
Ein Beispiel aus der Werkstatt:

Erbium-Gallium-3

Erbium Er Z=68 [Kr] 4d10 4f 11 5s25p65d16s2

Gallium Ga Z=31 [Ne] 3s23p63d104s24p1

4f-Elektronen sind Valenz-Elektronen
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ErGa3_9c 4f12=bands (1): RELA LSDA RMT=2.8141 0.44673  5−12−07
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ErGa3  DOS

γspez.WKoeff ∝ N(EF ) = 293J/(molK2)

4f-Elektronen sind Core-Elektronen

(frozen core treatment)
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ErGa3_9h 4f11=core (5): NREL LSDA RMT=2.8141  EF=0.48654  19−2−07

Gamma − X − M − Gamma − R − X − X
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ErGa3  DOS FROZEN−CORE APPROX. FOR  4f

γspez.WKoeff ∝ N(EF ) = 20J/(molK2)
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