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INTRODUCTIO{

Dans ra théorie de r'état soride, on ne recherche pas des ,roisfondamentares" de ra physique, mais on essaye de comprendre res
ili:ffi:J #,.' :nÏ*:' 

sôrides ou riq'i0". en appriquant des principàs

En effet, on pense que la matière condensée peut être décrite àI 'aide d'une équation de schroedinger, 
-qui 

prend 
"n 

compte r,énergiecinétique de tous les ions et élections et reurs interactions. pour unéchantillon macroscopique, le problème est très comptexe vu re nombre departicules qu'il contient. cependant, il faut faire des approximations.

Le problème peut être ramené à une équation de schroedingerrefative aux érectrons de conduction. A ce .ù0" on n,a pas tout résoru, carla contribution des ions est donnée parun ptt"ntiel qui est très profond auvoisinage du cæur ionique.

La théorie des pseudopotentiels ou des modèfes de potentielconsiste à rempracer re potentier ionique pà, un modère peu profond enconservant les propriétés de diffusion des électrons. cette théorie sembleassez intéressante, dans ra mesure où ei le permet de carcurer despropriétés de structure érectronique des mét,aux.

En général , un modèfe de potentiel est non rocal (son action sur unefonction d'onde n'est pas un simpie proouiii et ses paramètres dépendentde l'énergie. ceci comprique re carcur des piopriétés physiques.

Dans ce travair, nous nous sommes intéréssés au modère depseudopotentier de BACHELET, HAMANN et scHLûren (B.H.S) [1], qui estindépendant de r 'énergie, transférabre et conservant ra norme...cescaractérist iques devraient permettre de mieux décrire i", propriétésélectroniques des alliages.

Dans le premier chapitre, nous développons la théorie des modèlesde potentigr dans rgs métaux. 
---- '-rrv're rq' rrr.vrr.,

Au cours du second chapitre, nous déterminons le modèle depseudopotentiel de B.H.s et nous calculons le facteur de forme déduit de
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ce modèfe d'une manière analytique. ce carcur est original et à notreconnaissance, ir n'a pas été ,o"rire auparauant. Nous comparons resfacteurs de forme- de B.H.s pour 2s éléments purs avec ceux obtenus à
iffidu 

s'M'P [2] (modèle de potentiet de HETNE-ABARENKOV à écrantage

Au troisième chapitre, nous rappefons ra théorie de Z|MAN [3], quipermet de déterminer res propriétés oà tànsport érectronique.

Au quatrième chapitre, nous réalisons le calcul de la résistivité etdu pouvoir thermo-électrique de quefques métaux et atfiages liquides avec
iifi:iffc:: 

B'H's et le's.M.P. ttous comp"àn, nos résùttats théoriques à

Le cinquième chapitre est réservé au calcul du potentiel effectif.
Au cours de rannexe A, nous déveroppons res catcuts du facteur deforme anafytique de B.H.S.

L'annexe B est réservé aux ristings des programmes de carcur.
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CHAPITRE I

THEORIE DES PSEUDOPOTENTIELS ET DES MODELES

POTENTIEL DANS LES METAUX

DE

I -  1 - INTRODUCTION

Un métal peut être considéré comme un ensemble d'ions positifs,
noyés dans un nuage d'électrons. La distribution de ces ions et électrons et
leur mouvement déterminent I'ensemble des propriétés du métal.

Les pseudopotentiels ont été introduits pour simplifier les calculs
des propriétés électroniques en éliminant la nécessité d'inclure les états
du cæur des atomes et le potentiel profond, responsable de la structure du
cæur. Deux approches ont été uti l isées. L'une, celle des "modèles de
pseudopotentiels' ou ('potentiels modèles"), est une théorie de type
'premiers principes'. On fabrique un "potentiel modèle' non local et
dépendant de l'énergie, dont les paramètres sont ajustés au moyen de
données expérimentales, fournies par la physique atomique. Cette approche
a été développée par ABARENKOV, ANIMALU, HEINE, SHAW, HARRISON, SO,
MOORE, WANG.. . . [2,4,5,6,7,8,9,10] .  Une autre approche est  cel le des
pseudopotentiels obtenus par orthogonalisation des fonctions d'onde des
électrons de valence sur les états du cæur (méthode O.P.W). Cette approche
a été développée en particulier par AUSTIN, HEINE, WEAIRE, SHAM [1 1,
12,131 et pour les métaux liquides par HAFNER [14].

Dans la théorie des pseudopotentiels, comme dans la théorie des
modèles de potentiel, I'idée fondamentale est de remplacer le potentiel
ionique du cæur qui est assez profond par un potentiel faible tout en
conservant l'énergie des états électroniques.
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r-2 - APPROXTMATTONS pE LA THEORTE

Le métal est décrit par une équation de Schroedinger qui prend en
compte l'énergie cinétique de tous ses ions et électrons et I'interaction
entre eux.

a) L'aPProximation adiabatique ou l'approximation de BORN-OPPENHEIMER

Les ions sont des particules lourdes, par contre les électrons sont
des particules légères. Cette approximation consiste à supposer que les
ions sont immobiles et permet donc de résoudre l'équation de Schroedinger
décrivant le mouvement des électrons dans le champ de potentiel des ions
f  ixes.

b) Approximation du champ autocohé;ent

Elle permet de remplacer l'interaction entre les électrons par une
interaction moyenne. Cela revient à dire que chaque électron se déplace
dans un potentiel moyen dû à tous les autres électrons.

c)

Dans cette approximation, on suppose que les niveaux d'énergie
électronique sont séparés en états de cæur et en états de conduction. Les
propriétés qui en découlent sont les suivantes :
- ll n'y a pas de recouvrement entre les cæurs voisins, de façon que les
interactions soient coulombiennes.
- Le potentiel dans le cæur produit par les électrons de conduction et tes
cæurs voisins est supposé constant.
Gette approximation n'est pas valable pour les métaux nobles ou de
transition du fait du recouvrement entre ions voisins.

I - 3 . MODELE DE POTENTIEL DANS LE METAL

En tenant compte des approximations précédentes, l'équation de
Schroedinger qui décrit un électron du métal s,écrit :

(T+V+Vs)lv*r =tr lv*t (1-3-1)

où T est l'énergie cinétique de l'électron, V l'énergie d'interaction entre
l'électron et l'ensemble des ions du métal et V" le potentiel âutocohérent
dû à tous les autres électrons de conduction.
V1 et Ek sont respectivement la fonction d'onde et l'énergie de l'électron
dans l'état fr. t
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Le premier but de la théorie
fonctions d'onde et les relations de
électrons dans le métal. A partir de ces
peuvent se calculer aisément.

des métaux est de trouver les
dispersion en énergie pour les
grandeurs, les propriétés du métal

La résolution de l 'équation (1-3-1 ) est encore diff ici le et la
théorie des perturbations ne s'applique pas dans ce cas du fait que le
potentiel V(r) est profond au voisinage d'un ion (voir fig. 1-1). Dans cette
région la fonction d'onde électronique vk oscilte fortement.

Fig. 1-1 ( ZirAN 'prirrciptes of rhe rheory of sotkts'[3] ).
v et \t I Potentiel et fonction d'onde réels, w et Q : PseuOopotentielet pseudofonction d'onde.

L'idée fondamentale de la théorie des pseudopotentiels ou des
modèles de potentiel est de remplacer le potentiel profond V(r) du cæur de
I'ion par un "modèle de potentiel" peu profond w(r), et la fonction d'onde
Vr(r) par une pseudofonction d'ondelr(r). Le potentiel w(r) est appelé
'modèle de potentiel nu" et il est construit de façon à conserver le spectre
d'énergie électronique E1. La pseudofonction d'onde Ir (r) devient monotone
et variera d'une manière plus plus douce dans la région du cæur ionique
(Fig. 1-1). Dans ces conditions, l'équation (1-g-1) devient :

(T + w(r) + Vs) lI*r = E*l I* t (1-3-2)

Le potentiel tV(r) est assez faible pour pouvoir appliquer la th6orie
des perturbations. La fonction d'onde N"k peut être développée en ondes
planes. Dans le calcul des propriétés physiques il est suffisant de donner
la fonction I* et l'énergie E* au zPt" ordre.
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La procédure de construction d'un modèle de potentiel a été
introduite par HEINE et ABARENKOV [4,5].On construi i  te modète de
potentiel pour I'ion libre, c'est-à-dire on ignore les effets des électrons
de conduction. On place ensuite l'ion dans la matière condensée, on tient
compte des interactions entre les électrons de conduction et les électrons
du cæur, ce qui donne un décalage de l'énergie (core shift). Les paramètres
du modèles seront modifiés. Enfin, on prend en compte les interactions
entre les électrons de conduction dans l 'écrantage autochérent du
potent ie l .

HEINE et ABARENKOV ont choisi un rayon Ru r Rc ( rayon du cæur
ionique), au delà duquel le potentiel est purement coulombien. A I ' intérieur
de la sphère de rayon R", et pour chaque valeur du moment angulaire l, ils
ont supposé que le potentiel est constant. L'expression du modète de
potentiel de H-A pour I'ion libre comprend deux termes :

- un terme local coulombien

W.(r) =
t .  R ,

t rR , (1-4-1)

Z est le nombre d'électrons de valence participant à la conduction.
(Dans ce chapitre on utilise les unités atomiques : T = rn = e = 1,
énergies sont en doubles-Rydbergs. Les vecteurs sont notés par le signe

- et un terme non local

Ar (E) P, t .  Ru
wrr(r) =

(1-4-2)
t rRu

Pt est I'opérateur de projection qui donne la composante correspondant
nombre quantique l, dans I'espace des harmoniques sphériques {.+

P,= L l{ ' .  { l'  
f l l= - l

l-o
l-2,

Il

les
- ) .
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Les paramètres Al(E) doivent être ajustés de façon à permettre au
modèle de potentiel d'avoir le même spectre d'énergie que le vrai
potentiel. Ceci est réalisé en appliquant la méthode du défaut quantique
(HAM t15l). Gette méthode consiste à égaliser les dérivées logarithmiques
des fonctions d'ondes externes et internes au cæur de I'ion en Ru.

Pour une vateur t du moment angulaire, les fonctions d'onde doivent
satisfaire les équations de Schroedinger radiales suivantes :

fjfl 
'22-'=]r,(r)=od2

dr2
rr(r)

wL(o = 
[r:

t .  Ru

si  rcRu (  1  -4-3)

,2 r -'l

4r,to 
I l( l+1) - 2Ar(E) -,=lv,(r) =0 si r> R, (1-4-4)

dr.  I  L  , '  
'  

JYr \ ' ' -

Les fonctions d'ondes internes solutions de l'équation (1-4-3) sont
des fonctions de Bessel sphériques et les fonctions d'onde externes
solutions de l 'équation (1-4-4) sont des fonctions de Whittaker (SHAW
t16]).Pour les valeurs de Ar(E) on peut trouver une infinité de solutions qui
correspond chacune à une fonction d'onde avec un nombre de næuds
différent. Le plus simple est de prendre la valeur de Ar(E) qui donne la
fonction d'onde sans noeuds. Dans ce cas la valeur de Ar(E) est la plus
faible, ce qui justif ie I 'emploi de la théorie des perturbations. En général,
la relation qui donne At en fonction de l'énergie est linéaire. Le terme
Ar(E) peut-être déterminé par interpolation-extrapolation (ANIMALU t7l).

HEINE et ABARENKOV n'ont uti l isé que trois coeff icients Ao(E),
Ar(E) et A2(E) dans leur modèle de potentiel. lls ont supposé que A, = A,
pour | > 2 vu qu'i l  n'y a pas de valeurs expérimentales fournies par la
spectroscopie pour | > 2. Dans ces conditions, et en utilisant la relation de
fermeture pour les opérateurs de projection, le modèle de potentiel de H-A
devient :

t tR ' (  1 -4-s)
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et *nJ,)= 

[,^,

0

-42)Po- 1Rl-Ar)  P. | -A,

s i r>Ru

si  rcRu
(  1  -4-6)

I. 5 . MODELE DE POTENTIEL D'ASHCROFT

ASHCROFT l17l a repris te modèle de potentiel de H-A et l'a
simplif ié. Son modèle, pour lequel I ' interaction est purement coulombienne
à I'extérieur du cæur et nulle à I'intérieur, possède un seul paramètre, le
rayon du cæur R" .

t .  R"

t tR" (1-5-1)

valeur nulle pour toutes les constantes
Ce modèle est local et son unique

ASHCROFT a donc pris une
Arà I ' in tér ieur  du cæur ion ique.

l-owo(00 = 
l-r,

paramètre est déterminé par ajustement d'une propriété macroscopique,
comme par exemple la résistivité ou le pouvoir thermoélectrique de
métaux liquides. C'est en fait un modèle phénoménologique et non de type
'premiers principes'. Le modèle de potentiel de H-A ainsi simplif ié par
ASHCROFT est local et ne dépend pas de l'énergie.

Cependant, le paramètre Rc peut être rendu dépendant de
l 'énergie. C'est le travail d'ASHCROFT [18]; i l  a calculé des propriétés
physiques de métaux liquides, et la dépendance en énergie ainsi introduite
intervient explicitement dans le calcul du pouvoir thermoélectrique des
métaux liquides. ll y a donc moyen d'affiner les calculs à partir de modèles
très simples en introduisant une dépendance en énergie des paramètres.

I - 6 . MODELE DE POTENTIEL DE SHAW

Le modèle de potentiel de HEINE-ABARENKOV a été repris et
amélioré par plusieurs auteurs. SHAW [19] a introduit une condit ion
d'optimisation. HALLERS [20] a utilisé une combinaison du modèle de H-A
et de SHAW. WOO, WANG et MATSUURA [21] ont développé une version
indépendante de l'énergie (EIMP) et I'ont utilisée pour faire des calculs de
résistivités et de potentiels effectifs d'al l iages métall iques l iquides
(WANG, LAI et SO [22,23]).



SHAW a repris le modèle de potentiel de H-A et a proposé deux
modifications. Dans la première, il suggère de remplacer le potentiel dans
le cæur par A'(E) uniquement si les valeurs expérimentales le permettent
(l s lo, lo = | max). Pour les valeurs de | > lo , il utilise le vrai potentiel. ll
dit que ce potentiel quand | > lo est assez faible pour appliquer la théorie
des perturbations. ll constate que les fonctions d'onde de la bande de
conduction pour I t lo n'ont pas de næuds à I'intérieur de Ru et qu'il n'y a
par conséquent pas l ieu d'affaibl ir d'avantage le potentiel en le
modéf isant. Pour la majorité des métaux normaux lo = 2, cela élimine le
problème du choix des paramètres pour | > 2.

Dans leur modèle, H-A ont utilisé un seul rayon R, qui est constant
pour toutes les valeurs de l.

La deuxième modification de SHAW
Rl(E) différent pour chaque valeur de I et
conduit à la relation d'optimisation :

A(E) - z
r '  '  Rr(E)

consiste à prendre un rayon
dépendant de l 'énergie. Ceci

(1-6-1)

qui  rédui t  les osci l la t ions du facteur de forme en suppr imant la
discont inui té non physique en RM. En tenant compte de ces deux
modifications, le modèle de potentiel de SHAW pour I'ion libre s'écrit :

+
wo(r) = vb(r) 

à 
o (Rr-r) (Ar(E) + Vo(r)) P,

si  r>0

si  r<0

(  1  -6-2)

0(r) est la fonction échelon : 0(r) =

Vb(r) est le potentiel de I'ion nu :

Vb(r)  =-? pour r tR,

En prenant un potentielde cæur :

V.*u, (r) = Vo çl * ?

t;

et un rayon de cæur R", l'expression du ptentieldevient :

(  1  -6-3)
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wo(r) =-ztr 
Ëe(Rr-0

(Ar(E) - vrl P, * Ë e1R"-r) v"*r,(r) pr (t -6-4)
l= lo+ 1

lo

wo(r) =-l  
ào 

(Rr-0 (Ar(E) -ztr 'yP,

r-7 - LACUNE DE CHARGE ("DEPLET|ON HOLE")

S r
n (i) = L V. (r) V,(i)

k s ç K  
^

k, est le nombre d'onde de FERMI.
Comme la fonction d'onde Vk n'est pas connue, n (i) peut s'écrire :

S 
r

n(i)  = 21xr0 r*( i ))+ p(r)
K,

SHAW a montré que le dernier terme de Wo a une contribution
négligeable, ce qui rend son modèle plus simple. L'expression finale du
modèle de SHAW optimisé (O.M.P) pour I'ion non écranté est :

Pour déterminer l'écrantage autocohérent du modèle de potentiel, il
faut calculer la densité électronique de conduction qui est donnée par :

(  1  -6-5)

(1-7-1)

(1-7  -2)

(1 -7-3)

où p (i) est la densité de lacune de charge qui est une conséquence du
remplacement de la vraie fonction d'onde par une fonction d'onde de modèle
(SHAW et HARRISON [8]). La lacune de charge p provient de I'absence des
oscil lat ions de la fonction d'onde dans le cæur ionique, et la seule
information dont on dispose est qu'elle est nulle à I'extérieur du cæur. La
lacune de charge totale s'écrit :

p = > I o'' fv*trl vk(i) - ùn rk(il ]k<t 
%

ou est le volume de la sphère de rayon RM . SHAW et HARRISON [8] ont
montré que la lacune de charge peut s'exprimer uniquement en fonction du
modèle de potentiel par la relation suivante :

r-à{derri,',ryxr(r) (1-7 -41
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Dans l'écrantage autocohérent du modèle de potentiel nous aurons
besoin de la transformée de Fourier de la lacune de charge.'SHAW I'a
exprimée en fonction de la lacune de charge totale par :

e(o)=fr M(q,R")
Oo = 

ft 
= volumed'un ion

(1-7-s)

M (q,Rc) est une fonction de modulation pour laquelle plusieurs
formes ont été proposées. L'influence de cette fonction sur le facteur de
forme est inférieure à un pour cent. SHAW a constaté que le plus simple
est de supposer que toute la lacune de charge est concentrée en r = 0. Ce
qui donne :

M(q,Rç)=1

I.8. ECRANTAGE AUTOCOHERENT DU MODELE DE POTENTIEL

Dans le métal, les électrons de conduction forment un nuage
électronique autour de I ' ion. Ceci se traduit par un potentiel d'écran
autocohérent V", ressenti par un électron et dû à tous les autres électrons
de conduction. L'écrantage autocohérent a étê explicité par SHAW et
HARRTSON [8].

Nous allons calculer le potentiel Ve dans I 'approximation de
HARTREE, qui consiste à ignorer l 'échange et la corrélation entre les
électrons. Nous verrons plus loin les changements introduits si on tient
compte de ces interactions. Le potentiel Ve est déterminé à partir de la
densité électronique de conduction n (i) donnée par (1 -7-21. La densité
n (i) est calculée par la théorie des perturbations appliquée à l'équation
de Schroedinger électronique du modèle de potentiel (1-3-2).

Nous pouvons voir que Ve dépend de n (î) et n (i) dépend de V"
d'où I'autocohérence. L'équation de Schroedinger du modèle s'écrit :

(T+w) l l r . t=E* l  I *>

avec:  W=Ws+Vg
Ws est le modèle de potentieldes ions nus.
Ve est le potentiel autocohérent.

(1-8-1)
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La fonction d'onde du modèle peut être développée en ondes planes :

tes ao (k) sont les coefficients du développement au premier ordre fournis
par la théorie des perturbations :

l l r t= lkt* fao(k) lk+q>
q

ao(k)= 
ffi 

pourq*o

Le coetficient ao (k) ne peut pas être
perturbations. SHAW [19] I'a exprimé en fonction

a(k)= N.R tôwlkt- 0 . ' - ,  
2  

' â= * r . . - oM

(  1  -8-2)

(1-8-3)

obtenu par la théorie des
du modèle de potentiel :

(1  -8-4)

des quantités du

électronique de

(1 -8-5)

la lacune de

n(i) prend la

où N est le nombre de sites ioniques.
Les éléments de matrice < k;*f k > sont traités comme' ô - *

premier ordre.

Evaluons maintenant I 'expression de la densité
charges :

sr
n (n = L r; (i) rk (i) + p (r)

k<tt

-T' 
s

- .x*{ i lrk( i) + p4s(r-1)
kskF 

' -  ' -  |

Nous avons adopté la notation de Dirac pour indiquer que
charge est localisée sur les sites ioniques.

A I'aide des relations (1-8-2), (1-8-3) et (1-8-4),
forme suivante au premier ordre :

Yt sIn(i)=2
4à 

+ 
à*'o'Ërk\

i> I ao G) ,'Q'* p> ô (r- { )* l r*+q*o'  
i

(  1  -8-6)
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O est le volume du métal.

On peut noter qu'au premier ordre :

p=
k<ç o-k --M

Dans l 'équation (1-8-6), le premier terme est une distr ibution de
charge uniforme qui compense exactement les charges ioniques positives.
Le deuxième terme est aussi une densité uniforme qui est annulé par la
somme de toutes les lacunes de charge, quand il est intégré sur le volume
du métal. Les deux derniers termes sont les plus intéressants vu que leurs
distr ibutions varient dans l 'espace. Notons que le troisième terme est la
densité de charge d'écran.

Pour le calcul de Ve, i l  est plus commode de travail ler dans
I'espace réciproque.

La transformée de Fourier de la partie oscillante de n (r) s'écrit :

n (q) = 
* J. (r) e' 'Q'd', = 

â à 
ao (k) .Ois (q) (1-s-B)

S (q) est le facteur de structure défini par :

s(q)=+ Io'or, (1-B-e)
N i

La relation (1-8-8) est donnée dans le cas où la lacune de charge
est centrée en r = 0 ( M (q,Rc) = 1 ). Si on veut utiliser une distribution
particulière, on doit multiplier le dernier terme par M (q,Rc).

Dans I'expression de n (q), on peut remplacer ao (k) par sa valeur

donnée par (1-8-3). On obtient :

n(q)=* > 4iEN43.a *,, L'- lR + ql2
oS(q)'Qo

(  1  -8-7)

(1-8-10)

L'élément de matrice peut-être remplacé par :

<k+qF4k> =.k+C l tvol  k> +V"(e) (1-8-1 1)
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n (q) devient :

n (q) = â à,]ffi**u",', à, Efu.oîGr
(1-8-12)

On peut maintenant passer de la somme discrète sur tous les états
occupés à une intégrale :

n(q) =++ [ ot*<k+Qlw.l-b *!+v.(q) [ o'n+
o gnt J ksk, x2- ;fr+q;2 o gnt 

-e rr '  '  *=*, Lr - lk*q l,

.oq#

Dans I 'espace réciproque, la densité de charge est rel iée au
potentiel autocohérent par l'équation de Poisson :

(1-8-13)

(1-8-14)ve(d=9n(o)
q

A I 'a ide de (1-8-14),  l 'équat ion (1-8-13) devient  :

+ *o+ (1-s-15)
q2 oo

D'où le potentiel autocohérent V" (q) est donné par :

v"(a)(r # lr=*,ffi7
=+ [ otrck+Elwnl 

k>* ales{q) (1-8-16)
n'q' '  o*, r '- lk*E It q2 Qo
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. ' .  
. '

Dans (1-7-16), r 'expression , 
. ,  : . : ,1,- ,- 

'  

;  . , .  *, , . ,

1 - 4 [ o'r 

.; ' . ' '1" 1.' =t' t ' ] ' ' ï ï l  : ' ' ' i : '

n oi J *=*, oe,ffi :i]il:1*:"'liérectrique 
statique

-r' 
de HARTREE (LINDHARDT l24l\.

eH(q)=1-# J_:_1 fr7
=1+ + (#l*li*|.r, (1-B-17)

2f Ikrx '

avec x = ql2kç.

Les éléments de matrice < k + Q lwol R t peuvent-être factorisés de
la manière suivante :

<k +Q lwol  k> = 
*  J" i t r+el i  2 wo (r  -  r , )  

" iRio. ,I

=1 t . " iq t [e - i  
( k+Q) f  i )  : i '

( )  1-  J  "*o(r - , ) " ' * ( t - Ï i )dsr

= s (q)  N<k +Q lwol  k> (1-B-18)

S (q) est le facteur de structure défini en (1-8-9).

N<k+Qlwol R> =wf tr l  (1-s-1s)

0 _
Wq (k) est le facteur de forme non écranté ou nu.

L'expression finale de V" (q) devient :

v"(c)=,j'#P{o'*ffi.'''..1*.,'.''..'....
. " '  .  r '  '  . ' . .  .

* 4[ = "slq)rr, t" 
e î ;  (1-8-20)

tr
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Le potentiel autocohérent Ve (q) peut être factorisé de la même

façon que le modèle v/o :

v"  (e)  = v"  (o)  S (q)  (1-8-21)

Le facteur de forme écranté s'écrit :

wq (k) = q (k) + v" (o)

=\,f G)+#-[ o'r. $to'^ *4* (1-s-zz)q ' ' 
n'qtt*{g; 

r rsr , k' - lk*ql' q'tr{o) Qo

Pour le modèle de SHAW [19], le facteur de forme nu est:

raf rkr = Vo+f (k,q) (1-B-2s)
q . ,  q

Avec la part ie locale '  V-  = -  N.  k*8 ê$> = -  ry (1-8 -24)
q , , r .  

eog,

Et la partie non locale :

lô

f  (R, q) = -  N I  .  R+C le (R,-r)  (A, -  Ztr \  Pr lk> (1-8-25)
l = 0

Avec les relations (1-8-17) et (1-8-23) on peut simplif ier I ' intégrale de
l 'équation (1-8-22).

I orr wl trl = [ orr 
vo+ r(k,Q)

'*=*, r' - lr*ql' 
'**, r' - lr*qlt

vo (t-t, (q) ) n2q2 
* [ 

ot* f (k , q)

4 ' k<k, 
kz _ lk*ql,

4  
- k < l ( ç  

t ?

Le résultat final du facteur de forme écranté devient :

V +V,wq(k)=ffi + f (k,q)+s(q)

(1-8-26)

(1-8-27' , )
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Voo est le potentiel local provenant de la tacune de charge :

r ,  4 I IP
Y

d q - 2'  
Qo9-

(1-8-28)

g (q) est le terme qui donne l'écrantage de la partie non locale du modèle
de potentiel nu.

g (q) f (k,q) (1-8-2s)
K,

pour la
divisant

t<2 -  tk+ql2

Dans
concernant la

rH (q)

V+
q

son étude, SHAW [16] a donné des résultats intéressants
limite du facteur de forme pour les petits q.

J d3k

On
l'écrantage
stat ique.

n'q, sH(q)

constate que
est réalisé en

partie locale et la lacune de charge,
Vo et V6o par la fonction diélectrique

Par contre, pour la partie non locale f (R, Q) l'écrantage est plus
complexe. ll est effectué en ajoutant un terme g (q) qui est obtenu dans le
cas général par une intégration numérique.

6112 1+- r t r
oog- ï

- 4TE
2

oo9-

eH (q) 3

si  q+ 0

s i  q+ 0

(1-8-30)

(1 -8-31 )

(1-8-32)

(1-8-33)

(1-8-34)

sur la sphère

f  (k,q)+e (q) + f(k) -  f (kF) -  
?=rn, 

si  q + o

D'où t im wq(k) =-?Er*f(k)- f (kF)
q- )  o

Pour le calcul de résistivité, dans le cas de diffusion
de Fermi on obtient :

' , î \o*o(k)=-â=, (1-8-35)



18

I - 9 - CORRECTIONS DES MASSES EFFECTIVES

Dans le calcul des coefficients ao(k) par la théorie des perturbations,

l'énergie a été prise à I'ordre zéro, or le terme d'ordre 1 est aussi
important que celui d'ordre zêro. De même, le coetficient ao (k) est trop

grand pour être considéré comme un terme d'ordre 1. Ceci a conduit
SHAW [25] à modifier la théorie des perturbations. Sa nouvelle approche
introduit des corrections sur l 'énergie électronique, le facteur de forme
écranté etc...

Dans cette part ie nous donnerons juste les résultats, pour les
détails des calculs il faut se référer à la publication de SHAW t251. Pour
simplifier le problème, on doit supposer que le modèle de potentiel est une
fonction l inéaire de l 'énergie.

w(Er) =wo+E* #- -k

Les deux masses effectives m, (k) et m*

relations suivantes :

m-(k)  =1-<k
E ' tfftr'

+.<k1wot k>

k2

avec

On rappelle que
masses effectives était

2r* m=(k)

l'énergie Ek, avant l'introduction

(1-e-1)

sont alors définies par les

(  1 -e-2)

(  1 -e-3)

(1 -s-4)

(1-e-5)

k2=
2m

l(

On peut voir que pour un potentiel indépendant de l'énergie ffiE = 1 et
pour un potentiel local mg = 1. L'expression de l 'énergie au 2eme ordre

devient :

2r* mr(R) q+o

_ 0 0 -
. k lv/ (Ek )l k+Q t. k+Q lw(Er )l k '

k2

et

E*

0
E*=

du procédé des
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s'écrit

I

Le

*
W

q

' 2  l F t  . - . - - - ,  i  -  r

=$*.k lwl  k>+2I <klwl  k+ô><k+0 lwl  k> (1-9-o)
2.  

' - '  '  
q#o kt - lk*q l ,

facteur de forme écranté corrigé avec les masses effectives

V *v..
(k)= +

eH (q)

eiro)=1-#îJ*=*,0'*

_ *
f  (k ,Q)  +g (q) (1 -e-7)

(1-e-8)

(1 -e-e)

(1-s-10)

(1-e-11)

(1 -e -12)

(On ut i l ise le s igne étoi le pour d ist inguer les anciens résul tats des
nouveaux, corrigés par les masses effectives).

Les nouvelles expressions de e" tOl, Voo et g tql sont données par :

*
V. =

oq
4IId
oo9'

p =-à, ;=t.r,.0 l#lk'*"

m, (k) mr(k+Q) (Ef - =*lo )

f (k, ô)

ou

g(q)= 1zl3
r  -  |  - ^

g (q) n'q' " k<ç
H

m=(k) mr(k+Q) (E*o - El.o)

Dans son t ravai l ,  SHAW a constaté qu' i l  faut  fa i re des
approximations pour poursuivre les calculs. ll a suggéré de remplacer les
masses effectives par des constantes, ce qui permet d'écrire :

e,,tel=1*-\ (sr(e)-1)

!t

p=

g tql = 
tr(q)

eH (q)

o
ffie

(1-e-13)

ffir

ffie
g (q) (1-e-14)
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En utilisant ces résultats, le facteur de forme écranté devient :. . . . . .
, . '  : : '  . r : , : : .  . : ,  _ . . ,  : : - ,  

' ' :  .  : .  .

t

*o (k) =wq(k)+aw (1-e-1s)

avec ÂW = la correction dûe aux masses effectives donnée par :

m. v__ { v
ÂW=( k -  l1Jc- +(r- 1) + (1-9-16)' mE ' 

eH (q) te s; (q)

où vr" est un potentiel dû à l'écrantage et est défini par :

vsc = 
+,t 

No * voo) * s (q) (1-e -17)

Notons, que dans le cadre de son modèle optimisé, SHAW a montré
qu'il convient de prendre pour les masses effectives, leurs valeurs en kp.

Pour clore ce paragraphe on peut constater que la limite du facteur
de forme pour les petits q change. Elle devient :

nm w-tk)=- ? + tr*91 (1-e-18)q '  3  m.  Z ' ,
q + 0  k

(pour une ditfusion sur la sphère de Fermi).

I. 10 . CORRECTIONS D'ECHANGE ET CORREI.ATION

Si on tient compte des effets d'échange et corrélation entre les
électrons de conduction, le potentiel autocohérent devient :

vl"(q) = H (1 -c(q)) ve(q) (1-10-1)
s . . '  Ë  (Q )

t (q) est la fonction diélectrique statique donnée par :

t (q)  = 1+ (eH(q)-1)  (1 -G(q))  (1-10-2)

V" (A) est le potentiel autocohérent dans I'approximation de HARTREE.

G (q) est la fonction qui décrit l'échange et la corrélation.
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En répétant les mêmes calculs que
aboutit au facteur de forme écranté corrigé

{" (k) = w_(k) + lw"1q1
q  "  q "

Wq(k) est donné par la relation : (1-8-27).

a w*"(q) = - 8-fii ( wq (k) - w; (k))

0 _
Wq (k) a été défini  par :  (1-8-23).

dans le paragraphe (I-7) on
par l'échange et la corrélation.

(1-10-3)

(1-10-4)

des masses effectives et
de forme écranté devient :

(1 -  1  o-5)

effets des masses

(1-10-6)

(1-10-7)

corrélation

On peut faire à la fois les co'-ections
d'échange et corrélation. Dans ce cas, le facteur

q"'. (k) = w; (k) + a w'"'.(q)

où Wo* (k) est le facteur de forme écranté, incluant les
effectives seules et est donné par : (1-9-13).

^w"'* (q) = P (w; (k) - w! tkl )
t  (q)

avec e fq l  =1+tertO)-1) (1-c(q) )

De nombreuses fonction G (q) décrivant l'échange et
ont été proposées dans la littérature. Citons en quelques unes

- srNGWr - SJÔLANDER - TOS| - LAND (SSTL) [26] :

c(q) =A(1-expt-Ef,  l l
k,

A et B sont deux paramètres tabulés qui dépendent de
électronique.

- VASHTSHTA - SINGWI 127l:

la

c(q)=A(1-expt-4ll

(1  -  1  0-8)

la densité

k
F

(1-10-s)
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-:" tr' t\'

C'est la même expressions que (SSTL) mais les valeurs tabulées de A et B
sont différentes.

- TO|GO - WOODRUFF [28] :

G (q) est une fonction tabulée.

- srNGWr - TOS| - LAND - SJÔLANDER (STLS) [2e] :

c(q)=# (Ë)'z (# e4 (b' +44+,Ë,',

- TOHTMARU - UTSUMI [30] :

c(q)=o,n?o+BÇsi2+c

4-(9'
+ (A (So+ (B+*ol (9'- c1 1-f1 Los l]_ff (1-10-11)

,T (#(h'-#.* (fl'z) Log ++l

k-' 2 + qlk

kr ' ' \ - 'B ' - "kr '  
- ' I  

+ ! '  
r 'z -q lk ,

k,

A, B et C sont des paramètres tabulés.

I . 11 - EXPRESSIONS DES FACTEURS DE FORME A PARTIR DES
MODELES DE SHAW ET DE H.A

Le facteur de forme nu ou non écranté est défini par la transformée
de Fourier du modèle de potentiel. Pour tenir compte des interactions
entre les électrons de conduction du métal, on passe du facteur de forme
nu au facteur de forme écranté. Le facteur de forme joue un rôle important
dans la théorie des pseudopotentiels.

I -11-1 Facteur de forme de SHAW

Le modèle de potentiel ionique de SHAW s'écrit :
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7+
w (r) = - :- ). e(Rr - r) (Ar (E) - vrl Pr+ v" (r)

I  l = 0

Avec la condition d'optimisation :

Al (E) = Z
Rr (E)

(1-11-1)

(1-11-2)

(1-11-3)

ve (r) est le potentiel autocohérent qui assure l'écrantage et qui ne

dépend pas de l'énergie.

Le facteur de forme écranté Wq (k) est donné par la relation

suivante (dans le cas de I'approximation de HARTREE) :

V +V.
wq(k) = 

tr- 
+ f (k,E) +s(q)

(Vq*Voq) est la part ie locale du facteur de

transformée de Fourier du potentiel coulombien -Zlr el

lacune de charge.

v _- 4rE
q ô 2

szo 9

V _ 4I Io
dq 

oo Q'

f (k,O est la partie non locale du facteur de forme.

lô

f  (k,q) = -N L.k+Qle(Rr -r)  (Ar -Ztr l  Pr lk> (1-11-6)
l = 0

g (q) est le terme qui donne l'écrantage de la partie non locale.

forme : Vo est la
V6q Provient de la

g(q)=
t"q'tH(q) ' . { r -  

"  
k2  -  tk+Ql2

Dans cette partie nous allons expliciter
non locale f (k,Q) et le terme g (q).

(1-11-4)

(1-11-5)

(1-11-7)I o'n f (k,q)

partie
la lacune de charge p, la
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La lacune de charge p a été donnée par (1-8-7) :

(1-11-8)p=-I.kl#'k'nu
K,

Cherchons la dérivée du modèle de potentiel par rapport à l'énergie :

# = - J,u(R, -D 
*,o, 

-vrtr, -Ë,e (Rr -uHr, (1-11-s)

ô est la distribution Dirac :

o(Rr -0=fo si  r ' t*r
I t  s i  r i  =r

Avec la condit ion d'optimisation (1-11-2) et la propriété de la
distribution de Dirac on obtient :

I

a-ry = -Ër (R,-r) + P, (1-11-10)
aEEordEl

La lacune de charge devient : -

e=; .*,â, (Rr -r) pr,t*'
k S k r  l =  (

(1-11-11)

On passe de la somme discrète sur les états k à une intégrale :

-kF $ aA.
p=+4nI k2dk.kl)0(Rr,r) ]e,gr '  (1-11-12)

8 f I3  "o  l=o  
t  dL

On uti l ise maintenant le développement d'une onde plane en
harmoniques sphériques :

. r Ik t '  r  ik=ts-" =raa 'r '

j ,  est la fonction de Bessel sphérique. (Voir I 'annexe A pour les

expressions de j' et de P, ).
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d'où p s'écrit:

p =+1*'t'ot *Ë (2r+1) 4nfl' ,. 'o, f tl H (1-11-14).  
, r t ro  Oj ;  . ,o

Le calcul de la lacune de charge doit se faire numériquement. On
peut simplif ier la relation (1-11-14) en posant :

x=5 et  y=* Onobt ienta lors:
kr 'Rl

lo

e = fr | 1r,*,) ? l, * o'J. vzdv i2 {x v R, kr) nl 
"i 

(1-1 1-15)

L'intégration sur y peut se faire en utilisant le résultat suivant :

F'l ô

Ir r ' or f tr ,) =l cftr. l - j,-.,{r) i,*1(k)) (1-11-16)

Finalement p s'écrit:

l o  r ^  - r

o =fr Ë tr,*t, *1, ,('dr 4*l 0f 0.rn,r) - j,-.|(krR,*)i,*,(krR,x))
(1-11 -17)

Notons que dans les calculs il faut tenir compte de la dépendance
deR'  enx.Ona:

R,(x)=- (1-11-18)

Ar(EF) .+(r'-1) p

La partie non locale du facteur de forme doit aussi se calculer

numériquement.

Le développement de I'onde plane en harmoniques sphériques,
permet de transformer la relation (1-11-6) en :

. -$,  . .  f l
r (R,q) =- #) lzur) P, (cos e) Ar (E) Ri(E) Jottt-t) dv ir(k'R,v) l,(kR,v)

* t0  l -0
(1-11-1e)
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où fr '=fr* i  et cose=*

Danslecasoù q+0 ona:

lô

rim r(R,q)=r(k)=-# Ë tr,*t)Ar(E) nf telj lor y (y-11 ftr n,vl
q+  o  t ' o  l =0  

|  |  r o

(1-11 -20)

l l  reste à évaluer la fonction g(q) qui définit l 'écrantage de la
partie non locale. Après avoir explicité l ' intégrale de volume dans
l 'équat ion (1-11-7),  on obt ient  :

s(q) = - +- [ t  dz [* 
r$l)k-{k (1-11 -21)

nq'tr{g) 
r -'t 'o q'+ 2qkz

avec Z = cos cr et o I'angle entre k et Q.

b11-2 Facteur de forme de H-A

On a vu que le modèle de potentiel de H-A nu peut être décomposé
en deux parties :

une partie locale :

, r ,  l -o, 
si  r  > R" 

(1_11 _zz)*, =L 
o si rcRu

et une oartie non locale :

[o s i  r>Ru
wr. = 

l-,oo-or) 
po- (A1-A2) P.' -A, si r < Ru 

(1 - 1 1 -23)

En prenant la transformée de Fourier du modèle de potentiel, on
aboutit aux expressions du facteur de forme suivantes :

v(q) = + (sin q Ru - I Ru cos qRu) 
% cos qRu (1-11 -24)

ooQ- sro9
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(k,Q) = 
in| 

tno-er) ({io {rnu,,' - ttcos 
(knu) j1 (kRM))

ï :n|  te,-A2) (1 
, : -S 

(  û1(kRM)) '  -  io 1t<R^,) j2 (kRM)) (1-11 -zs\

'  4#,*, . ,  
l rRu) io(rdRM) - * '  j r lk 'Ru) jo(kRM))f(k, k ' ,  q) = -; ;pi |(^ j . ,  l rRu)io{Xn^

- 
1 2rr (A1-A^) RT (kr* k,t - qtr

. .  2 . 2. zkk, 
- (k jz 6nr) j ' ,  1k'R") - k' j2(k'RM) j1(kRM))

oo(k--  k ' - )
(1-11 

1u)
La relation (1-11-24't donne le facteur de forme local qui dépend

uniquement de q.Les re lat ions (1-11-25) et  (1-11-26) donnent le facteur
de forme non local qui dépend à la fois de q, k et k'. La première relation
correpsond au cas où k = k' et la deuxième au cas où k + k'.

Pour l'écrantage de la partie non locale, la formule (1-1 1-21)
reste valable, mais on doit remplacer f(k, Q) par sa valeur correspondante
calculée à partir du potentiel de H-A. Le facteur de forme écranté s'écrit :

wq (k) = 
fq)+ 

f (k, Q) + g (q) (1-11 -27)

I-11-3 Modèle de potentiel de HEINE-ABARENKOV à écrantage local
(*simple-model-potentiel" : S. M. P)

Le calcul de l 'écrantage de la part ie non locale du modèle de
potentiel est assez complexe et il ne peut être réalisé que numériquement.
Cependant, on peut simplif ier les facteurs de forme non locaux en
etfectuant l'écrantage local du potentiel non local. On divise simplement
la part ie locale et la part ie non locale par la fonction diélectrique.
ANIMALU l2l a calculé les résistivités de quelques métaux à partir du
modèle de H-A avec l'écrantage local. ll a montré que les résultats sont
peu différents de ceux obtenus avec l'écrantage non local.

Dans t'écrantage local, on a l'avantage d'écrire le facteur de forme
écranté sous une forme analytique. On a :

€
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On peut tenir compte de l'échange et la corrélation dans g(q).

ll est à noter que l'écrantage local ne peut pas être utilisé pour
n'importe quel potentiel non local.

Pour clore ce paragraphe, on peut remarquer que le facteur de
forme du modèle d'ASHCROFT peut se déduire de celui de H-A en prenant
des valeurs nulles pour les Ag et un rayon Rç, eui a sensiblement la valeur

du rayon de cæur ionique. On obtient :

Wo( k) =

E=Eo+E"t  -E""

V(ql + f (k.ô)
e(q)

(1-11-28)

(1-1 1 -2e)

(1-12-1)

W(q) = -  4Irz cos(q Rc)
ooq2 t(q)

(W (q) est le facteur de forme écranté).

I. 12 - LA CARACTERISTIQUE ENERGIE - VECTEUR DE TRANSFERT
("ENERGY WAVE - NUMBER CABACTERISTIC")

Pour calculer la caractérist ique énergie-vecteur de transfert i l
faut évaluer l 'énergie totale d'un métal l iquide. Dans le métal, les ions
sont considérés comme des particules immobiles noyées dans un nuage
d'électrons l ibres. D'après la procédure de HARRISON [31], l 'énergie d'un
métal liquide simple, par ion s'écrit :

Le premier terme est l ' interaction directe entre deux ions, le
second est l 'énergie électronique et le troisième terme est I ' interaction
électron-électron. Dans le terme Eel, l ' interaction de Coulomb entre deux

électrons a été comptée deux fois, c'est pourquoi il convient de retrancher
le terme E"". Ecrivons maintenant les trois termes qui contribuent au

calcul de l'énergie totale.

t r-  1 t  f-d-  
2N î i  l i i  -  

î l

(1-12-2)

Le facteur 1t2 provient du fait que les ions sont comptés deux fois
lorsqu'ils sont pris deux à deux. On a divisé par N, le nombre d'ions pour
avoir l'énergie totale par ion.
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E,=lI=rc
e l  N r=r ,

L'énergie E(k) correspond aux
Schroedinger monoélectronique.  e l le
perturbations et il faut la sommer sur
l 'énergie électronique.

(1-12-3)

valeurs propres de l 'équation de
est  fournie par la théor ie des
tous les états occupés pour avoir

, 2
E(k)=Ç*N<k lwl k>+2N2> ls '(q) I2 qÉo

Eo"= I trtolttr(q)
q*o

.k lwl  k*qrck+qlwl  kt

r '  -  lk+ ql2
(1 -12-4)

S (q) est le facteur de structure et W est le modèle de potentiel ionique.

E"" = 
* J.tr n(r) v"(r) = 

*

n(r) est la densité électronique de charge totale et V.(r) est le potentiel
autocohérent des électrons de conduction.

Pour évaluer la caractéristique énergie-vecteur de transfert il faut
calculer l 'énergie de structure de bande qui est donnée par I 'expression
suivante :

(1-12-6)

F(q) est la caractéristique énergie-vecteur de transfert. L'énergie de
structure de bande est composée de deux termes. Le terme du second ordre
de Eet et le terme de E* qui est relatif à la densité de charge d'écran
n""(g). D'après la publication de SHAW [32] on a :

E^o=2NI I  ls(q)12<klwl k*o><R*{lwl k '  os-*,
ve k<k, Q*ro 

*-Ï- 
lk*Ql' 

s-- 
ftofn""tol 

V""(9)

(1-12-7)

En s'aidant de la relation de Poisson (1-8-14) et en factorisant le
potentiel Vr. (C) en lS(q)l vr. (e) on obtient :

=*=àls(q)12 (tNà <Rlwl k+ô><k+ôlwl k>

"" ' tg))  
(1-12-g)- rl _d_u

2N 4nx'- lk+ ql2
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La caractéristique énergie-vecteur de transfert peut se déduire
facilement de (1-12-8). Elle s'écrit :

En passant de la somme discrète à une intégrale et en remplaçant
les éléments de matrice par les facteurs de forme on obtient :

F(q)=2N> <klwl k*o><k+ôlwl k> -o#":a,
kskF r t - lk+q l2  2N

2 A F q
F (q) = -L I d"k

(2n)" " k'k r

2 lwq (k)12

h(q)=+[ o'* !t(k'qll l=
i l 'q"t i  12 -tR+ql2

f G,q) a été donnée Par (1-8-25).

SHAW [32] a montré que F(q) tend
grandes longueurs d'ondes (q + o). Ceci l'a
fonction F(q) et à Poser :

q2 oo

(1-12-s)

(1-12-1zl i

vers une l imite f inie aux
amené à renormaliser la

r t  -  lk+ql2
ftt'"Jcl (-12-10)

La fonction F (q) dépend du volume et ne dépend pas de la structure.
Aux grandes valeurs de g, cette fonction tend vers zéro. Ceci facilite le
calcul de l 'énergie de structure de bande, qui nécessite I ' intégration de
F(q) sur I'espace des q. Pour le modèle de SHAW et dans I'approximation
de HARTREE, ta caractéristique énergie-vecteur de transfert s'écrit :

F(q)=$, 1r -er(a))
tH(q)

(vq * uoo)' + 2 g(q) (Vq * Voo) + eH(q) g2(q) + h(q) )

(1-12-11)

Pour obtenir la relation précédente, il suffit de remplacer Wo(k) et

v"" (Q) par  les re lat ions (1-8 '27\  et  (1-9-17)  dans (1-12-10) .  Les

expressions de tH (q) ,Vq,  Vds et  g (q)  ont  été déf in ies par : (1-8-17) '

(1-8-24), (1-8-28) et (1-8-29). La nouvelle fonction h (q) est définie par:

Fr(Q)=-
2II (z - pf

F (q) (1-12-13)
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où (Z - p) représente la valence etfective modifiée par la lacune de

charge p ( rel (1-8-7) ).

La fonction énergie-vecteur de transfert Fn(q) ainsi renormalisée'

tend vers I'unité quand q tend vers zéro'

Gomme pour le facteur de forme, on peut introduire les corrections

des masses effectives et d'échange et corrélation sur la fonction

énergie-vecteur de transfert. (on adoptera des notations simllaires à

celles utilisées pour le facteur de forme. (.) pour la masses effectives' et

(xc) pour l'échange et la corrélation)'

b12-1 Corrections des masses effectives

En tenant compte des masses effectives seules, la fonction

énergie-vecteur de transfert devient (SHAW t25l ) :

r lTl,
F (q)  = t :  F (q)  + aF (q)  (1-12-14)

F(q) a été donnée Par (1-12-11).
mg et m* sont des masses effectives explicitées par (1-9-2) et (1-9-3)'

AF (q) est la correction dÛe aux masses effectives et s'écrit :

rF (q) - 
QoQ' 't* t"'11 (ft -1)v"2. + 2v".voo,ù -t,,= Tn- 'me 

ei(A) "'E

Rappetons que g; (q) est la fonction diélectrique de HARTREE

corrigée par les masses effectives et a été donnée par (1-9-10)' Pour la

fonct]on énergie-vecteur de transfert normalisée on obtient:

ritd=-,liol ,u F (q)
zn?-i )'

où p* a été définie Par (1-9-11).

(1  -12-  1  5)

(1-12-16)
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l-12-2 Corrections d'échange et corrélation

Avec les ef fets d 'échange et  corré lat ion,  la fonct ion
energie-vecteur de transfert normalisée, s'écrit (SHAW [33] ) :

{," tcl = Fn (q) + ̂ Fic (q)

^Fi" (q) = !Éno-o/'#c(q) (wq(R) -wftkl l2

Les facteurs de forme wq(k) et wftkl avaient été donnés par (1-8-27) et

(1-8-23).  g (q)  est  la fonct ion dié lectr ique qui  cont ient  les ef fets
d'échange et corrélation à travers la fonction G(q) (voir (1-10-2)).

l-12-g Corrections des masses effectives et d'échange et corrélation

En tenant compte à la fois des effets des masses effectives et
d'échange et corrélation on obtient :

x c . r  x c , *
FN (q)  =  FN (q)  +  lF l  

'  
(q )  (1-12-19)

oFi,''. (q) =,-'*,'#c(q) (wo tk) - w; (R) )'

ri to) a été donnée par (1-12-16).w; (k) est le facteur

HARTREE corrigé par les masses effectives (voir (1-9-13)).

(1-12-17)

(1-12-  1  8)

(1-12-20)

de forme de
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CHAPITRE II

MODELE DE PSEUDOPOTENTIEL DE BACHELET, HAMANN ET
SCHLÛTER

II. 1 . INTRODUCTION

Les pseudopotentiels ont été introduits en vue de simplif ier les

calculs de structure électronique en évitant d' inclure les électrons de

cæur fortement liés et le potentiel attractif très fort qui est responsable
de leurs l iaisons.

Le modèle introduit par BACIELET, HAMANN et SCHLÛTER [1] (B.H.S)

a apporté d'énormes avantages à la théorie des pseudopotentiels. Parmis

les propriétés importantes de ces pseudopotentiels : la non dépendance en

énergie, la transférabilité et le pouvoir d'être ajusté avec un ensemble de

fonctions analytiques. Sur la base de ces considérations, un ensemble de

pseudopotentiels a été développé pour les atomes allant de I'hydrogène au
plutonium. Pour traiter les atomes lourds, i l  est nécessaire de considérer
ies effets relativistes. Ces effets interviennent dans le terme de

spin-orbite, qui est donné par une forme analogue au terme non local pour

le pseudopotentiel de B.H.S [1].

SoHLÛTER (B.H.S)

Dans cette partie nous allons donner et discuter les propriétés des

modèles de pseudopotentiels construits par B.H.S. Ces propriétés sont les

suivantes ( HAMANN, SCHLÛTER et CHIANG [34] et HAFNER [35] ) :

(i) Les valeurs propres de I'hamiltonien exact et du pseudo-hamiltonien

coincident pour les énergies supérieures aux énergies des orbitales du

cæur et pour une configuration électronique choisie (d'habitude celle de
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I'atome neutre).
(ii) Les orbitales et les pseudo-orbitales des électrons de conduction sont
identiques au delà d'un certain rayon R".

(iii) "La pseudocharge" contenue à I'intérieur de la sphère de rayon R" est

égale à la charge exacte (c'est la condition de conservation de la norme).

( iv)  Les dér ivées logar i thmiques de
pseudo-fonction d'onde coincident pour r =

fonct ion d 'onde et  de lala
Rc.

(V) La même condition s'applique à la dérivée
à l'énergie :

(2-2-1)

de cette quantité par rapport

d ,dLoqvr  d  ldLoo?( t
cE td Log ;,/r = R" cE t d Log J''r = R"

(2-2-2)

Un modèle de pseudopotentiel "ordinaire" satisfait les condit ions
(i), ( i i) ,  et ( iV). Gependant les propriétés (i i i)  et V sont "originales" et
propres aux pseudopotentiels de B.H.S. La condit ion (i i i)  garantit la
conservation de la norme de l'orbitale et sert à simplifier les calculs tout
en rendant les contributions électroniques plus réalistes. Avec cette
propriété, le problème de la lacune de charge est éliminé. La condition (V)
garantit que les propriétés de diffusion d'électrons par le pseudopotentiel
perturbateur soient les mêmes, non seulement pour une énergie donnée,
mais pour toute une gamme d'énergie. Elle permet aussi de rendre le
potentiel plus aisément transférable.

On peut s'attendre à ce que le potentiel soit encore précis même si
un changement d'énergie de référence intervient.

Les pseudopotentiels de ce type ont certainement contribué au
progrès du calcul de la structure ionique surtout dans des cas plus
complexes comme les surfaces et interfaces.

Les pseudopotentiels de B.H.S ont été déterminés par référence à
une configuration électronique qui est celle d'un atome libre. Donc ces
pseudopotentiels ne changent dans un alliage qu'à travers l'énergie de
référence. Dans ce contexte la condition (V) est importante parce qu'elle
améliore la transférabil i té des pseudopotentiels, cê qui étend leur
utilisation à la théorie des alliages. Ces pseudopotentiels ne sont pas
uniques. Comme exemples de leurs nombreuses applications ( B.H.S 11l ) :

dLoqv
d Log r  ) r=R"

d Los2(
dLogr)r=R"
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catcul autocohérent de l'énergie de bande a été fait pour le Si,

CsAu. Les erreurs trouvées sont de l'ordre de 0,05 eV pour le Si

0,2 eV pour les deux autres.

- l ls ont été uti l isés pour le calcul de l 'énergie totale, du
paramètre du réseau, de l 'énergie de cohésion, de I ' inverse de la

borpr"rsibi l i té et des fréquences de phonons. Les résultats ont été

obtenus avec des exactitudes de quelques pour cents pour le Si, de

diamant, le Ge, le Ge, le GaP, le GaAS, le AlAs, le Siz (sous forme

moléculaire) ainsi que pour d'autres corps. Pour les métaux de transitions

les erreurs sont de l'ordre de 0,05 eV.

tr - 3 - e I cuL DU MOnELE DE PSEUDOPOTENTIEL DE B.H.S

Avant de donner les expressions qui définissent le pseudopotentiel

de B.H.S, nous allons décrire brièvement le procédé de construction de

cette famille de pseudopotentiels. (pour plus de détails voir B.H.S t1] ).

On commence par choisir une e.rpression- analytique appropriée pour

les pseudo-orbitales, qui garantit qu'el les soient l isses et ne possèdent

pas de næud à I'intérieur du cæur ionique (par exemple un polynôme ou une

fonction exponentielle). Les paramètres de cette fonction sont fixés de

façon à satisfaire les propriétés (i) à (iv) du paragraphe précédent.

Ensuite le pseudopotentiel est construit par une inversion de l'équation de

Schroedinger. Enfin des expressions analytiques à plusieurs paramètres

sont alusiées sur les valeurs du pseudopotentiel. De cette manière on

obtient des pseudopotentiels décrits par des fonctions analytiques.

Le pseudopotentiel ionique total de B.H.S est donné par la relation

suivante (équation 2.19 de B.H.S [1]):

oIto=p, lr' (2-3-1)10,""(o*ûl'toi.6] 'rr

I est le moment angulaire.

ûj"' to - û.o," (r) + lû i"^,n

^ ion
Û t- est le Potentiel ionique.

,r S0
Û,o' est le potentiel de spin-orbite.

(2-3-2\
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décrit la contribution locale,c'est un potentiel de cæur.
core

^ ion
^Û. est une correction non locale sur le potentiel.

I

Remarque :

Dans le présent travail on ne tiendra pas compte des effets de
spin-orbite. Nous avons jugé que les corrections qu'introduisent les effets
de spin-orbite sur les propriétés électroniques sont négligeables. en effet,
d'après SO, MOORE et WANG [36], les corrections de spin-orbite sur la
résistivité ne dépassent pas les 7 o/o pout le plomb, qui est un corps assez
lourd.

Dans ce chapitre, les grand +urs et les paramètres dont les unités
ne sont pas précisées, sont en unités atomiques.

1

t ,  co re .  2
( ta .  )

I

exp(-  a , r

Zu étant la valence.

C,core, oicore et si sont des coetficientS tabulés pour les

du tableau périodique allant de l'hydrogène au plutonium (

table lV ).

ona:  c :ot"+C!ot"=1

et  c i *g  =  C i  POUf  i  =  1 ,2 ,3

Les paramètres A, sont calcutés à partir des constantes C,

( B.H.S [1], table lV ) ( a; et C; dépendent de | ).

6

ln oona:  C,= 'È,  p  ip

on définit Û.or" 
"t 

aÛlono"t

z[a
û"o," (r) = - t L: 

clo'" err

3

aûio"{r)  = 
} '  [A + r2 A, *.

' ]

, , ]

(2-3-3)

(2-3-4)

éléments
B.H.S [1] ,

(2-3-s)

(2-3-6)

données

(2-3-7)
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où les quantités Qpsont définies par la relation suivante :

Les S,o sont des intégrales de recouvrement de type :

f - ,
s. = | r'o, (r) oe (r) dr

l p  J o  I

t-
avec: o.=l" toGcr i r2)-  

i  
[ t '  

" tp  
( -  o i  12)

f,. elona:  A,  =-Ë,  p  p

Io i- l

o = I 
(sip-$*o)"'

'P 
L,r,r-Io*o*o),o,,

avec:  lE (x) l  < 1,5.10 '7 et

P = 0,3275911
â1 = 0,2il829592

àZ=' 0,284496736

âg = 1,421413741

A4=-1,453152027
â5 = 1,061 4054129

s i  i>p

s i  i=p

s i  icp

si  i=  1,2,3

s i i=4,5,6

(2-3-8)

(2- 3-e )

Pour calculer les coefficients A,, il faut déterminer

de la matrice Q (6,6) puis I'inverser.

Dans nos calculs nous avons utilisé le développement
ta fonction erreur ( erf ) ( ABRAMOWITZ et STEGUN [37] ):

erf x = 1 - ( a.,t + arÊ+ af + ao(+ auts) exp (-x2) + E(x)

+_ 1
1+px

(2-3-  1 0)

(2-3-  1 1 )

les éléments

suivant Pour

(2-3-12)

Pour tester nos programmes, nous avons calculé le pseudopotentiel
pour le silicium. Nos valeurs sont en bon accord avec ceux données dans la

publication de B.H.S [1] ( Table V ).
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Remarque:

Pour alléger les notations on Pose :

l-o"l"to =w(r)
I
| û"o," 1r) = v. (r)
I

LooJ"" (r) = r vr (r)

l - ' i l

Le pseudopotentiel pour I'ion libre s'écrit :

Ë
W(0 = L P, (Vc (r) + aV, (r))

l = 0

t-r
=v"(ô*L^vr (0Pl

v  
l = o

Nous avons utilisé la relation suivante :

sr S-

Lt l><t l=LPr =1
l = 0  l = 0

(2-3-  1 3 )

(2-3-14)

(2-3-15)

Dans l'expression finale (2-3-14) du pseudopotentiel nous pouvons

remarquer I'indépendance en I de V"or". Ceci nous permet de séparer le

pseudopotentiel en une partie locale V.or"(r) et une partie non locale lVs(r)'

Sur les figures (2-1) et (2-21 nous avons tracé les courbes des

pseudopotentiels de B.H.S pour le germanium et le gall ium' On peut

constater que le pseudopotentiel est continu et tend vers -Vr quand on

s'éloigne de la région du cæur ionique.

pour le germanium et le gallium, nous donnons ici les valeurs des

paramètres des modèles de potentiels de H-A et de sHAW.

Modèle de H-A

Ge: AO = 2,1 At = 2,34

Ga: Ao = 1,44 Ar = 1 ,58

#z
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Ces valeurs ont été données à l'état solide par ANIMALU [6].

Le modèle de potentiel
où r < Ru et il est égale à
discontinuité en RM.

Modèle de SHAW

Ge (980"C) Ao=1,169 A, t=2,486
Ro = 1,843 Rr = 1,608

Ga (50"C) Ao = 1,618 At = 1,842
Ro = 1,853 Rr = 1,628

prend la valeur Ar ( | = 0,1,2 ) dans la région
-Vr s i  r  > RM. Cependant,  i l  subi t  une

& = 2,069
Re = 1,933

& = 1,359
Rz= 2,206

Ces paramètres sont relatifs à l'état liquide. Pour les déterminer,
nous avons pris les valeurs tabulées dans la publication de ESE et
REISSLAND [38], nous les avons recalculés pour l'énergie du vide. Ensuite,
nous avons déduit les 

- 'paramètres 
du modèle pour l 'état l iquide à la

température appropriée.

SHAW a donc repris le modèle de potentiel de H-A et a introduit des
modif ications, dont une condit ion d'optimisation ( Ar = O^r) qui rend son
modèle continu.

l = 0

l = 1

l =2

r (u.at)

Fig. 2-1 Pseudopotentiel de B.H.S pour le germanium.

1
q
J

0

-1
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r (u.ar)

Fig.2-2 pseudoporenriet de B.H.S pour le gailium.

Le facteur de forme joue un rôle important dans la thé.orie despseudopotentiels. l l  intervient dans le calcul des propriétés électroniques
et structurales des métaux. Le facteur de forme nu ou non écranté est latransformée de Fourier du pseudopotentiel ionique, il s'écrit :

4,0,=Nlqk*Qlw(0 1k,

on rappelle que le pseudopotentielde B.H.s est donné par :

\Ê\w (r) = 
!or, 

Uc (0 + Â v, (r))

Pour ce modère deux approches ont été suggérées ( B.H.s t1l ). Lapremière, est celle adoptée par HEINE et ABAnerrrÈôv ( u-À), dans laquelleils proposent de prendre re potentier correspondant à ro, 1ta ptus grande
valeur de l) pour toutes les valeurs de I supérieures à lo. La deuxième
approche est celle de SHAW où il recommande de prendre le "vraipotentiel' (vc(r)) pour les valeurs de I supérieures à lo.

(2-  4-  1)

(2-4-2)

0

Nous avons développé ces deux approches.
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Remarque :

On uti l isera I ' indice 1 pour I 'approche de H-A et I ' indice Z pour
celle de SHAW.

Approche de H-A :

On reprend la relation (2-4-2) et on décompose la somme sur I
comme suit :

lo

w'(r) = L-ry"tr) +^vr (r)) p, *.I_ ry"rr)+Âv,_(r)) p, (2-4-s)
l = o  

v  |  |  
f = f o * r  

v  l o " -

(V" est le même pour toutes les valeurs de l).

En regroupant les termes différemment et en uti l isant la relation
(2-3-15), Wl (r) s'écrit :

w1(r) = (Vc (r)  +  ̂ vro(r))  * I '^vr(r)  -  I  v,o(r))  p, (2-4-4)

On peut voir que le premier terme du second membre correspond à
la partie locale du pseudopotentiel, et le deuxième terme correspond à la
partie non locale. D'après la publication de B.H.S tll ffable lv), ]o = z
pour les élements du tableau périodique, allant de I'hydrogène au xénon et
lo = 3 pour les éléments al lant de césium au plutonium.

Nous arrivons maintenant au calcul du facteur de forme.

4ot*l  =N<k*Qlwl (r) l  k> =v.,  (9)+f. ,(k,Q) e-4-s)

Vr (q) est le facteur de forme local.

-  -4r t1 c  -q ' .  ^c -q2vl(q) = N< k *Q lvc(r) *ou,o (r)l k'=# (ci exp( -T )*c;" 'ptË"))
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.-#'âîffit'fo' .".'fr ffi'
où : clc = c'core et oi" = qcore

(Pour les détails de nos calculs voir I'annexe A).

Pour la partie non locale f., ( k, q ) on obtient :

f1  (k ,Q)=t ' tck+q lË(^v
l = 0

w2 (r) - 
Ë0,u" 

(o + ̂  vr(r)) ,, *,1,, Prvc (,)

, (D-ou,o(r))Pr lk> (2-4-7)

A,*.(ro)],r-o-u,

En uti l isant le développement de I 'onde plane en harmoniques
sphériques (1-11-13) la relation (Z-4-T) devient :

f1 (k, u,=ff pr,r, + 1) p, (coso)J- ,, '0, ;, (kd jr (k'r) 1r V,(r) - a V,o (r))

(2-4-8)

Les P, sont les polynômes de Legendre et les j, sont les fonctions de
Bessel. 0 est I'angle entre les vecteurs k et k', de l'électron avant et après
di f f  us ion.

Nous avons réussi à trouver des expressions analytiques pour les
intégrales des parties locale et non locale du facteur de forme, mais nous
ne pouvons pas les donner toutes ici vu les longueurs des formules. Nous
développerons les calculs dans I'annexe A.

Les expressions analytiques de nos intégrales ont toutes été
testées pour plusieurs valeurs des paramètres et les résultats obtenus
sont identiques à ceux obtenus par intégration numérique.

Approche de SHAW

SHAW a suggéré de prendre le vrai potentiel pour les valeurs de I
supérieures à lo. Pour le modèle de B.H.S le vrai potentiel est V. (r). Dans
ce cas le pseudopotentiel devient :

(2-4-e)
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On a remplacé le potentiel dans la
le vrai potentiel Vc (r) (cela revient à poser

En suivant les mêmes calculs que
obtient :

$
w2 (r) = v" Ul * 

loPr^ 
vr (4

4o(k) = vz (q) + f2 G,E)

':: i:!'il::r:
,  '  

- , . : ,  - :  , . .  
;  , - : | ; j l - . , , ' . r i ; . i

.,i,-+:

deuxième somme de (2-4-3) par
ÂV'  ( r )  i0  Pour l> 16) ,  , r1 i ;1

dans la première approche on

(2-4-1o' ,)

(2-4-  1  1  )

(2-4-12)

et f2(k, u,=ffJ ,r,*r) i (cose )[r ' dr j, (kr) jr(k'r) a V, (r) (z-4-1s)

tr. 5 . RESULTATS ET DISCUSSION DES FACTEURS DE FORME DE B.H.S

Dans ce paragraphe, nous tenons compte des effets d'échange et
corrélation en uti l isant la fonction G(q) de VASHISHTA-SlNGWt lz7l
(1-10-9). Pour le calcul du facteur de forme, nous prenons :

où v2(q) = ̂ "=:l"i*ot$)*c: *0,$,]
Qo9' L '

k=k '=kF

[k=k-
a i  I  rvr  

Ln '=q-kr

s i  q<2kr

s i  qr2kr

Dans le cas où q> 2 k, les vecteurs k et k' ( k'= k + Q )
( backscattering ou ditfusion en arrière, 0 = ttf,'1 = fI ).
k, est donné par la relation suivante:

t- ,gfl22 '1t3
"r=rÇ,

(2-5-  1  )

(2-5-2)

sont antiparallèles

(2-5-3)

: ' . (2-5-41avec oo = Ma/Nd
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M", est la masse atomique, N le nombre d'Avogadro et d la densité
expérimentale donnée par CRAWLEY t 391 en fonction de la température.

il-5-1 Ecrantage du modèle de pseudoootentiel de B.H.s

Le modèle de pseudopotentiel de B.H.S est non local, et pour être
rigoureux il faut l'écranter d'une manière non locale. Dans ce travail, nous
allons faire les deux types d'écrantage. L'écrantage tocal comme I'a fait
ANIMALU [2], et l'écrantage non local en suivant la méthode de SHAW I g].

L'écrantage local du modèle de pseudopotentiel consiste à diviser
le facteur de forme nu par la fonction diélectrique. L'avantage est le fait
d'avoir des formules analytiques. par contre dans l'écrantagà non locat, la
fonction g(q) donnée par (1-B-29) doit se calculer numériquement.

wtq (k) = V(q)  +f (R,Q)
e (q)

Wnro(k)=ffi+ffi,q)+s(q)

Dans les tableaux (2-1) et (Z-2\ nous reportons
facteurs de forme que nous avons carcurées à partir du
pour le sodium, le magnésium, I 'aluminium et le si l icium.

Tab. 2-1

(2-5-5)

(2-s-6)

les valeurs des
modèle de B.H.S

q/kr W21(Na) W1;(Na) Wlng(Na) wzt(Mg) wr t(Mg) wtnt(Mg)

0
0 ,1
0 ,2
0 ,3
o ,4
0 ,5
0 ,6
o ,7
0 ,8
0 ,9
1
1 ,1
' t , 2

1 ,3
1 ,4

- 0 , 1  5 2 3 1
- 0 , 1  5 1  7 9
- 0 , 1 5 0 2 0
- o , 1  4 7  5 1
- 0 , 1  4 3 6 6
- 0 ,  I  3 g 5 g
-o, '13221
-o ,12448
- 0 , 1  1  5 3 9
- 0 , 1 0 4 9 6
- 0 , 0 9 3 3 0
- 0 , 0 8 0 5 9
- 0 , 0 6 7 0 4
- 0 , 0 5 3 0 0
- 0 , 0 3 8 7 9

- 0 , 1  5 2 3 1
- 0 , 1  5 1  7 9
- 0 , 1  5 0 2 0
- 0 , 1  4 7 5 1
- 0 , 1 4 3 6 7
- 0 , 1 3 8 5 9
-o,13221
-o ,12449
- 0 , 1  1 5 3 8
- 0 , 1  0 4 9 4
- 0 , 0 9 3 2 7
- 0 , 0 8 0 5 5
- 0 , 0 6 7 0 1
- 0 , 0 5 2 9 9
- 0 , 0 3 8 7 9

- 0 ,  1  5 2 3  1
- 0 , 1 5 2 1  I
- 0 , 1  5 0 5 2
-0 ,1477 1
- 0 ,  1  4 3 7  1
- 0 , 1 3 8 4 4
- 0 , 1  3 1  8 6
- 0 , 1  2 3 9 3
- 0 , 1  1  4 6 4
- 0 , 1  0 4 0 4
-o,09224
- 0 , 0 7 9 4 3
- 0 , 0 6 5 9 6
- 0 , 0 5  1  8 4
-o,o3771

-0 ,32639
-o,32420
-0 ,31769
-0 ,30694
-o,29212
-o,27349
-0 ,2s140
-o,22634
-0 ,19993
-0 ,16997
-0 ,13994
-0 ,1  0995
-0 ,08069
-0 ,05294
-o,o2700

-0 ,32639
-o,32420
-o,31770
-0 ,30696
-o,29214
-0 ,27350
-0 ,25140
-0,22633
-0 ,1  9889
-0 ,16981
-0 ,13997
-0 ,1  0989
-0 ,08063
-0,05282
-o,o2703

- 0 , 3 2 6 3 9
- 0 , 3 2 5 0 5
- 0 , 3 1 8 4 0
- 0 , 3 0 7 4 3
-o,29231
- 0 , 2 7 3 3 3
- 0 , 2 5 0 8 9
-0,22547
-o ,1977 4
- 0 , 1  6 8 4  1
- 0 , 1  3 9 3  1
- 0 , 1  0 8 2 4
- 0 , 0 7 8 9 8
- 0 , 0 5 1 2 3
- 0 , 0 2 5 5 5
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I

1 ,5
1 ,6
1 ,7
1 ,8
1 ,9
2
2 ,1
2 ,2
2 ,3
2 ,4
2 ,5
2 ,6
2 ,7
2 ,9
2 ,9
3
3 ,1
3 ,2
3 ,3
3 ,4
3,s
3 ,6
9 ,7 '
3 ,9
3 ,9
4

-o,02479
- 0 , 0 1 1 3 5
+o,oo122
+ 0 , 0 1 2 6 9
+0,02285
+ 0 , 0 3 1 6 9
+0,03940
+0,04564
+0,05063
+0,05456
+ 0 , 0 5 7 5 6
+ 0 , 0 5 9 7 8
+ 0 , 0 6 1 3 1
+ 0 , 0 6 2 2 5
+o,06271
+o,06270
+0,06234
+ 0 , 0 6 1 6 4
+ 0 , 0 6 0 6 7
+ 0 , 0 5 9 4 6
+ 0 , 0 5 8 0 4
+ 0 , 0 5 6 4 5
+ 0 , 0 5 4 7 1
+0,05285
+0,05090
+0,04889

-o,02492
- 0 , 0 1  1 4 0
+ 0 , 0 0 1  1 6
+ 0 , 0 1 2 6 4
+o,02287
+ 0 , 0 3 1 8 4
+0,03959
+0,04587
+ 0 , 0 5 0 9 1
+0,05487
+ 0 , 0 5 7 9 1
+ 0 , 0 6 0 1 5
+ 0 , 0 6 1 7 1
+0,06268
+ 0 , 0 6 3 1 4
+ 0 , 0 6 3 1 6
+0,06280
+o,06212
+ 0 , 0 6 1  1 5
+0,05994
+0,05852
+0,05693
+0,05520
+0,05336
+ 0 , 0 5 1 4 3
+0,04943

-0,02392
- 0 , 0 1 0 5 1
+ 0 , 0 0 1 9 2
+ 0 , 0 1 3 2 8
+0,02339
+0,03226
+0,03995
+ 0 , 0 4 6 1 7
+ 0 , 0 5 1 1 7
+ 0 , 0 5 5 1 1
+ 0 , 0 5 8 1 3
+ 0 , 0 6 0 3 6
+ 0 , 0 6 1 9 0
+0,06286
+0,06332
+0,06333
+0,06297
+0,06228
+ 0 , 0 6 1 3 0
+0,06009
+0,05867
+0,05708
+0,05534
+0,05350
+ 0 , 0 5 1 5 6
+0,04956

- 0 , 0 0 3 6 5
+ 0 , 0 1 6 9 2
+0,03453
+ 0 , 0 4 9 1 1
+0,06073
+0,06963
+ o , o 7 7 1 4
+o,08226
+0,08550
+ 0 , 0 8 7 1 9
+0,08759
+ 0 , 0 8 6 9 1
+ 0 , 0 8 5 3 5
+0,08305
+ 0 , 0 8 0 1 8
+0,07684
+ 0 , 0 7 3 1  6
+ 0 , 0 6 9 2 6
+0,06522
+ 0 , 0 6 1  1 4
+ o , o 5 7 1 2
+0,05323
+0,04953
+0,04608
+0,04293
+ 0 , 0 4 0 1 0

. 0 , 0 0 3 7 1
+ 0 , 0 1 6 8 3
+0,03444
+0,04907
+0,06077
+ 0 , 0 6 9 8 1
+o,07732
+o,08241
+0,08560
+0,o8722
+0,08754
+0,08679
+ 0 , 0 8 5 1 6
+0,08282
+0,07994
+0,07664
+0,07305
+0,06929
+0,06545
+ 0 , 0 6 1 6 4
+0,05796
+0,05438
+ 0 , 0 5 1  0 4
+ 0 , 0 4 7 9 3
+ 0 , 0 4 5 1 6
+0,04264

- 0 , 0 0 2 3 1
+0,03907
+0,03539
+0,04984
+ 0 , 0 6 1 3 7
+0,07026
+ o . 0 7 7 7 4
+o,08278
+ 0 , 0 8 5 9 4
+0,08753
+o,o8784
+ 0 , 0 8 7 0 6
+0,08542
+ 0 , 0 8 3 0 7
+ 0 , 0 8 0  1  7
+0,07686
+0,07325
+ 0 , 0 6 9 4 8
+ 0 , 0 6 5 6 4
+ 0 , 0 6 1 8 1
+ 0 , 0 5 8 0 9
+0,05453
+ 0 , 0 5 1  1 8
+ 0 , 0 4 8 1 0
+0,04529
+O,04276

I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I
I

Tab. 2-2
700'C et du si l icium l iquide à 1460"C

W 1 1 ( A l )
I
I  q/kp w21(Al ) W 1 n ; ( A l ) W21(Si) W 1 ; ( S i )

I
W 1 n ; ( S i )  |

0
0 , 1
0 , 2
0 , 3
o , 4
0 , 5
0 , 6
0 , 7
0 , 8
0,9
1
1 , 1
1 , 2
1 , 3
1 , 4
1 , 5
1 , 6
1 , 7
1 , 8
1 , 9

-o,52421
- 0 , 5 1 9 5 5
- 0 , 5 0 5 7 2
- 0 , 4 8 3 2 3
- 0 , 4 5 2 9 6
- 0 , 4 1 5 6 8
- 0 , 3 7 3 0 2
- 0 , 3 2 6 3 7
-o,27734
-o,22750
- 0 , 1 7 9 3 6
- 0 , 1  3 1  2 5
- 0 , 0 8 7 2 5
- 0 , 0 4 7 1 9
- 0 , 0 1  1 6 1
+ 0 , 0 1 9 1 4
+0,04499
+0,06599
+0,08233
+0,09428

-o,52421
- 0 , 5  1  9 5 5
- 0 , 5 0 5 7 3
-o,49324
-o,45297
- 0 , 4 1  5 6 9
-o,37302
- 0 , 3 2 6 3 7
-o,27731
-o,22746
- 0 ,  I  7 9 3 1
- 0 , 1  3 1  2 0
-0,08720
- 0 , 0 4 7  1  6
- 0 , 0 1 1 6 2
+ 0 , 0 1 9 1 0
+0,04493
+0,06592
+O,08228
+0,09431

-0,52421
- 0 , 5 1 2 0 9
- 0 , 5 0 6 8 4
- 0 , 4 8 3 9 5
- 0 , 4 5 3 0 8
- 0 , 4 1 5 3 4
-o ,37211
- 0 , 3 2 4 9 3
-o,27544
-o,22526
- 0 , 1  7 5 9 1
-o,12971
- 0 , 0 8 4 7 6
-0 ,04485
- 0 , 0 0 9 5 2
+0,02095
+0,04650
+0,06721
+0,08230
+0,09507

{'

- 0 , 6 4 1  1 9
- 0 , 6 3 s 2 7
- 0 , 6 1 7 7 9
- 0 , 5 9 9 4 7
- 0 , 5 5 1 5 6
- 0 , 5 0 5 6 6
- 0 , 4 5 3 6 2
-o,99747
-0 ,33923
-0 ,28084
-o,22997
- 0 , 1 7 0 0 3
- 0 , I  2 0 1  0
- 0 , 0 7 4 8 9
-0 ,03496
- 0 , 0 0 0 1 6
+O,02924
+0,05354
+0,07304
+ 0 , 0 8 8 1 0

- 0 ,641  19
-0 ,63s27
-o,61778
-0 ,58947
-0 ,55157
-0 ,50566
-0 ,45362
-0,99747
-0 ,33923
-0,28082
-0 ,22395
-o,17002
-0 ,1  2009
-0 ,07489
-0,03496
-0 ,00017
+0,02923
+0,05353
+0,07303
+0 ,08811

- 0 , 6 4  1  1  g
- 0 , 6 3 6 9 5
- 0 , 6 1 9 2 4
- 0 , 5 9 0 5 7
-0,55220
- 0 , 5 0 5 7 8
- 0 , 4 5 3 2 1
- 0 , 3 9 6 5 7
- 0 , 3 3 7 9 1
- 0 , 2 7 9 1 8
-o,22208
- 0 , 1  6 8 2 7
- 0 , 1  I  8 0 6
-o,o7292
- 0 , 0 3 3 0 1
- 0 , 0 0 1 5 1
+0,03072
+0,05482
+O,O7412
+0,0890,|
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l 2
|  2 ,1
|  2 ,2
|  2 ,3
|  2 ,4
|  2 ,5
,  2 ,6
|  2 ,7
|  2 ,9
|  2 ,9
l 3
I  3 ,1
|  3 ,2
|  3 ,3
|  3 ,4
|  3 ,5
|  3 ,6
|  3 ,7
|  3 ,9
l 3 , g
l 4

+ 0 , 1  0 2 3 6
+ 0 , 1  0 9 2 9
+ 0 , 1  1  3 2 5
+ 0 , 1  1  5 0 0
+ 0 , 1  1  5 0 0
+ 0 , 1  1  3 6 1
+ 0 , 1 1 1 1 4
+ 0 , 1  0 7 8  1
+ 0 , 1  0 3 8 3
+ 0 , 0 9 9 3 6
+ 0 , 0 9 4 5 3
+ 0 , 0 8 9 4 5
+ 0 , 0 8 4 2  1
+ 0 , 0 7 8 9 0
+o,o7357
+0,06927
+ 0 , 0 6 3 0 5
+ 0 , 0 5 7 9 4
+ 0 , 0 5 2 9 9
+ 0 , 0 4 8 2 0
+ 0 , 0 4 3 6 1

+ 0 , 1 0 2 5 2
+ 0 , 1  0 9 4 9
+ 0 , 1  1  3 4 6
+o,1  1522
+ 0 , 1 1 5 2 1
+ 0 , 1  1  3 9 0
+ 0 , 1  1  1 2 9
+ 0 , 1 0 7 9 1
+ 0 , 1  0 3 8 6
+0,09932
+ 0 , 0 9 4 4 1
+0,08924
+0,08393
+0,07854
+ 0 , 0 7 3 1 4
+ 0 , 0 6 7 8 0
+ 0 , 0 6 2 5 6
+ 0 , 0 5 7 4 6
+0,05254
+o,o4782
+0,04333

+ 0 , 1  0 3 0 8
+ 0 , 1  1  0 0 1
+ 0 , 1  I  3 9 5
+ 0 , 1  1  5 6 7
+ 0 , 1  1  5 6 4
+ 0 , 1  1  4 2 0
+ 0 , 1  1  1  6 7
+o,10827
+o, ' lo42O
+0,09963
+0,09470
+0,08952
+ 0 , 0 8 4 1 9
+o,07877
+0,07336
+0,06800
+o,06274
+0,05763
+0,05269
+0,04796
+0,04346

+ 0 , 0 9 9 3 0
+ 0 , 1  0 8 0 8
+ 0 , 1  1  3 7 0
+ 0 , 1  1  6 g g
+ 0 , 1  1  8 1  1
+ o , 1 1 7 7 5
+ 0 , 1  1  6 1  3
+ 0 , 1  1  3 5 0
+ 0 , 1  1  0 0 7
+ 0 , 1  0 6 0 4
+ 0 , 1  0 1  5 3
+ 0 , 0 9 6 6 9
+ 0 , 0 9 1 6 1
+ 0 , 0 8 6 3 9
+ 0 , 0 8 1 0 7
+o,o7574
+0,07045
+0,06522
+ 0 , 0 6 0 1 1
+ 0 , 0 5 5 1 3
+0,05032

+0,09933
+ 0 , 1  0 8 1  1
+ o , 1 1 3 7 2
+ 0 , 1 1 6 9 9
+ 0 , 1  l 8 0 g
+ o , ' l 1 7 7 O
+ 0 , 1 1 6 0 4
+ 0 , 1  1 3 3 6
+ 0 , 1 0 9 8 8
+ 0 , 1 0 5 7 8
+ 0 , 1 0 1 2 1
+ 0 , 0 9 6 3 0
+ 0 , 0 9 1 1 5
+ 0 , 0 8 5 8 5
+ 0 , 0 8 0 4 9
+ 0 , 0 7 5 1 2
+ 0 , 0 6 9 7 9
+0,06455
+ 0 , 0 5 9 4 5
+ 0 , 0 5 4 5 0
+0,04973

+ 0 , 1  0 0 0 7
+ 0 , 1  0 8 7 9
+ 0 , 1  1  4 3 2
+ o , ' l 1 7  4 4
+ 0 , 1  1  8 6 0
+ 0 , 1  1 8 1  7
+ 0 , 1  1  6 4 8
+ o , 1 1 3 7 7
+ 0 , 1  1  0 2 6
+ 0 , 1 0 6 1 3
+ 0 , 1  0 1  5 4
+ 0 , 0 9 6 6 0
+ 0 , 0 9 1 4 3
+ 0 , 0 8 6 1 2
+ 0 , 0 8 0 7 3
+ 0 , 0 7 5 3 4
+ 0 , 0 7 0 0 0
+o,06474
+ 0 , 0 5 9 6 2
+ 0 , 0 5 4 6 6
+ 0 , 0 5 0 9 8

Dans les tableaux précédents, w, et w', sont les facteurs de forme
avec l'écrantage local, obtenus respectivement par I'approche de SHAW et
celle de H-A. W, nr est le facteur de forme à écrantage non local avec
I'approche de H-A.

D'après les valeurs données ci dessus nous pouvons constater que
pour le modèle de B.H.S :

-Les approches de SHAW et de H-A donnent des résuttats très
voisins pour le facteur de forme.

-Les valeurs des facteurs de forme obtenues avec les deux types
d'écrantage sont presque identiques. cependant, pour ce modèle i l  est
avantageux d'uti l iser l 'écrantage local afin d'avoir des expressions
analytiques et d'éviter le calcul numérique.

II-5-2 Facteurs de forme pour 25 éléments

Nous avons tracé les facteurs de forme de B.H.S (approche de H-A)
pour 25 éléments à l'état liquide (Fig. de z-g à z-2T1. sur les mêmes
figures, nous avons reporté les valeurs des facteurs de forme que nous
avons calculés à partir du 'Simple Model Potentiat"(S.M.P). (Les paramètres
ont été pris de la publication d'ANIMALU t6l). Pour les deux modèles, le
facteur de forme a été écranté d'une manière locate avec la fonction
diélectrique de V-S [27].
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On peut voir que pour la plupart des corps, les facteurs de forme

calculés à partir des deux modèles sont comparables dans la région où

e < kr. pour g > kr, les facteurs de forme de B.H.S sont plus élevés que ceux

de S.M.p et les différences sont parfois importantes. Ceci peut être

expliqué par le fait que le pseudopotentiel de B.H.S est plus profond que

celui de S.M.P dans la région du cæur ionique.

Avant de clore ce chapitre, rappelons que le modèle de H-A est

discontinu en RM. Ceci peut introduire des oscil lat ions art i f iciel les du

facteur de forme pour les grandes valeurs de q, comme l'avait prouvé

SHAW [16].

pour le modèle de B.H.S, le pseudopotentiel est continu et ses

paramètres sont indépendants de l'énergie, ce qui rend son utilisation plus

f  ac i le .

Les facteurs de forme que nous avons établi dans cette partie

serviront dans la suite de ce travail pour calculer les propriétés des

métaux et alliages liquides.

Nous avons présenté da.ns la publication [40] (à paraître) les

formules analytiques et les facteurs de forme que nous avons déterminés

avec l'écrantage local et l'approche de H-A, pour le lithium, le sodium, le

potassium et le césium à l'état liquide.
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CHAPITRE III

CALCUL DES PROPRIETES DE TRANSPORT ELECTRONIQUE

I t r .1- INTRODUCTION

Dans cette part ie nous al lons rappeler les expressions de la

résistivité et du pouvoir thermoélectrique absolu qui ont été établies par

ZIMAN tgl dans sa théorie pour les métaux liquides. Cette théorie a été

génératiiéê par FABER et ZIMAN [41] pour les alliages binaires.

ru .2 . EOUATION DE BOLTZMANN

Les propriétés de transport électronique sont décrites au moyen de

la fonction de distribution des électrons de conduction f(f,k,t)' Pour un

système à l'équilibre, cette fonction ne dépend que de l'énergie E et est

donnée par la statistique de FERMI-DIRAC :

fo1E1 = (3-2-  1 )

1+exp,+,

où ps est le potentiel chimique des électrons (qui est voisin de

l'énergie de FERMI pour les métaux), ke la constante de BOLTZMANN et T la

température absolue.

L'équilibre du système peut être détruit par I'application d'un champ

électrique ou d'un gradient de température. cependant, la fonction f

s'écarte de P et devient :

f=fo+g (3-2-2)

où g représente la perturbation de ta fonction de distribution.
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Le retour à l'équilibre du système se fait sous I'effet des collisions
après un temps r appelé temps de relaxation. La fonction f est solution de
l'équation de BOLTZMANN qui s'écrit alors :

(- #)t* (-ryflÎ *e(ë-*4i'"1 ) =(-3i)"o,,=*
où V* est la vitesse de l'électron dans l'état k, 4f est le

température et ë est Ie champ électrique.

ru- 3. LA CONDUCTIVITE ELECTRIOUE

A un instant t, le nombre d'électrons dans un volume
est :

+f(r,k,t)dsk
8 II"

La densité totale du courant électrique s'écrit alors :

J = *Jo* t (r,k,t) d3k
4T"J  

^

( L' intégrale se fait sur tout le volume de l 'échanti l lon ).
relation (3-2-2) on obtient :

J = 
;ftJv* to o'r . #J u* o o'r

(3-2-3)

gradient de

élémentaire

(3-3-  1 )

(3-  3-2)

f 0 est une fonction paire de k et V* est une fonction impaire de k, ce qui

annule la première intégrale de la densité de courant. On en arrive à :

En uti l isant la

(3-3-3)

(  3 -3-4)

température et le Potentiel
BOLTZMANN s'écrit :

(3-3-s)

J =;fiîJ u* o o'r

Si on suPPose maintenant que la
électrochimique sont uniformes, l'équation de

^ , 0
( -Ë) vr e É=+

La densité de courant devient alors :

, g2u - 
*Jro* 

( e* Ë) (- # )*d3k
i

(3-3-6)
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Dans la relation précédente, I'intégration dans
peut-être changée en une intégration sur l'énergie, et
d'énergie constante (la surface de FERMI) on obtient :

D  -  ^ , 0t=fr-{ t'vk(ûkE)(-Tlotf

I'espace des k
sur une surface

(3-3-7)

(3-3-8)

(3-3-10)

(3-3-11)

(3-3 -12)

(3-3-13)

D'après la statistique de FERMI-DIRAC, ( - # ) peut-être remplacée

une distribution de DIRAC :

^ , 0
( -Ë)=ô(E-p")

La relation (3-3-7) se transforme en :

dS (3-3 -e )

Dans le cas d'un liquide isotrope, (dans un système de coordonnées
cartésiennes) les trois directions de I'espace sont équivalentes pour la
vitesse. Cependant, si on suppose que le champ électrique est dir igé
suivant ox, on a :

1- e2 f  -Ût(vr  ë)
- -  

r t t 3 * J  "  v L4fl3h J*, 
' vr

( vr ( v* r)lu, 
o-r{r 

r = }ufr t

On obtient alors (sur ox) :

J= " t -  [  ,vueds
12rl3tr Jsu= K

Finalement on arrive à la conductivité électrique qui est définie par :

J=ot

d,où: o_4[ ,v,ds
12n5lr Jsu= K

Itr - 4 . LE TEMPS DE RELAXATION

Dans l'équation de BOLTZMANN qui a 6té définio par (3-2-3), on peut

H
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exprimer la variation par rapport au temps, de la fonction de distribution
due aux collisions à I'aide de la probabilité de diffusion par unité de temps
de l'état k vers l'état k'.

bèl)"",i #J { e{t.',r) r(k') (1-r(k) ) - p(k,k') r(k) (1-r(R') )) dsk' (3-4-1)

( O est le volume de l'échantillon ).

Si I 'on admet que les coll isions sont parfaitement élastiques, les
probabilités des transitions directes ou inverses sont égales :

P(k"k)=P(k,R') rc-4-2)

. La relation (3-4-1) devient :

t  9! I =+ [e 1k,k'1 ( f(k') - f(k) ) dtk, (3-4-s)'  ô t  'co l l  
B ' IS J  

' .  r " ' " '

Dans un métal liquide, les surfaces d'égale énergie sont sphériques
et les transit ions n'affectent que les électrons situés au voisinage du
niveau de FERMI, on a alors :

k=k '=kF (k=lk l  =ror f f ieduvecteurk)  (3-4-4)

A f'aide de (3-2-2), le terme de collision s'écrit :

t Ql r =+ [t (*, k') ( s(k') - s1k1 ; o3r' (s-4-s)'  At 'coll 
Bnu J

d'où on peut déduire le temps de relaxation :

1 o [P (k,k') (1 - qp ) dsk' (s-4-6)? = 
gIT3 r g(k) '

qui s'écrit finalement compte tenu de (3-3-5) et (3-3-10) :

1f l r k 'T=-Jefi,k '1 1r-Ë )d3k' (s-4-7)'  
8 f I oJ  ^ ,

k'x et k, sont les projections des vecteurs k' et R sur I'axe ox.
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Comme les coll isions sont parfaitement élastiques, la probabil i té

de transition ne dépend que de l'angle de diffusion e. En utilisant les

coordonnées sphériques I'expression (3-4-7') se simplifie et on obtient :

(3-4-8)

La densité de probabilité de transition par unité de temps peut-être

donnée par la théorie des perturbations dépendantes du temps. Le temps
de relaxation devient alors :

+=#lJP (e) (l-cos o) sin e do k'2dk'

+= 
ntnl 

[Ï .[ '  I  w(r) lk' l '1 t
2fIï- "o

(m étant la masse de l'électron).

-  cos 0 )  s inO d0 (3-4-9)

Pour I'intégration sur k' nous avons posé k = k' = kF puisque les

transitions ne se font qu'entre états k et R' situés sur la sphère de FERMI.

< k'lw1r1l k> représente l'élément de matrice du potentiel perturbateur W.

La relation (3-4-9) peut aussi s'exprimer en fonction du vecteur de

di f fus ion q=k ' -k :

+=Ï#i,.0+Qtw(r)t k't' (ft1'0,+) (3-4-10)
nï' Ë

M-5- LA RESISTIVITE ELECTRIQUE

Pour un métal l iquide la surface de FERMI est sphérique, d'où la
relation (3-3-13) s'écrit :

"=;fr-kf t(kr)

où k, est donné par : kr = (

Dans (3-4-10) l'élément de matrice peut être factorisé
manière qu'au premier chapitre (relation (1-8-18-)):

l<k+ Q lw(r) l [ ' l '= ls (q) l ' lwo (k) l '=fr" (q)lwq (k) I t

a\

3n'NZ
-- )1 /3

(3-5-  1  )

(3-5-2)

de la même

(3-5-3)
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où a(q) =Nls(q)l '  (s-s-4)

est la fonction d'interférence.

On rappelle que Wq (R) est le facteur de forme et S (q) est le facteur de
structure. La résistivité électrique s'écrit alors :

1  {o * - ^2  r r  Ip= * =Ëffi ft J" (q) (wq (kF) )2,+,' o,#J (s-s-s)
n i l ^ F  o

( p est donnée dans le système d'unités international ).

trI. 6 . LE POUVOIR THERMOELECTRIOUE ABSOLU

Le pouvoir thermoélectrique absolu est rel ié à la conductivité
électrique par la relation suivante :

^ . t 'L iT,aLogo(E)
s=É(Ë)E=E, (3-6-1)

qui s'écrit aussi :

^ nr*3Tkr_ âLogp
s=Ë z (--=)k=kp (3-6-2)

on peut poser :

k-  
râLogp\  _  

kF,ôp,
X=-t(Ë)k=kr= -q (;Ë)k=kr 6-o-s)

on obtient alors :

n'rl r
S=ÉX (3-6-4)

X étant le paramètre thermoélectrique.

Pour le calcul de l'expression de X, il est plus commode d'exprimer
la résistivité en fonction de k, puis dériver et prendre la valeur en k - kF.
D'après (3-5-5) on peut écrire :
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p(k) = 
frdF ft Ïa(q) 

(wq (k) )2 qs dq (3-6-s)

err m2 n 
2|<

Losp(k) = ton tffift I - 6Los k+Los (J" tol Wq(k) )'qt oq) (3-6-6)

En dérivant on obtient :

,  ôbgp(k) .(ak'

r or! a(q) wo(kr) (fiwo ,*,, *= *,a(2k,)

k=kr

*,

(w2k,(kF) f .{qsdq
' Ê .

*,
1 2 6

J "tql 
(wq(kF) )- q" dq

o

paramètre thermoélectrique peut se mettre

(3-6-7)

sous la formeLe
suivante :

X=

où q=

3-2q-,

+k! aQkJ W2k,(kF) )2
xF

J ",0, 
1wq(kF) )t qtdq

0

*,_
. l -

'*rlo q3dq a(q) woftrx*

(3-6-8)

(3-6-e)

wq(k) )r=*,
l ' - (3-6-  1 0)

Le terme 3 dans le paramètre thermoélectrique correspond à des
électrons libres. 2q résulte de la borne supérieure d'intégration. Le terme
rl2 est relatif à la dépendance en énergie et à la non localité du
pseudopotent iel ,  i l  s 'annule pour les pseudopotent iels locaux et
indépendants de l'énergie.

*E

J ",0, 
Wq(kF) )'qtdq

0
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IJI-7. LA FONCTION D'INTERFERENCE 
. 

.
La fonction d'interférence a(q) d'un métal liquide ne dépend que de

la position des atomes. Elle décrit la structure du métal et peut être
obtenue expérimentalement par diffraction des rayons X ou de neutrons
(WASEDA I42l). La fonction d'interférence est proportionnelle à I'intensité
moyenne I diffusée par le liquide. on a :

r
a(q) = *-

Nf-

où : N est le nombre total d'atomes et f le facteur de diffusion.

(3-7-  1  )

a(q) peut s'écrire aussi à I 'aide de la fonction de distr ibution
radiale (ou fonction de corrélation de paire) g(r).

(3-7 -2)

po est la densité atomique moyenne (

ou encore :

a(q) =
1 -PoC (q)

(3-  7-3 )

C (q) étant la transformée de Fourier de la fonction de corrélation
directe C (0.

Le calcul de la fonction d'interférence est aussi possible en théorie
si la fonction C(r) est connue. Diff6rentes théories s'affrontent en
proposant des expressions diverses pour C(r). Elles se justif ient en
général aussi mal les unes que les autres et le seul critère valable est la
confrontation avec I'expérience.

Modèle de sphères dures

Pour la plupart des métaux liquides, le modèle de sphères dures
déduit de l'équation de PERCUS-YEVICK [43] est une bonne approximation
pour calculer a(q). Les expressions de la fonction d'interférsnce ont été
données par ASHCROFT et LEKNER [44]. Uéquation de (P.Y) s'écrit ;

a(q) = '' * oo {" 
(g(r)-r) 4rr É ffi0r.

c(r) = s(r) (1 - exp( 
#,,

oo=t=$1.

(3-7 -41
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où u(r) est le potentiel de paire, qui prend la forme suivante :

[ -  s i  r  < o
u(r )  = |  

(3-7-5)

Io s i  r  >o

o étant le diamètre des sphères dures.

Pour la fonction G(q) on obtient :

1

c(q) = -+no3J ds s2@*o o) (o*ps+1ss1 (9-7-6)
0

aVeC l  S= I / o

(3  -7-  8)

(3 -7-e )

(1+2n)2 . "  -6r l  (+n l2 : l2  n(1+2q)2 taa=fi j  F=ft :  T=\- s-7-77
(1-q)  (1-q)  2(1-n)

q est le taux d'empilement donné par :

I
rl = 

à 
npoot

D'après (3-7-3) la fonction d'interférence devient :

a(q)  = (1 +24n(cJr  *FJz*y Jo)  ) ' t

Les fonctions J.', J2, êt Jo sont définies par :

J . ,=*-  (s inqo-qocosqo)'  
(qd"

Jr--* (2q o sin q c + (2- (q o)2)cos q o -2\
(qd

(3-7 -1 0)

J4 =+((4 (q o)3 -  z4qa)s inqo+(-(qo)a* tz lqoy2-z+y cosq o+z4l
(qd

Expérimentalement, ta valeur de a(q) en q = 0 est diff ici le à
mesurer. Cette valeur a été donnée par MARCH [45] a partir de la
compressibilité isotherme Ir :
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't'r {t \'ç:

a(0) = po ke Ir

D'après (3-7-9) la limite de a(q) en q = 0 est :

a(o) =L4
(1 + 2q)-

(3-7  -1  1  )

(3-7 -12)

En théorie, il est donc possible d'ajuster le coefficient q de façon à
ce que la fonction d'interférence dans le modèle des sphères dures
reproduise au mieux la fonction d' interférence expérimentale. pour
certains métaux polyvalents, la fonction d' interférence expérimentale
présente un épaulement à droite du pic principal que le modèle des sphères
dures ne fournit pas. Cependant, plusieurs auteurs ont procédé à des
corrections pour retrouver les détails de a(q). BRETONNET [46] a présenté
une étude assez détaillée sur les modèles de potentiels iÀterioniques et
les a commenté.

Le formalisme de ZIMAN t3l pour le calcul de la résistivité et du
pouvoir thermoélectrique des métaux purs a été étendu par FABER et ZIMAN
[a1]au cas des al l iages binaires. La résistivité d'un al l iage s'écrit :

^  3 f lm2 o  
2k=

e=Ëffitr{ A(q,k,)q3dq (3-8-  1  )

où : A(q,kr) = Grâ'1 (w;(kF) )2 + cra"2 (wq2(kF) )2 + z,!ffia,rwl{rpwq2(kF)
(3-8-2)

Ct et C, sont les concentrations atomiques des deux constituants.
Àt,r, à22 et a. 'r sont les fonctions d' interférence partietles données par
ASHCROFT et LANGRETH 1471.
wlçl et Wo2{kr) sont les facteurs de forme des corps 1 et 2 dans l,alliage.

La relation (3-O-4) qui donne te
valable, mais les coefficients q et r dans
deviennent :

+x! apnPkr)

pouvoir thermoélectrique reste
le paramètre thermoélectrique

q=
."+
J A(q,kr) q3 dq

(3-8-3)
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2kr

ç1, tt* A(q,k) )* = *, qt oq

[ = (3-8-4)
?,
Jo o{o,nr) qt oq

l l  est à noter qu' i l  faut prendre l 'énergie de Fermi et le volume
atomique dans l'alliage. ll faut tenir compte aussi des modifications des
facteurs de forme dans I'alliaqe, à savoir les paramètres du modèle de
potentiel s' i ls dépendent de l 'énergie, de la fonction diélectrique qui
intervient dans l 'écrantage, de la lacune de charge et des masses
eff  ect ives.

D'autres fonctions d'interférence partielles ont été proposées par
FABER et ZIMAN [41] et par BATHIA et THORNTON [48]. WASEDA l42la
discuté I'ensemble de ces fonctions, et a donné les relations qui les lient à
celles définies par ASHCROFT et LANGRETH [47].
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CHAPITRE IV

CALCUL DE I.A RESISTIVITE ET DU POUVOIR
THERMOELECTRIQUE ABSOLU A PARTIR DU MODELE DE B.H.S

ry.1 - INTRODUCTION

Dans cette partie nous présentons les résistivités que nous avons
calculées dans le cadre de la théorie de ZIMAN t3l avec les modèles de
pseudopotentiel de B.H.S et de S.M.P pour un certain nombre de métaux
l iquides purs.  Nous étudions également la résist iv i té et  le pouvoir
thermoélectrique du système Ga-Ge. Les résultats théoriques que nous
avons obtenus sont comparés à I'expérience.

IV . 2 - RESISTIVITES DE 22 METAUX LIQUIDES PURS

Au chapitre 3 nous avons rappelé la théorie de ZIMAN qui permet de
calculer la résistivité à partir d'un modèle de pseudopotentiel. Les deux
grandeurs importantes qui interviennent dans I'expression de la résistivité
p (rel 3-5-5) sont le facteur de forme et la fonction d'interférence.

Pour le facteur de forme, nous avons adopté dans nos calculs
f'approche de H-A pour le modèle de B.H.S (voir chap. 2) et l'écrantage local
avec la fonction diélectrique de V-S 1271. Le S.M.P est utilisé dans les
mêmes conditions que le modèle de B.H.S.

' 
En ce qui concerne la fonction d'interférence, nous avons choisi le

modèle des sphères dures (S.D). Les paramètres qui permettent de calculer
o (le diamètre des sphères dures) ont été relevés du livre de WASEDA [42]
sauf pour les corps suivants : Li, Te, Si et Ge. Nous avons pris I - 0,45
pour les deux premiers et q - 0,38 pour le Si. Pour le germanium nous
avons utilisé l'expression suivante : î = 0,5437 exp (-3,964 . 1O'4 T(.C)).
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q étant le taux d'empilement qui est relié à o (diamètre des sphères dures)
par la rel. (3-7-8).

Sur le tableau (4-1) nous avons regroupé les résultats théoriques
et expérimentaux des résistivités électriques.

Tab. 4-1

I
I Elément
I

p B.H.S p S.M.P p ExP

I
I  L i  2000c
I Na 200oC
I  K  1 3 5 . C
I  Hc  100oC
I  Cs 28 ,6"C
I  Mg 651oC
I Ca 850'C
I Ba 730oC
| 7Â 450"C
I od 350'c
I f-b 25"c
I  A t  7 0 0 ' c
|  @ 500c
I  l n  1 0 0 0 " C
I  T l  3030C
I  S i  1 4 4 0 0 C
I e 980"c
I Sn 1 000"C
I Pb 3500C
I sb 6500c
I Bi 3000C
I Te 460oC

3 0 , 1  3
1 3 , 8 0
44,80
5 0 , 4 0
104,29
68,47
25',1,77
3 0 8 , 7 5
5 0 , 0 3
4 4 , 1 4
5 1
5 0 , 0 8
3 3 , 9 5
7 9 , 7 3
1  9 6 , 1  I
3 7  , 7 1
4 7 , 7 9
7 7 , 8 1
6 1 , 2 9
6 9 , 6 4
7 5
78,84

20,37
9 , 7 3
1 6 , 1 9
1 9 , 6 4
' t  6 , 7 1
2 2 , 1 6
2 6 , 8 8
1 9 , 7 0
1 8 , 2 8
2 s , 8 1
4 0 , 0 8
2 2 , 5 5
3 1 , 2 2
5 0 , 7 5
3 3 , 2 5
9 4 , 1 7
4 6 , 6 5
52,70
7 8 , 8 3
6 5 , 6 8
8 8 , 8 8
9 9 , 6 2

2 6
1 3 , 1  4
1 6 , 8 0
2 7
3 6
2 5 , 3 5
3 3
3 0 6
3 6 , 5 5
3 3 , 5 5
96,22'
2s
26,23
5 2 , 3 5
7  3 , 1
8 1
6 8 , 3 5
6 7 , 5
9 6 , 4 0
1  1 4 , 5
1  2 9 , 1
5 7 5

4e l
s0 l
s0 l
s1 l
s2 l
531
s4 l
s4 l
s5 l
s5 I

[s6 ]  |
tsT l  I
[ss ]  r
[s2 l  I
s2 l  I
ss l  I
ss l  I
ss l  I
ss l  I
ss l  I
ss l  I

, I

' Valeur admise par le ' National Bureau of Standards'

D'après les résultats que nous avons reportés ci-dessus, on peut
constater que pour la plupart des éléments le modèle de B.H.S. surestime la
résistivité. C'est un résultat inattendu, car en général la résistivité
calculée à Fatir d'un modèle de pseudopotentiel est inférieure à celle
déduite de I'expérience (c'est le cas du S.M.P).

Cependant, les valeurs obtenues à partir des deux modèles sont
comparables, à I'exception des éléments suivants : le césium, le calcium,
le barium et le thallium. Pour ces corps, l'écart entre les résistivités
théoriques est très important. Dans le calcul de la résistivité, oî fait
intervenir I'intégrale du facteur de forme entre 0 et 2kr, et nous pouvons

constater (voir chap. 2) que dans cette région, les facteurs de forme
déduits des deux modèles sont assez différents.
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A notre avis, ceci explique les différences observées entre les
résistivités dè B.H.s et de s.M.P pour ces quatres éréments.

Pour clore ce paragraphe, on peut dire que les résultats des
résistivités obtenus à partir des deux modèles (B.H.S et S.M.P) et avec le
modèle des sphères dures sont assez satisfaisants. Nous pensons que les
fonctions d'interférence expérimentales diminueraient les écarts observés
pour certains éléments entre la résistivité théorique et la résistivité
expéÈimentale.

IV - 3 - LE SYSTEME G I Lil.rM-cERMANtUM

Nous allons nous intéresser plus particul ièrement au système
Ga-Ge à l'état liquide.

Dans un premier temps, on étudiera la résistivité et le pouvoir
thermoélectrique absolu (P.T.A) du gall ium et du germanium purs en
fonction de la température.

Dans un deuxième temps, on s'intéressera aux alliages Ga-Ge. Les
résultats de la résistivité et du P.T.A en fonction de la concentration en
germanium ont  fa i t  I 'objet  d 'une publ icat ion ( insérée à la f  in  de ce
chapitre), et dans laquelle on a également présenté et discuté les
pseudopotentiels et les facteurs de forme analytiques du gall ium et du
germanium l iquides purs, à part ir du modèle de B.H.S. Par ai l leurs (tsgl à
paraître), les résultats expérimentaux de la résistivité et du P.T.A de
I'alliage Ga-Ge réalisés par ANNO [57] dans notre Laboratolre (L.P.L.l.), ont'' été interprétés par le modèle de pseudopotentiel de B.H.S.

IV-3-1 Résistivités du gall ium et du germanium ours

Nous avons calculé les résistivités des corps purs en fonction de la
température avec le B.H.S et le S.M.P. Pour ces deux modèles, on a utilisé
llécrantage local avec la fonction diélectrique de V-S [27].

Nos résultats sont reportés sur les f igures (4-1) et (4-2).Nous
avons tracé sur ces mêmes figures les courbes expérimentales obtenue par
ANNO [57] pour le gallium et par GASSER [55] pour re germanium.

Nous pouvons remarquer que les courbes théoriques obtenues à
partir des deux modèles sont très voisines pour le Ga et également pour le
Ge. En comparant les résultats du calcul aves les valeurs expérimentales,
on peut constater que le modèle de B.H.S ainsi que le S.M.P surestiment
légèrement la résistivité du gallium et sousestiment celle du germanium.

t
I
I
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Sur les figures (4-1) et (4-2), nous avons aussi reporté les résistivités
respectives du Ga et du Ge calculées avec les fonctions d'interférence
expérimentales pour une seule valeur de la température. On peut voir que
la résistivité théorique est améliorée avec la fonction d' interférence
expérimentale. En effet, le Ga et le Ge présentent un épaulement à droite
sur le premier pic de la fonction d'interférence expérimentale, et cette
particularité est ignorée avec le modèle des sphères dures.

En conclusion, nous pouvons dire que le modèle de pseudopotentiel
de B.H.S et le S.M.P donnent des résultats satisfaisants pour la résistivité
aussi bien pour le gallium que pour le germanium.

F
q40
E
.c.
oe
0.=
Èso
.2
as(r

0  200  400  600  800  1  000
T ('C)

Fig. 4-1 Résistivité du gallium liquide. (1) B.H.s avec a(q) s.D. (2) s.M.p avec a(q) s.D.
(3) exp. ANNO.
x B.H.S avec a(q) exp. o B.H.S avec a(q) exp.

Germanium pur

(3 )

I
o

( 1 )

(2 )

900  1000  
T  ( .C )  1  100  1200

Fig. 4-2 Résistivité du germanium liquide. (t) B.H.s avec a(q) s.D. (2) s.M.p avec a(q) s.D.
(3) exp. GASSER.
x B.H.S avec a(q) erp. o B.H.S avec a(q) exp.

Eq 6 5
E
-c
o
:t

s.=
i, 55
'-o
I
E
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ry-3-p Pouvoir thermoélectrique du gall ium et du oermanium pgrs

A part i r  de la formule de ZIMAN t3l  qui  donne le pouvoir

thermoélectrique (rel. 3-6-2), nous avons calculé les résultats théoriques
pour le Ga et le Ge avec le B.H.S et le S.M.P.

Nous avons reporté nos valeurs du P.T.A en fonction de la

température sur les figures (4-3) et (4-4). Nous avons également tracé les

courbes expérimentales obtenue par ANNO [57] pour le gallium et par BATH

[59] pour le germanium.

pour le gall ium nous pouvons voir (Fig. 4-3) que les résultats
calculés avec les deux modèles sont très proches de ceux obtenus par

I'expérience ( les échelles sont très dilatées ).

Quant au germanium (Fig. 4-4), le modèle de B.H.S donne un meilleur
accord avec I'expérience que le S.M.P. Ceci est peut être dû au fait que dans
nos calculs, nous avons ignoré le terme de dépendance en énergie (voir

relation 9-6-10). Ce terme disparait avec le modèle de B.H.S car i l  a la
particularité d'être indépendant de l'énergie.

Signalons enfin que les fonctions d' interférence expérimentales
n'influent presque pas sur le P.T.A du gall ium et du germanium purs'

pour terminer ce chapitre, nous pouvons dire que le modèle de
pseudopotentiel de B.H.S donne des résultats assez satisfaisants dans
I'ensemble pour les propriétés électroniques des métaux liquides.

Gallium pur

-2

()
o

L
0

{
t
o-

-1

o 200 400 600 800
T ('C)

Pouvoir thermoélectrique du gallium liquide.
(1) B.H.S avec a(q) S.D. (2) S.M.P avec a(q) S.D.
(3) exp. ANNO.
x B.H.S avec a(q) exp. o B'H.S avec a(q) exp.

Fig. 4-3
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Germanium pur

( 3 )

( 1 )

(21

8 5 0 950 1  050

r fc)

Pouvoir thermoélectrique du germanium liquide.
(1) B.H.S avec a(q) S.D. (2) S.M.P avec a(q) S.D.
(3) exp. BATH.
x B.H.S avec a(q) exp. o B.H.S avec a(q) exp'

1 1 5 0

Fig. 4-4
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Electronic properties of liquid metals and alloys
calculated with the first-principles model
(pseudo)potential of Bachelet, Hamann and Schlûter:
the Ga-Ge system

Nabila Koubaa and Jcan-Ceorgcs Gasscr
Lalxrraroirc dc Physiquc dcs Liqui<.tes Métalliques, Faculté des Scicnces, Université de
Mclz. 57(X5 Mctz Cérlcx I, Francc

Rcceivc<l 30 May l9tt9, in linal form 13 Scptember l9E9

Abstmct. A nrorlcl ( pscur.lo)potcntial mcthod has proven to be an intercsting techniquc for
calculating elcctronic propcrtics in lhc framework of the Zman formula for pure liquid
mcrals and thc Fabcr-Ziman cxpression for liquid alloys. First-principles model potentials
are non-local and thcir paramctcrs arc cncrg,y dependent. ln the alloy onc must take inlo
account an encrgy deçrcndent cffective mass, a dcpletion hole and thc Fermi energy core
shilt which is nor known for alloys. Furthermore, the thermopower explicitly includes an
cnergy dcpcn<lenr contribulion. The nrst-principles model (peudo)potential of Bachelet,
llamann and Schlùtcr (uus) is energy indcpendent and avoids the necessity ofmaking these
corrcctions. lt has bccn uscd to calculatc analytically thc corresponding form factor. The
rcsistivity an<l thc thcrmopowcr of purc germanium and gallium and of thc germanium-
gallium alloy havc bccn rlctermincd by using the Fabcr-Ziman formalism. Both hard sphere
andcxJrcrirncntalstructurc factors havc bccn used (when available).Theagreementbetween
cxpcrimental anrl thcorctical propcrtics can hc consirlercd as good and conlirms that the sHs
ntorlcl Jxrtcnrial is arlcquatc for rlcscritring thc clcctronic propcrties of liquid alloys.

l .  Introduction

A pseudopotcntial method has provcn to be an interesting and useful technique for
calculating electronic properties of liquitl metals [1] and alloys [2] in terms of
pseudopotential form factors and structure factors. Recently, Bachelet, Hamann and

Schlùter (eus) [3] introduced a new family of pseudopotentials. Thb aim of this work is
to compute with it the 'on-Fernri-sphere' form factor, and <Iifferent proP€rties like the
resistivity and thermoelectric power of liquid metals and alloys'

The basic starting point for investigating these properties is the pseudopotential form

factor which is the matrix element of the pseudopotential between plane waves. The
pseudopotential theory consists of replacing the deep core potential at each ionic site

6y a wèak pseudopotential (and thc corresponding wave function by a pseudowave

one). The lattcr is constructed to prcserve the eigenvalues of the Schrôdinger

equation.
Two approaches have bccn used. Thc first one is the model (pseudo)potential

method. ti is a 'first-principles' theory in the sense that the parameters of the model

potential are fitted tô atomic spectroscopic cxperimental data. This theory has been

0953-8e84/9ry09 2297 + t)6 $03.50 @) l$0 loP Publishing Ltrt 2297
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Figure l. Pscudopotentials of Ga for cach valuc
of thc angular momcntum l, from nHs [3] and sup
[8] modcls.

Figurc 2. Pseudopotentials of Ge for each valuc
of the angular momentum r. from nHs l3l and sue
[8] models.

developed by, among others, Heine, Abarenkov, Animalu, Shaw, Harrison, So, Moore
and Wang [4-lU. The price to pay for the simplification of the theory consists in
introducing the non-locality of the model potcntial and letting the parameters be energy
dcpendent.

The second approach is that of pscudopotentials obtained by the orthogonalisation
of wave functions to core states (opw method). lt has been developed by Austin, Heine,
Sham and Weaire ll2-141, and for liquid metals by Hafner [15]. This procedure is an aô
irritio method.

First-principles model potentials are non-local and their parameters are energy
dependent. In the alloy one must take into account an energy dependent effective mass,
a dcpletion hole and the Fermienergy core shift which is not known for alloys. Rccently
Btts [3] introduced a ncw family of cnergy intlepcndent models of pseudopotentials
which avoid the nccessity of making thesc corrections. They have many interesting
propcrties-e .g. they are transferable and they can be fitted with simple continuous
analytic functions on theft ab inrtro pscudopotentials. Furthermore, aHs claim that their
model potential has been developed for the entire periodic table (from hydrogen to
plutonium). This includes the noble, the transition and the rare earth metals which are
not well described by the Heine-Abarenkov-Arrimalu-Shaw model potential family.
In figures I and 2 we have represented the model potential of eus [3] and have compared
it to that of Animalu and Heine [6] for gallium and germanium respectively. The energy
independence of the parameters of the aHs potential allows the'transfer'of these values
to the alloy case. Ho\r,ever, the model ptential 'on-Fermi-sphere'form factors, and the
clectronic properties of liquid metals and alloys derived from the model potential of BHs

[3] have not yet been calculated as far as we know.
The purpose of this work is to present the resistivity and the absolute thermoelectric

power of liquid gallium, germanium and of gallium-germanium alloys, which have been
computed in the framework of the Faber-Ziman formula. In our calculations we have

P lûlhat ritrl
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l-lgure 4. Pseudopotcntial form factors of Ge as a
function of the momentum transfer g. Full curve:
sus [3, l6l; crosses: sur [8].
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l'igure J. PscurJopotential [orm factors of Ca as a
function of thc montcntunl transfcr g. Full curve:
utts [3, l6l :  crosscs: sur IEl.

x  =  (k r /2p) (ap laQk=kF.

used the locally screened form factor ( figures 3 and 4) which we have calculated ana-
lyticallyfrom the uHs pseudopotential [161. The resultsare compared with the Animalu
[8] simple model potential (srvre) form iactor.

2. f'ormalism

2. I. Electrical resistiuity

Accor<Iing to the Ziman formula I I ], the electrical resistivity of a pure liquid metal can
bc written as

3nnt2Ç2,, f2kr
P= 4rrhÇ J,,  

a(q)u(q)zq3 dq. ( l )

We can sce that the rcsistivity depen<Js on two basic quantities, the pseudopotential
form factor on the Fermi surface u(r1) which is screeneà by the conduction eîectrons,
and the-liquid structure factora(q). This formula can be adaited to liquid alloys (Faber-
Ziman [zl) uy introducing partial structure factors [17] antl fbrm factors for each species
r in the alloy.

2.2. Thermoelectric power

The absolute thermoelectric pow-er is proportionalto the logarithmic derivative of p
with respect ro * at kp. In terms of Ziman'J formula [1] it takei the following form:

S = n2kïT7/3eEp 
e)

wherc X is the thermoelectric parameter which is given by

(3)
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Teblc t. Lcast squarcs analysis of thc clcclrrcal rc:'rstivaty anrJ lhcrrnoclcctric p<rwcr of liquid
gal l iunr anrl  gcrrnaniurn. ' l -hc corrclat iorr cocfl icicnt r is also givcn.

Rcsist ivi ty of i lquid gal l iunt
Ex1^-nrncr r ta l  [22 [  p=25.63( l+  t . t t3 { i l l x  l0  r  f .
Calculatct l  (r lrsf / ,  = .1.1..195 + l .3t l74 x lo-: 7.
Calculatctl (srrt') 1r = .11.t1.5.1 + l.(1205 x l(l ! 7.

r = l.ûX)
r = O.9{I)
r = O.VI)

I tcs ist iv i ty  of  l iquid gcrnranrurrr

[ :xpcrirncntal [23[ 1r = ( i l .9t l l  -  7.1196 x l( ,
()r

1 t=51.227 +  1 .5 .1 ( r ( rx  l0
(-alcularcd(nrrs1 p = 3l. t l - l -s + 1.62()7 x l0
Ca lcu la tcd(s r i l )  e=30.626 +  I . ( r -15 t lx  l0

! , .  + l .o7y) x lo t  r f

, . [
z 'f,

, T ,

r = 1.0fl)

r = 0.98
r = 1.000
r = l.fiX)

Thcrnroclcctric powcr of liquid galliurn

Expcrimcnraf [22] .5 = -0. lu97 - 1.7$2 x l0-r ?.
Ca lcu la rcd(nr rs )  J  =  0 .42151 +  1 .2651 x  t0 - r  T .  -  l . l (125 x
Calculatcd (sttp) . l  = 0.21417 + 4.3509 x l0- '  7i  -  l .070tl  x

r = 0.987
l( l-6 f :  -  l . l3l3 x l0- 'g f :  r  = l .ûX)
10-6 f: - 8.6697 x to-ro f: r = 1.0fi)

Thcrrnoclcctric powcr of liquid gcnlranium

E,xpcrimcnral [2.1] .T = 3.40 - .1.(X) x l0 I  f .
Culculuted(ntrs) . t  = (). t i t{641 - 3.-3137 x l0- '7.
Calculatcd (stt t ,)  5 = ().()321 - 4.5513 x l0'1 7..

r = 0.999
r = l.û)0

3. Results and discussion

3. I . Ele ctricul rcsistiuity

Wc Save cvaluatcd thc rcsistivity of liquid gcrnlanium. gallium and germanium-gallium

alloys ar differcnt rempcratures with BHs [3, l6] and with sMP [8] model potential form

factors. 
'fhc 

barc B1s form factor (scc figures 3 and 4) has been screened locally in the

sanrc manncr as rhc sMp [8] onc by the drclectric function of Vashishta and Singwi [181.
Our calcularions have bcen pcrformcd with Ashcroft-Lekner Il9l hard sphere structure

factors for pure mctals, ancl Ashcroft-Langreth [20] hard sphere partialstructure factors

for alloys. The harcl sphere cliameters have been chosen in the same manner as that

r1cscribéd in an earlicr paper [2 ] l. ln the alloy wc have taken into account the modification

of thc mean atonric voluinc Ou(f ) and of thc Fcrmi wavevcctor kp by introducingZ(c)

thc nrcal valcncc and Qr( f, c) the mcan ltomic volumc of the alloy (obtaincd by a linear

intcrpolation of the pure metal values [2ll).
ln table I we compare our rcsults to the Anno l22lan<l Gasser [23] experimental

values for pure metals. The resistivitics computed with the sHs model pseudopotential

are close to those computed with the sMP model (differing by less than 1.5 pQ cm for

gallium, ancl I . I pA cm for germanium), but the two models underestimate the resistivity

ittiquijgerranlum by abou t20 pÙcm, andoverestimate the resistivityof liquidgallium

Uy aUouù pe cm. However, the results depend sensitively on theexperimental structure

factors of ôa and Ge, which both present a shoulder on the high angle side of their first

peak. We can observe that, with thc experimental structure factors, we imProve the

iesistivity by 8 pA cm for Sermanium and 2 pQ cm for gallium'
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l'igure 6. Thermoelcctric power of Ga-Ge at
800oC. Curve A: aHs [3, 16]; curve B: snr [8];
squares: expcriment [25].
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l-igure 5. E,lcctrical rcsistivity of Ga-(ic at
1000'C. Curvc A: uus 13. 16l l  curvc B: sup l8l;
curvc C: expcrimcnt 1221. Trianglc: srrs with
cxpcrimcntal structurc factor; cross: sup with
cxperimcntal structufc factor.

Wc havc computed the resistivity of the Ga-Ge alloy at 1000'C. Our results with
Btts [3] and sMp [8] form factors are compared with the experimental resistivity. Figure
5 shows that our results are slightly different from those measured by Anno [22J. In the
case of alloys, the partial experimental structure factors are not known. However, with
hard sphercs, the agreement with experimental data is satisfactory but could probably
bc improved with experimental structure factors.

3.2. Thermoelectric powcr

The absolute thermoelectric powcr has bcen computed for pure gallium and germanium
and for the Ga-Ge system at 800'C with the srr,rp (neglecting the energy dependent
contribution) and eHs pseudopotentials. We have given our results for pure gallium and
for pure germanium in table I with both model potentials. We compare our values to
the experimental results obtained by Anno [22] for gallium (table l). Both form factors
give results very near to the experimental thermopower (differing by less than
1.5 pV K-t). The calculated values presented a convex curve which could not be con-
firmed experimentally because the experimental accuracy was insuffrcient. We compare
our values with the experimental results obtained by Bath [24] for germanium (table 1).
The results obtained with sHs form factors are close to the experimental thermopower
(within 2.01tY K-t). The results are better than for the st'rp form factors which give
results differing by 4.5 FV K-t. This is probably due to the neglected energy dependent
contribution which does not appear in the sHs form factor. The influence of the exper-
imental structure factor on the thermopower is very small (less than 0.2 pV K-t). For
thc alloy, we compare our values with the experimental results obtained by Mayoufi [251
( figure 6). The divergence between the three curves is not very important since the scale
is very expanded.

Lq.d  6 . -6 .
t u . ( ,

it

0  0 . t  0 a  0 ô  0 a
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4. Conclusions

Bns locally scrccncd nrodcl ( pscudo)potcntials wcrc uscd to compule the rcsistivity and
thc thcrmoclcctric power of gallium. gcrmanium and of the Ga-Ge system. We have
conrpare<I our rcsults with thosc obtained in anothcr theorctical analysis (strte locally
scrccncd model potcntial) and with expcrimcntal data. Both rcsistivity and thcrmo-
power arc wcllcxplainctl with thesc modcl potcntials. It is probablc that the remaining
discrcpancy comcs from local scrcening and from the hard sphcre structure factors.
Indccd thc expcrimcntal structurc factor inrproves thc resistivity for pure germanium
and galliunr. Whcn calculating thc thcrmoelcctric power, we did not need to take into
account thc cncrgy dependent contribution in thc sHs model (a contribution that we
havc also ncglcctcd when using the st"tp potential) because thc pseudopotential is energy
inrJcpcndcnt. Thc non-local contribution can be important, and the useof first-principles
cncrgy indcpcndent pseudopotcntials represenls progrcss in liquid alloy elcctronic
propcrty calculations. Wc consider our rcsults to be very satisfactory and they confirm
that thc ulrs form factor is adequatc for dcscribing the electronic properties of liquid
mctals and al loys.
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CHAPITRE V

CALCUL DU POTENTIEL EFFECTIF A PARTIR
DU MODELE DE B.H.S

V-l . INTRODUCTION

La nature du potentiel effectif dans les métaux a été d'un intérêt
considérable durant les dernières années (COHEN, HARRISON, SHYU et
GASPARI, KAHL et HAFNER...[60,31,61,62,63,64 ]) '

Le potentiel effectif peut être déterminé à partir du facteur de
structure ou d'un modèle de pseudopotentiel. Cependant, on peut passer du
potentiel effectif  au facteur de structure par exemple à I 'aide de
I'approximation de la phase aléatoire ('random phase approximation' RPA).
Cette approximation consiste à relier ces deux grandeurs par une formule
analyt ique.

Ge sujet est assez intéressant dans la mesure où i l  permet

d'accéder à la structure, par des moyens de calculs théoriques en évitant
de passer par I'expérience qui s'avère parfois délicate et très difficile.

Plusieurs auteurs ont fait des calculs de structure à partir de
potentiels effectifs déduits de modèles de potentiels locaux et non locaux.
Citons par exemple BRETONNET et REGNAUT, KAHL et HAFNER [65,66,63'64]
qui ont travaillé avec les modèles de SHAW et d'ASHCROFT. lls ont trouvé
des résul tats assez intéressants qui  conf  i rment les données
expér imentales.

Dans ce dernier chapitre, nous allons calculer le potentiel effectif
de quelques métaux et alliages liquides avec le modèle de pseudopotentiel

de B.H.S et avec le S.M.P. Nous uti l iserons l 'écrantage local et nous

discuterons l'effet de la fonction diélectrique sur le potentiel effectif.
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V - 2- LE POTENTIEL EFFECTIF DANS LES CORPS PURS

Dans un métal liquide, on peut définir le potentiel effectif comme

étant la somme d'une interaction coulombienne directe entre les ions et

d'une interaction indirecte dûe aux électrons de conduction. L'interaction

indi recte dépend f  or tement  de la  construct ion du modèle de

pseudopotentiel nu et des effets d'échange et corrélation.

En termes de la caractérist ique énergie-vecteur de transfert

normalisée (chap.1), le potentiel effectif prend la forme suivante (d'après

SHAW [16]) : (

72
V(r)=?(1- frJt-to) ffoq1

0

V(r) est en unités atomiques. Z est la valence effective qui prend en

compte la lacune de charge dans le cas du modèle de potentiel de SHAW'

Pour le modèle de B.H.S, le problème de la lacune de charge disparaît'

Dans F* (Q), on tient compte des effets d'échange et corrélation. Le

modèle de SHAW est non local et il a été écranté d'une manière non locale.

Cependant l'expression de FN (q) est assez complexe et ne peut être

calculée que numériquement.  Pour un écrantage l inéaire,  le problème

devient très simPle et on obtient :

(5-2-  1  )

(5-2-2)r*(o) =(#l'twf (k) )2Ti -+irti(1 -sh)

qui
qui

Woo est le facteur de forme nu, t(q) est la fonction diélectrique

tient cbmpte des effets d'échange et corrélation et G(q) est la fonction

décrit ces effets.

Nous pouvons voir que si le facteur de forme est déterminé

analytiquement, il en est de même pour Fx (9).

Nous avons calculé le potentiel effectif pour quatres éléments purs

(Li, Na, Al, Ge) avec le B.H.S et le S.M.P. Les facteurs de forme

correspondants ont été déterminés analytiquement et dans lesquels,

l,effet d'échange et corrélation est décrit par la fonction diélectrique

statique de v-s [27], qui sera notée par t tu.. Nos résultats sont reportés

sur les f igures (5-1), (5-2), (5-3) et (5-4).
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Pour les quatres éléments étudiés, le potentiel effectif de B.H.S est
très voisin de celui du S.M.P.

On peut voir que le potentiel effectif présente des oscillations de
FRIEDEL t67l à longue distance qui ont pour origine I 'existence de la

singularité logarithmique de t(q) en q = 2 kp.

Pour le lithium et le sodium on observe des potentiels effectifs qui
présentent des oscil lat ions lentes par rapport à celles. de l 'aluminium ou
du germanium. Les premiers minimums de V(r) pour Li et Na sont situés
respectivement aux alentours de (-5 u.at) et (-4,5 u.at).

EDWARDS et JARZINSKI [68] ont calculé les potentiels effectifs du
lithium et du sodium à la température de fusion, avec le modèle optimisé
et la fonction diélectrique de SHAW [32]. lls ont trouvé des valeurs assez
proches des notres pour les premiers minimums. Gependant, leurs courbes
présentent une allure asymptôtique avec l'apparition d'oscillations pour le
lithium aux très grandes valeurs de r.

Nos potentiels effectifs pour I 'aluminium ont la même allure que

ceux obtenus par BRETONNET [46] avec le modèle de SHAW et tu, à la

température de fusion. On observe juste un léger écart dans la profondeur
du premier minimum.

Pour le germanium, on peut remarquer la présence d'un léger
épaulement avec le B.H.S qui s'accentue avec le S.M.P. Ce résultat est
prévis ibte car le germanium a une structure expér imentale assez
particulière avec un épaulement à droite du premier pic de la fonction
d' inter férence.
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Lithium pur à 200"C

Fig. 5-1 Potentiels effectifs de Li liquide pur avec 8yg.
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Sodium pur à 100"C

o B.H.S
x S.M.P

I  r 1u.at1 
1o

Fig. 5-2 Potentiels effectifs de Na liquide pur avec €yg.
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Fig. 5-3 Potentiels effectifs de Al liquide pur avec tyg.

25

20

15

10

5

0

-5
I r 1u.at1 

10

q
l

oc
o

25

20

1 5

1 0

5

0

-5
1 412

q
f t

o
o
c;

0

-5

- 1 0

q
5

c,
ct
c;

Aluminium pur à 1000"C

Germanium pur à 1000"C

Fig. 5-4 Potentiels effectifs do Cio liquide pur avec tyg'
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"

V - 3 . EFFETS DE LA FONCTION DIELECTRIOUE SUR LE POTENTIEL
EFFECTIF

La fonction diélectrique influe d'une manière assez importante sur
le potentiel effectif. Plusieurs auteurs, comme BRETONNET et REGNAUT

t65l se sont intéressés à ce problème et ont étudié les changements qui
interviennent sur le potentiel effectif .

Nous avons tracé les potentiels effectifs pour le germanium et
I 'aluminium purs avec les deux modèles et en uti l isant trois fonctions

diélectriques différentes ' tu, 1271, E.u [30] et trrr. [29]. (voir fig. (5-5),

(5-6), (5-7), et (s-8)).

(d
j c

oq 0
o

; - 5

Fig.5-5

4  6  I  
r 1u .a t1  

10  ' 12

Potentiels effectifs de Al liquide pur avec tVS, ttU et tg1g.
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Fig. 5-6 Potentiels effectifs de Al liquide pur avec tVS, QU et tglg'

Aluminium pur à 1000'C (B.H.S)

IU

Aluminium pur à 1000"C (S.M.P)
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Fig. 5-7 Potentiels effectifs de Ge liquide Pur avec €VS, €lU et 8STLS.

r  (u .at )  1o

Fig. 5-8 Potentiels effectifs de Ge liquide pur avec €VS, ttU et tg1g.

Pour le germanium et I 'aluminium, avec le B.H.S ainsi que le S.M.P,
on constate une différence remarquable du potentiel effectif quand on
change de fonction diélectrique. Notons que la fonction diélectrique de
S.T.L.S donne un potentiel effectif assez profond pour les valeurs de r qui

ne sont pas trop élevées.

Nous pouvons voir comme au paragrahe précédent, que le potentiel
effectif de B.H.S est comparable à celui du S.M.P pour un même élément et
avec la même fonction diélectrique.

On peut aussi noter la présence d'un épaulement pour le germanium

avec tua, 
"t 

t,r.

G' 1s
5

910
I
gs

Germanium pur à 1000oC (S.M.P)
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REGNAUT et BRETONNET [66] ont déterminé le potentiel etfectif du

germanium à partir du modèle de SHAW et avec t,r. Leurs résultats sont
proches des notres. lls ont déterminé la structure du germanium liquide et
ont trouvé une bonne concordance avec I'expérience.

V .4 - LE POTENTIEL EFFECTIF DANS LES ALLIAGES

Les relations (5-2-1) et (5-2-2) sont valables pour les corps purs.
Dans le cas des alliages et pour un modèle de pseudopotentiel dépendant de
l'énergie, le facteur de forme doit être recalculé avec les paramètres du
modèle pris à l'énergie de FERMI de I'alliage.

Pour un alliage binaire, nous avons besoin de trois caractéristiques
énergie-vecteur de transfert partielles FruRl, FNee et Fro". A et B sont les
constituants de I'alliage. Les deux premiers termes peuvent être calculés
avec fa formule (5-2-2\ en prenant C)0, Z et le rayon de la sphère de FERMI

kF de I 'al l iage. Notons que Qo.Z et k, interviennent dans le facteur de
forme. Pour déterminer le terme FNAB, nous devons remplacer le carré du
facteur de forme dans (5-2-2) par le produit des facteurs de forme des
corps A et B dans I'alliage.

Nous pouvons maintenant définir les potentiels effectifs part iels
Vnn, Vgs et VAB.

voo (D =+(t -frJ F*oo(e) %*ool
0

vBB (00 -vc)" 1t -+r
0

F*rr(e) %L oo I

(s-4- 1 )

(5-4-2)

(5-4-3)
77  æ

vAB (o (1 - frJ t*or(e) \! oq 1
0

Nous avons déterminé le potentiel effectif dans le cas de deux
alliages équiatomiques : Li-Na et Ge-Al. Pour le S.M.P nous avons ignoré la
dépendance en énergie des paramètres. La fonction diélectrique utilisée
est celle de V-S.

En observant les résultats relatifs à I'alliage Ge-Al avec le B.H.S
(Fig. 5-9), on remarque que le potentiel effectif qui décrit les interactions
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entre les ions du germanium présente un épaulement. Les deux autres
courbes qui reproduisent les interactions Ge-Al et Al-Al ressemblent à
celles obtenues pour l'aluminium pur avec des minimums moins profonds.

Sur la f  igure (5-1 O),  nous avons reporté les résul tats des
potentiels effectifs de l'alliage Ge-Al avec le S.M.P. La courbe relative aux
interactions entre ions du germanium présente un minimun très accentué
et l'épaulement a disparu. Pour les interactions Ge-Al et Al-Al, on note les
mêmes constatations qu'avec le B.H.S.

Les potentiels effectifs du lithium et sodium purs n'ont pas de
forme particul ière. Les résultats que nous avons obtenu pour I 'al l iage
Li-Na sont regroupés sur les f igures (5-1 1) et (5-12). Avec les deux
modèles, les potentiels effectifs de I'alliage sont comparables à ceux des
corps purs.

4  g  8 r1u . " r1  10  12

Fig. 5-9 Potentiels effectifs de I'alliage équiatomique @-Al avec Eyg.

2  4  6 r1u .a t1  I  10  12

Fig. 5-10 Potentiels effectifs de falliage équiatomique Ge'Al avec tyg.
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Alliage Ge-Al à 1000"C (B.H.S)

Alliage Ge-Al à 1000"C (S.M.P)
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I r 1u.at1

Fig. 5-1 1 Potentiels effectifs de I'alliage équiatomique Li-Na avec tyg.

8 r (u.at)

Fig. 5-12 Potentiels effectifs de l'alliage équiatomique Li-Na avæ €yg.

V . 5 . EFFET D'ALLIAGE SUR LE POTENTIEL EFFECTIF

Dans cette partie, on va comparer deux types d'interaction, entre
deux ions de même nature. La première entre les ions dans le corps pur et
la seconde entre les ions dans l'alliage.

Pour I 'aluminium (f ig. (5-13) et (5-14)), les interactions entre les
ions dans le corps pur et celles dans l'alliage ont la même allure, avec un
léger écart du premier minimum pour les deux modèles.

Pour le  germanium ( f ig .  (5-15)  et  (5-16)) ,  une d i f férence
importante apparait entre les résultats déduits des deux modèles.
L'épaulement devient plus important dans I'alliage avec le B.H.S et il
disparait avec le S.M.P en donnant un minimum assez profond.
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Potentiels effectifs de Al pur et de Al dans Ge-Al avec tyg.

Al pur et Al dans Ge-Al à 1000'C (S.M.P)

x Al pur
o Al dans Ge-Al
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Fig. 5-14 Potentiels effectifs de Al pur et de Al dans Ge-Al avec tyg.
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Fig. 5-15 Potentiels effectifs de Cre plr et de Ge dans Ge'Al avec tyg.
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Al pur et Al dans Ge-Al à 1000"C (B.H.S)

x Al pur
o Al dans Ge-Al

Ge pur et Ge dans Ge-Al à 1000oC (B.H.S)

x Ge pur
o Ge dans Ge-Al
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6 r 1u.at; 
I

Fig. 5-1 6 Potentiels effectifs de Ge pur ot de Ge dans Ge-Al avec tyg.

v-6-coNcLUSloN

Nous avons déterminé les potentiels effectifs de quelques métaux
et alliages liquides avec le modèle de pseudopotentiel de B.H.S et le S.M.P.
Nos résultats relatifs au système Ge-Al (corps purs et alliage) paraîtront

dans le journal "of Non-Cristal l ine Solids" [69]. Pour ces deux modèles, les
potentiels effectifs qu'on a obtenus sont comparables excepté pour

I 'al l iage Ge-Al. A notre avis, les différences observées sont dûes à la
forme part icul ière de la structure expér imentale du germanium, qui

devrait être mieux décrite par le modèle de B.H.S. Ce modèle nous a permis

de mettre en évidence la structure assez particul ière du germanium
liquide. En effet, dans la théorie de l'état liquide, le potentiel effectif et
le facteur de structure (ou fonction d'interférence a(q)) sont étroitement
liés. Cependant, les singularités de a(q) sont une conséquence directe du
caractère des potentiels effectifs. Un élément comme le germanium ne
pourrait pas être bien décrit avec un modèle de sphères dures, qui

conviendrait mieux à l 'étude du l i thium, du sodium et de I 'aluminium. Enfin,
on peut dire que la théorie des pseudopotentiels a un intérêt considérable
dans le calcul des propriétés structurales des métaux liquides.

â 5q
f

o
q
o

-6

Ge pur et Ge dans Ge-Al à 1000"C (S.M.P)

x Ge pur
o Ge dans G+Al
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Dans ce travail nous avons présenté une étude de quelques
propriétés de métaux et alliages liquides en se basant sur la théorie des
modèles de pseudopotentiels.

Nous avons chois i  le modèle de B.H.S 11l  vu ses propr iétés
originales et ce qu'il apporte en plus par rapport à d'autre modèles. La non
dépendance en énergie des paramètres de ce modèle nous a paru un atout
important pour étendre son utilisation aux cas des alliages.

Nous avons réussi à trouver des expressions analytiques du facteur
de forme qui est la transformée de Fourier du modèle de pseudopotentiel.

Dans une première étape, nous avons réalisé l'écrantage du facteur
de forme. On a pu constater que les résultats obtenus avec l'écrantage
local coïncident avec ceux déduits de l'écrantage non local. Nous avons
aussi  comparé les facteurs de forme obtenus par deux approches
différentes (H-A et SHAW). Les deux méthodes ont donné les mêmes
résu l tats.

Ces constatations nous permettent de conclure qu'i l  est inuti le
d'effectuer des calculs d'écrantage non local, qui ne peuvent être réalisés
que numériquement et que I'on peut adopter I'approche de H-A qui est plus
simple de point de vue calcul que celle de SHAW.

Dans une seconde étape, nous avons déterminé les facteurs de
forme pour 25 éléments à l'état liquide, que nous avons comparé à ceux
qu'on a obtenus à partir du modèle de H-A à écrantage local (S.M.P tzl). Pour
la plupart des éléments, les facteurs de forme déduits des deux modèles
sont comparables dans la région où 0< I < 2kr.

La résistivité de 22 métaux liquides purs ainsi que la résisitivité
et le pouvoir thermoélectrique absolu de I'alliage liquide Ga-Ge ont pu être
déterminés avec le modèle de B.H.S et le S.M.P, grâce à la théorie de ZIMAN

[3] et de FABER-ZIMAN [41].

Pour les corps purs, les résultats théoriques des résistivités
obtenus avec les deux modèles sont voisins, à l'exception de quatres
éléments : le barium, le calcium, le césium et le thallium. On a observé des
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di f férences assez importantes entre les résul tats théor iques,  qui
proviennent de l'écart entre les facteurs de forme de B.H.S et du S.M.P dans
lerégionoù0<e<2kr .

En comparant  les résist iv i tés calculées des corps purs à
I'expérience, nous avons pu voir que les résultats sont assez satisfaisants
pour la plupart des éléments étudiés.

En ce qui concerne l 'al l iage Ga-Ge, les deux modèles décrivent
assez bien la résistivité ainsi que le pouvoir thermoélectrique absolu.

Le pseudopotentiel de B.H.S est assez fort pour certains éléments
comme le bar ium et  le calc ium dans la région du cæur ionique t1 l .
Cependant, nous pensons que pour ces métaux l'approximation de BORN
(chap. 1) n'est pas utilisable. Dans le calcul des propriétés électroniques,
il serait préférable de remplacer le facteur de forme par l'élément de la
matrice t (MESSIAH f/11) calcuté à partir des déphasages. Ces déphasages
sont obtenus à partir de potentiels en "muffin-t in".

Au cours de cette étude, nous avons calculé les potentiels effectifs
à partir du modèle de pseudopotentiel de B.H.S et du S.M.P.

Le potentiel effectif V(r) est relié à la fonction d'interférence a(q),
qui  décr i t  la  st ructure dans la théor ie des l iquides et  dont  les
particularités sont une conséquence directe de V(r). Cependant, pour tester
V(r) i l  faut déterminer a(q).

Dans notre travail, nous n'avons pas eu I'occasion de réaliser des
calculs de structure à partir des potentiels effectifs que nous avons
obtenus. Nous souhaitons poursuivre cette étude, dans le but de déterminer
théoriquement la stucture des métaux liquides qui évitera le passage par
les mesures exper imentales dont  les d i f f  icul tés sont  nombreuses
(techniques de substitution isotopique).
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ANNEXE A

CALCUL DU FACTEUR DE FORME ANALYTIQUE A PARTIR DU
MODELE DE PSEUDOPOTENTIEL DE B.H.S

I - PARTIE LOCALE

v,(c)  =N<k+Q lvc(r)+Âvgo(r)  lk t

=Nck*Q lvc(r)  |  kt+N<k+Q lav,o(0 lkt

Onpose: A=N.k*Q lVc(f l  |  k t  =Vz(q)

et  B=N.k*Ql lv,o(r)  lk t

avec vc(r)= ?É,.; err(16ir)1

3
Sr2

et aV, (0 = 
à 

(Ai(b)  + r -  A.*r( lo))exo (-  cr ,  ( ls  )  r - l
0 i= ' l

I -1 -Calcu l  deA

_ 3
A=N.k+Q I v^tO I k '=l [  ["ro (-  i (k+q) r)Vc (0 exp ( iR 11o"r'  c.-  or

= 1 
J"ro(- i  qr)V"(11 d3r

Qo

tci 'i ' est le nombre complexe telque: i2 = -1. En passant en coordonnées
sphériques on peut écrire :

d3r=Ésinadrdcdg

qf  =gIcosa

avec 0sasn;  0<g<2n et  03r< oo
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On obtient :

A=l-[ tno.o f ;  f  vc (0 otJ, exp (- i  q rcos a) sin a da
Qo 'o  J

= + [ r v" (r) ( exp (iqd - exp (-iqr)) d r
i qQo J  o

Si on remplace V. par sa valeur, A devient :

o=ffiJtt: ert(ff r)+c! ertÇ{-u"" r))( exp (iqr ) - exp (-iqr))dr

Pour s impl i f ier  le calcul  de I ' in tégrale,  on la mul t ip l ie par le

facteur exp (-Fr) ou F est un réel positif très petit (c'est une astuce de

calcul qui ne change rien au résultat). on obtient :

A =ffiIt: ert (ff! r )+c; ert lf ui ') l[e'p(-(B-iqr))-exp Ê(p-iqr))]dr

Pour poursuivre le  ca lcu l  on ut i l ise la  formule suivante

(ABRAMOWITZ et STEGUN [37]):

[ "ro 
(-at) err (b0 ot = I exp ( ̂ 't+b'1 e*c ( fi) 

(A-1-1)

( réel a > 0 et larg bl . fl4\
erfc est la fonction erreur complémentaire: erfc (z) + erf (z) = 1

On arrive à I'exPression suivante :

A =- fffflq ( Fh exp(sl errc,#,

- Fh",p(Wlerrc, ffi, 
l*cl(Fh "-0,#) errc,#,

Fhexp($lerrctffil1
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Comme p est très petit on suppose que :

. (B- io)2  . -o2exo (ffi) = e*P (ZA)

. (B - iq )2  ,  , -q2exo ftft) = "'P (ZA)

o t  1  - 1v r  p t i q  
- t i q

En plus erf (-z) = - êrt2 donc erfc (-z) = 1 + ertz-

Finalement on obtient I'expressio r suivante pour A:

A = - P 1cl exp (-q'n"! l*ci exp ( -q't+"!l I
qroo 

'

I- 2 - Calcul de B

B=N.k*Q l^vb(01 k> =* Jexp (  - i (Q+k))r  lv ,o(r)  exp( ikD d3r

= I  J"rO (- iqr)  av,o(r)  d3r
Qo

On passe en coordonnées sphériques et on intègre sur I et sur ct

(comme pour le calcul de A). B s'écrit :

B = {+ > I: 1 rA,(b ) + r3A,*.(lo)) exo 1- cr,(lo).' '1rin qr dr
oog Ër,o r '

Pour poursuivre le calcul de B, on utilise les relations suivantes
( GRADSHTEYN et RYZHIK FOl ) :

f

I 
t exp ( -p"r") sin ax dx = 

* 
exp 1-a21 +p27 (A-1-2)

4p-



89

B devient :

II - PARTIE NON LOCALE

r,  (R, q) =# ! ,r,* l)  P, (cosr)J; , '  d, i ,(ki) jr(k' i)  (aV,(r) - rV,o(r))
,  . . 0  l = 0

12 (R, q) =# ! ,r,* l)  P, (cosr)J; , '  d, i ,(ki) jr(k' i)  rV,(r)
.  , rO  l =O

où aV,(r) = (Ai * ,t  A,*.) exp G o, t '  )

Les coefficients A;, A;*3 et cr, sont relatifs au moment angulaire l.

Les j. sont les fonctions de Bessel sphériques et les P' sont les polynômes

de Legendre.

ona:  Po(x)=1;  Pl  (x)=x;  Pz(x)=(Sxz- l \ tZ

Pn(x )=  1  dn(x2-1 ln

2nn ! dxn

lo(x)-f ; i . ,(x)=î î

in(x)= P,"- '  
(x) - in-z (x)

Dans le calcul de f., et f, on a besoin de deux Upes d'intégrales :

' -J;  , '  1,  1t ,1 i l  (k 'r)  expl-a.r21dr
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. :  , .  ,  ' , .  |  '  :  : -

et ,  =l:  r4 1, 1r r1 jr  (k 'r) expl-o,r21 dr
t 0

D'après la publication de BHS [1] lo ne dépasse pas 3. Donc pour f.'

on doit résoudre les intégrales pour I = 0, 1, 2 et pour f, on doit les

résoudre pour | = 0, 1 , 2, S.Cependant, deux cas peuvent se présenter dans
le calcul du facteur de forme non local. Soit k = k' ou bien k * k'. Dans ce
qui suit on pose :

to=l ( l  =O) ; l r= l ( l  =1)  ;  lz= l ( l  =2) ; tg=l ( l  =3) ;

etJo=J( l  =0)  iJr=J( l  =1)  ;U.=J( l  =2) iJs=J( l  =3) .

I I -1-Casoùk*k '

II-1-1 Calcul de lo

r @

t^  = t -  r , '  101t r ,  ;  lo(k ' r )  exp(-a.r ' ;d,
o Jo

Si on remplace jo par son expression on obtient :

l^ = !  f  s in kr s in k,r  exp( -o.r t1 d,
0  kk ' JO  i

En utilisant la relation suivante ( G et R fOl ) lodevient:

Ii-o(-F,.2)sinax sin bx dx = i.fË ( expc qiÉ) - expt $$l I
0

(A-2-1)
avec:  (a t0 ;b>0;Réel  (b)  t0 )

r=+ l-+texp(-$$,-exp,-q$ll u-z-zl' o -4kk ' { a '  t  
I  r

il-1-2 Calcul de l.'

l '- D ,-
t . ,  = J _ i  i t  (k r)  j1 (k ' r)  exp(-crr '1 dr :  

'
, J 

o 
t

#
.g

:
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=+- [-  
s in kr-sin k 'r  expG o,rr)or- *J- 

sin kr cos k'r  expc o.rt ;d,
k2Ë2Jo  , '  

'  
k t k 'o  r

-  +[* s in k 'r-cos kr exp(-c ,r 'y dr.#;  cos kr cos k 'r  exp(-a,r ' ;  d,
k '2kJe r  |  '  KK" 'o 

(A-2-3)

On a ainsi divisé 11 en 4 intégrales. Si on intègre la première

partie, elle donne :
l-

+ [- ryexp(-a,,')dr =- rim try- expl-a r') I
k2k,2  

Jo 
r  L  k2k2r  

'  ' Jo

+fi in r. , '  sin k,rexpç o,r")dr++[-sin krcos l ir  exp(-o,r ' ;d,,
k2Ë,2 t0  

i  
r2kJo  I

* -] ^ |.- ryexp(-ar'1d,
k'2k2 

J o r

Dans (A-2-4') la limite tend vers zéro et les deux derniers termes
compensent le deuxième et le troisième terme de (A-2-3). On en arrive à :

l ,  =- 
#t:sin 

kr sin k'r exp(- o,r'\Ot. frJ-"o. kr cos k'r expl- o.r21dr

En uti l isant (A-2-1) et la relation suivante ( G et R [70] ):

f-"ro(-p x2)cosaxcosbxdx = i.fË ( exp( +, + exp( -rï8tt ll'o  
(A-2-5)

avec:  (Réel  (b)r0)

I.' s'écrit finalement :

t,= - ffi(exp G q#, - exp c $frr

.#G(expGqf,+expc$$rr

(A-2-4)

(A-2-6)
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II-1-3 Calculde I,

f -
, ,  = 

Jo , '  i "  (kr)  j ,  (k ' r)  exp(- o,r ' ;  d,

- 9 [-"in Lt tin fr exp G o. ,'1d ,,-
k3k ' 3Jo  , o  

I
I f-cos kr

*1."JO,

9 f io t  kr  s in k ' r  ̂ -^ r  ^ . -2r , -  3  .1  1 
*

- 
*3f J# expG q''')d'- fr ,+.Ë)Jffiexpc o,")0'.

.  9 f-cos kr cos k'r  ̂ -^ | - -z\A. j j-cos k'r sin kr  ̂ .* -,  # expG o,r ')dr ++J:- exp(- o,r 21dr
' k2k ,2Jo  

r  
t -  ' ,  

kË4rs  I

3 f- cos kr*  -2 J^
sin k'r exp(- o,r ' \or * 

fu Jrt, t  kr sin k'r  exp(- o,r 2; dr

sin k ' r  exp(-  o.r '1d,
3 l

k ' k2  
Jo  I

(A-2-7)

L'expression de a2 est assez complexe vu le nombre d'intégrales
qu'el le contient. Pour trouver une solution analytique, on procède de la
même manière qu'au (II -1-2). On pose :

|  = 9 A-  I  B-  I  B, -  3 ê* ! tC*4O-2 
k3k,3 k3k,2 

-  
k,3k2 kk '  

'k2 
k2 k2k2

*+=**e'+*f,r
kk' '  k 'k '

On intègre A par parties, on obtient :

A=Lr*+B*+B'-$t
333

l- l
où Lr = lim I sin kr sin k'r exp G o.r' l Ir+o l_ grs I

(On fera des intégrations par parties successives et on
les limites à la fin du calcul). 12 devient alors :

(A-2-8)

(A-2-e)

(A-2-10)

regroupera
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r= s L - 6-B--+r,-3.[+* ' 2a'1
2 k3k,3 

r krk, krk,f 
o - :*'Lf - 

Ë. Ë* -l '

*4D* 3'E* 3 e'+ftr (A-2-11)
k2k'2 kk'2 k'k2

On intègre B et B'Par Parties.

B= Lz.Io -f;c- oi E

B'=L'2.fo-|c- oiE

avec L, =jgluff exp c",,',]

t-
f^ = tlm lu-Kt--æ*-2 

r-o I  zr2

Dans (A-2-1 1) on remPlace
arrive à : r

r=3 l-3|-r -\'z=ft Lkk, 
- 

k

expG oi r

B par

2L'"f
rJ

I' l  
I G-z-15)
I

(A-2-12) et B' Par (A-2-13), on en

(A-2-12)

(A-2-  1 3 )

(A-2-  1 4)

(A-2-  17 )

6c l  .
c* 3 D

k3k'3 k2kÉ

. +[r . 3, 
-l=. 

*[, * '".-'-] =, . + (A-2-16)
kk,2 L'  k2 l--  k,kz L k'2 l -  kk'

C a été intégrée par parties dans (II - 1 - 2). On a trouvé :

Ç = -2 cr ,  F + k 'E + k E'

(A-2-16) devient alors :

l= 3 fg -\ Al*9o=*-.e=*-g=:.'z - 
n2*,2 L kk' k k' J 

' 
k2k,2 kk,2 k,k2

.#['. rr "i-l ,
k'k't I

(A-2-  1 8)
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On intègre maintenant D par parties :

D=Lg-kE-k 'E ' -2cr ;G

avec Lo = rim i""' 
-:"tt -t exp {- " r',1u r-rol  r  '  

J

o = J; cos kr cos k'r exp (-cr.r ' ;  d,

D'où l, se simplifie et (A-2-18) s'écrit :

t.=*t* L %.r.] .#[,+'2 
k2k2 Lkk, k k '  "J KK' 

L

(A-2- 1 e)

(A-2-20)

(A-2-21)

--'l
12 a l  |  6s,

j l E  I  t :

rtr'' I k2k'2
(A-2-22\

membre de (A-2-22)
et prend la forme

Le premier terme entre crochets du second

tend vers .zéro si r tend vers zêro. 12 se s' implif ie

suivante :

, I po?1 6cr,,,=#l '.f*l'--c
L

= + [r . 
t ' 

"i-] [ sin kr sin k'r exp (- cr 

"1d'
kk,L k2k2 lro

6o f -  2

,1 J . 
cos kr cos k'r exp (-cr ,r- ) dr (A-2-23\

Enfin, à I'aide des relations (A-2-1) et (A-2-5), l'expression de 12

devient :

,, = # (, .#,.[ë(expG q$,- expc $if))

#.,,Æ 
(exp G qf' +ex' (- qf)) ( -2-24)



I I -1-4 Calcul de l .

f -
l ,  = 

Jo ,z is f t  r )  js  (k ' r )  exp(-ai  r" \d,
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Si on remplace jg par son expression on obtient :

|  = 225 [  s in kr  g in k ' r  exp(.  o,r r ldr  -  225_ 
[s in 

kr  cos k ' rexpco,rr ;d,
3 

k4k,4 
Jo 

1 
. '  -- 

k4k,t 
Jo 

,t

225 f sin k'r cos
.3 . i J  s

& expl- c,r
')d, - 

ft ,Ë*,[+ï.nc exp(- o,'.'v d,
ktk'oJo ,,u

*J9rl15r1 6 , [s inkr  cosk ' r
kK\"-- tJTË.tr,I exp(- a,r2)Ot*i6 fsin kr sin k'r'k'ÉT expC o,r21dr

- ffi,Ë.#,J"+*exp(- o,r21dr +J+*exp(- o,r21dr

] \ ^ ^ 0
æ

J J a

Ë.È'J"'

r3

15/1

0 12 0

ftJ*#"exp 
(-c, r2 1dr + #k.. kr cos k,r exp (-c, r2 1dr

(A-2-25)

on procède de la même manière que pour le catcur de r, dans
(II-1-3). On intègre par parties, on regroupe les limites, et les intégrales
identiques. Nous ne développons pas les calculs, nous donnons juste le
résul tat  f  inal .

k2k'

.  60a? æ
,, = 

# ,* + r) Jocos kr cos Kr exp 1- 4,121 dr

c. 10ol? .-

*  
,* .F *1 )Josin kr  s in k ' r  dr  exp 1-a,r21 dr  (A-2-26l

A I'aide de (A-2-1) et (A-2-5), l. devient ' :

.  60cr? , r -  , - . r2,, - #,H. 1 ) \Æ ( expt-q#) + exp c$ ll

+-45-[cos k'r cos krexpç o.r';dr* *tl * Â^rth$ t 2* 
*1rJo5-exp(- 

ct"I ), ':- kk,, k. 
-*,*ZUoËexpG qr-)dr
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sÆrl
v l

?F-(
II-1-5 Calculde Jo

,. = lr7 jo (kD jo

æ
{  l ' ^= ZitrJ f cos

0

#+1)(expt-q$)-exp

(k-k')r exp 1. o,r')or- 7foft "o.

c$f l u-z-zt)

(k+k' ) r  exp (-  o,r21dr

(A-2-28)

(k'r) exp (- a,r2 1 dr sin kr sin k'r exp (. o,r2 1 dr,=#"[,É

En utilisant la relation suivante ( G er R FOl ) :

Ji' "*o 
(- p'r') cos ax dx = Ji $.;Ô- "roo 8P'

On aboutit à :

n#, (A-2-2e)

Jo= m ((2ci- (k'-k)2)exp t-q#, - (2ai- (k'+k)2)exp t.*;f, ,

(A-2-  3 0 )

II-1-6 Calcul de J,

æ
1 .

J.' = 
J ro j., (rr) i., (k'r) exp 1-a,r2 1 dr

0

= *[l,n n, sin k'r exp 1. oir') o, - *fi . in kr cos k'r exp 1- a,r2 1 dr
k-  k , -  "O k -  k , ro

#l; sin k'r cos kr exp (-o,r21dr. #J* cos kr cos k'r exp 1- a,rzydr
k k ' - 'o  -o  

(A-2-g  1  )

1  6kk 'o :? t2
I
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r.., *i. dii"

Dans la relation (A-2-31) on peut remplacer :

sin kr cos k'r par 
I t r'n (k+k')r + sin (k-k')r )

sin k'r cos kr par 
I t r,n (k+k')r + sin (k'-k)r )

e t cos kr cos k'r par 
I t "or 

(k+k')r + cos (k'-k)r )

l l  nous est maintenant possible d'uti l iser les formules (A-1-2) et
(A-2-291. On obtient finalement :

r, = fu.[+( exp c q#) - exp c $$l I

-c#(Gai.(k,+k)2)expGq#,+(2a.-.(k,.k)2)expGqI,,
r l l

-+((k+k') exp c#)+ (k'-k) exp ttÏ#!,,
8kk ' ' a? tz "  I  

' - i
I

+((k+k') exp (-çÉ)+ (k-k') exp c tïJl ',, ( -z-s2)
gk 'k 'o ,? t2  "  

r  
- - i

I

Il-1-7 Calcul de Jn

On remplace jz par son expression, on développe les calculs et on
uti l ise les résultats précédents. ( lntégrations par part ies, formules
(A-1-2), (A-2-1), (A-2-5) et (A-2-9)). L'expression f inale de J, est:

J, =at*.fq( exp t.q#) - exp cqF) ) G# Ë - fr r

I t
J, =J 14 j2(kr) j2(k'0 exp 1- a,r2l dr

0

. ;fu.fq ( exp r'#) + exp c $$l I
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.=Æ;((k+k') exp c#) - (k-k') exp 1- t*#lt-,,
I  k ' k '  a? tL  r  

' - i
I

.*((k+k') exp c#)- (k'-k) exp (- tn#',,
gkk ' ' o ,? tL  r  

' - i
I

-#(2qi-(k,.k)2)expG$$,.(2ai-(k,+k)2)expGq#,,
. - .-- - i  '  

,olr-rq

I I -1-8 Calcul de Ju

, ,  =J7 ;. 1*r1 js (k'r) exp 1- a,r2y dr
0

D'après les résultats précédents, on arrive à I'expression suivante
pour Jr :

J, = 
;fu.[q, # .Ë.Ë+ 6 ) ( exp cql) - exp c$$n

#.Æ( exp t-q#) + exp t.q#)) (+ .Ë *+)

l-rt+ 
1 6kk,cg/2 

((2oi- (k'+k)2)exp G $$, + (2,-.- (k '-k)2 )exp G qf , ,
t l l

ffi( 
(k+k') exp Ê qg ) - (k'-k) exn c $S "

I

- gÆ 1t"t 'tr2 eyn /- tkl-k)' rr

4kkz o?,i 
( (k+k') exp (-:q- ) + (k'-k) exp Ê 

f 
tt (A-2-34)

I

I I -  2-  Cas où k = k '

Pour le calcul des différentes intégrales dans le cas où k = k', on
peut procéder de la même manière qu'auparavant, c'est à dire le cas où
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k * k'. On a montré que les résultats obtenus se déduisent de ceux calculés
en prenant k = k'. On obtient des expressions plus simples.



C
c
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ANNEXE B

CÀLCUL DU POTENTIEL DE BACHELET
I,IODIF. DU 20 / IO / 87 POUR ERF ( O )

I I . , IP I IC IT  DOUBLE PRECIS IT IN  (A -H ,o -z )
CItÀRACTER^ I O DATDEB , TEMDEB , DATFIN , TEII,IFIN
CHÀRACTER*10 KOR( 2 )
DTMENSIoN  S  (  5 ,5  )  .  Q  (  6 ,  6  ) ,AL  (6 ,  4 ,21 ,C (6 ,2 ) ,SOM(  6 ,6 ) ,Q l40 INS  (  6 ,  6  )

]MERKX (  6  ) ,  p lERKv  (  5  ) ,  [ ,MAX (  2  ) ,  AL1C O (  2  ) ,  AL?CO (  2 ) ,  C1COR t l ' t ,CZCOR (  2  )
2A (6 ,4 ,2 ) ,ZV  (2 ) , LM(  2  )

P I  =  3  .  1  4  I  5926  5358979  323846264  3DO0
KIN=3
KTRAN=B
KOUT=4
KECRÀN=5
CALL  ASSIGN(KTRAN. '  TRANS.  DAT '  )
r- 'ALL ASS TGN ( K IN, '  LECBAC . DAT' )
CALL  ASSIGN(KOUT, '  ECRBAC.DAT '  )
CALL DÀTE(DATDEB)
CALI, TIME ( TEMDEB )
DEBUT=SECNDS(0 .0 )
WRITE( KOUT,2 ) DATDEB.TEMDEB
I/,ûRITË ( KECRAN, 2 ) DATDEB, TEIIDEB
F0RMAT(  1H0 ,30X ,  'DEBUT DU CALCUL : '  , 2X ,A l  O  ,ZX ,A IO /  /  /  |
READ (  K IN ,  3 ,END=9999  )  NPAS,  PAS,  KOD
FORMAT(  T4  .D l5 .8 ,  I 4  )
D0  4 I l =L ,2
REÀD(KrN ,  5 )KOR(  r1  ) , LMÀX(  r l  ) ,C lCOR(  r t  ) ,C2C0R(  r1  ) ,ÀL1C0(  r 1  ) ,

IALzCO(  I 1  )  , ZV (  I I  )
t ^ IRr rE (  KTRAN,  7  )  KOR (  r  I  ) ,  LMÀx(  r  I  ) ,  zv(  r  I  ) ,  c tcoR (  r  1  ) ,  czcoR (  r  I  ) ,

IAL lCO(  I 1  )  ,AL2C0(  I t  )
F -ORMAT(A10 .  I 4 ,FB  . 2 ,F IO .  4 ,F I0 .  4 ,F8 .  2 ,F8 .  2  )
t {R I ' IE (KOUT,6 )KOR(  1 t  )  , L } , tÆ( (  I I )  , ZV  (  I l  )  ,C ICOR(  I 1 )  ,CzCOR(

IAL lCO(  I 1 )  ,ALzCO(  I I  )
r1)  ,

l ' ùRrrE (  KECRÀN,  6  )  KOR (  r  I  ) ,  LMÀx (  r  1  ) ,  zv  (  11 ) ,  c tcoR (  r  r  ) ,  czcoR (  r  I  ) ,
lALrco(  I1  )  ,AL2C0(  I1  )

FORMÀT(A10 , I 4 ,2 (4X ,FB  .4 ) , 2 (4X ,F6 .  2  ) ,F8 .  I  )
FORMÀT(  lHO ,20X ,4 I0 ,  l 5X ,  ' LMÀX=  '  , T2 ,5X , 'ZV=  '  ,D9 .  Z /ZX ,  ,C ICQRE= ,  ,

IFB  .4  ,2N ,  'C2CORE= '  ,FB  .4  ,ZX ,  'ALPHAICORE= ,  ,FG.  Z  ,ZX ,  ,ALPHAZCORE= '
? ,F6 .2 )

LM(  I 1  )  =LMAX(  I 1  )+ I
CONTÏNUE
D0 lg0 IL=I ,Z !  ̂ ^^* , r , \ *B0ucLÀGE suR 2 coRps
DO 1 .70  IZ= I , LM(  I 1 )  t ^ * * * * * *B0uc tÀGE suR  1
READ(K IN ,  10 ,END=9999  )AL (  I , 12 , I t  ) ,ÀL  (Z , IZ , I l .  ) ,ÀL  (3 , IZ , I I  ) ,

1 C ( 1 , r I ) , C ( 2 , r 1 ) , C ( 3 , r 1 ) , C ( 4 , r I ) , C ( 5 , r I ) , C ( 6 . r I )
FORMÀT(  3  (  4X  ,F5 .2  )  / 3  ( 4X ,F8 .4  )  / 3 (4X ,F9 .4  )  )
AL (  4 ,12 ,11  )  =AL  (  L ,12 ,1 I
AL  (  5  , 12  , ï I  )  =AL  (2  , 12  , I l
AL  (  6  , 12  , I 1  )  =AL  (3  , I 2  , I L
I dR ITE(KOUT,  2O  )KOR (  r 1  ) , T?-L  )  ,ÀL  ( l , r z ,  r1  )  ,AL  (2 ,T2 ,  r1 )  ,ÀL  (3 ,12 ,T . ! l

r ,AL (4 , r2 ,  r1  )  .ÀL(  5 ,  r2 , r1

5
6

2C(3 , I 1  )  ,  C (4  , I I  )  ,C (  5 ,  r 1
bÙRITE( KECRAN, 2O ) KOR ( I1

lAL (  3  , I 2 , I 1  )  ,AL  (4 ,T2 , I L

)  ,AL (  6 ,12 ,  I 1  )  .C (  I  ,  r 1  )  ,C  (2 , I L ] |  ,
,c(  6,  r1 )
,  (12 -  I  )  ,AL  ( r ,T2 ,  r1  )  ,AL  12 ,12 ,  r I  )  ,
,AL(5 , I2 , I r  ) ,AL(6 ,12 , I1  ) ,C(  1 ,11  l ,C(2 , r1  ) ,

I O
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2C(  3 , I L  )  ,C (4 , I 1 )  ,C (  5 , I l  )  ,C (b , I l  )
20 F'OI{MÀT ( II{O , zOX , '  CAT,CU[, DU POÎtrNTIEL DE BACTIELE"T POUR LE' . À10 ,

1 /4X , ' t . . , . ' , T4 ,2X , 'AL (  I ) = , , l ' 6 . 2 . , IN , ,  AL (Z ;= , ,F .5 . ' 2 , IX , ,AL (3 |= ' ,F t , . 2 ,' 2 I : < , '  AL (4  )= '  , F6  . 2 , IX , 'AL (  5 )  = '  , FG .2 , IX , '  ÀL (6 l= '  , F6 .2 /- i ?X , '  
C (  l ,  )  = '  , F8 .4 , IX , 'C (2  )  = '  , FB  . 4 ,LX , 'C (3  )  = '  , FB  . 4 , IX ,

4 '  C (  4  1 ,= '  ,  F 'B .  4  ,  IX ,  '  C (  5  )  =  '  .  FB .  4  ,  lX ,  '  C (  6  )  =  '  ,FB .  4  /  )
wR ITE(KTRAN,  21  )ÀL (  I ,  12 ,  I 1  ) ,AL (  2 , . I 2 , r 1  ) ,AL  (3 ,12 ,  r l  ) ,

IÀL (4 ,12 ,11 ) ,ÀL (5 , I 2 , I t  ) ,ÀL (6 ,12 .  I I )
2T  FORMAT(b (F '8 .2 ) )

DO 40  f=1 ,6
D0  30  J=1 ,6
IF ' ( I  . LT .  4  .AND.  .T  . LT .  4 )GO TO 23
IF - ( I  .GT .  ]  .AND.  J  .GT .  3 )GO TO 24
S  (  f  , J  )  =3 .D0 /8 .D0^DSQRT(P I /  (AL  (  I , I Z ,  I I  ) +ÀL  ( J ,TZ ,  f l  )  ) , rÀ5  )
c0  T0  25

23  S (  I , J )  = .ZSDO*DSQRT(P I /  (À [ , (  I  , 12 , I ] ) +AL (J , IZ , f  l )  ) * *3 )
c0  T0  25

24  S (  I . J )= I5 .D0 /16 .D0^DSQRT(P I / (AL (  I , T2 , I 1 )+AL (J , I 2 , I l )  ) ^ *7 )
25 CONTINUE

rF (  KOD.EQ.  r  )  co  To  30
h [R ITE  (KOUT,26 )  I , J .S (  I , . T  )
h IR ITE  (  KECRÀN,26 )  T , J ,S (  I , J  )

Z t ,  FORMÀT(5X , '  I - ' , I 4 , 5X , ' J= ' , f 4 ,SX , 'S ( f , J )= ' ,D23 .17 ' )
3O CONTINUE
4 O [:ONTINIJE

D0  70  I= i , 6
D0  65  L=L6
IF ' (  I * L )  53 ,56 ,58

53  S0 l , ' 1 ( I , L )=0 . i 10
IF (LEg .  t _ ) cc r  T0  54
D0  54  K . l , I  I
SCM(  I , L  )  - 5014 (  I , L )  .Q (K ,  I  )  ̂ Q  (K ,L )

,.,4 CONTINUE
8(  f  , t )  - (S (  I  r L )  "SOM(  I , L )  )  / 8 ( I ,  I  )
G(J TO 59

56  S0M( I . 1 , )=0 .D0
T I r ( i  .EQ .  1 ) c0  T0  57
D0  ' - s7  K=L , I - 1
50M(  I , L )  =SgM(  T ,L  )+0 (K ,  I  )  * ç (K ,  I  )

5 7 CONTINLTE
Q(  f  . L )  =ûSQRT(S(  I , L )  -SOM(  I , L )  )
G0  TO 59

58  Q( r , L ) . . 0 .D0
59 CONTINUTI

r I ' (KoD .Eg .1 )c0  T0  65
i / fR ITE  (KOUT,61  )  i , l , ,Q  (  I , L )
tùRrTE (KECRAN,6 I  )  I  ,  L ,  Q  (  I ,  [ .  )

61  FORMAT(5X . '  f - ' , f 4 , ' tX , ' L - ' , I 4 , 5X , 'Q ( f  , L l - ' ,D23 . I 7 |
65 CONTTNUE:
7O CONTINUE

CALL  X INVER (6 ,6 ,Q ,çJMOINS,  F1ERKX,MERKY,S l ,S2 ,  IERR )
]F ( IERR .NE . I )GO TO 90
WRITE(KOUT,B5 )
I / {RITE( KECRAN,85 )

B5  FORMÀT(  10X , '  ^ ^^^^MATRICE S INGUL lERE^ , \ ^^^ '  /  )

/:r,3 ti
l  '  r : . -  r l
i, ,^t-.Jr.,1. 

tV'.o,+ù,-/
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co ' tr j  500
90  DO I00  I=1 ,6

D0  i 00  J= I , 6
rF (  KOD.EQ.  r  )G0  T0  I 00
t / {R ITE(KOUT ,97  t I , , J ,QMOfNS(  I , J  )
t / ùR ITE(  KECRAN ,97  i  I , J  ,  gMOINS (  I  , J  )

9 l  F 'ORMÀÎ (5x , ' 1= '  , 14 ,5x , ' J= '  , T4 ,5x , '  QMOTNS(  r , L )  - - '  ,DZ3 .17 )1O O CI)NTINU}'
D0  t 30  I=1 ,6
A ( I , 12 , I l . ) =0 .D0
IJO  115  L=1 ,6
A (  I ,  12 , I I  )  =A (  I  , I 2 , I l  )  -C (  L , I l  ) , \QMOINS(  I , L )

. t  I5  CONTINUE
I / ' IR ITE(  KOUT,  IZ0  )  I ,A  (  I ,  TZ , I I I
hÙRITE(  KECRAN,  T2O )  I ,A  (  I ,  T2 ,  T I ' )

120  FoRMÀT(10X , '  r - " I 4 ,10X , 'A ( r l - , ,D23 .17 )
WRITE(KTRAN , IZL IA (  T ,  Ï 2 , I ! I

LzI  FORMAT(D)
130  CONTINUE

I?=-PAS
D0 150 I ( ,=  1 ,  NPÀS
R=R +PAS
IF (  K .  NE .  r  )  GO TO 3OO

C R=R+ .0000001D00
3 0 0 ttONTINrjË

DELV= 0 .  D0
L l ( J  I 4 t )  I . 1 , 3
rL iRM= (A (  l ,  12 , r l  ) +R*R^A(  r+3 ,  r z , r t  )  )  *DE><p (  -AL  ( r , r z ,  r l  )  ̂ R *R)
DELV=DELV+.TERM

c I / {R i rE(Kour ,82 )A( r ,12,LLr ,À(  r+3, rz , r l  ) ,AL ( r , rz , r l  ) ,DELV,TERMr - .  WRITE(KECRÀN,82  )A (  T ,  T2 ,T1 )  ,A (  I +3  , 12 ,T I  )  ,AL  (T ,T2 , I 1 )  ,DELV ,TERMc .  82  t 'O I t l 4AT(5X , '  A (  I  ) - ,  , L l L5 .8 ,5X ,  ,A (  I +3 )  = ,  ,D l5 .B ,5X , ,AL (  I  ) = ,  ,D l5 .  B ,
c  l 5 )< , 'DELV= ' , L ) l 5 .B ,5X , ,TERM=, ,D15 .8 )

I4O CONTINUiJ
Xl-  =DSQRT( ÀI- lCO (  I t  )  )  ̂ R
X2=DSQRT(AL2C0 (  I 1  )  )  *R
TF(  R .  LT .  1  .  D -04  )GOTO 85
Y1=C1C0R(  I 1 )  *ERF(X l  )
Y2  =CZCOR (  I 1  ) ' \ERF(  XZ  )
VCORE= -ZV  (  T l  )  /R *  (  y l +yZ  )
GOT'O 87

'36  VC0RE=  -2 .D0 lDS8R1(  P r  )  *ZV (  r 1  ) * (DSQRT(AL ICO(  r1  )  )  ̂ c1c0R(  r1  )  +
1USQRT(ÀLzCO(  I 1 )  ) , \C2C0R(  I l  )  )

8-/ CC}NTINUE
WRITE (  KOUT .  83  )  X I  ,X2  ,YL  ,Y2
'ÙRITE(  KECRAN,  B3  )X1  ,X2  ,Y !  ,Y2

B3  FORMÀT(  4D}5 .  B  )
VL =VCORE{ DELV
ûùRIT'E(  KOUT, 145 )  R,  DELV, VCORE, VL
'ÙR ITE (  KECRAN, 14 5 )  R,  DELV,VCORE, VL

i4 : ;  FORMAT(  5x "R= ' ,F4 .  1 ,5X , 'DELV= ' , 19 . s .5x , ' v coEUR= ' ,F l  z . 5 ,5X , , vL= ,
LF l2 .5 r

IF (K .NE .1 )GO TO I50
R=R- .0000001D00

150 CONTINUE
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T 7 O CON'I'INUE
IBQ CONTINUE
5OO CALL  DATE(DATFIN)

CALL TII.,IE ('I.EMIIIN )
DUREE=SECNDS ( DEBUT )
WRTTE( KOU"I], 9006 ) DÀTFIN,TEMFIN . DUREE
hTR ITE ( KECRÀN, 9 O 06 ) DÀTFIN, TEMFIN, DTIREE

9006  F 'ORMAT(  lHO.3 t )X .  ' F IN  DU CÀLCUL  2 '  ,N ,A l0 ,  ZX ,A tO ,X ,  'DUREE DU CALCUL=
1 ,F I0 .2 , 'SECONDES ' /  )

9999 CALL D(IT
END

F
î

i  :,.,:: ' :,,.. .. :: 
' : '  :;. '  .: ,:, l :rri i i :;.
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SUBROUTINE X INVER (  NDIM,  N ,A .  B ,  MERKX,  ' , IERKY,S1 ,S2  .  IERR )rMrltcrr DC)UBLE pRECrsroNr À_ir, î lâl '
DIMENSION A (  N IJ IM ,  N  )  .  I J (  ND IM, iV  I ,  UENXX(N) , I , IEÂKY(N)
IERR= I
L l o  I 00  I - 1 ,N
MERKX( I  )  =0
MERKY(  I  )  - 0
D0  100  L= l ,N

100  B ( I , L ) .A ( I , L )
D0  400  I= t  ,N
P IVOT=0 .0D0
D0  200  IX= I ,N
IF (MERKX(  IX )  .NE .  O  )  GO TO 2OO
DO lB0  I y= l ,N
IF(  MERKY (  IY )  .  NE.  O )  GO TO rBO
iF ( ' ]ABS(B (  IX , IY )  ) . LE .DABS(P IVOT)  )  GO TO lBOPIVOT=B(  IX ,  f y )
INDX= IX
INDY= IY

IBO CCNTINUE
20O CONTINTIE

tF -  (DÀ85 (P IV0T) . t 8 .0 .0D0 )  co  To  770
MERKX( INDX ) =INDY
MERKY( IN I l y )= INDX
B (  TNDX, INDY )  = l  .  OD,_r /pIVQT
D0  _100  L= t ,N
r i i ( L .E0 . rNDX)  c0  To  300
DO 280  M= I ,N
IF (  M.  EQ .  rNI IY )  c0 T0 2BO
B (  L , I , l  )  =B  (  L ,  M  )  -B (  L ,  IN l l y  )  *B  (  INDX,M)  /P IVOT2BO CONTINUE

]OO CONT1NUtr
DO 390  IX= t ,N
1F(  IX .NE . INDX)  B (  IX . IND ' )  =B (  IX ,  fNDy )  / p IVOT390  CONTINUE
DO 4 f r0  l y= l ,N
IL - (  IY .NE . INDY)  B (  JNDX,  r y )  = -B (  INDX , r y )  l p r vo r4OO CONTINUE
DO 500  f=2 .N
IX=  I  , - 1
rF (MERKX( IX ) .EQ. . IX )  co  To  500
DO 450  J= I .N
1Y=J
IF ( t,lERKX ( IY ) . Eg . ix ) co T0 460

450 CONÎINUE
460  DO 49O K= I ,N

H ILF=B( IX ,K )
B (  IX ,K )  =E ! (  I y ,K )

490  B (  IY ,K  )  =H ILF
I4ERKX( Iy) =pttrRKX( IX)

50C MERKX(  IX )  = IX
DO 600  f -Z ,N
IX - I - I
I F (MERKY( IX ) .EQ. IX )  GO TO 600
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D0 550  J= I ,N
IY=J
IF(  MERKY (  IY )  .  Eg.  IX )  c0 T '0 560

550 CONTINUE
l i 60  D0  590  K=1 ,N

t { I LF=B(  K , IX )
B (K , fX )=B(X , iY )

590  B (K . IY ) .H ILF
MERKY ( IY ) =I\4ERKY ( LX )

600  MERKY(  IX )  = IX
S1=0 .0D0
S2=0 .0D0
D0  720  I=1 ,N
D0  720  K= l ,N
C IK=0 .0D0
DO 710  L=1 ,N' i 10  
C IK=CIK+A(  I , L ) *B (L ,K )
IF (  I .E8 .K )  S1=S1+CIK

120  S2=S2+CIK
52=52*S  t
S l  -S I  /FLOAT(  N  )
IERR= 0

770 RETURN
trND
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DOUBLE PRECISION FUNCTION ERF(X)
IMFL IC IT  DOUBLE PRECIS iON(  A_ I . I ,O  -Z ' )
P= .  3 ' / . - / ! t9 I  IDO0
À L = . 254829592D00
A2=-  .284496 ' / l 61100
A3 = I  .  4  2I4I3 ' t  4  t  D0 0
44 . -  1  . 45315ZO27DOO
À5=  I  .  061405429D00
T '= i .D00 / (1 .D00+pxXy
T2 =T*' j '
' I4 -T2^T2
EF<F= 1 . D00 - ( Àt *T+ÀZ^TZ+A3*T*T2+À4*T4+A5*T,rT4 ),rDEXp ( _X^X )RLI|URN
END
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II - Calcul du facteur de forme. de la résistivité et du pouvoir
thermoélectrique absolu

C CAI,CLIL DË LA RESISTIVITE ÊÏ f  DU P.T.E.  D 'UN ALLIAGE
C AVEC DIFFERENTS FACTEURS DE FORP1E
C
c
C FONCTIONS D'INTERFERENCES DE SPHERES DURES
C SOUS PROGRÀMME ECT{ANGE_CORRELATION APPELE PAR G(Q)
C
t

c* , \ ,  t * , \  lERE CARTE: KODt ,K0D2 ,NOMBRS
C*^^^^* KODI=I PERMEI DE LIRE LÀ DENSITE D(PERIMEMTALE DE L,ALLIAGE
C*^*^^,K KODZ=] PERI.,IET DE LIRE LES FONCTIONS D,INTERFERENCES PARTIELTES
c^*^ * * *  D ' ,ASHCROFT
(]^^^^^* NOMtsRS EST LE NOIV1BRE DE DONNEES DES FONCTIONS D'INTERFERENCE
C
i ' ' t *^*^A zEl" lE CÀRTE: KPOT,KDIE
f ' , t ' \ ' * ^ ^ *  KPO" I ' = l :E .C .P . ;Z :0 .M .p . ; 3 :p . I . p . ; 45 .M .p . ; 5 :T .M .M.p . ;G :TABULE;7 : I

c^*^^**  KDIË--=. I : I {ARTREE KDIE=g:VASHISFITA
c* ' \ ***^  I {AT:MÀSSE ÀToMTQUE Z:VALENCE AD,AE,TM:GOEF.poUR CALCULER

C^*** , t *  L IENSITE AG,BG: pERMff  DE CALCULER ETA(T)
C* ' \^^*À RC:RÀYON DE COEUR VIDE BE :PARAI4ETRE DU PoT p. I .p . ,GÀ DEp EN EI \
C
C
C

IMPLICTT DOUBLE PREC]S ION(A_ I { ,O-Z )
DoUBLE PRECIS IoN MELEC,NAVO,KF,KF3 ,

1N,  L l  ,  L2 ,  MÀTMOY,MAT1 ,MAT2 ,NI  ,NZ .  LAlu lBZ , I1  ,KB
CHARACTER,I I O DATDEB , TEMDEB, DATFIN, TET,IFIN
DTMENSTON S11 (  50  ) ,S12 (  50 ) , 522 (  50 ) ,QTAB(50 ) , yS r l  (  50 ) , ys12 (  50 )

1 ,YSz2 (50 )
D I I . , IENSION KORl  (  ]O  ) ,KORz  (  1O )
EOMMON /  CORPS /KOR1,  KOR2
C0MMON G1  1 ,  G22 ,GLz ,BET1 ,  BET2 ,BET l2 , s ,A1 ,A2 ,GA l " t l ,GÀ l , l l z , s IG l ,S IG1 ,

lAL ,C ] , L -T1  ,ETz ,ETAL ,X ,C2 .KE ' "RCI  ,RC? ,PT ,ZL ,Z2 ,EF ;LEC,V } , IOY ,AB ,CX ,ZMôT
zLAMB2 ,  H rA1 ,  MAT l ,  DEN1 ,  0  1 ,  N1 ,  s  1 ,  E rAz ,  MÀTz ,  DENz ,  02 ,N2 ,  sz ,  CONST.  xM,  Q  l3  ,  KONT, TC ,  RYD

COI,l}lON / DIEL / KDIE
COMMON/STRUC/KK ,N1O,8TAB,S11 ,S12 ,  S22 ,YS I I ,YS12 ,YS22
CAIL DATE(DATDEB)
CÀLL TIME(TEMDEB)
DEBUT=SECNDS(0 .0 )
K IN=  3
KOUT=4
KECRAN=6
KTRAN.B
KROS= 2
CALL  A5S lGN(KROS, '  ROS.DAT '  )
C'ALL ASSIGN( KTRA}I, 'TRANS. DAT' )
( ]ALL  ASSIGN(K IN ,  ' LALBAC.DAT '  )
CALL ASSIGN(KOUT, '  ECRBAC.DAl '  )
t/ùR ITE ( KOUT, 5 ) DATDEB, ÎEMDEB
WR ITE ( KECRAN, 5 ) DAÎDEB,TEMDEB
IÙRITE ( KROS, 5 ) DATDEB,TEMDEB

5 FORMAT(  1H0  ,20X ,  'DEB{ - l lP  DU CALCULI '  , 2X ,410 ,2X ,41O /  |  |  |  |
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t
3

91

100

108

Pf  =  3  .  1  41  59  2653589 ' t  93238462643U00
MELEC=9 .  I 0955BD-31
HBAR=1 .0545919 I1 -34
EELEC=  - I . 60219 I7D-19
NAVO-6 .  022169D23
CX=Z .9979250D08
KB=1 .380622D-23
AB= 1 . D0 7,t9361/I.{ELEC*HBÀR / EEILEC/EELEC /CX/CX
H2 2M=HBAR^ . 5D0 / MELEC'THBAR
D=\ ,  / 2 .
U= I .  /  3 .
RYD=HBAR / 2 . Djl  t" lELEC /AB / AB*HBAR
REÀD(  K IN ,  75  )  K0D1 ,  K0D2 ,  NOMBRS
FORMÀT(  3 I10 )
REÀD (  K IN ,  3 ,END=999  )  KPOT,KDIE
FORMÀT(  2T1O )
REÀD(  K IN ,  l - 00 ,END=999  )MÀT1 ,Z I ,ADL ,AE I ,TM l ,ÀG l ,  BGI ,KORI
READ(KrN ,  100  )MÀTz ,Z2 ,AD? ,AE? ,TMz ,  AG} ,BGz  ;KORZFORMAT( 5DI5 .  B/  2DI5.  B,  I  OA2] l
TÙRITE ( KOLIT, 99 )
NRITE ( KECRAN, 99 )

99  FORMAT(  IH  /  /  / IOX,
1 '  A  *  *  *  / r  ̂  * , \  *  À ' k  *  ^  * ' t  *  ^ ' k  *  * *  ^  r \  ̂  *  *  ^  *  *  *  *  *  *  * *  ^  ^ *  *  ^ * *  * *  *  ^ ^ * * r t  * *  ^  ^  *  ^  ^  *  *  ^  ^  ^  *  * ,
2 * t * * * ^ * * ^ * ^ ^ * r t * r \ * * * * * A * * ^ A * A * * ^ * A  ) < '  /  /  / ,
t \ iR ITE  (  KOUI ' ,  1  03  )  KORl ,KORz
WRITE(KROS,  ]  O3  )  KORI ,KORz
h IR ITE(  KECRÀN,  1  O3  )  KOR1,KOR2

103 T-ORMÀT(]HO,zOX, 'RESISI IVITE D UN ALLIAGE ,  POTENTIEL DE BACHETETL , / / / /  5X ,  i 0A2 ,  LOA? / t / ' )
BG I=BG l *1 .  D -04
tsGZ=tsG2x  i  .  D -04
KONT-  0

998  CONTINUE
READ(  K IN ,  1  0 t ,END=999  )  TC ,M

lOT  F 'ORMÀT(D ]5 .  B ,  I ]O )
TK=TC+273 .D0
I / ùR ITE(  K ros ,  l - }Z )K0R l ,MAT l ,ZL ,  AD I ,ÀE I ,TMI ,AGI ,BGI ,TC .TK
t fR rrE ( K r o s, r  02 ) KOR 2, MÀTz, zz, ADz, AEz,Tttz, Acz',ncz, rc, rxwRrrE(  Kol - r r  , r02)  KORl  ,MÀTl  ,zL ,ADL.AEI ,TMr,acr ,BGl ;  Tc,TK
'ÙR  ITE  (  KECRAN,  I  O  2  )  KOR I ,  IU lAT l ,  ZT ,  AT)L ,  AE I ,  TMI ,  Aô1 ,  Àé r , ' iC ,  TT<t ' IR rrE ( Kour ,  r02.) K0R2 , MATZ ,zz ,ADz ,AEz ,Tl4z ,AGz ,gcz ,  Tc,TKrûRrrE(  KECRAN, 102 )KORz,MAT2,zz,ADz,AF.z,TMz,Aôz,ncz,  Tc,TKr02 FORMAT(1H0,50x,10A2/  5x , 'MAT=' ,D l5 .8 ,5x , ' ,2= ' ,p rs .B,5x , ,DENS= ( , ,

rD l5 .  8 , ' ,  -  
"Dr5.  

8 , ' ,  * r .D04*  (TC-  
"D l5 .  

8 , ' ,  )  )  ̂ r .D03 ;  |  5X, 'AGr= 
"Dr5.  

B,
Z5X , '  BG l= ' ,D l5 .  8 ,5X , 'TC= , ,D l5 .B r5X , ,TK= , ,D15  .B t  /  |

I IEN I=  (AD1-AE I * t  .D -04^ (TC-TMt  )  )  * 1 .D03
DENZ= (ADZ-AEZ^1  .D -04*  (TC -TMZ )  )  r t  .DO3
HrÀ I -AGt ^DD([' ( _ BGl ̂ TK )
ETA2 =ÀG2 ̂DD(P ( _ BGz,rTK )
0I=MATI /NAVO/DENI
02=!4ATZ / NAVO / DEN2
s IG l  =  (  6 .  D0*01  /P I *E IA I  )  * *U
SIGz=  (  6 .  D0^02 lp I ^ETÀZ)  ) , ) , t J
AL=SIGI  /STG?
IF (AL . tT .1 .D0 )Go  10  104
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l^IR ITE ( KOUT, 106 ) AL
I/dR ITE ( KECRAN , 106 ) ÀL

106  FORMÀT( lH ,  /  i  / ' * * ^ ^ * ^ * * , r .AL= , ,D I5 .8 ,
1 'Â^ , t l t  INVERSER L  QRDRE DES DQNNEES^r \ * )< ' / l
c0  T0  999

104  CONTINUE
C
C DEL]UT DE LA tsOUCLE DEs CONCENTRATIONS
C

D0 50  J= l ,M
I1=FLOAT(J )
X -  (  f l -  I  .  )  /  (FL0ÀT(M- I  )  )
D0  128 I  KK= f ,2
rF (  K0D2  .  NE .  1  )  cO  T0  1280
IF (KK .NE . I )  GO TO 1282
I/ ' IRITE( KOUT 'LZB3l
NRITE( KECRAN, ]283 )

I 283 I.'ORMÀT ( LHQ / / 5X,
i' }'ONCT'I0NS D INTERFERENCE PARTIELTES DPERII.{ENTALES' / / )

I = l
IF (NOMBRS.LT .  1  )GO TO 9104
D0  71  I=1 ,NSMBRS

9TO4 I]ONTINIJII
I I = I+ I
REÀD( KrN,  72,E iND-999 )  QTAB(  r I  ) ,s l r  (  r r  ) ,s12( r r ) ,szz  (  r r  )

12 I jORMÀ1'(  4D15 .  9  )
7T  CONTINUE

Rt rAD (  K IN ,  LzB ,END=999  )  XLU
X-XLU
T  - f  l
I  -  I  

' '  
I

8TÀB(  1  )  =0 .
S l l ( 1 ) -51 i ( 2 )
512 ( l ) -S12 (2 )
S '2 ' 2 ( I )=522 (2 )
N I0=NOI4BRS i1
I= l
i F (  N ]0 .  LT .1  ) c0  T0  9105
D0  770  I=1 ,N ]0

9105  CON' I ' INUE
h IR IT 'E (KOUT,7LL )  QTAB(  I )  ,S r l (  I )  .S r2 (  I )  , 522 (  I )
WRITE(  KECRAN,  T I t  )  QTAB(  I  )  ,S t1  (  I  )  ,S I2  (  I  |  , 522 ( I )

71  I  FORMÀT(  1X ,4D15 .9  )
710  CONT1NUE

T - T  f
l . - l -  r

CALL  F ITA(  N10 ,  QTAB,S11 ,yS11 ,  ID rOT)
CALL  F ITA I  (  N10 ,QTAB ,SLz , yS12 , ID IoT )
cÀr ,L  F ITAZ (  N10  ,  QTAB ,522  , yS22 , ID IoT  )
IF (  ID IOT .EQ.Z )c0  T0  90
t / {RITE( KOUT.800 )
I/'lRï'l'E ( KECRAN , 800 )

BOO FORI,IAT ( ]  HO )
LL=LL -  I
G0  T0  r2B5

12BO CONTINUE
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I F (KK .EÇ. I )  cO  T0  tZB l  : ' . , ï
L2B2  WRITE(KOUT,1284  )  '

t ,ÙR iTE(KECRAN.1284  )
1284  FOI iMAT(LH1 /  / 5X ,

I 'TIONCTIONS I] INTERF'ERENCE PARTIELLES DE SPHERtrS DURES'/ /  )
I F  (K0D2 .NE .  I ) c0  1 .0  l 2B5
I / i tR I ' IE (KOUT,B00)
Il[R ITE ( KECRAN . B0 0 )
QT-0 .
DO I11 .2  LL=1 ,80
QT=Q1 '+ .05D i0
CALL  À1 .TK  (  gT ,A l  I  ,A22  ,A I2 )
wRITE(  K0UT ,  11 I  I  )  gT ,A I  I ,  A22 ,  A IZ
wrr  ITE(  KI 'CRAN, I  I  I  r  )  QT,  A1 L,  A22,  AI2

I l I t  f  o rma t (4 (  lX ,D I5 .  B )  )
11  12  CONTINUE

LL=LL  -  1
1ZB5  CONTINUE

IF(  KOI] I  .  NE.  1 )  GO TO L27
IF (KK .EQ.2 )c0  T0  I 27
READ (  K IN  , l 2B ,END=999  )  XLU

128  FORMÀT(D l5 .8  )
I27 CONTINUE

D0  501  KKK= I ,2
IF (  KOI] I  .  NE.  1 )  GO TO L26
? \ = À L U

rF (KKK.EQ.  2 )  c0  T0  L26
r{R ITE ( K0U1. ,I27 3 )
l/\iRITE ( KECRÀN, L27 3 )

I273 F 'ORIIÀT(  IHi  .  10X,
I'RESULTATS OBTENUS A PARTIR DES DENSITES D(PERII-IEIVTÀLE5' , / )

I F  (KODz .Eg .1 )  G0  T0  1279
iF (KK . t iQ .1 ) c0  10  L275

1279 CONTTNUE
rF (  KK  . r .Q .7  )  cO  T0  L275
READ (  K IN  , I 27 I ,END=999  )ÀD ,AE ,T l4

T27T  FORMÀT(  3D15 .9  )
I27 ' t  CONTINUi i

C l= I .  -X
C '2=X
X l  =C1
Yi2=C2
MÀTMOY = C I * MÀT I +C 2 * MAT z
ZMOY=Cl  r , z l+cu ,zz
DENS= (  AD-AE^  I  .  D -04*  (  TC-TM)  )  *1  .  DO3
VM0Y =MÀTMOY / NAV0 / DENS
N- - t .  / vMoY
co T0 1272

L26 CONTINI.IE
I I - ' (  KKK .EQ .  r  )  G0  T0  501
i / {R IT 'E (KOUT .LZ i4 l
t ' IRïï 'E ( KEICRAN, L27 4 )

Lz ' t  4  t rORMÀ' I (  tHl . ,  5X,
1 'RESIJI-TATS OBfENUS A PÀRTIR DE L INTERPoLÀTION DES V0LUI{ES ATOMI(
zES DES CORPS PURS ' /  )
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Cl .1 .  -X
C2=X
XI  =C l
't12=CZ

MÀl'Mc) Y - C I * l,tÀT I + c 2 ̂ l4A'I,2
zM0Y=c  L ) , z I+c '2 / ,22
VMOy=CI , \0 I  +CZ*02
N= I .D0 /VMOY
DENS =MÀ1M0Y*N/NÀVO

127 '2  CONTINUE
KF3=3.  D0^PI*PI t ,Zt [Oy /  VM0y
KF=KF3^^U
XKF-=KF
Etr=H2214*KF*KF
N l  =C l  ̂ N
N2=C2*N
ET t  =P I  /  6  .  D0*N1  *S IG l  ̂ ^3
ETZ =P I  /  6  .  D0 , ' .N2*S  IGz*^  3
ETAL=ETI+ETz
LAJ"IBZ= I .  D0 / ( pI*AB,rKF )
s1=2 .D0*KF*RC1
.s '2=2 .  D0^KF*RC2
Q 1 =Pi  ̂ PI ' \  KB*TK /  3  .  D0 /  EELEC /EF*KB
G j  r  -  (  (  r .  +0 .  5ÀETAL )  +1 .  5^8T2 , \  (ÀL -  L .  )  |  /  (  1 .  -ETAL  ) , r , r2
i ) 2 ' 2=  (  (  1 -  +0 .S^ETAL)+1 .S*ET ] * (  1  .  /AL -1 .  )  )  /  (  l .  -ETAL) r , ^ z
G iZ '  (  (  1 .  t 0 . s *ETAL)  + r . 5 ,+ (1 .  -AL ) * (ET r -ETz t  /  ( r . +ÀL )  )  /  (  r .  -ETAL)^ , r 2
BET I= -  6 .  À  (  ET l ^G l t * *2+0 .25AET2*  (  1 .  +AL  )  ̂ * z *ÀL^GI2^ , \ 2  )
B I IZ= -6 .  ^  (E I2 / ,G .22^ / .2+0 .  25*ET1 /AL* , \3 *  (  I .  +AL  ) ^^2 t \G I2^ , \2 )
BETI2-  _ 3.  , rAL^ (  I  .  +AL )  ,+  (  ETIÀGI1/AL,r^  2+f f i2xC22' )  ̂GLz
S  =ET l+ET l  t  ^ ' 2 .+  (  3 .  *AL_  Z .  _2 .  *AL* *3+3 .  *AL* *Z  )  ̂ ET I *H fZ+ET l , \ ? r3+

l (AL*+3_1 .+6 . ^ÀL_3 . ^AL* *2 ) ^ET I , \ , \ 2 *ETz+ (1 ._AL , r , r 3_3 . ^ÀL+6 . ^AL^^2 ) *
2ETl  *ETZ  ̂  ̂  2+ALlr  x  3  ̂ ETZ+AL**  3, rETz^, \2+ÀL**  3*ETz**  3

A I= ( ( I . -ETAL) ' t ( 1 .+2 . *E1 f1+ (3 . ^ÀL -2 . -2 . ' tAL^ , t 3+3 . ^A r . * *Z ) ^Ë lZ+3 . ^ET I
L , \ ) , 2+2 .  *  (ÀL*^3__1 .  +6 .  *AL*3 .  *AL*^Z  )  *m l *E112+ (  I .  _ÀL^^3_3 .  ̂ ÀL+5 .  ̂ ÀL^ *z
2^E ' I2^^Z  )  t 3 .  ^S  )  /  (  t  .  _ETÀL  )  ̂ *4

A2= ( ( (1 . -HTAL)^ ( (3 . , rAL_2 ._ .2 . ^AL* *3+3 . *AL , r *2 ) ^ET l+ (AL , r , \ 3_ I .+G .^ÀL_
i3 ' *AL t {2 ) ^ET l ' k ^ ' 2+2 . * (1 . -AL^^3 -3 . ' tÀL+6 . *AL* *z ) ^ET l , t t rZ+AL^^3+2 . ^A I'2 , \ *3* t rz+ ? .  ̂ AL^^ 3/ \ETz*.*z)  +3 .  ̂ s  )  /  (  I  .  -EIAL ) , r , r4  )  /AL**3
GA.l41 = ( ETl  ̂ Al-.+AL^ * 3,rET2^AZ ),r.0 . 5
cAMl2=2 .  * czuq t^  (  t _ .  -AL  )  /  AL
L=  2000
VF=HBAR*KF/MELEC
XM =3.  ÀPf , \VMOY/EELEC/EELEC/VF/VF/HBAR
CONST=XI, I  /  4  .DO /KF3 /KF
I /ùR lTE (  KOu' r '  I  I  0  )  x ,  zMoY, MÀTMOY, DENS, VMOY, ETÀL,  KF,  AL,  Tc,  TK,  coNST, xM

I  ,  N ,  LAMB2 ,L ,Q I
û[R rrE ( KECRAN, r ]  0 ) x, ztvl0Y, MATM0Y, DENS, vMoy, EIAL, KF, AL, Tc, TK,

iCONST,X lu l ,  N ,  LAMBZ,  I . ,  Q1
t10  FORMÀT( iHO.5x . 'CONC= ' ,D I5 .8 ,5x , ' z l / r oy= , ,D l5 .g ,5x , ,MATMoy= , ,D15 .8 ,5

l , '  L )ENS= ' ,D I s .  8 ,5X , 'VMOY = ' ,DL5 .  B /5X ,
2 'ETA  ALL IAGE- ' ,D15 .8 ,  5X , ,KF= ,  .D I s .B ,5X , ,AL= , ,  D lS .B /5X , ,TC= , ,
lD i5 .B ,5X , ' ' IK= ' ,D l5 .B ,5X , 'CONST. , ,D I5 .B .5X , 'X1 ,4= , ,  D I5 .  g /ZX , ,N l , ,
4D15 .8 ,5X ,  ' LÀ I , 182=  '  ,D ]5 .8 ,5X ,  ,  L=  ,  , I I 0  , 5X , ,  Q I=  

,  ,D l5 .  g /  )
CÀLL  SPs(KPOT)  

-

50 I  CONTINUE
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KKK=KKK-  i
]  2B i  CONTINUE

KK=KK -  I
5O CONTiNLIE

T -  r  1u  - ! r  r

GO TO 998
90  I / fR ITE(  K0UT ' , ' J -333  )

l/{R I'1'E ( KECRAN, 9 3 3 3 )
?333  FORMÂT(  lHO,5X ,  ' T ILT ' /  )
999 CALL DAIE(DÀTF]N)

CALT, T]ME( TE},IFIN )
iIUREE=SECNDS ( DEBUT )
WR]TE ( KOUT. 9O06 ) DATFIN ,TE},IFI}J , DUREE
'ÙR]TE (  KROS, 9O06 )  DATFIN,TEM} ' IN,DUREFi
WRITE ( KECRÀN, 9O 06 ) DATFIN. TEMF]N. DUREE

9006  FORMÀT ' (  1H0 ,  30x , ' F rN  DU cALcuL : ' , x . 410 ,  zN ,A r } , x , 'DUREE DU GALCUL=
I  ,F Io .  2 ,  'SEC0NDES '  /  )
CALL EXIT
END
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SUBROUTINE A IJK  (K ,AS1 I ,AS2 '2 .AS I2  )
IMPL IC ]T  DOUBLE PRECIS ION (  A  -H ,O  -Z )
DOUT]LF]  PRECISION K,  KF,1,61432 .N1 ,N2,  MATI  ,  MÀ,1,2
D IMENSTON T11 (  50  )  , ' t L z (  50  )  ,  T22 (  50  )  , g rAB iSO I  ,  y51 r  (  50  )  , y512  (  50  )r ,  Ys22 (50 )
C0MMoN G I  I '  G22  : 9L2 ,  BETr ,  BET '2 ,  BE l r  2 ,  s ,  AL ,  AZ ,  GA . r4 r ,  GÀMr  z ,  s  rG t ,  s  rGz ,IAL  '  c r  '  ET I  '  ËTZ  ,  ETAL  , x , c2 ,  KF  '  Rc l  ,  Rc2  ,  P r  , zL  , zz  ,EELEC,vMoy  ,ÀB  ,  cx  , z {4o \2LA}4B2,ErAl  .MAT1 ,DENr,o l ,Nr ,s r ,ETAZ,ua ' iz ,DENz,oz,Nz,sz ,CONST,xM,p_

3 ,KONT,TC ,RYD
COMMON/STRUC/KK ,N I0 ,  QTAB,T l  1 ,  T12 ,T22 ,yS I r , ys1  2 , vs22
IF  (  KK .EQ.  I  )  co  To  2oo
X=CZ
Y =K*S  IG2
L I :AL^Y
v= .5^Y , \ ( 1 ._AL )
X l=K  /  2 .  /KF

,k^^^r , r^** , \FILIRAGE DU CAS K=0
]F ' (  K .  GT .  1  .  DB  )GO TO 30
AS l2=0 .
AS l l =0 .
AS22=0 .
G0 T0 40
SU=DSIN (  U  )
CU=DCOS (  U )
SV=DSIN (  V  )
CV=DCOS (  V )
SZ=DSIN(  Y )
CZ=DCOS (  Y  )
C11=-  24  .  ̂ ET I  /  (  U*^3  )  ̂  (  A l ^  (  SU_U, \CU)  +BETI  / t J r ,  ( 2 .  *U , rSU_

r  (  u**  2-2 .  )  ̂ CU- 2 .  )  +GAl , t1 l  (  u*A 3 )  , r  (  (  4  .  *Ui i3_ i+  .  ̂ v  )  ̂ su_ (  u^*4_

30

2 I2 .  tV / \ * . 2+24 .  )  rCUr  24 .  )  )
c22=  _  24  .  ) , 8T2 l  (  Y * ^3  ) , \ AZ t  (SZ-Y^CZ )  +BETZ / y * (Z . , r y *SZ_  (

l -Y^Y-  2  .  )  ̂ cz -Z  .  )  +GÀ141 /  (  u*^3  )  ̂  (  (  4  .  *y* *3  -24  .  / , y )  rsz -  (  v * , r4_  rz  .2 , \Y^ *Z+24  . ,  *CZ+24  .  )  )
A0=1 .  -AL
A3 -.AL^'+ 3
ALU_2 .  ̂AL^U
U2  =U*U
u3 =u2, tu
U4 =U3*U
ccl  2= _ (  3  .  *40, \  ̂  3^ETAL*ÀI  *  (  sv_v^cv )  /  (  (  x+c l  ^43 )  *V*, \  3  |  +24.  *ETAL^A 3 /  (X

l c l ^43 ) ^ (SV /U4 , t (BET lu , (2 . ^U^CU+rcz -2 .  ) , t sU )+GAMIz / t J , \ ( ( 3 . ^U2 -6 .  ) ^CU+2U3-6 . ^U) *SU+6 .  )+GAI ' { l  / v2 , \ (  ( 4 . , \U3 -24 . ' t u ) *CU+(U4-1z . xvz+24 .  ) * sU)  )+CV3U4* (BET12 ] ' ( 2 . ^U^SU-  (U2 -2 .  ) ' tCU-2 .  )+GA l , t l 2 /V ) ' (  ( 3 , \UZ -5 .  ) ^SU- (U3 -G .^U)
4CU)+cAMl - / I J z * (  ( 4 . , \U3_24 . ) \ t J ) *SU_(U4_12 . î , 1J2+24 .1^C tJ+24 .  )  ) +A1 /U^ (CV^ (
SSU-U*CU)  /U2+40^ (  1 .  -CU)  /ALU)+SV* (  (CU+U*SU- r .  )  /U2+A0^SU/ALU)  )  )  )C l  2  =CCI  2  

" .SQRT 
(  C I  ̂ C2  )

S1 l= I .  /  ( I .  -C1 t -C iZ^^Z /  ( L . -CZZ) ,
s ' 22=1 .  /  (  I  .  _C22_C12 , \ , \ . 2 /  ( L .  _C11  )  )
S1Z=C l2 /  (  ( t .  -C1 I  )  ̂  (  t .  -CZZ  )  -C I2^^Z  )
i F ( c ]  )  102 ,101 .102

101  AS l t=1 .
Àsr2--r .
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co  T0  105
I02  A51 I= f  . + ( s11 -1 .  ) /C t_

IF (  C2  )  i  06 ,  104  , 106
106  AS12= I .  +S I2  /  (C l z \Cz )  ̂^  .  5D0

103  IF (C2 )105 ,104 ,105
104  À522=  l .

AS12=1 .
c0 T0 40

105  AS22=  1 .  + . (  S22  - l  .  )  /Cz
40 CONTINUE

RE"ÏURN.20() 
CONTINUE
CALL  F IT rD (Nr0 ,  QTAB, r r1 , ys I l ,K , ss I1 , yss1 I  )
ÀS1  I  - 5S l  I
CALL  F ITTD1 (  N I0  ,  QTAB ,112 ,  yS  12  ,  K  ,  SS12  ,  yS512  )
AS12=SS12
CALL  F ' IT ID2  (  N l0  ,  QTAB ,T22  , y522  ,K ,SS22 ,ySS22  )
AS22=SS22
RETURN
END
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SUIJR0UTINE  V1JBAC(  g , v t , v2  )
IMPT , IC IT  DOUBT.E  PRECIS ION(A  -T I ,O_Z)
DoUBLE PRECIS ]oN  K ,KF ,KSz ,LAMBz ,N f  ,N2 ,MÀT ] ,WAT |I ITMENST0N A r .  (  6 ,  4 ,2  ) ,  LMAX (  2  ) ,  AL rCO r  â  i , a i i co  (  2  ) ,  C rCoR (  2  ) ,  c2c0R  (  2  )lA (  5  , 4 ,2 )  ,ZV (2 i  ,w (2 )
COMMON G I  t ,  G2_? ,9  12 ,BET1 ,  B r ! 2  IBET l  2 ,  5 ,  A l ,  A2 ,  GAM 1 ,  GÀM1 2 ,  s  TG1 ,  S  ïG2rALp  ,  c I  ,  ET1  ,Ë r?  :H IAL  ,X ,C i ,  KF ,  RC l  ,RCt  ,b ï ' , z r  , 22  ,EELEC ,  VMOY,À8 .  cx ,l zM0y ,LAMBz ,E l . 'A_ l_ , yÀT ] ,DENI ,0 t ,N l ;S i ;ETÀ i l ua rz ,DENz ,O2 ,NZ ,Sz ,CONS

3XM,Ç I ,KONT.TC ,RYD
c0Ml40N/  PO: . 'BAC /À ,ÀL ,  LMAX.  AL lC0 .  AL2C0 ,  C lCOR,CZCOR,ZV
rF (g . cT .1 .Do6 )co  10  20
QQ= I  .  Dob
X I=Q0 / (2 .D0^KF)
CONTINUE
X1=Q /  (  2 .DO^KF)
IF (X l -0 .D0 )13 ,13 ,L2
rF  ( x l - 1 .D0 )15 ,14 ,15
FX-1 .D0
c0  10  16
FX= .  5D0
f ' ô  r l ' a r  1  .' J V  

L r - ,  I O

GX=DABS(  (  1 .  D0 { . x1  )  /  (  1 ,D0_x l  )  )
FX= .  5D0+(  1 .D0 -X l *X l  )  /  (  4 .D0*X l  ) , rDLOG(GX)
CONTINUE
KS2=4 .  D0*KF i  p t  /AB
Lr I l=KS2*FX/Q/g
RS '=  (VMCry  /Z r40y , \ 3 .  DO /  4 .DO /p r  /  AB /  AB /AB  )  * *  (  1 .D0 /3 .  DO )CALL  GQ(g ,KSZ ,RS ,c )
EPS .1 . .  D0+  (  I  .  D0 -c )  ̂ DD
VMOI=VMOY/ÀR/AB /AB
t J O  = q * a b

; / < * * * ' \ * * ^ * ^ Â * * ' r ç ' k * ^ , ( * ^ * ^ * A r \ ^ ^ * * * * * ^ * A * ^ r \ ^ ^ * * * * * * t * ^ * A * * * ^ ^ * ^ t ^ * ^ ^ * * z t * t : t

DO 31  I I = I , ' 2
I 4=LMAX(  I I  ) + I
l ' t rRMz=0 .D00
TERM3=0 .  D00
l -e rm .J1=0 .D00
te rm32 -=0 .D00
te rm ]3=0 .D00
te rm34=0 .D00
te rm35=0 .D00
te rm36=0 .  D00
QF'=KF*AB
QF'Z =QF*QF

TERM1 =_A*P I^ZYI I ]  
I  1YMOI  /Q8 /QQ^(C1COR(  T1 )  ̂ DD(P(  -QQ*QQ /  4  .DOi  /ALtco(  r t  )  )+czcoR( r t  )  *DEiet  : f lg , tpq |  4 .D6 /A l ,zco(  r1  )  )  )rERr"l l  = -4*pr*zlgylyygr /  gQ / Qg*r ôrcôfr (  r1 ), \DD(F( _QQ*QQ / 4 .Doi  iAL lco (  r1  )  )  +C2C0R( r1  )  ̂ ôn(Ëi - r lg^Qg/4.D0 ta tzeo(  r r  )  )  )I )0  30  I3=1 ,3

l lERMz l=DEXP(  -8Q*88  /4 .DTIAL(  r3 ,14 ,  r r  )  )  /AL(  r  3 ,14 , r r  ) , t , r1 .5D00I ,ç (À( ï3 ,14 , I l_  )+A(  I i+3 ,14 ,11  )  /AL(  13 ,  14 ,1 i ) * (  L .  5DO_7QQ/ 'gg  /  4  .D0 /  AL(  13 ,  14 ,  r1  )  i  )
TERM2 =TERM2+pI^^ I . 5D0O /VMOI^TERMZ 1

20

! L

t ?

' t A

15

L b
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IF (0Q.cT .2 .D0^gF G0T0 24
q l . À (  I 3 , 1 , I I  )  ̂ F I  ( Q b - Z , A L (  I 3 , l ,  f  I  )  )
q?=A \  (  I 3 r  3  )  , 1 ,  r 1 )  ^FJ  (QFZ ,AL (  (  I 3+3  )  ,
93=  -A (  I 3 ,  f 4 .  I l  )  ̂ F I  ( gFZ ,AL (  I  3 , 14 , I I i
s4= -A (  (  I 3+3 )  , 14 , I l  ) ^F .T (gFZ ,AL (  (  I 3+3
, J5 -À  (  13  , 2 ,  I  I  )  ̂ F I  l  (  QFz ,AL  (  I 3  ,Z  , I I t  )
96=À(  (  I 3+3 )  ,Z , I  l  )  ̂ FJ l  (  QF 'Z ,A t  (  (  I 3 {  3  )  ,  Z , I \ , ,  )
97  = -A (  I 3 ,  14 ,  I t  )  ̂ F I 1  (  gFZ ,AL (  I  3  , 14 ,  t t  i  I
98= -A (  (  I 3+3  )  , 14  , I I  ) , rFJ l  (  QFz ,AL (  (  f  3+3  )  , 14 ,  f  1 )  )
te  rm_l  I  =TERM3 I  +4 .  D0*pI  /VMOI *  (  Gl  +G2 )
t  e  rm3 2 =TERM3 2+4 .  D}xpI  /VMO I , \  (  G3+G4 )
u= (1 .D0_2 .D0^x I , r x l )
t .  e  rm3 3 =TERM33+ I  2  .  DO*pI  /VMOI, \U* (  c5+G6 )
te rm34  =TERM34+12 .  DO ' rp I  /VMOI^U^  (  G7+GB )
iF (14 .L r . 4 ) c0T0  25
s9=A(  f 3 ,3 ,  I 1  ) *F f  Z (eFZ ,AL (  I 3 ,3 , f I  )  )
910=A(  (  I 3+3  ) , 3 ,11  ) , IFJZ (QFZ ,AL (  (  I 3+3 ) ,3 , I 1  )  )
911= -À (  I 3 ,14 .  r 1  )  *F I2 (QF2 ,ÀL (  I 3 , I 4 ,  I t  )  )
g I2= -A (  (  I 3+3  ) ,  14 ,T I  ) ^FJz  (QFZ ,AL (  (  I 3+3 ) , f 4 , I I  )  )
t e rm35-TË iR l435+10  .  D0^p r  / vMOr " .  (  3  .  D0^u*u - l  .D0  )  ̂  (  Gg+Glo  )Le rm36=TERM36+10 .DO*P I lVMOI , r  (  3 .  DO*U , tU -1 .  D0  )  ̂  (G I1+G12  )
so  t o  25
q l -A (  f 3 ,  l ,  I 1  )  ̂ FB f  (  qF ,gQ ,ÀL (  I 3 ,1 ,  f I  )  )
q2=A(  (  I 3+3  )  ,  L .  r I  )  ̂ FBJ (QF ,QQ,AL (  (  I 3+3  )  , 1 ,11  )  )
g3= -A (  13 .  14 ,  f  1  )  ̂ FB I  (QF ,Qg ,AL (  1  J ,14 ,  t t  i  I
94 - . -A (  (  I 3+3 )  ,T_4 , I l  )  ̂ FBJ (QF ,gQ,AL (  (  I 3+3  )  , 14 , I l  )  )
95 -A (  13 ,Z , I l  )  ̂ FB I1  (  Q f - ,QQ,AL  ( iZ ,Z ,  I l  )  )
g9=À(  (  I 3+3  ) ,Z , I t  )  *FBJ t (QF ,QQ,AL (  (  f 3+3 , ) ,Z ,T I l  I
q7  =  -A (  I 3 ,  I 4 ,  I 1  )  ̂ FB I l  (  QF ,gg ,À t  (  I 3 ,  14 ,  I 1  i  )
sB=  -A (  ( I 313 ) ,14 , I t ) ^FBJ f  i 0 f  ,QQ,À i t  t i t + f  ) , 14 , I 1 )  )
te  rm31=TERl , t3  t  +4 .  DO^PI  /VMOI  ̂ (  GI+GZ )
be rm3  2  =TF iRM3 2+4  .  DO*P I  /VMO I ^  (  G3+G4 )
term3_1--TERM3 3- iZ.  D0,rpI  /VMOI*  (  G5+G5 )
term34 =TERM34 -  I  Z .  DO^PI  /V l4O I*  (  G7 +GB )
rF (  14 .  LT .4  ) c0T0  25
q9=A(  I 3 ,  3 ,  I 1  ) *FB IZ (QF ,Qp ,AL (  I 3 ,  3 ,  I 1  )  )
g I0=A(  (  I 3+3 ) ,3 ,  I 1  ) , I FB .TZ (gF ,QQ,ÀL (  (  I 3+3  ) , 3 ,  I 1  )  )
911 .  A (  I ? , , 14 ,  T t  ) *FBr2 (gF .gg ,ÀL (  I 3 ,14 , I 1  )  )
9 I2=  A (  (  I 3+3 ) ,14 , I 1  ) , {FBJ2 (QF ,QQ,AL (  ( 13+3 ) ,14 , r l ) )
term3 5 =TER|43 5+10 .  Do, tPI  /V l4OI , r  2  .  DO^ (  G9+GI0 )
t ,erm36 =TERM3a+l  0 .  D0, \p I  /V!4OI) ,Z.  D0^ (  GI  I+c lZ )
TERM 3 = TtrRM 3 i +TERM 3 2 +TERM 3 3 +IERM 3 4 +1ERM3 S+TERM 3 6
w(  i 1  )  =  (  t e rm l+ te rmZ+ te rm3  )  / eps *Z .DO^RYD
CONTINUE

xno rm=(4 *P r ' f z v (  r t )  / vMor /gg /eD  tmod i f  d .u  14 /L /BB
xnorm=(4^Pr*ZMOY/vMor  /ee/ee)  tmodi f  du rs /3 /gB
I  I  = te rm l  / xno rm
L2= te rm2 /xno rm
t ;3  . . -  t e rm3  /  xno rm
t .  =  t  1+T2+T3
wr  i  Èe  (  6  , 32  )  q r . 1 ,  t  L  , t  Z ,  EJ  ,  t
w r i t e  ( 4 ,32  )qq ,  t  L , t . Z ,L3 ,L
f  o rma t  (  iX ,5D15 .  U  )

CONl'INUE
V l=w(  1 )
V2=w(2 )
RETURN
END

1, I1 )  )
)
) , 14 , ï 1 ) )

24

l g :

30
C

C
l:;

C 32
31
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D0UBLE PRECIS IoN FUNCTION FBJ2  (QF ,Qg ,AL  )IMPL IC IT  DOUBLE PRECISTOUTE_H,O_Z)
PI  = 3 .  L4 L59Z653sB: t  - t  

s3Z3B46 zà+zf :oO- '
A-DEXp (  -  (  DARS (  gF-pQ )  _gF l , , , lz  t  4  .  D0 /AL )
I=PET|1-  (  QF+DABS( AF_aô I  I  ̂ / ,2 /4 .  Do/AL)
E=DSQRT(  p I  /AL  )
c=QF+DABS (  QF-gg )
H_=DABS(QF-pQ) -gF
FBJ 2 = 3'  D'^E/ 4'  D0^ ( B-A )  ̂  (  6 .  pgtAl,  /-aF/ QF/DAB9 I ar:  aQ ) /DÀBs ( gF- Q0 )r + r . D0 / DArrs ( 0f : gg I 1DlBs r pn_ pq I ïi. pg rôî'16ï t,t r . oo 7 nr,/ DAB' ( QF_ QO )2 +e'  DO*E r + .  n1lg. iqt l i4ssiôr-pq) /DAB' (  QF-Qg )  ̂  (  A+B ) +3 .  D0*E/ B .  D03 / Q" / 8F / DABS ( AF- QQ ) / AL^ r cin*H,ta I * :  .  noiÈu â- no / QF/DÀB5 ( gF_ Qg )4 /  DÀBS (  gF -  g0 )  /AL,r  ic*g-H*a )  + 1 .  Do*E t  rc  .oo t  eL /  AL /  QF /DABS i  gr_Qp l5 *  (  (  2 .  D0^ÀL_F t *H)  *À_  (  2 .  D0 ,kÀL_c , r c )  *B  )REITLTRN
END

DOUBLE PRECIS ION FUNCTION FBI2 (QF,QQ,AL)
iMpt , rc r r  DoUBLE pRecrsroN(A_H ,o lz t -  

- '
PI  =  3  .  14  I  592553589  7  93238462543D00
A=DHP(  -  (  DÀBS (  QF-QQ )  -gF  ) , \ , \Z  /  4  .D0  /  AL )
P=oEXp( 

-  (  QF+DÀBS( gF-QQ )  )  **Z/  4 .D0 /  AL ' )
E=DSQRT (  P I  /AL  )
F  B I2  =E /  4 .  D0 , \  (  À -B  I  

^ l  
] :DO /  QF /DABS (  QF_QQ 

, )  +LZ .DO /  QF  /
lql/Q|{D+B! ( al-qq I IPAPs ( QF-QQ I zoeËs r ôF-gq )  ̂ AL^AL ) -E2  /  2 .D0 ' , , (A+B)  ^3  .  DO^AL /  QF  lQr rôÂns (  QF-Aô  )  rôÀns  (  gF_Qg )  

-

RETURN
END

DOUBLE pRECtS IoN FUNCTION FBJ(QF,Qg ,AL)
rMpt , rcrT DoUBLE pRECrsroN(A_H,ô_z i - '
Pf  =  3  .  14 I592653  589793  238462643D00
FBJ = I  .  D0 /  0F /DÀBS ( QF- gg )  /  z .  D0^DsgRT ( pr )  *  (  z .  Do,rÀL- (  QF-DABS ( QF_I0Q ) ) ' \^  2 )  ̂ DE(I  

I  :101_ DÀÈS r gF- Qg t  t  i  xz t  + .oo /  ALt /8 .  D0 /  A: . ,*Z .  5D02 -  1 .  D0 /gF /DABS_(  QF-QQ t  t z .no ,+osQnr (p r  )  ̂ t i . oo*a r , -  (  QF+DABS(  gF3- gQ ) )  ̂ ^2 )  ̂ DD(p (  -  (  QF+DABS ( gF-oQ ) )  ̂ *2 t  q .nô |  AL')  /8.  D0/ÀL^* 2 .  sDORETURN
END

DoUBLE pRECiStON FUNCTION FBT(  QF,gg,ÀL)rMpt , rc r r  DoUBLE pRECrsroN(A_H,ô_z i -
P I . . J  .  141592653 58979  323846264 3D0O
L-Br = I . D0 / QF/DABS ( QF- gQ ) / 4 . ïO^DSQRT ( pr /AL )  ̂  ( DE)(p ( - ( QF-DABS ( QFl -gg)  t ) . *2 /4 .D} lAL) -  I rEXp(  - (QF+DAÈSrQr - -90)  ) * *2  /4 .D | IAL)  )RETURN
END
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L)oUBLE PRECTS I0N F.UNCTION I--BT I  (  QF ,  gQ ,ÀL )IMpLrc r r  Do I IBLE pRECrsroN(A_ i r ,o tz i -  -
[ : ) j  =  J  .  14  t592t r l ,3  589 '7  9323846264]D00
A=DEXp i  (  DAITS (  gF ' -CQ )  -gF ' t  ̂ ^2  /  4  .DO /  AL)
B ' D E X P (  -  ( Q F T D A B S ( Q F - Q Q )  )  À , r Z i  4 . D 0 / À L )
FBI i  = l  . r0 l0F lDABSlp i  aa  )  /4 .D0^DSQRT(pr /ÀL)  ^  (À+B)  -1 .  D0 /QF1 /DABS ( 8F Tr8 )  /  QFIDABS ( 8F -QQI /  2 .  DOIAL^OSQNrI PT /AL )  *  (  A-B )RE'II.'RN
END

ITCTIJ IJLF j  I - ,RECis loN F t rNç11g*  FBJ1 (  QF ' ,  gQ,AL ). rMI rL rc i r  DoUBLE pREcrs roN(A_H,  o :z i -  
E  r ' - ' - '

L j  =  -J  .  14 159 '2653 589 7 }3Z3B46Z643DOO
A.[ . , 'EXP( -  (  DAtsS (  q f ' -Qg )  -gF )  # ,2 /4 .  D0/ÀL )
l l - f l lx l (  (  QF +DAnsr gr:-p[  )  )  r , / ,2/+.6ôiï i i
F I = U S Q R T (  P I  / A L  )  

-

t ; -OF+DABS (  pF-00 )
i i=DÀES(0F ' .Qg)_gF

. l lg-  l  1 J,  D0 /  QF{P$II  Al_ Ag )  /  Q.\  /  | IABS ( QF_QQ ) /  4 .Do,\E^ (  A_B )  + r  .  D0
:: /.ql/. i iÀn! r çn- Qg ) / AL J AL7 1A. ôO*e* ( B* i 2 . ôô ̂ er, -c^c ) +À^ ( 2 . D0^AL:: .I^ il I I . i . D0 / 0l'1?Al! ( qF 0Ç ) {!AIs r pn_ op t ler rB . D0*E* ( c^B+H,(A )r  -  l : l ]0, / ,2F / 'Qb, /UABS ( pF_Qg t  i  Âu B. u0,kË* r  ô ie_ Hne IRET'I.]RN
Hl,l)

i rouBl_,8 pRtrcIs i0N F.UNCTION FJ2 ( QFz ,AL )I I 4 I ' L iC iT  I ]OUBLE TJRI iC IS ION (A  -T I ,ô -Z )
P i  =  - t  .  1  4 I  59 ?.6535Ai1 7 9323846264 3U00
É-J2=4.  5D0/  QFz'TDSQLRT( pr , \aL )  /  QFz ' . (  -  r .  D0+DD(P( _ QFz /  AL,  |  /  e"zr  +0' 7 5D0 / QF'z* ( 1 .  t)0 +5 .  Do*DD(ei -prz /AL ) )  *ôlg*T1 pr /AL ) /  QFz+t. D0 / QF2 ^2 (  r  .DO+t  1 ,  D0r .DLxp (  -  QFz /ÀL )  )  *DSÊRT( pr  /AL7ÀL /  AL |  /8  .  D0+0 .  25D0,+

,  : r lggRr(  pr  )  /AL^*2;5D0*DExp(  _çr .z i  e t )
RETURN
IlND

DOUBLE PRECI IS ION FUNCTI0N F I2 (  g r -2 ,AL )
I I " IPL IC IT  DC)UBLE PRECIS ION(A-H ,O_ZI
PI  =. - i  .  l4L ' t92î>5 3 589 7 9323846 ?164 3D00
ii i  2 . :r .  l l0,/ QFtl  ̂DSQRT ( PI  ̂ AL ̂ ALi\AL ) /  QFZI,( I  .  D0 -Dff iP ( -QFz / AL ) ) /  Ql-?

i - i  .  5i)0 i  QFz^ ( 1 . Do+DEXF ( -QF Z /AL ) ) *DSQRT ( PI^AL ) /  eFZ+o . 25Dû / QFz/.
2 (  I .D0 -  L rË tX I ' (  ç iF  2 /AL )  )  ̂ DS9RT(F l I /AL )
RET'UI?N
li\L'

t,l
t
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DOUBLE PRECrs IoN FLTNCTION r_ I1  (QFz ,AL)
IMF 'LTCIT '  DOTIBLE PRECTSTOTtA-U ,O-Z)p I  .  3  .  I 4 . r592 f - ,5  3  589793  nB4à2643D0 0F' r r -1 '  D0 /  4 .D0/QFz^ r  r .oo+nn<lJ  -qrz  /AL)  )^DS9RT(pr lAL),_iiifiiAb-z / z. noi 1 r . no_ÀEr<p? _Orz 7ei j ï-Ééqnrt pr /.AL, / QFz

L.n  r  I1

D O I ] B I , E  I ) R T . C j S l t ] N  I T U N C T I O N  I l J 1  ( Q F z , A L )
I M P L I C I T  D O I I B L E  P R E C I S I O N ( A  . T 1 , 6 - Z I
Pr  =  3  .  14  I  59  265358979 323846264 3D00
i ;J l '=  I  .  I JO /  4  .D0 /  gF.z ) . (  1  .  D0 DD<p(  -gFz  /  AL)  t , ' .DsgRT(  p r lAL )  /  QFz1 + i  .  D0 /  QFzl  B .  D0 /  AL^*2 .  5DO,r (  

\ \ ,  z lpg*pFz l , rnrxp (  -  QFTZÀI l  insgRl (  pr
2 r J-.rri QRT ( p r ) / B . n0 / QFz / ALr,* r . 5D0 * ( 1 . Dô * 4 . Do,\DE)(Pi _ ori7er, I rRF.-TIJRIJ

ENI]

LICTUBLtr  PRECiSI0N FUNCTI0N FI  (  g I rZ,AL )iMPL IC IT  DOUBLE PRECIS ION(A  - t I ,O -Z I
PI = 3 . I  4 I 59 2653F:897 g 323846264 3D00
I " i - - J  : ?o /  4  'D0  /QF?* (  t .D0 -DD(P(  - e l z /AL )  ) *DSQRT(p r lAL )
IiEll'Lli{N
ENL'

ITOUFJI_E l lRtjcr j j I0N F-UNCTI0N FJ ( QFz,AL )IMP I , IC IT  DOUBLE PRTCISTO iVTA-H ,O-Z  I
P I  =  3  .  I 4  1  59  26535897  9323846264  3D00
F 'J=  1  .  L IO  /B  .DO /  QF}^  (  1 .  DO- IJEXF) (  -8F2 /AL  )  )  ̂ DSQRT(P I  /ÀL* *3  )i+  DEXP (  -  Qb" 'z  /  AL)  /  4  .  D0^DSgRT( pI  rÂL**s )
iTEI'URN
IlNil

SUBROLTTINE G8  (  K ,  KS2 ,RS .G  )
iMPL IC IT  DOUBLE PRECIS ION(A .H ,O_Z)
DOUBLE PRECIS I0N K ,KF .KS2 ,LAJ" \B2 ,N1 ,NZ ,MÀT1 ,MÀTz
COMMON G1  r ,  G22 ,C I ' 2 ,BE I ' r ,  BE . I 2 ,  BE I I  2 ,  S ,A I ,A2 ,  GÀMl ,  GAMI  2 ,  S  rG1 ,  5  rG2 ,

iAL ,C}  ,ËT ]  , I fT 'à ,ETAL  ,X ,C2 ,K I . ' ,RC1  ,RC2 ,  PT  ,ZL  ,Z2 ,P .P .ABC,V} IOY,AB,CX ,Z I4O
zLA|482 ,  Ë IA l ,  MAT i  .  DENI ,  0  I  .  N1 ,  S  l ,  ETAz ,  MATz ,  DE l t r z ,  Q2 ,N2 ,  S  2 ,  CONST,  XM,  g
3  ,KONT,TC ,RYD

CCMMON/ I]IEL/ KDiJ::
G(Q)  DE VASr - r lSTA - - s INGWI
rF (  KD IE .EQ.  9  )G0  T0  r0
G=0 .
GO T0  15

i0  cÀLL  GQVS(RS,AÀA,BBB)
G-AI\I\ ' \  (  1 . DO-DD(P ( -BBB'IK^K/KF/KF) )

15 CONTÏNUE
RETTIRN
ENI)



DC, [rELIj i]IiEC r S i 0N i]uNCI.I 0N r, 1 ( ft )I I 4PL IC IT  L )OUBLL :  PRECIs ION (A -H ,o -  Z )DOUtsLE ITRECISION K
I IALL  A ] JK (  K ,AL  r ,A22 ,  A r2 )
CALL  V IJBAC(K ,V1  ,V2  )
F -1  =A I  I  ̂ V I  *K* i i . . {K*v l
REl'URN
END
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F2(K '
H ,O-Z )

r-rg!_BLE i)RflcrsroN FUNCTION
:yT_Ljcrr DoUBLE piÉôisiôiii t eÛ O I ] B L E  P R E C I S I O N  K
: : l i , _L  À iJK  (  K ,A1  I ,  AZz ,A iZ )
!ÀLL  V IJBAC (K . ,V I  ,Vz iF ' ,? - .A22+V2^K*K *K*vz
RT]TURN
E-ÀI r'\
L I T V  L J

DOLIIJLE PRE(] ISIoN FUNCTI0N
ÏMF i , ]C - iT  DOUBLt r  PRECIS ION(A
u^ûtiBi,E i l l iEtCIS ION K
qA t ,L  A l JK (K ,À11 ,A2  2 ,A I2 l
CAI . ,L  V i .TBÀC(  K ,V l ,V2  )
I r3  =A .1 "  2  ̂ v2^K*  K*  K  *V i
RiJTURN
IiNir

t )OUiiLE PI i i :CiS i0N IJUNCTI0N
IMFLICIT  IJOUBLE PRECI . i6 i i ta
DCIY31,1 ;  PRECISION K
C A ] , L  V I . I i ] À C (  K , V 1 , V 2  )
F 4 ,  (  V l _ V 2  )  * K * K * K , \  ( v l  - v 2  )
RN.']'IIIi:N
END

F3(K )
-H ,O  -Z )

F4 (K )
-  l l ,o  -z )
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?,
6
I
L }
, 5
I

:irJtsI{oult'iNE /--;gvs { xs , A, B )
IMPL iC I I f  L ,O I . IBLE PRECIS IoN (A  -T1 .o -z )
I t ouuLE PRECIS I0N KF ,LA l , tB2 ,N1 ,N2 ,MÀT1 ,MÀTZ
COMMON G l \ , t ) ' 2 ' 2 ,G : - , 2 ,BE ' I l  , I l F l ï 2 ,  BET I ' 2 ,S ,A i ,AZ ,GA l " l l .GA l " l l 2 ,S IG I  ,S IG2 ,] 4 I , ,  C l ,ET l ,ETz ,ETAL  .X ,C2 ,  KF ,  RC I . ,RC} ,P I ,Z I ,Z2 ,EELEC,VMOY,AB ,  CX ,?J4ô

ZLAMB2 ,  ETÀ1 ,  MAT l ,  DENr ,  o  1 ,  N r ,  s  1 ,  ETA2 ,  MÂTz ,  DEN2 ,  oz ,Nz ,  sz ,  coNST ,  x i 4 ,  g
]  .  KONT, TC ,  RYI)
RS=XS
IF (RS-1 . ) ' r , 2 , 3
IF (R5 - ' 2 .14 ,6 ,6
IF (RS-3 . t 7 ,9 ,9
I I . ' (RS-4 .  ) 10 ,L2 ,12
iF (RS-5 .  ) 13 , I 5 , i 5
IF -  (  RS  -6 .  )  i € ,  , I 7  , I
A ,=0 .
B=0 .
(-;tJ TC) Z0
A.  .  

'7  
085- l

B= .  J6940
r_-;o To "20

C=RS-1 .
A= .7  0B5 i+C* .14656
B=  .  16940 -CÀ  .  0 i 823
( ;C)  TO 20
r -  - D d  I

À= .85509+C,k .1zZgG
B- .331 i7 -CÂ .02677
t : U  l U  Z U

C = R S - I .
/ i - -  .  9 ' /E j r :+  c r  .  l_  0671
I r J , .  .  3 0 4 4 t 1 - C ^ .  0 2 0 L 0
G0 T0 2,0
C = I . l S - 4 .
A = 1 . 0 8 4 8 2 + C , t . 0 9 5 0 5
B = .  Z 8 4 l 0  C . { . 0 1 5 8 0
c0 T0 rtL)
C = R S - 5 .
A = . 1  .  1 7  9 ? , ' /  + C x .  0 B : ; e Z
E = . . 2 6 8 1 , 0 - C ^ . 0 i 2 8 9
c0  T0  20
A=  I  .  2b : , b9
B=  .  25561 -
CONT' INUE
RETURN
EI{D

Lo

r - j

I 6

T I

20
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s l . r I l i . i 0 t jT iNE SP5 (  KF, )i . - - 4 , * * { * * * Â , t  À * , * r . / . , r . Â ^ , r .  p C T 1 , E N T I E L  D E  E A C f l U L L l t ,  , r . ^ À r A ^ Â À * * n
I M P L I C I T  I ] O L I B L E  I I R E C i S I O N ( A  H , C  Z )
I I O U B L E  P R t r C i 5 ] ( I N  L i , L 7 . I i F ,  I , À M } ] 2 ,  N i , N 2 , M A T 1 , M À T Z
C F { À R A C T E R * I O  N O M ( 2 )
D I M E N S I O N  K O R ]  (  I Û  )  , K O R 2  (  i O  )
i r i l " lE :N I ; roN AL( i r ,4 ,z ) ,LMÂ: i (2 ) .AL l . ca ( ' J ) ,ALzco(z ) ,c l coR(z )  

, c2co | (z ) ,i h (6 ,4 ,2 ) , ,ZV (Z )
C OI .4ITICI IJ  /  PC)TBAC /  A,  AL,  LMAX, ÀL ]  Co,  AL 2 C Q,  ( - - -  ]  COR, C 2C oR,  zv( :OMMON GJ  I ,  G22 ,G I  Z ,  BET} ,  BNT2 ,  B I Ï f l  Z ,  S ,A r ,A2 ,  GAMI ,GAMI  2 ,S IG I ,S IG | ,i  ALP  .  C  1  .  f f I ' 1 ,ETz ,ETAL ,X ,  C2 ,  KF ,  RC  ] ,  Rô i ,  PT ,  Z I ,  22 ,EELEC,  VMOY,  AB ,  CX ,1 :MCY,  LAMB; ] , 1 ,TÀ1  ,MÀT ] . .DEN1  ,O i ,N } ,S r IETAZ ,MÀ, I z ,OEruZ  , 02 ,N2 ,S2 ,CONST,: j>( :M,  Q l ,  I , i0N' I ,  TC,  RyD
, - -CMMON / COiips /  KL]R I  ,  KCR Z
ùi i ' r :nNÀL I . ' ] .  ,  i . .2 ,F.3 ,Ê-4
Kr-r5'1' .Kr'JNf i I
i i i )0T'= Kir
l i  I N = . 1
i i i . )Ui ' -4
n'a'gg=ri
I r ' ! r t r  ^  i t  ô
r \ 1 r \ * ! i v : ô

ii: ( Tir_rlùT'. Ntr. _i, ) c0 T0 L7
1 1 ^  4  T :  - - 1  n
L , v  . t  I l . - L . L

l l l ' lA l r ( l " i 'RAN,  / ,END=999 )NoM(  I r .  )  .LMÀx(  r1 ) ,  zv ( rLI^L ]cO(  I  I  ) ,AL2C0(  I1  )
w r - i L e  ( 6 , ' 7  ) I J O M (  I l  ) , L M À X (  f I  ) ,  Z V ( I I  ) , C 1 C 0 R (  I I  )1 À L 1 C 0 (  I 1  )  , A L 2 C 0 (  I 1  )
F - O R M A T (  A 1 0  , I 4  . F U  . 2  , F I 0  _  4  , F l 0  .  4  , F g  .  2  , F g .  2  )
CONTINIJE
: at [: T I _ i .1
t - - )  - '  L ! . ! , : .

D C r  5  . I 2 = i . ,  ( L M A l i (  i 1 )  + i  )

) , c tcoR(  I1  )  .C2C0R(  I1  ) ,

, c2c0R(  I1 )  ,

r1  )  ,AL  (3  ,12 ,  r1  )  .

,  11 )  ,

I IEAD(KTRAN,2 f  .END=999  )AL  ( I , I Z ,  f  1 )  ,AL  (Z , IZ ,
IAL  (  4  , r 2 ,TL  )  ,AL  (5 , I 2 .  I 1  )  ,AL  (6 , I 2 ,  I i  t -
w r i  t - r : ( e r , 2 l  )AL (  1  , IZ , I l  )  ,AL  (Z , IZ . I I  )  ,AL  (3 ,12

_  l _ÀL  (4  , 12 ,  I 1 )  .AL  (5 , I 2 .  I l  )  ,AL  t a , t ) , t t i
? . !  I l 0RMÀt i ( 6 (F8 .2 ) )

L rO  5  I= l _ ,6
I t l i4ç1 (  xTi?AN, I2 I ,ENL-. I=999 )  A(  I ,  I2 ,  I  I  )
w r i be (6 ,  l 2 l  )A (  l ,  i Z ,  - t l  )

i2 I Ir0RMÀ1'( Lj )
5 CONTINL]E
i  /  I . IUNTINUE

i - *  À  *  r '  A  *  ^  ' t ^  ^  t 7 t  *  t ^ / <  À ^  * * ^  ^  ^ / t *  À r k *  ^ * * ^ ^  ^ *  r t ^  ^  * * * * ^ * ^ ? t * *  * ^  ^  ^ r \ ^ * ? k * r \ * * ^ ^ * * ^ ^ r \ ^ * *
'ÙR ITË:( KOUT , 14 )
,/ùI i  f  TE ( KECRAN, I4 )

. i 4  F ' 0R14 / r ï ( j "OX , ' e ' , 1 , ! 3> i , ,V l  , , i g x , ,V .2 , , IBX , ,A l_L , . L7X , ,AZZ , , I 7X , ,A IZ , ,
I5X/ / )

L1= .1D07
1 ,2 . -Z . I JO^KF

.  QPÀS=(L2 . -L t ) / 100 .D0
QPAS=(LZ -L I ) / 20 .D0
Q =I- I

( - '  DO 15  I=1 ,2 i
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L )0  l 5  i . l , 10 l
cÀLL  A . t "TK  (  8 ,A l -  L ,  A22 ,  A l2  )
cAL , [ ,  VT , IBAC(  Q ,V I  ,V2  )

1 ;À r * * * *1n r \ ^ * * * . r , \ * ^  V  esL  en  i J .S . i W  e s ; L  e n  I i y d  m o d i f  d u  9 / 4 / 8 9

wI  =v I  /  ? .  .  ) , 7 . - r9  146  -1  g
w2=v2 /  2 .179914d -  1B
ûùRITE(  KECRAN,  l 6  )  I  ,w I  ,wZ ,À I  I  ,  AZZ ,ALz
tùR ITE(  KOUT,  I  6  )  g ,w I ,w2 ,AL l ,  AZZ ,  A I z

i 5  FORMAT(6 (5X ,D t : j .B )  )
! =Q+ rJI._ÀS

i  ! :  ( l0NTiNUE
( - ' \ ^ * * i * ^ * ' r i * ' t ^ , \ * ^ * , r * * ' t * ^ ' * * * ^ ^ * * ^ ^ * t * ^ * * * * ^ ^ t ^ ^ ^ * ^ * ^ * ^ ^ * ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ t ^ . * ^ ^ , \ , r ^ ^

224  [ , i . . . t i ] uT
LZ '2 ' L r c r ^KF
L L _  \ J

I4AXL - 10
i rREC=.  lD -  3
R0  i i .CûNST* . l lR l l l j v I  (  F l ,  L1 ,  L2 ,  PREC,  IE ,MÀXL )
'{R iTE ( KOUT, 205 ) MÀXL, PREC
I^'ll ITE ( KECRAI'] , Z1et) MÀXL , PREC

:105  FORMAî (  I I {  , "X , '  MAXL=  '  
, IB ,5X ,  'PREC= ,  

,D I3 .7  /  |
l4À*\L -= 10
PRt rC= .1D-3
R022=CONST*DRBI - IV I  (  FZ ,  L1 ,LZ ,  PREC,  IE ,MÀXL )
WR ITE ( KOUT, 205 )I"IAXL, PREC
PREC=. l I l - 3
MÀXL= 10
RAI2=C0N5?*DRtsHV1 ( F3 , LI ,  LZ , PREC , IE, MAXL )
IdRITE ( KOUT, 2 0 5 ) I,IÀXL . PREC
PIiEC' . l_Ir- 3
MAXL- i  0
i t 03 -C0NST/ .DRB[ {V t  (  F4 ,  L l ,  L2 ,  PREC,  IE ,MAXL )
t /ùRIL 'E(  I . i .OUT,205 )  MÀXL,PREC
ROCAL l=C1*C t^R0 I1
R0cAL2  =C2*C2 |ROZZ
i tocAL l  =c t  , kcz *  z  .  D0^R012
I?OCAL4  =C i^C2*R0_ l
RÛCAL =ROCAL 1 +ROCAL 2 +ROCAL 3 +ROCAL4
WR ITE  (  KOUT,  2 I0  )  R0  1  1 ,RO22 ,  R0  1  2 ,  R03 ,  ROCAL I ,  R0CÀL2 ,  ROCAL3 ,  ROCAL4 ,j .KOR2 .  C2 , I IOCAL
t {R  r rE  (  KECRAN,  ?  I  0  )  Ro i  t ,  Roz  z ,  Ro r  z ,  RO3,  RocAL  t ,  RoCALz ,  RocAL3 ,  RocAL4 ,

1KOR2 ,  C2  .ROCAL
210  FoR} ' lÀT (L I l } ,  /  5x , 'ROr l= '  .D l5 .9 ,5x , 'Rozz=  '  ,D15 .9 ,5x , 'RQ l l= '  ,D1s .9

15X , 'R0 -1 . . ' ,D i . t . 9  /  5X . 'ROCAL I= , ,D l5 .9 ,5X , ,ROCALZ= , ,D I5 .  g ,5X ,
2 'ROCAL3- ' , i l i 5 .  9 ,5X , 'ROCAL4= , ,D I5  . 9 ,5X ,  /  50X , ,CONCENTRATION EN, ,
31C)42 , '  . ' ,  D . r5 .B /5C ,X , 'RES IST IV I ' IE  DE  L  ALL IAGt r= , ,D I5 .8 /  )
R ]152 ,0 .D0
R2252=0 .D0
ÀLL'HA= 0 . D0
BII|A= 0. D0
CALL  V IJBAC(  2 .DO*KF ,V I ,V2  )
CALL  A IJK (  2 .DO^KF  ,A I I ,A22 .A12  )
wRrTE(  KOUT,400  )V l  ,V2  ,A IL ,A22 ,ALz
ûûRITE(  KECRAN ,4O0)  V l  ,V2 ,A11 ,  A22 ,A I2

400  FoR l , lAT (  1H0 ,5 (5X ,D l5  . g )  /  '
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ilEO L I -- Z . D 0 * V I ^ A 1 I ^XM / R O i 1 ̂  V I'ùI.-.QZ 2- 2 . D0 )\\J.2^AZZ^X!4/ ROZZ),V,2
X3X I1 I  =DEQI t+R t  iSZ
, t iXI  ZZ.DE}ZZ+RZZSZ
ROXI t1=R0 i I *X3X I t1
ROXI'22 =ROZ2^X3XIZ?
ROV lVZ .  Z  .  D0*CoNST*  (  2  .  Do*KF  |  ̂ ^  Z^ (  (  V l  _VZ , )  *  (  Z  .Do , \KF  ) , t ^2^  (  V l  _VZ  )1+2 .  D0*V  I ^  (  Z .  D0^KF  l  r : / \ Z *V } ) \A lZ  )  /  4  .DO^r 'rR rrE ( K g!T: 3 3 2 ) DEO r 1,?Eg?Z, x3xi i  î  .  x:xl 22,ROXTI 1, ROXI 2 2, ROVlvzh[l? rTFi ( KECRAN, 3 32 )nep r t,  ôrg z z,x3xii ï ,  x:xr zz,Roxrlr, ROX] zz, Rov rvz332 FORMAT (  I  r_rgr  sx, '  z ' \d i i=  ;  .  nr  6 .  9  ;  

- -5r ;  :  )xgzz=, ,Dr5.  9,  5x, ,  3_xï  r_r ._, ,D]5.1 ,5X , '  : J . . x I .Z2= ' ,D I5 .  9 /  5X , ,Ro t l  * ( ; _ i f f 1y= , ,D15 .9 ,5X ,: 'Rozz*  (3  \ !Zz)  = ,  ,D15.9  ,5X, ,  noViùZ=,  ,D15.9  )TERIV11 = C I,t C l / ROCAL ̂ROXI 1 1
TERMZ =C 2 *  C2l  ROCÀL*R OXIZ}' . tE l iM3 =Ci  ̂ C2 +R0VtVZ /ROCAL
TERM4 :Cl,(CZ * ( ALpHÂ+IlHt,À ) /ROCAL
Xi = i . D0 -TERM] -TERMZ_TERl,t3 _TERM4
PTE= Q l .AXI
KROIi -= 2
LùR IT] : l  (  KR0_S I  J l5  )  ROCAL,  pTE,  KORZ,X, fCI39 I  FORMÀT, .2X , '  RES IST IVT iE I 'D l5 .  g ' , 2 * - , iP rA :  

"D I  
5 .g ,2X , ,CONCENTRATION E1  : ' , 10A2 , '  :  . , FB  . 4 ,ZX , ,TC : , ,FB . i i

t{It I TE ( K 0 uT, 3_ 3 3 ) TERMI . TERII2, TERM3 . TERM4, Xr, pTE
l,ûIt rrE ( KECRÀN, 3 3 3 ) TERM], I: M 2 ;TERùI JERM4, Xr, plE: j J3  F0RMAT(  1H0 ,5X , ' , TERt ' I i = ; , n r  5 .g ' , 5 i , , iÉ i r uz= , ,D l5  . g ,5x , ,TERM3=  

"
] -D ]5 .  9 ,5X , 'TERI ' I 4=  

"D l5 .? ,2T . / '  
ÉO i I ,X I  ÂLL IAGE=  

"  
DLs .g /Z l , jX . ' p . IE  I JE  t  ALL fÀGE= , ,D I5 .9  )99Cs RETURN

ENN
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CAI,CUL DU POTENTIEL DE BACT{ELET
MODIF- .  DU 20 /  IO /  87 POUR ERF( O )

*  *  ^  *  ^  *  ^  *  *  ^  ? t  ̂  *  A  ̂  ^  *  ^  *  ^ ' t *  ^  *  *  ^  *  *  ^  *  *  *  *  *  *  ^  ^  ^  *  ^  ^  ^  *^^* r \ ^  *  *  *  *  *  * .  *  r \ ^  A  ̂  *  *  ^  *  *  ^  *  ^  ^ ,' t  mod i f  du  17  / 2 /87  : assoc ia t i on  de  bache  e t  d . ' t r ne  pa r t i e  de  rosbac  )*  ca l cu l  du  pseudopo ten t i e l  e t  du  fac teu r  d .e  fo rme  pour  un  a l l i aqe  j
* ^ ^ ^ * ^ * * ^ ^ * * * ^ A ^ ^ * * * ^ ^ z t z t * * u t : t * ; ' . ' * ^ * ^ * * * ' \ ' t r k * * ^ * * r t * * * * * l * * * * * * * * * * * * * * z \ t :

CALCUL DU POTENTIEL EFF'ECTIF D'UN ALLIAGE
AVEC LE

SOUS PROGRÀMME ECHÀNGE-CORRELATION APPELE PAR G(Q) ( VASHISHTÀ- STNGW:

MÀT:MÀSSE ATOMISUE Z:VALENCE AD,AE, IM:COEF.POUR cAf ,CUtER LA DENSI:

KLIIE= I I-ARTREE
KDIE=2  VASHISTA-S INGWI
KDIE=3 ICHII4ARU
KDIE=4 SST'L
KDIEj=5 TOIGO û{0ODRUFF
KDIE=6 STLS

IMPL]C1T  DOUBLE PRECIS ION (A_H,O_ZI
DOUBLE PRECI  S  ION MELEC,  NAVO,  KF ,  KF3 ,  N ,  L I ,  LZ ,  MÀTMOY,  MAr l ,  MÀTZ,  r  5
CI{ARACTER ^ I O DÀTDEB, ÎEMDEB, DATF IN, TEI'IFTN
CHÀRÀCTER*IO KOR( 2 )
DTMENSToN s  (  6 ' 6  ) ,  Q  (  6 ,  5  ) ,ÀL  (  6 ,  4 ,? l , c  (  6 ,2 ) , soM(  G ,6 ' ) ,  Q t ' t o rNS  (G ,  E ) ,

1 I . ' 1ERKX(  5  )  .  MERKY(  g  )  f  LMÀX(  2  ) ,ÀL1C0  (2 t ,ALaCO (2 ' ) ,C IC0R t l l , c zcoR  (  2  ) ,
2A (6 ,4 ,21 ,2V  (2 ) , L l , t (  2  ) ,KORI (  l 0  ) ,KORZ(  I 0 )
c l imens ion  x t v (46 ) , y t v (46  ) , yy t v (46 )
D IMENSION XRS (  6  ) ,AVS  (  6  )  .  BVS  (  6  ) ,YAVS (  6  ) ,  YBVS (  6  ) ,ASSTL  (  5  ) ,  BSSTL(  6  ) ,

1VÀSSTL(5 ) ,YBSSTL(6 )
COI . , IMON X .  KF ,  P I ,VMOY,AB,  zMoV,RYD
CoMl" l0N /  POTBAC /A,AL '  LMÀX, ALIC0 .ALzCO, CICOR ,  CzCOR ,  ZV,KDf E,AÀ,  B
C0I4M0N/AVECF/R,  a0
common /avec tv /  x t v ,  y t v ,  yy t v
da ta  y t v  /  .  0025 rDo ,  .  0100 }Do ,  . 02257D0 ,  . 04021D0  ,  . o6zg6D0 ,  .  og0BrDo ,

r .  12374D0  .  .  16171D0  ,  . 2046LD0 ,  . 2523 rD0 ,  .  30460D0  ,  . 36L r7D0 ,
2  -42162D0  ,  . 48534D0 ,  . 55147D0 .  . 61871D0 ,  . 68493D0  ,  . 7463LD0  ,
3 .79435D0 ,  . 80667D0 .  . 78999D0 ,  . 74924D0 ,  . 73439D0  ,  . 72756D0 ,
4 .72415D0 ,  . 72275D0 ,  . 72254D0 ,  .  723O9D0 ,  . 724 l -8D0 ,  .  72558D0 ,
5 .72710D0  ,  . 7287  3D0 ,  . ' / 3037D0 ,  . 73199D0  ,  . 73355D0 ,  .  73503D0 ,
6 .73644D0  ,  . 73776D0 ,  .  73900D0  ,  . 74016D0  ,  . 74 I24D0 ,  . 74896D0 ,
i .  75300D0 ,  . 75547D0 ,  .  757  05 ,  . 76213D0 /
da ta  x t v  /  .  1D0  ,  . zDO , .  3DO ,  .  4DO ,  .  SDO ,  .  5DO ,  . 7D0 .  .  gDO ,  .  9D0  ,  I  .  ODO ,

r  1 .  lDO ,L .2D0 ,1 .  3D0 ,  1 .4D0 ,  I  .  5D0 ,  l . 6DO,1  .  7D0 ,1 .9D0 ,  I .  gDO,1 .  g5D0 ,
22 .  0D0 ,  2  .  1D0 ,2  .  zDO,  2  .  3D0 ,  2 .  4DO,  2  .  5D0 ,2  .  6D0 ,2 ,  7DO,  2 ,  9D0 ,2 .  gDO,
33 '  0D0 '  3 '  1D0 ,  3  .  2D0 ,  3  .  3Do ,  3  -  4Do ,  3  .  5D0 ,  3 '  6Do ,  3 .  7D0 ,  3  .  8D0 ,  3 .  9D0 ,
44 .  0D0 ,  5 .  0D0 ,6 .  0D0 ,  7 .  0D0 ,  g .  oDo ,  2000 .D0 /

DATA AVS/  .  70853D0 ,  . 85509D0 ,  .  97905D0 ,1 .08482D0 ,1 .  I  7gg7DO ,L .26569DC
DÀTA BVS/  .  36940D0,  .  33117D0,  .  3o44oDO,  .28430D0,  .  26850D0,  .2556LD0 |
DATA AssTL  /  . 7756D0  '  . 8994D0  ,  . 9629D0 , .9959D0 ,1 .  O138DO , I . o21BDo /
DATA BSSTL /  .  4307D0 ,  .  3401D0 ,  .2924D0 ,  .26r2DO ,  ,2377D0 ,  .?rggD} |
DÀTA XRS/  1 .D0 ,2 .D0 ,  3 .D0 ,4 .D j ,  5 .DO,6 .DO/
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EXTERNAI., F1 , F2 , F3
K IN=  3
K0UT=4
KECRÀN=5
CALL  ASSIGN(  K IN , '  LBACVR.DÀÎ '  )
CALL ASSIGN(KOUT. '  EC'RVEF.DAl"  )
CALL DATE(DÀTDEB)
CÀLL TII,IE(ÎEI,IDEB )
DEBUT=SÊICNDS (  0 .0 )
lùlt ITE ( KOUT, 2 ) DATDEB,TEMDEB
WR ITE ( KECRÀN, 2 ) DATDEB . TEM]]EB

2  FORMAT(  1H0 ,  30X , 'DEBLTT  DU CÀLCULz , ,ZX ,A I  O ,ZX ,A IO  /  /  t  )
P I  =  3  .  74L59265  3589  7  93Z3B4GZ643DOO
MELF iC=9 .109558D-31
HBAR=1 .0545919D-  34
EELEC=  - I  . 6021917D-  t 9
NAVO=6 .022I69D23
CX=2 .9979250D08
AB= I . D0 7,tl-IBAR / MELEC*HBAR /EELEC /EELEC / CX / CX
a0  =ab
H2 2M=tiBAR^ . 5D0 /MELEC,IHBAR
D=L .  /  2 .
U=1 . / 3 .
RYD.=T{BAR / 2 .DO / MELEC /AB / AB*HBAR
REÀD( KIN,  3 ,END=999 )  NPAS ,  pÀS,  KOD, KODBAC,KODVQ ,KDIE

3  F 'ORMAT(  14 ,D ]5 .  B .4T4  )
D0  4  i 1=1 ,2
REÀD(K IN ,5  )KOR(  I 1  )  , LMÀX(  I 1  )  ,C ICOR(  I 1  )  ,C2COR(  I I  )  ,AL lCO(  I ]  )  .

]AL2C0(  I l  )  . z v ( I I )
7  F -ORMAT (  A l  0  ,  14  ,  Fg  .  2  .  F l  Q  .  4  ,F lo  .  4  , îB  .2 ,  Fg  .  2  )

IF (KODBAC.NE.1 )GOTO B
l ^ IR r rE (  Kou ' r ,  6  )  KoR (  r  t  ) ,  L I ' IÀX (  r  1  ) , '? ,v  (  T1 ) ,  c rcoR (  r  I  ) ,  czcoR (  r  I  ) ,

IAL lCO(  I 1  )  ,ALzCO(  I 1  )
WRITE(KECRÀN,6 )KOR(  I 1  ) , LMÀX(  I 1  ) ,ZV (  I 1  ) ,C ICOR(  I 1  ) ,CzCOR(  I 1  ) ,

IÀL ICO( r r ) ,AL2C0( I l )
5  F0RMAT(A ]0 ,14  , 2  (  4X ,Fg  . 4 t  , 2 (  4X ,F6 .2  )  , FB .  I  )
6  I 'OR l , lÀT (  IHO,20X ,À I0 , I 5X ,  ' LP IÀX=  '  , I Z ,SX , 'ZV= '  ,D9 .2 /ZX ,  ,C ICORE=,  ,

IFB .4  , ' 2X , '  C2CORE= '  ,F8 .4 ,2X ,  ,ALPHAICORE=,  
,F6 .  Z ,ZX ,  ,ALPHAZCORE=,

2 ,F6 .2 ' , )
B  conb inue

LM( I l ) =LMAX( I l ) + I
4 CONTINUE

D0  180  11= I , 2  ! ^ * ^ ^^^^BOUCLAGE SUR 2  C0RPS
D0  170  I 2= l , LM(  I I  )  r ^ ^ ^^^ , k ^B0ucLAGE SUR 1
READ(K IN ,  10 ,END=999  )AL  ( I , I Z ,  I I  ) ,AL (  Z ,TZ , I l  ) ,AL  (3 , ! 2 ,  I l  ) ,

I C ( I , I I ) , C ( 2 , I 1 ) , C ( 3 . I I ) , C ( 4 , I 1 ) , C ( 5 , I } ) , C ( 6 , I I )
I 0  FoRMÀT(  3  (4X , î 6 .2  )  / 3 (  4X ,Fg .4  \  / 3 (4X ,F8 .4 )  )

ÀL (  4  ,  I2  ,  I  I  )  =AL (  I  ,  I  2  ,  I  I  )
AL  (  5  ,  T2 ,11  )  =AL  (2  , I 2  , I L l
A t (  6 , I 2 , I I )  =AL (  3 ,  12 ,  I I  )
IF(  KODBAC. NE.  1 )GOTO I1
I ' [R ITE(  KoUT,  20  )  KoR (  I1  ) ,  (  T?-L ) ,AL(  I ,  L2 ,  r l  ) ,AL(  2 , I2 , I I  ) ,AL(  3 ,  I z ,  I r  )

1  ,ÀL  (4  , r2 ,  r  1  )  ,ÀL  (5 , I2 ,  11  )  ,AL  (6 , r2 ,  r1  )  ,C(  1 ,  11  )  ,C  (2 ,TL l  ,
2C (  3 ,  I  I  )  ,  C  (  4  , I  I  )  ,  C  (  5  ,  I  I  )  ,  C  (  6  ,  I1  )
h IRTTE(KECRAN,  20  )KoR(  I I  ) ,  (  I2 -1  ) ,AL  (L ,T2 ,  r l  ) ,ÀL  (2 ,T2 ,  r r  ) ,
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lAL(  3 '  12 '  r r  ) 'AL (  4 ,  12,  r1  ) 'ÀL(  5 , r2 ,  r r  ) ,AL (6 , rz ,  r r  ) ,c (  r ,  r r  ) ,c  (z ,  r r , ,29 !  -J , I l  )  .C(4 , I1)  ,C(5 , I1)  ,c (6 . I1)
FORMAT( IHO,zOX, 'CALCUL DU POTENTIEL DE BACHELET POUR LE"ÀIO,l / 1x , ' L= '  , r 1 . ,  ,AL (  l  )  = ,  , F6 . z , l x ,  .AL  121= ;  , r a . z , IX ,  ,AL (  3 )= ,  ,F6 ,2 ,

? IX , '  AL (4  )  - '  , FG .Z ,LX , ,AL (  5 i - ,  , F6 .Z , IX , ,AL (6  )= ,  ,F6 .2 /3X , '  C ( I  ) = '  ,  F B . 4 , ,  C ( Z ) = , ,  F.B . 4 , ,  C ( 3 ) = , , f  A-. + ,4 'C (4 )= ' ,FB  . 4 , '  C (5 )= , ,F9 .4 , 'C (6 )= , ,Fg .41  )con t  i nue
D0  40  i =1 ,6
D0  30  J= l , 5
IF (1  . I , T .  4  .AND.  J  . LT .  4 )GO TO 23
IF ( I  .GT .  3  .AND.  J  .GT .  3 )GO TO 24
S(  I , J )  =3 .D0 /8 .DO, \DSQRT(p I  /  (AL (T , ] ,Z , f  1 )+AL  ( J , IZ , I I  )  ) ^ ^5 )G0  T0  25
S(  I , J  )  = .2SDO^DSORT(p I  /  (AL ( I , I Z ,  f  l  )  +ÀL  ( J  , I Z , I L  )  ) ^ ^3  )G0 T0 25
s (  r ' J )  =15 .D0 /16 -D0*DSQRT(p r /  (ÀL (  r , r z , 11  )+AL  ( J ,T2 , r r  )  ) * , \ 7  )(IONT]NUE
rF (KoD.EQ.1 )c0  To  30
h tR rTE  (KOUT ,26 l I , J ,S (  r , J  )

FORMÀT(  5X ,  '  I = '  , I 4 , çsX , ' J= ' , 14 ,5X ,  ,S (  I  , J )  = ,  ,D23 .17 , )CONTINUE
CONTINUE
D0  70  I=1 ,6
D0  65  L=1 .6
IF ' ( I  L )53 ,56 ,58
SOM(  I . L )  =0 .D0
IF - ( I  .Eg .  I )G0  TO 54
D0  54  K= I , I - l
SOM(  T ,L )  =S0M(  I , L )+Q(K ,  f  )  ̂ Q (K ,L )
CONTINUE
Q(  I , L )  = (S (  I , L )  -SoM(  I , L ' ) ,  /Q ( I , f  )
G0 TO 59
SOM( I , L ) -0 .D0
rF ( I  .EQ .  1 ) c0  T0  57
DO 57  K= l , I - l
SOM(  I , L )  =SOM(  I , L )+Q(K ,  I  )  * g (K ,  I  )
CONT.tNUtr
Q(  I , L )  =DSQRT(S(  I , L )  -SOM(  I , L )  )
G0 T0 59
0 ( I , L )=0 .D0
CONTTNUE
IF (KOD.EQ.1  ) c0  T0  65
wRITE  (K0uT ,61  )  I  , 1 , , 9 (  r , L )
WRITE  (K I ]CRAN,6 l  )  I , L ,Q (  r , L )
FORMÀT(5X , ' I = '  , f 4 , 5X ,7L= '  , I 4 , 5X , ,Q ( f  , L  l = ,  ,D23 .L71COIJTINUE
CONTINUE
g4!!_IINVER ( 5 ,6 ,g , QMOINS , t*tERKX,l,tERKy, sl , s2 , IERR )ÏF (TERR .N8 .1 )GO TO 90
hNRITE(KOUT,85 )
Û{RITE( KECRAN,85 )
FoRMÀT( 10x,  , **A*^}û\TRICE 

SINGULIERE*^*** ,  /  )
G0 TO 999

'23

24
25

26
30
40

53

54

5î)

57

5B
59

6 I
55
70

85
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90  D0  100  f=1 ,6
D0  100  J= I , 6
IF (KOD.EQ.1 )co  To  100
t {R ITE(  KOUT,97  |  I ,  J ,  QMo INS  (  I , J  )
n rR rTE(  KECRÀN,97  )  r .  J ,  pMorNs  i  r ,  J  I

97  FORMAT(5X . ' f = , , 14 ,5X ; '  J= ' , f q ,SX , ,QMOINS( I , L l= , ,D23 .17 )
IOO CONTINUE

D0  130  I - 1 . , 6
A (  I ,  I 2 , 11  )  =0 .D0
D0  1 .15  L=1 ,6
A (  I ,  I 2 , I l  )  =A ( I , IZ , f l  ) -C ( t , f l  ) ^QMOINS(  I , L )

I. ] .5 CONTINUE
IF ( KOI]IJAC. NE. I ) GOTO LzL
L ' IR ITE(  KOUT,  IZO  I  I ,A (  I , I Z ,  I I I
WRI lE (  KECRÀN,LzO )  I ,A (  I ,  12 ,  T I )
F0RMÀ1 ' (  10X , '  I = ' , I 4 , I 0X , ,À (  f  ) = , ,D23 .17 \
con t  i nue
CONTINUE
R= -PAS
D0  150  K= l ,NPAS
R=R+PAS
IF (K .  NE .1  )GO TO 3OO
CONTINUE
IJELV= 0.  D0
D0  140  I=1 ,3
TERI4=  (A (  I ,  TZ , I ) _ )  +R*R^A(  I+3 , IZ , I l  )  )  *DH(P (  _AL (  I
DELV--IIELV+TERIvI

140 CONTINUE
XI=DSQRT(AL IC0  (  I t  )  ) ' rR
X2=DSQRT(ALZCO(  I 1  )  )  *R
IF (R .  LT .  1 .D -04  ) coTo  85
Y I=C1C0R( I t ) *ERF(X l )
Y2=C2C0R( I l ) ^ERF(XZ)
VCORE=-  ZV  (  I t  )  /R*  (  y I+y2  )

I 20
L2I
r30

300

I 4 5

92

, 12 ,11 )  *R^R  )

B6

B7

GOTO 87
vcoRE=  -2 .D j IDSQRT(  p r  ) , r zv (  r 1  )  *  (  DSQRT(A l , r co (  r 1  )  )  * c l coR  (  r 1  )  +1DSQRT(AL2C0(  I 1  )  )  ̂ CzCOR(  r1  )  )
CONTTNUE
VL=VCORE+DELV
IF (KODBAC.NE.  1  )GOÎO  92
WRITE(  KOUT,  145  )  R ,DELV,  VCORE,  VL
I/,[R ITE ( KECRAN, 145 ) R, DELV, VCORE, VL
F0RMÀT(  5X , '  R= ' ,  F4  .  l ,  5X , '  DELV= , ,Fg  .  5 ,  5X , ,  VCOEUR=, ,F l  Z  .  5 ,  5X , ,  VL= ,]F l 2 .5 )
CONTTNUE
IF (K .NE .1 )GO TO I5O
R=R- .  0000001D00

150 CONTTNUE
I70 CONTINUE
}80 CONTINUE
91 lE lP! I I l ! ,1os,END=999)MÂTt ,Zr ,ADr ,AEr ,TMl ,Àc l ,BGt ,KORI

READ( KIN,  105 )  MATZ ,22 ,AD? ,AE} ,T142 ,AG? ,BGz ,KOR2105  FoRMÀT(  5D15 .  8 /  2D15 .  I  ,  1oA2  )
û,ûRITE(KOUT,99 )
lrûRITE(KECRAN,99 )
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I 

' * * t .+. * * * ^ ?r( ̂ ^ ^ ^ * ^ ^ A * * ^ ^ ,t ^ ^ ^ ^ ^ ^ ,\ ^ ^ ^ ,t ,t r\ ^ * * A ̂  ^ ^ rt * ^ ^ * * ^ * * ^ ^ * * * l * * ,t A ̂  ^
2^^ * * ^ r \À * ) \ ^ ,  /  /  /  |
ÛÙRITE (  KOUT,  }O  3  )  KORl ,KOR2
I /ùRITE (  KECRAN, I03 )  KORI .  KORZ

IO3 FORMAT(IHO,zON, '  POTENTIEL EFFECTIF A PÀRTIR DU POTENTIEL DE BAC
ILHL '  

" / / / /  
5X ,  I 0A2 , I 0A2 / / t )

998 CONTINUE
9B READ(  K IN ,  I 01  ,END=999  )TC ,X
lO I  FORMÂT(  D I5 .8 ,D l5 .  B  )

l ' lEÀI l  (  KIN,  106,  END=999 )  RINIT,  RPAS ,XINF,XSUP, PREC, IE,MÀxL,  NVF(,  pRECI
106  F 'ORI IAT (  5D l5  .B /  3110 ,D l5 .  B )

T 'K=TC+273 ,D0
h IR ITE(  KOUT,  102  )  KORT,MÀÎ ] ,ZT ,TC ,TK ,ÀGI ,BGI ,ÀD l ,AE I ,TMI
I / ' IRITE( KECRAN , IOZ )KORI .MÀTl  ,ZI  ,TC,TK,AGl  ,  BGI ,ADl  ,ÀEI  ,TMI
l / ùR  ITE  (  KOUT,  IA  2  )  K  0R Z ,  MÀTZ,  ZZ ,TC,  TK ,  AGZ,  BGZ,  ADZ,  AEZ,T I4Z
t ' IR I  TE (  KECRÀN, L O 2 )  KOR 2,  WATZ, ZZ,TC,  TK,  AG Z,  BGZ, ADZ,  AE2,Tl4Z

102  FORMÀT( l l { 0 ,50x ,1042 /5x , 'MÀT= ' ,D l s .9 ,5x , ' z= ' ,D l5 .g ,5x , ,TC= , ,D r5 .8
i 5X ,  ' TK= '  ,D ]5 .8 ,5X ,  'AG l= '  ,D15 .8 ,5X ,  ,  BG I= ,  ,D I5 .8 /  5X ,  ,DENS =  ( ,  ,
2D15  . 8  , '  - '  ,D15  . 8  , ' * 1 .D04*  (TC- '  ,D15 .8 .  '  )  ) , r , I .D03  ,  /  )
DENl=  (ÀD l -AE ]^1  .D -04 ' t  (TC-TMl  )  )  .  *1  .D03
t'ENZ = ( AD2 -AEZ ̂  1 . D- 0 4,'\ ( TC -Tl.,lZ ) ) ̂  1 . D0 3
0 l=MATI /NAVO/DENI
O2=YLATZ /NAV0 /DENz
WRITE(  KOUT ,TO '7  )  R IN IT ,RPAS ,XTNF,XSUP,PREC,  TE ,MÀXL,NVR,  PRECI
tùR r rE (  KECRAN .  I  0  7 )  RrNrr ,  RPAS, xrNF,  xsup,  PREC, rE,  MAXL,  NVR, PREC r

I 07  FORPIAT(X , 'R IN IT IAL= '  ,D ] . 5 .  B ,X ,  ,RpAS= ,  ,D I5 .B ,X ,  ,X INF= '  ,
ID l5  . 8 /X ,  'XSUP- '  

.D I5 .8 ,X ,  'PREC= '  
, f t 15 .  B ,X ,  , IE=  ,  , I 4 , , l v lAXL=

2 /X , '  NOMBRE DE VALEURS DE R : ' . f 4 ,X , 'PRECI= ' ,D I5 .B / )
r .+

I /ûR ITE ( KOUT .I27 4 )
I,[R ITE ( KECRÀN ,I27 4 )

T2 '74  F 'ORMÀT(  IH1 ,X .
l',RESULTATS oBTENUS PAR TNTERP0IATTON DES VoLUMES ATOMTQUES DES C
zPS PURS '  /  )
C l=1 . -X
C2=X
MÀTMO y = C 1 *I,AÎI +C Z ̂ MÀTz
Zl' ,10Y=C1 xZI+C2*22
VP[QY=C I  *01+C2*O 2
N=1 .D0 /VMOY
DENS =MÀTMOY*N/NAVO
KF3 = 3 .  D0^P I , \PI , rZMoY /VMOY
KF=KF3^*U
h IR ITE(  KOLM,  1 ]  O  )  X ,  ZMOY,MATMOY,  DENS,VMOY,KF,TC,  TK ,  N
WRITE (  KECRAN, 1 I  O )  X,  ZMCIY.  MÀTMOY, DEI{S,  VMOY,KF,TC,TK,N

1 I0  FORMÀT(  1H0 ,5X , '  CONC= ' ,D I5 .  8 ,5X , '  ZMOY= ' ,D l5 .B ,SX , ,MÀTMOY=, ,D I5 .  B ,
1 , 'DENS= ' ,D I5 .8 ,5X , 'VM0Y= ' ,D I5 .B /5X , 'KF= , ,DL5 .B ,5X , ,TC= ' ,
2D15 .8 ,5X , 'TK= '  ,D I s .  B ,  / 5X ,  'N= '  ,D15 .8 ,5X ,  /  )

RS = ( VMOY I Z!4OV,\3 . D0 / 4 .DO / PT / AB / AB /AB ) ' t ' t  (  I  .  DO / 3 . D0 )
,\ ^ * ^ * * * * * * ^ ?t * * * * ^, * ^ ^ * * t * * * * * * * /< * * * * * *
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GOTO(  100 I  , 1002 ,1003  , 1004 ,1005 ,  1005  )KD IE
l00 t  h IR ITE(4 , t 0 t I )

l r ûR ITE(6 ,10 I1 )
1011 F0RMÀT( r0X, ' ,FONCTrON DTELECTRIQUE DE HARTREE' ,  )

G0T0  1020
1002  i / dR I lE (4 , I 012 )

wRITE(  6 ,  1  012  )
r012 FORl, tÀT(  t0x. 'F0NCTIoN DTELECTRTQUE DE VÀSHïSTÀ-SINGWT',  )

ca l l  f  i t a  (  6 ,XRS,AVS,YAVS )
CALL  F IT ID (  6 ,XRS,AVS,  YAVS,RS ,AA ,YAÀ )
ca l l  f  i t a  (  5 ,XRS,  BVS  ,  YBVS )
CALL  F IT ID (  6 ,XRS,BVS,YBVS,RS ,B ,YB)
G0T0  1020

1003  wRITE(  4  ,  1013  )
T fR ITE(6 , r013 )

1013 FORMÀT( l0X, ' ,FoNCTION DIELECTRIQUE DE ïCHIMÀRU-UTSUMI ' ,  )
GO' IO 10 2 0

1004  WRITE(4 ,1014  )
t dR ITE(6 ,1014 )

1014  FORMAT(  I 0X , ' , FONCTTON D IELECTRïQUE DE S .S .T .L . ' , )
ca l  I  f  i t a  (  6 ,XRS,ASSTL ,YÀSSTL  )
CALL FTT]D ( 6 ,XRS ,ASsTL , YASSÎL , RS , AÀ, YAÀ )
ca l l  f  i  t - a (  6 ,XRS,BSSTL ,  YBSSTL  )
CALL  F IT ID (  6 .XRS,BSSTL ,YBSSTL ,RS ,B ,YB)
G0T0  1020

r005  û \ ]R ITE(4 .1015 )
t \ IR ITE(6 . i 0 I5 )

10I5 FORI" IAT(  10X, ' ,  FoNCTTON DIELECTRIQUE DE T0TG0-Wo0DRUFF' ,  )
n t v=46
ca l l  t i t a (  nbv , x l - v , y t v , yy t v )
G0T0 1020

1006  WRITE(  4 ,1016  )
I / ùR ïTE(6 .1016 )

1O16  F 'ORI ' IÀT (  lOX . ,FONCTION D IELECTR]QUE DE S .T .L .S .  , )

IO2O CONTINUE

rF (  KODVQ.  NE .  I  )GoTo  r2
WRITE(  KOUT,  14  )
l / {RITE( KECRAN,14 )

l 4  F0R I4AT(  10X , ' ,Q "  rBX ,  'V I  ' ,  , L8X , ' ,V2 "  18X , ' , F l 1 "18X , ' , F I?  
"  

18X , ' , F22 "  /  /
12  conL  i n t re

L1  =  .  lD07
1 ,2 . . 2 .  D0^KF
SPAS=(1 ,2 - f , 1 )  / 20 .D0
QX=L1
IF (KoDVQ.  NE .  I  )G0T0  L7
DO 15  I= I , 10 I
cAtL vrJBÀc(  9x,vr  ,v2, î r1  ,F12,F221
hûRrTE(  KECRAN,  16  )  gX ,V l - ,V2 ,F l1 ,YL? , î22
wRrTE(  KoUT ,  16  )  QX ,V r ,Vz ,F l  1 ,F l2 , î 22

16  r ' oRMAT(6 (  5X ,D l5 .8 )  )
QX=QX+QPAS

I5 CONTINUE
L7 CONTINUE

R=RIN IT
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D0 2000  I= I ,NVR
C * * * * * ^ * À ' \ ^ ^ * * ^ ' k ^ * * * * ^ ^ ' \ * * * * ^ ^ ^ ^ * ^ ^ ^ ^ ' \ ^ ^ ^ ^ ^ r t ^ * * * * * * * * * * ^ * * * ^ * * ^ * * * ^

V l1=0 .D0
V12=  0 .  D0
V22=  0 . I JO
v i r l =Z l , tZ ' I /R
v I12=0 .D0
x i . n f  I  =x i n f
D0  3000  lX=1 ,100
XSUP=p I lR*FLOAT( IX )
p re I=p rec  /  (Z .DOt  Z I tZ I / p I /R l
max l  =max1
FoNcl  =2 -D}^zr*zr /  pr  /R^DRBHVT (Fr ,xrNFr  ,xsup,pREl ,  rE,MÀxl  )Vl1Z  =V t  t "  Z+FONC1

c  [ ^ IR ITE(KOUT,3 ]00 )R , I .ONCI ,V I IZ ,pRE l , t " tÀX l
C Û{RITE( KECRAN, 31OO )  R ,  FONCl ,  Vr  i  Z  ,  FNE] ,MAX'c  3100  F 'RMÀT(X , 'R= ' ,D l3 .6 ,X , ,FoNC= , ,D l t . 6 ,X , ,V= ,  

, I l l 3 . 6 ,X , , pRE= ,  ,DL3 .6 ,( :  l x ,  ' l u lÀx l  = '  , I ' 2 )
XINF' t  =XSUp
IF (DABS (FONC1  )  . LT .DABS(  (V l12 *PRECI  )  )  )GOÎO  3O1O3OOO CONTINUE

3O1O CONTINUE
V l l=V l l I -V l IZ
wr i  t e (  kou t ,  2O I0  )  r , v I l l ,  v1 l 2 , v I1
wr i t e  (  kECRAN,  Z0 l0  )  r ,  v l  l _1 ,  v I  I  2 ,  v1  I2010  FORMÀT(X , ,  R= . ,D l5 .  8 ,X , ,  V l I l = , ,D i5 .  B ,X , ,V f  1  Z= , ,D15 .  8 ,X , ,  V I I= , ,l d . t  5 .  B  )
V121  =Z I *Z ' L  /R
V I ' 22=  0  .  D0
x in f  1  =x i  n f
D0  3020  IX=1 ,100
XSUP=PI  i  R*FL0AT(  tX )
p re l  =p rec  /  (  Z  .DO) \Z I ) , 2 .2 /p I  /R  )
maxl  =maxl
F0NC2 = 2 .  D0 r , 'zL) ,zz l  pr  /R^DRBI- IVI  (  Fz ,xrNFl  ,xsup,  pREl  ,  ïE,MÀxr )VL22  =V t  22+FONC2

WRITE(  KOI IT ,  31OO )  R ,FONC2,V I }Z ,PREI ,MÀ)<1
I1 IR ITE(  KECRAN,  3  1  00  )  R ,  FONCZ,VLZZ,  PREI , t4ÀX1

XINFl  =XSUP
IF(  DABS (  FONCz )  .  LT.  DABS (,3020 
CONTINUE

303O CONÎTNUE

(v122*PRECI  )  )  )c0T0 3030

,DI5 .9 ,x , 'v r }= '  ,
V22L=22^ZZ  /R
V222=0 .  D0
XINFl =XINF
D0  3040  IX= I , 100
XSUP=PI /R*FLOAT(  IX )
p re l=p rec  /  ( 2 .D } , \ZZ I \ZZ Ip I /R  )
maxl  =maxl
FONC3 =2 -Do)<zr 'zz /  Pr/R,IDRBHVT ( F3,xrNFr,xsup, pREr, rE,Mr[Kl

V l2 -V IZL .V IZT
wr i  t e  (  kouL ,Z0L  I )  r , v l 21 , v l  22 , v I .Z
wr i t e  (  kECRÀN,  201  I  )  r , v l 2 I ,  v l  ZZ , vL2

2011  I : 'ORMÀT(X ,  , 1 i= '  ,D l5 .  g ,X  , ,VLZ1= ,  , n iÈ .  g ,X  , ,VLZZ= ,l d t5 .B )
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VZ 22 =V 2 '2  2 - i  I . 'ONC. i
i ù I { L  i E (  K O u T ,  3 I 0 c  )  l i . l - o N C _ J , V 2 , 2 2 ,  F ' R E t  . M À X 1
i, \+i I ' I IE( KE(l i tÀN, Ji( i0 ) i : : ,  F.CTNC _l ,V.2ZZ , I_,RE], l ,4^A.{ i

X INt r i . . tS iJP
ii;.( LlÂjis ( ir0NC 3 ) . LT. DAilS r

JO4 C, CONTIN{.JE
-10: ;C C0 l ' JT i tJUE

V 2 2 . = V ' 2 2 t  V 2 Z 2

( v  222^ i ) i iEc I  )  )  ) c010  3050

wr :  i  Le  (  kouL  , 20 I2 )  r  , vZZ I  , vZZZ  , x r ïZ
wr  i  t t _ .  (  kECFÀN ,20 ! ; : .  )  r  , vZZ i  , v222  , vZZ'2012 
F ORt ' 'A ' i  {  .v ,  ,  '  R = '  ,  l - ,1  5 .  B ,  X ,  '  v22t  = ,  ,  n t  5  .  B ,  X ,  

,  v222= ,  ,  D l  5  .  B ,  x  ,  ,  v22= ,  ,] d . t  5 .  t i  )
i . - " r '  ^  ̂  ^  À * ' r ' : \ ' ^  ̂  + À  * * r \  t  * Â r \ , r .  À * * À ^ , \  ^  ̂ Â * ^ ^ ^ 7 t * * * ^ * r t ^ * ^ * ^ r \  * * ^ * ^ * ^ * t  A ^ ^ * t  * . l k *  r \ * / \ * *R . R  r  R P A S

. ]OOO I ]ONT' INUE
GNT' I  9B

'.J?C] CÀLL i-rATE ( DÀTi1i}I )
CÀLL TIME ( TE}4FIN )
I ]UREE-SECNDS ( IJEBUT )
'ÙIi Ï TE ( K O LIT, 9 O O C, ) IIATF I N, TEMI.' r N, DUREE
WR I TL-- i KECRAN, 9 0 0 6 ) DATF IN, TEI,,IF I N, DUREtr

: 1 0 0 6  F O F M A Î ( i H O , " t x , '  F I N  D U  C A L C U L , '  , x , A r o , z x , A ] 0 , x , , D U R E E  D L I  L T A L C U L =i , i r L c .  2 , ,  S E C O N I l t r s ,  /  )
^ l  r  îUALL EX.IT
ET.,ID
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Lr( IUBLE PRHCISIoN F-UNCTI0N r '1  (Qq)
IMPT ICTT  DOUBLE PRECIS ION(A-T I ,D .Z I
COMMON/AVECII - - iR,aC
q=qq /a0
CALL  V IJBÀC (  g  .  V i  ,V2  , I - I 1  ,  F i  2  , 1122)
i r  l  = i " I  I  ̂ DS iN(  pQ*R )  /  8Q
IiETURN
ENIT

I l ' l t JBLL; ' r rRECI- . l ION FUNCTION F2 (  Qq )
i M T ' I , I C i T  i ] O I J B T , E  P R t r C I S I O N ( A . } { , O - Z I
C 0 M M 0 N / A V E C F ' / R , a 0
I  :1'- f  i .1 0

{ , ' i t L L  V i J B A C  (  0 , V  i , V J ,  F l  | , F I Z , F Z Z )
i : l  =F ' l  2^ l - )3  iN  (  { j ! *H )  /  QrJ
,R llTIiiir\,I
L-I \ l  t ' l

L)L)L IBLE FRECISIÛN I :UNCTION ! -3  (  Qq )
i I ' I F L I t ] J T  L I O U B L E  T ' I ? E C I S I O N ( À - i I ,  O - Z )
CC)MI.4(:,N i AVECF / II . A O
ti:, titq / :-ii-;

cÀLL  V I . iBACI (  g ,V t ,Vz ,F I l , FL2 ,F22 )
l-1.=ir2 2 *Ll i :  I  iJ { Qç*11 ) /  gQ
RETURI\
: . l i ; ;
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1U

S l - i i iROU ' i IN l : l  V I , jRAC(  C ,V i ,V2 .F i l ,  t r \ 2 , î 22 )
IM I r ; IC IT  t r i uBLE  p i { I iC IS ION(A_F t ,O_Z)
DOi . / 'BL ia  PFECTSiC I . j  K ,  KF , l_ j jZ , k f  q , k t  q2
i ) iM r iNS l r JN  A i , ( 6 ,4 ,2 ) , L r v lÀX(  2 ) ,ÂL rco<z l ,AL2C0(2 ) ,C1C0R(2 ) ,C2C0R(2 ) ,

1A  (  6 ,  4 ,  2 r , ' , ' .V  ( ' 2 ) ,w (  2 l
t l0 l ' , lM0N X,  KF,  pI ,  VMOY, AB,  ZMOY,RyD
COMMC,N /  POTBAC /A ,  AL ,  LMAX,  AL  i cO ,  ÀL  zco ,  c l coR,  czcOR,  zv ,Kn rE ,  AA ,  BtF  (  Q .  cT .  I  .  D06  )  GC j  TO ZÇt
' j . i . D C r t ,
/ - , r f t r h l r Y l r r' - ' J r v l - . t l V i ; L

l { 1 - , Q i ( 2 . D 0 ^ K F )
i l ' ( x i  ^ 0 .  D û  )  t - 1 ,  L  3 ,  1 . 2
I F  ( : { l  .  l _ . I J O  )  i 5 ,  i  4 , i 5
I j ' ) i . l . D C
C/j  T0 I( : '
i.':< . i)r]
I r l l  m a \  1 r
\ , L  - L ' - /  - f  t )

Gl i=DÀ i l s  (  (  i .D0+Xt  )  i  (  1
^ ' i i . .  5D0+  (  l .D0  X l ^X1  )
CTJNT INUF]
i iS2 .4  .  D0ÀKts /p ï  /AB
l f i . t ( s2 , \FX /Q/Q
R5=  ( vMOY /  z i {QY t  3 .  D0  /  4  .Do  /F r  /  AB /  AB /ÀB) * ^  (  t .Do /3 .D0  )

I 2
L ._r

,1

i t :

.D0-x l )  )
/  (1 .D0^x l  )  ̂ DLoc(cx )

Gi . : i ' : l  i  i ûC ,1 , - : 002 ,  I 003 ,  1004 ,  1005 ,  1006  )KD IE1  ^ a r  I  / r - ^  n ^r. v\/ L '.r- u . L,u IFLARTREE
i_; (t'f Cl i r-; Z 0
, l -AÀ^  (  t  .  DCr -  l lD (p (  -B*g+Q/KF /KF)  )
r lÀ i ,L G,JV3 i  . i ; i5  ,  ÀÀ, .J  )

' : t j  
-  L j  . i_  U:  ;

t i l 0 J  C A L L  c j C I i I ( Q , K F ' , R S , G )
G O ? û  i 0 2 0

i C j { : ' 4  ; " A Â À ( i . D 0 _ L ) E i i p (  _ B r Q , \ g / K F i  i ( F )  )( ]  L 'ALL SSTL { RLi ,  ÀÀ, B )

GOTO i020
i C Û : ;  C À L L  O Ï V (  Ç , K . , E " G )

G C T ' J  i O 2 T )
1 0 0 6  Q K F = p / i t F -

ÇKF2 = QKF.+aKIr
( i ' !  =1iP 7 t ,
i ( I lQ2.KFÊ' ,KFQ

I  VASHISTA- S iNGI/{I

I ICHIMARU

IS]NGWI SJOLANDER TOS] LAND

IT]OIGO '{OODRUFF

I SINGI{I TOST LAND SJOLÀNDER

c'  9  .  D0 / '3?_ . ' )0  t 'çKFz, i  (  2  .  D0. /  I  0  5 .  D0^ (  24 .  D0,rKF Q2+44.  D0 +QKF2 )  _  2 .  D0 A1? iF i - r â (B .Du :1 - r5 . I l ( ) ' + t i FPz -4 .DT l15 . t l o+ t  .Do /6 .p [ *px r . z ) ^DLoc (DABS(  ( . 5D07  *QF 'F  +  L '  D0  )  /  (  .  5D0*gKF-  r  :  D0  )  )  ) ' +  QKFZ*  (  1  .D0  /  216  .D0^Q iFz -2 .  D0  /  r 5 .  Do  ): j t i ) LOG(nÀnS(  (8+ ( - l  -KF*KF*4 .D0  )  l gJg_ )  i  )
l-o2a . l( iNTIidt i i t

E I rS -  i .  D0+  (  i . i _ )0  -G i  ̂ DD
VMO ï -VMOY /Ai3/AB i AB
' /Q'c i *ab
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C.{ ^ t ^ À * * r\ * 7t À * * ^ À ,\ ,r ^ ,( t * * I ^ ^ ^ ^ ,\ Â ^ ^ * ^ * ,. * ). À * ,\ f ,r
I )O  3 l  f l - . 1 . 2
i 4 -LMÀX( I I )+ -L
: |HRM2.0 .  L )00
T j ] I ?M:J .=O.DOO
Ler - rn - j f . :Q .  l )Q [ r
Le rn r3Z=ù .D00
[e rm33 -0 .  D00
Le rmJ4  =0 .  D00
te rm35=0 .  D00
Le rm36=0 .  D00
QF-=Kt-*AB
QIr2 =Ql ' *QF

g i 'A (  I l ,  i ,  I l  )  *FBf  (  QF,gQ,AL(  I3 ,1 ,  I l  )  ), tV -e (  (  i . r+ - l  ) ,  i .  I t  ) ^FBJ?gn ,Q0,AL(  i  I3 - r3 ) , I , I t  )  )g _î  , ,  -  À (  i  I  ,  j_4 , ' î i  )  *F.B r-  (  pF; ap lÂl  (  I3 ,  14 ,  I1 ;  t  
'  '

qi -_ A!1 r3 {  . r  ) ,  i j . :  _ i l  i  i iBq!0r. ,OO,Air  i i l ; i  j ,  ra,r1q5 =À (  13 ,2  ,  r1 )  *F .Br1 (  Qr "  QQlaL(12 ,2 ,11  )  ), r2-Ai  (  I l  + 3) ,2,  j l l_1fBJt lpn.0Q.Àir  i r : i  3t  ,z,r t )  ), i7= A( I3,  i4 ,  i i  l " I lBr l  (  gF, pg;Ârt  r r ,14.  i i  i t 'sB=-A( (  r3+ 3), i .4. ,_ l ]  )  l fBJr?9r,  gg,Ai i  a i i ; i  i , r+,r| - i - ' r 'm3 i .TERl , l l1+4 .  pg*pI  /VMgi*  t  Gt+CZ )
t  ; r  rn .J2 =TERM3 Z+4 .  D0 ÀpI  /VMO I*  (  G3+G4 )
i : e rm33=TERM33 .  iZ  .  DO^PI IVMOI^  (  CS+G6 )
term34 =TERM34 -  I  Z .  D0^pI  /VMOI*  (  G7+GB )
IF (  I 4 .LT .4  )GOTO 25

À *  * *  / <  *  *  / \  J r  r ^  * . {  *À  r \  ̂  t  r t  ̂  i  ^  ^  ^  t  r \ ^

,
G 9 + ç 1  g  I
Gl1+c12  )

1 )  )

rEI iMl  -  4  rPI^z |g I lvygr  /  gg I  QQ^(  c tcoR( r r  )  ̂ DD(p(  _Qg^QQ /  4 .Doi /AL1C0(  r r  )  I  +c?.coF. (  r1  )^Dt rXËi_qp*gp /  4 .DOt i t  zco(  r1  )  )  )D0 30  i 3=1 ,3' ' lE lRMZ l - l iEXP(  -QQ*QQ /  4 .DO/AL (13 , i 4 ,  I I  )  )  /AL (  I 3  , 14 , ï t  )  ̂ ^ I . 5D00
in :À (  i l ,  i 4 ,  f t  ) . +À r  ' i r  3 , I 4 ,11  )  /ÀL (  13 ,14 , f ï ] " (  i . 5D0_lQg*ÇQ /  4 .DCIAL r  i  3 ,  14 ,  I I  )  i  )
TERI4: ' ' iERMZ+pf  **  I  .  5D00 /VMOI rTEi tM2l
I i , ' (  gQ.  GT.  2 .  LrO,rQF )  coTo 24, ; i =À (  I 3 , I  , I l  ) rF I  ( eFZ ,AL (  13 ,1 ,  f  1 )  )q l .A (  (  I 3+  _ j ) . t . , I 1 ) iFJ (9F2 ,ÀL t  i r r + r ) , 1 ,11 )  )
9 .3 , .  .A i  I 3 ,  14 ,  I l  ) , rF . I (QF t ,ÀL (  I  3 , ] l 4 , t t i  t' J1= À(  (  I t ,3)  , l ! : I t l lFJ (gPz,AL( r  i  j+ :  j  , r+, r t  l  )g5.A  (  i , 3  ,2 ,  I  j  )  , rF I1  (  gF2  ,a f  <  t  3  ,Z  ,T l  )  )
i t 6 - f t (  (  I3  f3  ) ,7  ! ï l l np t t (QF-Z ,AL(  (  I3+3  ) ,2 ,  I l  )  ), J ' l  -=  A(  i3 ,14 , r1  ) ^Fr1 (QFt ,AL(  r3 , i4 , t t i  t '  

-
q8= ' , { (  (  I3+3  ) ,14 . , I1 )  ̂ ËJ1(QFZ,AL(  (  i : i :  i , 14 , l l )  )t e r  m- l , i . . TERMj i . {  4 ,  D ( i *p I /VMô I *  (G t+CZ  )
t c r m J 2 -. TLIRM 3 2 + 4 . D 0 * p I / VMO I * ( G 3 +G4 )i l  i . . I r a t  2 .uO{x i r , x i  )
Lr - ' r ' r r rJ3-Tt rRM3 3+ L2.  I l0+pI  /VMOï, {U^ (  G5 i  Ce It. c r ni i 4 = L'.1-iRM 3.,] + .i. Z . D 0 * p I / IJMO I,{ U,l ( C 7 + GB )I i : ' (  I 4  .  LT .  4  )  c0T0  25
99=À(  I - i ,  3 ,  i L  )  *F I2 (gFZ ,AL (  I 3 ,  3 ,  I l  )  )
i i 0 . ,A i  (  I 3 . r . 3 )  , 1 :  i i  I  ̂ F J  2 (g l z ,AL i  (  I 3+3  )  , 3 ,  r t  )  )
J i  1 .  À i  I 3 ,T4 ,T . r ) ^F I2 (QF i .AL ( I3 ,14 , I 1 i  ) '' !  12 -  A (  (  I 3 r - i  ) ,  ! 4 , ! 1  ) 1FJZ ( }FZ ,AL (  (  i t * _ l ' t , T4 , I I
t . ' i 'm_15=TEI iMl5r  i  0  .  D0,kpI  /VMôI^ (  3  .  D0, \U,rU_ 1 .  D0 )  ̂Le rm- rL '=TERM36 ,  + i 0 . l JOÀF i /VMOiÀ  (  3 .D0^U^U_ i .D0  )  *g ' r  Lu  25

L +

) )
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iJ '-i :.{ ( I -l . -i , I I t ,,. i: '}r i 2 ( !; ' , !12 , Ài , ( L j , 3, i I ) )
q l 0 = A (  (  I i +  3 )  , 3 , I 1 ,  ) / i r B , i Z  ( c ) F , Ç g , A L (  ( I 3 + l )  , 3 , I 1 )  ), j .  i  .  -A (  i i  , I 4 , I _ i  ) . +F 'BL ) teF ,Qg ,AL .  i J , 14 , I 1 )
912 - .  4  (  (  I 3+3  )  ,  i 4  , 11  ) ^FB . IZ (gF ' , 0Q ,AL (  (  I 3+3
L t r r n :15  .TERM35r  l ,  0 .  D0^P i  /V l ' 10 iA  Z .  I l 0 ^  (  G9+G l  0
t .  e  i : ' m J i - '  - T E R M 3 6 r  1 0  .  D 0 À P I  / V l 4 0 I  ) + Z  . D 0 ^  (  G l 1 + G l 2  )
TURMJ =TEI{M31 tTERM3 2 +TERM3 3+TERM34 + 1ERM35+TER}436
w (  i 1 )  - -  (  t - e r m i _  + t  e r m 2 + t c , r m 3  )  / e p s , r Z . D 0 À R y D
CONTINUii
NnL l rm:  (  a | .e  i r i  *ZM{ t  i , ' , . , 'M( )  i  /  Qp i  8e  }
C0NTINT-,'Fl
V l = w i , l -  )
ï 7 - - . . /  ' 1  \
V L - V . / ! .  L  I

i r i l =v i , ' 2 .D0 /RYû^v i / z .D0 iRy I J l xNORl , l iX I {ORM, \ (Eps - l .Do ) *Eps / ( r .D0*c )
t ' i  2 =vi t  2 - 'D0 / RYD*V2 / 2 .DjlRYD/xNORI,t/XNORM* ( Eps - I  .  D0 ) *Eps / ( I  .  D0 c )
F2 J  -V2 /  Z . ' | )O/RYD^V2 /  2  .DOIRYD/XNORM/XNORM* (  EPS_ I  .  DO )  *EPS /  (  1  .  DO -G )
Rii:;'-;FlN
jiNll

, 14 ,11 ) )

/ . ' J

l 0

_ l i

f
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D0UBLE PRECTSION FUNCTION FBJz (gF ,Qp ,AL )
rMpl rc r r  DoUBLE pRECrsroN(À_H,o jz t - ' - '
Pr  =  3  .  L4  I592G53589  7  s3Z3846  264  3D00
À-DEXP ( - ( UABS ( gF-pQ ) -QF ') , \ , \2 / 4 . D0 /AL )
B . -DE} (P (  -  (  QF+DABS(  QF-QQ )  |  ̂ *Z /  4 .DO/AL)
E=DSORT(  P I  /AL  )
c=QF+DABS (  QF-QQ )
H= l lABS(QF-QQ) -QF
FBr 2 = 3 . DO^E/ 4 . D0'\ ( B-A )  ̂  ( 5 . pgiA! / gf {Qr{g4Bs ! QF-QQ ) /DÀBs ( QF-QQ )

1 -1 . pg I pABs ( QF- qQ I IDAB5 ( gF-Aq I + r. ôo r ôi r gÈ) * r . Do / QF/ DABS i 0F- ôô t2 + 9 .  DO,\E /  4  .DO /  QF /  QF/  DABS i  9r -6N )  /  DABS ïQF:9Q )  *  (  A+BI+3 .  DO,IE/  B .  DO
1/.91 lgF lpÀBs ( QF-QQ ' /  AL/, (  c^B+H'\A ) +3 .  Do;Er âlno /  QF/DABS ( QF-QQ )
1 1 ?À!s1 gF - Qg ) /AL,r ( c^B-H'rA ) + I . Do*E/ I 5 . DO I AL / AL7 QFIDABS îpr_pg I5^ ( (  2 .  D0*trtr-pl , tH ) *A- ( 2. D0,tAL-G^G),rB )

RETLIRN
END

DOUBLE PRECrSr0N FUNCTIoN FBI2 (QF,QQ,A t )
IMPL IC IT  DOUBLE PRECIS ION(A-H ,O-Z I
P I  =  3  .  14  I  592653  58979  3238462643D00
A=DD(P(  -  (DABS(QF-QQ)  -QF) ) , *2 /  4 .D0 /AL )
B=DEXPt -  (  QF+DABS( 8F-QQ )  )  * ' t2  /  4 .D0 /  AL)
E=DSQRT (  P I  /AL  )
FBr2  =E /  4 .  D0^  (À -B )  ̂  (  1  .  D0 /QF /DABS(  QF-QQ )  +Lz .Do  I  e î  /

rQF'1QF/DABS (  QF-QQ )  /DÀBS (  QF-gQ )  /DABS (  QF-QQ )  ̂ AL,rAL )  -E
2  /  2 .DO^  (A {  B )  *3 .  DO*AL /  QF  IQF /DABS (  QF-QQ )  /DABS (  QF-QQ )

RE*IURN
END

DOUBLE PRECISTON FUNCTToN F tsJ (  QF ,QQ,AL)
IMPL IC IT  DOUBLE PRECIS ION(A-H ,O-Z)
P I  =  3  .  1  4  I  59265358979  3238462643D00
l"BJ = 1 . D0 / QF i DABS ! 0F-aA ) /  ?. .D}^DSQRT ( pr )  ̂  (  2 . Do^AL- ( QF-DABS ( QF-r8p  )  )  Â^2  )  ̂ DE(p (  -  (  gF -DABS (  QF-Q0  )  ) ' \ ^2  /  4  .DO I  AL t  / 8 .  DO /  ̂ L^^2  .  5Dô

2  -  i  .  D0  /QF /DÀBS(  gF ' -QQ )  /  2 .D } / .DSQRT(  p r  )  *  (  2 .D0^AL-  (  QF+DABS (  QF
3 -QQ| ) ^ ^2  ) ^DE)<P(  - (QF+DABS(QF-QQ)  ) ^ *2  | 4 .DOIAL t  t  8 .D0 /AL^^2 .5D0

RETURN
END

DoUBLE PRECTSTON FUNCTI0N FBI (QF,QQ,AL)
IMPL IC IT  DOUBLE PRECIS ION(A_H,O-Z I
Pi  = 3 .  L4L592653589793238462643D00
FBI = I .  D0 / QF/DÀBS ( QF- 9Q ) / 4 . DO^DSQRT( PI /AL )  ̂  (  DE)(P ( - ( QF-DÀBS ( QF

l -gq )  ) * *2  / 4 .DO/AL ) -  DD(P ( - (QF+DABS(QF-QQ)  ) ^ , t 2  t 4 .D0 /AL )  )
RETURN
END
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i lOuBLE PRiç15 t0N F.r. lNCTI0N r;,IJT .r ( 0r ,  gg , ÀL )IMPL ]C IT  DOUBLE]  PRECIS ION(A- I I ,Q ] , 2  I - -
P i  =  3 .  l 4  t 5 : ,  2653589  i  93238462641D00
A=DEXP(  (  DABS (  8F ' -0Q )  -pF  t ,+ , \Z /4 .  I l 0 /AL  )
! :Pnxl  

(  -  (  8F +DABS (  QF Q0 )  )  L  kz l  4  .  D0 /AL )
FBr i  = r  -D0 /Qr r /DABSI  q f r ôp  )  / 4  .  D0^DSQRT(p r  /ÀL  )  ̂  (À+B  )  - 1  .  D0 lQFt i  ! .18s(QF QQ) /QF/  DABSrôÈ-oO t  rz .oo inr , , tos9nr rpr /AL)  ^ (A_B)
RE'.TURN
END

ITOUIJLE I - 'RECiSION FITNCTION FBJt  (  QF,  QQ,AL )iM I ' L IC IT  I jOUBLE PRECIS fOn t re_H ,O jZ iaa  
r  - - -  )

L  i  =  J  .  14 1592653589793 ZIAq6Z643DOO
r \ .L rEXP(  -  (  DABS (  g f ' -QQ )  _QF ) , \ ^Z  /4 .  D0 /ÀL  )
I - ,p l ï f  

(  -  (  QF-rDAi jS,  pE,_pô )  )  ̂ , t2  /  4 .DO /  AL ' ,F l= L,SQRT (  p I  /AL )
G .QF+DABS (  QF  -Q8  )
i l =L IAES(Qr ' 8p ) -QF
FtsJL= I  .  l l0 ,0F19l l? i  A f_  AA,  r  Q\ /DAB'  (QF-gQ)  /4 . '0*E^ (A_B)  +r .D0

i, 9I1?ÀB? ( qf - Qe ) / ALi N.j ia. ôo *e* r n*î:2. 6ô ier _G,rc ) +À^ ( z . D0 ^ÀL.. - l-t^ii I ) - I . D0 / QF'/ DAI!. ( qf gg ) /DABS ( gF_ gg ) / AL /8. DCr,tE* ( c*B+H*A ):r:. L..?!l-l 0l-/ Ql.,/DABS ( gi-._ôo r 7Âi, / B . D0^E* ( G*B_H^À )I{ET'URN
Ltù]_!

i - rOUiJ i , i : l  I 'R I jC IS i0N FUNCTTON FJZ (  QFz,AL )I I ' 4 I  L i C I T  I J O L I B L E  P R E C I S I O N ( A - I { , O .  Z Ip 1  .  _ r  .  r 4 1 5 9  ? 6 5 3 5 8 9  7 9  3 2 3 8 4 6 2 6 4 3 D 0 0'r^ J 2 = 4 . 5D0 / gF 2,\r)sQRT ( pr *AL', / QFz^( - I . D0+DE(P ( _ QFz / ALr,) / QFzI r  0 '  7 5D0 /  Ot 'z ' t  (  1 .  Do +5 .  D0^DD(pi  -  grz /AL )  )  *ôsqnrt  pr  /AL )  /  QF2+r .Do /  QFz^, :  (  i  . I l ( r+11 .  D0* .DLïp(  -0F2 /  ALt  )  ̂ DSÈRTt  p r  zer .7ÀL lÀL )  /8 .  D0+0.  2sDO*_r lsgRr( pr )  /ÀL**2 .  5D0,+DEXn t  .  grzT et)
RETURN
ENiJ

I l0uBLE PRECiS I0N F 'UNCT:0N FI2 (  QF2 ,  AL )
IMFL IC lT  TJT 'UBLH I . 'RECIS ION(A-H ,O-Z I
PI  = - {  .  l4  1  592653 589 7 9323846'2643D00
}i I  2.. _] .  L]O / QF2 ̂ DSQRT ( P I  ̂ AL^ÀL*AL) / ()F21, ( 1 . DO _DEI<P ( .QF2 /AL ) ) /  QÈ-2

I -t_ . 5D0 / QF?,+ ( I  .  D0+DEXP ( -QF 2 /ÀL ) ) *DSQRT ( PI^AL ) /  QFZ+ 0 . 25D0 / QFz^
Z  (  I  .  D0 -L - 'EX [ ) (  -QFz lAL)  )  ̂ DS9RT(  P I /ÀL )
11p1ï_rI?N
ii\L',
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DOUBLE; PRECrsIoN F-UNCTION F' I1(  QFz,AL)IMIL rc i t  Do I . IBLE  pREcrs roN(A_H,ô_z t
PI .  3  .  14 1 59 26535897 93238462643D00
Fr r  =1  .  D0  /  4 .D0  /  QFz / , (  1 .DO+DD(P(  -QFT IÀL )  )  ̂ DS9RT(p r /AL  )t-h3ffilab-2 / 2. D0^ ( 1 -D0-DD(P ( -QF}7ar, l r *nspnrrpr^ÀL | / QFz
FJNI]

i ]OIJBT,E PRFJCIS lON I . ' I JNCTION I . ' J I  (  QFz,ÀL)
IMFLrc r r  Do i rBLE pRECrs IoN(A  -n ,ô_z , l
Pr - 3 . l4 I 5 926535897 9323A46264 3DO0
i : - J  I  =  l .  I l 0  /  4  .Do  /  QF2 / . (  r .D0  -DD(p (  -pFz lAL )  ) , \DSQRT(p r lAL ,  /  eF l zI  + i  .  D0 /  8F2l  B .  D0 /  AL^^2 .  5D0^ (  AL -  2  

-11g, tqFZ 
) ' IDD<P (  -QFZ /Àt  )  iDSQRT (  p I

z  i L )SQRT(p r  )  / 8 . | ' 0  /QFT IAL^ *  j . 5U0 , r (  1 .Dô -4 .D0^DD(P Î_pnz lÀL )  )
RETLIRN
END

L) t lUBLE PRECIS I0N FUNCTI0N F I  (  QFz ,AL)IMPL IC IT  L IOUBLE PRECIS ION(A-H ;O-Z  )
P  I  =  3  .  l 4  I  59  2653 i r89  7  9  3Z3B46ZG4  3D00
I ï1 :  D0  /  4 'D0  /  QFz^ (  1 .D0-DE(P(  -QFZ lAL)  )  *DSQRT(p r  /AL  )i{Eli'tii.:N
J:NIJ

IJOU FJLE !'RT.jL. I j.j ] TrN FUNT]TION F-J ( QFz , AL )
IMP I , IC IT  LX ) I . IBLE  PRECIS ION(A-H ,O-Z I
P I  -  3  .  14  I  59  2653589  7  9  tZ  3846254  3D00
F ' " r  =  I  .  L rO /B  .Do  /  QFz*  (  t .  D0 -D lxp (  -QFz /AL)  )  ̂ DSQRT(p r lAL*^3  )I+ DIiXt '( - QL:'z / AL) / 4 . D0^DSQRT( pI /ÂL^^5 )
RE'I'URN
iiND
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SUBROUTINE X INVER (  NDIM,N ,A ,  B , I , ,TERKX,MERKy ,  S1  ,  s2  ,  IERR )IMPL IC IT  DOUBLE PRECIS ION(A_F I ,O -Z )
D I I , IENSION A(NDIM,N)  ,U (  NDI I " I .N  )  ,MERKX(N)  , I ,TERKY(N)lERR= 1
l i o  I 00  I= ] ,N
MERKX(  I  )  =0
MERKY(  I  i  - 0
D0  I 00  L= I ,N

100  B ( I , L )=A ( I , L )
D0  400  I=1 ,N
P IVOT=0 .0D0
[ )0  200  IX= I ,N
IF (MERKX(  IX )  .NE .  O  )  GO TO 2OO
D0 180  I y= l ,N
IF (  MERKY (  IY  )  .  NE .  O  )  GO TO 1BO
iF (DABS(  B ( IX , ]Y )  )  . LE .DABS(P IVOT)  )  GO TO IBOF IVOT=B (  iX ,  I y  )
INDX= IX
INDY= IY

iBO CONTINUE
2OO CONTTNT'E

IF -  (DÀBS (P IVOT)  . LE .  O .  ODO)
I' , IERKX( INDX) =INDy
MERKY( IN I l y )= INDX
B(  INDX,  INDy  )  =1  .  0D0 /p IVOT
D0  ,100  L=1 ,N
I i ' - ( L .E t t . l r unx )  c0  To  300
Dr j  280  M= l ,N
IF (M .EQ.  TN I IY )  c0  T0  280
B(  L ,P l )  =B (  L .M)  -B (  L ,  INDY )  *B (

2BO CONTTNUE
]OC CONT1NUE

G0 T0  770

INDX,M)  /P IVOT

D0  i 90  I x . l ,N
IF (  IX .NE . IN I ]X )  B (  TX , INDY)  - -B (  IX , INDY)  /P IVOÎ

390 CONTINUtr
D0  400  I y=L ,N
IF - (  IY .NE .  INDY)  B (  IN ] ]X ,  IY )  = -  B (  INDX,TY ' )  lP IVOT

4OO CONTINUE
D0  500  f=Z ,N
1 ! t

r ^ = 1 - - I

I F0 , IERKX(  IX )  .Eg . IX )  c0  T0  500
D0  450  "T= I .NlY=J
IF ( I , [ERKX(  IY ) . l jQ .  t x )  c0  T0  460
CONTINUE
D0  49O K= I ,N
H ILF=B(  IX ,K )
t s ( IX ,K )=B( IY ,K )
B ( ïY ,K ) . i i I LF
t"l I iRKX( IV ) =MERKX( IX)

500  MERKX(  IX )  = IX
D0  600  I - 2 ,N
T \ '  T . T
* / r '  l  I

IF( t, tERKY ( IX ) .  I iQ . IX ) G0 TO 600

450
460

490
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I l (J  550 . t  =  I ,  N
lY=J
iF (MERKY(  I y )  .E t t .  rX )  c0 ' I ,O  560

550 CONTINTIE
i i b0  D0  590  K= I ,N

t i i L f ' =B (K , IX )
B (K , IX )=B(K , I y )

590  B (K , I y )  -F I I LF
Ml lRKy(  I y )  =MERKY(  IX )

600  MERKY(  IX )  = IX
S I=0 .  0D0
S2=L ) .0D0
D0  . t 2O  

I=1 ,N
f rO  lZ0  K= I .N
C IK=C | .0D0
DO 710  L= l ,N' ' ' . i . 0  
C IK=CIK+À(  I  ,  [ ,  ) *B  (  L ,  K  )
IF ( i .EO .K )  S l=S t+C IK

/  20  S2=S2+CIK
5Z=52 -  S  I
51 -S1 /FL ,OAT(N)
-iERR - Cr

7 7 O RETURN
END
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DOUBLI] PRECIS-ION FUNCTION ERF( X)]MFLICIT IJT jUBLtr  PREci i iô i . i rÀ-H,o_z)
P= .3275911D00
Al . .  254829._t9ZD00
A2- -  . 284496736D00
À l=  1  . 42141374 ID00
A4- - - r . 453152027D00
A5=1 .061405429D00
T^=1 .D00 / (1 .D00+p*X )
T2 =.I,LT
'r4 -- I2 *.T2

frliï*r;uo 
o - ( At r.r+AZ,rTz+A3*r*Tz+A4 ^T4+Às*T^T4 ) *Dm(p ( _xrx )

END

SUBROIJTTNE GICHI  (  Q .KF ,RS,G )
]MPL IC IT  I ]OUBLE PRt rC ISTON (À_ I I  .O -Z )
DCLTBLE PRECISION KF
Pï  3  .  l - 41  592 r1* r i 358979  323846264  3D00
A ICHI= .029D0
j j { i  .  û6 ;LBr . iD0
31 .? . t 13 ' / ' - ;D0
ll,i, = ?, . L\ 2'27.4,ù0
B3=  . ' 7  i r } i  I  lDO
AL IF {A= .52 i06 t7L i i rO
l l . i . .  û62 !_ ,ù I iC
C,1 , ,  .  C i ;2 [ -04Z i - r0
r - ' l  . f  r - ,  n r - ,
! /  r  -  - i . . t e t + i J -  U )
! 1 4 . , : . . , r 9 B b ' I - r  . . 0 7
r - - i i = ! i .  + 8 3 0 I 1  , l ?
c 6 - . 4 . 1 9 0 9 D - 1 1
X. I r l iSRT(  I iS  )
Z i = 4 .  D 0 /  D S Q R T (  A L p t i A ^ R S / p I  )
G0,  i  . 1J0 /B  .D0  /  ( . 5û0+c l  ^ zL * *2+C2^Z I ^ t \ 4 , rC3 )<21^ *6+C4*Z I ^ *B+C 5 r ,Z I ^x l 0 rlC6 , \Z l .A^12  )
GAMi ' iÀ i  =  (  { ,  .  u r t  r  i ? .  D0*B i . *X+  (  g .  110  xB2+ .6 .  D0^81^B l  )  ̂ x * ^2+

i  (  9  .  D0 , ( i . r j  t  - 7  
.D0 t  B l  A ts2  )  ̂ x ^^3+8 .  D0 iB l , \ 83^X*^4  )

GAI4MÀ2 .-80 ÀPT rÀLPttA^x^,k 2
GÀMMÀ3-  48 .  DC*  (  l -  .  i _ rO+81*X+BZ, \X? r^2+03^X^*  3 )  ̂ ) , ? .
GÀ,MMA-GA|IPIA I ^ GAMMAZ / GAl,ll4À3 + . Z 5D0
BrcHi  = .  56 2 5I l0^GAMMÀ - '  .  0468 75D0^ (  I  .  D0 -G0 )  -  r6  .  D0 i  1  s  .  Do^Àicr { rC IC ; - l . t = .  ! i 525 i10 , \  (  1 .  D0  -G0  )  - . 75 i l l 0^cAMt , tA -3 .2D0*A ICHI
j:lIÀ= ? / KF
r-12 -Àf CIlT AETÀ.^.{ 4+BICI.{f *ETÀ^,' .  Z + Ci Cli f
: F ( I l ^85 (  i I i TA -Z .DA)  /  ? . t )O  )  - t .D -6 )  1410 ,14 I0 , I 400
C=G2
c0 'I0 205

L4 ' ; 0  G3 .  DLOG(DÀBS(  (  Z .DO+ tsTA)  /  (  Z .D0 -ETÀ)  )  )
G4  =G3 /  4  .DOIETA^  (  4  _  D0-ETA*^Z  )
G5.AICI I I  ÀE' rA*À4 + (  BTi - -F iT f  B.  DO i  3 .  DO^AICHT )  ̂ ETA^^2.CICHI
G=GZ +G4. \G5

ZAçs CONTINUE
RETURN
END

l 1 :  j
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SUBROIiT'INE ?'I/  ( XK ,:. i i iF , cTv )
]MF I ,TC iT  DOUBI , t r  P i iECIS iON (  A  i i ,  C  Z i
DTJUBLE I )REC]5:ON K
, i i .m r - ' ns i on  x t . " r ( . i t :  ) , ! t _v (  4 r i  ) , y y t v t46  )
common /  avec  t v  /  x t_  v  ,  y l v ,  yy t v
K --XK /XKF
i ' t t v . 4 t '
r a i i  f  i  t i c L (  r i L v , x l - v , y L v , y y L v , k , g l - v , y g t v  )
r e L r i r n
END
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