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k�d�Y��f�Ì]�\eY�»�Ä]� ZÅ�Ä»Z¿�]�ÄÌ¬]�ÉY�mY�½Z»���Y�{ZË��ÉZÅ��
�{Y| e�ºÌ�¬e� Ä�Ì¬¿�¾ËY��§��ÉY�]k��¦¸fz»�ÉZÅ�eÂÌb»Z¯�¾Ì]� ZÅ

�d�Y�Ã{Z¨f�Y�¶]Z«�ÊfuY��Ä]�Ä¯�,d�Y�Ã|��ÊÀÌ]��Ìa (x lapw1 –
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|�Z]� �� Ä�§Zu� Ä]� Ä¯�d�Y�¾ËY��Á��¾ËY� µZ°�Y(RAM)�É�f�Ì]�
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��»Y�¾ËY�Ä¯�,|À�Z]���f�{�¶]Z«�|ËZ]�½Z»�¼Å��Â��Ä]�|Ë|m�Ä¸u�»

�Ä�§ZuRAM|À¯�Ê»�\¸��Y��É�f�Ì]���� �
� Ä»Z¿�]� ¾ËY� É{Á�Ácase.struct� � ,case.in1� Á�case.vsp�Á�

� ½M� ÉZÆÌmÁ�ycase.output1� ,case.scf1� ,case.vector�Á� � ,
case.energy�Y� �d� �� É{Á�Á� Ä»Z¿�]� ¾ËYcase.vnsp�Ê»� �Ì¿� Y��

� Ä»Z¿�]� ¦Ì�Âe� �{� Ô^«� Ä¯� {�Ë~aLAPW0�Ã|�� ÄfyY{�a� ½M� Ä]�
d�Y���{ÂmÁ�c�Â���{case.vnsp�Ê»�¹Zn¿Y�¶»Z¯�¶Ì�¿Zfa�Z]�¶u�
{Â�����É{Á�Ácase.in1�Ä]�|ËZ]�½Á�YÁ�½�Z¬e�{ÂmÁ�¹|��c�Â���{�

case.in1c� {Â�� ¶Ë|^e�(mv case.in1 case.in1c)��Á�Á�É{
case.in1�µZj»�ÉY�]�TiO2|�Z]��Ë��c�Â��Ä]�|¿YÂe�Ê»�� 
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WFFIL       (WFPRI,WFFIL,SUPWF ; wave 
fct. print,file,suppress 
  7.500   10    4  (R-mt*K-max; MAX l, 
max l for hns ) 
  0.30    5 0 (global energy parameter 
E(l), with 5 other choices,   LAPW) 
 0   -3.00      0.020 CONT 0   ENERGY 
PARAMETER for s,               LAPW+LO 
 0    0.30      0.000 CONT 0   ENERGY 
PARAMETER for s-local orbital, LAPW-LO 
 1   -1.90      0.020 CONT 0   ENERGY 
PARAMETER for p                LAPW+LO 
 1    0.30      0.000 CONT 0   ENERGY 
PARAMETER for p-local orbitals LAPW-LO 
 2    0.20      0.020 CONT 1                                         
APW-lo    
  0.20    3 0 (global energy parameter 
E(l), with 1 other choice,    LAPW) 
 0   -0.90      0.020 STOP 0                             
LAPW+LO 
 0    0.30      0.000 CONT 0                                         
LAPW-LO 
 1    0.30      0.000 CONT 1                                         
APW-lo 
K-VECTORS FROM UNIT:4   -9.0      1.5          
IUNIT, Emin, Emax 
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� ½M�{� Ä¯R-mt*Kmax=7.5�d«{� Á� d���� Ä¯� d�Y� É�f»Y�Za�

|À¯� Ê»� ¾ÌÌ e� Y�� Ä»Z¿�]� ÉY�mY� �R-mt�Ã�¯� �Z �� ¾Ë�f°qÂ¯�
¾Ì§Â»�d�Y�¾Ìe��Kmax��]YÂe���]��{�kÂ»��Y{�]�Ã�Y|¿Y�ÄÀÌ�Ì]�

d�Y�dze�kYÂ»Y�\�u��]�cY�¯��Y�k�Zy�kÂ»���kÂ»��]YÂe���]��{
�,dze�kYÂ»Y�\�u��]K2

max�\�u��]����«�É��¿Y�Ry�Ê»�¾ÌÌ e�Y��
|À¯���Z]�Y���f»Y�Za�¾ËYRKmax|ÀÅ{�Ê»��ËZ¼¿��Ì¿����µÂ¼ »��Y|¬»

��Á���{�½MAPW+lo�Ã�Z]��{�[5, 9]��Á���{�Á�LAPW+LO�
� Ã�Z]� �{[6, 10]\�u�]�Rybohr u�cZ^�Zv»� d«{� ½Y�Ì»� Ä]� Äf�]�

d�Y� �ÌÌ¤f»� �� Ä»Z¿�]� ÉY�mY� ½Z»�LAPW1�Z]� cZ^�Zv»� d«{� Á�
Y�§Y��f»Y�Za�¾ËY��ËY�§Y|]ZË�Ê»��Ë���Z]�µ{Z »��f»Y�Za�¾ËY��ËY�§Y
d�Y���«�É��¿Y��ËY�§Y����Á���{�µÂ^«�¶]Z«�Ê^�¿�d«{LAPW�

�Z]�Ä¯RKmax=8�,{Â��Ê»�¶�Zu���Z]�Ä�ËZ¬»�¶]Z«�Á���ZÀf»�Z^Ë�¬e
���Y�¶�Zu�d«{7�ZË�RKmax=6.5� ��Á���{�APW+lod�Y���¾ËY

��Á�� �{� Y�mY� d���� Ä¯� d�Y� ÊÀ »� ½Y|]APW+lo�Ã{� Z^Ë�¬e�
]��Á���Y��f�Ì]��]Y�LAPW+LOd�Y���� �

� �¨�� {|���yM� ½Âf�� �� �y� �{ 1    0.30      

0.000 CONT 0� É{Á�Á� �Ycase.in1��Y� Ã{Z¨f�Y� ¥� »� ©Â§�



 

��Á�LAPWd�Y�� ���¨�� {|��¾ËY�ÉZm� Ä]�®Ë� {|��½{Y{� �Y�«
��Á���Y�Ã{Z¨f�Y�¥� »APWd�Y��� �®Ë�{|��µÁY�½Âf����¾ËY��Y

�Ê¼f¿YÂ¯�{|���yl=1»�½Z�¿� Y���µZfÌ]�Y� Ä]��«YÁ��{�Á�|Å{�Êd�
|À¯�Ê»�Ã�Z�Y���µZfÌ]�Y�ÉZÆ¿Á�f°·Y�Ä]�¹Á{�½Âf�d�½Z�°Ë��Ì£�ºeY�

Ê¼eY� ¾Ì´¿ZÌ»� É��¿Y� µÁYRy � El=1=0.3|Å{�Ê»�d^�¿� Y��� ��¾ËY
� µZfÌ]�Y�ÉZÆ¿Á�f°·Y�É��¿Y� ºË�Y{� �«Âe� Ä¯�d�Y�ÊÀ »�½Y|]d��{�

|¿Â�� �Ë�Âe� ¾Ì´¿ZÌ»� �Y|¬»� ¾ËY� µÂu� Z^Ë�¬e� �Â¸]� �[Zzf¿Y�É��¿Y�
¾Ì´¿ZÌ»Ry � El=1=0.3�ZÆ¿M� Ê»�§� t��� Ä¯� ÊËZÅ� ÃZ´f�{� ÉY�]�
��Y��f¼¯ 0.5 Ryd�Y�\�ZÀ»�|�Z]����ÉZÆË��¿Y�Z]�ÊËZÅ�ÃZ´f�{�ÉY�]

��f³��]�Ê»�§�¾Ì´À��ÉZÅ|Ì¿Zf¯M���|¿YÂe�Ê»�©Â§�¾Ì´¿ZÌ»�É��¿Y
|]ZË��ËY�§Y���ÉZÆË��¿Y�®e�®e��ËY�§Y�ÉZm�Ä]�É{�YÂ»�¾ÌÀq��{

Y�dÌ§���ÉZÆ·ZfÌ]�Y��Ë���y��{�Ä¯�d�Y�½M��fuY��¦¸fz»�ÉZÆ¼e
���Y�¹Â���ycase.in1�� �
� �

  0.30    5 0 (global energy parameter 
E(l), with 5 other choices,   LAPW) 

� �



 

� {|�0.3��ËY�§Y� Y�� É��Y���É��¿Y� �f»Y�Za�ÊÀ Ë� µÁY� ½Âf�� �{�
ºÌÅ{� ��É��¿Y� É�Z�� Ê�y� Ä¯� d�Y� ½M� �fÆ]� c�Â�� �Å� �{� Z»Y

�ªÌ¬ve�Ã�YÂ¼Å{Â����¾Ì´¿ZÌ»�É��¿Y�¾f§ZË�ÊÀ Ë�É��¿Y�É�Z��Ê�y
, El½Z�°Ë� �Ì£� ºeY� �Å�ÉY�]� µZfÌ]�Y� �Å�\�ZÀ»� ,� ���´Ë{�c�Z^�� Ä]

�Ê]Z�u� ¾Ì´¿ZÌ»� ¾f§ZË� �Y� d�Y� c�Z^�� É��¿Y� É�Z�� Ê�y
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|ÀËM��¶]Z«�ZÆË��¿Y�¾ËY�ÊÅZ³�É{|���Á��Ä]��{�Ä¯�,|Àf�Ì¿�µÂ�u�
�¹Zn¿Y�|ËZ]���¿�{�Â»�d·Zu�Ê·Z´q�º��Z]�É�Z��Ê�y��ËY���¾ËY

{Â����º�����¿�{�Â»�d·Zu�Ê·Z´q�Ä¯�d�Y�Ê§Z¯��Â�À»�¾ËY�ÉY�]
�ÊvÀ»����Á�¾Ì´¿ZÌ»��Â��Ä]�ÁDOS�ÊËZm��É��¿Y�½M���µZ¼fuY��Ä¯

{Â���ZÌfyY�d�Y��f�Ì]�½M��{�½Á�f°·Y��Â�u����Ä¯�{Â��Ê»�ÄÌ�Âe
É�Z��Ê�y��,|Ì¸¯�½{�¯�Ä§Z�Y�Z]�Ã{Z��c�Â��Ä]�2�-in1new�,�

�Ä»Z¿�]�Ä]run_lapw (runsp_lapw)�c�Â��Ä]�
run_lapw –in1new 2 (runsp_lapw –in1new 

2){Â��ªÌ¬ve��½M�dv���¬§��b��Á�¹Zn¿Y�����É{Á�Á��yM��y
case.in1d�Y��Ë��c�Â��Ä]��� �

� �
K-VECTORS FROM UNIT:4   -9.0      1.5          

IUNIT, Emin, Emax 

� �
��Ã�Z]�½M��{�Ä¯[Emin=-9.0, Emax=1.5]��]�É��¿Y��Y�Y��ÉY�Ã�nÀa�

|ËZ�³�Ê»�cZ^�Zv»�¹Z¼e�ÉÁ���]�±�]|Ë��\�u���ÊÀ »�½Y|]�¾ËY
{Â��Ê»�¹Zn¿Y�É��¿Y��Y�Ã�Z]�¾ËY��{��¬§�cZ^�Zv»�ÄÌ¸¯�Ä¯�d�Y��

�É�Z�Y|m�É��¿Y�¾Ì](S.E.) �É��¿Y�Á�Emin�Ä�]Y��Emin=S.E. -1�
�Y{� {ÂmÁ{� �� É��¿Y��ËY�§YEmax�ZË� É{|��ÊfÌ^�¿�cZ^�Zv»� �{�



 

{�Y{�cZ^�Zv»�d«{��ËY�§Y��{�ÊËY���Ä]��¬¿�É�·Z°�Y����ËY�§Y
� É��¿YEmax�ÃZ´f�{� ¶¯� É��¿Y� �{� [Â¸�»� ÊËY�´¼Å� µÂ�u� Ze�

¾Ìb�Y� �À°¼Å� �]� �¬¿� Ä¯� ÊËZm�� d�Y� ºÆ»� �Y|»���{� Ôj»
ZÅ|Ì¿Zf¯M��d�Y�É�Á�������ÄÌuZ¿��{�É��¿Y�Ã�nÀa�¾ËY��{�Ã�¤»�Ä^

�ÉZÆ·ZfÌ]�Y� �Y� |ËZ]� ZÆ¿M� Ê���]� ÉY�]� Ä¯� |¿�Y{� {ÂmÁ� ÊËZÆf·Zu
Ê �Â» (local orbitals) {{�¯�Ã{Z¨f�Y�� � ��Ê �Â»�ÉZÆ·ZfÌ]�Y�¾ËY

� Z]LO��Á�� �{�LAPW��Á�� ½M� Ä]� Á� |¿Â��Ê»� Ã{Y{��ËZ¼¿�
LAPW+LO|ÀËÂ³�Ê»�����Á���{APW�Z]�Ê �Â»�ÉZÆ·ZfÌ]�Y�lo�

c�Â�� �{� Ä¯� |¿Â�� Ê»� Ã{Y{��ËZ¼¿��Ä]� ZÆ·ZfÌ]�Y� ¾ËY� �Y� Ã{Z¨f�Y�
��Á��Ä^�Zv»��Á�APW+lo {Â��Ê»�Äf¨³����Ê»�µZfÌ]�Y��Å�ÉY�]

�É{Á�Á��{�½YÂecase.in1�É�´Ë{�Á�dÌ§���ÄÌuZ¿��{�Ê°Ë�ÄËZa�Á{�
{�¯� ¦Ë� e� Ã�¤»� Ä^�� ÄÌuZ¿� �{� ��É{Á�Á� �Y� �Ë�� �y� Ä�� Ôj»

case.in1|Ë�Ì´]���¿��{�Y���� �
�
1   -1.90      0.020 CONT 0   ENERGY 
PARAMETER for p                LAPW+LO 
1    0.30      0.000 CONT 0   ENERGY 
PARAMETER for p-local orbitals LAPW-LO 
2    0.20      0.020 CONT 1                                         
APW-lo 



 

�ÉY�]� \Ìe�e� Ä]� Y�� dÌ§��� ÄÌuZ¿� �{� ÄËZa� Á{� ¹Â�� Á� ¹Á{� �Â�y
fÌ]�Y�ÉZÆ·Zp�Á�d|ÀÅ{�Ê»��ËZ¼¿����Ä^��ÄÌuZ¿��{�ÄËZa�®Ë�µÁY��y

� µZfÌ]�Y� ÉY�]� Y�� Ã�¤»p|Å{� Ê»� �ËZ¼¿�� ��µZfÌ]�Y� ÄËZa� ¾ËY� Ä]
{Â�� Ê»� Äf¨³� Ê �Â»� ���Á�� �Y� µZj»� ¾ËY� �{� ¾ËY�]ZÀ]

LAPW+LOd�Y�Ã|��Ã{Z¨f�Y�����Á���Y�µZj»�¾ËY��{APW+lo�
� ÄËZa�ÉY�]� Y�Ë�� ,d�Y� Ã|�¿� Ã{Z¨f�YAPW»�µZfÌ]�Y��|Ì·Âe�Ê �Â

{Y{�¹Zn¿Y�½YÂe�Ê»��Ì¿�Y���Z¯�¾ËY�Äf^·Y�Ä¯�,ºËY�Ã{�°¿���Ê �Â»��¨·
��{� d·Zu� µZ´q� Ä¯� ÊËZm� É��¿Y� Ã�Z]� ½{Â]�®qÂ¯� Ä]� ZnÀËY� �{

{�Y{� Ã�Z�Y� {Â�� Ê»� ¶Ì°�e� Ã�¤»� Ä^�� ÄÌuZ¿� ���{� ZÆf·Zu� Ê·Z´q
|Àf�Å�Ê �Â»�ZË��Ìe�Ã�¤»�Ä¼Ì¿�ÊuYÂ¿�� �


