Ein Beispiel aus der Werkstatt:
Erbium-Gallium-3

Erbium Er 7Z=68 [Kr] 4d% 4f1 5s%5p55d16s
Gallium Ga Z=31 [Ne| 3s23p53d'Y4s%4p!

4f-FElektronen sind Valenz-Elektronen

ErGa3 DOS
ErGa3_9c 4f12=bands (1): RELA LSDA RMT=2.8141 0.44673 5-12-07 10 ! ! ;
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Yoper Wioeff X N(Ep) = 293J/(mol K*?)

4f-Elektronen sind Core-Elektronen
(frozen core treatment)

ErGa3 DOS FROZEN-CORE APPROX. FOR 4f
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ErGa3_9h 4fll=core (5): NREL LSDA RMT=2.8141 EF=0.48654 19-2-07
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Vspez. WKoeff X N(EF) = QOJ/(”ITLOZKQ)



