


Berichte der Kernforschungsanlage Jiilich - Nr. 1149
Institut for Festkdrperforschung Jal - 1149 - FF

Dok.: Superconductor Type 2 - Theory, Vortex Structure
Eilenberger Equation = Computer Program

Im Tausch zu beziehen durch: ZENTRALBIBLIOTHEK der Kernforachungsanlage Julich GmbH,
Julich, Bundesrepublik Deutschland



Berechnung der Wirbelstruktur und des unteren
kritischen Feldes von Typ Il Supraleitern bei
beliebiger Temperatur in Abhédngigkeit von der

freien Weglange

von

L. Kramer, W. Pesch und R. von Seggern






BERECHNUNG DER WIRBELSTRUKTUR UND DES UNTEREN KRITISCHEN
FELDES VON TYP II SUPRALEITERN BEI BELIEBIGER TEMPERATUR

IN ABHANGIGKEIT VON DER FREIEN WEGLANGE

+
Lorenz Xramer und Werner Pesch

Institut filir Festkorperforschung der Kernforschungsanlage
Jllich.

und

Rainer von Seggern

Zentralinstitut fir Angewandte Mathematik der Kernforschungs-

anlage, Jilich.

Wir danken vor allem Herrn Professor Dr. G.Eilenberger fir
seine stdndige Unterstiitzung und zahlreiche Anregungen beil

der Durchflihrung dieses Projektes. Den Herren Dr. HoRfeld und
Dr. Profant danken wir flr wertvolle Hilfe beil der Bewdltigung
einiger numerischer Probleme. SchlieRlich sei noch hervor-
gehoben, daB die Untersuchung des schmutzigen Grenzfalles in

Zusammenarbeilt mit Herrn Dr.Richard Watts-Tobin stattfand.

+Jetzige Anschrift: Institut fir theoretische Physik der

Technischen Universitidt Hannover.






Abstract

The method used previously to solve Eilenberger”s version of
the Gorkov equations for vortices in type II superconductors
at arbitrary temperature is described in detail. Some new
results including the lower critical field for intermediate
mean free path are presented and printouts of the computer

programs are added.






1. EINLEITUNG

Diese Arbeit ist eine Art (vorl&dufiger) Abschlussbericht
eines Projektes zur Untersuchung der Struktur und der ther-
modynamischen Eigenschaften von Typ II Supraleitern bei be-
liebiger Temperatur mit Hilfe der mikroskopischen Theorie.
Den Ausgangspunkt der Untersuchung bildeten die von Eilen-
berger [1] aus der Gorkov Theorie hergeleiteten transport-
artigen Gleichungen. Die meisten Ergebnisse filir den reinen
[2,3,&] und den schmutzigen [5] Grenzfall sind bereits
verSffentlicht worden. Im schmutzigen Grenzfall wurden auch
die Zustandsdichte und einige Transporteigenschaften berechnet
[6]. Hier werden zusédtzlich Ergebnisse zur Struktur von iso-
lierten Wirbeln und des unteren kritischen Feldes Hc1 bei
mittlerer Verschmutzung (mittlere freie Wegldnge = Koh&ren-
zenlidnge) vorgestellt. Die Ergebnisse zeigen, daf man eine
monotone Abh#ngigkeit der physikalischeri Eigenschaften vom
Verunreinigungsgrad erwarten kann (zumindest bei isotroper
Steuung an Verunreinigungen). In der Praxis werden daher die
Ergebnisse filir den reinen und schmutzigen Grenzfall gute An-
haltspunkte flr den Zwischenbereich geben kbnnen. Vor allem
aber werden in dieser Arbeit die mathematische Methoden und
die im reinen und schmutzigen Fall verwendeten Computerpro-
gramme so ausfiihrlich beschrieben, daf die Rechnungen nach-
vollzogen werden kdnnen. Die bei mittlerer Verschmutzung ver-

wendeten Methoden sind denen des reinen Falles dhnlich.

Im Teil 2 sind die allgemeinen Eilenberger Gleichungen und



ihre Spezialisierung auf den schmutzigen Grenzfall [7]
zusammengefasst. Ausserdem wird die Ginzburg-Landau Ent-
wicklung angegeben. Im Teil 3 werden die oben erwdhnten
Ergebnisse filir den Fall mittlerer Verschmutzung kurz dis-
kutiert und mit den Ergebnissen im reinen und schmutzigen
Grenzfall verglichen. Im Teil 4 werden die fiir die numeri-
sche Rechnung im reinen Fall wesentlichen Dinge besprochen.
Der Teil 5 befasst sich in gleicher Weise mit dem schmutzigen
Grenzfall. Am Schluf sind schlieBlich die beiden Fortran-
Programme, so wie sie auf der IBM 370/165 verwendet wurden,

abgedruckt.

2. ALLGEMEINE GRUNDLAGEN

a. Die_Eilenberger Gleichungen

—— e oe e -

Das System der Eilenberger Gleichungen fiir Supraleiter mit
sphérischer Fermioberfliche bei Vorhandensein von Verunrei-

nigungen mit s- und p-Wellen Streuung ist gegeben durch [1]
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Zur Berechnung der freien Energie kann das folgende Funk-

tional verwendet werden
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Variiert man ¥ nach A,A,f und ¥ so erhdlt man die Glei-

chungen (2.1)-(2.3) als Euler-Lagrange Gleichungen.

Man sieht sofort, da® sich die obigen Gleichungen im reinen
Grenzfall (1/7, 1/t& =0) stark vereinfachen. Noch viel be-
deutender sind die Vereinfachungen allerdings im umgekehrten
Grenzfall 1/7T, 1/Zi-+»°°(schmutziger Grenzfall), der von
Usadel [7] behandelt wurde. Hier entwickelt man f, f+ und
g bezliglich ﬁ in Kugelfl#chenfunktionen und nutzt aus, daR

A

angen&dhert Isotropie vorliegt. Damit kann die k-Abh#ngigkeit

vollstdndig eliminiert werden. Man erhidlt die Gleichungen

w fluoz)- FO|g0Y- vyl eg s (o

<~ T4) _ |
A(f)ﬂ‘T/TL“Jn’EBTZ['L - ‘7//%5{)]; (2,7)
250 2



rotrot f == Teﬁfég"/ﬂf"/ﬂ)ﬂg Ll ot-1oy ] e

2\1/2
§=(-F)" 5 Reg >0 |
D=t/ l=-vr

Zur Berechnung der freien Energie kann das folgende Funk-

tional verwendet werden
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Variiert man F nach A, A, und £, so erhdlt man die Gln. (2.6)-

(2.8) als Euler-Lagrange Gleichungen.



c. Ginzburg-Landau_(GL) Entwicklung

Da fir das von uns verwendete L&sungsverfahren die GL Ent-
wicklung von Bedeutung ist, wollen wir sie hier angeben.

Eine Entwicklung von Gl.(2.1) nach Potenzen von A und Q bis

zur dritten Ordnung liefert *

# v
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mlt'Ftr =T —‘Zl (man entnehme £ aus G1.(2.4)). Durch
Einsetzen in die Selbstkonsistenzgleichungen (2.2),(2.3)

erhdlt man die GL Gleichungen (giltig filir alle Verschmutzungs-
grade)
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Dererste Term auf der rechten Seite wurde hier noch nicht

entwickelt, da er in diesger Form spdter verwendet wird.



Aus (2.11) und (2.12) gewinnt man mit'Z;;-—>O den reinen
Grenzfall und mit ,34)‘-'- Jef/f# —> )f[/Z;{_ den schmutzigen

Grenzfall.

Zur Herleitung des freien Energiefunktionals in der GL N&-
herung setzt man zweckmiBigerweise zunichst die Bewegungs-
gleichungen (2.1) in das Funktional (2.5) ein. Damit ergibt

sich
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Hier muB man nun Gl.(2.10) einsetzen und in A und 9 bis
zur vierten Ordnung entwickeln. Man sieht zun&chst leicht,
daR es bis zu dieser Ordnung keine Terme gibt, die vom ani-

sotropen Anteil von J herriihren. Dann erhdlt man
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und damit
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3. DISKUSSION DER ERGEBNISSE

Bevor wir die zur Ldsung der Gleichungen verwendeten Metho-
den ausflihrlich behandeln, sollen hier kurz einige Ergebnisse
diskutiert werden. Wir wollen unsere Aufmerksamkeit vor allem
auf die vergleichende Betrachtung des reinen (Z=e¢9), mittel
verschmutzten (7=1) und extrem schmutzigen (Z=0) Grenzfal-
les richten. Ausfiihrliche Diskussionen des reinen und schmut-

zigen Grenzfalles findet man in Ref.[2—u] und[5,6].

Figur 1 zeigt den radialen Verlauf des Ordnungsparameters
und Figur 2 das lokale Magnetfeld eines ziemlich isolierten
Wirbels flir die drei Verschmutzungsgrade bei gleichem GL
Parameter K=O.9*und reduzierter Temperatur t=0.2. Lingen

werden in Einheiten R=RJX(1/Z) -1/2 mit RO=O.882E% (siehe

Teil 4a) gemessen.

*
-1
R=ka, (1/t), wo K, der GL Parameter des reinen Materials

: -1 = 1
und X()=(7%(2)/¢ )" 75— die Gorkov Funk-
( / ) e%ézétl) (ng]_'fol) ie Gorkov Fun

tion ist.



Ausserdem wurde der Ordnungsparameter weit weg vom Wirbelkern
auf eins normiert und das Magnetfeld in Einheiten des (von
der Verschmutzung unabhdngigen) thermodynamischen Magnet-
feldes Hc gemessen. In diesen Einheiten hingen die GL Glei-
chungen (2.11), (2.12) nur noch von den Parameter K ab und
die Wirbelstruktur wird daher bei gleichem K filir t—> 1 un-
abhdngig von T . Figur 1 und 2 geben daher einen Eindruck

des unterschiedlichen Temperaturverlaufs der drei Fidlle.

Bemerkenswert ist die zunehmende Aufsteilung der Strukturen
mit abnehmendem Verschmutzungsgrad. Der steilere Ordnungs-
parameter geht Hand in Hand mit einem steileren Anstieg des
Suprastroms im Wirbelkern und filihrt damit zu einem schnel-
leren Abfall des Magnetfeldes, Wegen der Quantisierung des
Gesamtflusses hat das eine Erhdhung des Magnetfeldes in der

Wirbelmitte Hmax zur Folge. Der Temperaturverlauf von HmaX

ist in Fig.3 gezeigt. Man sieht auch hier, daR die Felder
bei tiefen Temperaturen stark auseinanderklaffen und fir
hohe Temperaturen gleich werden. Die Rechnungen zeigen, daB

die Abweichungen von Ho von den experimentellen Werten

ax
(siehe z.B. [3:], Tabelle IV), die allerdings mit Unsicher-
heiten behaftet sind, nicht im Rahmen einer einfachen Gorkov
Theorie unter EinschluB® von isotroper Verunreinigungsstreuung
zu erkliren sind. Im schmutzigen Grenzfall ist der Temperatur-

verlauf von Hm dhnlich dem von HC wihrend mit abnehmendem

ax

Verunreinigungsgrad das Sdttigungsverhalten bei tiefen Tem-

peraturen abgeschwidcht wird. Es sei noch erwdhnt, daR flr
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T— o0 und t —> O der Anstieg des Ordnungsparameters und

des Suprastroms im Wirbelzentrum divergiert [3,&] .

Ausgeprigtere Strukturen flhren, grob gesagt, zu einer Er-
hdhung der freien Energie des Zustandes und man findet daher,
daB das untere kritische Feld H,, fiir Supraleiter mit glei-
chem GL Parameter K bei zunehmendem Verunreinigungsgrad ab-

nimmt. Dies Verhalten wird deutlich in Fig.4 und 5 wo Hci/Hc

als Funktion von t gezeigt ist fiir K=0.9 und 1.75. Die Er-
gebnisse der verallgemeinerten GL Theorie [8] sind zum
Vergleich eingezeichnet. In allen Fdllen wird Hc1 durch

die verallgemeinerte GL Theorie iiberschitzt.

4. BERECHNUNG VON WIRBELSTRUKTUREN IM REINEN GRENZFALL

Im Abschnitt a) dieses Teils werden die Eilenberger Glei-
chungen (2.1)-(2.3) fir den Fall zylindersymmetrischer Po-
tentiale in die Form gebracht, die der numerischen Auswer-
tung zugrunde liegen. In b) wird das Computer Programm all-
gemein beschrieben, um die inneren Zusammenhinge zu kliren.
In ¢) finden wir eine mehr operative Beschreibung, welche
ausreichen sollte um das Programm auf dem Computer rechnen

zu lassen. Dort sind dann auch die wichtigsten Arrays und

Unterprogramme erklirt.

Bel der Auswertung der Gleichungen werden die folgenden

reduzierten Einheiten verwendet
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=%

13:

Ro= b [anl,T. = 0992 ﬁ%/m‘ac{”): %8825,

Ht)=th Alr) 5 H= e [2eR]

plr) = 0(2)/ThT.y G- @, Tk - £ (20+1),

(die Tilden werden weiterhin weggelassen). Die Potentiale
Y und g variieren nur in der x-y Ebene (Magnetfeld in z-

Richtung). Wir schreiben
V) - F) et aln)= ale) [amy,eony, k1)
wo ebene Polarkoordinaten

+F = 4 = ¢ e = .
F=0ty) 5 x=dcnp 5 y=Atumy,
eingefiihrt wurden. Ferner fiihren wir einen Einheitsvektor
A A

L ein, der in Richtung der Projektion von k auf die x-y

Ebene weist. Es sei

&oz (M*fk) &;/‘"Tk)

N

A
.,A—:ﬁoo;vf :rrwf =v-/“:—{”,w_7&; 7&:1&4\—?0E
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An Stelle des Vektorpotentials wird im Programm die Hilfs-

grosse

F(e) = +alr)- 1 (+2)
verwendet. Das Magnetfeld ergibt sich als

PO REN N 125 (+3)

SchlieBlich wird a (bzw.f) in einem Phasenfaktor absorbiert

Tl
u) 4.) g? &A;ﬁ}(#)t%gﬁ{-‘f = - SX;;? 61(#;)01;: -—<f

N ’ x>,
(B B T") ohoil- et

i

und es gilt

é( Tur~ ) ll) .L) ) ?7(‘7&:1)%1_):-?{(;’7,)71)"7: (lf'-';)

Mit Hilfe der regulidren Transformation
y=?££(@+‘f") 5 v =7__£_z@

| (% 6)
‘i = gﬂzé[gﬂﬂ*) 5 7{)+= $+£-":(@+P+)

werden die Gleichungen (2.1) in gewdhnliche Differential-

gleichungen 1.0rdnung iiberfiihrt
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Aus (4.5) und (4.6) folgen die Relationen

Fla)==Fh) 5 a2 n) . (k)

Dies erlaubt nach (4.7) fiir die Greenschen Funktionen

die Symmetrieverkniipfungen

;[*[‘f" )=- )[(—'fu) ) 3{t:) =[l+)f['ﬁ,)/(‘ﬁ,)] 33[-7"");

—— i) X
£(+)=4 (-+); g(+)=9 ) .
Somit hat man die G1.(4.7) nur fﬁrf+oder7‘f’ zu betrachten

—4 .
(wir haben J bestimmt) und flir Parameter % 20. Um den iso-
lierten Wirbel zu approximieren haben wir G1.(4.7) im Inneren

einer kreisfdrmigen Zelle mit Radius 9% geldst, auf deren Rand

dle Bedingung
+ . . =V 2_ .2
Ja)=-[F R 5 A=Y

gefordert wurde. Die Selbstkonsistenzgleichungen (2.2), (2.3)

gehen nun lber in
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Mir die Rechnung werden sie umschrieben in
2
[_i_,_eé_(,,gé,)__é];
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Dabei ist

— , ol
Plr)=2tr PL)- D005 Pl+) = C TG

~ 72 | o
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o= T2
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Fir
oo 1 _ 2

L2t s L= 7s(/124

l=c ¢
sind die linken Seiten der Gleichungen (4.13) nichts anderes
als die (dimensionslos und zylindersymmetrisch geschriebenen)
GL Gleichungen (2.11), (2.12). Im Zuge des zur Erreichung
der Selbstkonsistenz notwendigen Iterationsverfahren wer-
den die Differentialgleichungen (4.23) jeweils zu gegebenen
rechten Seiten mit den Randbedingungen
) = -1 ; F) =0

F(O) = 0 Tr,) =0

gelbst.

Fiir die Differenz &us8 freier Energie im Wirbelzustand und

im Meissnerzustand haben wir

£ -7, = 27 gi/q«*qr{féz@) + ?(5’)}
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(FBCS = BCS-Ordnungsparameter). Die in (4.14) und (4.15) vor-

kommenden ai-Summen werden (ausser bei sehr tiefen Tempe-

raturen) bis zu einem 1max(t) explizit ausgefiihrt und dann
mit Hilfe der GL Entwicklung, welche auch eine aysmptotische

Entwicklung nach 1/&2 ist, erginzt.

b) Allgemeine_Programmbeschreibung

Der Programmaufbau ist schematisch wie folgt



Berechnung von Anfangs-
potentialen oder Ein-
lesen von Platte,Evtl.
Einlesen der Green Funk-
tionen von Band

N\

1111

Berechnung von P,Q,S, durch
L&sen der Bewegungsgléichun-
gen und Integration liber cos<#
Summation {liber w, , Integration
Uber P 5

Losen der SC-Gleichungen ;
Zyklenmischung; Ausdruck ;
Speichern der Potentiale Falls Temperatur-
auf Platte sprung, Umskalung
der Potentiale und
"Zyklen" Greenschen Funktion,
Speichern der Green-
schen Funktionen auf
Band

——l

Y

Stop

Zur Bestimmung der rechten Seiten der Selbstkonsistenz-
gleichungen (4.13%) und der freien Energie (4.15) bendtigt

man die Greenschen Funktionen 7t zu gegebenen (Test-) Poten-
tialen im Bereich 0 <$+ <+, , 0% ¢ < fiir verschiedene
Parameter «j, und cos<®. Dazu wird das halbkreisfdrmige Ge-
biet mit Hilfe eines quadratischen 7:fthetztes digitalisiert,
so daB der Rand des Kreises durch eine Treppenfunktion ap-
proximiert wird. Die Differentialgleichung (4.7) wird dann
ldngs ihrer Trajektorien (QL =const.) von ro=r, bis r =-r,
mit den Randbedingungen (4.10) integriert, wobeil (bis auf

Digitalisierungsfehler) gilt

2 ]1/2

v [t



SchlieBlich werden die fiir P,Q,S notwendigen Ausdriicke ge-
bildet, wobel zundchst lber cos P integriert, dann Uber 1
summiert wird. Ferner ist eine Integration liber ¢ erforder-
lich, welche mit Hilfe einer Interpolation vom +,, -Netz
auf ein 7)Y -Netz bewerkstelligt wird (Subroutine KREIS und

KREIS1).

Zundchst liegen die Potentiale F und_ér als Funktionen von

> = ‘\/ 7/;‘2 + "'12 auf dquidistanten Punkten vor. Zur LO-

sung der Bewegungsgleichung (4.7) bendtigt man _‘l}j”aber

Hquidistant in 7‘,’,

(Subroutine SPLINR) interpoliert F und é fir jedes 7 (#0)

(7, jeweils fest). Ein Splineprogramm

auf die gewlinschten ’7"" -Werte. Mit Hilfe der Splinekoef-

fizienten wird auch der Phasenfaktor

PHA (7‘71>t)= ‘Ql‘:@(’m)fl)

Derechnet, wobei stiickweise durch die Splinepolynome 3.Gra-
des approximiert wird und dann die Integration tiber !
it

(siehe G1.(4.4)) analytisch durchgeflihrt wird.

o ve . .
Nachdem % (f’)q:) flr ein bestimmtes ¥+, auf einem Satz

von dquidistanten Punkten bereitgestellt ist, werden zur

Lésung der Bewegungsgleichung fiir die Greenschen Funktionen
=+ .. .
f' zwel iterative Verfahren angeboten (hierflir werden die

Startwerte fir die Greenschen Funktionen bendtigt)



1. Fﬁrtﬂbz=0.5 wird die Differentialgleichung (4.7)

in die folgende Integralgleichung transformiert

.
Ty LV ) p LT N st 4 g‘ , @l ead
flu-f e *&Zf’” V)g )

Diese Gleichung wird jetzt iterativ geldst, indem
man von 4;=d; nach 1z=w“¢ fortschreitet. Fir die

Integration wird eine modifizierte Simpsonformel
t+2a

$ T hetin's Bl) f6) 4B, (51 f040) + B J (4.2 )
r

verwendet. Vor jedem Durchlauf der Trajektorie wird

7 r) == [ (=41

gesetzt. Ferner werden Greensche Funktion zweler auf-
einanderfolgender Iterationen unter Berlicksichtigung

des lokalen Konvergenzverhaltens gemischt.

2. Fir kleine Frequenzen aQ'erwies es sich als glins-
tiger die Bewegungsgleichung unmodifiziert zu inte-
grieren. Dazu wurde der Differentialquotient durch
eine 5-Punkte Formel dargestellt und das entstehende
nichtlineare Gleichungssystem mit einem SOR-Newton

Verfahren geldst.

Nach Abarbeitung der cosog-,tvl— und 7, -Schleifen ist zur

Berechnung der freien Energie noch eine r-Integration not-
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wendig, welche mit Hilfe von Subroutine SPLINR durchge-
fiihrt wird. Danach werden mit der Subroutine SC1 neue Po-
tentiale konstruiert und nach einem geeigneten Verfahren
mit den alten Potentialen gemischt ("Zyklenmischung"). Da-
mit kann dann die Iteration neu beginnen. Unterschreitet
der Abstand zweier aufeinanderfolgender Iterationen eine

vorgeschriebene Schranke (EP1FAK=EPS1» F so wird die

BCS)’
Iteration abgebrochen. Die Potentiale, ebenso wie dile Green-
schen Funktionen, werden dann umgeeicht, um als Startwerte
flir die n#chst niedrigere Temperatur zu Verfligung zu stehen.
Die Rechnung wird abgebrochen, wenn zu Beginn eines Zyklus

weniger als 30sec oder am Ende der aQ—Schleife weniger

als 10sec Rechenzeit zur Verfligung stehen.

Die Potentiale werden nach jedem Zyklus auf eine private
Platte (Unit 11) geschrieben, werden aber bei der folgen-
den Iteration einfach Uberschrieben (ausser bei Tempera-
tursprung). Die Greenschen Funktionen, die nicht flir alle
Parameter gleichzeitig im Kernspeicher Platz haben, wer-
den am Ende der aﬁ—Schleife zundchst auf eine temporire
Platte (Unit 12) gespeichert. Bei jedem Temperatursprung

oder Zeltausstieg wird der Inhalt der temporiren Platten

auf Band lbertragen (Unit 15).

Hauptprogramm

Der Zellenradius rC(Q RMAX) wird in INZA Teile aufgeteilt.
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Die Potentiale F(r), jg(r) sind auf den Arrays ORDPAR und
VEKPOT gespeichert. Die Linge der Trajektorien hidngt von
ihrem Abstand {L(QREENK) vom Zentrum ab; RSENK=0 entspricht
also der Trajektorie durch den Kreismittelpunkt. Jede Tra-
jektorie enthdlt 2 x IRPAR + 1 (IRPAR € INZA) Stilitzstellen,
auf denen e < @) (array PHA) und W(+,,+, ) (Array PHAD)
berechnet werden. Flir RSENK#0 ben®tigt man dabei F(r) und
jf(r) auf Stilitzstellen, die nicht der urspriinglichen dqui-
distanten Einteilung von r, entsprechen (r= V7;2+-d:2 ! ).
Dazu werden die Potentiale einmal durch einen Spline (Sub-
routine SPLINR,IFA=1) approximiert und brauchen dann flr
alle RSENK#0 nur an der Zwischenstellen abgerufen zu werden

(Subroutine SPLINR,IFA=2).

Die Greenschen Funktionen werden auf INZA &dquidistanten
Trajektorien bestimmt (RSENK-Schleife). Die RSENK-Schleife
umfasst zwel weitere Schleifen, die der aﬁ—Summation (OM~-
Schleife, siehe hierzu auch Subroutine OMSUM) und der cos A
Integration (C0S-Schleife) entsprechen. Nach Losung der
Bewegungsgleichung (entweder in Integral- oder in Differen-
tialform) steht T auf dem Array FPL. Die Gr&ssen Pl(iz)qi}
Ql(ﬁ;,{l) und S(-, ,, ) stehen auf den Doppelarrays RE, IM
und FRE (widhrend der MQ—Summation und 00349 -Integration

wird auf Hilfsarrays FLPINT,GINT und FREINT gespeichert).

Nachdem die RSENK-Schleife abgearbeitet ist, wird die In-
tegration von P,,Qq5S {iber den Azimuthwinkel im Unterpro-
gramm KREIS (bzw., falls HC1CAL=.TRUE., in KREIS1) durch-

gefiihrt. Das Ergebnis ist anf® den Arrays RER,IMR und FRER
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gespeichert. Erst im Unterprogramm SC1 werden RER und IMR
um den asymptotischen Anteil fiir grosse &, erginzt. Dort
werden auch P2 und Q, hinzuaddierty so daB P(r) und Q(r)

zu Verfiligung stehen.

Subroutine SC1(RMAX,ID,ORDPAR,RER,VEKPOT,IMR,FELD)

Das Unterprogramm 16st die gekoppelten inhomogenen Differen-
tialgleichungen (4.13) auf dem Intervall O £r < RMAX auf

ID + 1 Stiitzstellen. Dazu werden die Differentialopera-

toren durch 5-Punkte Formeln digitalisiert und das ent-
stehende nichtlineare Gleichungssystem iterativ mit Newton-
SOR gel®st. RER und IMR sind oben erklirt. ORDPAR und VEKPOT
enthalten zunéchst die alten Potentiale F(r) und éfr) als
Startndherung filir die Iteration, nach Durchlauf des Programms

stehen dort die Losungen. Auf dem Array FELD ist dann das

Magnetfeld gespeichert.

Subroutine SPLINR(IFA,X,Z,N,T,SS,SS1,SS2,M,TEGER,SUMY,S?2,

S3,INTAB)

Gegeben seien N Abszissenwerte (Array X) und N Ordinaten

(Array Z), wobei X in aufsteigender Reihenfolge geordnet

sein soll

X(1)£x(2)< ... 2X(N).

SPLINR liefert jetzt auf M Abszissenwerten (Array T;

X(1)=T(1); T(M) £ X(N)) Funktionswerte (Array SS), erste

und zweite Abteilungen (S81,882) eines Splinepolynoms,

das durch die Eingabefunktion (Z) gelegt wurde.
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Ist die logische Variable INTAB=.TRUE., so wird auf dem
Array TEGER(K) jeweils das Integral von X(1) bis X(X) be-
rechnet (TEGER(1)=0.). Die Arrays SUMY, S2 und S3 enthalten
die Splinekoeffizienten. In dieser Anwendung ist stets

IFA=1 zu setzen. Mdchte man filir die gleichen Arrays X,Z

die Ausgangsgrdssen SS,SS81,3S2 und/oder TEGER auf mehreren
Arrays T berechnen, so kann man vom zweiten Mal an IFA » 1
(sonst beliebige ganze Zahl) setzen. Die Berechnung der

Splinekoeffizienten wird dann nicht mehr durchgefiihrt.

Subroutine OMSUM(OM,GF)

Die &&-4immwtion wird bei der Rechnung explizit durch-
geflihrt bis zu lmaX=IMC—1=INT(O.5* (1.+5/t)), ausser wenn
IMC > 10 ist (Temperatur t €5/17). Fir IMC > 10 wird zwar im-

mer noch die Summe bis 1m Xa.usgerechnet (und dann asympto-

a
tisch entwickelt), aber die endliche Summe wird nun durch
eine 10-Stilitzpunkt Formel approximiert. Die hierfiir zu ver-
wenden @ -Stiitzpunkte OM(10) und Gewichtsfaktoren GF(10)
werden in Subroutine OMSUM ausgerechnet und zu Beginn der
Rechnung zur Verfiigung gestellt. Fiir IMC£L10 gilt oM( £ )= w,
und GF( £)=1, so daB das Programm in der Tat fir alle IMC

verwendet werden kann (und wird).

Dateneingabe

Beim Start des Programms ist festzulegen, ob schon vorhan-
dene Potentiale und Greensche Funktionen als Startwerte fir

die Tteration verwendet werden sollen, andernfalls berechnet

das Programm selber seine Startgrdssen.
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LSPOT=.TRUE. /FALSE. : Es sind/sind keine Potentiale vor-
handen. Bei der Option .TRUE. ist der zu lesende Platten-

1abel fiir Unit 10 als LSTART einzugeben.

LS=.TRUE./.FALSE. : Es sind/sind keine Greensche Funktionen

auf Band vorhanden.

SBAND=.TRUE./.FALSE. : Es sollen/sollen nicht Binder (mit

Greenschen Funktionen) beschrieben werden.

LTEMP=.TRUE. /.FALSE. : Es soll/soll nicht gleich nach Be-

schaffung der Startgrdssen ein Temperatursprung gemacht werden.

GILAT=.TRUE./.FALSE. : Es wird/wird nicht nur die Ginzburg-

Landau Gleichung geldst.

HC1CAL=.TRUE./.FALSE. : Die freie Energie wird/wird nicht

berechnet.
TEMDIF= Abstand der Temperaturen
LNUM= Zahl der verschiedenen Temperaturen

LSR(LNUM) : Dies Array enthilt die Plattenlabel, auf die

nacheinander geschriebenen werden soll, LSR wird als re-

gulire Daten eingegeben,

Bei einem Start ohne vorgegebene Potentiale sind folgende

Daten im Teil "Einlesen analytischer Potentiale" anzugeben:

KAPPA (=K ); KABOTE (=t), DX=&hrittweite; INZA= Zahl der

Unterteilungen des Radius (d.h. INZA#¥ DXzr )3 ALPH und BET
c

sind Gr&ssen, die den asyptotischen Abfall der Startpoten-

tiale bestimmen (DELTAS,ARABS).
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Merke : Es soll INZA eine gerade Zahl 450 seinj; andern-

falls sind alle Dimensionierungen zu vergrdssern und eben-

falls die Variable MITTE!

5. BERECHNUNG VON WIRBELSTRUKTUREN IM SCHMUTZIGEN GRENZFALL

Bei der Auswertung der Gleichungen werden die folgenden

reduzierten Variablen verwendet [5]

e RO+ s R, = 0542 (EZ)L/Z

- (2]

1/2

Hiv' = = LT o M= T"EBWZ[N(O)J

S~ - ~ )

AER /*\(_?U)/"’L’K ITc ) ot;v, s /Tr E?—rc - f(%"’l)

(die Tilden werden weiterhin weggelassen). In der reellen

Eichung kdnnen die Greenschen Funktionen geschrieben wer-

s - cosd (5.1)

den als

f = sinjf
In einer zylindersymmetrischen Situation héngtj nur von 7
(und &1:) ab und geniligt der Bewegungsgleilchung
Lo ( LN ot 2 d eond — paos Frow Mmf (5.
v (L .{V)= KT tosd = Y g+, 2)

Der Parameter ¥ ist mit dem GL Parameter Xdes schmutzigen
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Materials durch

= [477’7515‘(3)]1/2% (5.3)

verknlipft. Die Selbstkonsistenzgleichungen erhalten die

Form

AL CE)- wat v [t s 2xZ |5

‘(wZiw)i/f—” - Py =24 R+ Bl 5 54

‘o

K ol _pvta =a Q)= a2AL0 )+ Q)
8#7_‘17‘_/ﬂé/*+&) pre=s (28 G+

Die freie Energie (2.9) (normiert auf (ﬁ’kBT )2N R 3) redu-
c 0o
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ziert sich auf

2y simd b 0Pt - Ju, (e - 1) +[—”—(;[ a} (5.5

Die folgenden Randbedingungen sind zu erfiillen

§¥ O fir r 0 ; d&V%%: O fiirr =r
Y =0 firr o('?,u/%“/":Ofiir'r:r

a—o—% fir r—0 ; a=0flirr=-r

Die unendlichen Summen in Pl’Ql und F werden bis

lmax(t) exakt ausgeflihrt. Dann werden die flhrenden
Terme der asymtotischen Entwicklung von sinéf nach 1/&J,
eingesetzt, welche durch Winkelmittelung und Bildung des

schmutzigen Grenzfalles aus Gl.(2.10) folgt

MJ-[&)&+ 2)1/2 — [‘/”o(q 6£/~) 2]7/- (5:6)

Wie man sieht, fiihrt die Korrektur der Summen einfach zu
einer Korrektur der Vorfaktoren von P, und Q2. Das Magnet-

feld ergibt sich aus a gemiB

A(ﬁ:i—é[«na/ﬁ) (57)
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Fiir B = 12/2 reduzieren sich die Selbspkonsistenz Glei-

chungen (5.4) nahe t=1 auf die GL Gleichungen.

Zunidchst wollen wir auf die Funktion zweier Unterprogramme
eingehen, die das eigentliche Kernstiick der Rechnung bil-

den. Dann wird das Haupfprogramm behandelt.

Subroutine GREEN(A)(RMAX,ID,DEPAR,APOT,OMM,Y)

In diesem Unterprogramm wird die Bewegungsgleichung (5.2)

fir Q; (Array Y)im Bereich 0< 7 <RMAX, unter Verwendung von
ID+1 Stitzstellen iterativ geldst. Die Potentiale % und a wer-
den durch die Arrays DEPAR und APOT ilibergeben. Bei Programm-
aufruf wird vom Hauptprogramm eine Startfunktion fir Y ge-
‘liefert; nach beendigter Iteration enthilt Y die Lésung.

Der Parameteraﬁin (5.2) wird durch OMM ibergeben.

In GREEN wird der Differentialoperator durch 3-Punkte For-
meln digitalisiert und das entstehende nichtlineare Glei-

chungssystem durch systematische Newton Iteration geldst.

In GREENA  wird 5-Punkte Digitalisierung verwendet und

mit Newton-SOR gelSst. Das Verfahren in GREENA ist i.a.

schneller und liefert eine gréssere Genauigkeit, wird aber

fiir sehr kleine awrleicht instabil. In solchen Fillen kann

GREEN zur Xonstruktion besserer Anfangsl18sungen dienen.

Subroutine SC1(A) (RMAX,1ID,0RD,RER,VEK, MR, FELD)

Das Unterprogramm 1&st iterativ die gekoppelten Differential-



gleichungen (5.4) liber dem Intervall 0< +*<RMAX auf

ID+1 Stlitzstellen. Die Arrays RER und IMR enthalten den
Anteil der endlichen Summen von Pl( ) und Ql( ). Durch Addi-
tion der asymptotischen Anteile und von P2 und Q2 werden
dann die "Inhomogenitidten" P(4) und Q(+) (Arrays PI,QI)
konstruiert. ORD und VEK enthalten zundchst die alten Poten-
tialefy und a als Startnidherung fiur die Iteration, nach
Durchlauf des Programms stehen dort die Ldsungen und das

Magnetfeld findet sich auf dem Array FELD.

Zur Losung werden die Differentialoperatoren mit Hilfe von
5-Punkte Formeln digitalisiert und mit Newton-SOR (SC1A)

oder systematischem Newton (SC1) geldst.

Hauptprogramm

Das Programm berechnet das Paarpotential H’(Array ORDPAR)
das Vektorpotential a (Array VEKPOT) und die frele Ener-
gie (ENERGY) und damit das untere kritische Feld Hc, (HC1) .
Als Daten werden eingelesen : die Zahl der Stltzstellen
INZA+1 (INZA gerade und £118), der 7ellenradius RMAX, der
Abstand aufeinanderfolgender Temperaturen TSTEP, die An-
zahl der zu berechnenden Temperaturen ICABOT, der GL Para-
meter KAPPA und die Starttemperatur CABOTE (i.a. nahe bei
1). Fir LS=.TRUE. liest das Programm auf Band gespeicherte
Startpotentiale ein (Recordnumber = IBAND). Andernfalls wer-

den mit Hilfe einer lokalen Ndherung grobe Startpotentiale

konstruiert.
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Zu den gegebenen Potentialen werden die Bewegungsglei-
chungen fir alle wL mit 0S1SIOMCUT - 1 geldst (OM-Schleife).
Dazu dienen wahlweise die Unterprogramme GREEN (NEU=.TRUE.)
oder GREENA (NEU=.FALSE.). Dann wird der Anteil der end-
lichen Summen von P1(RER) und Q1(IMR) gebildet und das
‘Unterprogramm SC1 (NEU=.TRUE.) bzw. SC1A (NEU=.FALSE.) lie-

fert neue Potentiale.

Damit wird ein neuer Zyklus gestartet bis die Potentiale
aufeinanderfolgender Zyklen nur noch wenig voneinander ab-
weichen (Abstand <EPZY). Jetzt wird die freie Energie be-
rechnet und, falls LSB=.TRUE. gesetzt ist, die Potentiale
auf Band gespeichert. Dann wird die Temperatur erniedrigt
und die Rechnung wiederholt, wobei die vorher gewonnenen

Potentiale und'Greenschen Funktionen als Ausgangspunkt fiir

die Iteration dienen.

Anstatt die Temperatur zu verringern, kann man durch kleine
Abdnderungen am Programm auch erreichen, daf bei konstanter
Temperatur der Zellenradius verkleinert wird. Man gewinnt
8o die Potentiale und freie Energie des Wirbelgittefs in

der "Circular Cell Approximation" im Bereich O.<.B_<.Hc2

(B=mittleres Magnetfeld).
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J/V4IFFCE4 JOB (612402360049693C045) yKRAMER,CLASS=C

/*TAPE 2

/7 EXEC COM,PARM='TP3075,9M*

// EXEC COM,PARM=*'TP282]1,9M"

/7 EXEC CLGFORTE,PARM.C=*NNMAP,NOXREF?',PARM,G=

J//7C.SYSIN DD %

LOGICAL LSyHHyLHJAUS,LSPCT,LTEMP ,SBAND,GILAT

GENERIC

COMPLEX%8 UB JUEB,UF1HMIT,UHMIT ,UAR2,ARC,+ABU,F3

LOGICAL LOGI,LOGSEN,LPLATI,HCICAL

CCMPLEX CsD,FC1,FHASL,FCO,FHASO, ABF2,ARF1,ABF3,FO,ABFO

COMPLEX*8 PHA(120),71,22,PHAD{12C) A,ByAA

CCMPLEX*8 BE,Z2C0S{12C),FPL(120)

REAL IM,IMR,RER,RE

REAM %4 RFPLI1{120),AIFPL1(12C),AIG(120)4REG(12C)

REAL*4 RFPL(120),AIFPL{120),RFPL2(120),sAIFPL2{12C)

REAL*4 GAM(120) ,FAQL40),FAL{40),FA2{40),EFF(40}

REAL*4 COS1(10),C0S5211C),GINT(120}
REAL TEGERI(150)4TEGL(60)+TEG2(60)

REAL ARSO(6C) yARSL(60)9ARS2(6C) 4FELD{60) 4FELDVE(60)

REAL#8 CAD,DOXDyCSENKyDSENK2,SUM,S1,52,551,552+0C+0Q1,UG,06G

REAL* 8 LGh,0OGhyAl yA2,83,A4,AC,BL(G

REAL*8 SA1(150),5A2(150)

REAL*4 hURZEL(lZO"RSU"lylISU”I’RB’REEQFREINT(lZC"
AIB,A]BB,RA,AIA’FAYC.FAYIyFlYZ,AHlpAHZ'GA"S'RSUVZv
AISUM2,RSUM3, ATSUM2,RFP1,ATIFP1,GAM1,CINV,

WURZ,DELTAL,FAKTL,EFFAK, EPyEPA,EP2,
DXGAH,DXGAMZ,GMINVyGRyVEKINTvE!hS,PEINS
REAL%#4 CRDPAR(150),STEP(150),VEKPOT(150)

REAL SWUR(6C) +CMAR(10)+GF(10)

REAL GAMP{60),GAMQ( €C)PDD(60),QDDL60)

REAL DELTA2(120) 4KABCTE,KAE2,KAPPA

REAL DELVER{120),VEKPCL{120),STEP1(120)

COMPLEX FFLEIN(120,5)

CCMPLEX CCVEGA|CCM'UXDI,CXCZyEXD31C21C39C61C99C129C19'C5

COMPLE X*3 GCpFlvFZyHSU”yFPLINT(lZO)’VYprA"pHGl,HGZ

CCMPLEX YYOQ

DIVENSION hﬁRZﬁ(Sle'SO)yEEFA(3)1LES(IO)'lSR(10)

COMMON/PARAM/KAPPA 4 KABOTE ,IMC

CCPMGN/CCFKRE/RE(60,60)9IM(60960)'RER(60),IMR(60)1

FFRE(6Cy6C) oFRER{60)

COMMON/LOC/GILAT

CALL MASKE

DEFINE FILE 10{4Cy120,LsLG) +12(5004960,U4 IBASA)
CEFINE FILE 11(4C,1205UyLU)

DN

SUBMIT.VORFREE
( Reer Foll)

STEUERUNC DER PLATTEN UND BAENDER; VARIAEL EN
BANDLESEN(LS=.TREE.)'BAhDSCHREIBEA(SEANG=.TRUE.) - TRUE.)
LESEN DER POT.VON PLATTE(LSPOT=.TRUE.),TEMP.SPRUNG(LTEPP-.T Ut.

AN AONOON
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0000540 LS=.TRUE.

€0C0550 SRAND=.FALSE.
0C0oC560 LSPOT=. TRUE.
€000570 LTEMP=.FALSE.
0C0058¢C GILAT=.FALSE.
0000590 TEMDIF=0.03
0000600 LSTART=1
coccelc EPS1=0.2E-4
0000620 EPSTA=0.9E-5
ecocesc HC1CAL=.TRUE.
€C00€40 LNUM=1
00C0650 C

000066C C KONSTANTEN (UND SELTEN VERAENCERLICFE)
0000670 C

0000680 REAC(5,4190) { LSR(I)4I=1,LNUM)
00690 MITTE=S55

0000700 IOMALT=12

gaccic ICNDIF=1CNHALT -1
€000720 GAM2=1.

0000730 EINS=1.

€C0074C PEINS=0.1

0000750 CAMAX=1.8

0000760 YY=CMPLX(0.0,1.0)
€00C770 YYO=CMPLX{C.Cy0.C)
000€780 YY1=CMPLX({1.040.0)
€CCC 150 ALS=.FALSE.

gcccece C0S1(1)=-C.0CC&0271426
0000810 CCS1(2)=0.08708247359
C0CCE20 C0S1(3)=0.C774279107
0000830 COS1{4)=0.442C149614
0000840 €CS$1(5)=0.39317736864
COO0CESC €OS211)=-C.00234C77595
0000860 €0S212)=0.02661717028
cCceerc CCSZ(3)=O.62§Q5777226
cecesse €C0S2(4)=0.2523420354
0000890 CCS2(5)=0.28226196146
€Cecseo R1€=1./1¢.

0000910 C2=CMPLX{(.5,0.C)
0000920 C3=CNPLX{14/3440.0)
€C0GCI3C CE=CMPLX(14/6450.0)
0000940 C12=CMPLX{1./12.,40.0)
€CCLS50 C9=CVPLX(9,40.0)
€00CSeC C19=CMPLX{19. 40.0)
0000970 C5=CMPLX(5440.0)
0cccssc CCNSTA=0.4€746687
0000950 RE1=57./2¢.

0001000 RE2=-21./13.

0001C1¢ RE2=11./2¢.

0001020 RE4=36,/13

0001030 RES=-32./13

0001C4C RE€=S./13,

0001050 AIMR1=3./2,

ccolcec AINR2=-1,

cccicre AIMR3=0.25



cocicec
€CG109¢C
0001100
¢ociilc C
6001120 C
0001130 C
0001140
0001150
0CO11¢€C
00C1170
0001180
co0C11sC
0001200
0001210
go0c1220
0001230
000124C
0co125¢0
0001260
€cCc127¢
coc12s8¢
0001290
0cC13co
0001210
0001320 C
0001330 C
0001340 C
6CC1350 C
gCc13ecC
0001370
CO013€C
0001139¢C
0001400
CCCl41Q
0001420
0001430
0001440
0001450
00C14¢¢
00C1470
0001480
0001450
0001500
0001510
0001520
0001530 C
€0C1¢54cC
00C1550
0001560
CCC157C
0001580
0001590
gCC160¢C
0001610 ¢
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CGSTEP=0.25
FAKT=1.
LSTEP=0

EINLESEN ANALYTISCHER POTENTIALE

IF(LSPOTY GOTO 11
KAPPA=1.751205

KABCTE=0.96
DXx=0.6

INZA=50

ALPH=0,.193
BET=0.42
IMC=INT{0.5%(1.45./KABOTE})
BCSP=SQRTICELSQU(KABCTE})
OGC=INZA*0X

INPL2=TINZA+2
DAN=C.

CO 1 1IP=2,INPL2

CAN=DAN+DX
ORDPAR{IP)=DELTAS{DAN,CGG,ALPH,BCSP)
VEKPCT(1P)=2RAESICAN,OGC,BET)
CONTINUE

COTO 22

EINLESEN DER PCTENTIALE VCMN PERVMANENTER PLATTE( UNIT 10 )
EINLESEN DER GREEN FUNKTIGNEN VON BAND

LG=LSTART

REAC(10'LE) KZZyLBy INZA,DXsKAPPA,KABOTE,EPSY,
F(CRDPAR(IK) yVEKFCT{IK),IK=1,MITTE)

WRITE(6,1C) KZIZ LBoINZA,DX+KAPPA,KABCTE,EFS9

«NCT.LS) GOTO 22

;§20?14) ?hPLqlCﬂALT,APPA,ﬁEGTE'INTANF'IhTEND.IBASA,BXA
WRITE(6,180) ICMALT,INPL+DXA,APPA,ABCTE
EACKSPACE 14
DIFER=ABS{INPL-1~INZA+KAFFA-APPA+KAROTE-2ECTE)
TIF(DIFERCT.1.E-4) WRITE(6,170) DIFER
TFU(CIFER.GTe1.E~4)<ANC. {NCT.LTEMP)) GOTO 5555
INZA=INPL-1

ICMCIF=ICMALT-1

DD 2 K=14,IN2A

0O 2 KP=1, IGMALT
REAC(14) ;NPL,ICMALT,APPA,ABOTE,INTANF,INTEND,IBASA,DXA,

FUUFPLEIN(KK,LL) yKK=INTANFINTEND) yLL=2,5)
IEASA=TBASA-1
WRITE(127TEASA) INTANF, INTENC,

F((FPLEIN(KK,LL),KK=INTANF,INTEND)'LL=2’5)
CCATINUE

CCNTINLE
REAC(14,END=22)
GCTC 39
CCNTINUE



38

0001€2¢C C BEGINN DER RECHNUNG (BEI SCFCRTIGEM TEMPERATUR-

0001630 C . SPRUNG: GOTO 3333 )
0C0l1e4C C

C001€50 IF(LTEMP) GOTO 2233

0001660 1111 CCNTINUE

coCl670 AKAP2=KAPFAXKAPFA

0001680 CALL OMSUM{OMAR,GF)

0001690 ANCRM=EPSTA

0co17¢0 INC=INT(0.5%(1.+5. /KABCTE))
0001710 C IMC=4

gcclrac IF(GILAT) INMC=5

0col1730 T1OMCUT=MINCLINC, 10)

0001740 CCC=INZA*OX

0001175¢ KAB2=2.%KAECTE

0001760 DXD=DBLE(DX}

0001770 LH=.TRUE.

cccivac LCGl=.FALSE.

0001790 IF{LS.AND.{ IOMALT.EQ.ICMCUT)) LCOG1l=.TRUE.
0001 8CC BCSPN=DELSCUIKABOTE)
00d181C BC SP=SQRT(BCSPN)

0001820 EP1FAK=EPS1%BCSP .

00C1E€30 MyM=0

€CC1840 LSTEP=LSTEP+1

0001850 INA=2#INZA+1

0CCLE€0 INFL=INZA+1

0001870 INPL2=INZA+2

0001880 INPL4=INIA+4

ccols8so INT=INPL+?

0001900 IM1=INZA-1

0001s1¢C 1rv2=1N2A-2

0C€01920 IM3=INZA-3

0001930 INEND=MITTE+INZA

co0154C DC 3 I=1,INPL

0001950 GAMP{T)=1.

0001960 GANC(I)=1.

0C0197C 3 COCNTINUE

0001980 LAN=C.

0001950 BC 4 I=1,1INA

€co2c¢co STEP(I)=DAN

0002010 4 CAN=LAN+DX

ccozcao WRITE(6,20) (STEF{IK),CROPAR{IK),VEKPOT{IK)yIK=1, INPL)
0002030 C .
0002040 ¢ BECINN DER 2YKLEN

€gcg2Cs0 C

0002060 2222 CONTINUE

0002070 LCCSEN=.FALSE.

ccozcsac . CALL FRISTU{ENDE)

0002090 C IF(MM,GE.1) AUS=.TRUE.
gcgo21c¢o IF{ENDE.LE.3000.) AUS=.TRUE.
0002110 WRITE{6914C) ENDE,MM
0002120 IF(AUS) GCTC 4444

ccoz1i2c NNSUv=¢

0002140 MM=MM +1

0002150 ANCRM=AMINL (ANGRM,EPSTA)



00CZ2160
00C217¢C
0c0218¢C
0002190
€€0220C
€00221¢C
0002220
€C0222¢C
0002240
0002250
€0c22¢€0
0002270
00022¢€0
0002290
0002300
¢C02210
cCo02220
0002330
0002340
0002350
00023¢0
0002370
000238¢C
000235¢C
CC024C¢C
0002410
0002420
0002420
0002440
0C0z45%¢
0002460
0002470
0CC248¢C
0002490
0c€025cCC
0002510
0002520
0C€C2530
0002540
0002550
€C02560
0002570
0C025¢€¢
6002590
0002600
0002¢1¢0
0002620
0002¢30
0002¢€4¢C
0002650
0cc2é6cC
0CC267¢C
0002680
00026SC

g XaNe

41

39

EPS=ANORM /4.

DO 5 1=1,INZA

ORDPARUINPL+I)=GRDPARIINPL~])

VEKPOT{ INPL+41)=-VEKPOT(INPL-I)}

VEKPCT(1)=-1.

VEKPOT{INPL)=0.

CRCPAR({1)=C.

DC € IS=1,5

IL=6-1S

VEKPC1 {IS)=VEKPOT{IL)

STEP1L(IS)=-STEP(IL)

CONTINUE

BC 7 IS=2, INFLS

IL=4+1S

VEKPO1{ IL }=VEKPOT(IS)

STEPL(IL)=STEP(IS)

CONTINUE

CALL SPLINR(1,STEP14VEKPO1,IN7,STEP;ARSC+ARS14ARS2INPL2,
FTEGER,SLVMY,SA1,SA2,.FALSE.)

00 41 I=2,INPL

FELC(I)=ARS1{I}/STEP{I])

TRPARA=INZA
REST=(2.%IMC43.)/{KABOTE#KABOTE*B.*IMC)
REST=REST/{(2.FINC+1.)#{INFC+1.))

IF{GILAT) REST=7.%1.2020565/14.¥KABOTE*KABCTE)
CALL SPLINR{14STEP,ORCPARy INAySTEP,VEKPO1,ARS1,TEG2
FINPL2,TEGER,SUNMY,SA1,SA2,,FALSE.)

IRPARA=INZA

RSENK=0.

IBAZ=-1C

REGINN DER RSENK SCHLEIFE

DD 1000 IRSENK=1,INZA
KF=0

IBAZ=1BAZ+1C
IBA=1CMCUT
IF{LCGSEN) GCTC 55

BESETZUNC CER POTENTIALE FUER RSENK=0

CO 8 IN=MITTE, INEND
1J=IN+]1-VITTE
DELT1=0RDPAR(IJ)
PH2(INI=1.
DELTA(IN)=DELT]
FELDVE( 1J)=VEKPOT(I)
DELVER(1J)}=DELT1
PHAD(IN)=DELT1
CONT INUE
IRPAR=INZA
ITA=IRPAR+1
INTANF=MITTE-IRPAR
INTEND=MITTE+IRFAR



40

0002700 GCTC 33
c

gggg;;g C BESETZUNG DER POTENTIALE FUER RSENK#0
e e SENK=RSENK+D X

40 55 RSENK=RS
883%350 RX=SQRT{OCC*0GG~-RSENK #RSENK)
000276C RX=RX/DX+0.5
¢oc2770 IRPAR=INT{RX)
0002780 ITA=IRPAR+]
coc21sC INTAKF=NITTE-IRP2R
0002800 INTEND=MITTE+IRPAR
0002810 DSENK=DBLE(RSENK)
0002820 RSENK2=RSENK®R SENK
0002830 DS ENK 2=DSENK*DSENK
0CC2¢€4C CAD=DXD
0002850 SUM=C.DC
0002860 IRF=IRSENK
00C2¢7C TRPL=IRH+1
0002880 S1=DBLE(ARSO{IRSENK})
0002890 S2=CBLE(ARSO(IRPL))
0€02900 SS1=DBLE{ARS2{IRK})
0002910 SS52=DBLECARSZ2{ IRPL))
0002920 DC=(S2-S1)/0XD
0002s3¢C DQ1=(8§S2-S513)/D0XD
0002940 UG=DSENK
0002950 CC=UG+DXD
€002S$60 UGw=0.DC
0002970 Al=S1-UC*DQ+0.5D0*UG *NG *SS 1+DQ1*UG*0G*{ 06-2.00%UG) /6. D0
0C6C2s80 A2=DQ-0.500%{UG+CG)*SS1+(UG*0G-0.500%{0G#0G-2.D0%UG*UG) )*DQ1/3.00
€002990 A3=0.5DC*{ SS1-UG*DQ1})
0003000 A4=0Q1/6.LC
€Cco03C10 DAN1=C.
00032020 O 9 I=1,1TA
0003030 SWUR(I)=SCRT{(RSENK24CAN1*CAN])
0003040 9 DAN1=DAN1+DX
0003050 CC 12 1ST=1,IRPAR
0003Cs6C IK=MITTE +IST
€003C70 ®UR=DSQRT(DSENK2+DAD*DAD)
0003080 IF(MURLLTLCC) GOTO 44
€003C9cC CGW=DSCRT{CG*CG~DSENK2)
0003100 BLOC=DLACG((OGW+0G) /{LGK+UG))
0003110 AC=A4*0.500% ( (OCW*OC-UCW*JC) +DSENK 2#BL0OG }
¢003120 AC=DSENK*{A2%BLCG+A3*(CGh-UGHW) +AC)
0003130 SUM=SUM¢AC+A1¢(DATAN(DGH/DSENK)-DATAN(UGH/DSENK))
0060314¢C UG=Ce6
0CQ0215¢C 0G=LG+D XD
0003160 UGW=0GW
0CC317¢C IRPL=IRFL+1
0003180 $1=52
0003190 $$1=552
6003200 S2=CBLEVARSO({IRFL))
0003210 §S2=DBLELARS2(IRPL))
0003220 CC=(S2-S1)/CXC

000323¢ DC1={SS2-S81) /DXL
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0003240 A1=S1~-UG*CC+0.50C*UCHDC*SS 14DQ13UG*0G*{ 0G~2#%UG) /6.D0
0003250 A2=DE-C.5DC* (LG+0G)I*SS1+(LG*0G-0.500%{CG*CG-2.00*UG*UC))*DQ1/3.D0
0003260 A3=0.5D0*%(SS1-UG*DQ1)

€0C327C A4=DC1/6.CC

0003228C 44 CCNTINLUE

0003290 BLOG=OLOG({CAD+DSQRT(DAD*DAD+DSENK 2) ) /{UGh+UG))

000330¢C AC=A4%0.500%{ (CAD*DSQRT (CAC*[AC+CSENK2)-UCWHUG) +DSENK 2%BLOG)
0003310 AC=DSENK*(A2%BLCG+A3* (DAD-LGW) +AC)

0003320 VEKINT=SUM+AC+AL*(CATAN(CAC/DSENK)-DATAN(LGK/DSENK) )
€003330 C IF{MM.EC.1) WRITE(64603) VEKINTsRSENKsDACsWURySUMe ALy A2, A3,A%
0003340 PHAM=—CEXP(—-YY*VEKINT)*YY

0003350 PEA(IK)I=PHAM

00033¢C DAD=DAD+D D

0003370 12 CCONT INUE

0003380 PHA(MITTE)=-YY

€003390 CALL SPLINR(2,STEP,CRDPARyINA,SKUR,VEKFCL4TEGL,TEG2,
0003400 FITA,TECER,SUMY4SA1,542,.FALSE.)

€002410 VEKPCL1(1)Y=CRCFAR{IRSENK)

0003420 0o 13 1=1,1TA

0003430 MITSA=MITTE+]I-1

000344¢C DELTA(MITSA)=VEKPOL(I)

0003450 PHAC(MITSA)=PHA{MITSA)#DELTA(MITSA)

€003460 13 CCNTINUE
000347C¢ 33 CCNTINUE

0003480 CC 14 I=1,IRPAR,1
CC0346C TA=T+MITTE

€003500 IB=MITTE-1I

0003510 PHA(IB)=-CCNJIG(PKER{TIA))
€00282¢ PHAD(IB)=-CCNJGIFHRAC(IA})
0003530 14 CONTINUE

0003540 €

0003850 C ENDE DER POTENTIALBERECHMNLAG
0003560 C

00¢€357¢C ITA2=1TA+]

0003580 INTPLU=INTEND+1

0003590 INTA2=INTEND-1

0003¢C0O INTA3=INTEND-2

0003610 INT1=2%IRPAR

0003620 DINT1=INTL

0003¢20 INT2=2%]RPAR-2

0003640 INTA4=INTEND-4

€Co3¢5¢ INTA6=INTENC-6

CC003660 INTO=INTI1+1

0003670 INSENC=IRPARA4MITTE
0cc368cC INSANF=MITTE -IRPARA
0003690 IRPARA=IRPAR

0003700 DC 15 IC=INTANF, INTENC
€G0271¢ GINT(IC)=C.

0003720 FREINT(IC)=C.

€00373¢ 15 FPLINT(IC)=YYO

G0C3740 IF(GILAT) GCTC 8889
0003750 C

CCC37¢6C C ANFANG DER CM-SCHLEIFE
0003770 ¢



000378¢C
0003790
0003800
c00381¢
0003820
0003¢€30
0003840
0003850
g0C386C
0003870
00038 ¢€0
0003890
0003900
€00351¢C
€002920
0003930
€G03s4C
0C03950
0003960
0003S70
0003580
0003990
€CC40CO
0004010
cac4ac2C
€004C30
0004040
CC0405¢
0004060
0004070
00c4cC8cC
0004090
€co4lcCcC
0004110
0004120
€004130
0004140
0004150
0C04160
0004170
CCC418C
00C4190
0004200
CQC4Z10
0004220
0004230
0004240
0004250
0004260
0C04270
0004280
CCC425¢C
0004200
0004310

66

16

11

42

DO 20CC ICM=1,ICMCLTY
NZ=IOMCUT-IOM
LPLATL=.FALSE.
IF(.NOT.LTEMP) GOTC 66
ANZ2=(2.8NZ+1.)9{2.¥N2+1.)
FAKT=TD*SCRT((ANZ2¢TCSPA2)/(ANI24TCSPN2))
CM=0MAR (ICMCUT+1-ICM)
CFCM=CFLICFCUTH+1-10M)
DCH¥=CN
WURH=SQRT(COM*DOM+BC SPN)
WURH2=BCSPN/ (DCM+WURH)
CCM=CM
DO 16 11=1,IRPAR
IA=MITTE+11I
IB=MITTE-11
DELTA1=DELTA{IA}
RA=(DELTAL1-BCSPI*{CELTAL+BCSP)"
ABC=RA/WURH+2.DO*WURH2
WURZ=SQRT (CCM*(CM+DELTAL#LELTAL)
WURZEL(IA)=ABC
RE=RA#RA/(hURF&{ WURH+WURZ) *{ WURH+%URZ) )
FREINT(IA)=FREINT{IAI+COS1{1)*RB*GFOM
Z1=PHAD(IA) /SQRT{CM&CM+DELTALSDELTAL)
Z2CnsS{1A)=21
Z2CCS(IR)=-CCANJGIZ1)
CONTINUE
FAKT1=CABS(Z2CCSUINTEND))
EPFAK=EPS®FAKT]
DELTAL=CELTA(MITTE)
WURZ=SQRT(CCM*COM+DELTALSCELTAL)
RA={DELTAL+BCSPI*(DELTAL-BCSP)
ABC=RA/WURF42.DO#WURH2
WLRZEL(MITTE)=AEC
RB=RA*RA/(WURH* {WURH+NURZ)}* (WURH+WURZ))
FREINT(NMITTE)=FREINT(MITTE)+COS1{1)*RB*GFCOM
ZZCOS{MITTE)=PHAC{MITTE)/SCRT(CMECM+DELTAL*DELTAL)
IF(LOE1) ¢cOTO 77
IF(LSANC.INZ.LE.TOMCIF)) GCTC 77
IF(.NOT.LGGSEN) GOTC 88
1EAZ=1RAZ-1C
IBASA=1BA+IEA2
READ({12°'IBASA) IN1,IN2,
FULFPLEINUKyL)9K=INSANF, INSEND) 4L=2,5)
TRAZ=1BAZ+1C
LPLAT1=,TRLE.
GCT0 88
IBASA=IBA+IBAZ
REAC(12'IBASA) IN1,IN2,
FOOFPLEINCK L) oK=INTANF, INTENC),L=2,5)

WRITE(6,1C1C) CN.APPA.RSEhK,FPLElN(55p2’.FPLEIN(INTANF,Z’
LPLAT1=.TRUE.

IF(.NCT.LTENF) GCTC 88
L0 32 L=2,5

CC 32 K=INTANF, INTEND



0004220
0004330
€00434C
0004350
€0043¢C
C004370
0004380
00C439¢C
0004400
0004410
000442C
0004430
CCC444cC
0CC445¢C
0004460
0CC447¢C
C00448C
0004490
0C045CC
€004%10
0004520
€0C4c3C
0004540
€004550
€0C45¢C
0004570
CCO45¢€C
0004550
0004600
000461C
0004620
0004¢30
0004¢4C
0004650
0CC466C
00C461¢C
0004680
CCc4é9¢C
00C4700
0004710
00C4720
0004730
0CC4740
€004750
0004760
CC0477¢C
0004780
000479¢C
CC04800
0004810
0004€2¢C
00C4830
0004840
00C4€5C

32

(s X el

g8

C

111

17

122

18
133

144

43

FPLEIN(K L )=FAKTHFPLEIN(K,L)
ANFANG DER CCS-SCHLEIFE

CCET1=0.

DD 3C0C ICCS=2,%
COsT1=CCs1(1IC0S)
CCsT12=CCS2(1CCS)

NN=C

Li=1
COST=COST+CCSTEP
CMEGA=1.

IF{CVMeLlTe0a3) CVECA=0.2
K1=5

IF{OM.LT.C.8) GCTO SS
GREEN FUNKTICNEN MI T INTEGRALGLEICHUNG

KF=KF+1

DXGAM=COST/{CNM*DX)

IF (LCGSEN) CCTO 111

EP=EXP{-1./CXGAV)

EP2=EP*EP

EPF{KF)=EF2

DXGAM2=DXGAMXDXGAM

OIMINV=1./0M

FAY0=1.-1.5%CXCANM+CXCAN2

FAG{KF ) ={FAYO-EP2¥{CG.5%¥DXGAV+DXGAM2) ) *CMIAV
FALIKF)=(2.%{CXCAM-CXCAM2)4EP2%2.*%(DXGAM+DXGAM2) ) $CMIAV
FA2{KF)={(CXCAM2-C.5*%DXGAM-EP2¥(1.5%DXGAN+CXCAM2+1.) ) *OMINY

CONTINUE

Fh=4 TRUE.

IF{LPLATL) GCTC 122

CO 17 IS=INTANF, INTEND
A=Z21CCSUIS)
RFPLUISY=REAL(A)
AIFPLUIS)=ATINAG(R)
FPL(IS)=A

CAM(IS)=CAMNZ
CCNTINUE
GOTO 123

CO 18 I=INTANF, INTEND
GAM{I)=GANM2
A=FPLEIN(I,ICCS)
AIFPL(TI)=AIMAC(A)
RFEPLIT)=REAL(A)
FPLII)=A

EF2=EPF (KF}
EPA=EXP(-DINTL/DXGA¥)
FAYO=FAC(KF}
FAYL=FA1{KF)
FAY2=FA2(KF)
FPLUINTANF)I==CCNJGIFPLUINTEND))
CONTINUE



0004860
QCC4E7C
0004880
cCC48SC
000490C
0004910
€CC4s2¢C
€0C4930
0004940
00C4S5C
0004560
0004970
gco4aseg
0004990
€co5cCcCce
¢aasclcC
0005020
ccesce3c
0005040
€005050
0CC5C6¢C
0005070
CCCS5CEC
G0C5¢90
0005100
CcoE11c
000¢120
0005130
€00%14¢C
0005150
00CE16C
0005170
0005180
00C51SC
0005200
0008210
0goszzc
0005230
occezac
Ccos250
0005260
0605270
0005280
0005290
8co53cCC
0005310
00cCt32¢
0co0s312¢
0005340
0CCE35¢C
0005360
0005370
0CCE26C
0005390

19

21

4

AN=NN+]

DO 16 L[=1,IRPAR
JI=INTANF+I-1
JZ=INTENC+1-~1
A=CSQRTIYYL1+FPLUJ1)I*FPL{J2))
E=A%PEAC(J1)
REG(J1)=REAL{E)}
AIG(J1)=AINAG(B)
B=p*PEALC(J2)
REC{JZ2)=REAL{E)
AIG(J2)=AIMAG(B)
CCNTINUE
A=FPL{MITTE)
A=CSQRTI(YY14+A%A)
B=A*PHAD(VITTE)
REGIMITTE)=REAL(B)
AICIMITTE)=AIMACG(B)
RFPL2UINTEND)Y=0.
ATFPL2{INTEND)=C.
RSUM1=0.

AT SUMI=C.

RE=REG{ INTEND)
AIB=AIG(INTEND)

DO 21 IL=2,INT1,2
IRC=IANTENC-IL

IRG1=IRG+]

REBR=RE

AIBR=AIB
RA=REGUIRG1)

ATA=AIG(IRE1)

RB=REG(IRC)

AIB=AIGIIRG)
RSUML=RSUVMI+EP24RBB*FAY2+RA*FAY14RBXFAYD
AISUMI=ATSUNLI*EF2+ATEBXFAY24FAYLI#ATA+ATR*$AYO
RFPL2{IRC)=RSUM]
ATFPL2(IRGI=AISUM]L
CCNTINLE

AH1=-RFPL2( INTANF)/(1.4EPA)
AH2=ATFFL2(INTANF)/ (1.-EFA)
ANORM=0.

cC 23 15=11 INTC,Z
IRG=INTFPLL-IS
RSUM1I=RFPLZ{IRG)+AH]
AISUML=ATIFPL2 (IRCI+A}2
AH1=AH1*EP2

At 2=Ar22EP2

CANS=CAN{IRG)
RSLM2=RSUM1I-RFPL(IRG)
AISUM2=AISUML-ATFPL {IRG)
RSUM3 =GANMSERSUN?
ATSUM3=GAMSSAI SLM?2

IF{HH) CGOTC 155
RFP1=RFPLLUIRC)
ATFPLI=AIFPL1I(IRG)



0C0%40C
0005410
ccoc42C
0005430
0005440
000545¢C
0005460
0005470
0C05480
0005490
€C055CC
0005¢51¢C
0005520
€C05E3¢C
00C5540
0005550
00C556¢C
0005570
0005580
€00555¢C
0005600
0cCs€1C
0005¢20
0005630
C0Cte4ac
0005650
0005640
00C567¢C
0005680
coceesc
ocosice
0005710
000572¢C
0005730
0005740
€C05750
0005760
000577¢C
CCC57¢€C
0005790
0COSECC
000581¢C
0005820
0CCS€3¢C
coc584¢C
0005850
€0C5¢860
§005870
00058 g0
000585¢C
0005900
0CCEs1¢C
€0C592¢
00059130

155

23

186

45

GAM1=SQRT((RFPL-RSUNM3)#%2+ {AIFPL-AISUN3)#%2)+1 . E~10
GAM1=GAMS*SQRT(RFP I1*RFPL1+ATFP1*+AIFP1) /GAM]
GAML=ANMINL{EINS ,GAN1)
GAMI=AMAX1I{PEINS,GAN]])

RSUM3=CAM]#RSUM2

AT SUM3=GANML*AISUN2
GAM(TIRG)=GAM]

RFPL1 (IRG)=RSUM3

AIFPLLCIRCY=AISLM3
RFPLIRG)=RFPL{IRG)+RS5UNM2
ATFPLUIRCI=AIFFL{IRG)I+AISUN]
ANCRM=ANORM+SCRT(RSLNMI*RSUNI+AISUNI®AISUN3)
CENTINUE
GAM(INTANF)=GAM(INTEND)
QFPLI(INTANF) ==RFPLLI{INTEND)
ATFPLLUINTANF)=2TFPLIUINTEND)
RFFLUINTANF)=-RFFLIINTENT)
AIFPL{INTANFI=AIFPLIINTEND)
RSUML=5.% (RFPL L INT END}-RFPLIINTA4))
AISIMI=S, % (AIFPL(INTEND)-AIFPLIINT A4))
RSUM1=(RSUM1+15,#RFPLUINTA2)+RFPLIINTAL) ) *R16
ATSLML=(AISUML+15.#ATFFLUINTA3)4AIFPLUINTAG6IIMRI]E
RB=REG(INTAZ}

ATB=AIC(INTAZ)
RFPLIINTA2)=RSLVM]

ATFPLUINTA2)=AISLM]

CC 24 1S=2,41INT2,2

IRG=INTA2-1S

IRGL=IRC+1

RBB=RB
AlBB=AIB
RA=RECG(IRC])

AIA=AIG(IRCGL)
RB=REG(IRG)

AIE=AIC(IRC)

RSUML=RSUMI®EF2 +RBBAFAY2+RA#FAYL+RBEFAYOD
AISUM1=AISLNl*EPZfAIBB*FAY2+FAVl*AIA#AIB*FAYO
GANMS=GAN(IRC)
RSLM2=RSLM1-RFFL(IRG)
AISUM2=AISUMLI-ATFPLUIRG)

RSUM3=GAMS#RSUN2
AISUM3=GAMS*ATSLN2

IF(k+) COTO lé6
RFPL=RFFL1(IRG)

AIFP1=AIFPLILIRG)
GAF1=SORT((RFPI-RSUM3)**2*(AIFP1-AISUM3)**2)+I.E-1C

GAM1=GAPS*SCRT(FFPI*RFP1+AIFPl*AIFPl)/GAPI
GAM1=AMINI(EINS,GANM1)
CAML=AMAX1(PEINS ,GAM1)

RSLM3I=GAML*RSUM2

AISUM3=CGAMI#AISUM2

GANM(IRG)=GAV]

RFPLLI(LIRG)=RSUNM2

AIFPLL(IRCG)I=AISUM3



0005940
0005950
00C5s60
0005970
00059¢€0
00C599¢0
0006000
cocscl1C
000¢020
00056030
cacecac
0006050
0006060
€0g6cCTC
0006080
0006090
gccelcce
0006110
g0ce12C
€006130
00C6140
C00¢1EC
0006160
000617C
000¢180
0006190
gcoe2cce
€006210
000¢220
8coe23cC
0006240
0006250
000€26C
0006270
€cce28¢
0cce2sC
0006300
0CCe21C
ccce22¢C
0006330
0CCé&34C
00cCe3s0
0006360
00Ce37C
0006380
00Cé3S¢C
00cs4cCC
0006410
00Cs42¢C
0006430
00C6440
C0Ce4S0
0006460
coceqnc

24

25

laXzXs]

€199
199

Ss9

34
244

35
27

211
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RFPLTRGI=RFPLIIRG)+RSUM3
AIFFLOIRGY=ATIFPL(IRG)+AISUM3
ANCRM=ANORM+SQRTIRSUNI*RSUNM3I+AISUNISATISUNI)
CONTINUE

HE=oFALSE.
ANCRM=ANCRN/INT1

CO 25 I=INTANF,INTEND
FPLAI)=CMFLX(FFFLIT),ATFFL (1))
IF(ANORM.GT.1.) GOTC 177
IFINN.CT.80) GOTO 177
IF(ANCRVM.GT.EPFAK) GOTC 144
GOTD 188 .

GREEN FUMNKTICMNEN MIT CIFFERENTIALCLEICHUNEG

Li=LL+]

IF(LL.GT.1) Kl=1¢

K1=K1+NN

IF(LL.GT.1) CMEGA=CNEGA/3.,
IFILL.GT.2) CMEGA=0OMEGA/2.
IF(LL.CT.1) WRITE(€,30) OM,COST4RSENK,NN
LL=LL+1

IF(LL.CT.3) GOTO 1717
OX01=DX/CCST
DxD2=C2#*DxD1

DXC3=C12*DXD2

IF(LPLATL) CGCTC 244

DO 34 IS=INTANFLINTEND
FPL(IS)=72CCS(1S)
GCT0 37

CO 35 I=INTANF,INTEND
FPLUI)=FFLEIN(I, ICOS)
EPSCM=]1,E-3

FPL UINTANF)=-CONJG(FPL{INTEND} )
QLT=1.E2
CCNTINLE

AA=AN+]
CCMEGA=CVEGA
ANCRM=C.
==CCAJC(FPL{INTANF))
B=FPLUINTENC-1)
C=FPL{INTENC-2)
D=FPL{INTENC~3)
FCI1=FPL{INTANF+1)
PHAS1=PHAD( INTEND-1}
FCO=FFLUINTANF+2)
PHASO=PHAD(INTEND=-2)
F3=CSCRT(YY1+4E*FC])

A8F2=DXDZ*(CCM#A-CSCRT(YYI-A*CCNJG(A))*PFAD(INTEND))
ABFL=CXD2*(COM*B-F 24PHAS])

BB=B-C0NEGA*(E-A+ABF2+ABF1)/(YYlODXDZ*(COM—FCI*PHASI*CZIF3))
ANQRM=ANCRF+CABS(BR-R)

FPLUINTENC-1)=BB
AEFI=DXDI*(CCP*C-CSCRT(YYIOC*FCO|*PHASO)
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00C6480 AA=C~COMECA#(DCI+C24C-BB+AXCE+ABF 1)
00C649C ABF1=0X03*(EB*CCVM-CSQRT(YY1+BB*FC1)*PHAS1)
€CCé5CC ANCRM=ANDR¥+CABS(AA-C)

0006510 PEF2=AFEF2%(12

€GCes2¢C FPLUINTEND-2)=2A

00C€£30 CO 2¢ J=2,INT1

0006540 I=INTEND-J

C00€ES5C ABF 1=ABF2

0006560 ABF2=ABF1

00C657C FC1=FCO

0006580 FCO=FPL{INTANF+J)

0006590 FHAS1=PFASO

cccesce PHASGC=PHACII)

0006610 FC=FPL({I)

00C6620 Fl=AA

€CCee€3C F2=CSQRT{YYL+FC*FCO)

0006640 ABFQO=CXD3%*{ COM*FO-F3¥PHASC)

000€€SC AA=YYL+CI*CXL3* (COVM-FCO¥FHEASO*C2/F2)
00Ce66C ABF 1=DXD 3% (COMXF 1-CSCRT(YYL+F1*FC1)*PHAS1)
0006670 AA=FO-CCMECA* (FO-F14C9¥ABFC+C 19%ABF 1-C S#ABF2+ABF3) /AA
C0C668C ANCRN=ANCRV4CRES (AA-FO)

0006690 FPL{I)=AA

0006700 26 CCONTINUE

C0Ce71C ANCRN=ANCRM/INTL

0006720 C IF(LL.LE.1) GOTO 222

000€73¢C CVS=SQRT(ANCRM/CUT)

CGC614¢C QLT=ANORM

0006750 CMS=(OMS+OMEGA-1.)/{CMEGA#SQRT(CV¥S))
CCCo76C CFMS=1.-CNSHCMS

¢gC677¢C IF{OMS.LT.C.) GCTO 222

0006780 OMS=2.7/(1.+SQRT{CMS})

Cccersc CMS=AMINL{TMS,1.)

0CC6800 IF{NN.LE.K1) GCTC 232

0006810 1F(ARS(C¥S-CM1).CE.EPSOM) €OTO 232
00Cs€2¢C CVMEGA=CNS

€GC6830 EPSGM=EPSOM¥1.E-1

0006840 233 (CM1=CMS
CCCEESC 222 CCNTINUE

0C0686¢C IF(ANGRM.GT.1.) GCTC 199
0006870 TF(NN.CT.15C) €CTO 177

c006886C IF (ANCRM.CT.EFF2K) €ECTC 211
0006890 FPL ( INTEND )=—CONJGI{FPLUINTANF])
0006900 €

00C&E51C C ENDE DER ITERATIVEN LCESUNG DER REWEGUNESCLEICHUNC

0006920 ¢ _
00C£S30 188 NARZA{ICCS,ICV,IRSENK)I=NA

006940 . NNSUM=NNSUM+NN

0006950 £C 27 TI=INTANF, INTEND
CCCos60 27 FELEIN{IICCS)=FFL(I)
00C6970 po 28 IP=1, IRPAR
00C6980 I1A=MITTE+IF

0GC69SC 18=MITTE-IP

0c07000 Fl=FPL(IA)

€crC1c F2=FPL(IB)
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GINT (IA)=CINT{IA)4GFOM#AIMAG (CSQRT{ YY1+F 1#F 2) ) ¥COST2
ggg;ggg FPLINT(IA)=FPLINT (1A)+GFCM*(F1-22COS(IA))#COST1
0007040 FPLINT(IB)=FPLINT(IB) +GFON#COSTL*(F2-2ZCCS(IB))
0007050 28  CCATINUE

6 F1=FPLIVITTE)
ggg;gvg GINT(MITTE)=GINT(MITTE }#GFCM#COST2*AIMAG(CSCRT(YYL+FL$F1))
0007080 FPLINT(MITTE)=FPLINT{MITTE ) +GFCMCOST 1% (F 1-22COS(MITTE D)
€0C7¢9C IF (.NOT.HC1CAL) GCTC 200
0007100 F1=FPL( INTEND)
occT11c F2=FPLUINTANF)
€cC7120 GC=SQRT{1.DC+F1#F2)
0007130 18=INTANF
CCCI14C 1A=INTEND
00€7150 REAT=REAL((PFAC(IA)#F2+PHAD(IB)*F1) /{1.D0+GC))
0007160 FREINT(TA)Y=FREINT(1A)+COS1( ICOS )*#{WURZEL (TA)+REAT)*GFOM
00C717¢C F1=FPLLINTEND)
00C7180 UF1=FPL { INTANF)
00C715C B=FFL{INTENC-1)
0CC7200 UB=FPL{ INTANF+1)
0007210 FNIT=FPLCINTEND=2)
€CC7220 UHNMIT=FPLUTNTANF+2)
00C7230 PA=FPLUINTEND-3)
0007240 UAA=FPL(INTANF+3)
00C725C BB=FPL{INTEND-4)
0007260 UBB=FPL ( INTANF 44 )
cccr21¢C TA=INTEND-2
€0C7280 IB=INTANF+2
0007290 ABC=(0,250C*(BE-F1)+2.DC#{B-AA))/{3.DC*DXD)
00073€0 ABU=(0,25DC* (LFL-UBB)+2.CO*(UAA-UB) )/ (3.CO*DXD)
0007310 GC=SQRT1.CO+KMITHUHNIT)
0007320 ¢ ABCL=CINVA(CCM*FMIT-PHAC(IA)*CC)
00€7330 HSUN=(HMI T#ABU+ABO*LHMIT) 7 (1.00+GC)
0007340 C IF(MM.EQ.1) WRITE(6,604) ABO1,ABO,DOM,COST,RSENK,IA
00C7350 HSUM=CCS2 (ICCS)*#HSUN4CCS] (1COS)* (PHAC(TA)*URMIT
C007360 $+PHAD(1B) *HNIT-2,DO%DCMEHN IT*UHMIT /(1 .DO+GC ) +WURZEL (1A))
0007370 FREINT(TA)=REAL (FSUM)+FREINT(TA)
00C7380 ABC=0.SD0/DXD* (F1-HNIT)
00C7390 PEU=0.5D0/DXD*{ LHMIT-UF 1)
0007400 GC=SGRT (1.CO+E+UR)
00C741C ¢ ABO1=CINV#*(DCM*B-PHAC (1A+1)*GC)
0007420 HSUM=COS2( 1COS ) *(ABU®B+ABO#UB) /{ 1.D0+GC)
C0C743C C IFIMPEC.1) WRITE(6,604) ABC1, 2By DOM, COST,RSENK s IA
0007440 HSUM=HSUN+CCS1{I1COS) * (PHAC (1A+1) *UB+PHAD ( 1B~1 ) *B
00C7450 * ~2.COSDCMOUR*B/ {1.DC+CC)+WURZEL TA+1))
C0CI46C FREINT(IA41)=REAL(HSLNM)*CFCV+FREINT (1A+1)
0007470 0O 589 I=3, IRPAR
00C7480 TA=TATEND-1
€0C7490 IB=INTANF+1
0007500 Fl=B
ccertic BHMIT
0CC7520 HMIT=AA
0007530 AA=BB
0CCI54C BR=FPL(1A-2)

00€7550 UF 1=UB



6CC756C
ceC7570
0007580
00€759C
0007600
0007610
00C7620
0007630
0007640
00C7€5¢C
0007660
00C767C
0007680
00€7690
0CC77CC
00C7710
0007720
€00773¢C
0007740
0CCT75C
0007760
0007770
€C0778¢C
00C7790
0007800
coc781c
00C7820
0067830
0CC784¢C
0007850
COCTE&C
00C787¢
0007880
cCce785C
00€7900
0007910
0CC7920
00C7930
€0C7940
00C795¢C
00C7960
€0C7970
00C7580
00C7990
€CC8Ca0
0008010
0COEC2C
€CCE03C
€008040
CCCE050
0008060
0008070
cececec
0008090

C
c
C

C
C
C

589
200
3000
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UB=UHMIT

UHMIT=UAA

UAa=UBB

UBB=FFPL(IB+2)
ABO=(0.25DC*{BB-F1)+2.D0*{B-AA)}) /(3.D0%DXD)
ABU=(0.2500%(UF1-UEB)+2.00*%{UAA-UB)}/(3.,0C*DXD)
GC=SQRT{1.CC+HMIT*LENMIT)
ABOL=CINV#{COM*HNIT-PHAD{IA)*GC)
HSUM=(HMIT*ABU+ABOFUKMIT )/ (1.D0+GC)

IFIMM.EQ.1) WRITE(6,604) ABC1,ABC,DCM,CLST,RSENK, IA
HSUM=C0OS2{ ICOS } #HSUM+COSI{ ICOS)*(PHAD(IA) *UHMIT
* +PHAD(IB)Y*HNIT-2 . DO¥DCM*EMITHUFMIT/(1.D04GC) +WURZEL(TAY)
FREINT{TA)=REAL(HSUM}*GFOVMSFREINT{IA)

CCANT INUE

CCONTINUE

CONTINUE

TEASA=1EA+1IELZ

WRITE(12*IBASA) INTANF,INTEND,
FO{FPLEIN(K,L)yK=INTANF,INTEND) yL=245)

IBA=]BA-1

CALL FRIST(ENDE)

IF(ENDE.LE.1000) AUS=.TRUE.

IF(AUS) GCTIC 4444

2000 CONTINUE

29

1000

ENDE DER CCS-SCHLEIFE(3000); ENCE CER CM-SCHLEIFE(2000)

DC 29 ISUN=2,1T2

IA=MITTE+ISLVM-1

I1B=MITTE-ISUM+L
INM(TSUM,IRSENK)=CINT(I4A)

IF(HC 1CAL) FRE(TSUM,IRSENK)=FREINT(IA)
FG1=PHA{TB)*FPLINT(1A)
HG 2=PHA(TA)*FFLINT(IE)

RE(ISUMy IRSENK)=—-REAL(HG1+HG2)
IF(HC1CAL) FRE{1,IRSENK}=FREINTIMITTE)
CCNTINUE

IM{1, IRSENK)=GINT(MITTE)
RE(1:1RSEBK)=PEAL(FFLINT(PITTE)*(CUNJG(PhA(HITTE)D-PHA(HITTE))’

IF(HC 1CAL) FRE(ITA2,1RSENK)=FRE (IRPARy IRSENK)
RE(ITAZ'IPSENK)=RE(IRPAR,IRSENK)
IM(ITAZ,IRSEBK)=-IW(IRPAR,IRSEAK)
LOGSEN=.TRLE.

CCNTINUE

ENCE DER RSENK-SCHLEIFE:KREISINTEGRATICN;SC-GLE!CHUNG
WRITE(654C) (((hARZA(IgJyK),I=2'5)qJSl,lCPCUT),K=l'lN1A)
WP ITE(6,5C) ANSUM

RE(I,IN;L)=(4.*PE(111&2#)-RE(I,IM1))I3.

IM{1,INPL)=C.

RE (2, INPL)=RE{(1, INPL)

IM{2,INPL)=C.

IF(HC1CAL) GOTO %262



gccelcc
0008110
0008120
oocel3c
0008140
CCCE15C
gocalec
0008170
0c€08180
00C8190
0008200
coCeclo
0008220
c0Ce23C
CCCB8240
0c08250
cccezec
0008270
0008280
cocezsc
0008300
coceslo
cccs8320
0008330
cCCe34cC
0008350
C0C8360
€CC8370
0008380
CCCE3sC
€C08400
ccc8410
cecesqcc
0008430
0C08440
cocesasc
0008460
CCCE4TC
CCCE4BC
0008490
CCCEsCC
cccasio
0008520
CCCEEC
0008540
0008550
cccesec
0008570
CCCesEC
COCESSC
G008600
coceslC
0008620
0008630

562

657

8889

134

300

8899

c

(]
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CALL KREIS(INZA)

GOTD 3CC

CONTINUE
FRE(1,INPL)=(4.%FRE(1,INZA)-FRE(1,INZA-1)1}/3.

FRE{2, INPL)=FRE(1, INPL)

CALL KREIS1(INZE)

FORMAT(6{E14.€42X))
FRER(CINZA)=REL#FRER(IM1)+REZ*FRER{ IM2)+RE Z*FRER(IM3)
FRER(INPL)=RE4*FRER(IML)+RES+FRER{IM2)+REG*FRER(IMI)
WRITE(E,€57) (FRER(ID),I=1,INPL)

CONTINUE

DO 734 1=2,INPL

IF(GILAT) FRER{I)=0.

DEL=CRCFARI(I)

DEL2=DEL*DEL

FR=FELC(T)*FELC(I)*AKAP2*CONSTA

FR=FR+REST*(C.25% ((CEL2-BCSFN)#*2 )} +ARS1(I1}*ARS1(1)/3.)
FR=FR*STEP (I )4REST*DEL2#VEKFCTII)*VEKPCT(I)/ (2. %STEP(I))
FRER(IV=FRER(I)*STEP(I)*KABCTE*2.+FR

FRER{1)=C.

WRITE(64657) {FRER(I),I=1,INPL)}

CALL SPLIMNRUL,STEP,FRER, INFL,STEP, ARS0O,ARS1,ARS2,
FINPL,TEGER,SLMY,SA1,5A2,.TRUE,)

FC1=TEGERUINPL)/ (2.%AKAPZ2#CONSTA)

IF(GILAT) CCTC 8899

CONTINUE

RER(INZA)=RELI*RER(IML)+RE2MRER{ IM2)+REI*RER(IMI)
RER(INPL)=RE4*RER{INM1)+RES*RER{IN2)+REG*RER(IM3)
IMRUINPL)=C,
IMROINZA)Y=AINRL*INMRUINL) 42 INR2#IMR(IM2)4AIMRIXIMR( IM2)
CALL SCl{OGG,INZA,CRDPARJRER VEKPCT,IMR,FELD)
IF(CILAT) CCTC €SSS

IYKLENMISCHUNG

ANORM=0Q,

CO 31 I=1, INPL
PS=DELVER(I)
QS=FELDVE(I)
CAP=CAMP(1)
CAC=GAMC(I)
P3=0RDPAR(I)-PS
G3=VEKPCT(I}-CS
P4=GAF&P3]

Q4=CAQ*Q3

TF(LK) CCTC 255
PD1=PDD(I)

GC1=QCCH( 1)}
PD2=ABS(FC1-F4)+1.E-10
QD2=ABS(QD1-C4)+1.E-1C
GAP1=ABS(FLCLI)*CAP/PL2
GACL=ABS(CC1)*GLC/CL2
GAP1=AMINI(CAMAX,GAPL)
CACL=AMINL (CAMAX,G2Q1)
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0008¢40 CAP1=AMAX1{0.2,GAP1)
CCLEESC GACL=ANMAX1(D.2,CAC1)
cCcCee6l P4=GAP1%P3
00C8670 Q4=GAQ1%Q13
OCCEEEC GANMB(I)=GAF1
0CC8690 GAMQUI) =GACQ1
0008700 255 PLL{I)=r4
C0C871C Co0(I)=C4
0008720 ARCPAR(IN=PS+P4
00087720 VEKPCT(I)=CS+G4
CCC874C ANCRM=ANORM+ABS(F4)+ABS(C4)
060875C 31 CONTINUE
CCCETEC LF=.FALSE.
C00e77¢ ANCRM=ANCRNM/INZA
COCB780 €
CCCETSC € AUSDRUCKEMN CER FCTENTIZLE,REF, IMR
CCOBRCC C SCHREIBEN DER POTENTIALE AUF PLATTE (UNIT 11 )
6008810 C
CCCEE2C 8595 WRITE(€,6()
N008R30 WPITE(&,7C) (STEP(IK),CROPAR(IK) 4DELVER(IK) VEKFCT(IK),FELCVE(IK]
0008 €40 FFELD(IK)yRER(IK)IMR{IK), IK=1, INPL)
CCOEESC IF(.NCT.GILAT) WRITE(6,8C) ANCRNM,CANP(2),CANC(2),
0008860 1CAMP ( INPL }, GAMQ( INPL)
CCCEETC LTEMP=.FALSE.
CCCBREBO 10Gl=. TRUE.
0GCB890 LU=LSR(LSTEF)
CCCESCC WRITE(6,1C) ICNCLT LU,INZACXKAPFA,KABCTE,EPS1yHCI
0068910 IF(.NOTJGILAT) WRITE(LL'LU) ICMCLT4LULINZA,OX KAPFA,
008920 FKARDTE,EPS1, (CRCPARUIK)ZVEKPCT{IK), IK=1, INPL)
CCCES2C IF({MM.EQ.1) GCTC 2222
C0CR8940 C IF(MM.EQ.2) COTO S555¢
CCCESSC IF(GILAT) GCTC 5555
CCC8S60 IF (ANORM.GT.EPIFAK) GCTC 2222
0008970 C
cccessc ¢ ENCE DES ZYKLLS
00C8990 (
€C09000 NRITE(6,90) MM,BCSP,LX,0CC
€ccocio ¢
€00S020 € EANCSCHREIBETEIL
€cescac ¢
COCYC40 4444 IF{.NOT.SBAND) GCTC 2¢¢
0009050 CC 36 I=1,1INZA
cccscec DC 3¢ J=1,1C¥CLT
0C09C70 TEASA=1C*( 1-1)+ICMCLT+1-J
009080 INA=TPASA
€CCSCSE READ(12*IBASA) IhTAhF'Ia;E;g;END) Le2.5)
KK LL )y KK=INTANF, sLL=cy -
22321?% Flé??tff’;ﬁ II'\FL S 1CMCUT s KAFF £y KABCTE, INTANE, INTENC, INA,DX,
cccs120 F((FPLEIN(KK.LL),«K=IATANF.IATEAD)le=2v5’
0CC9130 136 CCNTINUE
€CCs14c ENC FILE 15
0009150 2é£ CONTINUE
00C9160 I1F(AUS) GLCTC 5555

cccs17ce ICMDIF=1CNMCLT-1



cccslec
cccCs19¢C
0009200
cccs21¢
€cc9220
0009230
€CC9240
00C9250
0009260
0cCcs21C
0009280
CC(s29%0
€CC93CO
0C09310
cccs3ac
0009320
0009340
cgcs2tcC
00038360
cocs3vce
occs3ec
0009390
CCCs40C
0009410
0009420
€0Cs42¢0
0009440
€GCs45¢C
CCC94¢€0
00CS470
ccCsa8c
06C€S490
00C9500
0CcCst1c
0006520
0009530
€0Cs5540
0065550
CCCs5¢C
0CCs51¢C
0009580
€cCsssc
CCC96CC
€009610
cccsezc
0009¢30
0009640
0C(Sesc
0009660
CCC9¢TC
cccse8c
0009690
cccs7ce
0005710

c

o

c
c
c

c
C
c

177
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CCTC 3333
ANCRMALER AUSSTIEG AUS DER BEWEGUNGSGLEICHUNG

CCNTINUE
NARZAUICCS, ICM,y IRSENK}I=9C
WRITE{6,1CC) NN ANCRMLEPS
WRITE(6,11C) (IS,FPLUIS),IS=INTANF,INTEND)
WRITE(6,120) CMyCOST RSENK,;NN+LLyCMEGA, ANORM
1F{ANOR¥. LE.C. 5E-2) GCTC 188
WRITE(644C) (({ NARZA(TI,J4K) I=245)4J=1,1CMCLT} K=1,1INZA)
GCTO 5555

TEMPERATURKLETTERTEIL

3233 CCNTINUE

3e

IF(LSTEP.EC.LNUM) COTO 5555
ANCRM=EPSTA
LWRITE=LWRITE+1
TF(LSTEP.EC.O0) LWRITE=LWRITE-1
IF(LTEMP) INMC=INT{O0.5%{1.+5./KABCTE))
WURLI=SCRT(1.-KABOTE)
BCSPA=DELSCU(KABRCTE)
TCSPA=SQRT(BCSPA) /KABOTE
TCSPA2=TCSFA*TCSPA
KABOTE=KABCTE-TENDIF
WUR2=SQRT{1.-KABOTE)
BCSPN=DELSCU(KAECTE}

TC SPN=SQRT(BCSFN) /KABCTE
TCSPN2=TCSPN*TCSPN
TC=TCSFN/TCSFA
DXx=DX#wLR1/WLR2
LTEVP=,TRUE.
BCS1=SQRT(BCSFN/EBCSF#)

DO 38 K=1,INPL
ORCPAR(K)=CRCPAR(K)#BCS1
CONTINLE
GOTO 1111

SPRUNG ZUM BEGINN DER RECHAUNG

5555 CCNTIMNLE

ic

2¢

3C
4C
50
6C

WRITE(€,13CIENDECMyCOSTHRSENK

STCP

FORMATI2X o' TCNCUT= 4 1442X,'LB= *, 14,2X,*INZA= Yy 1442X,'DX= *,
FFB.692X,y *KAPPA= *,FG,6,2X,"KABCTE= " 2F6.4 492X 4EPSL= ' ,EBL2,
F2X4'ECL= 'yE12.6)

FCRMAT(3(2(2X,F11.6),3X))

1010 FORMAT(ZX,'PARAM',B(FIO.é)y2X,/,4(El4.6yEl4.6g2X))

FCRMAT(/ 4 'SCHALTER? ,3F14.6,15)
FCRMAT(4C(1X,12))
FORMAT( *CESAMTZAHL CER ITERATICNEN DER INTGL=,16)

FCRMAT(TXy*RAC® 413X, *ODELTNEU? 39X, YCELTALT ¢, 7X 'VEKPOTALT
F7X.'VEKPOTNEU',IZX,'FELD'.lBX,'RER',13X,'ILR'; '



ccecsr2¢
0009730
0009740
C0CSI5C
0009760
eS¢
0gCc9780
0009790
cceseace
0009810
0006820
0CCS830
00C9840
CCCGESC
00CS860
0009870
CCCsEEC
0069890
0C09900
€CCss1c
0009920
0009930
CCCSS4C
006C%950
00C9660
cCccss1e
€0Css80
000999¢C
€C1ccco
¢ol1o0cC10
ccrccze
cclceac
0010C40
cc1ccesc
0010060
0010070
goiccsc
0010090
¢cicice
cciclic
0010120
gcic12c
0010140
0010150
CC1C1eC
0010170
CC101E0Q
0C1c1so
0010200
coto2lc
0gl1022¢C
0010230
€01024¢C
GClo2¢&cC

1

A OMNNOMN

[aNeNa)

C
80

9C

100

120
110
130

140
7C
180

1sC

53

FCRMAT(SFLELEL3EL6.T)
FORMAT(LX,'ZYKLLS: ANCRM= *,E1C.2,'GAMP(Z)= *,F1C.6,'GANC(2)= ',
FFLOLH 3" CAVMP{INFL) = *,F10.6, 'CAMC{INPL)= *,F10.¢)
FORMAT( /2% 4" VERFAHREN KLNVERGIERT NACH',13,2X, *ITERATIONEN ¢,
FY(DELTABCS="yF1Z.8,2XyDX="9,F8.6y2Xy
FYINTERVALLAENCE=",F9.65')")
FCRMAT(SX,*DIE ITERATICN CER CREEN FUAKTICN WURDE NACH
FY9,16, " ITERATICNEN ARCEBROCHEN MIT ETA=1,E12.4, " {EPS='4E12.44") ")
FCRMATUAX g 00Nz yF5.2 42X y" CCST=",2X ,FS.2, " RSENK=",F7.4,218,2F12.8)
FORMAT(/4X,3(159E14.642X4E14.6))
FCRMAT(IX,YALSSTIEC BET ZEIT (17100 SECY = 1,F12.4,2X,'COM= 1,
FF10.692X9?CGST= 1,F10.692Xy"RSENK= *,F10.6)
FORMAT(3X,'ZEIT= *,F10.492Xy "ZYKLENZAHL= *,16)
FCRMAT(2X,"EANCFEHLER| Iy CIFER=',£14.7)
FORMAT(/, "BANDTESTY 42X, ICHCUT="416,2X*INPL="? 416,2X,
FIDX=0,F8.692Xy "KAPPA=?,F9.6,2Xy '"KABOTE=*,F 6. 4)
FORMAT(2CI3)
ENC

FNCE CES FAUPTFRCCRAMMS

SLBRCLYINE KREISL(IE)

CIENT ZUR BERECHFNUNG DER PHI-INTECRATION,WENN HC1CAL=. TRUE.

CCMMCN/CGVKRE/RE(6C,60),AIM(6C,6€)'RER(6C),AIMR(6C)
* ,FRE(60,60),FRER(60)
FI=1.

TEM=TE-]

DC 1C I=2,1E¥
S1=RE(I,1)4RE(1,])
S2=AIM(1, 1)
S2=FRE(I,1)+FRE(1,1)
M=INT(1.6%F1)
FMI=l./(M+]1)
PN=1.5TCISEE2%FN]
FA=1.

DC 20 N=1,¥
PHI=FN%*PM

C=CCS{PHI)

¥=FI1%(

S=SIN(PHI)

Y=FI%*$S

CX=Xx+Ca 66

CY=Y+40.66

Ax=INT(CX)
NY=INTI{CY)

F=X-NX

C=Y~-NY

NXx=NX+1



cC1C26C
€g10270
0010280
001C260
0010300
0010310
0010220
0010330
€C1034¢C
€010350
0010360
cc1c37C
0010380
0010390
€C1040¢C
0010410
0010420
€010430
0010440
0C1C45C
00104¢C
0010470
CCic4s8C
0010490
0010500
001CE10
0010520
€o1cs53¢C
0C1Cs4¢C
0010550
001C5¢C
0010570
0010580
0010590
0010600
CC10€1C
0010¢€2¢C
0010630
0C1Ce4c
0C1065C
0010660
001067C
0010680
0010690
0c1C700
0010710
001072¢C
0010730
0010740
0c1C1750
€01C76C
0010770
CC1C7€C
0010790

c

2¢

10

54

NY=NY+]

NXP=NX+1

AXM=NX-1

NYF=NY+1

NYM=NY-1

AXP=NX+1

PP=P*P

QQ=Q*Q

PC=P*C

Al=2.%{1.+PC-PP-CQ)

A2=2,%PQ

A3=CC+C

A4=QQ-A2-¢

A5=PP+P

A6zPP-A2-F

S1=S1+A1*RE(NX,NY)

S1=SL+A2%RE (MXM,NYM)
S1=S1+A3RRE(NXJNYP) + AL*RE{AX yNY V)
S1=S1+AS*RE(NXPSNYI+AGIRE(NXM,NY)
SE2=A1*ATPINX SRY I+ 22%ATNM(AXP,NYM)
$S2=SS2+A3RATMINXSJNYP)+ A4 ATV (NX,NYN)
SS2=SS2+ASHAIM(NXPSNY I +ACHATIMINXM,NY)
§2=82+5%5852

S3=S3+A1*FRE(NX4NY)
S3=SI+A2¢FRE(NXM,NYM)
S3A=SA+AIRFREINXSNYPILALEFRE(NX JAY V)
S3=S3+AS*FRE(NXP ,NY)+AEL*FRE(NXNM,NY)
FN=FAhel.

RER{I)=C.25¢FM] %81
AIMRUI)==C.5¢FMI%S2
FRER{I)=0,5#FNM]*S3

Fi=FI+l.

RER(1)=RE(1,1)%*C.5
AIMR(1)==AINM(1,1)%0.6366198
FRER(1)=FRE(1,1)

RETURN -

END

C ENDE DER SUBRCUTINE KREISI1

c

c
C DIENT 2UR EERECHNUNC DER PFI-INTECRATION,WENN HCI1CAL=.FALSE.
c

SUBRCUTINE KREIS(IE)
CCVMCN/CCPKRE/RE(6C+60) 5 21M(60,60) ,RER(60),AIMR(60)

Fl=1.

1EM=1E-1

DO 10 I1=22,IENM
S1=RE(I,1)4RE(1,1])
S2=zAIM(1,11
M=INT(1.6%F])
FhI=1.7(Me1)
Fhz1.57C71G6¢€3%Fp]
FN=1,



€C108CC
0010810
goircez¢
go01083¢C
0010840
gC1CesC
0010860
0010870
oo1Cesc
0010890
0010900
001C910
0010920
001Cs3¢C
001CsS4C
0010950
c01C<c6C
0010970
0010980
go1ccsc
0011000
g011cC1c
¢c11cac
0011030
CC11c4cC
0C11C50
0011060
ccricc
0011C80
0011090
ocr11ce
0011110
go1l112c¢
0011130
0011140
0011150
0011160
0011170
0C1118¢C
0011190
¢Cli2cc
0clizic
0011220
¢Cl123¢
C011240
0011250
€Cl126cC
0011270
0011280
0Cl129¢C
0011300
cc1131¢
0011320
0011330

[eX2E2l

AOO

20

10

55

BC 2C N=1,#

PHI=FN&PM

C=CCS(P+I)

x=FI%C

S=SINIPFI)

Y=FI%S

CX=X+C. €6

CY=Y+0.66

Nx=INT{CX)

NY=INT(CY)

F=X=NX

Q=Y-NY

NX=NX+1

AY=NY+1

NXP=Nx+1

NX¥=AX-1

AYF=NY+]

NYM=NY-1

AXE=NX+1

PP=P%P

CQ=Q%*Q

PC=P%(C

Al=2.%{1.+FC-PP-CQ)

A2=2.2PQ

A3=CC+(C

A4=QQ-A2-C

AS=PP4+P

AE=PP-A2-F

S1=S1+A1*RE(NX,NY}

S1=S14A2%RE (NXM,NYM)
S1=S1+A3XREINXJNYP)+AG¥RE(NX yAYN)
S1=S1+A5%RE(NXP ¢NY)+A6FRE (AXMsNY)
SS2=AL*AIN(AX yNY I #222ATN(AXFyNYM)
€52=5S2+A3*AIMINX S NYPI+ALEAINM(NXSNYN)
SSZ=SSZ¢A5'AIF(NXP.NY)+A6*AIM(NXM,NY)
€2=82+5%552

FN=FN+1.

RER{I)=0.25%FMI*S1
AIMR{I)=-C.5%FNI*S2

FI=FI+1.

RER(L)=RE(1,1)#%0.5
AIMRUL)==AIN{1,1)%C.636¢€19E

RETURN

ENDE SUBROUTINE KREIS

END
REAL FUNCTYICN ARABS(R sRMAX,LBET)

STARTLOESUNG FLER VEKFCT

RR=R=*R
R1=2.,*RMAX-R
EX=EXP(-BET#RMAX)



0011340
0011350
C0113é60
0011370
00113¢€0
001139¢
0011400
001141¢C
Co1142¢C
0011430
CCl144C
0011450
0011460
001147cC
0011480
0011490
gol150¢C
0011510
0cl11£2¢
0011530
0011540
Co01155¢C
0011560
0011570
0C115¢€C
0011590
cCr16CC
001161C
0011620
Col1¢3¢C
0011640
0011650
CCl1é60
0011670
0011€80
0011¢50
0011700
g01171¢
Cccl1720
0011730
CCl1740
0011750
001176C
001177¢C
0011780
00117s¢C
¢o11800
ool11810
cclisac
0011830
0011¢&4C
0q11¢esc
0011860
0Cil€7C

v

[z X alal
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= *
Egilff(gf*(l.'EX)/(BET*BET)-RHAX*EX*(RMAX*?./BE?))
EXI=EXP(-BET*R)

EX2=EXP(-BET®R 1)
QCLl=3%(1l.-EXL}/(BETHBET )~ (R+3./BETI#R*EX]

={2.,#RMAX+3, /BET}
gg;=g§2*(‘QXX—EXZ)/BETOR'EXZ-((EXX—EX)/BET+RMAX*EX)*RRI(RPAX**Z):
C3=RR*{EX-EX2)

ARABS=-1.4+HO*{CC1+L(C2+C2)
RETURN
END

ENDE ARABS

SUEROUTINE SCL{RMAX,ID,0RDPAR+RER,VEKPCTINRLFELD)

A veeGL APPRCX IMATICN: APO=T*T %k

REAL P{€2)4RER(6C) yC(62) ,1VMR(60) FELDI(60),PI(62),C1(62)
DIMENSION ORDPAR(60),VEKPCT(60),PIS{60) ,PSC(65)

AUFLOESUNG DER SELBSTKCNSISTENZGLEICHUNG

PEAL KAPFALLT
LOCGICAL ALS,GILAT
CCHNCN/PRRAN/KAPPAST, INC
CCMMCN/LCC/GILATY

APQO=1.

IF(GILAT) AFC=T*T
IF(T.LT.0.8) APG=2.
IFIT.LT.0.4) APO=6.
CMEGA=C.5
K1=300C

QUT=1.£2
EPSCM=1,E~-1

EPS=2.E-6
DX=RNAX/1C
Dx11=1./(12.%Dx*DX)
CX12=3C . #CXx11
1ET1A3=1.2020569
AA=(1e/02.%INMCH+1.)-Ca25/0INCH+1LD ) ZIMC
1€=10+1

IEL1=1E+]

TE2=1€1+1

INL=2%]NC~]
DINFL=1IML
LT=ALOG(T)
AL=12.%AFC/(7.%1ETA3)
A2=2,%T#A1
A3x1,=R1¥RP/ (6. 4THT)
A4=1,S/7(IKAPFAX32)22¢()
RE=DX¥36.4T/(T.$ZETAT*KAPPARKAPPA)
Ab=ALRAT :
AT=AA/LE6%T2T)

rB=AA/4,

CC 10 1=2,1F1



0011880
0011¢€sC
0011900
0011910
€011920
0011930
001164¢C
001155¢C
0011960
0C11s57¢C
0011980
0011990
cclr2co¢
0012010
0012020
¢cr202¢C
0012040
cg12Cs¢C
€012Cé0
0012C70
CCl12CEC
€012090
0012100
col1211¢
0012120
0012130
0012140
0012150
0C121¢6C
0C1217¢0
0012180
0Cl219¢C
0012200
0012210
001222¢
0012230
0012240
€01225¢C
0012240
0012270
0012280
0012290
0C123¢C
0C1221¢C
0012320
0012330
0061234¢
0012350
0C123¢cC
Ccl12370
0012380
€Cl23g¢
0012400
0CG12410

OO0

c
C
C

10

11
121

44

57

IF(GILATY RER(I)=0.
IF(GILAT) 1VMR{I)=0.
P{I)Y=0RDPAR(I-1)
ClI)=VEKPLT(I-1)
IF(GILAT) IMR(1)=0.
IF(GILAT) RER{1)=0.
P{1)=-P(3)})
PLIE2)=PLIE)
€(1)=Q(3}
CIIE2)=2.*C{IEL1)-CQ{IE}
BRITE(&95C) DIFL,AL,A29A34A44A5,A6,A7
IF{NN.CT.0) GCTO 121

BESETZUNGC DER INHCMCGENITAETEN

RI1=C.

L0 11 I=3,1IE
RI=RI+l.
H1=P({I)

H2=P{1+1)
H3=F(I-1)
H4=P(1+2)
FS=P(1-2)
Hé=C(T)
H7=H6/(CX*R1)

HT=HT*HT7
PS=DXII*((-H6+H5+8-*(H2-H3))/RI-H#-H5+I6.*(HZGH3)-30.'Hl)-H7*hl
PICI)=A2#RER({ I-1)-A34PS
IF{GILAT) FI(I)=0.
PISI{I-1)=2.%¥T*RER{I-1)+AT*¥PS
QI(I)=AS*RI*IMR(I-1)+A&*F14F13F6
IF(GILAT) CIUI)=0. )
CONTINLE

k=0

BERECHFNUNG DES FLULSSES Q(I)

K=K+1

QU S=0.
ANCR=0.
RI1=C.

£o 12 1=3,1¢E

RI=RI+1.
H1=041}
F2=Q(1+41)
H3=C(I-1)}
H4=Q{1+2)
H5=C(1=-2)

*
gg:g;%i*f:;:-HS-ﬁ.*(HZ-HB))/RI-Hé-H5416.#(H2+H3)-30.$Hl)
CS=CS-A4*P6*+1+GI(I)
Q(I)=H1+CPEGA*CS/(EXIZ+A40F6)
H1=F1-Q(1)

CUS=CLS+F1*F]



0012420
0012430
0012440
0012450
00124¢0
001247¢C
0012480
0C1245C
0012500
0012£10
0012£20
0012530
0012¢%40
€012550
0012560
0C12£7¢C
0012580
0012590
0C12¢€0C
0012610
0012¢€2C
gcCl2630
0012640
0012¢€5¢C
0012660
0012670
0012¢€¢€C
0012690
ag127ccC
gol1271¢C
0012720
061273C
0012740
0012750
00127¢6C
0012770
0012780
0012790
0012800
cclieelc
0012820
0012830
001284¢C
0012850
0012¢€60
001287¢C
0012880
0012¢€9C
0012900
0012910
001220
0012920

e ¥n]

[a N aX 2

12

14

13

Col254C 33

00125%0

22

58

ANOR=ANOR+Q(I)*Q(])
Q(1)=C(3)
Q(IE2)=2,%Q(IEL)-QUIE)

BERECHNUNC DES CRONUNGSPARAMETERS P(1)

Ri=0.

0C 13 1=3,1¢

RI=RI+1.
H1=P{])

K2=P(1+1)}
H3=P(I-1)

H4=P ( [42)

¥5=pP(1-2)
H6=Q(1)

FT7=H6/ (OX*R1)
H7=HT%*H?

E1=(H1/T)**2

BCS1=0.
BC S2=C.

AEA=DIML

DC 14 L=1,1INML,2
B2=1./SQRT(ABA*ABA+B1)

B22=82+*R2

B3=B22%82
BCS1=BCS1482Z2/(ABA*{ABA*B2+1.))
ABA=ARA-2, ’
BC £2=BC S2+B3
BCS2=B1*{BCS1+42,.#(BCS2+A8))
BCS1=B1*(BCS1*2,+A8)
PS=DXI1*{{-H4+H5+8.%(H2-H3)) /RI-H4-H5+16.*(FK2+H3)-30.%H1)
PS=PS~HI*{ET+A12(LT+ECS1I)I+PI( ]}
PSS=DX124HT+ALXL{LT+ECS2)
P(I)=H1+OMECA*PS/PSS
H1=H1=-P(1)
QUS=QUS+H1*H]
ANOR=ANORP(I)#pP( 1)
PUIELI=0.1# (1S . %FP(IE)-6.%F(ILC)+PLIC~1))
P(1)=-P(3)
P{IE2)=P(1E)

OMEGA STRATEGIE UND ALSSTEIGELCGIK

CM=SQRTIQLS/CLT)

QUT=QUS
CV=(OM+CMEGL-143/(ONEGA®SCRT(CM))
CM=]1,-0NMe(CM

IF(CV.LT.0.) GOTO 22
CP=2,/(1.+SCRT (CF))

IFIK.LE.K1) GOTO 33

IF (ABS(CM-CM1).CE.EPSOM) €OTO 33
CMEGA=AMINI(CMN,C.5)
EPSOM=EPSCM*3 £~

CMl=Cy

AB £T=SQRT(QLS/ANCR)
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0012%&0 IF(K.CT.1500) CCTC S5

0012970 IF(ABST.GT.C.1) GOTCEE

0012980 IF(ABST.CT.EFS) GOTO 44

0012650 55 RI=0. :

€012000 DO 15 I1=3,1F

0013010 RI=RI+1.

0013C20 15  FELD(I-1)=CXI1*{C(1~2)-ClI+2148.%(Q(I+1)-C{I-12))/RI
0013030 FELC(1)=0.1%( 15.%FELD(2)-6. *FELD{ 3)+FELD(4))
0013040 FELC{IE)=0.1#{15 . #FELC(IC)~6. #FELD(ID-1)+FELD(ID-2))
€Q13¢58¢ C REXEE KKK EEEXBSREXREERKEER K EE AR E LK AKX SEE R SR
0013060 € BERECHNUNG DES SC-FEHLERS

0013c¢17¢C H1=0.

©013080 H2=0.

0013090 pC 17 1=2,10

gcl21¢0 Bl=(P{I+1)/7)%%2

0013110 BCS=0.

0013120 ABA=DINML

0013130 DO 18 L=1,1I¥L,2

0013140 B2=1./SQRT(ABASABA+B1)

€01315¢0 B22=B2%*82

0012160 BC S=BC S+B22/(ABAX(ARA*B2+1.))

0013170 18  ABA=ABA-2

001318¢C BCS=B1* (BCS*2+A8)

0013190 H2=P (I+ 1) *(LT+BCS)-PISLI)

0013200 PSC{IV=K2

0013221C 17  H1=H1+H2%H2

0013220 H1=SQRT{H1)/1D

0013230 WRITE (6430) K,ABST,CMEGA, k1

0013240 WRITE(6,60) APC

0013250 WRITE(6,70) {PSC(1},1=2,10)

00122¢0 GOTO 77

0013270 66 WRITE{653C) KsABST,CMEGA,H1

0013280 WRITE(6,40)

00132%0 WRITE(6,5C) (P{I+1),RER(I) CUI+1),INRLID,1=1,1E)
0013300 sTOP

0C1321C¢ 77 CCNTINUE

0013220 DO 16 I=1,1E

0013330 ORDPAR(I}=P(1+1)

CC1334C 1&  VEKPCT(I)=C(I+1)

0013350 RETURN

0013360 30 FORMAT(2X,'SC-CLEICK.{SOR)3ZAFL DER ITERATIONEN=',18,

CMEGA= ' ,E12.44" SC-FEHLER="y E12.4)

= ¢ 244"
Q0133710 B A ST e o pAR Y, 14X, RER Y, 17Xs 'VEKPOT® , 14X, IMR /)

0013380 40  FORMAT{12X,'CRDPAR?®
001339C S5C FOFMAT(4F20.8)
0C134C0 60 FORMAT{2X,'APC= *sFl4.6€)
0013410 70 FCRMAT(10(2XsF1C.6))
€013420 END

0013420
0013440
C01345¢C
0013460
0013470
001348¢C
0013490

ENDE SUBRCOUTIAE SC1

REAL FUNCTICA DELTAS(RyRNAX ALPH,ABCS)

[a] OO0
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0013500 C BERECHNUNG DER STARTLOESULNG FUER CRDPAR

0013510 €

ocl2sac¢ R132 ,#RMAX-R

0013¢3¢ EX1=E XP{2.,¥ALPH*R)
0013540 EX2=EXP(2.%ALPH*R]1)
0013550 DELTAS=ABCS*(1,-2./7{1.¢EX1))*{1.-2./ (1. +EX2))
0013560 RE TURN

0013570 END

¢gl1358C C

0013590 C ENDE CELTAS

0013¢&00 C

001361cC REAL FUNCTICN DELSQLIT)
0013620 C

0013¢€30 C BERECHNET CAS CUADRAT CES BCS-LUECKENPARAMETERS
0013640 C

0013650 REAL LT.KAPPA

00136¢C CCPMON/PARAV/KAFPALTT, INC
0013670 IML=2¢]MC-1

0013680 CIFC=FLCAT(INMC)

0013690 LT=ALOG(T)

0013700 A6= (2. #DIMC+3.)/7((DIMC+1.)#(2.#DIMC+1. ) *DIMC*16.)
ocl3ne PP=0,2

co1372¢ DO 13 I=1,2CC

0013730 BCS1=0.

0013740 BCS2=0.

0Cc13750 ABA=INL

0013760 CC 14 L=1,IML,2

cc1377¢C B2=1./SQRTUAEARARA+FF)
0013780 £22=82+82

0013790 B3=B22#*82

gcCl38cce BCS1=BCS14822/(ABA*(ABA*B2+1.))
0013810 AEA=ABA-2.

0012820 14 BCS2=8CS2+E3

0013830 BCS1=PP*{BCS1%2,+A6)+LTY
0013840 BCS2=BCS1/7(2.*(BCS52+A6))
0C13¢€S0 FF=PP-BCS2

0013860 BCS2=ABS(BCS2/PP)

0013870 IF{BCS2.1T.1.E-5) GOTO 33
0C13880 13  CONTINCE

0013890 ¢ GOTO 22

CC139C0 33  DELSQU=PPATT
0C1391C 22 RETURN

0ol3920 END

€ol2s3c ¢

0013940 C ENDE DELSQU

0013950 C

gg:g;:gcc SUBROLTINE SPLINR UIFA X 92 9N9T 9SS 1SSL 95524 My TEGER,SUMY 9 $2,53,
CC13SEC C SPLINE INTERPCLATICASPRCGRANY

0013990 C

0014000 FINTAB)

0014cC10C IFFLICIT REAL ® 8 (A-¥,C-2)

0014020 REAL Xy2ZyTyTEGER)SS9SS1,552,SUMY

0014030 REAL AgS
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0014040 LOGICAL INTAB

0014050C DIFENSICN S2(N),S3(N)

€014060C DIMENSION CELY(150),B{150),DELSCY(150),H2(150),C(150),H(150)
0014070 CIMENSION Y(150)

0C14080C CIMENSICON TEGER(N)

0014C90C DIMENSIGN XUN) 9ZUIN) 9 TUM) 4SSUM) ,SSL (M),S$52 (M)
0014100CC

C01411CC 600 FORMAT(/1X465(%+-)//10X,*SFLINE INTERPOLATION WAS TRUNCATED AFTE
0014120C 1'916," ITERATIGONS WITH ETA =% ,D12.4,' (PRESET EPSILCN =',D12.4,
0014130C 29)97/1X,65(v¢=12}/)

€01414CCC

0014150CC

0014160C LEND=100

0014170C LCCUNT=C

0014180 EPSLN=0.1D-8

001415CC SUMY=0.

0014200C DO 1 I=1,N

0014210C 1 SUMY=SUNMYHABSI(Z{(I))

0014220C DO 11 I[=1,N

0014230C 11 Y(I)=Z(1)/SUMY

0014240C 2 N1=N-1

£01425CC 3 DC 51 I=1,M

0014260C HII)=X{I+41)-X(1)

0014270C 51 DELY(I)=AY{I+L}=-Y(I))/H(I)

0014280 IF(IFA.GT.1) GOTC 1CO

0014290C 4 CO 52 I=2,N1

00143CCC H2(I)=H(I-1)4H{T)

0014210C B(1)=0.5DC*H(TI-1)/H2(]1)

0014320C DELSQY({I9=(CELY(I)-DELY{I-1)}/K2( 1)
0014330C $2(1)=2.0C*DELSCY(I)

0014340 52 ((1)=3.DC*DELSQY(])

0014350C $2(11=0.00

0C1436CC S2{N)=C.DC

0014370C OMEGA=1.0717968DC

0014380C 5 LCCUNT=LCCUNT+1

€014390C IF {LCOUNT .GT. LEND) GC TC 14
3014400c ETA=0.D0

101441CC 6 DC 10 I=2,N1

00144;gc 7 w=(C(1)-E(l|t52(1-1)-(0.50c-atl)l*sz(1+1)-sz(x))tnnfca
0014430C 8 IF (DABS(W) - ETA) 10,410,9
0014440C 9 ETA=DABSI(M)

0014450C 10 S2(I1)=S2(1)+W

0014460C 13 IF (ETA - EPSLN) 1445+5

0014470C 14 DO 53 I=1,A1

0014480C 53 S3(I)=(S2({1+41)-S2(1))/HLI)

€01449C 1€0 CCNTINUE

0014500C 15 00 61 J=1,M

0014%10C 16 I=1

€014%20C €4 IF (T(J) - X(1)) 58517455
0014530C 55 IF (T(J) - X(N)) 57,59,5¢€
0014540C 56 IF (T(J) - X{(I)) 60417457
0014550C 57 I=1+1

0014560C 60 TC 56

C014570C 58 WRITE (6,6CCC) J



0014580C 6000

€014590C
0014¢€00C
col14€1CC
0014¢€2CC
0014630C
0014¢€4CC
0014650C
0014660C
001467¢CC
0014680C
001465CC
gCl4icCC

0014710C
001472CC
0C14720

0014740C
0014750C
0014760

59
6C
17

61

20

€2

0014770 64

0014780C
0014790C
cC14€coC
0014810C
0014820C
€014830C

0014840

0014850 C

€3

62

FORMAT (1X,14,° TF ARGUMENT T(J) OUT OF RANGE')
GO T0 €1

I=N

1=1-1

HT1=T(J)-x(1)

HT2=T (J)=-X(1+41)

PROD=HT1¥HT2

$S2(J)=S2(1)+HT1#83(1)
DELSCS=(S2(1)+4S2(1+41)4552(J))/6.00
SS(J)=Y(I)#HT1#DELY (1) +PRCO*DELSCS
SS1(JI=DELY(T)+(FT1¢HT2)¥DELSCS+PROD*S3(1)/6.0C
CCNTINUE

IF(.NOT.INTAB) GCTC 64

PROXIN=0.

0C 62 I=1,N1

IL=1+1
PRCXIN=PRCXIN#C.S*F(II*(Y(I)+Y( I+1))-HIT) #*3%(S2(1)+S2(1+ 1)) /24,
TEGER{IL)=FRCXIN$SLNY

TECER(1)=C.

CCATINUE

PO €3 J=1,¥

SS (J)=SS (J)ESUMY

SS1(J)=SS1(J)*SUNY

SS2(J)=SS2(J) #SLMY

IF (LCCUNT .GT. LEND) WRITE (6,600) LEND,ETA,EPSLN
RE TURN

ENC

0C14€E6C C ENDE SPLINR

0014870 C
0014¢€8C
€01489C C

SUBROLTINE CMSUNMICNM,CF)

0014900 C INTERPCLIERT BEl CROSSEM IOMCUTY DIE OM-SUMME

001491¢C
0014920
0014930
0C1454¢C
0014950
0014560
0014970
0014980 1
0014950
0015000
0015010
oo15CzCc 22
0015030
0015C4¢C
cc1scse
0015060
co15C7¢C
0015080
€015090
00151¢C
0015110 2

REAL CM(1(),GF(10)
COMMON /PARAM/CAPPA,T,INC
INC=INT(0.5%(1.45.7/T))
IMC1=1MC~-1
IML=2%INC-~1

BC 1 I=1,10
GF(I)=1.
CN(T)=T#(2.%1-1.)
IFUIMC.LEL1C) GCTO 11
CM(10)=TxIML
LiL=0
LL=LL+]
Hl=la./¢( 1Ce~LL)}
ALPH=(INL/ (2.3LL-1,))%8))
BET=(2. ‘LL*lo’/(Zo*lL"l-)
IF(BETLCT.ALPF) COTO 22
IF(LL.LE.2) GCTC 33
LL1=LL+])

cCc 2 I1=LL1,9
GF(I)=C,
CMUI)=ALPE*CM(1-1)



001120
0015130
001514¢C
001515¢C
0015160
001517¢
0015180
0015190
gcclr22¢0
0015210
0015220
0015220
0015240
0015250
0015260
0015270
ccls28¢C
001£290
0015300
001£310
0015320
001£33¢C
0015340
0015350

C01£360 -

0015370
0015380
€015390
0015400
0015410
0015420
0015430
0015440
0015450
0015460
001547¢C
0015480
0015490
0015500
0015510
0015520
0015530
0015540
0015550
0015560
0015570
ccl5580
0015590
0015600
0015610
0015620
0015630
€015640
0015650

63

H=ALOG (ALPK)
SLL=2.#%LL-1.
DG 3 I=LL1l,INC1
SI=2.%1-1.
FIL=ALOG(SI/SLL)/H+LL
IF(FIL.LE.LLL) GLCTGC 44
IF(FIL.GE.9) GOTO 55
L=INT(FIL)
P=FIL-L
Hl=P*pP-1,
H2=P“2.
GF(L-1)=GF(L-1)-F*(P-1.)%H2/6.
GF{LI=CF{L)+H1*H2/2.
CF{L+1)=GF{L+1)-F*{P+1.)%K2/2.
GF(L+2)=GF(L+2)+PE*H1 /6.
GCTC 66
44 P=FIL-LL1
CFILL)=CF(LL)+P#(P-1.)/2.
CF{LLL)=CGF{LL1)+1.-P*P
GF{LL+2)=GF(LL+2)+PS({P+1.)/2.
€070 66
55 P=FIL-9
GF{8)=GF(B)+P*(P-1.)/2.
CF{9)=GF(9)+1.-P*P
GFL1C)=GF(10)+P*(P+1)/2.
66 CONT INUE '
3 CCNTINUE
GOT0 11
33 WRITE(6,10)
1c FORMAT{5X,'CVEGA SUMMATICN: IMC ZU GROSS®)
sToP
11 RETURN
END
c
C
C IM FOLGENDEN SIAD DIE INFUT-CUPUT SPEZIFIKAT ICNE:
C FT10 PRIVATE PLATTE,VON DER GELESEN WIRD
C FT11 PRIVATE PLATTE, AUF DIE CESCHRIEBEN WIRCD
C FT1Zz TEMPORAERE PLATIE
C FT15 PRIVATES BAND,AUF DAS GESCRIEBEN WIRD(LSB=,TRUE.)
C FT14 PRIVATES BAND,VCN CEM GELESEN WIRD (LS=.TRUE.)
C
/%
//G.FT10F001 DD DSN=USER. IFF05321,D1SP=0LD
//G.FTL1F001 DD DSN=USER.IFF053A4,DISP=0LD e (CYLs (95 11)

318400 s SPAC
/7G.FT12F001 DD UNIT=TEHP,BCB=(RECFM’F,BLKSIZES
//G6.F115F001 DD DSN8K054'LABEL=(54'SL),UN!T’3400-3'

/7 VOL=SER=TP2821,D1SP=(CLDKEEP),

/7 DCE=(RECFH=VS¢LRECL=3844'BLKSIZE!BOthDEN’B) Fo0l
7/G.FT15F002 DD DSN=K913:LABEL=(13,SL!'UNIT=AFF8FT15 ’
/7 VOL=SER=TP2821,DISP=({ NEW,KEEP),

7/ DCB=(RECFP=VS9LﬁECL=3844'BlKS!ZE-BG#B.DEN=3) T15F001
//G.FT15F003 DD DSN=K915'LABEL=(l5gSL)'UNITSAFFtF ’

17 VCL=SER=TP2821,0ISP=(NEW,KEEP),



0015660
0015670
0C1568C
0015690
€C15700
€01571C
0015720
0015730
0015740
0015750
0015760
0015770
0Cc15780
0015790
0015800
0C15€10
0015820
0015830
0C15€4¢C
0015850
0c15¢86¢C
0C15¢70
0015880
€0158%¢
00615900
0015910
€015920
0015930
0015940
0015950
0015960
0C15917¢
0015580
0015990
€C16C00
0016010
€C1602C
001€030
0016040
0016050
0016060
0016070
cc16680
0016090
ccCiéice
001¢€110
0016120
0C16130
0016140
0016150
001€160
0016170
0016180
0016190

64

// DCB={(RECFM=VS,LRECL=3€44 ,BLKSIZE=3848,DEN=3)

/7G.FT15F004 DD DSN=K99,LABEL=(9,5L1,UNIT=AFF=FT15F 001,

/7 VCL=SER=TP2£31,CISP=(NEW,KEEF),

// CCB=(RECFM=yS,LRECL=3844,BLKSIZE=2848,DEN=3) ‘

//G.FTI5F005 £O CSN=K910,LABEL=(10,SL ), UNIT=AFF=FT15F0C1,

// VOL=SER=TP2831,D1SP=(NEW,KEEP),

/7 C[CE=(RECFM=VS,LRECL=3844,BLKS1ZE=3848,DEN=3)

//G.FTI5F006 DD DSA=K913,LABEL=(13,SL),UNIT=AFF=FT15F001,

/7 VOL=SER=TP2£31,DI1SP=(NEW,KEEP),

// OCEB=(RECFM=VS,LRECL=3844,BLKS IZE=3848,DEN=3)

//G.FT15F0C7 DD DSN=KS15,LABEL=(15,5L) ;UNIT=AFF=FT15F001,

7/ VOL=SER=TP2831,DISP=(NEW,KEEP),

/7 CCB=(RECFNM=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,DEN=2)

77G.FT15F008 DD DSN=KS13,LABEL={13,5L) UNIT=AFF=FT15F001,

/7 VOL=SER=TP2821,D1SP=(NEW,KEEP),

// DCB={(RECFN=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848, DEN=3)

/7G.FT15F009 DD DSN=K915sLABEL=(15,SL) sUNI T=AFF=FT15F001,

7/ VCL=SER=TP2831,01SP=(NEW,KEEP),

7/ DCB=(RECFM=\S,LRECL=3844 4BLKSI2E=3848,DEN=3)

//6.FT1SF010 DD DSN=K913,LABEL=(13,SL) UNI T=AFF=FT15FC01,

/1 VCL=SER=TP2831,C1SF={(NEW,KEEF),

// DCB={RECF¥=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,DEN=3)

//G.FT15F011 DD DSN=K915,LABEL={15,SL)yUNIT=AFF=FT15F 001,

/7 VOL=SER=TP2831,0ISF=(NEW,KEEF), ,

// DCB={(RECFM=VS,LRECL=2844,BLKSIZE=3848,DEN=3)

//G.FT15F012 DD DSN=K915,L ABEL={15,SL) ,UNIT=AFF=FT15F 001,

1/ VOL=SER=TP2831,DISP=(NEW,KEEF),

/7 CCB=(RECFM=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=2848,DEN=2)

//G.FT14F001 CD DSN=K94,LABEL= (4,SL),UNIT=3400-3,

/7 VOL=SER=TP3(75,DI SP=(CLD,KEEF),

// TCRB=(RECFM=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=23848,DEN=3)

//G.FT14F002 DD DSK=HC14 oLABEL=1{14,SL),UNIT=AFF=FT14F001,

7/ VOL=SER=TP3CT5,DI SP=(NE,KEEP),

/7 TCB=(RECFN=VS,LRECL=3844, BLKS IZE=3848, DEN=2)

//G.FT14F003 DD DSN=HC4,LABEL=(4,SL) ,UNIT=AFF=FT14F001,

/7 VOL=SER=TP3075,D1SP=(NEW KEEP) ,

/7 TCB=(RECFF=\S,LRECL=3844,BLKS 1ZE=3848, DEN=3)

//G.FT14F004 DD DSN=HCS,LABEL={5,SL) ,UNI T=AFF=FT14FOO1 ,

/7 VCL=SER=TP3075,01SP= (NEW,KEEP ),

/7 DCB=(RECFFM=\S,LRECL=3844,8LKSI2E=3848 ,DEN=3)

//G.FT14F005 DD DSN=HC6,LABEL=(&ySL) yUNI T=AFF=FT14F001,

7/ VCL=SER=TP3075,DISP= (NEW,KEEP),

7/ DCB={RECFM=\S,LRECL=3844 BLKSIZE=3848 ,DEN=3)

//6.FT14F006 DD DSN=HCT,LABEL=(7,SL) ,UNI T*AFF=FT14F001 ,

/7 VOUL=SER=TP3075,CISP=(NEW,KEEF),

// DCB=(RECFN=VS,LRECL=3844,BLKSI2E=3848 ,DEN=3)

/7G.FT14F007 DO DSN=HC8,LABEL=(8,SL),UNIT=AFF=FT14F 001,

;; ggé-fgggtpaovs.uxsp-«usu,xsss:,
=(RECFM=VS,LRECL=3844,BLKSI ZE=3848 ,DEN=3)

//6.FT14F008 DD DSN=HC10,LABEL=(10 =AFF=

;; ;gt=3522193c75.015p=(ueu,xse;):SL"UNIT AFF=FT14F 001,
= (RECFM=VS  LRECL=3844 ,BLKSIZE=3648,DEN=

//G.FI14F009 0D DSB=HC12,LABEl=(IZ.SL),un;TSAFzzrtlgpoql

7/ VOL=SER=TP3C75,DI SP=(NEW,KEEF) ’



0€1€2G0
0016210
0016220
0016230
0016240
0016250
001€260
0016270
0016280
0016290
0016300
0C1¢é31¢C
0016320
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// DCB={RECFV=VS,LRECL=3844,BLKS12E=3848,DEN=3)
//G.FT14F010 DD DSN=K21,LABEL=(21,5L) ;UNIT=AFF=FT14F001,
// VCL=SER=TP30T15,01SP={NEW,KEEP),
// DCB=(RECFM=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,DEN=3)
77G.FT14F011 DD DSN=K2C,LABEL={20+5L) yUNI T=AFF=FT14F00L,
/7 VOL=SER=TP3075,DISP={(NEW,KEEP),

/7 DCB={RECFM=\S,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,DEN=3)
//G.FT14F012 DD DSN=K21,LABEL=(21,SL) UNIT=AFF=FT14F 001,
/7 VOL=SER=TP3075,DISP={NEW,KEEF),

/7 DCB={(RECFM=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,DEN=3)
//G.SYSIN DD *

29 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23
/*



€000010
0000020
€0c003¢
0000040
0000050
0600100
0000150
0000200
caccase
0000300
0C€0035¢
0CQ0400
0000450
0CC04%2
‘0000454
0000470
€C0C471
0000472
00004174
0000476
0000490
gcccsie
0000220
0000550
0CCC5¢€C
000C59¢C
0000592
0000594
0C0C59¢
0000598
gocgécc
0000¢€30
0000640
C0CCe5C
0000730
0000740
0GCCI5¢C
0000770
€oCC7sC
coccsic
0000830
€CoCcEsS0
ocooe7rc
0000890
¢gccolc
0000930
0000s5¢
occcs7¢e
0000990
ccolc1c
€001030
0001050
€oo1C7C
0001090

66

J/VIIFFCS4 JOB (6121023600,€,5C,5) s KRAKER,CLASS=C
7oTAPE
17 EXEC CopjpARP=tTP28T8,900
77 EXEC CLGFORTE ,PARN.C=*NGNAP,NOXREF® ,PARM.G=
//C.SYSIN 0D
DIMENSICN GRCPAR(120),VEKPCT (1201,DELVER (120}, RER(120)
C SEM. USADNEU,NEUES GREEN,FELD IN NEUEN EINHEITEN
LCCICAL LS\LSBANEY  ( Sehinmudor Tll)
REAL IMR
CIMENS ION IHR(120)'VEKVER(1200.FELD(lZG)gY(lZC).STEP(IZOD

DIMENSICA YY{120,80),FRER(120)

COMMON/PARAN/CAPPA yCABCTE ,IONCUT, EPS

DEFINE FILE 10(48517C,UsLE)

CATEN TEIL

VOO

REAC(S592CC) INZA,RMAXLTSTEP

REAC(5,200) I1CABOT,CAPPA,CABCTE
C ICABOT=ANZAHL DER BERECHMNETEN TEFFERATUREAM

IBANC=1

EPIY=0.2E-4

EPS=1.E~-5

Kk=0

Kh=0

MM=(

LS=.FALSE.

LEB=.FALSE.

ENDE CATENTEIL

MO

£2=1.91$61173

FAKT1=1.

ITEMP=]

IF(LS) COTO 666

INZ1=TINZ2A-1

INPL=INZA+]1

CX=RMAX/INZA

ICMCLT=INT(5./7/CABCTE)

TOMCUT=NINGUICNCLT,80)

BCS1=SCRT(CELSQUCAEOTE))

TB2=2,345€6/71BCS1%RCS1)

AMDA=C2*CAPPA/SQRT(BCS1*TANH(1.57C796*BCS1/CABOTE))

g ERSTE BESETZUNC DER POTENTIALE

1717 RI=Q,

CC 1 I=2,INPL

RI=RI+DX

CALL BESK(RI/AMCA,1,BK,I1ER)

IF(IER.NE.O) WRITE (6,300) RI

8T=-BK/AMDA

VEKFCT(I)=pT

CROPARUI)=BCS1/SCRT(1.+TE22ET*ET)
1 CONTINUE



0CC1110
0001130
0001135
0001150
0001170
€001172
gogil90
0001210
0001230
0001250
0001270
0001290
0001310
0001315
0001330
0001350
€0013¢6¢C
0001370
0004200
0004300
00044C0
0004500
CCC46CQ
0004602
0004605
0004610
0004620

000464¢C

0004650
0004700
000478C
0004800
0004900
0005C00
0005100
€00520¢
0005300
0005400
0005500
000560¢C
0005700
0005750
0005800
0005850
0005500
0005950
0006200
0006300
0006400
0C06500
0C06600

0006700

goceeco
0006900

Ao

C
C
c

666

450
1111

111

8

AN

100

67

6010 111

CCNTINUE

KN=KN+1

READ{14) IDEN, INPL,ICPCLT RMAX ,CAPPA,CABCTE,
FEC1, (ORCPAR(K ), VEKPOTI{K) 4K=1,INPL)
IF{KN.NEL.IBAND) GOTC 666

INZA=INPL-1

BCS1=SCRT{DELSQU(CABOTE))

WRITE(6,450) (X,CRDPARIK),VEKPCT(K)yK=1l,yINZA)
WRITE(6,45C) IDEN

FCRMAT(3(2X¢1542F14.6))

INZ1=INZA-1
IF(LS) GOTC 111
CAP2=5.78€239%CAPPASCAPPA
CAB2=2.#CABOTE
REAB(14,END=111)

6070 1111

ERSTE BESETZUNG CER GREEN FUNKTIONEN .UND
ZIELPUNKT DES TEMPERATURSPRUNGES

ORDPAR(1)=C.
CAE2=2.*CABOTE
VEKPCT({1)=0.
CAP2=5.T88239%CAPPASCAFPA
ICMCUT=INT(5./CABOTE)
ICMCUT=MINO (ICNCUT,80)
RMAX=3.2

DX=RMAX/INZA

NEU=.FALSE.

OM=CABOTE*( 2* ICNCUT+1) :
‘13(2.1(2.*XCMCUT*1.)—0.SI(IOHCUT*I))I(l6.*lDﬂCUT'CA80TE*‘2l

A2=(2.7(2.¢ICMCLT+0.5)-0.5/ (10MCUT+0.5) )/ CABOTE

00 8 10D=1, IOMCUT

Cr=Cp~-CAB2

ROOT=SQRT(BCS1*BCS1+CM*(M)

S10=BCS1/FCCT

CoOo=CM/KROCT

YASY=ATAN2{S10,CC0)

CCP=S10%CC0/ (BCSI¥YASY)

Yv(1,10D)=C.

00 8 LM=24INPL

CROT=0RDPAR(LM)

VEK2=VEKPOT(LNM)#*2

YY (LM, IOD)=YASY/{{1.+COP*
CGNTINUE :

(BCSI-ORDT’I*SQRT(l.’Z.*SIO‘COP#VEKZll

FANG CER GRCSSEN ZYKLENN

DO 26 1=2,IKZA

ROPAR(T)
g:?é;glfBCSI)#tzttcaol-ECSI)*tzthloAZ*(BﬂDIOVEKPOT(Il)#tz

E=t+(((0RDPAR(l—l)—ORDPAR(I*l))I(Z.*DX’l**Z)*AZ



68

CCCICCC 2¢  FRER(I)=D

0007005 MM=MM +1

0007010 1F(MM.EC.20) €OTO 222

00C7020 IF{MM.GT.2) NEU=.FALSE.

0007100 ORD1=0RCPAR( INPL)

0gcr2C0 FRER(INPL)=(0R01+BCSI’**2‘(CRDI~ECSI)"2
00073C0 FRER(1)=0.

00C7400 FRERUINPL)=O.

00C7500 DG 3 I=1,IMPL

0007600 RER({1)=C.

0007700 3 IMR{T)=0.

0007900 DC 5 J=1,INFL

0008000 DELVER(J}=CRDPAR(J)

0008100 VEKVER (J}=VEKPCT (J)

0008200 S CONTINUE

0008300 C

CCCe4ACO C ANFANG DER (M-SCHLEIFE

0008500 C

0008600 CM=CABCTE*(2.%I0CMCUT*1.)

0cos700 DC 4 ¥=1,ICMCLT

0008800 CM=0OM-CAB2Z

0008900 Cr2=CMECM

0009000 WLR1=SQRT{CHK2+BC S1*BCS1)

0009100 D0 9 KK=1, INPL

0CC9200 9 YIKK) =YY (KK M)

0009300 IF{NEU) CALL GREEN(RMAX,INZA,ORDPAR,VEKPCT,CM,Y)
0009310 IF{.NOT.NEU) CALL GREENA(RNAXolNZA,ORDPAﬂgVEKPOT:O”,Y)
0005400 00 12 IS=1,INPL

0009500 12  YV(ISyM)=Y(1$)

0009600 YF3=Y(2)

€cc9700 Y1=SINK(YF3)

0009800 Y2=0RDPAR(2)

0009900 YFl==Y{2)

0010000 YF2=0,

0010100 YF4=Y{(3)

0Cl1020¢ YF52Y(4)

0010300 YUINPL#1)=Y(INZA)

0010400 IF(MM.EQ.1) GOTO 66

0C10S5¢C YC1=COS¢(YF3)

0010600 Y¥S52=Y14Y1

0010700 ABL=((YF1~-YFS5)#0.2542.%(YF4-YF2) )/ (2.%DX)
0010800 AB=(Y2-BCS1)*(Y2+BCS1)

0010900 AB=AB/WUR142.4BCS1#BCS1/({CM+WLR]) -2, %Y2¢Y]
0011000 AB=AB+VEKPOT (2)%VEKPCT(2)#YS2+2, *OH*YSZI(YC1+1.)*ABL*ABL
0011100 FRER{2)=FRER{2)+AB* 2. %CABCTE

0011200 66  WUR2=SQRT(OM2+4Y24Y2)

0011300 IMR(2)=TNR(2)4Y1#Y]

0011400 RER{2)=RER(2}+Y1-Y2/KUR2

0011500 DO 6 1=3,IN23

0Cl11600C Y2*0ROPAR (1)

0011700 HUR2=SQRT{OM2+Y23Y2)

0011800 YF1=YF2

0€11900 YF 2=YF 3

0012000 YF3xYF4



0012100
0012200
0C1230¢
0012400
0012500
001260¢C
0012700
0012800
0012900
0013000
0013100
0C13200
0013300
0013400
0013500
0013600
00137C¢
0013800
0013900
00140600
0014100
0014200
0014300
0014400
GC14S500
0014600
0€¢147¢0
0614800
0014900
0C15000
0015100
0015200
0015300
0015400
0015500
0015600
0015700
0015€00
0015900
0015910
0C15s2¢
0016000
0016100
001€200
0016300
001€4¢C0
0016500
0016505
001¢€51¢C
0016515
0016520
0016525
0016530
001é&%35

333

4
C
c
c

21
23

444

21

69

YF 4=YF S

YF5=Y(142)

Y1=SIK(YF3)

IF{MN.EQ. 1) GOTC 333

YC1=CCS(YF3)

¥S2=Y1*Y1l

ABL=((YF1-YF5)30.25¢2.%(YF4~-YF2}} /7(3.%DX)

AB=(Y¥2-BCS1)*{Y2+BCS1)

AB=AB /WUR142.*BCS1*BCSL/{CM+HUR]L )-2.%Y29Y]

AB=AB+VEKPOT( I JSVEKPOTIT ) #YS242.#0MFYS2/(YC141. ) +ABL*ABL

FRER(T)=FRER(I)+AB32 ,#CABCTE

CONTINUE

IMROII=TIMR(1I)4Y1%Y]

RER{I)=RER{I)+YL-Y2/WUR2

CONTINUE

Y1=SIN(Y{INPL))

Y2=0RDPAR{INPL)

IMRUINPL)=IMR( INPL)+Y18Y]1

RERCINPLI=RER(INPL)+Y1-Y2/ (SCRT(OM2+Y2%Y2))

IF(MM.EQ.1) GOTC 4

AR=(Y2-BCS1)${Y2+4B(S51)

AB=AB/WURL+2.*BCS1#BCS1/(CH4WURL )-2.3Y2%Y]
AR=AB+2.%0MSY1*Y1/(COS(Y(INPLI ) +1.)

FRER{INPL)=FRERCINPL)+AB#2.3CABOTE
CONTINUE

ENDE DER CMEGA SCHLEIFE

IF(MM.EQ.1) GOTO 444
SUM1=(C
o6 21 INZAs2 ’

} 21 K=2,4 IN
ggNI:SUﬂl:(FREa(K)03.9188163E-Z*FELD(K)'FELD(K)l’(K-l)

23 J=3,1INZ1,2

ggﬂZ'SUHZ;(FRER(J!§3.97887635-2*FELD(Jl‘FELD(Jl)‘(J-ll
ENERGY82.*SuHZ*INZA*(FRER(INPL)03.9788763E-2*FEL0(INPL)"2)
HCI’(ENERGY’Q-*SUHII*DX*BX*0.3472931CAPPA

CONTINUE 0)
IF(NEU} CALL SCl(RMAX:INII'ORDPARgRER,VEKPGT'IHR,FEL
IF{.NOTL.NEU) CALL SC1A(RMAX, INZA,ORDPARJRER ¢

1VEKPCT,IMR,FELD)

ANGCRM1=0.

DG 7 I=1,INPL
ANORM1=ANCRM1+ABS{CRDPARII)
CnCRRIoA CRM1/INZA
ANCRM1I=ANC ¥
IFfANORHl.GT.EPZY-GR.Rﬁ.lE.l) 607106 100
DAN=0.

DC 27 K=2,IMPL

DAN=DAN+DX

STEP(K)=DAN

VEKVER (K)=DANSVEKPCT(K)

VEKVER(1}=—1.

STEP(1)=0.

-DELVER(I)l*AES(VEKPGT(I)—VEKVER(!))



70

0016540 VEKPOT(1)=C.

0016545 AFMDA=C2#CAPPA/SGRT (BCS1#TANK(1.5T0796%8CS1/CABOTE))
0016550 WRITE(6,850) MM,CAPPA,CABCTE ¢ I1BANDsRMAX
0016560 HRITE(6,550)
0016561 CALL K1HCUAK1 ,HCK)
0016564 RHC2=4.129903/7SQRT{AK12HCK)
©o167C0 WRITE(6,500) (STEP(IK),CRCFPAR{IK),VEKVER(IK),VEKPOT(IK),
0016710 FFELD(IK) yRER{IK) yIMREIK) s IK=1,INPL)
0016715 WRITE(69350) HC1,BCS1,ANORM1,AMDA,HCK,AK]1,RHC2
0016720 IF(LSB) MWRITE(14) TEAND, INFL, ICMCUT,RMAX, CAPPA,CABOTE,
0016730 FHC 1, ({ORDPAR (K} o VEKPOT{K) yK=1,INPL)
0016735 ITEMP=ITEMP+]
€016738 IBAND=1BAND+1
0016740 IFUITEMP.CT.ICABOT) GOTO 222
001&£800 P1=1.-CABCTE
001695¢C CABOTE=CABCTE-TSTEP
0016960 IOMCUT=INT{S5./7CABOTE)
0016570 ICMCUT=NINO(ICMCUT ,80)
0017000 CAB2=2.3CABCTE
0017100 B8CS2=SQRT (DELSQU(CABOTE))
0C17200 FAKT=BCS2/BCS1
0017300 8CS1=BCS2
0C17400 FAKT1=SCRT (P1/(1.~-CABOTE))
00175c0 RMAX=RMAXSFAKTL
0017600 DO 14 I=1,INPL
00177¢0 ORCPAR(I)=0ROPAR (I ) *FAKT
- 0017800 14 VEKPOT(I)=VEKPCT{1) /FAKT1
0017900 pr=0
0C17920 NEU=. TRUE.
€018000 6070 111
0018010 222 CCNTINUE
001805¢C 1F(LSB) ENCFILE 14
0018100 sToP

0018200 200 FORMAT({110,2F10.0)

0018300 300 FORMAT(2X,*DIE BESSELFUNCTICN DIVERGIERT *,F14.6)
0018400 700 FORMAT(10(F10.6))

0018410 . 85C FORMAT(/2X*VERFAKRREN KCNVERGIERT NACHY,13,2X, * ITERATIONEN °*,

0018420 FOUKAPPA=?F7.492X,* TEMPERATUR=® yF5.2 42X 4* IBAND=* , I10,2X,
0018430 FUINTERVALLAENGE= %9 F9.6, ) ) : .

0018440 1350 FORMAT(/1Xy*HC1=? yE12.5,2X,*BCS=*,E12.542X,

00168445 FYEPIV=',E12,5¢2%y *LAMDA=? 4E12.642X,

0018446 FUHC=! yE12.592Xy AK1=* E12.692Xy 'RHC2=9,E12.6)

00185C0 600 FORMAT(2X3211C,6E14.6)
0018550 500 FORMAT( 7{2X,F15.8)) .
0018560 550 FCRMATL 6X 4 *RADIUS ®* 45X, *CRCPARY, 5X,y *FLUSSI(PHID Y,

0018570 F6X3 ' VEKPOT 96X, "RER? 46X % IFR )
0018600 ENC '

001€¢£02 FUNCTION PSI(Y)

0018604 1=y

0018606 C=0.

oclescs I=2¢.5

0018610 1 IF(1-840242,2
0018612 2 0=C~1./2
0C18614 I=7+1.



0018616
0018618
0018620
0018622
0018624
0018626
001€700
0018800
0018900
0019000
0019100
0019200
0019300
0019350
0019400
0019450

10019460
0019500
0019520
0015550
0C1960C
0019700
0019800
0019900
0020000
0020100
0020200
0020300
0020400
0020500
0020600
0020700
0020800
00205¢0
0021000
0021100
0021200
0021300
0021400
00215¢C0
0021700
0021720
002175¢
0021760
0021770
0021800
0021900
0022000
0022100
0022200
0022300
0022400
0022600
00227¢C

(aNe Ve

1¢00

44

12

n

€cTC]

X=1le /({Z-.5)

I=X%%2

PSI=D-ALCC(X)+{(31./8064.%7-7./960.13241./24.0%2

RETURN

END

SUBROUTINE GREEN(RM2X,ID,CEPAR,APOT 4OM,YY)

GENERIC

CCMMNCN/PARAM/CAPPA,CABOTE, ICCLEPS

INTEGER NARZA{100)

REAL DX,0X1,DXI2,RI,YY(12C)

REAL*8 H1,H2,H3,8(1201),0(120),Y(120),2,((120),0MEGA

REAL*8 DRDPAR(120) ,VEKPOT(120) yA{120)9EINS,ZWET,DX2

REAL*B HéyF5,HE

REAL DEPAR(12C),APCT{120)

LOIVER=C .

IN=INT(O.5%(CM/C2BOTE-1.0¢1.1)

OMEGA=1.

IF{IN.EQ.1 .AND.CABOTE.LT.0.1) OMEGA=0.5
CCNTINUE

EPD=1.E-6

KKAX=20

IN=INT(C. 5% (GCM/CABCTE-1.)41.1)

DX=RMAX/I1L

0X2=DX*DX

DXI=1.DC/DX

EINS=1.D0

INEI=2.00

IE=ID+1

1E1=10-1

DC 9 I=1,1E

ORDPAR( 1) =DEPAR{I)

VEKPCT (1 )=APCT (1)*%2

¥(1)=yviI)

ANFANESBESET ZUNG

K=0

K=K+1

ANOR¥=C.

DO 12 I=2,1E

H1=0.500/FLCAT(I-1)

H4=Y(1)

H5=DRDPAR(I)

H6=VEKPCTI(I)

A{I)=H1-1.DC

C(1)=-K1~1.D0

H1=SIN(H4;

H2=CGS(H4

H§=ﬁ5§HIOCH*H2§H6*(EINS-ZiEI‘Hl*Hl’
=7 WEI+H3%DX2

g:i;=(-Hb*r1#H24H5#H2~GH#H1*H4#H3)toxz

CCNTINUE

A(IE)=~2Z%E]



12

0022800 C

0022900 C UMSPEICHERUNG

0023000 C

€Cc23¢CS¢C H3=B8{(2)}

0023100 P0 13 1=3,ID

0023200 B({I)=H3*8(1)}-C(I-1)1%A{1)
00233C0 C{1)=H3*C(1)

0023400 DUI)=HIASD(II-D(I-1)*A(])
0023450 H3=E(1)

CC235CC 13  CCNTINUE

0023600 C

0023700 C AUFLOESUNC CER GLEICKUNG
0023800 C

0023900 AMIE)=(DUIE)SBLID)-D(IDISA(IE) I Z(B{IEI*BL(ID)-CULIDI*A(IE))
0024CCC DG 14 I=1,I1El

0024100 J=1€-1

0024200 ALANI=(C(IN-CLII*2{J+1))/B(I)
0C24300 ANCRM=ANORM#ABS(2CJ)-Y(J))
0024400 14 CONTINUE

0024500 ANCRM=ANORM/ IO

002460C DO 15 I=2,IE

0024700 15 Y(I)=Y{I1)+0OMEGA#(A(]I)-Y(I)})}
0024750 IF(K.EQ.10) CMEGA=1.
0024800 IF{K.EQ.KMAX) GCTC 555
0024900 IF(ANCRN.CTL.EPC) GOTO 44
0C24905 GCTO S5

0024910 555 CONTINUE

0024915 WRITE(6580) ANCRM,OM

0024920 8C FORMATU2Xy* VERFe DIVe MIT NCRM=' yE12.4,°CF="yE12 .4, K=", 18)
0024930 LDIVER=LDIVER ¢+1

002454C CFEGA=CPEGA*0.5

0024950 IF(LDIVER.LE. 1) GOTC 10CC

0025000 55 CONTINVE

gc2s51cCcC NARZACIN) =K

0025200 TF(INGLE<1) WRITE(6,70) (NARZA(J) 4J=1,1DC)

0025300 C3C  FORMAT(2X,*ZAKL DER IERATICNEN=?,16,° NORM=',E15.8)
0025400 7¢C FORMAT(2X,2C15)

0025500 BoO 16 L=1, 1€

0025600 16 YY{L)=Y(L)

0025700 RETURN

0025800 ENC

0025802 SUBROUTINE GREENZ(RMAX,IC,CEPARAPCT OFN,Y)
0025804 REAL Y(130),VEKPOT(120),0RDPAR{120)
0025806 INTEGER N£R2£2{100)

00258Cs8 REAL DEPAR(130) ,APCT(130)

0025810 REAL YIN(130)

0025¢€12 CCMMCN/PARAM/CAFPA,CABCTE, ICC,HEPS
0025814 T82=1.57C76¢€3

0025816 Ox=RMAX/ILC

0ca25¢e1s8 ALFH=1,

0025820 EPD=0.2%EPS

0025822 CMEGA =1.5

0025823 IF{CABOTE.LE.Q.1) CMEGA=1.

0025824 Kl=1



0025826
0025828
0025€3C
0025832
0025834
€025836
0025838
0025€40
0025842
0025844
0025€46
0025848
0025850
c025852
0025854
0025¢€56
0025€58
0025860
0025€€2
0025864
0025866
0025868
0025870
0025872
CC25E74
0025876
0025€78
002588¢C
0025882
0C25€€4
0025886
0025888
0025850
0025892
0025£94
0025856
0025898
€C255CC
€C25902
0025904
0€255C6
0025508
0025910
0025912
0025914
0025916
0025918
0025920
€C25922
0025924
0025926
0625928
0025930
0025532

C

(g N2

OO

2

44

12

73

QLT=1.E2

EPSOM=1.£~-1
DX11=1./(12.%0X*CX)
DX12=3C.*DX11
1E=1D+*1

1E1=1€+1

1e2=1E1+1

RI=0.

DO 1 1=3,I1E
ORCPAR(T)=CEPAR( I-1)
H1=APCTI(I-1)

IN=INT( 0. 5%(CMVM/CABCTE-1.)+1.1)
VEKPCT(I)=F1%+1

DG 2 I=1,1E

J=1€2-1

Y{J=Y{J-1}

Y(2)=C.

Y{1)=-Y(3}
Y{IE2)=Y(IE)

ITERATICN EBECINS FERE

K=C

K=K+1

CL¢=C.

RI=0.

DC 12 1=3,1F

RI=RI+1.

H1=Y (1)

H2=Y{I+1)

H3=Y(1I-1)

He=Y (1+42)

HS=Y(I-2)

He=SIN(H])

H7=CCS{H1)

HB=VEKPOT(I)*H6#*HT

H9=VEKPOT(1)3(1.~2.%H6*HE)
= }

32202??3:?;;—H6+8.*(H2¢H3l)/R1—H4—H5+16.*(H2+H3)-30.*Hl)

QS=(S-F8++10*HT-OMM*F6

PS=DXI2+HS+HL C*HE+CFVEHT

Y{1)=H1+OMECA#QS/PS

Hl=H1-Y{I)

QU S=QLS+H1*H1

Y{1)=-Y(3)

Y:}EI)=0.1*(15.*Y(IE)-6.*Y(ID)4Y(IB-I))

Y(IE2)=Y(IE)
CMEGA STRATEGIE

CH=SCRTICLS/CUT)

QLT=QLS
0M=10MO0MEGA-1.)/(OMEGA*SCRT(tr))

CH=1.-CHHCH



0025934
0025936
€025938
0025940
0025942
0025944
0025946
0025948
0025950
0025952
002594
0025956
0025558
0025960
0025962
00259¢€4
0025966
0025968
0025970
0025972
0025574
0025976
0025978
002558C
0025982
0027800
0027€50
0027900
002755C
0C28€00
0028€50
€C28100
0028150
0028200
0028220
0028250
0028300
0C2835¢C
0028400
0C2845C
0C2€5C0
0028550
0C2€6CC
0028650
0028700
€028750
0028800
0028850
028900
0028950
€C25€00
002505¢C
0029100
002915C

33
22

55
13

20
3C

7C

T4

IF(CM.LT.0.) GOTO 22
CF=2./1(1.+SCRT(LV))
OM=AMIN1(CPF,2.)

IF(K.LE.K1} CCTO 33
IF(ABS{CM-CPL).GELEFSCH) €CCTC 33
OMECA=0M

EPSCM=EPSCM*3,.E-1
C¥1=CM

ABST=SQRT(QLS)¥/ID

1F(K.GT.200) COTC 55
IF(ABST.GT.EPD) GOTC 44

GO 13 I=2,1¢t
Y(I)=Y{(I+1)

¥{1)=0.

NARZA{IN}=K

TF(INGLELL1) WRITE(6470) (NRRZ2(JDyJ=1,1CC)
WRITE(693C) KyABST4CMEGA,C¥N
WRITE(6,40)(Y(1),I=1,1E)
RETURN

FORMAT(11C,4F10.C}
FORMAT(2X,*ZAHL DER ITERATICNEN= ', 1845X, *ABST= ?#,E12.445X,

F'OMEGA= "4E124495Xy*CM= ' ,E12.4)

FCRMAT(5F2C.8)

FCRMAT(2X,2CI5)

END

SUBRQUT INE SC1(RMAX,IDyORCRER,VEK,y IMR,FELC)
REAL*B P(120),Q(120),AA(120),BE(120),CC(120),DD0(120),EE(120)
REAL*8 FF(120),P111203,Q1(12C),RI4H1,H2,H3,H44H5,BCS1,BCS2
REAL*B CUSoANCRHLY 3T yAL1yA4,4£8,CX

REAL ORD{120),VEK({120),RER(120),IMR(120),FELD{(120)
REAL PIS(12C),PSC(12C1,KAPPA
CCMMON/PARANM/KAFFALTT,INCLEFS

T=TT

APC=1.

CABAR=12,CE12T73%KAFF 2

IF{TT.LT.CL5) APQO=2,

DX=RMAX/IC

DXI1=1./(12.%Dx*DX)

LETA3=1.,202C%69

P12=9.8696044
AB=(1./102.%TNFC+1.)-Ca25/(INC+1.) ) /1INMC

AAASL /(2. %INC+0.5)-1./04.%IMC+2.)

1E=1D+1

IE1=1E+1

161=1D-1

IML=2%INMC-1

LT=DLOG(T)

Al =4 . 3AFC/F12

A2=2,%T%A]

A3=1.—~A2%AAA/(T#T)

Ab=3 5% 2ETA3/ ((KAPPA#%2)42FCHP]2)
A5=28.%ZETAI*T/((KAFFA*PI2)*%2)

A6=p4%)3

AT=2.%AAA/T



0029200
€C2925¢C
0029300
0029350
0029400
0029450
€C285C0C
0029550
0029560
€C2960C
0029650
0029 700
€02S15¢C
0029800
C02S€50
0029900
0029950
€C3CcCC
0030050
0030100
€03¢C15¢
0030200
003025¢
€030300
0030350
cc3cscc
0030450
0030500
0030550
0030600
CC30¢€5¢C
0030700
0030750
0c3c80¢C
0030850
0030900
0€3C$50
0031000
0C3105¢C
€021100
0031150
00312c¢C
€c3125¢
0031300
€03135¢
0031400
0031450
0c215C¢C
0031550
0C3160¢C
0031650
0031700
0Cc3175¢
0031800

OMO

OO

10

11

44

12

75

A8=AB/4.
RI=C.

DO 10 I=2,IE
RI=RI+DX
P{I)=0RD(I)
QUI)=VEK( I)*R]

Q{1)=-1.C0
P{1)=0.D0
¢UIE)=0.

BESETZUNC DER INHCMOGENITAETEN

RI=1.

L0 11 1=3,1D1
RI=RI+1l.
H1l=pP(I)
H2=P{I+1)
H2=p(1-1}
H4=p( 142)

HS=P{1-2)
HE=Q(1)
H7=H6/(DX*R 1)

HT=HT*HT
PS=DXI1*( (~H4+HS5+8.% (H2~H31) /RI-H4-H5+16.%(H2+H3)-30. #H1 )-HT*¥1
PI{I)=A24#RER{I)-233PS
PIS(I)=2.*T*RER(TI)+ATHFS
QI{I)=-AS%IMR( 114A6*H1*H1
CONTINUE
PS=DXIl*(-Z.*F(4)+24.*P(3)-30.*?(2))—((G(Z)/DX)*'Z)*P(Z)
PI{2)=A2%RER{ 2)-A3%PS.
PIS(2)=2.3T*RER{2)+2T7*PS
QI(2)=—AS*IMR{2)+AC*P{2)*P(2)
PSa(=P(IC)+P(ID~2)+E8.#{P(IE)-P(ID1)}}/IDI
PS=pS-PlID-2)416.%(PLIEY+F(1D1))-31.2P(ID)
PS=DXI1#PS~((Q(IDY/{ID13DX})**2)%P(]ID)
PI(ID)=A2¢RER(IC)-A3*PS
PIS(ID)=2.%T#RER{TID) +AT*FS
QI(ID)=-AS*IMR(ID)+AE*P(ID)*P(ID)

K=0
BERECHNUNC DES FLUSSES Q(I)

K=K+1
CuUS=0.C0O
ANCR=C.DC

DO 12 1=2,1D
RI=1.DO/DFLCAT{(1-1)
AA(I)=-(1.DC+RI)/3C;88

= . *RI)IZ.’I,

gg:};=if08800.4co*(CI(l)’ﬂ4*P(I)*P(I,,*DX*DX
nND{I)=({2.D0-RI) /2.7500
EE(1)=-(1.EC-RI}/3C.CO
FF(I)=C.
CCNTINUE



0031850
0031900
0031s5¢C
€032000
0032050
0c3z21cc
0032150
0032200
0032250
0032300
003235¢C
C0324CC
0032450
€g325¢o
0032550
0032600
€03265¢C
0032700
00327150
0032800
0032850
gc3z2sce
0032950
0033000
€c32cs¢e
0033100
0033150
0022200
0033250
06333C¢
0033350
0033400
CC3345¢C
0033500
00323550
0C33¢0C
0033650
00337CC
0033750
0033800
0033850
0033900
0033950
0034CCO
0034050
€c341Co
003415¢C
0034200
€C3425¢C
0034300
0034350
003440C
0034450
€C345¢CC

C
c
C

13

14

1€

15

76

HS=CC(2)+4A(2)

CL(2)=DD( 2) /K5

EE(2)=EE(2)/}+5

FF{2)=0.8DC/HS

FF(3)=-0.0500 :

CC(ID)=CC(IC)-EE(IC)

H5=CC(3)-DD{2)*BB(3)

OD(3)=(CC{3)-EE(2)*ER(3)I/F5

EE(2)=EE(3) /HS

FF(3)=(FF{2)-FF(2)9B8B(3)) /HE
D0 13 124,10

HZ=AA(1)

H3=88(1)-DD( 1-2)#H2

H5=CC(I)}-EE(I~-2)#H2-CO(1-1)*H3

DD(1)=(DD(I)~EE(I-1)%HI) /KS

EE(I)=EE(1)/}5

FF{I)=—(H2*FF(I-2)+FF{1-1)%E3)/k5

CONT INUE

Q{ID)=FF(IC)

QUID1)=FF(ID1)~-DBLIB1)I*CLIC)
DO 14 I=4,10

J=1El1~-1

Hl==Q{J)+FF(J)-DD(J)*Q(I+1)-EE(J}*Q(J+2)

ClAI=C(J)++1

CLS=CLS+H1*H1

ANGR=ANOR+Q(J)#Q(J)

BERECHAUNG DES CRONUMNGSPARAVMETERS F(1)

DC 15 1=2,1C
RI=1.DO/DFLOAT(I-1)
AA(I)=(-1.D0+RI)/12.C0
BEB(I)=2.DC*(2.CC~-RY)/3.L0
H1={P(1)/T)*=x2
BCS1=0.00
BC $2=0.DC
H2=DFLOAT(IML)

DC 16 L=1,IM,2
H3=1,D00/DSQRT(H2%H2¢H])
H4=H3*K23
HE=H3*H4
BCS1=BCS14F4/(H2¥(H24H3+1.DC))
BCS2=2BCS2+KS
H2=H2-2,.0¢C
BCS1=K1#%(2,.00#*BCS1+A8)
BCS2=2.00*H1*(RCS2+48)
CC(I)3—2.SDC‘(Q(I)*FI)‘*Z-AI*DX‘CX*KlT*BCSl*BCSZ)
CC(I)=2.DC*{2.CC+RY)/3.0C
EE(I)==-(1.0C+RI}/12.CO
FFUI)==(ALI*P(1)SRCS2+PI(]1))*DX#DX
CCNTINUE
HE=CC(2)-AA(2)

CC(2)=DC(2)/HS
EE(2)=EE(2)/HS



0034550
0C346CC
0034650
0034700
00341750
0034800
0034 ¢5¢C
0C349CC
0034950
0035¢00¢
€035050
0635100
€03515¢C
0035200
0035250
0035300
0035350
003%400
0035450
0035500
0C35550
0035600
0035650
€C357Cgq
0035750
¢c3580¢C
¢03585¢0
0035900
8035550
0036000
0036050
002¢€100
0034150
0g3¢2¢C
003¢250
0036300
0036350
00364C0
0036450
0C365C0
0036550 C
0C3e6CC C
0036650
0036700
003675¢
0036800
003¢€50
00369¢C0
0036950
€C370¢0
€037050
0037100
6037156
0037200

17

18

19

22

A

FF(2)I=FF(2)1/¢5
AA(ID)=AA(ICY+0.100*CC(IC)
BB(ID)=BB(ID}-C.6D0%DD{1ID)
CCAIDI=CCUICAI+1 . SDCHTCCLICIIEE(1D)
BB(ID1)=BB(IC1Y+C.1D0%EE(1ID1)
CC(ID1)=CClID1)-C.6DOSEE(ID])
CC{ID1Y=DCUIC1)+1.5C0*EELIC])
HE=CC{3)-DD{ 2)*BB(3)
DC(3¥=(CD(3)-EE(2)4BR(2))/HS
EE(3)=EE(3)}/HS
FR(3)=(FF(3)-FF{2)%BB(3)) /KS

DC 17 1=4,1IC
H2=AAL])
H3=BB(1)-DD(1-2)#H2
H5=CC{I)-EE(1-2)*%H2~-00D(I-1)#K3
DD(I)=(DD(I)-EE(I-1)#H3)/KS
EE(I)=EE(])/KS
FF(IY=(FF(I)~-FF([-2)%H2-FF(I~-1)%H3)/H5
CONTINUE
P(IDI=FF(IC)
PLID1Y=FF(ICL1)-CCUICLI*PLIC)

O 18 I=4,1D
J=1E1-1
H1==PL{JY+FF(J1-DDLII*PLI+1)-EE(J)*P(J#2)
PLJ)I=PLJ)+H]
CLS=QLS+H1#*H]
ANGR=ANOR+P{ J)*P(J)
ABST=DSCRT(CUS/ ANOR)
IF{K.GT.1CC) GOTC 55
IF(ABST.GT. 2.} GOTO €6
IF{ABST.CT.EPS) GOTO 44
p([E)zC_lDCt(lS.DO*P(ID)'G.DO*F'IOI)*F(IE‘Z,'
SRI=1.

pC 191=3,101

SRI=SRI+1.
FELD(I)=CAEAR*DX]1*(Q(I-2)-Q(I*Z)*B-*(Q(I*l)-ﬂ(l-l)))/SRI

=CABARSDXI1I*#(C(2)-C(4)48.3{Q(3)-C(1)))
igtg:féigéhBAR*DXIl‘(Q(ID-Z)*Q(ID)fﬂ.*IQ(ID*l)‘O(ID-l)’)I(ID-l’
FELD(I)=0.l*‘15.*FELE(2"6.‘FELD(3,4FELD(4)’
FELD(IE)=C.l*(lS.*FELD(!D)-b.*FElB(ID~1)GFELD(lU-Z,)
**i*t*t#**’"*"**“‘*"‘**‘***********t**‘
BERECHNUNG DES SC-FEFHLERS

Hl=0.

H2=0.

pe 21 1=2,1C

Rl=(P(1)/T)*%2

gCs=0.
ABA=T1ML

£O 22 L=1,IML,2

B2=1./SGRT{AEA*AEA+E])
BZ2=B2*B2

ECS=BCS+BZZI(AE‘*(‘E“EZ*I-)l

ABA=ABA-2

BCS=B1%(BCS*2+A8)



18

0031250 H2=P(I1)*(LT+BCS)-PIS(1}

0037300 PSC(I)=F2

€03735C 21 Hl=H1l +H2%}2

0037400 "~ H1=DSQRT(H1)/ID )

0037450 WRITE (6,30) KyABST,OMEGA,H1

00375C0O WRITE(6,60) APC

0037550 C WRITE(6,7C) (PSC(I},1=2,10)}

0037600 GCYC 77

0037€5C 66 WRITE(€43C) K yABSTUNMEGA,F]

0037700 WRITE(6,440)

0037750 WRITE(6,50) (PUI1),RER(I),Q{I)y IMR(I),I=1,1E)
0c378cCo sTOP

0037850 77 CONT INUE

0037900 : RI=0.

0037550 DO 23 I=2,1E

0038000 RI=RI+CX

CC3&C50 CRO(1)=P(1)

oc3slco 23 VEK(I)=Q(I)/R]

0038150 GRC(11=0.

€C382CC RETURN

0038250 3¢ FORMAT(2X, *SC-GLEICH.(NE®TCN) :ZAHL DER ITERATICNEN=®,18,~
0038300 F5X4*ABST= *4E12.49" OMECA= "3E12.4y" SC-FEHLER="'4E12.4)

0038350 4(C FORMAT(12Xs*CRDPAR® s 14X y" RER® 17X 9* VEKPCT* 514X, * INRY/)
0038400 SO FORMAT(4F2C.8)

€038450 6C FORMAT(2X ,*APC= ',Fl4.6)

€038500 7¢C FORMATU10(2Xx,F1C.6))

0038550 END

cc3ess2 SUERCUTINE SCL2(RMAXZIC,CRCFARLRER,VEKFCT, IMR,FELD)
0038554 C *+322GL APPROXIMATICN: APC=Y ke

0038556 REAL P(100},RER(100),Q{100)y IMR{1CO),FELC(100),P1(1CC)
003&£558 REAL ORDPAR(1C0) sVEKFLT(100),PIS(100),FSC(100),C1(100)
0038560 REAL KAPPA,LY

CO3€c¢€2 CCONNCGN/FARBNM/KAFFAZTLINCLEFS

0038563 CABAR=12.C61273*%KAPPA

0038564 ApPC=1.

0038566 IF(T.LT.C.5) aPC=2.

0038568 DX=RMAX/ID

0038570 DXI1=1./7(12.%CX%*CX)

0038572 DX12=3C.*DXI1

0038574 ZETA3=1.,2C2C5€S

00385176 P12=9.8696C44

003¢€578 AA=(1e/02.%INC#+1.)=C.25/11FC+1.))/1MC

0038580 AAA=14/(2.2IMC+0.5)-1./(4.*IMC+2.)

C0385¢2 IE=ID+1

CCc385¢4 IE1=1E+1]

0038586 1£2=1E1+]

€caeses IML=2%]1NC-~1

0038590 CIML=IML

003€552 LT=ALCG(T)

00385%4 CMEGA=C.S

0038596 Kl=4

cc3esse - QLT=1.E2

0038600 EPSOM=1.E~1

0038602 Al=4.*APC/F12



79

00386C4 A2=2.%T#A1

0038606 A3=1.-P2%A8A7(T*T)

0C38¢€C8 A4=3,S%2ETA3/ ({KAPPA*$2)%AFC*P]2)
0038610 AS=28.%ZETAIST/({KAPPA#PI2)*%2)
0038¢€12 A6=A4%A3

003¢8¢€14 AT=2.%AAA/T

0038616 A8=AA/4.

CO3¢8€18E RI=0.

0038¢20 DO 10 I=3,IE1

0038622 RI=RI+DX

0038624 P(T1)=CRDPAR(I-1)

0038626 10 QUI)=VEKPOT(I-1)*R]

0038628 P{1)=-P(3)}

C038€30 P(2)=0.

00386€32 PLIE2)=P(1IE)

0038634 ¢{1}=C(3)

0038€36 Q(2)=-1.

0038638 Q(IEL)=0.

0038€4C Q(IE2)=2.%QUIE1)-C(IE)

0038642 C

0038644 C BESETZUNG DER INKCMOCENITAETEN
€038€46 C

0038648 RI=C.

0038650 DC 11 I=3,1¢E

0038€£%52 RI=RI+1.

0038654 H1=P (1}

0038¢€56 H2=P(I+1)

C03€¢€58 H2=P(I-1)

0038660 Ha=P (1+42)

0038662 H5=P(1-2}

0038664 H6=Q( 1)

0038666 H7=H6/7 (CX*R1)

CC3BEE8 HT7=H7%H7

0038670 PS=DXII*((-H41H508.*(H2-H3))/RI-H6~H5+16.*(H24H3)-30.‘Hl)-H?‘Hl
0038612 PI(I1)=A2%RER(I-1)-A3%PS '
CC3EE€T4 PISII-1)=2.%T*RER(I-1) +AT*FS
0038676 QIC(I)=—AS*IMR(I-1)+AEsH1*H]
0c38678 11 CCNTINUE

€03868GC K=C

0038682 C

00386€4 C BERECHAUMG CES FLUSSES €(1)
0038686 €

0038688 44 K=K+l

0C38€9C QLs=0.

0038692 ANOR=0.

CC3€&S4 R1=0.

€0386S6 DO 12 1=3,IE

0038698 RI=RI+1.

€03¢87cC H1=C(I1)

0038702 H2=Q(1+1)

00381704 H3=0(1-1)

00387C6 H4=Q(1+2)

0038708 H5=Q(1-2)

CC3E71C He=P(I)*F (1)



0038712
0038714
0038716
0038718
0038720
0038722
C03€724
0038726
0038728
0038730
0038732
0038734
0038736
0038738
003874¢C
0036742
0038744
0038746
0038748
0038750
0G38752
0038754
0038756
0038758
0038760
0038762
€038764
0038766
0038768
0038770
0038772
0038774
0038776
003€778
0038780
0038782
0038784
0038786
0038788
0038790
0038792
CO3€764
0038796
0038798
0C3€8CC
0038802
0038804
0038806
0038808
0038810
€o038es812
0038814
0038816
€038818

[aXaXal

12

14

13
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F7=QI(I)

QS=DXI1*{ (H4-FH5-8.*(H2-H31)/RI-H4-H5416.%(H2+H3)-30.*H1)
QS=QS~-{ A4*H6-HTI*H]

C(I)=HL4CMECA#CS/(DX]2+4A43+6~+T)

H1=H1-Q(I)

CUS=QUS+H1*E1

ANOR=ANCR4C(1)*C(1)

Q(1)=Q(3)

Q(IE2)=2.3Q({ IE1)-QUIE)

BERECHNUNG DES CRDNUNCSPARAMETERS FP(I)

RI1I=0.

DC 13 1=3,1E

RI=RI+1l.

H1=P(I)

HZ=P(1+1)}

H3=P(I-1}
Ha=P(1+42}

HS=P( 1-2)}

H6=Q{ 1)
H7=H&6/{DX*R1)

HI=HT*HT

Bl=(H1/T)*%2
BC S1=C.

ABA=DIML

DO 14 L=1,1ML,2
B2=1./SCRT{AEA*ARA+R])
B22=B2%82

£3=822%8B2

BCS1=BCS1+4822/ (2BA*(2EBAXR2+1.))
ABA=ABA-2.

BCS2=8CS24B2
BCS2=B1#(BCS142.%(B(S2+A8))
BCS1=B1*{BCS1%2.+A8)

PS=DXI1%{ (~H4+HS48.%(H2=+32}) /R I-H4=HS5+ 16 $(H2¢H3)-20,%H})
PS=PS—H1* (H7+AL*{LT+ECS1))+PI(I)
PSS=DXI2+HT+ALI*{LT+BCS2)
P{I)=HL+CMEGA*PS/PSS
H1=H1-P( 1)}
QUS=QUS #E 191
ANCR=ANCR+F(I)%*P(])
PUIEL)=Cal®{15.%P(IE)-6.*F(ID)+P(ID-1))
P{1}=-P(3)

P(IE2)=PLIE)

CMEGA STRATEGIE UNC AUSSTEICELOGIK

CM=SQRT(QUS/QLT)

CUT=QUS

CM=(OM+OMEGA-1.) /(OMEGA®SCRT(CN))
OM=1 .-0OM*0M

IF(CM.LT.0.) GCTC 22
OM=2./01.+SQRT{CM))}



003€620
0038822
0038824
0028826
. 0038828
0038830
0038832
0038834
0038836
003883¢
0038840
003€842
0038844
0038846
003884 €
0038850
0038852
0038654
0038856
0038¢€58
0038860
0038862
0036664
0038866
0038868
0038870
0038872
0038874
003€£76
0038878
0c3e680
0038882
0038884
£038886
0038888
0038890
0036852
0038894
0038856
0038898
0038900
0C389C2
0038904
0038906
00389¢C8
0038910
0038912
0038914
0038916
0038918
0038920
0038922
0C38924
0038926

33
22

55

18

18

17

66

117

16

3C

40
sC
é6C

81

IF{K.LE.K1) GCTC 33
IF(ABS{OM-CNM]1) .GE.EPSONM)} GCTO 33
CMEGA=AMINIICM,1.0)
EPSCM=EPSCHF*3.E-1
CM1=0M
ABST=SQRT {CUS/ANDR)
IF{K.GT.15CC) GCT0 55
IFIABSY.€T.0.1) GOT06E6
IF{{ABST.ETLEPS)OR.{K.LE.5)) GOTD 44
RI=0,
CO 15 1I=3,1E
RI=RI+1.
FELD(I-1)=CABAR®DXI1*{Q{(I-2)-C(I1+2)+8.%{C{I1+1)-C(1-13))/R]
FELD(L)=0. 1% {15.3FELC(2 )6 *FELD(3)+FELD(4))
FELD(IE)=Ca1* (1S5 #FELD(IC) -6, *FELOD(ID~-1)4FELD(ID-2))
35192 R RS AR R R EESREAEEEE X RF XXX RRX R kS BR AL EE
BERECHNUNE DES SC-~FEHLERS
H1=0,
H2=0.
BC 17 1=2,1C
Bl=(P{I+1)/T)*e2
8CS=0.
ABA=DIML
DO 18 L=1,IML,2
B2=1./SQRTUAEASAEA+B])
B22=82%B2
BCS=BCS+B22/(ABAS{ABA®B2+#1.))
AEA=ABA-~2
BC $=B1*{BL S*24+A8)
H2=P (1412 *{LT+BCS)-PIS(I)
PSCLI)=H2
Hi=H1+H2#*H2
H1=SCRT {K1)/1C
WRITE (643C) K,ABST,CNEGA,F1
WRITE(6,6C) APO
WRITE(6,70) (PSC{I),1=2,10)
G010 117
WRITE(6430) KyABST,COMEGA,H1
WRITE (6,40}
WRITE(6,5C) (P{I#1),RER{I} Q(I+1)IMR{TI}41=1,IE)
STCP
CCATINUE
RI=0.
pC 16 1=2,1¢E
RI=RI+DX
ORCPARCI)I=P(1+1)
VEKPCT{I}=C{I+1)}/R]1
ORDPAR(1)=C.

RETURN
FORMAT{2X,"SC-CGLEICKH.{SCR):2AFL CER ITERATIONEN=%, 18,4~

FSX, 'ABST= *,E12.4," CMEGA= *'sE12.4,° SC-FEHLER=? ,E12.4)
FO;NAT(IZX':ORDPﬁR'y14X,'RER‘,ITX"VEKPOT',lkX"IPR'/)
FCRMAT{4F2(.8)

FORMAT(2X, YAPO= ',F14.6)



0038928
0038930
0046700
0C4€80C
0046900
CC47CCC
0C47100
0047200
CC473CC
0047400
0047500
0047¢£C0
0047700
00478CC
0C€47900
0048000
cc481CC
0048200
0048300
€C484CC
0048500
0048600
00487C0
0048800
0C4890C
0049CCC
0049100
CC49200
0049300
0049400
0C4S5C0
0049600
0049700
0C45800
0049900
€C5000¢C
005C100
0050200
gcsc3ce
0050400
0050500
0CscecCce
005C700
0050800
005090¢C
0051000
0Cs11CC
gcsl120¢
0051300
0Cs140C
0051500
0051600
€C517CC
0051800

(e N oWl

OO

[aXnN e}

[AY

82

FORMAT(10(2Xx4F1C.6))
ENC
SUBROUTINE EBESK(XoeN,EK, TER)
DIMENSICN T(12)
BK=.0
IF(NIL1O 11,11
10 IER=1
RETURN
11 IF{X)12,12,2C
12 1ER=2
RETURN
20 IF{X-17C.C)22422,21
21 1ER=3
RE TURN
22 1ER=C
IF{X-1.)3€43€425
25 A=EXP(~X)}
B=1./X
C=SCRT (R)
T(1) =8
LO 26 L=2,12
26 TLL)=T(L-1)*8
IFIN-1)27,42%+27

CCMPUTE KC USINC PCLYNCMIZL APPROXIMATICN

27 GO=A%(1.252214)-,15€€€424T(1)+.CEE12128%T(2)-.CS13SC95*%T(3)
2+.1344596%T(4)~.2299850*T (5)+.3792410%T(6)~-.5247277*T( 7)
34.5575368#T(B8)-.4262€32%T(S)+,.2184518*%T{10)-.06680977*T(11)
44.0091893832T(12) )3

IF(N)20,2€,29

28 BK=G(C

RETURN

COMPUTE K1 USING PCLYNOMIAL APPROXIMATIGN

29 Gl=A%{1.2522141+4,4€655927%T{1)~.1468583%T(2)4.1280427+7(3)
2-.17364323T(4)4+.2B47€18*T{5)-.4554342%T(€6)+.6282381%T( 1)
2-.€€32295%T(8)+.505C239*T(9)-.2581304*T(10)+.07880001%T(11)
4-.0108241E%T(12))*C

IF{N-1120,30,31
3¢ 8K=G1
RETURN

FRCM KO,K1 COMPLTE KN LSING RECURRENCE RELATICN

31 CC 35 J=2,4M :
GJ=2.2(FLCAT{J)-1.)*CLl/X+GC
IF(GJ-1.0E7C)23,233,17

32 1ER=4
GO TO 34

33 G0=G1

35 G1=GJ

34 BK=GJ



0C515C0
0052000
0052100
005220¢
0052300
0C524CC
00525¢C¢C
0052600
ccs527¢¢C
0052800
0052900
€C53GCC
0053100
0053200
0C<33CC
0053400
00535CC
005360C
0053700
0C536CC
0€53900
0054000
€C5410C
0054200
0054300
0€54400
0054500
0C54£CC
0054700
0054800
€0545CC
0055000
0055100
€C552¢C
0055300
0055400
CGSE5C0
0055600
0055700
0C558CC
0055900
€C56CCC
0C561CC
0€56200
0€563CC
0056400
0656500
0C566CC
0056700
0056800
0€565C0
0057000
€0571CC
0€572CC

[aXzXe!

SO

36

4C

42

43

50
52

83

RETURN

g=X/2.
A=,5772157+ALCC(E)
{=B*8
IF(N=-1)237,42,37

CGMPLTE KGC LSING SERIES EXFANSICN

GO=-~A

xX2Jd=1.

FACT=1.

HJ=.C

Lo 40 J=1,¢€
RJ=1./FLCAT (J)
X2J=X2J%C
FACT=FACT*RJ*RJ
HJ=HJ+RJ
GO0=GC+X2J¥FACT*(HJ-A)
IF(N)43,42+42
BK=GO

RETURN

CCMPUTE K1 LSING SERIES EXFANSICA

X2 J=¢g
FACT=1.
FJ=1.
Gl=1./X+X2J*(.5+2-HJ)
DO 50 J=2.8
X2J=X24%*C
RJI=1./FLCAT N
FACT=FACT*RJ*RJ
HJ=HJ+RJ
Gl=Gl*X2J*FACT*(.5+(ﬁ'FJ’*FlCﬂT(J’l
IF(N-1)31,52,21
8K=C1
RE TURN
END
REAL FUNCTICN DELSCQU(T)
REAL LT KAPPA
COMMONZPARAN/KAPPA,TT,IMC
IML=2*%]NMC-1
DIMC=FLOAT(INC)
LT=ALCC(T)
A6=(2.*DIFC+3-)/((ClPC%l.)*(2-*01"C+1-)'CINC*Ié.)
PP=0.2

£C 13 I=1,200"

BCS1=C.

BCS2=0.

AgA=1NML

DO 14 L=11+1FL,2
EZ=1./SQRT(ABA*ABA’PP,
p22=B82%82

B3=822%B2



0057300
0C574CC
cC575CC
0057600
ecs577¢C
0C57800
0057900
€C58CCC
0058100
0058200
005€2¢¢
0058400
005€5CC
0C58510
0058560
£C58610
0058660
0058710
C05876C
0058810
COS8E6C
0058510
0058960
6C55010
0059060
0059110
C0E916C
005921¢
cCss26cC
CCES21C
0059360
C05541¢C
0659460
0€59510
CO5S56C
0059610
0059660
€C5971¢
0059760
cCSSa1C
0059860
€C5551¢C
€C59960
0060010
C060060
0060110
0060140
0C6Cz1C
0060260
CCELELC
0C61820
0061830
0CE1£4C
CC61€50

84

BCS1=BCS14B22/(ABA*(ABA%BZ+1.))
ABA=AEA-2.

14 BC $2=BC £24B3
BCS1=PP*(BCS142.+A6)+LT
BCS2=BCS1/(2.#(ECS2+26))
PP=PP-BLS2
BCS2=ABS{B(S2/PF)
IF(BCS2.LT.1.E-5) GCIC 33

13 CCNTINUE

c GCTC 22
212 DELSQU=PP*T*Y
22 RETURN
END

SUBROUTINE KIHC{AKL1,HCK)
C BERECHNUNG VCN AK1=K1/CAPPA UNC ¥C IM DIRTY LIMIT
C EINHEITEN DES MAGNETFELTCES S.PAPER(A4)
C
CCMMCN/PARAM/CAFPALCABOTE, INMC
CABOTY1=1./CABCYE
AB=ALOGI(CABOTL)
ALPH=0,0001%CABCTE
ALST=0.5
717 CCNT INUE
SUM=1,.S€6351+4PST{0.5%CARCTLI*ALPH)~AB
IF{ABS({SUM}.LE.1.E-¢) GOTC €88
IF(Sur) 11,888,13
11 ALL=ALPH
ALPH=ALPE4ALST
GCIC 777
13 ALN=ALPH
ALPH=0.5%{ ALU4ALPH)
ALST=0.5%(2LA-ALFH)
GCI0 777
888 COCNTINUE
IML=2%IMC-1
PP=DELSQU(CABOTE)
S=0.
ABA=INML
DO 14 1=1,1IML,2
CMC=ABA*CABCTE
W=SQRT(OMOD*CMO+PP)
S=S+{(CNMC-W)*%2) /W
14 ABA=ABA-2.
HCK=PP#PPRA(1./( 2.2 IMC+14)=-C25/701IMC+1.) )/ (B *¥CABOTEX*2%INC)
HCK=SCRT( (2. %CABCTE*S++FCK))*5,0132566
AK1=B8.,5286CTS*ALPH/HCK
5C0 FCRMAT(F10.0)
RE TLRN
ENC
1%
1/CG.FTICFOC]1 DD DSN=L SER.IFFOS326,DISF=CLD
//C.FT14F001 CD DSN=KP40,LABEL=(4C,SL) yUNIT=340C-3,
1/ NCL=SER=TP28T78,CISP=(NEW,KEEF),
// DCB={RECFM=VS4LRECL=12C0,BLKS1ZE=1204 ,DEN=3)



CCelEeo
0061870
0061880
cceleso
0061900
€Célslc
0061920
0061930
CC61540
0061950
0061960
CC&1S7C
0061980
ccel1ssce
ccezcoc
0063710
cceé3el1o
00¢£3910
0064010

85

//G.FT14F002 DL CSN=KF40,LABEL={40,SL),UNIT=AFF=FT14FC01,
// VOL=SER=TP2878,DI SP=(NEW,KEEP),
/7 DCEB=(RECFFM=VS,LRECL=12004BLKSIZE=1204,DEN=2)
//G.FT114FCC3 DD DSN=KP4LABREL=14,SL) yUNIT=AFF=FT14F001,
// VOL=SER=TP2E78,D]1SP=(NEW,KEEP),
// C(EB=(RECFM=\VS,LRECL=1200yBLKS]IZE=1204,0DEN=2)
//G.FT14F004 DD DSN=KP%,LABEL=(5,SL) yUNI T=AFF=FT14F001,
/7 VCL=SER=TP2878,0ISP=(NEW,KEEP),
// CCB=(RECFM=VS,LRECL=1200,BLKS]IZE=1204, DEN=2)
//7G.FT14F005 DD DSN=KY9,LABEL={S,SL) yUNI T=AFF=FT14F001,
// VCL=SER=TP2878,01SP=(NEW,KEEP),
/7 DCB={RECFM=\S,LRECL=1200,BLKSIZE*1204DEN=3)
//7G.FT14F006 DD DSN=KT10,LABEL=(1C,SL)} UNIT=AFF=FT14F00C1,
/7 VNCL=SER=TF28780DISF=(MEWIKEEF),
// DCB={RECFN=\§,LRECL=12C0yBLKSIZE=1204,0DEN=3)
//7CG.SYSIN CD *

60 54.0 0.l
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