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LAPWSO�½M�Ä]�Ä¯�,|À¯�Ê»�¶u�µÔfyY��Á��Ä]�Y��©Â§�Ä·{Z »�
{Â��Ê»�Äf¨³�¹Á{�Ä^e�»�Ê�{�Á��Á��� �

� Ä»Z¿�]� É{Á�ÁLAPWSO� ,case.struct� � ,case.inso�,
case.energy� ,case.vsp� Á�case.vector�½M� ÉZÆÌmÁ�y� Á�

case.outputso� ,case.scfso� Á�case.vectorso��� µÁ|m�����
|¿Y� �¾Ìb�Y� �À°¼Å�]� Ä»Z¿�]� ¾ËY��Ä¸¼m� ®Ë� c�Â�� Ä]� Y�� �Y|»

�|Ë|m�Ã�ËÁ�ÉZÅ�Y{�]�Á�|À¯�Ê»�Ä§Z�Y�Ê¸^«�Ê¿Âf¸Ì»ZÅ�Ä]�Ê·ÔfyY
�ÊmÁ�y��{� Y�case.verctorso|Å{�Ê»� �Y�«�� ���Á��¾ËY�dË�»

d�Y�cZ^�Zv»�d�����ËY�§Y��¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m��Ê»�\^���Y|»
b�Y�¾Ì]��¨���Ì£�Ê�Ë�eZ»���ZÀ��Ä¯�{Â��{ÂmÁ�Ä]�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌ

|ËM� ��Ê³|�� d¨m� {ÂmÁ� c�Â�� �{� Ä¯� d�Y� ÊÀ »� ½Y|]� ¾ËY
¾Ìb�Y�|Àf�Ì¿�¶¬f�»�ºÅ��Y�¾ÌËZa�Á�ÓZ]�ÉZÆÀÌb�Y� ,�Y|»� ��¾ËY�]ZÀ]
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d�Y��f^�ZÀ»�µÔfyY��Á���Y�Ã{Z¨f�Y� � ��Ä»Z¿�]� Y|f]Y��Á��¾ËY��{
LAPW1��À°¼Å�]��Y�½M��{�Ä¯�Y���Ë��É�·Z°�Y�ÊfÌ^�¿�Ä·{Z »�

¾Ìb�Y��Á�ÓZ]�¾Ìb�Y�Z]�ÉZÆ¿Á�f°·Y�ÉY�]�d�Y�Ã|����¿�¥����Y|»
Â��Ä]�¾ÌËZa�¾Ìb�Y�|À¯�Ê»�¶u��´Ë|°Ë��Y�¶¬f�»����Ê¼f¿YÂ¯�{|�

¾Ìb�Y� Ê³|�� d¨m� [ZÌ£� �{� ÊÀÌb�Y��[Ây� Ê¼f¿YÂ¯� {|�� �Y|»
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�Ä]� ©Â§� Ä·{Z »� �Y� Ã|»M�d�{� Ä]� �]YÂe� Ã�ËÁ� ¹Á{� Ä¸u�»� �{� µZu

�Y� {�Â»� ��]� ÉY�]� ÄËZa� ½YÂÀ�|¿�Ì³� Ê»� �Y�«� Ã{Z¨f� ��ÉZÆ�Ë�eZ»
��{� ¾ÌËZa� ¾Ìb�Y� ÉZÆ¿Á�f°·Y� Á� ÓZ]� ¾Ìb�Y� ÉZÆ¿Á�f°·Y� Ê¿Âf¸Ì»ZÅ

¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m�[ZÌ£�|Àf�Å�É��«��Y|»���¾f§�³���¿��{�ÉY�]
¾Ìb�Y��À°¼Å�]��Ê·ÔfyY�Ê¿Âf¸Ì»ZÅ��Ë�eZ»�Ä¯�d�Y�Ê§Z¯��Y|»

¾Ìb�Y�{� Z]� ZÅ�Y{�]� Ã�ËÁ� Á� �Ë{Z¬»� Ã�ËÁ� Ze� {Â�� É��«� �Y|»�d«
|¿Â�� Ä^�Zv»� �É�f�Ì]�ÊfÌ^�¿� ���Y� Ã|»M�d�{�Ä]�ÉZÅ�Y{�]� Ã�ËÁ



 

� Ä»Z¿�]LAPWSO� ¶ËZ§� �{�case.vectorso|¿Â�� Ê»� Äf�Â¿���
d¨m� Ã|�� É��«� �Ë�eZ»� ��ZÀ��¾Ìb�Y� Ê³|���ÉY�]� �Y|»

�®qÂ¯�®^��ÉZÆ¼eY�ÉY�]�Á�Ä�uÔ»�¶]Z«�É{Á|u�Ze�¾Ì´À��ÉZÆ¼eY
|¿Y� � �±�]� {ZË�� |À¿YÂe� Ê¼¿� ��ZÀ�� ¾ËY� ÓÂ�Y�É��«� Y�Ë�� |À�Z]�

�ÊfÌ^�¿� Ä·{Z »� �Y� Ã|»M�d�{� Ä]� Ã�ËÁ�ÉZÅ�Y{�]�ÉZ�§� �{�É�Z�
{Â��Ê»�¹Zn¿Y�É�·Z°�Y���cY�iY��Y�Ê�z]�Ä¯�d�Y�ÊÀ »�½Y|]�¾ËY

�ÊfÌ^�¿�ÊÀËÁ�Y{�tÌv�e� Á� ¹�m�tÌv�e� ��ÊfÌ^�¿� Ä·{Z »� �{�Ô^«
|¿Y� Ã|�� �Zv·� É�·Z°�Y� �� Ã|¿Z»� Ê«Z]��z]�¾Ìb�Y��À°¼Å�]�

�Y|»��f�Ì]�Ä¯�d�Yd�Y�Ä�uÔ»�¶]Z«�É|Ì¿Zf¯M�ÉZÆ^Ì¯�e�ÉY�]����
� Ã|�� |Ì·Âe� ÉZ�§� �{� É�Z�� É��«� Ä°¿M� ÉY�](case.vector)�

�Ä»Z¿�]���ÂeLAPW1�Z�§�¾ËY�Ä¯�d�Y�¹�Ó�{Â��¹Zn¿Y�Ê]Ây�Ä]�
|�Z]��f¸»Z¯�Äq��Å���Z�§�¾ËY�½{�¯��f¸»Z¯�ÉY�]�É�·Z°�Y�ÊfÌ^�¿��

���Âe�Ã�ËÁ��Y{�]�É�f�Ì]�Äq��Å�{Y| e�|ËZ]LAPW1{�¯�|Ì·Âe���
{�¯��e�Z]� Y��É��¿Y� Ã�nÀa�½YÂe�Ê»��Â�À»�¾ËY�ÉY�]� ���e�Z]�ÉY�]

� � É��¿Y� Ã�nÀa� ½{�¯Emax� É{Á�Á� �{�case.in1�Ê»��ËY�§Y� Y��
ºÌÅ{����Y��ËY�§Y�¾ËY1.5 Ry�Ze�ÊÅZ³�10 Ry�¹Zn¿Y�Ä¯�d�Y�¹�Ó�
{Â�� �� É��¿Y� Ã�nÀa� ÉÓZ]� |u� �ËY�§Y���«� É��¿Y� ��Z]� µ{Z »

�Zv»� ÄÀË�Å��ËY�§Yd�Y� ÊeZ^� ��µÂ�u� Ze��ËY�§Y� ¾ËY� Ê§��� �Y



 

{Â��¹Zn¿Y�|ËZ]�¶¯�É��¿Y��{�ÊËY�´¼Å���Ä¯�d�Y�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿
�ÄËZa� ½{�¯� Ä§Z�Y21/P�ÄËZa� Ã�¤»� Ä¼Ì¿� ÄÌuZ¿� Ê�Z �� kÂ»� �]YÂe� Ä]�

�Z]�Êfu�Ä¯�É�Â��Ä]�,|�z]�Ê»�{Â^Æ]�Y����]Emax��f°qÂ¯�ÉZÅ�
��{Á|u3 Ry� �¶]Z«�lËZf¿� �Ì¿|ËM�Ê»�d�{�Ä]�Ê·Â^«�� � ��¾ËY�d¸�

�Ê�Z ��ÄËZa�½{�¯�Ä§Z�Y��Y��a���«�É��¿Y��{��ÅZ¯21/p�d�Y�½M�
�kÂ»��]Ze� Ze|¼�� Ä¯21/pd�Y� �¨�� �Ì£� Äf�Å�Ê°Ë{�¿� �{�� ��¾ËY�]ZÀ]

�Ze|¼�� É�·Z°�Y� ÊfÌ^�¿� ÉZ�§� �{� ÄËZa� ½{�¯� �f¸»Z¯� ÉY�]� �Ôe
ËY�|Ì·Âe�ÉY�]�kÂ»��]Ze�¾21/p{�Ì³�Ê»�c�Â�����¾ËY�¶^«��Y��³Y�Y~¸§

��f�Ì]��Ôe�|�Z]�Ã|��|Ì·Âe�kÂ»��]Ze���«�É��¿Y��ËY�§Y���¹�Ó
d�Ì¿� ��É�·Z°�Y� ÊfÌ^�¿� Ä·{Z »� {Â�� Ê»� Ä�uÔ»� Ä¯� �Â�¿Z¼Å

�ÊfÌ^�¿�Ê¼f¿YÂ¯� {|�� �Y� ¶¬f�»Nd�Y�� �f§�³� ��¿� �{��v»� Ä]�¾
¾Ìb�Y��À°¼Å�]��ÊfÌ^�¿�Ê¼f¿YÂ¯�{|���Y|»N�Ê»�cZ^�Zv»�{�YÁ�

{Â�����ZÆ·ZfÌ]�Y�Ê´f§Z°��Ê¼f¿YÂ¯�{|��¾ËY��iYp�,d�Á�f�c�Â��Ä]�
d�Y��Ë�� 
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�©Â§� Ã|�� Äf§Z°�� �]YÂe� ¾Ì]� �{21/p��Y{�Ây�]� É�f�Ì]� dÌ¼ÅY� �Y�

d�Y� ��Ã|�� Äf§Z°�� Ê�Z �� kÂ»� �]YÂe� ¾Ì]� Äq�³Y2725 // f,f�cÁZ¨e�
�Ã|�� Äf§Z°��Ê�Z ��kÂ»��]YÂe�¾Ì]�cÁZ¨e� ,{�Y|¿� {ÂmÁ�Ê¿Y|Àq

2321 // p,pd�Y�Ä�uÔ»�¶]Z«�{�YÂ»�Êy�]��{�����¬§�ÊfÌ^�¿�cZ�uÔ»
�Ê»�\^���»Y�¾ËY�Ä¯�,|¿Â��Ê»�µZ¼�Y�cY�¯�½Á�{�ÉZÆ¿Á�f°·Y��]

¾Ì§Â»�cY�¯��Z ��Ä]�É{Á|u�Ze�lËZf¿�Ä¯�{Â���Äf�Y{��´f�]�¾Ìe
|À�Z]� ��ÄËZa� ½{�¯� Ä§Z�Y21/p�cY�¯� �Z �� Ä]� Ê´f�]YÁ� ¾ÌÀr¼Å�
¾Ì§Â»�d�Y�Ã{Y{��ÅZ¯�Y��¾Ìe���É{Á�Á��Y�Ä¿Â¼¿�®Ëcase.inso�

d�Y�Ã|��Ã{�ÁM��Ë���{� 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 

WFFIL 
 4  0  0                      
llmax,ipr,kpot  
 -9.0000   3.5000           Emin, Emax 
     0 0 1                       h,k,l 
(direction of magnetization) 
   2                             
number of atoms with RLO 
 1    -3.5      0.005 STOP       atom-
number, E-param for RLO 
 3    -4.5      0.005 STOP       atom-
number, E-param for RLO 
 1   2                           
number of atoms without SO, 
atomnumbers 

 
� Är]Zf¯� �{�½M��Â�y�ÄÌ¸¯� Ä¯WIEN2K�¦Ì�Âe�¶»Z¯� �Â�� Ä]�

�É{Á�Á�ÉY�]�ZnÀËY��{�Ã|��ÄËY�Y�¦Ì�Âe�Z]�ºÅ�É{Á|u�Ze�Á�|¿Y�Ã|�
case.in1|¿�Y{�dÅZ^�����[Z]��{��Ë��Äf°¿��¯}�Ä]�ZnÀËY��{�¾ËY�]ZÀ]

{Â��Ê»�Z¨f¯Y�Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÅ�ÃZ´f�{����®Ë�Ê�Ì�ZÀ¤»�cZ^Ì¯�e��{
�{ÂmÁ�Ê�Ì�ZÀ¤»�tm�»�dÆm{�Y{����y��{�Ê�Ì�ZÀ¤»�dÆm�¾ËY

�É{Á�Á� �Y� ¹�ZÆqcase.inso� �Âv»�dÆm� �{�z� ZÅ�(0 0 1)��ZÌfyY�
d�Y�Ã|���¾Ìb�Y��À°¼Å�]�|�Z]�Ê�Ì�ZÀ¤»�ÃZ´f�{��³Y���{��Y|»



 

{Â]� |ÅYÂy� �´Ë{�cZÆm� �Y� �f�Ì]� ÃZ´f�{���ZÀ¤»�dÆm� ���ËY�§Y
¾Ìb�Y��À°¼Å�]��\^���´Ë{�ÉZÆfÆm�Ä]�d^�¿�dÆm�®Ë��{��Y|»

e� �ÅZ¯� ÃZ´f�{� ÄÌ·ÁY� ÊËZ�§� ÃÁ�³� ½�Z¬���À°¼Å�]� [ZÌ£� �{
¾Ìb�Y��Y|»��{Â��Ê»���Ê^°»�ÊËZ�§�ÃÁ�³��ZÀ��{Y| e��d�Y���

�®Ì^»�Âe�ÁY�ÊËZ�§�ÃÁ�³���ZÀ��{Y| e��d�Y�����ÊËZ�§�ÃÁ�³�{Z ]Y
�d�Y�ÉÁZ�»� ºÅ� Z]�Ê^ °»(a=b=c)�ÊËZ�§� ÃÁ�³�| ]�Ê·Zu� �{� ,
� ÉZf�Y�� �{� ®Ì^»�Âe�ÁYzZ]��d�Ì¿� ÉÁZ�»� �´Ë{� ÉZf�Y�� Á{�

(a=b<>c)� � �� dÆm� [Zzf¿Yz�Ê^ °»� ÃZ´f�{�®Ë���ZÀ¤»� ÉY�]�
� �Y� Y�� Ê^ °»� ÃÁ�³� ÉZÆ¿�Z¬e� {Y| e��� Ä]�����À°¼Å�]� �iY� �{�

¾Ìb�Y�|Å{�Ê»��ÅZ¯� �Y|»� � �d¨m� Ä¯�d�Y�ÊÀ »� ½Y|]� ¾ËY�
� ÉZf�Y�� �{� ��ZÀ¤»� [Zzf¿Y� Á� �Y|»� ¾Ìb�Y� Ê³|�z �Z]� µ{Z »�

Ê^ °»�½�Z¬e��ËÂ ed�Y�®Ì^»�Âe�Y��f¼¯�½�Z¬e�Z]����½�Z¬e��ÅZ¯
¾Ìb�Y�Ê³|��d¨m�¾ËY�]ZÀ]� Á��Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÅ� ÃZ´f�{� �{� �Y|»

{Â��Ê»��Ì¿�½Z�°Ë�ÉZÆ¼eY��Y�Ê� ]�½|��½Z�°Ë��Ì£�\^�����ÅZ¯
�Ê¸�Y�É{Á�Á��{�|ËZ]�µÁY�¹|«��{�ZÆ¼eY�½|��½Z�°Ë��Ì£�Á�½�Z¬e

case.struct{Â���Zv·�� ���Ê¸�Y�É{Á�Á��ÌÌ¤ecase.struct�Z^Ë�¬e�
�ÉZÆ¸ËZ§� Ã�ËÁ� Ä]� ,|Å{� Ê»� �Y�«� �Z �·Y� dve� Y�� cZ^�Zv»� Ä¼Å

case.klist� ,case.in2c� ,case.in1� ,case.kgen� ��¶ËZ§case.in2�



 

� Ä»Z¿�]� Ê¸�Y� É{Á�ÁLAPW2�ÄfyY{�a� ½M� Ä]� Y| ]� Ä¯� d�Y�
|��|ÅYÂy��¾Ìb�Y��À°¼Å�]�¾f§�³���¿��{�c�Â���{��|ËZ]��Y|»

�Ä»Z¿�]�Ê»ÂÅÂ»�Äz�¿��YLAPW2{�¯�Ã{Z¨f�Y�� ���ÌÌ¤e� Z]��Z¯�¾ËY
�¹Z¿case.in2�Ä]�case.in2c{Â��Ê»�¹Zn¿Y����d�Y�½M��»Y�¾ËY�d¸�

�Á�Ê�Ì�ZÀ¤»�ÉZÅ�ÃZ´f�{�ÉY�]�Äq�Ã|��|Ì·Âe�ÉZÅ�Y{�]�Ã�ËÁ�Ä¯
¾Ìb�Y��À°¼Å�]�¾f§�³���¿� �{� �Y��a�Ê�Ì�ZÀ¤»� �Ì£� Äq���Y|»
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