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Abstract 

The method used previously to solve Eilenberger's version of 

the Gorkov equations for vortices in type II superconducto~s 

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. 
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1. EINLEITUNG 

Diese Arbeit ist eine Art (vorläufiger) 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 für den reinen 

[2,3,4] und den schmutzigen [5] Grenzfall sind bereits 

veröffentlicht worden. Im schmutzigen Grenzfall wurden auch 

die Zustandsdichte und einige Transporteigenschaften berechnet 

[6]. Hier werden zusätzlich Ergebnisse zur Struktur von iso-

lierten Wirbeln und des unteren kritischen Feldes Hc 1 bei 

mittlerer Verschmutzung (mittlere freie Weglänge ~ Kohären­

zenlänge) vorgestellt. Die Ergebnisse zeigen, daß man eine 

monotone Abhängigkeit der physikalischen Eigenschaften vom 

Verunreinigungsgrad erwarten kann (zumindest bei isotroper 

Steuung an Verunreinigungen). In der Praxis werden daher die 

Ergebnisse für den reinen und schmutzigen Grenzfall gute An­

haltspunkte für den Zwischenbereich geben können. Vor allem 

aber werden in dieser Arbeit die mathematische Methoden und 

die im reinen und schmutzigen Fall verwendeten Computerpro­

gramme so ausführlich beschrieben, daß die Rechnungen nach­

vollzogen werden können. Die bei mittlerer Verschmutzung ver­

wendeten Methoden sind denen des reinen Falles ähnlich. 

Im Teil 2 sind die allgemeinen Eilenberger Gleichungen und 
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ihre Spezialisierung auf den schmutzigen Grenzfall [7] 
zusammengefasst. Ausserdem wird die Ginzburg-Landau Ent-

wicklung angegeben. Im Teil 3 werden die oben erwähnten 

Ergebnisse für den Fall mittlerer Verschmutzung kurz dis­

kutiert und mit den Ergebnissen im reinen und schmutzigen 

Grenzfall verglichen. Im Teil 4 werden die für die numeri-

sehe Rechnung im reinen Fall wesentlichen Dinge besprochen. 

Der Teil 5 befasst sich in gleicher Weise mit dem schmutzigen 

Grenzfall. Am Schluß sind schließlich die beiden Fortran-

Programme, so wie sie auf der IBM 370/165 verwendet wurden, 

abgedruckt. 

2. ALLGEMEINE GRUNDLAGEN 

Das System der Eilenberger Gleichungen für Supraleiter mit 

sphärischer Fermioberfläche bei Vorhandensein von Verunrei-

nigungen mit s- und p-Wellen Streuung ist gegeben durch [1] 

(,2.1) 
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. 
) ~e d- > 0 ) 

1\ 
Hierbei ist k ein Einheitsvektor, der die Richtung des 

Elektronenimpulses angibt und fJ = v-;, ~e A die eich-
~ ;v MC ;v 

invariante Ableitung. Es gelten die Symmetrierelationen 

Zur Berechnung der freien Energie kann das folgende Funk-

tional verwendet werden 

1 = ~)tl?-r- { :;,_ (-Htt t / + / M;t J/' N (o) k T/T.: 

( 1-. ~) 
1\ 

+ o271 k:t T N (o) fJ / ~~)/ ~- ~ d:: T(w„Ji;t)) ; 
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mit 

Variiert man '}:' nach A,A,f und f+ so erhält man die Glei-
N 

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

Man sieht sofort, daß sich die obigen Gleichungen im reinen 

Grenzfall (1/r, 1/1;"1 =O) stark vereinfachen. Noch viel be­

deutender sind die Vereinfachungen allerdings im umgekehrten 

Grenzfall 117:, 1 IZ-
1

-+ od (schmutziger Grenzfall), der von 

Usadel [7] behandelt wurde. Hier entwickelt man f, f+ und 
/\ 

g bezüglich k in Kugelflächenfunktionen und nutzt aus, daß 
1\ 

angenähert Isotropie vorliegt. Damit kann die k-Abhängigkeit 

vollständig eliminiert werden. Man erhält die Gleichungen 

. 
) (.2. t) 

{i~ 7) 
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00 

~~t j =- '1-:e :2.,,-fc/rNfo)J) 2- 7 [ {'f 1-/ !'(]) (2.s) 
.L=ö 

• 
) 1<e J- > o 

J 

• 
) 

Zur Berechnung der freien Energie kann das folgende Funk-

tional verwendet werden 

(;,_ ~) 

T ( {J~ ) ;: ) } j 

Variiert man ~nach A, A, und f, so erhält man die Gln. (2.6)-
"' 

(2.8) als Euler-Lagrange Gleichungen. 
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Da für das von uns verwendete Lösungsverfahren die GL Ent­

wicklung von Bedeutung ist, wollen wir sie hier angeben. 

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

zur dritten Ordnung liefert • 

-1 -1 -1 + 
mit 7: tr = T - !: 1 (man entnehme f aus Gl. (2. 4)). Durch 

Einsetzen in die Selbstkonsistenzgleichungen (2.2),(2.3) 

erhält man die GL Gleichungen (gültig für alle Verschmutzungs-

grade) 

.1 

6 

Dererste Term auf der rechten Seite wurde hier noch nicht 

entwickelt, da er in dieser Form später verwendet wird. 
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~.,,-e /.\ J ~2Ji 
c. N 1 IJ/ b ,,?,7T k8 r ;_ 

(2. t2) 

1 (fj!~"- L':·pfj) 

Aus (2.11) und (2.12) gewinnt man mit"'Z"~~~o den reinen 

Grenzfall und mit 2t..JL + J:L/L--t; ~ ;i;./~ den schmutzigen 

Grenzfall. 

Zur Herleitung des freien Energiefunktionals in der GL Nä-

herung setzt man zweckmäßigerweise zunächst die Bewegungs-

gleichungen (2.1) in das Funktional (2.5) ein. Damit ergibt 

sich 

* 
.1- j-

i+~ 

Hier muß man nun Gl.(2.10) einsetzen und in~ und 0 bis ,.., 
zur vierten Ordnung entwickeln. Man sieht zunächst leicht, 

daß es bis zu dieser Ordnung keine Terme gibt, die vom ani-

sotropen Anteil von J herrühren. Dann erhält man 

/J * { + 11 { * + J_ ~ 1.1-t 
i~J 4--CfT 

11~1 + ~cf* 
·(1-j) - ~ 

i + j. 
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und damit 

3. DISKUSSION DER ERGEBNISSE 

Bevor wir die zur Lösung der Gleichungen verwendeten Metho­

den ausführlich behandeln, sollen hier kurz einige Ergebnisse 

diskutiert werden. Wir wollen unsere Aufmerksamkeit vor allem 

auf die vergleichende Betrachtung des reinen (r=oo), mittel 

verschmutzten (T=1) und extrem schmutzigen (T=O) Grenzfal-

les richten. Ausführliche Diskussionen des reinen und schmut­

zigen Grenzfalles findet man in Ref.[2-4] und[5,6]. 

Figur 1 zeigt den radialen Verlauf des Ordnungsparameters 

und Figur 2 das lokale Magnetfeld eines ziemlich isolierten 

Wirbels für die drei Verschmutzungsgrade bei gleichem GL 

* Parameter ~=0.9 und reduzierter Temperatur t=0.2. Längen 

werden in Einheiten R=RJ'X..< 1 Ir)] -l 12 mit R
0 

=O. 882 ~o (siehe 

Teil 4a) gemessen. 

'*" -1 k=~0X (1/r), wo k
0 

der GL Parameter des reinen Materials 

und :\'(ol)o(;z '<i{iJ/ &' Y~ f (;. f [}~{. . die Gorkov Funk-

tion ist. €-=o '.2 -t l ,,2f!t-L+d.-) 



- 9 -

Ausserdem wurde der Ordnungsparameter weit weg vom Wirbelkern 

auf eins normiert und das Magnetfeld in Einheiten des (von 

der Verschmutzung unabhängigen) thermodynamischen Magnet­

feldes He gemessen. In diesen Einheiten hängen die GL Glei­

chungen (2.11), (2.12) nur noch von den Parameter lt ab und 

die Wirbelstruktur wird daher bei gleichem K für t~1 un-

abhängig von r. Figur 1 und 2 geben daher einen Eindruck 

des unterschiedlichen Temperaturverlaufs der drei Fälle. 

Bemerkenswert ist die zunehmende Aufsteilung der Stnukturen 

mit abnehmendem Verschmutzungsgrad. Der steilere Ordnungs-

parameter geht Hand in Hand mit einem steileren Anstieg des 

Suprastroms im Wirbelkern und führt damit zu einem schnel-

leren Abfall des Magnetfeldes. Wegen der Quantisierung des 

Gesamtflusses hat das eine Erhöhung des Magnetfeldes in der 

Wirbelmitte Hmax zur Folge. Der Temperaturverlauf von Hmax 

ist in Fig.3 gezeigt. Man sieht auch hier, daß die Felder 

bei tiefen Temperaturen stark auseinanderklaffen und für 

hohe Temperaturen gleich werden. Die Rechnungen zeigen, daß 

die Abweichungen von H von den experimentellen Werten max 

(siehe z.B. [3 J, Tabelle IV), die allerdings mit Unsicher-

heiten behaftet sind, nicht im Rahmen einer einfachen Gorkov 

Theorie unter Einschluß von isotroper Verunreinigungsstreuung 

zu erklären sind. Im schmutzigen Grenzfall ist der Temperatur-

verlauf von Hmax ähnlich dem von He während mit abnehmendem 

Verunreinigungsgrad das Sättigungsverhalten bei tiefen Tem-

peraturen abgeschwächt wird. Es sei noch erwähnt, daß für 
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·r- oo und t ~ o der Anstieg des Ordnungsparameters und 

des Suprastroms im Wirbelzentrum divergiert [3,4] . 

Ausgeprägtere Strukturen führen, grob gesagt, zu einer Er­

höhung der freien Energie des Zustandes und man findet daher, 

daß das untere kritische Feld Hc 1 für Supraleiter mit glei­

chem GL Parameter K bei zunehmendem Verunreinigungsgrad ab­

nimmt. Dies Verhalten wird deutlich in Fig.4 und 5 wo Hc 1 /Hc 

als Funktion von t gezeigt ist für K=0.9 und 1.75, Die Er­

gebnisse der verallgemeinerten GL Theorie (8] sind zum 

Vergleich eingezeichnet. In allen Fällen wird Hc 1 durch 

die verallgemeinerte GL Theorie überschätzt. 

4. BERECHNUNG VON WIRBELSTRUKTUREN IM REINEN GRENZFALL 

Im Abschnitt a) dieses Teils werden die Eilenberger Glei­

chungen (2.1)-(2.3) für 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 zusammenhänge zu klären. 

In c) 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 erklärt. 

Bei der Auswertung der Gleichungen werden die folgenden 

reduzierten Einheiten verwendet : 
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(die Tilden werden weiterhin weggelassen). Die Potentiale 

f und ~ variieren nur in der x-y Ebene (Magnetfeld in z­

Richtung). Wir schreiben 

t ( t) ::. -:r::( ,.y-) iZ -(. 'f -1 ; 

wo ebene Polarkoordinaten 

~ 

) 

eingeführt wurden. Ferner führen wir einen Einheitsvektor 
A A 
k

0 
ein, der in Richtung der Projektion von k auf die x-y 

Ebene weist. Es sei 

„ 
) 

/\ 

~I :::: ~c/ ;t ~ A-~ f J ·-1'-_i_ -= -(-~ t ) 
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An Stelle des Vektorpotentials wird im Programm die Hilfs-

grösse 

J (r-) ~ + ~{ _,.) - 1 

verwendet. Das Magnetfeld ergibt sich als 

Schließlich wird a (bzw./) in einem Phasenfaktor absorbiert 

+,, 

e(-tu, ~) = ~ k.; :Y+> h„ - 'f = 

-i'j 1 

~ +J... a_(-t-) ol.-r - Y1 
-j- II 

0 0 

+,. 

=- r -t-.J. ~rr+' ~ +2-111~)· ti+' -
12. +~ J:' u .J- /( 

. ...L + 
1 II .l.. 

0 

und es gilt 

Mit Hilfe der regulären Transformation 

1~ "f ..e:.{B+'f+)) 

t~/_Q,~(GJ+'f) j 

(Lr.6) 

werden die Gleichungen (2.1) in gewöhnliche Differential­

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

1( (- ~I ) ": - 17 * ( ~/ ) ) 

Dies erlaubt nach (4.7) für die Greenschen Funktionen 

die Symmetrieverknüpfungen 

f f-( +,, ) : - f (- -t-,, ) j 

cf,(-!-.!-) = { „ {- -t.J- ) j :J ( +J. ) -= ~ :A(- 7: ) „ 

(4-. ~) 

Somit hat man die Gl. ( 4. 7) nur für{+ oder { zu betrachten 
-+ 

(wir haben / bestimmt) und für Parameter ~~O. Um den iso-

lierten Wirbel zu approximieren haben wir Gl.'(4.7) im Inneren 

einer kreisförmigen Zelle mit Radius~ gelöst, auf deren Rand 

die Bedingung 

• 
) 

~efordert wurde. Die Selbstkonsistenzgleichungen (2.2), (2.3) 

gehen nun über in 
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(4:11) 

Für die Rechnung werden sie umschrieben in 

Dabei ist 

0 

v/z 
„~ 

'?, (,~,, ,<,__) ~ ~ ~ d ,J, C&1,J ['Re({ .e ; G)-+ /( i;.~ '-r :r')"h} j 
l 
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. 
) 

-v/z 

Q (..-) = j ;t „ 61.. ( + J- O,J.,..J ; O,,_ (, . .J = ~ ~~ OJ-r;,) „,_ J) 

P'4 11/2 

Q/ .,.,,, -{'"-)= L f '.tJSM>< 2~ I'"" J-
2 =c {.; 

Für 

i 
lJ l 

i,. 

0 

. 
) 

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 7.Ur Erreichung 

der Selbstkonsistenz notwendigen Iterationsverfahren wer-

den die Differentialgleichungen (4.23) jeweils zu gegebenen 

rechten Seiten mit den Randbedingungen 

/eo) = -1 / (r c) =O 

F(O) 0 
dF =O = dr(rc) 

gelöst. 

Für die Differenz aus freier Energie im Wirbelzustand und 

im Meissnerzustand haben wir 

t-c 

T,, = :!;;r \'o!-r-r [ ;:,_ 2 !: '(_,..) + 
{/ 
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.i 

+ ~'.,{,,;., .ß 'Re [ Y ( _,.•' "~ ) {/- 7
:, ' 7~ ) 

(, 

(FBCS = BCS-Ordnungsparameter). Die in (4.14) und (4.15) vor­

kommenden cvL-Summen werden (ausser bei sehr tiefen Tempe­

raturen) bis zu einem 1 (t) explizit ausgeführt und dann max 

mit Hilfe der GL Entwicklung, welche auch eine aysmptotische 

Entwicklung nach 1/C.U~ ist, ergänzt. 

Der Programmaufbau ist schematisch wie folgt 
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Berechnung von Anfangs-
potentialen oder Ein-
lesen von Platte.Evtl. 
Einlesen der Green Funk-
tionen von Band 

1111 -..... 
Berechnung von P,Q,S, durch 
Lösen der Bewe~ungsgleichun-
gen und Integration über cos~ 
Summation über "'e, Integration 
über 'f ; 

Lösen der SC-Gleichungen ; 
Zyklenmischung; Ausdruck ; . 

Speichern der Potentiale Falls Temperatur-
auf Platte sprung, Umskalung 

t 
der Potentiale und 

"Zyklen" Greenschen Funktion, 
Speichern der Green-
sehen Funktionen auf 

- Band 
- 1 , 

1 Stop 1 

Zur Bestimmung der rechten Seiten der Selbstkonsistenz-

gleichungen (4.13) und der freien Energie (4.15) benötigt 

man die Greenschen Funktionen f+ zu·~egebenen (Test-) Poten-

tialen im Bereich 0 ~ -/- ~ ~c , für verschiedene 

Parameter w.e und cos v>'... Dazu wird das halbkreisförmige Ge­

biet mit Hilfe eines quadratischen -t">+-Netztes digitalisiert, 
II .L-

so daß der Rand des Kreises durch eine Treppenfunktion ap-

proximiert wird. Die Differentialgleichung (4.7) wird dann 

längs ihrer Trajektorien (r =const.) von r =rA bis r =-rA 
~ II II 

mit den Randbedingungen (4.10) integriert, wobei (bis auf 

Digitalisierungsfehler) gilt 
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Schließlich werden die für P,Q,S notwendigen Ausdrücke ge­

bildet, wobei zunächst über cos~ integriert, dann über 1 

summiert wird. Ferner ist eine Integration über Y erforder­

lich, welche mit Hilfe einer Interpolation vom -+,,,~-Netz 

auf ein -f;f-Netz bewerkstelligt wird (Subroutine KREIS und 

KREIS1). 

Zunächst liegen die Potentiale F und~ als Funktionen von 

-">'-~ -t-1:2 -r --1-_:i. 
1 

auf äquidistanten Punkten vor. Zur Lö-
V - '' J-

sung der Bewegungsgleichung (4.7) benötigt man 'if*aber 

äquidistant in -fj, ( t-J.. jeweils fest). Ein Splineprogramm 

(Subroutine SPLINR) interpoliert F und~ für jedes ~(10) 

auf die gewünschten +,,-Werte. Mit Hilfe der Splinekoef­

fizienten wird auch der Phasenfaktor 

~HA { ) r -t,, > -1: = 
;, e ( --r,, ) t-.L ) 

..e 

berechnet, wobei stückweise durch die Splinepolynome 3.Gra-

des approximiert wird und dann die Integration über 

(siehe Gl.(4.4)) analytisch durchgeführt wird. 

...,._ ' 
ll 

Nachdem 7f "* ( --!',, , --r--J- ) für ein bestimmtes -fL auf einem Satz 

von äquidistanten Punkten bereitgestellt ist, werden zur 

Lösung der Bewegungsgleichung für die Greenschen Funktionen 

f+ zwei iterative Verfahren angeboten (hierfür werden die 

Startwerte für die Greenschen Funktionen benötigt) 
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1. Für w,,.e...~ 0. 5 wird die Differentialgleichung (4. 7) 

in die folgende Integralgleichung transformiert 

Diese Gleichung wird jetzt iterativ gelöst, indem 

man von -1--==.-f-A nach + =--+ fortschreitet. Für die 
h ~ A 

Integration wird eine modifizierte Simpsonformel 

~ .e, l>(~-'Jt"~(~')o/.~': :f5J.f t-) JJ(~)+:B {'(!-)/{~+~ + J3'l( -;r-J/{t-+) A) 
~ 1 2 

verwendet. Vor jedem Durchlauf der Trajektorie wi~d 

gesetzt. Ferner werden Greensche Funktion zweier auf-

einanderfolgender Iterationen unter Berücksichtigung 

des lokalen Konvergenzverhaltens gemischt. 

2. Für kleine Frequenzen C.UL erwies es sich als güns­

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 gelöst. 

Nach Abarbeitung der cos-<fi-, w.e - und ~-Schleifen ist zur 

Berechnung der freien Energie noch eine r-Integration not-
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wendig, welche mit Hilfe von Subroutine SPLINR durchge­

führt 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* FBCS), so wird die 

Iteration abgebrochen. Die Potentiale, ebenso wie die Green­

schen Funktionen, werden dann umgeeicht, um als Startwerte 

für die nächst niedrigere Temperatur zu Verfügung zu stehen. 

Die Rechnung wird abgebrochen, wenn zu Beginn eines Zyklus 

weniger als 30sec oder am Ende der lo~-Schleife weniger 

als 10sec Rechenzeit zur Verfügung stehen. 

Die Potentiale werden na~h jedem Zyklus auf eine private 

Platte (Unit 11) geschrieben, werden aber bei der folgen­

den Iteration einfach überschrieben (ausser bei Tempera­

tursprung). Die Greenschen Funktionen, die nicht für alle 

Parameter gleichzeitig im Kernspeicher Platz haben, wer­

den am Ende der W..e -Schleife zunächst auf eine temporäre 

Platte (Unit 12) gespeichert. Bei jedem Temperatursprung 

oder Zeitausstieg wird der Inhalt der temporären Platten 

auf Band übertragen (Unit 15). 

Hauptprogramm 

Der Zellenradius rc(~ RMAX) wird in INZA Teile aufgeteilt. 
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Die Potentiale F(r), ~ (r) sind auf de~ Arrays ORDPAR und 

VEKPOT gespeichert. Die Länge der Trajektorien hängt von 

ihrem Abstand r (~RSENK) vorn Zentrum ab; RSENK=O entspricht 
.J. 

also der Trajektorie durch den Kreismittelpunkt. Jede Tra-

jektorie enthält 2 ~ IRPAR + 1 (IRPAR ~ INZA) Stützstellen, 

auf denen e;,, 8{+,,J":i) (Array PHA) und 'lf'(-f·uJ'"tJ.J (Array PHAD) 

berechnet werden. Für RSENK#O benötigt man dabei F(r) und 

~(r) auf Stützstellen, die nicht der ursprünglichen äqui­

distanten Einteilung von r entsprechen (r= ..,/ .Y- 2~ -r-_z' I ) . c ,,, .J.. 

Dazu werden die Potentiale einmal durch einen Spline (Sub-

routine SPLINR,IFA=1) approximiert und brauchen dann für 

alle RSENK#O nur an der Zwischenstellen abgerufen zu werden 

(Subroutine SPLINR,IFA=2). 

Die Greenschen Funktionen werden auf INZA äquidistanten 

Trajektorien bestimmt (RSENK-Schleife). Die RSENK-Schleife 

umfasst zwei weitere Schleifen, die der t..JL-Summation (OM­

Schleife, siehe hierzu auch Subroutine OMSUM) und der cos.J'>-

Integration (COS-Schleife) entsprechen. Nach Lösung der 

Bewegungsgleichung (entweder in Integral- oder in Differen­

tialform) steht f+ auf dem Array FPL. Die Grössen P 1 ( --!'-,, J ~), 

Q
1 

(-!;, > ~) und S ( --t--.,, +.i..) stehen auf den Doppelarrays RE, IM 

und FRE (während der W. -Summation und cos .J. -Integration 
('.. 

wird auf Hilfsarrays FLPINT,GINT und FREINT gespeichert). 

Nachdem die RSENK-Schleife abgearbeitet ist, wird die In-

tegration von P
1

,Q
1
,s über den Azirnuthwinkel im Unterpro­

gramm KREIS (bzw., falls HC1CAL=.TRUE., in KREIS1) durch-

geführt. Das Ergebnis ist :''.'den Arrays RER,IMR und FRER 
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gespeichert. Erst im Unterprogramm SC1 w.erden RER und IMR 

um den asymptotischen Anteil für grosse '41~ ergänzt. Dort 

werden auch P
2 

und Q2 hinzuaddiert; so daß P(r) und Q(r) 

zu Verfügung stehen. 

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

Das Unterprogramm löst die gekoppelten inhomogenen Differen­

tialgleichungen (4 .13) auf dem Intervall 0 ~ r ~ RMAX auf 

ID + 1 Stützstellen. Dazu werden die Differentialopera-

toren durch 5-Punkte Formeln digitalisiert und das ent-

stehendenichtlineare Gleichungssystem iterativ mit Newton-

SOR gelöst. RER und IMR sind oben erklärt. ORDPAR und VEKPOT 

enthalten zunächst die alten Potentiale F(r) und f (r) als 

Startnäherung für die Iteration, nach Durchlauf des Programms 

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

Magnetfeld gespeichert. 

Subroutine SPLINR(IFA,X,Z,N,T,SS,SS1,SS2,M,TEGER,SUMY,S2, 

S3,INTAB) 

Gegeben seien N Abszissenwerte (Array X) und N Ordinaten 

(Array Z), wobei X in aufsteigender Reihenfolge geordnet 

sein soll : 

X(1)S X(2).$ ~X(N). 

SPLINR liefert jetzt auf M Abszissenwerten (Array T; 

X(1)~T(1); T(M)5X(N)) Funktionswerte (Array SS), erste 

und zweite Abteilungen (SS1,SS2) 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(K) be­

rechnet (TEGER(1)=0.). Die Arrays SUMY, S2 und S3 enthalten 

die Splinekoeffizienten. In dieser Anwendung ist stets 

IFA=1 zu setzen. Möchte man für die gleichen Arrays X,Z 

die Ausgangsgrössen SS,SS1,SS2 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 durchgeführt. 

Subroutine OMSUM(OM,GF) 

Die lJß -Summation wird bei der Rechnung explizit durch­

geführt bis zu 1 =IMC-1=INT(0.5~ (1.+5/t)), ausser wenn 
max 

IMC > 10 ist (Temperatur t S 5 /1 7). Für IMC "7 10 wird zwar im-

mer noch die Summe bis 1 ausgerechnet (und dann asympto-max 

tisch entwickelt), aber die endliche Summe wird nun durch 

eine 10-Stützpunkt Formel approximiert. Die hierfür zu ver-

wenden W-Stützpunkte OM(10) und Gewichtsfaktoren GF(10) 

werden in Subroutine OMSUM ausgerechnet und zu Beginn der 

Rechnung zur Verfügung gestellt. Für IMC ~ 10 gilt OM ( ,{,) = {,,J.e 

und GF( .l,)=1, so daß das Programm in der Tat für alle IMC 

verwendet werden kann (und wird). 

Dateneingabe 

Beim Start des Programms ist festzulegen, ob schon vorhan-

dene Potentiale und Greensche Funktionen als Startwerte für 

die Iteration verwendet werden sollen, andernfalls berechnet 

das Programm selber seine Startgrössen. 
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LSPOT=.TRUE./FALSE. : Es sind/sind keine Potentiale vor­

handen. Bei der Option .TRUE. ist der zu lesende Platten­

label für Unit 10 als LSTART einzugeben. 

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

auf Band vorhanden. 

SBAND=.TRUE./.FALSE. Es sollen/sollen nicht Bänder (mit 

Greenschen Funktionen) beschrieben werden. 

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

schaffung der Startgrössen ein Temperatursprung gemacht werden. 

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

Landau Gleichung gelöst. 

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

berechnet. 

TEMDIF= Abstand der Temperaturen 

LNUM= Zahl der verschiedenen Temperaturen 

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

nacheinander geschriebenen werden soll, LSR wird als re­

guläre Daten eingegeben. 

Bei einem Start ohne vorgegebene Potentiale sind folgende 

Daten im Teil "Einlesen analytischer Potentiale" anzugeben: 

KAPPA (=I<-); KABOTE (=t), DX=~hrittweite; INZA= Zahl der 

Unterteilungen des Radius (d.h. INZA- DX:rc); ALPH und BET 

sind Grössen, die ·aen asyptotischen Abfall der Startpoten­

tiale bestimmen (DELTAS,ARABS). 
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Merke : Es soll INZA eine gerade Zahl S _50 sein; andern-

falls sind alle Dimensionierungen zu vergrössern 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] 

„_ 
„„„ ;;. ·'R„ + 

H : ")~ . = 

. 
' 

(die Tilden werden weiterhin weggelassen). In der reellen 

Eichung können die Greenschen Funktionen geschrieben wer-

den als 

f = sin f g = cos f (s.1) 

In einer zylindersymmetrischen Situation hängt/ nur von 'f­

(und Cu ) ab und genügt der Bewegungsgleichung 
.(:'. 

{5..2) 

Der Parameter ;<, ist mit dem GL Parameter>< des schmutzigen 
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Materials durch 

{s. 3) 

verknüpft. Die Selbstkonsistenzgleichungen erhalten die 

Form 

mit 

v<' 

Qi (r1-):: L.. ~2! ; 
P.. =o 

Die freie Energie ( 2. 9) (normiert auf ( 11 kBT ) 2N R 3) c 0 0 redu-
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ziert sich auf 

Die folgenden Randbedingungen sind zu erfüllen 

i= 0 für r = 0 o/. jJ / d.-1· :: 0 für r = r c 

?f = 0 für r = 0 ol. 'lf / ot. r == 0 für r = r c 
><. 

für r-o 0 für a-+ - + ; a = r = r c 

Die unendlichen Summen in p 1 'Q1 und F werden bis 

l = l (t) exakt ausgeführt. Dann werden die führenden !nax 

Terme der asymtotischen Entwicklung von sin~ nach 1/lJ~ 

eingesetzt, welche durch Winkelmittelung und Bildung des 

schmutzigen Grenzfalles aus Gl.(2.10) folgt 

Wie man sieht, führt die Korrektur der Summen einfach zu 

{!>.S) 

einer Korrektur der Vorfaktoren von P2 und Q2 . Das Magnet­

feld ergibt sich aus a gemäß 
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Für ß = n2/2 reduzieren sich die Selbstkonsistenz Glei­

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

Zunächst wollen wir auf die Funktion zweier Unterprogramme 

eingehen, die das eigentliche Kernstück der Rechnung bil­

den. Dann wird das Hauptprogramm behandelt. 

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

In diesem Unterprogramm wird die Bewegungsgleichung (5.2) 

für p- (Array Y) im Bereich 0.S: r .s;RMAX, unter Verwendung von 

ID+1 Stützstellen iterativ gelöst. Die Potentiale 1f und a wer­

den durch die Arrays DEPAR und APOT übergeben. Bei Programm­

aufruf wird vom Hauptprogramm eine Startfunktion für Y ge-

· 1iefert; nach beendigter Iteration enthält Y die Lösung. 

Der Parameter~ in (5. 2) wird durch OMM übergeben. 

In GREEN wird der Differentialoperator durch 3-Punkte For­

meln digitalisiert und das entstehende nichtlineare Glei­

chungssystem durch systematische Newton Iteration gelöst. 

In GREENA wird 5-Punkte Digitalisierung verwendet und 

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

schneller und liefert eine grössere Genauigkeit, wird aber 

für sehr kleine lu~ leicht instabil. In solchen Fällen kann 

GREEN zur Konstruktion besserer Anfangslösungen dienen. 

Subroutine SC1(A)(RMAX,ID,ORD,RER,VEK,IMR,FELD) 

Das Unterprogramm löst iterativ die gekoppelten Differential-
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gleichungen (5.4) über dem Intervall O<-l"<RMAX auf - -
ID+1 Stützstellen. Die Arrays RER und IMR enthalten den 

Anteil der endlichen Summen von P 1 ( ) und Q
1

-( ) . Durch Addi­

tion der asymptotischen Anteile und von P2 und Q2 werden 

dann die "Inhomogenitäten" P(+) und Q(~) (Arrays PI,QI) 

konstruiert. ORD und VEK enthalten zunächst die alten Poten-

tiale ry; und a als Startnäherung für die Iteration, nach 

Durchlauf des Programms stehen dort die Lösungen und das 

Magnetfeld findet sich auf dem Array FELD. 

Zur Lösung werden die Differentialoperatoren mit Hilfe von 

5-Punkte Formeln digitalisiert und mit Newton-SOR (SC1A) 

oder systematischem Newton (SC1) gelöst. 

Hauptprogramm 

Das Programm berechnet das Paarpotential y (Array ORDPAR) 

das Vektorpotential a (Array VEKPOT) und die freie Ener­

gie (ENERGY) und damit das untere kritische Feld Hc 1 (HC1). 

Als Daten werden eingelesen : die Zahl der Stützstellen 

INZA+1 (INZA gerade und S118), der Zellenradius 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). Für LS=.TRUE. liest das Programm auf Band gespeicherte 

Startpotentiale ein (Recordnumber = IBAND). Andernfalls wer­

den mit Hilfe einer lokalen Näherung grobe Startpotentiale 

konstruiert. 
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Zu den gegebenen Potentialen werden die Bewegungsglei­

chungen für alle WL mit 0$1.SIOMCUT - 1 ~elöst (CM-Schleife)· 

Dazu dienen wahlweise die Unterprogramme GREEN (NEU=.TRUE.) 

oder GREENA (NEU=.FALSE.). Dann wird der Anteil der end-

liehen 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 für 

die Iteration dienen. 

Anstatt die Temperatur zu verringern, kann man durch kleine 

Abänderungen am Programm auch erreichen, daß bei konstanter 

Temperatur der Zellenradius verkleinert wird. Man gewinnt 

so die Potentiale und freie Energie des Wirbelgitters in 

der "Circular Cell Approximation" im Bereich 0.SB.$Hc
2 

(B=mittleres Magnetfeld). 
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//~4IFFC~4 JOB (612,023600,6,JC,9),~RA~ER,CLASSzC ccooooo 
0000010 
CCCC020 
0000030 
0000040 
cccccso 
0000060 
OOCCC7C 
cccoo8c 
0000090 
OCCOl 00 
0000110 
0000120 
COCC130 
0000140 
0000150 
OOC0160 
0000170 
0CCC18C 
OOOOl'W 
0000200 
COC0210 
0000220 
CCOC23C 
0000240 
0000250 
OOOC260 
0000270 
0000280 
COOC29C 
0000300 
CCCC310 
OOOC32C 
0000330 
0000340 
0000350 
0000360 
0000370 
0000380 
0000390 
OCCC40C 
0000410 
CCOC42C 
0000430 
0000440 
CCCC45·C C 
0000460 c 
0000470 c 
CCCC480 C 
0000490 c 
0000500 c 
COOC510 C 
0000520 c 
COCC~30 C 

/*TAPE 2 
II EXEC co~,PA~~=·TP3075,9~· 
II EXEC COM,PAR~='TP2831,9M 1 

II FXEC CLGfORTE,PARM.C='NOMAP,NOXREF•,PARM.G= 
//C.S'1SIN 00 * 

LOGICAL LS,~H,LH,AUS,LSPCT,LTEMP,SBANO,GILAT 
GEHR JC 
CO~PLEX*8 UB,UBB,UFI,HMIT,UHMIT,UAA,AeC,Aeu,F3 
LOGICAL LOGl,lOGSEN,LPlATl,HClCAl 
CG~PLEX c,o,FCl,FHASl,FCO,f~ASO,ABF2,AeFt,ABF3,fO,ABFO 
COMPLEX*8 PHA(l20),Zl,Z2,PHADl12Ct,A,B,AA 
CCMPlEX*8 Ef,ZZCOS<l2CJ,FPl(l20J 

REAL IM,IMR,RER,RE 
RER*4 RFPLH 120),AIFPLl( 12C) ,AIG( 120) ,REG(l2Ct 
REAL*4 RFPL(l20t,AlfPL(120),RFPL2(120),AlfPl2(120J 
REAL*4 GAM( 120) ,FAQ( 40} ,FAl {40) ,FA2 (40), EFF(40) 

REAL *4 COS 1( 10 ),COS2 l 10) ,GINH 120) 
REAL TEGER(l50),TEG1(60),TEG2(60) 

REAL ARSOt6C),ARS1(60),ARS2(60),FELD(60t,FELDVE(60t 
REAL*8 CAC,OXO,CSENK,OSENK2,SUM,Sl,S2,SSI,SS2,DQ,OQ1,UG,OG 
~EAL*ß tG~,OGk,AlrA2,A3,A4,ACretcG 
REAL*8 SA1(150t,SA2tl50J 
REAL*4 kURZEltl20J,RSUM1,AISUMl,R0,Rf0,FREINT(l2CJ, 

1 AJB,AlBB,RA,AIAtFA~C,FA'11,FAY2,AHltAH2,GA~S,RSU~2, 
2 AISUM2,RSUM3,AISUM3,RFP1,AIFP1,GAM1,CINV, 
3 kUPZ,OElTAl,FAKTl,EFFAK,EP,EPA,EP2r 
4 DXGAM,OXGAM2,CMINV,GR,VEKINT,EI~S,PEINS 

REAL*4 OROPAR(150),STEP(l50),VEKPOT(l50) 
REAL SktR(60t,C~ARClOt,Gf(l0} 
REAL GAMP(60t,GAMQ(~Q),P00(6QJ,Q00(60J 
REAL OELTAC120),~ABCTE,KAe2,KAPPA 

REAL OEL~ER(l2Cl,~EKPC1(120),STEPIC120) 
COMPLEX FFLEIN(l20,5l 
CCl'IPLEX CCl'IEGA,CCl'l,OXOl,CXC2,CXC3,C2,C3,C6,C9,Cl2tCl9,C5 
COMPLEX*~ GC 1 fl,F2rHSU~rFPLINT(l20),YY1P~Al'ltHGl,HG2 
CC'1PLEX YVO 
Dl~ENSION ~iRZ,(5 1 l0,50J,(EfA(3J,LES(lOJ,tSRClOJ 
COMMON/PARAM/KAPPA,KABOTE,IMC 
cc~~ON/CCl'IKRE/REC60,60),1M(60,60J,RER(60),JMR(~Olt 

FFRE(6C,~CJ,FRER(60) 
COMMON/LOC/GILAT 
CALL l'IASKE 
DEF !NE fl LE 10(40, 120, l!, LG) ,12 (500,960,U, IBASA) 
DEFINE FILE 11(40,120,U,LU) 

SUBMIT .VORFREE 

(~~~-
STEUERUN( DER PLATTEN UNO 8AENOER; VARIABLEN 
BANOLESENILS=.TRLE.JrBA~OSC~REIBE~(SeA~C=.TRUE.J 
LESEN DER POT.VON PLATTE(LSPOT~.TRUE.J,TEMP.SPRUNG(LTEl'IP=.TRUf.J 



0000540 
COC0550 
0000560 
0000570 
0000580 
0000590 
0000600 
COCC61C 
0000620 
ococoo 
CC00640 
0000650 c 
0000660 c 
0000670 c 
0000680 
COOC690 
0000700 
OOCC71 C 
0000720 
0000730 
C00074C 
0000750 
0000760 
COOC770 
0000780 
cccc1c;c 
occcacc 
0000810 
COCCE20 
0000830 
0000840 
COOCE50 
0000860 
CCCC87C 
CCCC88C 
0000890 
CCCC<.lOO 
0000910 
0000920 
OOCC930 
0000940 
ccccc;so 
coocc;6c 
OOCO'HO 
occcc;ac 
0000990 
0001000 
0001010 
0001020 
0001030 
0001C4C 
0001050 
CC01C6C 
CCC1C7C 

LS=.TRUE. 
seAhO=.FALSE. 
LSPOT=. TRUE. 
LTHP=.FHSE. 
GILAT=.FAlSE. 
TEMOIF=O.C3 
LSTART=l 
EPS1=0.2E-4 
EPST A-=0 .9E-5 
HClCAl=.TRUE. 
LNU~=l 
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~OhSTANTEN (UNO SELTEh ~ER•EhCERLIC~E) 

REAC(5,l90J C LSRCIJ,l=ltlhUMI 
MITTE=55 
IOMAL T= 12 
IC,.,OIF=IC,.,ALT-1 
GAM2-=l. 
ElhS=l. 
PEINS=O.l 
GAHAX= 1.8 
~v~c~Ptxco.0,1.0> 
YYO=CMPLX(C.o,o.oJ 
YYl=CMPLX(l.O,O.O) 
ALS=.FALSE. 
COS1Clt=-C.OCC60271426 
CCS1(2J=0.08708247359 
COS1(3J=O.C774279107 
COS1C4J-=0.442Cl49614 
CCS1(5J•0.39317736864 
COS2Cll=-C.OC234C77595 
COS2(2J=0,02661717028 
CCS2(3J=0.~5777226 
COS2C4J=0.35~24203~4 
CCS2(5J=0.38226196146 
RIE=l./16. 
C 2=CMPLXC C. 5, O. C J 
C3=C,.,PLX(l./3.,0.0) 
C6=CMPL~Cl./6.,0.0J 
Cl2=CMPLX(l./12.,0.0) 
C9=C~PLX(9.,0.0) 
Cl9=CMPLX( 19. ,O.OJ 
C5=C~PLXC5.,0.0) 
CCNSTA=0.46i46687 
~El=57./26. 
PEZ=-21./13. 
RE~=ll./26. 
RE 4=36. /13 
RE5=-32./13 
REE=CJ./13. 
~ 1 MR 1 = 3 • /2 • 
flli"R2=-1. 
AIMR3=0.25 



C001C8C 
CCC1090 
0001100 
0001110 C 
0001120 c 
0001130 c 
0001140 
0001150 
OCOlHO 
OOC1170 
0001180 
COCll <;C 
0001200 
0001210 
0001220 
00012.30 
000124C 
0001250 
0001260 
OCC127C 
OOC1280 
0001290 
occucc l 
0001310 
0001320 c 
0001330 c 
0001340 c 
CCC1350 C 
OCC1360 11 
0001370 
00013EC 
0001390 
0001400 
CCC1410 
0001420 
0001430 
0001440 
0001450 
00Cl4EO 
0001470 
0001480 
OOOllt<JO 
0001500 
0001510 
0001520 
0001530 c 
C00154C 
0001550 
0001560 2 
CCC157C :9 
0001580 
0001590 
OCC160C 22 
0001610 c 

CCSTEP=0.25 
FAKT=l. 
LSTEP=O 

37 

EINLESEN ANALYTISCHER POTENTIALE 

IFCLSPOll GOTO 11 
UPPA=l.751205 
KABGTE=0.96 
DX=0.6 
I t-. Z.6=50 
ALPH=O.l'H 
BEl=0.42 
I~C=INTt0.5*ll.+5./KABOTE)J 
BCSP=SQRTlCELSQlCKABCTEll 
OGG= INZ.A*OX 
ll\PL2=1NZH2 
OAN=O. 

CO l IP=2, INPL2 
CAll=DAl\+DX 
OROPARCIPt=OELTASCOAl\,CGG,ALPH,BCSP) 
VEKPCTCIP>=~~.AESlCAN,OGG,eEl) 
CCNTl NUE 
GOTO 22 

EINLESEN DER POTENTIALE VCll PER~ANEl\TER PLATTE( UNIT 10 l 
EINLESEN DER GREEN FUNKTIONEN VON BAND 

LG=LSTART 
RE~C(lO'lGI KZZ,LB,INZA,OX,KAPPA,KABOTE,EPS9, 

F(CRDPARCil<},VEKFCT(ll<),IK=l,MITTEJ 
WRITEC6,1C) l<ZZ,LB,INZA,DXtl<APPAtKABOTE,EFS9 
lf{.NCT.LSI GOTO 22 
READC14l IllPL,IC~ALT,AFPA,.HCTE,INTANF,If\TEND, IBASA,OXA 
WRITE(6,l80) ICMALT,INPL,OXA,APPA,ABCTE 
EACKSPACE 14 
DIFER=ABSlINPl-1-INZA+l<AFFA-APP.A+KAeOTE-~fOTEl 
IFCDIFER.~T.l.E-4) WRITE(6,170J DIFER 
!f((ClFER.GT.l.E-4).AND. (.llCT.LTEMPlt GOTO 5555 
INZA=INPl-1 
IC~IJIF= IC~ALT-1 
00 2 l<=l,JllZA 
00 2 KP=l,IOMALT 
REACll4) INPL,JCMALT,APPA,ABOTE,1NTANF,INTENO,IBASA,OXA, 

FllFPLEIN(l<l<,LLJ,l<l<=IllTANF,ll\TENDltll=2,5) 
IEASA=IeASA-1 
WRl1E(l2'IeASAJ INTAl\f,Jf\TEf\C, 

FC 1 FPLEI N( 1<1< ,LLJ ,l<K=l NTANF, Il\TENO) ,LL=2 ,5) 
CCllTINUE 

CCNTIME 
REßC( 14, END=221 
GCTC 39 
CCNTINUE 



OOOU20 C 
0001630 c 
OOCHltC C 
0001~50 
0001660 1111 
0001670 
0001680 
0001690 
OC<Jl 7CO 
0001710 c 
CCC172C 
0001730 
0001740 
0001150 
0001760 
0001710 
CCC1780 
0001790 
00018CC 
000181C 
0001820 
OOOlBO 
OOC181t0 
0001850 
OOClHO 
000le70 
0001880 
cco1ec;o 
0001900 
0001c;1c 
0001920 
0001930 
0001C:4C 
0001950 
0001960 
0001970 3 
0001980 
00019Cj0 
cco2cco 
0002010 4 
CC02020 
0002030 c 
0002040 c 
C002C50 C 

38 

BEGINN DER RECHNUNG (BEI SCFCRTIGEll' TE~PEPATUR­
SPRUNG: GOTO 3333 t 

lf(LTEHPJ GOTO 3333 
CCNTINUE 
Al<AP2=1<APFA*l<APFA 
CALL OHSUM(OMAR,Gft 
ANCRM=EPSTA 
IMC=INT(0.5•Cl.+5./l<ABCTE)) 
IMC=4 
IfCGILATJ Ill'C=5 
IOMCUT=MINCllMC,10) 
CGI?= INZ A*CX 
l<AB2=2.•l<.61!CTE 
DXD=DBLECD>O 
LH:. TRUE. 
LCGI:.f ALSE. 
IHLS .ANO. C IOMAL T .EQ. IOMCliTl) LOG l=. TRUE. 
BCSPN=DELSCUCKABOTE) 
BC SP= SQR l ( BC SPN) 
EPlfAK=EPSl•BCSP . 
~11'=0 
LSTEP:LSTEP+l 
INA=2• INZA+l 
1 NFL•INZA+l 
INPL2:I NZA+2 
INPL4=INZA+lt 
IN7=INPL+7 
IMl•INZA-1 
Ill'l=INZA-2 
IM3=INZA-3 
INEND=MITTE+INZA 

DC 3 I=l ,HPL 
GAMPIIJ=l. 
GAll'C(l)=l. 
CCHINUE 
CAN=C. 

OC 4 J:l, It-.A 
STEPCI I =DAt\ 
CAN-=CAN+DX 
~RITE (6 120) C STEF (! I<), CRClPAR UK), VEKPOT( II< ), IK"' lt INPl) 

BEGINN CER ZYKLEN 

0002060 2222 CONTINUE 
0002070 LCGSEN=.FALSE. 
OC02C80 CALL fRIST(ENDEJ 
0002090 C lf(~M.GE.l) AUS=.TRUE. 
OC021CO lf(ENDE.LE.3000.) AUS=.TPUE. 
0002110 hRITE(6114C) ENDE,~M 
0002120 lf(AUSJ GCTC ltlt44 
CC0213C NNSUll'•C 
0002140 ~M•MM+l 
0002150 A~CRll'=AMl~l(ANGPM,EPSTA) 



OOC2160 
OOC217C 
0002180 
0002190 5 
CC0220C 
0002210 
0002220 
OC0223C 
0002240 
0002250 
COC22t0 
0002270 6 
00022€0 
0002290 
0002300 
0002310 
CC02320 1 
0002330 
0002340 
0002350 
0002360 41 
0002370 
0002380 
00023c;c 
C0024CC 
0002410 
0002420 
0002430 
0002440 
0002450 
0002460 c 
0002470 c 
OCC2480 C 
00024qo 
OC025CC 
0002510 
0002520 
OC02~30 
0002!:40 c 
0002~50 c 
0002560 c 
0002570 
00025€0 
0002590 
0002600 
0002610 
0002620 
0002E30 
0002E4C 
0002650 8 
OCC2E6C 
0002670 
0002680 
00026~C 

39 

EPS=ANORM/4. 
00 5 1=1,If\ZA 

ORDPAR(INPL+IJ=GROPARllf\Pl-1) 
VEKPOT(INPL+IJ=-VEKPOTlINPL-1) 
'fE l<PC l( U =-1. 
VEKPOT( INPU=O. 
CRCPßR(lJ=O. 

OC c IS=l,5 
IL=6-I S 
VEl<PCl(ISJ=VEKPOT(JLJ 
STEPllIS)=-STEP(llJ 
CONTINUE 

DC 1 IS=2, INFL4 
Il=4+I S 
VEKPOl(JLJ=VEKPOTflSJ 
STEPlfllJ=STEPCISI 
CONTINUE 
CALL SPtINPfl,STEPl,VEKPOI,IN7,STEP,ARSOtARSl,ARS2,INFL2, 

FTEGER,SL~Y,5Al,5A2,.FALSE.J 
00 41 1=2,INPL 
FELCfIJ=ARSlfl)/STEP(J) 
IRPARA=INZA 
REST=f2.*l~C+3.J/(KABOTE*KABOTE*8.*IMCI 
REST=REST/((2.*l~C+l.J*fl~C+l.JJ 
IF(GILATJ REST=7.•I.202056c;/(4.*KABOTE*KABCTEJ 
CALL SPLif\F(l,STEP,ORDPAR,INA,STEP,VEKPOl,ARSl,TEG2, 

FINPL2,TEGER,Sl~Y,SA1,SA2,.FALSE.I 
IRPARA=INZA 
RS Ef\K=O. 
IBAZ=-1 C 

BEGIN~ DER PSE~K SC~LEIFE 

00 1000 IRSENK=l,INZA 
l<F=O 
IBAZ=I BAZ + 10 
IBA=ICP'CUT 
lf(LCGSEf\) GCTC 55 

BE5ETZ~N~ CEP POTENTlßLE FUER RSENK:O 

CO 8 IN=MITTE,INEND 
IJ=IN+l-ll'ITTE 
DELTl=ORDPAR(IJ) 
Pt-Hil'd=l. 
DELTA ( 1 f\ J :OEL Tl 
FELOVE(IJJ=~EKP~TflJ) 
DELVERtlJJ=DELTl 
PHADf INJ=DEL Tl 
CONTINUE 
IR PAR=l NU 
ITA=IRPAR+l 
lf\TANF=~ITTE-IRPJR 
INTEND=ll'ITTE+IRP~R 



0002700 
000271C C 
0002720 c 
0002130 c 
0002740 55 
0002750 
0002160 
OOC2710 
0002180 
COC27fiC 
0002800 
0002810 
0002820 
0002830 
OC02E4C 
0002850 
0002860 
OOC2flC 
0002880 
0002890 
0002900 
0002910 
0002920 
0002Ci30 
0002940 
0002950 
coo2c;60 
0002970 
ooc2c;ao 
0002990 
0003000 
OC03Cl0 
0003020 
0003030 
0003040 q 
0003050 
0003C6C 
0003070 
0003080 
C003C<JC 
0003100 
0003110 
0003120 
0003130 
0003140 
OC0315C 
0003160 
OC0311C 
0003180 
0003190 
0003200 
0003210 
0003220 
0003230 

40 

GCTC 33 

BESETZUNG DER POTENTIALE FUER RSEhKfO 

R SEl"\K=R SHl<+D )C 

RX=SQRTCOGG*OGG-RSEhK*RSENK) 
RX=RX/DX+0.5 
IRPAR=INHRX) 
ITA=IRPAR+l 
INTANF=~ITTE-IPPIR 
INTEND=MITTf+IRPAR 
DSEhK=DBLE(RSENKJ 
RSENK2=RSE~l<*RSEhK 
OSENK2=0SENK*DSENK 
CAO=DXO 
St;M:C.DO 
IlH·= IRSENK 
IRPL=IRH+l 
Sl=DBLE(ARSOlIRSENKJ) 
S2=CBLE(ARSCCIRPL)) 
SSI=OBLE(ARS2CIRH)J 
SS2:DBLECARS2(1RPl)) 
DQ=CS2-Sl J/OXO 
DQJ=(SS2-SS1JJO)C0 
UG=OSENK 
Cf =UG+OXO 
UG\ol=O.DC 
Al=Sl-UG•OQ+0.5DO*UG•OG*SS1+0Ql•UG•OG*(OG-2.DO•UGl/6.00 
A2=DQ-0.5DO*(UG+CGJ*SSl+(UG*OG-0.5DO*COG*OG-2.DO•UG*UGIJ•DQl/3.DO 
A3=0.5DC*f SS1-UG*DQ1) 
A4=0Cl/6.CC 
OAH=C. 

00 9 I=l,ITA 
SwUR(IJ=SCRTCRSENK2+CANl•CAhl) 
DANl=DANl+O)C 

OC 12 IST=l,IRPAR 
IK=MITT"E +IST 
„lR=DSQRTCDSE~K2+DAD*DAOJ 
lf(WUR.LT.CGJ GOTO 44 
OG„=DSCRT(CG*CG-OSEhK2) 
BLOG=DLOG((OG\ol+OG)/(lGW+UG)) 
AC=A4*0.500*((0(W*OG-UGW*UG)+DSENK2*Bl0G) 
AC=DSEhK*(A2*BLCG+A3*COG~-UGWl+AC) 
SUM=SUM+AC+Al*lDATANCOGW/DSENKl-DATAN(UGk/DSENKJI 
UG=CG 
OG=LG+D )CO 
UGW=OGW 
IRPL=IRPL+l 
Sl=S2 
SSl=SS2 
S2=CBLE(ARSO(IRPL)) 
SS2=DBLE(ARS2(1RPL)) 
Ct=(S2-Sl J/txt 
DQl=(SS2-SSIJIO~C 



0003240 
0003250 
0003260 
C00321C 
000~280 44 
0003290 
0003300 
00033l0 
0003320 
0003330 c 
0003340 
0003350 
00033fC 
0003370 12 
0003380 
0003390 
0003400 
0003410 
0003420 
0003430 
000344C 
0003450 
0003460 13 
0003470 33 
0003480 
00034~0 
0003500 
0003510 
C00352C 
0003530 14 
0003540 c 
0003550 c 
0003560 c 
0003570 
0003580 
0003590 
0003l:CO 
0003610 
0003620 
000300 
0003640 
OC0365C 
0003660 
0003670 
OCC368C 
0003690 
0003700 
0003 71C 
0003720 
C00313C 15 
0003740 
0003750 c 
CCC3HC C 
0003770 c 

41 

Al=Sl-UG*Ct+0.5DC*UG•OG*SS1+0Ql*UG*OG*(OG-2*UGl/6.00 
A2=DQ-0.50C*(LG+OGJ*SSl+(LG*CG-0.5DO*(CG*CG-2.00*UG*UGJl•OQl/3.DO 
A3=0.5DO•(SS1-UG•DQ1) 
A4=0<;;1/6.CO 
CCNTINUE 
fLOG=DLOG((CAO+OSQRT(OAO•DAO+OSENK2))/(LG~+UGl) 

AC=A4•0.5DO*((CAD*OSQRT(CAC*CAC+CSENK2J-UGW*UGJ+OSENK2•BLOGJ 
AC=DSENK*(A2*BLCG+A3*(DAD-LGW)+AC) 
VEKI~T=SU~+AC+Al•(CATAN(CAC/DSENKl-DATAN(LGW/OSENK)J 
IFCMM.EC.11 hRITEC6,603J ~EKINT,RSE~K,OAC,WUR,SUM,Al,A2,A3,A4 

PHAM=-CEXP(-'Y*~EKINTJ*YY 
Pt-A( IKl=PHAM 
OAD=DAO+OllD 
CCNT INUE 
PHA (MITTE 1 =-YY 
CALL SPLINR(2,STEP,CRDPAR,INA,S~UR,VEKFC1,TEG1,TEG2, 

fITA,TEGER,SUMY,SAl,SAZ,.FALSE.J 
~EKPOl(lJ=CPOFARCIRSENKJ 

00 13 I= l ,ITA 
MITSA=MITTE+l-1 
DEL1ACMI15Al=~EKP01Cll 
PHACCMITSA)=PHA(MITSAJ*DELTA(MITSAI 
CCNTINUE 
CCNTINUE 

CC 14 1=1,IPPAR,1 
IA=I+MITTE 
IB=MITTE-1 
PHA(IBJ=-CC~JG(P~A(JA)) 
PHAOCl8)=-CCNJG(FH~C(1At) 
CONTINUE 

ENDE DER POTEl\TIAlBERECH~L~G 

I'TA2=1TA+l 
INTPLU=INTENO+l 
1NTA2=11\TEl\O-l 
INTA3=Il\TEl\0-2 
INT1=2* IR PAR 
DI~Tl=INTl 
IN12=2*IRPAR-2 
INTA4= tNTEND-4 
II\ 1 A6=1 HEl\0-6 
INTO=INTl+l 
11\SE~O=IRPARA+MITTE 
ll\SANF=~ITlE •IRPARA 
IRPARA=IRPAR 

DC 15 IC=I~TANF,INTENO 
GI NH IC) =C. 
FR E INTC IC> =O. 
FPll~HICl=YYO 
If(GILAT) GClC 8889 

ANFANG DER C~-SC~LEIFE 



0003780 
0003790 
0003800 
0003810 
0003820 
0003E30 
0003840 66 
0003850 
OOC386C 
0003870 
00038EO 
0003890 
0003900 
0003c;1c 
OOO~CJ20 
0003930 
0003Ci4C 
0003950 
0003960 
0003CJ70 
0003CJ80 
0003990 
0004000 
0004010 
COC4C2C 
0004030 16 
0004040 
C004050 
0001t060 
0004070 
0004C8C 
0004090 
CC041CC 
0004110 
0004120 
0004130 
0004140 
OOO'tl50 
0004160 
0004170 
CCC41SC 
0004190 
0004200 
00044110 
0004220 
0004230 
0004240 77 
0004250 
0001t260 
0004270 c 
0004280 
ccc1t2c;c 
0004300 
0004310 

42 

00 2000 ICfl'=l,ICfl'Cll 
NZ= IOMCUT- IOM 
LPLATl=.F.llLSE. 
IF(.NOT.LTE ... Pt GOTC 66 
ANZ2=C2.•NZ+l.)*(2.•NZ+l.I 
fAKT=TO*S,Pl((ANZZ+TCSPA21/(ANZ2+TCSPN2)) 
CM=OMARCICfl'CUT+l-ICfl') 
GFCfl'=Gf(JC,.,CUT,1-tOM) 
OCfl'=OM 
WURH= SQRT( C<lM*DO,..+BC SPN) 
WURH2=BCSPN/CDCM+WUR~) 
CQJl-:sQM 

00 16 11•1,JRPAR 
IA=,..ITTE+ II 
IB=MI TTE-I 1 
OEL TA l=OEL TA( IA 1 
RA=CDELTAl-eCSPl*CCELTAl+BCSPJ· 
~BC=RA/WURH+2.DO*WURH2 
WURZ=SQRTCCCM*CCM+OELTAl*CELTAl) 
WlRZELCIAJ=ABC 
RB=RA•RA/CkUR~•C~URH+kURZ)*(WURH+~URZJl 
FREINT(lA)=FREINl(IAt+COSl(lJ*RB*GFOM 
Zl=PHADCIAJ/SQRl(Gfl'*Cfl'+DELTAl*CELTAl) 
ZZCOSC IAl=Zl 
zzcoscte>=-cc~JG<Z1> 
CONTINUE 
FAKTl=CABSCZZCCSCINTENCJl 
EPFAK=E PS•FAK Tl 
DELTAl=DEllA(MITTEJ 
WURZ=SQRTfCCM*COM+OELTAl•CElTAl) 
RA=fDELTAl+BCSPt•fDELTAl-BCSPJ 
AfC=RA/WUR~+2.DO•WURH2 
klRZELlfl'ITTEJ=Aec 
RB=RA•RA/(~URH*C~URH+WURZJ*CWUPH+~URZtJ 
FREINTCMITTEJ=FREINT(MITTEJ+COSl(lJ*RB*GFOM 
ZZCOSCMITTEJ=PHACC"'ITTE)/S,RTIC~*C~+OElTAl*DELTAlJ 
IFCLOfl) <:010 17 
IfflS.A~C.fNZ.LE.IOMDif)) fCTG 11 
JFf.NOT.lGGSENt GOTC 88 
IEAZ=IeAZ-lC 
IBASA=Ie.a+IEAZ 
READ(l2 1 IBASAJ l~l,IN2, 
f((FPLEINf~,L),K=INSANF,INSENO),l=2,5J 

JeAZ=IBAZ+lC 
LPLATla. TRLE. 
GC 10 88 
IBASA=IBA+IBAZ 
REitfl2 1 IBASAJ IN1,IN2, 

f((FPLEIN(~,L),K=INTA~F,I~TENCl,L=2,5) 
WRITEf6tl01C) Cfl',APPA,RSE~~,FPLEIN(55 12),FPLEINCINTANF,2) LPLATl=.TPUE. 
IFC.NCT.LTE~F) GCTC 88 

CO 32 L=215 
DC 32 K=INTANF 1 INTEND 



0004320 32 
0004330 c 
C004340 c 
0004350 c 
C0043t0 88 
0004370 
0004380 
OOC439C 
0004400 
0004410 
0004420 
0004430 
COC444C 
0004450 
0004460 
OCC447C c 
0004480 c 
0004490 c 
OC045CC 
0004~10 
0004520 
0004~30 
0004540 
0004550 
0004560 
0004570 
C0045H 
0004590 
0004600 
0004610 
0004620 111 
0004l:30 
0004HC 
0004650 
00(466( 
0004670 
0004680 
CCC46'1C 
0004700 
0004710 17 
0004720 
0004130 122 
0004740 
(004750 
0004760 
0004710 
0004780 18 
0004HC 133 
OC0480C 
0004810 
0004E2C 
0004830 
0004840 
0004E5C 144 

FPlflN(K,L)=FAKT*FPLEIN(K,L) 

ANFANG DER COS-SCHLEIFE 

CCST=O. 
00 3COC ICCS=2r5 

COSTl=CCSl(ICOSJ 
CCS12=CCS2tICCS) 
NN=C 
ll=l 
COST=COST+CCSTEP 
CMEGA=l. 
IffC~.LT.0.3) C~EGß=0.2 

Kl=5 
lf(OM.LT.C.8) GOTO 99 

GREEN Fl~l<TIC~EN ~11 l~TEGPßLGtEICHUNG 

KF =KF+ 1 
DXGAM=COST/fCM*OXJ 
If(LCGSEN) GCTO 111 
EP=EXP(-1./CXGAM) 
EP2=EP*EP 
EPF(l<f)=EF2 
OXGA„2=DXGAM*OXGAM 
()M INV= l ./OM 
Fß~O=l.-l.5*CXGt~+CXGß~2 
FAOlKF)=IFA~O-EP2*(0.5*DXGAM+DXGAM2ll*CMl~V 
FAllKFJ=l2.*lOXCAM-CXGA~2l+EP2*2.*(DXGAM+DXGAM21J*CMl~V 
FA2(KFJ=(OXGAM2-C.5*0XGAM-EP2*(l.5*DXGAM+OXGAM2+1.J)*OMINV 
CONT INUE 
l"t-=. Tfll.JE. 
IFllPLATll GOTO 122 

CO 17 IS=INTANF,INTEND 
A=ZZCCSlIS> 

RFPL( IS>=REAL(A) 
AIFPL(JS)=ßIMßG(ß) 
FPU I S) =A 
OM( IS>=GA,_2 
CCt\ TINllf 
GOTO 133 

eo 18 I=INTANf,INTEND 
GAM( I J =GAPl2 
A=FPLEIN(J,ICCSJ 
AIFPL(l)=Al„AE(AJ 
RFPL(Jl=PEHU) 
f Pl( l)=A 
EP2=EPf (Kf) 
EPA=EXPl-DI~ll/D~GAM) 
FAYO=FAO(Kf) 
FHl=FAl( l<f) 
FAY2=FA2(1<f) 
FPL(l~TßNfl=-CC~JG(fPLCINTENC)) 
CC~TH\UE 



0004860 
OCC4E!10 
0004880 
ccc4ec;c 
0004qoc 
0004910 
CCC4<;2C 
COClt930 
0004940 
COC4<;5C 
0001t%0 
0004970 19 
oco4c;eo 
0004990 
ccosccc 
C005ClC 
0005020 
CCC5C3C 
00050'90 
C005050 
OC05C60 
0005070 
CCC5C€C 
COC5C90 
0005100 
CC05 llC 
000~ 120 
0005130 
C00514C 
000.5150 
OOC516C 
0005170 
0005180 
0005l<JO 
0005200 
0005210 
0005220 21 
0005230 
OCC524C 
0005250 
0005260 
0005270 
0005280 
0005290 
0C053CC 
0005310 
0005320 
0005330 
0005340 
0CC535C 
0005360 
1)005370 
000531!0 
0005390 

1\1\=l\l\+l 
00 l <; l =l, IR PAR 

Jl=INTANF•I-1 
J2 =INTENIJ+l-1 
A=CSQRT(YYl+FPLCJl)*fPLCJZ)) 
E=A*P!-AC:(JI l 
REG(Jll=REHlEl 
AIG(Jll=Al~AGCB1 
B""' Jl•P~.C (J2 l 
PEG( J2) =PEH Cf!) 
AJG(J2>=AIMAGCB) 
CCNTINt;E 
A=FPU ~l TlE 1 
A=CSQRT(YYl+A•AJ 
B=A*PHAO( ~ ITTEJ 
REG(MlTTEJ=REAL(BJ 
AIG(~ITTEJ=AI~AG(BJ 
Rf Pl2l If'.ITHDl=O. 
AIFPL2(1NTENOJ=C. 
RSUMl =O. 
AI Sl:Ml=C. 
RE=REG(INTENO> 
AIB=AIG(lHHCJ 
00 21 ll=2,INT1,2 

IRG=IHENC:-Il 
IRGl=IRG+l 
REe=RB 
AIEB=AIB 
RA=REG< lRGl) 
A I.6= A 1 G ( IR G 1) 
RB=REG(IPGJ 
AlS=AlGllRG) 
RSUMl=RSU~I•EP2+RBBtfAY2+RA•FAYl+RB*FAYO 
AISLMl=AISL'1l•EFZ+,tee•FAY2+F•Yl•AIA+Aie•fAYO 
RFPL2(1R~)=RSUM1 
AIFPL2(1Rft=AISUM1 
CCNTINLE 
At-ll=-RfPl2(1NTANf)/(1.+EPAl 
AHZ=AtFFl2(ll\TA~FJ/(l.-EF•J 
ANORM=O. 

cc 23 IS=1,r~10,2 
1 RG: l NTFU- 1 S 
RSUM l=RFPL 2 ( IRG} +AH 1 
AlSUMl=AIFFL2(1Rf:1+A~2 
AH l=AHl*EP2 
fl~2:A~2*EP2 
f:A '1 S=GA'1 ( JICG J 
RSLM2=RSUM1-RFPL(IRG) 
AlSU'12=AISU~l-AIFPlllRGJ 
RSUM3=GA'1StPSU'12 
AISUM3=GAMS•AISL"2 
lf(t-lt-11 GOTC 155 
RFFl:::flf Pll ( IRGJ 
AIFPl=AlfPLl(IRG} 



OC0540C 
0005410 
CC0!:42C 
0005430 
0005440 
000545C 
0005460 
0005470 
OC0.5480 
0005490 
OC055CC 
0005510 
0005520 
C00553C 
OOC5540 
0005550 
COC5560 
0005570 
0005580 
00055<;( 
0005600 
OOC5UC 
0005620 
0005630 
COC564C 
0005650 
0005660 
OOC5670 
0005680 
OOC56<;C 
OC057CO 
0005710 
000572C 
0005730 
0005740 
CC05750 
0005760 
0005770 
CCC57SC 
0005790 
ocoseco 
000581C 
0005820 
OOC5S3C 
OOC584C 
0005850 
0005860 
0005870 
00058 80 
00058<;0 
0005900 
0005910 
0005920 
0005930 
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GA~l=SQRT((RFPl-RSU~3l**2+(AlFPl-AISUY3J**2J+l.E-10 
GAMl=GAMS•SQRT(RFPl*RFPl+AIFPl*AIFPl)/GAMl 
GA~l=A~I~l(EJ~S,GA~l) 
GA~l=A~AXlCPEl~S,GA~l) 

RSU~3=GA~l•RSUM2 
AISUM3=GA~l*AISU~2 
GAM(IRGJ=GAMl 

155 RFPll(IPGl=RSUM3 
AIFPll(JRG)=AISl~3 
RfPU IRGJ=RFPU IRGJ+RSUM3 
AIFPL(IRGJ=AIFFL(IRG)+AISU~3 
ANCRM=ANOR~+SCRTlRSL~3•RSU~3+AISU~3•AISU~3) 

23 CO.T 11\UE 
GA~(ll\TAl\f)=GA~(ll\TE~C) 
~FPLl(INTAl\F)=-RFPLlfll\TEl\DJ 
AIFPll(ll\TAl\fJ=AIFPLl{INTENOJ 
RFFL(INTAl\f)=-RfFl(ll\TEl\CJ 
AIFPL(INTANFl=AIFPL(lNTENOl 
RSUM1=5.•CRFPLCINTENDl-RFPLCINTA4J) 
AISLM1=5.•CAIFPLCI~lEl\0)-AIFPL(ll\TA4)J 
RSUM1=(RSUM1+15.•RFPL{INTA3J+RFPL(INTA6))*Rl6 
AISL~l=(AISU~l+l5.•AIFFLCll\T~3J+AlfPL(INTA61J*Rl6 
RB=REG( INlA2) 
AJB=AH(tHA2J 
RFPLCINTA2J=RSL~l 
AlfPL(INTA2J=AISLMl 

CC 24 IS=2,I~T2,2 
IRG=INTA2-IS 
IRGl= IRG+ 1 
RB8=RB 
AIBB=AIB 
R~=RH(IRGll 
AIA=AIG( IRGU 
RH =REG( IRG) 
Aie=AH(lPO 
RSUMl=RSU~l*EF2+RBB•FAY2•R'*FAYl+RB•FAYO 
AISUMl=AISLMl•EP2+AIBB•FA~2+FA~l•AIA+AIB*fA~O 
GAll'S=GA~( IqO 
RSlM2=RSLll'l-RFFL(IRGJ 
AISUM2=AISUM1-AIFPL(IRG) 
qSUM3=GAll'S•RSU~2 
AIS~M3=GAMS•AISL~2 
1F0-+ l GOTO 166 
RFPl=RFFll (IRG) 
AIFPl=AIFPll(IRG) 
GAl"l=SQRT(CRFP1-RSUM3l**2+(AIFP1-AISUM3l**2)+1.E-1C 
GAMl=GOS*SCRT (l<f Pl*Rf Pl +Alf Pl*A If Pl 1/GAI" 1 
GAMl=AMINl(EINS,GAMl) 
GAl"l=AMAXllPEINS,GAMll 
RSlM3=GAMl*RSlM2 
AISUM3=GAMl•AISUM2 
GAl"(I RG) =GAH 

166 RFPll(IRG)=RSUM3 
AIFPLl(IRGl=AISUM3 
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0005940 
0005950 
oocsc;6o 
0005970 24 
00059€0 
OOC5<.l90 
0006000 
COC601C 25 
0006020 
0006030 
COC604C 
0006050 
0006060 c 
C006C70 C 
0006080 ( 

QfPL(lRGl=RFPl(IRGt+RSUM3 
AIFFL(IRGJ=AIFPL(IRG)+AISU~3 
ANCRM=ANOR~+SCRTfRSl~3*RSl~3+AISU~3•AISU~3) 
CONT INUE 

li„=.FALSE. 
ANCRM=ANCR~/INTl 

CO 25 I:INTANF,INTENO 
FPL(l)=C~FLX(FFFL(JJ,AIFFL(IJJ 
If(ANORM.GT.l.) GOTC 177 
lf(NN.GT.80t GOTO 117 
IF(ANCR~.GT.EPFA~) GOTQ 144 
GOTO 188 

GREEN FU~~TICNEN ~IT CIFFEFENTIALGLEIC„UNG 

0006090 Cl99 ll=Ll+l 
OCCElCC l'~q JF(ll.GT.l) n=lC 
0006110 Kl=Kl+NN 
OOC612C lf(LL.Gl.l) 
0006130 IFCLL.Gl.2t 
0006140 If(LL.GT.l) 
0006l~C LL=LL+l 

C~EGA=OIEGa/3. 

CMEGA=O~EGA/2. 
WRITE(6,30t OM,COST,RSENK,NN 

0006160 IF(LL.Gl.3t GOTO 177 
0006170 ~9 OXCl=OX/CCST 
0006180 DXD2=C2•DXDl 
0006190 OXC3=Cl2•0X02 
0006200 IF(LPLATlJ GCTC 244 
C006210 00 34 IS=INTANF,INTEND 
0006220 34 FPlllSl=ZZCCSfISJ 
0006230 GCTO 37 
0006240 244 00 35 I=INTANF,INTENO 
0006250 35 FPL(IJ=FFLEINCI,ICOSt 
0006260 !7 EPSO~=l.E-3 
0006270 FPLllNTANf)=-CONJG(fPL(INTENDtJ 
CCC628C QLT=l.E2 
OOCE2c;c 211 CCNTINLE 
0006300 NN=NN+l 
OCCE~lC CC~EGA=C~EGA 
COC6!2C ANCRM=C. 
0006330 A=-CCNJGCFPl(INTANFJ) 
OOC634C R=FPL(INTENC-1) 
OOC6350 C=FPl(lNTEN0-2) 
0006360 O=FFL(INTENC-3) 
OOC637C FCl=FPL(INTANF+lJ 
0006380 PHAS l=Pl"AO( INTEND-1 t 
OOC63c;o FCO•FFL(l~Ta~F+2) 
OOC64CC PHASO=PHAO(INTEN0-2) 
0006410 F3•CSCRT(YYI+e•FC1) 
OOC642C ABf2aCX02•CCC~•A-CSCRT(YYl-~•CCNJG(AJt•P~AO(INTEN0)) 
0006430 AeFl2 CX02•(COM•B-F~•PHASl) 
OOC6440 BB=B-CO~EG~•(f-A+AeF2+aBFlt/(YYl+OX02•tCOH-FCl•PHASl•C2/f3)) 
C006450 ANORM=ANCR~+CABS(BB-e) 
0006460 FPlt1NTENC-l>=BB 
OOC64lC AeFl=CXOl•CCC~•c-cscRT(YYl+C•FCOl•PHASO) 



OOC6480 
OOC649C 
OCC65CC 
0006510 
COC652C 
OOC6530 
0006540 
000l:55C 
0006560 
OOC651C 
0006580 
0006590 
CCC66CC 
0006610 
0006620 
COCH30 
0006640 
OOOH5C 
OOC6660 
0006670 
COC668C 
0006690 
0006700 
0006710 
0006720 c 
0006130 
COC6140 
0006750 
CCC616C 
OOC677C 
0006780 
CCC67«;C 
OCC6800 
0006810 
0CC6E2C 
00(6830 
0006840 
CCC6f5C 
0006860 
0006870 
0006880 
0006890 
0006900 
0006910 
0006920 
00C6930 
00(6940 
0006950 
CCC6%0 
0006970 
OOC6980 
OOC6<Jc;c 
0007000 
CC C7ClC 

c 
c 
c 

26 

233 
222 

ies 

27 
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AA=C-COMEEA•CD*C3+C2•C-BB+A*Cl:+ABF1) 
ABFl=OXD3*(eB•CC~-CSQRT(YYl+BB*FCll*PHASl) 
ANORM=ANOR~+CABS(AA-CJ 

HF2=AEF2•Cl2 
fPL(INTEND-2)=AA 

CO 26 J=~, INTl 
I = INT END-J 
ABF~=ABF2 

AeF2=ABfl 
FCl=fCO 
FCO=FPL(J~TANF+J) 

PHASl=Pl-ASO 
PHASO=PtUC(J) 
FC=FPL(l) 
fl=AA 
f~=CSQRT(,,l+FC*FCOJ 
ABFO=OXD3*(COM*FO-F3*PHASCJ 
AA=YYl+C9*CX03*(CO~-FCO*Pl-ASO*C2/F3) 
ABFl=OXD3*lCOM*Fl-CSCRT(,,l+Fl*FClJ*PHASlJ 
AA=FO-CC~EGA•CFO-fl+C9*ABfC+Cl9*ABFI-C5*ABF2+ABf3)/AA 
ANCRfl=ANCP~+CAESCAA-FOJ 
FPL(Il==AA 
CC~TINUE 

~NCRfl=ANCR~ II~ Tl 
lf(LL.LE.11 GOTO 222 
C~S=SQRl(ANCRM/CUTl 
QLT=ANORM 
CMS=COMS+OMEGA-1.)/(CMEGA•SQRT(C~S)I 
OS=l.-C~S*C'1S 
IF(OMS.LT.C.l GC10 222 
OMS=2./(1.+SQRT(GMSJI 
c~s~A,INl((,S,l.) 
If(NN.LE.~l) GCTC 233 
IFCAeS(C,S-C~lJ.EE.EPSOM) GOTO 233 
C'EGA=C~S 
EPSGM=EPSO~•l.E-1 
CH=C'S 
CCNTI NUE 
JF(ANOR~.GT.l.) GCTC iqq 
lf(NN.GT.150) GCTO 177 
lf(ANCR~.GT.Eff~~) GCTO 211 
FPL(INTENDl=-CONJG(FPL(INTANf)) 

ENDE OER IlEPATI\EN LCESlNG DER BEWEGUNGSGLEIC~UNG 

NARZA(ICCS,IC„,IFSE~~J=N~ 
NNSl:M=NNSL'1+NN . 

CC 27 I=INTANF,INTENO 
FPLEIN(J,ICCSJ=FPL(IJ 

00 28 IP=l,IRPAR 
l~=~ITTE+ IP 
TB=MITTE-IP 
Fl=FPLI IA) 
F2=FPU18l 



0007020 
COCl030 
0007040 
0007050 28 
ClC C7C6C 
00Cl070 
0007080 
coc1cqc 
0007100 
OCC111C 
CCC7120 
0007130 
CCC711tC 
OOC7150 
0007160 
CCCl 17C 
OOC7180 
OOCll 'iO 
OCC720C 
0007210 
CCC7220 
OOC7230 
00071.ltO 
00Cl25C 
0007260 
CCCl27C 
COC7280 
0007290 
0007300 
0007310 
0007320 c 
00Cl330 
OOC7340 C 
COC7350 
C007360 
0007370 
oocneo 
OOC73CJO 
0001400 
OOC741C C 
000H20 
COCH3C C 
0007440 
OOC7450 
COCH6C 
0001470 
OOC7480 
<lOC7490 
0007500 
CCC1~1C 
OCC7520 
0007530 
0CC1~4C 
OOC7550 
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GINTCIA>=EJNTCIA)+GFOM•AIMAG(CSQRT(YYI+Fl*f2J)*COST2 
FPLINTCIAl=FPLI~TCI-l+GfC~•(Fl-ZZCOSCIAJ)•COSTl 
FPlINTCIBl=FPLINT(IB)+GFO~•COSTl*CF2-ZZCCSCIBJJ 
CCHI~UE 

Fl=FPl"llTEJ 
GINTCMITTEl=GINl(MITTE)+GFC~•COST2*AIHAG(CSCRT(YYl+Fl*fl)J 
FPLINTC"ITTE)•fPllNT(MITTEJ+GFCM•COSTl*(fl-ZZCOSCMITTEJ) 
tFC.NOT.HClCALJ GCTC 200 
fl„fpl( INTEND) 
F2=FPU INHhf) 
GC=SQRTC1.0C+Fl•F2t 
IB• INTANF 
JAall\THD 
REAT=REAL((P~AC(IA)•F2+PHADCIBl*Fl)/(1.00+GC)) 
FREINTCIA)=fREINTllA)+COSlCICOSl*<WURZEl(IA)+REATJ*GFOH 
fl..:fPL( INlHDl 
UF l=f PLI INTANF) 
ß::ffl( IUE~C-1 J 
l!B•FPU INTANF+ 11 
~~IT=FPL(JNTEN0-2> 
UH~IT=FPl(l~TA~F+2J 
H=FPL( INTEN0-3 l 
UAA=FPL(INTANF+3) 
BB=FPU INlH0-4) 
UB Bs FPL( JNTANF +4) 
tA=Jll;THD-2 
IBsINTANF+2 
ABC=C0.25DC•Cef-Fl)+2.DC•(e-AAJl/(3.0C*DXDJ 
ABU=(0.25DC•(tfl-UBeJ+2.CO•CUAA-UBJ)/(3.DO*OXO) 
GC2 SQRTtl.CO+~MIT•~HM11) 
AECl=CJNV•CCCM•~MIT-PHICCIA>*~C) 
HS~~=CHMIT•ABU+ABO*lH~ITJ/(l.OO+GCJ 
lf(MM.EQ.l) WR1TEC6,604) ABOl,ABO,OOM,COSl,RSENK,IA 
HSL~=CCS21ICCSl*HSU~+CCS11ICOS>•CP~ACCI-J•UHMIT 
•+PHADCIBt•H~IT-2.DO•DOM*H~IT*UHMIT/Cl.OO+GC)+WUPZElCIAIJ 
fREINTCIAJ=PEALC~SUM)+fREIN1CIA) 
ABC=0.500/Q)D*(fl-H~ITJ 
AEU=0.500/DXD•ttHMIT-Ufl) 
GC=SCRT(l.to+e•ue> 
ABOl=CINV•COC~•B-PHACtlA+lJ*GCJ 
HSUM=COS2CICOSJ•tABU•B+ABO•UBl/Cl.OO+GCJ 
lf(M~.EC.l) ~PJTE(6,604) Aec1,~eo,00M,COST,RSENK,IA 
HSU~=HSUM+COSlCICOSJ•(PHADCIA+ll•UB+PHAO(IB-lJ*B 

• -2.cc•OCM•Ue•e1t1.oc+tC)+~URZELCIA+lJ) 
FREINTCIA+l)•PEAl(HSt~J•tFC~+FREINTCIA+l) 
00 589 1•3,JRPAR 
lA•H.THO•l 
IB•INTANF+I 
fl•B 
B=H~IT 
HMIT•AA 
AA•BB 
BB•FPU IA-21 
Uf l::UB 



OCC156C 
CCC7570 
0007580 
OOC75<l0 
0007600 
0007610 
OOC7l:20 
00()1630 c 
0001640 
OOCU.50 C 
0007660 
OOC767C 
0007680 
OOC7690 
OCC77CC 
0007710 

589 
200 
3000 

0007 720 
0007730 
0007740 
OCC715C 
0007760 
0007770 
C00778C 
0007790 2000 
0007800 c 
C~C781C C 
0007820 c 
0007830 
OCC7S4C 
0007850 
COC7E6C 
OOC787C 
0007880 
0007890 
0007900 
0007910 
OOC7<l20 2CJ 
0007930 
C007CJ40 
00C7CJ50 
0007960 
00C7CJ70 
OOC7Ci80 
OOC7990 1000 
cccacoo c 
0008010 c 
ocoec2c c 
ocoeo3c 
C008040 
ccceoso 
0008060 
0008070 
cocecec 
0008090 
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liB=LHPllT 
UHMIT=UAA 
UU=UBB 
UBB=FPU IE!+2) 
A80=(0.250C*fBB-Fl)+2.DO*(B-AA))/(3.DO*OXD) 
ABU=(0.2500*(Ufl-UBBJ+2.00*(UAA-UBJJ/(3.00*DXDI 
GC=SQRT(l.CO+HMIT*l~~IT) 

ABOl=CINV*(COM*HPllT-PHADCIA)*GC) 
HSl„=(HPllT*ABU+ABO*UHPIITJ/(l.DO+GCJ 
Jf(MM.EQ.l) ~RITEC6,604J ABCl,ABC,DCM,CCST,RSENK,IA 
HSUM=COS2( ICOSJ•HSUM+COSlflCOSt*IPHAO(IAJ*UHMIT 

* +PHADllB)*HPIIT-2.oo•OCM•~MIT•U~MIT/(l.OO+GC)+WURZEL(IA)J 
FREINTCIAJ=REALfHSUM)*GFO„+FREINTfIAJ 
CC~TINUE 
CCl\TINUE 
CONT INUE 
re.aSA=IEJl+IEH 
~RITE(l2'IBASA) INTOF,HTEl\O, 

f((fPLElN(K,LJ,K=INTANF,INTENOJ,L=2t51 
IBl'!=IBA-1 
CALL FRISTCE~OE) 
If(E~DE.LE.1000) AUS=.TRUE. 
IFfALSJ GCTC 4444 
CONT INUE 

ENDE DER CCS-SCHLEIFE(3000J; ENCE CER O~-SCHLEIFEC2000J 

OC 29 ISU„=2t IT#'! 
IA=MI TTE+ I H'1-l 
I B=M ITT E- ISUM + 1 
I~CISl~,IRSENKl=GI~T(l~J 
IF(HClCALJ FRE(JSU'1,IRSENKJ=FREINT(IAJ 
~Gl=PH~(IBJ•FPLINTCIA) 
HG2=PHA(IAJ*FPLINT(IeJ 
RE(ISUM,IRSENK)=-REALCHGl+HG2) 
IF(HClCAL) FRE(l,IRSENKt=FREINT(MITTEJ 
CCNTINUE 
IM(l,IRSfNKJ=GINTCMITTE> 
RE(l,IRSE~K)=RE.llL(fFLINT(„ITTEJ*(CONJG(PHA(MITTEJl-PHA(MITTEJ}t 
IFIHClCALJ FRE(IlA2,IRSENK)=FRECIRPAR,IRSENK) 
RE(ITA2,IRSENKJ=RE(IRPAR,IRSENKJ 
IMCITA2,IRSENKJ=-I"fIRPARtIRSENK) 
LOGSEN=. TRLE. 

CCNT INUE 

ENCE DER RSENK-SCHLEIFE;KREISINTEGRATICN;SC-GLEICH~NG 

~RITE ( 6, 4 c) ( ( ( NAl<Z A (1 , J, 10 , I =2 ,5) , J=l, IC jil(UTJ t K= lt IN H J 

WRITE(6,50) N~SUM 
RE(l,INPL)=(4.*PE(l,INZAl-RE(l,IMl))/3. 
PH l,INPLJ„C. 
RE(2,INPLJ=PE{l,INPLJ 
IPl(Z,INPU=C. 
IFCHClCAL) GOTO ~92 



ccce1cc 
0008110 
0008120 5'72 
oocenc 
0008140 
CCCE15C 
COC8160 657 
0008170 
OC08180 
0008190 
0008200 !l88q 
COCE210 
0008220 
COCE23C 
CCC8240 
0008250 
CCC826C 
0008270 
0008280 734 
occe2c;c 
0008300 
OOCE310 
CCC8320 
0008330 
CCCE34C 
0008350 300 
COC8360 
CCC8370 
0008380 
COCE3<;C 
CC08400 8899 
CCC8410 
CCC842C c 
0008430 c 
0008440 c 
COCE45C 
0008460 
CCCE47C 
CCCE4EC 
0008490 
CCCE5CC 
COC8510 
00085?0 
CCCE':~C 

0008540 
0008550 
COCE560 
0008570 
CCCE5EC 
OOCE 5'7C 
0008600 
COCE61C 
0008620 
0008630 

CALL KREISlll\ZAJ 
GOTO 3CC 
CCf\TINLE 
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FREI lrlNPLl=(4.•FRE(l,INZAJ-FREU,INH-l) 1/3. 
FRE(2, INPL l-=FRE( lr INPLJ 
CALL KREISllll\ZJJ 
FORMATC6CE14.t,3)J) 
FRERIINZA)=PEl•FRERlIMlJ+RE2•FRER(IM2)+RE?*FRERll~3) 
FRERllNPL)=RE4•FRER(IMl)+RE5*FPERCIM2J+RE6*FRER(lM3) 
WRITE(t,6571 (fRERCI>,I=l,If\Pl) 
CCl\TINUE 
00 734 1 =2, If\PL 
IFCGILATI FRER(l)=O. 
DEL=CROPAR(I) 
OE L2=DEL•DE L 
FR=FELC(l)*fELClIJ•AKAP2*CONSTA 
FR=FR+REST• ( C.25• ( ( CEL2-ecs PN l **2) +ARS 1 ( I )*ARS 1 ( 1 )/3.) 
FR=FR•STEP( ll+REST•DEL2*VEKPOTlll•VEKPCTIIl/(3.•STEP(l)) 
FRERIIl=FRERIIJ•STEP(l)*KABCTE*2.+FR 
FRER(lJ=C. 
WRITE(6,657) (fRER<IJ,1-=l,INPll 
CALL SPLil\Rll,STEP,FRER,ll\PL,STEP,ARSO,ARSl,ARS2, 
FINPL,TEGER,SL~Y,SAl,SA2,.TRUE.I 

~Cl=TEGER(lNPLl/(2.•AKAP2tCONSTAt 

IFIGILATJ GCTC eeq9 
CONTINUE 
RER( INZ.Al=REl*RER( IM1J+RE2•RER( IM2)+RE3•RER( IM3) 
RER(INPLl=RE4*RERII~l)+RE5*RER(1~21+RE6*RER(lM3) 
IMR 1 INPL )=C. 
I~R(ll\ZA)=AI~Rl•I~R(l~lJ+tl~R2*I~R(JM2)+.AIMR3*IMRllM3) 

CALL SCllOGG,I~ZA,CROPAR,RER,VEKPGT,I~R,FELOJ 
IFIGILAT) (CTC 89~q 

ZYKL ENM I SC 1-LNG 

ANORM=O. 
ca 31 l=l,INPL 

PS=DELVER(l) 
QS=FELO~E ( I 1 
GAP= GAMP( I 1 
GAC=GA~C(l) 

P3=0RDPAR(l)-PS 
C3=VEKPCT ( 1 )-CS 
P4=GAF•P~ 

Q4=GAO*Q3 
1F(Lh1 C:CTC 255 
PO l=PDDI I) 
CCl=QCC( I) 
PD2=ABSIFC1-F4)+1.E-10 
OD2=ABSIQD1-C4l+l.E-1C 
GAPl=ABSIPCllt(APIPC2 
GACl=ABS!CCl)*GtCICC2 
GtPl=AMINllGAMA),GAPll 
GACl=A~I~l(C:AMAX,G~Ql) 



0008640 
CCCH5C 
CCC8t6C 
OOC8670 
OCC8HC 
OCC8690 
0008700 
C00871C 
0008720 
0008130 
CCC 8 74C 
0008750 
CCCE 16 C 
cooe110 
0008780 c 
CCC E7SC C 
OC088CC C 
0008810 c 
CCC Et 2C 
0008830 
0008€40 
CCOEE5C 
0008860 
CCCEE7C 
ccc 8880 
0008890 
cccsscc 
0008910 
0008920 
CCCES3C 
0008940 c 
CCCEG5C 
ccc 8'760 
0008970 c 
CCCE<;8C C 
0008990 c 
CC09000 
CCC9Cl0 
0009020 
cccsoc 
COC9C40 
0009050 
CCC<iC6C 
OC09C70 
0009080 
cccscsc 
0009100 
CCCSllO 
CCC9120 
0009130 
CCCS14C 
0009150 
0009160 
CCCS17C 

( 

c 
c 

255 

31 

GtPl=AMAXl(0.2,GAPll 
G.llCl=A~.llXl(0.2,C.llCll 

P4=GAPl*P3 
Q4=G.11Ql*Q3 
GA~P(Il=G.llPl 

GA~Q(Il=GACl 

P[[(!)=P4 
COOtll=C4 
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·lRCP.llR( I l=PS+P4 
VEKPCT<Il=CS+C4 
ANCR~=ANGR~+AB~IP4l+ABS(C4l 
CllNTINUE 
ll-=.FALSE. 
ANCRM=ANCR~/I~ZA 

AL~ORLCKE~ CER FCTE~TitLE,REr,I~R 
SCHREIBEN DER POTE~IIALE AUF PLATTE tUNIT 11 l 

8S<'.J<; l-IRITE(6,6Cl 
WP IT E ( 6, 7 Cl ( S TE P 1 I K 1, ORD PA P ( I l<l , DEL VER 1 II< l , VE K FC T( I K l , FE l C VE C IK l 

4444 

36 

2H 

FF El C ( I K l , RE R ( IK ) , 1 MR ( I K J , I K= 1, IN PL l 
IFl.NCT.GILATl ~RITE(6,8CI tf\C~~.GA~P(2),CA~C(2l, 

1GM1D( HJPL l,GAr-IQ( INPL 1 
LTE'-'P=.FALSE. 
LOGl=.TRUE. 
LU=LSPILSTEFl 
~RITE(6,1Cl IC~CLT,LL,I~Zt,cx,KAFPA,KAeCTE,EPSl,rCl 
IF!.NOT.GILATl hRITE!ll'LUl IC~CLT,LU,I~ZA,OX,KAPFA, 

F K ABO TE, E PS 1, ( C Pf, PAR ( 1 K}, V E K F Cl! IK l, IK= 1, I NPL J 
1F(~M.EQ.ll GCTC 2222 
!F(~M.EQ.2l COTO 5555 
IFIGILATl GCTC 5555 
IF (ANOPM.GT.EPIFAKI GGTC 2222 

F.lllCE DES ZHLLS 

~PITE(6,90) ~~.ecsP,CX,OGC 

E .llN CSCrR E IBETE IL 

IF (.NOT. SBAf\D) GCTC 2H 
CC 36 I=l,I~Zft 
DC 36 J=l,IC~Cl T 
IEViA=lC*( 1-ll+ICMCLT+l-J 
If\t=IPViA 
READl12'18ASA) I~TA~F,I~TE~C, 
fl(FPLElN(KK,LLl,KK=I~TANF,INTENOl,Ll=2,5l 

wRITE(l51 IHL,IC~CUT,KAFFt,KAeCTE,INTANF,I~HENC,INA,OX, 
F((FPLEI~(KK,LL),KK=l~Tt.NF,I~TE~C},LL=2,5l 

CCHHUE 
El\C FILE 15 
CONTINUE 
IFIAUS) GCTC 5555 
IO'DIF=IC~CL T-1 



cccc;1ec 
COCS19C 
0009200 
cccc;21c 
CCC9220 
0009230 
CCC9240 
0009250 
0009260 
cccn1c 
0009280 
CCC'i290 
CCC93CO C 
0009310 c 
CCC'i32C C 
0009330 3333 
0009340 
cccc;;sc 
0009360 
COC'i37C 
occc;3ec 
0009390 
CCCS40C 
0009410 
0009420 
COC<;430 
0009440 
CCCc;45C 
CCC9460 
0009470 
cccc;4ec 
occc;4•10 
0009500 
OCCG510 
0009520 
0009530 
COCG540 
000<;550 

c 
c 
c 

177 

CCC":i56C 
occc;51C 
0009580 
COCt.; S<;C 
OCC9600 
0009610 
CCC<;t:2C 
000900 
0009640 
OCC":it:5C 
0009660 
CCC9t7C 
CCC~68C 
0009690 
cccc;1cc 
0009710 

c 
c 
c 

5555 

lC 

2C 
1010 
3C 
4C 
50 
6C 
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GClC 3333 

~NORMfllER AUSSTIEG AUS DER BEWEGUNGSGLEICHLNG 

CCNTil\UE 
,.,flR U. (JCCS, JC,_,, IRSENK l=9C 
~RITE(6,lCCl ,.,,.,,ANCR~,EPS 
WRITE(6,11Cl ( IS,FPl(ISJ,IS=IN1A,.,F,INTE,.,C) 

WRITE(6,120) CM,COST,RSENK,NN,LL,CMEGA,ANORM 
lF(ANOR~.LE.C.5E-2J GCTC 188 

WRITE(6,4C) ((( NARZA(J,J,Kl,1=2,5),J=l,ICMCLH,K=l,INZA) 
GOTO 5555 

TE~PERflTURKLETTERTEIL 

CCNTINUE 
lf(LSTEP.EC.LNUM) GOTO 5555 
ANCRM=EPSTA 
l WR 1 TE=UiR ITE + 1 
IFILSTEP.EC.OJ LWRITE=LWRITE-1 
!F(LTEMP) I~C=Il\TI0.5*(1.+5./KABCTE)) 

"URl=SCRT(l.-KAEOTEJ 
BCSPA=DELSCU(KAPCTE) 
TCS?fl=SQRT(BCSPAl/KABOTE 
TCSPA2=TCSFfl*TCSPA 
KABOlE=KABCTE-TE~DIF 

WUR2=SQRT(l.-KABOTE) 
BCSPN=DELSCU(KAECTEJ 
TCSPN=SQRT(BCSP,.,J/KABCTE 
TCSPN2=TCSPN*TCSPN 
TC=TCSFl\/TCSFA 
DX=DX*HR1/\ALR2 
LTH'P=.TRUE. 
BCSl=SQRT<BCSFl\/BCSP~l 
00 38 K=l,Il\Pl 

ORCPARIKl=CRCPflR(K)•fCSI 
CCNTI NLE 
GOTO 1111 

SPRLNG ZUM BEGI~,., DER RECH,.,ll\G 

CC,.,lHLE 
~RITE(t,13C)ENDE,c~,ccsr,RSENK 
STCP 
FCl<~Al(2X,'IC~CUT= ',14,2X,'LB-= •,14,2x, 1 1NZA= •,14,2x,•ox= ., 

FF8.6,2X,'KAPPA= 1 ,FG.6,2)(,'KABCTE= ',F6.4,2X, 1 EPS1= 'tEB.2, 
F2X,'~Cl= 1 ,El2.6) 
FCl<MAl(3(3(2X,Fll.6J,3)()) 
FO R·'1 AT ( 2 X, 'PARA M', 3 ( F 10. 61 , 2 X,/, 4 ( E 14. 6, E 14. 6, 2 X) ) 
FCR~AT(/ ,•Set-ALTER' ,3F14.6, 151 

FC'R"4A Tl 4C ( IX, I 2)} 
FORMAT< 1 c:ESAMTZAHL CER ITERATIONEN DER INTGL:',161 

FOR~AT(7X, 1 RAC•,13x,•0ELT,.,El 1 ,9X, 1 0ELTALT•,1x,•vEKPOTALT 1 , 
F7X, 1 \/EKPOlNEU 1 ,12x,•FELO• ,13X,'RER' ,13x,• I~R·} 



7C 
80 

9C 

100 

120 
110 
130 

140 
17C 

180 

l SC 
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FCR,..ATC5flt.E,3El6.7) 
FOP"lAT(lX, 1 ZYKLLS: At\CRI"= 1 ,ElC.3, 1 GAllP(2J= 1

9 FlC.6, 1 GA„Cl2)= •, 
FFl0.6, 1 GAH!Il\FLJ= 1 ,FlO.l:, 1 GAMC(INPLJ= •,fl0.(:) 
FOR,..AT(/2X, 1 ~ERFAHREI\ KCl\\ERGIERT l\ACH 1 ,I3,2X,'ITEPATIONEN •, 

F 1 (CELTABCS= 1 ,Fl2.8,2X,'DX=',F8.6,2X, 
F' I 1\ TE P VA l lll E l\C E.., ' , f9. 6, 1 ) • ) 

FCRMAT(5X, 1 0IE ITERATICN CER GREEI\ Fül\KTICI\ WURDE NACH 
F 1 ,I6, 1 1TERATICNEN AeGEeROCHN MIT ETA= 1 ,El2.4,'(EPS= 1 ,El2.4,'l'> 

FC R tJ AT ( 3 X , 1 C I' =' , F 5 .2 , 2 X , ' C CS T =' , 2 X , FS. 2, ' l<S E NK = ' , f 7. 4, 2 18, 2F 1 2. 8 l 
FORMAT( /4X, 3( 15, E 14. 6 ,2X ,E 14. 61) 
FCPMATl1X, 1 ALSSTIEG eEI ZEIT (1/100 SECl = 1 ,Fl2.4,2X, 1 0M= •, 

FFl0.6,2x,•ccsT= t ,F10.6,2X, 1 RSEl\K= ',Fl0.6) 
FCRMAT(3X,'ZEIT= •,F10.4,2X,'ZYKLENZAHL= •,161 
FCRMATl2X, 1 EAl\CFE~LERI II, CIFEP= 1 ,E14.7l 

FORMAT(/, 1 BANDTEST 1 ,2x,•1c111cLT= 1 ,I6,2x, 1 INPl= 1 ,I6,2x, 
f • O X= 1 , f 8 .6, 2 X, 1 KAPPA= 1 , F9. 6, 2X, 'KABOTE= 1

, F 6. 41 
FOR,..ATl2Cl3l 

E'H 

CCC<;?2C 
0009730 
0009140 
COC<J15C 
0009760 
CCC<;77C 
OOC9780 
0009790 
CCC98CO 
0009810 
OOOS820 
OCCS830 
0009840 
CCCSESC 
OOCCJ860 
0009870 
CCC<;HC 
0009890 
0009900 c 
CfC<;<;lC C 
0009920 <: 
0009930 c 
CCCSCJ4C C 
0009950 c 
OOC9%0 C 
CCCCJ<;7C 
0009980 
0009990 
CClCCCO 
0010010 
CC1CC2C 
CC1CC3C 
0010C40 
CClCCSC 
0010060 
0010070 
001CC80 
0010090 
CClClCC 
CC10110 
0010120 
OC1Cl3C 
0010140 
0010150 
CC lC ll:C 
0010170 
0010180 
0010190 
0010200 
0010210 
0010220 
0010230 
0010240 
001025( 

f~CE CES ~AUFTFPCGRA~MS 

SLBRCLTil\E ~REISl(IE) 

c 
C DIEl\T ZLR eEREC~l\UNG DER P~!-11\TEGRATION,WENN HClCAL=.TRUE. 
c 

CCMMCN/CG!llKRE/REl6C,60l,AIMl6C,6Cl1RER(6Cl,AIMR(6C) 
* ,FPE 160,601,FREP160) 
Fl=l. 
IO=IE-1 
OC 1C I=2,IE!ll 
Sl=i:U!J, 11+RE(1, I l 
S2=Alll'(l, Il 
S 3 =FR E ( I , 1 l +FR E ( 1 , I l 
..,= INT( l .6*f I l 
F~I=l./l!ll+ll 

P!ll=l.57C?<;ft3*Fll'I 
fl\= l. 
oc 20 f\=l.~ 
PHl=FN*PM 
C=CCS (PH l 
X=FI*C 
S=SIN(Pt-1 l 
'V=FI*S 
CX=.x+C.66 
CY=Y+0.66 
l\X=If\T<CX} 
NY=INTICYl 
F=X-1\X 
C='V-fl:Y 
NX=NX+ l 



CC1C26C 
CC1C270 
0010280 
001C2~0 
0010300 
0010310 
0010~20 
0010330 
CC1034C 
0010350 
0010360 
OC1037C 
0010380 
0010390 
CC10400 
0010410 
0010420 
0010430 
0010440 
OC1C45C 
00104f0 
0010470 
CC1C48C 
0010490 
0010500 
001C510 
0010520 
C01C53C 
OC1C54C 
0010550 
00105H 
0010570 
0010580 
0010590 
0010600 
COlOUC 
0010620 
0010630 c 
0010640 c 
0010650 c 
0010660 
0010670 
0010680 c 
0010690 c 
001C7CO C 
0010710 
0010120 
0010130 
0010740 
OC1C150 
C01C76C 
0010770 
co1neo 
0010790 
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l\'\'=NY+l 
NXP=NX+ 1 
f\XP'=NX-1 
l\'\'F=NY+l 
NYM=NY-1 
l\XP=l\X+l 
PP=P*P 
QQ=Q•Q 
P'=P*C 
Al=2.•Cl.+PQ-PP-CQ) 
A2=2.•PQ 
A3=CC+C 
A4=QQ-A2-Q 
A5=PP+P 
A6=PP-A2-F 
Sl=Sl+Al•RECNX,NYJ 
Sl=Sl+A2*RE(f\XM,NYM} 
Sl=Sl+A3*RECNX,l\YPJ+A4*RE(f\X,l\Y"J 
Sl=Sl+A5*RECNXP,NY)+A6*RE(f\X~,NYJ 
SS2=Al•Al„(l\X,NYJ+J2*Al„(f\X„,NYMI 
SS2=SS2+A3*AIMll\X,NYPJ+A4*Al"(l\X,NYM) 
SS2=SS2+A5•AIM(NXP,NYJ+A6*AIM{NXM,NYI 
S2=S2+S*SS2 
S3=S3+Al*FRECNX,NYJ 
S3=S3+A2*FREll\XM,NY~J 
S3=S3+A3*FRE(NX,l\YPJ+A4•FRECNX,l\Y"I 
S3=S3+A5*fPE(NXP,NYJ+A6*FREtNXM,NY) 

2C H•Fl\+l. 
RER(l)=C.2~*FMI•Sl 
Al„RC1J•-0.5•FMl*S2 
FRERCIJ=0.5•FMl*S3 

10 Fl=Fl+l. 
PER(lJ=RE(l,ll•C.5 
AI~R(l)=-AI„tl,l)•0.6366198 
FRERClJ=FREC 1,1) 
RElLRN · 
END 

ENDE DER SUBRCUTINE ~REISl 

sueRCUTINE KREISCIEJ 
CC„MCN/CC„KRE/REC60,601,,IP'(60,60J,RER(60),AIMR(60) 

OIEl\T 2UR fEREC~NUN( DER P~I-lNTE(RATlON,kENN HClCAL•.FALSE. 

Fl=l. 
IH=IE-1 
00 10 I •2 tlEM 
Sl•RECl,ll•RE(l,l) 
S2•A IM (1, H 
M-=INH l.6•FI) 
f" I=l ./ (fol+l l 
F~=l.5707~6E3*f~I 
fNs l. 



20 

10 

c 

DC 2C f\=lt~ 
PI- l=FN •PM 
C=CCS(Pl-1) 
X=F I •C 
S= S 1 N ( P 1-1 J 
'Y=FI•S 
CX=X+C. 66 
CY=Y+0.66 
roc = I " H c >0 
N'Y=INHCYI 
F=X-f\X 
Q= 'Y-NY 
NX=NX+l 
f\ 'Y:NY+l 
II; XP=N X+ 1 
NX„=f\X-1 
f\'YF=NY+l 
NYM=NY-1 
f\XF=l\X+l 
PP=P*P 
CQ:Q•Q 
PC=P*C: 
Al=2.*{l.+FC:-PP-CC:J 
A2=2.•PQ 
A3=CC+C 
A4=QQ-A2-C: 
A5=PP+P 
At=PP-A2-F 
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Sl=Sl+Al•RE(NX,NY) 
Sl=Sl+A2*REl~XM,NYMt 
Sl=Sl+A3*RE(NX,f\YP)+A4*RE(NX,NYM) 
Sl=Sl+A5*RE(NXP,NY)+A6*RECNXM,NY) 
SS2=Al*AI„CNX,f\Y)+A2•Al~(NX~,f\YM) 
SS2=SS2+A3*Al~Cf\X,NYP)+A4*AIMCNXrNYM) 
SS2=SS2+A5tAIMCNXP,NY)+A6*AIMlNXM,NY) 
S2=S2+S*SS2 
FN=FN+l. 
RERlIJ=0.25*FMI*Sl 
AIMR<I>=-C.5*F~I*S2 
Fl=FI+l. 
RER(lJ=RE(l,lJ•0.5 
Al~RClJ=-AI~CltlJ*C•636619e 
RETURN 

C0108CC 
0010810 
001ce20 
0010830 
0010840 
CC1CE5C 
0010860 
0010870 
001ceac 
0010890 
0010900 
001C910 
0010920 
001cc;3c 
001C<;4C 
0010950 
C01C<.:6C 
00109 70 
0010980 
co1cc;c;c 
0011000 
OOUClC 
COllC2C 
OOllOlO 
COllC4C 
0CllC50 
0011060 
CCllClC 
0011080 
0011090 
OClllCC 
0011110 
C01112C 
0011130 
0011140 
0011150 
0011160 
0011170 
00111ac 
0011190 
oc112cc 
0011210 
0011220 
CCll23C 
0011240 
0011250 
C01126C 
0011270 
0011280 c 
0011290 c 
0011300 c 
0011310 
0011320 
0011330 

C ENDE SUBROUllf\E ~REIS 
c 

END 
REAL FUNCTICN ARABSCR,RMAX,BEl) 

ST!RTLOESLNG FlER \E~FCl 

PR=R*R 
Rl=2.*R~AX-~ 
EX=EXPC-BET•RMßX) 



c 
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E >OC=E X*E X 
~0•1./(3.•CI.-EX)/(BET•BEll-RMAX*EX*(R~AX+!./BET)) 
E lll=E XP (-BET*R J 
EX2=EXPC-eET•Rl) 
QQ1=3.•(l.-EXll/(8ET*BETJ-(R+3./BETl*R*EX1 
QQ2=(2.•R~AX+3./BETJ 
QQ2=QQ2•CCEXX-EX2J/BET+RtEX2-CCEXX-EXJ/BEl+RMAX•EXl•R~/CR~AX**2l: '3 =FR* ( EX-EX2 J 
ARABS=-l.+HO*(''l+,,2+C31 
PETUflf'.i 
END 

C ENDE ßlUBS 
c 

0011340 
0011350 
0011360 
0011370 
00113EO 
0011390 
0011400 
0011410 
C01142C 
00l 1't30 
CC1144C 
0011450 
0011460 
001147C 
0011480 
0011490 c 
0011500 
0011510 
0011~20 c 
0011530 c 
0011540 c 
C01155C 
0011560 
0011510 
oc11 ~eo 
0011590 
OC116CC 
001161C 
0011620 
C011E3C 
0011640 
0011650 
0011660 
0011670 
OOllf:tlO 
OOllEqo 
0011700 
0011 ll<l 
COll 720 
0011730 
CC111't0 
0011750 
0011160 
001171C 
0011780 
00111CfC 
C011800 
0011810 
0011820 
0011830 
OOlHltC 
001H5C 
0011860 
OC1H7C 

SUEROUTINE SCl(R~Ax,10,0RDPAR,RER,VEKPCT,J~RrFElO) 
*****Gl APPRCXIMßTICN: ßPO=T•T ***** 
REAL P(EZJ,RER(6CJ,C(62J,I~R(60J,fEL0(60J,PJ(62),CIC62) 
OI~ENSION ORDPAR(60J,VEKPCTC60J,PISl60),PSC(65) 

AUFLOESUNG DER SELBSTKC~SISTE~ZGLEICHUNG 

PEH l<ßPFß,L T 
lOfICAl AlS,GILAT 
cc~~CN/FßRß~/KAPPA,T,I~C 
CCflMCN /LCC /GILA 1 
APO:o: l. 
JFCGILAT) iFC=T•T 
IFCT.LT.0.6) APC=2. 
IFCT.LT.0.4J AP0=6. 
Cfo'EGA 2 C.5 
Kl=300 
QUT=l.E2 
EPSC~=l.E-1 
EPS=2.E-6 
D>c:Rfln/It 
DXll=l./112.•D)*DXJ 
ex I2:3C .•O)C I 1 
ZETA3al.2020569 
AA:(l./(2.•If'C+l.J-C.25/(If'C+l.JJ/IMC 
IE=IC+l 
IEl=IE+l 
JE22Iflfl 
1 flL :2 * l f'C -1 
Dlfll•Ifo'l 
l T=ALOGCTt 
ßl=l2.•AFC/C7.•ZETA3) 
A2•2. •T•A 1 
A3=1.-ßl•AA/C6.•T•TJ 
ß~•l.5/Cl~APFA*•2)tAFCJ 
•~•DX*36.tT/(7.•ZETA3•KAPPA*KAPPA} 
ß6•A4*A3 · 
A7•AA/t 6•l•ll 
•B•AA/lt. 

CC 10 1=2 rIEl 



10 

0011880 
0011 ec;c 
0011900 
0011910 
0011920 
0011930 
0011 c;4c 
0011 c;so 
0011960 
oc11c;1c 
0011980 
00ll990 c 
C012COO C 
0012010 c 
0012020 c 
0012030 
0012040 
0012050 
0012060 
0012070 
0012oec 
0012090 
0012100 
0012110 
0012120 
0012130 
0012140 
0012150 
0012160 
0012170 
0012180 
OC1219C 
0012200 
0012210 
0012220 
0012230 
0012240 
001225C 
0012260 
0012270 
0012280 
0012290 
OC1230C 
0Cl2~1C 
0012320 
0012330 
0012'340 
00123.50 
00123H 
CC12370 
0012380 
CC123<3C 
0012400 
0012410 

11 
121 

c 
c 
c 

44 

lf(GILATl ~EP(ll=O. 
lf(GILATJ I~PtIJ=O. 
PllJ=OROPAR(l-1) 
CIIJ=VEKPCT(l-lJ 
lf(GILAlJ l~R(l)=O. 
1f(GILATJ RERt 1)=0. 
PIIJ=-P(3) 
P( IE2)=P(IE) 
QtU=Q'3l 
ClIE2J=2.*ClIElJ-Q(IEJ 
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~RITE(f,50) DI,L,Al,A2,A3,A4,A5,A6,A7 
IF(NN.GT.01 GCTO 121 

BESETZUNG DER INHC~CGENITAElEN 

R t =C. 
rn 11 1=3,IE 

Pl=RI+l. 
Hl:::P(IJ 
142=P{I+ll 
H3=P<I-ll 
H4=P( 1+2) 
t-'S=P(f-2) 
Hf=C(I) 
H7=H6/( Cll*R 1) 
H7=H7*H7 
PS=DXIl*((-H4+H5+8.*(H2-H3J)/RI-H4-H5+16.•CH2+~3J-30.•HlJ-H7•~1 
PI ( 1J=A2*RERC1-1 J-A3•PS 
IFCGILATJ Fl(IJ=O. 
PIStI-lJ=2.•T•RERII-lJ+A7•PS 
Ql(IJ=A5*PI*1MR(J-IJ+Af*~l*~l*~6 
IFtGILATI CIIIJ=O. 
CONTINtE 
l<=O 

BEREC~NUNG DES FltSSES QCII 

K=K+l 
QLS=O. 
H.CR=O. 
R I =O. 

CO 12 1=3, IE 
~I=RI+l. 

Hl=OCII 
n=o<i+l> 
H3=C ( t-1) 
H4=QI 1+2) 
H5=C(l-2) 
H6 = P ( 1 ) * P 1 I ) QS=OXIl*((H4-H5-S.*lH2-HJ))/RI-H4-H5+16.•(H2+H3)-30.•Hl) 
CS=CS-~4*~6•~l+Cl(l) 
Q(IJ=Hl+C~E~~*C~/(t)l2+A4•t6) 
1-il=H-Q( I 1 
CUS=CLS.+H*l-1 



0012't20 12 
0012430 
0012440 
0012450 c 
00124f 0 c 
001247C 
0012480 
oc121ic;c 
0012500 
0012~10 
0012~20 
0012530 
0012~40 
0012550 
0012560 
0012!:7C 
0012580 
0012590 
OC1260C 
0012610 
001U2C 
OC12630 
0012640 
0012t5C 
0012660 
0012670 
0012HC 14 
0012690 
00127CC 
001271C 
0012720 
001273C 
0012740 
0012750 
001216C 
0012770 13 
0012780 
0012790 
0012800 
CCH81C C 
0012820 c 
0012830 c 
0012840 
0012850 
0012€60 
0012e1c 
0012880 
0012€<.IC 
0012900 
0012910 
0012cno 
0012930 
0012~4C 33 
0012c;50 22 

ANOR•ANOR•Q(Il•QCIJ 
QCU=CC3J 
OCIE2J•2.•Q(IE1J-QCIE) 
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BEPECH~UNG CES CRD~U~GSPARAMETERS PCJ) 
RJaO. 

OC 13 I=3t IE 
Rl•Rl+l. 
Hl=PC l) 
t'2•P ( I+l> 
H3=PC I-lJ 
... 4 ... p( 1+2) 
t'5=PC 1-2) 
H6•Q( I) 
t-7•H6/ UlX•fl I) 
H7=rH1*H7 
el::(Hl/TJ02 
BCSl-=O. 
BC S2=C. 
.&E ,4::D IML 

OC 14 L•l,I„l,2 
82=1./SQRl(Af!A•ABA+Bl) 
822=B2•B2 
83:822*82 
BCSl•BCS1•822/(ABA•fABA*B2+1.JI 
Al!A111Af!A-2. 
BC S2.::BC S2+83 
BCS2=Bl•CBCS1•2.•C8CS2+A8J) 
BCS1=Bl•CBCS1•2.+A8J 
PS=DXIl•fC-H4+H5+8.•CH2-H3))/Rl-H4-H5+16.*C ... 2+H3J-30.•HlJ 
PS=PS-t'l*(f7+Al•CLT+8CSllJ+PICll 
PSS=DXI2+h7+.4l•CLT+ECS2J 
PCIJ= ... l+OMEGA*PS/PSS 
Hl ::Hl-P ( 1) 
QU::QlS+Hl•Hl 
ANOR=ANOR+P(IJ•PCll 
P(IEll=0.1•(15.•PllEJ-6.•FCIDJ+P(IC-1)1 
PC U=-PC 31 
P CIE21=PCIE) 

OMEGA STRATEGIE UNO AlSSTEIGELOGI~ 

C"1=SQRTCQU/Cl T> 
QUT=QUS 
C"•CO„+G„EGl-1.t/(0„EGA•SCPTCCMJJ 
0111= 1. -OM•C "1 
IFCC"1.LT.O.I GOTO 22 
C„•2./Cl.+SCRTCC„)) 
IFIK.LE.Kl) GOTO 33 
IF(A8SCCM•C"11).EE.EPSOM) EOTO 33 
QMEGA=AMJNlCC„,C.5) 
EPSOMaEPSCM•3.E-l 
C~l„0'1 

ABSl=SQRTCOLS/A~CRJ 



0012c;to 
0012ino 
0012980 
0012c;c;o 
C013COO 
0013010 
0013020 
0013030 
0013040 
0013050 c 
0013060 c 
0013C1C 
0013080 
0013090 
OC131CO 
0013110 
0013120 
0013130 
0013140 
0013150 
0013160 
0013110 
00131SO 
0013190 
0013200 
001!210 
0013220 
0013230 
0013240 
0013250 
0013UO 
0013270 
0013280 
00132c;o 
0013300 
0013310 
00133 20 
001J330 
0013340 
0013350 
0013360 
0013310 
0013380 
ao133<rn 
0013400 
0013410 
0013420 
0013430 c 
0013440 c 
0013450 c 
0013460 c 
0013410 c 
0013480 
0013490 c 

55 

15 

18 

17 

66 

77 

16 

30 

40 
5C 
60 
10 

59 

lf(K.fT.1500) GCTC 55 
lf(ABST.GT.C.l) GOlCE6 
lflABST.GT.EPSt GOTO 44 
Rl=O. 
00 15 1=3,IE 

Rl=Rl+l. 
FELO(l-l)=CXll*(CtI-2l-C(l+21+8.•lQ(I+l)-CII-lJJJ/RI 
FELt(lJ=0.1*(15.•FELDl21-E.•FEL0(3)+FELD(~JJ 
FELClIEl=0.1*(15.•FELt(IDJ-6.*FELOCIO-lt+FELDCJ0-211 
******************************************* 

eERECHNUNG DES SC-FEHLERS 
Hl=O. 
H2=0. 

DC l7 1=2, IC 
Bl=(P(l+l)/1)**2 
BCS=O. 
ABA=DIH 
00 18 L=ltlfll,2 

82=1./SQRT(ABA*ABA+BlJ 
B22=B2*B2 
BC S=BC S+B22/ UB A* <ABA*B2+ l. l) 
AEA=AEA-2 
BCS=Bl*(BCS*2+A8) 
H2=P(l+ll•ILT+BCSl-PISCII 
PSC ( H=t'2 
Hl=Hl+H2*H2 
Hl=SQRH tn J/IO 
WRITE (6,301 KtABST,CflEGA,~l 
~RITEl6,60) APC 
WRITE(6,70) (PSCIIJ,I=2,JDJ 
GOTO 11 
WRITE(6,30) K,ASST,Cf'EGA,Hl 
WRITE(6,40J 
WRITE(E,5C) IPtl+lt,RERCIJ,CCl+lt,IMR(JJ,I=ltlE) 
STOP 
CCt\TI NllE 

00 16 I=l,IE 
OROPARCll=PCI+l) 
~EKPCTCl>=CCI+lJ 
RETURN ' 1 FCRM~T(2X •sc-GLEIC~.CSOR):ZA~l DER ITERATIONEN= ,1e, 

f5X,•ABST='•,El2.4t' C"EGA= •,El2.4t' SC-FEtiLER••,El2.4) 
FORMATC12X,'OROPAR',14X, 1 RER 1 tl7X, 1 VEKP01 1 tl4Xt'IMR'/) 
FOFl"All4f20.8) 
FORMATC2X, 1 APC= •,Fl4.6) 
FCPMATC10(2XtflC.6)) 
END 

ENDE 5LBROtTl~E SCl 

REAL FlNCTIC~ DELlß5(R,R"AX,ALPH,ßBCSJ 
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0013500 C BERECHNUNG DER SlARTLOESLNG FUER ORDPAR 
0013510 c 
OC13!2C 
0013!30 
001351t0 
0013550 
0013560 
0013570 
001358C C 

Rl•2.•RMU-R 
EXl•EXPC2.•AlPH•RI 
EX2•EXP(2.•ALPH•Rl) 
OELTAS•ABCS•Cl.-2./Cl.+EXll)•(l.-2./Cl.+EX2JI 
RETURN 
EhD 

0013590 C ENDE CELTAS 
0013600 c 
001361C 
0013620 c 

REAL f\JNCTICN OElSQLCTI 

0013630 c BEREC~NET CAS (UADR•T CES ecs-LUECKENPARAMETERS 
0013640 c 
0013650 
0013660 
0013670 
0013680 
0013690 
0013700 
0013110 
0013720 
0013730 
0013740 
0013750 
0013760 
001317C 
0013780 
0013790 
OC138CC 
0013810 
00131!20 1" 
0013830 
001381t0 
001H50 
0013860 
0013870 
OC13E80 13 
0013890 c 
CC139CO 33 
0013910 22 
0013920 
C013930 C 

REAL LT,KAPPA 
CC~MON/PARA~/~AFPA,TT,I~C 
IML•2•IMC-l 
DI~C•FLCATUMC) 
l T•ALOGC Tl 
A6•C2.•DIMC+3.J/CCOl~C+l.l•C2.•DIMC+l.)*OIMC•l6.J 
PP•0.2 
00 13 I•l,2CC 

BCSl•O. 
BC S2•0. 
ABA•IML 

CC H L•ltlML,2 
82•1./SQRTC•EA•AfA+FFJ 
f22•B2•82 
83„822•82 
BCS1•8CS1+822/CABA•CABA•82+1.J) 
AEA=ABA-2. 
8C S2=8CS2+e3 
BC Sl=PP•C BC Sl•2.+A6Hl T 
BCS2=BCS1/(2.•cecs2+A6)) 
FF•PP-BCS2 
ecS2=ABSCBCS2/PP) 
IFCBCS2.LT.t.E-5> GOTO 33 
CONTINUE 
GOTO 22 
DELSOU•PP•T*T 
RETURN 
E~D 

0013940 C ENDE DELSQU 
0013950 c 
0013c;eoc 
0013970 c 
CC13~ec c SPLINE INTERPCLATIC~SPRCGRA~~ 
0013990 c 
001"000 
OOHClOC 
0014020 
001"030 

Fl~TAB) 

l~FLICIT REAL • 8 CA-~,C-ZJ 
REAL x,z,T,TEGER,ss,ss1,ss2,su~v 
REAL Aes 



0014040 
0014050C 
0014060C 
0014070 
0014oeoc 
0014C90C 
0014100(( 
001411 cc 
0014120C 
0014130C 
COH 14CCC 
0014150CC 
0014160C 
0014170C 
0014180 
00141 ~oc 
OOH200C 
0014210( 
0014220C 
0014230C 
0014240( 
C01425CC 
-0014260( 
0014270C 
00142€0 
0014290C 
00143COC 
00143 lOC 
0014320( 
0014330C 
0014340 
0014350C 
OCH360C 
0014370C 
0014380C 
C014390C 
0014400C 
COH41CC 
001't420C 
0014430C 
00 l444CC 
0014450C 
0014460( 
0014470C 
0014480C 
0014490 
0014500C 
0014~10C 
0014~20C 
0014530C 
0014540C 
0014550C 
0014560( 
0014570C 

LOGICAL INTAB 
DI~ENSICN S2CNJ,S3CNJ 

61 

DIMENSION CELY(l50J,BC150J,OELSQVC150J,H2(150J,CC150J,HC1501 
CIHENSJON YC150J 
CI"E~SION TEGERChJ 
DIMENSION X(NJ,ZCNJ,TC,J,SSC,J,SS1CMJ,SS2(~) 

600 FORMATC/lX165( 1 +-•J//lOX, 1 SFLI~E INTERPOLATION WAS TRUNCATED AFTE 
1 1 ,16,' IlERAllONS llITH ETA i:• ,012.4,• CPRESET EPSILCH •'1012.41 
2 1 ) 1 //lX,65('+-•J/J 

lHO=lOO 
LCCUNT=C 
EPSLN=0.10-8 
sur-v=o. 
00 l I==l,N 

1 SU,Y=SU„V+ABSCZCIJ) 
00 11 l=l.~ 

ll VCIJ=ZCIJ/SUMY 
2 Nl=N-1 
3 OC 51 l=l,H 

H (1 ) =X ( I+ l )-X ( 1 1 
51 OELYlIJ=CYCI+lJ-Y(IJJ/HCII 

lf(JFA.GT.l) GOTC 100 
4 eo s 2 1=2 , N l 

H2CIJ=HCl-l)+HCIJ 
BCIJ=0.5DC•HCl-JJ/H2(1) 
OELSQY(IJ=CCELYCJJ-DELY(l-1J)/~2Cll 
52(1)=2.0C*DELS,YCIJ 

52 CCIJ=3.DC*DELSQYCIJ 
S2UJ=O.DO 
S2C N) =C.DC 
OMEGA=l.C717968DC 

5 LCCU~T=LCCU~T+l 
IF CLCOUNT .GT. LEND) GC TC l~ 
ET A=0.00 

6 DC 10 I=2,H 
7 W=CC(J)-B(lt•S2CI-lt-C0.5DC-Bll)l*S2Cl+ll-S2Cllt•QMEGj 
8 IF (OABS(\I) - ETj) 10,I0,9 
CJ ETA=OABSl\I) 

10 52 C I>=S2( 1) +W 
13 IF (ETA - EPSLNJ 14,5,5 
14 00 53 l=l,U 
53 S3(1J=CS211•1J-S211J)/Hll) 

100 CCNTJNUE 
15 DO 61 J=l,'4 
16 I=l 
~4 IF (T(J) - >cCU> 
55 IF ITCJ) - XCNJJ 
56 IF (T(J) - XCIJJ 
57 l=l+l 

GO T.C 56 
58 WRITE (6,6CCCJ J 

59,17,55 
57,59,se 
60, 17,57 
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6000 FCP~AT(lX,14,• T~ ARGUMENT T(JI OUT OF.RANGE'I 
GO TO t:1 

0014580C 
C014590C 
0014600C 
OOl4t:lCC 
0014t2CC 
0014630C 
0014HCC 
0014650C 
00l't660C 
001"67CC 
00llt680C 
00146«;CC 
OC141CC 
00l't110C 
0014720C 
OOl'tBO 
0014740C 
0014750C 
0014160 
0014170 64 
0014180C 
0014790C 
OOl'tetOC 
0014810C 
001't820C 
00l't830C 
00Jlt840 
0014850 c 

59 l•N 
60 I=I-1 
17 Hll•l(JJ-JICI) 

!-IT 2=T ( J 1-X ( l + l) 
PPCO•Hll*HT2 
SS2(Jl•S2CIJ+HT1•S3Cl) 
OELSCS•CS2Ctl+S2Cl+lJ+SS2(JJl/6.00 
SS(Jl=Y(IJ+~ll•OELY(ll+PPCC•OELSCS 
SS1(J)=OELY(ll+(~ll+HT2>•DELSCS+PROD*S3CIJ/6.0C 

61 CCNTINUE 
IFC.N01.IN1A8) GClC 64 

20 PROX IN 11 0. 
OC 62 l•I,Nl 
ll=l+l 
PRCXIN=PRCXIN+c.s•~(l)•(Y(l)+Y(l+l)l-H(IJ••3•fS2(1J+S2CI+lJ)/24. 

62 TEGER(ILJ•FPC)I~*Sl"Y 
TEEER (1 )•C. 
CCHINUE 
DO t3 J=l tf' 
SS CJl•SS CJJ•SUMY 
SSlCJl=SSl(JJ•SU~Y 

t3 SS2(JJ=SS2fJ>•St"Y 
IF CLCCUNT .GT. LEND) WRITE (6,6001 LEND,ETA,EPSLN 
REll.RN 
ENC 

0014E60 C ENDE SPLINR 
00l't870 c 
0011teeo 
0014890 c 
0014900 c 
0014910 
0014920 
001"930 

INTERPCLIERT eEI ~POSSEM IOMCLl 
REAL C"(lCJ,GFClO) 
COMMON/PARA~/CAPPA,1,l~C 
l"C=I~TI0.5*ll.+5./l)) 
IMCl=IP'C-1 oc 14940 

00l't950 
0014«;60 
0014970 
0014980 1 
00149«;0 
0015000 
0015010 
001~C2C 22 
0015030 
0015040 
CC15C5C 
0015060 
C015C1C 
0015080 
0015090 
00151CO 
001~110 2 

IML=2* IMC-1 
00 1 J:l, 10 

GFC 1 J=l. 
C~CIJ=T•12.•1-1.J 
IFIIMC.LE.ICJ GC10 11 
CM(lQ)•T•IML 
ll=O 
ll•ll+l 
til•l./( 10.-LL J 
ALPH•(l~L/(2.•LL-1.)J•*~l 
BET•C2.•LL+l.l/12.•LL-l.1 
JFCBET.GT.ALP~I GOTO 22 
lffll.LE.2) GCTC 33 
ll l:=LL+ l 

CC 2 l•Lll,9 
Gf CI) •C. 
CMCIJ=ALP„•CMCl-1) 

DIE OM- SUMME 



H= ßLOG ULPti) 
SLL-=2. •ll-1. 

00 3 I=Lll,Jfi'Cl 
Sl=2.*I-l. 
FIL=ALOGfSI/SLL)/H+LL 
lf(fll.LE.Lll) GCTC 44 
lf(FIL.GE.91 GOTO 55 
l=INTIFIU 
P=Fll-l 
t<l=P*P-1. 
H2~P-2. 

63 

Gf(L-l)=Gf(l-l)-P*f P-l.)*H2/6. 
GF(lt=Gf(l)+til•H2/2. 
Gf(l+l)=GFCL+lJ-F*(P+l.J•~2/2. 
Gf(L+2)=Gf(l+2)+P*Hl/6. 
GOTC 66 
F=FI L-lll 
Gf(LL):Gf(ll)+P*CP-1.1/2. 
(f(lllJ=GFCLLl)+l.-P*P 
Gf(ll+2)=GF(LL+2J+P•(P+l.J/2. 
GOTO 66 
P=FIL-9 
Gf(8J=Gf(8)+P*CP-l.J/2. 
Gf(9}=Gf(9)+1.-P*P 
Gf(10)=GF(l0)+P*IP+l)/2. 
CONTINUE 
COhTINUE 
GOTO 11 
WRITE(6, 10) 
FORMAT(5X, 1 Cfi'EGA SUfilfi'ATIC~: IMC ZU GROSS') 
STOP 
RETURN 
END 

IM FOLGENDEN SI~D DIE lhFUT-CUPUT SPEZIFIKATICNE: 
FTlC PRIVATE PLATTE,VON DER GELESE~ WIRD 
FTll PRIVATE PLATTE, AUF DIE GESCHRIEBEN WIRD 
Fll2 TEMPORAERE PLAllE 
FT15 PRIVATES BAND,AUF DAS GESCRIEBEN WIRDCLSB•.TRUE.J 
FT14 PRIVATES BßND,YCN CE~ GELESEN WIRD (LS=.TRUE.J 

0015120 
0015130 
0015140 
0015150 
0015160 
0015110 
0015180 
0015190 
CC152CC 
0015210 
0015220 
0015230 
0015240 
0015250 
0015260 
0015270 
C01528C 44 
0015290 
0015300 
0015310 
0015320 
0015330 55 
0015340 
0015350 
C015360 
0015370 66 
0015380 3 
0015390 
0015400 33 
0015410 lC 
0015420 
0015430 11 
0015440 
0015450 c 
0015460 c 
C01547C C 
0015480 c 
0015490 c 
0015500 c 
0015510 c 
0015520 c 
0015530 c 
0015540 '* 
0015550 //G.FllOFOOl 00 DSh=USER.IFF053Al,DISP=OLO 
0015560 llG.FTllFOOl 00 OSN=lSER.IFF053A4,0ISP•OLD 
0015570 /IG.FT12FOOl DD UNIT=TEMP,CCB•CRECFM•F,BLKSIZE=3840J,SPACE•CCYL,(9,lJJ 
0015580 l/G.F115f001 DD DSN•~D54,LA8El=C54,SLJ,UNIT•3400-3t 
0015590 // VOL=SER=TP2e3ltDISP=(OLDtKEEPI, 
0015600 II DCE=CRECF~=VStLRECL•3844,BLKSIZE•3848tDEN•31 
0015610 l/G.FT15F002 00 OSN=K913 1 LABEL•(l3tSLJ,UNIT•AFF•FllSFOOlt 
0015620 II VOL=SER=TP2831,DISP=(NEWtKEEP), 
0015E30 II OCB=(RECFfil•~S,LRECL=3844,8LKSIZE•3848tOEN•3J 
C015640 //G.FT15F003 DD DSN•K915 9 LABEL:(l5,SLJ,UNIT•AFF•FT15FOOlt 
0015650 II VCL=SER=TP283ltDISP:fNEW,KEEPlt 
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0015660 // OCB=(RECFM=VS,LRECL=3S~4,BLKSIZE=3848,0EN=3) 
0015670 //G.FT15F004 00 OSN=K99,LABEL=l9,SLJ,UNIT=AFF=FT15FOOl, 
OC156SC // VCL=SER=TP2S31,DISP=C"E~,KEEf), 
0015690 // ·cce=(RECF~=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,DEN=3) . 
CC15700 //G.Fll5F005 CD CSN=K910,LABEL=(l0,SL),UNJT=AFF=FT15F001, 
C01571C // VOL=SER=TP2S31,0ISP=C"E~,KEEPJ, 
0015720 II C CE= lR ECff"=VS, LRECL:3S44t BLK S JZE:3848,0EN='.H 
0015730 llG.FT15F006 OD DSfl=K913'tlABEL= '13, SL), UN IT=Aff:fT15FOO lt 
0015740 II VOL=SER=TP2S31,0JSP=CNE~tKEEP), 
0015750 // cce=(RECF~=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,0EN=3t 
0015760 //G.FT15FOC7 DD DSN=K915tLABEL=(l51SLJ,UN1T=AFF=FT15FOOl, 
0015770 // VOL=SER=TP2831,DISP=INEW,KEEP), 
0015780 II cce=CRECF~·vS,LRECL=3844,BlKSIZE=3848,0EN=3t 
0015790 l/G.FT15FOC8 DD DSN=K913,LABEL=ll3,SL),U~IT=AFF•FT15F001, 
0015800 II VOL=SER=TP2831,DISP=INEW,KEEPJ, 
0015810 // DCB=(RECF~=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=J848,0EN=3J 
0015820 l/G.fll5F009 DD OSN=K915tLABEL=(l5,SLJ,UNIT=AFF=FT15F001, 
0015830 // VCL=SER=TP2831,0ISP=(NEW,KEEP), 
OC15E4C II DCB=IRECF~=\S,LRECL~3844,BLKSIZE=3848,0EN=3) 
0015850 l/G.FT15F010 DO DSN=K913,LABEL=C13,SL),UNIT=AFF=FT15F001, 
OC15S6C II VCL=SER=TP283l,CISP=INEW,KEEfJ, 
OC15E70 // DCB=IRECF~=VS,LRECL=3844,BLKSIZE=3848,0EN=3) 
0015880 llG.FT15F011 DD DSN•K915,lABEL•(l5tSL),UNIT=AFF=FT15FOOl 9 
C015890 II VCL=SER=TP2831,DISF=INEW,~EEF), 
0015900 // DCB=(RECFM=\S,LRECL=3844,Bl~SIZE=3848,0EN=3) 
0015910 //G.FT15F012 DD DSN=K915,LABEL=(l5,SLJ,UNIT=AFF=FT15F001, 
0015920 // VCL=SER=TP2E31,DISP=(~Ek,KEEFJ, 
0015930 // OCB=IRECFM=VS,LRECL=3844,8LKSIZE•3848,0EN=3) 
0015940 l/G.FT14f001 DD OS~=K94,LABEL=(4,SLJ,UNIT•3400-3, 
0015950 // VOL=SER=TP3C75,DISP•(CLO,KEEF), 
0015960 II tCB•(~ECFfl=VS,lRECL=3844,BLKSIZE•3848,0EN=3J 
0015970 l/G.FT14F002 00 DSN=HC14,LABEL•Cl4 1 SLl,UNIT•AFF•FT14F001, 
0015~80 II VOL=SER=TP3C15,015P=CNE~tKEEP), 
0015990 II DCB=CRECF~=VS,LRECL=3844,8lKSIZE=3848,0ENr.3) 
CC16COO //G.FT14F003 DO DSN=HC4,LABEL•C4,SLl,UNIT•Aff•FT14F001, 
0016010 // VOL=SER•TP3075,DJSP•CNEW,KEEPJ, 
CC1602C // tCB•(RECF~•\S,LRECL=3844,BLKSJZE=3848,DEN•3t 
0016030 //G.FT14F004 00 OSNaHC5,LABEl=C5,SLJ,UNIT•AFF=FT14FOOl, 
0016040 II VCL•SER=TP3015,0ISP=CNEW,KEEPJ, 
0016050 II DCB•CRECF~•VS,LRECL•3844,BLKSIZE•3848,DEN=3) 
0016060 //G.FT14F005 00 DSN=HC6,LABEL•(t,Sl),UNIT=AFF•FT14F001, 
0016070 // VCL•SER=TP3075,0ISP=CNEW,KEEPJ, 
CC16C80 II DCB=CRECF"=\S,LRECL=3844,BL~SIZE=3848,0EN=3) 
0016090 //G.FT14F006 DD DSN•HC7,LABEL=C1,SLJ,UNIT•AFF•FT14F001, 
CC161CC II VOL•SER•TP3075,0ISF•(NEW,KEEFJ, 
OOlUlO II DCB•CRECFfl•\S tLRECl•3844,BUCSIZE•3848,0EN•3) 
0016120 //G.FT14F007 00 DSN•HC8,LABEL=C8,SL),UNIT=AFF•Fll4F001, 
0016130 // VCL•SER•TP3015tDISF=C~EW,KEEf), 
0016140 II DCB•CRECFH•VStlRECL•3844,BLKSIZE•3848,0EN•3J 
0016150 //G.FT14F008 DD DSN=~Cl0,LABEl•ClOtSLl,UNIT•AFF•FT14FOOl, 
00ltl60 II VOl•SER•TP3C15,D1SP=CNEW,KEEFJ, 
0016170 // CC8•fRECF"•\S,LRECl•3844,BlKSIZE•3848,0EN•3) 
0016180 //G.Fll~F009 00 DSN•HC12,LABEl•(l2,SL) 1 UN1T•AFF•FT14F001 
00161CJO II VOl=SER=TP305,0I SP•OEW,KEEPJ, . ' 



OCH200 
0016210 
0016220 
0016230 
0016240 
0016250 
0016260 
0016270 
0016280 
0016290 
0016300 
001~310 
0016320 
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II DCB=(RECF~=\StlRECL=3844,BLKSIZE=3848,0EN•3J 
/IG.FT14F010 00 DSN=K21,LABEL~(2ltSLJ,UNIT=AFF=FT14FOOl, 
II VCt=SER=TP3015,DISP=INE~,KEEPJ, 
II OCB=CRECFM=VS,LRECL•3844,BLKSIZE•3848,0EN•31 
llG.Fll4f011 00 OSN=K2CtlABEl•(20tSLJ,UNIT•AFF=FT14fOOlt 
II VOL=SER=TP3075,0ISP•(NEW,KEEPJ, 
II OCB=CRECFM•\S,tRECl=3844~BlKSIZE•3848,0EN•3J 
llG.FT14f012 DD DSN=K2ltLABEL=(2ltStl,UNIT•AFF=FT14FOOlt 
II VOL=SER=TP3075,0ISP=l~EW,KEEFI, 
II DCB=CRECFM=VS,LRECL•3844,BLKSIZE=38481DEN•3) 
l/G.SYSIN DD • 

29 14 15 16 11 18 19 20 21 22 23 
I* 



//~1IFFC54 JOB C612,02360C,6,5C,c;J,1<PAMER,ClASS•C COOOOlO 
0000020 
CClCOCl30 
0000040 
0000050 
OOOCllClO 
0000150 c 
0000200 
COCC250 
0000300 
0000350 
0000400 
0000450 
OClC04!2 C 
0000454 c 
0000470 c 
COClC4ll C 
0000472 . 

J•nPE . 1 
II E>CEC CCfl,.PAPfo•'TP2878,91" 
II EXEC CLGFORTErPARM.C••NQMAP,NOXREF•,PARM.G• 
/IC.SYSIN 00 • 

01„~NSICN ORCPARC120),~El<PCTC120),0ELVERll201,RERll20) 
SBM. USADNEU,NEUES GREEN,FELD IN NEUEN EI~HEITEN ) 

LCGICAL LS ,LSB,HU ( ~cJ...,.,__11t.cfuaJlr 7/-rJ( 
REAL l„R 1r~ 

00001t14 
0000416 c 
0000490 
OCCC!lCl 
0000530 
0000550 
OOCCl5EO 
OOOC5CJO 
0000592 
00005CJ4 
OCOC59' C 

CIMENSION IMRC120) 1 VEKVERC1201,FELOC12C),YC12Cl,STEPC1201 
DI„E~SICh YYC120,80),FRERC120J 
COMMON/PARA„/CAPPA,CABOTE,IOMCUT,EPS 
DEflhE FILE 10(48,llC,u,te> 

CATEN TEIL 

REAOC5,2CC) INZA,RMAX,TSlEP 
REACC5,2001 ICA!OT,CAPPA,CABOTE 

ICABOl•ANZAHl DER BERECH~ElE~ TE~FERATURE~ 
I!ANCal 
EPZV•0.2E-lt 
EPSal.E-5 
l<IC•O 
l<~•O 
MM•O 
LS•.FALSE. 
L58a.fALSE. 

0000598 C ENDE tATENTEIL 
ClOC06ClC C 
oooouo 
0000640 
COOC65C 
0000730 
0000740 
OOCC15C 
0000770 
COCC7~C 
COCC81C 
0000830 
OCOClf 50 
0000870 
0000890 c 
QQCC910 C 
0000930 777 
0000Cj50 
ooccc;1c 
0000990 
COOlClC 
0001030 
0001050 
Cl001C7C 
0001090 1 

C2=1. 91Cj61 l3 
FAl<Tl•l. 
ITEMP•l 
IFCLS) 60TO 666 
INZl•nl.f-1 
INPL•INZA+l 
CX•RMAX/INZA 
ICPICll•I~T(5./CABCTEJ 
IO~CUT•~IhOCIC~ClT,80) 
BCSlaSCRTCCElSQU(CAeOTE>I 
TB2•2.345E6/(BC51•eCSl) 
AMDA•C2tCAPPA/SQRlCBCS1•1AhH(l.57C796*8C51/CABOTEJ) 

ERSTE eESETZUN~ DER POTENTIALE 

RI•O. 
CC 1 1•2, Ift,PL 
Rl•Rl+D>c 
C•Ll BESK(Rl/AMCA,l,BK,IER) 
lf(IER.NE.Ot hRITE (6,3001 PI 
BT•-81</APIDA 
~El<FCT C I>•l!T 
CRDP•RCI>•BCSl/S,RT(l.+Te2•eT•fT) 
CONTINUE 
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GOlO lll 
CCNTINUE 
K~=KN+l 
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REA0(141 IDEN, INPL,IO~Cl:l 1 RMAX 1CAPPA1 CA8CTE, 
f~Cl,IOROPARCKJ,VEKPOTCKJ 1 K•l,JNPLJ 
IF(KN.~E.JBANDJ GOTC 666 
lNZA=INPL-1 
ecs l:SCRT (DELSQU (C'80TEI) 
WRITEl6r450) (~,CRDPAR(K),VEKPOTCK),K•ltl~ZA) 
~RITEf6r450J IDEN 
FGRMATC3C2Xtl5 1 2fl4.6JI 

INZl=INZA-1 
lf CLS> GOTCl 111 
CAP2=5.18E23~*CAPPA•CAPPA 
ue2=2.•CABOTE 
REABC141E~D=llll 
GOTO 1111 

ERSTE BESETZUNG DER GREE~ FU~KTICNEN UND 
ZIELPUNKT DES TE~PERATURSPRUNGES 

OROPAR (l J „c. 
CAE2=2.•CAB01E 
VEICPOT Cl J=O. 
CAP2=5.lES239•CAPPA•CAFPA 
IOMCUT=INTC5./CABOTE> 
IC~CUT=f!INOIICMCUT,80J 
RMAX=3.2 
OX=Rfi'AX/INU 
NEl:=.FAlSE. 
OM=CABOlE• ( 2* IOMCUT+ U 
Al= (2./ (2.•ICMCUT+l. )-0.5/C IOMCUT+U l/C 16.•IOMCUT•CABOTE„21 
A2:( 2. !( 2.•IGMCl'l+0.5)-0.5/ UOMCUT+o.5J >JCABOTE 
00 8 100=1,IOMCUT 
O•Cf!-CAB2 
ROOT=SQRT<BCSl*SCSHCl'*Cfi') 
SIO=BCSl/FCCT 
coo„CM/POCT 
YASY•ATAN2(SIO,CDOJ 
CCP=SIO•COO/CBCSl*YASYJ 
'tY C l,IOO):C. 
00 8 lM=2t INPL 
OROT=OROPAfl lUU 
'fE I< 2=VEKPOT< lf!J•*2 
YY(LM,IOD)=VASY/f(J.+cOP*IBCSl-ORDTIJ•SQR1Cl.+2.*SIO*COP*VEK211 

CONTINUE 

OQOll 10 
0001130 666 
0001135 
0001150 
0001170 
0001172 
0001190 
0001210 
0001230 
0001250 
0001270 450 
0001290 
0001310 1111 
0001315 c 
0001330 
0001350 
0001360 
0001370 
0004200 c 
0004300 c 
00Clt400 c 
0004500 c 
COC4600 111 
0004602 
0004605 
0004610 
0004620 
000464() 
0004650 c 
0004700 
00047@0 
0004800 
0004900 
0005000 
0005100 
OC0~2<l0 
0005300 
0005400 
0005500 
0005600 
0005700 
0005750 
0005800 
0005850 
OC05CJOO 
0005950 
OOOE200 
00()6300 c 
0006400 C ANFAN~ VER G~CSSEN ZYKLENN 
0C06500 C 
0006600 100 
0006700 
0006f!CC 
0006900 

DO 26 I s2 ,HZA 
CRDl=ORDPAR(I) 
O=·CORDl+BC Sl >**2* (CRDl-eCSl >••ZOl+A2*lOPOl~EKPOTCI 1 )H2 

D=C+(((ORDPAR(l-l)-ORDPAR(I+l))/(2.•DX11**21•A2 



CClClCCO 2E 
0007005 
0007010 
OOC7020 
0007100 
OC072CO 
0001300 
OOClltOO 
0007500 
0007600 
0001100 3 
0007900 
0008000 
0008100 
0008200 5 
0008300 c 
OCC8400 C 
0008500 c 
0008600 
OC08700 
0008800 
0008900 
00()9000 
0009100 
OCCCJ2Cl0 9 
0009300 
0009310 
OOOCJ400 
0009500 12 
0009600 
CCCl9700 
0009800 
0009900 
0010000 
0010100 
0010200 
0010300 
0010400 
0010500 
0010600 
0010700 
0010800 
0010900 
0011000 
0011100 
0011200 66 
0011300 
0011400 
0011500 
0Cll600 
0011700 
0011800 
OC11900 
0012000 

FRERCJ )•0 
MM•MM+l 
IFC"'·EQ.20) fOTO 222 

68 

IFCMM.GT.21 NEU•.FALSE. 
ORDl•ORCPAR(INPL) 
FRERCJNPll•(CRDl+BCSlJ••2•CCRD1-ecs11••2 
FRERC U•O. 
FR ER Cl NPU•O • 
DO 3 lsl, U.PL 
RERC I )•0. 
IMIHU•O. 
OC 5 J•l tlt.FL 
DELVERCJ)•ORDPARCJ) 
VEf(VER(JJ•VEKPCTCJ) 
CCNTINliE 

ANFANG DER Cfl-SCHLEIFE 

CM=CABCTE•(2.•IOMCUT+l.J 
00 4 fl==l ,Itf'Cl!T 
CM•OM-CAB2 
Cft2•Cf'*CM 
tRRl•SQRTCCff2+8C Sl•BCSl) 
00 9 KK== lt INPL 
YOKl•YYCICl<,MJ 
IFC NEUJ CALL GREEN(RffAX, 1 t.ZA,OROPAR t VEl<PCT ,CM,Y) 
IFC.NOT.NEUJ CALL GREENACRMAX,INZA,ORDPARtVEKPOT,O",Y) 
DO 12 IS•l,INPL . 
YYCIS,M )•YCI SI 
YF3•YC2) 
Yl•SHiOF3t 
Y2aQRDPAR(2) 
YF1•-YC2J 
YF2•0. 
YF.\•YC3) 
'1F5•YC4t 
YCINPL+lJ•VCINZAt 
JFCMfl.EQ.lJ GOTO 66 
'1C l •CO! CVF3) 
YS2=Yl•Yl 
A8L=CCYF1-YF5>•C.25+2.•CYF~-Yf2))/C3.•0XI 
AB•CY2-BCS1J*CY2+8CS1) 
ASaAS/~UR1+2.•BCSl•BCS1/CO~+WlRl)-2.•Y2*Yl 
A~•AB+VEl<POT(2)*VE~POT(2)•YS2+2.•0M•YS2/CYC1+1.J+ABL*ABL 
fRER(2)•FRERC2t+AB•2.*CABCTE . 
WUR2•SQRTCOM2+Y2•Y21 
IMRC2J•I"RC21+Yl*Yl 
RERC2)•RERC21+Yl-Y2/WUR2 
DO 6 ta3, INZA 
Y2•0RD"R CI) 
WUR2•SQRTCOM2+Y2•Y2J 
Yfl•YF2 
Yf2.•YF3 
VF3•Yf4 



0012100 
0012200 
0()12300 
0012400 
0012500 
001260() 
0012700 
0012800 
0012900 
0013000 
00131(]0 
0()13200 333 
0013300 
0013400 
0013500 6 
0013600 
00137CC 
0013800 
0013900 
0014000 
0014100 
001't200 
0014300 
001"00 
00l't500 lt 
0014600 c 
0014700 c 
0Clllt800 c 
00llt900 
OC15000 
0015100 
0015200 
0015300 21 
0015400 
0015500 23 
0015600 
0015700 
0015EOO 41t4 
0015900 
0015910 
0015920 
0016000 
0016100 
00lt200 
0016300 7 
0Cll6.it00 
0016500 
0-016505 
OOH510 
0016515 
0016520 
0016525 21 
0016530 
0016535 
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YF.lt=YF5 
Yf5=Y(1+2J 
Yl=SINCYF3J 
JF(MM.EQ.l) GOTO 333 
YC1=CCS(Yf3J 
YS2„Yl•Yl 
ABL=C(Yfl-Yf5J•0.25+2.•(Yflt-YF2tJ/(3.•0X) 
AB=CY2-BCS1J•CY2+BCS11 . 
AB=AB/~UR1+2.•BCSl•BCSl/CCM+WURl)-2.•Y2•Yl 
AB=AB+VEKPOTCil•YEKPOT(tJ•YS2+2.*0M*YS2/CYCl+t.l+ABL•ABl 
FRERCit=FPER(IJ+AB•2.•CA8CTE 
CONTINUE' 
I~R(ll=IMP(IJ+Yl•Yl 
RER(lt„RERCIJ+Yl-Y2/liUR2 
CONllNUE 
Yl:S 1 NCY C INPL)) 
Y2=0ROPARUNPU 
IMRCINPlt=lMRClNPLJ+Yl•Yl 
RERCINPLJ•RER(INPLJ+Yl-Y2/(SQRTCOM2+Y2•Y2JJ 
lFCMM.EQ.lJ GOTO lt 
AB=CY2-ecs11•cv2+BCSIJ 
AB=AB/~UR1+2.•BCS1•BCS1/CCM+WUR1J-2.*Y2•Yl 

AB=AB+2.•0M*Yl•Yl/CCOSCYCINPllt+l.J 
FRERCINPLJ=FRERCJNPLJ+AB•2.•CABOTE 

CONTINUE 

ENDE DER CMEGA SCHLEIFE 

IFCM,.EQ.ll GOTO 444 
SUtll•C 
SUM2=0 
DC 21 K=2,JNZAt2 
SUMl•SUMl+ CFRER C KH3 .9788763E-2•FELDllCl•FELD(KJ l•lK-1 J 
DO 23 J•3tlNZlt2 
SUM2•SU,2+CFRER(J)+3.9788li3E-2•FELDCJl•FELOCJJ)•(J-l) 
ENERGY•2.•SUM2+INZA•CFRERCit.PL)+3.9788763E-2*fELO(JNPLJ••21 
Ht••CENERGY+~.•SUMl>•DX•D)•C.341293/CAPPA 

CCNTINUE 
IFCNEUJ CALL SClCRMAX,JNZl,ORDPAR,RERtVEKFCT,tMRtfELDJ 
If(.NOT.NEUJ CALL SClACRMAX,INZA,ORDPAR,RERt 
lVEKPCT,I~R,FELD) 

ANORMl=O. 
00 7 1„lt INPL 
ANORMl=ANCRMl+ABSCORDPARCIJ-OELVERCJJ)+AESCVEKPCTCIJ-YEKVERCIJJ 
CONTJNUE 
At.CRMl„ANCR~l/INZA 
IFCANORMl.GT.EPZY.GR.MM.LE.l) GOlO 100 
DAt.i=O. 
DC 27 K•2tlt.Pl 
DIN•DAN+OX 
STEP(KJ•OIN 
~EKVER ( KI •DAN*VEKPCl CKI 
VEKVER ( 11=- l • 
HEP(U=O. 
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0016540 VEKPOTClJ•O. 
0016545 A'DA•C2•CAPPA/SQRTCBCSl•TAN~Cl.570796•8CS1/CABOTEJJ 
0016550 WRITEC6,850) MM,CAPPA,CABOTE,IBANO,RMAX 
0016560 WRJTEC6,550t 
0016561 CALL KlHCCAKltHCK) 
0016564 RHC2•4.129903/SQRTCAKl•HCK) 
00167CO WRJTEC6,500J CSTEPCIK),CPCPARCJK),VEKVERCJKJ,VEKPOTCJK), 
0016710 FFELDllK),RERCJK),IMR(IK),IK=l,INPLI 
0016715 WRJTEC6,350) HCltBCSl,ANORM1,AMDA,HCK,AK1,RHC2 
0016720 JFCLSBI WRITE(l4J IEAND,INFLtlCMCUT,RMAX,CAPPA,CABOTE, 
0016730 FHCl,CORDPAR(KJ,VEKPOT(K),K•l,INPL) 
0016735 ITE~P•ITEMP+l 
0016738 IBAND•l!AND+l 
0016140 IFCITEMP.~T.JCABOTI GOTO 222 
0016800 Pl•l.-CAeCTE 
0016950 CABOTE•CABOTE-l!lEP 
0016960 IOMCUT•INTC5./CABOTE) 
0016~70 IC,CUT•'l~-O(JC,CUT,80) 
0017000 CAB2•2.*CABOTE 
0017100 8CS2•SQRTIDELSQU(CABOTEJ) 
0011200 FAKT•BCSZ/!CSl 
0011300 eCSl=BCS2 
0017400 FAKTl•SQRT (Pli U.-CABOTEJ J 
00115CO RMAX•RMAX•FAKTl 
0017600 00 14 1•1,INPL 
0017700 ORCPARCl)•OPDPARCIJtfAKT 
0017800 14 VEKPOTCIJ•VEKPOTCIJ/FAKTl 
0017900 ~~=O 
0017920 NEC•.TRUE. 
0018000 GOTO 111 
0018010 222 CONTINUE 
0018050 IFCLSBJ ENCFILE 14 
0018100 STOP 
0018200 200 FOPMATCI10t2fl0.0) 
0018300 300 FORMATC2J,'DIE BESSELFVtiCTICN DIVERGIERT 1 1Fl4.6) 
0018400 100 FORMATClOCFl0.6)) 
0018410 850 fORMAlC/2Xt 1 VERFJHRE~ KC~VE~GJEAT NACH•,I3,2X,•JTERA110NEN •, 
0018420 f'(KAPPA••,F7.4,2X,•TE~PERATUR•'•F5.2,2x,•IBAND••,110,2x, 
0018430 f'l~TERVALLAENGE•' 1 F9.6,•t•) 
0018440 350 FORMAl(/lX,•Htl••,E12.s,2x,•ecs-•,e12.5,2x, 
0018445 f'EPZV••,e12.5,2x,•LAMDA••,e12.6,2x, 
00184~6 f'HC••,e12.5,2X,•AKl••,e12.6,2x,•RHC2='1El2.6) 
00185CO 600 FORMATC2Xt2I1Ct6El~.6J 
0018550 500 FORMAT( 7C2X 1fl5.81) 
0018560 550 FCRMATC 6X,•RADIUS 1 ,sx,•CRCPAR•,5x,•FLUSSCPHll't 
0018510 F6X,'VEKPOT 1 ,6X,•RER•,6x,•1~R·) 
0018600 f~D . . 
001@602 FUNCTION PSICV) 
0018604 Z•V 
0018606 C•O. 
00186(8 Z•Z+.5 
0018610 1 IFCZ-8.t2t2t3 
0018612 2 D•C~l./Z 
OC18614 Z•Z+l. 



0018616 
0018618 3 
0018620 
OOU!622 
0018624 
0018626 
OOU!700 
0018800 
0018900 
0019000 
0019100 
0019200 
0019300 
0019350 
0019400 
0019450 
0019460 
0019500 
0019520 
0019550 lCOO 
0019600 
0019700 
0()1CJ800 
0019900 
0020000 
0020100 
0020200 
0020300 
0020400 
0020500 
0020600 
0020700 
0020800 
0020CJCO 9 
0021000 c 
0021100 c 
0021200 c 
0021300 
0021400 44 
OC215CO 
0021700 
0021720 
002115C 
0021760 
0021170 
0021800 
0021900 
0022000 
0022100 
0022200 
0022300 
0022400 
0022600 12 
00227CC 
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GCTCl 
X= 1. J( z-. 51 
Z=X**2 
P51=0-ALCG(X)+IC31./8064.•Z-7./960.t•Z+l./24.l•Z 
RETURN 
00 
sueROUTINE GREENCR„,x,1D,CEPAR,APOT,OM,YYI 
GENERJC 
CCMMON/PARIM/CIPPA,CABOTE,JCC,EPS 
INTEGER NARZAClOOJ 
REAL ax,ox1,ox12,RI1YY(l20) 
REAL*8 Hl,h2,H3,eC120),DC120J,YC120),Z,CC1201tOMEGA 
REAL•8 ORDPARC120J,VEKPOTC120J,A(l20J,EJ~s.zweJ,DX2 
REAL*8 i;4, ~5, H6 
REAL DEPARC120J,APC1(120) 
LDJVER=O 
I~=INTC0.5•CCM/CABOTE-l.J+l.ll 
OMEGA=l. 
JFCIN.EQ.l.AND.CABOTE.LT.C.11 OMEGA•0.5 

C(NTINUE 
EPD=l.E-6 
t<"AX-=20 
IN=INTC0.5•COM/CABOTE-l.J+l.ll 
OX:RMAX/I D 
DX2=DX*DX 
DU=l.00/DJI 
EINS=l.00 
ZWEI=2.DO 
JE=-ID+l 
IEl= ID-1 
00 9 I=l,IE 
ORDPARCIJ=DEPARClJ 
VEKPOTCIJ=APOTCil**2 
VCJ) •YYCI J 

ANFANGS BESETZUNG 

K=O 
K=K+l 
AN(]Rfh•O. 
00 12 1=2t JE 
Hl=0.500/FlOATCI-ll 
H4=YC U 
H5=0R DP AR C I ) 
H6=VEl<PCT ( 1) 
A ( J t =H 1-1. D C 
Cl I>=-Hl-1.00 
Hl=SINCH4J 
H2=COS(H4) 
H3=H5•Hl+CM*~2+H6*CEINS-Z~EJ•Hl*Hlt 
8(1J=ZWEl+H3•DX2 
D(IJ=(-H6*~l•H2+H5*H2-0M•Hl+H4*H3J•OX2 
CClNT INUE 
AC IEJ=-Zf!IEI 



0022800 c 
0022900 c 
0023000 c 
CC23050 
0023100 
0023200 
0023300 
0023400 
0023450 
OC235CC 13 
0023600 c 
0023700 c 
0()23800 c 
0023900 
002't0CO 
0024100 
0024200 
Cl.024300 
0024400 14 
0024500 
002460C 
0024700 15 
0024150 
0024800 
0024900 
OC24905 
0024910 555 
0024915 
0024920 SC 
0024930 
0024940 
0024950 
0025000 55 
00251CC 
0025200 
0025300 C30 
0025400 7C 
0025500 
0025600 16 
0025700 
0025800 
0025802 
0025804 
0025806 
00258(8 
0025810 
0025U2 
0025814 
0025816 
0025818 
0025820 
0025822 
0025823 
0025824 
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UM SPEICHERUNG 

H3„8(2J 
00 13 1•3 ,10 
ecIJ=H3*8111-CCl-ll•ACll 
C ( II =H 3•C CI 1 
DCIJ=H3•D(J)-0(J-l)•A(1} 
H3•e ( J) 
CCNTJNUE 

AUFLOESUNG DER GLEIC~UNG 

ACIEJ=CDCJE)*BCIDl-DCIDl•ACIE)t/(BCJE)*B(JO)-CCIDl•ACIEIJ 
DG 14 I=l, IEl 
J=IE-I 
ACJJ=(C(JJ-CCJl••CJ•IJJ/BCJI 
ANCRM=ANOPM+ABSCACJJ-Y(J)J 
CONTINUE 
ANCRM=ANORM/ 10 
00 15 1=2,IE 

YCIJ=YClt+OMEGA•CACIJ-YlIJ) 
IFCl<.EQ.10) CMEGA=l. 
IFCl<.EQ.l<MAXJ GOlO 555 
IFCANGRM.fl.EPDJ 6010 44 
GOTO 55 
CONTINUE 
WRITEC6,80) ANCPM,OM 
FORMATC2X, 1 VERF. DIV. MIT ~CPM= 1 ,El2.4, 1 CM= 1 ,El2.4,•K=•,Ie> 
l 0 IVER=LD IVER +l 
CMEGA=Cf'EG.U0.5 
IFCLDIVER.LE.l) GOTC lOOC 
CCNT INUE 
NARZHINt=I< 
IFCJN.LE.l) WRilEC6,70) lNARZA(J),J:1,1oc1 
FOPMATC2X, 1 ZA~L DER IERATICNEN=',16,• NORM= 1

1 El5.8) 
FORMA TC 2X,2 C15J 

00 16 L=l, JE 
'tY(U=YCU 
RETURN 
Et,O 
Sl.BROUTI NE GREE"JC JHt IX t lt t CEPAP t A PCiT ,Cf' M, Y J 
REAL YC130ltVEKP0l(l30J,OROPARC130t 
INTEGER NIPZAClOOI 
REAL DEPARl13Q),APC1(130J 
REAL YINC 130 J 
cc~~CN/PARAM/CAFPA,CAeCTE,JCC,EPS 
182=1. 57C7fiE3 
DX•IHIAX/ IC 
AlfH=l. 
EPD=0.2*EPS 
OEGA =1.5 

IFCCABOTE.lE.O.ll CMEGA=l. 
Kl=l 



0025826 
0025828 
0025E3C 
002~832 
0025834 
0025836 
0025838 
0025E40 
0025842 
002sa1t1t 
0025E46 
0025848 
0025850 1 
C025852 
0025854 
0025€56 2 
0025E58 
0025860 
0025H2 
0025864 c 
0025866 c 
0025€68 c 
0025870 
0025872 44 
C!C25fl4 
0025876 
0025f78 
0025880 
0025882 
OC25H4 
0025886 
0025888 
0025890 
0025892 
0025ECJ4 
00258"6 
00258q8 
oc2sc;cc 
CC25902 
0025904 
oc25c;c6 
0025908 
0025910 
0025«;}2 12 
0025914 
0025CH6 
0025918 
0025920 c 
cc2~n2 c 
0025924 c 
0025926 
OC25'n8 
0025930 
0025932 

Ql l= L.E2 
EPSOM= t .E-1 
DXIL=l./(12.•DX•CX) 
OXI2=30.*0Xll 
IE= I D+ 1 
IEl=IE+l 
IE2= IEHl 
RI=O. 
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00 1 1=3,IE 
ORCPAR(l)=CEPARCl-1) 
Hl=APC!TlI-1) 
IN=INT(0.5*((~~/CABCTE-L.J+l.IJ 
VEKPCT ( I )=H•H 
DO 2 I=l ,IE 
J= IE2-I 
Y(J)=Y(J-1) 
'f( 2J=C. 
Y( lJ=-Y(3J 
'tlIE2l=Y(IE) 

ITERATIC~ fEf INS ~ERE 

K=C 
K=K+l 
Cl5=0. 
RI=O. 
OC 12 1=3, IE 
Rl=RI+l. 
Hl=Y(I) 
H2=Y( J+l) 

H3=Y( 1- U 
H4=Y (1+2} 
H5=Yfl-2) 
H6=SIN(HlJ 
H7=CIJS ( Hl) 
H8=~EKPOT(l)*H6*H7 
H9=VEKPOT(l)*(l.-2.•H6*H6) 
Hl O=OROPßJH II 
QS=OXll*((H5-H4+8.•(H2-H3JJ/Rl-H4-H5+16.•CH2+H3J-30.•Hll 
QS=CS-t8+tIO•t7-0MM•t6 
PS=OXl2+H«;+HlC•H6+C~~·t7 
Y{ I>=lil+OMHA•Q5/PS 
Hl=Hl-Y(IJ 
Ql 5=Ql S+H l*Hl 
Y(l )=-Y( 3) 
Y(IElJ=0.1*{15.•YCIEJ-6.•Y<IDJ•Y(IC-1)) 
Y( IE2J=YCIE) 

CP'EG.6 5TRA1EGIE 

G~=SCRTICLS/CUTJ 
Qll=QLS 
OM=·WM +OM EG.6-1. ) /(OMEGA •S<:RT (Cf' J J 
Cf'==l .-Cfl*Cf' 



0025934 
0025936 
0025938 
0025940 
00259H 
0025944 
0025946 
002594e 33 
0025CJ50 22 
0025952 
0025954 
0025956 55 
0025~58 13 
0025960 
0025962 
0025«364 
0025966 c 
0025968 c 
0025970 
0025•n2 20 
0025c;14 3C 
0025976 
0025978 40 
0025c;ec 1C 
0025CJ 82 
0027800 
0027e50 
0027900 
0021c;5c 
OC28COO 
0028050 
CC28100 
0028150 
0028200 
0028220 
0028250 
0028300 
OC2835C 
0028400 
CC2845C 
OC2E5CO 
0028550 
OC2HCC 
0028650 
0028700 
co2e150 
0028800 
0028850 
OC28900 
0028950 
cc2c;coo 
002c;o5c 
0029100 
002CJ15C 

lf(OM.LT.O.J GOTO 22 
C~=2./(l.+SQRT(C,J) 
OM=A'°'Jt; 1( Ot 2.) 
IFCK.LE.Kl) GCTO 33 
IFCABSCCM-C,lJ.GE.EFSC') (CTC 33 
OMEGA=OM 
EPSCM=EPSC„•3.E-1 
Clfl=CM 
AeST=SORT(QtSJ/ID 
If(K.GT.200) GOTO 55 
IFCABST.GT.EPO) GOlC 44 

CO 13 1=2, IE 
't( II :V tl+lJ 
V( lJ=O. 
NARZAtINJ=K 
IftIN.LE.l) ~RITE(6,70J (~'RZl(JJ,J=l,JCCJ 
WRITf(6 9 30) K,ABST,C„EGA,CM'°' 
WRITEC6,40J(Y(l),l=lr1E) 
RETLRN 
FORMATCI1C,4fl0.CJ 
FORMAT(2X,•ZA~l CER ITERATICNEN= •,18,5X, 1ABST= •,e12.4,5X, 

F 1 0MEGA= 'tE12.4,5X, 1C"'= •,E12.4) 
FCR„ATC5F2C.8) 
FCRMAH2X,2CJ5) 
ENC 
sueROUTINE SCl(RMAX1IDrORC,RER,VEK1IMR,FELC) 
REAL*8 P(l2CJ,Q(l20J,AA(l20J,Betl20J,CCC120),00(120J,EE(l20J 
REAL*8 ff(l20J,PIC120J,Ql(l2CJ,RI,Hl,H2,H3,H4,H5,BCS1tBCS2 
REAL•8 tus,A~CR,LT,T,Al,A4,A8,CX 
REAL ORO(l20),VEKtl20JrRE~(l20) 1 1'°'R(l20J,FELOC120) 
REAL PIS(12Cl,PSC(l2Ct,KAPPA 
CCMMON/PARA,IKAFFA,lT,IMC,EFS 
T=TT 
APC=l. 
CABAR=l2.C61273*KßFF' 
IFCTT.LT.0.5) AP0=2. 
DX=R„_X/IC 
DXII=l./(12.•DX*DX) 
ZETA3=1.202C569 
PI2=9.86%044 
AB=(l./(2.•I~C+l.)-C.25/(IPIC+l.))/l~C 
AAA=l./(2.*l~C+0.5)-J./C~.•IMC+2.J 
IE=IO+l 
lEl=IE+l 
IOI=ID-1 
IPIL=2*1'4C-l 
L T=DLOGCT) 
Al=4.•AFO/FI2 
A2=2.*T*Al 
A3=1.-A2*AAA/(T*TJ 
A4=3.5*ZETA3/((~APP~**2)*'FC*P12) 
A5=28.•ZETA3*1/((KAFFA*PI2>**2> 
A6=A4*A3 
A7=2.•AAA/T 



002~200 
CC29250 
0029300 
0029350 
0029400 
0029450 10 
cc2c;soo 
0029550 
0029560 
CC2960C C 
0029650 c 
0029700 c 
co2c;1sc 
0029800 
0029f50 
0029900 
0029950 
CC3CCCC 
0030050 
()030100 
0030150 
0030200 
0030250 
C030300 
0030350 
CC3C4CC 
0030450 
0030500 11 
0030550 
0030600 
003Qf 5C 
0030700 
0030750 
0030800 
0030850 
0030900 
003cc;50 
0031000 
0031050 
0031100 c 
0031150 c 
00312CO C 
0031250 44 
0031300 
0031350 
0031400 
0031450 
OC315CC 
0031550 
0031600 
0031650 
0031700 
0031750 
0031800 12 

AS=AB/4. 
RI :::C. 

00 10 1=2, IE 
RI=Rl+DX 
P(Il=ORO(ll 
Q(IJ=VEK( l)„RI 
Q(lJ=-1.CO 
P(lJ=0.00 
Q(lEl=O. 
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BESETZUNE DER INHC~OGENITAElEN 

RI=l. 
eo 11 1„3, 101 

RI„RI+l. 
Hl'=PIIJ 
H2=P ( I+ 1) 

H~=PCI-U 
H4=P ( I-t2J 
H5-=P(l-2) 
Hl:=Q(I) 
H7=H6/( DX*R l J 
H7=H7*H7 
PS=OXll*((-H4+H5+8.•(H2-H3J)/Rl-H4-H5+16.„(H2+H3J-30.*Hll-H7*~1 
PI(l)=A2*REP(IJ-13•PS 
PlStIJ=2.•l•RER(1)+17*FS 
QI(IJ=-A5*IMRIIJ+A6•Hl•Hl 
CONTINUE 
PS=DXll*C-2.•PC4J+24.•Pl3J-30.•PC21)-((Q(2J/DXl_.*2)•Pt2) 
OJ(2J=A2•RER(2)-A3•PS 
PISf2J=2.*T*RER(2)+11*FS 
Ql(2)=-A5*IMR(2)+Ai:*Pf21*Pf2J 
PS=(-P(IC)+P(JD-2J+S.•(P(IEl-P(JD1J)}/1Dl 
PS=PS-PfJD-2)+16.*(P(IE)+F(IOl))-31.*P(IO) 
PS=DXIl•PS-((Q(I0)/(101*0)))**21*PCID) 
Pl(l0)=A2•RER(ICJ--3•PS 
PISfIDJ=2.•1•RER(10)+A7*FS 
QI(ID)=-A5*IMR(IOl+Al:*P(ID)*Pll0) 
l<=O 

BEREC~NUN~ DES FLUSSES QlIJ 

l<=K+l 
QUS=0.00 
ANGR=O.DC 

00 12 I =4:, 10 
Rl=l.DO/DFLCßTCI-1) 
AA(JJ=-(l.DC+Rl)J3C.DO 
fB(l)=(2.CC+Rl)/3.75DO 
CC(IJ=-l.D0+0.4CO*(Cl(IJ-~4•P<I>*P(IJJ•CX•OX 
DD(J)=(2.DO-Rl)/3.1500 
EE(l)=-(l.CO-Rl)/30.CO 
FFUJ=C. 
CCNTINUE 



003U!50 
0031900 
0031 c;50 
0032000 
0032050 
OC321CC 
0032150 
0032200 
0032250 
0032300 
003235C 
C032400 
0032450 
C0325CO 
0032550 
0032600 
C032650 
0032700 13 
0032750 
0032800 
0032850 
oc32c;co 
0032950 
0033000 
CC33C50 
0033100 H 
0033150 c 
0033200 c 
0033250 c 
00333CO 
0033350 
0033400 
CC3345C 
0033500 
0033550 
OC33t00 
0033650 
003370C 
0033750 
0033800 
0033850 
0033900 
0033950 
0034COO H 
0034050 
CC3"1 CO 
003'tl5C 
0034200 
004250 
0034300 
0034350 15 
0034400 
0034450 
CC345CC 

H5aCCC2J+U(2) 
[[(2)•00( 21/1-!5 
EEC2JsEEC2Jlt-5 

76 

FF C 2)"'0• 80C/H5 
ff(])„-0.0500. 
CCCIOJ•CCCICl-EECJCJ 
H5:CCC31-00{2)•BB(3) 
DOC31=CCC(31-EEC2t•EeC31J/~5 
eec~J=EEC3)/H5 
fFC3J=CFFC3J-FFC2J•BBC3JJ/H~ 

00 13 1•4tlD 
H2=AAC I) 
H3=BBCIJ-DDCI-2J•H2 
H5=CCCIJ-EECI-2J•H2-CCCI-1J•H3 
DO(J)•CODCil-EECI-1J•H3J/H5 
EE (J )•EEC I>H5 
FFCl)=-(H2•FFCl-2)+FFCI-1J•t'3)/~5 
CONT INUE 
Q(ID)•FFCICJ 
OlIDll•Ff(IOl)-OOCIOlJ•C:CICJ 

00 14 I=4t ID 
J=IEl-I 
Hl•-Q(JJ+ff(JJ-DDCJ)•QCJ+lt-EE(J)*OCJ+21 
QCJl=QCJl+H 
C:LS=Ql S+Hl•Hl 
ANOR=ANOR•QCJJ•QCJJ 

BERECH~U~G DES CRD~l~GSFARAflETERS FCIJ 

00 15 I•2tIC 
RI=l.DO/DFLOATCl-1) 
AA(J)=C-l.CO+RIJ/12.CO 
eec11=2.cc•c2.oc-R1J13.co 
Hl= CP ( IJ /1J**2 
BCSl=0.00 
BC 52=0.DC 
H2=0FLOAT C IML) 

00 16 l=l,Ifll,2 
H3=1.00/DSQRlCH2•H2+Hl) 
H4=H3•1-!3 
H~=H3*H4 

BCSl=BCS1+~4/CH2•CH2•H3+1.0CIJ 
BCS2aBCS2+t'5 
H2•H2-2.DC 
BCSl 2 t'l•c2.oo•BCSl+A8) 
BCS2•2.00•Hl*CBCS2+A8) 
CCCIJ•-2.5DC-CQCil*RIJ••2-Al•O)•C)•(LT+BCS1+8CS21 
CC(Il=2.DC•C2.CC+RIJ/3.CC 
EECil=-ll.CC+Rll/12.CO 
ff(IJ=-lAl•Pfil•8CS2+PICI>J•0)*0) 
CCNTJNUE 
H~=CC(2)-AA(2) 
CC(2)=0Df21/tl5 
EE(2J=EE(2)/H5 



0031t550 
O<l346CC 
0034650 
0034700 
0034750 
0034800 
0034f5C 
0034900 
0034950 
0035000 
0035050 
0()35100 
C03515C 
0035200 
0035250 
0035300 
0035350 
0035400 
0035450 17 
0035500 
0035550 
0035600 
0035650 
0035700 
0035750 
CC3580C 
0035850 18 
0035900 
OC35~5C 
0036000 
0036050 
OO~f: 100 55 
0036150 
003f:200 
0036250 
0036300 19 
0036350 
0036400 
0036450 
0036500 
0036550 c 
00366CO c 
0036650 
0036700 
0036750 
0036800 
0036f50 
0036900 
0036950 
CC370CO 
C037050 
0037100 
<lC37150 22 
0037200 
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FF (2 l=fF( 2 J/f'5 
AAClD)=AA(ICl+O.lCO*tCCJC) 
BB(l0)=BBCIO)-C.6DO•DDCIO) 
CC(10)=CC(ICt+l.5DO•ttfIDJ+EE(l0t 
B8(10l)=Be(JC1J+0.1CO*EECID1) 
CC(l0l)=CCCIDl)-C.6DO*EECIDll 
CD(I01J=DD(IC1)+1.5DO*EECID1) 
H5=CC(3)-D0(2)*8B(3) 
Dt(3)=(DDt31-EE(2)•Be(3))/H5 
EE(3):fEf3J/H5 
FF(3)=(ff(3)-Ffl2>•eeC3))/~5 

OC 11 1=4, IC 
H2=AAU) 
H3=BB(l)-0D(l-21•H2 
H5=CC(l)-EEl1-2J*H2-0DCI-1J•~3 
DD(!)=(OD(J)-EECJ-l)•H3)/H5 
EE t U=EE( J)/1-!5 
Ff{l)=(ff(IJ-Ff(l-2J•H2-ff(l-1J*f3J/H5 
CONTINUE 
P( IO):ff( IC) 
P(IOlJ=Ff(IOlJ-CCCICll*P(ICJ 

00 18 I=lt, IO 
J=IEl-t 
Hl=-PfJt+Ff(Jl-DO(JJ•PfJ+lJ-EE(J)•P(J+2J 
P(J)=P(J)+t-1 
Cl S=QlS+Hl•tH 
ANOR=ANOR+P(JJ*F(J) 
ABST=DSCRTCCUS/ANORJ 
If(K.GT.lCC) GOlC 55 
IF(ABST.GT.2.J GOTO E6 
lftABST.fT.EPS) GOTO 44 
P(IEJ=0.1DC•tl5.DO*P(l0)-6.00*F(l01J+F<IC-2JJ 
SRI= 1. 

DC 191=3,ICl 
SR I=SRI+ 1. 
FELD(IJ=CAeAR•DXll*(Q(l-2)-Q(I+2J+8.•(Q(l+ll-Q(l-l)l)/SRI 
FEL0(2J=CAeAR•O~Il*(C(2)-C(4)+8.•CQ(3)-C(lJ)) 
FELD(IOJ=CABAR*DXll•(Q(ID-2J+Q(IDJ+8.•fCfl0+1)-Q(JD-1JtJ/llD-lt 
FElD(l)=O.l•tl5.•FELC(2)-6.•FELD(31+FELO(ltJJ 
FELDfIEJ:C.1*(15.*FElO(I0)-6.•FELCCIO-l)+fELOCIC-ZJt 
·······························••********** 

BERECH~U~G CES SC-f E~LEPS 
Hl=O. 
H2=0. 

DC 21 1=2,IC 
el=(P(l)JTJU2 
BCS=O. 
ABA=l"l 

CO 22 L=ltIMLr2 
B2=1./SQRT(~fA*AfA+SlJ 
B22=B2•B2 
ecs=BCS+B22/(Ae1•tAEA•e2+1.JJ 
ABA=ABA-2 
ecs=e1•cscs•2+ABJ 



0031250 
0037300 
C03135C 21 
0031400 
0037450 
00315CO 
0037550 c 
0037600 
0037t5C 66 
0037700 
0037750 
00378CO 
0037250 77 
0037900 
0037c;50 
0038000 
CC3SC50 
0038100 23 
0038150 
CC382CC 
0038250 3C 
0038300 
0038350 4C 
0038400 50 
C038450 6C 
0038500 7C 
0038550 
0038552 
0038554 c 
0038556 
003E558 
0038560 
C03E5f2 
0038563 
0038564 
0038566 
0038568 
0038570 
0038512 
0038574 
0038 576 
003E578 
0038580 
C03Ei5E2 
CC385E4 
0038586 
CC3E588 
0038590 
003E5c;2 
003e5c;4 
0038596 
OC3f5c;e 
0038600 
0038602 

H2=P(l)*(Ll+BCSJ-PISllJ 
PSC(l)=l-2 
Hl=Hl+~2•n 
Hl=OSQRTCHlJ /ID 
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WRITE (6,30) K,ABST,OMEGA,Hl 
~RITE(6,60) AFC 
MRITE(6,7C> (PSCCIJ,1=2,ID> 
GCTC 71 
~RITE(6,3C) ~,Ae5T,C~EGA,~l 
WRITE(6,40) 
WRITEC6,50) (P( IJ,RERCIJ,Q( II, IMR(IJ, l=l,IE) 
STOP 
CONTINUE 
RI=O. 

00 23 1=2,IE 
RI=RI+CX 
ORD(l)=P(l) 
"EK( l )•Q( 1) /RI 
ORC H l=O. 
RE TUPN 
FORMAT(2X,'SC-GLEICH.lNE~TC~):ZAHl DER ITERATICNE~=•,I8,-

F5X,1ABST= 'tElZ.4,• OMEGA= •,e12.4,• SC-FEHLER= 1,El2.4J 
FOR "A 1( 12 )C, 1CROPAR 1 , lltX, 1 P EfC 1 117X,' VEl<FCT 1 , 14X, ' IMP' I ) 
FORM AT Hf2C. 8 J 
FORMA1(2X, 1APC= 1 ,Fl4.6) 
FORMATC10(2)C,flC.6)) 
DD 
SLeRCUTl~E SCll(RM,X,It,CFCFAP,PER,VEKPCT,I~R,FELDJ 
*****Gl APPROXIMATICN: APC=T ***** 
REAL P(l00),PERC100),Q(l00),l~R(l00),fELC(l00) 1 Pl(lCC) 
REAL ORDPARClCOJ,VE~FCTClOOJ,PISClOO),FSCtlOOJ,,1(100) 
REAL KAPPA,L T 
cc~~C~/FAfCß~/K~FFA,T,l~C.EFS 
CABAR=l2.C61273*KAPPA 
APC=l. 
IF(T.LT.C.5J APC=2. 
DX=RMAX/IO 
CXIl=l./(12.•CX•tX) 
OXI 2=30.•0)lll 
ZETA3=1.2C.2C!:6Cj 
Pl2=9.8696C44 
AA=(t./(2.•I~C+l.J-C.25/(l~C+l.))/lMC 
AA4=1./(2.•IMC+0.5)-l./(4.*IMC+2.) 
IE•ID+l 
IEl=IE+l 
IE2=IEl+l 
1 H •2*1 ~C-1 
CIML=IML 
L T•ALOGCTJ 
CMEGA•C.5 
Kl:4 
CLT=l.E2 
EP S0"1= l.E-1 
Al=4.•APC/Fl2 



0038604 
0038606 
00386(8 
0038610 
0038612 
003€614 
0038616 
003Hte 
0Cl38E20 
0038622 
0Cl3862't 
0038626 10 
0038628 
003863() 
0038632 
0038634 
0038!:36 
0038638 
003E640 
0038642 c 
0038644 c 
0038646 c 
0038648 
0038650 
003!6~2 
0038654 
0038656 
003eE58 
0038660 
003!!662 
0038664 
0038666 
CC38t68 
0038670 
0038612 
CC3Efl4 
0038676 
OC38678 11 
C038680 
0038682 c 
Cl0386E4 C 
0038686 c 
0038688 44 
OC38f90 
0038692 
CC386«;4 
00386Cj6 
0038698 
C03flCC 
0038702 
0038704 
00381(6 
0038708 
C03E11C 
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A2=2.•T•A 1 
A3=1.-A2•AAA/CT•TJ 
A4=3.5•ZETA3/((~APPA**21*APO*PI2J 
A5=28.•ZETA3*1/((KAPPA•Pl2)**21 
A6=Alt*A3 
A7=2.•AAAJT 
A8=AA/4. 
RJaO. 

DO 10 1=3,JE 1 
RI=Rl+CX 
P(l)=ORDPAR(l-1) 
Q(l)=VEKPOlfI-lJ•RI 
PC U =-PC3) 
P(2)=0. 
P(IE2)•PCIEJ 
Q(l):Q(3) 

Q( 21=-l. 
Q( IEl l>=O. 
QCIE2)=2.•QllElJ-Q(JEt 

BESETZUNG DEP IN~CMOEENITAElEN 

RI=O. 
DC 11 1•3, JE 

RI=RI+l. 
t!l•P( H 
HZ=P(l+l) 
H~=P( 1-11 
H4=P( l+ZJ 
H5=P(J-2) 
H6=Q(J J 
H7=H6/C DX•PI) 
H7=H1*H7 
PS=DXl1*((-~4+t!5+8.•(H2-H3))/RJ-H4-H5+16.•CH2+H3)-30.•Hl)-H7*~1 
PICl)=A2*RERCJ-l)-A3*PS 
PISll-l)=Z.•l•RERCl-ll+A7*FS 
Ql(l)=-A5•IMRCl-l)+A6*Hl*Hl 
CCNTINUE 
K=C 

BERECt!~t~G CES fllSSES tCI) 

I<= I<+ l 
QL5=C. 
ANOR=O. 
Rl=O. 
00 12 I=3tlE 

RI=RI+l. 
Hl=CCI) 
H2::Q ( 1+11 
H3=Q( I-lJ 
H4::Q(l+2) 
H5=QC 1-2) 
H6=PCI>•FCIJ 



0038712 
003S114 
0038716 
0038718 
0038720 
00318722 
C03E124 12 
0038726 
0038728 
0031!130 c 
0038732 c 
0038734 
0038736 
0038738 
003E14C 
0038142 
0038744 
0038146 
0038748 
0038750 
0031!7~2 
0038754 
0038156 
0038758 
0038760 
003E162 
0038764 
0038766 
003S768 
0038770 
0038772 
0038774 
0038776 14 
003€778 
0038780 
0038782 
0038784 
0038786 
0038788 
0038790 
0038792 
003E7Cj4 13 
0038796 
0038798 
OC3UCC 
0038802 c 
0038804 c 
O(i38806 C 
0038808 
0038810 
C038812 
0038814 
003Ee16 
C038818 
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l-'7=Q I( 1) 
QS=DXIl*CCH4-H5-8.•CH2-H31J/Rl-H4-H5+16.•CH2+H3J-30.•Hll 
QS=QS-IA4*H6-H7J*Hl 
Q(J)=Hl+CME~••QS/CDXl2+A4*~6-~7} 
H l=Hl-Q U I 
QUS=QUS+Hl•t-1 
ANOR=ANCR+,(IJ•QCI} 
Q( l)=Q( 3) 

Q(IE2J=2.•Q(IE1)-Q(IEI 

BERECH~U~G DES CRDNU~GSPARAMETERS FllJ 
RI=O. 

OC 13 1=3,IE 
RI=Rl+l. 
Hl =PC ll 
H2=PII+U 
H3=P( 1-1) 
H4=PC I +2 J 
H5=PC I-2) 
H6=Q( 1 J 
H7=H6/C DX*P J) 

t"7'=H7*H1 
l!l=CH1/Tt**2 
BCSl=O. 
BCS2=0. 
ABA=Dlfl!l 
00 14 l=l,IMlt2 

82=1./SQRTlAEA•AeA+El> 
B22=B2•B2 
e:1=822*B2 
BCSl=BCSl+B22/CAEA*CAEA*B2+1.)I 
ABA=ABA-2. 
etS2=BCS2+B~ 
BCS2=Bl*CBCS1+2.•CECS2+A8J) 
BCS1=Bl*CBCS1•2.+A8) 
PS=DXI1•CC-H4+H5+8.•CH2-~~))/RI-H4-H5+1~.•(H2+H3)-~0.•Hl) 
PS=PS-Hl*CH7+Al*lll+BCS1J)+PICII 
PSS=OXl2+H7+Al*Cll+BCS2> 
P(IJ=Hl+CMEGA•PS/PSS 
Hl=Hl-P( I) 
QUS=QUS+H*t-1 
ANCR=ANCR+FCI>•FCI) 
PCIEl)•C.1*(15.•PCIEJ-6.•FCID>+P(ID-llJ 
P(l)=-P(3) 
P(IE2J=PCIE) 

GMEG• STRATEGIE UND AUSSlEIGELOGIK 

OM=SQRTCQU~/QL TJ 
QUT=QUS 
CM=COM+OMEGA-1.)/COMEGA•StRT(C~J) 
OM=l .-OM*OM 
lf(CM.LT.O.J GCTC 22 
OM=2./(l.+SQRTIC~)) 



003E820 
0038822 
0038824 
0038826 
0030828 33 
0038830 22 
0038832 
0038834 
0038836 
003883·S 55 
0038840 
003E842 
0038841t 15 
0038846 
0038848 
0038850 c 
0038852 c 
0038E54 
0038S56 
003SE58 
0038e60 
0038862 
0038@64 
0038866 
0038868 
0038870 
0038812 
0038874 18 
003H76 
0038818 
QC3E880 
0038882 17 
0038884 
C03Sf!S6 
0038888 
00388CJO c 
003E8'ii2 
0038894 66 
003SSCJ6 
0038898 
0038900 
OC3ECJC2 11 
0038CJ04 
0038906 
003SCJC8 
0038910 
00.38912 16 
0038914 
0038916 
oo.3sCJ1 e 3C 
0038920 
0038922 40 
OC38924 5C 
00389i6 60 
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lf(K.tE.Kl) GCTC 33 
IF(ABSfOM-D,lJ.GE.EPSOM) GCTO 33 
C'EGA=,MI~J((M,1.0) 
EPSC,=EPSC~•3.E-1 
CJMI•OM 
ABST=SQRTICUS/ANOR) 
IFfK.GT.lSCC) GClO 55 
IFIABST.GT.O.lJ 6010~6 
IFICABST.ET.EPSJ.OR.(K.LE.5J) GOTO 44 
Rl•O. 

ClO 15 1„3, JE 
Rl=RI+l. 
FELD(l-l>=CABAR•DXIl•(QCl-2)-Q(l+2J+8.•(tCI+lJ-Q(J-11JJ/RI 
FELDCl)•O.l•Cl5.•FEltC2J-E.•FELDC3J+FELDC4JJ 
FElDClE1•C.l*Cl5.•FELDCICJ-6.•FELD(ID-lJ+fELDCID-2JI 

················**························· BERECHNUNe DES SC-FEHLERS 
Hi•O. 
H2•0. 

DC 17 1•2t IC 
Bl=f PfI+lJ/Tt**2 
ecs=o. 
ABA•Oln 
00 18 L•ltlftl,2 

82•1./SQRJ(AfJ*'EA+81) 
822=82*82 
BCS=8CS+B22/IABA•IABA*82+1.)) 
AEA-=Af!A-2 
BCS=Bl•(BCS•2•ASJ 
H2=PCI+lt•ILT+BCSJ-PISCll 
PSCIU=H2 
Hl=Hl+H2•H2 
Hl=SCRT on) I ID 
WRITE (6,3CJ ~,AeST,C„EGA,~l 
WR lTE( 6,6C) APO 
WRITE(6,70> tPSC(Iltl=ZtlD) 
GOlO 11 
WRITE(6,30) K,ABST,O„EGA,Hl 
~IU lE (6,401 
wRilE(6,5C) (P(l+l),RER(IJ,QCI+l),J„R(JJ,J=l,JE) 
STCP 
CCl\ll l\UE 
Rl=O. 

oc 16 1=2t JE 
Rl=RI+O)C 
ORCPAR(IJ=PII+ll 
VEKPCTCIJ=CCl+l)/RI 
OROPARC U=C. 
RETURN 
FOR~ATC2x,•sC-GlEICh.(SCP):ZA~L CER ITERATIONENz•,1a,-

F5x,•ABST= •,El2.4t' CMEGA= •,e12.4,• SC-FEHLER•',El2.4l 
FOR ~AT( 12X, • OPOP .tR •, l 4X, 1 R ER 1 t 17 >c, 'VEKPOl' , 14X t 1 1 llJR' II 
FCRMATC4F2C.8) 
FORMAT(2>c,•APO= •,fl~.61 



0038928 7C 
0038930 
0046700 
OC4t80C 
0046900 
CC41CCO 
0047100 
0047200 
CC4730C 
0047400 
0047500 
0047t:CO 
0047700 
0047eCO 
0047900 
0048000 
CCit8lCC 
0048200 
0048300 
CC484CC 
0048500 
0048600 
0048700 
0048800 c 
0048900 c 
0049000 c 
0049100 
CC49200 
0049300 
0049400 
oc4c;500 
0049600 
0049700 
OC49800 C 
0049900 c 
CC50000 C 
0050100 
0050200 
OC5C3CC 
0050400 
0050500 
OC5C6CC 
0050700 
0050800 c 
0050900 c 
0051000 c 
OC!illCC 
OC5120C 
0051300 
OC!il40C 
0051500 
0051600 
CC517CC 
0051800 

FORMAT(l0(2~rflC.6)J 
ENC 
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sueROUTINE eESK(X,N,eK,IER) 
D 1 ~E N SI C N 1 U 2 J 
BK=.O 
lf(NJlOrlltll 

10 IER=l 
RETURN 

11 IF(X)l2,12,2C 
12 IER=2 

PETUPN 
20 If(X-17C.CJ22,22,21 
21 IER=3 

RETLRN 
22 IER=O 

IF (X-1. )3t,.3t, 2!i 
25 A=EXP(-)C) 

B=l./X 
C=SQRT ( e > 
H U =B 
CO 26 L=2,12 

26 T(U=TCl-1>*1! 
IF(N-1)27,2«;,27 

CC~PUTE KC USI~~ PCLYNC~t~l ~PPPOXIMATION 

21 GO=A•ll.25!!I41-.15ttt42•TCl>+.cee11128•Tc2t-.cc;13c;c95•1c3) 
2+.l344596*TC4J-.2299850*T(5J+.3792410*TC61-.5247277*TC7J 
.3+.5575368•TC8J-.4262f3.3*TC9J+.2184518*1(10J-.06680977*TC11) 
4+.009189383•TC12J)*C 

IF lNJ 20,2e ,zc; 
28 l!K=GC 

RETURN 

COMPUTE Kl USING PClYNOMtAL APPROXIMATION 

29 Gl=A•Cl.253314l+.4t«;c;921*l(l)-.l468583*1(2J+.1280427•TC3J 
2-.l736432*Tl4)+.2847tl8*T(5)-.4594342*l(t:J+.628338l•TC11 
.3-.f632295*ll8)+.505C239*Tl9J-.2581304*TC10J+.0788000l*TC11J 
4-.0l08241E*H 121 J•C 

I F C N-1 120, 30, 31 
.30 BK=Gl 

RETURN 

FRCM KO,Kl CO~PLlE K~ lSI~G RECURRENCE RELATICN 

31 cc 35 J=2 .~ 
GJ=Z.•lFLOAlCJJ-1.)•Gl/X+GC 
IFCGJ-l.OE7CJ?3,33,!2 

32 IER=4 
GO TO 31t 

33 GO=Gl 
35 Gl=GJ 
34 BK-=GJ 



CC519CO 
0052000 
0052100 
0052200 
0052300 
00524CC C 
0052500 c 
0052600 c 
CC527CC 
0052800 
0052900 
CC530CC 
0053100 
0053200 
OC533CC 
0053400 
00535CC 
0053600 
0053700 
OC53€CC 
OC53900 
0054000 ( 
CC5410C C 
0054200 c 
0054300 
0054400 
0054500 
00546CC 
0054700 
0054800 
co54 c;cc 
0055000 
0055100 
CC5~2CC 
0055300 
0055400 
0055500 
0055600 
0055700 
OC558CC 
0055900 
CC56CCC 
OC561CC 
OC56200 
OC563CC 
0056400 
0056500 
OC566CC 
0056700 
0056800 
OC56«;CO 
0057000 
C0571CC 
OC572CC 

RETURN 
36 e=X/2. 

A=.5772157+jlCGfEI 
C=B*B 
IF (N-ll.37 ,4 3, 37 
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CD~PlTE KG tSING SERIES f)FANSICN 

37 GO=-A 
X2J=l• 
fACT=l. 
HJ=.O 
00 40 J=l,6 
RJ=l. /FLOHJ) 
X2J=X2.J*C 
fACT=fACURJ~RJ 
1-!J=HJ+RJ 

40 GO=GC+XZJ*FACT*(HJ-A) 
IF(N)43,42,43 

42 Bl<=GO 
RETURN 

CC~P~TE Kl tSI~G SEPIES fXF,~SIC~ 

43 X2J=e 
FACT=l. 
t-J=l. 
Gl=l./X+X2J*C.5+i-HJI 
00 50 J=2,8 
X2J=X2J*C 
RJ=l./FLOT (J1 
FAC T=FAC T•R J*R J 
HJ:HJ+RJ 

50 Gl=Gl+X2J*fßCT•(.5+(,-t-Jl•FlC'T(JJt 
If(N-1 )31,52,31 

52 eK=Gl 
RETURN 
END 
REAL fU~CTIC~ OELSQU(TJ 
REAL LT ,KAPPA 
COM~ON/PARAP'/KAPPA,TT,l~C 
IH=2*1'1C-l 
0 I K =F l OA T ( I P'C ) 
LT=AlCGlTI A6=(2.*DIP'C+3.)/{(Cl"C+l.)•l2.*0l"C+l.J•Cl~C*l6.) 
PP=0.2 
cc 13 1=1,200. 

BCSl=C. 
BC52=0. 
AeA: lfll 
00 14 L=l,IJilL,2 

e2=1./SQRTfABA•ABA+PP> 
ß22=B2*B2 
B3=B22*B2 



14 

13 
c 
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ecs1=eCSl+B22/(ABA•CABA•B2+1.JJ 
.ae.a=Ae.a-2. 
8CS2=BCS2+e3 
eCSl=PP•(eCS1•2.+A61+LT 
BCS2=BCS1/(2.t(ECS2+.66)) 
PP-=PP-BC 52 
BCS2=ABS(BCS2/PF) 
lftBCS2.lT.l.E-5> GC1C 33 
CCJNTINUE 
GGTC 22 
DELSQl=PP*l*l 
RETURN 
HD 
S~BROUTINE ~lHCCAKl,HCKJ 

0057300 
OC514CC 
CC5l5CC 
0057600 
CC5l1CC 
OC57800 
OC57900 
ccseccc 
0058 t'oo 
0058200 
005E3CC 
0058400 
005E5CC 
0058510 
0058560 c 
CC58610 C 
0058660 c 
0058710 
C05el6C 
0058810 
C058E6C 
OC58 4HO 
0058960 
OC59010 
0059060 
0059110 
CC5916C 
0059210 
CC5926C 
CC5fi~ lC 
0059360 
C05«;41C 
CC5CJ46C 
OC59510 
C05~5fC 
0059610 
0059660 
CC5911C 
0059760 
CC5HlC 
0059860 
ocsc;c;1c 
CC59960 
0060010 
C060060 
0060110 
0060160 
OC6C~lC 
0060260 
COHUC 
OC61820 
0061830 
OCl:lE4C 
CC61E50 

BERECHNUNG VCN .AKl=Kl/CAPP.a UNC ~C IM DIRlY 
ElNhElTEN DES ~AGNE1fEttES S.P.APERl.64J 

LIMIT 

777 

11 

888 

14 

5CO 

I* 

cc~~CN/P.AR.A~/C.AFPA,c.aeoTE,J~C 
CA80Tl=l.ICAB01E 
AB-=ALOG( CABOTl) 
AlP~=O.OOOl•CAECTE 

ALSl=0.5 
CCNT lNUE 
SU~=t.«;f35l+PSJ(0.5•CABCll*ALPh)-AB 

IF(A8S(SUM).LE.l.E-6l GOTC ees 
Jf(SU~) 11,888,13 
All=ALPH 
.ALPH-=ALP~+ALST 
GCTC 111 
ALN:AtPH 
.ALP~=0.5•(ALU+AlPH) 
ALST=0.5*(1lN-.AlFHl 
GOTO 111 
CCNTINUE 
1 ~ L = 2* I ~C -1 
PP=OELSQU(CABOTEJ 
S=O. 
AeA=I ~l 

eo 14 I=ltlML,2 
C~C=ABA*CABCTE 
~=SQRTtOMO•OMO+PP) 
S=S+((C~C-~)**2)/W 
ABA=ABA-2. 
~CK=PP•PP*(l./t2.•IMC+l.)-C.25/(1MC+l.))/(8.•CABOTE**2*1~C) 
HCK=SCRT((2.•CAeCTE•S+~CKJ)•5.0132566 
.AKl=B.52E6C79•ALPH/HCK 
FCPf'ßl(flQ.0) 
~E TLRN 
ENC 

//G.FllCFOCl 00 D5N=lSER.IFFOS3.A6,DISF:CLD 
//G.FT14F001 CD CS~=KP40,LABEL•(4C 1 Sl),UNIT:340C-3, 
II VCL=SEP=TP2878,CISP=(NEW,KEEFJ, 
II DCB=tRECF~=~S,LRECL=l2CO,BLK51ZE=l20~,DEN=3) 



85 

CCElEEO llG.Fll4F002 DD CS~•KF40 1 LleEL•C40 1 SLJ,UNIT•)FF•FT14FOOl, 
0061870 II YOL•SER•TP2878 1DISP•CNEW1KEEPJ, 
0061880 II OC!•(RECF~·vS,LRECl•l200,eLKSIZE•l204,0EH>s?) 
CC61890 llG.Fll4FOC3 DD OSN•KP4 1 lA8El•C41Sll1U~IT•AFF•fT14FOOl, 
0061900 II VOL•SER•TP2E781DJSP•CNE~1KEEP), 
OCE191C II tCe•CRECF~•\S,LRECl•l2CO,eLKSJZE•J2041DEN•?J 
0061920 //G.FT14F004 DD DSN•KP5 1U8El• ( 51SLJ ,UNI TaAFF•FTaFOOl, 
0061930 II YCL•SER•TP2878,DISP•CNEW,KEEPJ, 
OC61940 II CCB•CRECF,•\S,LRECL•l200,BLKSIZE•l204,DEN=3J 
0061950 llG.FT14F005 DD DSN•Kl9,LABEl•(~,SL>tU~IT•AFF•Fll4FOOl, 
0061960 II YCL•SER•TP2878,0ISP•CNEW,KEEPJ, 
CC61~7C II DCB•CRECF~•\S,LRECL•l20018LKSJZE•l204,0EN•3J 
0061980 llG.FT14F006 DD OSN•KllO,LABEL•ClO,SLJ,UNIT•AFF•FT14F001, 
CC61~9C II VCl•SER•TP2878tDISF•C~EW,KEEFJ, 
CCE2COO 11 DCB•C RECFf"•\S tlRECL•l2CO,BLICSJ ZE•l204,DH•3 J 
0063710 llG.SYSl~ 00 • 
OCE3810 60 54.0 O.l 
oot3910 io c.~ .9 
0064010 I• 
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