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It üF;*t* l#t¡Í ft #iá $l r:'; Ti I'tí

'Itte ;¡u'i:Tr*p w*llLd Låktl t* sx.pÏ,#ss T)åe thanl,çs bc håg

xuperrv5"s*i'' Ðå". Jn Í.{* T¡aà}n for hle ¡1uådalr:w* äha'or*g}r*ret t'he¡

w*rk *nd È* þn. Ä.. ii* $b**e}:al* af A,Hãi:rl, ïTriew*¡l"l fst, iiåg

kaelpf,ul sr*6ôIësèå*r¡e eanC Ë*iní?u'þer prùfrrcislls.

F-i¡rths¡";xsr* I w+r¡ld 11km tç *xt*snd *t3r f,Tmnk& tü iiilåi'ri,

flxrwsl"l ai¡rel *tle ü'nåvær"¿,¡åèg *f, åÈ* ARc3r*i\ss fl*r 'cï"¡e h*npåtnl"it'y

sxÐend€'d tc) fs{ù dr*rlng my yu*,rts steiy ån .iJn:l*nån.*

Þ'ånaÌ"}y I wr¡ulel 3åk,t f;m *årenk b}ìs l{uüå**nal fresear.si:

t*uni:å}" *i' 0anadao *Ìa¿¡ þlor.thervt HJ"øç*rå* Üøi:+¡,:aRyo ê{nd t}re

[.]nlv*r'såÈy of, &lanLtoba f'cr t?¡eLn s'åxrsnsåal suppox'* duri.n¡4

ài:{i} proJeet and tirei Frå*Í,eåi Çour:s1l fot' c!üv&ning parub of r*y

ts"¿¿vel"1Í.n6 etrpsnses tu snql Jþc*r }$nj-ta1"n.
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fhe cte,**e ûf {Ån ürdirìå¡ny F*ssntrø S.ni'tll"';tsd ås? aþsonptlut:,

t$iåðsår:n, end *T#3] dåff"uef"on &r€å Êûnsådelrsd $tl thö b¿*sås of

e r*CIE1s} sÏ:åcbr rsprðg*rits t;htl F*ðûntrs el"esE$#Tlr i-n tt:e

a¿Iåahatf ê eppt'enlmeÐå*n¡ hy n peer*do lffù'rrð f1:,x¡*tår¡¿: **d Lneate

Èhe latþåe* w5.l'h3"rr ttle fillvn*vcri F-árruán Lälsüry. l,Í1 e*lËij'

3.aätng Lhs) Ft*,e*ntr'ç oleetre¡g?*åon ånt*rs,*tå*r¡ the lnng e¡ve;

tr**¿ilcld å$ poår:t chirr'gew but un l$n*sJ-*e) conÈri"hut:*n Èe the

en*r¡&y whå*h ari"s**s from optånlå-ø3"n# bhe p**ut1*BaÈ*ntlal ls

åneluçlødo ÏTel"axellsn úf ùì:r* Labtåce is lslel-ueiertr foy alT.cwlng;

a}ï ÈÏrø åone ln the vlclnåby sf 'bli* dtif'*sh t* r:i*c¡slr ssång ain

¿dalptcåbå*xr of ths }tangelså$ mcsshe¡rl i3r¡s Èe $tsrruthaw.lü l'.iæwævon,

s}*ctr¡*nlo pol"¿¡rLeati"on 1e pcr¿åt'te*.

&e abåiorpttr.cnr ei:¡lsså*r: a¿n{Ì etop dIf'fueå*n *å* bÈvat. å*n

ern*::gåeu w*pe sslculat*d f*r Fü€rtl and JËfll uni*6; Ðc,rn*Ê'l*len

anct lnv*rse pûwúlr fo:rx¡s igr tb¡* Ï:*Ërulñlr& l"r¡tmrèàotlûn. ffilÊ

absetn¡:tåün &nÐrffile* agr*ed well" wlth *xpenJ-m*nb buÈ the

*ïnlselexr snef6i;å€S eh*wed i:öür Êi¡ir*s,fer-rÈr Ë*n Ktl Èhe ntep

dlffugåon €¡6älvaþlon ÐrrÐpÈ.{lr whf"r:ïr 1¡tvoJ-';t¡s bt¡e *rìürìgiy dgf*

fer,*¡mee hef,w*sn Ðï:e r*olsx*qi F*gontrw t*sq:ih*d st¿¡*s a*r3 tï:o

enÈåËye¡rflBt!'j.# selldIg*Ëc$.nb strnt* { f'i.Ë?-!,1å',* }" } r tagr*ed rl:t*qler"*¡b*ly

weT"J" wåÌ;Ï:l bÏ:e ox5:ørlmer¡ts{} ';a3t** erfì:*r a ü&r*F$stå*n was ma¿tre

t* tlr* ãfiå*of,äa çr,der er"lÉlrg;r eal*u.}s*':åun. råh.lg eEirrc!*tl#r: w¿¡n

ag:pÏ.å*tl k,æcsu*ce &he peir*inete::s l"n tl:i; r*3:,ulaåvs å¡rt*r*ctlor*,

ev*J-rasf*d fr*n: b¡"¿Ik *qttål1b¡råu¡n Satdår el9ffmr f,n*m fiÌ:*ss

whå*h mug'h b*¡ ug¿,¿rl wþ;en 8å:e eqr"r.';13.ï:r3"uis ån:'tåq #Tls*årig '*åfflex'a
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tFillTlfËÏ? I

4å13ÍirJlll$3: $$

the sl¡i: *i ähXe wç:r'k lera$ Lþ:* Èel"Õl"rl"{,1Ðå*n çf bhe

eetår,'eblcn 6ÌÌ$r&Y fnr c¡n* ef ths p3x)o*ss6g r"Ð$P&nei"þ}* for

th* d:ilffueåon üx" Þo*eentres ln alår¿s11 Ï:elåde Srystc¿J"su rran::ely

t}:e F**oirtrrs eteB dl.ffuslüu, lrs*'o***.1 til:ii"s åw bh* ËF{3*ssÐ

b¡r vhåcli rr (ff$¡, m*cc;'nd Rs*rç*et nej.61hb*urn åçn ts sn I'-

ûentx"{s 5"närspehsnfi&å p$såtåpr¡e ç¡lt}t t;h:o }ià-66v¡{p*. ls} t}:s *âher

pxtc?0ðSs e*nt,s"$.butån¿l; $ç F*e*nfl¡"e dlåffi:.s1.oË en !'*cn:¡r¡trt¡

*L$sÐren åe theneiaS"Sy åurr9.aet3 t;c¡ ïhr,¡ c*slr$,r¡ct5"¡pn t¡En¿Ìn ttr.lf te

tlrr*u¡lh ïÞrs *s,?'sÈaå, and ås tn*l;:pecl &t åå dåebenb snLsn

vss{ånt$. ìhs osLsu}a'båPn *f tî:e setLvsË'å*n *n63'ht'}r f,tr }'*c*nbt'e

eÈ',-rp d1^{'ruså*n ånv*l,ves bhr¡ sI$t*r¡¡là$ståon t;,f t'þ¿s¡ dåflfex*encø

ås: ener¿;:{ #Ì' 'bi:e a;Yssei:r, i.n'$Lï.4c13,n6 €}**€}8{l t¡1"**ü b,e"¡¡r"l p}1Å*

3s'þë,ie*, lfr tllø r'el'Iax*d grrur:eì snd øscåted st{¡te& ef b}:* i*'*

*e¡:tne¡ ar¡d thie errsrÍì:¡ ('f *n* *6¡3.aÈxçd æys'i;em ån bltt* ¡ts*cnlm*

lmLn^b eonfåglgrabå*n (å'lgure 1)- ln Èïr¿+ *atjclLs ¡;*3-nÈ., äï¡ç

øls*tr¿in e*n b* ln a syrrutetråü ü5f-äll an'hÍ.*5*lxotpåc el¿¡tt*3

rûrì$q}qu*nt)"y åh ån ner#ss&rry Lq e¡xïcr¡Ietø 'ãh* r':rl"sx.ed $nsrñy

of' Lrot,h *f ?hesç euatee* å,îY *rea*l**nt +f' t}:ssçs ¡¡r*h]-emm

el".is3,I b* ds¡¡s¡'å'bæc1 ï¡¡.åeS.J.y b*3rlw áånd l"vt ¡¡l*rr¡ ciof,iaå1 5.n Èþi6

$Frp¡'ops'l"et:e gegbåons Èc¡ fe'ål"oPr.

üne¡ dlf ths sf¿5nåfå*c¿n$ rosl¿l-ts çf l,}iJ"e wçrk h¡*s heer:

the dsvç:).*pm+:ri*; eif c+ny'lub¿+þ î.]ã¡{riS.F¿il¡xe ç¡l:¿f"ch e.i'* **si1-y €Àr3apt,*

*blo tq¡ ths Ðvç*;än*nÐ of Ï¡¿ u F*, ersd % etentpes* wÏ¡l*h ar:qa of"

eunsådmr{ãbl.¿¡ #sp,$Yåm'#.trb*l r+t:d theor'*tåceil ån'here* t.tt #
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Th*ge r&¡"¿'br.e$ artl ãlå*tlåSåald lr*ç*¡rà¡'** ln ÈÏ:¿rt *ia* Sr,r, Ft, r+nd

F* *,.:rghn*,* gon*eåf¡ rea¡reetåV*}p ür¡*r tw*, *¡nd È}:reg årnpur'!*3o

el.kgll leir¡s atl.fecent to Èhe F*$6n$r{¡r

-&.sr¡çeåaÈe¡cl wåSÏ: f;he F**e*¡rÈr't* i;}ì€T"ê tc'åufi *rE+ øxsåÈat'lr¡n

*¡repgle*. Ttls,s* €rr# & åù#û$å*nësÀBåon e*nÐrtååy sr¡d {,r sIles$såaÈåç¡n

snërgìly wkiåeþ: ¿ec-É) *hCI snc,åï'çqleae noql,årn* fis #ü lþ¡¡r¡l *ïie å¡låÈåal"

e*nflg;un¡*'ble¡n glveri bp S'5,gu:'e Ë{a} üÛ þ}is *anf'164*n'*bl-Ûns ån

,ft613:"*ø Ë {T}} sr¡cl Ë (e } }r€s,T;*st,åv&:"y. 'lF:re r*çr"åenbsùå*r¡ ên#srÉi$'

.m¡¡y be detsr*f"ned åel ssåcLly*'tl:æ ff&:nÈ$ wey ßåe bþrc* a*båvsþåuvl

€æ6rg*y fse F*tetrttrð ob*p di.ffusf*n wÉ1$ de*or:¡if-st*dronly *no

m¡eü Èabeç aes*un* *f *hæ ft¡et thtå'tr an år.*;punåty lon IS p'¡:&*

sont {bir¡.s w13.} *r*dåfp E}¡e å.*n*lCIn lnt{*raçüåon, th* e}sctpcn-

å¿;n å.::¡Ssyt:efl"sr¡ and. ;p*rhiips tlr* w;tirxrtætt'y *f tþ:e Wavo fi¡ne bl*n

*f lhe *}ee,þ¡'unl, ån Lå'ro 8É¡i:1* ${å$n6tr t'lis} {å$es**Èstå¿r¡l

{rftsrgqy r"rf,- F**e#ntee* *nrÍ *3'¿s *xcåÈaíÍ.*n t+nm;'g;åe* *f Fr. *r:d s'#

**ntn*g m*y be üelc"A}êÀt*d frçs¡l *hs rä#ffi# t:qeåe **inpB6eF ã1rü*

ü]r$frx& såth tha r*p.pt"*Pr'å¿¡te r,t*dl"ff È'¿¡båelns'

1ggxe r:mln prüt]3w;r¿s tsårleh a*t* å*rvcilvegçI årl *r:engy **,l"*ulra*

tå*!te *¡s'e ln Èltç *pe+*llf3,*¿'rüåçn c¡f t

{å} ä}r*l wav* fl¡netl*n &e sf er¡*t"åbs &}:e €"Ktåsl¡ tcl-elcf,roË

{åii È3ræ g;*t*srrÐi.a} Seee*$.bån6 1;}re lntçt'seÐ1"çn bsÈww*n

bhç ái{tc}fie} #}s*lr*sr s*n6ì b}-:e !sn.

tååf ) ttr* dåep}ø*ee¡$*:r*s ucrd p*I"+rr3aat.X*ns t"¡f []l# å¿r¡ts

#ug'¡'rlæ.ndåtrg'äï:e v&üÉ{fi*Y+

þiy *re**bm*nü r¡f Ðhos* wå3"1 re dpscyåbf-+d i:r bhs f'n}"L*wång seei3"*rrus.

f3ånçç åt w¿lß n*t&Ëfiery Lç c.al*i;1;;t,s¡ ih* .Tr*å*,}rÐd *Ðerffiþr

çf t;ïl* s'y$t${it w}ter¡ àhtl &'*ç#rl.b'¡"e *å*e&r*n was å¡r åtg p-r*r:'neï
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ernil {-}:{,*åt#d #ïiÈ1Ð{:rs, irs ån *iild*d festuT-* l}rs ebsonp*l"cn arrd

Ërnl"s#j.r'n slrerg.iåos fl*r, F*o6nl¡r*s w€rø e#J,ttll"¡;:rted* fh:ut r.Tg*

p$rÈìsf.lng&Ï v&1u4)# ilur" thes** ttrllsrraËJ-tå*e gre Ï-{r{åSå.1"p e,ruxl*1,Iel,4

årsnco *rriË kÍá6 $rãtt ån,SfeaÊår¡n *f lhe valådåÈy gf ÈÏ:ø n¡*ti¡¡I*

åhe ûneãågy' $f tå:* g3istÐ!Ìi wê¡s ¡;:.Lnår*åileEl wrth FtåsF€,Õb Ùc)

*}'lm s3åg.olaee¿r¡*nÐg af thas åt:n* l"n Ëk¡e e;'yet*11 cånn9 Èhe '!,.4r'1*i*

ålrrng} paralmc*t*x**. lhi.e wne {T*n,* x¡åthån bhe fri¿ir:swçrk q:f

ths ,l:*æud.*prts*ntåaå fuår*¡nre¡ix*i¡*n? whlcÏ"¿ a]"I*ws *n43 to de$*

cråb* *Tie *Hfl#åir $'*t#Ë*:"# *l-Ecebncn tly e, &fi;iür, bh ps*rt<år¡ fr¡&1,¡Ê

filr:*tåçn a;lt3d hrsèèi* $h* cå'r*l*¡';* år:t *n*x"gy üf, ti¿€ sysbole w):,Pl:

Lh r*l&¿y;&s by g:erturl**tf.*r; *3rerr"y. T,?l.* crysÈat w¿¡s t-eodrted

wåti"iàn the So.r-n-ç*n gd::mári tå:,er*ry, &hr*t ås ån tki* 3r¡¡nr**n!ç

appn*xå:'::**å*nn a¡:id f t wa$ {å$:*l¿l:ued tit*lÐ bTit* 6l@üÈr*n *be;¡s

t1:* adLæbabJ"e ep¡.:noæår**tå*r:n ähf $ w*ä,nfi à1r+it Èþe ele*tr*n

fel"Icwg Ðï'i* $io$i'on sf Èh¿'¡ åclrìg åmst'¿$::baneou" lp or' ån *bht¡p

ç¡pr.dg äl-¡e rsavg JknsiJ"*n of th.* *$;r]&sð såe*trun ås bhu* wtriel:

It, wrruld bæ Lf ëh+¡ le¡ns qrer,# ei¿t*å*r,*acxpyång .t;ã:*år Tn-

sÈ¿¿nb;¡fiæ*rue ptsl.ttrcnsn Üns ¿¿ aq: {d$sltä#s ås¡ bhås therorg þ}iEc

tÌ:iø aatu*}. cryaâai *cån h$ ;-øpX.*cwd 'È:y an ånf'1rråbs erynt,*3

wS.3h a ¡renåo*åeåÈy tl' sxa*ei*copå* çåå$r*enæåons. lhi-æ lrtht'*Elue-

*år:xr of cy*Ïf,* b*rir;d*ry çp¡rd5.tåû¡:så re¡:3-ae *s t,h* d,rebLti,¡.1" *r'ps'ba1

Ïravårlg: a f;',,:s **urfs** by a Trypotl¡eÐi.ç$l} *rysaaJ" w!*er* tå:t¡

dågtt¡rëåçr:s ¿+l*# rÌt¿ç¡ ï{3 '* regu}ar fl¡rrüY of d*f*rebg * *3'}6

dc*f'¿,:å,i; per rii:,åb *æ1I* Tl:åe 'hçse¡ver {åe}es n** *ffee * *ur ç¿rI-

*ü}er&åÐg: f"sr" tì:* dås'i;orl;å+n erf, Èhe #?:;',rsg*1,;;l

å.hç :i.n**r,aetit'¡n brybwçaln i"$ne wä$ tæk*n È* be e, *q¡uL*rcrb
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åRtøy,"*,t¡tÌon Ì¡*Èwa¿¡n g:o3.nt åcne plnn a Ð#*'Ð{¡mt' netåp;i:T¡*t¡r sh*:rt

yrán*{ö r,*¡¡.u}*åae Lr¡hers*Èånn" }Ïcw*v*n, b}:* fnt"**gefu1¿:n't**

tw**y¿ ¡i;h* rixÈü$1$ *î*ehrein ar:d lT:w l*nm w*s *sgu.rdl*c f,¡¡ 3-n*

väl-ïJ& ec¡u}.*mb å.nte::'e*tåott wj"f,h F.-1üj"nf å+nc PIuS ã 'bü¡"iT; whåeh

ayi-er¡e f"r*iu *ptår:traån¡1, ÐÞuø pearud*p*È'+¡ntj.*ï ;*nd ås dms{rråt}$d

sß Èltes f.çrn eå.ae tÐPIr*6"¿åc¡n"þ

'iihel c{år.p}*erumnnt,s srid gft:feråäå1åå*¡ts *'f bhe åeins *e¡n her

ii

$aîeulab*d by en 6.q,&ænãå+n t* t,hs Ht*ne¿åi:-{ mqtlh*d" due t'r¡

" 1-Ü in *3,e pr,**elr*b w*rk tlr* l^qins Èâtr,"+ eìtrL*w$d t*iilÍin*n¿3i*r

yð}lsx to ne*,s pr:f!3"ilåsr:*i fgoc¡¡¿ tiÏ:È .Þ4ã".f:{3f r bui!€ åstt3"cçs *Û1"1*

.f,l¿e¡wll*l*n b"ilt thct tEï*sÐtcnå* ifilËT;Påas*J"on llss*Õl'e'bed wi"*Ì:r

lhe qtef,eof; år¡ íï:g elnyffå;al wr*a n*t s*r:sldered' $ox*e re*r'k w¡*g

sÈ*¿'**d ún the åcr*l-LÀeå*n çf thåæ ÞnÏÉ*T'åËetfr¡n b3r n:e*ns of a

æireSL riÏ***l- sps$l"fX**tl.*n rlf f,h* å+n* in t'3-r'e *:'gtrtsåJ't fuut

thte w&Ë a#f es¡rried th::*ugh t¡r a ç*n*1usl*n"

In *rdsr ** d*Ðsi':¿lånæ *i:* *b*or"l:båsln ¿ind *telsså*¡l

ør:l$rgåog ,lt Was n*Ë4ås¿åXtlt f,* kn(:W ti:iç* då$A¡3ït1*$ ßiás*r:labe€

çsåbh t}'ra $ir"ðråcld rårinJ *x*1.**d äbååè* ffele&.ad $'*esrÏùr*¡ f*r' ån tli*

eal*1r}*båon q¡f,, sêSr t";:r.ç ahgc¡rpbåÐn w$#r*riTt *Yl{Þ l¡1v*k'*gs bh¿¿

F.ruyr4k*t*nd,.;* p3påã1a!"¡rle whå*h gs*.t*s tT:sf; tl":e lsttå*s v*34ä{a*

ï5"*n ùå*is ås 1cn6 *üiti"Ðæx"r+d t*'bhe tås:e ss$t¡Ëååbe$ Wfth the

pï:*t,*ut *,bx*r:pbåün P-r$4esa asr$ *çrn$*iåtaøn*T.y $n* s*}*ulqtss the

$n#r,g1y 'åf tþ:* uyst*ra l"n th* exc5.fleel sb*ïe ån thm prefi&nËe

cf, bh¡* ç;r*i.rr;,i3 #tr.xUe dl,stslr*$.on' Stvcall-erlïf t'$1' *|ie f'ån¿¿1

g*¡¡ü* l"n eæ¡ågså,*xe, #ï1æ g*list¡}r*tø,* bi:l¿l *n€f'¡SY +f, the sygt4ï*1

i.n t''9ø grgurleì Sh¿å'bs tn ö?:e pre$#n*:* cf *Ï:¿¿l *xcf-fl*tl sb¿eto



(7)

*å*t,urot;l.c;¿:u Ïlsnçqy åt Ls +r't¡si$,L ån tlit¡ e¡¿¿}sl;Lat,I*n e¡f thç¡se

clrxüÍ¡å:liÉjs Ðir*rfr ïhe Ellstorbå*nx &årål:üåaf*d wi*!.1 Uilt¡ ¡*q¡l*;tx*rl

gr"auntl ¿:nnrt s¡g,*åtsrl state iì'*ût:siütr*{å br* 4¡*l*r':niri{rd â*'ölilo;¡ *e¿iY 
"

fi:osr-r *åI#ì.àLillåçne Ëi6Tts ear:'åerd *eq! f*X' 3ttÏ an'l NsfÏ

forbwc dJ.flfø¿rgy¡* fs:r:,:iã s:tl i;he rilPìåJ.t{:vfr T}üB*rnçå.slu n*rxel¡r

¿4 iþrnn*I{¡rler r"*;:l.r}"$j.v*,} p.*Èr+n*Í.*} (R* *lf } *rlr:t aru åfise;'xe¡

g)oF,,*r f*rl¡l tRlrfl ). ¡}.lås }*tt*r p*b*nbå'ral f''rt"$ Waa ;1"nÐr'ü*

clue*d bscau*¡* f b g*iw *nsgre*b'** tlt*,t tålø Ssrn*i,iå¡;ìiwp fçr,li:' in$gÏ:f;

lir',.*ak rj*Wn Wil¡;n ¡:ClA êå,t9e)i:i3rt*d Tû pti*Ì: f.cAm 't,r¡';:' eï*S'"':1-y b**

¿g*bhey eyel,i6g'b;{: r}çfl\å:t" f{-;r bh<a P¡s*l¿l:",: pt>inå **nfågnnabår¡¡:n

Í'i'¡* r***1'bs eibÈ*tå;ted f*tr thç 3r***ntr'l* atr**n3:&i.*n

ønmrgàÐ$ ååËY,Ë8 qui b* ,¿¡eå-L w ì t,Ìr "*;ip*r'i':xenl4 tçlr j""l-+¡ th* r'*$t¿L*s

ftr et";råfi¡eå*n far hCbh *ny*taTÐ *e¡r:aåri*rn":tl &t"& f*'*n'-* tn b*

s'irl¡åI;.sr bli*n the exp*:rJ.ir:anblnJ" ¡¡aL*c¡&u tÌ:lLr.* fr¡t-r,¡Ipi"rtÐ s larg;er

litiüke& phlfå. ?he uqgblvâtårlr: {*118sg;y fq¡r þ'**'Ðntr'* sb'*p *lJ"f'-

f-*eå,.]n dq¡*a n*È egn.*e gt&h tÏ:* valtti+ e¡tl*i'.:d þi :";olfl *n&ll

ænø mgkes & ð$rl:'å+i:1ùn fro tå:re n*i'rrÐh ord¿)r s¡lrrrËiy" rb:å$ ls

i*ptiv*t0*d bg t3:,* faet tï:*r{ t}¿* :'*pu}*iv*: }"nt'¿:'¡'*l{., tå#n P$Prjl*

rs*terc ì¿$*d w#rð ilfii¡e** f'¡r' j-r:llg ${lp#,leerÈad Tly th*å¡ aryub*1"

üquå1fbt"5"u:n *p."r* i.*g:, Wliå.I* ¿¡* bhs t¡**CrJJ"t¡ p*å.n* flh'e $'s$)sås1&;i*

t1*¡: bsbw&{in .t*ns !.$ $#nËåcÌ*r''ab}"3" T*$s ti;,¡*n bhip.

ÞunÞï¡nr,*rut'*, i.+; tç*s g't$l:¡{t b}rri{i th* up)-Í"tb,Lng6 þ*bwq¡ç¡':

Sir* *c1sr6.v l"*'rr*3s *f th* rynriå**r,l* ar:el ÉånfråeymiueeSråc s${åbss

*f th* scld{:i**¡:çår¡i} Is c}f t}r+::*.ii:r(r ù;'ri*l c>f lusgnåtude *¿s

1;ho *pïlttår:g1x g3.vmn hy *r*,lr*n:l1 .f'elr æ¡::1å.tüf-ngi þ;*twsr:¡'t ÐÏ:w

*r3;rr:X*UråO a*cå ;*l-lt.l*l;J*r*i*¡ ¿y"t* S ür,¡ ti€# #.i Li:lt F''. ***nf,re} " lllie



(8)

Få **,r:ï:rls (I.n tUe ss,*dl"s*F*i..nt, **nf'ågçur,*,-t:Jc:n) ,*å:t'f*ns f-Esrs

-'-rnp 
serddtrs*Þrotnt e*rnfi"¡;jura't,lon rnLy hp thø sl¿b$tåtutå,*n of a

Rei.ghb*ur f.mpuråty lon etnd cün#rþ{lu{ìn-tly ci*der *fi r*cr6rnf,frude

c{&îT4*Ð$r}nb ån t}re ep}5.tt1ng of th*:se flwCI ÕëansË f r $$p,ì:sÐ*}dr

ffie re¡*aåndclp *f bhe *hesrÈ.s wÈ3*. bæ di"våeled ås:lr* ihrse

aSrarphere LerbelL*d Tån [ll, s*nd lV" ühapber Tf ås å¡rÈ*ndsd t<¡

preivår9e +r lreekgnound te¡ Bhe 3raeudcpobwnbås¡X &T:eor;,rn tl:e

H*nsreå{å*&bclmo}ra*i ¡net}e*El of h.r"**bin¿g }"*ltÈlee då**onÈlon, srrd

tlre slreLï m*del treaàwsnt of fhe åçrrs ån s û.ry€te}. 'å'be

pr.*e*nbablmn *f t,t'rese flh*çs.åes ån Så'¡æ låterg*ur.e¡ åg et tl:*ree

quåte vefruc' ar:d ueua}"3.y eprer*d Ëvsr #evryr'qrl. pårï)srs. ãb i"s

hop*d bhe¿* th3^e gsrtåÇrr"!, elth*ugh *sntaå,nå,ng nü xrew th*clry,

wå1"1" sf{'*sd ñhm rsarlÉ}r äa essLer underntnndång *f ti:e

met*¿*de

thuap*er ITI wlll" eÌeaL wå'blr b}:e ceJ"sul"**t,$.cns end dås*

eueeÍon cf the reer"rLte of b?:* mppl"åcatå*n *f, tã:ls theony *e

*Ïre Þ*esntr"* and esddls p*å&È d*"f*at wliå1* üheptsr lV wåLL

g;lve a b:¡f.ef wuntæwany *f, tåle ¡:enults.



(e)

tlliirri:rìFì Ï:r
@.4l#

THîgü iií¡ìi?l *J'T, åi¡'rüä*:ì1J tifc,Ð-îl;Fåei.;J::ùææ

*,Ï f.; +. pü';;' Ti¡;j1f l;il¿ i!r;:.r; '.lll:ü#

j;t * I T:il i f;,* ÞUii'.íl Tü T';

äÈ irs*s been fsr-lrid f,hu¡b r/Ëvy üÌud{'r ¡nuq}g1s t'l¡¡v* beûén ràbl&

8ü pn*dåc{, thø *heerv*d ps'üFer'*å€$ of *¡l"esèr$ng tCI * dagrøtl

wh5eh, OEï* w{-lu}d rIi}t, }rai¡e @$íl@üt$d fI'*¡n t'he e¡xïsei;r F*n

$,ns*:anq*, gitlild ËUç*È$* i1Ååe bqsn ObÞstne¡d f*r e¿¡3s:¡¡'1¿¡&år*ns

trased ün hydr,û#i#r¡Í.Õ mr¡de}s ilor ¿¿**iÏil* *n4p&;ff 1çv*¡i c¿l!çula*

tå*m*r p#år?ë lon wçdç3s fer *rys*43. ç*l,ou3abåsresr &n* n#å¿r'}îf

fres 6l*ëbr*n $lúd#J"& il'*r' *hq¡ e*]*uls*å*n *f f,Ïrça #r}#FffiT/ *f

vslsneå e1,**All#&s ån !ìn#b€r3s. Å sËã$iÜn f,e*rtçne *$' all thes*

räÕde3.$ fe tir¿¡t thg rqlr"e eïtpeLr"ÖÂ-ns r:f Lhe aÈ*Ì:rls ans wåt"blør

j.gnof*d es, treáåtad ln s vsrg sl:ngråiflsd tumnnsr. Fbr *ìäsfiîrlst

t* galcutclte þÏre &a$a#Y i:*$n{å's f'c¡r 'i;hæ \16å1"&g}e& eJ"*sbr¿rns ån *'

ûryÊb¿ål H$tfn#; '{;he neåir'i"3r fs.oe {è}6*tr*n "i*oqåeb û}1ê så'ssråiìi$s thmt

tþc¡ p6&*n$laï sn#$$iy 8ÐÐ$ bY the sleÖ t¡**c? ls wcä{*k' Fklgwieal}y

fråxiå ås nüt þrt¡&*

ff*woværu *hls r¡u¡de¡l. å.e süflÕeåef*'L du* *ti bh* Õar}ç*J"l& ti*n

bsÐw*æn the n*6tlbfv* p*&entå*l]" e¡t*rg;: *f,' ãhç eLq**tpon ilÉåür s*

ate¡sxåe r.zusLsGer end Ðfue poøt*år¡s kårlsÈås ¿:r¡el*6$9 as*ceåarted

wåth the n{åpi,d Í'}.c..tcÇuaL"i.+*ns of" ü},rc¡ w*v*i f,une'î;åçn ln &håm

vå*ånå*;r. Hsühs*rar*å*eLly fkiese e'*påtå çs*å.åleÐiq¡ns r¿PS å

SÕgrsßi¿.Lrtlnüå ilf ll¡* n*n¿llåne"li:renü bhu¿fr tlrs w.rt?ftftåXìt*t*n sf' tshæ

val.*r:ee eJ.#s'cy*r¡ he elrb*:*64*r:41 'bç t:hæ *Esupå*et *úrs* **.*åt'*13"e

(åno* *il*g *i'l',* e*g*nfu"ngu3¿:ng *.il L.å:o e';iiae ÏrerÞ'i$å?åar¡



(ro ¡

l{amflbpnlan b*]*n¿¿ilt6i Ls dåf"fr*r*nt eågenv*:]l**x' ]

ffT¿Ls *ancolJ"aëÍ,"*n +f t}:.e pcÈ*lnÈåel3 end kína'¡Ëåe rr]$$e¿itïr

f*r:ins i;l':* just,åf,3.*sl;å*n f*r the¡ 'tl*t$ *f e pe*t*r3cipcÈt*llt,åe*l

and * pn*irde trûivs J'r.¿nsi;5"s¡n ån 'ihm *i*lsuLe¡Li.*n Pi" gl.ø*'t}ror':ås

sr'¡$r:$,:y 1*,¡*l.c . 6 ålti'r';,u¿çÏt tÏ:ís tnætl¿*d wi*8 çr i¡4f"nra J-).¡r

applåør$ tp T:*nd strr¡e'üuv'g saïsu}¿{*tüns åt åe also eppJ.åe&ble

ts ÈÏle pri***r:ð pr*b}*r*u neräely 'b3.:*¿Ð *f' eJ.*€Ðäo'iJTrã Èr;epped by

*hæ peitentåal" wslÏs cf- eny*È43. de.flesEs "

t::li. 'fÉ.'it.rl r*1Ë*läft;::L Ïii¡äii.l?l-] ,P*i1'jlïiFii'Jì' ïåt IJ:TJ ii{l li$lf

o"lþre pmer;d+'po$entås} bhta*r*r* ås h*¡gard *n th*r'** fu¡'3da*

¡s¡*Eåt,gT cl-ppr"*nttr¡*l üå¿:¡:g . Tleeg:ji ¿* i'8 I

{} } ü}re} $el-f'-ü$Ë*å*e bsn& f'J.*l"el appr"c,tånr&t,å*n' 'Ïhåñ

sle#¿:stgs tO neplacång the ånb,sl"¿**båon hgi;weon elr¡ctr*nx hY a

po1;r*l:tåa13" tåe*it *le¡:e;lds Õn üüFlB àrv#riti#t å"¡rþ*r;¿e'hå*ri. fielrv*ve*r o

Èhås pq¡Ðwnf,å*} d+¡penttre u'pon Þåie *tisües *eeup:å+nd hy tl¡e

eL*stn*rns ûËnd bhee* s&eteE depend oR bbe pctenÈå*].¡ tûn*

st*qr*errbl¡r a #*lf*ÉQneåsÈenb ex¡lcu'1:¡ rl.*r¡ lg n#o&s$;år)¡' Be*ws¡8r:

elecbr'*ns t3r* errXy ånrponbanÈ ånþereiçtliÊn å8 cÏ:s P¿":uLs*rþ åreber*

asÈt*¡r whleh Í.s c3å'¡ld*d år¡b* btlc'sø ¡;*rt*.

{È¡ } bhe €mT'1;no* B*Èerrbåu1 wþ¿å*kr Is srråv*lel *,b b3r

r*ffi¡Ër"{åtånåg Lhg î.i"ru,s Év€T1&g& eS- 1;}m c¡:"eetri}$} cXåsb¡'l-hut*'.e¡n xnd

S}:en ?ty u*ån¿q F*ågsqrnrs #quåbå+n onæ ean *}¡äs{.¡t Ðhe d}QÍ'r&o*

poædång gr* t*nf; åell.

(b) b318 sürrschåe¡n d'"re t* th* F;eu.l.i" *¡l*J"*slçrt

p¡.i.nçÍ.Ftrç wliåc¡Ïr g.åv** ::å$c* ts qn *xoltul:6e år¡ts:r*¡*t$.str!*

{*} t}re c-*prÈålnång ånbør'¿¡rstiå*n g,Jhåeh *nå"s¡ææ fr*.m t,}r*



,åe1T?.iÐci0 ,($úæt¡',n oTqÉ:iuïry {'åça x ol

.q +,-!, * üÉ]rå#$ TiËrËfå ü't{q. ; ll #ã6I{e

(r) <*dI*ã=(*ôIH
#ü 6L{*TtÍ}t{tr"JtiæffiTs FråB monlwnua$s{.* *qâ

J0 îJ*T?$Tft{}T#Ð BïTq ËT i{{f*& #îL{q [rT å'J6Irlçdd TË{åTF#6 {}1¿L

'$eAç?Ë üt{t' J# sT#t1ÊT ,{.#*fgUç¡ 6fì{q,

$u14rr.-iu.l** r,{T d,'x**çç4 {,¡r}i?ryq"rn'f,,T*d ,$ü Ati.IlqËâTTd{g@ eq? {Ë}

r *$q TË s'çH#'$

#q+ ?ë 8€Ëitì.1å88 ?T ünTE/r #T4* r.{#ATi? puæ TT?.T5J$$UT 6t{g #Õ qr{Ö

Tr6i{î:A sT ålqur+nhcsiÃ#t pïtlå psã,?q}T;$frtå 8T rt#T ÊE.3 {r{å/r& &ra$J.Ío"F

eTi+ ,p$ TãftT.?wTúrãÀ #t{? *}ätãTs p*T;gldtige ËT frffi{?St$Un.i ê"JüÊ pu*

ï.rÕTtËI.sÌt-ã tl4&(}îsË ê .14 s?äïrFç#$ Jr* TåçTtr-?*!?*'¡tl1 6îl$ (ü)
r 6{,r*T

pú?ÞT{rBT eirl4;tû 8E;Q8qã &å#s #r{-1 ..T4 e*Tg,ã#1Ã* *rTq *IçdJ,JsiJTp

ñeî:*.¿@TrG.rT6t¿tf riäTtffq-gTTå tt¡æî P€4.ÞT*#T ËT4q.TIT 6xs û?í."q€Ë #ä{4 strç

*HfTftrslÍ'tl,I 6f"ÞA s?ffiÐ eriE ßiq.1 $* Q*r;ÌëeT-*ø[Ìe* $ ßY 'P6{}êråTfi$t¡

ËT ßI¡q3T q1{@êçpf PË l"rl;lÉ É{J*"r+äf.ÈTG ( tre@üsË 'å$} T'l$T?ot1t}TlG# *?Idq ôfi

snF TæTXLrü4Ð{g #r.i.t J# 6.ãÛ* êî-{?. *1ñ'1# rfr{¡lq.$T.rÌ?ô 6Eq {ta}

'ffi'3"F,+ ÐE*rê?{,rS

qäîüTÐ\#â {ålêT{} "ÃûJ: qdg*Ës Ët¡*T c.åSqe:}S{å L{*Tiå*ËatË?Uî q.ü'Ö¿STP #{Í

Si 6.reE+ *# {åw1"åæÂe *t 4ç[ã P#T5.1-q#6W #¿rE $æ.¡#Ð Ët{ä (e}

: Ë ¡:, t:¡ô, qt#.,Í'"{fl

îåT F*sn HT lå$TãËl{Tsç,xd*€ &û8q}* TTBr$s ßTI&ã âF*HTIËÊÐT il{"rî#E

#w Ë&q.€ê# ê,åûä er{? J# +n*ülqsesïr;i çrã? pTJw g*?Fq* #ülJ{åT6/l pt{T3

@rr{3ã tqHË 6ç}EW*€ l}îT"îfi"r+**T# æti? .go u*Tåtf.rBdtå$ &L{ß {m}

' Ëg*,3"i Ð*TË Ëqq. $ç iåÛ:Ë+ÕtIå P*1$lÎlÊ#+{{tã

( TT)
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T Ë ¿¡ rirnff *Xr*ütr.r¡n pr*or;bl*l w¡iåch .l"g n*'b n***sn*'ln.itr"y

l,sçel
yâ ¡¡ s råænÚ *A* ä tûr,s Ðy'tiJ" üel"

u'u.d ¡ a 
^r dsnùte* a atsts x1i' thm Lrap¡:r*rf s¡l*lßt3:*K*

T* sç¡lvç¡ &Ent&bå*n {L} d}n€ #rn$åders t}ia f'r:.t}*w:i.n¿g rølelt*d

ei.æcnvsluo Bn*b3.*::: {sr;us'b:i"çn {g} i ÈRd pmsl;u}.e**o i;}leü thLg

ee¡u:*t3.an h*ne 'þtrs så¡]16 snerp{y e3"g*nvutrues t'çr the *rba*es 4rf tår*

'i;r!Àåip&dl e3ægtr*y¡ (å*s" 'J'or n ;nJ"),

wå:*rç

(u*vn)lQ^Þ=
vq tÞ*) = S

,\,
E*1s",>

(P*lö->lE >

(2)

(õ)

'*nd tå:e i.'s e,rs **mple&e},3 e*rbfèrarp f,*netå*$s" ff:le arbf"Í¡."eri*

nss$ fn Èhe p**l^:ld*'p*tçcllÈ*1 eEii:r ha ¡"*;:'.*v.e*l by p1**1n61 varåçue

eeridltå*ns sr¡ th* pcËentåeI. ln *un ûå$$ bliç e*nd.lb3.*r: bhaè lQ>

b* ee smç*tb¡ ¡¡s ppeeåble åe ånv*kedn ft:åw üürå'asipende bú
/

rxånår::laå"n6E bå:* kår¿ç*i;å* ensl"é¡îr nf lË.1 sp *xå¿'¡** Ehqi¡ *nex,¿çy of
ü,t:e syef*ín å$ c går.ar*n sta&g ås a få;t*c} ve:.r.r*p lr) *:r*xf*iløln6ç

the {+$ã}eetat.J-*r¡ *f the pøøi*rår:poè*n'*åal $.sirì¡È: Lhç ¡r**ur1* wev*

f,unet:Ðno

ffirø n:t¡t3rvaÈ[*n fçn ç¡enef"'JerlngE ** *ågr;*nva]ue *qr¿*tåcn eif

thås .f,'*rsr etegle Jlrom ths w*rk r*¡I.ater3 ts Èhe¡ #hlggrËy l*v*ls *f
cgridi¿*tå*r: elet.ttntins ån *ietxlg æl;er* 'bh* ç¡¿quw fl¿nsÈå*n çf bl:.e¡

gosldu.*Þå*n e].e*bv'u,¡r åg *"npand*d Ë¿$ e lt,r¡æar çç*rsbår¡aåå*r: çf
p3a** wåv&å whåc:?¡ ag,s *s-fih*ç,¡r:naååm*d bc çI:,t¡ g*¡'o c:¡:håil41"e,7

üss?s1.der nmw the fn¡.m *f biiæ Beeucå* wev¿* i"ur¡eT;å*r;s

whå*h ük5"c3 ril*åca'Ð,wffo ä:å¿,at c*nsådæx" ül:e p**udo *tlrê eï¿rt,çe

*:rrd *;epaietd trkrçp¡'s ar& {r l.å¡r*ar ccmhå$&¡iåç¡:¡ *f tüno} o w!:!o}:r



(ra ¡

fEls"rs g cmrep},ote $'å.tkå#r:üy,ìïal s,*'il,

lÞ-> Ë S *n*, I ü..,,Þ + € *å, l Ë*,) (4)
c'

Ëu't¡p bå buÌ;lng !Ìrås år¡fr* &Ei.r¡i t;åçn tË ¡ one sfu *¿rir:s

d
ølr

+

# .# [t**,,-ë-¡ sq'*" + <F*,, lg.,>] a"*, tË,*" >

4*i<Ë.1P",> lPu,'þ *S (8,,,*Ë.)*i, I Po,> Ë Õ (5)
v' v'

Såns* blre lP^>xre all J,ine,ar.-v 1,*€epertdwnî, Sþ:e o{u*, = *
provS-ded bh*r'* ls ne¡ rs$eldenüe1 *e6çelneree¡r {å,w. En,=fr. }"
i{*nge cne åe i*i"ü ¡såt}i a sð}; cf eque*i*nu bo ¿icsT;' nmi.¡l* uhw

.e e.{;,. lb f*11*v¡* fr*¿:¡; e;,*e bhelþ S}:e {¡or,6 Beeudo stc¡t+¡s lö. >
ârÐ & LÍ.sresr p*:*l'*ånaf,åon *t' *nåy b?i* ae'bu*,l rüfl* st;sÈ,*s,

iþ*) = € .4Ë, lp*'> (6)
'g'

¿rnEI *TXåt, bÏ:les* eör€ pe*udo eÈs¡ïes {:re *S r:o Íntr¡r.*riU åa

e¿*læul.a'&lng l;ïre aeBuaJ- eoree sbstø¡å üS ühe *ry*äaÏ {g}råc wå}}

b e a i'r*r wsr Lq¿ èe¡ r' i {

Tn a gi"nå1a¡' ffiras?Ftåtr eon$Ldsr mxp*nding 'hÏ:* stetes I ff" )
&s & ]"ånæsr *or*båns&åer¡ çf' *h* I ü^ >.
I'hus tÞu)= €"J, lPr'>+ #*-Ïlg.'>

vt e'

end *l¡4aån suba*åbutång l"nto sqlåä*åe¡ll {Ë} *ne¡ pi¡$såns

55F{, .,,-ä"1 *:.; --< F.;is"}i ¿i*i> ;€ ¿r." i n> .¿"r r Ëu,,}

; g g * E,ls,,)ql tr,-,) * (e.- Ë,) .¿ï r g:i
v'+v q" 

+ H" 
(Ev' * Ë*)"tI' I Ëu'þ = Õ

å¿g*3.n unLess tuå:*r,* 'ås *rru ae*ldq¡trÈ**å'dî¡"r*n*nlaey d$, * o f,CIr'

v'+v a¡rdh$nee lÞo)*lü"þ+d*J, lP*,> (?)
ct



(1+ ¡

. dl,= (Þnlfr*')
wnqïFÐ

vv
s¡:d the oti's lwve been x'ad.efånscl åç ¡ås frç: $$lee o(v = I .

ffhåx nw$,bu nsr*rtrrben es lip"> = (1-P) lÕ")
æl

.,'¡h*ra p = & tP"' >( E" I ru * pr"o J*ot!CIn üpÐ;'ä to r whråsþ

(8)

c'
proJe*t,e on tc¡ bþS s¡sþ*gguÐs wpsinn*d bg t,3ræ *Erre gtst*s. lt

5.s üp be not*d äFtat t'þre pr**ud* Ë&1¡# S\¡n*f'i.ern pe; r3¿*f'lned i.s

n*lb unl-qu*" üne mtry edrä Èo equabåou t.i ) & lånsqr eslmbå&s'ti"*rl

çf eslre! sbetoe Evi-thut:t chxngl.n¡g bhe reeult. l?rerÈ åe

lÕo>*þ lÕu)+€btlP*'> (e)
G'

*nd wï"læn'$hÍe åe subsèåÐub*d lntç €quÉilåûa {*} Ép14} $ðû8 È}re¡È

ttrç actual, s*v€ ftrm*Ll"*n of Ð}tç ysb*lm ås Frût *hur:g*d* lt

sltould he errrphesj.ø*rÌ tlr¡*b havÍ.np fst¡nd tüo)ç¡¡e ne*d only

orbh*ge;naÏåse thåe tc tlre aeåuatr *tr'€ stsbas üi: *btaåx È'he

aeEue¡3. ëxsees ø1**Èron w&ve l\¡netåi¡n.

It t*us þ¡eovr etuted t'Ï"¡Ð,Ë tÏ:åe å"s bsue åf there åe no

aooi.dsnÈa3. dogunsx.¿iüy. If an E¿sel"c1ænte3" delgenaln*aey d*ee eråse

tlì3.s ;!l*eb ånbycdt;t:ss å ft¿rbiiar arblt'reirtnees lnte Lho wsÀ'r¡s

f'unçbJ.ori¡ l:'ub å* æ*y s1,i"l"T- T¡s shr¡s*R 3"n btit; i"ol',;;i p5"v+,ur ïr;'r

equä Ì;Íç;ne ({S i snd {';' } .

ke pscud*poterrtj-aÏ wÞ¡åeh. wam ße.f,lustå by *e¡watl*'n tg)

çsntaLr¡g thç *rbåtnary funetí*,.t'lë 'r'*. fh#J*s trÈsl î1ú"Ér tiË få.e*d

by u¡:Ðåriislp$i blt** p**çd*p{}ts¡pï,åaL. ''åuhm *v'åfis:t"i"q"¡n wliåel: ås

ueed i-e bï¡aÈlÞ)Ue tirç e$toüshqlst pesäÍbås \n) u ðt:¡¿b $.*i th.*

o¡¡ci,Iåei:åeetp ln *hg s*,L"'.ieI wç*ve,fl¿neÈå*¡: af, Sitç åt,1: tt:r't3 eåfieso

rshf.clr resui.f, ¡:Êef,heix*bå*ul.).y å'r*rn Ëhs ree;ulårer**nÈ fuå:at IFUÞ



(r5 )

hæ slÍ,f,trü¡¡on*l to the **r* sr'i::!-b*,ïs, I.,l* *ttbÐsCIç",ued *Ul *s neiL

{r$ grç**:i"b.L*. åJ-t'*lrnr*lt*};¡, E¡år'lce '*}¡g rlnerggS' *å1 tþre æynt;e::i åt':

ar 6åvøn st*'be åe c*n*t*rnt, ùr3* ri*ål¡ æppl;¡ flre r¡¡rvå¡å1l*n :tistipd

ro m¿axin:'åse < Þ lV+V* lÞ>
<þlÞ>

Fa a,*nstder" tlrså ver!'laÈI*n çf' ttrls *ffpr.@Ës1ün claë ånbr¿:tluçes

a t*,gr'";tngfan mult,åpl1el¡" tr ¿¡nd ç$n$ld6rr*

S (<þ Iv+v*tÞ> r(Þtþ¡) =o

(sölv+vnlË) + (Õlv+v*ttÞ) -\ <sü lË> -<Ë l$Þ) = o

$$"nce 3,n thCI gæriwna3 Ë,âse I E > ås *ompï,ex ûr¿6 ¡â¡*,y *o¡:eåder' Ðtiç

vanåatåE¡n of lÞ*> nnd lÞÞ u*"t*rxteï¡f , t¿enee Ði':åe ee¿uat å*n

b*se:n¿rm <SþlV+V.tÞ>-X<JÞlÞ> = o (10)

$l¡:ee thås å* 'brue .f'*r sr"bj-Èr"alä*y varl¿**iur¡åt *¿' l6 >
(v+vr)lþ>- >.lÞ> 3o

<fly-V¡le> = î... )= ?õto>
ffïrue é3qil&tåçrn {1Ð} h$***:e$¡

(sölv+v*lÞ>-V(sËlg> æÕ (11)

$ln*s6õås eri,åtnary we sh¿¿Ll eh*e¡se lSÞ> = d b. lP">

(ws i:*¡ve $&&in tit¿tt the sddttåon *f tlii* Sõ c* ð
cbl*rn¿;e tl:e a*tual vs$'o¡e f'*nctl.E::z of th*¡ 31;s'r*m.)

$u,'.,sti.t,ubån6ç Ln** ærqxaä1*l: (11) tr:s *bt*ånrs

â t""[-* P"lv*v*lÞ > - î 4 g"lÞ
s 'c 

L

el+*s nert

T-i*¡n*s

{
sÕ

(12 )



(ro ¡

Stårus t*nk5.n6 th* årxrr¡p pr*tdut*f, r:tl t'h* le¡it *çåth <ü"1
( ü" lr/+vul $> = {,iÞ. lvlÞ> + < Ë lffi>

rjin,.f $ub$*lbutuirn¿q f*r < P. lV+VR. [ Þ > å¡¡ *qu*r;i*n (fË] ür'rs:,

*hrai.ns (ü* lvlHÞ + <F"l ü) = I < ü"1tr>

... (.F*|ffi> #- (P"lî-vlö> (rs¡

Fårr*i.).y sul¡*flåi:r;tirig ¡'*,r(F*lÞ> jL¡rt+ equ;iflic;n ti5Ì ä,¡Ìs *l¡baånc

'bh*l *rpÐ"t rilLl*'i PIt) u-d*ptrt.rnuåuL *

".iö 
t =' Hir"> ( P"Tv-v I Þ>

üF VslÞ> å P(V-v)lÞ> (14 )

:b ls neg$sffiäe{}r t'* c*mr¡¡r*r:* figrthsr, *n ü}r* *ii*& p,t*:r.iil*

eågrsnvaSu*rs ¡¿Rd eåg*nf'*neti.*nsn ln s prår*Ðåsel sspî¡lJ.*¿¡tå*n

çf çi:s peeu<Topclùçnb3.¡¡L l:l*tÏ:cd ünÐ ü{!usr}.ly *mpl*ys aa r:rluå¡.*isø*

Ðå*¡r pr***dure t* fls v¿*r'!<lua panstm*t*x's ln *å:e pre)'t:Lr*nn

3.{*nçei åt' i* *sse¡ri:åal" tk}d}L 'bTr* Iaw*st t?åp:ernsbaL** +Jl Íå f+n

bþ:s t,c,såpp*{i e¡1ç¿otr*n s}:rr;*.l"ti *{irr"+:*g:onr* fit ^{hr¡ 3-c;w*sb mågnn-

stç¡t,es *f l.{*Vn " fq &*B 'illiat tltås ås å¡Õ, {!*rrr¡lcisr äi:s

ftrïÏ,*wÀnË sriti&*å*r¿ wT:å*tr *sr.ã#s fr*r;; hãiø r&qiiL.r,*m,¡*n* tþ,la*

sqï¿êåbå*n {ú} huvs a n*¡n*tri"våal- molu*åor:.
d&,bl(Ë.*"-Ë.)$s'g" + (F*"J 9.') I=*

.'. d^f l(Ë*u-Ë.) åe,e,'r + (E*,, ll-v I ff*'Þl * *
1t¡e oi't'*då*g*tial E¡3e¡i:eni;e rlf bþ:f g m.**br,åx a:¿r g¡a.ll1"1 s¡in** thås

j,rrv*Lve¡s bÏr¡*l ¡sr¡1;rlx *Lo:aer¡'t, çf V i.reLw++n üså,fl gyLrlt*¿ïn

**r:br'*d cn dJ,f'f'ær¡ar'lû åcng" ,}.Ìrcl:le$ one diagonal element musb

be zeyo ¡ N \ -þ*,-Ë*)*V {#*'lvt#.,Þ ru m

a
la

AJ

F.eËv+le
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wl:ere¡Te.,ts ttt* kån*$å* *n@r6p of" fil:* e},*eÈt'ç;n j-n tlSe s[tåt& liP*')

¡¡yrd eåRcø f'c¡r ]"ûaell"setf 
:u* 

slatesT')Ï. ir*tlcrs
"E.". ) V + Tv = Ev wher.e T=(Õ'tftËn)*na

¡¡N¡:ee lfÞ) le ëtae $&*{stirest lÞr> p*soåb}.*. Slence t}ie ç¡}u'ô

g:*exci* *telþ*s lås ÀÀtre¡v*J tþ¡e 3ûw{i},nt *lg*rt',¡!a tee o f (H +VO).

ftir¡s tc¡ Èt$l,ve tho cL6+nval'*e prsbl*m H lp*) = E* l\Þ->

ÐTr€ ÕüT?åJ"d¿sre é1 peJ,¡¡ tsel *1gç*rrvalue ¡:roà:1er,x

(unvo¡1ff,)* Ë*tÞ*>
wlisr.æ lü*)= Q*e)l$*>

Vn lff*) = P tî -v) I ö->
..er:d lffi,r) f * hhe ¡¡:*rc*thest grelauåïlÌ.** wsë# furtetå*s:1.

n //^.ll Ìr
t^¡ r I Li i'i ,)

._ *:14 rr f .15411r glì
r ir11 ì:¡ i' fi ':.,1 . -Â

Tr¡ L?rf.e e¿¡etåön wg ût.¡}î'rík*y:.i"e,*'bþ:'* tr'**;*t,åxç:Bl* *fl *arLr';;*t

$[oneh¡rr¡, ¿r*d S¿¿s]r {;:sl.)g of t}tt* f'Èrifè* sl"na *i" bi¡ç i**s *f

the or"yeb¡¿}. lthi.s I'år:3"te såse Is tsrhc¡¡.r ånbe erCI$*tin* ån Sh*

ånbmrecti.cn btrt*'*sn bþ¿r¡ 'br**¡rp*rl erlç:eflr*r¡ ¡;tr:¿i bhe¡ l*i,l* i+åbll:Ln

'Lhe f'¡r¿gslsú:'i¿ ¿lf' tå:ç p**uderpCItelr:biui. Ui:a*ny, .S's"*ax oqu*:rti.*n

{t*} e}¡rre ðen s#pe{r$Ue suÈ Ê}re p*ånt lon **grbrl?.:'uf;j.cn se

Vp=V+Vn=Vpa# (V-Vrr)+T>(î-v) (rs¡

wherq'¡ Vru,= &Ï:e ¡:*lx¡t å*n Ïx>ter:tåellr t;ï:ssb ls bh* 3rçten*lal,

snær'í-j:f e3:erauor Whe¡rr üÏ:e eryw*ur} å*n*¡ iâY'* "¿y'ea*eel as perÌ"nt,

Oh+iff¿a*s n ffit* lÊå t, *ee" {;r¡¡* Ðê:f"¡,*s 5.n w*r*e k i*ff {'f * 1 n"rty l:tl *{rn*

¡såel'.sr,#d {ås the åËn ei.f.{3 *üt*l'*ef;l*n ån t}:s px*Urlcpo*enti*i1

jus€ a** (V-Vpa) iu tn ttrnr ss'i:usl prntentå*J.. ,&s s s*rlsff{ål:*rr}o*

o.t' Sh* ¿le*u;ng:b$"*n tt:a& tÞ¡e i.*n seir+¡ eirTiåts3.æ *n *lf fisr'*nt lc¡ns

qÌo n*t *:vø*n}*¡.1 c:rxË $tå4F wrål;e



(re ¡

a¡ld

PË

!=
Vpr =

whsre V noJ'er"$ tc a ¡:et'tl$ilÏe¡r L*m"

wlrsrø

t{en*e V.=Ver .HL (r-pJ(vr-Vo,") * prVrry rp"( r - U"ü

Cy = Ayt Br(î - U")

Br* ff' ff iþr", (il) p*î, (Ë,') dzdvt

Ay = f I u"(Ë) -vp¡, (È)] de - Øfl n",('*) vpr¡,(r) PnI (ñ,')d*d*,

- FJf sr*,(n) [u, t*)-v*rr(*')] sri' (u) &zd"ø¡ ( ]e )

$, r"

#v"
# Very

wherø 
U¿ Ë: Vv' * â Vpry,

y'+tr r'+v
wh*re *Tri"s Ï*gb appr*xJ"maÀtl*n enåøes t'roin blae smsumptåon fti*¡t

f,Ïrø åeln ess'¡* urhlLals ars }:.åglrly Leealååxøcl on * pant'leuSur

*çrrðr*' IleR** 5'yc'*r *u*såd* th* i*rr !y eend VOft äppe*ir

a5i¡:roa3.xn*t,*3y Ll:e &&Í1;&" Ttre a**u*ip:h$.*tr È,hr¡t bTrs pñsudt sr:rv6

funçÈlon åe sr**çtï: ås us*d t# e3"rnpÏ"lfy *he }"r:,x'gø nusb*r of

twç e*nùr"e ånÈegrxl"E rryhleh sre pre*ent. ffi:eÞ 1s flhe variatj.çn

rf Þ es@r, Èïrç eúr,6) ontiJ.tals f.ø rr+.vg¡1eo{:*d esrd }i*na** åt ls
&eken eilb of blie ånc.*graÏ anil r*p3"eeed by ftæ t'¿ål-Llæ et the

ion e eritrø. 6ernsequerrÈ)-y ü1ìð ¡?åay wr$.ts

(ÞlvulÞ>= 4Þ lvprlÞ) r- # C"(Þ(Ê") l' (16)

(1?)

(re¡

snd

ft tu bo b*e Iì';.L*:r-l tii¿a"u {.';i;;/ ï,¡:Õ ;i*E:i'Ll.l.L$:-* :is: Py mak* & ltt}8.1*

v;*ni"g¡hr.ng eotrbrlbu'üÍ"*¡t *c, Cy i*rrcl i¡iûr'ûúst:ï Pf pr*jeeüæ oert

onlp' "bllæ sphorå*tlI11,. x;frr*l*i;r":i.tri par''h af tJy wliå*Ïr Lg Èr's"¡,¡ted

&s s $q)trr$ta¡rü ås: *quaBi.*n {iüi. Tt ssö Èå:fs e':nsS"der es å!"¿



(re¡

+AAr*g:'Le

F 55É"*'(Ë) P;'(ß') vpr*" (t')* v&w'

Fårst *x¡nm5.ddrl* *sp¿;år"rdln64 V*ro(n)** a li.ns&r* *ersþ$-ns,&åsn e¡f

str¡ï:erl$aI ï:**¡"ntonteg o ?,ãow ' l***gn+* te *v*:r t?:¡g pr,år*æd va:i"CIble* ¡

thåg gåv*m *r s*:'rr# ners¿¡lt rrnåæs{r t;Tæ Ê rra}.use ,oug;r*.tn)axr,t Vpsy('ni)

é¡r& t,hê aå:*Ð *rn¡:I *,her: th* yr¡*uïb *fl Ðhæ ånb*gr-*tånn åg a

eçlnsbcRbn fls&se w?içst tlrø ån*egqrlx*t*n sy@p tho uupnåmesï

u¡a:"í¿rbåee åe perfermeel a r:ûs1*ffi8F* o*nÈ¡rå?¡utåssr i)xl€tirs anJ"y

fCIn tkte..Ø=ú* Iten*pFy g:r*-leuta *ut *nly Èbre Ep?rsåå*aÏI*x.

syrimetnåc par* *f, Uy (noks bþ¡*S Èhås ls e *Érnssqu¡ênrs *f' thE¡

fscü *!twt the çerl.*,tä*n gf'ö **** the å*R c*res is rr*61*eËed).

It, shouLd elJ.sü be r¿*rted b?;æà Uy dså:er¡ds ün ëÌ:re e*get*r].

gtruç Lu::g *

YÏ¡# qtræflf*.*íenùe Av s*nd By lral'Þ beer¡ *aå*uXated by li$ff9

fr¡r E lar'ge r¡us:hær *f åsne wlbh e1ory*cl sherT. eonfåg;una&å*nr;.

ffirø Ay and Brere oÏ:araefi*råetåc only e¡f, the åens snd ne¡ È *f,

Èhe erystaX" tas fnse i"on *r"b5.ts¡}s wsrle used ån bhe sqlei¡1a&i,en,

ffiste ån Èi:eån eaJ"euLqùfe¡n f*$ ths sleetptpn*eïe*Sr*yr å¡:*sy*

s**å*R ttrs9 s*nrêietåmst $"4 ne6leetsd¡ bhat åw hï:,ey eç¡nsåder

only *3:e å{art;reo potenb,l¡¡I s¡rd &x,*h*n45'**

Tt was f,sl.lttd by *$#9 thecÈ L¡r ç¡i:ds¡r tn g*lt go*d agr"eoøetnt

wåèïi CIxporiæent, f'*r the S'*band ebsernpÈI"Ën ð¡1,ëå,,#F åÈ wsg

nÕÐeðsåFy tff .g'gdu*e Av kry *üul. å?:e åå*rrs vs,Lue *f bh**

g*rrøet$"on f,*gù*r* fçr Avwae f*unqî fro ?** ei:¡,rltsÅ{þ}s ts li'**#nbtre

eh*onptå*R ænengli*ø ån blrs elkal;l irsl"ådes snd slksL$.xte**sarhlr

flt¡r*s"ådee. ü*n*ee¡uwrrÈLy åsfü* pirei};:Õse ùïi¿ir6 a oc¡t eli
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s;r;iìl*snriF)å?q5.såL Ftôi;rd*ï)üt#nhåâl ûüdlff,i.eå*ntE be uesd Ln s*Iolry
genbre e¿i}*r¡ï"¿rtåong whL*h ineonpor*be f,iråe facb*r. lh ås n*t
a'pBerrent whr¿& eh*rl;cc¡mång of i;3:ø Èh*c¡::.e*tlsal tr*¿atrr:snt, rt&ü6s*

såti;*hes the lnt,rcldr¡càton çS thås f*et*r.
Fånsåly å8 shc¡uld be no**d bl:e¿$ the eaåexLu[å*n e¡f 'c]¡e

åü¡r eåe6 sffscÈ Lnvclves the s*J.f-o*Rsås*ernt d*termånuT;tsn

*f:V=(0lVotÞ) whíeh ls eonÈ'*5nE+rl ån equ*rèl*n {r*¡.
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¿Ir{, lù:l Ïi I ¿i Fi I * l-r'i'{ì I,ii;i}t¡'; åT þfrj'iåÌu1 i} 3ì'ü K {:frL,..: ULu, i' YÈII 
'T

Ë Iii T'I I *Ìii ${:r,f.j'-y'iì.'f I [Jl'ü

Êt . fiilllÍtå?iìL F'*i;,Êiljti'lIûH

å gre*t cl*al *f båre wE:rk ûn }{åt'ilie* dåa**}"tå{iïãs &r*iåTid

def**te }:¡ls b*en putternvd eft#r the epprÕeçl:l cf' S{oti¿ *¡l*

Låbt}øten12 wliåôh fi#ffibån*s &ïr ¡àbor¿i.sbåc *rÀlsuLritl"e¡r æf èi:e

reåar$åt3,*l: ol t}lt¡ as&r"ë b r;eÍ"p;hbaltr* wi.Ðb.¡ e ciåsleçtrls de*-

cråBtå*n *f, flhe Snng v&nÉÊ;6 polarå*ut"$"on *f,J'ee'*s* ln t'ï':*

pre$e$* wüì'k on€ €i;{peü'bs thsh theee Fcll,ertseb*"*n *ffee be wLll.

bç ffr*eïJ. går:cæ f'r*m a cllst*$** the def{'ieè* e.ppoar neutrnsl.

ffi*nce en åpprs*eh bqe$d *n 6n edeËb*îti.+n CIf, ïhm K*nøak*8t1õ

ffiÐbhüd dua to $g*xr$hÞ,s10**u t:sed wir5.*h s*nÐttl.*r"¡¡ thø tits*

tsrtl*n s$#ûÐ9"ated wåbb eaçkr å*¡r sËpa$årt#IT. ãxr sTåüh å bro+rt*

m{rnt of ëhe dåatorÈlpn one e*¡nslders e F}erf*ût !.attl*æ wi:;3"str

leas ù,hs $&¡c€ dåa*q¡rtå$!"i ffsLd als tlrs defe¿È ]"qt$åere {r:n}y t'}:e

defe*È ås nc;rt preeent). å'he en&rgy cÍ' b3¡s l,rib*åes f.s tÌ¿en

c*r¡Ferted tci acoe.dv¡t fsr" bhs f,*rsü t?:aÈ the¡re **ttuulLy 3.e a

defee t* lhås e&}üir:.å¡tåon la pør'f,*r;red wåthin btie fr¡*r*ewe¡rk

of tÌ:e h&rmçr¡l"e qpFroxi.#*tlon¡ t'h*t ås tb å* scs$rúmd Sltst t"ru

s'l-sy}r¡¡: emp:aneå*ll üf tlre er¡es"#iy uf tì-:e egsfla*l åt åe ft$e#&$&rlr

t* inc.Ïude *err:ls *p È* *ind lneludång onlp sec*rtcl *r'dëxn lrt ttie

r3$.spla*or*6nts {¿ffï ptJ"üråe$ntå*na of t'!re *}Yñtel Í*ns"

Tn ll3"tÀsbrabø èhts metä:od *onsj"del" sàn &ï{ûeãs o1øçbr'*n

def*çi, øhe¡us üi¿& sï*ç'hxr*n ås dsscrlhed by u pe*aud+ Bå1¡$

.fun*üå*n i[r **nftsT*åerg varåelåcn paneimø&*rs ]. {Tn 6itaR*r*} }.
ç*ntql-x:s æ11 th* dpf**ï parametæra, **nd nræy ånçludr:, f'*n ex*mn}*o

tirs æ*rsþäa os'dø¡. dåspåe*sawent of en åonn åf åb exaeedæ ç1:æ



(22)

1ås5"Ès *f 'bi¡e lra¡'¡:to¡:l"c *,glpnuaåxrø&å*n) u FJ"c'ef; ü{;nsfd+r a

LsLtå*e w1Èïr ri* dtef'*ct pnerarønt b¿"tt wlèTi fihe dXsâr¡'tå*n fleld
ryi,låCh wou1d lïes'Jlt åÍ' t"hs dsf,**t wsre å.ntr"*duc*d. ïh*¡ &aet:,gf

pf, th$"e m;ø*tem ruaf hg w¡rlbien ue

E (A¡= U, + * å'å'å
ç+?¡ere uo' bh* ôâT#r$y *f the¡ pen$'.*e8 Ïatbåoe wl¿c¡* $ïrç+

eTåøteis.tf.*n fà¿*Ld Èe ã&rür
Í': 3 6 e*lt;r*ll m*&rå¡t. Í,eps#88r'¡tån6; tb:e r*st:l"t*¡&b iTå*Ðorbå*n

f,ås1d çf t'he orpa*ul

æ,n¿l ¿1 ä tå:¡s il*¡.ge s#&sta¡rt' ¿r¡¿¡Ðntx f*r e perf*ot eryebal..

Hsrv eçnsådæn åntsrç¿lu*ångo s def"¿¡et ånbql bhæ ÊätyäbaÏ. ä'l¡s

energy cf Èhe *yat*':t n*w lse*e'mes

E(å,à) = U.* à Ë'å'å + aË(å,¡) (2o)

whsy'ç¡ I* åÅ g*Iwun matråg rðps'ÈgÊånüår*g *ho verlsbår'c?È¡]" pËrål¡tietsr.s

¡¡nd AE(!,I)* Èirs* u}:angæ ån ønengy cf tha ¿*istCIrted l"sÈtleø daç

àç Ëh* ånÈrsduçtåe,n sf, t'k¡e de$e*$,

aËtt,¡¡ may be wx'åtten us

aE(Ë,¡)= T(¡)+v(9,|)+v*($) (21)

wnst"eTQ)* t?to kinetåe enengp erf th* *1sCIbr**n

V(!,r)* 4lre electtrrn-1*Ëiås* åntsr*e tå*n *nerç¡y 'Lzt the

'-ry'¿a<rSi.tûÐ i:¡f' I¿¡ùü1Oç {IgLr¡ft tC¡nÈ'4 ç'

an* Vu(Ê)* bhe elrange ån ].atti-e* ënërå.{y *ar-leed hy Ð}:e

å¡ltr*æ¿lu* i: i.*r¡ *Í' bh* ded'*ç Ð .

lïer¡*s oxpeendån6 t'håa $Fler'&dy he¡ quad:rat$"c f,s¡n¡;:¡s

onø obt$i"ng
Indln$,

tE(Ëù)= uo+ aËts,¡") +å Ë.8'Ë + r"'å * * g'5''å

+(-à-¡,).å'å + g (L-b.).d'(¡-b") (22)
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whsro )orrre the values of t}:e varÈsf1"on pårem,eters o'bÈained

by ågnoring dåstontlon of t?:o crlgsù*} u*d þL, ! ,!, arrd
^

åne defÌnsd bis follows
El6

I

F
=

A

^

-ð- 
1F I Ê.à)
ðs I o

and à2 aE, ( Ê, ))
ò*( > -¡. ) ô

tthe$ë tïro o qfäen tfie derLvabåves fieün$ that bhey ure *valu.srted

=o and À* bo .

fhe proeeduro now j.s to mlniäßlao bho enengy of bhCI syøtCI*i

s¡f th rêmpÐrt to the p&r¿åråÊtere à and distortåons å . (f t
should be noted that J"n gønorel I wllL c*rrespond to the three

eourpononts of ri3"sp1a*ement and three cor*pononbr of, 'bhø ciipslo

òp ð(¡ -).

mo¡itenb of all the ions).

?hus sü¡s$fle¡;ìrlr å \,"¡rÈs üt¡-\")
ûne obtalns ò - I. =

t

àtaË(å,à)
è s åt

àL À8"(Ë,¡)
o

ô

( n')-'.4 . ã

r¡¡t tli É

E( !,à) æÞ

efne* all tire matrÍcss fnvolved ar"o sy:rrrrø:tria&T.

SubsfÍtut5"n6ç tlrLs nasult of equ*,tåon (nf ¡ haek i.ntc

equation (âEl 0nå obtaLns

E(1,ò)= E(9,\") **g'å'å *f"'å n*å.5l¿

(2ð )

(24)A.S
5

(J')- * r,a
wlhere E(9,à,) = t/. +ag(9,b")
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fhås ie l¡ow m,ånlmåsed wiflh r"s8p$Ë8 bo ÈÏ:r* dåstcr'tlJ-*ns sf ähe

or:ye1;xr}" llh¿i* f.e årpp1yi.nä å 
E(å'à,) = o equ*'e x.*n

{nal' bse*ü:*s . .*-r
Ê.A +Fo+ Ë.Et- Ë.A'(A'r"a=o (35)

ll
oLnce Á,, i' , ô arrd [' $re syffii#uråç*]. nmbrf.e*e t*hsü åp 'Lyre

mq'bc,åff" eoãt- ius L¡rnrpers,*).

lðCIw u;:r:n opænq*l*zdfi tä bh* rÈçÞrt' h*x;d ¡slde *f wq,*ef;åçrn {ãS}

w.i.th'l e,n* ea¡r t;åltelr¡ *¡n t.spr'Êsså*n fo¡'t'è'åwhÈ**¡ *e bi;l*n

substlÈuted t¡r¿sk f-nÈç tqLt$båq¡n (94,) bo ob$så.n sn 6åå.:r¡&ssånn

für. Èårs lTæIfiåfr.ed $n$T'6$y r¡f 'bhe $5Ðt6!tr*.

E(å,¡)= ECe,Io)*tf.'å, @6)

fr¡ tå'rJ.$ #ãþlr*E8l^.¡:n ftt' t,hq* ¡'ø}e¡¡cqld erlergy *r,i- Èi;ç¡ s.*:'$î;&¡a lÈ

åî]pðer# t,ha-t *ï'¿e¡re f& tro ee¡nbrJ.li*båol: fr*n t,ï:e *h*rng* ån Lhe

vsri.*Èåe¡rural" ;,arr*am*t*rm \ ûo blte :r*l¿¡xståsn. fhås ås rrr¡È *rue

slnc* *r¡* *erïeu}*.uas lhs Såe*eirb.l.on lt*Id fs-*å:ft eq¿åeti"*æ {n*¡

shieh *üæs ånvolve A and d whåoh &rs ffir¿åÈråeæs rså:*se *I*mwnts

ene ¿åe¡.åvetåv*s *:r lE (e,; wååh rÐðp{ett b* (}-}.).
fr¡ oaler¡l;*te ilhrj di.gtûrbå*n fåeld eûnsXde¡' &"&¡BT"ilít:tg

{åquðÀtÍe¡n tä$} $Ê

Ëå

A

È

)A

= -5o + g

(çqh*¡re

rrf fng¡* the 'trs*epuee *f *q*aði.*n {ËT}

(27 )

(28 )

(2e )

(50 )

{ËË}} 3s hras*d ç*.: t}:s

S= +F A

g = å-'. L- f. " Þ'gl
E= f"- ê å

FA

wlrere

Trlr* agbu+¡} cr¿;Luëå*n ç"f øe¿¿r*bi"sln

f$urå*r teoan*f'u:rla cf A Få
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whi"ch ifår,*ctly *ooç1'vi::& i;irw dyne'må*ai. ruatnåx *å' tårs ;:*r-fi+*.i;

hiûl;åew tï:r*x6h fi* ffl¿ir"*?tc¿r' ds't*låtre sl11 åÀppclöår ås* {Jþ¿ai.¡*eY lli'1.

l"Ð sh*r*IeÌ bre r"er'¡båe¡r¡æel bha[ *I8Õ$r¿.nå* 'F;ç].xvåst¡11,:¡t of'

ü3:e+ åüne may be l"n*}ud*d ln bbe saLeui,t¿Ì;í$n b:f t"år* trnLz"*¿lucbå*n

ü,f e s3r<¡'åL s¿*drrl r'#prås{:lriì;Eåt$"un f*s' t}:'e¡ å*ne. ãkíe e}r*lL} mc¿$el'

siil"L be {Tesorfbrftd ån Lhe n*xi mectf.on.

S$ Beff ï,rö$ ()n* ägetnçd*cE¡g Sþ¡w fouràer *rur:g3'*r't¡¡ a¡ld ttre

dyn*;:Lçså ¡æshnåx ë#nsldÕr' væwråbJ"ng 8{åiå*Àäåc¡r (f:p} as

-E("¿{fuk ) = [g.¡1".
I

èèu

å fu ('"1) åãP
-41 )Ê
fu ¡<t (õ1)a

1

{TIsÍl
R, E,

(tix',þ
i;l: '

o

urÞ¡* ma \)€" t¿k
j;h* 4 *üffipüc!*nb çf.' tl':t'¡ q]å¿tl¡I*¿gss:r*nt *p ¿31,p*J,e

,$sr$emt uf the Hfå:å ån:n ån Èïre{t}å lrnåb c¡:tllr

Wh,.::iS yl,:S1*ir.'rl ì.¡¡ Ëå.
U 'n *þ¡e €r:ìerÌ"úty *f ,s. åat$1se {wåtl*uut * råef+c'b)

wì'r**h h¡rs il¡e $¿ì':tr3,,1ls'bol"Litn fi,rlll ¿r$ Lhe

def,'rs** }aÈù1.**.

,,*r¡e1 F"(tt) s '6i::* o(th**r,r,îrr*n:0:nb üf g 'eri:ir:ï: i.s sir*fårl*d T::'¡

I :; -r4 t,-i-an {::i: ¡ .

Sì*e eloLu&åçn *.f *quatå*n {iIt} ånw*lve¡s tïre¡ melr¿tå*si cf' s

åaar¡4c* nl"llr;b*r *f, åy¡h*¡nq:#ùÌneeü# lå.nesip equulåå*ns ån *lte å*¡rtt:

d,l¡låil"seemenlg s.*r* ¿Iå:;r,¡],¿r *r*m*r¡ts* ln *vE{çr to r5-luçr1"i"f3' bh.ås

grrohS"t+m *n** å.n4r'Pdr¿c$s ¡s f*ut"l*n tran:li"'+rt': by

f* (î,Í.) = S aJ(i) a"- 
i"d tt' (ãõ)

* ..¡ .bwhero q åç rçstr"Ie '¿¡*d ln r.*r:.á¡* h:,¡ îh'* '¡';*rl*r.13.* h#L[T]'{T#iT1;¡
b

enr¡då*å*ns* t},ult $.s 'b?lø nr:r¡:rbÐr' *f *,.Li.*wmd va)-ues *:f Ë ls
ô

ec¿uaÏ" &p thm $r.rLlber' slf ur:åt s)*lLe Xn lÏ"1* *r:;¡xLaT, Ìl'i:ug

æx.?;s ï$, bi.r Íån6 t;ì.i.å" u -ï.nf o er¿ri*'u -t r:Ì: {;:,:. i i:¡'i:.1? {.¡b t'$.1 ït$
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€
I

è
g xlÅ

.-r.¡l
( ç)* 

'l 'e'( 
+

/îK
t*fot

q-f
Ë
r

f, G'.: (ff -r{ \ -\ f\Jx / -

r
l
t_

t _..S -å .p

(tå)* ul'I'K
å&

r\
€J U

à å* (ñ,f.)å åp (-nfj

*1, \tux/-; Ë.(Ë{
ß-
€t

)

)
o

aÄ'($)o- "i' ñ
&'
Kt

=-Õ (54)

(35 )

(ea ¡

(sz ¡

sl:ere
F"t

SP

^/ Å'

lhe f*ÏLawån¿¡ É'sux-å*r êraRwfq:tn¡L:i

(
é*t
_Þ<*l à*u

.,snd tr æ &3:e e*:nb*r *f u¡lit -i1t3É" 't;å:æ cnSrst.:aÏ* ä'k'*s

r*ulbå;.:.å3rång,.a*¿ual,å,e:¡l {ö4} b;r' ¡.o?' 
*'. sr:ql ånfre"*rltl*ång

6å (ï) *

."¡.¡.1

) ; "3'**

å Þ* (ñ*) JÞÉ (ñ,å

KK' r
L

b"lu r :)"ê

6r-Iu&ïå*n {å4 } hi,+*':¡:lnä

f, [ Gf ($) * -f,' Þiö'(3') að:r)]
îtqr.axblsnötui¡ *+å{is cr*w bø æ*}'**rd f-}#- Qä'(i) f,*p

æQ

&è *lr v*.T,¿¿æ uS

4 arid tiren ira5"wçç eqi*atiå*n {O-X¡ üÈ}# :*#;nr s*i,vo f,*å" *.1:e ctåsplae**
â

ie*nÈs *f, *l¡e å*¡:en ãsr Frae¿*Ëåçe *e¡ å*e¡**ïåve g:r**øidrrre is
K', .

used &c: eE:Ive É't;r, erl*Q$'(i). ,ås a ,åå¡ncb a6;i,;lx**;*å*asåå*n ûnø

6å'r**sq** -Ð ån *q?åeüi.*n {æ*¡ i;* b* fo, &ub ås sårtco f :w a

cåå*tråx wlrps¿r elememäe ør{þ eeeond ¿f*tr'$.ça&åv*s ç,f' ôË, (årå)

wåblr re*æpe*t eç Ê exr* (b-à.) *nd tl*$sslqu$rr*äy e:s,iååår *ä1&

**rrsåeÍ*rs ãås & S[r*g *ppr*eåwa$åpn *i*äy Bhe 1e*iidång ì;etnm 16

ån å'. üne Ëi:çct *a3"e*]"a*eg
& ¿*n I

h*ncs ä< Ltus, St**m wql¡a*rern (AA¡. '&;*sr &s e ö*e{¡rxd ag..rpr*a$"*

Að'(iJ å'r*s¡ #qìå*l,båùrï {s't} ¡sr:d

Sårwt' aå¡FxossåmsÐå*n *s tþ¡e di.e*¿:r*å*n fl*l"c*. $$s *h*w Trää$
K,,-,

eqaafl,å*r: t$f ¡ *gaå* b* :*çüet1*'ìil{år;* Qp e$)**el '&Ë} *x snï13
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*ûT11¡$i:¿l;,; il{Ì{! i".s *i't.:.E r.lì''"tï *

',lller,* atr* #&'vrlrårJ. l ilv;,ri'rtergew bil g'**þr est eÞPrt¡41*h Ëç¡ ilite

L¡tït$.*æ tsåmfip:¡ïåilpî fiÉù,åelr.åJ-¿¿t:ic,:nn 'ft:clse +rff# *¡nff f*äå¡:'rr'rsE

(*) ln *e¿r*u*J.*ri (-**1 th* $i'r$ixâßb3.ç¡m q¡crep,? may'he

È.*åg¡-åüt#d &å,ns# E (-"í.) i$*nrorrl#*& vråbh åv¿*p¿raslng *5å*tr¿r***

fir,*æ the rTrp.fs*** *LIe*c, L& ;tg ,v:r:wxÍrbï<+ *i: s,i'rì{}iå$ å¿}axg tl***rd$"tag

gs! wÏ¡*th*n F*(t,t) l* *}¡o Ë¿åFn{Þ, agaåæ cu*'Ðåregg d*wn t;'a* nr*e*bes

æ*" 3.+ns wÏ:¿l*k¡ r:*eql hr¡ *¡rnxådçred â:a fihæ &"*.Fflä#få#s} ån *qnøi*å;ln

($c).

{åå} it&*tþrs*'ai*ßeaxr$;a6*r ls ti:;st: $}:æ,f.**¡"åç.¡.r'tr¿Àr:st'r}¡uii¿

prÈ4rls4 n*¡*d bs *¿ig,r-å*c3 ti:r*,xgf: *rrJ,p åc: th* a*r¡Pbli qirdsg s';3*

*uÏ*tå*¡r ol,r*eånång wÏ:ar& ã si're1:. *al"l" cIåPb*r'gå*n er"reffJ.såer¿*s.

lg åe blr*s1 ä]#s€sseyy €s r*'u3.Så5:Xy tår*ww îr3t Èk¡s F"(-*t ) *r+

*år:ry *æt bå:'* återsbåsæ ¡rru*rædxtrw l'q'r fh* g* (-n'å)'

{ålå } Fur*hc}pËßex-* b}resry q*år¡ä;s}r.å;å*xr **¿*ffåsåemüs Ceg:t*r:*

orrly *n t3:& La'f,*i.*cÈ **nfå6;:;n¡atå*rrr *i' *blw d*f*eb' FÍ*m*ç: lf *e'¿e

*Þ:.r*rrg*ø tli* ç*¿rvgå"xngi;å*n B* de**x,åþu'¡ *¿Àã. ,låFr el"+ç hrr.¡ci *f*uïl;;**

try t.?¿* qi*f¿:gg åb åa ri*S r:.Êrss$s¿*F:¡ b* r**{åå**å*ris *he*s eTls*

tsrL;å+n s*effå*å. r:b,p3 ur:3,y Ðke F¿(Ëi) 
' {h*e* Såat*¡:*;-ç:n

Õci**fÈ"ågå*rtylbg c1* h*wsV¿gr, *eperld *n th* *e'pætatì" b}.rr*lj¡¡h å!t*

d3rrmæl**L s¡¿*tri.*se t:Ë' (i) '

{'Ëv } {:x¡u 3.'g neit p**triüv+tl ss ln nt¡st, r*eb}:srìs t"{'t å$

e:*cl#:X.dmrAtås;fx t¡f' +;hw dåslt"#å"ðålrr:* c¡S *måy blx* ne¡a::#ÞÊ lúne fi*

t3r{¡ *wils*pS" Tt te p,}$$åbt# t* çsåsxlahs &he':1i",*c;uplÐåg*Ë3

***¡Jl,{J"ef*¡:'T:,g fçpg.'å**srg ttg Ë"*r a-**y flrçv:: th¡as qÈe:fl*sb et* y*tl

ååå+æ. äàrås år¡v*å"*#s *tsffe *tlr*pri&ån& Y3^ tct, btlt, sår:ee* iå}¡*
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*e3*ilJ.$ftåsr¡ r:.fl *13. *I:e¡ då*tt::"bi.r;n *c}{if,ilå*å¿*n** n{s*d rtr¡b h+

*nr,¡:å*tt nu* qln üi:* $¡.¿:::i* Ðiån, ${åxf*F¡r¿I" Ë*{årrs *áíå} t;nå;:lnp å'31s

nrsmì*g¡r *f å*x¿e g*fi$ldeä"+Td qæYy *aail3''

Åf,*ep ïr*çÊ.st¿.i cw}*uåabe$ *k¿æ dået;*r'*ås$ få*ïti úffi# kÊ&y

rx*w gü hask &sä rþqueÐål*r¡ t*n¡ Ð* eøåci;Ï.abtt &Pre *ihenep;e åt: hire

?såråelÈÍ*rtcnÏ. gffira*så*&çyô sþrø¡'i *h* 3{ÀS*åe* åe ¿råå*wær3 *"* F*lrlm*

1li.j t ê.*líü íi álf iilli ;1r,i.lîl ;'lálÏ {:.- ".' S .l';$;1i;i'lå iì,{j

Åw a *bua::S.å.n6 p{iåtr¡$ I{}ã} Èf:;åg Ër-üi66È 3.t F¡¿¿$ **q:ådsd ëP

&{eËt t}:¿e æ*fuät*d s}f' çmå*u},"**tåçra b;t tl*;rigubår*6 å?:* 9:***¡s¡'ðf'*

*¡brà*r*åi-*n ¿¡*d æ*iÍ,$gi,ü'c? **er6åem ååv1*ê& {.h¿*pe qxenÐåèåen iåcr#

wg3.1 k*gwm ft"*l, *ãlîrsi:"å;ixc,4n*.4 ?¡r *aï$Råüfts tl:s ¿*bg*x"p$å*x:

efi*rrg)¿ Ern* xnue* f'åns* d*ter'.*iis3EÞ àF*ø 6grvrund ,¡¡Lat;* e¡nwFs{F #f,

bi:.s ¡'sl¿¿s;,¡¡d *pøt*m, Eå (Ê¡,Ig). ih,å* *ai.'re*pxr.rtle Èç å;?:e t;'*i:{:,rtt,g,{å

-¿}e**r*:¡n ï:*L*g åru Èäs 6r**n* $?ir¿åÐ&. ltrtr**#år*ub tlti"P tËås*

e,**gå¿:n h,Þ:e xr*ti**r,3"g:6ø ¡,. sn* îsJ{ si:s3å l**¡ uS'.}d L* r¿'¡î'er F*$*

i:,il*båv*lp b* fi}ie* 6.ie*r'*n* àrrql r'sx.*ltiæqå eåact1s* ef, È3're oy*f,*;** å1,

*3¡*,;3"d ãre næt,ed *ïrat !¡ wgtd L¿ t,lt*n ref'*r h* i;å;tt *å*t*rbi.*,xr

f$"ail"d ¿er:d v*råatl,*n pár&lû#bgr* r';,?$Ë*{3b$.";*3;f w}:rå*l¡ ¡*ln-i¿iå¿¿s

&þ¡$ |i'*g6gtrþg*ç¡ g;r*r"lmd g**" te *rbe*g*$q;¡. å'14r.íå18ã1;**lt& r &h**xgh*ut

bÏ:å"s {:î1ff*x.åg.Ðåiin t}a* tmi.*å.nrrl.€;pi;r F***Ë}tr'*} 6n*und st¡¿i:e *år*}'ù;19

eþslå, *t*tu*r},Iy:+ex;r *Ïiç æi*sp¿iiÏ'*f- ffke ø¡¡rt*r* when t"þts r*{}l-r¡iL"t}'$

æ3¿:*Ðtrc¡n ås åcT å*n gx**l*rud s'*srt*. *1 gl:;rål¿lv b*e'l:lås:*3'.c¡.ly wi:e3",ï"

*;r*3"y f*n* *k¿ø *x*liëçtä sèah**

l.mv5.rlg l.i:*¿¡*** E$(lgr\g) *r.* tlrmn üås$ïrt*ål& b}:w irþss:;E:å**

ff*rc{tìffr¡ prå.g16åp:Le whå*þs eäriebms *,}i*4 e*ur'åR¡î ar Farlj¡,¿tl"v'r

btr r¿ctg å Èå*æ üF:* *u"p-e0ciä f,çne s{ç $** å:gr¡* &'j.stç* a¿: t*gX,ag ç i:i-ririû@



(3e )

l¡\

ttræ +n*v,¡;:y Õf thg rrr:r'*'ta:cE¡cî {iatl'b&S k:-s+¡âtrca ,?* ( !3, Itr),

ls c¿¿l.ci¡lsteÊl ån *ile pr,æ$.:rr*# sf' *he gnr:*nd sçsbe dåsir*;rtL$¡l
I

f isli*, T?:* )i;x aar* tlr,e e;i*iÈsd ií''tq.rrrlJfe mS*rte v*¡nåsÛåçneå

para:ti*tør& whå*h arne dst*'.,i¡råned wii*n ti:o dtsb*n*å*n S'åeld ås

S" - 3hi"s ¿¡n$pì.,:-1¡ åsç,sI *vràìnåîot::enU {*ur *b#*r'pÈå*n c+nd
-(t
¿1ú:llmsåön j.s slrr¡wn år: f,ip,*,r'e S. þbpsi øqu*etl*t¡ (**! *Ïrel

#r:Ë{-Fr,y s¡f thc¡ ra*}age* g;n*und sb$¡fi* :*ay ht* w¡r|l,be'n as.c

Eå ( Êå,Is) = Eå (g,à.g) + | !"g'3g (õB)

wiiö¡uÐ Eo, j.e bha ¡r:¡¡t:-ix Eo trf eü,u¡ti 1"*n (eC ¡ üürrr,*sllündlngó-
t* 'hhæ F***vt'çr* gr"*und eba'h*,

Ëg (g, àoå) = U. + ( Õe I ¡'lplÐa). +V' (9)

aögllJeliÞg>r= thø **xpr$ës¿*t:T.*n'v*1¡.¡+ mf'the pe*uei**l{s{úrJ"1ûercriüån

F[o=T+Vt wh*r* of, ås bile iqån*tåe r,.]n*ãråä]r

flps^riirb*:n and V" 1s Ð3;e psæuelopob*¡nt'åal

ÕF'eFåbon, f,'úÍ* ühe r{lrüiiri$ 'tbçte ¡lxeud* Ylri1.*

3'uneïåsln iÞg *v*:uat*d fc:.r !g= I .ario b g= b"g

{}og **ne à,hm vsrå*hi¿:nd¡1. å}a{F{¿l$êbers f'cuncl

hy *rån:tr*Løång Ëg (g,bg))

ar1d Vr(g)= bhr* esrelnge ån L*ttiåes *5r&rËY :L¡T sEn i;n*

diæbsi''ï:e¡d L¿rt;[åç,* wlr*vt s n*:g-¡;*rtåv* icrl å*

re:;;*v.:d *

f* f'åncl 'üå:* Ðnå)rs:."f û"f Ðl:e ftrst *;çså*sd abaile slf birw

F*ë*þetro wls*t,rr:n in 'hho pre**n** *f' Ðh* dlshçr'ä'å'*n f3.*1.e1 å6

üy?* *rn$Ider* -í"Í.c,s* s l"¿lhbi,e* e*'nh¡rånfrl&g ¡rÇ: qnåerm v*eenoy

hr*ê F:æ.v3"mg t.ìrs sf Í.stalr,?È-r:n ff.*Id Ëg " #no &?:ø* rðîflüris* sll

an3.r;n fr'** üh"* lcåbl:åoe m¡åt;hr*ub ¿eLl*wån¡6 f*n anp ehan;;:;* in



aryei'--

F'1. {iri ltFl lf .

,{b,*ar¡:ti-on ¿irnd **:å s::å*s: e:;r*rgl-*sl erf *n *r:*rl3.n*r.ln

lì-*tl *r:ty*; " Tj:-e *nc rgly *Jî ühr; urlrû]{ilå.,sd c*gc i ta.¡ei * t¿i b*l

i,si s¿¿i"*uT¡rt*ttr:ln ti:s pr,Ê$#n#4j cf tl:s p;rnr.r.nrl gbat.*

qSisÈ$rtåsn. $å:*3"J"urï3r *i';e unr*L:¡"s** ¡r::**nd st¿r ts¡

#n&r-Ê;.v tr"s exlcu-lated in the TJã1s$*åw* csj tÏ:l*: *xcåbq¡rl

sà*Næ rtris lortic¡n.
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(õ1)

tii& *Ísfisrtt*$ ¿-åeld sÀnd &n Ðtrs{:tr';n ås F}¿¡*r*d lnbo {;}:å"s

vfirsn€y ln a e8sro t&Fp$s,aündånçi ho *h* f*.rst ü)i6å,r,s{å s{:sbe

of, àlR iji'*r]&n$3"$. 'Itr* *nôÏ'SÏ¡' üf bh* ãytrts$ rxay i;ï:*n hø w:rå,Ëfu*r¡

ås
(õe)

I

whe¡rg Uo = Liee en.*jà:'ti*y of a l"s¿f,tåge¡ ücln6aånåy¡6 ¡1* lt*¡{:å¿ngy

ar:d

truì Èher dlsb*1"üj.¡*n fteåd åu tå
AË(ËS,À.*) = bhe *Srtrng* l"n bhe ôfiêr${y of' ilh¿e spstøra

È3:¿¡b û$tlurg when ¿rn enåoxr 3"9 ç;çà¡';¡r:r'i;t*d amd ,¡Lål

elæ*Èr*c¡n ås addsd ån a s*eüs $#;ep€*å)elndÍ[nçt b* üitr¡

f inst; excibed eÈat* rlescrlbúùd by ö; .

But

-l 
t^ I \b*(åå,À*) = UJ +aEtËs,à*)

tølrørne the ytwl-';ut* *n the *ixpÐütshår¡n veJ"r;iæ r?xsåång l*" ås ævsÏ*si;sd
I

wÍË1"1 ths dåstç¡tå¿;n i'å*Ld f e and vax"i,*Låovl&L ï]¿l:o*.sxet&r*s )u*
År"sc¡ Uo'=U.+åå;ä gå

whsr.e ä fw &â t¡ef*re flli* fon*e r(?riffbÈintì m¡¡i;råe f*r a grer'f,'**u

letþÍ.ee. Ehus tl*s sblråûz?Ft 1ün $$äfl¡r;if

Ë*(ãg,bg,b*) = g,* (åg,

.'. Eq (å$,Àg,à* ) =

* ( $s IHP lõ8

grÅt fnç¿* {åquå¡å¿lr} t'Av¡

s ç
å

ì;þlua nuÏ¡st* ruûångi ånte¡ $qlìâ¡ bLnn {4t} ,rils oh"riaine

aEu+( år,à-,u) = ( ü* lHr\ il) + Vu tåå)

E* i*
à;)- Ë8(åa,)e)

* åe å'ËA ç Vu (åe ) + 4 Õ** IUFIÞ*É

4a (aå)- ts
åAEg åc*Ëa

€
Eloo
-d

).-v'(e)-*F"$ åo
-d

t

I
(40)

å (+r)gå



(ôP.)

E* ( lå,Igr Ie^r L. oäl HnlÞ* )' - ( Þ¡ I l'{J os>J
)

*L," ( å s) 
- vu te)l t åS "à!¿oF

¡ulÀo
=r,!u ( A;tte

¿jå

åE;

Err(!*r)rn)= Ðlie ÐRq¡r"*iy *f the v'e}*x*d F'***åîttrsÞ

å å {+e¡

Tn e gå¡,"1åÏrrf' eånr¡*r ûfi€! e'$n Ë!e{} *T;taån sn ðxpT,'Ûsgi"*n

foy bT:e er*i.gså*n snÐÏ"$y, E*,, ei.l r¿¡r i;'**i::nt:i's

Eu* ( år*, \ *, ¡å) = E* (!*, b'*) - Eå ( :*, ¡i )
wir*re

snd þrEl (5d-

+;q.*å*** sï*tti l¿¡.,d J-c4 *nd )**** fiÌrç¡

ctvr#sliündång v*iI¡¡*o fð;" lÌ'l* dlaþ*c"iåiln

få*l<å and'ßt¡ t"'!'¿t *iutt¡*ï'fisr'È¿lnatËr"s

trj ) = ¡ft* ,*rrerg¡l t:I l,he¡ unrel*ra+t1 ï-*#fiLru
!-ð /

grounel sh*ts årüåfi,sdår¡{;eåy .f,*J-åöwång do*

sxsÍ teltå*n a¡ld flre )l¡ *nø {'b"* teria*

bå*r¡¿¡lÏ p{år:,È,llt* tç¡rs' *#spðs¡:i*ndå:':¡:i Ù* thås
{ b.. ¡ .,

)

$i$llepl*r å$ bef*r's
E*, (årr,I**) = Uo+ (ö*elllelËn+Þ" ç Vu(e) + *["*'â.*

I

¿¡¡rd Eå(å*,¡å) = U" * à âu,å .å* a-V* (Ë,+) + (Þ;lÌl.lÞà > (4õ)

Tl
wh*r"ç 9¡ =tk¿e pseudo w¿å1/# f.unefii,*n çf tirt* unr*e3.sÌãs¡d $-

c*n{:v* 6r'*und s tå Ð*} .

Jrg*aln f,r*v,t squåiT,åc¡n {*t¡ trrt* egR c¡t:r'T;aår.l ari +ssä¡vô,ßåí;,n Í'pr

3.*'å ' å oo

å* B.å,+ = -5"* 'Ê* - Ê*'$il'åo u å*'A-+ (l[I] [*'S*ç



(44)

[.0*lHulë,*)"- 
(Þ* lï'tFlÕd tj

5.+
e J. J q .Ë'
fa* 'L:¡4:-å4

(õ5)

+ [.r-*

*A-* å*]

(e) - v.(å*)l

1-l
).*rúA

( !,*, \*,)å) =

(

and irsr:ee

þ.

tet\

+

E



(3+¡

ä.s Ëåïi:ilti- ¡íti*{iL üåi' ïü$#

f shalå flrsÈ; gåve * br"åc¡f hlstçr'f"c¿1ï traokgr*arnd Lü üirø

tr*aÈlu*nt of, åe¡nåc ¡rerL*'råøabåün ùn cr"yafu*3" løtbåot¡ e¿*3.*uls*

Èå.çlts. Hany ef Ðtrø propørtåam çf, sikell Ï:*ååds sr'ys*Èl.rå suçÏi

&ffi *$h.esÍve BnÕÍ"F:y and sl"¿*ståe *Ðirñ'banü& Ãår'* r¡{pl{àånsd qu3,be

we:i"k çn the bseås '::f, s mod*L +¡ht*?r &s&r,lîll6Ë þï:æ å*na &* be

fu13"p i"*nåsed aln* unpolerÌ.ø*d and o*nøådern tåts Sc¡¡:søs ?¡*lw**n

åcns tc bs oÏ.øet:roeba*åc f,*peee þ*Èwr¡æn poånt, ekreng*ro ËLus {å

ehorb runge n*pu3-nåve fon¿¡e betw**¡: s?cgcÈd eleçt'rç¡n sh*l"i"s"

#n th.,¿ þ*¡s3"e e,g' ùïif.s ¡sod*l å[sI]"srrrtåetl4 eð¿]ç'.1].*berl dlnp*r*si.*n

r¡urrsri f*r Ï*'ar¡31, gþlåri: ås l:e c*ylsldøved *h* ÐüÍ"sl*von fr6r'*r6n

Èh*or1r çf Lelitiå*e d;gerar,såee ç¡hiclr c3øs*r'j.h:Bs t,hcå l**tåçn CIx' Èhe

nuolcli.¡ *"n äï:æ l¡eræorl3-o approxï**'bårn" by *n effm*Èivc*

poä;*t:tåcrl" wF¡åeh eïæp*nde on)-y e¡r: tÏ¡e nuol"pa¡¡. ür**trdånst;es ¡¿ne1

dc¡ecråb*e tho el"*cb¡r*'nø ån b3:e €Àdå&þa bi"e a"q:¡:r.*xår*uüí*¡n.

Kc¡J-]"ør¡:ran w&ü s¡b1á to ascoun* ssùtåef,*cbeir*3.ä;r fær the measi¿r,*cl

çÏastås ðsÌlËrbarr$a, åble ånfn*¡sæd l*bsorptå'rn f'r'*q**nüy, sr¡¿l Lile

vc¡¡'Èa¡låan nf tlre l}*Ï:ye ê wÍ.Èl¿ þçr¡inp¿rr¿irtupçr r*s dq¡r*u*ed fr"**r

:lp*offå* he¿rb rå*;ågursfi¡$ïÌÈÉ'. FJ*wev*r, wlisn r,n'e¡cdw g! sl *ompar.edl5

sdl"*ul"*Åtåar¡s b¿*s*d *n thås SE:rn æ:*de} wåÐ3r e;*FesråÌit¿*r¡i;aL

*¿uean*3,t.åeg sçch s&g clågTlerså*r¡ eurs{ie¡ wt:il.e}r dåpe ilrr"{e s*ns1àåve

to bhe ¡ncldell &htly fe¡usrd eöt"an¿,q din*66ree¡nsm1; wl*?r ¿ã$Ë&*rå*

rnðnt. ¡':,1e* wh+r¡ thei ri6id åon ;nod**Ï w*rs us+=d tç i"å* t,hç

oxpenf"irr*x¡h*¡1 d;¿*¡¿ J."*ra' g*rmeanlur* åÈ w*æ erøe*ssal"T¡ tq¡ ånt;r'r,eÌr;*e

sh*rt riåEt6;l& ånber¿¿*bå*nq *'rrt, &o J"åfùkt **rårÐå?b r:*åghb{it¿Trär

l'å*w*v*r*o tå¡åg i"nv*pÏ.r¡*s fåf'tee¡r c*rbå'Lr';*rp årffid lncåwgre*nrt+nt



(35 )

etlnffþsïrLs so blla$ the f-n,t fu¡sø€ rlrüËÞ r:¡i åüs Fhl$åa*}
så¿{nåfle*n** 

" 
16

F\.trblrenmÕ1"*, eåncs bltæ Þcrn x¡sd*Ï" t¿"aerïs ùb.rs f"*ne ê¿&

Bolnt chmrgos wåbtï s&rü p*3"*;rnlrebåå1åy tli* bheçs'p' pr"edå*:ba

tÏrat the 1rågÏ: frequeney d$¿q}e*b¿^ls c*nstailürG* , l¡* L wlråle

J.n faûb €oo åe Ë.96 f,*r' ÏfaüÏ* lo a+eu*r:t .f'ü¿" tÌle ¡*l,eïe¡crti.åe

propentåos *f bh* aryste[ Lydc'tsnø qnd l{wr,mJ.]s:Id 17 El"l,rwed t}rm

å*n¡r bs ?:e po}.ur*åaed by l.nfircducån6 B*laris¿sliåLåÈi.*w 4!fon
bhs pÕfli.tåv* and negae*Èvr+ åong ån Èþie ürlrËrtsrl, ün bhe banis

øf bhås xrsdel. tirey o*rLcnluted r*lspsreåçn ô$trveã hut ttræf.n

*gr&era'å$S wltþ: æ;eper$"ment wee ry#¡"ü* tl¡an tl:utÈ, ç?:t¡¡åned by

I{eller¡run,

'åtie d{f^t"5auLùfiss of Èhe rÍgtr d $.*n s*orl*¡} e*¡n bø r'æetlLvsd

by tÞre åntredusbåCIn of tlrø eonee¡rt ef dletîort;$.on pclari.eaûlen.18r]9

ffili.s wÀ¡s J.n$rCIqlueed Èo enpl*ån why f.t w*s n*cs*ãsr.y t* defåne

an slfføe&åvo eå:un¿qe uneå çÕïnFrî&s$åbåä.$"t¡¡ tn c¡r-der to sert;åef,y

the åxf"¿got5, reJ"¿*tå*nshåpx whåatr J.nvolço *nly exper'r*renfral

pare***Ëern, snd wiråch wer* dçl:f"ved eln t,r¡€* ?r*sås sf, tþrs Sü¡,rr

mc¡*eÏr wlione poÏ*rånxbf.sn ås ¡åeao$nted fern by' Èþ¡e lntroductfon
t$' å poLaråø;*T:¡Í.Ll$p f,or e.î!eh åeirr, 3.n î;k¿e l¡*r,*y*tg flleld
*¡:pn*xåen$tåon. I[hås di"etcrrèåon pol.ar'ås&ÈlÕn 1s tn r¿drä$.{1.*r:¡

to thsä o&n€åderwd by lleå.getå arrd ås cl¡.re t* fiÏre elrr*n¿¿* $.n

ovo,i-'.lug: f,sraeg t¡t¡tsw€{ån 3.*ne w},¡en ü}re sTeetr*n gl*ud* cf' t}:¿e

Lons a¿ne dls'bc¡r.ted by *n ortt*enr:sL el"est,rås fåel.r,l,

þfeår Eru¡I û,;eri:r*,u8q+n2o !:ave sj.l*wn Ðil¿¡* t;h* eiågtsr:Såon

polanÍaetåun c,f en åsln whf.sh n-esul"ùs frr:¡¡pr thø ovø¡*l¡*p i"o¡re+s



(õ6)

ïnå¡y bÐ åpprÐxå,:rTdrù*1p r,€pr#8trnt6d by e sa*elrani*el" $t*,depl ln wiråeir

bþe å*¡¡ eongåsbe af ¿l $*:'s snd s øpÏ:enåeetlly #Fmuttetrls sh*11*

Thå$ siieltr niay he ¡"elutåvely dåsË]"û¿eed frsr* fuårrs edlvs by *åbt¡+*r

tl:¡s lo*el flcalst or Lh* overlarp ferewg, &htls ¡:r*c3u*Lng bmtïx

fåeltf p*3aråxabÍ*n *nsl c3åstorbå*n Bo)"*Êåsat¡åçfl cf *å're åt.''tr¡.

ï* å$ fr¿¡.tþrs¡r *¡gcur$çd ùh*¡t thç sl.åç1l re¿:såne splrwnå*eilly

s.ï{rrlr€tråc wå:en l0 åe SÍ.epXeeæd rs}¿abtrve tü t,he eü?'s' fþre

eCIre ¡*nrl atrol3. &3"$ sffi*unrq*d to be eouBJ,ed by u,n åscÐpçpå* fur*e

Õ{}R$tfånê r¡rrd the ghsnb r¿av:96 flo¡newg &r$ irsgt"eä}{}{'} È$ *¡çë hsbw*en

th* eheå,Ie {ff 6o 4) o *å'}:lø mïre},I m*r}*]" ån Bhås f,r"¡ri* ElçuhLes

&ï:e nu¡r¡bar sf depr"øea of fre*d*s sf eaoh lon' '{?lat åø È3¡e

dåoplur*e¡nent and polanJ.retå*n *f, en i.or: i"e dssêråbed b;¡ etx

eo-çrdf.r¡$teg, threo Ëü-rr.dån¿¿tes gtvång bhe di.mS3.nreei:le¡rt sf

tire å*n e*ro pl"ua bÏ.tr.ee co*ordln¡tt** ¿gå'råri6 tho eååspl.tlc**

mon'Xe of bå:e euter eleoïre;n shelle.
In La&8i"e* eårlcul.stl"ons baeæd sn bhå.s modsl, the ltarmçnå*

appc.oxlinstå"cc¡ åe rel;eåri@d enå bh* oqulv*le.nÞ *f b'å:e ariå¿¿l.:xlÈåe

appn*xkoaèåe¡n ie asl:åçtod by esw*t;r*Ì.ng th*r'L birCI e¡sss of, the

ælestcfån shsi.äs ås neglå¿gåbte (tnat ås Nhø eÏ:eåÏe osëllt)ff

poa:L*f,one of eql.tll3.br!uü'¡ {Àt all *åt*as}.

Â" g*nønali"getlon rrf' tttås sh,*:Ll Eq*rÌsÏ i.e pr*eet:tæd by

sootar¡*n ,2l-e22 126

Txr ûhe s¡¡r.ïl*st. rxsrk by ffe}"1e*FpÌ*a *nLp thr*e *x¡:*rå;*t*ntsl.

qracant$.Ðå*e w&r* rmquår,æd ** fåÈ bhç par:,*mæù*rm wFiåeh ¿¡rf e* i-n

s&{ibån# æp üh* dyna;*å"eal, l*strå.e;, llti*aa ere *he e*;'*preøså*

t)ål1t*-, tiae ]-atüi.ee pè*r¿*ìrx*Ðor, ar¡d àhe J.*nåc c¡þrsc'äÊ,,.



.Frï {i il.i{ir: 4 
"

Sh,a11 lìùrl$Ï T'.{ipt,Êr$'..jnti;¿tå13rr ol" ¿p i.c:r ¡.ra:i.r" l1t:<+ (.:üï,ü6

¿rr'* c¡rt"rp}#íì bo tii* sh*l_"ls ä;y a *¡;r,å:rg {)f fn::c# r.jüTå-

sb,*nt k+ f,*r, it) í*ns. Tt ¿{r(à t}:æ ylu^tqb*r i¡l' ,*LÐrü*

r.ons orì tl:* *1.:.t'.jrT" sË)l]#rlr.*1. eh*L1.s fl*x" (!) .Lo::iË.
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(õ8 )

ffçwer¡ee' 'wher¡ Ðn@ üün$åde¡"e ü sþ¡eLl, la*¿l*l fsn 8i:ç å*ns ¿here¡

&t*cþ fu¡"th*r" prarøreet*r"g whåeÞ¡ ¡r¿unt be fåx,¿rd fr"#rs *xperlittolrb$}

data. '3h*ss mrg bï:* e?rer.6{e* *tr tire s}'¡*}"}"e c¡l tire¡ ¿¿måe¡c¡s snd

estå¿¡ns ¡*¡'r¿d th* Îl*r^ae ërnËl;ants for &årc¡ enÍ"ûns ¿¡¡:ef elx,üå*r¡s

*vilic¡Ïr e,p*eåf,y' thø lnt*rsslåon betww*n ûh¿r **r,$ em* th* ehûIl_

çf tlrs å*n. ä'åres* x¡dded ¡rerainetere ruay he d***r'¡asn*# lþçm

the etat3"* alrd hå6år fÞequeiney df"el*cër'io ssmsüanÈs, bh.ø

inf,r¿¿r¡ilr! eï:ø*rptåon 3.r*qrrentï, snd bþe fr'-*e å*n poI¿t:rr.**

abJ,Ïåtåsg* }üxpneøæfone f¿r thæes peral*:av*êr,r ln t*rrns *f; the

expønå;nen*s¡Ï que*nbåtåer* ås gåtr*n hy ì.r:rvår:r€å*24 lf *bh*r
'bllan $49*T'*sÈ n*Sghbgt¡r sT'T*;rì: n*,lt:g* åntçy;*ebår*n* âp8 *r;n*

aådelre* *n€,:i.ã;t f!ù tþs qddsd Breyel:**tons by umlng fuhø *lasäLe

csnetantis. ldnpreesåtnw f*r Ei.rgse *J.*ståe ¡*ararerebøre åxr br¡yt*g

of, hf¡* ehetrÏ ruoele}. påF¿Èrìl&les, ere gåv*n bpr' +J*w3*y.25

S*rae øprk was dsn* om es*endång tåre ç:¡¿Tçr¿Le¿tåmn sf' bhs¡

pr*eenê, woe'k br ånslstle eJ-eetr'*r:åç pül"errås&*å*n }*rrt bhe

r*sulte øppear* stÀ$F**t ss threSr wå3"1 noë hs reporf,od. ?hlu

s*ctåox åe adcled r:**ån]"y érs s 6¡u!-dxl f,or' æpl,&*redång blre prgo*Rt

wçrk BÐ e¡ç*r¡r*.n* f,gn øl.esÈr"çr¡åe p*1aråøc**åon.



(re ¡

*;:i il.il ilts :t,T*,&Íi "

-çåk-¡]ffi**q,ï3,

Sj'rì;i :rLif S ;?3{f"} ì}l låütfrjiS "i{ii'f

ü"1" Í:þr'å'.$;itr

ir. ¡ï ijlìü iì l:T:. L H' iìTi;,; F.fiY

ftrs F**enfi¡oe wse ehpc¡6$rå as Ê¡ ruttanbång poån* *n the

eppïåse*åt:n sf ü}xe ¡*wthBcl doeer'åbsd år¡ thø pnevis'¡us sws*å*R"

A,s an ¡¡åd årl reførnång S* ltre dÍ.f'f'er*r¡rb,sba{:es I æ}rai"J^ ¡.*Íor

b* s*ry S1'l* en*rgy of Ðhe nyøt*;x wi:en e'k* H***$*x{* eXsptr*n

åa ån åts t4r€)unil sã$,tæ eæ btr# ¡rïtÐr&{y of ð&re F*e*ntr* ç4ruot"rnd

eiafie {q cå$iå3"e8 n*seçv:s3.aÈu¡.e ìÐ1.}i }r* uss* f'c¡r Ètie eæ*åtad

stiáIbe) *

Tn srderbo *alsl¿J"E*ts 'i;]:s ¡lbsprptiS.Õn *r:&r¡ìff sf êhe

F*q:e¡ntrs åS å* $Ëloðäse3+y.ss & f"lrsü stsn Ë* 3"*c¿rÈs b?.re

p:r;a$"tå*n sf hhe ¡:el*lxçd gro*utrI e*a** of th* eyabem* &lås is

¿.i$.v*n b;r ealr*aeåclär {ËÕ}

Ëg ( Ë¿, \6) * ur(e, l") + * F"e' 9a

wåtwt'g
(+s ¡

ö ä " blr* ¡:**udo w&r/ê furäsbå*n f*¡' ðÌre gr:*t.tnd etri6*f;e *f
Ðhsà F*gclnÈI"S $1"çei:U+$

T Ë ,*h.ø kine&åe ùñ*rr{îF op:*r*..Lor

Vp ! tk¿s pwelrd*p*'i,cani;å*ll- rinrlrì#y *p*);,$tËt'

$nqtr ù3rrl o ¿sfÈør t|¡g c*sîirlx *Iqiri¡,$rig d*n*rfies ïï:¿at tirey *re

ev¿i:.ueùed åri sìr:. uzr¡;lået*rt*r: T¡nbhå** **nÐciånåÐåi $ n#å{år,btve 1*n

va*sn{:;¡ { å*=g }" Fx.+x s{íi{rÀt;åe'ri if*) r.ç* }';sv*¿+ Ð}:wÈ

**u,i-uþ*),*(Õ¿lvolÞa).* dertÞs(ñ,r)l- (46)

Ëå( r, ¡+ - U"+ < öålßTt ffå)"* (Õ$\VplÞå>" + V. ( g)



(+o¡

'Jirs ¡t,s*ç.d* g.èÈv# ,f,Hri*'lår,rt þq w,ls *Ìis*$Jn t* htp c¡f *ïrç¡ f+rm
¿¿ Ct

^ _a,L nJAs. wÏ¡er.+ Å -''"s dste:rs.tned fr*.vl the R*rs:*Ltm**å*n **ne1åt$.c¡rr

ançå 4 åe g L*,e;Låråi¡äå*n par*u:r:ter'* Su*h a for,g S'*t* tlisì p**u*c

r{¿{v{! fusr*tå*n w¿es *.trçcr+n beçsrtset

{å} Tt åe s$c**th whåch -l* *ne *S t}ro requår'*nr*¡rT;s *f
È3rra 5:nøurå*p*&*nhå*1, meSh*d 

"

(åål ft ås våsÀ{nr}r e*;:b¡"+¡d *+nd herleâ} eçu}d b* *x}r.**ted

ls r,*pnos*r:t the c3:er6ø dåstr:,buÍ;åon e¡f bþ;rs åt'*t{ûntr* t*l"s*ì::1*n

çe}1.

{ å 1"1 } f b f.s s;r}re.r$"*a})"y *y:'*rnetr""le .

{*v¡ ãÐ l,s srì #*$y f#r,¡i: fi* }r¡*nd}ç ån ¡*, cs}ci.r1sbL*n ¿ls

¿eÏl *wÈn1:r *l*m*nts lnvç:lved rnay he *åå}rer *xal"r¡st*d æxp:lå*åt3"y

rr rðppä*en$sd *s en &rr<lÈ5 furteh.å*n whS"elr ås **a*$"ï.y ævs¡åuabsd

by eo;nputsro

trh.e dæÈer,¡*å;laåf*n *f th'* *r:ær6Xe* ånv*3ved j"n tï'¡ås

pr*lrï*m næq,aå*e onæ t* *mk** exbsrlslve rlge ¡rf s em;:t:ut,¡xu gåv:gg

n*st c¡f, th* $J{pr"ëss*.t:rrE ånr.'*åvr+d eF# *r*1te lerr5l[h;r *an* åt

w*¡.:LC be f*s¡Låsb t* ab**mptu t* eaLe*l¿¿Èe bh*r¡r by *ny nbhsr

Trïg¿:åftso FcårÐ pf th$e wor"k wers ç&rr3.sel ocàí c¡& åhs Lqnåv*rçåty

of $i o i':fidrðï;:) o licci nl¿rsrel, t'li* ,qi,crïi"¿ *ner'¡;y å?ecCIergli

åI*beblåe.i:u¡enä {å"q;î'T:l} a¡ç lå*rwel"J., ffi*6Ï.ra*d, r*r¿el i:i:qå {in*veruåty

c¡f ,e"*å*nJ"bths, ttnsec¿uentl¡., f'oltr" rååf.ferent bgpee *f *mec^ptit;*rg

rJ,usr$ ug*d, Èhesc r$*rÊ

{å} &n Teåg 3StîlEiS ab }irax-wetl" ent$ ffis¡nåt*ba

{åå} e¡n lâiffi 1üËü ¿¿t $b* ån*x'çtts

{ååå} ç*n l}riå l}$ü/44 et, Si;o S,ndr*w.p

tå'*¡ sri ¡iblas ct:rn';:iub*aer wh:i.eh åæ rÌ¡{êde *¡vsLåe'bLç



( 41)

Èo å)&rs.*r:s ¿¿t åir,Itåai: llnåvere-1"tår*;: å f t}:o *r'¿*i.ÏsI:J"Ð frirr'iput,i"Ixg

fi*så1åbåas åìã1& 1,*.*d**1uab* f,rirr" tha u¡r'Sgrl¿rk:!ng **',ä¿rsl tlr*: srå.ts

¿rÈ [+l' i,ndr*'*¡r b*f*r* th*; ii.l,' "{]f'{}/4f T''l*sit;::* üPsr',*,1:!{:¡t¿¡,1".

'"th* fåc"s* mt,s:: åci, .tli* emJ.*¿tIsÈÍ.*n, n*rn*Ï5 l.tr det*r¡::iåne

*hæ r*¡lgrsnd 6r*r¡'*d sta"ts #n*Få:f u ånrr*1rr'.** tÏ:e ¡;iÍ.vrÈri3-fr&t'i.*xt

r:f Ë*(grIå)**hh e"e*greeb t* *hs pre*emete:r d (wh$.el: sl:a:tils f'*r

bf tn *l:ås *risë ) wherm V"t (ñ) f * g,åve n hi¡r eq*rahå*rr {;:"+t i ån

*,Ë1}Jsadåx Å sn*l fso.*sl equ*Bå*n (3"f l

4 c; lÕ¡(È,)li = # Luu+ 
Ei(v-urü t u*(t',ll'

it åe b* b,+ nçtsd th*å bÏ:¡åe x*"r:i*rLxatå*n åïiv*J.s*is arx

^. æ '\¡r

J,t*rerbåv* ¡rreie*:dur.*, e;isr*e V=(üglvr I õg) , wh#tuôt, ö$ = bhø

æatuaÏ peeursa Þråti* f]'lrlçÐå*n fcc* tår* gl:r*i.uel et{Åls r:.{' ì;h*

P*t@ntsr"* +l.qtebrcs. ït p*rfJ*rin ttrLs esåf-s*r:si^*ùer:t cateu.Ie*,å.¿,n

Þn* i-nåtåelIy &ssuråt€¡s a vel-*+ fcrV o e*mpïet*r l?:æ r'*inån*f.auüà*rt

pro€edutre, tr*csÏ*u3ert*:sV *nd *Õ*1pëÀïfrs i.t t* t3:* *råg3-neå

essåms*+. Tf tirs bc¿o vaïu.*h dåd nst å{qra*'i* b+ wlbirån .*{Jl,

rgrSbongu¡ the r,tånå'siåe¿¿t'å*n pr#ü,e*us'ç wåt$ r*pøsb*d *uår:¡¡; the

¡tew r¡sï';* caf V. 'å&ts Fã'üc*ffs Le àÏt*n r*Ë€**e¿1 ;.rni;åÏ *rtç

eg$åsfå*¡,ï th* *{Jnvergîün$d} Ðr'åtex'T"i:r:, ner*e1y ÈhaÈ tsl* *Ðffi$îr}€1.È*

tåvs a::*å:*a"t"**¡ cf V dåífer bi¡ Iees: tår*tt .*#1 Í"¡r*ïkrer',E$*

Tb mh*:.rld hs r*eüI1$d t}:aü åh* år¡*;nyèae'å;lc,R bsltws{3n fores

ls hsÐwq¡*¡r p*årii +har:ges wå*å: e raË¡ul"såvs år:**p*c8åor¡ Ï:ütwqlsr¡

nüåÍ3È"{t n*Èghbr;ur ,1.r:næ, låçwwr¡er *}:t¡ åRts¡relq:tS.s¡sx h*bw,se¡n êlle

åi'*c*n?tr& *å*¡+t¡o¡:r'r ¿¡n* the å*¡¡u tak'*sÌ &**êtiflt *r"f tlrn ftnåta

måme of li';w an;rrt*J, fc¡t¡g'bîf Èþrt¡ Ïss* terr* å* *qu*tå*rz {*e:¡-

itrtrr¡ åyl n¡"1*l: a ilt*çleli
t, þd iy

Å¡p¡in¡i
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V, tg) =
#q
¿

9¿
$ri

gt ,tn "*'/f
a

lTl ¡ïì

t¡ller+ nr¿ 
= 

lÈi I ,¡nei ¿i bcrn *;isru'Í3F fc¡rt* i'or tl:er sori ¡t*1 st 1 '.¡*)

ånter.,**bl*n h**Ws*n $#r¿f4r3i:tb neå;.:hh*raf* rsg¡,* Sh*$r*n {u¿h.O g¿r¿tor¡d

*ir¿n åg over ¡1s;3pgi,lt xeå¡1ïiT:*i:: l+r:# tO f,hs Þ\***iTÌÈfe srï:.1.3.* tPle

f'1.¿*nt $ur* ås *vq*r *c1I åçns sf *he ey3's*${3}- $ån*m t;}:,tc eE*

l:F#ss1,;n fçr V"(9)d**6 n*t ånqci'l-çs o( åt;3**s n*Û effe*t til¡e

får'*rÈ x*ånå¡::Laa*f*n pr***+*ure wttþ¡ r*eperr:t t* d * h'*h åt il**c
}ra'ws &n eff'clcb *rt th* .Lst*åo* eå!ste¡r"bi"*.sr*

This ,:zJ"nJ"i*åge¿ti"*et wttlt r€ssii*th to o( wr+v p*r*'*:1"::r** h,? n

at¡l;'g,rl:fuf.nr¡ sup¡.iT"å*d T:y fiîl,lÌíiln ÏTatrw*Ïî. 'åhe rç:**i-i3"t,e år* plv*n

åt* **bIe L. 'trlre g¿¡l-ue *;f L,ìr's s¡i*n**¿e"';] **,nql¿¡tå*n A s f*t* x

n+rr.*+lï dts*a-f"buèåq¡n of ÐÏ.l*¡ f'or-m Adn * etrrçååi]*l:ds i;æ f,Ï:*

pneåt,åÐr¡ wh*r.Ë ti:* wsve Sun+Èå*n l:rlt$ *,*ür*¿ts\:'r.1 *ç .iiÜe; *f
åbs e*nb**} ç*r3u¿* sf ,ii *¿:td Ïrenee lþ¡e pr*habåIåbp ,**r;*5.*5

lA;+tot\'*- <3:*crø¿*s¡*el b+ "*fi$ çf it* *en'Ðne¿} vsl,r¡* *f lnl'
îh* st;*.ndard devåa*l*n åe r*3,¿h¡¡r.1 Lr; ti;* l"*selåB"a*å.r::: ¡':xx'*rae.et wr

C. b::¡ o,- = J
fiÐ4

F*tr Ðï:g nåne *ry*t,*I"e eännldored, å1r"!# tiäÌl $9*i) fr*si leqh:l-er e

thet: hh* s¡àsrnÉnsri3 dqlvf"stå*n l-s mh*i"rt .{i# rf, fth* irlî;*¡'lt'njs

sgr**i.n¿r;* ;ï$ åv¡ *x&*iåj1#, Ëaw î{stå, t}rt; vaJ"itr¡ cf' lõg(i)h*
tTls '¡¡*albl*n çf tli* f åt**f Ï?*å1¡'Ð#fi neåçiT;h*ur åons t.c¡ bla*

d¡rf*r*S l* "{)Í¿å tAli Fåsnc* åt åæ r¡€$,}ru 'bî:e'*, tirs w¿rve L'¡¿rwt,i*va

f,*:r bï:** ¡¡irsr;r-rq3 gtrå*g q¡f tþ:.e¡ 5'-*eintp$ eLr**tpt,ar ls well 3,.:sral*

l"s*eT wåbiiån hh'* v$ifrårìûIr' ås? the øc¡:r*tå'¡ *t:der egrpr*xfnaa&å*nr ir¡
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::.

TABLE T. F-CENTRE GROU}{D STA1E (ZTNOTH ORDER C/TLCTILA TION )

crys ta1 NaCl

-.609

"o23

6 "8/o

-.587

.L57

1.14

-.449

KCl

-,.544

.005

.6%

- .541

.107

1.13

-.433

NaBr

-.574

.01?

ö.o/,

-.556

.121

1.1õ

-.436

KBr

-.518

.005

"60/,

-.515

.097

! "12

- "4L7

noint lon' contr. (Vpr )

ion slze
contr" (l.s¡
I. S.

K IOC)
lVprl

(Þðl vetÞg>"
( 6å lrl Þsì
alpha

< çs lHel 6g >"

All energles are ln rydbengs and alpha has units of

reciprocal interionÍc spacing"
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TABLE 1. continued

crys taI NaT

-.556

.016

6,O%

-.521

.109

I .17

-.411

KÏ

-.49L

.007

L.3/"

-.484

. ogl

I .16

-. õ95

tlcl
-.664

Lf.B¡3

-.620

LlT

- .575polnt lon
contr. (VPx)

1on slze
cont. (I,S. )

,I'L x roa
lVp¡l

< sclvP I 6ð L
(ðslTlÞg)"
alpha

( 6alHe l&s>"

.0õ0 .Q22 .020

4"5% ó.5oÁ 3.5/o

- "634

.161

1 .1õ

-.473

- .5gB

.1õ9

1" L2

-.459

-"555

.L24

1 .15

-.431

All energlos ane in rydbengs and alpha has units of reciprocal

interÍonle spaclng.
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&g¡-ð*frr*:ltt w:itåi *th*r tï:Ë*r's¡¡fj.*¿ll- qr{:'rk *n Ûi:* F**enf,r'* gf*i:n*

s¡&¡¿** "f{i*$Û $Teri:}rl*nr¡¡re, ä}¡,.¡ -lqrn*¡¡å** {*nàî"å.h'";*$.#ï: b* i}':.*

1i'lL*:t"l¡r:bå. t! qr,fit:,å.¿¡i;i kt*[W*;tn El:,¡t ]i'*t{¡nti;:s mÏ.;,'*lf'*n;ri:d t}:a l*Rç

ås Bonåt,å'q¡e+n il*,,1;tç:*t'*d ** éå n*ü,!{å;åve å¡rbç¡t'g*håcn #¡:i*P}-ìif v+?:*n

tT;E'¡ å*nX g:l¿l ð{,rh*1deåt#d Sç bç; g:*ånt å*y:s* rii}sç, Þh* Fel"'

e{**1;*g* ¡rf thå¿i **näråþç*l*n **mp*:*od È* Èi-l* ¡l*-i'rit å*n ç*nbr'å-

bilf,å*er FißTr&#g fpç¡t* eb*i;t .Cl'$.i "f'*r' bli* pu ta*x; åti"r¡: lrE¡.ì"1"q1*e üø

. '" ",r'/i.oi¡tb l{)ï" l¡¿ilIs

I'u sl:çxld eI$ü 'l:e :r¿'¡t'*d

t* (õglVet$g\ s¡hl.*h Ès tc b* ëäË*ði:#d sår:et* ögw*ra th*&Ë*n t{3

h*¡ e *m**t¡lt pffiôrå{$* wg,t,e i\¿c}*f,1*¡r¡"

The nexç s*€F å* t"lle pr-*eod*re t* dsëer*nåns þïr'* r*J"axed

6roi;nd stegÞ srÌef$ff oS' ëhe r¿.tì$ts$ri $s f,* e¡Ll*w tÌ:* Iatl,S,eei bû

r*Icrx. Àåã?r"*ugli fuhø zq¡r*bi: ar-dgln *al"suå*¡fiå*n war¡ eerr,å*d r¡t¡è

.f*r nåne øry*taln tlre* r*1"&xðd *n€råËy w*ås *çfilplåA#d å'q¡r *a*J"y

*w'CI erì$E#tsåe, $h*tÌ. and ffiü}.

Ås *e fl.s'*t sspr*x5"mebåct¡ i"t ås sset¿arsd *ha8 o3"sçtr*i::1*

;¡*}*nåøetåcn *:¡ff*cts mey he nepl**t*dn $nd þ:*nee ths erelcül&,*

*lan sf bhe r*L¡¿:çstå*r,¡ ånv*Ive* ÕI?ÏS thü d*Bsrsaåetatf** *f
th* dle$]-u,asæents *f tir* 'f.*xts " ?hås ts a¡c¡et }åk*å'p a 6CI*d

appr*æån¡*bJ.sn.f,orn å lsee¡åån*d sÈ*1.* but x:ety r¡*t b* sü f*:" e

ffi*r,* q1åffuss mlateË?täs. å4psçrsvsr t}ls sÈàl,cul,e*&å*n* CIf,

#*urary and $.d,r[sn åndåes*t¡ ËheE pÊ;.ùxrå#úbi.,t¡n sfi'a¡sÈs fsr
s$ }*sÞcltr* .*}*c"brern ån l"te ¿çr.*und *re* *xeå&æd ststeg ¿¡rg

26
$HåJ" i. r

ln å:'rien bo csJ"ili;ie,"¡*¿# 'å:hi¡ *låwpla¿ç$g*Ênùã5 çf th^* åogrs

tir¿*t <S*lf l69Iås ei*eÏ1 uoæ¡rered



,,,,.:..
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su,rr$iÃndångi tlae dof*së üûr¡$Idsr €quâ"¿åe}.xt (âìe). þÞ*mr Ðåris

*:ftliérÐJ.ün Ðnë ffiqlr e€ÀL*ul"eb* rl:e .f'çi.*råetr br*ns.f'o.r*t* I (i),

of bhs qlåsplsee¡uenÞs, å , :r'cir euetr î vq,¡tëe¡.t', pr'*vidsd

nIf,(q) r* kR*wn. ,it,*uf nift6t h¿¡vs ï**r' *valuared ky

H*1J.,*r,ma€:nI4 (a q:o:lx"*cäåc;R t,o ãã:La **3.eil14íJ*r: Íe Êir,'€n

by Ï)øpal enei f,'rtpat,riisllu fs¡. }üCr$ { **"äore In Þi¿s Hr'ål^å*uì.rt
ö

*å
ãq:nff for a tre{'l3-tyg:e ï¡*tf,lcæ. th* c}:*åç1ø *f }üüS I \ì*É*r¡nc

ffiosns thab rsn$ $.w ån *,{'fe*b cÏrç'*slng * *r3rsü;;l} whÈeh **n*aå¡ts

Ûn3"3r 1.*Üü utl$'t +eli*.
*å'he dynre*¡to*L mr*¡,frnåssa, ni['ti) " w]:å*]r srs år¡v¿:J.v,sd

¿È'r'ß iì XÈi t$Ïar-#sËrrmdj.n6_q te¡ 'bå:re v*}ur*e }rËrfi whleh { and p issy

d&Êsur$g an* êi-ie¡ t'sLues 3.rË whåeh K er¡d KtÌ¡r.*5r ¿¿$surß6. ffi¡æ Ê(

*nd p re*fsr [o th* fþ¡rs¿B poo*åb3"tl eoï]xppn*nbs *l' etråøp3,*Èst;lrsmbt " ' '--'í -

whl].r+ È3rø K and K' r'efe¡r tû *l:c¡ Èwç f"ünei.p*r unåt e*lt.
W}:re¡n e*{;$lng l*p tiie dynai¡n1s*1, Ïffie¡tråx åb å* pus$l"bäe te¡

re;:ar*ttæ thç eour,lst*b *¿nd shor"È recågi* gi¡nt3,"åbr¿b"åclns, i}n&

nsæd nut, s¡:ecåf,y the fCIs*¡:l oJ. Èhe ehürù n*n6*: ånÈer¿*ebåç¡al a*t

åt åt¡ çnly n$es$sar3r bt knçw bh* f"lpeä ancT s**ond denåv&b5.vee

cf l?:c ån*sr"c¡çäå*;ra whåsh øvu ev¿lulit*d f'r*m th,e¡ **]*tr]ts#selåb11f t3r

snd bl:s oEuÌ.}-åhrlu¡-:r lqt*åe* ilp*e,ån6" 3:&s ði"¡* ,å;'*o*ntnq* ¿gr**nd

ætateu whå.eh we Swvo teL:ðåî t* î:e *plrer*åc*iiy å¡prameÈri-*r or.ìffibrl-

bu-ÐL*ns t* Lb¡e ¿raloulstå*n frp*¡ f,år*s, s***r:Éu th5.rd and

f*urth nel*çr*at n*åghb#ilr,*¡ wçT,Ê e*nsLdçyerÌ" hgb åsu 5.n

øqu*tå*n {æg'} tte* $uñ.xtä¿ifiåün î*;is u*æbemd$*J q:¡{b *o f*u¡rth fte¿¿r*eÈ

ateåglrT:oure ameå bhta di.ap}øertmen*s w*Ìr{r eaLeu}.abed cuë ?;ç

"fåf"âss+rr bh rt*a;rçst n*åg,hbör;t,s " 'å'he 1c.e'6qest sååeìrlaere**ey:bi* r#&F{¡
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fçx- t'Ï:g nsa¡"*st n*låglrhsr.¿r, åt¡vle åÀn{å Ln b}rø *a}*r¡,lo*tåq¡n ç'f

Fa'$e ?'åt*s* å*ns e*n{rlbubt*d thn laerge*s,b ¿*r¡:çur:lt. Tn eiirpendl"x

fi f slt{,l# h*w ü}re l*ng er,e 6::*uperd f*r hhås e¡¡}*r¿Lrif,årtn urnd

gåve th* çsplå*åÈ fCIrm ¿'un Ê ({) t"o" çri*}¡ å¿ï,ür.rp.

ffablø* Ë ¿gå',,*å tlte i31*pï,*eø;srgntg û,S' tÈle i*s:* f'*n fhç

gt"or"lrltl etat'*s *f Èha Íf*ed:$br& S*r ffi¿¡tJ" axrd l{iJl"" lti åe $#ðR

tira¡ä tl"¡$sm då*p1.rece$tclntis ar'* q*ì"** gn¡sL3 eevsr¡ f*n tllre r:s¿*r'ægt

neå¿¿;ïrh*u'r'* Í;*¡ 'bhß þ'*tåårìèr'& ¡iy:d ån tiñw*r'qlsJ $åre F-$*Ì¡r[n*. 1[?råg

åe t* hæ extr:**t*d *i¡:ne ft:¡: ¿l r){rå1r}}È{rè i[u bt:e Í,'**ürltrr6 eS.aetrgr¡
d

ellv*r6* å* neete'l}r *Ïl wåfrårån thæ vå¡*âtåirT¡. t*ns¿ÞquænÐly, Ðb:ae

eh*ngu ån tþ:CI ee¡r.ll*:r¡b i.ntøs**þå,,rsi whsn affi sr:åsn $.s ¡"m*xftvðd

and r*pla**rl }:y an *L*ctr*n wur*ll,d he exg:æe helef bsl be s*:*rl,!

ansl ùh* ruøIn nçsuTÈ of 'b'he suþsUåtutåer$ çvould Lre tË r*i.u¿rve

[h* t.*n*åcn nsi.¡r{e}Ðt n*åg}ahÊuy 33#Fiå3,så,v* ånte.r.ae*1*n bs}bwe*n

tlre ruågsång srx:fære;¿nd Èþle cås: adJa**n$ oe*å*ng rqnd r*r.q1el*Ð å*

hy an åntgtrlÀ*tå*n wtrå*å: L*rk*s ån{,o aeoCIxnt Ëh,e l'ånÈà+ såss cf,

t&læ å¿:¡nry ån tår¿: ery*È'al i'clr tþie F'*clerìt,ïs øÏee &r¿"rct*åür¡ ånb*n*

etïå*B, $ln** ftrw år¡n eåes åntcr**'båç¡n err*x"gy f.e erl:a}L¿*s'

than Èhæ rr*ptrlslvo n$c¡r"tr+È rieåg;hbr:i:r år¿te¡.¡¡etfrn åt, B@6tÈs

rp*cis¡on*ble È"n¿et sn ånwat"d dåepls$emc"e$fl €ìf *Ï:* åe.¡¡le çrnulc3

r'egul,t* "fr1eç, tiï:,€r'È 1g ¿:Lgge ¡åggr'#€iìtü1n& bc*t;w*e*r¡r bk* ii;algnå*

t¡udee *f *h* dåug¡}.¡*selxcir¡ga 5.n bçth c;';gel;*i1*,

faÏ¡le S sï¡*ws Èl:* *ötuå"*ttår¡ns àtl She pr**unei s*sËe *å-*$rsty

gf &þ* CI;ret*ei ¡'ef*r's'ecl bçr +¡ gÐ¡aü tcrr"r'üsîJÐru:1åelg tt: thø &îi,*rffiy

of a p*r*f**b ttnrif Éto*i;+cl I¿¡,tl;åc* {Ua}. lÌt1e s{å1elå}*-új.*m w¿¿s

prxr':.'+trrr-ied e*meåcisri.n6 tw+. eXlff"sn¡inü fo**:s f'gr b}:e næ¡¿t*gb
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-0.001

-0. 002

NaCl

v

o. oo0

-0.012

0.001

0.000

-o 
" 
005

-o " o00

-0.004

-o " 001

0.000

-0 " 001

-0 " o0l

-0. 000

-0 .004

-0.001

o. 000

a

o.000

0.000

CI. ool

0.000

o.000

0. oo0

0. oo0

0.000

0" 000

0,000

-o.001

o" 000

0"000

0n000

0. oo0

X

-0. o25

-0 " oIõ

o" oo2

-0.017

-0 " 007

-0.002

-0.004

0. 000

-0.009

-0 " 005

-0.00õ

o.000

-o " ooõ

-0. col

- 0. oo4

v

0.000

-0. 01õ

o.002

o"000

-0.004

o. 000

-0.004

0.000

0.000

-0.002

0"000

0.000

-o " 002

o.000

-0. ooo

z

0. o00

0.000

o. o02

0. oo0

0. 000

0. ooo

0.000

0.000

0"000

0. 000

0, ooo

0. oo0

0"000

0.000

0.000

Ktl
ion

(roo ¡

(110 )

(11r )

(eoo¡

(21o )

(211 )

(eza¡

(22L)

(soo )

(510 )

(311)

(zzz)

(szo )

(õ21 )

(*oo ¡

All dlsplacements are ln unlts of the interionie distance and

the negative direction is inward tovsard the vacåncy.

The ropulslve nn lnt,eractlon was tLre Bonn-Mayer fonmn

(4e )

TABLE 2" DTSPLACEIúENT OF IONS: F*CENTRB GROUND STATE
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TABLE 3. RIILAXED ENI]R GY }'OR F'-CENTRE
ELEC N IN T]TE G U¡TD STATE

V.(e) I
t

coulomb

repulslve

Born-
Mayer

.656

-"075

-. o05

^ "449

,r32

.129

2 "3/"

crystal

NaCl

lnverse
power

.656

-. 086

-.005

- Áaoc Á4v

. L21

.118

2.5%

Born*
Mayor

.590

-"062

-"004

-.435

" 095

. ogl

4 "4%

Kr1

lnvense
power

.590

-.068

-.004

-.433

. oB9

. oB5

4 "7"/o

* F"r.gg

< ëå lH, t Ç¡)"

e*(e, b.g)-u"

. Es ( ås,Ig) -u"
/o relaxation

All energÍos ln rydbergs.
calculatÍon for two forms of the repulstvo interactlon"
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nelghboun repulsivo lnberactlon, namely a Born-Mayer

expononttar form (n,n -tf¡ and an lnvorse por¡rer fo*n (n* l*t)
The ealculated dlsplacements and erlergy changes ïrere almost

exactly the ,same. However, this ls to be expecbed slnce one

determlnes tho two panametens (Ar and p in ùhe first case

and A, and n fn the second case) by the requirement tha|

[ *J"r: ."u t = v L 
.#lrðBqr

where U = the enorgy of the crystal
K Ë fhe compnessibillty

V = the volurne of the crystal
and a = the interionlc separatlon.

That ls, one ls doterrninlng the two parameters in both cases

by requlring that theln fLrst and second derivatives be equar

to the same quantitles at r = a . But ln the determlnation

of the displacements only those denlvatlves of the repulslve
lnteraction are used, henco ono expects the same nesult.

tr'ï-gure 5 sl:orvs & comparlson of rny ground state pseudo

w&ve funcbfon Õg u"a those consldened by Gounary and Adrlan26

for Na01. It ls seen that at a distance of one interionlc
spacing (a) from the anlon v&cancf Õ6 fras docreased to .26

of lts central value and is negllgibry smarr at a <llstance

of 2a from the origin (which is the cenbro of the anlon

vacancy)" ithe Gourary-Adrian type I wave functlon decreased

to a value of "f5 of its central value at r *& while the

type II snd type III decreased to a value of "27 of their
contral valuo at this same dl-stance" Furthermore alL threo
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Þ.TGUTìTû b

ßround stâbÊ F-centre we{v€ funetfon før Hsü}.

Þisbance le r¡ieâsured frcrn the e entre of bhe *¡r:lon

vÈàcane:¡. ?he Gour*ry*Adrl.en (**.a¡ 'type IT snd

t;gpe ïTï ûrÕ very slruller sü *n1y the type II R"*,s

plotted. a ts tirn bulk oqu^1.1åb:"lu*¡ lnte¡rionle

spaelng.
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tyg;*c wç¡tr'ff r1*911"¡iÍbly snrørJ" et r" s äa. åltircrrgl-r #*urrerg *nd
,¡id¡råsn d* n*t exp].f.eåfr15r rn*nì;åirs: åfl bhqlly $rc*þ-fl fnn*bi*.ns ar*ø

ån *ffE*at p**r-ld* w&x¡fr f'*nqtå*¡:g e åyrs* *år*;y ure*r sãÌ#d,th ¡;¡cl*

Rc¡t *¡"çå¿c¡qúneååe{sd tæ t:h¡¿l eÕs# erhlt*Ls. si-neö the pe*:.¡dq

wülrÐ funetirllr.l E"izt*4 anÈ*** fr*r¡t the s*iï*u].¿ttåon is e*l*prr*È

thq¡p* ås s{}æ* iuetifieahl*n f'eir rEøinç; t,!:ç s¡Elå¡¿lr*-èf"c eFËx,ox1-

m485"r".'n, ftJr lt Í-s he'i,å*vwú ðårcåt sl,*sfr¡l*n* ån **;":ip**c$ mb*t,es

'{Tlt}vci öü x*+ipåd}.y t}:¡st È}ie åçmç çån nüt fuLluw t}r* me¡tå,¿¡R sr¡d see

th* urVerA¿4e æLeeÈrc:n rif"sLrl-br*tå*n. }1,t:rotÏ:ey,arçT r:o Bl"nsu¡ bþre

paalu*Io wüve f\*n*tå*n å* e*tapact *ns fc¡*rås Jraståfåed .T.r:¡

ne¿1ï"øeåång; *1"*:r$r*r:le gr*ïur-åx*,f,åçn, ¡*b Ï*li¿.*'h f*r +ååsirån* l"cns

t* Lhe *ef'e*b sån*.* ühø;i g#Þ å neutrnaJ. sla"f'ç*r;t.

'Jh& $ex* gbep år¡ t3¿¡: çr¡Ï*r¡1"*Èå*n of the aii:s*rp*åcn
*nee'¿r;p åe Ðr oalcluï¿¡te thg $nla&l"axer.! *.r,;*ål*d efra*e $n{}ra$Ìy

E*(gå.,ào)rp*m equabårn {su}. Fånst <Õ;l¡"l6lj *.- sr,,qtu"¿rr,æd

:Ln she 5rr'.l*&n$* *f the Ïi*Èsn*rs 6r*ranei etste dåst*ntj.ç:n
sshqåro Q; = A t.'tc*sO end d, w¿rs *he tranj,eËå.*ns1 parramæ**r",

åg*f"æ ð?rås evqruetíern lnv*rr¡*d bh* r*ånlmåaaÐå,cn *f

E; ( å6, !*) = U. o * ås'å 'åa +<g*lrlS*)'

+ (Õ*¡lvrulü*> * d e, lÞ*(ñr)l'n v" (Êð)

wåtl¡, r,o*B*ct tû a( *u*ornU*å*eg tr,¡ sin åt*r¡**åvs prrco*:du*a t¿r

e*rtcut¿*te V = ( õ* t Vp lõ; > wÌå6¡'$ 6;r m fÏ¡* ms fiua:]- wër,ç¿.$

-flunst'.î.r¡*l fo¿. 'båro ^S'-ç*nbrs ç3.***r,.1;$ J.n tþ:* #Þi*:i.tür,å s1;d,ljqå {:n
tþr* glr:ÊT$íitltlfs tri' the sÌåst,o:'*å*n fåwld Ëg uf th+.¡4x.*gnd *ü,srte

ð'**,yr"¡futr{¡)u Vr(åg)*s tþ¡ç* *T.rntrge ä t,h*þ r*sw}.L eri.:*n arr
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Anj-o* ls ye6*v+d fy:*m the cryeÐa3. ån hli'* Frii{$:;rlüs i:l'th+

dl-sh{lrbl.*n få*l¿ 9q. 'Jhe #ÃT}r*ss3.*n f*r !*r(fi,) f,¿¡v sr¿*fi e
-d

sq¡'rre f;r*q:frL*n Ls glven T:;+ eq**aì:,í*n {äifl} J.n app*rirt3"s ¿l'' T}re

r#$'¿lts *f tF¡å¡¡ månånl"as,blon pn*aædur* å.rð 6åven ln b*bLs -$

aäd *3:s &bfr¡ryptj.üEx en*ngåw* {u*ånË equalXon {+n¡1 &r* elÊ*

gåvæn 1n thS"*¡ tshle n lä ås *{rsn tha'n th* absorptåun *n*rngå**e

{å6:"ç}ü qtili;,* w*å} With ex3?*nixrentu f}tS"s ås nr:b *rir*prl,aång

gå&*e bhe ub**rrptårn sf ff*eentiriiåm 3.n slkååLl h¿:tÏJ.iå"Ìls wuåsi tne

Of the *XÍ)eã,åmöntal. grar*lnettrr¡*g l¿sød by fta;'bt'*¿¡li ob alü i.n þtae

deterer¡i.nu&1*¡r çf hhe s&raå*sËTg{.3"ri.çs} Ë*Èu{trtPatø.rv¡fiåsJ. å*n æ1s*

*çesf,fåctenäs u Iä dogs åndleaÈ** hr¡l$sv*re ÐÌx8h, éà #È,{u$sian l'åt,a

Ð?¿CI F*ç'.;*ntrø ç*cr@å*${y about ¿¡* we3l" {À{¡ å #*"r*r*r'3t*Ådråsn x}Ypê üg

rq*¡ v*ß fi"ir¿Ct :ürl G

l.lo gi'fTïåSi"i:ìåü' íì¡;ì1iÏtËë

få"re çså*iel,*Li-*er r:il ths sl:¡å,ss1*n *rì€rragiy S'*1"Ïçws bhe $âaÍËLt

J.ln*¡g ae tharl; f*r bï¡e sbs*t'ptånn erle:.lT;t. å1:.e 1"l¡ret oL*p ås

bo f'ånd Lïle¡ enorËy ,rf, *Í:e rsl.ax*d m;1rst'ære when thø þ'-ü*:ln*r#

sJ.*e*non f.e ån åt,s fårsb *x*återi sfu¡¡f;e ö*. Tt åg l"e¡;:çr¡:tsnt

to b* abLe tu 1*u*lbp tlrls J.*çæï &**ul:¡:dtely heeat¿s* tï:eì aefil-
g¿iÈår:n #aår¡g1î/ f#r Ìiu-*en*ræ åíerp *Jåffusi*n r,ls¡aen*s *n åb,&g

å?rafr åå, åg åa m*ppr:e+eJ thaä sn ff**':rntr¿¡ *å,.tetr"*n fiü*s

fiå:e'**g'åt ttre eÍìhå*syffirilætråe St,:ÁItee rlf tb¡æ æ¡edd3.s*åroåSTÈ U*rnf'å9,;*

r,&itårin wî:{¡n o*ep-e1*,fl.fuså*n #Õ$ffirs* and fi*rueæ Èke dlff"*rfln6{*

ln *n*r'ç;y sf' blre aSrntøm hebw**il *i:s **r¡tl-$:JrÌl¡î¡ðhv,å* a*d*le*

poår.tt llrnd *Ïlç* r'æIsxcaqi *aelttrtï $*c.intr** s¡ålL Ít¡r'nåsh an

eeti"n'l*t,e c¡f Ði¡e aef,åvq'bf.üR #nfiFl4y f*¿ s**gl dåff.areå*n. ,
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TABLE 4" F-CENTNX ABSORPTION ENINNGIES

cr"ystal

v,(s€) 
[
¿
r.

coul

repul.

NaCl

.6"/9

-.094

- .00õ

- .001

o .000
ð

KCl

.601

-"082

- .004

- .001

.000

-.267

.259

.o91

,167

.1?O 
*

Fuå E"*d

tea Ei Êa

*ås'aa (åäF as.å

<Õ*l Hrl&'*nt

E Ï*( $6, )l*) - u"

Eg (ås,I6)-U"
_t
h¿+ - *ê

-.262

.337

.129

.208

,204*exp. absorptlon êfi 
"

Atl enorgfes are ln rydbergs.

A Born*&iayer form for the repulslve
interactlon was used.
o Th* experÍmontal vaLues are taken from

reference 4,
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Jis þr*;t'*¡'s *ne måuå.rnt"sse <iÞ*ll.lrl6*X*Vr(g) wåbþr r*e+epe*t

tei È3.i# w€rï*..r-'i¿r¡*üå*r¡ ¡r*ir"s$:*bé*r$o ü.}i* p*,aud* w¡Å\¡B *.inætår¡n
,?, t

rï;írJ chç*¡*¡n bc¡ þ* a5l th* t'*r¡e A 
^uu*êrJ"{'*-. 

'tho ¡"eecu}t*

uf Ì;å:c? ¡*f¡:åml"xa&åç:r: pro*e*ure srÊ¡ gi;awn iy¡ table S*

?* *c3"cul"e*a thu s'*l"exsbl*n ef t!:* excåbcd c*ahs ong

}lr'**æ*de tc *atrcu3eëg *ke dlsgrla**üigftt,$ir &# bæfar*, ueJ.ng

equaíS-*n (ð'l¡.. ßke mqån dÍf'f,æpence å¿:* tlie çal,cr*lstt*n fp*m

the¡ þ'*e*ntrs gl'*xrrel efict;{à åg ftþ¿*at w€} nü å*ngwe* hsve sphgråsel"

$:.rí*nlerÈrg allel oûms€qu#r,rblp tleo greuSrfr:g *"f *3rç åans å.n ei¡u*bå*n

{nc¡ ås d*"f'fenE¡nt eçrnqrpp:*r:*f"ng å* t,}:e *haxg*:d sry*æretrp. T,}rs

ä!&n$sr' åyr whåoh {:h¿s $"*nc å4rr} trre;up66 ls shawn fn elBpetr:*i:; }n

Hquetåon (*tz¡ *o {I}1õ} gåv* *lne ð$ilt.¿'åbËÈå*srs to Ç({) ,r:n**

ee*h €:r$uÌi{ ?1}rc¡ e1åm,plaee**nLn e¡f' !*ns *ut Èe¡ fl*nth r¡a;,i3'ssÈ

n*l$ltb*uE'is wsrÐ *alotrl*.rt*rd, $#Ï1*åd*rån¡4 ÐP¡* e*nt¡'åhuhå*n* tçl

BEUÈìLåon (g*) ¡nl'&fiï :I"onm *ut tç and ån*3.r¡dång t$:*no a* {*ilü}
end {A*æ}. t}r*se dåæp}***:::ç¡n*# srÉi} s}:çiwn i.¡t àstr}* $" fÐ #eR

b*¡ $Õ€åtå thsfi tþ¡æ di.æpl***i:le+nt* úf tl¿s {}*#} genp ar"* qreåLe

Ïsårge sriei outwôål"d f,s'å)m ti:le¡ v*cxfiÊ"y* Ti:l.a åe å¡r çåuel"!bs¡äåv*

å#r**¡ìå6nt wå*h thg *gl-*ul.atåe,n of þJsosl {år¡d J*y-*? åiürnr*vero

th*y also f*l¡nd ra }*ng;* eutwsrd dåsg.:rr"eat:*fløcr& :flor- th* {üü1.}

l"*ns cnnpuned to nrg v*lues *f "üúü*: f*r s+¡*]" an*3 **ü*åa f*r
ffit¡. {t}iæ r:*gat;åva,¡ *ågn **n*:toc? {â31 fnw.*¡rd dis;:},ae*ment}* pox"

F#etå Tsuçq{ &vrd .lny found d:Iep3-*c*l¡;srlbs *t .ür:*üa aliqå .ää,Ë'?¿x

fçr the {f**} *¿n* {e:*e} å*ne rûsB.1rbåvertp"

Iïå#u¡"* s sh*rep si 6*greipÏ: *f à¡re F*r:i:inbrtl *x*åteqf srhate

írsr,il-rrÌo w.åv* f'c¿n$t1*n. 'fi:ås ås c**i¡:*l*bo preakånp s* ¿¡å:+ut ..6iùu

Gourary an<i Adrlnrr26 found that thelr type r funetion peaked
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TITBTE 5" ENITRGY LEVELS ¡'OR F'-CENTRI¡ EXC]TED STATE

NaCl

lnver s e
poYüer

.656

-. 0B6

KCl
crystal

I
t

coul

Born-
Mayer

.656

-.0?5

Born-
illayer

.590

-.062

lnverse
power

.590

- .068
(e)

repul "

ooint lon" conb. (Vpr )

ion size
cont. (I.s" )

- "547 *.54t - "490 - .490

E:-s'- É I oo
lVp¡l

. o4B

8 "B%

-.499

.25J-

l.19

-.248

,633

-,O?1

1. r0

.ãl"l

63%

" 048

B "8|16

-.499

,251

1 .19

- "248

"322
-"021

1"10

. õ01

6 "5/o

" 
015

3.to/,

-.475

.202

].. t9

- "273

"254

-,017

I .12

.237

6.7Ítr

.015

3 "r%

" 475

.2Q2

1.19

-.273

.248

-"0]?

l .l2

.23J.

6 "8%

V

(6^*lTl6*r)"
, do

( 6*" I t+* I 6*r )"
E*$ (p, b"* ) -u.
'Ir& l- o..8,{ år+

,oorrêcted alpha

Eu*(å*+, \.'+)*uo

f relaxatlon

I1 enorgles are Ín ry'dbergs.

do* ò.oA (fnom ?,eroth order onergy calculatf on)
alculatlon for two forms of the repulsl-ue lnteracLion"



crys tal

lon
100

001

110

101

11r

200

ooz

12C)

20L

]02

?11

112

22A

202

22L

212,

3OO

o0õ

õ10

õ01

10õ

õ11

r13

X

.0a1

.000

.012

. 0õ6

.009

"o23
.000

.00?

" 012

" 006

" 006

.001

.000

,005

.004

.004

.0oB

" 000

.004

. CI07

" 002

" 
004

" 000

NaCI

v
.000

.000

.012

.000

.009

. o00

.000

. ool

.000

.ooo

" 
005

" 
001

, oo0

.000

.004

.001

.000

,000

" 002

.000

.000

" ool
.000

z

.000

.002

. oo0

-.007

. 01õ

.000

. oo7

" 0oo

.004

-.001

.001

.oQz

.000

" 00õ

" 002

.oo2

. oo0

-"001

. o0o

.003

" 
000

.000

.000

x

.058

.000

-.02õ

.014

-0. ooo

.006

" 
000

-.00?

.005

.000

.000

" 
000

-.004

. ool

. o01

.001

.002

. o00

-.002
.002

-.001

.0oo

.000

KCt

v
.000

. o00

-. o?5

.000

.000

. oo0

.000

*.oo8

.000

.000

.001

" oo0

-.004

.000

" 
o0]

.000

.000

" oo0

.000

.000

. ooo

. oo0

" 
000

7.

" 
000

-. o2l-

.000

-. 016

.008

.000

-.026

.000

. ooo

-. olf

" 
000

.000

.000

-.002

.00]

" 
000

" 000

-"01õ

. ooo

" 
o00

*nOO7

-.001
-.002

Dlsplacemonts in unlts of the lnterlonlc spaclng.
Poslblve dlrectlon is outward from the F-centre.

(sz¡

TABTE 6 " DTSPLA,CEI.,{ITNT OF TONS : }'*CENTIìE IIXCTI'ED ST!\TE



FTGTJ¡T*] ö.

üxelèed stnbe F*cen?re r¡&vð funsbfon fr:r $eit}"

Dl-stance f s msnsut"*d frsvn the contvs sf the anl"cn

våoerloy. TL:& tlounary*"ådrlan {*-"e') typn Tf and

bype TTI are v*tây siinlLar sÐ only the ty;oe IÏ wås

plobtectr. &. 1s the bul}* tlqulÌ-ihrluryi lnterioni-c

spa ei.ng.
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at about o4a whlle thelr type rï peaked at about.6ao
t?iåe ås år¡ e*nürae¡{, b* t}ie r*;sul.fr¡ t:f W. $suiLå FowL*lrogiS

wh* uräe$ i¿ s#Ì.l¡.3"**Õnt*"r;u:.ii:l ¡a¡*ei;.¡1" n anri e¡i:^Ðaå¡rg a j I i.'fu¿te sÂlv*

flirrE:ì;å*ltu iT('l:¡öi'*r.'hås¡ c,*,ä*;-rJ.¿1flå*n !no¿rå[v"iæ s+v*r+¡J. Får-å¿ä]r]b<*rg

*i:c1'¡ ¿¡ç il, fi}':* rr*rlåttg *Í'bï:¡* pot*nb3.at1 rryesI3 s{9ê}1 h*v'[h*
*

çL*cbr',".rno í!l , *3:æ e¡ff**g'*.ve¡ *iåisiln and ffieffr *r¡ sfl'¡,;Õhåvcì

4i.*å*s*r,å* üsine*t¡nt, whåoh eir* fig*d st varlr¿se wlilnh wr¡uJ-d

yl*Lei *,l etri.ffu,s* s,i$vÉx .fur¡ætli,,n,

3'i¡er n*xh st*p åw 9* *â1.*Liïüt-;ri er(9-*,I!) r"*"r,r eq**bf*n

{çn}. lor su¡*}r *, *al*ulatf,*n fÞg w-rs el¡rl$+rn t* b* *f flhe; ,f"*rm
ì.t

A;* * {i:}:e #{¡i-"ile fl*r¿rl ** iÞä }. T}ie s.*.ru}bs sf i;hf.a *,aJ.*ule*

i;;i.e:n and bh*" *r'¡rl"gsåt:'n *l:.ergio* *lr* gåv*n årr t*ble ?.

ür'¡e *ar¡ e*e Shsï tha er6r**me¡:& wlbh oxperå*:*¡:'i; fpr Í:he

E*etåwsÍ*n *ner$,;,1i*s å* s*i.&g *irn¡r for È3:e s*aprg,:ti*n *íì$1"Ëi.rlir"

*ne expl*tnebå*n *f êhf"e r:'rÊ.S I3"s ån thç 5u¿q*{€6tå*n ti';e{t Ehe

F:ranck*$snd*n g:rånr:å$ls d*r¡s n*t hç:1"* Ln æ:xl"gs*.un* Tf i;håg

wårë b):i* s$s# fiilq¡n tlie lstbåee wç';1dl,Ðlms g*rrÊ fr*s¡ tï:e
s{irl"f"lg;ttr*etå*¡l üËruøffiF,ür':*år:g tn h}:s¡ y*r}¿esecJ ¿*xnl.*ed fir*c*rnt/trc}

í*wardr+ ths e{iv¡fågiura|;åern +f È}'¡Ea ;lsl"*x¿¡d ¿ir*mnd e*.¿r*e þ1'*t}*¡nbr6

dunlrrg fhe r*r¡Lru*li:n, ï'¡*ne* Low*a.5.n¿¡ Ëhe 1*ivsJ.a b* whå*h

o*rl"g:*å*n sü*ur"å" l[?iåæ w*uld l.Reyeag* ri:y erir$.sså.e'n enengåem

end bx,1n6 bli¿,rri¡ n*âãrBtr ï* bT:* ft.apmråa,'*i':tel vå3:.¿r,'$* i¿Ie*

el*e Ð:r*nÍ"$ p*ï-er'åg*tl*n effclt: *s lr&*rg ¡'terå h,*,ran ge¡nsl.dereeå.

'li'h*fr riiely ï:e fmpcntc*nÈ ån t!:e $1*e*nLy{} *e*lt*d etmh* Sn vtçw

of Ðh* f;¿l*t t,i'i*f, üh* ¡.nenudet w&vs í"t;trü*å*n ötl p**:cs st aî:Ðrc)-?rl*

rnet*1y n6ee e*me? Ït¡*siee the p:r'nï;ab*.1å tg t,tle't; *}":e F***.r]lìfe w]c¿ç 1;r'*rr

wilå1 bs .ü€'ïy nw*r th* *i-**år¿;** ¿'"fl *}:e xa*ågklhi*nrån&î Lr*ne å*
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TABLE ?. }-*CE}ùTRE EMISSION ENERGIES

V,-(Ë*)
coul

ropul

Born-
I\{ayer

.656

-"O49

1"10

-.õ5?

-"021

-. oo4

c::ys ta1

Na GI

inver s e
powers

.656

- .061

1"10

-.357

- "o?j.

- .004

.004

"267

. õ01

"Q34
å

"07?

Born-
I'[ayer

.5go

-.049

]"If
-.349

-.017

- .005

" 
002

"2-L4

"?37

.o23

, oB9

KCl

inverse
potver

.590

-.054

1" 1l
- "ö49

- .017

-. ooõ

"oo2

.209

.23L

.022
{*

. oB9

alpha for
eml s s lon

<Þ's tl"tP I 6å)
È F"*' Ë,+

* å* fh.g+
x$* A*'ß!):4*.S w

. oo4

.279

.õ11

"o32
#

,o72

Eå ( e r,,o,!å)-U.

E*(å*, )r*)- u"

emÍss1on ofi.

experlmental
emisslon en"

#

All energies ln rydbergs "

# ffro oxperinontal values are taken from reference 4 ,

CalcuLatLon for tv¿o forms of the repulsive lnteractlon.
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v@ry htggh. 'J1:3.s **r¡lr.l i**rr? t* perl*xrånatåçn esf'Sø*br* rsli*.*år

&Ï"& nüfr n*glå¡:åt:1}æ *



( øv)

*t "Ð ã,r6TI,!À

=l(rT)ËQt, ) p
(6 ) 1N+

ffi Ër,{{,}TS"i:nt*d *l+*e; FT;*î{:¡æ oð&Ê ilt"r'ç13 t}rtå,&:€.Ø tlT*?Í.ä 6r+TnBe,.T .?Tqrlt

",{'iÈ-t*wæ üûîqem1 uT *$ueri* 6r{- &r:rÍ 6T(õltfi tËî.¡g. æråçrl5

I ?T.ãTüd'*&lliÏ]€H

ar¿q, .?u1.qË,¡"ìÐer*"4F ¿¡Ë{3Tr:i¿-qrts,r "TTFTlr* Ëî-{l uT ñ6qt.:T d.ry Xuuep øS*xr*r.qr

eeeiÄ l.î?#q êøi¿q .Ë1r*:set; d4n+;e:B rai1q JiÐ {ã*T?TiqTdgBTp o.$.xwl¿n Ðr{+

qî,í ;{$tål} {õFnns#q ffirrÊr*ì.{* sìÃsffi t:Þ n** tq ,å*å t?i::,.î*.i dl?Tt"raT?¿tsd

#sß3-ll ' { î *a,r.,i TJ trT åI pÉ'l'T*qËT îi.rftt sd.n #g îTr"rT p-t*er*} nrerE *drir

6+Eì'r ; p,.rf3** 6ïeq gqÌX€,ì T{.r* q ñËi,Tê6} E {r* T¡& P*8IT ffi$,ì Ëitß {}4 Fr¡Tpaã(:

*#ü #qq +'êsîi¡*å ç._&'
ô ***p- = V ="\r3 €"@"*V eq *? u*Ë*i{û ÉËå4

u,Q puTr 
^ *3ã V = 

^,-^16 
ÊÕ# ruþË.r'ä#,3 er{t ,T* 6.}i? s? ff$Ër}î4ü ffeôâ

a.'-a' ..\F -
U0 r$,lr?q.e *i"irço'"iriårXtre't ràqq..{r};f T.rrî?r}rirì.1 -çå,Ì?,& +Fnosaif @rlq

sg Y{ FtAÞ +:çaitrß o1*q*tr*Ás 6T.{Q. Jü r.x*Täüffifì,i såtrné *pneærf Ë{"{q

dü;iü{¡s*lrïvúed u*T?ßrÃT}.} 6}nI?*å $i¿q cxl g*tad*,.1^:, q{qiê
+

IsOtoHtsS) + \BO l¿/Bø> +orì =(iï'a) 3

(õ).nn "(xçl'nliq; +"n =(Eï'õ)3
8{,.?#Tl{1T({ilTl *LtG

fËT :in$å '*a'çr14e; r#x{? J:* {ÉfiT'åer$eTsd ø:r43 ,g# t$Läft**plñ s4çq l*'tå

s#ûp 'r{ËTrle *Á.Ìs¿aai¡* d*$I"Ã# tÄå*"r.&Í{ 61{+ Ð&æTft$Tno *? sT trTså*T

árïaç¡uæ *##{4q Ji# tä$TttrË*T ¿+f"ii& t¡T ¿{aAg +Ë.liJ #T.{,1- n¡iÍr'urçffi*

'LïT 
"t*r4:S3rq 

+;¡z{? HtsTæq:rç,nqea*xx*ü{*i3tã* #qq r*ç"Ê*ÞffiT$fi*ç4utr ffiB PffiB

åT,rQütlåiËiii.# e s lts*gaqË üTê€Arâ-Xarnfu #1qT*sg*d #&,'l ¿rT 4æi:*r* *íætx

*ræguáæ æî{? ÊuTûd'*eTt-;ir.$s #iî-lx tET 'üeT?n"rl1$ï3u** quç{}rJ**TPFBtl

Ë+q4 r,ãl r,::e4.wau tq? ;l* ,tåiT"eour-er; #lî.? {'?î!.F*f,iî l¡ Êîlt: #îr<: îtÖTçFn3-glL}

råoqr o*r-r.r Ji:'J,.t¡rlrn c.iü"51r+,r"'[Jðs Ðî{? #fr?:{rrt{Ëß çq crËP'ä{.-? tåT

,l "l:å I fid :i1.'1rji.i "ilfrffi*Ë

(as)



(6õ )

errd $ sf f$6gre Ï snd åntnc¡dtlci.ng; an enÍ"ûn *lb poeå'b$"*n 4

wÌ:eer *hs e3lstcl:¡"fut.** fåæTt1 å"s s,sstr

It w;'ss ,f*und lhrr*t 'wh'en eqnatf-*n {¿'t?} w¿as m3'vll"m$"ned wåhlt

rewp*et fiç bhs wsve .ftrcì*b1$n pær:ear*eëex* ¿*Rd *Ì":¿l åoni.* e?ås-

plal*ern*nts w&F6 td¡I*t'll-å{'bad, thc* dåOp1"uc*¡,':*nt of." b}iø **tå*np

ne**r*et tho rrrågnafl.ng, ¿rn!iln (åone L*[t*11*t] by t ån ftp*¡r's î]

wffir4¡ B¿rø ta*rgø t* þ+ üpøst*d wf blrån tlrç hsir';eçnå.s *pproxåmsÈl*n

çf ttrs K*cÍ,sakl" it*thot{o fioneequ*nt,1y thÈs pr*b}øra wâs tq.rn*

gfqSer*d &e & ¡çç*perr&.¡tt*.*ha¡l t,l.îF*t eif' probLe-a*, llå¡sS åe*

we¿uabår:n {*Y¡ w;ts ri1ånår*åsed wår:tr r'&m¿}e$L gü bhg wsvø "{'r¡¡rståtsr

Ben*mehwro{ ¿rnd the .pomåtf"+ns sf ,L}r* ltesriürsü n*"Ï"p*fuetrr

pstå*$s {gnou¡l } å*ns} gs *}re s.sdqJ}e*ã¡ûånt erxåc¡ne. &ueu !n

equartåon {Ëg} íhæ BüÊXtå*nn of tite group 1åpne werê cütr}*

g5"dened tc he ons eürv.Fån**nt eif h, rs*¿hen "I;Þisn *ne *ol::p*nænt

üf å , ffiis øXs* e ïrangea V¡ (o) n nlne e V. (s) s¡rrst n*w .c,*k*

Lnto seçounÐ bl:* fa*t ÐÏret ttro gr.*u$þ L å*ng heve he*n dl"g*

plased in mån$"¿.nåøån6; eque'blon 14.-!), l& wæe feund t}æt bp

a}l*wàn¿g bh* Ëår*Lågt l åone t* s,e1¿*x i"R s**þ¡ ¿¿ r:rßnn&F bhst tÏls

*qu3"1tb.råu¡p" ç¡vìêr&y w*** eubntenbtel3y chetn64*d frem bþic¡ *ssÐ

¡whero h}::s ô1n*up I åons Es*ltr# nå6å#1";r elr+rr1:ad st kh*lp perferot

trstUåcq: *åtesn Tn **herr words fllrm ec¿i"lf"Lå'hr"åu¡¡l *'.Iærfiy is
qu$.te sensåbåve bo ths p*slti*ns *i' thre ¿.;r*r".p l 1-*nß,

ft¡åg ¡r¡1*ålul"aa*å#n w+rs ctr¿rr,l*d cub u*lllgt äl Ëp#ffir"rì;t; fr*vrl

bhs Tåbn;:lly CIf eîrhr*ütit;Í,,.n&ã art åÏi,ìf*li* Harç¡ei.13ã. fn o¡"dma' t*
*s.¡Is:¡;lÏ¡¿'be f;'årø eues"fly *ei:s"êssll,*n gåv.:'ri by etqutatå¡:n {4?} ),+

rrr*el .î*rr Vp¡(ô) t



{å}
. ¡,. r-

iÀrj{l [:t å J
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{g'¡} i"r*m ,:*plrevrdËa å tst¡*rl ðüî1sit1*e'!ng Õ^

t&ei ) lrt:;il r*ir¡ra*ta*1å:i Jl w.l.:qln û#È'å$iåcir*:"år:g

equatå*rn

{S{¿iåü* ti*n

Õu=rAr1-*tzuL eån*s iÞ" *n ï:er wsåb'søn å$ & åit:s+r cu;¡tbåniltåçn

*t ! æ t ¿¡s¡d,( " æ m:ph*rieerÏ år**x':**nå**n n*L:e*13r

iÞu = A;***'"' I F*" (e*''e) + * P: (*"" e)]

å **C*md f,ù¡rfi 3'*C' S*Wu*l Aåse¡ ce;nsieleau'edu n*rr*ril].y

Õ"= A;*t*t( bt* g") bü {r*{å åf t}ro s"*c}r;}tan$ ün{ãrå.ry nç¿rr*E r¡;i:*?l

år*pr*v*i$ by årt*3rlr:Tå:rg biræ F;rì"'{xr;iister b ' T'ü wt:¿s Ë*r'ind thCIt

the åÌtìåtådâ1 rr¿l-r:år¡r$.ø'*tåi¡n pFü{:r#$# êåevÐ ¡*Lsflsl$t t;}l* s{imð} norr¡*k

s)ã*d*r" €anÐrËîf fog b*il?: if'*n:mc$ *f ga. 3t s?:i;ril¿i Ì:* nct*d t;Tls'b

f'çe* Õ"*A;*'*'( b** ãt) *h* måni;:i;lsati.q:n F:,Ëtsåsã ilGw

åmr¡nåvsc lï,rr*CI g:sar*;iiilt***rruu u{ , } u el:r:r} þr r ihe ¡r ç:o*rd:î*"¡*c* +f'

tla* ¿,1::,nrep å å*r:s" $ånc:{å L.år*** elriwr¿¡;åe*e f'*r" i}¿* twc: qlåË'fs¡"*r:t,

fgr¡$g +lf pu Ëåtí;Ìs *,*b ¿rA:px'tl;å¡r.;,¡C*ly *ir* $¡å¡i]* flür'âi":*e *¿*lclttl-ü*

tåùn¡g år:rr*1-;årt;'1 the u"*l,u¡:{*ibåt:¡n *f, t'lrq; }*¿'biÈ*e $P-ÕÏ}{::} g*rt'å*d uut

**1.¡r Ê'çg t1:* iåf.:",:i¡;Lå*3* feipn:, r:*rrt*Iy #u=Að=*-*"t".

ffi*ge *¡*äecål-ai;å*rls w#r{i} Ë}ti}ui."ûI'l:l#d uæ'in6¡ Ðhs lw* eTl"fferenä

å'*r;ne, ty;$rrbffrnrrd pt eVå*U*å5 f*:r' Lå:.* slr,:.s"t' P$figti t'opmå*åv*

:!"n'Lor*+*Uårisl bCIbwøesgt åe:$c* þ'årct * f*orffi*Ë,îè,à;f*y forr: ^, ArO 
tlP

wåÀ$ l¿sorl, butÐ åù wcs lll**¿*lht Ðå:*t f.trr 1*16;* qf*våg{;i"trns ol

bÌ¿e l*grs f¡"*ra tÏ:sj"3- *qraå,]"åbx'år*u n¡:**ån¿1u I;*Ph¿l;-,s e.r r*pu}"*lve

ån*ee"¿**'bå*m uå" t;Ï'r* l'o*r¡: A"l#w*ul"d fue m*r* suj,l,*l¡l-E>. Xn

b*ÐÏ: *asðs ùh+¡ ç*,Ir¿s¡s i;**¿l f.t;a* {;h* Èü$$tååni:s {li1 up} c}r' {f'gsm }

wÈ**"# flh*x*c* dg*g*åvq': fx-or* t¡i,'¡l-åc ;æ,*e¡rçs*Erl¡tr.* d-r¿ha " l'ï:t+lr* :Ls r,:$

$urm*å"$'i.*;**X.*rn ån **år¿$ hh#.sþ* vi*3i;æ* r+k¡*;r tli* al.**l*5,*çt h*:1,'¿,'*en

å*ng ¿{å flj."er,æ gr::*ex f,lS f r**::i ti.r*r *qr-illl-1.:;rå.ur:l $ i-lå*-i *u,Ì . 
lj4



(6s¡

$cræ* w*sli¿ ås pr"r*silnbly b*lån¡i di:¡r,* *yt tï:* r)üü'p**ilJ.sn *f'frhçge
p$Ïaåffl***x"¿¡ uS Lng {åKp*;g"f ;19¡rB*¡} t*sr¡}ïs f*r ftii¿l ¿¿*t: j.ç¿¡flå+r:

€n#r'{¿T}r f\:t eJ3-J:'f**¡å*n of ¿lnåcrl r¡**an*å,.r.rxc l-n *]"}caIJ" T"l¡¡.T:lqj*

*ry$'[u]"c; u f]t¡l r**u.ã'Ls *j# fl]rå* äðyr*'b?: *rdr:n *r]ûra$i;;]¡ r¡.i]*r.;J.åì,*

*å*n ay'$ ai:çwru å¡r **¡i:rles i¡ al:d L)n

ät" seiå1 h* å68m ftr¿:ln f,Tr,*g* t*T:l"e* t,Ì:aù ;rru i.n i;i¡e gr-*r*Ð?¡

*y?*#}3 *çps'*uårrra i;å*n" 3,* ap¡pr*xåmu ue3-y I;kzç* #àiå*?ri, r:q'**I b¿:

**:,¡u'Ð .i¡å¡ååo fhåro åg a ell*¡:3a*o¡::6ï)t of, *'b*ut "I4a fsu+:¡ì &i:s

vÉååri*:b w*ulst hååvs åf'*ir* gw'lup Ï å*nx rsds*s r:*'b.;¿J"}*wed *ü

m#v* ln õhå*¡ -í'årst mlnl,r:iåsatiur.rå öta *i dåni:å**o;;ts¡it, *fl aä¡o,¿ð

s,{)'íi, *

iJr¡* ¡tow *¿3,3"$açs thl'-* å*nx gxc,eour:d3.n¿q bhæ s¿¡r"ieJLs*íi*ånf L*

¡'t+L,"¿;t" Shis åa g+¿t':-,åe¡'J **b ¿*s þufþy.* hy *i:le ffanm¿1åçå ;;:e&i:sdo

Th* *r..rçr"E$!n*Èe ey*bem t'l:ab {rî}ç r:luså; u:rø r'e¡r L}¡is caå**år¡*å¿lxt

ås *lil;È }"ab*LL*ei by ã åtr få¿{r*p6 } ar¡d kå:*¡r *¡r* :numt p"'*rf*r;ri

tï:e arpprcpir'å**o ra&*t.l*n t* g,lu* ðh* dåil¡rï****æR*u ån t.þ¡*

*r¡f**Ð *e.å+sr*stf,d t$ürcf!:tr';b* *3r'r;b**" ln doå¡11fi i:l:'iåc¡ ã"*l-&Håà*

tl"$v} n'"¿l*,;Lgtå*n, oi* fl¡,üirp{} n,l' år:?rs &'ü}:Ê *l-1*r¿*t1 *o ;"ç:åsä

ab*ui'b the d*f'**"çn ?båg l*c3,l"lc1øe :reåâ*¡r.s'&ícin *ui; *c¡ fc;uy*t:¡+ftt,it

xr&¡À;3.lnï neåçhh**T"# tCI ê3,¡a ¿:Tsf,*ç'å; q¡r, *b*ut åll"d åq:ngo .[rr

equaÈåon {m*¡ bhe $t;¿n *.vr}p.l åne}uded åË g;z'**p# s.f j.üns

{å¡r*lu*fpdl *ågflt ffi*å{T"esåt nøåphhsi-is3*rr å# t}:¡s d*C',*a& er $4 {**t*}*
Br* *;'cleg of 'b3.:* þïv'sråpíriÉ; üf' l}:æ å*nn *r:el tl¡e ffìåbÊã6q\å*aïä

$*r¡öä"'J"br:*åt:il *u Q({) X'*oo* e¿*eh {¿e*ç}î.iFr er* ä!},üwy¡ å.r: ay:ponc$trs åi,

91:* Pq¡*i:lÏ*s eifl *ir,å* e*3*i¿I**å*r:u t;hçr yeåe¿xqrqtr *y:sppj;T l*v*-::Ls

4àn{Ì Èh* c*rr.*gtæqT v*Fågtå*n¿*L pelå*ei*t*ë*T'* üia{i gå';çwtr ån t¿rb}og

L ¿¡.rld L o
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TABLE B. SADDLE.POINT ENERGY LEVET,S FOR NaCI

synmetry

pseudo Trave
functlon

antisyruuetrlc synmief ric

^ u -etru
Qs= Ab *

.aL
-o{ n¡

9'
L

Õo= Aã

form of
fopo 1nt"

Born-
Mayer

inverso
poü/er

Born-
Mayer

lnverse
povlier

polnt lon
cont. (VFÏ)

-.585 -"õgõ -.4ô'l -.435

ion slze
cont, (f .S.) "051

-¡.q. x too
lÙ;rl '\'vv l,3.2/"

" 
052

L3,6%

. Bõ1

a?o
o VVV

-,õõI

.L22

-.210

.364

-.04]
l"06

.825

.o42

9.6/"

"978

"832
-. õ95

" 146

-.249

.324

-.A27)

1" OO

.gõ1

.046

g.g%

.97'.|

.841

- "892-

" 
146

- D^n

.326

- .014

I .01

.840

do

H'"
(õtvPlff>"

kinetic
6norgy

< Þtt{Pl6 >"

E (g, b") - u.

å r"'E
conrec ted

4
cornec tod

Y1

.95õ

"829
* 

"334

,I22

-.2r2

" 
361

-.o42

I .02

. 9]6

relaxed
energy . õ19 "323 . õ01 ,3L2

All enorgles ar€) ln rydborgs.

{rr$,o* b, (from zerot}r orcier ene rgy calcuf¿r blon)



TABLE 9 S,A,DDLE

(6? )

.POINT ]TNERGTES KCl

symmetry

pseudo wave
function

ropuls lve
i-nteractlon

antisyrnmotric
,LL. -e( n¡

@n= Ale
Born- inverse
Mayer. power

synmetric

Born-

¡!.LL
Þ À ¡ -otU
es=A3 c ö**A(t'-B');*'
Born-
Mayen

lnvorse
povrer Mayer

invense
powor

polnt lon
cont. (V*) - ,5õ9

lon size
cont. ( t.s¡

-r's' Á loo
"o2-7

8 
"Q?à

.910

-.ô:58

. oÊ8

9.37;

" 
glo

"950

-. õ10

.09õ

- .2!7

" 
õ15

-"0õ7

r .04

"827

.278

-"õ86

.olB

4.7"/o

.961

"947

- ..368

,114

*,2*49

.277

- "022

.986

.846

;255

- "õ85

,0lB

4.7"/o

.960

-.362

" 014

3 "97;

.940

.491

,844

-"548

" 
oB5

-,2-62

"2-70

-.óbu

. oI4

3 "9f"
o?o

.492

,850

- "646

"084

- .261

"27L

lVe¡l

c,o

bo

H'"

< s tvP tÞ>

klnetlc
onergy

<$l[.lPlÞ>"

E(Þ,h")-U"

s

connec ted
al,pha

corroc ted
vl

relaxed
enorgy

.845

-.õ18

, 09ö

- .2TB

"3L4

- "oõ8

1 .04

"832-

"2'.16

. "852

^ "367

.114

-.247

.278

*.026

. ggl

.848

.255

le
e !Þ

¡,I1 enengles ars tn rydbergs 
"

{., ["rg,;]"(from zeroth order ener€iy .calculaLlon)
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lb *air: hc+ år*.*rå *åretb t;år*r s",,¡L*rx*ti.mr¿ *f fþ¡* ¿*ht*y;r;*r*i;t'ic

*t¿*íe åg s-{rrl*¡åd*c'¿il:};r;;¡cX'g *}¡¿¡n *}re n*3¿¡s,¿¡Èå*c? *il ?;}t* syïrì-

rlc'tr,.l* eba'åi*. Få6e*r* ? sl:sws rå F1üt of *h* t'u* g"w*udo w¿¡v#

f.t,-¿n*t;å*ns öu= A3]d*t*t **u{ ë^* Aå* *'*: lil #s?1 bu+ ffn$*n

thoù üh* ö¡ p+*rL** at, *tr,:uf; *?ll s'ï:.ll* Þu po*Þ;s ¿i'i: *1:#1"xil ç.

ãti¿aL ås hlls t$'¡Ël:ltn6*3åt ps,+l"1d* wåcie funçfiå{,iÐ trr¡':dl; ** l.**;*be

t;kt* *Is¡eSz"tlr¡t ¡¡ t:luur.6l* Ìi'rûå'à$ åg] ðìri.o $lilalf v¡¿*årnel.*** r 
r* wl'rå3.r1

ðh* en*åsy;ru*,**rå* pøexei* ffi;i¡1i$ fi¿*etåon t*¡i{3s l{¡ i.,:*vs thcp

*Ï*ç ì;n*r:å* *Þ':*t,g* Fi&q{s{eF +;i:* *å4.¡**a* i;i.*ç: ;àåtår,n .

'åhe diwpl"ue;s;:ri*nt f'å#:¡.d'bl;rai. L* *#s*# i.aL*d r¡åbli 63:r,¡ss¡

r:*l"ax¡¡t;i*ns rüri*'ü¿*.$sto ¿llås på*bur.e as *ì:s bwe¡ fi"*3dc¡ {S'*r,

ëhe *ginine9tråe å¡nd ¿critråeg;;:.aer$r'åe æfia Ð*¡ 3 ;*c.# qr-laåå*u ÐitræÏp

Ðt'lg åå{;?r{ji ì":'¿t 1;l¿e *åæp}ac*m*yrûe¡ çrgsa*åst*r} w1Èh b}tr¡ ¡¡r:Bå*

s]íîml**x^"l"t $*ebe sr,ü Ï*e3*6;*tr,*

Frlçun*ø ii*.3"1" 8Ï"r'åsJ t;?r*¡ cr¡:*rgiy å*veÏ. då¿¡g,in¿¡*,1* f'*r" Ðwo

tcy#3is1Ls {:"}r:ifiiq}*e**e} In clet;*å}", s:aiaeJ"y líal"}\ acid K#1"* fl*r the

twç pr"t+v5.o*a*].1 ent¡r:¡¿ç¡1i;ri r"c$ltLsåv* fi:tEgr***loy: fr¡p*ls* lh*
$#î)e¿4&Ðåon høïw*e;lr i;h* n;'n"**:ebr,le *nc1 r;nt1$yrit$t&tråe $hrüt* w¿is

*lSlloV fc,r- Htï i'*r l¡*tir .tür,m*¡ *f flir* ä,*Fu3$åv# ånâe.çrac*å*no

Tttå* ii1åÀ3r bftT *q)Ì:i:T]ùÀåri*fi flCI g vrelU* t9' *4ÖeV Whi-eh H,asi feund

o.xgr*rfl*'amfl*3.3p k,y *r'*irr,.i:::11 Íc.,r= tll* i.;,'r*ct;nì;å,¡* n *xån s*diträe¡*

g:*lnÐ d*ie*cb dlff*r$s ft,qlisÌ bh¡l'1, *er:går3strg:d by äner:;i*: ln bh¿¡*

he k:a¿$ cnêa *f f,k;e group ]" åe¡ns:*e*p3"s*scl by un impux"åtg +a*å*er,

Fiinw$r"t*rr* *n* w*uld gbf lå ¿ãJäfi**t #c,cl*s' uf rciagnåf;L¿qTe* *gp+**l:t*:n*

'ln t;k¡e ftspåts"*båe:n l:*bws*n *ïr* #;rinrlr#i;rJ.ç ænd *Erbås5.'1*tïì*tcås

* lúü br¡ $ whå *}t å p fl'å:* **å * d-? o



ll

}'1. *liåtü i:. .

Iirr*r¡,;;r å¿¡v*ï elå*¡4r*r.i f¡¡y, ;tist3 fs3' iå å;ù3rn*r,1:rl¡!ri'

råúiå.-y¿r,jst n*ååi'h"*üËr r'#pu.J-$lv# åv:.f:*c"*uj,tov:¿" 11"¿r,, **d
tì,. üyur..,. Lhr," å; -t*¡ÌLÌ"u- ;i1., 5-rîr, li;¡f *y:cl *¡ii! ssion

**.J*Utrr** r#$psÕ*ir¿sîy ¡an* f,* il ji.å l1:* *i*t,Lvå*iüR

eK#.$3iì1y' f'ü3o F**en*E"* stm¡: elåf,i-isi,;n, -ì-¡r ltårì{31;,i

¿¡nd ü.j.*, *t,r.* iå:* t'*Lr¿x*i5 a::,d rårì1*Éj:L*xdld i**ur*t**

i;l:rn'-in# .¿i:¿d *xfl åtÕd **gt"e¡ *:r*g"f:J"*s r.s$pe*'h:iv*Ï3r*

iÌ,, ir::ri ,ì,. ";;-u th* gntås;fe:rr#*"rie ar:*i syyrreetrie

$edrCl**prli"Tåt øi:exgå*x 3þr:¡n til¡* fåy,sù ¡:nl*",*Istår:n
i .rWr.l"l-c ,'ì . -¿nd l'jil t^13tì i,l::¿:s|r tJi:'JrÉ:i"i)$ q:tlf,r,tc L+rl :l-,y

i;', 1.,. . il ,.r*i:lacin¡.; ul,' t' {g ) *T1,' {,;" } k',rl *jr;r cx ¡:u::5-:*c;r bsI

&r:I"tv* bl"*n ei'i*3"Íq"r;/ fs¿" ve*e{x*;r r:i'3-:1'fus j.¿:r':."



EÀ =O.416

E =0.398

Eþx=O.33? Eec= 0'N05

Ex=0.s¡l
EA =o.319

Fs=0.S01
H ese=0.0Se {o

E ae=0.PCI8 Ë å =0.ä 7g

E ø = 0.!eg



'lî *#zr;";Jç; 'xc; utr;rXCn* illl+

Lt[ îå"å/r[?:ì $î r 1Ë;*r:lr; rãn*î'3grÄ' t*14? .[* 'Jtr Il r-t:r:Td:¿Û

*L1Åì' L{ s "li" {} F';*3 ü T <*',t"'ç * 1r"lr"i'*''t "xn* qrlfi T #u ? $ *''"E F *ll

qtJ;j..,¿iiá îJÈjü;/Lt"f; r-'.r' "+1.:J T.:'';; ,:S,i ;lr::;l:'ir:TË Tg¿i)'i 't l;tf';'t"

. ft '.t1Ìft l;l'.r i j L!r-r.l!.v ÁrL
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$'Trii.jäil 1*"

1,1;:':¿s:';:..3'. ï*:ç*î d:i"*gr,*.:n f'*r Ktj" f.r¡r
n#åS;ï¿h{r#"r r*çruls år e ånÐ#y*r ti-u11 

"

Èhs r¡*r"i-su.s en*x"g3.es ås #iv*n årr
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Tha *nN:3eina i:i"cn q:f

t,h* *:*¡:t1-*n f*r
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Þ'ï ü.Ì.lt1ïl; .¡"1 .

',

ffinergy l"*v*1 'J.i*g:r*rn f'*¡: åi.tï fnr *n fnr¡c*rs* prçr*e

ne:ryåst neigÏ:bûur ïì#$lt¿ïeivs ånb*y*l*tå*:::n Thc

êx$Ielna.bf*:: trf îi:* vsråous *n*rËìå*s is ¡¡åv*n in
'Lhc c¿il:*1*n f'nr" f:l.p-une S,



E =CI.3 38

E =o.315

En=O -278
Ee*=0'?5â Esc=0'107

€s =0.457

Eex=CI.ê31

ffiepw =0- OPR

Has=0'!67 Hä=0-8og
-l
c-ñ

Eæ=0.085
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ffÌrç a*'[iv*¿iå*n er:*rg,p J.**r F'***stå]e.Õ sû*.6r dåf'f't.¡si*r:

{elåff*r,*yl*e åcr **er¿r;y 'irsbwo*r: t?rL* rs}ä;ied *ntjí*ilruii:*tr,í*:

ggclqll"d¡*$Ðånt mb¿¡.Ð* ¿tnd tl:e rr*I*¿x*ro$ F**ürrtt.i!,l¡::*1"**11 s¡**lLe )

,**** nr:t ngree w*1"1. $råt3: the r¡sLue qelo|*d b:rr,vJt:åfl of
3.st,ËeV í*g" f"t}, lÈ îr*s ï:¡esr: deben"r¡råns,d$Ë tþlr*È trçï*¡ui-*Rfi&*

ëå¿:n c)f *n FÅ***ïfttt"* **si¡rrs f's'*ss fiïre *x*"1"ùer.f F,, *rd*rlbr{r

gb*'beo S"'rn*æ an F!*e*nb:uæ å* jr.eæb an FLe *rì*s'ç+ v¿åbh an

1m¡rt:rlÈy e¿*tå*n at *s:¡ç rf 'ühe neee"*sb ne¡lghrì:*r:*: sÍ.t*e sn*

r.*urå**n'c¡¡bi.*n *o*ne*pcndm bç #uÏ" ¿ü$*p *åf'f\,¡gåmn ,lmæ*#ss å*

has b$sn &ff$Tå¡$*d Èhsb tï¡* sÈ*lp rtåff'us¡i*n pr****s ffiåÐ*

Ðr,åË,ånsç{ås f'yøfi¡ ähls *x* j, hr*¿t J}1**&ä*t"* #t,å¿õÐ * Tt }vsfË f*3"t

thet sin*e bhe r*;;u3såve pannr;r:*È*r'* çf t}:e i:vr+r}*p puter¡îixl

sy,e 1r: eÌ*r:l¡t {the r'*pul,$å'16} *n*rgy år *r¡a}u+r'b*r,l a*. dlsil*c:t**s

w¿iti"sh dåff*r' gr,**lÈiy i'¡r*t¡l *Ìræ ha;}k *q'"1å3.å'fur:.ui;i l:**r**r¡b

noåghilr*ur" qlf e'hanee) ¿t i,n*y B:e T:atb*r Ès ne5:åa*æ V.='* (g) -VJ (g
s.P. .

wir*r"* V.. (g) åa *Ï:* cluang* ån *mez:"*r:y *f a prrn$'e*a'h undåst,*rtsrå

l"abÈf"eæ fu.tr bi:rs lnt;vçcll¡cb,i*¿a *f e s*ciú"ts*¡perå$t, eicf,$*'fi ¡:¡,nrt

V.n(g) ås 'ühe *h*n¿4e ån *nerrpy of * per.f'+**t r¡nelåstrort*e3

1*lT;t'å*e by 'biaæ ly:itr"*dupbåcln *f a¡: *;¡å*n v*û&!1*p, hy the

*xylr*råi*e:n*,*]" v¿¿Ï'r¿+ J'*&' vårr:åf:*y *Í-,f'flåeå*$n. 1lh'ås qleün$1tp

Vt't'(.q) - \i J (g ) ås n,*'b Bhð $åüÍ;u*I bÏ:re¿:r,*&åo*L s*tåsståeru

{*n$FåIp' kicaf t:nlp *trÈ s;--pão*s:år.r*ltå*cr be**¡r:scl t?r* *å*þopttc:r¡ flç¡}rl
ml¿sb b* t+*ken l"nb* **ss*r¡nL. Tkrab ås 't,h*¡ l*1;i;ice¡ J-s c*ntlnir-
*u*3"y'r'e}"eexing¿p *s flÏi*¡ aÌ?å.*Tt lr*v€F f.'r*r: lBe porfæe* la*';åoe

p**L*å¡:n {* a nu$.gi"lh*urln¡:; råårerir}ey È}:r*ug}r ti*e sx¿.$rils*¡lcr:l.s*

**nf3"gllrourïårnu ßü ss t* kewp *he erynterl åer åt{r 3*wüs*

)



(?5 )

6ilë3'6y Õ*nl'i¿är;rii Ðå'.)ãi *'å?';æ *;ep*rå;xer:ÐalJ" t¡alr-t*s fs¡' tkle

a¿**åv¡¿Èå*¡t onerg;l"ms 3"eir va*grtey dåfi'lrelq¡n ¿crs "rqåvr:n by

;i" #* ;;1*lÏåoc-åö f*n Kü3. ctnd Ì'o'. T,*lrrano*å# frlr Tlttt}. lth*

3,*gie}'tråR*{ *#rtasg**d vc{]"lågg 3'sru È?:e ri}n$?:F,y l"ev'*tre r;f *hg

¡s;¡d*11-o*3:str¡fl e*nf'ågqlrn¿*tåün az"<: 6åv*n 1n tclbles 1Ù elnd 31 *nS

fiËiil"us :;*Iï "

f b s¿lsi bn sÕÐn btut hhls d)Éä:r{*ûSåetn s¡råg*g 'il?:æ #n$r'#:r

I*v*äs *J"' Èl¡* e3r::;inøtix*åe +¡x':d renhåmy'r:mstpl* mtìiì1,$g o;.' bh*

s¿¡sldl**Ïroånt gu*såd*r'sb}ï,'lh* orìårgy *iåf'f*x'snsø b*tw**n

tï*æ r$}tlxc*d þ'**onLr* *xeåê*d s*;¡te ¡¿xrrl fïæ 6n*"ås},'t¡";¡x*¡två*

æt**s nüw åLöF*str quå'ee *å'rsø)"y v¿åth *;tp*t"i*i*rat" lt1?rese i'is'e

r',*CIpel*äåv*1"y 1".*l?eV and l"qålieV f'px' &*ir* B*rn*$åayqtr ¿¿n* ånvss"sw

x]ür$sr f*r*:x¡ c¡.f' lï'le :repr¿]"*råvq¡ Ènt*rse*Ë-l*n ü*riàpe'rÍðd 'ho & v¡¿l¡ræ

of å,6t.gov qr*ctl+r:l h'y t&*}f',1 tÌ:is conri¡çtåoxr t* &h* sa{ÀdtÌ}e-

p*5.rrb #rx*r"{$}' 3"sq¡sJ.s tlåd ¡rst, tt*wever .e}r*r:¡;:a bhe $êF}tPtåtl*n

}:cpêws*n lhe *pnmr*ànås ¿r¡d sr":8å.e;rxrmøàx*åe *tab*o w3¡.1*tl r*¡:lr¡i:.l*d

u äir'eV ,

-{r b&i'il{'*r B*},r*nåxsÊå*n *ff,*c*s !{#r* riot' e*nsådgræd 5"n

thle ç*å*r¿1"*Ðå*n* fr*e¡ åR*3^rle:1,*m *f- pe:l"arårct,åE:on rç*u3d

¡.:rohxi:}y reqrlårø * thye¡s*p,*rai'*eSer t*åstår'aås*àlåiln ån the st¡r'oi:t:

op¿jer *sJ"er:å*t1t¡n an ür{:i# w*ul"eT TåÞi*3y h*v* t* x"+,:ç;rlrd 'tbe

*j-poîe momenþ *n üï:s S;pÐrip t lsir¡s ir$ çï$* e{ii:1ll*ri*rit *f LTt+,* \
r¿r*h#r, t?t*n * *ÐånpûnsrlÌ; *J. tå:* E ,
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TABLT] 10. CORRECTED SADDLþJ POTNT ENENGIES (NaCl)

s¡mmetry antisJrmmebric

Bonn- lnverse
l{ayer power

"573 "573
.582 .5?0

-.018 "00õ

syü¡me trlc
Born- lnverse
Illayer polver

.573 "573

.58J .570

-.019 .00õ

type of repulsive
lnterae tion

s.p.Vr- (s)

V
v (o )

(vi'n (e) * v V
ö )

activabion ener
for vacaney dif

gv
fuslon

t9 {t # ¡s
.07B.078 .078 .078

E(g,))-uo
corrected E(8,I) -U"

. õ19 "323 "õ01 .5L2

.416 , õ98 . õ98 r'ó8"7

All enorgiec are in rydbergs.

l$ values fron reference 36,
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TABTB 1}. CORRECTED SAÍ]DLE*POINT ENTIRGTiTS ( Kc})

symme try antl symmo trl c

Born- invorse
Mayen power

"532- ,532

,52',7 ,522

.004 .010

. o?ot' . o?04

"276 ,278

.342 . õ38

syrnme tric
Born- invorse
l',{ayer pov/er

.532 .532
Êôrt Ê¡

ct)K¿ t .uZL

.004 .010

. o?o* . o?o*e

"255 .255

.52L 
" 
315

type of repulslve
interactlon

vrt'* (e)

\ )o

viots)-vIce)
actlvatlon onergy for
vacancy dlffusion

E(9,À)-u"
correctod E(8,¡) -U"

A1I energles are ln rydbergso

¡f values from refersnce õ5 (uncertainüy in value is ,007)
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(cr:mper"ocï tp a n*6,;+itåve r¡alt¡e f*:: b]:ræ lnher¿{e*åon enerË;l

o*msåderång &h* åc,ns {å$ poånt eher'pge*} an* n**nged fr.cm ,#'}á

1Jfr ð"ûø c¡f bþ:e point åon eonbråÌ:uÈåon f*r, the frr$ç$d sbste

ånd fre¡rst õ"1"S to ii.ûid fcr f,ti* *x*i"b*e3 staher H*n*e ?,?rås l*n
cråg{å eff*et is non*n€ËËJ"åg5lb1*.

Ib Ss f'*l.f thaü re¡Ï.rixsblæn sf tltæ $t'&nsk*Ü*nd*n ;rrl"nelple

sr:d thal f.ncluså*tt çf æI*ctx'*nåe pç]"*lrå*åei.ün rna'g årrnr"uv*l bhø

&#r'*sflent i:e*wa¡*n å¡Ur *saL$gåÕn *lner6å*e eir.rd exgrer'3,ru*nf,. To

ray kn*wLedg;* åliears h*¡s bmon n-¡¡ fu13"y s#.Èåsf*ci:;*ry the*ret3.ae}

tre*tute¡nt e:f tþie emJ,eså*n r;rü#$sa.

Fbr t}:e m*.rld1ø*pe¡int aonflågurøtå+n 'bhe s.a¡&effiffi mal* exleb

ån eåf,he¡: a øymmebrås $p sn ¡xsrti.s;rrnmetr.åc nÈ*tø, whgre &h6

&y*effÉb el"ø*ürorr i.s dessÏ"tbed tty gr**tede w*vo fbne båon*

ö"= n;;n=*'**,d ö6- Aä;**' rerrl¡*ct,ivel"y.. {Èrr*} ñîíËtîr$Ðrtfc

etate! åg l*w*r f"n t nøngy), p^ wets fl*und to per*k ¿:at r s .'i'*

f?*e¡s lhe *låg¿ra*ång" anltln w.hl"Le Qs Fs*rkççl a* ch*ut r' * ¿!{* T'}re

cliet*rä$"*n I'tsl.dfi &il$*oås*ed qui.th th* reL&sc{tåçn çf theso

*wo stabes w#ãr& e¡ueI"å.te*ive+1y bha $&íåe hut e }å*t1"s }"*r¡4CIe.

fcr b3:* anbf üî/inreØtr"$.c gtc&e¡n r**eultfn6 ån a langr:r chengie ln
@n#¡?dip upün reÏ¡¡xeiÈåo$ of th¡B êfì*lrgy of' tir* gèaleo Å6 b*f*r,e¡

Lcn såes e:ffsslts wsÌrÉJ ncin*ne¡ï]"$.çiåf:lwo rungång; fr"om $-P# t*
l.$,&S çf Ðh* polnB í*xr eocrtråt:u*lstt.

lhåe seltla]"aÐå¿rr¡ w:rs i.nå.ti*¡Ll-y curråed *ul S*r a åir¡r&*

Meyen n*¡xvest riaågghbenr repuåæ1ve ån*srscbå*nr å:uê lt w¿is

feåÈ fihet, t?:Ls f*r"m may hræm.k cl*ssn w'i:ien Èhs i*ne *lÈ* l¡t¡sh*d

tpo e3,ose Ëogøbher"r &€ **t¡kÏ he th$ çeu$ sÈ Èïlæ saddls-Foåntn
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gt s:ï ånvetr*e Fëw{stq f*¡"r* f;+,n È}.rå* ånþær"ar: Ðic¡ri 'wc{ $ srlg* u8r*et n

*fhe r"**ultc| ualn6 bl¡s Èr¡+ elJ.fË*ner$i!& f$r:yrs wrþÞsr* tr*FF gå'målar*

?ïræ se;:analtå*n b*'bwq**n syå:rr*B *::Xs snsÍ *nþi. åiftårr:*tr:ï"*

¡c*atss æss *-äÊ3sT *r¡n$*psåd äer *n erxp*:råeiu*Ðs¡å s*]"u* c:f, *q6sVå1

f*¿" F:å emft*sår:n. Hc¡w*vrs*: þi'r* plrymå*aå på*&ur* f,err fîrr

sl¡tåesåt:n åg såå¡qliëïy clåf f*rçx* fe**n¡ ÈirsU *c:";såd*r¿¡d Xxr iny

*'*Lryu3"æbl*n ån Èha* ons ¿rf the ngÉrrr+sti ft$åght)#1étl Õ&tås:¡re t$

f;?ræ wåçr'utång enJ-E:r¡ ås +*ffi åÈüpuråty åuno am+È eïsn, thø .flå.nal.

gtertç¡ wq)¡*J"d h¡* r¿slr,çååex$d n

ffiae a*bJ.'gsìtfün en*rgg ft¡n å.i,*eien*r+¡ gÈ*r.r då"ffrrsrj.+n åg

aesulm*oqt *ô tår'Ì**uptrnd fp th+r ¿ålff,ererre* f-rr 6t"i{?r#y hcsbwe*en

þh* r+alsx;**Ï antåepnmæLråe sfus'Ë;e o.f tho s¿¡riäIo*pofnt *,rrd the

reJ.¿axi-*d P*rsffitrø elgel,*e* $b*te"S# W r¡¿lJ.r¡e f*lr, 'bh.lc en#r¡!Ï¡¿

cååffenen** dåd nclt t*¿q:ree wJ.tn oxpe.r,å*rent 'ur:*ål a r-.ì$IJr**båosl

w¿ls ¡:iads¡ ts *}re fl{ri"üÍ;h *neTey enorgiy *Si Tktrz #1'#'hi*tr}* Thi.n

*{¡Pr}qaÇt5"*s¡ r'¡*.$ ¡;'r*8,ått*$*rl by S}ro fa*f; *h.gå ths ¡reror'***ex'n *f,

*}re n&å¡F6st n*$"65hh$Lì:í' F$plrêl.sf"ç* f"r¡tsx,a**å*n wær* $sler¡:.s,tqrd

f*¡r åq¡ns h*vlmg Èï:s I¡uIk equå}åT;x'år¡sr Xa*f,åos g]-;4ì$i,r'ig, wÏ¡åIe

åt&¿å3: btre *rågr*r'i:in64 arr:lf.¡¡n t;lie wø5:er*l;å*rt c¡f, å*ns nr*ry dåffer
#ulis*antJ-æll3' frs:*r tirås valurpo lfbr*,¡.r; 1s V,-u'u'(g) - VI tg)
wlrenw Vr** Cg) i"p ühæ eh*in6ç* ån ænerg-rr erf aR r¡ndåer*r$çd

lce**åee b3r th* lntr+r1¡"so*f.on c,f, e ssdfrÏø*f'Gln* clefsat &r¡d

VJ(g) [* bhrc¡ e]rang* *n ffin€ã'{;i;r of, an xndåF¡*c]rt$d ].,atbå(}* by

*þ¿æ lntrç:rdur:*å*n ¡ef c¿n s¡r3.on rð*€Àr-ir3'p ås r*plnees by *he

#r"\3xlf:i,.¡r¡*nts.J" v*l.r"t*"r f*r' ÐÏ:o veÕÁruty *å.å'fr;igJ.r¡n üctå ve¡ tt*n
*n*r"g:./, {'å'}rÍ.x'älrçt¡r*bl*ra1 €gî,:ï'*ræ,g:1.*m lç on}..i, åìr"t Hp¡;r*nå*l*i:lmn
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he**,tl¿¡¿l *r¿* Lras :.¡çÈ l*k*Iì proplrr a*c*u¡lt o^i' t.Ïr* ehrnr,:p;.lng

J-¡¿tbå*,* ;'tlfu¡xa'1"åt¡¡; " "#1i.*n tllì.ïJì #rlr:rpü{1ì::1,,r:n '-v¡tti a¡:p}å*d, tå:t+

*ali¡*J"a**d *¿eti,1"v*.ttf"*R *rr:rrgIe* f'{.;ï };'*#c}T:ü¡-,*r lli;*1r ¿1;Lffi:r*1"*ri

h{Þç,rr,r*fi I*4Ëpï anci 1,.4$¿lIJ $'*n Ií.Ç} f*r, bh* íiq*x*a*}.,{¿l.a'*¡' r¿nd

ånvsrs* Sxlw€r å-'çrrr:rg mf t)'r;* r*;¡.rul*åvm ånàE¡r¿ic.båc¡r¡ pÊ)r$prlûtÍ"r.'elyu

ao.mp**nueÏ t* an elxpenår.le;nt¿rJ. valns çf, ).uflt.Ë*T'. lt:ås s{ir*

:'e¡*f;åon dXÊ r¡¡:È eh*ng* tl:* se;FÉrpúbå*r: b*f,rr**n *Tio syy:t¡:¡Ëfiæå*

a{rtel anååwynrxef;r:åc sl;*}'Uex" Áls*o pe:äurråse'ill*s"l wm* r:ob tsì}sun

f"n$c ô¿*#û$s?ft ån Slif.m esrjdlc¡-FûLr¡t, eel*ulabå*n.

fh* dåsegxo**m*nt wtth *xper.åmer¡t sf rny einåsnåsn trnos,gåc*ø

f*r tlir* *i-rf :i"n*iry F**li;nflr& €Fc¡rlrffiså** hh* n¿*r¡d Èg i.nr¡e*¡'bå6r*hr*

t,ïrç e¡ffe*t tL*¡t å*n1* .5:er1*i15.øa'Llt'm Ìr+¿s (;¡n bïl* en*pgF gbeib¡*p

å¿nd to a"**¿åeng lþ:'* varåou¡¡ es*umgr$lcrnu å.nr¡*lvEirl gugh ag tþm

{ådåat¡atå€ eFprxüäå*labåcc} s,rig? S}re T¡Fansk*flene1s}n FFfn*åp]-e*.

FhË t't¡#ua3ts of *þs *ø'dtì3"o-p*å"nü *êál-*Lr'Itåt,i-tlns ps¡lnt ruÈ

the* ne*d 'bo r*d*flsnr¿:åne t}:re r¿*¿¡*s.rcb rt*"i.,gÌlbcr.;r rep*Isivr+ å$rr-

åBn $.n't's::g*tåom g?*,1'ft'r;:&Ëgrg wlrsR ¿lsd'æ*t *eaiÍ'1.s,;r.iri,rT,åt:r¡s B¿,{r

ex.aerl.nq:¿å ttl':åq:i, de' ir;t j.rrvt¡åvr¡ enrgï3 pxrbu-r.i;.*'bårr¡rm ol"u3r*r

pwr*f*e t ].*bå$-*e $Ì,ruüi;urtlo Howsr'*r bhe r-*¡sq¿l.te *+ ålt*ål*c¿le

*ïiqb etr.p**É;3.ur# f*l" Èhås re¡:u,å$åv& ånùe:¡.**Lå*n e 6rr,*d d*n*

cnf"pbi[.*rt of b?'¡e skrddLrt-;:oån* eoxrfå6iur*arbå*n re*'r.elb$ wtr5"*]: r**y

trel adapt*id t* r*bher stud*"es eush rie .rr*, þ-¡o *rnd F* d*f{set:

*enbres n
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APPENDIX A

EXPICTATTON VALUE OF <MIVPT t6>
Th.e potentlal energy of an olectron ln the preseneo of

an assembly of point charges måy be written as

Vur(ft,) = *¿ #4
ì"

ot

r-å J
I nJ - Iui"

whero energy is expressed ln nydbergs (hence the factor 2) o

charge e1 is in units of lu I and length Is ln units of the
*L -êflrst Botrr orbit Qo where eo = ;!- - 6.¿q r?L X t0 'e*^,

fvvr.Þ. &

and ¡¡nn*1s the electronic mass.

lhls may be rewrltton as

vp¡(Ë,)*-å. €o, å *L*]
g.

A"te*"y;)

wher"e RJ ¿

Pn'

Lg the
largor
smaller ì

)
of l-n,land 1fl, i I

and (e-* H¿) ur* sphericaï harmonios where /¿ ls the
-åanglo betwoen ¡s and Ib¿ .

Vpr ( f\ ) ça
1a

6c4 Q¿
¿

d ( *"=rr¡a
¡e NJ å' Qe,

( rr¿( r)
( ru¿ +o)

,t=a n+t
nJ tu

þ
6r<" 2 {i ( Y¿)a Q¿ hJ (-&?

(ar ¡
& l,= O i+I

tu;(ru,< ru¿)
( rv¿* o)

whero Qo ls the chargo on the ion at È¿'o
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rn ordor ùo put this socond term rnto a form which is
oasler to handlo oonsider adding to and subtractlng from

equation (41) the terrn â. á ä *,1 ^'\Í=o I -o+l I
\¡or /

Vor(û,) = -¿ á Arå Po"(*.nr)

Po"(*"y.)
( rr,¿ ( ru)
(ru¿ +o)

t

4=o

8.

ru
ll"ì r

tu¿( nr¿* o)

â
--'le

{
+å. Q; ".*l *,"

.ß+r Itìr J

oo

.q+ r

¿

ru (** vr ) (az¡
( nr¿( ¡rr)
(rr¿+o)

ß.= o ru

aÇ"
fu

rt ls now necessa::y to frnd the relatlonshlp betweon V¿ and

the sphorical poran angre ê whlch ls used ln this problem.

Ï"rom roferenee ô7

where €o = ]
€,rn z B for rn = prTr4e..o.,

Ttrus substibuting tnto equatlon (I\z) ono obtaÍns

t
pJ(*vr) * ã €*,(LdJ pJ(** *r) pJ( a*." @) e**L^. ( è- ö,1rñsô 1zo*) ! ,

Vpr
<J4

(rv¿ *o)

å{r{44
.{=o ¿tt=

(Ë) = -¿

{ te** ø),<.ø* D* ( * -d;) J äQ"Ì
I fu



+e rf
lui I_.__ _ ¡

¿+r I¡ul

á

ao. -e .

--1 ,¿1\- \-4t
!,=,J cræ=a

(B? )

{-'[þ
(,¿-*,) ! ilC ee.' e¿)
(¿ ** )l

¿
( ru¿< ru)
(rv¿*o)

€ 4rr

ff(*" ø) "*uL,^(ó- +r)]

(*)

I

lv¿ *l

Ì
)

l*L
fú

d,z

(Aõ )

(a+ ¡

(as¡

It is possible to slmpllfy thls exprosslon conslderably

ln the calculatlon of <qlvprlÞ) A"u to the orthogonality

of the spherical har.nonics, provided 6 f* a simplo linear
comblnation of spherical harmonlcs.

A. F-CENTRE GROUT.TD STATE

In thls sph.erlcally syffûetrlc cÈ,se the pseudo Flave

functton 6 **s chosen to contatn only un Å = Q term. Iïence

only the terms from equatlon (aO¡ corresponding ø "4 = O

contrlbute to (6lV*rl6> 
" Hence¡ wê may use an effectlve

Vp.r(t) grven uy

V +¿ c4 Q¿

t i.'l
( ru¿+ o¡

slnce Q. = O for an ordlnary F-centre.

Thus

.-¡
t\(PT ) åe

c,,i+")

<ÕlvPrl#> 4&"
.L

( rv¿ *o)

eÐ

/cr \
\;/

+¿
t

I Ð I'e¿
(ru¿*o) n/¿

ru¿
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B. F-CENTNË EXCITIID STATE

ftre wave functlon for the F-contre excltod stato has

Í = 1 dependence and hence tbo ß = 0 and / = 2 terins of Vp'(ñ,)

gtven by equablon (Aõ) conbrlbute to(6lvprlð> sÍnce I 61"
may be wrltten as a linean comblnatlon of .Q. = O and / a Q

terms. F\¡rthermore the terms in Vru(Ë,) for rnrÞodo not

contribute to (ÕlVurl'S)ir 6 ir assumed bo have no dependence

on the azlmuthal angle þ. Hence from equatlon (Aõ)

n))
+

àVPT
(*)

J(
&

t. (t ) 
FJ (,-**e) P."( e*"" o,)

¿
<t Q¿+e

(ru¿+o)

(ru¿Èo)
(ru¡(ru)

<,'q
( rv ¿#")
( ru¡ (n¡)

(ru;*o)

lrU¿ TU

¿+a Q¿ ru .ru j
3

tu¿
P*" (.,n' e, P*"( *"* @) (ao I
zt

L

lj
ru

where agatn Q, ls zero for the F-cenbre.

C. SADDLE-POTNT ,TASE

I ANTI -SYI'{MATRIú STATE

The psoudo wave functLon ðnfu asgumed to hervo I I

dependence " Henqo the ercpression for Vpr (t )it
equatlon (46) only one more term, nameLy f il
which takes account of the contributlon to the potentlal of

the ion at tho origin. Noto horvevor, that a dlfferent co-

ordÍnate system 1s used for the saddle*point c&se, honce

the samo &s

is addod



(Be )

dlfferont values of ru¿ and ê; wilr be used from those in
oquatlon (46) for the ordinary F*centro. Thus

Vp¡ ( tu) ¿
¿

€-f
¿ (*)

-¿
,¿
ç-4 ar (;!) P,"(*** €) P." (e*" e¡, )

- (rrr¿ * o) (rv¿+o)

+a á Q; t I &.Qo

( n ¿(rr)
(ru¡ +o)

tu; fv lu

¿+¿ 4 A
4,

( ru¿( ro)

Lru¿ *o)

L

*r'l PJ(**Þ) B"(e*. o;)
Èl

¡UJ

ru (lz ¡
3

tu¿

2. SYIìÍi.MTRIT CASE

In this ca$e þuf.*s "4 = O and / ; Q dopendence hence

may be wrltten as a linoqr combinatlon of "0 = O, 2, and 4

terms, heneeVp*(Ê) muet lnclude the/ = O, 2 and 4 eontrl-
butlons " lhus fon the sytnnetrlc saddle-polnt stabe the

effectlve Vrr (t) which must be used to calculat" (Þ lVorlS)iu

vPr (Ë) 4*4
I-'I

ì-
ff (** ") PJ (c*, o¿ )J+ JU

3L
(ru¿+ ru! n, À

.t
P- (**.e) P- (** .rrl] äQ,+ ru

e
Iv¡ tu



e,8" e) P,," (gs, e;)

(aa ¡

P..n (

þ) 
Po"(**) ï* (**.,)l

L
tu¿

3*=ru¿ tu'

ì-

(e0 )

n)+t,
rU¿ A,L"I

+
tu

5
ru¿

"(

d4
( tr¡ < ,'t,)

(ru¿+o)

+e-



(er )

APPENDTX B

GROUPTNG OF' IONS TN CALCIILATTON OF'

DISTORTTON CCEIîFICIENTS AND DTSPLACIIII,IENTS

Ïa order to facilltate the ealculation for the dlstortlon
coefflcÍents one ean group the ions which mako equal contrl-
butlons to ühe sum ln equatlon (fO ¡ and hence neduce the

number of terms whlch ar"lse ln tho oxpansion" Tl:åù 1s

G*(i) *f 4'F ã(ñt),*,'$Êt (nr¡

where the sum over I is norìr a sum over grâoups. rn practice
one casüs this equatlon into a simplf_or form by nottng that

ñ(dT)=- F-{tå) slnce there ls lnverslon syrnmetry

thnough the origln for all the defects considered 1n this
work. Hence

G*(i)=;l €# ru(Ë,';)^^^< Srt) ßz¡

where the sum over !;1s now only over inversion pairs (trrat

ls ln conslderlng tho contrlbution from tho ion at sûy (4J,r)

one also fncrudes the contrlbution from the ion at (*xr-yr-z)).
A" F-CENTnE GROUI{D ST¿LTE

For this sphonicarly symmetrical ease the sunmation

over I rengos from one to four whene one denotes the noaresb

neighbour contrlbutlon, two the second nearest nerghbour and

so on. Tho explicit expresslons fon Ê(i) *"" given berc¡rv.

GtE) iu å six component corumn vector where the first three
ô

components refor to xo yr z components of üre cations and the

next three components refer to the x, y¡ z components of the
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an10ns. Tho nearest nelghbour contrtbutlon to G ( -.¡å
6
) ls

l¿'4"Tþ
3K

8v
Q,
úè

a-

A'

qr

&v1"

*; ñ (r.") ,eþe+, (83 )

N o

o
ö

wher
,¡€
fì¡-3

is

e Fx(1oO) fs deflned follosulng equatlon (õI) where
J/ \ru(too). The eontribution from second nearest neighbours

o

(s ( -.!&
ó
) tl = P; Fx (rlo) t*(l.d

o
0

(eæ"

(^*"

("*"

r

î

a/
d

q. È ""4"1fu I qe)
è@

fsa)

la")

(a+¡

N eù^(îv*) xQ * ée&€

ßrw\) (ge") f*" * "@

Simtlarly the contrj-butlon due to thlnd and fourth nearest

nelghbours are

æ'"*(3xe * 
3ð 

o o 
19 

o ) + d,".^(3-a- 
?ts. 

+ 
3Bs,)

+ø**(g-o * gga- gso) + ø**(3-o- ! g"- fe 
q)

eØ, ( 
g*a* Xt* 

* 
$; 

a) - Âi"* ( 
3Äs" 

- ]¡ 
a + 

!a 
e)

É ci)u = å¿f,(r,r,r) +o".. (3*a *lä*-3rd -eà^(ff*-[tq- [3c)
n;* (ggc+ 

fðo* $a") 
* Æà ([u.u.i]f q + 

$a 
r)

-/ù";(X^0"*lUo-fie") - 
^";., 

(Txq"- 
Tïo-1ao)

o

(85 )
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and o
o

I {$)¡ = a; F*(aoo)

o

tuù" (ag. o)

@:-,, (*ll*)
þ;*,' ( a gg*)

(no ¡

N

B F-CENTRE EXOITtrD STATE

Vfhen the F-centre electron is ln an excltod state ¿-L

descrlbed by a pseudo wave function of ùhe forn Õo*= A*o.r-r*.Iot
ther.e ls synnretry about the polar axls" Now iü 1s not
posslblo to group the lons slmply aecordlnç to thelr dlstance
from tho defect for one must also aecount fon the fact that
thene ls no longer the s&me invorslon symmetry through all
three co-ordinate planes, rn calculatlng the dlstontlons
for the F-centre exclted stato the guin in eque,tlon (ro¡ vras

spllt into soven groups as follows (tfre full group will
lnclude also ühe ions arrivod at by inverslon of thoso

through the onlgin).
gnoup 1 (1r 0,0 ) , (0r 1r o )

group 2 (0, or l )

group 5 (Ir1rO), (trÏ,O)
group 4 (1ror1), (or1r1), (lrorî), (ortrï)
group 5 (rr1o1¡o (trÏrt), {trt,î), (rrîrî)
group 6 (ZrOr0), (OrzrO¡

group ? (0r 0r A )
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Actually the extent of the sum in equ{rtion (n¿) wn:-ch was

consldered (that ls the number of lons consldered) for the

spherically sylrunetric and thls case was the Ëame, only due

to less symmetry ln thts lattor case the numbsr of terms ln
ühe calculatlon ls greater. The expltctt e:{prossions for
G(ä)0,t" to these different groups årer'1'

G (r) r
ä å; Fo (rou)

&1."F,

,ô-*

0
/)

1

4

ö

o-

G/ (ez ¡

N o

o
o
o

çh)I = {i l¿{::t)

o

a
,O{.^

o

a
o

(re¡
N 3;*

s ( û
Å

) ul å; Fo(llo)
o

o
O

N
(no ¡

flÅ*'r'ç,

pÅ,r*

(

(
ä***3¡o) 

+ ro""'*,(gxo - 
3sn)

q-- 
låq)l^o 

* 
lä

q") - Æ,ä (Ío

o
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rn the actual calculatlon one can såve ¡nachine tfmo by

oomputlng the contributj-ons fnom varlous groups at the s&mo

time" lbr lnstance T calculated the contributlons from groups

I and IV, groupsll and TII, and groupsV, VI and VII at the

same tlme. fhls ls posslble bocause upon addtng tho G(d)- -b'
for these groups one doesnrt add tv¡o finlte componenùs

togethen" That is whero one G({)" rr*r & finlte component

tho others added to f t have u eros. Ilowevon one must be

canoful whon using such an approach that the algebraic factons

Fx(?00), etco are now brought lnslde the column vecton since

ln general each eomponent 1s multtplled by a dlfferent factor.
;Ç " SADÐLE-POTNT CASE

rn ordon to uso the d vectors as tabuLatod by Kerle**urrrO
b

lt is necessery to do the calculation in the co-ondlnate

sysbem labe]led r ln flg. 1. Then ono transforms thre r.osult
back to co-ordinate sys'bem rr so as to expr€ss the dlsplace-
ment in the defeet orlentated eo-ordinats system. As an

illustration of the transformatÍons lnvolved consrder the

contnlbutton tu Q({) r"o* the ions ln group z. Thls group

consists of catlons at (1, I/2, I/?') and (t,-t/2,-I/Z) and s,n-

lons at (t,t/2,*I/2) and ft,-t/z,I/Z) plus the lons arrtved
at by fnversÍon through the orlgin.
thls group ls

AncHe C(d)¡ due to
D-
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r
( r,ro,* ) *^.$. cl [* þtr) *' W) - 

^* (å*) *"", (e.")l¡(

Ff ( r, ., t) ææ-(xxa) þ* p*l "-" @) 
* 

^*"(xr *) 
* (t, gl]

rå (,,å,i) *(8."1þ(Tt g) * (g, g) + '*.s(u:) *-(:rt)]

F*t(, ) u*"(T-ù[* (ru *) * (t, g) * *(xr þ) **. çg-t)1

(81+ ¡

q({k 
ff

lt
¡ el ù

tt
t, ar.¿Frt( )*9^Ð [^^^ 

(t* ï)*(I,?) - * (IuY) * (l'g)]

# (,,*,-å) x*" (Xn") þ(9, ï) ^"- (rag¡ ¿tu*e(1¿ b) &A"4* (T,þI

where F*Ï{Irl/Zrt/Z) 1s defined followlng equatlon (3})

^x,whero E* ls the dlsplacernent in eo-ordlnate system I. The

relatflo*frfp betweon the two co-ordlnate systems of fÍg. I

ls gfven by

rt

ê*
II$-

e)

^Tt,"
ct

o

/,ra

urn ]
-Tns

o

'/fr.

'F,

r
F
Þx

ä
T

ô
3

e
6

r

Þè

(nrs )

Hence

o

o

T
X

nr-¡t{

l-.

m

u-t

F

'1fr

Erl¡

ï
Fs

ìî
\q-
dÞå

,t

òs;
o

æ g

ìT

F3-

.er
d

+

+F
ï
t¡
€t

t
T -r!þå- F

il

and % u

Ono use^g this approach boeause !t !s easier to calculato tho

coofflc i-en t, F*,(ñå) r" tho dofecb orientated co-orcllnate system.
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rf one novu carnies through the calcuratlon to obtarn
Q"(i)uro* oach {r* *rru lon and then fourier transfornis agaln

to get back to conff-guratfon space, one airrlveg at an equatlon

of the fonm
E

ï ÏE
where the eomponents of f are glven by the factors whlch are

present in the g (i)".ts for the dlff erent contrlbut'ions " Ono

norv applles the transformatlon matrlx given by equation (815)

to get the dlsplaeements of the lons ln the defecf orientated

co-ordinato system,

In thts calculatlon I conslderod eight Sroups as contri-

buting to the displacements. Thls includes all the lons of

tho cr:ystal whlch are less than on equal to a distance of

approximately ?.5 lattiee spacings from the migratlng ion at

the saddlo polnt. Thls includes eight noarest nelghbours to

the migratlng Lon or 54 lons "

The dlvision of the ions lnto grou.ps for the saddle-

point case T{as as shovrrn below. It should be noted that one

must add to these the lons which are got by lnverslon through

the or"igln and that the co-ordinates of the ions &re glven

1n co*ordinate system II of figuro 1.

sroup r (0,f,/ã,ol

srou.p 2 (1no, [T/z) , (1,0 ,*f,î¡z¡ , 1r¡[e]z,o¡,
(1, - @/e ,o)

sroup õA (a , Wz, f,ä) , (0, [ä, ft'/z)
group õB (0, Wz, - [ã) , (o , -{îo Wzl



sroup 4A (r, J-Þ] W\r) , (r, - lã, - [T/z) , (t, [2/e, J*f) n

Q,- f,Ð/z, -fÐ
sroup 48 (r,lã,-Wz'l , (r,*,[ã,Wz), a,-F/z,Jä),

ft,W2, -fÐ
group 5 (o,s {l/z,o¡ n (0, o ,sW/z)
gnoup 6 12,f,î/z,o)u 12,*ff/e,,o)n (p,o,Wz),

(?r 0, -WZl
group ? (r,0,3{î/z), (1,0, -sE/z), (r,r {l/p,ay,
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