEP

CONTINUE

sTOp

END
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'A.2.1.2 Das Programmpaket AS

Das Programmpaket AS dient dazu, 6 Spektralfunktionen, GE_ ..... .
G1+, gegeben in der Form
. R G=)
G = ‘ 3 +/b. & -LL.
(Q) T [by 8lg -

J

in die Form

G (1) =Z aiui + Zﬁk S(U—Uk) (w=42)
! k

iberzufihren.

Seitenverzeichnis fiir die Programmeinheiten

SUBROUTINE ASCONTR 158
SUBROUTINE ASPOLCO 166
SUBROUTINE ASDELTA 174
.SUBROUTINE ASINPOI1 178
SUBROUTINE ASLIEQS 179
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Zweck: Uberfiihren der Spektralfunktionen von der Form
Gm):l%l + 24 Jix-xy)
in die Form : 7 .
G)s Zaiw'  + 2 B Jlw-uy)

Input: Tabellierte Funktionen (XVALUE, YVALUE) , Max. Dimension
dieser Felder (MAXDIM), Verwendete Indizes fiir 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 Singularit&dten, Amplituden (GDELT)

Tnput-

| XVALUE, YVALUE, MAXDIM,
NuMvaL, IDIHEN, UEAD fod,
DELTAW; WDEREY, T-‘.’HP,HH-
POLY, MAXDELT

NeNDpol Lo
z
Newn

Uoubvellscla) fer fir
Polynous andusiclel
(e

s dee g,

Fobl(rmclduug .
| WenbPOL 2.0

2. Tekeby, 3.--Leg-

s

NurPors 2 NuHfol=A
PUHDELTa Purt+§ | VurDe LT M3
 — : T

Ja ‘Fl.khv*dﬂnuaa
/ woPeDEY . Li.O
NN
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7 Fd-knudduua t
NDEheY. LT- U D~

Feliler meldinug

Grad da PlyuSucs
awbtrkall iy Greuztan

Finde ol Ulerusten
mdexr yoh LVALUE YVALUE]
Vo das Feld tltment i
die polyuwe(lwddug
wvueude! wird.

Free  olin ?ys.blw
ludex pou KVALUE, YV
Lu;é‘, wo oles Felolelanad
Jar die Polyuom edviks
klw? verwadtd V‘.”fl-

Guschbom Gvc}b
evieu ».

Tudiaes dic dau Gved

der Polpuouse augchein
auf -4 sc?m-

Eeules neldu:é
2Zu weucge Levte

far A-Myme-‘t ‘:fjh

Bevechuen dev

] Pohfuo\u L{wfﬁ‘umlu

SR AsPoL ¢O
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dixes die di Avsek]
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,/u'r[ Oselatu

Bereclue  olie Sche flwwle  Pav die
51ulo&'alaq+lo'ghdm Della &'u‘f«/l'
vidaloe wd  darvaus olie Zell de
Wl velle $ir diekmenside M‘j’("ﬂ

i
bk o Febleruee | duue =
die. DibinfunkN Feld suldea® 2qwele

Pella fuuk hiohe~

Fiade o kleush ber, o eiu Ul

Je paaw vor XVALUE, YVALUE iw lebe-

vall l.'csl, Wo uumenscl fw L«ﬁr«'crlv.‘m(
|

Bevechwa die ‘“ﬂfl"l"“dk des L
Dl Punlechouss fir ale Skilsslellls ie ] SR ASPELTA

[hervall (-Wpeney- WENDPOL ) r

le
r L]

Berechwa die Au‘{:ulu;d.u‘ dev ,
Dclla fw- Wliown lav glle Slicte - SR ASDELTA ‘ﬂ
Slellon e Inkevall (uanDPoL, UBDEY)
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FIN 5414230

SUBROUTINE ASCONTROXVALUES YVALUE,MAXDIMs NUMVALS ID1IMENS
IWENDPLLy DELTAW, WOEBEYS TEMPSGPLLY, GLELTsMAXFPULY,

1MAXDELT)

GENERAL PURPOSE: ADAPT SPECTRAL-FUNCTIONS TO

HOST
COMPILER

PURFOSE OF ROUTINE

VERSION
DATE

SOURCE FILENAME

AUTHOR

ANNGTATION GF DUMMY

INPUT CONDITIONS

= C(YBER 720

= FOR5 RZ-TU VERSION 23-9=-83
COGMPUTE PCGLYNOM COEFFICIENTS AND
DELTA-AMPLITUDES FOR ALL SPECTRAL
FUNCTIONS

1.0

25-10-1983

ASCONTR

O« EIBL

PARAMETERS

Pe NAME TYPE

XVALUE REAL

" YVALUE  REAL

MAXDIM INT
NUMVAL - INT

IDIMEN INT

WENDPOL REAL
DELTAW REAL

WDEBEY REAL

TEMP REAL
GPOLY REAL
GPOLY(I1512,4)

1/0
1

1/0

EXPLANATIGN

X=DATA OF SPECTRAL FUNCTIONS
(PRYS1Ce UIMENSIUNS TEMPERATUK)

Y-DATA OF SPECTRAL FUNCTIGNS
(PHYSICe. DIMENSICONS: O FOR GG
L1/K1 FOGR 61)

MAXe INDEX AVAILABLE FCk XVALLE AND
YVALUE

NUMBER OF INITIALIZtD DATA IN
XVALUE AND YVALUE

IDIMEN(1=3) e« o INDICES FCOR GPOLY(1s>5)

IDIMEN(4=6) 00 GDELT(1»))
IDIHEN(7'9)... GPDLY(ZJ’)
IDIMEN(10=12)0¢ss GDELT(3s5)

CUT GFF FOR POLYNOMIAL PART OF GO
AND 61 (PHYSIC. DIMENSIONSTEMPERATUR)

STEP WIDTH FOR NUMERICAL INTEGRATION
(PHYSICe DIMENSIONSTEMPERATUR)

DEBEY TEMPERATUR
(PHYSICe DIMENSICNITEMPERATUR)

TEMPERATUR

POLYNOM COEFFICIENTS FGR GO AND €1
(PEYSIC. DIMENSIONS O FOR GO
L1/K) FCR G1)

Il=zleeaGO

I221l¢esCO=-

1282, G0+~

I223464G0+¢

112240061
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¢ GDELT REAL 1/C  GELTA AMPLITUDES ANU Xx=CUGKDINATES
C UF DELTA=SINGCULAKRITLIES
c GDELT(11s1I254) Il=l.e¢eG0 LELTA=AMPLITUCES
c (PRYSIC. UD1MENSIGNS Q)
C 2e0eG0 X-CLCRDINATES OF DELTA-
C SINGULARITIES
c (PHYSIC. DIMENSICN: 0)
o 3ceeGl DELTA-AMPLITUDES
o (PRYSICs DIMENSICNE ([1/KJ)
c GeeeG2 X-COURDINATES OF DELTA-
c SINGULARITIES
c (PRYSICe DIMENSION: 0)
c (FGR I2 SEE GPOLY)
¢
c MAXPOLY INT 1 MAXe NUMBER CF POLYNOM COEFFICIENTS
c ; AVAILABLE
c
c MAXDELT INT 1 MAXe NUMBER CF DELTA FUNCTICNS
o AVAILABLE
o
N (mmmemme — e ——- T
2 c DECLARATIVE SECTIGN
o
i c ------- - - — G T - — - P T T I W W S O R G D G & e . - - -
foa C
B CIMENSION XVALUE(6sMAXDIM)»YVALUE(E)MAXDIM) s NUNVALLE)
2 1IDIMEN(13)sDELTAW(E) »GPOLY (253508 MAXPOLY) s GDELT (4y 3,
2 1MAXDELT)»WDEBEY(6)
s C
E DATA HALWERO» QUFUNPASEPS /143510e651eE=12/
- C
s C-mmmmen LSRR SR me e
= C EXECUTIVE SECTICN
= (momm——— e e m e ce—— e, ———————
% C .
P IF (WENDPOL<LT+0.) STOP 'SR ASCCNTRK: WENDPOLWLT.O?
2 C
= c SET ISWITCH
= c
5 ISWITCH=2
5 HALBTEMsHALWERO*TEMP
o C
% c START LDOP FOR SPECTRAL FUNCTIGNS
£ C
g DC 50 NUM=1,6
B IF (NUMJLE.3) THEN
2 NUMPOL=NUM
g NUMDELT=NUM+3
° ELSE
z NUMPOL=NUM+3
~ _ NUMDELT=NUM+6
- 25 ENDIF_ -
c
E o ARE INPUT DATA CDeKe?
& € :
H IF (HDEBEY!NUM).LE.O.) STOP 'SR ASCONTRIWDEBEY.LE.O!
£ IF (WDEBEY(NUM).LT.WENDPOL) STOP
g 1'SR ASCONTR: WDEBEY.LT.wENCPOL!
C
o IS THERE A POLYNOMIAL CONTRIBUTION 2
C
"IF (WENDPOL.GTLEPS) THEN
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1F (IDIMEN(NUMPOL) o CToFPAXPCLY«GRoIDIMEN(NUPFPOL) oLT+C)
1STGP 'Sk ASCONTRSIIDIFEMN(NUMFOUL) GUT CF RANGE!

COMPUTE .LOWER INDEX BCUNDARY

IF (NUMeLEe«3) THEN

-ILOWER=1
ELSE

DO 100 I=1,NUMVAL(NUM)

IF (XVALUE(NUM,I).GE.=hENDPUL) GOTO 150

CONTINUE

STOP 'SR ASCONTRSRECUESTED NEGATIVE X=VALUE NGT FOUND!
ILOWER=]
ENDIF

COMPUTE UPPER INDEX BOUNDARY

DC 200 I=ILOWERsNUMVAL(NUNM)

IF (XVALUE(NUM,I).GT.WENDPCL) GOTO 250
CCNTINUE

IUPPER=NUMVAL {NUM)

¢CTO 300

IUPPER=1~1

- CHECK IF THERE ARE ENOUGH DATA FOR REGUESTED
POGLYNOF DIMENSICN

- IF (IUPPER=ILOWERWLTSIDIMEN(NUNKPGL)) STGP
1'SR ASCONTRsTOD FEW CATA TC COMPUTE REQESTED COEFFS!?

COMPUTE POLYNCM=-COEFFICIENTS

CGRENZE=WENDPOL
IF (NUMJ.LE.3) THEN
UGRENZE=0.
ELSE
UGRENZE=~WENDPOL
ENDIF
CALL ASPOLCO(XVALUEs YVALUEsMAXDIM»ILOWERSIUPPERsNUM»
1GGRENZE,» UGRENZE»GPOLYs IDIMEN{NUMPOL ) s MAXPOLY,» TEMP, ISKITCH)
ELSE = '
DO 210 I=1,3
IDIMEN(I)==1
IDIMEN(I+6)=-1
CONTINUE
ENDIF

COMPUTE DELTA - AMPLITUDES

COMPUTE STEP LENGTH

IF (WDEBEY(NUM)=~WENDPOLeGT<0e) THEN

IF ({DELTAW(NUM)«GToHALBTEMeANDWENDPOL.LT<DELTAWN(NUM)*
1COFUNPA) e OR<DELTAW(NUM)4LEO,) THEN

DELTW=MAX(HALBTEM,WENDPOL /QUFUNPA)

WRITE(€6,80) DELTAW(NUM)»DELTH

FORMAT('O'»10Xs5("**), "wARNING MESSAGE FROM SR ASCONTR3',/,
111Xs5( %), 'RECUESTED STEP LENGTH FCR NUMERICAL INTEGRATIGN?',
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1' TCC BIG OReLE«O'»/»11Xs5( V%1 ), YREQLESTED STEF LENGTR=!,
lE1Se852Xy "USED STEP LENGTH=',E15et,/)
ELSE
DELTW=DELTAW(NUM)
ENDIF
NUMINT=INT((WDEBEY(NUM)=WENDPOL)/CELTw) +1
DELTk=(WDEBEY(NUM)=WENDPOL) /FLCGAT{NLMINT)

ARE THERE ENOUGH ARKRAY ELEMENTS AVAILABLE *

IF (NUM«LE.3) THEN
IF (IDIMEN(NUMDELT)+NUMINT+1.GT MAXDELT) STOP
1 'SR ASCONTR$TOO FEWw DELTA FUNCTIONS AVAILABE FOR GO!
ELSE
IF (IDIMEN(NUMDELT)+2* (NUMINT+1).GCT+MAXDELT) STOP
1 'SR ASCONTR:sTOO FEW DELTA FUNCTIONS AVAILABLE FOR 6G1¢
ENDIF

COMPUTE DELTAAMPLITUDES AND X-COORDINATES CF
SINGULARITIES

IF (NUMeLEe3«ANDWENDPCLoLEWO.) IRHELP=1
IF (MUMeGTe3) THEN
IF (WENDPOL.LE.Os) THEN
DO 160 I=1,NUMVAL (NUK)
IF (XVALUE(NUM»I)eGE+~WDEBEY{NUM) «AND<XVALUE(NUM»I).
1 LE.O.) GOTG 90
CONTINUE
STOP 'SR ASCONTR:ND DATA IN LOWER INTERVAL!
IHELP=]
I=I-1
ELSE
DO 60 I=ILOWER»1l,-1
IF {(XVALUE(NUM,I) .LT.~WOEBEY(NUM)) GOTO 70
CONTINUE
I=0
ENDIF

COMPUTE DELTA CONTRIBUTION FOR W<0

CALL ASDELTA(XVALUEs YVALUESMAXDIMs)NUMVAL (NUM)»I+1,
1-WDEBEY(NUM)»DELTWsNUMINTS GDELT,MAXDELT,NUM, IDIMEN
1 {NUMDELT),TEMP)

ENDIF

COMPUTE DELTA CUNTRIBLTION FOR %20

IF (WENDPOLJLELO.) THEN

00 180 I=IHELP,NUMVAL (NUM)

IF (XVALUE(NUMsI). GE.O..AND.XVALUE(BUH:I)oLE.

1 WDEBEY(NUM)) 60TO 110 ; o

CONTINUE

STOP 'SR ASCONTR: NC DATA IN UPPER INTERVAL!

IUPPER=]I-1
ENDIF

CALL ASDELTA(XVALUE:YVALUE:HAXDIH:NLHVAL(NUH):IUPPER*I’

1 WENDPOL,DELTWs NUMINT,GDELTs MAXDELT»NUM» IDIMEN

1 (NUMDELT),TEMP)
ENDIF
CONTINUE
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RETURN
END
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Zweck: Aproximieren einer Funktion gegeben durch Wertepaare
durch das bestpassendste Polynom

Input: Tabellierte Funktionen (XVALUE,YVALUE), Dimension der
Felder (MAXDIM), kleinster urd gr8Bter Index der Felder
XVALUE und YVALUE, die in dieser Routine verwendet wer-
den (ILOWER,IUPPER), Kennummer der Spektralfunktion
(KENSPE) , untere und obere Intervallgrenze fiir die A-
proximation (UGRENZE,OGRENZE), Grad des Polynoms
(IDIMEN), Dimension des Koeffizientenfeldes (MAXPOLY),
Temperatur (TEMP), Schalter fiir Tschebyscheff-, Legen-
drepolynom oder Potenzen von x Aproximation (ISWITCH)

Output: Koeffizienten des aproximierten Polynoms

\Mpuz : |
IVALUE  YVALuE, MAXDIM,
ROVER, m#ﬂék, UGRENZE
OuRenIE , IDIMEN, TEHF,
MM | Uepspe

KenPol =
LK S=UENSPE|

KeNnoLs 2
(s = KENSEE -

Sudl

cwgi=21p-2) covsize :_.%_
Traus lormiwa.  der
Werde FVOW Feld XVALUE
o | eu Ml 5Pl
NELALT )« cowsT 4 # KVALUE( ,I')

tComsT2

®
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Traus {ormieven  dev Pevie
vous Feld YVALUE ol

das Felol HeL P vir)=Wilug(, 1)
¢ (4. - exe(- xvawet, 1) ITenp))l
tvatug (T)

10EF{= O Di1ME

1COEF2:0, KORF

Hetcoe (\coeF4, lm.er) = 2.

nover,

JTAC» \Lpoe.

SumA= 2.

1SuH=4,1¢OFF4

% HeLPy (3ras) *xISUH

| SUHA> SUMA + (e ¥POT ( TCOEFY, TSUM)

1
XMPOTENM( 1cOEFL) = XYPOTEN Ci1c0£P 1) +
+ (SURA L CERKPOT(ICOEF @) # HELPY(ITAL

SUMZ= SuMA

HeLpx (3TAG) 24 ISUM -

SUM2 = SUM2 & CEGKPOT (1cos F2, 1SUM) 4

X bl (IcoeF4, 8)

CEOLT (cOEr2, &)

SUMA4> Sur4e FLOAT (turper. 1LOWER +4)&

SUKL« SUHL ¢ FLOAT (Luppel- 1LowER A

+ SunA ¥ SuH2

Heccoe (1coEFi, IcoEF) = HELLOeCicort , 1coir2)

o
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HELCOE (LIcOEF{ 1< OEFL)s HELCOE ICOEFL, 1COSF4)

I

des lLineaven Glei-

Lo suw

"l*"‘“‘g”‘!“l““‘ il dey Hoe[lizien]
Jum malve  HELCOE uvel dow

lwlwuu;fem'}iiu XY{PoTEN

Traus fornal-’ou der lSsuj
Qup polww vou g

COsFE( I )x ‘Z r;';a' coe¥r, (I)

T; (‘):’Z ;ﬂ‘.. 13
;o

Bcvu.‘\mu-a de, Vozﬂn‘zfm’h
ﬁ:\- die Fuu ledion deﬁ'm'tv’
w [ (8 b) wil du um,,zg

Swax ;. 9,
C,,M(D)-Z curti). ke G)d')
=3

K:= 2 Kb-Q); d=- (6&6)/2

SubROuT INE
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GENERAL PURPOSES

- HOST

73/172

COMPILER

PURPOSE OF ROUTINE

VERSION

DATE

SOURCE FILENAME
AUTHOR

OPT=0
- 169 -

SUBROUTINE ASPOLCO(XVALUE,»YVALUE,MAXDIM, ILOWERS IUPPERS
1KENSPESOGRENZESUGRENZES GFOLY» ICIMEN, FPAXPLLY) TERFP, ISHITCH)

FIN Se1+Ll3E

ADAPT SPECTRAL-FUNCTIGNS TO

INPUT CONDITICNS

= CYBER 720

= FCOR5 RZ-TU VERSION 23-9-63
CONTROL CCMPUTATIUN FOR POLY-
NOMIAL COEFFICIENTS FOR SPECTRAL
FUNCTIONS

2.0

14-11-1983

ASPOLAP

0. EIBL

ANNGTATION OF DUMMY PAKAMETERS

Ps NAME
XVALUE

YVALUE

MAXDIM

1LOWER
IUPPER

KENSPE

OGRENZE
UGRENZE
GPOLY

IDIMEN
MAXPOLY

TEMP
1SWITCH

TYPE
REAL
REAL

INT

INT

INT

INT

REAL
REAL

REAL

CINT

INT
REAL

INT

1/0

I

EXPLANATION
A=DATA CF SPECTRAL FUNCTIONS
Y~DATA OF SPECTRAL FUNCTIONS

MAX. NUMBER OF DATA AVAILABLE FOR
XVALUE AND YVALUE

SMALLEST INDEX GF XVALUE, YVALLE
USED IN THIS RCUTINE

LARGEST INDEX OF XVALUEsYVALUE
USED IN ThIS ROUTINE

INDEX FOR SPECTRAL FUNCTION
KENSPE=1¢6eGCO==

2e0eGC4~

3eeeGCHes

be00Gl=-

Seoelble~-

beaeeGles

UPPER INTERVAL BOUNDARY
LUWER INTERVAL BCGUNDARY
POLYNOMIAL COEFFICIENTS FOR GC»61

LARGEST POWER OF X IN POLYNOMIAL
EXFANSIGN

MAXe NUMBER CF POLYNOMIAL CCEFFICIENTS
AVAILABLE

TEMPERATUR
ISKITCH=140+POKERS OF X

2ee e TCHEBYSHEV POLYNOMRS
3ee« LEGENDRE POLYNOMS
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PARAMETER (KA=€sMAXIND=1C00Q)

DIMENSION XVALUE(6s MAXCIM)»YVALUE(6>MAXDIM)SHELPX(MAXIND)S
1CEBXPUT(OsKA,OsKA)»FAKT(O3KA)»ACTXPET
1{0tKAsO3KA),HELCOE(QOIKA)»COEMAT(OSKA,OKA)»XCOEFF(O1KA),
IHELFUN(O32%KA)}»GPOLY(25,3,08MAXPOLY)

REAL LEGXPOT(OtKA»O:KA)
LOGICAL LHELCOE

DATA ((CEBXPOT(I»Jd)sd=0sKA)sI=0sKA) /1lesT*¥009les5*0es=1les
10es2e95%009=3090054e53%06910900e9=6090058093%¥002556950695=204>»
1Ce31669009=16¢300918e900s=48es0es320/

DATA ((LEGXPOT(IsJ)sJ=0sKA)sI=0sKA) /les7*Cosles5*Ues=e5
1)00’105}5*00)‘1.5)00’205)3*00}0375’00}-3075’0.)"0375,
13%0691eB875900s=Be7550097eB87590e5=04312550456¢5€6255009
1-19.667550e51444375/

(@)

DATA (FAKT(I)»I=0sKA) /lesles2e56052445120e57204/

- s e

EXECUTIVE SECTICN

IS INPUT CONSISTENT WITH PARAMETER STATEMENT

OOCOOOOOO
]
]

IF (MAXINDoLT.IUPPER) STOP 'SR ASPOLCOIMAXIND.LT<IUPPER!?
IF (KALT.IDIMEN) STOP 'SR ASPOLCUtKASLTSIDIMEN?

INITIALIZE VARIABLES KENNPOL»KS»,IDIMEM1

IF (KENSPE.LE.3) THEN
KENNPOL=1

KS=KENSPE

ELSE

KENNPOL=2.
KS=KENSPE=-3

ENDIF

IF (ISWITCH.EQ.1) THEN

Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfiigbar
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[2XeXs!

EXPANSION IN POWERS OF X

OO0 s Nal

DO 30 ICLEAR=0,2*IDIMEN

HELFUN(ICLEAR)=0.

IF (ICLEARCLE.IDIMEN) HELCCE(ICLEAR)=0.

30 CONTINUE .

... . DD 20 JTAB=ILOWER, IUPPER
XPOTMAX=XVALUE{(KENSPEs JTAB)**(2*1DIMEN)
IF (XVALUE{(KENSPE,JTAB)«NEJOs) THEN

DO 40 IPOT=2%*IDIMEN,1,-1
HELFUN{IPOT)=HELFUN(IPOT)+XPOTMAX
IF (IPOT.LEJIDIMEN) HELCOE(1IPOT)=

1 HELCCE(IPOT)+XPOTMAX*YVALUE(KENSPE»JTAB)

QO =i U WUN & 2 IV 9 (0 L7 L0 NN G WU 4" W IV = L2 WUy U 4 ATV N W T A= AR SRS R T RS R s R BT e TR e o e e o
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XPCTHAX=XPOTMAX/XVALUE (KENSPE, JTAB)
CONTIMUE

ENDIF

HELCOE(O)=sHELCGE(O)+YVALUE(KENSPES»JTAB)
CONTINLUE ,
HELFUN(O)=FLOAT(IUPPER-ILOWEK*1)

INITIALIZE COEMAT

D0 50 ID1S1=0,IDIMEN

DG 50 IDIS2=0,IDIMEN
CCEMAT(IDIS1,IDIS2)=hELFUN(IDIS1+41DIS2)
CGNTINUE

SOLVE LINEAR EGUATION SYSTEM FOR CEFFICIENTS
OF PGWERS CGF X

CALL ASLIEGS(COEMAT,HELCOE,KA,IDIMEN,)XCOEFF)
ELSE

EXPANSION IN TCHEBYSHEV GR LEGENDRE POLYNCKS

CONSTK=2+/(DGRENZE~-UGRENZE)
CONSTD=(UGRENZE+DOGRENZE)/ (UGRENZE~UGRENZE)

DO 110 IDIS=ILOWER,IUPPEK
HELPX{IDIS)=CONSTK*XVALUE(KENSPE, IDIS)+CONSTD
CCNTINUE '

TCHEBYSHEV OR LEGENDRE PULYNOMS ?

IF (ISWITCHeEQ.2) THEN

DO 120 IDIS1=0,IDINMEN

D0 120 IDIS2=0,IDIMEN
ACTXPOT(IDIS1,IDIS2)=CEBXPOT(IDIS1,1IDIS2)
CONTINUE

ELSE

0O 130 IDIS1=0,IDIMEN

DO 130 IDIS2=0,IDIMEN
ACTXPOT(IDIS1,IDIS2)=LEGXPOT(IDIS1,IDIS2)
CONTINUE
ENDIF

DO 140 ICOEF1=0,IDIMEN
LHELCOE=+TRUE.
HELCOE(ICOEF1)=0.

DO 140 ICOEFZ2=0,ICOEF1
COEMAT(ICOEF1,ICOEF2)=0,

SUM OVER ALL POINTS AVAILABLE
DO 150 JTAB=ILCWER,»IUPPER

SUM1=0, v
XMINPDT'HELPX(JTAB)

5!
P4

«1+538

COMPUTE CHEBYs OR LEGEN. POLYNCM FOR X=HELPX(JTAB)

DO 160 ISUM=1,ICOEF1
SUM1=SUM1+ACTXPOT(ICOEF1, ISUM)*XMINPCT
XMINPOT=XMINPOT*HELPX{JTAB)
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CONTINUE
IF (LHELCOt) HELCDE(ICD&FI) HeLCOECICGEFL) +(SUML+

1ACTXPCGT(ICCGEF1,0))*YVALUE(KENSPE,JTAB)

IF (ICOEF1l4EQeICOEF2) THEN
SUM2=SUNM1
ELSE
SUMZ2=0.
XMINPOT=HELPX(JTAB)
0O 170 ISUM=1,ICOEF2
SUMZ2=SUMZ2+ACTXPOT(ICOEF2, ISUM)*XNKINFCT
XMINPOT=XMINPOT*HELPX(JTAB)
CONTINUE
ENDIF
SUM1=SUM1+ACTXPOT(ICCEF1,0)
SUM2=SUM2+ACTXPOT(ICGEF2,0)
COEMAT(ICOEF1,ICOEF2)= CUEHAT(ICDEFl:ICEth)+SbH1*SUH2
CONTINUE
LHELCOE=J.FALSE.
CONTINUE

INITIALIZE MISSING MATRIX ELEMENTS OF CCGEMAT

DO 160 ICOEF1=0,IDIMEN-1
DO 18C ICOEF2=ICOEF1,IDIMEN

" COEMAT(ICOEF1sICOEF2)=COEMAT(ICOEF2,ICCEF1)

CONTINUE

COMPUTE CGEFFICIENTS 1IN CHEBYe CR LEGENs EXPANSIGN
CALL ASLIEQS(CDEMAT;HELCDE:KA:IDIMEN:XCOEFF)

COMPUTE COEFFICIENTS IN PUWERS CF X EXPANSION

DG 190 IDIS=0,IDIMEN

HELCOE(IDIS)=0.

DO 190 ISUM=0,IDIMEN
HELCOE(IDIS)=HELCOE(IDIS)+ACTXPOT(ISUM,IDIS)*XCOEFF(ISUM)
CONTINUE

COMPUTE COEFFICIENTS IN POWERS OF X EXPANSION
FOR FUNCTION DEFINED ON INTERVAL (UGRENZE,»CGRENZE)

CONST1=2./(0GRENZE-UGRENZE)
CONST2==(OGRENZE+UGRENZE) *.5

DO 200 IDIS=0,IDIMEN
XCOEFF(IDIS)=CONST1**ID1IS*HELCOE(IDIS)

DO 200 ISUM=IDIS+1,IDIMEN
XCOEFF(IDIS)=XCOEFF(IDIS)+CONST1#*ISUM*CONST2**(ISUN-

L1IDIS)*HELCOE(ISUR)*FAKT(ISUM)/FAKT(IDIS)/ _
1FAKT(ISUM=-IDIS)

CONTINUE
ENDIF

INITIALIZE GPOLY

DO 21C IDIS=0, IDIMEN
GPOLY(KENNPOL,KS,IDIS)=XCOEFF(IDIS)*TEMP**IDIS

-CONTINUE
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KETURN
END
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Zweck: Numerische Ihtegration der Spektralfunktionen

Input: Tabelle der Spektralfunktionen (XVALUE,YVALUE), Stiitz-
stellenabstand fiir die numerische Integration der Spek-
tralfunktionen (DELTAW), Zahl der Stiitzstellen (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 Deltasingularitdten
(GDELT) , sowie deren Anzahl (IDIMEN)

M(V,)olq)u'o« au dov wikro
l“[‘(.’m&'Ou(x'b;(- Ul*’m)

YLou s [ twurae)
Y LASTe [toiman)

YLow ~ Havesng
KeAST » Wawrawg

INDACT = ILOWER

Pella /u. kiouen
IbeLi= A, AT

Subieder vall
TSus « WA Nun

: . e
. l“l”'"(‘t‘:.&:?ulf‘u‘;w{)/ji{e)
(Lovs24€ (Y1)

Sl=Surl 4 [ 1426 XUAT T [ y4+easT]

GOSLTH, , MAFREE) s (xeow + € ) ITEME

Gdeur(,) , uneecnj=  Sun
] MUHFREG « NUMFREET 4
|| [yeasTs yuatumuemnsoe, 1suc) Yoy « XLows 26€ , TLOW = {1

LLASTs XVALUGKENNSPE, 1540) | geaste xeow |, YUAST < /1
yLAsTe YVALUE (uemnoe, 15ub) INDACT= ISup

Sure su +. 5 Lxvueqamsee, 1s48) -au4sT )
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FIN Del+i30b

SUBROUTINE ASDELTA(XVALUE, YVALUEs NAXCIMs UM, LLOKEKS
InSTARTSDELTARsNUMINT o GOELTSMAXDEL Ty KENSPESNUMFKEESTENF)

CENERAL PURPOSE: ADAPT SPECTKAL=FUNCTIONS 10 !

TC
HOST
COMPILER
PURPOSE OF ROUTINE
VERSION
DATE

SOURCE FILENAME
AUTHOR

ANNGTATION GF DUMMY

Pe NAME TYPE 1/C

XVAL

UE REAL ¢

YVALUE REAL I

MAXDIM ___ INT 1

NUM

INT 1

ILOWEK INT 1

KSTART REAL 1

DELT

AW REAL I

NUMINT INT 1

GDELT REAL 170

MAXDELT INT 1

KENS

NUMF

TEMP

FE INT 1

REE INT 1/0

REAL 1

INPUT CONDITIGNS

= CYBER 7zC

FORS5 RZ-TUL VERSION 23-9-b3
INTEGRATICN OF TABULATED FUNCTION
ACCORDING TO THE TRAPEZGDLAL RULE
1.0 -
25=10-198&3

ASDELTA

0. EIBL

PARAMETERS

EXFLANATION
X-DATA CGF SPECTRAL FUNCTIDNS
Y-DATA OF SPECTRAL FUNCTICGNS

FAXe INDEX AVAILABLE FCR XAVLUE AND
YVALUE

NUMBER UOF DATA USED IN XVALUE AND
YVALUE

SMALLEST INDEX CGF XvALUE,YVALLE USED
IN THIS ROUTINE

LOWER INTEGRATIUN BOUNDARY
(PHYSICe DIMENSIGN: TEMPERATUR)

STEP wIDTH FCR NUMERICAL INTEGKRATICN
(PHYS1IC. DIMENSION: TEMPERATUR)

NUMBER OF STEPS FCR NUHERICAL
INTEGRATION

DELTA-AMPLITUDES AND X-CUORDINATES FOR
SPECTRAL FUNCTIONS GO AND 61

MAXe NUMBER OF DELTA-AMPLITUDES AND
X-COORDINATES AVAILABLE

INDEX FOR SPECTRAL FUNCTION
KENSPE=le oo CG—=

2e0eGO+~

3eeeGC++

4..-51-_

BeeslGle—

6eoeGl=-

NUMFREE+13t= FIRST FREE ARRAY ELEMENT
OF GDELT(KENSPE)

TEMPEKATUR
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GECLARATIVE SECTICA

DIMENSION XVALUE(6,MAXCIM)»YVALUE(&sMAXDIM),
1GDELT(45,3,MAXDELT)

DATA EPS /.0001/

- - e . e o e o o -— - - -

EXECUTIVE SECTION

- an P - - - e e a S e S S S ath > o)

INITIALIZE VARAIBLES WITH STARTING VALUES

CELTAWZ2=DELTAW*.5
1F (KENSPE.LE.3) THEN
KENN=1
KS=KENSPE
ELSE
KENN=3
KS=KENSPE=~3
ENDIF
IF (ILOWER.NE«1l) THEN , o~
CALL ASINPOYL(XVALUE(KENSPE»ILOWER=1)y XVALUE{KENSPESILCWER)s
1 YVALUE(KENSPEs ILOWER=1)y YVALUE(KENSPESILOWKER)
1 WSTART, Y1)
ELSE
IF (ABS(XVALUE(KENSFEs1)=wSTART)eGCToEPSeAND«XVALUE
1 (KENSPEs1)eCToWSTART) STCP
1'SR ASDELTA: NO DATA ON OR BELOW LOWER INTEG. BOUND.!
CALL ASINPDI(XVALUE(KENSPEs1)» XVALUE(KENSPEsZ)»
1 YVALUE(KENSPEs1)»YVALUE(KENSPEs2)»
1 WSTART,Y1)
ENDIF ’
YLOW=Y1
YLAST=Y1
XLOW=WSTART
XLAST=XLOW
IF (XVALUE(KENSPEsILOWER) oLE«XLOW) THEN
- INDACT=ILOWER+1
ELSE
INDACT=ILDWER
ENDIF

LOOP TO COMPUTE DELTA AMPLITUDES AND
X~COORDINATES GF SINGULARITIES

DO 10 IDELT=1sNUMINT
SUM=0 .,
XUPP=XLOW+DELTAW

LOOP FOR NUMERICAL INTEGRATION

DO 20 ISUB=INDACT,NUM
IF (XVALUE(KENSPE,ISUB)«LT+XUPP+AND«ISUB«NE«NUM) THEN
SUM=SUM+ 5% (XVALUE(KENSPE,ISUB)=XLAST)I*(YLAST+YVALUE
1 (KENSPE,ISUB))
XLAST=XVALUE(KENSPE,ISUB)
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YLAST=YVALUE(KENSPE,ISLE)

ELSE

IF (ISUB.EQ.NUM) THEN

IF (IDELT«NE+NUMINToUReABS(XVALUE(KENSPESNUM)=XUPP)oGTo

1 EPS) sTOP
1 'SR ASDELTASNG DATA ON OR BEYCND UPPER INTEGe BOUND!

ENDIF

CALL ASINPOL(XVALUE(KENSPEsISUB-=1),XVALUE(KENSPE,ISUB),
1YVALUE(KENSPE, ISUB~1), YVALUE(KENSPE,ISUB)» XUPP»Y1)

SUM=SUM+ ¢ 5% ( XUPP=XLAST }*(Y1¢YLAST)

GDELT(KENN+1,KS,NUMFREE+1)=( XLOW+DELTAW2)/TENP

GDELT(KENNyKSy NUMFREE+1)=SUM/TEMP

NUMFREE=NUMFREE+1

XLOw=XLOW+DELTAW

XLAST=XLOW

YLOW=Y1

YLAST=Y1

INDACT=1SUB

GCTG 10

ENDIF

CCNTINUE

STGP 'SR ASDELTAIILLEGAL PUOINT OF PRCGRAM REACHED?

CONTINUE

RETURN . .
END
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FIN Z.14226€

SUBROLTINE ASINPOI(XTABLl,XTAB2,YTABlsYTAB2,x1sY1)

GENERAL PURPOSE: ALAPT SPECTRAL-FUNCTIONS TO

HOST
- COMPIL

PURPOSE UF ROUTINE

ER

VERSION

DATE

SOURCE FILENAME

AUTHOR

TC INPUT COUNDITICNS

= CYBER 720

= FGK5 RZ=TL VERSION 23-9-83

LINEAR INTERPULATICON CF FUNCTION
DETERMINED BY XTAB1,XTAB2,YTAB1l AND
YTABZ

1.0

£5=-10-1983

ASINPO1

O. EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS

EFI R I S E T S S S S S SSESESSESEEEREESEET

Pe NAME
XTAB1

XTAB2

YTABZ2
X1
Yl

TYPE
REAL
REAL
REAL
REAL
REAL

REAL

I/C

I

EXPLANATION
FIRST X=VALUE TO SPECIFY FUNCTION

SECOND X=VALUE TG SPECIFY FUNCTICN

~ VALUE OF FUNCTION FOR X=XTAB1

VALUE OF FUNCTION FCGR X=XTABZ2
X=VALUE FOR REGUESTED Y1

INTEKPGLATED VALUE GF F{X1)

EXECUTIVE SECTICN

- D - S G S G G D G G GE G T G ES I G S D S S - G S e o

ANSTIEG=(YTAB2~YTABl)/(XTAB2-XTAB1l)
Y1=sANSTIEG*(X1-XTAB1)+YTAB1

- RETURN

END



Zweck: Aufldsen eines inhomogenen n x n Gleichungssystems

Input: Koeffizientenmatrix (COEMAT), Inhomogenit#tenvek-
tor des linearen Gleichungssysrems (COINHOM), Di-
men51on1erung von COEMAT und COINHOM (MAXIND),
angeforderte Dimension von COEMAT und COIHOM (I-
DIMEN)

Output: L&sungsvektor des linearen inhomogenen Gleichungs-
system (XCOEFF)

)“(uz.'

COEMAT, Comw tOM p HAXIv)

IDimen

XCoeFE (o) =
CoinHOM( 0) / ¢ OEHAT( 0, o)
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SUBROUTINE ASLIECS(CCEFMAT,COIHOMOsMAXIND, IDIMENS XCOEFF)

GENERAL PURPODSE: ADAPT SPECTKAL-FUNCTIONS TO
TC INPUT CONDITIGCNS

HOST = CYBER 720

COMPILER = FORS5 RZ-TL VERSION 23-G-83
PURPOSE OF ROUTINE = SGLVE SYSTEM CF LIMNEAR EGUATIONS
VERSION = 1,0

DATE = 1i=11=~1983

SOURCE FILENAME = ASLIEQS

AUTHOR = 0. EIBL

ANNCTATION OF DUMMY PARAMETERS

Wien Bibliothek verfligbar

The approved original version of this thesis is available in print at TU Wien Bibljothek.

Po NAME  TYPE  I/C EXPLANATIGN
COEFMAT  REAL I  KATRIX OF COEFFICIENTS OF LINEAK
EGUATLION SYSTEM
COIHOMD  REAL I INHUMOGENE PART SYSTEM CF LINEAR
ECLATION
. . MAXIND __ INT I MAX. DIMENSICN AVAILABLE FOR COEMAT
IDIMEN  INT I REQUESTED DIMENSION FGR COEMAT
XCOEFF  REAL O SOLUTION GF LINEAR EQUATICN SYSTEM

DECLARATIVE SECTIDN

PARAMETER (KA=6)

O OO0

' DIMENSION COEFMAT(0: $MAXIND,OIMAXING)»COIHOMO(OSMAXIND),
1XCDEFF(OxﬁAXIND):COEHAT(OZKA:OSKA):CGINHUH(OtKA)

c .
C
<€ vy EXECUTIVE SECTION
¢ EAE
c

IF (KAJLTJIDIMEN) STCP 'SR ASLIEQSIKACLT.IDIMEN!
IF (IDIMEN.GT«MAXIND) STOP *SR ASLIECSIIDIMEN.GT.MAXDIM!?

INITIALIZE VARIABLES

OO

: D0 110 IDIS1=0,IDIMEN
« cexcooww .. - COINHOMCIDIS1)=COIHCMO(IDISL)
e ’ DO 110 IDIS2=0,IDIMEN

COEMAT(IDIS1,IDIS2)=COEFMAT(IDIS1,IDIS2)

110 CONTINUE .

..o - IF (IDIMENEQ.O) THEN : o
XCOEFF(0)=COINHOM(0)/COEMAT{050)

- GOTO 999

ENDIF

3
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D0 10 ICONT=0,IDIMEN-1

IF (CGEMAT(ICONTs1CCNT)erCe0e) THEN

DO 20 ISEARCH=ICCNT+1,ICINMEN
1F (COEMAT(ISEARCHE>ICGOGNT) eNEoUW) GLTO 30

20 CONTINUE
¢CT0 10
C .
C KEARANGE COEMAT3ICOEMAT(ICONT»ICCNT) «NELO
c
30 DO 40 IDIS=ICCONT,IDIMEN

HELP=CDEMAT(ICONT,IDIS)
COEMAT(ICONT,IDIS)=COEMAT(ISEARCH,IDIS)
COEMAT(ISEARCH,1IDIS)=HELP

0 CONTINUE

4
C 2

C REARANGE COINHOM
€

HELP=COINHUM{ICONT)
COINHOM(ICONT)=COINHOM{ISEARCH)
COINHOM({ISEARCH)=HELP

ENDIF

CONST1=CUEMAT(ICONT,ICONT)

ELIMINATE FIRST COEFFICIENT

[aXe Nl

DC 50 IREST=ICONT+1,IDIMEN , -
IF (COEMAT(IREST,»ICCNT)«EG.O.) GUTO 50
CONST=COEMAT(IREST,ICONT)
DO €0 JREST=ICONT+1, IDIMEN
CUEMAT(IREST»JREST)=COEMAT(ICONTs JKEST)/CONST1I-COEMAT
1(IKEST»JREST)/CONST
€0 CONTINULE
COINHOM(IREST)=COINHCM(ICONT)/CCONST1=-COINHOM(IREST)/
1CONST ~
COEMAT(IREST,ICONT)=C,
50 CONTINUE
10 CONTINUE. .

¢ COMPUTE XCOEFF=SOLUTICN DOF LINGEQ.SYSTEM

XCOEFF(IDIMEN)=COINHOM(IDIMEN) /COEMATUIDIMEN, IDIMEN)
DO 70 IDIS=IDIMEN-150,-1 -
IF (COEMAT(IDIS,IDIS)«EQe0,.) STOP
1SR ASLIEQSSFAILED SCOLVING LINSEQSYSTEM!
SUM=0.
DC 80 ISUM=IDIS+1,IDIMEN
SUM=SUM+COEMAT(IDIS, ISUK) *XCGEFF({ISUNM)
80 CONTINUE .
XCCEFF(IDIS)=(COINHONM(ILIS)=-SUM)}/COEMAT(IDIS,IDIS)
70 CONTINUE

D2 3PSt G HATc ik DrlgiHVE B ITigsAr DHIBRIEH RS BT T Wieh B PHEKSrfipar & & i e
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A.2.1.3 Das Programmpaket TC

Das Programmpaket TC dient dazu, ausgehend von den Spektral-

1

funktionen GE_,....,G gegeben in der Form

++7
d"*' ,“‘ ss!
o) S ss' i SSA Nt
GSS.(.Q) Z° a, w + }4_ a; S (w i)
by st '
1 _ ss! i S s 38—
GSS‘('Q' ) B ;:Zo bl N * Z‘ sgl 6(‘0 - l«’l) ’ (UGJ-SZ)

- die Transportkoeffizienzen elektrischer Widerstand, Seebeck-

koeffizient und Wdrmeleitfdhigkeit zu berechnen.

Seitenverzeichnis fiir die Programmeinheiten

SUBROUTINE TCTRCOE 183
SUBROUTINE TCCOLIS 187
SUBROUTINE TCFESUR 192
FUNCTION TCSPECO 195
FUNCTION  TCDELTO 198
FUNCTION TCPOLYO 201
FUNCTION TCSPEC1 204
FUNCTION TCDELT1 207
FUNCTION TCPOLY1 210
FUNCTION TCCOEFF 213
SUBROUTINE TCCOCOE 216
FUNCTION TCINTEG 221
SUBROUTINE TCMAINV 226
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Zweck

Input:

Berechnen der Transportkoeffizienten Elektrischer
Widerstand, Seebeckkoeffizient, Warmeleitfdhigkeit

Polynomkoeffizienten fiir die Spektralfunktionen q;.
und G3r (GPOLY), Delta-Amplituden und X-Koordinaten
der Delta-Singularitdten fiir G; und G, (GDELT), An-
zahl der Polynomkoeffizienten und Deltafunktionen fiir
jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max. Anzahl der Poly-
nomkoeffizienten (MAXPOLY), Max. Anzahl der Delta-
funktionen (MAXDELT), Ende der Polynomentwicklung
(DEBTEMP) , ¥(0) (VELDENO), ¥(0) (VELDEN1), Tempera-
tur (TEMP), Max. Dimension der Matrix des StoBopera-
tors (MAXDIM)

Output: El. Widerstand (RESEST), Seebeckkoeffizient (TERPOW),

Warmeleitfdhigkeit (HEATCON)

stard : Tppu? > Pozyuoml(oeflizim‘;m ‘&i" i
35F. Q% uwd BS.F. GLe (GPoLY);
Deua—;dmplu‘/un}m wned X-Koovd/na“'at Lev D//!’a-
.Sy'uau’ari {ateu ”;I/ Gg‘. u-«dd;y (6 VDA-‘[T)
21)(vauh /na’im’ .L?r G/’OLZ GDELT el .Dim!usfnu
des Fuuldl'bu_c«rauws(lbll-fep); Het, Anaakl au Poln
no-m l«(vtf/,-aim«/m { lePoL)’); Hoe. Dineansron Jes

Ualeix dos S'(o,&?oemlov_s (MAXDM); Har. Ausahl
o Delafuulclionew (MADELT ) Dby Tougmores
( DEBTEMP); (VfLDEud);

(VFLDEN"),‘ Temprreh;r (Tf//P)
1

Berechnuug de

Matvie ds Sloh- TcecoLils
oﬂﬂ;% Pl"

Bevedbuuag olev
Gobo %1% TCFESUR

Mversion dev Halrn
olec .flﬁ&ofn’m | TCHAINV

et Diwavsioa 1Dl

Awsveriung  oler Summen:
2ol
.z_. ?v t..r:r' %\l'

A prloA
5. 9‘ t“l ?‘l
|

Bereclnu

ou !el‘,‘dm(‘z-l

eebeeleboeffi it

u:-m-l/zh-]ta}

RETUAN )
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FIN Se1l4238

SUBROUTINE TCTRCOE(GFCLYsCLELTS IUINEN, MAXDIMsMAXPULYS
IVMAXOEL TS CEBTcMPyVELDENC) VELUENL s TEMPYRESESTS TERPO W

1KEATCCN)

HOST
COMPILER

VERSICN
DATE

AUTHOR

Pe NAME TYPE

GPOLY REAL
GPOLY(Il,I2,4)

GDELT REAL

CDELT(I1lsI254)

IDIMEN INT

Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an'der TU Wien Bibliothek verfligbar
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MAXDIM INT

MAXPOLY INT

MAXDELT INT
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DEBTEMP REAL

PURPOSE OF ROUTINE

SOURCE FILENAME

ANNOTATION OF DUMRY

1/C

I

GENERAL PURPOSES CUMPUTE TKANSPCKT-CCEFFICIENTS

CYBER 72C

FOR5 RZ-TUL VERSION 23-9-63
COUMPUTE TRANSPORT COEFFICIENTS
1.0

12-10-19863

TCTRCOE

0. EIBL

PARAMETERS

EXPLANATION

POLYNOM CUEFFICIENTS OF GO ANL 61
Il=1leeeGO POLYNUM CUOEFFICIENTS
{PHYSICe DIMENSIGNE 0)
I122l¢eeGl=-

1c=Zeoeb0t= = GO—¢

12=3...GOf+

I1=2...61 POLYNOM CUEFFICIENTS
(PHYSICs DIMENSIONS L1/K]1)
FOR I2 SEE 11=1

DELTA-AMPLITUDES AND X=CUGRDINATES
OF DELTA SINGULARITIES CF 6C AND 61
Il=leesGO DELTA AMPLITUDES
(PHYSIC. DIMENSIONS C)
I1*24446G0 X-COCKDINATES OF DELTA
SINGULARITIES 3
(PHYSICe DIMENSICN: ©) ?
Ils3¢0461 DELTA AMPLITUDES 4
(PHYSIC. DIMENSIONS [1/K)) i
Il=4e04Gl X-COCRDINATES OF DELTA ;L
SINGULARITIES :
(PHYSIC. DIMENSION: 0)

FOR I2 SEE GPOLY w
IDIMEN(1-3) +4oREQs INDICES FOR SPEPDLOW
IDIMEN{4=6) s ss FUK SPEDELO:;
IDIMEN(7=S) eus FOk SPEFOLL1Y:
IDIMEN(10-12)0ss FOk SPEDEL1
IDIMEN(13)e+ REQUESTED DIMENSIGN GF
MATRIX OF COLLISION OPERATOR:

..+ b

MAXe DIMENSICN OF MATRIX OF CCLLISION I
OPERATOR

MAX. NUMBER CF POLYNOM COEFFICIENTS

l
i

MAXe NUMBER CF DELTA FUNCTIONS

DEBEY TEMPERATUR
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VELDENO KE4L 1 (Sv*22>xN)(E=0):AVEKAGEL SCUARE LF
VELUCITY TIMES CENSITY CF STATES
UN THE FEkMI SUKFACE

VELDEN1 REAL I (SVE%Z2>%N )V (E=0)

TEMP KEAL I TEMPERKATUR

RESEST REAL 0 ELECTKICAL RESESTIVITY

TERPOW REAL 0 THERMOPOWER

0

HEATCON REAL HEAT CONDUCTIVITY

DECLARATIVE SECTIOCN

OO0 COMNOMOOA OO

PARAMETER (CONRES=3,22G956EE4yCONTERP==86,17060»
1CONHEAT=2429920E-54,VOLMASS=9,10956E=61,MADIMN=0)

DIMENSION GPOLY(253,0:MAXPOLY)» GOELT (453, MAXDELT)»
1CELEKTR(OSMADIM) » QELTENP(OSMADIM) »CGLIMAT(CIMADIM,
103MADIM) » IDIMEN(13),
1COLIINV(OSMADIMsOSsMADIM)»RESEST(OIMAXDIM),
ITERPOW(OSMAXDIM) s HEATCON(OSMAXDIN)

- - - o e e - - e - T - S S S T - G G - — - G G e e G e Y .-

EXECUTIVE SECTICN

C

C

C

C ....... - - - - - - - - . - - - -
C

¢ IS INPUT OeKe?

c

IF (MAXDIMoNESMADIM) STGP 'SR TCTKCCESMAXDIMONE MADIM?
c
c COMPUTE MATRIX OF COLLISION GPERATOR
¢

WRITE(6,12)
12 FORMAT('1'510Xs'C O L I M AT 8,/5/5/)
CALL TCCOLIS(GPOLY,GDELT,IDIMENSMAXDIM)MAXPULY,
1 MAXDELT,DEBTEMP»TEMPsCOLIMAT) :
hRITE(b:lB) ((COLIMAT(I5J)»J=0,MADIM),I=0, MADIM)
3 FORMAT((11X»7(E1Q0e3,3X)»/))

COMPUTE QELEKTR AND QELTEMP

CALL TCFESUR(VELDENOsVELDEN1,»TEMPsMAXDIM)QELEKTRY
1 QELTEMP)

START LOOP FOR VARYING DIMENSION OF MATRIX OF
COLLISION OPERATOR

'2XzXeXz)

OC 50 IDIM=0, IDIMEN(13)
CALL TCMAINV(COLIMAT,CGLIINV,MAXDIM,IDIN)

OO

SUM1=0,
SUK2=0,
SUM3=0,
DO 100 KAl=0,IDIM
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U0 100 KAZ2=0,IDIM
SLM1=SUMI+GELEKTR(KAL)I#CLLIINV(KALYKAZ)*CELEKTRIKAZ)
SUM2=SUMZ+CELEKTR(KALI)*COLILINV(RALSRA2)*GELTENMPIKAZ)
SUM3=SUM3+QELTEMP(KAL)*COLIINV(RALSKAZ)*GELTENMP(KAZ)
COCNTINUE

KESEST(IDIM)=CCONKES*TEMF*VCLMASS/SUN]
TERPOW(IDIM)=CONTERP*SUM2/SUM]
HEATCONCIDIM)=CONHEAT/VGLMASS*SUM3
CONTINUE

RETURN
END

IR XY
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SUBROUTINE TCCOLIS

Zweck: Berechnen der Matrix des StoBoperators

Input: Polynomkoeffizienten fiir Ga'und GJ (GPOLY), Delta-
Amplituden und X-Koordinaten der Deltasingularititen
fir G4 und G; (GDELT), Indexfelder fiir Polynomkoef-
fizienten und Deltafunktionen von G§ und Gjj, (IDIMEN),
Max. Anzahl der Polynomkoeffizienten (MAXPOLY), Max.
Anzahl der der Deltafunktionen (MAXDELT) , Ende der
Polynomentwicklung (DEBTEMP), Temperatur (TEMP),
Dimension der Matrix des StoBoperators (IDIMEN), Max.
Dimension der Matrix des StoBoperators (MAXDIM)

Output: Matrix des StoBoperators
(COLIMAT)

Siae2 2 Input : Polywons koe [[izicuten fav 3 SF. l
Gl wd 3 &.F G (GPoLy); Della- huyp- l
Vituden wdl X- Uooroliuatm der bma.s.-ujalmatm :
far Qo wad Ghe (DELT); Relwaute ludivcs
Bie (ML, GOELT wud Dimansion dls Fuldrious
Faumes '. (\Direp) ; HEX. Dimesiow ey Matrix

de Sohoptraters. (HADH); Moc. Ansak! au Poly-
now  Moellizieuitn (MAXPory) ; Mex. Aurel] ou Dells
fuulckiouew (MAIDELT), Debey- Tem[,//q/uv(DEKféﬂP);
ewperalur (TEHP) ;

ﬁbn‘vaauaa dar Iupul Daten vou
GPoLy aul SPEPOLG, SPEPoLA, You
GPELT om{ SPEDEL @, VAL DELE,SPE
DELA uud VALPELA ; yvou IDIHEN

auf DIMENG, DiHeMA, Tpisv2, IDIHES

und  YOK DEBTEM Temp oul DHREME

KM una g,
Diweusion des Fusk-
i0den Foxunpes

Berechuu uud Suw-
matiow der Boclraqe vou (] Tespece
uxd G42um Hlvifelwent
Cuer TCSPECA

GD
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SUBROUTINE TCCOLIS(GPOLY,GDELT ) ICINEN,MAXGIN, MAXPGLY,
MAXLeLTHCEBTENFS TENPSCLLINMAT)

GENERAL PURPUSE: CLNPUTE TRANSPLRT~COEFFICIENTS

HOST , = CYBER 72C
- COMPILER = FOR5 RZ-TU VERSION 23-9-83

PURPUSE OF ROUTINE = CUMPUTE MATRIXELEMENT GF CCLLISION
OPERATOR

VERSION = 1.0 ,

OATE = 11-10-16G83

SOURCE FILENAME = TCCGLIS

AUTHOR = 0e EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS

Pe NAME TYPE I/0 EXPLANATION

GPOLY REAL I POLYNGK CCEFFICIENTS FOK GO AND 61

GPOLY(IlsI2sJ) Il®leeeGO PCLYNGM COEFFICIENTS
I1221eesG0==

125264 eGO+= = GO=¢
122360 eGl+e

I12244461 POLYNOM COEFFICIENTS
FCR 12 SEE Ils=l

GDELT REAL 1 DELTA-AMPLITLDES AND X=CUOKCINATES
: OF DELTA-SINGULARITIES OF 60 AND 61
GDELT(I1,12,J) Il=leeeGO UELTA AMPLITUDES
: I1=2¢¢4G0 X~CUGROINATES GF DELTA
SINGULARITIES

I1=3 404Gl DELTA AMPLITUDES
I1=4+,44G1 X-COGRDINATES OF DELTA
SINGULARITIES

FOR I2 SEE GPOLY

IDMEN INT 1 IDIMEN(1-3)++oREQe INDICES FOR SPEFOLOC
IDIMEN(4=6) aus. . . FOR SPEDELO
IDIMEN(7=9) e ss " FDR SPEPOL1
IDIMEN(10=12)ees FOk SPEDEL1

IDIMEN(13)eesREQUESTED DIMENSICN OF
MATRIX OF COLLISION UPERATOR

MAXDIM INT & MAXe DIMENSICN OF MATRIX OF CCLLISION
OPERATOR
MAXPOLY . INT I MAXe INDEX AVAILABLE FGR SPEPGLO AND
o SPEPOL1

MAXDELT INT I HAXe INDEX ALLOWED FOR SPEDELO:VALGELO:
: SPEDEL1 AND VALDEL1

DEBTEMP REAL I CEBEY TEMPERATUR
' (PHYSIC. DIMENSIONS TEMPERATUR)

TEMP REAL L TEMPERATUR
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COLIMAT KEAL D

FIN 2414538

MATKIX GF CLLLISIUN UPEKATOK

DECLAKATIVE SECTICA

D G W - e G G . G O A e S G S G

PARAMETER (MAPGOL=65MADELT=300)

DIMENSION GPOLY(2,3,CtMAXPOLY)sGDELT(4s3,MAXDELT)
1SPEPOLO(450:MAPGL) s SFECELO(4,HADELT),

1VALDELO(4»MADELT)»

1SPEPOL1(4,03MAPOL)»SPEDEL1(4»MADELT),

1VALDEL1(4,MADELT),

1IDIMENO(4)»IDIMENL(4),» IDIMEN2(4)s IDIMEN3(4), IDIMEN(13),
1COLIMAT(OSMAXDIMsOsMAXDIM) »FAKT(0320)

DATA (FAKT(1)5I1=Cs20) /.10C000CCO0000E+01,

1.1000000000GCOE+01,
1.2000000000000E+01,
1.6000000000000E+01,
1.2400000000000E+02,
1,1200000000000E+03,
1.,7200C0000G000E+03,
1.5040C00000000E+04,
1.4032C00000C00E+G5,
1.3628800000000E+06,
1.2628800000000E+07,»
1.3691680600000E+408,
1,4790016000000E+09,
1.6227020800000E+10,
1.8717829120000E+11»
1¢1307674368000E+13,
1.2092276988800E+14,
143556874280960E+15,
1.6402373705728E+16,

141216451004086E+18542432502008177E+16G/

EXECUTIVE SECTION

- - S D S R T @I G s e T e S A W T G e B - - -

IS INPUT COSISTENT WITH PARAMETER VALUES?

IF (MAPOLNEJMAXPOLY) STOP *SR TCCCLISSMAPOL «NE<MAXPOLY!?
IF (MADELT.NE«MAXDELT) STOP 'SR TCCCLIStMADELToNESMAXDELT?

INITIALIZE IDIMENX( ) X=0,3

IDIMENO(1)=IDIMEN(1)
IDIMENO(2)=IDIMEN(2)
IDIMENO(3)=IDIMEN(2)
IDIMENO{4)=IDIMEN(3)

IDIMEN1(1)=IDIMEN(4)
IDIMENI(2)=IDIMEN(S)
IDIMEN1(3)=IDIMEN(5)
IDIMEN1(4)=IDIMEN(6)



SUbkCUTINE TCCCLIS 73/17z LCiT=0

Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verflugbar

The approved original version of this thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

Aewae SR WRRS WOER, Wea

MY TR SEEREY TISEER R SRERDD WL TN SRS (WESSTY. R TN SWRS RITEEL NS SRS TR TWEORSS TN i VPO SNSRRy SWBRS LEETRS SRR

M 3ibliothek,
Your knowledge hub

pNe]

OO0

100

150

250

300

350

400

450

500

- 190 -

ICIMENZ(L)=IDIMEN(T)
ICIMENCZ(2)=IDINEN(E)
IDIMENZ(3)=IDIMEN(E)
IDIMENZ(4)=IDIMENIG)

IDIMEN3(1)=IDIMEN(10)
IDIMEN3(2)=10IMEN(11)
IDIMEN3(3)=IDIMEN(11)
IDIMEN3(4)=IDIMEN(12)

INITIALIZE SPEPCL,»SPEDEL AND VALDEL

DO 50 I=0,IDIMENO(])
SPEPOLO(1,1I)=GPOLY(1,1,1)
CONTINUE

DG 100 I=0,IDIMENO(2)
SPEPOLO(Z2,I)=GPOLY(15251)
SPEPOLO(3,1)=SPEPOLO(Z,I)
CONTINUE

DO 150 I=0,IDIMENG(4)
SPEPOLO(4,I)=GPOLY(153,1)
CONTINUE

DG 20C I=1,IDIMEN1(1)
SPEDELO(1,1)=GDELT(151,1)

NVALDELO(1s1)=GUELT(2s151)

CONTINUE

0O 250 I=1,IDIMEN1(2)
SPEDELO(Z2,I)=GDELT(152,1)
SPEDELO(3,I)=SPEDELO(2,1)
VALDELO(2,I)=6GDELT(2,2,1)
VALDELO{3,I)=VALDELO(2,51)
CONTINUE

D0 300 I=1,IDIMEN1(4)
SPEDELO(4,I)=GDELT(1,3,1)
VALDELO(4,1)=GDELT(2,53,1)
CONTINUE '

DO 350 I=0,IDIMEN2(1)
SPEPOLI{1,1)=GPOLY(251,1)
CONTINUE

DO 400 I=0,IDIMENC(2)
SPEPOL1(2,I)=GPOLY(2,2,1)
SPEPOLL(3,1)=SPEPOL1(2,1I)
CCNTINUE

DO 450 I=0,IDIMEN2(4)
SPEPOL1(4,1I)=GPOLY(2,3,1)
CONTINUE

DO 500 I=1,IDIMEN3(1)

SPEDEL1(1,I)=GDELT(3,1,1)
VALDEL1(1,I)=GDELT(4»1,1)
CCNTINUE

DC 550 I=1,IDIMEN3(2)

SPEDEL1I{2,I)=GDELT(3,2,51)

FTIN

Selt53t
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SPEDEL1(3,1)=5PEDELLI(Z,1)
VALCEL1(2,1)=GCELT(4,251)
VALDEL1I(2,I)=VALUDEL1(Z2,1)
COUNTINUVE

CO 600 I=1,IDINMEN3(4)
SPEDEL1(4,I)=GDELT(3,3,1)
VALDEL1(451)=G0ELT(45351)
CCNTINUE

START COMPUTATION OF MATRIX OF COLLIS1UN OPERATOR

CGRENZE=DEBTEMP/TEMP

D0 650 KA1=0,IDIMEN(13)

DU 650 KAZ2=0,1IDIMEN(13) ;

COLIMAT({KAL,KAZ2)=(TCSPECO(KA1,KAZ2,SPEPOLO,y IDIMENO,
1MAXFOLY,» GGRENZE, SPEDCELC,)VALUELO,IDIKENLI, MAXDELT )+
1TCSPEC1(KAlsKA2,SPEPGL1,IDIMEN2)MAXPCLYS»OGKENZE S
1SPEDEL1,VALDEL1,IDIMEN3,MAXDELT)*TEMP) /FAKT(KAL)/FAKT (KAZ)

CONTINUE

RETURN
END
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Zweck: Berechnen der Gr&Ben %«. /?;

Input: V(0) (VELDENO), ¥(0) (VELDEN1), Temperatur (TEMP),
Max. Anzahl dera (MAXDIM) '

Output: % (QELEKTR), % (QELTEMP)

Gleichungen:
A ~
7‘ = ?'*4

Da

-1 50 [ ae 22 em® + L) [ap 25 (gp)

(0), v'10),
Teﬂﬁlﬁ fuy

Bevechuen olov Grohin
%" mil Hlfe vou v(0)
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SUBKCUTINE TCFESUK 737172 GPT=C Fin Selti3c
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SUBROUTINE TCFESUR(VELCENOSVELDENLI)TEMP, MAXDIMy CeLEKTKS
1 CELTENP)
GENERAL PURPUSE: CUMPUTE TRANDSFCRT-CUEFFICIENTS

HOST : = CYBER 720

COMPILER FGR5 RZ=TU VERSION 23-9-83

PURPOSE OF ROUTINE COMPUTE CELEKTR,GELTEMP
DEFINITION SEE HANDBGUK

VERSION = 1.0

DATE = 12-10-1983
SOURCE FILENAME = TCFESUR
AUTHOR = 0. EIBL

ANNOTATION OF DUMNMY PARAMETERS

Pe NAME TYPE 1/0 EXPLANATION

VELDENO REAL 1 MASS* [ <V**2>3¥N)/CENSITY
(<V*¥2>%N) (E=0) s AVERAGED SCUAKE CF
VELOCITY TIMES DENSITY GF STATES
ON THE FERMI SURFACE

CVELDENL  REAL I MASS#((<V#%2>%N)*(E=0))/DENSITY
TEMP REAL I TEMPERATUR
MAXDIM  INT I MAX. DIKENSICN GF MATKIX GF CLLLISION
- GPERATOR
QELEKTR  REAL O  SEE HANDBGOK
QELTEMP REAL O  SEE HANDBOUDK

DECLARATIVE SECTION

- w e as @ o - O e T S T S I D G W S W e - - - -

OO OO OO0 O0ON

PARAMETER (CONST1=3,2656868135,CONST2545.,45757584»
1CONST3=1419.193572,CONST4=80336,2212%)

DIMENSION QELEKTR(OSMAXDIM)»QELTEMP{CSMAXDIM)» FAKT(0220)

DATA (FAKT(I)»I=C»20) /410CO0C00GCCOO0CE+0],
1.1000C00000000E+01,
1.,2000000000000E+01,
1.6000000000000E+01,
1.2400000000000E+02»
1.1200000000000E+03, o 8 o B
1.,7200C00C00000E+03,
1.5040000000000E+04%»
1.4032000000000E+05,
1.,3628800000000E+0Q6,
1.3626800000000E+07,
1.3991680000000E+08,
144790016000000E+09,
1.6227020600000E+10,
1.8717829120000E+11,
1.1307€74368000E+13)

SN O U SRV O MO OO MNPV OO SNSNSUDP U P ONHF OV OO SNOCWUD STWLWDIINNOC YOO =T O N
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1.2062¢7898680CE+14,
1e2250874c6C960E+15,
1.640227370572bE+16s
1¢12164510040LEE+18542432902008177E+16G/

COMPUTE GELEKTR

VEDETEM=VELDEN1*TEMP
GELEKTR(C)=VELDENO/FAKT(O}
GELEKTRU1)=CONST1*VEDETEM/FAKT(1)
CELEKTR(Z2)=CONSTI*VELDENO/FAKT(2)
CELEKTR{3)=CONST2*VECETEM/FAKT(3)
CELEKTR(4)=CONST2*VELDENV/FAKT(4)
CELEKTR(S)=CONST3*VEDETEM/FAKT (5)
CELEKTR(6)sCONSTI*VELGENO/FAKT (6)

COMPUTE QELTEMP

00 50 I=0,5
CELTEMP(I)=GELEKTR(I+1)*FAKT(I+1)/FAKT(])
CONTINUE , '
QELTEMP(6)=CONST4*VEDETEM/FAKT(6)

RETURN
END

FIN

Seitl3E

T R WS T D G G G5 S G5 U D S W . G S e W WD G i P G G D S G - D D WD D WD G G G S R G D D S G M S T T G G S s P Sk G e



Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verflugbar

The approved original version of this thesis is available in print at TU Wien Bibliothek.

M Sibliothek,
Your knowledge hub

- 195 -

FUNCTION TCSPECO

Zweck: Berechnen des Beitrages von G). zum Matrixelement Caar
des StoBoperators

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Polynomkoef-
fizienten von G;, (SPEPOL0O), Anzahl der Polynomkoef-
fizienten fir jede Spektralfunktion (IDIMENO), Max.
Anzahl der Polynomkoeffizienten (MAXDIMO), Ende der
Polynomentwicklung (OGRENZE, dimensionslos), Ampli-~
tuden der Deltafunktionen (SPEDELO) , X~-Koordinaten
der Delta-Singularit&ten (VALDELO) , Anzahl der Delta-
funktionen fiir jede Spektralfunktion (IDIMEN1), Max.
Anzahl der Deltafunktionen (MAXDIM1)

Output: Beitrag von G zum Matrixelement Cur des StoBopera-

tors
T A R I PRI
e (=4 oow! 55! 4 X Ix14 J ) W
TcsPezos (-4) s i-2[Le] femu(0CE)) o (e"14)(4—e"")
[?j ‘”' ¢ wtver2-20
] s\ el S$'A '“w‘_
s ) K ..Z G, M)
s €eo iz 9 (e.~1)(4“ )
TcPoLy ¢
Add"""l dev R‘J’uou.- i
MDdﬁmenM"
sy 2w Halel 0 o DELT
o[mml?.—): b

RETURN
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1l FUNCTION TCSPECO(KALSKALs SPEPULLC IDIMENCIMAXDIMG GORENZES
4 1 SPECELC, VALGELC IDIMENLyMAXDIML)
.3 -
4 GENERAL PURPOSE?® COMPUTE TRANSPCRT~CGEFFICIENTS
5
[ HOST = CYBER 720
7 CUMPILER = FORS RZ=TU VERSION 23=-9-83
6
9

MATKIXELEMENT CF CCLLISICN UPERATE

. C
C
C
L,
C
- C
c
10 c VERSION = 1,0
11 C DATE = 11-10-16G83
1 C SOURCE. FILENAME = TCSPECO
3 C AUTHOR = 0, EIBL
14 c
5 C
6 C ANNUTATION OF DUMMY PARAMETERS
]_:E’ ) C EEEE R ECIRZIESEZCSESEEEEXESRNEEES
1§ c
1§ C Pe NAME  TYPE  I/C EXPLANATION
¢ C
E C KAl INT 1 INDEX OF MATRIX GF COLLISION
%a@g c GPERATGR
S C
g% C KA2 INT I INDEX OF FATRIX GF COLLISIGN
¢ @ C UPERATOK
€0 C
'%i C SPEPOLO ~ REAL I POLYNOM COEFFICIENTS FOR 60O
& C SPEPOLO(I1,J) Il=]lee4GO-~
@5 C 1122 ¢0¢GO+~-
ﬁ% C I123,44G0-¢
EC C I14eesGO++
&0 o
éﬁ C IDIMENO INT I RECUESTED INDICES FUKR SPEPOLO
g c. ,
g5 c MAXDIMO INT I MAX. INDEX AVAILABLE FOR SPEPGLO
Co .
y C OGRENZE  REAL I POLYNOMIAL CUT OFF
& C ~
§ < C SPEDELO REAL I DELTA-AMPLITUDES FOR 60O
%»“g c SPEDELO(I1,J) FOR 11 SEE SPEPOLO
S C
2 § €. VALDELO  REAL 1 X=COCRDINATES OF DELTA-SINGULARITIES
3 - c- Y ir s FOR GO .
g = C VALDELO(I1l,Jd) FOR 11 SEE SPEPOLO :
5 - : .
&3 c IDIMEN1 INT 1 REQUESTED INDICES GF SPEDELO AND
3 C VALDELO
g3 c
Y 5 (o MAXDINM1 INT I MAXe INDEX AVAILABLE FOR SPEDELO ANDi
= K o VALDELO
c
C

DECLARATIVE SECTION

DIMENSION SPEPDLO(4,03MAXDIMO),IDIMENO(4),
1SPEDELO(4sMAXDIM1)» VALDELO(45 MAXDINM1)» IDIMENL(4)

Bistiotieky

Your knowledge hub

EXECUTIVE SECTICN

c .

c - = el - - - -
c

C



-

TR, ARIRIA A
@ =0 Ut

B
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c
TCSPECO=TCPOLYO(KAL, kAZySPEFGLC, LDIMENG, mARUINCy LGRENZE)
14TCDELTO(KALyKAZySPELELGSVALUEL Gy IDIFENLFAXDIRD)
c
c
RETURN
END
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FUNCTION TCDELTO

Zweck: Berechnung des Beitrages der Deltafunktionen von Gg,
zum Matrixelement C.. des StoBoperators

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Amplituden der
Deltafunktionen (SPEDELO), X-Koordinaten der Delta-
Singularit&dten (VALDELO), Anzahl der Deltafunktionen
fiir jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max. Anzahl der
Deltafunktionen (MAXDIM)

Output: Beitrag der Deltafunktionen von Gg zum Matrielement
Cver des StoBoperators

[ j 0 . 18, 38! was'e2-20
TCOELTO= ()" ¥ ss-f‘ “Kre % g TP
s ge0 ied (2“14) (1-€¥%)

J4 @
NEW

Feolltgen vas ard’

“‘d [ '04)
TCPaTO=0 i

Ksed 4
(S.5'e34)

|-Spechers 0
PN s q

= Sput.hr.ﬂ
selim

Telttv,
hmék
Aﬁ”hmu-‘l«. e i -
Spuihivg. f
A.fnu-&m des
—=i- Spenl ey

1
ko frumane oles

ks = Specchers
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FUNCTION TCOELTOU(KAL)KAc)SPEDELUIVALLELOs2LaREN,FAXLLF)

GENERAL PUKPOUSES CLMPULTE TRAMSFLFT=CLubrFICLIENTS

HOST = CYBER 720

COMPILER = FCRS RZ=TL VERSIUN 23=Y=03

PURPOSE OF ROUTINE COhPUTE MATRIXELEMENT OF CCLLISIGM
CPERATCRk» CCNTRIOUTICN GF 6o DELTA
FUNCTICN PAKRT

VERSION = 1.0

DATE s 6-10-16¢&3
SOURCE FILENAME s TCOELTC
AUTHOR = 0, EIBL

ANNGTATION GF CUMMY PARAMETEKS

Pe NAME TYPE I/0 EXPLANATIGN

KAl INT I INUEX GF RATKIXELEMENT CF CCLLISICN
GFERATOR

KA2 INT 1 INDEX OF MATRIXELEMENT GF CULLISIOM
CPERATOR

SPEDELO REAL I AMFLITUDE OF DELTA FUNCTIONS

SPEDELO(I1,J) Il12leeeGl=-

1132400604~
Il®3¢eeeGO=¢
Ilsgeoo GO+

VALDELO REAL I X=COORDINATE OF DELTA=-SINCULAKITIES

IDIMEN INT 1 UPPEK IMNUEX BOUNDAKY FLR SPEDELOG AND
VALDELO

MAXDIM INT I MAXe INDEX AVAILAELE FOR SPEOELO AND
VALDELO

DECLARATIVE SECTICN

= - e =

DIMENSION SPEDELO(4,MAXDIM),VALDELC(4sMAXDIM), IDIMENC4)

EXECUTIVE SECTICN

OOMOMOO OO OO OO OO OO0 O
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< IF (IDIMEN(1) sEQeOoAND IDIMEN(2)eECeOsANDs IDIMENE3) oEC,
[ 10.ANDSIDIMEN(4) «EQ.0) THEN
£ TCDELTO=0.
ob €GTO 999
= ENDIF
b KSUMsKAL1+KA2
ms: ¢
g c COMPUTE S=SUM

¢

SUMS=0,

DU 50 1l==1,152
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CC 50 12==1,1,2

ks (Ti% 1+ (1241} ¥ (12#2)) ¢+

IF (ICIMEN(KS)eEGeO) GCTL EC

SIGN=FLOAT(I1%*1Ig)

IF (ABS(VALDELO(KSs»1))elTelek=12) ThEN
1F (MOD(KSUM»2)eECGLC) THEN
SUML=SIGN*TCCOEFF(KAL)KA2s=KSsKSUM/2)*SPEDELGCI(KS,» 1)
MINI=2

ELSE
SUML=0.
MINI=2

ENDIF

ELSE

SUML=0.

MINI=1

ENDIF

COMPUTE L-SUM

OO

DC 100 INDEXL=C,KSUM/2
LKSUM=KSUM+2-2%INDEXL

COMPUTE I-SUM

OO0

SUMI=0.
DC 150 INDEXI=MINI,ICIMEN(KS)
SUMI=SUMI+SPEDELO(KS»INDEXI)*VALDELO(KS) INDEXI)**%LKSUM/
1(EXPU{VALDELO(KS, INDEXI))=14)/(1e=EXP(=VALDELC(KSsINDEX1)))
150 CONTINUE

SUML=SUML+TCCOEFF(KALyKAZy=KS» INCEXL)*SUNI
100 CONTINUE

C
C
’ SUMS=SUMS+SIGN*SUML
50 CONTINUE
: ,
C
TCDELTO=FLOAT((=1) ¥¥KSUK) ¥SUMS
C
e .- .
999  RETURN

END
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Input:

Output:

Tepoyos A sy K Q) } dw W

Berechnen des Beitrages der Polynome von Gar zum Ma-
trixelement Cut des StoBoperators

Indizes des Matrixelementes (KA1,K§2), Polynomkoef-
fizienten der Spektralfunktionen Gu+ (SPEPOLO), An-

zahl der Polynomkoeffizienten fiir jede Spektral-

funktion (IDIMEN), Max. Anzahl der Polynomkoeffi-
zienten (MAXDIM ), Ende der Polynomentwicklung
(OGRENZE,dimensionslos)

Beitrag der Polynome von G;; zum Matrixelement Ceou
des StoBoperators )
@ (LG

<ratle

€ 2] emato L)) 0 (€L)-E")

|

Festleqen vou

.
har(gs), [5%1
|

- ST0 =0

l i—Sclt;cfft
L_f'STvl’O 4—]

S, 8'-Sek 'e‘,tb

,hu'h ’ la..; Iﬂl’:f&
L-STo =0

[
Sulunu'ﬂ(u der —
Lsdink TCCoEFF f

’ ]

Sumniitrn o
ss Sc“leﬂ’(i

|
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T
M,’} (.4,10."1
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FUNCTION TCPULYU(KALsKLCcySPEFLLOSILIMENS FARDIMILGRENZE)
GENEKAL PUKPUSE: CLMPLTE TRANSPLRTI=CLEFFICIENTS

HOST = CYBER 72C
COMPILER = FCKrS RZ=TU VEKSION 23-9=b3
PURPDOSE OF KROUTINE CUMPUTE MATRIXELEMENT CF CLLLISIUN

GPEKATOks CONTRIBUTIGN GF 6O POLY=-:

NOMIAL PART

VERS ION = 1,0

DATE = 1-10-16G¢3
SOUKCE FILENAME = TCPOLYO
AUTHOR = 0. EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS

L ER R R SR L R 2 S 2 P A - R R R RS F

Fe NAME TYPE 1/G EXFLANATION

KAl INT I INODEX CF KATKRIXELEMENT CF COLLISION
OPERATOK

KA2 INT 1 INDEX OF MATRIXELEMENT GF CCGLLISIUN
GFERKATLUK

SPEPELO REAL I POLYNOM-CCGEFFICIENTS CGF SPECTKAL
FUNCTIGN GO

SPEPDLO(II)J) Il=les s GO==

I11%2e¢e GO+~
Il=3...G0-+
1124 ¢0aGOt+

-IDINEN INT 1 UPPER INDEX BUUNDARY FOR
POLYNOMIAL CCEFFICIENTS

MAXDIM INT 1 MAXe INDEX AVAILABLE FOR SPEPLLO

OGRENZE REAL 1 CUTCOFF FOK PCLYNCMIAL CONTRIBULTIGN
TC 60

|

- - - e ae e - -

- DECLARATIVE SECTION

DIMENSION SPEPOLC(4,C:MAXDIM)s IDINMEN(4)

EXECUTIVE SECTICN

- - - G e - S R R A P S D D - e e . - e - on o - e =t

IF (IDIMEN(1)eEQe=1¢ANDIDIMEN(Z) ¢ECe~1sANDIDIMEN(3).
l1EGe=1sANDJIDIMEN(4)+EQe=1) THEN
TCPOLYO=0,.
.. G070 .999
ENDIF :
KSUM=KA1+KA2Z
KSUMP1=KSUM+1
KSUMPZ2=KSUMP1+1
MAXI=IDIMEN(1)
DC 50 I=2,4

J SR P P A S G

P

RPN NN

CF R NP S R
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Z DU 50 J=l,I-1
3 1F (ICIMEN(L) «CTWIDIFEN(J)) MaxI=IDIMENCI)
4 50 CONTINUE
5 KSUMD2=KSUM/ 2
€ FINI=—KSUMD2%2
7 c
& c COMPUTE I-SUM
9 c
0 SUMI=O0,
1 DO 100 INDEX1=MINI,MAXI
2 c
3 c COMPUTE S=SUM
4 c
5 SUMS=0,
6 DC 150 1l=-1,1,2
B 0O 150 12==1y1,2
¢ SIGN=FLOAT(11%12)
= KS=(I1l+1+(1241)%(12+41))/2+1
(13 IF (INDEXI.6T<IDIMEN(KS)) GOTO 150
B IF (INDEXI.LT.0) THEN
Eg NDEXI==INDEXI
- £ IF (MOD(NDEXI»2)+EQs1) THEN
%5, MINL=NDEXI/2+1
& ELSE
&0 MINL=NDEXI/2
t= ENDIF.
&~ ELSE
g MINL=0
G ENDIF
E_E MAXL=MINO (KSUM/2, (IDIMEN(KS)=INDEX1)/2)
@ C '
23 C COMFUTE L-SUM
§§ C
2o SUNL=0e -
€ o DC 200 INDEXL=MINL,MAXL
R4 SUML=SUML+TCCOEFF{KALlyKA25=KSs INDEXL)*SPEPOLO(KSs INDEXI+
&, 12%INDEXL)
€= 200  CONTINUE
6o c
e C .
25 SUMS=SUMS+SIGN*SUML
32 150  CONTINUE
z g g
g5 c
&3 SUMI=SUMI+SUMS*TCINTEG(KSUMP2+INDEXI»OGRENZE)
2 3 100  CONTINUE
Eg C ,
o £
G = :  TCPOLYOsSUMI*FLOAT((=1)%*%KSUM)
1A c
-

999  RETURN
END

Your knowledge hub
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Zweck: Berechnen des Beitrages von G; zum Matrixelement Ce««
des StoBoperators

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Polynomkoef-
fizienten von G« (SPEPOL1), Zahl der Polynomkoef-
fizienten flir jede Spektralfunktion (IDIMENO), Max.
Anzahl der Polynomkoeffizienten (MAXDIMO), Ende der
Polynomentwicklung (OGRENZE,dimensionslos), Ampli-
tuden der Deltafunktionen (SPEDEL1), X-Koordinaten
der Deltasingularitdten (VALDEL1), Zahl der Delta-
funktionen filir jede Spektralfunktion (IDIMENI1),
Max. Anzahl der Deltafunktionen (MAXDIM1)

Output: Beitrag von G; zum Matrixelement C,r des StoBopera-

tors
1 - 5
Wos Lot ,.,,,([ﬂ{xi],[%(kuu)])“‘ s 58 s 34
43 )L 4 )R N (P A PARY ivae ) fdu.;‘.“... N
TCSPeT 4 = £ :“2[2;:,;_1] tepax [0, (-4)) o (6_4)(41)
" [%‘!J le,ll 355' sf\ "{B.“"‘&'ZC
)] Yie 2 b ST
DI = » (% q)(¢-€%)
/‘ddl'l.(»\d Rl
na”.}.-u»lﬂdes ;rlhr TCPoLY 4

autecles von Gl

PZUm Hetrrehmient Goi ., -
des. Stad optrators TCDELTA

+=
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!
FUNCTICON TCSPECL(KAl,KecsSFEFOLL, IDINMENUSMAXDINMOS CORENZES
1 SPECELLIyVALDELL, ICIMENL)FAADIF])

GENERAL PURPOSEt CUMPLIE TRANSFLKT=CUEFFICIENTS i

HOST = CYBEK 720
COMPILER = FGK5 K2=TUL VEKSION 23-9-&3 |
PURPOSE OF ROUTINE = CUMPUTE CUNTRIBUTIUN GF 61 TC :
MATKIXELEMENT OF CCLLISICN GPEKATOE
VERSICN = 1.0 ;
DATE = 11-10-19863 |
SOURCE FILENAME = TCSPECO
AUTHOR = 0. EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETEKS

EECEXZCEZES SIS TR ISS=TEIIZESR

Pe NAME TYPE 1/C EXPLANATICN

KAl INT 1 INDEX OF MATRIXELEMENT CF COLLISICN
GPERATOR

KA2 INT I INCEX OF MATRIXELEMENT OF COLLISION
OPERATOR

SPEPOLL REAL 1 PGLYNOM CCEFFICIENTS GF 61

SPEPOL1(I1,J) I1l1=le¢e¢Gl~--

I11=2eeeCGlt~
I133¢006Gl=4
l1l=4e0eGlte

IDIMENO INT 1 RECUESTED INDICES FOKR SPEPOLL

MAXDIMO - INT I MAaXe INDEX AVAILABLE FGR SPEPCL1

CGRENZE REAL I CUT OFF OF PCLYNGMIAL CONTRIBUTICN

SPEDEL1 REAL I DELTA-AMPLITULDES OF 61

SPEDEL1(I1,J) FOR 11 SEE SPEPOL1

VALDEL1 REAL I X=CCOROINATES CF DELTA-SINGULAKITIES
OF 61

VALDEL1(I1,»J) FOR I1 SEE SFEPOL1

IDIMENL INT I REQUESTED INDICES FOR SPEDEL1 AND
VALDEL1

MAXDINM1 INT I MAXe INUEX AVAILABLE FOR SPEDEL1 AND
VALDEL1

DECLARATIVE SECTION

DIMENSION SPEPOL1(4»O03tMAXCIMC)» IDIMENO(4),
1SPEDEL1(4,sMAXDIM1) ) VALDELLI(4,MAXDIM1),IDIMENLI(4)

c

c-—‘-—-- o o= - e e e e e o e e

C " EXECUTIVE SECTICN
c ---------- - - ----------------------—-— ------
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TCSPECL=TCPULYL(KAL RAZ)SPEFULLSLDINMENCIMAXCIMUIUOGRENZE)
1+TCDELTLI(KALy KAy SPELELLyVALUEL L, IDIMENL)MAADLINMY)

RETURN
END
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FUNCTION TCDELTI

Zweck: Berechnung des Anteiles der Deltafunktionen von Gy
zum Matrixelement C,. des StoBoperators

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Amplituden der
Deltafunktionen (SPEDEL1), X-Koordinaten der Delta-
Singularit&dten (VALDEL1), Anzahl der Deltafunktionen
fir jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max. Anzahl an
Deltafunktionen (MAXDIM)

Output: Beitrag der Deltafunktionen von G:‘. zum Matrixele-
‘ ment C, des StoBoperators

[L;J_“] v 9ss' . " ase's 3-2C
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FUNCTION TCOELTL(KALlsKAZsSFEDELLI) VALDELLs LULNMENSNMARDLDN)

GENERAL FURPOSE? CUMPLIE TRANSPURT=CCEFPFICIENTS

HOST = CYBEKR 7z0

COMPILER = FOk5 RZ-TU VERSION 23-9-E3

PURPOSE OF RCUTINE = CUMPUTE MATRIXELEMENT OF CCLLLISION
UPEKATOky COCNTRIBUTICN OF G1 DELTA
PART

VERSION = 1.0 :

DATE = 6=-10-1983

SOURCE FILENAME = TCDELTO

AUTHOR = 0. EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS

R X S SRS S S S ESSESISEESZI=EZEZRX

Po NAME TYPE I/C EXPLANATIGN

KAl INT 1 INDEX UF MATK1X ELEMENT OF COLLISION
OPERATOR

KA2 INT 1 INDEX GF MATRIX ELEMENT GF CGLLISICGN
GPEKATUR

SPEDEL1  REAL I AMPLITUDE GF DELTA FUNCTIONS

SPEDEL1(I1s4d) I1%leeebl==

1122406 eGl+~
1123 ¢0eGl—+
Il=qeseGles

sEslolsEaslalsislisNasloNaelsislaoNoNalalaslolaoNaolaNaelasNaNalslsEslaNoNaNalaNaN o NN el

VALDELL REAL I X=CGORDINATE OF DELTA-SINGULAKRITIES
IDIMEN INT I UPPER INDEX BOUNDAKY FLR SPEDEL1 AND
VALDEL1
MAXDIM INT I ~  MAXe INDEX AVAILABLE FCOk SPEDEL) AND
VALDEL1
c DECLARATIVE SECTION
c R - S O SR Wl G S e W ST S G S TR WD S A0 G Gen e wamy = e e T T i o8
C
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C
C
C EXECUTIVE SECTION
C
c

IF (IDIMEN(1)eEQeQOsANDSIDIMEN(Z2)oEQeCsANDSIDIMEN(3)EQ,
10.ANDIDIMEN(4).EQ.0) THEN
TCDELT1=0.
GCTO 999
ENDIF .-
KSUM=KA1l+KA2+1

] 3ibliothek,
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COMPUTE S-SUM

OO

SUMS=Q0,
LG 50 Ile=1,1,2
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LC 50 12==1,1,2

kS=(Ii+l+(Iz+41)*(I2+1))sc+1

IF (IDIMEN(KS)e£EQ.0Q) GLTLC 50

IF (ABS{VALODELL(KS»1))elTelet=1¢) THEN
IF (MOD(KSUMs2)eEQWC) THEN
SUMLsTCCOEFF(KAL)KAZsKS)KSUM/ Z)*SPEDELLI(KS»1)
MINI=2

ELSE
SUML=0,
MINI=2

ENDIF

ELSE

SUML=0.

FINI=1

ENDIF

COMPUTE L-SUM

CO 100 INDEXL=0,KSUM/2
LKSUM=KSUM+2=2*INDEXL

COMPUTE 1-SUM

SUMI=0.

LG 150 INDEXI=MINI,IDIMEN(KS)
SUM1=SUMI+SPEDELI(KSsINDEXI)*VALDELL(KSy INDEXI)**LKSUN/
1(EX?(VALDELl(KS:INDEXI))-lo)/(lo’EXP(‘VALDELl(KS;INDEXI)))
CONTINUE

SUML=SUML+TCCOEFF(KAL1s KAZs KS» INDE XL ) *#SUML
CONTINUE

SUMS=SUMS +SUML
CONTINUE

TCDELT1=SUMS

RETURN -
END
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FUNCTION TCPOLY1

Zweck: Berechnung des Beitrages der Polynome von G, zum
Matrixelement Cg.des StoBoperators

Input: Indizes des Matrixelementes (KA1,KA2), Polynomkoef-
fizienten von G& (SPEPOL1), Anzahl der Polynomkoef -
fizienten fiir jede Spektralfunktion (IDIMEN), Max.
Zahl der Polynomkoeffizienten (MAXDIM) r Ende der
Polynomentwicklung (dimensionslos) (OGRENZE)

Output: Beitrag der Polynome von G,". zum Matrixelement Cue’

des StoBoperators

. THd{) 14 . -
Fiol Vigh 441 mu([ 2 ]’[ i(js"')]) ad' TN P wea's 3+t
rrorte J ) (A+CT) (3 Kie bine) jdw M
ad 3--2[5-‘;—‘11 O mer(0,(-3)) o [(e=)(1-e")

N oAad o
max (g ) L
]
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FUNCTION TCPOLY1(KALlyKAZySFEFUL1, ICIMEN, MAXULks CORENZE)

GENERAL PUKPCSE: CURMPLTE TKANSPLRT=CLEFFICIENTS

HOST = CYBER 72¢C

COMPILER = FORS RZ=TL VERSIUN 23-9-b3

PURPOSE OF ROUTINE CCMPUTE POLYNCMIAL COGNTKIBLTION
GF G1 TO THE MATRIXELEMENT CF
THE COLLISICN OPERATOR

VERSION = 1.0

DATE = 4=10-1683
SOURCE FILENAME = TCPOLYO
AUTHOR = 0. EIBL

ANNGTATION OF DUMMY PARAMETERS

 EEEEEE S S EECRXIEECECEEEZEREZEZSX=EREER

Fe NAME  TYPE 1/¢C EXPLANATICN
KAl INT 1 INDEX OF MATRIXELEMENT OF THE
COLLISICN OPERATCR
KA2 INT 1 INCEX OF MATRIXELEMENT GF THE
COLLLISIUGN CPERATOR
SPEPOL1 REAL I POLYNGM COEFFICIENTS OF 61
SPEPOLLLI1,J) I12leeeGl==
I122¢0seGle=

Il=340eGl=¢
Il=6a0eGlts

IDIMEN INT 1 UPPER INDEX BOUNDARY CF POLYNCH
, COEFFICIENTS CGF 61

MAXDIM INT 1 MAXIMUM NUMBER GF POLYNGMIAL
COEFFICIENTS OF 61

CGRENZE REAL 1 CUT GFF FGk POLYNOUMIAL PART OF 61

DECLARATIVE SECTION

DIMENSION SPEPOL1(4,03MAXDINM)»IDIMEN(4)
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A
< IF (IDIMEN(1) eEQe=1¢ANDeIDIMEN(2) eEGe=10ANDo IDIMEN(3) .
c- 1ECe—1+ANDeIDIMEN(4) +EQe=1) THEN
=5 TCPOLY1=0,
23 GOTD 999
o ENDIF |
o KSUM=KAL+KA2+1
KSUMP 1=K SUM+1
g KSUMP2=KSUNP1+1
MINI==KSUM/2%2
KAXI=IDINEN(1)

DG 50 I=254
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CC 50 u=1,1I-1

IF (LOIMENCL)eGToIDIMEN(U)) MAXI=IULIMENCL)
0 CONTINUE

OOOAr

COMPUTE I-SUM
SUMI=0.
00 100 INDEXI=MINI,MAXI
IF (MOD(KSUM+INDEXI»2)eEQsl) GOTO 100

COMPUTE S-SuM

OO0

SUMS=0,

DG 150 Il==-1i,1,2

DD 150 12=-1,1,2

KS=(I1l+1+4(12+1)%(12+1))/2+1

IF (INDEXI«GTSIDIMEN(KS)) CLTD 15C

IF (INDEXI+LT.0) THEN
NDEXI==INDEXI
IF(MCD(NDEXI»2)eECe1l) THEN
MINL=NDEXI/2+1

ELSE
MINL=NDEX1/2

ENDIF

ELSE

MINL=0

ENDIF

MAXL=MINO(KSUM/2s (IDIMEN(KS)=INDEXI)/2)

aeEeNg]

COMFUTE L-SUM

SUML=0.
ODC 200 INDEXL=MINLyMAXL
SUML=SUML+TCCOEFF(KAlsKAZsKS» INDEXL)*SPEPOLL(KSsINDEXI+
12%INDEXL)
00 CONTINUE

SUMS=SUMS+SUML
150 CONTINUE

SUMI-SUMI#SUMS*TCINTEG(KSUNP2+INDEXI:GGR£NZE)
100 CONTINUE

TCPOLY1l=2.%*SUMI
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FUNCTION TCCOEFF

Zweck: Bereitstellung der Koeffizienten “Ki und “K

Input: Igdizeg Srs' (KS), w,«’ (KA1,KA2), 1 (INDEXL) fiir k3’
od. dKl .

Output: a) Koeffizienten “K{ od. “ki
b) TCCOEFF=0 und Aufruf der SR TCCOCOE (fiir«< 0)

KS= .:._(3044(:'44)‘) : Sis'=3A4

o&!s,s' €

Eracuqen dey |
Uoe ‘Rienten < Tccocor J
TCCOEFF- O

TCCOEFF = TCCOEFF =
CoEP( ) cocA( )

L
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FUNCTION TCCOEFF(KAlsKAZsKSy INDEXL)

GENERAL PURPOSE: CCMPUTE TKANSPORT=COULFFICIENTS

HOST = CYBER 720

COMPILER: = FUK5 RZ=TU VERSION 23-9-53
PURPOSE OF ROUTINE = CONTKGL kCUTINE FOR Sk TCCCCOE
VERSION = 1.0

DATE = 1=-10-63

SOUKCE FILENANME = TCCGEFF

AUTHOR = 0. EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PAKAMETEKS

EREE A EEEEECESSEEEEERESEEERSEERER

Pe NAME TYPE I/¢C EXPLANATION

KAl INT I KAl < Ot COMPUTE COEO,COEL
—=KAlt= DIMENSION GF MATRIX OF
CCLLISICGN CPERATOR

KA2 INT I MAXe UIMENSION OF MATRIX OF
CCLLISION OPERATOR ALLOWED

- - - G D e - -

e L R R R RS e & s

e

:
e
¢
{

kKAl INT 1 KAl >=03% QUTPUT CCEC(KAl,)KA2sKSy INDEX:
CK CGEl(KAl;KAd:KS:IhDEW

INDEX OF ARKAY CGEO CGRK CCE1

KA2 INT INOEX CF AKKAY CULEO CR COE1
KS INT I KS < 0% GUTPUT COEO
> 0: QOUTPUT COEL

INDEX CF ARRAY CGEO Ok COE1l

INDEXL INT INCEX GF ARRAY COEG CR CODE1l

L

,
1

DECLARATIVE SECTION

PARAMETER (KA=¢6)
DIMENSION COEO(O3KA»O3KAs4s08tKA)sCOEL(OIKASOSKAL4»08KA®])

SAVE COEO,COE1

"KAl < O: COMPUTE CGEO AND CCGE1

IF (KAl1.LT.0) THEN

IF (KA2.NEJKA) STOP *FN TCCUEFF3 KAZJNEJKA ¢

IF (=KAl1.GTeKA2) STCP 'FN TCCOEFFS$ KAl4GT.KA2 !
CALL TCCOCOE(=-KAl,KAZ2,CCEC,COEL)

TCCOEFF=0,.
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KAL >= 0y KS € Gt CUTPLT CLeC(KAalsKaZs =KSs INDEAL)

ELSE IF (KS«LT4C) THEN
TCCOEFF=CUEO(KALIKAZs=RSy INDEXL)

KA1l >=0y KS > 0: GUIPrULT CUOEL(KAL1,KAZsKS,INDEXL)
ELSE |

TCCOEFF=COEL1(KA1,KAZsKSy INDEXL)
ENDIF

RETURN
END
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Zweck: Berechnen der Koeffizienten kK und  “k&

Input: Dimension des Funktionenraumes (IDIMEN), Max. Dimen-
sion des Funktionenraumes (MAXDIM)

Output: Koeffizienten *K& (COE0) und *K% (COE1)

Gleichungen:
, w28 ol o (i) T
s’n Py 2 - s { ] «
= (2¢ e, .
Kie pat) -E (asar'd-i-2e)! Z C“ C"“}
) kemax (0,i-«') (&7

! . ’
e e, ')

LU i e

je0 A+ efed-i

k=max (0,i~") -0

P awidat Y waits (o) o gt

d o'y d-i)! X S«
LK = 200 ) et { ) . c;_“;

i=0 [“""f 2 "-Ze)f kemar ‘4,’.‘;:} € x4
. iq’ culi
“Kd¢" Z 4 {mi(m!). -‘C‘ st 0
e T dvors 2 k Ciw
1*0 kemar(Qid?

Definition der®CX siehe  3.2.1.29
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FIN Yei4230

SUBKOUTINE TCCUCCE(ICIrEh:MAXUIP:CUEOJCUEl)

GENERAL PUKPOSES CLHPLTE TRANSFOURTCCEFFICIENTS

HOST
COMPILER

PURPUSE UF ROUTINE

VERSION

DATE

SOURCE FILENAME
AUTHOR

CYBER 720

FCk5 RZ=-TU VERSION z3-9-83
COUMPUTE CCEFFICIENTS CUEC»CUEL
1.0

23-9-83

TCCOCOUE

0. EIBL

N B n NN

ANNGTATION OF DUMMY PARAMETERS

Pe NAME TYPE 1/0

IDIMEN INT I

MAXDIM INT I

CGEO REAL 0

COEl REAL 0

EXPLANATION

RECUESTED UIMENSION CF MATKRIX CF
COLLISICON GFERATOR

MAXe DIMENSICN GF MATRIX GF CLLLISION
OPERATCR

CCEFFICIENTS DEFINED 1IN HANDBLOK

COEFFICIENTS DEFINED IN HANDBLOK

D S o M G0 S G G G G S . o G G . G > S W e - T . G W SIS D N GEn G G G G G O G S G G G S G . P - - - . -

DECLARATIVE SECTIGA

(meemanee- -

¢

PARAMETER (KA=6)

DIMENSION IA(O:KA»O:KA)sIAL(OtKA)Y»IAZ(OIKA))CCEFHELIQI2%KA))

1ETA(20)s FAKT(0319),

1COEO(O3KA»O3KA»4508tKA)SCOEL(OtKAICIKAS 4 0IKA+L)

LOGICAL ISWITCH

DATA (FAKT(I)»I=20519) /<10000C0000COCE+01,

1.1000000000000E+01,
1.2000000000000E+01,
1.6CC0000000000E+01,
1.2400000000000£+02,
1,1200C00000000E+03,
1.7200C00000000E+03,
1.5040000000000E+404,
1.4C32000000000E+05,
1.3628800000000E+06,
1.3628800000000E+07,
1.3991680000000E+08,
1.4790016000000E+09,
1.6227020800000E+10,
1.8717829120000E+11,
1.1307674368000E+13,
1.20922789888C0E+14,
1.3556874260960E+15,
1.€402373705728E+16,
1,1216451004088E+18/
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DATA (ETA(J)»J=2,2052) /eb224€T70U3342411)
1.54703282649725,
166855109126G74454e9G62330(01E52€5,454950395075%9c27
14G9975766514399 9599391703455 9599b476421451,
1.6669661678696549959G9G5046€1158/

DATAC(IA(CsK)»K=0,6)/1,6%0/
DATA{IA(1,K)sK=0s6)/1y=155%0/
DATA(IA(2,sK)sK=2056)/1»=25154%0/
DATA(IA(3,K)sK=056)/19=3535=1,3%0/
DATACIA(4,K)9Ks096)/1y=4s69=451,2%0/
CATA(IA{S,K)»K=0,6)/15~55105=10555=1,0/
CATA{IA(O6sK)sK=0,6)/19=69159=205155=€51/

100

150

EXECUTIVE SECTION

IF (MAXDIMeNE.KA) THEN

STOP 'SR TCCOCOEs MAXDIMoNESKA?
ELSE IF (IDIMEN.GT.MAXDIM) THEN

STOP 'SR TCCOCODE: IDIMEN.CT<MAXDIM!?
ENDIF

BEGINN DES RECHENTEILES FUER CCEO,CCE1L

DO 50 KAl=0,IDIMEN
DG 50 KA2=0sIDIMEN
DC 50 I1=0y2s2

DC 50 1I2=0s2s2
KS=(11+12%12)/2+1"
KSUM=KAl1+KA2
LGRENZ=KSUM/2

BEREICH DES INDEXL FUER CGEl FESTLEGEN

IF (MOD(KSUMs2)+EQ.1) THEN
ISWITCH=« TRUE.

ELSE
ISWITCH= o FALSE.

ENDIF

'KONSTANTEN COEFHEL BERECHNEN
DO 100 IPOLCOE=0,MAXO(KALsKA2)

IA1(IPOLCOE)=1A(KA1l,IPOLCGE)*(I1-1)
I1A2{IPOLCOE)=TA(KA2,IPCLCOE)*(I2-1)

" CONTINUE

IA1(0)=1A1(0)+1

IA2(0)=IA2(0)+1

DC 150 IHELP=0,KSUM

CCEFHEL(IHELP)=0.

DO 150 J=MAXO(O, IHELP=KAZ)sMINO(KALly IHELP)

COEFHEL{IHELP)=COEFHEL(IHELP)+FLOAT(IAL(J)*IAZ(IHELP=J))

CONTINUE

MIT COEFHEL COEO,COE1l BERECHNEN (INDEXL>=]1)

DO 250 INDEXL=1,LGRENZ
LKONST=KSUM=2*INDEXL
CGEO(KA1sKAZ,KS,INDEXL)=0,
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CCEI(KA1sKA2,KS, INDEXL )20,
CLOTO=FAKT(RSUNM)/FAKTILACNST+1)
CUCT1=CUCTC*FLOAT(KSLM+1)/FLGAT(LAGAST+2)

AUFSUMMIEREN DER I-SLMMME

OC 30C INDEXI=0sLKCNST
CCEO(KA1sKAZ2sKSy INDEXL)=COUEC(KAL)KAZ)KS» INDEXL ) +COEFHEL ( INDEX
1*QUOT0
COE1{KA1,KA2,KS, INDEXL)=COEL(KAL, KA2,KSy INDEXL)+COEFHEL( INDEX
1%QUOT1
IF (INDEXISNEJLKONST) THEN
CUCTO=QUOTO*FLOAT(LKONST=INDEXI+1) /FLCAT(KSUM=INDEX])
CUOT1=QUOT1*FLOAT(LKONST=INDEXI+Z)/FLCAT(KSUM+1=INDEXI)
ENDIF
CCNTINUE :
CCE1(KALl,KAZ,KSs INDEXL)=COEL(KALsKAZ)KSy INDEXL)+
1CLEFHEL(LKCONST+1)*FAKT(Z*INDEXL)
COEO(KAL,KAZ,KS» INDEXL)=COEO(KAL)KA2,)KSs INDEXL)*
1ETA(Z*INDEXL)*2.
COEl1(KAL1,KA2,KS, INDEXL)=CGEL1(KALl,KA2,KSy INDEXL)*
IETA(Z*INDEXL)*2,
CONTINUE

ABFRAGE 0B NOCH EIN CGEl ZU KECHMNEN IST

1IF (ISWITCH) THEN

COE1(KAlyKA2sKS,)LGRENZ+1)=FAKT(KSUM41)*COEFHEL(O)*
1 ETA(Z*LGRENZ+2)%2,

ENDIF

COEO,COE1l FUER INDEXL=0

COEO(KAl1»KAZ25KS»0)=0,

COE1(KA1,KA2,KS50)=0,

DG 40C INDEXI=0,KSUM
COEC(KA1,KA2,KS»0)=CGEO(KA1yKA2sKSyO)+COEFHEL( INDEXI) /
1FLOAT(KSUM+1-=INDEXI)
COE1(KA1,KA2,KSs0)=CCEL(KA2)KA2KSsO)+COEFHELCINDEX]) /
IFLCAT(KSUM+2=INDEXI)

CONTINUE

CONTINUE

RETURN
END
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n
Brechnung der Integrale de — s n»Z, n¢22
auf 8 Stellen genau o (e24)(4-€")

Integralparameter n (N,1¢< N¢ 22), obere Integrations-
grenze w (Y)

]

Output: Wert des Integrales id“‘ i (auf 8 Stellen genau)

o (e24)(1-&%)

-Gleichungen:

=] ” w kA - k
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w ®
Auswertung des Integrales } do W _ in 3 Bereichen:
w
W ¥ W’
= — ]w\( 271

B_... Bernoulli-Koeffizienten
(/14/,Seite 810)

34 B ¢ wa (fir®%V%e wird nach Punkt 3 ausgewertet)
g L4
k ®
= fdv a _ faww”
o Cu-,' o e‘-’-‘
- k!; (k+1) k>4 ;(n) ...Riemann'sche Zeta-Funktion
(/14/,Seite 811)
R k! m _~yn
- 2 Z (%) L oy"e
N4 m:z0 ™.
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assymptotische Auswertung:
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k! £(k+1)

L4 k w

[do @ _ _
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FUNCTION TCINTECG(N,Y

GENEKAL FUKFOSE: CUMFLTE TKRANSPFCRT=CLEFFICIENTS

HOST
COMPILER
PURPOSE OF ROULT

VERSION

DATE

SOURCE FILENAME
AUTHOR

ANNOTATION GF D

Pe NAME TYPE 1/
N INT 1
Y REAL I

)

= CYBER 72C

INE

FOK5 Rz=TL VERSION 23-9-83
INTEGRATICN LF FUNCTIGN

FIN Sel¢bat

XPEN/CCEXP(X)=1)(1=EXFP(=X)) 1N THE

BOUNDARIES (0»Y)

le0

26-9-83
TCINTEG
0. EIBL

UMMY PARAMETERS

G EXPLANATION

FARAMETER CF INTEGRAL

N>1,N<c2

UPPER INTECGRATION BOUNDARY

Y>0

DECLARATIVE SECT

ION

CIMENSION B(0:20),BE(21)sYGRENZ(20),FAKT(03820)

DATA (B(I)sI=0,15) /
1.8333333350000E-01,
1 -.1368888887500E=-02
1.3306E78306944E-04,

 PARAMETER(PI=3.141592654)

«10G00CCOGCGOCE+0CL,y

?

1l -.8267195756G29E~06,

1.2087675698854E~07,

1l -.5264190138405E~09,

141338253656892E-10,

1 -.3389660297740E~-12,

1.8586062057836E~14,

1 ~.2174866698616E-15)

1.5509002826909E-17,

1l =e13G5446467924E~-18,

1.3534707036307E-20,
1-.8953517427038E-22,
1,2267952452338E-23/

DATA (BE(I)yI=1,521)
1.120205690316E+01,
1.,1082323233711E+401,
1.1036927755143¢E+01,
1.1017343061984E+01,
1.1008349277382E+01»
1.1004077356198E+01,
1.1002008392826E+01,
1.1000694E75128E+01»
1.1000454188604E+01,

/1€44G34066848E401,
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1410G024¢60663553E+401,
1100012271334 E401,
1.10000€1246L35E+1,
1.1000030568236E+1,
1.,10C0012282259E+1,
1.1000C007637196E+1,
1.1000C03617293E+1,
1.,1000C01508213E+1,
1.1000000953962E+1,
1.,1000000476933E+1,.1C0C000236451E+1/

DATA (YGRENZ(I)sI21,20) /22¢525e92%05344539,.,
1‘!30)"&0’ 500) 550)600)650)700) 750’500)86.)
1910,970) 102.; 1080’1130/

CATA (FAKT(I)»I=0,20) /.100G000G0C0CCE+01,
1,10C0C00000C0O0E+01,
1.,2000C000000GC0E+01,
1.6000000000000E+01»
1.2400000000000E+02,
1.1200000000000E+03,
1.7200000000GC00E+03,
1.5040000000000E+04,
1.4032000G00000E+05,
1.36268000G000GE+06,
1.3628800000000E+07,
1.3991680000000E+08,
1.,4790016000000E+09,
1.6227020800000E+410,
1e8717829120000E+11>»
1.1307674366000E+13,
1.2092278988800E+14%»
1.355687426C960E+15,
1.,€6402373705728E+16,
1.1216451004088E+4185.2432902008177E4165/

+
R

1+l3¢

EXECUTIVE SECTICN

ABFRAGEN DES GUELTIGKEITSBEREICHES

OO O0OO
(
|
)
i
1

IF ((NoLE«1)«DRe(NeGTa21)) STOP 'FUNCTION TCINTEGS
1 N OUT OF RANGE?®

IF (YeLE<Os) STOP 'FUNCTION TCINTEG: Y <= Q!

F=N=-1

C PROGRAMMZWEIG - ABFRAGE

IF (Y.GE.YGRENZ(M)) GOTO 1
GCTO 2
1 F1=BE(M)*FAKT(M)
GCTG 200
2 IF (YeGTe3s) GOTO 3
J1=INT(ALOG(T7e/164*%1¢E-E*%FLGAT(M+2) /FLOAT(M+]1)
1AYSEXP(=Y))/ALOG(Y/24/P1)72.41,)
IF (J1.6GT.15) STOP 'FUNCTION TCINTEG: J1215?
GCTO 30
3 N1=INT((19s4734FLOAT(M))/Y+1.)
6070 300
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FUNCTIGN TCINTEG

woon

0 Fl=0.

PCGLY=

737172 GPT=0
- 225 -
AUSWERTUNG FUER Y <= 3

Y**x(M=2)

REALNEN=FLOAT(M=2)
YPCT2=Y*Y
LO 50 J=0,J1

POLY=

POLY*YPOTe

KEALNEN=REALNEN+2,

Fl=F1
50 CONTI
Fl=F1
GOTO

00 Fl=0,.

+B(J)*POLY/REALNEN

NUE
=(eS¥Y¥*(M+1)/FLOAT(M+1))
200

AUSWERTUNG DEKk REIHE FUER Y > 3

CC 150 Il1=1,N1

Xp2=1
CLOoT1

=le/Y

REALI1=FLOAT(I1)
CUCT2=(1«/REALIL)**(F+2)
DO 150 12=0,M
CUOT1=QuUOT1*Y

CulTte

=QUOT2*REALIL

IF (I2.EQ.0) GOTO 350
XM2=XM2*FLOAT(I2)
350 Fl=F1+GUCT2/XM2*CUOT1¥EXP(=Y*REALI1)
150 CONTINUE

Fl=(BE(M)=FLl)*FAKT (M)

¢

C

200 TCINTEG=FLOAT(N)*F1-Y**¥N/(EXP(Y)=1,)
RETURN :
END

T

FIN

Seldi3b
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Zweck: Inversion einer n x n - Matrix

Input: Zu invertierend Matrix (COEMAT), Max. Dimension der
Matrix (MAXDIM), Dimension der Matrix (IDIMEN)

Output: Zu COEMAT inverse Matrix (COEINV)

Bealic da hevevsa,
{ﬂx

ASLiERS ﬂ
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SUBROUTINE TCMAINV(CCEMAT, CCEINV, RAXDIN, 1DIMEN)

GENERAL PURFCSE®Y CCMPLTE TRANSPCRT=CUEFFICIENTS
TC INPLT CONDITICNS

ROST = CYBER 720

COMPILER = FOGR5 RZ=TU VERSION 23-6-63
PURPOSE OF ROUTINE = INVERT INPUT MATRIX
VERSION = 2.0

DATE = 14-11-1G63

SOURCE FILENAME = TCMAINV

AUTHOR = . EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETEKS

OO OO0 OOM

Po NAME  TYPE  I/C EXPLANATIGN
COEMAT  REAL I INPUT MATRIX THAT SHOULLD BE INVERTED
COEINV  REAL O INVERSE MATRIX OF COEMAT
MAXDIM INT 1 MAX. DIMENSION GF CDEMAT AVALLABLE
IDIMEN _ INT I KREGUESTED DIMENSION GF COEMAT
Cmmmmmem - e e e e ——
C DECLARATIVE SECTION
g----- ----- == R T — ——————-

PARAMETER (KA=6)

DIMENSION COEMAT(OSMAXDIMsGIMAXDIM)»COEINV(OSMAXDIM,
10SMAXDIM)»COINHOM(OtKA) 9 XCCEFF(O2KA)

C
C A— ——— - -
C EXECUTIVE SECTION
(e e e e e e e c e e m e ——— e - —————————— e o
¢ :
IF (KANE«MAXDIM) STUP 'SR TCHMAINVIKASNE.MAXDIMN?
IF (IDIMEN.GT«KA) STOP 'SR TCMAINVIIDIMENG.GT.KA?
c o -
c COMPUTE THE ROWS OF THE INVERSE MATRIX
¢

DO 10 IROW=0,IDIMEN
D0 20 IUNIT=0,IDIMEN
I1F (IUNIT.EQ.IROW) THEN
COINHOM(IUNIT)=1,
ELSE
COINHOM(IUNIT)=0,
ENDIF
20 CONTINUE
CALL ASLIEQS(COEMAT,COINHCM)MAXDIMyIDIMEN, XCOEFF)

DG 10 IDIS=0, IDIMEN
COEINV(IDISsIROW)=XCCEFF(IDIS)
10 CONTINUE
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RETURN
END
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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 G?_,....,G1+ der Potential-, der Magnetischen- und
der Phononen-Streuung fiir zueinander dquidistant liegende
Temperaturen.

Es legt die berechneten Daten auf die Dateien

TAPE 53 - 55 ab.

Seitenverzeichnis fiir die Programmeinheiten

PROGRAM CMSFILE 230
SUBROUTINE. CMSREFA 238
SUBROUTINE CMSEXPJ 242

FUNCTION CMSMAGN 246
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PROGRAM CMSFILE

Input: Absolute St&drke der Wechselwirkunken (AMP), Kommen-
tardatensidtze (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 filir die Spektralfunktionen (WEND) , An-
fangstemperatur (TINIT), Temperaturschrittweite (TSTEP) ,

Zahl der Temperaturschritte (NUMSTEP)

Zweck: Berechnen der Spektralfunktionen fiir die Potential-
Streuung, die Magnetische-Streuung und die Phonon-
Streuung undAblegen der Daten auf die Tapes 53-55

Iup.ld«‘m Vou ln,n toFile lesea
AND, Uomwuenlay olok' sa 13€ 7 —
Ruur, REVUA, YoL£2, 104D, TC, 3,

vSounD, ker Chrppy, WT ¥D , T e TSTEN
Munsies :

A fles lon iy Iu,’a-[ ola fu g,u/ TAPE 6
waol /i isitren allev ’:3.,”.1“- reead.

(gi..g ‘ Jlr Vanable. ( th’tu-fil -

Schrecbus  dltr Kowmen Lar dale sa Ilc, oler
Tewers b shictr vapighlen , dee  Dediuslimaivltone]l
[gennn oli Sarld pel o bbioun e | olie Ta-

Pes |
|

'TLJ’ Nurgre E

Deilamulu’l of. Polwlc‘ql’{mma aul AR5 :

.Scl-'ﬁ‘n. !

, |

4
% S’ukqul r«ntfkou.. ﬁ;l 0‘(. }bfuﬁ.sldl S"ﬁ- g }
"" wg ’JI T), TC MI Tl’fﬂ:a"lf/a— N
8 3|
u o C) '
sufipall- —
¥ u w-as w ¥ 1
p ;Ss?“"'f“"l'm 15 did Spellrel funkhipa.  Jar i ]
fQut. Stawey ey Bcu:la-.f- Hegwl. si,, Ohens Barlon] - i
1 3 o $ — i
i’l:'rl:é‘#' <l Oan‘l'f_f’ SF"'"? ,.;.:.a'—"r‘ ““l TAPESS !
Sc lreban

Spelelral Juskbinee fir dic Phoon-Siran]
u-.qud TAPESS  selorebam

JLTEM « TEMP + 'BTEP[
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Berechnen der Modellspektralfunktionen im PROGRAM CMSFILE

Potential-Streuung:

o

G Gleichungen 4.2.1.1.6, 4.2.1.1.7

! Gleichungen 4.2.1.1.12, 4.2.1.1.13

Magnetische-Streuung:
‘Bestimmung der Bandaufspaltung 4b fiir T'<Tc
ab=- 3 3> KN S G7) KA = -4 (T Nonge &
ny A'r
Gox Jd» GD
Modviseloweud 16152 (B 2 I 4ok D)’ Mo 16,12
keauw » (227 A2 Froym)
44 Vo}”
/l_é_ Ng; Ve

.. ; Vg am QW . a-“
Bbrs sigle) £ <N [L2 e R IO R

Spektralfunktionen T ¢ Tc mit Bandaufspaltung

Gor Gleichung 4.2.1.2.5
Got%)= a;_(ab,-—Ab) %z?am -AE)
Gl Gleichung 4.2.1.2.7
G‘lm)= §(Q)[a,. (-4b, -4b) + a (ab, Ab)] + a! (ab,-2 b632>5(_a -AE)
+ a;_ (-Ab,Ab)<§_z§_>5(_)7. +AE) (9;5(55'),%%,.{55'))
w=E,

T‘<Tc ohne Bandaufspaltung

g2 Gleichungen 4.2.1.2.24, 4.2.1.2.25

el Gleichungen 4.2.1.2.28, 4.2.1.2.29 =B,
TH>» T

c° Gleichungen 4.2.1.2.30, 4.2.1.2.31

! Gleichungen 4.2.1.2.34, 4.2.1.2.35 u=E,
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Phononen-Streuung

Gleichungen 4.2.1.3.4 - 4.2.1.3.6

W=E¢

Gleichungen 4.2.1.3.8, 4.2.1.3.11 - 4.2.1.3.13

‘ayioljqig usipn N.L Te ud ul 3jgejieae si sisayl Syl Jo UoISIaA [eulblio paroidde syl
regbnyian yaylolgig uaip\ NL Jap ue 1si iagrewoldiq Jasalp uoisianfeulbliQ aponipab auaiqoidde aiq

qny aSpajmous| JNoA

S1ayzonqie
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FRGCKkAM CMSFILE

PROGRAMM ZUR ERZEUGUNG DEK TAPES 53564es55

FUER POTENTIALSTREUNNG,MAGNETISCHE STREUUNG)

ELEKTRON PHONON STEUUNG

HOST = CYBER 720

COMPILER = FOR5 RZ-TU VERSICN ¢3=-9-83

PURPOSE OF ROUTINE = CREATE MODEL-SPECTRALFULNCTICNS
T0 CALCULATE TRANSPOKRTCOEFF.S

VERSION = 1.C

DATE = €-12=1983

SOURCE FILENAME = CMSFILE

AUTHOR = Do EIBL

PARAMETER (MAXPOLY=E,NUMINT=E, MAXM1=2, MAXN2=4, MAXF3R5,
1MAXDIN=300)

DIMENSION GPOLY(2,3,CtMAXPCLY)s VARL(MAXML) sVARZIMAXNMZ),
1VAR3(MAXM3)s XHELP(MAXDIM) » YHELP (MAXDIM)» AMP(3)

CHARACTER*60 STRART(3),ABSAMP(3),MGDEL(3)

" DATA CONV,CONN,CONST /o56E43E=8,4552635E-6,06450306685E-1/
DATA CONFERM /4.1621166£5/ -
V(E)=CONVHE*SQRT(E)

OVDE(E)=1+5%CONV*SGRT(E)

RN(E)=CONN*SQKT(E)
ONDEU(E)=+5*CONN/SQRTH(E)

EXECUTIVE SECTION

M2=MAXM2=2
M3=MAXM3=-2

READ(*,%) (AMP(I)sI=1,3),RNUMsRENUMy VCLEZ» IBAND)
1(VAR2(I)sI=1,M2)s(VAR3(I)sI=1lsM3)sKENDS»TINITSTISTEP,NUNMSTEP

- - - oo s e - T - e e -

ANNOTATION OF INPUT PARAMETERS

Pe NAME TYPE EXPLANATIGN

AMP REAL ABSOLUTE STRENGTHS OF INTERACTIOGNS
RNUM REAL NUMBER OF CONDUCTICN ELECTRONS 1IN

TRE UNIT CELL
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c
[e RENUN KEAL NuMBEK OF KAKE EAKTH LGNS LN Tht
c UNIT CELL
C
c VOLEZ REAL VGLUME GF ThE LNIT CELL
C .
R IBAND INT I=140¢CALCULATION WITH BAND GAP
¢ Oceeses kITHOLT BAND GAP
c
c VAR2(1) REAL TC FCR MAGNETICAL GRDERING
¢ .
c ' VAR2(2) REAL QUANTUM NUMBER OF TOTAL ANGULAR
c MGMENTUM
c
C VAR3(1) REAL VELGCITY GF SOUND
c :
c VAR3(2) REAL VECTCR ON THE FERMI SURFACE
c
¢ VAR3(3) REAL DEBEY TEMPERATLR
c
c WEND REAL UPPER INTERVAL BOUNDARY FOR
c SPECTRAL FUMCTIONS
C
C TINIT REAL LGWEST TEMPERATUR WHERE SPECTRAL
c FUNCTIONS wlLL BE COMPUTED
c NENC
£ TSTEP REAL TEMPERATUR INCREASE FOR EVERY STEP
c
c NUKSTEP INT NUMBER OF STEPS FCLR COMPUTATICN
c
c— T R o D 4 > e S W s W G WY D WD i €5 S A S, G S, . D G G S W s . W B B T | = S5} W, S W e S W WP > -
EFERMI=CONFERN* (RNUM/VOLEZ )44e 6666666066667
& .

WRITE (65120) (AMP(I)»I=1,3), EFERMI,RNUMyRENUM, VOLEZSIBAND)»
: 1(VARZ{(I)»I=1sM2)5(VAR3(1)5 121, M3) s WEND, TINITH,TSTEFs NUMSTEP
120 FCRMAT('19,10X,10("'*"),*HR CMSFILESERZEUGEN DER MODELL',
1'SPEKTRALFUNKTIONEN',10('%*%),/,/,

111X, YABSOLUTE STAERKE DER POTENTIALSTREUUNG =V yEl2e55/s
111X, DER MAGNETe STREUUNG sV ,E£12e55/s
111X, DER PHONON STREUUNG 21 ,E12e¢55/»
111X, '"FERMIENERGIE [K] =t 43E12455 />
111X, "ZAHL DER ELEKTRONEN IN VOLEZ =t yEl12e55/
111X,YZAHL DER SELTENEN ERD IOUNEN IN VOLEZ 8V ,E12e55/»
111X, *VOLUMEN DER ELEMENTARZELLE [A%%¥3] 2V ,£124557>
111X, YBANDAUFSPALTUNG (I=1l-JA; I=0-NEIN) 1 =%,12,/,

' 111Xs *KRITISCHE TEMPERATUR (MAGNETISCH) =V,E12e55/»
111X, *CUANTENZAHL DES GESAMTDREHIMFULSES sV ,E12e59/>
111X, *SCHALLGESCHWINDIGKEIT [A/SEC) st 3E1Ze59 />
111X, ' FERMIWELLENVEKTGR [1/7A] =V yE12e59/s
111X, '*DEBEY TEMPERATUR [K] 2V,E12e55/>
111X, "DEFINITICNSBEREICH DES POLYNOMANTEILS =#V,E12¢55/y
1/,
111Xy, * ANFANGSTEMPERATUR K] sV 3E12e55/»
111X, " TEMPERATURSCHRITTWEITE (K] =0 y,E12e55/»
111Xs"ZAHL DER TEMPERATURSCHRITTE =1,14)

READ(*,*) (STRART(I),ABSAMP(I),MODEL(I)sI=1,3)
C INITIALIZE VARIABLES
C

VO=V(EFERMI)

RNO=RN{EFERMI)

VNO=VO*RNO
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CONSTB=o EXSCKT(AMP(2Z)*CINSTHRENUM/VILLZ/VNG)
AMPGLN=(DVDE(EFERMI)*RDU=CNE(CFERNML)*VO )/ VNG
AMPGLF=(DVDE(EFERMI)*KNC+DNDE(EFERFI)I*VO)/VNO
VAR1(1)=AMPG1P

VAR1(2)=AMPGLM

VARZ{MAXM2-1)=VAR1(1)

VAR2(MAXF2)=VAR1(2)

VAR3(MAXM3-1)=VAR1(1)

VAR3(MAXK3)=VAE1(2)

TC=VAR2(1)

RJ=VARZ2(2) .

VSOUND=VAKR3(1)

CFERMI=VAR3(2)

WOEBEY=VAR3(3)

DC 10 IDIS=1,3

ITAP=IDIS+52

WRITE(ITAP»20) STRAKRT(IDIS)
FCRMAT(AGEOQ) '
WRITE(ITAP»20) ABSAMP(IDIS)
WRITE(ITAP»20) MODEL(IDIS)

CONTINUE

DC 50 ITAPE=1,3

ITAP=ITAPE+52

WRITE(ITAP,*) TINIT,TSTEP,»NUMSTEP
WRITE(ITAPs*) WEND

CONTINUE

TEMP=TINIT

CDEBEY=WDEBEY/VSOUND
CUODTQ=QDEBEY*QDEBEY/CFERMI/QFERMI/ 4.
WINT=WEND/FLOAT(NUMINT)

START TEMPERATUR LOOP

DO 60 ISTEP=1,NUMSTEP
BERECHNUNG VON KONSTANTEN ABHAENGIG VON DER
BANDSTRUKTUR
.HERTETEABELLE FUER DIE SPEKATRALFUNKTIGNEN
DER POTENTIAL UND DER MAGNETISCHEN STREUUNG

WRITE(53,%) 0505s0505C»0
WRITE(54s%) 0,0,0,0,0,50

DELTA ANTEIL DER POTENTIAL STREUUNG

WRITE(53,%) 15051515151
®RITE(53,%) 0. AMP(1)
WRITE(53,%) 0.sAMP(1)
WRITE(53,%) Qes AMPG1IPX*ANP(1)
WRITE(535%) 0es AMPGIM*AMP (1)
WRITE(53,%) Oes AMPGLP¥ANP (1)

"DELTA ANTEIL DER MAGNETISCHEN STREUUNG

IF (TEMP.LTTC) THEN
CALL CMSEXPJ(TEMPsTCoRJISEXPJIZSEXPJIZINETA)

B5elt53b
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IF (IBAND.EG.1) THEL
DELTAB=CONSTRB*¥EXPJZ
EFPOB=EFERMI+DELTAE
EFMUB=EFERMI-DELTAR
DSM=(DVDE(EFPODB)*KRMN(EFPDOB)~-V(EFFDE)*DUNCE(EFPDB)+DVOE(EFMDB)
*RN(EFMDB)Y-V(EFMDB)*DNDE(EFMOB) ) /ZVNC
EQUOT=DELTAB/EFERMI
FMPM=2 #SQRT(1=ECUOUT*ECLLT)*EQUGT
DMPM={DVDE(EFPDB)*KN(EFMDB)-VIEFMCEB)*DONCE(EFFCGB) ) /VINC
DMMP=(DVDE(EFMDB)*RN(EFPCB)-V(EFFCB)*DNDECEFMDB) )} /VNO

ENDIF )

DIFJ2Z=s(EXPJ2Z-EXPJZ*EXPJZ)

ETAZ=ETA*2,*TEMP

CUDT=EXPJZ/ETA

AMPM=AMPGIM*QUOT

AMPP=AMFGLlP*QUOT

IF (IBANDEQ«1l) THEN
WRITE(E4y*) 251525353,3

ELSE IF (IBAND.EG.0O) THEN
WRITE(54,%) 25052535353

ELSE
STOP '"MR CMSFILE:IBAND OULT UOF RANGE?

ENDIF

WRITE(54y%) O452.*0IFJ2Z*AMP(2)

WRITE(S54,%) ETA252*QUOT*AMP(2)

IF (IBAND.EQel) THEN
WRITE(S54,*%) ETA2, FMPM*QUOT*AMP(2)

ENDIF

WRITE(S54y%*) Des2e*¥DIFJZZ*ANP(2)

WRITE(S4s*) ETAZ2s2*CL0ET*AMP(2)

WRITE(S54s%) Oes AMPCLP*2,.,%DIFJZZ*4NP(2)

WRITE(D4,%) ETA2, AMPP*AMP(2)
WRITE(54s%) —~ETA2,ANPP*AMP(2)

IF (IBANDWEQ.1) THEN
WRITE(S4s%) OessDSMA*DIFJ2Z*AMP(2)
WRITE(54,%) ETA2,DVMPNM*QUCT*AMP(2)
WRITE(S4s%) —ETAZ2,DMNP*QUDT*AMP(2)

ELSE
WRITE(549%) Des AMPGIM*¥2.*DIFJ22%AMF(2)
WRITE(S54s%) ETA2,AMNPM¥*AMP(2)
WRITE(54,%) —ETA2,AMPM*ANMP(2)

ENDIF

WRITE(D4s*) Oes AMPGIP*2.*DIFJ22¥%AMP(2)
WRITE(S54s%) ETA2y AMPP*AMP(2)
WRITE(54,%) =ETAZ2,AMPP*AMP(2)

ELSE

CONST=2*¥RJ¥(RJ+1)

CONST1=CONST/2.

WRITE(S54s%) 15051515151
WRITE(S54s*%) OesCONST1I*2.%AMP(2)
WRITE(S545%) O0.sCONST1#*2,%AMP(2)
WRITE(54s%) GCep AMPGLIP*CONST*AMP(2)
WRITE(S54s*) Oers AMPGIM*CONST*AMP(2)
WRITE(54s%) Oes AMPGIP*CONST*AMP(2)

 ENDIF

"ELEKTRON PHONON STREUUNG

DO 80 Il=1,3
CC 80 I2=0,3
CPOLY(1211512)=0.
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GPGLY(2511,12)=0.
0 CGNTINUE

ERZEUGUNG DER WKERTETABELLE DEK SPEKTRALFUNKTICN
FUER DIE ELEKTRCN PHOMON STREULUNG

OO0

CONST1=QUOTQ/WDEBEY/WDEBEY
CONST2=CONST1*CONST1

XCCNST=WDEBEY
GPOLY(15151)=4*TEMP*CONST1*AMP(3)
GPOLY({15153)==4 *TEMP*CONSTZ2*AMP(3)
GPOLY(15353)==GPOLY(151,3)
POLYP=TEMP*AMPGIM*CONST1*AMP(3)
POLYM==POLYP

NUM1=NUMINT+1
NUM2=2%*NUMINT+1
WRITE(55,%) NUMLyNUMISNUMISNUMZoNLM2sNUMZ
CC 100 ISPEC=1,6
IF (ISPEC.LE«3) THEN
KENNPOL=1
KS=ISPEC
NUM=NUM1
X=0s
ELSE
KENNPOL=2
KS=ISPEC~3
NUM=NUM2
X==WEND
ENDIF
CC 90 ICOUNT=1,NUM
IF (XeLTeOe) THEN
GPOLY(25251)=POLYM
ELSE
GPCLY(25251)=P0OLYP
ENDIF
YHELP(ICOUNT)=0.
LG 110 ISUM=1,3
YHELP{ICOUNT)=YHELP(ICOUNT )+GPOLY{(KENNPOLy»KS»ISUM)*
1Xx*¥*ISUM
110 CONTINUE
XHELP(ICOUNT) =X
X=sX+WINT
go CONTINUE
WRITE(55,%) (XHELP(I)»YHELP(I)sI=1,NUM)
) 100 CONTINUE

OO LDUUNRRPOOOONONO T DL OODONOMEB LN O DI
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DELTAANTEIL DER SPEKTRALFUNKTION FUER DIE ELEKTRCN
PHONON WECHSELWIRKUNG

e NaNaNal

WRITE{555%) 15051505252
WRITE(55s%) XCONSToTEMP*(1.~QUOTQ)*(1.-QULOTQ)*AMP(3)
WRITE(55,%) XCONSTH,TEMP*(1.-QUOTQ*CQULOTQ)*AMP(3)
WRITE(S555%) XCONST»e5*¥AMPGIM*TEMP*(1.-QUOTQ)*AMP(3)
WRITE(55,%) —~XCONST, «5%AMPCIM*TEMP*(1.-QUOTQ)*AMP(3)
WRITE(555%) XCONST, «5*%AMPGIP*TEMP*AMP(3)
WRITE(55,%) —XCONST, e S*AMPGLP*TEMF*AMP(3)
TEMP=TEMP+TSTEP

60 CONTINUE
STC0P
END

trNEk)
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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 (PARAT ,PARAZ,

PARA3)

Output: Nullstelle der Funktion FUNCTON im Intervall (A,B)
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SUBROUTINE

HOST

DATE

AUTHOR

Pe NAME

A

EPS- -~
FUNC TON

PARA1
PARAZ

PARA3

73/172

CPT=0
- 240 -

CMSREFA(ASBSEPSSsFUNCTONy PARALSFARAZ)PAKAZ) X)

COMPILER
PURPOSE OF ROUTINE
VERSION

TYPE
REAL

REAL

REAL

REAL

INT

'REAL

REAL

REAL

SOURCE FILENAME

I/0
1

~ DECLARATIVE SECTIOCN

GENERAL PURPCSE: COMPLTE MCDEL SPECTKAL FUNCTIONS
FCR INPUT OF AS

CYBER 720

FOR5 RZ-TU VERSICON 23-9-63
FIND RCOT GF FUNCTON

1.0

22=-11-1%863

CMSREFA

O. EIBL

ANNOTATION OF DUMMY PARAMETERS

EXPLANATION

LOWKER STARTING VALUE FCOKR KGCT
OF FUNCTON

SECOND STARTING VALUE FGR KOO1
CF FUNCTON

MAXe RELATIVE ERROR GF X
(X=CGMPUTED ROCT OF FUNCTON)

USED FUNCTION FOR FINDING THE KOCT
BETWEEN (AsB)

FIRST ACTUAL PARAMETER FOR FUNCTON

SECOND ACTUAL PARAMETER FOR FUNCTON
THIRD ACTUAL PARAMETER FOR FUMNCTCN

ROCT OF FUNCTON BETWEEN (A»B)

PARAMETER (MAXSTEP=1000)

X1l=A
X2=B

Y1=FUNCTON(X1,PARA1,PARA2, PARA3)
Y2sFUNCTON(X2,PARALl, PARAZ2, PARA3)
IF (Y1%Y2.GT.0.) STOP
1'SR CMSREFAINO SIGN CHANGE IN INPUT Y=VALUES!

IF (A«GT«B) THEN

XACT=B
ELSE
XACT=A

IF (PARA3/PARAZ2+LT.e8) THEN
| FIND ROOT BY ITERATION
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ENDIF

GC 20 ISTEP=1,MAXSTEF
XNEwsXACT=CMSFHAGN(XACTsPAKLL)PARAZ, FARAS)
Y1=CMSMAGN(XNEWs PARAL, PARAZyPARA3)
Y2=CHMSMAGN(XNEW*(1.+EPS),PAKALl,PARAZ,PARA3)
X=XNEW

IF (Y1#*#Y2.LE«Os) GCTC 999

XACT=XNEW

CONTINUE

STOP 'SR CMSREFASFAILED FINDING RGOT BY IT.!?
ELSE

FIND ROOT BY REGULA FALSI

ICOUNT=0

00 10 ISTEP=1,MAXSTEP
IF (ICCUNT.EQ.Z) THEN
ICOUNT=0

HYPERBOLIC APROXIMATICN

CONST=(Y1=-Y2)/(X2=X1)*X2
XNEW==CONST*X1/(Y1=CCNST)
YNEw=FUNCTON(XNEW, PARA1,PARAZ, PARA3)
X=XNEW

IF (YNEW.EQ.O.) GOTO 999

IF (YNEW*Y1l.LT.0.) THEEN

x2=XNEW

Y2=YNEW

- IF (ABS({({X1-X2)/X2).LE.EPS) GOTO 6%

ELSE

X1=XNEW

Y1=YNEW

IF (ABS{{X1=-X2)/X1).LE.EPS) 60TOD 999
ENDIF
ELSE

LINEAR APROXIMATION

ICOUNT=ICOUNT+1
XNEW=X1=Y1*{X2=-X1)/(Y2-Y1l)
YNEW=FUNCTON( XNEWs PARA1,PARA2, PARA3)
X=XNEW

IF (YNEW.EQ.0.) GOTOD 999

IF (YNEW*Y1l.LT.0.) THEN

X2=XNEW

Y2=YNEW

IF (ABS((X1-=X2)/X2).LE.EPS) GOTO 996
ELSE

X1=XNEW

Y1=YNEW

IF (ABS((X1-X2)/X1).LEJEPS) GOTO 966
ENDIF

ENDIF
CONTINUE -

STOP 'SR CMSREFA: FAILED FINDING ROOT!
ENDIF
RETURN

END
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Zweck: Berechnen der Thermodynamischen Erwartungswerte (J,’)
und {J,» sowie der Energieaufspaltung im Molekular-
feld im Rahmen der Molekularfeldn&herung

Input: Temperatur (TEMP), Kritische Temperatur fiir Magneti-
sche Ordnung (TC), Quantenzahl des Gesamtdrehim-
pulses (RJ)

Output: Erwartungswerte (3}, {J) sowie Eta= SAAE

Gleichungen: TZ T
4 T 3(23¢4) T 3¢ —
us L 23 ety | F ZBH00) - b B 209))

EHT } 3344 - ’é (2744) d:,hﬂ(ZJM)ci‘jh,ﬂ + f c{,[fq }
"o Eher 2 S

T 3(u)

Gleichungen: T
{hY:=0 ; m=0 - 5 73, —/——
(3= 2. 3 H = Ll ?-J‘Mnén

24 M) \ T 4 mod?2: 2 I (412):4... (3)'f
2344
Tew g l(,(y ) l(w'l«‘s‘t‘ Taq’,u.&ay
o Wj“‘J"A Ovdussng 1 Quoa-
baaald olus ffmlommfdm,
Ve
JA
! w z!
BW{’:‘»‘“U&;:O“ Beveckoy von {3
<j:> - “1 okl
““'-jc 5 for Joutz Llfc]
: |
[
{3-0
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SUBROUTINE CHSEXPJITENMP,TCKkus EXPIUZSEXPUZZSETA)

GENEKAL PURPOSES CCHPLTE MUDEL SPECTKAL FUNCTICNS
FGR INPUT OF AS

HOST ' = CYBER 720

COMPILER = FOk5 RZ=TU VERSION 23=9-63

PURPDSE OF KOUTINE CCMPUTE EXPECTATICN VALUES CF
JZsJ2%*2 AND ENERGY SPLIT 8Y
APPLIED MEAN FIELD

VERSION = 1.0

DATE = 22-11-1983
SOURCE FILENAME = CMSEXPJ
AUTHOR = 0. EIBL

ANNGTATIUON OF DUMMY PARAMETEKS

I S E ST CES=ESCSESCEEEZISETEZZESR

Ps NAME TYPE 1/C EXPLANATIGN
g TEMP REAL I TEMPERATUR
s TC REAL I CRITICAL TEMPERATUR FOR MAGNETICAL
ORDER
RJ | INT | GUANTUM NUMBER FOR ANGULAR MOMENTUM
EXPJZ REAL 0 EXPECTATICN VALUE CF J2
EXPJ2Z REAL O EXPECTATION VALUE OF J2*%2
ETA REAL o ETA= 5%DELTAE/ (K*TENP)

DELTAE=ENERGY SPLITTING BY APPLYING
A KEAN FIELD, K=BOLTZMANN=CONST,

OO OO0 NMO

VOEOeNOCOULISFUUNNHOYONOUSITLWLUEEHEOODO IO WWMBPLNDEEC OO0 U O
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c ....... - = e - -
c DECLARATIVE SECTION
c -----------------------
c .
EXTERNAL CMSMAGN
C
| DATA EPS1,EPS2 /1.E~3,1.E~6/
c |
C- -—" e - o -
C EXECUTIVE SECTIGN
C- - - - Eadd X 4 L]
c
IF (TEMP.GE.TC) THEN
N EXPJ2=0,
X EXPJ2Z=0,
W ETA=0,
£ IF, (MOD(INT{24%RJ+41)52) EQel) THEN
of ACTJdsRJ
=1 DO 10 I=1,INT(RJ)+1
£ EXPJ2Z=EXPJ2Z+ACTJI*ACTY
m: ACTJ=ACTJ-1,
10 CONTINUE

ELSE
DO 15 I=15INT(RJ+.1)
EXPJ2Z=EXPJ2Z+FLOAT(I*])
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CCNTINUE
ENCIF
EXPJ2Z=EXPJ2Z#24/(2+%RJI+14)
ELSE
CONST=RJ /2,

Y1=CMSMAGN(CCONSTsRJS»TCHTENP)
Y2=CMSMAGNICONST#,95999,RJ»TCH»TEMP)
XRELO=CONST*(1++Y1%*.00C1/({Y2-Y1))
A=XRELO*.1
B=XRELO*10.

IF (BeGT.RJ) B=RJ

IF (TEMP«LT«TC*+5) THEN

EPS=EPS2

ELSE

EPS=EPS1

ENDIF

COMPUTE EXPJZ
CALL CMSREFA(AsByEPSsCMSMAGNsRJ»TC,s TEMPEXPIZ)
COMPUTE ETA
ETA=1.54TC/TEMPHEXPJZ/RI/ (RI+1)
COMPUTE EXPJ2Z

RJ2=2.%RJ
EXPJ2Z=RJI*¥(RJI+1e)=e5¥((RJI2+14)/TANH(ETA®

1 (RJZ2+14))/TANH(ETA)=1./(TANH{ETA)*%2))

ENDIF
RETURN
END
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FUNCTION CMSMAGN(XsRJ»TCHTENMP)

HOST
COMPILEK

VERSION
DATE

AUTHOR

Pe NAME  TYPE

RJ INT
X KEAL
TC REAL
TENP REAL

PURPOSE OF RGUTINE

SOURCE FILENAME

ANNCTATION OF CUMMY

1/C

I

CENERAL PURPOSES CLMPLTE MOUDEL SPECTRAL FUNCTIGNS
FCR INFUT OF AS

= CYBER 720

FOR5 RZ-TU VERSION 23-9-E3
CCMPUTE MAGNETIZATICN ERROK
FUNCTION

1.0

22-11-1983

CMSEXPJ

0. EIBL

PARAMETERS

EXPLANATICN
CUANTUM NUMBER GF ANGULAR MOMENTUM
RECUCED MAGNETIZATION

TC=CRITICAL MAGNETIC OKDERING
TEMPERATUR

TEMPERATUR

EXECUTIVE SECTICN

RJZ2=RJy*2,

TCDT=TC/TEMP*¥34/(RJ+1,)
CUDTJI=(RJIZ+1.)/RJ2

CMSKAGN=X=RJ2/2.*¥(QUCTJ/TANH({QUOTJ*X*¥TCDT)=1s/RJ2/

1TANH{X*TCDT/RJ2)

RETURN
END
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A.3 Tabellen der Ergebnisse ZIir GdA12

Anhang A.3 enth&lt die Ergebnisse, die fir GdAl2 mit Hilfe der
Rechenprogramme erhalten wurden. Dabei wurden die Transport-
koeffizienten beim Vorhandensein einzelner Streumechanismen
(Potential-, Magnétische- und Phononen-Streuuhg), und bei der

tberlagerung der Streumechanismen bestimmt.

Seitenverzeichnis filir die Ergebnis - Tabellen

Einzelne Streumechanismen:

Potential-Streuung 24 8
Magnetische-Streuung (ohne Bardaufspaltung) 24 9
Magnetische~-Streuung (mit Bancaufspaltung) 250
Phénonen-Streuung 2519

Uberlagerung von Streumechanismen:

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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B NX LA AaNAERCEALD CUIRALUAY S 4333 x3g
AULSGLFULERRT AMS 64/01/21. AUSGEFUEFKT UMi 14.15 53.
 BEMERKUNGEN ZUM AKTUELLEN PROGRAMMLAUF:

TEMP, VERHALTEN CEK TKANSPORTKG. PCTENTIAL+4FHGNCN STREGUNG
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«1CCCCOO0E+01, . O » .1oooooooe+01,
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MASS*<V#22>¥N/DENSITY = . ,14603476E+00
D{MASS*<V*¥2>%*N/DENSITY)/DE = ~.18642853E£~05
- MCDELLPARAMETER DER SPEKTRALFUNKTIDNEN o
* POTENTIALSTREULUUNG. -
ABSCLUTE STAERKES RHDo-15.
" FERMIENERGIE«1.E5 [K]) -
MACGNETISChE STRELULNG ~ ~ 7 = 77 ,
ABSCLUTE.STAERKE ¢ RHO(T=TC)=60. [MIKRCOHM*CM]
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ABSCLUTE. STAERKES RHO(T= TDEBEY)xsc. [thRUGhM*CMJ o i
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R R . W
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A.4 Dokumentation eines Procrammlaufes

Zur Illustration und zur Reproduktion ist in Anhang A.4 ein Pro-

grammlauf, der mit den in Anhang A.2 vorhandenen Programmen durch-
gefiihrt wurde, vollstdndig dokumentiert (Inputfile - Inputlisting -
Ergebnislisting), der bei 20 K fir die Phononen-Streuung die Trans-

portkoeffizienten berechnet.



.77 [4- ’ A‘C:,‘\ CE?)?Z-:“ayQ.O?ET;‘;,'"'5-13-.:!1.,1’5.;75’.‘-1?50-1

700’70011

"POTENTIALSTREUUUNG - : Yy
' ARSQOLUTE STAERKE:! RHQOtlS. [MIKQODHH*CM] Yy
J FERMIENERGIE=1.E5 K] )
IMAGNETISCHE STREUUNG ' A
' ABSOLUTE STAERKE 2 RHO(T=TC)=60. [MIKROOHM*CM] Yy
§ Tc-IEO’Jt?IZ,FERMIENFPGIE'I ES rK]’VDLEZ- 493[A**3],MBA L)
YPHONONEN STREUUNG . Ty

1 ABSULUTE sneaxe: RHO(T-weaEY)soo. [HIKRUOHM*C"J '
8o YSDUND®Y e p RFERMI =125, WDEBEY=250, FERMIENERGIE=1,E5 [K) 7

Inputfile fiir das PROGRAM CMSFILE

¥x¥d k%3 kXMR CMSFILEIERZEUGCEN DER MCDELLSPERTKALFUNKTICNEN***325%23%

AbSCLUTE STAERKE DER PUTENTIALSTRELUNG v 1eCUtE+0S
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DER MAGNETs STREULLNG = «34€CCE+04
' DER PHONCGN STREUUNCG = LbS5UCOE+C3
FERMLENERGIE [K] = L,11¢€¢tE+CE
ZAHL DER ELEKTRONEN IN VOLEZ = o47¢CCUE+Ce
ZAHL DER SELTENEN ERD IONEN IN VOLEZ = L800COE+C1
VLLUMEN DER ELEMENTARZELLE [A*%3] = 44G3CO0E+(03
BANDAUFSPALTUNG (I=1=JAj; I=0-NEIN) =
KRITISCHEE TEMPERATUR (MAGNETISCH) = ,15CC0E+03
GUANTENZAHL DES CGESAMTOREHIMPULSES = ,35000E+4Cl
SCHALLGESCHWINDIGKEIT [A/SEC) = +10000E+01
FERMIWELLENVEKTOR L1/7A] = ,125C0E+03
DEBEY TEMPEKRATUR LK1 = L,c¢50C0E+G3
DEFINITIONSBEREICH DES POLYNOMANTEILS =  ,250CCE+03
‘ANFANGSTEFMPERATUR [K1 =  o,20G000E+C2
TEMPERATURSCHRITTWEITE LK1 =  o,z2CCCCEt02
= 1 :

ZAHL DER TEMPERATURSCHRITTE

Listing vom PROGRAM CMSFILE



PHOCNONEN STRELUNG

1€ 16 16
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ABSCGLUTE STAERKE!

RHO(T=TDEBEY) =90,
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VSOUND=1+,QFERMI=125, WDEBEY=250,FERMIENERGIE=1.,E5 [K]
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»183333E+03
»21€66TE+03
«250000E+03

 +200E+02 1

31 31
Os
289166E+02
«546930E+02
«741886E+02
0842638E+402
CE1TT76E+02
«635904E+02
«265614E+402

0.
Oe
Co
C.
Ce
Cie
Cae
O.

0.

«523376E+00
°418702E401
0141312E+02
e334962E+02
«654222E+02
«113050E+03
¢179519E+03

31

«166667TE+02

«500C00E+02
«833333E+02
«116E6TE+03
«150C00E+03
«183333E+03
«21€EOTE+C3
«2500G0E+G3

«16E6O6TE+D2

«50CC00E+C2
«633333E+02
e116667E+03
«150000£+03
+183333E+G3
02l6E6TE+U3
«250000E+03

«16E667E+02

«500C00E+02
«833333E+02
«116667E+(C3
«150000E+03
«183333E+G3
«216€67E+03
«25C000E+03

=e233333E+03

-+200000E+03
- 16666TE+03
-e133333E+03
-.100C0CE+03
-eb66EETE+02
-+333333E+402
«193268E~11
«333333E+(2
(bE6BOTE+02
«100000E +03
+133333E+03
«166€6TE+03
+200C00E+03
«233333E+403

" 0146546E+02
«423G36E+402
«654222E402
«806002E+02
e 847672L402
e 748430E+02
e47€214E+02

-¢181699E-11

Oe
C.
Ce
Ce.
Ce
Ce
Ce
C.

«654222E~01
«176640E4C1
«817776E4C1
v 2243GbE+02
«476926E402
«870770E402
«143733E+403
«220800E+03

C.
C.
Ce
Ce
Ce
Ce
Ce
Ce
Ce
C.

Qe

C.
Ge
Ce
0.
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-+250000E+03 e4748605E-03 ~¢233333E+03 +443151E-03
~.21€667TE+03 e411496E-03 -+200C00E+0Q3 e37GE44E~03
~-+183333E+03 - 034b190E-03 ~.166€67TE+03 «e316537E~03
~+150000E+03 +2848B83E-C3 -¢133333E403 0253229E~03
~-e11666T7E+03 0e221576E-03 -,100C00E+(C3 el189922E~03
fo533333E+02 «158268E-03 - E66€E6TE+(2 «126615E-03
-+50C0C00E+02 ¢949610E-04 ~+333333E+02 e €33073E-04
~e1bE66T7E+02 «31€537&~04 «193266E~11 «367058E-17

«16€667E+02 e31€6537E-04 «333333E+02 «633073€E~04

¢ 500000402 ¢G4G610E-04 «66EECTEHQ2 e126€15E-C3

«633333E402 «158268E-03 «100000E+03 01869622E~03

‘+11€6667E403 0221576€-03 e133333E+03 0253229E-C3

«150000E+403 «284883E-~03 0166667E+03 0 31€537E-C3

«163333E+03 «34B190E-03 «2GCCO0E+03 e 379844E-C3
«2166E6TE+03 e4114GEE-C3 v233333E+03 0443151E~-03
+250000E+03 «474805E-03

-+250000E+03 0o -e233333E+403 O

-e216667E+03 Oe -+.200000E+03 Ce

-,163333E+403 Oo - 166E6TE+03 GCe

~¢15CCC0E+03 O -¢133333E+403 Ce

-e11666TE+02 0. -«100CCGE+0Q3 C.

-+833333E+02 O - 666LETE+O2 Ce

-+ 500000E+02 0. -¢333333E+C¢ Coe

-, 16666TE+02 Oe e193268t-11 Coe

e16EEETEX02 Ce ¢333333E+02 Co
«50C0CCE+02  Co bb6ELTE+G2 Ce
«533333E402 G «100000E+03 Ce
«11EE6TE+C3 Oe «133333E+03° Co.
«150000E+C3 Oe el6b6E6TEFQ3S Co
+163333E+03 Ce «200000E4C3 Ce
e21€667E+03 °  Co. «233333E+03 Oe
02 CUOOE+03 O
1 0 1 4] 2 2

«250000E+03 O

«250000E+03 O

«25000G0E+03 O. ~«25C000E+03 O.

«118701E+400 -o250000E+03 «118701E+00

«25C000E+03

i

TAPE 55 enthdlt die Spektralfunktionen fiir die Phononen-

Streuung, und wurde von PROGRAM CMSFILE erzeudt
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Inputfile fiir das PROGRAM COTR~CO

0146034765 1R8P42R53E=5,3,696569696969250e90090e50ep 04
.200’20.’1’6911,6, v ' ’ ?lerp 206500
o CIIPERATURVERHALTEN DER TRANSPORTKNEFF.-PHONONEN  STREUUNG!
o ; .

1

PUNCICE P e s

:

Outputlisting vom PROGRAM COTRACO (Fortsetzung auf der ndchsten

e e - Ceite)

ARABDRNER 2RS4 R4 RN SRS NFARIATIRROEIPER YN Rt AN bb e VANt }

% PKOGKAM CUIRACU 8 BeREULHNUNG UER TKANDPUKINUEFFLI2IENTEN #
* *
2 AUSGEFUEHRT AM : £4/02/18BAUSGEFLERRT Lk ¢ 0%.47.32. »
* - »
* BEMERKUNG ZUM AKTULLLEN PRLOLRAFMLALF 3 *

*TENPERATURVERBALTEN DER TRANSPOLRTKLEFF oe=FhUNCNEL  STkbuUhL¥*
* *
ANERA BRI R RPN IRFRRARARSRFRITERERS2 422 93D4% 2302430209080

23939023 INPUT wnERTE : AAEsRRERFS

#xpaadardkSTAERKEN DER STREUPCTENTIALE®#*#dxkkds
STALKKE DER 1=TtN RECHSELwWIFKUNG = O

STALKKE DER 2=TEN WECHSELWIRKUNG = O,
STAERKE DER 3-TEN WECHSEL®IRKUNG = L1G0CO0COE+CL

2920424439 KCNSTANTEN AZBHAENGIG VON LEF BAMSTRKURTUR®#%43c4n2%
MASSH (SV#42>4N) /LENSITY - = W14tU547LL40L

D(MASSH(<V¥*2>%N) /DENSITY)/DE = .lBo4zblzE~-(l

242248432 INPUT FUER OEN TEMFERATURBEREICH®¥a3 33432 x

ANFANGSTEMPERATLR = LclCE+L2
TEMFERATURDIFFERENZ FRU SCHRITT = L200E+0¢2
ZahL DER TEMPEKATUKSCHR1TTE N 1

*¥enh2ad»¥aDIMENSICON DES FUNKTIUKERKAURES = O%»axsireas
e ds a2 TABELLEN-KENNZAHL B ORFERRERANE
232352 CUTPUT STEUEKUNGS IPRINT= ll4tsinsnaa

o233 INPUT FUER DIE POLYNGRENTWICKLUNG**%34%&3 3%

GR4D DES POLYNOMS FUER 60-- =
GkAD DES POLYNDMS FUER GO+- =
GRAD DES FOLYNGES FUER 6GO++ =
GkaD CES POLYNOMS FUER Gl-- =
GKAD LES POLYMOMS FUER Gl+- =
GKAD DES PDLYNOMS FUER Gl++ .
ENDE DER POLYNUMENTw1CKLUNG [KELVIN] =

Die approbierte gedruckte Originalversion dieser Diplomarbeit ist an der TU Wien Bibliothek verfiigbar
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«25000000E+03

STUETZSTELLENABSTAND BEI NUMERISCHER INTEGRATILN
GO==s000esG1lt+ :
Ge s 0. 2 [ »

O ’ O. » Ce »

222333922 MODELLPARANETER DER SPEKTRALFUNKTIUNEN®»*3%38323

PCTENT1ALSTRELUUNG
ABSCLUTE STAERKE: Kh0OU=15, [KIKROCHK*CK]
FERMIENERGLE=1.ES LK]
MAGNETISCHE STRELUNG
ABSCLUTE STAERKE ¢ RAUG(T=TC)st0. [HInFLUHH*CK]
TC21505J=7/2sFERMIENERGIE®LCES [R1,VOLEZs 493LAT¥3],NMBA
PHUNONEN STREUUNG
AESCLUTE STALKkKE: kHL(T=ICEEEY)=S0, ([ SIkkQUhMALEF)
VSLUND=l,, CFERMI=125,nDEBEY=25C, FErMILNIAGIL=leED IK)
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At d %A% s P CEBRNISSES# A% wa s % Tebb=  4zCLlE4+0c

~ 28 -
ELECTRICAL KESISTIVITY C[RIKFGORMFCHI: |
L 153C2556E+CO V1530255 3E+CG C1ZEE30ETEGL lotE5CoTE+UL
<12750716E4C0 \12750716E400 (12727911E+GC
THERMGPUKER - [MIKEGVOCLT/KELVIND 3
S 73157526E-C1  =.526431956-01  =.51$01053E-01  =e45936452E-01
— 49549064E=01  =-.453USTOZE-01  =+48795145E-01
HEAT CONDUCTIVITY [HILIWATT/(CH*K)] 1
«69545350E=-C3 +29238114E+03 29258120E+03 «37616E0BE+03

«37¢18810E+C3 «4054G005E+403 e4GZ4000BE+03

FAXRRAAKFRPROGRAN COTRACGH#%$%dksnn

AUSCEFLERRT AMt 84/0c/ltes AUSGEFUEHRT UM 09447032
BEMERKUNGEN ZUM AKTUELLEN PROGRAMMLAUF:
TEMPERATURVERKALTEN DER TRANSPORTKGEFF«=PHGNONEN STREUUNG

STAERKEN DER WECHSELWIRKUNGENS STAERKELl»STAERKEZ e
Ce ’ O : ’ «10C0CO00E+01,
KLNSTANTEN ABHAENGIG VON DER BANDSTKUKTUR
MASS*<V**2>%N/DENSITY = ,1460347€¢E400C
D(MASS*<V**2>AN/DENSITY)/DE = +1B8842853E-05
MCOELLPARAMETER DER SPEKTRALFUNKTIGNEN
PCTENTIALSTREUUUNG
ABSCLUTE STAEKKE: KHOO=15, [MIKRCCHM*CHM]
FERMIENERGIE=1.E5 (K1
MAGNETISCHE STREUUNG
ABSCLUTE STAERKE ¢ RHO(T=TC)=60. L[MIKRCUHM*CHM]
TC=150sJ=7/2, FERMIENERGIE=1,E5 [KJsVOLEZ= 493[A%%3],MBA
PHONONEN STREUUNG
ABSOLUTE STAERKES RHO(T=TDEBEY)=GCe [MIKRODHM*CM]
. VSOUND=1.,QFERMI=125,wDEBEY=250,FERMIENERGIE=1.E5 [K]
INPUTPARAMETER ZUR POLYNOMENTWICKLUNG UND INTEGRATICN
GRAD CER POLYNOME (GC==sesesGl++) 3

) & €, by € Y]
ENDE DER POLYNOMENTWICKLUNG = +2500C000E+03
STUETZSTELLENABSTAND BEI NUMERISCHER INTEGRATICN
GO==500esGl+4 H ‘

0. F 00 p ] 0. ;)

O. ] O 2 O >

INPUT ZUR TEMPERATURSTEUERUNG

ANFANGSTEMPERATUR= .20000000E+02 TEMP+SCHRITTWEITE= ,20000CGOE+02
ZAHL DER SCHRITTE= 1

GROESSE DES FUNKTIONENRAUMES: 0-¢

TABELLE WIRD FUER €-TE DIMENSION ANCGELEGT

¥RAAAXRRRERGEBNISSE IN TABELLENFGRP*®asddnnsks
ELoRESESTIVITY  THERMLPGWEK © HEAT CONDUCT. TEMP
[NIKRCOHK*CH] [MIKRCVOLT/K] [RILINATT/Z(CE*K) D [K)

e 12727G11E+4CO - G6E7CGE145E=01 e bCELCOORE 4O 4 2 CLCCCOGETC 7





