
��������������������������������������������������������������������������������������������������#�:�����!�����������������������������������������������������������������������������'()��K9 �

� �

� �

�Yk�����#�" "�J�@�$�%� �6���!#�6Q���!����!������?2�E�#��

��

!�����!������'�*�!T�T����TG�����9���l_��;�8�@�>��

���������#�J����+�L39.�0�#�� [�����5,�������� �
�����������#�J�����<���0�#�� [�����5,�������� �

`��������#�J�����+�] ������������	
��������� �

��

���:;��

�9��JI�#(�638
D�-����3E���3�#���&��u�	B�#�1��(����B����%Y��M ��5��%D��638
D�-����3E�1���B���1�%�<���������
<��� %���J� ���c�����(� ��	 ��,�� � 7�� ��|�F(�-.��� � � ������*��� ��*9	D� %(�o	(� �1�.��� � 5�� %D�6��-
���J�/0����3J�� ���� ������#��7� �

/0�w� 	?�<83��1���������D���#���&���P�@�:(�1�9�6�83��1��(��
3
ME�/���%(�1����|��P�-.��� �7 �%L3�����
K#��5� �	��� ����T����1��E	3G �D�-�Y��M �%(�%�8(�#��
�4 �1�9�7K#��*���%
?>�5� �%3Y��K#��%(�+�	E�� ���9

�	?��������%\	(� �1�9��:�������5�����T����#�15��7� �
�) �*������JI�#�5���B�(�#� ���#���&��-.�0��&��P�R1��(����B���1�E	3G �D�15���%3Y��5�� ���T���� �(�%& �1�9

(������#,�<���%(��Y�� �5������638
D�-����3E���3�#���&��%1�	\�����K��:J��(�LE�n������(�/��0�n�����%D
<���S��:����38(7� �

!���$�%���$j�R<3��#�$�R�1��(����B����&��u�	BR1_����^�JR��3�#����R638
D�-����3E��15���%3Y�� �

���=���

���������������������#�<��������D�%3�#�����+,���3Y\�i3D�E�%D�<���<3��#�$����B����(�*��	
(�-� �>�5������638
D�-����3E
�1���� ��b�b����#�638
D�38D������fe�dg���(�� �+��3E�38D������7 

����R���� �*��:>�������	
(�-� �>�5��1��%����#���<���*��������������#���9��� �/3��E����1�	
(�1�9�S3 ����5���J�:(�1����	��B�%D
�<������%���J�<3��#�$�����%(����B���� ���� �5��+�� ��7� �

�

�

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


��������������	�
��������������������������������������� ��������!��"#�$�%��&��#�����������������������������������������������������������������'()��K> �

��

��������-�	��%(��-�Y3D�E�*����
D�"	 ���ABX3���������������<Y8���%(����3?3���:L ��Z���%��5��+,��Y�� ����B���%D�<���1:1:3��

����<������/3��E�76E����1�9A�#�B��������1�9�6E��#�1:
��1�9�+	3E�D�X������1:
���3{�1���	���A�+I38D��w� 	?��C���89�7��5���
�+	3E�DA ���J�:(�w.	?� ��1:
��1�9�+	��5�B �<���7 

���"	� �����(�638
D�-����3E�<3��#�$����B����Y�� �5���1��(�*;	
��(�%)'� �#�238(�%�B��3�CaTiO��<���� ��/������
A��C<�����������+�����Y�� �5������+,��
D����B���]�#�[�.�� �
� �

 
1:2*<�638
D�-����3E��&��8��D���B��� �

(��
���-�Y3D�E�5������638
D�-����3E(�1��%�89���?8$���	 �������1����(�� �.�(�	3�D��	�����5��E���7���� �*���5�
�������*3 5�6
�����*3 5���#�����	 �K��������(�#�%�&�' ����:3��#��9��80�#����3 �-��'c�<B������*3�y?9

�	��� ����T���]`[7�� �
 

)�%�?��'��#�����(6����#T����$�,T��

 K#��5�������%����3$��1�9R��	 ����B�������(�1��(�-�Y��M ���L���������	�D���-�Y��M ��#��E	3G �D�5�����T���
�*�������%D�<���1�E	3G �D�?3
$��	
�����1�=	 �1�9��D�%�3 5RS�:3���?3��R�R�&	�&	 �������<8�5��1�9�	
(

�<���%���J�-�	�� �>���	 �:3�#�a�� .�� �
 �D� 15��� %3Y�-�	�� %(� 1�E	3G� �	��1��:(�� � ����(�#�� ��+��3?\�� /(�c#� U3c�� 1�9� ��3(�Q3$�<?�� %(� ��

�5���� �+	?�9���3y3$�1��?�83����7"�����%D���#���&��u�	B�%
?>5���%3Y��K#�(�+,�%Y��M �+�� ��3B��1�9
R<������69����15����+���� �����(��&��P���B�	�����3{�%D���(�� ��	
(�%�89�^��\����#���&���&��P�%Y��M ��

9��� �7� �
E�� ������	 ���#���&�����B�������(����15���%3Y��1�9�K#����D�1�(�%�����#�J�#��%(�+�	j�&�������%D��9#�J

s�R��	��� ����T�����?E��*3(�1�9�/38���$�5��+,��	��� �%�B���$������#���%&��� �/0�%(�+,����%D��9#�J�7� �
 

 

� �

� �

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


�������������������������#�:�����!������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������'()��KD �

� �

��D�15���%3Y��+�	E�� ������(�%�8(�#���� ���#���&�����B���%(������,�%D��JI�#��9�7���&�����B���-�Y��M ���#

�n�����%(�L� �<���*�? �� ����89��E��3y3$��E�Y��M ��V��5�� R�	��� ���L��������#���%&��� �/0�S?D�%(�%D

�	��1�E�U3c�7�Q)�5�������/38���$�1��(�"	Yc�/(�c�1�9��� ���$�*33�ER� 	���	D�S3��� �-�Y��M �6� ��38(�1�9

��(�� ��?E��*3(�1�9��7� �

��%�	J��9�1��(�W#���%')�<���/ �D�%�Y��5�����T����R<����1�E	3G �D�15���%3Y�7�����9�6E����?E�/ �D�%�Y����

����<3�c	 ��/ �D�%�Y��+�	���%(�1:3P�<3�c�#����� ��<����������E�<������(��E�238(�%�B���#���������c��+��&,

��'B�1�9��)�� R1��%')��1�9��)��/3Yc�5�����9��)����	 �� �?E�#�������	>#������1��%MT��1�9��)�� ��

��:�������S?D�%(� �%&�) �*���-�Y��M Wien�+�(5�%(�%D������L��� �Fortran90����%��	��5��	�#��9[(�2�	E�

<��� 7����9� %��	$�U��\� 5�� �9� % ���((c-shell)�/ ���6�83��23M � �����:��� ����*��� #��(���� ��	3$� ������ %(�

(Linux)���J�� � ��>��� 7(�*������,�u�	B������#�1�	
(�-� �>���#���&����	�����B���1�V��%Y��M �1��(�% ���

�������(��D�#�*9	D�1����|�SE�-.��� �/0�v����(�����t[���<4E�H�	 ��/ �D�/38���$�K#��S?D�%(�6��

FP-LAPW �*9	D�-.��� �a(�	E��I�#�*�����%(���c����J5���	B�U��\�%(�#�<������%��	����6����I�#�:3��#

�D�� ���	J�Q3$�����	
(�u�	B������+,�"�Y���%(�#��D�� �1�	
(�-� �>�1_��������) 7]b[ 

�R%�Y��W	��/3Yc�5���(�LE�1�9������#�-��[\��5�����T�����(��	
(����B���5��<B����%(�5�3��:3��-�Y��M ���L���1��(

��
���1�9����(�*3(�1���#5� R%�Y���&���E�1�9� �� ���$γβα ,,� #����!�� +��)E� R0�#� "	
�� ��� ��?E�� +�� � R�777

6����. 

� %
0� ��������� R-�Y��M �%B�P�5��%
0� �*3&#���� LAPW0%3&#����#���&���&��P�5�� ���T���� �(� R)(rn
��%&��� �

+	�,	$)(82 rnV c

�
π=���&	D�/38���$��L�,�5��#��	�3 �/0�Vc�������%D��<����9�+#���&�������#��9�+	��5�

����J�� �%Y��M �7�%'(���5��:3��/D�/38���$V=Vc+VxcR�	��� �*33�E�7 Vxc �����8Y?9�/38���$��<����&��YE�7� �

� *9	D� -.��� � R%B�P� 5�� %
0� � *��� ��������� 1�(� � %
0� � ��� #� ��� /0� <3���� 1�9� +#���&�� 1��(� 6��

���LAPW����T�����(��/D�/38���$�5�V��%
0� ����%D�LAPW0R��	�
3 �9�F��E� �+��D�1�'c��(�#�� ,�<���%(��

�*9	D�1�9����(��I�#�#�����) ��I�#���	��� �%Y��M �R���3Y8��%?3��-�	��%(���5�-.��� �/0��(�6��j� �

� �

����� kkkkk EEV ψψψ ,)( 2 =∇− A��C�������������������������������������������������������������������������������������������� �
� �

� �
�

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


��������������	�
��������������������������������������� ��������!��"#�$�%��&��#�����������������������������������������������������������������'()��KH �

� �

����� ,�<���%(�1�9����(��I�#�5�����T�����(�FG��LAPW������1�(�%
0� �����LAPW�1�9�+#���&���&��P�

�	��� �%Y��M ����5�%'(���-�	��%(�� ���1_����#�<3���j� �

   �����A�C����      ������������������������������������������������������������������������������������� )(,)(
1

*
rnErn valf

EE

kkval

k

��
→= �

>

ψψ� �

%B�P�5��%
0� �*3 ���P�����(��(�%
0� ����#��	��� ���L���1:] �1�9�+#���&��%(�o	(� �-�Y��M ���J5����	B�

�% ���(�5�����T���Lcore ��I�#��9�<&�0�-.��� �/0��(�1:] ���#���&��1A`�C� �

�������A`C���������������������������������������������������������������������������������������������������   corecorenlnlnl ErnEH ),(
�

→= ψψ����������������������� �

� �

1�E��9�K#��%(��&��P�FG��#�� ,�<���%(��	���	��� �%Y��M �1:] �1�9�+#���&��� 7�+#���&��%D��>�+,5�

�Q�D�69�(�*���J�V������(�#����3Y8��[ �D�-�	��%(��9�+,�%(�o	(� �-.��� �R��89�%�89�%(�S��:��1:] �1�9

�*3G��� ��	��� �/0����7�%
0� ����%B�P�%
0� �*��B,����R-.��� �/0�5��F$�1#�D�/38���$�*���J��V������(

Mixer �1��(����3&	E��&��P�R��9�<&�0�	��� �a?>��������(���5�%'(���UY\�1:] �#�<3����1j� �

� �

����AbC�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������)()( rnrnn coreval

��
+=���������� �

�9�	B��
Yc�����E�5��/��0��&��P�#�<?8c�*���������%Y��M ��&��P�5���Y3D�E�1�(�����E�1��(��5.��&��P

�	(]e#d[ 

�%�?��'��%��hZG��

�#��5�����T�����(�1��	��^�J�-�Y��M �*����\�69�#���(�LE�n������(�� ,�<���%(�����) �#�%Y��M ��
�4 �i��)E

�<������%8��) �+������1�V��-�Y��M �n������(�*3�P� �

�1�!��1�����#�*3E�*3�� ���D�����%(����B�1�9���D�/B�������%D��	��� �638)E�%30���#��%(�-�Y��M �����!�

��(�� �-��D�*���H��B�7�-�	��%(����/38���$��h&�639��� �28(���5j� �

AdC�/38���$ ���9����>�*3(�%30�����                                          �����������������������     �
=

=

=
max

0

.)(
n

n

n

k

k

rki

k eVrV
���� �

AeC�*3�� ���D�+#���%30������/38���$�����������*3E��������������������������������������������������������)()()(
,

,, rYrVrV
ml

mlml

���
�=� �

� �

� �

� �
�

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


��������������������������������������������������������������������������������������������������#�:�����!�����������������������������������������������������������������������������'()��KI �

��

�0�	�� #��9����>�*3(� �0�	�� ��� %��$� a(�	E� *3�� �1�9� ��D� +#�����%���J� �V�� ����T
�4 �1�9�-�	�� %(� *3E���������

�	��� �7��	��� ����T����H	 �a(�E�+�	���%(����5�-�	��%(�<4E�H	 �5���9����>�*3(��0�	����7� �

��AfC���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������rki

n

nerk
��

��
.1

),(
Ω

=ϕ� �

�+,����%DΩ � #�"	
��6L0�nk
�

�*;	
��(�"#�� %)'� � %(� �#M �#�<���+#��#�1�!��%(�o	(� � %D�<���1����(�����

��	���?��7�%D��E�	����nk
�

�#��%)'� �+#�����Y��*;	
��(�"�+#��#�%�Y������(�5�����T�����(�R)nG
�

(����+,�+�	E�� �

�� %(��D� /)�� � *;	
��(� "#�� %)'� � +#�� 7*3�� � ��D� +#��� ���� *3E�]g[��(� ������ a(�	E� �'B� i3D�E5��i80

1#�D�1���3�	 ��9)(, rY ml

���	��� ����T�����5�����%(��j� �

� �

AgC� �

�

+,����%D),( ll Eru
��*3�� ���D�:D� ���������������#���%&��� �6V� �s�	>����1_������5��%(�*3ElE ���D�+#��

�*3�� ��#�<���*3E�),(' ll Eru
�U�� �),( ll Eru

��1_��������lE�%'(����(�%D�<�����	��� �%Y��M ���5j� �

� �

��AkC���������������������������������������������������������������������������������������������������������
lEE

ll
ll

E

Eru
Eru =

∂

∂
=

),(
),('

�
�� �

 

lu� #'

lu����� %30��� 1#�� �����#��� %&��� � 1���1�3J� "������� �(��i����� #� ��,� � �<��� %(� ��D� +#��� ��

mlml AB ,,  ��*3�� ���D�5� �1#��+,�U�� �#�H	 �a(�E������	3$�o���"�?����(���	��� �*33�E�*3E��7�i3D�E��L�,�5�

�a(�	E��'B
lu�#'

lu�i������(�mlml AB ,,  �5����'B�iY���S���(���D�+#���<4E�H	 ��9�#��	��� �������a(�E�1

��	��� �<�	)E�%�	J��?E��a(�E�7��	��� �%�TJ��'B����<�	)E�<4E�H�	 ��K#��RK#��*���%(�/3&��*3?9�%(7� �

��	��� �%Y��M ���5�%'(����(��1_���7� �

A����lC���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
ψψ

ψψ H
E =������ �

�	�
3 �9��8��E� �������+,����%D�������5�/���%(�1����|�F(�/ �D����	��� �%j� �

� �

A��C�����������������������������������������������������������������������
I

mn
II

mnsn
II

mMTnnm HHHH ψψψψψψ ∗∗∗ ++=����� �

� �

)(),()(),()(),( ,,, rYEruKBEruKArk mlllnmlllnml

lm

lmol

n

�������

��
�

	

� ′

+=
+=

−==

α

ϕ

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


��������������	�
��������������������������������������� ��������!��"#�$�%��&��#�����������������������������������������������������������������'()��KK �

� �

B,�%
?>�#�1#�D��3{�6�����9��+�����#��%
?>�R�1#�D�6�����9��+����<����<?��%
?>�*3&#��6���%(�o	(� ��

<�����	�
3 �9� ����9����>�*3(� 7� *9	D�-.��� � 5��-�Y��M �*��� ����@�Y�9	9� %��V��v����(� 6����*9	D�

�	��� �/0���J�5����	B�K#��%(�%D�<���������T���� 7�@�Y�9	9�v�����(�%D��>�+,�5���/D�1_����*9	D�

��(�����R<�����#���&���&��P�5����(�E�1����|�F(�6�83����� �������&��P�S���(�)r
�

 n(�%�8(�#�/38���$�#�W#��

�����+��%( ))r
�

( n(�V�*9	D�%&��� �������+,�FG��R�*33�E������639��� ����c���5�%'(���6��j� �

A��C������������������������������������������������������������������������������������������)()(][
2

1
1

2 rrnV k

l

k

leff

��
ϕεϕ =��

�
	


�
+∇−���������������������������������� �

����8Y?9�/38���$�#��=	 �/38���$�+,����%D���	��� �����E���5�-�	��%(��&��YE����������������j� �

A�`C��������������������������������������������������������)()()(
)(

)()( '

'

'

rVrVrVrd
rr

rn
rVrV xcxcexceff

����
��

�
��

+=+
−

+= ����������

A�bC����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
)(

)(
rn

E
rV xc

xc �
�

∂

∂−
=�������������������� �

.�(�%'(�����)(rV
���)� �%D�<��9�+#���&��/D�/38���$���	��� �N���+7� �

�*9	D�%&��� �/0�5���(��a(�	E�+��#,�<���%(�#�6��k

lϕ���5�%'(���5�����T�����(�j� �

��A�dC�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
2

)()( �=
ocu

i

i rrn
��

ϕ� �

��&��P)(rn
��������&��P�*���%(�%�8(�#�/38���$� w��L �#�%Y��M ��>))r

�
( n(�V�	��� �*33�E�� 7-�Y��M ���E

�(���� �% ������J5����	B�<&�0�%(�+3��7� �

*9	D�-.��� �/0�1��(�-�Y��M ���L���-�3
D���5�/��������6���K#��%(����	?��R���	?���*���%(�%D��9��� �+��

�-.��� �/0��	V� �%(���J5���	BHartree-Fock����Kohn-Sham����	J]�l#k[7� �

� �
1:29<���L���/0�� ����	?��-�Y��M � �

 

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


��������������������������������������������������������������������������������������������������#�:�����!�����������������������������������������������������������������������������'()��KM �

��

O��6 ��

� �"�#�6Q��!��

�1_������	�����B��3CaTio<�����������+������5�/������� ,�<�(��j� �

� �
1:2><�638
D�-����3E�1_������	�����B��� �

� �

/�����`��V�����<3������	��%�3�3(������3�B��%(�1_�����Y �<������%���J�7<���<&#�+#���&��1_����1����7�^�J

�����J	&��8��D�1���������1_������	��%Y��M �5��/��0�1_���Γ���(��(��(��n������(�%8��) ����%D�<����<&#�+#���&��

�5��/��0�1�9��DSaha �]��[� #Wang� ]��[���(�LE�n�����%(�#���(�� ����(]�`[����:�<�����7  

� �

� ��6:3��#�"��3��;��

�������Y�� ����B�����#���&����(��&��P3CaTio�����������������/�������+,�n������%D�<������%Y��M ��(�%��#��(�#�����������1��9�

��������5��<������%�7������������1�	�
(�1������#��1��(�n�����*��A�ll�C��#A��l�C�������<������ ,�<����%�(�7��������&���P�5�����T�������(

��#���&�6E��*3(�1�9�	3$�W	��%(�+�	E�� ����D��3$���������	
(�S������
�4 �1�9�7� �

� �

� �

� �

� �

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


��������������	�
��������������������������������������� ��������!��"#�$�%��&��#�����������������������������������������������������������������'()��KL �

� �
� �

�1:2��������D<����P�1����������(�#�������#���&���&A�ll�C1��(3CaTio� �

� �

� �
�1:2H<��1����������(��%�������#���&���&��P�A�ll�C��1��(3CaTio��� �

� �
1:2I<��1����������(�#�������#���&���&��P�A��l�C�1��(3CaTio� �

� �

� �

� �

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


���������#�:�����!����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������'()��MN �

� �

/���%(�%>	E��(�1�9`�Rb�Rd�#�e%D�<��J�%L3���+�	E�� �j� �

��\�� �����(�a�5	E�W	�� %(� %>	E� �(� � �(�638
D��	3$�<TJ�+�	E�� �638
D�^3CaTio<�����	��1�	3$� w[ �D7���

��(�%������8�.�	D�<39� ���(�+I38D��#�63���3E�1��?E��*3(��	3$�%D��E�	�7���(��	3$�/���%(�%>	E��(��	3$�*��

��(�1	c��8�.�	D�W	��5��7	3$���	����(�+I38D���(�638
D��	3$��(���	��w[ �D��7� �

<������3(� :3���8�.�#	D�6�����0�%�
(�<83����	�� �[ �D��	3$�*��� R�+I38D�� #�63���3E�*3(��	3$� ��	 ���� 7�*��

�/���%(�%>	E��(�+�	E�� ����W	�	 `�1�95��E�*3(�%�����#� d3  �#�63���3Ep23����Y39�+I38D��:3��������	>#�+	

�������c�3��E���	 7� �

��

�1$��3��;���.3����

�<&�0��&��P�������1��(���#���&��1�93CaTio��6E��#����������<���J�����c�%Y���M ���	 �+,�1�:L �1�9�7������������#���&��a��5	E

<&�0��&��P����	?���(�1_�����3\��	��� ������+�����97� �

��%D�<���� ���5��E�+�� �1_�����T�/����f�	��� ������+����1�	?��2B�S���(�7� �

 

� �
1:2K<���&��P��9�<&�0��1��(�/D�1`CaTiO � �

��

���������������������������*����R������������+������������>����J��(�������5��%D�1��%30������Q�����#�<3����1�9��	��/���%(�%>	E��(

������(�/��F��������������+������	E��?��6������#,�<���%(�1��(����B���5��%D��
������������������<����63)�8� �1_�����^�J�%D�9�

9��� �%L3���<�������^�J��5����2)��R63)�8 ��3{7� �

��������&��P��3\�����	>	 �1�9�%
c��9�<&�0�������������������63����3E�#�638�
D�R�+I38�D��1���?E����
�4 �1��9��	��6���5�������/D�1

<��7� �

� �

� �

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir


��������������	�
��������������������������� ��������!��"#�$�%��&��#�����������������������������������������������������������������������������'()��M* �

� �

!��Y���6 ��

���/�D��&���P����9�<�&�0"����3(���1���1��9pO 2−�#dTi 3−���Y��)E�����<�&�0�/�D��&���P�������8�����6��������������9
�����������	>#����,�*3(�1	c�+	3����Y39#7���������"���3(���5��Q�����1�9��	��%D��	��� ��9�� �����1��9d��������#�638�
D��1��9�6�E�

"��3(���5��<3����1�9��	��#����/3��E�63���3E�1�9�ps,�������J�/3��E�+I38D���7�"��3(���6���1�9p ��+I38�D�
<����3�?�P�<3������7� �

���(�����&��P�%(�%>	E��9�<&�0���������"��3(���%D�<�	��+�	E�� �+I38D��6E��1sCa 4−�������������1:3P����6����Q������%30������7
�"��3(�� dCa 3−������Q�����%30������1�3�?�P�6��7� �

�����"��3(�����	 ����/���*3?9�%(���������"��3(���%D�<TJ�+�	E�� �63���3E�6E��1�9dTi 3−������/�(�c�Q�)��Q��������	���%�30������
<�����	G?�P�/(�c�+,�Q)��<3������	������&#��������>	E7� �

�����������"��3(���%D��	��� ��9�� �+I38D��6E���(�o�YE�����pO 2−��������c�*���P���(�<�3������	��������������Q�)��@�:�(�S�3$�����%�

�����1�3�?�P� �%(�Q�������	�����+,�6����&#�R<�����?D�iE�7� �

� �

P"�	���

[1] A. I. Beccerro, S. T. Redrem, Solid state chem. 167, 456-471 (2002).�
 

[2] R. W. G. Wyckoff, "Crystal Structures", 2nd ed. (Wiley, New York 1964).�
 

[3] L. P. Karato, S. Z. Wang, Phys. Earth Plan. Matter. 95, pp. 19(1996).�
 

[4] C. J. Howard, B. Kenedy, J. Phys. Cond. matt. 11 , 3229-3236, (1999).�
 

[5] S. T. Rredfren, J. phys. Cond. matt, 8, 8275-8279, (1997).�
 

[6] A. K. Hartmann, H. Rieger, Optimization Algorithms in Physics. 6, Wiley-VCH Verlag GmbH   

ISBNs: 3-527-40307-8(2002). �
 

[7] M. Peterson, F. Wanger, L. Hufnagel, M. Scheffler, P. Blaha and K. Schwarz, "Improving the 

efficiency of FP-LAPW calculations", Comput. Phys. Commun, 126 294-309(2000).�
 

[8] C. Nayak, Solid State Physics, University of California, Los Angeles, Sept. (2000).�
 

[9] K. Schwarz, P. Blaha, Computational Materials Science, 28 259–273(2003).�
 

[10] X. Gonze1, M. Scheffler , Phys. Rev. Lett. 82, 22, 31 May (1999).�
 

[11] K. K. Saha,J. Phys. Cond. Matt. 78, 239-244(1993).�
 

[12] X. Y. Wang, W. L. Zhong, C. L. Wang, Solid State Commu. 110, pp. 461-464(2001). �
 

[13] K. Ueda, H. Hyanagi, H. Hosono, J. Phys. Cond. matt. 19, pp. 3669(1998).�

�

�

�

Archive of SID

www.SID.ir

www.SID.ir

