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Apéndice I.- Listado del programs INITIO, Las lineas 43

a 61 de la pdrina 71 y las diez primeras de la gsiguiente

van colocadas en la pdgina 112 después de la linea 31.



0S2/VS LI1BE V=03 L=08 DATE 81.05.29 TIME
MEMBER=NAME (¢ JUNVINIM ) DT=CODE  ( 0002 ) LEVEL ¢ 0001 ) CREA=DATE
SOURCE STATEMENT

C ELEMENT JNV50104 J

G o o o o e o 0 0 7 e 0 B 50 O e 1 e e % o 8 o e J

C J

C PROGRAMA DE CALCULD AB INITID J

C Ji

ddddddddddddddddddddaddddqddoddddqddd dddodddddddddd e ddddddadddddddodddaoN)

qdddddadaqaaadddadaddddddddddddddddddddddddddaddddddddddddddddddddadddeden

C Ji
C J!
- * % % #* % %34 J!
C * %% * %% ¥ %% J
C J
C * %% #* * xR P 3% CRERRN J
""""""" ¢ e * ¥ ¥x% HHHRH EE* FHERH N
C * % # # * * #* #* J!
C #* #* *# # * #* 3 3* J
C * #O0# % # * # 3 % J!
______________ C * * * % # * * * # J
C * * #* * * * 3 #* J
C 9% #* #* 3#3%3 # * %% * IR J
- # 3% % * # * 3% * 3 3% % 3 3% 4 3 3 J
C 3% % 3 * #3t 3 * ® 3% 3 336 3 3 J
C ¥* % % * ¥* 33 #* E RS ¥ 3 3 3 3¢ J
C J

B ddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddadd dddddddaddeddon,

00

dddddddddddoddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddddedodd oo ¥
J :

ESTA ES LA VERSION 1 DEL PROGRAMA
FUE ESCRITA COMO: PARTE DE LA TESIS DOCTORAL DE J. J. NOVOA J
EN EL DEPARTAMENTO DE QUIMICA FISICA DE LA FACYULTAD DE QUIMICA J

DE LA UNIVERSIDAD DE BARCELONA DURANTE ELANG 1979, J

SE MONTO Y COMPROBO SU FUNCTONAMIENTO DURANTE EL AND I980 ENTUNTJ
ORDENADOR FACOM. 235/38 J
EL LENGUAJUE ELEGIDO FUE FORTRAN (LEVEL Ey, AUNQUE EN ALGUNAS J
SUBRUTINAS EL NiVEL DEL LENGUAJE FUESE MAS BAJD PARA PODERSE ADAP=- J
TAR A CyUALQUIER COMPILADOR SIN GRANDES CAMBIOS,

LA MEMORITA NECESARIA PARA EL FUNCIONAMTENTO DE ESTE PRUOGRAMATES ™

DE 90KB COMD MAXTMO USANDO SEGMENTACTON.

SE NECESITAN RESERVAR 23 UNIDADES DE DI1SCO PARA EL ALMACENAMIENTD
DE LOS RESULTADDS INTERMEDIDS Y UNA UNIDAD DE CINTA pARA

EL CASO DE UN PRESTART”,

TODO £ PROGRAMA FUE ESCRITO EN DOBLE PRECIS|ONn PARA [0S REALES

Y PRECISION SENCILLA PARA |05 ENTERDS.

LA ESTRUCTURA PRIMARIA DEL PROGRAMA SE COMPONE DE TRES GRANDES

PARTESIEL CALCULO DE INTEGRALES, CAPAS CERRADAS Y, CAPAS ABIERTAS,

UNA DESCRIPCION DE CADA PARTE SE ENCUENTRA EN LA SUBRUTINA QUE

GOBIERNA CADA PARTE. AS! MISMO' ALLI SE ENCUENTRA UNA DECLARACIDN
“DE LAS VARIABLES UTILIZADAZ Y SU ALMACENAMIENTS,

EL PROGRAMA sE IDEO SOBRE LA BASE DE UN METJODD HARTREE-FOCK
MONODETERMINANTAL TANTD PARA CAPAS CERRADAS COMD PARA CAPAS
ABIERTAS,

LQ.Q(_L:LLTL(.L_Lﬁ_L<fL.LL_LC.

LA ENTRADA DE DATOS SE PENSD POR FICHAS, CON SOSTBTLTDAD DE ENTBARJ

PDOR CINTA LOS DATOS DE LDS DISTINTAS RESTARTS PREVISTIS, J
LA SALIDA DE RESULTADOS ES POR LISTADD Yv/0 CINTA. J!



052/VS LIBE V-03 L=03 DATE 81.05.29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )
C SE HA PREVISTO UNA ESTRUCTURA POR MODULDS SEGUN UNTESQUEMA J
C DE PROGRAMACION ESTRUCTURADA DE DISEND "TOP=DOwN" J
Crmammam- - - - - e 0 e O o - o e s O 7 T O S J
(e o 0 o e o o e O O O S e B 7 90 e 0 0 g e 7 J
C LAS LIMITACIONES NUMERICAS DEL PROGRAMA SON: J
¢ *NUMERO DE NUCLEDS=10 J
C *NUMERD DE ORBTTALES ATOM1COS DE BASE=30 J
C #NUMERD! DE CAPAS CERRADAS=] J
C *NUMERD DE CAPAS ABIERTAS=2 Jt
C-----" ------------------- T - - - '*—*""-""—---"'—-*-m—--—-»—--—;m-J!
om0 2 o 0 e 0 20 o O e e B2 O T g e e - 4y 2 0 e > e Ji
C ot
Coammmcmmamee e ——— - - o 9 e 0 o o O 0 o 2 e 2 B ey T e 8 B 0 P e e J
Commmncammm——- - e e g e T O A 0 O e R e O O O . Y i 5 O T s g Ji
LA ENTRADA DE DATOS CONSTA DFE LOS SIGUIENTES APRPARTADDS Ji
JE
SEGUN EL CALCULD DEFINIDD EN I0PTs SE LEEN LOS PARAMETROS DE LOg J!
________ APARTADGS INDICADOS ENEL SIGUTENTE CUADRD Ji
TOPT APARTADDS Ji
* 3% % % I 3 I 36 6 30 36 3 3 90 J6 36 3E 3 36 3 9 36 331 3 3 36 3 0 3696 96 3 I 16 3 30 96 6 4 3 63 3 36 3 S I I e !
1 IallleIVaVa(VI)aVII=VIII J’
2 I+ IX(VER NOTA EN IX) Ji
............ 3 ! ’x J‘
,,,,,,,,,,,,,,,,,, 4 [VXVTX J:
) IsITIniv 8L
) L(SOLD TOPTY evVaVIwvii=vill Jh
7 1(SOLO [OPTYs114VII=VIII J!
J
I #an e
#%#DATOS GENERALESH*¥*3#
*x% #% % b

-SE LEE EL PARAMETRO 10PT QUE NOS SIRVE PARA DEFINIR LA RUTA

EL PROGRAMA TIENE ESTAS OPCIONES DE CALCULO:

10PT TIPO DE CALCULD ‘ ,

=_mems E3 3 -t 2 ¥ -1ttt Xt T3 3 ittt it i it i it i it ittt it Lt 242 2 5 % 2 ?
1 CALCULD DE LA ENERGTA PARA UN PUNTO TNDTVIDUAL

2 OPTIMIZACION DE GEOMETRIA !
3 BARRIDD DE PUNTDS A PARTIR DE UNO QUE SE ENTRA

4 OPTIMIZACION+BARRIDO

5 CALCyLD DE LAS INTEGRALES PARA UN PUNTO DADD

6 PROCESDO RESTART PARA EL GRUPO 5CF

7

PROCESD RESTART sOBRE CLOSED=OPEN RHF
FORMATD |2

## S1 J10PT=1,24344,5 SE LEEN LAS SIGUIENTFS FICHAS,EN CxsO

CONTRARIO SE VA AL SIGUIENTE APARTADD #»

-LEEMOS EL NUMERO LOGICD DE LA UNIDAD SOBRE LA DUE vAMOS A

IMPRIMIR LOS RESULTADOS
EL FORMATO ES 12
-LEEMOS EL TITULO DE LA MOLECULA A TRATAR
EL FORMATO ES 10A8
=NUMERO DE NUCLEOS(NUMNUC) Y DE ORBITALES (NUMORB)

EL FORMATO ES 212

SIS S TS Y SR EES {3 S S S S Y Sy S

g 3111111111111 213131
t
C Il *xx * %% !
C #u# DATOS RUTAux*
%w; * %3 * %K J!
. #SOLO ENEL CASO EN QUE TOPT=Tx J!
¢ =SE LEE TIPOWCON LAS VARTEDADES CRHF=ORHF Ji
C FORMATD Asg Jt



052/vS  LIBE V<03 L=08 DATE £1.05.29 TIME

SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

FEFFFYFEFFFFFFLXLTFEEY

111 %*%w 3* % *
#u%DATOS POINTuxx
* % Py

-IREAD:T1PO DE COORDENADAS A LEER
[READ=0~==>COORDENADAS CARTESTANAS
IREAD=0TRO NUMERO==>COORDENADAS INTERNAS

#=S1 USAMOS COORDENADAS CARTESIANAS=»*

-PARA CADA NyCLEO=yNA FICHA POR NyCLEO-LEEMDS!
COL 1=5:NUMERD ATOMICO DEL NUCLEOD EN CUESTION
COL 6=25:COORDENADA X
COL 2¢6=45:COORDENADA Y
COL 46-65:CO0RDENADA

EL FORMATO ES 1543(D20.11)

#=S] USAMOS COORDENADAS INTERNAS=-#

-LEEMOS EL NUMERO ATOMICO DEL NUCLEQ CONSIDERADOC(CI) Y 4o

ELNUMERO EN EL ORDEN DE ENTRADA,DEL TATHUD CONTEL QUE ESTA
UNTDO FORMANDD ENLACE(JY Y ¢

LA DISTANCIA=~EN ANGSTROMS-ENTRE LOS ATOMOS I=J Y ,..

EL NUMEROEN EL ORDEN DE ENTRADADEL ATOMD K SOBRE EL QUE
REFERIMOS EL ANGULD 1=J=K(EL ANGULO SE MIDE ~OMO EL QUE
FORMAN LOS ENLACES [-J Y J=K MEDIDO DESDE [-J HASTA J=-K
CON ESTE CONVENTD PARA SU VALDOR:

ST UK ESTA A LA DERECHA DE T=JVvEL "ANGUL O SE"MIDE FN
EL MISMO SENTIDO QuUE LAS AGUJAS DEL RELOJ

St J=K ESTA A LA JZQUIERDA DE [~J SE MIDEN EN EL
SENTIDO CONTRARIO A LAS AGUJAS DEL RELODJWIY...

VALOR pgEL ANGULD EN GRADOS sY ...

ELATOMO L OUE "NOS DEFINE "JUNTO CONEL J Y K EL "PLAND DE

REFERENCIA PARA EL ANGULDO DIEDROsY 4+

EL VALOR EN GRADOS DEL ANGULO DIEDRO.Y ,,,

UN NUMERD QUE NOS INDICA sSI EL ATOMO I ESTA POR ENCIMALPOR

DEBAJD O EN EL PLAND DE REFERENCIA DEL- ANGULO DIFDRO,CON ESTA

CONVENCION:
0=ESTA EN EL PLAND
1=ESTA POR ENCIMA
=1=ESTA POR DEBAJOD ‘

*. »x#UNA FICHA EN BLANCO PARA INDICAR EL FINAL DE LA LECTURA

EL FORMATD ES 1391649DT7.44144D11,64]44D11,6414

EFXEFEFFFFFFFFEFEXFF£¥

NOOADND ONOAONDDNNONONNNNNONN
(SNPSE ST S S Y S S S GRS T S S 6 Gy Sy G A Sy S

IV %x% , #3t%.
#%x#DATOS INTEGRALES*#*3
* %% 3¢ %
LOS ORBITALES DE LA BASE TIEMEN LA FORMA GENERAL:
ORBITAL:(C§}§fCPxfggich*py+cpz*pz)*Exp(ALFA**g)
Y POR LO TANTO SE PUEDE USAR UNA CTERTA CONTRACCION EN LA BASE
ENCASD DE CONTRACCION'TODOS LOS ORBITALES CONTRATDOs CON EL
MISMO EXPONENTE SE CENTRAN EN EL MISMO PUNTO, INDICADD POR EL
ORBITAL DE TIPD S
*= S1 ESTAMDS DENTRD DE LOS ESQUEMAS SCAN y OPT[M-#
=NO- SE LEEN LAS COORDENADAS Y EXPONENTES ORBITALES

NNOOONNNNNONDNOON AN

g

nanNnnon

-PARA CADA ORBITAL-UNA FICHA POR ORBITAL~- LEEMOS!
COL 1~2:NUMERO DEL NUCLEO~EN EL ORDEN DE ENTRADA DE DATOS OF
LOS NUCLEOS=AL GUE ASIGNAMDS EL ORBITAL o
COL 3:EN BLANCO
COL 4=-5:CLASE DE ORBITAL +CON ESTE CONVENIOD NUMERICO:

¢
C
C
g #=S] ESTAMDS DENTRD: DEL. ESQUEMA POINT=#
C
C

CLCLLLLLeLeeLiLettltiCl e el

[a XA



052/VS

LIBE V=03 L=08 DATE 81.05.29 T I ME

SOURCE STATEMENT ( JNVINIM )

0=%
1-PX
2-py
3=-PZ

COL 6-20 COORDENADA X

COL 21-35:COORDENADA ¥

CoL 51-70 PARAMETRO EXPONENCIAL DE LA FUNCION

EL FORMATO ES 12+1X41243¢D15.8)+D20.11
~UNA VARTABLEC]CON) PARA [ND]CAR S| SE REAL[ZA CONTRACC[ON
DE LOS ORBITALES DE LA BASE

*CON=0=-=>ND SE CONTRAE

O
O
-~
O
O\
U'i
O
ﬁ
O
&
2
<
m
L
>
W
pos
™
(SIS G IY G GUNE GHIN G U B & Y G SN GG SN &8

*TCON=1==>SE CONTRAE Y SE LEENTOS COEFTCTENTES DE CONTR. ™
~-LEEMOS LOS COEFICIENTES DE CONTRACCION EN EL ORDEN (Si®X4Py.pzJ
) EN FORMATO 4D20,11 J
(UNA FICHA POR CADA ORBITAL DE TIPO' S LEIDO) J
-PARAMETROS I10PT(I) PARA SABER QUE TIPO DE ESCRITURA HACEMOS DEJ

LAS INTEGRALES

#%¥ST TOPT(1YE0 NG "SE ESCRIBEN LAS TNTEGRALES DE SOUAPAS
MIENTOYEN CASO CONTRARIO Si.

#% S1 [OPT(2)=0 NO' SE ESCRIBEN LAS INTEGRALES DE ENERGIA
CINETICA NI LAS DE ATRACCION POR LOS NUCLEOS.EN CASO
CONTRARID =yALORES DISTINTOS DE CERO= SE ESCRIBEN.

*% S] J0PT(3)=0 NO SE ESCRIBEN LAS INTEGRALES BTELECTRO=

NTCAS,,EN CASO DE QUE EL NUMERO SEA DISTINTD DE CERS
S1 QUE SE ESCRIBEN.
=UNA VARTABLECISYMYQUE NOS INDICA SI VAMOS A HACER USO DE LAs
PROPIEDADES DE SIMETRIA DE LA MDLECULA EN gL CALCULD DE LAS
INTEGRALES

#15YM=Q0===5ND HACEMOS USO DE LAS PROPTEDADES

¥TSYM=0TRO===38T SE HACE 1§D
EL FORMATO ES I1
-%x*%% EN CASp QUE SE HAGA USo DE LAS pRopIEDADES(ISYM#0)SE
LEEN ESTAS FICHAS
*NTRANS=NUMERD DE TRANSFORMACIONES DE SIMETRIA EN

FORMATO T2 (MAX TMD DE 303

¥MTRANS (14 J)=MATRTZ DE LAS TRANSFORMACTONES DE LA HA=
SEiSOLO SE CONSIDERAN TRANSFOMACIONES DENTRD nr LA
BASE (MAXIMD DE 30),EL FORMATO ES 3012+ EYENDDSE UVA
FICHA POR cApA ORBITAL D BASEg

¥FEFXXXFXFFFEINFFFXEEY

\

* %3 * %%
*##DATOS SCFa*x
* % *¥% %

=NUMERO: MAXIMO DE ITERACIONES NNN IR INRyINCyIW

NUMITE=NUMERO: MAXTMO DE TTERACIONES

NONNAONNNNONONO NDNONNNNONODNONANONNONANNOONNNNAONANOON

~ NNN=CRTTERTO DE CONVERGENCIA
1:ENERGIA ELECTRONICA TOTAL
2:ENERGIAS ORBITALES
3:MATRIZ DE DENSIDAD
IR=ESCRITURA DE LOS VALORES y VECTORES PROPIDS EN CADA

ITERACION

0 NO SETESCRTBEN

1:SE ESCRIBEN LOS VALORES PRO PIOS

2:SE ESCRIBEN LOS VALORES Y VECTORES PRD P10S
INC=0BTENCION DE LA MATRIZ C INICIAL

0:SE CALCULA LA MATRjZ C

1isE CALCULA(HAY QUE PREVENTR MAS FICHAS DE DATOS)

INSESCRITURA DE LOS RESULTADOS TNTERKED QG o
O:NO SE ESCRIBEN

CLULLLeee LL_LL.L.gL_g(t%<_L,Lﬁ7L.LL.%(fQLLL_;JfL.%Q:L(_L.L(:L_ngL



052/VS LIBE v=03 L~-08 DATE 81,05.29 TIME

SOURCE STATEMENT ( JNVINIM )

17SE ESCRIBEN
(FORMATD 4012)
~EL LIMITE DE CONVERGENCIA EN LAS DIAGONALIZACIONES=EPS=EL DF
CONVERGENCIA EN LA ENERGIA ELECTRONICA=EPSENT=EN LAS ENERGIAS
ORBITALES=-EPSEND~-,Y EL DE CONVERGENCIA EN LOS ELEMENTOS DE A
MATRTZ DE DENSIDAD=ERPSCOE~,
EPS=EN LA DIAGONALTZACION JACOBI
EPSENT=EN LA CONVERGENCIA DE LA ENERGIA ELECTRONICA
EPSEND=CONVERGENCIA DE LAS ENERGIAS ORBITALES
EPSCOE=EN LOS ELEMENTOS DE LA MATRIZ DE DENSIDAD(FORMATY:
4(pl5,845X)
=EL"T1P0 DE CALCULD A REALTZAR.SE ADMITEN ESTOS CASOS!
CRHF{CAPAS "CERRADAS USANDO EL "METODO H=F RESTRINGIDO
ORHF : CAPAS ABIERTAS USANDO: EL METODO H=F RESTRINGIDO
SE ESCRIBEN UNA DE ESTAS PALABRAS EN LAS PRIMERAS 8 COL,
OBLIGATQRIAMENTE LA pALABRA CRHF 5 oRHF DEBE TERMINAR EN LA
COLUMNA 8
=PARAMETRO TACEL PARAINDTCAR ST SE ACELERA LA CONVERGENCTA
ST TACEL=0==> NO SE ACELERA
SI 1ACEL=1==> SE ACELERA
NOTA:SEGUN EL TIPO DE PROCESODWSE. LEEN LOS DATOS DE CRHF O ORHF.VFR»
© EN CADA CAsD+LOS DATOS DE ENTRADA EN LAS SUBRUTINAS ADECUADAS.
FY¥FFYFFFFFLFFEFXNEFY

Q;L(_LtL(_L.Ll_£.L(_L C e Uit e ¢

£
—

vi 9 3 3 33t
#%x#DATOS CIN %xx
%* % % ¥* % 3¢

=-S] INC=1 LEEMOS C EN BLOQUE DE 4 COLUMNAS DE FORMA QUE CADA
FICHA NDOS INTRODUCE iUNA FILALSE LEEN TANTAS FICHAS COMD

NONONONOODONOND OOONDON ONOOONO NN

LG

________________________ o (NUMERO DE COLUMNAS /4)%NUMERD DE FILAS,
C EL ORDEN DE PRELACION ES DE LEER DENTRO DE CADA BRLOWUE TODAS
C LAS FILAS PARA PASAR LUEGO AL OTRO BLOQUE,
o EL FORMATD ES 4(D20,13)
C e 1312232223333 2 22 220
________________________ C
VIT #%n ) 3
#u#DATOS CLOSED RESTRICTED#*#x
% % 9 3 % 3¢

~LEEMOS EL NUMERO DE PARES DE ELECTRPNES~ NPE =

EL FORMATO ES I3
##% S] SE TRATA DE CAPAS ABIERTAS #x#

VITI*x% e
*x#DATDS OpPEN RESTRICTED***
* 3 % %

=NUMERD' DE CAPAS ABIERTAS(NOPSHL)
NOPSHL=0 UNA CAPA CERRADA
NOPSHL=1 UNA CAPA CERRADA"Y UNATABTERTA
NOPSHL=2 UNA CAPA CERRADA Y DOS ABIERTAS
FORMATD 12
~NUMERO DE MD EN CADA CAPA
FORMATO: 312
=NUMERO DE UCUPACION DE CADA CAPA
FORMATD 212
~CONSTANTES ALFA EN FORMA DE MATRIZ
UNA FICHA PARA CADA CAPA EN FORMATOD 2D10,3
~-CONSTANTES BETA DE ILA MISMA FORMA QUE LAS ALFA ,
~-PARAMETRO ILANDAs PARA INDICAR SI SE LEE EL PARAMETRO LANDA v/
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, c O SE TOMA EL VALOR STANDARD DE CERDO,

_________________________ @ FORMATO 12

a¥aXaYa (s falaRalakals (akalaXaks (allata¥a¥aWally

C
C FORMATO DlS 8

PO O S U SO SR O O R SR ST G S S N UNE N S S G G { N G Y G QUG O O G S S Sy 6



152/VS  LIBE V=03 L-08 DATE 81.05.29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

""""""" 1Y 1111221131112
X %% 3 %
#4u# DATOS DE SCAN ###
33t % %% 3t

#COORDENADAS INTERNAS DE LA MOLECULA ST NSTEP=0D
VER CONVENCTON PARA LA LECTURA OF LAS COORDENADAS TNTERNAS
##=EXPONENTES DE LOS ORBITALES DE LA BASE
LOS ORBITALES SE CENTRAN SDBRE LOS NUCLEOS Y SE MUEVEN
CON ELLDS DURANTE LA VARIACION,SIN QUE VARIEN LOS
EXPONENTES
FORMATO 30p20.,11
*NUMERO DE"PUNTOS DE LA SUPERFTICIE A CALCULAR
FORMATO 12
#CORRECCIONES ENTRE LOS PUNTOS
FORMATO 1512,D10,4
LAS CORRECCIONES SE LEEN CON ESTAS CONVENCIONES:
=CADA CONJUNTO DE TARJETAS €TMUUTANEAMENTE LETDAS "REPRESENTAY
LAS CORRECCTONES SIMULTANEAS "DE LATGEOMETRTADURANTES "TODOS
LOS PUNTOS DEL BARRIDOD
-SOLO SE PERMITEN COMO MAXIMO CINCO TARJETAS DE VARIACIONES
SIMULTANEAS
-EN CADA TARJETA INDICAMOS T0DOS LOS PARAMETROS SOMETIDOS A LA
MTSMA VARTACTONC(PRTMERAS 30 COLUMNASYY LUEGD EL VALOR DE"LA
VARTACTON
=EL NUMERD MAXIMD DE PARAMETROS A VARIAR POR TARJETA ES DE 15
TENTENDO EN CUENTA QUE S! QUEREMOS VARIAR VARIOS PARAMETROS A
LA VEZ Y EN DISTINTAS CANTIDADES+HEMOS DE DESTINAR DOS CASI=-
LLAS DEL CAMPO DE 30 A PONER UN 99 TRAS EL ULTIMD PARAMETRD
QUE HAYAMOS ESCRITO
=08 PARAMETROS SETNDTCARAN "PORTUN"NUMERO QUE " TTENEN ASOCTADY
Y QUE INDICA EL ORDEN DE LOS MISMOS DENTRO DE LA MATRIZ 7
EMPEZANDD A NUMERARSE CONSECUTIVAMENTE POR COLUNAS DE LA
CITADA MATRIZ EN EL ORDEN BL.++ ,ALPHA..+.BETA Ys+DENTRD DE CADA
COLUMNA DE ARRIBA A ABAJO, U
=51 QUEREMOS INDTCAR LA VARTACTON "STMULTANEA DE 'DOS GR{UPUS BF "J]
PARAMETROS (DOS TARJETAS DTSTINTASYSE HATDE "PONER UN 99 DESPUESJ:
DEL ULTIMO PARAMETRO DE LA PRIMERA TARJETA Y DENTRO: DEL CAMPO Ui
DESTINADD A LOS PARAMETROS.EL MISMO PROCESO SE SEGUIRA CON Ji
TODAS LAS TARJETASEN CASDi DE QUE SEAN MAS DE DOS+SALVD LA Ji
ULTIMA DEL PAQUETE Ji
“ELCAMBO DEDITCADD A0S PARAMETROS PUEDE "ACABARYAEOR LDS MOTT~ J
VOS5 ANTES VISTOS EN0V99 U OTRY NUMERDST TERMINATENCERO™U J
OTRO NUMERD SE INTERPRETA COMO FINAL DE LAS VARIACIONES SIMyl=Ji
TANEAS Jo
#SE LEEMN UNA SOLA VEZ4+LOS DATOS ANTERIORMENTE INDICADOS DE
A) SCF
BY INTEGRALES+SALVO LAS EXCEPCIONES TNDTCADAS
CY CTNTVNO SE LEE LA MATR]Z "C N "SE CALTULAPORIUESE TOMA
CoMD MATRIZ DE PARTIDA LA DEL PUNTD ANTERIOR
D) Y E) CLOSED Y OPEN

[N G GURY G SR O Y GU N GHON SN G GG Oy G 5 SR (R SU G O%

[4
~—

r
—

CLUUCL L LG UL o

<

<

FXFFFFFEFFFRFFTFFVENRY

R EE *uu

#x#DATOS OPTIMussn

* % % * 34 %

-%% S] SE ELIGE EL METODOD DE M=S!
*NUMERO ATOMICOWCOORNDENADAS XsYo2 (UNA TARJETA POR ATDOMD)

FORMATO 154+3D20,11 :
*TTPO DE ORBITALWN{MERD DEL "NUCLEOVCOORDENADASVEXRPONENTE ""J
FORMATO T2+1Xv1243015.84D20,11
*PARAMETRO IRJUTE PARA INDICAR QUE VALORES SE TOMAN PARA

NONONOCNNNOAANNNNANNODOANNNNNANNNAND ANNNONONNONNNONODNONONOON

et odet ceduc

0N

S0
. G



0s2/VS L1BE V=03 | =038 DATE 81,05,29 TIME
..... SOURCE STATEMENT ¢ JINVINIM )

C LA CONVERGENCTA J

c IROUTE=0~=> SE TOMAN LOS VALORES STANDARD PARA OPT(1Y J

C IROUTE=1=~=> SE LEEN LOS VALDRES J

C FORMATO 12 Y

C *CONVERGENCIA DEL GRADIENTECIOPT(1)) +CONVERGENCIA DE LA J

c ENERGIA (IOPT(2)),SE LEEN DOS NUMEROS ENTERDS NUE REPRE~ J

C SENTAN EL VALOR DEL EXPONENTE DE LA POTENCIA DE J

c 10, %% ¢10PTC1)) J

C FORMATO: 315 J

C *NUMERD: DE ATOMOS (CONSIDERADOS EN EL ORDEN DE ENTRADA) J

C CUYAS COORDENADAS SE MINIMIZAN J

C FORMATD: 12 J

C J
Crmemmmmam————— e m———— e ———————— e e e e J

C e om0 e 00 0 0 e e 2 e 5 e e O B O O O O 2 0 e P J

c DEFINIMOS LA FORMA DE LAS UNIDADES PERIFERICAS USADAS J.

C ********************************************%*******************i"(-J

C J

C UNIDAD TIRO VARTABLE EN OPEN VARTABLE EN CLOSED J

C 1 SEC PC J.

c 2 SEC PO J.

....... C 3 SEC Al J
......... c 4 SEC A2 J
C 5 SYS. J:

c 6 Sys J

- 7 SEC B1 J

C 8 SEC T T J

C 9 SEC C1J/KL) (1J/KL) J,

. C 10 SEC B2 J

C 11 SEC, p2C Ji

C 12 SEC. P201 J,

o 13 SEC Ji

C 14 SEC P2V Ji

C 15 SEC, FC Ji
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, @ 16 SEC. Fol1 Ji
C 17 SEC Fo2 Ji

C 18 SEC. S (1/2) Ji

C 19 SEC, Sx#=1/2) Jj

C 20 SEC., S S Ji

e 21 SEC. H H J]
. 22 SEC, @ 3

¢ 23 SEC. R R Ji

C 24 Ji

C 25 SEC. v Vv Ji

C 26 SEC, PO2 J
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, C 27 SEC CINTA DE SEGURIDAD PARA RESTART Ji
C Ji
Cammm - = e 20 0 o 2 20 1 o e 0 2 o P 1 i —— Ji
C‘——-———-—-- g N gy gy TR --——--—-——————‘--—----‘-—-‘-——-"-—-"——'-—-——;-.-—J"“

C DICCIONARIO DE LAS SUBRUTINAS J!

C *ﬂ-***************************************{******%***************%%J

C ##%#SUBRUTINAS FTMAIN J’
e RUTA Ji
C #%x#SUBRUTINAS RUTA J

C OPTIM J!

C POINT J

C SCAN J:
€. *»»SUBRUTINAS POINT J!
B SR TR . X
C PRINTZ J!

C SCF J!



0s2/vS LIBE V=03 L=03 DATE 81.05.29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM : )

#%x¥ SUBRUTINAS TNTEGR
BIEIND
CFSG
CFST
CFSV
CFS2L
DIVPY
ELFNG
ELFNT
ELFNV
ELFN2L
FMCH
HFDRM
ININTG
INTWR2
INTWRT
GINTS
GSGINT
GSMINT
GSTINT
GSVINT
MINTS
NORML S
NOSYM
ORDER%
P4
PACK
RMAT1
ROTCS
ROTCS1
ROTMAT
SHFTCS
STVIND
SUMG
SUMT
SUMV
SUM2L
SYM
TINTS
VINTS
*%#SUBRUTINAS GENERALES DE CALCULO MATRICIAL
copy
DWRVEC
DWRMAT
EIGEND
INPUT
MMULD
MMULT
ouUTPUT
SUM
TRAZA
C *#x#SUBRUTINAS SCF #x#
C CINI
e DISTAN
c ENEREP
Cv
c
C
C

a¥akalalaXalaXalalalaXaXeialalaXaXakaYalalaNaXaXakala1aXaXaXaks

faXaRaleXataiakalakalefatalaXs)

n

oonn

EREPT
INSCF
INTNUC
ORSIM

(@
w
n
"'I
SISO ST O S S G GG ShE S S SN G GLE & S S S N 45 U6 I G SN G G O Y O GO N NN SN A GO GH GG G AU A O GHN GUO G S R NN I SV S VOO GH G O U NN G Wy O

q]
wn
P
M
0O
X
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LI

BE V=03 L=-08 DATE 81.,05.29 TIME

SOURCE STATEMENT ( JNVINIM

*x*SUBRUTINAS COMUNES A CLOSED Y OBEN
ACEL
CDIAG
CRITER
RESUL

UNPACK

###SUBRUTINAS CLOSED
CLOSED
CGFORM
ENERGY
FFORMC

PRINTC

REINT1

RMAT

STOP1
#%x%#SUBRUTINAS JOPEN

ALFBET

OONOONOOOONNOONDND NN

DENMAT

FFORMO
FDIFER
INORHF
MATAUX
ODIAG

OENERG

OGFORM
OPEN
PICLD
PIOP1
PI0P2

PRINTO

OO NDANOONOANNONNN ONNNNANONONANO

NnonNnnnon

ROFORM
RTFORM
TFORM
*x%SUBRUTINAS DEL BARRIDO DE POTENCIAL
BUILDZ

COORIN

PRINTZ
SCAIN
SCAN
SCF
PROD

VEC

ZSCALE |
*%¥SUBRUTINAS DE OPTIMIZACION GEOMETRICA
OPTIM

]
]
1
]
]
]
i
]
[}
i
]
]
]
1
§
1
1
1
]
t
]
]
[}
]
]
1
]
]
]
]
i
)
]
]
L]
[ ]
]
1
]
i
]
1
]
]
]
1
1
3
]
1
[
]
]
1
[}
i
1
]
!
i
1
]
t
i
i
1
[

C LI1STA DE COMMONS PRINCIPALES
LI 222 T TEL RN T T T R R g R T 1 T L L r gy
COMMON NUMORB ¢NR NW(NT : Ji
COMMON/CL/DNUCL » 1 ZWNUMNUC J
COMMON/c2/NOcwNPE J]
AAAAAAA COMMON[;Q/EPS0EPSENT EPSEND Eﬁﬁgqtmm J:
COMMON/C4/T1PD J
COMMONlcslNUMITE'NNNQIR!INR!INC!IW J
COMMON/C6/ALFALBETA J'
COMMON/C11/DBORB +NNUCL (30) 4 ITORB(30) J
 DIMENSION DNUCL (5+3) +DBORB(3044) +NOC(30) +1Z(5) J]
**************i(—*********************************%***%*********%*%%J
T o T OV A g g A A Ty
J:




JS2/VS

LIBE V=03 L~08 DATE 81.05,29

SOURCE STATEMENT C JNVINIM )

T1ME

noNnNnnNnN

PROGRAMA PRINCIPAL

I 36 % 3 3 35 I 36 T 3 I 36 36 I 3 9 F 30 3 36 6 36 3 336 9 36 94 36 3 36 34 3 36 36 3% 3 36 30 9 3T 30 36 38 36 30 36 3 36 96 I 3L K 36 I K B3 H A KL

DEFINICION DE LOS ARCHIVOS

L G &

%

X¥¥¥¥ F¥E¥Y ¥¥EYy E¥¥¥Y YEE¥Y ¥F¥¥¥Y

¥¥F ¥

OPTTON FILECL)
OPTION FILE(2)
OPTION FILE(3)
OPTION FILE(4)
OPTION FILE(T)

OPTION FILE(B)

OPTION FILE(®)

OPTION FILE(10)
OPTION FILECQILL)
OPTION FILE(C12)
OPTION FILE(13)

................. OPTTON FILE (143

OPTTON FILE(15)
OPTION FILE(16)
OPTION FILEC(1T)
OPTION FILE(18)
OPTION FILEC19)

OPTION FILEC20)

OPTTON FILE(21)
OPTION FILE(22)
OPTION FILE(23)
OPTION FILE(24)
OPTION FILE(25)

OPTION FILE(26)

OPTION FILE(2T)
FY¥¥¥ FEE¥Y ¥¥¥¥¥ F¥¥¥Y ¥¥¥yy L2233

IMPLICIT REAL#8(A=H+0=2)
COMMON NUMORB INRNWINT

F¥EF¥Y

COMMON/START/NNRNW

COMMON7CL/DNUCLCLOVAY s TZ(10)Y VNUMNUT
DIMENSION TITOL(10)

LEEMOS LOS DATOS DEL PROBLEMA A TRATAR

YaNalaRalaks

¥uw EL NUMERO LOGICO DE LA LECTORA ES EL 5

LEEMOS LOS NUMEROS DE LAS UNIDADES DE LECTURA y ESCRITURA
NR=5
Nw=6

CcLer e ereerderocurceccedeeerducierduceerrice

NNRNW=27

J

WRITEC(NW10)

10 FORMAT (1H1/741X+52(1H*)/

#41X 4 1H® 50X s 1H%/
¥41Xs1H#* 410X+ 'PROGRAMA DE CALCULD AB=INITIO t10xs1H¥*/
#41X¢1H®S5UXy1Hx%/

¥G1XvIH* 19X 0 (LCAD=MO=SCF) v+ 18Xs1H¥/

#41X IH® 50X v1H%/

¥41Xv1H* 45X 'PARA EL CALCULD DE SISTEMAS MOLECULARES' 6Xs1H¥/
#41Xe1H# 450X 1 Hu/

¥41Xe1H#419X6'0 ATOMICOSY 18X 1%/

#41Xe1H®450Xs1H%/

¥ 41X IH# 11X, vEN CAPAS CERRADAS O ABTERTASYH 11X 1H*/

TTUEGTX TH® VS OXVIH KT

¥41X 1H%, 9X,*'POR APLICACION DE UN METODO RHF',10Xs1Hx%/



052/vS  LIBE V=03 L=06 DATE 81,05.29 TIME
,,,,,, SJOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

®¥41X s 1H#* 50X 1HR/ J

¥41X 4 1H# 410Xy ' mmmmmemmn wa e o v 2 'V OX 1H®/ J

¥41Xe1H* 42X+ 'PROGRAMADD EN EL. DEDARTAMENTO DE QUIMICA FISICA' y1X41HJ

¥x/ J

41X 1H% 50X ¢ 1H®/ J

""" ¥41X 1H# 412X 'GRUPO DE QUIMICA=CUANTTCATVIIXVIN%/ Z

""" ¥43Xo1H* 50Xy 1H%/ 0

¥41Xy1H%,10Xy9DE LA UNIVERSIDAD DE BARCELONA® 10X 1Hx*/ J

*41X s 1H#* 450X s 1H%/ J

¥41Xy1H#1T7X ¢ 'EN MARZD DE 1979' 417X 1H#/ J

#41X ¢ LH# 450Xy 1H3/ J

*41X222 (1 H*Y/// /1) J

C J

C J

C LEEMOS LA RUTA A SEGUIR J

c J

READ(NR,20) 10OPT J

_____________ GO TO (141414l 414242)4I0PT J

1 CONTINUE J

READ(5420)NW J

WRITEC2T+TOINRGJNW J

READ(NR,40)T1TOL J

WRITE(NW60) (T TOLC])41=1,10) J

WRITEZ2T 40y ¢TITOL (1 1=1710)Y J

Cx J

c LEEMOS EL NUMERO DE ORBITALES DE BASE (NUMORB) Y EL DE NUCLEDS ¢ J

C NUMNUCQ) J

READ (NR 4 T0) NUMNUC +NUMDRR J

WRITE(27+70)NUMORB s NUMNUC: J

,,,,,,,,,,,,,,,,,,, C CALCULAMOS NT J

NTa (NUMORB*NUMORB+NUMORBY /2 J

WRITE(NWy190)Nw J

WRITE (NW4+30)NUMDRB s NUMNUC J

2 CONTINUE J

e REALIZAMOS UN PROCESO AUTOCONSISTENTE J

CALL RUTA (I10PT) J

STOP J

20 FORMAT(12) , ' J

30 FORMAT(1H 4'NUM, ORBITALES=',12,10x,'NUM, DE NUCLEDS="', J

wl2//1/7) J

40 FDRMAT(10A8) J

60 FORMAT (1H1,120¢1H*)/1H +10A8/120CIH*Y77/) J

T0 FORMAT(212) J

190 FORMAT(1H +'¥¥¥¥¥ SE IMPRIME POR EL PERIFERICO ",I12'¥¥¥¥¥'////y J

END J

C ELEMENT JNVS0107 J

_________________________ SUBROUTINE RUTAC(CIOPT) J

v € SUBRUTINA PARA GEST]ONAR LAS POS|BLES UT|LJZACTONES DEL PAQUETE DF 0

C PROGRAMAS I N T T 190, N

C J

C INDICA LOS CALCULOS A HACER MEDIANTE LA LECTURA DE UNA J

C FICHA DE CONTROL J

C J

e CTUATFORMA DE LA GESTION ES MEDTANTE "IN COMMON /A7 "DE ESTA FORMAT ™)

C COMMDN/A/ZTWAYC10Y e J

C  DONDE CADA ELEMENTO DEL VECTOR IWAY TIENE ESTE SIGNIFICADO: J

C #IWAY(1)=0 RUTA NORMAL EN OPEN J

C #*IWAY(1)=1 RESTART SOBRE EL GRUPO OPEN J

....................... c. #1WAY(2)=0 RUTA NORMAL EN SCF J

. C *»[WAY(2)=1 RESTART SOBRE EL GRUPO SCF J

C *[WAY(3) :VARJABLE PARA LA LECTURA Y ESCR]TURA DE LS RESULTE= ")

c Dos DENTRO DE SCF J



052/VS

L1BE

V=03 L=-08 DATE 81,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

T1ME

=0 SE LEEN LOS DATOS NORMALMENTE Y SE ESCRIBEN

=1 NO SE LEEN LOS DATOS DE LOS NUCLEDS vy ORBITALES
*[WAY(4)=0 RUTA NORMAL EN SCF
#»[WAY(4)=1 sOLO SE CALCULAN LAS INTEGRALES
*IWAY(5)=0 COORDENADAS CARTESINAS PARA LOS DATOS DE LOS

NUCLEDS

*TWAY(5Y=a1l COORDENADAS INTERNASVASTGNADAS "AJTOMATTCA=
MENTE EN CASO DE BARRIDD: DE POTENCIAL U
OPTIMIZACION GEOMETRICA

*1WAY (6)

*]WAY(T)

#IWAY(8)

*IWAY ()
*IWAY (10)

DATOS DE ENTRADA!

*TI1PO DE CALCULOYEN LA VARTABLE 10PT.EL FORMATD ES 17

NnoAaNOONANONOONOONNNN

IMPLICIT REAL*S(A-H O-Z)
COMMON NUMODRB +NRsNW «NT
COMMON/A/ IwAy(10)

COMMON/START/NNRNy

COMMON/CcL/pDNUCLCL0+3) 172 ¢10) NUMNUC.
COMMON/C4/T1PD
WRITE(NW+103)
WRITE(Nwe102)

INTCIALTZAMOS A CERO EL CONTROL DE LA RUTA

lalala

DO 20 I=1+10
20 IWAY(I)=0

REALTZACION DEL CALCULO ELEGIDO

N 0ono

GO TO (142434445464 7)410PT
CALCULQ@SCF
1 CONTINUE .
WRITE(NW,.101)
WRITE(NW,102)

I
i
l
!
1
]
1
l
l
1
{
1
]
1
1
1
1
]
1
]
]
]
]
1
]
3
]
3
1
i
1
H
]
]
1
]
[
H
]
1
]
i
]
]
1
{
1
t
!
1
]
NS S SUY SHRT G SRR GUNY S SN G S N G GV UG U GO G Iy G Y (NN U SN GV IR B G By GV SUUN GUG GUG GV OIR ) G QU (U SN G G O GV GRS S G O

CALL POINT

RETURN

OPTIMIZAC]ON

2

CONTINUE
WRITE (NW1104)
WRITE (NW4102)

[ SR QU G G Y O

1HAY(3) =1

V.

RETURN

BARRIDO

3

CONTINUE
WRITE(NW,105)

N

o

WRTTEC(NWY102)

1#AY(B) =)
NSCAN=0

CALL SCAMCNSCAN)
RETURN

OPT[MIZACION+BARRIDO:

[N G G G |

4 CONTINUE

IRTTE NN 1086)
IRTTE(NW,102)

(S SR S SR SRR SR 4



052/VS

L13E V=03 L=0g DATE: 81.,05.,29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

CALL OPTIM

CALL SCANCNSCAND

RETURN: L
CALCULO DE INTEGRALES

5 CONTINUE:

WRITE (NWv107)
WRITE(NW,102)
IWAY (4) =1
CALL' POINT
RETURN

RESTART SOBRE sCF

6 CONTINUE
IWAY (2) =1
WRITE(NW,109)
WR]TE(NW+102)
CALL' SCF

RETURN

RESTART SOBRE CAPAS ABIERTAS=CAPAS CERRADAS RHF
7 CONTINUE

IWAY (1) =l

READC(NR,108)T1PO

WR]TE(NW;llB)

WRITE(NW+102)

CALL SCF
_ RETURN
100 FORMAT(12) _ . .
101 FORMAT(1H +'CALCULO AUTOCONSISTENTE DE UN PUNTO! /)

- 102 FORMAT(1H .120(1H*>)

103 FORMAT(1H1)

104 FORMAT(1H +'OPTIMIZACION DE GEOMETRIA'/)

105 FORMAT(1H ,1BARRIDO DE' POTENCIALI /)

106 FORMAT(1H +'OPTIMIZACION DE GEOMETRIA*BARRlDOfDE POTENCIALI /)
107 FORMAT(1H + ' CALCULO DE' LAS! INTEGRALES '/)

108 FORMAT(AB)

—

109 FORMAT(1H + "RESTART SOBRE SCF'7)

110 FORMATC(1H "vYRESTART 00€RE CLOSED=OPENT7)
END'
ELEMENT S0407
SUBROUTINE OPTTM
IMPLICIT REAL#8(A=H10=2)

COMMON NUMORRB s NRWNWINT

WRITE(NW+100)

, RETURN:

100 FORMAT (1H1,'OPCION SIN EFECTO EN EL' MOMENTO")
END
ELEMENT JNVS0501

SUBROUTINE PDINT

CALCULO' SCF ORHF +CRHF

IMPLICIT REAL#8(A=Hv0=2)
COMMON NUMORB s NR+NW s NT
COMMON/A/ IWAY(10)

COMMON/START/NNRNW

COMMON/CL/7DNUCL s 1Z NUMNUE:

COMMON/C4/T1PO:

DIMENSION DNUCL'¢1043) 41Z¢10)

DIMENSION INUCLI(30) | | .
DATA INUCL/' HY PHE! 1L17 tBET,? Biyt CFyt Noyt Ofyt FOyINEY, INAT

*"MG' 'AL' 'Sl!‘| Pit,? SO.!CL' 'AR"! K"'CA! rSCY UTll.l VY, 'CR!.

CKIMNY G TFEY 4 1COY W INT e CUY 4P ZNY/

Cx

€ i i e i et e L i L G Ll e i L e Ll L L L L



0s2/vS  LIBE v=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

"""""" C""LEEMOS UNA VARTABLE PARA "SABER ™SI L0O§ DATOS DE LOS NUCLEOS 'SE LEEN"J
C  EN COORDENADAS CARTESIANAS O_INTERNAS J
C S1 IREAD=O==3 COORDENADAS CARTESIANAS J
C S1 IREAD=1==> COORDENADAS INTERNAS J

READ(NR+100) IREAD J

...c LECTURA 'DE LAS COORDENADAS DELI PUNTO A EALCULAR J

¢ J
IFCIREAD=0)1,2,1 J

CCC: CARTES]ANAS J

2 CONTINUE J

WRITE (NW,103) J

DO 10 =1 «NUMNUC: J

10 READCNRVI01Y 1Z¢ 1Y v(DNUCLET v Uy v Ul 3) J
WRITE(NW+80) J

DO 7 I=14NUMNUC o e J
WRITEC27+101)1ZCI) 4 CDNUCLCT 4 J) v =1 ¢3) J

C 11=IZCI) J

T WRITENW, 1025 I, TNUCLCTTY [ TZ¢TY , (ONUCLCT v 0) v I=173) J

I o T e ) J
CCC: INTERNAS J

1 CONTINUE , J

WRITE (NWy104) J

____________ CALL COORIN J
.......... CALL PRINTZ 5
3 CONTINUE J

C REALIZACION DE LA AUTOCONSISTENCIA. J
CALL: SCF J

RETURN. J

80 FORMAT(////1H +'DATOS DE LDOS NUCLEDS!/1H +5Xs *NUM! 41X e TIPO# 41X, CU
#ARGAY v6 X+ TCOORDENADA X! o10Xo 'COORDENADA YV 10X vVYCOORDENADA 2 11H J

#e 5Ky Votwn wuma wunnnV y5X 320 CIHRY ,2X)) J

100 FORMAT(12) J

101 FORMAT(15+3D20,11) J

102 FORMAT(6X+12,3X0A243X¢124TX+3(D15,847X)) J

103 FORMAT(//1H ,'SE LEEN EN COORDENADAS. CARTESIANAS'//) J

104 FORMAT(//1H "+ YSE LEEN EN COORDENADAS [NTERNASY/7) J
END' J

c ELEMENT JUNVS0609 J
c SUBROUTINE. SCF: J

: ‘ 5 o - B J
_C ESTA SUBRUTINA LLEVA A CABO LA GESTION DE UN CALCULD AUTOCON=~ J
e STSTENTE DEL TIPO AB=INITIO J
o J
C LOS DATOS DE ENTRADA SON: , J
c “NUMITE+NNN+ IR INRYINCoIW J
C -~ PRECISION: EN LA CONyERGENCIA DE CADA UNOi DE LOS: PROCESOS! J
_c =TIPO DE CALCULO A REALIZARJCON ESTAS POSIBIL{|DADES: J
T =51 [NC=i{===>SE LEE LA MATRIZ C (FORMATO 4D20,13) J
i< LA "MATRI7 SE LEE POR BLOQUESCVER 'INPUTIDE "CUATROI COLUMNASVDE U
o FORMA QUE [NTRODUC{MOS PRIMERO' TODAS LAS. FjLAS DE UN BLOQUE YJ
C LUEGO LAS. FILAS DEL' SIGUIENTEETC, J
c EL: FORMATO ES 4(D20,13) J
c .

- J
“WCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ

o ARCHIVOS USADOs: EN. ESTE GRUPD J
C NUMERO TIPOD UTILIDAD J
__________________ C W 902496 30 3¢ b bt J
_______________________ - 9 SEC, INT, BIELECTR, J
¢ 18 SEC: MAT? Sww(=1/72} J
c 19 SEC MAT Sx#(1/2) J



052/VS: LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
¢ 20 SEC, SUPERV, 'S
c 21 SECy - SUPERY. H
¢ 22 SEC, MAT, C INICIAL:
C 23 SECs MAT. DE' DENS. (®)
C% 0 302 W0 3 U 3 696 3696 H6 95 JEAE 3696 T8 T3 3635 3696 96 3 96 I8 36 I I 034 26 96 306 26 3 3 J 3 - 636 I 636 I 3696 K 9696 36 3% % 3 3 3¢ 3 #
IMPLTICIT REAL®8CA=H 0=2)
COMMON NUMORB ¢NRyNWNT
COMMON/A/IWAY(10)
COMMON/START7NNRNW
COMMON/ACELE /] ACEL!
COMMON/CL /DNUCL» I Z +NUMNUC:
COMMON/C2 /ANDC(30) \NPE
COMMON/C20/NOC:
COMMON/C3/EPS + EPSENT +EPSENOWEPSCOE
COMMON/C4/T1PO:
COMMON/C5 /NUMITE «NNNv IR INR INCw I W'
COMMON/C6/ALFA(242) +BETA(2.2)
COMMON/CT/H(465) 1T (465)
COMMON/C8/¢€30,30)
COMMON/C10/A¢30430) +OMC465)
COMMON/C11/DBORB yNNUCL(30) + I TORB¢30)
COMMON/C127ENDC30) +E
,,,,,,,,,, COMMON/C13/R(304+30)
»»»»»»» COMMON/C1 ¢ /NOPENL +NOPEN?2 NCLD +NOCT 'NOC2
COMMON/C1T/NOPBHL
COMMON/C19/VECTO(465)
COMMON/CZOIlIJ(500)leL(500).VALlNT(SOO)
DIMENSION DNUCLC1043) +DBORB(3044) +NOCC30)412¢10)
,,,,,,,,,,,,,, DATA OPENR/? ORHF 1 /
Cw .
CVARTABLES PARA LA INDICACTONI DE LA RUTA

IREAD=]WAY ¢ 3)
IFCIWAY(C2) ,EQ,1)GO TO 1000
IF(IWAY(l) EQ.1)GO: TO 1002

GO TO: 1004
1000 CONTINUE
CALL REINI1
GO TO 1001
1004 CONTINUE
Cw. .
C CALCULD DE LAS: INTEGRALES
Cw

1001 CONTINUE

CALL INTEGR
IFCIWAY (4), EQ.1)CALL! STOP1

“Wmi“C*

C» B _ o . !
c ENTRADA DE: LLOS DATOS PARA EL:! PROCESO! SCF
lF(lREAD;NE.o)Gb(TO'l
CALL INSCF
_ 1 CONTINUYE
Cw : -
S CALCULAMOS: LA MATRIZ S##¢1/2) Y S#x(=1/2)
Cw .
CALL ORSIM(TIPOsIW)
Cw } . o B A
C CALCULAMOS. O LEEMOS. LA MATRIZz C' INICIAL SEGUN EL! VALOR DE INC
Cw , o . ,
C EN LOS BARRIDOS U OPTIMIZACION,SE TOMA LA MATR1Z. DE COEFICIENTES:
C CALCULADA EN EL PUNTO ANTERIOR

DO 4 [=14NUMORB
4 ANOC(1)=0,D00



0s2/VS. LIBE V=03 L~08 DATE: 81,05,29  TIME
SOURCE. STATEMENT ¢ INVINIM
"""""""" IF CIREAD , NE, 09GO TO' 2 J
CALL' CINICINCeTW) Jyi
2 CONTINUE Ji
Cw- L L L . N
C CALCULAMOS LA INTEGRAL DE REPULSION' INTERNUCLEAR TOTAL! il
Cw: Jii
""""" VNN=O 50 by
XF(NUMNUC'EQ 1)60 TO 3 i
CALL INTNUCCVNND i
3 CONTINUE Ji
1003 CONTINUE Jif
C A - e . - . . . J'nb
c CALCULAMOS LA ENERGIA ELECTRONICA TOTAL PARAUNA POSTCION DE LDS J%
c NUCLEOS(APROX, BORN=OPPENHEIMER) ‘
c J
C: SE ESTUDIAN LOS ESTADOS ELECTRONICOS CON CAPAS CERRADAS: (T1PO=CRHFJ |
c )Y LOS ESTADOS ELECTRONICOS CON CAPAS ABIERTAS (TIPD=ORHF) J
1002 CONTINUE J
IF(T1PD,EQ,OPENRYGO TDi 50 J,
CALL CLOSED(VNN) J
~ RETURN: J
50 CONTINUE J
CALL "OPENTYNN) J
TTTRETURN J
100 FORMAT(Z(ZDIS.S)) J,
END: J
c ELEMENT JNVS0605 J
_________________________ SUBROUTINE. INSCF J:
e NTRADA DE DATOS PARA EL PROCESD AlITOCONSTSTENTE EN CUALQUTERA DE w
C SUS: VARIEDADES: Ji
c J
IMPLICIT REAL#8(A=HeO=2) J!
COMMON NUMORB s NRyNWNT J-
COMMON/ACELE/ZTACEL NjE
COMMON/C3/EPS EPSENT JEPSEND, EPSCOE J
COMMON/C4/TIpPO: J!
COMMON/C5/NUMI TE',NNN'y IRy INRy INCy I W' J!
NCw2T Ji
WR1TE (NC+190) Ji
. LACEL®™O e J!
C‘ ooto.oo.co.ooo.coooto-o.o-oo.ooooo JI
c ENTRADA DE' DATOS: PARA LA AUTQCQNS!STENCIA J
C loOQQO000000'0.'00000-0t.0qn90090- Ji
C NUMERO MAXIMo: DE ITERACIONES. J
L VARIABLES PARA. EL' CONTROL DE LA ESCRITURA Ji
e READ(NR+1809 NUMI TE vNNNiv IRVINRVINC Y IW J
"""""""""""""""""""""""" WRITECNC,130)NUMITE VNNN IRy INRINCTW J
C LIMITE DE CONVERGENCIA EN LAS DIAGONALIZACIONES(EPS)EN LA ENERGIA J
C ELECTRONICACEPSENT) ENi LAs. ENERGIAs ORBITALES (EPSENO) EN LOS ELE=~J;
o MENTOS DE LA MATRIZ DE DENSIDAD (EPSCOE) Jy
READCNR60)EPS «EPSENT « EPSENO EPSCOE Jy
WR!TE(NC060)EPS'EPSENT¢EPSENONEPSCOE J
READCNR,140)T1PD J
WRITE(NCo140)TlPO' Jz
READ(NR,70) 1ACEL! Jh
WRITECNCY70) [ACEL . .. Co J
_C P e e P 1IP0IV tiat et ed oty J}
e ESCRITURA DE LOS DATOS Jh
C P 6P A2 299 0000008 ts ettt sttt JE}
WRITE (NW,30)NUMITE Ji



052/VS

LIBE v=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME!
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

WRTTE (NWV40YEPS VEPSENT VEPSEND VEPSCOE
WRITE (Nwe50INNN+ IR+ INR INCw Iy
WRITE(NW+150) T1PO:

WRITE (NW+80) TACEL:

RETURN.

ceee

e

30 FORMAT(///7/4H .5X.OEL’NUMERO MAX TMO DE TTERACTONES "ESTDE " VVvT3) J

40 FORMAT(1H v5Xo’LIMITE DE CONVERGENC!A ENTLASY DIAGONALIZACIONES='.DJI
#7,1/6Xy'LIM]TE DE CONVERGENC{A. EN LA ENERG]A ELECTRON]CA=!,DT7, 1/6XJ
*c!LIMITE E CONVERGENCIA EN |AS ENERGIAS ORBITALES=?D741/6Xs'LIMIUN
#TE DE' CONVERGENCIA EN LOS ELEMENTOS DE LA MATRIZ DENSIDAD=t,D7,1) JM

50 FORMAT(LH +5X+1CONTROLI DE' PROGRAMA!/ 9X+ 'NNN=! ¢ 11/79X " IR=' ¢ 11/9X, JH

SVTNR®Y TT79K s VINC=V VI 179XV twet V1T 7777) JW
60 FORMAT(4(D15,8,5%X)) Jw
70 FORMAT(I1) - . : ) Ji
80 FORMAT(1H ,5Xs7"EL' CRITERIO PARA LA ACELERACION ES =*,11/) Ju
130 FORMAT(612) _ J
140 FORMAT (AB) Jit
150 FORMATCLH v i¥¥¥ ELT TIPO DE CALCULG REALTZADOES i vAB 7 SHELLY Ji
180 FORMAT(4012) g
190 FORMAT('DATOS SCF' ') J
END: Ji
C ELEMENT JUNVS060T J
C ELEMENT JNVS0601 J
,,,,,,,,,, SUBROUTINE "CINT (INCVIW)H J
¢ J
C LECTURA O CALCyLD DE LA MATRIZ C' INICIALVEN ESTE' ULTIMO: CASO J
C SE REALIZA UN METODO EXTENDED=HUCKEL: J
< _ J
IMPLICIT REAL#8(Am=H,0=2) J
COMMON NUMORB yNR o NWNT’ J
COMMON/C2/ANOC(30) +NPE J
COMMON/C3/EPS +EPSENT EPSENO4EPSCOE: J
COMMON/C8/C: J
COMMON/C10/A€30,30) 1AUX(465) J
COMMON/C19/H(465) J
c DIMENSION C(30,30) jg
% ;
C SEGUN CyAL: SEA EL' VALOR DE INC' LEEMOS C 0 CALCyLAMOS. Ct A PARTIR J
C EH J
C $1 INCuD CALCULAMOS: C J
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, C S] INC=1 LEEMOS C 33
C _
IFCINCYER, 060 TO 2 J
C..,LECTURA DE C POR LA LECTORA J
1 CALL' INPUT(NUMORB1CoNR) Ji
WRITEC(NW.100) Ji
CALL OUTPUT (NUMORB 4 CeNW) J!
i GO TO 3 J!
.., CALCULO DE C'POR DIAGONALIZACION DE H Ji
C H ES CONDCIDA POR ELI COMMON C19 Ji
2 CONTINUE Ji
Li=1 Ji
CALL COPYCAJHNUMORB,LIY J
Mv=0 | J
CALL ETGENDCA+CoNUMORB +MV +EPS) JE
WRITE(NW,100) J
CALL OUTPUT (NUMORB +C'sNW) J
DO 4 [=14NUMORB' Jﬂ
.......................... 4 ANOCC1)=AC(]+1) J;
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, 3 CONTINUE . ot
Cw i o JI
C ESCRIBIMOS C EN EL PERIFERICO 22 Jﬁ



0s2/vS

LIBE V=03 L=08 DATE' 81,05,29
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

TIME"

IMAT=0
Np=22 _
CALL' DWRMAT (NPiy C IMAT)
RETURN

100 FORMAT(4H 140X 'MATRIZ Ct' INICIAL#/7)

END

SUBROUTTNE ORSIM(TIPOVIWY
CALCULO DE LAS MATRICES Swu(=172) Y S##(1/2)

COMO: DATD DE ENTRADA SE NECESITA LA MATRIZ S! (LEIDA DE 20)

COMOI RESULTADO SE OBTTENE S## ¢al72Y "¢EM IBY Y S¥¥CL72Y¢19)

IR ERIANALARS

IMPLICIT REAL%*8(A=H0=2)

COMMON NUMORB «NR¢NWNT
COMMON/A/IWAY(10)
COMMON/C3/EPSyEPSENT, EPSENDy EPSCOE.

COMMON/C8/D(30430)

COMMON/CL0/V(30+30) yWWECTO(465)
COMMON/C13/5(30+30)
DATA CLASE/! CRHF '/
LEEMOS EL NUMERO DE INTEGRALES
~ READ(204108)NINTS:

LECTURA DE S(VECTOY

NP=20 L v .
READ (NPis 109) (VECTO(1) ¢ I =1 4NT)
REWIND 20

IFCIWAY(3) +NELO)GO TOi 2
WRITE(NW,106)

WRITE (NW,107) CVECTOCTY ¢ T=1 (NT)

2 CONTINUE
DIAGONALIZACION DE S
L=l
CALL COPY(D'VECTO'NUMORB L!)
Mv=Q

CALL ETGEND(D+V«NUMORB«MVWEPS)

- Cce

Sk#(=1/2)
EXPm=0,5 o
CALL: SNFORMCEXP)
WRITE(NW.104)
IFCIWAY(3) yNE.O)GO TO 4

CALL OUTPUT (NUMORB +S4NW)

4 CONTINUE
DO 1 I=14NUMORS:
WRITEC18) (SCpv)) +y=1 WNUMORB)

1 CONTINUE

ENDFILE 18

REWIND 18

cce

IFCTIPO,EQ,CLASE)GO TO' 7
Sx#(1/2)

EXP=0,5

CALL SNFORM(EXP)

WRITEC(NW,105)

IF(IWAY(3) NE,0)GO TO 5

CALL OUTPUT(NuMORB.S NW)

5 CONTINUE
DO 3 1=1,NUMORB

3 WRITEC19)(SC]+]) v y=1:NUMORB)
ENDFILE 19

S Y S 8 S8 [ Sy Sy Sy Sy 30 S0 Sy Sy SN G SN S GG SN S SR O L S S

—

“REWIND 19

RETURN

ceee



0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM ) “

"""""""" 104 FORMATCZ71H V40X TMATRTZ "Sww C=172Y7) J
105 FORMATC/1H +40X+'MATRIZ S##(1/2)1) J

106 FORMAT(/1H 440X, SUPERVECTOR Si) Ji

107 FORMAT(TCLH +D15,842X)) J!

..... 108 FORMAT(110) Ji
109 FORMAT(15D158) g

, END: J

c ELEMENT JNVS0610 , Ji
SUBROUTINE SNFORMCEXP) jﬁ

Cf . - . F— . i

c SUBRUTINA AUXIU1AR PARA EL' CALCULO! DE S#(EXP) Ji

¢ | Ji
IMPLTCIT REAL»8 (A=H,0=1) J

COMMON NUMORB +NR + NW s NT Ji

COMMON/A/ I wAY(C10) : J!
COMMON/C8/D! » J
COMMON/C10/V(30+30) yVECTO(465) J
COMMON/C13/SEXPi(30430) Ji

DIMENSION SF(¢30430)+0(¢30,30),5¢30,30) J

¢ SE CONOCE LA MATRIZ DE LOS VALORES PROPI0S DE $¢D) Y DE LOS VECTORESJ
C PROPIOS DE S¢v) A TRAVES DE LOS COMMON
DO 10 [=1+NUMORB:
DO 11 J=1,NUMORR
11 S¢14J>=0,00
10 CONTINUE

CALCULD DE Sa##(EXP) A PARTIR DE LA MATRIZ S DIAGOLALIZADA(D).

IARALA

DO 1 1I=1NUMDRS!
1 SCI+1)=DSQRT(DCI 1))
IFCEXPLGT«0,)GO TO 3.
Do 2. l'i’NUMORB
2 SCle1)=1,D0/SC1 1)
3 CONTINUE
< OBTENCION DE: LA MATRIZ TRANSPUESTA DF LOS VECTORES: PROPIOS
DD 4 [=14NUMORB!
DO 85 J=1 «NUMORBR:
5 SF(loJ)mV(Je1)

LLeLLLecLeLLditeLeLceeLare e

4 CONTINUE
C  OBTENCION EFECTIVA DE LA MATRZ S##(EXP) COMO}
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, C S##(EXPD my#S%SF:
¢ VIMATR]Z DE LOS. VECTORES PROPIOS DEL RECUBRIMJENTO!
(o] SYMATRIZ DE LOS VALORES. PROPIOSELEVADA A" N+DEL! RECUBRTMIENTOI
C SF{MATRIZ TRANSPUESTA DE E
C:
CALL MMULD(Cy«S+SEXPI#NUMORB)
CALL MMULDICSEXPisSF +V+NUMORB) Ji
DO 6 [=1,NUMDRB: J!
DO T J=mi +NUMORB: J
7 SEXPCloJ)=V(led) J
6 CONTINUE Ji
RETURN J!
= END o
¢ ELEMENT JNVS0606 J
SUBROUTINE 'INTNUCCERPN) Ji
o . o ) . _ _J
C CALCULD DE LA ENERGIA TOTAL: DE REPULSION NUCLEAR Y DE LAS DISTAN= J
o C1AS INTERNUCLEARES Ji
........................... c JI
TIMPLICIT REAL#8(A=H,0=2) N]
COMMON 'NUMORB +NR ¢ NW J

COMMON/C1/DNUCLC10+3) +1Z¢10) +NUMNUC: Ji



52/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME

 SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM ) -

. i

DIMENSTON AC10,10) Jﬁ

C j@

o . . . . “in . o (i

C CALCULO DE LAS DISTANCIAS: INTERNUCLEARES y ALMACENAMIENTO EN EL! %b

ol EN' EL° TRIANGULO: INFERIOR DE LA MATRIZ A (EXCEPTOi EN' LA. DIAGONAL! JH

..................... c‘ PRINCIPAL) . ‘Jh

..................... ¢ A - J

CALL DISTAN(CA +DNUCL +NUMNUC) Jj

C CALCULD DE LAS ENERGIAS DE REPULSION: INTERNUCLEARES: Y ALMACENA=. ]

¢ MIENTO EN EL TRIANGULOI SUPERIOR DE LA MATRIz A. (EXCEPTO EN LA Ji

ol DIAGONAL PRINCIPAL) , Ji

C ‘ . . v I

CALL ENEREPICA+1Z +NUMNUC) f

C . o , , L |

c CALCULO DE LA ENERGIA TOTAL: DE REPULSION INTERNUCLEAR J;

C ) Ji

_____ CALL EREPT(A+ERPN«NUMNUCH J

WRITE(NW+100)ERPN J

WRITECNW+103) J
NUMN1=NUMNUC=1

WRITECNW+102) C1 o I=1+NUMNL )
DO 1 I=2 +NUMNUC
[1=]=1 . .
WRITECNW101) 1 e CACT o) o Jm1a]1)
1 CONTINUE:
RETURN . L - . S
100 FORMAT(///1H +10X+' ENERGIA DE REPULSION INTERNUCLEAR ='4D15,84"' A
........................................ *e Uy /) ) - ] ;
101 FORMAT(LH +10X+12+5X+10(D10,442X))
102 FORMATC(LIH +17X410(5Xs1245X)) . .
103 FORMAT(1H +10X+'MATRIZ DE DISTANCIAS: INTERNUCLEARES'/)

END: |
< ELEMENT JNVS0602 o

SUBROUT INE' DISTANCA «DNUCL + NUMNUC)
gf““““CKttUtﬁbe “““ LAS DISTANCIAS "TNTERNUCLEARES

IMPLICIT REAL#B(A=HO=Z)
DIMENSION AC10410) +DNUCL¢10+3)
DO' 1 N1m=2 NUMNUC

e r e e ticie 1ot ¢ it i LU L L L CeCC

------------------ o KmNiml B
DO 1 N2=1vK
D1ST=0,D0
DO 2 I=143 . .
E=DNUCL ¢(N1+1) =DNUCLCN2+1)
2 DIST=DISTH+E*E
- TT{UA(NTYN2)=DSQRTCDIST)
RETURN
END.
c ELEMENT JNVS0603 ;
SUBROUTINE ENEREP:CA+1Z +NUMNUC)
| C
. CALCYLO DE LA ENERGTA DE REPLETON NUCLEAR "A(NZWN1)Y®CARGAIN2Y* .
g' CARGACNLY 7D ISTANCTACNZ vN1)

IMPLICIT REAL#8(A=H10=2)
DIMENSION A(C10.10),12¢10)
e D01 N1w2 JNUMNUC
T KaNfe1TTT -
e
ERmIZ(N1Y*IZ(N2)/A(NLN2)

s 22 s 2 & £ e I



052/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

TIME:

1 A(N2+N1)=ER
RETURN
END
C ELEMENT JINVS0604
SUBROUTINE EREPT(AQERPN NUMNUCH

Lt e b

¢ CALCULO DE LA ENRGIA DE REPULSTON INTERNUCLEAR "TOTAL

IMPLICIT REAL#8(CA=H10=2)
DIMENSION AC10,10)
ERPN.OQ DO

S RS .

DO 1. N1lw=2 ¢« NUMNUC:

KeNl=l
DO 1 N2=1,K
1 ERPN=ERPN+A(N2+N1)
RETURN
END.

ELEMENT JNVS0108

SUBROUTINE SUMCA+B4N)
SUBRUTINA PARA SUMAR DOS MATRICES ===>A4B=C
LAS DIMENSIONES DE TODAS LAS MATRICES SON (N4N)

noo o

IMPLICIT REAL#8 (A=H+0D=7)

DIMENSION A€30,30),8(30,30)

DO: 10 [=14N

DO 11 J=mlWN
ACTLo)SACT W) *BCT WD)
CONTINUE

P
or

RETURN:

END
ELEMENT JNVS1501
SUBROUTINE MMULTCA4B,CyD\N)
SUBRUTINA PARA MULTIPL!CAR A%BxC=D
TODAS SON MATRICES CUADRADAS DE DIMENSION N

nNOO 0O

IMPLICIT REAL#8(A=H0=L) - ..
DIMENSION AC30,30)+BC30430)+c(30+30)D(€30+30)
DIMENSION AU(30+30)

CALL MMULDiCA+ByAUIN)

CALL MMULDCAUC4DyN)

RETURN

END
c ELEMENT JUNVSQ110
SUBROUT INE: MMULD (A+B+CuaN)
C-  SUBRUTINA PARA MULTIPLICAR MATRICES CUADRADAS ma=>AxB=C

IMPLICTT REAL*B(A-Hoo-Z)

DO:1 I=1.N
DO 2 J=14N
CC1+Jy)=0,D0

DO 3 K'low

CONTINUE
CONTINUE
RETURN:
END

=N W

[ SNy S SRR &

ceece



0s2/VS LI

BE Ve03 L=08 DATE 81,05,29  TIME"
SOURCE STAiEMENT’ ¢ JNV!NIM )

i

C
C
c *
C
C

Sl ITIPO’O-?-)SE ESCRIBE
Sl 1TIPO=1===>SE LEE:

: _ o
IMPLICIT REAL#B8(A=H+0=27) A

COMMON NUMORB +NR +NW sNT J
DIMENSION VECTDAC4¢5) J

IFCITIPOLWER,1)GO TO 10 J

WRITECNDY CVECTOACTY vI=lWNT J

ENDFILE NPI ;
REWIND NPi Ji
RETURN oL L J%

Cg’ L2 T ¥ X T Y ¥ ¥ 3 2 ¥ 9 g ¥ ¥ 2 L 2 Z L 1 T ¥ ¥ 3 J\(‘

10

CONTINUE. | Jj

READCNPY CVECTOACT) v I=ioNT) Ji

REWIND NP : J
RETURN

END

ELEMENT JUNVS0102

SUBROUTINE DWRMAT(NPMA.ITIPDD

SU

BRUT{NA PARA LEER O ESCRYB{R UNA MATR{Z SOBRE ELI PER{FER{CO NPI

*-
*

nonon 0O

S1 ITIPO=0===3SE ESCRIBE
S]1 ITIPO=1===)> SE LEE

IMPLICIT REAL#8(CA=H10=2)
COMMON NUMDRB +NR «NW +NT

DIMENSION A(30,30)

(EER SNE SN SN G SN S S AN SR S

10

IFCITIPO.ERe1)GO TO 1

DO 10 [=1+NUMORB _
WRITE CNP) CACT ¢ J) ¢ J=1 4 NUMORB)

ENDFILE NP

TR

REWIND NP
RETURN
CONTINUE

O g R WG S G A G T g O gy S A G D A

CTURA DE UNA MATRIZ ALMACENABDA EN UN/ DTSCO

onoon

20

DO 20 [=14NUMORB
READ(NP)(A(].J)oJ-lvNUMORB)
REWIND NP

RETURN

........................... C'

¢ GR
C EL

END:
ELEMENT JNVS0105% v
SUBROUTINE INPUTCINDASNR)

UPD: DE SUBRUTINAS PARA. LA ENTRADA y SALIDA. DE: MATRICES POR LOS
EMENTOS DE INPUT Y OUTPUT DEL ORDENADOR

R

" FORMATO 4D20,13

IMPLICIT REAL%8(A=H+0O=1)
DIMENSION A(€30,30)

CON ESTA SUBRUTINA LEEMOS UNA MATRIZ EN BLOQUES DE J COLUMNAS EN

Nnono

[ Sy SEE o LLLLLL‘LLLLLLK_LL [ SN GRS SEY SN SNy SWGy SR G G SN GHGS SN AN

J2=0



052/VS  LIBE , V=03 L=08 DATE 81.05.:29 TIME

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )
""""" IFCIND, LT, 4360 70 2 Ji
N=IND/4 J
DO 1 I=1.N I
J1mJy2+1 i
J2=J143 J
,,,,,,,, DO 5 K=1,[ND J
5 READ(NR¢100) (ACK+J) vJ=J1,J2) %g
1 CONTINUE Ji
IF(J2,EQ, INDYGD: TO 3 J
2 JimJ2+1 Ji
DO 4 Km1,[ND Ji
4. READ(NR4100) CACK+J) o JmJ]4IND) Ji
3 CONTINUE J
_ RETURN B Ji
100 FORMAT(4D20,13) J
END' 4
C ELEMENT JNVS0101 Ji
SUBROUTINE COPY C(AM,V N L) Ji
¢ SUBRUTINA PARA” TRANSFORMAR UNA 'MATRTZ "CUADRADA STMETRICA EN SU J
C.  SUPERVECTOR O VICEVERSA J
< #S] LI=0===>SE TRANSFORMA LA MATRIZ. EN EL' VECTOR
C #S] LIm1===)SE TRANSFORMA EL‘ VECTOR EN LA MATRIZ
_______ IMPLICIT REAL#®8(A=H0=2)
COMMON "NUMORB + NRyNW e NT
DIMENSTON V(465)AM(30430)
C:

IFCLIVEQ,1)GO TO 2.
CCC LI=0 m=ed TRANSFORMAMOS LA MATRIZ CUADRADA Y SIMETRICA AM ENi EL
€ VECTOR v EN EL! QUE GUARDAMDS SOLO: LOS ELEMENTOS DEL: TRIANGULO: INFE=
C  RIOR.
1 CONTINUE
K=0 ;
DO: 10 IFi’N
DO 15 U=l
KmK+q ‘
15 VeKy=AMcl4J)
10 CONTINUE
IF(KyNENTYGO TO' 50
RETURN : .
cce Li=qy ===> TRANSFDRMAMOS EL' VECTOR Vv EN ELi QUE TENEMOS. ALMACENADOS
.. C LOs ELEMENTOS DEL! TRIANGuLo«INFERIOR DE' LA MATRIZ AM ENi LA CITADA
G MATRIZ CyADRADA Y SIMETRICA.
2 CONTINUE
K=0
Do 20 J=1N
DO 21 U=i,l
KaK+1
_AM(1+J) =V (K)
IFC1,EQ,J)GO TOr 22
AM(J» I)-AM(I J)
22 CONTINUE
21 CONTINUE

20 CONTINUE JI

1F (K NE,NTY GO’ TO 51 J
RETURN , J

50 WRITE(NWs100) J|
STOP J|

51 WRITE (NW+101) J
STOP Jl

“"300 FORMAT(1H1+VERROR EN LA §UBRUTINA COPYY/1H vV 'NO COINCIDE EL NUMERJ
»0 DE ELEMENTOS DEL VECTOR TRANSFORMADO' CON NT1) Ji

101 FORMAT(1H1++ERROR EN COPY1/1H +1EN LA TRANSFORMACION DE LOS. ELEMENJ



0s2/VS

L

IBE

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM

V=03 L=08
)

DATE 81,05,29

TIME

“"%TOS DEL VECTOR EN LA MATRIZvNO COINCIDE EL”NUMERO DE ELEMENTOS CONJ;

# NT")

END

ELEMENT JUNVS0106

SUBROUTINE OUTPUT(lND0A0NW)

Wy.:n:ﬁ*‘;‘;“‘—aé_

i
J
J
J

“SUBRUTINA PARA ESCRIBIR LA MATRIZ A BOR EL PERIFERICO DE PAPEL "~ J

I

Y T 2 gk 2 T L Z 2 Yeew R 33 2 X 2 2 Y D

MPRESO,

CON ESTA SUBRUTINA ESCRIBIMOS LAS MATRICES. EN: BLDQUES DE 7" COLUM= J

NAS (OCUPAMOS. 119 CARACTERAS DE ANCHO)

J
J

ﬂoooodn (o)

IMPLTCIT REAL %8 (A=HV0=2)
DIMENSION A(C30.30)

J2=0

|VEC=0

IF CIND, LT  7)60 TO 20

[SpSySyayars ey

N=IND/T~

DO' 10 lul!N
IVEC=IVEC+1
WRITE(NW.101) JVEC
JimJ2+1

“ESCRIBIMOS EL NUMERO DE BLOGUE "SUE "ESTAMOS TMPRIMIENDO,”

cede

Jo=Jl+6

15

10

WRTTE (NW+v103) CJJvIT=UivI2)

DO 15 K=14IND
WRITE(NW102)K s CACK9J) v JadlsJ2)
CONTINUE

IFCJ2,EQ, INDYGO: TO 30

JVEC=]VECsy

20

40

WRITE(NW,101) JVEC

JimJ2+]

WRITE(NW, 103)(JJ JJ»J1, IND)
leTE(NW'lDZ)KQ(A(K J) v J=J14 IND)

30

CONTINUE

101
102
103

RETURN:.
FORMAT(////71H ,40X41B L! 0@ UE
FORMAT(1H +12¢1XsT(D15,842X))

FORMATCLH ¢3X4TCTXe12,8X)/1H 43X,T7C15C1H=) 42X))

END

NUMERDOD

w2221

ELEMENT JUNvS0109

Nnon 0

SUBRUTLNA.PARA CALCULAR LA TRAZA DE UNA MATR|Z Cm=A¥B .

CADA. MATR1Z DE LA MULTIPLICACION TIENE DIEMNSIONES: (N+N)

SUBROUTINE TRAZAC(A,B,TR4N)

IMPLICIT REAL%8 (A=He0=2)

DONDE

“DIMENSTON A(30,30),8¢30,30)

TR=0,D0
DO 1 =1 N
DO 2 K=1N:

2 TR=TR+ACIKI#B(K 1)

1 CONTINUE

{8

RETURN

END ,

ELEMENT JUNVS1006

SUBROUTINE EIGEND(F 4V NyMD,RHO)

-

i

ESTA SUBRUTINA. DIAGONALIZA UNA. MATRIZ REAL Y SIMETRICA DE ORDEN N,J

oNnno 0

RHOES EL MAYOR ELEMENTO NO=~DIAGONAL RESULTANTE DESPUES DE LA

Ji

DTAGONAL I ZACTION e
F ES LA MATRIZ A DIAGONALIZAR

J!
Ji



052/VS  LIBE V=03 L=08

SOURCE STATEMENT ¢ JUNVINIM )

DATE! 81,05,29 TIME

AR NA

VES LA MATRTZ DE VECTORES PROPIOS ORDENADDS EN
JACOB] OPERA SOLO CON EL' TRIANGULD' INFERIOR 120
EL: RESTO: DE LOs ELEMENTOS,

IMPLICIT REAL#8CA=H+0~2)
COMMON NUMORB'NRINWINT

COLUMNAS
UTERDD: ¥ ASUME

C

. S

DIMENSION F(30430)+V(30430)

- DIMENSION FAUX(30)

C INICIALIZAMOS. A MATRIZ V' A LA IDENTIDAD

DD 21 |=1N

O N A

DO 22 =14N

22
21

V("J>-OQDO
CONTINUE
V(ie1)=1,D0:
CONTINUE

Ji

C 7 COMPROBAMOS "S1 SE HA LLEGADO A LA DTAGONALTZACION

2

CONTINUE
TE-O'O ,

DO 31 I=2WN:
K-l ﬂl

DO 1 Jmi4K

TE=TE+2,#F (1 J)XF (10 )
CONTINUE

MA=Q v

TE=DSQRT(TE)

A=N:

TE=TE/A

onn

3

TF(TE LT +RHOY TEaRHO

DIAGONAL ] ZAMOS:

CONTINUE

DD 140 1I=24N

NSRS

DO 14 g y=le1gy o
1F(DABS(CFCI14JJ))=TE) 144444
MA=1

VisF (JJrJJ)

Va2mF(I14JJd)

VamF([141])

Uny 5% CF CJIJeJI)=FCIINTT))
IF(DABS(U)=,000001)5¢6+6
OMEGA==1,0

GO TO 7

OMEGA--F(I!oJJ)/DSQRT(F(lI JIYRFCTT 4 JIy+U»US

Zul,
1FCU,LT,0,)Zu=7
OMEGA-OMEGA*Z

7'SlNT-OMEGA/DSQRTcz.*(l.+DstT<1.-OMEGA*0MEGA>))
COST=DSORT(L,=SINT#SINT) Ji
DD 13 [=14N Ji
IFCI=11394848 Jt
8 TEM=F(],JJI#COST=F (I I1)%SINT Ji
F(lol!)-F(I'JJ)*SlNT*F(l 11) »COST J!
FCIoJJ)=TEM Ji
,,,,,,,,,,,,,,,,,,, GO TO 12 » JI
B LASEIN SIS SRS § Ji
10 TEM=F (JJ 1) #cOST=F (1T, 1)%SINT J
FCIToI)mF QU 1D #SINT+FCI141)#COST J



0s2/Vs

LIBE V=03 L=08 DATE 81.05,29

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

FIME

11

FCIJIvIY=YEM

GO TO 12 i} .
TEM=F (1 4JJ)#COST=F (1141)%SINT'
FelIoD)mFCloJJIRSINTHFCIT21)%COST
FCloJJ)=TEM

| S U SR SN &

12

TEMRV ([ s JJY REOSTVLT s [TY¥STNT

13

VCIZTTY =V (T JJ)#SINT+V (T 1) #COST

V(1+JJ)=TEM

F(JJOJJ)'V1*C05T*COST+V3*S]NT*S]NT-Z  #V2#SINT#COST
FCIToll)mVi#SINTHSINT+V3IHCOSTHCOST+2, #V2#SINT*COST
FCIToJJ)m2 , #UnSINTRCOST+V2%(COST*#COST=SINT®RSINT)

1%

CONTINUE

RS O & S

140
15
16

CONTINUE
IF(MA=1)16415415
MA=0

GO TO: 3
IFCTE=RHOY 1741742

17

CONTINUE

IANALA

TERMINA EL PROCESO, SIMETRIZAMOS LA MATRIZ DE VALORES: PROPIOS:

DO 18 [=1sN
DD 19 Jmls}

LU e CC

ITFC(1,EQ, DGO TOr 20

FCIaD)=F (o)
CONTINUE
CONTINUE
CONTINUE:

ORDENAMOS "L0Og VALORES Y yECTORES PROPIOS

DO 50 [=14N

DO 51 Jm] N

IFCFCI o 1)=FCJeJ))60+60461
CAMB!O' DE ORDEN

CONTINUE

VAUX=F (T 1)
FCIo1)=FCJeJdd
F (JoJd) =VAUX
DO 70 KmiwN
FAUXCK) mV(K 1)

V(Kes1)uV(KsJ)

70
60

51

V(Ky D =FAUX(K)
CONTINUE

SE' MANTIENE EL: ORDDEN
CONTINUE:

CONTINVE

C

30

SUBRUTINA PARA DESEMPA@UETAR LOS INDTCES DE LAS INTEGRALES BIELEC-

“RETURN.

CONT INUE

END
ELEMENT JNysS1005
SUBROUTINE UNPACKCIJyKLiy14JeKoL)

TRDNICAS

...................................... R ETU R N .....................

.IJ/256
Ju]J=]#256
K=klL/256
LeKL=K%25¢

END

ELEMENT JNVSOT07

¢ ciric ot t_o¢ el it ot o Ce e GG oo



0s2/Vs  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )
; SUBROUTINE "INTEGR j
C CALCULO' DE' LAS' INTEGRALES MONOELECTRONICAS y' BIELECTRONICAS. %
C APLICANDO O NO LAS PROPIEDADES DE SIMETRIA DE LA, MOLECULA, J
o L.OS DATOS DE ENTRADA SON J
@ *%DATOS DE LOS ORBITALES
« *%[CONJST VALE 0 SE USAN GA[STANAS §IN CONTRAERYEN CASD CONTRA®
C RIO SE USAN CONTRAIDAS: J
C #51 ICON=1 ENTONCES SE LEEN' ADEMAg} Jl
c #*%.05. COEFICIENTES DE LA CONTRACCION: EN EL' ORDENCSYPX Py +P2) J1
c ELI FORMATO: 4p20,11 J
c #* TSYMIST VALE CERO NO SE (jSAN LAS PROPIEDADES  DE §IMETRIAVSI U
< VALE 1 S1 OUE SE USAN J|
C ELi FORMATO ES_ 11 Ji
C #S1 1SYM=1 ENTONCES SE LEEN ADEMAS? J
C ## NTRANS:NUMERO DE TRANSFORMACIONES DE SIMETRIA ENTRE LOS ORBT= J;
C TALES DE LA BASE J
,,,,,,,,, c ELI FORMATO ES 12 J
c #% MTRANSC14J) IMATRIZ DE LAS TRANSFORMACTONES DE STMETRIA J
C +MAXIMO DE 30 TRANSFORMACIONES J
C +SOLOC SE CONSIDERAN' TRANSFORMACTONES: ENTRE LA. BASE J
C SE' LEEN TANTAS FICHAS COMO: ORBITALES DE BASE TENGAMOS  J
,,,,,,,, C EL: FORMATO ES: 3012 J
¢ J
c ES NECESARIO CONOCER? J
c mmmemme——— - | J
o DBORBIMATRIZ DE' LOS DATpS. DE LOS pRBITALES(CpoR= , J
< _DENADAS: Y EXPONENTE) | COMMON C11  J
C ITORB; T1PD DE ORBITAL(S,PXPYPZ) COMMON C11 J
C NNUCL INUMERO: +EN EL ORDEN DE ENTRADA DE [0S DATOS J
C DE LOS. NUCLEOS#DELI NUCLEDO SOBRE EL QUE SE J
- ASIGNA. EL' ORBITAL(SOLO' IMPDRTANTE PARA. EL , J
C CASO' DE MOVIMIENTOS: DE LOS. NUCLEOS) COMMON' C11
< A J
____________________ C COMO RESULTADO SE OBTIENE: J
‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘ C 0 U D e 20 T D e O s B ‘ J
“““ C HIMATRIZ DE LA PARTE MONOELECTRONICA DELOPi, "DE FOCK ~COMMON C19J
C INTEGRALES STV Y BIELECTRONICAS. , PERIFERICOSY
C

0D
*

IMPLICIT REAL#8(CA=H0OwZ)

COMMON NUMORB +NR4NWNT

COMMON/START /NNRNW

COMMON/A/ 1 WAY (10) ,
COMMON/C1/DNUCLi [ Z +NUMNUC
COMMON/C5/NUMITE ¢NNNy IRy INRy INCo W
COMMON/C&l/DBORBvNNUCL(30) ITORB(30)

COMMON/C19/H(465)

COMMON/C20/11J(500) +IKL(500) VALINT(500)
COMMON/C21/ETA

DIMENSION 10PT(3)
COMMON/C24/KK(500) +LL ¢500)

DIMENS]ON ETAC30,9),VLIST(10, 4)

DIMENSION DNUCL (10, 3).DBORB(3O 4),12¢10)

aXaXala)

LECTURA DE LDS DATOS DE LA BASE
NOTA3 ##NO SE LEEN: SI SE TRATA DE UN BARRIDO O DE UNA OPTIMIZACION

IFCIWAY(3) «NE,0)GO TO ¢

“CALL ININTG

- CONTINUE
WRITE(NW,105)



052/vs  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05.29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
C» , , 4 ) } v -
C INTRODUCCION DE LOS DATOs DE LOS ORBITALES DENTRO DE LA MATRIZ ETAd
of SEGUN ESTE CONVENIO: , : J
C ETAC1+1)=COORDENADA X
C ETA(I12)=COORDENADA vy
""" C ETA(143)=COORDENADA 7

¢ ETACT v4YmEXPONENTE o 3 ,
C ETA(]+5)=SE PONE UN UND CUALQUIERA. QUE SEA |
c ETA(1+6)=COEFICIENTE DE LA PARTE S
c ETACIvT)=COEFICIENTE DE LA PARTE PX
c ETACI 18)=COEFICIENTE DE LA PARTE PY
C ETAC1+9)aCOEFICIENTE DE LA PARTE PZ a _
C *un LA FUNCION GAUSTANA TTENE LA FORMA GENERAL! DE!
C GTO=(CS+CPX+CPY+CPLIEXP(~ALFA##2) v
C Sy NUESTRAS FUNCIONES DE BASE SON GAUS]ANAS S.PX+PY O PZ PURAS:
C LOS VALORES: DE: LOS COEFICIENTES ANTES VISTOS SERAN CERDi EN TODOS.
o CASOS MENOS EN EL' COEFICIENTE DEL TI1PO' DE ORBITAL! CONSIDERADO
Cw

DO 10 [=1+NUMORB'

DO 1 J=1.4

1 ETACI+J)=DBORB(1+J)
10 CONTINUE
DOr 2 1=14NUMORB
@ ETALL93)m1,0

o LEEMOS ICON

READ(NR+100) 1CON:
C

IFCICON=1)14415415

14 CONTINUE y
DO 4 =14 NUMORB:
DO 3 Umged
3 ETACI+J)=0,D0
C r ¢ ORBITAL § , e
IFCITORBCI) ,EQ,0)ETACI+6)=1,D0
c v« +ORBITALI PX L
IFCITORBCI) +EQ,1YETACT v 7Y =1 ,DO
C 1+« ORBITALI PY ’ o
JFCITORB (1) +EQ,2)ETA(I +8)=1,D0O
C QQQORBITAprl ] A
IFCITORBCI) E®,3)ETAC(] +9)=1,D0
4 CONTINUE
GO TO 16
15 CONTINUE o .
READCNR+104) CETACI vJ) ¢+ J=649)
16 CONTNUE

C N v . .
C INTRODUCIMOS LpS DATOS DE LOS NUCLEOS DENTRO DE VLIST SEGUN EL
G CONVENI O} o
- C VLIST(T+1)=COORDENADA "X
C VLIST(l+2)=COORDENADA. Y
C VLISTC1+3)=COORDENADA Z v
C VLIST (1 44)=NUMERO: ATOMI¢O' DEL! NUCLEO: EN' cUESTION:
DO 50 [=1+NUMNUC .
................ DO 5 U=143 R " Jy
P TET T Y SDNUBLCT S ) . J}
50 CONTINUE , J)
DO ¢ =1+ NUMNUC: J
6 VLIST(l4)=12C1) j}
...... ot 3 o v . y . .
gt LEEMOS LAS™ CLAVES PARA DECIDTR ST SE-ESCRIBEN"L'AS INTEGRALES #
T MONDELECTRONTCAS Y LAS BYELECTRONTCAS J!
C‘

#% S1 JOPT(1l)=0 NO SE ESCRIBEN LAS INTEGRALES DE SOLAPA= J



0s2/VS.

LI1BE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

ARANANS

MIENTO
%% S] 10PT(2)=0 NO SE ESCRIBEN {AS INTEGRALES. DE' ENERGIA.
CINETICA NI LAS: DE ATRACCION NUCLEAR
#% S| 10PT(3)=0 NO SE ESCRIBEN LAS INTEGRALES: BIELECTRONICAS
DO 8 [0=143

8 IOPT(10)=0

Cw

IFCIWAY(3) ,NE, 0060 TO 11
READ(NR, 100)!0PT(1) 10PT (2) 4 10PT(3)
WRITEC(NW+101) 10PTC1) s 10PT(2)+10PT(3)

11 CONTINUE

ceeeocie e

¢

NORMALIZACION DE LAS FUNCIONES GAUSIANAS DE BASE J

C

CALL "NORMLS (NUMORB) J
ESCRIBIMOS LOS DATOS DE LOS ORBITALES GUARDADOS EN: LA MATRIZ. ETA  J
IFCIWAY(3) (NE+O)GO TO 12
WRITE(NW+102)
DD: 7 l=14NUMORB!

c,

12 CONTINUE
INICIALIZAMOS EL! INDICADOR DE LA. SIMETRIA

J
J
J
T WRTTEC(NW103) CETACTvD) vJal9) J
J
J
1SYM=Q J

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCd
ddddddddddddddddddddddadaddddddoddddadddaddddddddddddddddddddddddodd el ol o)

21 WRITE(NW.10T)
CALL SYMCIOPTvvLIST1NUMNUC)

CLEEMOS UNA VARTABLE "QUE 'NOS INDICA S| VAMDS "A"JSAR PROPIEDADES DE "J

(of STMETRTAEN EL CALCULO DE LAS TNTEGRALES O NO,LA VARIABLE ES ISYM U

C #S] 1SYM=O===dNO SE: USAN PROPIEDADES DE SIMETRIA. J

C #S] ISYM=i=w=dS]| SE. UsAN PROPIEDADES. DE: SIMETRIA. J
IF(IWAY(S)QNEQQ)GO TO. 13 J

READC(NR100) 1SYM J

C J

: 13 CONTINUE J

C:  SEGUN CyUAL! SEA ELi VALOR DE 1SYMsCALCyULAMOS LAS INTEGRALES DE UNA ¢ J

C DTRA. FORMA v J
IFCISYM=1)20,21421 . J

______________________ ¢ NO USAMOS LA SIMETRIA J
................. 20 WRITE(NW1106) J
CALL NOSYMICIOPT +VLIST +NUMNUCH J

GO TO 30 B J

C:  USAMDS LA SIMETRIA j

J

J

30 CONTINUE

' CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ
Cw J
' J
RETURN o

100 FORMAT(311) J

S 101 FORMAT(1H ,¥LOS VALORES. DE LS COD1GOS DE ESCRITURA DE LAS INTEGRAU

#LES ES?/1H 45Xyt 10PTCL)mt o 11/1H +5Xe? [OPT(2)w? s 11/1H 45X+ 1 1OPT(3) =
®V 1177110 J
102 FORMAT(1H ,'#DATOS DE LDS ORBITALES(MATRIZ ETAY®'//1H +TX¢'X', J
*16X:'Y‘.16Xa'l'.11X"EXPONENTE"5X"CONSTANTE NORMmL -, ! .5x.'cs'.7x.4

FVCXV VTR VYCY TV TXVVCLY//1H v13q (1H=)77)

103 FORMAT(1H +5(D15,84¢2X)+4(D9,241X))
104 FORMAT(4D20,11) L . .
105 FORMAT(1H1.4ox.vE VALUACGION DE Li A S INTEGR J

[ S SRy &%

#A L E S t/1H 440X ¢55C1IHRY 71H 40X 55CLIH*Y////1) J
106 FORMAT(/////1H +"#COMIENZA EL CALCULD'/1H ' NO SE USAN LAS: PROBIE
#DADES DE SIMETRIA'/) J

#DES DE SIMETRIA'/) o



052/vS  LIBE: V=03 L=~08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
END j
c " ELEMENT JNVSOT06-
SUBROUTINE ININTG J
c DEFINIMOS LA BASE PROBLEMA. A ESTUDIAR J
IMPLICIT REAL#8 (A=H10=2) J
COMMON NUMORB +NRyNWNT J
COMMON/A/ T WAY (10 J
COMMON/C1/DNUCL s I ZyNUMNUC: J
COMMON/C5/NUMITE+NNN+ [Ry INRoINCo IW' J
COMMON/C11/DBORB+NNUCLC30) + ITORB(30) J)
COMMON/C20/11J¢500) ¢« IKLC500) 4 VALINT(500) J
DIMENSTON TNUCLIC(30) J
“DIMENSTON DNUCL(10+3) yDBORB(30v4) s 1Z¢10) J
DIMENSION CLASS (10) o
DATA INUCL/'Y Ht o "HE ¢ LIV 1BE ! Biy? Cty? NVt O FUGINE' INAY U
:'MG"'AL' 1S]1y? Pity! Sty TCUYWYARY 4! Ko TCAT,1SCHy ASERY V'c'CR"J
$'MN' o TFE 2 'COY o INT Y0 'CUY W TN/ J
DATA CLASS/! Stel  PXT 1T Py, PZY VY HXXY VYV BYY VO BZLY VY HXY T
#9t DXZV,! DYZ'I A e L .,
C' ’.I.".'.'O....Q.'!"l"."."'.'O9Q.O‘QI“QQQCQ’.’QQQ‘Q’QQOOO!Q.‘J
c LECTURA DE LOS DATOS o o
CI‘ Q00;'!'1'00‘.0oo‘!v(io!'ovlq000001000';0900n90000000.Qo.oooqooo..n
_________ C LECTURA DE LOS DATOS: DE LOS ORBITALES GAUSSIANOS: J
DO 1 1=1,NUMORB J
c 1 READ(NR.9O)NNUCL(I)0ITORB(I) (DBORBCTVIY vI=1V4) j
< |
Cg seee ."QQ"QQ‘I'.'..."Q.QQI;QQOO':!OOUQO’..00‘.QC.';'OOQUQQQOQ::‘J
C ESCRITURA DE LOS: DATOS: = . . .. L e J
_____________ C" 09!9"09000"!.!QOO""OQOOOOO.OO';.O'OO"!OQOIOQ'OD.OQ'!O‘O!l.o"J
WRITE(N 1 20) J
DO 6 I=1yNUMORB J
111=NNUCL(CI) J
11=1Z2C111) J
1c=1TORB(]) J
,,,,,,,,,, [Cm]C+] o
""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""" WRITE(27v102yNNUCLCTY ITORB?TST?DBORB(IoJ)'Jal %) u
""" 6 WRITE(NWolol)NNUCL(I)'INUCL(!l)sCLASS(IC) v(DBORB(TvIy vUml vy " "7
C' 0209 0900000 0300000 PPNt et eset st st ettt ot ety
C COMPROBACION DE LOs DATOs =~ | e e et
c QOOCOQOQQOOQQOQOOQOQI.Ol0000:0'00coOOOQQQDOQOQOOO'OQoO.licoooct.:o“
_________________ DO 10 =1 +NUMORB: .
IFCCITT,LT,00 ,0R, CITT, GT 167560 T0 11 -
TECITT 6T D60 10 12 Z
10 CONTINUE: -
C’ ~
RETURN , .
11 WRITE(NW,30) .
STOP N
12 WRITEC(NW40) .
STOP
20 FORMAT(1H +'DATOS DE LOS ORBITALESH/1H v5Xs 'NUCLEO® 5XO'TIPO"9X .

#! COORDENADA X' ,10X,'COORDENADA. Y!,10X'COORDENADA Z',10X,'EXPONENT.
*E'/lH 15X 06 C1H1) ¢+ IX 14 (1H#) 44X 4C20C1HR) o 2X))

30

FORMAT(1H1+vYERROR EN LA~ ENTRADA DE DATOS vUN ORBTTALI NOI VALIDO

40 FORMAT(1H1++ERROR EN LA ENTRADA DE DATOS DE LOS ORBITALESoNO'SE

90 FORMAT(12. 1Xq12.3(Dl5 8) 4D20,11)
101 FORMAT(5X 0124 'a? 1A24TX Ak, 4X‘4(D15 8+7X))

*COMO TIPOY)
#»PUEDEN. CALCULAR DE MOMENTO LAS INTEGRALES CON D')

102 FORMAT(13v12,4¢D15,8))

- C‘

END
ELEMENT JNVSOT15

¢ r e iz ¢ ¢ 2t £ £ M



0S2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29 TfM@
AAAAAAA SOURCE! STATEMENT ¢ UNVINIM )
""" SUBROUTINE SYM(TOPTVLISTWNOC)

Ef' SUBRUTINA PARA CALCULAR LOS INDICES DE LAS INTEGRALES DISTINTAS

SEGUN LAS PROPIEDADES DE SIMETRIA,

LOS TNDICES DS AGRUPAMOS ENGRUPOS DE’ INDICES EQUIVALENTES, DE

FORMA QUE UNICAMENTE SE CALCULA LA PRIMERA INTEGRALT DE CADA GRUPD:
DE' INDICES,

LAS: PROPIEDADES DE TRANSFORMACION FRENTE A LA SIMETRIA. DE CADA

J
f
UNA DE LAS. FUNCIONES DE BASE,SE INDICAN MEDJANTE LA MATRIZ DE N

TRANSFORMACTON MTRANSEN LA @UE INDTCAMOS EN QUE FUNCION" SE' TRANS=U

FORMA LA FUNCION 1, SE HA SEGUIDO ELi CONVENIOIDE GUE CAS FILAS ~ J
SON LAS FUNCIONES DE BASE Y QUE LAg COLUMNAS SON LAS OPERACIONES J
DE SIMETRIAWpE FORMA QUE EL: ELEMENTO' MTRANS(345) INpICA EN QUE  J
FUNCION SE HA TRANSFORMADO' LA QUE TI1ENE NUMERO' 3. MEDIANTE LA ¥
PROPIEDAD: 5, Y

Ji

LA ENTRADA DE DATOS ES' DE ESTA FORMA! J

RESTRICClDNSUNICAMENTE SEHAN CONS I DERADD AGUELLDS "T1POS DE™ SIME=" w
TRIA QUE TRANSFORMAN UNA FUNCION EN' OTRAINO: SE' CONSIDERAN AQUELLDSJ]
QUE' TRANSFORMAN. UNA. FUNCION EN UNA COMBINACION LINEAL -DE LA BASE, J
J
“=NTRANSaNMERD DE "TRANSFORMATIONES DE STMETRTA QUE "USAMDS HA" DEJ

SER MENOR Or IGUAL A 30

FORMATO! 12

=MTRANS=MATRIZ DE TRANSFORMACION: DE' TODA LA BASE: ATOMICA. CON:
LAS PROPIEDADES DE SIMETRIA CONSIDERADAS:

NOTAINO: HACE: FALTA INTRODUCIR LA. TRANSFORMACION/ IDENTIDAD

[ S G SN SNy SN A%

FORMATO 3012

-

DANOONNDANDONONNON OOONNON NAN N

-----------------‘-------—-----~-------'--------------------------J
IMPLICIT REAL%*8(A=H+0=Z7)
COMMON NUMORB ¢NRyNWNT
COMMON/C9/MTRANS:

COMMON/CZO/!I(SDO) JJC500) VALINT(500)
DIMENS]ON MTRANS(30'30) .

DIMENSION 10PT(3)VLIST(1044)

DATA GUION/te=memi/

J

J

J

J

J

J

J

J

_Ca» - , . - J
(of LEEMOS EL NUMERO DE TRANSFORMACIONES DE STMETRIA QUE VAMDS A Ji
o CONSIDERAR, J
C: Ji
READC(NR,100)NTRANS J

Cw ) J
o LEEMOS LA MATRIz DE TRANSFORMACION(MTRANS) J
C , J
DO 1 [=1+NUMORB . N J
READCNR+100) (MTRANS (1 vJ) ¢ J=1 «NTRANS) J

Cx ESCRIBIMOS LA MATRZ DE TRANSFORMAC|ON J
WRITE (Nwe101)NTRANS. , J
WRITE(NW+103) (141=1+NTRANS) J

WRITE (Nwe104) (GUIONs Iul «NTRANS) J

DO 2 1=1,NUMORB o J
WRITEC(NW+102) (MTRANSC1+J) v J=1 +NTRANS) JB

c ‘ ) J
C CALCULO DE LAS INTEGRALES MONDELECTRONICAS. Jﬁ
C JI
CALL STVIND(NTRANS, IOPT,NOCVLIST) J!

o Ji
o CALCULO DE LAS. INTEGRALES BIELECTRONICAS J



082/VS  LIBE. V=03 L=08 DATE 81,05.,29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

c J

CaLL BIEIND(NTRANS,10PT) J

RETURN J

100 FORMAT(3012) J

101 FORMAT(////1H +65C1H*) /1y +'MATRIZ DE TRANSFORMACION: DE LAS. FUNCIOU

*NES DE"BASE CONI'LA STMETRIAY/1H vi#% M T R AN S ®®¥7/1H v YUSAMOE "J

#1 3 T3vY TRANSFORMACTIONESY 71H "y 65 C1H#¥Y 7) J

102 FORMAT(1H +3014) J

103 FORMAT(1H +3014) J

104 FORMAT(1H +30A4) J

END! . J

C ELEMENT UNVSOT14 o _ J

SUBROUTINE STVIND(NTRANS y 1OPT yNOC VLTST) J

o J

C: CALCULO: EFECTIvO DE LDOS. INDICES DE LAS INTEGRALES MONOELECTRONICASJ

C J

C LA ESTRUCTURA. ESTA PENSADA PARA uN: MAleO!DE 500: INTEGRALES J

o8 AL’ TERMINAR LOs CALCULDS. LAS INTEGRALES ESTAN EN SU ORDEN CANDNICO| J‘

IMPLTICIT REAL¥8 (A=HH=~Z) J

COMMON. NUMORB yNR (NW NT' J

COMMON/C9/MTRANS(30430) J

COMMON/C19/H(465) J

_____ COMMON/C20/11(¢500) 4JJ(500) , VALINT¢500) J

- DIMENSTON TSAVE (30) vJUSAVE (30) vISTENCI0Y VISP3D) J

"""""""""""""""""""""""""" DIMENSION™ VALING(500>.VAL1NV<500) J

DIMENSION 10PT(3)+VLIST(5+4) J

C INICIALIZAMOS: A CERO: LAS INTEGRALES DE SOLAPAMIENTO,ENERGIA CINETICAJ

C Yy ATRACCION POR LOS NUCLEOS J

DO 7 I=1,500 J

VALTNGC1)=0,D0 J

VALINT(1)=0,D0" J

VALINV(!)=0,D0o J

7 CONTINUE J

Cw J

C  CALCULO DE LAS INTEGRALES MONOELECTRONICAS DISTINTAS POR SIMETRIA J

AAAAAAAAAAA C _EQUIVALE A ESTUDTAR TODOS LO§ INDICES DE LAS INTEGRALES H(1vJ) J

¢ CON I>=y J

c , J

K=0: J

L=p J

NINTS=0 J

DO 1 1=1+NUMORB! J

DO10 Jmlv1 J

C J

NCOUNT=1 J

lJ=la(]=1)/24J J

) IPR=]#J J

e J

ISAVE(1)=] J

JSAVE(C1)=J J

ISIGN(1)=1 J

I1SPi(1)=1J _ . .

C  CALCULAMOS TODDS LOS INDICES EQUIVALENTES A LA PAREJA ANTERIOR PDR J

TTCTTTTLA MATRTZ MTRANS. J

DO "2 'M=1 NTRANS J

[ T=MTRANS (] M) J!

JT=MTRANS ¢J o M) J

ITPR=] ToJT J

............ IFCCITEQR.D), OR'(JTQEQQO))GO' TD; 20 J

o [TAG=1 J

’ ITECITPR, LT, 0) [ TAG®=1 J

ORDENAMOS LOS. INDICES PARA SOLO' TENER EN CUENTA EL TIANGULO' INFE=~ J!

A



0s2/vS.  LIBE

V=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM

DATE 81.05,29

TIME

¢ RIOR

DE LA MATRIZ H(I+J)
[T=1ABS(1T)
JT=]ABS(JUT)
IFCIT,GE,UTYGO TO: 3.
[D=]T

e ¢ <

[ T=JT

3

C COMPROBACION' DE S!1 yA SE HA TENIDO EN CUENTA ESTE GRUPO' DE INDICES

JT=[D!
IJT‘IT*(IT'1)12+JT

IFCIU=10T)445415

C:  COMPROBACIONI DE sl ES CERO' LA INTEGRAL! H(14J)

5

ICOMP=IPR+ITPR

IFCICOMPH2v1542.

C  DESCARTAMOS LAS' REPETICIONES.

4

CONTINUE
DO 6 KCwm1,NCOUNT
IF(ISP(KCD.EﬂleT)GO‘TOt2

CONTINUE

NCOUNT=NCOUNT+1
] SPANCOUNT) =] 4T
ISAVE(NCOUNT) =] T
JSAVE (NCOUNT) =JT
ISIGNC(NCOUNT) =] TAG

2

CONT INUE:

€ CALCULD DE LAS INTEGRALES DISTINTAS POR SIMETRIA

RINTG=GSGINT (] ¢ J)
RINTT=GSTINTCI 4 J)
RINTV=GSV[NT (] +JsVL1ST+NOC)
DO 16 NmlsNCOUNT

INDI=]SPANCOUNT)

[2=1SAVECINDT)

J2=JSAVECINDT)
TICINDI)=]2
JUCINDIY=J2

CALL: PACKCI2,J2,KyLo12J2,KL)

ITJCINDT)=[22

nnon

IKLCINDI) =0

PARAM=151GN(NCOUNT)

VAL ING CINDI) mRINTG*PARAM
VALINT CINDI) =RINTT#PARAM
VALINVC(INDI) = RINTV#PARAM

16 CONTINUE

NINTS=NINTS+NCOUNT
15 CONTINUE
10 CoNTINVE

1 CONTINUE

Cx

C DE IOPT(I)\SOBRE EL LISTADD

WRITE (NWe+103)ININTS

NIN=NINTS

C ESCRIBIMOS "LAS INTEGRALES DE SOLAPAMIENTO

c LT X U1 1 ¥ Y )

NOTAPE=20

C; -y " e .

WRITEC(NW+105)
WRITE (NOTAPE+100)NINTS:

L UWRITEC274100)NINTS

1OPTG=I0PT(1)
CALL- INTWRT(NOTAPE +NINi 10PTG)

r rieie 1t o€ e cleie 0 o0 € rieir t or o€ i€ €t € ittt Lt (_LL(_(_L.(_(_(_(_L.LLLL(_L(..LLL_L_L\_LL-J.-”_



)52/7VS

LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

TIME

ENDFILE NOTAPE

REWIND NOTAPE
ESCRIBIMOS LAS INTEGRALES: DE ENERGIA. CINETICA

NOTAPE=S

« t t t ¢

N gy R I R AN TR Y O

WRITE(NW+106)
WRITE(NOTAPE,100)NINTS
1OPTT=10PT(2)

CALL INTWRT(NOTAPE NN [OPTT)
ENDFILE NOTAPE:

REWIND NOTAPE.

ESCRTBIMOS LA INTEGRALES DE ATRACCION POR LOS NUCLEDS

L2 T L L 2 T T 1

NOTAPE=25

WRITE(NWY10T)

WRITE(NOTAPE,100YNINTS

IOPTValOPT(Z)
CALL: lNTWRT(NOTAPEleNs!OPWV)
ENDFILE NOTAPE
REWIND NOTAPE
CALCULAMOS EL SUPERVECTOR H Y LO' ESCRIBIMOS.

DO/ 17 T=1l+NINTS.

VALINTCTY=VALTNT (1Y +VALINVTS
17 HCID)=VALINT(I)
NOTAPE=21.
WRITE(NWy100ININTS.
18 WRITECNOTAPE101) (VALINT (1) 4 I=14NT)

ENDFILE NOTAPE

REWIND "NOTAPE
RETURN

20 CONTINUE:
WRITECNW1104)
STOP!

100 FORMAT(110)

101 FORMAT(2¢250015,8))

103 FORMAT(1H 'NUMERO!DE INTEGRALES: MONOELECTRONICAS DISTINTAS POR:

#SIMETRIA "'Ilo)

e ¢ £ icie ¢ ¢ 2 ¢ i¢ie¢ ¥ ¢ ¢ ¢:if i€ ¢ ¢ ¢t £i¢ig € ¢ € ¢igi¢ ¢ € € €€

104 FORMAT(1HL+'ERROR EN! LA. MATRIZ. MTRANS,UNO DE: LOS: ELEMENTOS. ES CERO\

*?)

105 FORMAT(/1Hx oSX.']NTEGRALES OE "SOUAPAM{ENTOY/777)

10¢ FORMAT(/1HI v5Xs " INTEGRALES. DE ENERGIA CINETICAY///77)
107 FORMAT(/1H 45X, INTEGRALES. DE ATRACCION POR LDS. NUCLEOS!////)

END.
C ELEMENT JUNVSQT701.

SUBROUTINE: BIEINDC(NTRANS, 10PT)
Cs _ _ _
C CALCULD EFECTIVG DE LS 6RUPH DE INDICES EQUIVALENTES
C

IMPLICIT REAL#8(CA=H¢0=2)
COMMON. NUMORB +NR ' NWNT
COMMON/C9/MTRANS €30430)

.
.
.~
~
[
)
L)
)
]
L)

~"COMMON/C207TT (5005 vJJ(500) s VALINT(500)

COMMON/C24/KK(500) +LL (500)

DIMENSION [SAVE(30)4JSAVE(30) ,KSAVE(30) \LSAVE(30),ISIGN(30)

DIMENSION AISPI(30)
DIMENSION 10PT(3)
DATA ZEROWNN/0,D04500/

9 CONTINUE

WRITEC(NW1000)
IFCIOPT(3) NE,1)GO TO 9



0s2/v

S

LIBE _ V=03 L=08 DATE: 81,05,29
SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

TIME;

INVESTIGAMOS. TODOS LOS INDICES DISTINTOS
RNINTS=0, .
NIN=Q

DEJAMOS UN ESPACTO: EN BLANCO EN EL’' PERJFER]CO PARA ESCRIB[R LUEGO

EL: NUMERO' TOTAL! DE INTEGRALES BTELECTRONTCAS(RNINTS)

L L L1 PN

NOTAPE=9

L 'y 2 1 3 % 2 % %

WRITE (NOTAPE)YRNINTS
DO 1 1=1+NUMORB

DO 10 jmi'v]

DD 15 K=l
LMAXmK

IFCI EQ,KILMAXY.

DD*ZO L'lOLMAX

NCOUNT =3y

PuP4(lvJeKyL)

ISAVE(L) =l
JSAVE (1) =J
KSAVE(1)=K

LSAVE (1) =L,

AISP(1) =P
ISIGN(1)=1
PROD®FLOAT (1 #J)#FLOAT ¢(K*L)
CALCULAMOS LAS INTEGRALES EQUIVALENTES POR SIMETRIA.
DO 2 M=l NTRANS 4

| T=MTRANS (I +M)

JT=MTRANS (J M)

KT=MTRANS (K +M)

LT=MTRANS(L{\M) . .
TPRODwFLOAT (I THJUTI#FLDATCKT*LT)
[TAGm1

[FCTPROD,, LT, ZERD) [TAGR=1

"ORDENAMOS LOS INDICES PARA QUE TODOS ESTEN EL ELI TRTANGULOD INFE=

RIOR DE LA MATRIZ HCl4J,KyL)
CALL ORDER4C[TyJToKToLT)
PT=P4CITvJTKToLT)
COMPROBACION! DE 51 LA INTEGRAL: HA SIDO CONSIDERADA ANTES.

IF(P=PT)3,4,25

COMPROBACTON' DE Sl ES. CERO

4 1COMp=PROD+TPROD
IFCICOMPD 242542

DESCARTAMOS LAS REPETICIONES

3 CONTINUE:

DO 5 KCwi1,NCOUNT

C

lF(A]SPKKc) EQ,PTYGO TO 2
5 CONT INUE"
NCOUNT=NCOUNT+1

AISP (NCOUNT)=PT

ISAVE(NCOUNT) =1 T

JSAVE (NCOUNTY=JT

KSAVE (NCOUNT) =KT

LSAVEC(NCOUNT) =L T

ISIGN(NCOUNT) =] TAG
2 CONTINUE

“"CALCULO DE LAS INTEGRALES DISTINTAS POR SIMETRIA

DO 16 N=1NCOUNT
NIN=N[N+1




0s2/vS. LIBE v-03 L=~08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM
RINTMRGSMINT ¢ v JvKvL) ﬂ
INDI=A]SP (NCOUNT)
12=1SAVECINDT)
J2=JSAVE (IND1) J
K2=KSAVE (IND1) J
L2=LSAVECINDT)
¢ CALL PACK(124J2vK2vL2v1202VK2L2) J
C 11JCIND ) =202
C IKLCINDI) =K2L 2
[1CINDI) =2
JUCIND 1) =2 N
KKCINDTY=K2 J
LLCINDI) = 2 J
PARAM=1S1GN(NCOUNT) J
VAL INT CINDII ) =R [ NTM#PARAM J
IFCNINeNE 5003 G0 TO: 17 J
»»»»» CALL: INTWR2 (NOTAPE + IOPTM4NIN) J
NIN=0 J
17 CONTINUE ]
16 CONTINUE Jj
C!v {
RNINTS=RNINTS+NCOUNT J
________ 25 CONTINUE J
25 CONTTNUE J
1% CONTINUE ™ J
10 CONTINUE J
1 CONTINUE J
WRITECNw+103)RNINTS. J
CALL INTWR2CNOTAPE+ IOPTMoNIN INDK 4 INDL) J
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, ENDETLE “NOTAPE
REWIND “NOTAPE
WRITE (NOTAPE)RNINTS
REWIND NOTAPE
RETURN
100 FORMAT(2(250D15,8))

103 FORMAT (1H “vYNUMERO DE INTEGRALES

BTELECYRONTCAS "DI&TTNTAS POR

#STMETR]A ®1yp15,8)

- 104 FORMAT(////1H o'INDICES DE LAS: INTEGRALES BIELECTRONICAS!//)

1000 FORMAT(5C1H ¢

END ‘
ELEMENT JUNVSQT712

I J K LY y1XeB8Xyt VALORY ¢ TXy1%#1))

nNnonoon 0

SUBROUTINE: ORDER4 (T s JeKsL)
ORDENACIQN DE LpS INDICES 1+JeKeL DE FpRMA QUE
[>=J
K>=i
1J>=KL
IMPLTCIT REAL#¥8 CA=H10=2)
I=]ABS(I1)
J=lABS(J)
K=]ABS(K)
L=]ABS(L)
TF(Im=J)14242
1 Mm]
[=y
J=M
2 IFCK=L)3e444
3 M=K
Kmi:
L =M

4 IFCI=K)64547

(SN SN SN Sy SN GOy Sy SN S5 O Sy SNy Gy AN) GRY GNp SUp SN SN SR AR SUY SNpy SNy GEp AR SN UG SN SN SN Gi3 &



082/VS

LIBE V=03 L=08

SOURCE: STATEMENT ¢ INVINIM

DATE: 81,05,29

TIME

5 TFCJ=L)6rToT
6 M=]

[=K.

K=M

M=)

Lo

=

J=li

RS S =

LM
7 RETURN:
END:
ELEMENT JUNVS0810
SUBROUTINE: INTWRT(NDTAPE (NIN;, 10PTX)

.
= =

=

==

IMPLICIT REAL#8(A=Hy0=Z)

COMMON. NUMORB +NR«NWeNT
COMMON/C20/I!(500)qJJ(SOO).VALXNT(SOO)
IFCIOPTX NE,1) GO TO 6

WRITE(NW+108)

WRITECNW9100) CCTTCM) 4 JJCM) , VALINT(MI) ¢M=1 (NIN)

=6

=0

6 CONTINUE

C

ESCRITURA SOBRE EL PERIFERICO
WRITE(NOTAPEolol)(VALINT(M):MaloNIN)

WRITEC27+101) (VALINT (M) +M=14NIN)
RETURN

100 FORMAT(5C1Xe]241X01242XeD15,841#1))

L

=6

101 FORMAT(15D15%5,8)

108 FoRMArcscla;.' TV yIX VgV ax, INTEGRAL:

END N
ELEMENT JNVSQT05
SUBROUTINE' HFORM

¥YS

e CO
e

Lo =

CALCULO DE LA "MATRTZ "H COMH SUPERVECTOR

e

noan o0

IMPLICIT REAL#8 CA=H10=2)
COMMON NUMORB (NR \NW \NT
COMMON/C19/H(465)
DIMENSION v(465)

LEEMOS™ TCEN H)

READ(8v100INNTST
READ (8+101) CHC1) + [ =1 sNINTST)
" REWIND 8
LEEMOS V
READ(25,100)NINTSV

(F(NlNTST.NE NINTSVIGO TO 10

READ (55 v101Y (VY vImLWNINTSV)
REWIND 25

CALCULAMOS Y ESCRIBIMOS H
DO 1 I=14NINTST

1 HCD=HCD V(D)

WRITE(21+v101) (HCI) vI=1 WNINTST)

ENDFILE 21
REWIND 21
WRITE(NW4103)NINTSV
WRITE(ZT 101) CHCI) o 1= (NINTST)
RETURN

10 WRITE(NW,102y

Lt rLLLLLLLLLLLL L LLLL

102

STOP

100 FORMAT(110)
101 FORMAT(15D15,8)
FORMAT (1H1,'EROOR EN HFORM,NO COINCIDEN EN- NUMERO LAS INTEGRALES Jj

»TY V, STOP')

cec

.....103 FORMAT(110)

C:

END
ELEMENT JNVSO710



0s2/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

FIMEY

IANANATA

SUBROUTTNE "NOSYMCTOPT wVL ST vNUMNUCH

i
: : : , L : . r
SUBRUTINA PARA EL CALCULD DE LAS: INTEGRALES: SIN HACER USO DE LAS: #y

PROPIEDADES: DE- SIMETRIA DE: LA MOLECULA

R

IMPLICIT REAL#8(A=H,0=2)

COMMON 'NUMORB «NR o NWNT
COMMON/A/ I WAY (10)

COMMON/C19/H(465) .
COMMON/C20/11(500) +JJ(500) VALINT(SOO)
COMMON/C24/KK(500) +LL(500)

D -

DIMENSTON "TOPT(3) W VLTIST(1044)

e

104

*

WRITE(NW104)
FORMAT(1H +'CALCULAMOS! ' /1H ' 11CLH®Y /)
#x# PRIMERO: LOS: DE LAS. INTEGRALES MONOELECTRONICAS.

CALCULO DE LAS INTEGRALES DE SOLAPAMIENTO

S

*

NOTAPE=20

CALL GINTSCNOTAPE10PT)
CALCULO DE: LAS INTEGRALES DE ENERGIA CINETICA

L

L':‘r =

ATALANENANEIALAXANS)

¥

"'NOTAPE=8

CALL TINTSCNOTAPE+10PT)
CALCULD DE LAS: INTEGRALES DE REPULSIoN PoR EL NUCLED

=

e

NOTAPE=25

CALL VINTSCNOTAPE,VLIST,NUMNUC, 10PT)

CALCULO DEL' SUPERVECTOR W Y ESCR]TURA SOBRE EL PERJFER]CO 21
CALL HFORMi

Lo CC CC

wunLUEGD LAS INTEGRALES BIELECTRONTCAS

0 00O 0 0 N0D o0

CALCULO: DE LAS INTEGRALES DE REPULSION: INTERELECTRON]CA

NOTAPE=9

R

CALL MINTS(NOTAPE10PT)

RETURN

END

ELEMENT JUNVS0905
FUNCTION P& (leJeKsl)
IMPLICIT REAL®8(A=H,0=Z)

P2ldaJ+(l®*l=]1)/2

P2KL=L+ (K*KeK) /2.
P4=P2KL+ (P21 J%P21J=P21J)/2
RETURN:

END

ELEMENT JUNVSOT16

SUBROUTINE TINTS(NOTAPE, 10PT)

CALCULO DE LAS INTEGRALES DE ENERGIA CINETICA

IMPLICIT REAL#8 (A=HO~Z)
COMMON NUMORB sNR«NW NT

SRR gy e gt S

~ COMMON/C20/IND1 (5003 + INDU(500) s VALINT(500)

o

COMMON/C21/ETA

COMMON/C23/NINTS+NINTS2.

cLcLLLeLLLeLLrteLLeLLLet el



0s2/vS

LIBE V=03 L=08

SOURCE. STATEMENT ¢ JNVINIM

DATE: 81,05,29

T IME;

DIMENSION 10PT(3)

DIMENSION ETAC3049)
WRITE(NW+109)
NINTS=(NUMORB*NUMORB+NUMORB) /2

=ele =

WRITE(NOTAPE+100)NINTS

WRITE(NWs101)NINTS

ESCRITURA DE LAS INTEGRALES sl As] SE HA INDICADD EN EL! PARAMETRO:

10PT(2) (VALOR DE IPT(2)=1)
IOPTV=]10PT(2)

N1N=0

1TAG=0

KuO

L=0

DO 50 [=1+NUMORB

ot

DO 52 J=l]

NIN=NIN¢3

IND1CNIN) =
INDJCNINI=Y ‘
VALINT(NIN) =GSTINT(lvJ)
IF(NIN/NE+500)G0O: TO 51

CALL INTWRT(NOTAPENIN\ IOPTV)

51
52
50

NTN=0

CONT INUE:

CONT I NUE:

CONTINUE | -
CALL INTWRTCNOTAPE \NINy IOPTV)

G 6668060

, &
£

ENDFILE NOTAPE

REWIND NOTAPE
RETURN

100 FORMAT(]10)

101 FORMAT(1H OZOXO'SE CALCULAN '0180'

QIpayars

INTEGRALES. DE' E CINETICA’///I)J

102 FORMATC1Hls'# gRROR EN LA LECTURA pe LOS INDICES' EN EL: PERIFERICO«J

#NUMERO 24, /TINTS/")

109 FORMAT(1IH 420X, INTEGRALES DE ENERGIA CINETICAY/)

END
ELEMENT JNVSOT17
SUBROUTINE leTs(NOTAPEqulSTnNOCwIOPT)

nno 0

CALCULD DE LAS {NTEGRALES DE ATRACCION POR LpS NUCLERS

IMPLICIT REAL#8(A=HO=2)
COMMON NUMORB sNR+NWeNT
COMMON/C20/INDT¢500) « INDJC500) + VALINT(C500)

DIMENSTON_ 10PT (3
DIMENSION ETA(3019)
DIMENSION VLIST(1044)
WRITE (NW+109)
NCOUNT=0

NINTS=(NUMORB#NUMORB+NUMORB) /72

WR1TE(NOTAPE, 100YNINTS!
WRITE (NWe101ININTS
10PTT=10PT (2)

NIN=O

g;ggLLLnggLLLL;LL;LLLg

Ce

| TAG=0

<

K=0Q
L=0

SRS



052/VS  LIBE V=03 L~08 DATE 81,05,29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM y
DO 50 Tl vNUMORS: ]
DO 52 Jmi,l J
NIN=NIN+1 J
INDI CNIN) =] N
INDJCNIN) =y, Ji
VALINT(NINY=GSVINT¢CTvITVLTST NOC)
TFUNIN,NE,;500)60 TO 51 |
CALL' INTWRT CNOTAPE o+NINi 1OPTT) J
 NIN=O J
51 CONTINUE ‘ ¥,
52 CONTINUE N:
50 CONTINUE |
CALL INTWRT (NOTAPE vNINWTOPTTY i
ENDFILE NOTAPE: J
REWIND NOTAPE J
RETURN: J
100 FORMAT(110) J
,,,,, 101 FORMAT(IH ¢20X+vSE CALCULAN yvIBvy INTEGRALES DE Ev POTENCIALY/7774
*/) !
102 FORMAT(1H1s'# ERROR EN LA LECTURA DE LOS [NDjCES: EN: EL! PER{FER]COr
*NUMERO' 24, /VINTS/ ")
109 FORMATCLH +20X+'INTEGRALES DE ENERGIA PDTENCIAL? /) ﬁ
....... END: ]
¢ ELEMENT “JNVS0904 j
SUBROUTINE’ INTWRZ(NOTAPE.IOPTM.N!N) N
C: SUBRUTINA PARA ESCRIBIR LAS INTEGRALES BIELECTRONICAS SOBRE J
C EL' PERIFERICO NOTAPE Yy SOBRE EL' LI1STADO' INDICADO! POR Nw J
[ | J
IMPLICIT REAL#8(A=H+0=2) i
______________________ COMMON "NUMORB v NR v NWNT J
COMMON/C20711¢500) vJJC500) v VALINT¢(500) J
COMMON/C24/KK (500) +LL(500) J

.

e

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ
dddddddadaddddddddddddddddddddddddddddddd dddddddddddd ddddd Ao d Ll A Y

COMIENZA EL: PROCESO DE ESCRITURA.

S! IOPTMEO*-')NO SE ESCRIBE ‘SOBRE™ EL LlSTADQ

EN TODOS. CAsSOS. SE ESCRIBEN LAS INTEGRALES Y LOs INDICES SOBRE

LA. CINTA NOTAPE

LA ESTRUCTURA DE LA CINTA ES (INDICE=~INTEGRAL)

ooooondo

LOS INDICES SE HAYAN EMPAQUETADOS

uLgLLL;dL

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ
deqedaddaadddddddddddadddddddaddddaqddddadedddddddadddddddddaddddoddddaay)

IFCIOPTM,EQ,0)GO TO! 6
WRITE(NW, 100)((ll(M) JICMI KK (M)

LLICMY o VALINT (M) ) +M=14NIND

............................................................ IMPLTCIT REAL®B (A=H+D=23
’>CQMMON NUMORB +NRyNWNT

J
) J
"j" 6 CONTINUE J
TCTTTTTESCRTBTMOS "SOBRE LA UNTDAD! PERTFERTCA NOTAPE LAS INTEGRALES: J
WRITEC270101) CCITCM) ¢ JJEM) oKKCMY 4 LLICM) o VALINTCMY) (M=l NIN) J

WRITE C(NOTAPE +101) CCITCMY ¢ JJCM) (KK (M) JLLCM) o VALINT(M)) M=l o NIN) J

RETURN J

100 FORMAT(4(1H ,4¢13)41X,D15,842X)) J
101 FORMATC 6 ¢T3 134134 13,D15,8Y) J
END: J

C ELEMENT JNVSOTO08 , J
SUBROUTINE MINTSCNOTAPE.IOPT) J

o , J
C CALCULO DE LAS INTEGRALES DE REPULSION INTERELECTRONICA J
J

J

J



052/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81.05,29

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

TIME

COMMON/AZ TwAY €10)

COMMON/c20/11¢500) +JJ(500) 4 VALINT ¢500)
COMMON/C21/ETA
COMMON/C24/KK ¢500) +LL(500)

DIMENSION [10PT(3)

S S

[4

DIMENSTON ETAC3049)

WRITE(NW+109)
IFCIWAY(10) ,NE,1)GO TD 11
READ(l)IszKoLQ!NMAX
REWIND: 1
NIN=O

GO TO 10

11

CONTINUE 1
RNINTS=(NUMORB ¥ NUMORB 4NUMORB) /2
RNINTS=(RNINTS#RNINTS+RNINTS) /2
WRITE (NOTAPE +1001)RNINTS
WRITE(2741001)RNINTS

WRITE(NWe¢111)RNINTS

ESCRITURA DE LAS INTEGRALES §1 AST SE HA INDTCADD EN EL: PARAMETRO

10PT(3) (VALDR DE' IPT(3)=1)
[OPTM=]0OPT(3)

IFCIOPT(3) ,EQ,0)GO TO: 9
WRITE(NWn1000)

CONTINUE

Ca
Cw

#u%. AHORA CALCULAMOS LOS INDICES DE' LAS BIELECTRON]CAS:

NIN=0
DO: 100 |=1,NUMORB

DO 105 J=mi,s1]

10

DO 110 Kml,!

INMAX=K

IFCKVEQ, 1) INMAX=Y.

DO 115 L'loINMAX
CONTINUE!

NIN=NIiN+1

IRLARA

CALL PACK(IsJrKeLeTJKL)
TTJUCNINY =1
IKLCNIN) =KL

TTCNIN) =]

JIININ) =Y.

KK(NIN) =K

LLININ) =L
VALINTCNIN) =GSMINTCI v JoaK LD
IF(NIN,NE,500)G0' TO: 101

GUARDAMOS LAS INTEGRALES EN EL: PERIFERICO NOTAPE:

CALL INTWR2(NOTAPE v IopTMININD

101
115
110
105

NIN=Q

CONTINUE
CONTINUE
CONTINUE
CONTINUE

100

CONTINUE

102 FORMAT(1H1,'s ERROR EN LA LECTURA DE LDOS INDICES EN EL PERIFERICO
#NUMERO' 24, /MINTS/ )

CALL INTWRZ(NOTAPE vIOPTM I NIN)
ENDFILE NOTAPE

REWIND NOTAPE

RETURN

111 FORMAT(1H ,20X,'SE CALCULAN '.F15 0.,' INTEGRALES: BIELECTRONICAS?

(SN 5] SN G SR SNy Sy AR5 SRy U NN SN SN SRJ GRN 2Ny GE SN SN SEE SRS SNy S GH SR ARE GHY SR GIp SN AN GNE S!S SN SN SIE SRR RIS S SN GUNE G0N ORI U GUE SUN NN O 1 S GHE SN SN SEN SUE Sud



052/VS

L

IBE V=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

DATE 81.05.,29  TIME

*) B , N
1000 FORMAT(4CIH o' I J K Li"2X«5Xs!'VALDR'45X))
1001 FORMAT(D15,8)

END
ELEMENT JNVS0T04

Ll

SUBROUTINE GINTS(NOTAPE, 10PTY

CALCULD DE LAS INTEGRALES DE SOLAPAMIENTO:

L
e

=4

IMPLTCTT REAL®*B (A=HVO=Z)

COMMON "NUMORB yNR yNW NT -
COMMON/C20/ INDI ¢500) » INDJ (500 + VALINT ¢500)
COMMON/C21/ETA.

COMMON/C23/NINTS«NINTS2.

DIMENSION [OPT(3)

DIMENSTON ETAC30+9)

WRITE(NW+109) , ,
NINTS=(NUMORB#NUMORB+NUMORB) 2
WRITEC(NOTAPE+100ININTS:
WRITEC27+100ININTS
WRITE(NW4101ININTS

 Cw

Co
Cw

ESCRITURA DE LAS INTEGRALES §T AST SE HA INDTCADO EN EL PARAMETRO

10PT (1) C(VALOR DE' IPT(1)=1)
[0PTG=]0PT(1)

N{N=0

1TAG=Q

K=0

L.=0:

DO 50 I=1+NUMORB:
DD 52 Jmln]

NIN=NINs1

INDICNINY =]

INDJCNIN) =Y. ,
VALINT(NIN)=GSGINT (!l +J)
IFCNINGNE500)GO: TO* 31
CALL: INTWRT(NOTAPE+NINi]OPTG)

NIN=Q

51
52
50

CONTINUE

CONTINUE

CONTINUE ,
CALL: INTWRT(NOTAPE NINi4 [OPTG)
ENDF]LE NOTAPE

REWIND NOTAPE

100 FORMAT(110) | o
101 FORMATC1H 420X+ 'SE CALCULAN '¢184"

RETURN

»/)

102 FORMAT(1H1+'# ERROR EN LA LECTURA DE LOS INDICES EN EL PERIFERICO

INTEGRALES DE SOLAPAMIENTO'///7/J

#NUMERD 24, /GINTS/Y)

nna 0

109 FORMAT(1H +20X+ ' INTEGRALES DE SOLAPAMIENTO"/)

END:
ELEMENT JUNVSOT33 L
SUBROUTINE PACKCIsJeKsLs1JeKL)

SUBRUTINA PARA EMPABUETAR CINCO INDICES DENTROI DE UN REAL Ji

_IMPLICIT REAL*8(A=H+0~2)



052/VS

LIBE V=03 L=08 DATE: 81,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

TIME

[ =] %#256+)
KLmK%2564+L.
RETURN;

END: ,
ELEMENT JNVSOTO09

SUBROUTTNE NORMLS (NUMORB)

IMPLICIT REAL*8(A=HO=2)
COMMON/C21/ETA(30+9)

DO 1 I=14NUMORB:

Gl 1=GSGINT(I 1)
IF¢GI1,EQ,0)G0 TO 2

S G O i N L S g

ETAC]+3)=1,0/DS@RT(G] )

N

CONTINUE:
CONTINUE

RETURN:

END

ELEMENT JNVSO080T

FUNCTJON GSGINT(l+J)

CALCULO EFECTIVO: DE' LA. INTEGRAL: DE: SOLAPAMIENTD CleJ)

PARA CADA FUNCION HEMDS: ESPECIFICADO: X4YyZ+EXPONENTE,CTE,NORM,
CSACPXCPYWCPZ

1 B(MI=ETA(J M)

IMPLICITY REAL#8(A=H0=2)

COMMON/CR21/ETA(C3049)

DIMENSION A(3),B(3), ACOEFS(4) o BCOEFS(4) , CFLIST(Z).ELFNS(Z) E¢3)
DD 1 Mmioel

ACMI=ETACT 4M)

ALPHA=ETA(C] 14)
BETA=ETACJ4)

DD 2 Maleh

M5=M+5
ACOEFS (M) =ETA( | M5

AN=ETACT +5)
BN=ETACJ+5)

CALCYLO: DE LA NUEVA GAUSIANA PRODUCTO DE LAS | PDR J
CALL DIVPTCAALPHAWBBETAVE+EEXPAEFACT)

CALL SHFTCSCACOEFSAWE)

CALL SHFTCS(BCOEFSBWE) R
CALL: CFSG(ACOEFSBCOEFS,CFLIST)
CALL ELFNG(EEXPWELFNS)
GSGINT=SUMGCELFNSCFLISTy
GSG[NT'GSGINT*AN*BN*EFACT

RETURN
END

ELEMENT JNVS0808
FUNCTION GSTINT¢I4J)

non 0

CALCULD DE LA INTEGRAL C1/T/J)

IMPLICIT REAL#8(A=H10=Z2)
COMMON/C21/ETA(30+9)
DIMENSION A¢3) +B(3) +AB(3) 1R(3+3) +ACOEFS4) +BCOEFS(4) +CFLIST(5)

#ELFNS (6)

DOI'1 Mmi+3
ACMY=ETACI M)

LU L L UL L LUl LUl L LUl Ll LG GO L e e e € ¢ f ¢ ¢ it ¢



0s2/VS

LIBE V=03 L=08 DATE 81.05,29
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

FIME

1 B(MY=ETAC(UWM)
ALPHA=ETACT +4)
BETA=ETA(J4)
DO 2 Mmlvéh
M5uMe+5

ACOEFS (M) =ETA(]M5)

3 AB(M)-B(M)-A(M)

2 BCOEFS(MYSETA(JM5)
AN=ETACT +5)
BN=ETA(J15)

DO' 3 M=143.

LLELLECS

.

Cw

CALL: ROTMAT(R+AB+ABMOD)

CALL ROTCCACOEFS4R)

CALL ROTC(BCOEFSR)

CALL CFSTCACOEFS+BCOEFSsCFLIST)

et

CALL ELENTCALPHAVBETAVABMOD vELFNS)

GSTINT=SUMT(ELFNSVCFLTST)
GSTINT=GSTINT®AN®BN

RETURN
ENDi

ELEMENT JNVS0809

non 0

FUNCTTON GSVINT (T vJvWLISTNOC)
CALCULD DE LA INTEGRAL: C1/V7/J)
IMPLICIT REAL#8(A=H40=2)

COMMON/C21/ETA(30+9)

Ca.

DIMENSION VLIST(1044)
DIMENS|ON AC3) «BC3) vACOEFS(4) +BCOEFS(4) vEC3) +EF (3) +ACFS’
#(4) 9BCFS(4) vR(343) +CFLIST(4) +ELFNS(5)

DOSl.Milo3

ACMY=ETACT M)

1 BMI=ETACJ M)
ALPHA=ETA(] +4)
BETA=ETACJ4)
DOt 2 M=1,4
Ms=M+5

Cw»

“ACOEFS(MY=ETA (T M5)

AN‘ETA(I!S)
BN=ETA(J+5)

GSVINT=0,D0

B

Cw»

CALL DIVPTCAALPHAVBYBETAVEVEEXPWVEFACTY
CALL SHFTCSCACOEFS+A4E)
CALL SHFTCS(BCOEFS+B1E)

DD 3 M=14NOC

DO 4 L=143

DO 5 L'1'4
ACFSCL)Y=ACOEFS(L)

5 BCFS(L)=BCOEFS(L)
EFMOD-DSORT(EF(1)**2*EF(2)**2*EF(3)**2)

CALL. ROTC(ACFS.R)
CALL ROTC(BCFS.R)

oo toeeniccceectitaecrececeecrceetL oo ¢ e ¢ ¢



052/VS

LIBE

V=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM

DATE: 81,05,29

T IME]

Cx-

CALL CFSVCACFSBCFSCFLIST)

CALL

ELFNVCEEXPi EFMODYELFNS)

GSVINT=GSVINT=vL ST (M, 4)*SUMV(ELFNSQCFL[ST)

GSVINT=AN#BN#EFACT#GSVINT

o™

0

RETURN

END

ELEMENT JNVS0903.
FUNCTION GSMINT(I+JsKyL)

Lol f il L

4

CALCULG "DE LAS INTEGRALES "¢1J/7KL)

A EALA

IMPLICIT REAL%8(CA=H10=~2)
COMMON/C21/ETAC30+9)
DIMENSION. A(3)t8(3)0C(3)'D(S)vACOEFS(Q)'BCOEFS(a)cCCOEFS(4)‘
#DCOEFS(4) vE(3) +F(3) +EF (3)

COMMON/C22/RCFLIST T

Cw

DIMENSION R¢3v3) vCFLTIST (2251 T(10)

DO 1

M=143.

ACMI=ETACT M)
B(MI=ETACJ M)

e L e e ¢ o ¢ ¢ ¢

H SN G

C(MI)=ETA(K M)

1 DCMY=ETACLIeM)
ALPHA=ETA(]14)
BETA=ETA(J,4)
GAMMA=ETA(K +4)
DELTA=ETA(L+4)

Do 2

M=1 4 4

M5=M+5 ,
ACOEFS(M)=ETAC(C] +M5)
BCOEFS(M)=ETA(JM5)
CCOEFS(M)=ETA(K +M5)
2 DCOEFS(M)=ETA(LMS)

AN=ETAC]43)

Cw

CN:ETA(K|5)
DN=mETA(L5)

CALL

DIVPTCAVALPHA'BVBETAWEEX1EN)

CALL

DTVPTCCy GAMMAYDVDEL TAs F s FX1FN)

B o %

CALL
CALL
CALL
CALL

SHFTCS CACOEFSAsE)
SHFTCS(BCOEFSB4WE)
SHFTCS(CCOEFS+ChF)
SHFTCS(DCOEFS Dy F)

. L

C»
Ca

DO 3

Mm143.

3 EF (My=F (M) =E (M)

EFMOD=DSORT(EF (1) ##2+EF (2) ##2+EF (3) %%2)

CALL

RMATL1 (EF +EFMOD)

Cw

CALL

CALL:

CALL
CALL

ROTCS1CACOEFS)
ROTCS1(BCOEFS)
ROTCS1(CCOEFS)
ROTCS1<(DCOEFS)

LG

Cw

“CALL

[ G SE SRE SR SN SN O G SEY SNy SN SRR SNY S SNE SN GHp SN SRR R GRN SNp SNp G SO Sio Sy SNy SN SN SN SN SEE SRR SR Sy S



052/VS

LIBE V=03 L=08 DATE 81.,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

FIME

Cx

CALL ELFNZ2LCEXFX+EFMOD)

CALL: SUM2LCRAWINT)
GSMINT=RAWINT#AN®BN#CN#DN#EN#*FN
RETURN

e

END

ELEMENT JNVS0T02
SUBROUTINE DIVPT(A+ALPHA B +BETAECOORDYEEXPEFACT)

CALCULD DEL: CENTROWEXPONENTE Y DEL! FACTOR MULTIPLICATIVO DE LA
GAUS]ANA QUE REEMPLAZA. AL PRODUCTO*DE DOS GAUS]ANAS DE CENTROS.

—-'mr%n %t&— %%gﬁﬁ

Lt

A Y BvY DE EXPONENTES "ALPHA ¥ BETA,

IMPLICIT REAL#8(A=H40=2)
DIMENSION A(3)+B(3) +ECOORD (3)

DD 1 I=143.

¢ . €. C

ECOORD(T )Y ®CALPHARATTY+BETANB (1Y) /7 (ALPHA+BETA)

EEXP=ALPHA#BETA

ABRS®D=0,D0

DOt 2 =143
ABSQD=ABS@D+ (B ¢I)=ACI))#(BCId=AC]))
EFACT=DEXP(=ALPHA#BETA®ABSQ@D/ CALPHA+BETA))

RETURN

END:

ELEMENT JUNVSO713

SUBROUT INE' SHFTCS(COEFS,A,E)

CALCULA LDS "NUEVOS COEFICTENTES CUANDDI UNA GAUSTANA CENTRADA EN

ARANATANEEA

A ES LLEVADA A E,

IMPLICIT REAL#8(A=H,0=2)
DIMENSION COEFS(4)+A(3) +E(3)

DO 1 I=1,3

Cw

lla]+l
COEFS(l)-COEFS(!)+COEFS(I1)*(E(I)-A(l))

RETURN:
END

ELEMENT JNvVS0812

ANANANNES

SUBROUTINE ROTMAT(REF VEFMOD)
CALCULO DE. LA MATRIZ DE ROTACION R QUE TRANSFORMA EF DE FORMA Q
COINCIDA CON ELi EJE Z.

IMPLICIT REAL%8 (A=H+0=2)

UE

Cx

DIMENSTON RC3Vv3) VEF (3)VEEN(3)
1F CEFMOD=0,000001)2+2,3
D01 [=1.43

TEENCTY=EF (1Y 7EFMOD

RCLVI)=EFNC2)=EFN(3)

R(1+2)=EFN(3)=EFN(C1)

RC1¢3)=EFNC1)=EFN(2)

R1INF=1, ODg/(DSQRT(R(l v1)#R(141)+R(142)#R(1+12)+R(113)#R(143)))
DO 4 =1,

RCLvI)=R(L1vI)*RINF

EFSUMaEFNCLY +EFNC2Y $EFN¢3)
R(2+1) =1 «0DO=EFN(1 ) *EFSUM

Ctitie £ L ditic it eaudeeaeudoeae oo e i ¢ ¢ ¢



0s2/vS

LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29

SOURCE: STATEMENT ¢ _JINVINIM )

TIME

R(242)=1,0D0=EFN(2)*EFSUM

RC2¢3)=1,0D0=EFN(3) *EFSUM

R2NF=1,0D00/ (DSARTC(RC2¢1)#R(241)+R(2+12) #R(2+2)+R(2+3)%R(2+3)))
DO 5 1—103 ‘

RC241)=R(24 [ ) #R2NF

RC3+1)=EFN(1)

Cx

R(3+¢2)=EFN(2)
R(343)=EFN(3)

RETURN
DO 6 =143

DO 7 J=m1,3

o

R(l +J)=0,D0
R(IQI)GI.ODO
RETURN

END. L.
ELEMENT JUNVSp811

SUBROUTINE ROTC(¢COEFSWR)

IARARARATA BEEA

CALCULO: DEL!{ CAMB1O EN' LD COEFICIENTES: CUANDD: LAs COORDENADAS SoN

ROTADAS POR LA MATRIZ R,

IMPLICIT REAL*B(A-H O-Z)

Cw

DIMENSTON R(¢343) ,COEFS(4), TEMPCS(3)

DO 8 I=1+3
TEMPCS(1)=0,D0
DOi 9 J=1,3.

JisJel

TEMPCSCTY=TEMPCS (1Y +R¢T Vv J) wCOEFSCIL)
CONTINUE

COEFS(2)=TEMPCS (1)
COEFS(3)=TEMPCS(2)
COEFS(4)=TEMPCS(3)

RETURN

aaYalNs

END
ELEMENT JNVS0906 |
SUBROUTINE RMAT1(EF +EFMOD)

CALCULA LA MATRIZ R QUE TRANSFORMA EF EN EL' EUE 7

—LoS RESULTADOS SE GUARDAN EN R

IMPLTCIT REAL#8 (A=H10=2)
COMMON/C22/R,CFLIST, T

DIMENSION R(3+3)+CFLIST(22)+T¢10)
DIMENSION COEFS(4) + TEMPCS(3)
DIMENS | ON EF(3).EFN(3)

00111-103
EFNCI)=EF (1) /EFMODD

RCLy1)=EFN(2) =gFN(3)
R(1+2)=EFN(3)~EFN(1)
RC143)=EFNCL)=EFN(2)

RyNF=1 DO/ (DSBRT(RCIVII¥RCT v I ¥RCTv3Y¥RCLVZIFRCIVII¥RC ¥vINI)

DO 4 =143
RC1+1)=RC1le1)#*RINF.
EFSUM=EFN (1) +EFN(2) +EFN(3)
R(¢241)=1,DO=EFN(1)*EFSUM
R(2.2)-1.D0'EFN(2)*EFSUM

“RINF=1; D0/ (DSARTCRC24 1) ¥RE2 1T 4R C2 ) RRCZ T2 +RC2 I HRC24INYY

R(2v3)®1,DO=EFN(3) *EFSUM

DO 5 =143

Ceet e Cict e e cedideceoeeoedeeeeuro e cjeie e e ¢ eig e e ¢ ¢ e ¢ ¢ ¢ ¢



052/VS:

LIBE

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM

V=03 L=08

DATE 81,05,29

FIME

5

R(2+1)=R{24Y*R2NF
R¢3,1)=EFN(L)
R¢3+2)=EFN(2)
R(3+3)=EFN(3)
RETURN.

2

DO 6 [=m3143

7
6

DOCT Jml,3
RCp+4)=0,D0
R“dhﬂmo
RETURN:

END:

el L QL LG

ELEMENT JNVS0907

IANARATANINAA

SUBROUTINE "ROTCS1 (COEFS)

CALCULp DEL: CAMBIp EN LDS CoEFICIENTES: CUANDp LAS CoORDENADAS

SE: ROTAN: POR LA MATRIZ R

. . - -

[ S S SN N

IMPLICIT REAL®B8 (A=H0=2)

" COMMON/C22/R(3+3) vCFLIST(22) 1 T(10)

0

DIMENSION COEFS(4) sTEMPCS(3) +EF(3) +EFN(3)

DO 8 [=1.:3.
TEMPCS(1)=0,D0

DO 9 Jml 3

Jimg+l,
TEMPCS(1)=TEMPCSCI)*RC1+J) #COEFS (J1)
CONTINUE |

COEFS(2)=TEMPCS (1)

COEFS(3) =TEMPCS(2)

COEFS(4)=TEMPCS(3)

RETURN

END:

ELEMENT JUNVSOT703 v
FUNCTION FMCH(MVARXVAR)

ESTA SUBRUTINA CALCUALT LA TNTEGRALI DE 5 A 1 DE

CU*%C2¥MYYRDEXP(=X#(Ux%2))

(SN Sty R SN SN SN SRy 4R &5 SNy Sy SN GNE SR GRE SN SNy S 9N

LA PRECISION ES MEJOR QUE T CIFRAS SIGNIFICATIVAS PARA M MENOR QUEJ

CINCO,

J

J
““EL"METODD "USADO ES UNA EXPANSTON EN SERTES™ INFINITAS EN XY 17X [AY

Aannnoonn o

PRIMERA SERIE USADA CUANDO X ES MENOR QUE 9,0

IMPLICIT REAL%8(CA=H0=Z)
M=MVAR
X=mXVAR

IF(X=9,000510+10,20

10

S1 x ES MENOR O IGUAL: QUE 9,0
A=M

A=A+0,5

TERM=1,Dg/A

PTLSUM=TERM

. TDIVPATERM/PTLSUM

DO 11 1=2450

A-A*l ’ 0
TERM=TERM*X/A
PTLSUM=PTLSUM+TERM

11

CONTINUE
WRITE(NW«999)YMyx

(S Soy S SNy & G G GiE SER Sy GRRY SWN SNy SRy A SN ORGSR SNy S



0s2/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

12 FMCH=0,5%PTLSUM*DEXP(=X)
RETURN

C X MAYOR QUE 9,0
20 AmM )
B=A+0,5
AIA'O|5
APPROX-O 88622692/(DSQRT(X)*X**M)
1F(M)21,23.21
21 DOt 22 [mieMi
BeB=1,0
22.APPROK-APPROx*B
23 FIMULT=0,5#DEXPi(=X) /X
F]PROP'FlMULT/APPROX
TERM=1,0D0:
PTLSUM=TERM
NOTRMS=X
NOTRMS=NOTRMS +M:
DO 24 }=m2+NDTRMS:
TERM=TERM#A /X
PTLSUM=PTLSUM+TERM
TFP=TERM#F [PROPYPTLSUMI
[F(DABS(TFPD=0,00000001)25425+24
24 A=A=1,0
WRITE(NW.999)M X
25 FMCH=APPROX=F IMULT*#PTLSUM
RETURN
999 FORMAT(1H .0¥¥¥¥ NO*CONVERGE EL. CALCULO DE LA FUNCION ERROR'1H ,20J
*#Xy "NUMERO DE "I TERACTONES ™ REALIZADAS"!I6/1H 20X+ YVALOR DE LA FUNCU
#ON ENEL MOMENTO DE LA INTERRUPCION =V D15,877/77)

END
ELEMENT JNVSp801.
SUBROUTINE CFSG(ACOEFSYBCOEFSCFLIST)

[ SR P QIR QNY GUNT UL QUL SUEE QUIN JUER 5 N

(_L(_ [ IR SIS U SR SWRN S SN GRNE SN AN S SV

[ O

CALCULOoDE LOs COEFICIENTES CSSCXXYYZZ DE LOS COMPONENTES DTISTTN=:

IMPLICIT REAL#*8(A=H¢0=2)
DIMENSTON ACOEFS(4) +BCOEFS(4) +CFLIST(2)
CFLIST(1)=ACOEFS(1) *BCOEFS(L)
CFLIST(2)=ACOEFS(2) #BCOEFS(2) +ACOEFS (3) ¥BCOEF5(3y 4
¥ ACOEES(4) ¥BCOEFS (4)
RETURN
END
d ELEMENT JNVS0804-
SUBROUTINE ELFNGCEEXP ELFNS)

IMPLICIT REAL%*8 (A=H+0=2)
DIMENS]ON ELFNS(2)
DATA Pi1/3,1415926535897932/
DATA SQRTPII/1,7724538509055160/
DATA SQRTZ2/1, 4142135623730950/
ELFNS(l)'Z.ODO*EEXH
FACT=m2 , #SART2#P | #SARTPI
ELFNS(2)=FACT/ (ELFNS(1)#DSQRT(ELFNS(1)))
RETURN
END
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, c ELEMENT JNVS0813
ST FUNCTION SUME CELFNSYCFLISTS
IMPLICIT REAL#8 (A=H(0=2)
DIMENSION ELFNS(2)+CFLIST(2)

€ ¢l € £ € €ig i ¢ € € £ € € € ¢ vigie € ¢ eeigig ¢t



052/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81.05,29

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

TIME

“SUMGECCFLTST(IY#CFLTST(2Y7ELFNS (1)) #ELFNS(2)

RETURN:

END:

ELEMENT JUNVS0802

SUBROUTINE CFST(ACOEFSBCOEFS CFLIST)

NnonNno o

CALCULA LOS COEFICIENTES DE [0S VARTOS TTPOS DE INTEGRALES ENTEL™™

ORDEN SSeZS+SZsZZvXX+YY,

IMPLICIT REAL#8(A=H+0=2)
DIMENSION ACOEFS(4) +BCOEFSC4) +CFLIST(5)

CFLIST(1)=ACOEFS (1) #BCOEFS(1)

CFLIST(2)=ACOEFS(4)#BCOEFS (1)
CFLIST(3)=ACOEFS(1)#BCOEFS(4)

CFLIST(4)=ACOEFS(4) *BCOEFS(4)
CFLIST(5)=ACOEFS(2) *BCOEFS (2)+ACOEFS(3)*BCOEFS(3)
RETURN:

END:

SUBROUTINE ELFNTCALPHAYBETA +ABMOD +ELFNS)

CALCULA LAS FUNCIONES ELEMENTALES USADAS pARA LAS INTEGRALES.

SYAREL,

noon o

IMPLICIT REAL#*8(A=H+O=2)
DIMENSION ELFNS(6)

DATA Pi/3, 1415926535897932/
DATA S@RTPd/l 7724538509055160/
DATA SQRT2/1,4142135623730950/

ELFNS(l)*ABMOD

ELFNS(2) =2, 0%ALPHA

ELFNS(3)=2,0#BETA

ELFNS¢ 4)-ELFNS 2y +ELFNS(3)
ELFNS(5)-ELFNS(2)*ELFN5(3)/ELFNS(#)*ELFNS(l)**Z
FACT=PI] #SQRTP] #SORT2.

hLFNS(b)'FACT*ELFNS(Z)*ELFN5(3)*tLFNS(4)**(~3.5)

0o

*-

#DEXP(=0 ' 3#ELFNS(5))
RETURN:
END
ELEMENT JNVS0844:
FUNCTJON SUMT(ELFNStCFLIST)

0onn

“CALCULA LA TNTEGRAL C17T7Jy A PARTIR DE ELFNS Y CFLIST

IMPLICIT REAL%8 (A=H+O=7)
DIMENSION ELFNS(6) +CFLIST(5)
SUMT=0,D0

DO 11 M=145

IFCCFLIST(M)Y12,11,12

GO TO (1+2+344145) M _
PRTINT=ELFNS(4)#(3,0=ELFNS(5))

GO TO 10
PRTINTRELFNS¢1y#ELFNS(¢3)#(¢5,0-ELFNS(¢5))

- CONTINUE™
SUMT=SUMTH*ELFNS(6)

GO« 1O 10

“PRTINT==ELFNS (1Y #ELFNS 2% ¢5,0=-ELFNS(5))

6O TO 10
PRT!NT-S,O'ELFNS(ﬁ)*(BoO-ELFNS(B))
Go: TO 10

PRTINT=5,0=ELFNS(5)

"SUMT=SUMT+CFLIST (M) #PRTINT
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T1ME

RETURN:

END

ELEMENT JUNVS0803

SUBROUTINE CFSV(ACFS+BCFSsCFLIST)
IMPLICIT REAL#8(A=Hy0=Z)

DIMENSTON ACFS(4) vBCFSC4) yCFLTST¢(4)

CFLIST(1)=ACFS(1)#BCFS(1)
CFLIST(2)=ACFS(1)#BCFS(4)+ACFS(4) #BCFS(1)
CFLIST(3)=ACFS(4)*BCFS(4)
CFLIST(4)=ACFS(2) #BCFS(2) +ACFS(3) #BCFS(3)
RETURN:

END

ELEMENT "JNVS0806

SUBROUTINE ELFNV(EEXP+EFMODVELFNS)
IMPLICIT REAL#8(A=H,0=2)

DIMENS]ON ELFNS(5)

ELFNS (1) =EEXP!

ELFNS(2y=EFMOD™

XuEEXPHEFMOD % %2

EXPMX=DEXPI(=X)

ELFNS(5) =FMCH(2 4 X)

ELFNS(4)==(2, OnX*ELFNS(5) +EXPMX) /3, 0
ELFNS(3)==2, O*X*ELFNS(4)+EXPMX

RETURN

END.

ELEMENT JNVSQ815

FUNCTION SUMYCELFNSeCFLIST)
IMPLICIT REAL*8(A=H,0=2)
DIMENS]ON ELFNSC5) +CFLIST(4)

DATA Pil/3+¢1415926535897932/

DATA Pi12/6,2831853071795864/
SUMV=0,n0

DD 11 M=i144
lF(CFLlST(M))lZ.ll 12

GO TO (14243443 M

"PRTINT=PII27ELFNS (1) *ELFNS(3)

G0 TO 10 t |
PRTINT==P12/ELFNS (L) #ELFNS(2) *ELFNS (4)
GO TO 10

PRTINT=(ELFNS(a Y+ELFNS(4) +5 , O%ELFNS (1) #ELFNS(2) #%2 #ELFNS(5)) %
*- Pﬂ/ELFNS(l)**Z

G0 TO 10

PRTINT-PI/ELFNscl)**z*(ELFNS(s)+ELFNS(4))
SUMV=SUMV+CFL|ST(MI#PRTINT

CONTINUE:

RETURN

END:

ELEMENT JNVSQ901

“SUBROUTINE "CFS2L¢(ACOEFSVBCOEFS vCCOEFSVDCOEFS)

IMPLICIT REAL#8(A=H(0=1)

DIMENS]ON ACOEFS(Q)'BCOEFS(Q)vCCOEFS(4)'DCOEFS(4>cA(A)oB(#)wc(4).
#D (4)

COMMON/C22/RCFLISTT

DO 1 M=144

A (M) =ACOEF'S (M)
B (M) =BCOEF S (M)
C(My=CCOEFS(M)
D(M)=DCOEFS (M)

SE=A(1)#B(1)

T LE=A(1)#B(4) +A(4) #B (1)

XE=AC1)#BC2)+A(2)#B (1)
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SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM D

---------------- YESA (L) ¥BC3YFACI¥B L)
ZZE=AC4) #B(4)
XZEmA(2) #B(4) +A(4) #B(2)
XXEmA (2) #Bi(2)
YZE=A(3) #B(4) +A(4) #B(3)

TYXE=A(3Y#B(2) #A(2) ¥B(3)
YYE®A(3)#Bi(3)

SF=C(1)#D(1)
LF=CCl)#D(4)+Cc4)%D(1)
XF=C(l)#D(2)+C¢2)%D (1)
YF=C(LI®D(3)4CC3)%DCI)
LZF=C(4)Y#D(4)
XZFaC(2)%#Di(4)+CC4) %D (2)
XXF=C(2)#D(2) ‘
YZF=C(3)#D(4)+C(4) %D (3)
YXF=C(3)%#D(2)+C(2)%D(3)
TYYF=eC(3)Y#DI(3)

CFLIST(1)=SExSF:
CFLIST(2)=ZE»SF
CFLIST(3)=SE#ZF:
CFLIST(4)=ZEnlF
CFLIST(8)YSZZEwSF
CFLIST(g)=SE#Z2ZF
CFLIST(T)=ZZE*ZF:
CFLIST(8)=ZE#ZZF:
CFLIST(C9)=ZZE#ZZF .
CFLIST(10) mXE%XF+YE®YF:
CFLIST(12)=XE#XZF+YERYZF
CFLIST(13)mXZE#XZF+YZE#YZF
CFLIST(14) mXXE#SF+YYE*SF.
CFLIST(15) =SERXXF+SE#YYF
 CFLIST(16) mXXEwZF+YYE#ZF
L CFLIST(L7Ym ek XXF+ZERYYF
CFCYSTfiBYEX§E¥ZZF¥YYE¥ZZFf
CFLIST(19) mZZE#XXF+ZZE*YYF
CFLIST(20) =XXE#XXF4+YYERYYF
CFLIST(21) mYXE#YXF ,
~ CFLIST(22) mYYE#XXF+XXE#*YYF
RETURN
C ELEMENT UNVSp902. o
SUBROUTINE ELFN2LCEXyFX,EFMOD)
IMPLICIT REAL#8(A=H'0=2)
_...COMMON/C22/R\CFLIST,T
__DIMENSION R(3v3)vCFLIST(22YvT(10)
DATA "SQRTPI/1,77245385090551607
DATA PIS@RT/9,8696044010893586/
T(2)=EX
T(3)=FX
. T CAYMT (2)%T €3) /(T (2)+T(3))
~ . FACT=2, uSGRTPT #PISORT
TCLYSFACT/HSART (T C2) +7¢3))
T¢5)=EFMODI
X-Tc#)*T(S)*¢(5)
TC10) =FMCHIC4 4 X)
. EXPMX=DEXPI=X)
T TEIY B2, OuXRT (10 SEXPMXY /T, 0
T(BYm(=2, 0% XHT (9 +EXPMX) /5,0
TCTy==(2,0uX#T(8) +EXPMX) /3.0
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SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

TC6)m=2 0%X%T(7)+EXPMX
RETURN.
END
C ELEMENT JNVS0908
SUBROUTINE SUM2L (RAWINT)
IMPLTICIT REAL*8 (A=H10=2)
COMMON/CZZ/R(B.a)QCFLIST(ZZ).T(lO)
RAWINT=0,D0
Do 50 M.1.22
IFC(CFLIST(M))30,50,30
30 GO TO (14243445647 +8+¢9,10411,12,13,14,15,16,17,18,19,20,
*- 21'22)0M
1 PRTINT=T(6)
GOt TO 40
PRTINT==T(4)#T(5)#T(T)/T(2)
GO TO 40
PRTINT=T (4) #T(5)%T(T)/T(3)
GOt TO 40
PRTIgT--(O 5*T(7)+T(4)*T(5)**Z*T(B))*T(Q)/(T(Z)*T(B))
GO TO 40
PRTINT=O0 (5% CTC6)+TC4I/TC2INCT(TI+2, 0*T(5)**2*T(8)*T(4)))/T(z)
GO TO 40
6 PRT!NTso 5*(T(6)*T(4)/T(3)*(T(7)*2 LORT(5) 2T (8I#T(4)))/T(3)
'WM7WPRTINT=T(4)*T(5)/(T(Z)*T(S))*(O 5*T(7)+T(4)/T(2)*(1 5#T(8Y+
» TCAIRT(5) #%#2%T(9)))
GO TO 40
8 PRTINT==T(4)#T(5)/CTC2)#T(3)) (0, 5#T(TI+TC4)/T(3)*(1,5%T(8)+
» T(4)*T(5)**2»T(9))>
.................................... 6o 1O &9....“,
» T(#)»;Z/(T(Z)*T(B))*(3 0*T(8)+4 O*T(A)*T(S)**Z*
* (3, 0*T(9)*T(4)*T(5)**2*T(10))))
GO: TO 40
10 PRTINT-—0.5*T(4)*T(7)/(T(z)*T(3))

& wowp

W

GO TO 40
12 PRTINT==0,54T(4) ##2%T(5)#T(8) / (T(2) #T (3)##2)
GO TO 40
13 PRTINT=0,25#TCa) ##2/CCTC2)#T(3)) w%2) CTC8)+2, 05T (4 %T(5) x%22T(9))
6O TO 49
14 PRTINT-O S/TC2I#(TCOI+T(4IRT(TI/T(2))
GO TO 40
15 PRTINT=O,5/T¢3)#(T(6)+T(4IXT(TY/T(3))
GO TO 40
16 PRTINT=0, 5*T(4)nT(5>/(T(Z)*T(s))*(T(7)+T(4)*T(8)/T(Z))
GO TO 40
17 ZRTlgT--oo5*T(a>*T(5)/(T(2)*T(3))*(T(7>+T(4)*T(8)/T(3))
0 TO 40
18 PRTINT=0,25/¢T(2)#T(3))%(TCOI+T(TI+T(4) *##2/(T(2I*T(3))
* #(TCBYN(240%T(2)#T(5)#%2+1,0)+2,08T¢4)#T(5)*%2%T(9)))
GO TO 40
19 PRTINT=SO0, 257 ¢T(2)%TC3))%(TCeI+TCTI+T(4I#%2/(T(2)%*T(3))
» CTCBY (2, 08T (3)uT(B5)%u2+1,0)+2,06T(A4YRT(5)¥%2%T(9)))
GO 7O 40
20 PRTINT-O 25/7¢T(2I%T(3)INCTCOI+T(TI+3, 05T (L) ##22T(B)/(T(2I#T(3)))
GO 7O 40
21 PRTINT=0,25#T(B)#(T(4)/(T(2)#T(3)))#x2
22 PRTINT=0,25/¢T(2)#TCI)IwCTCOI+TLTILT(A) % u2%T(B) 7(T(2)%T(3)))
GO TO 40
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SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

40 RAWINT=RAWINT+PRTINT*CFLIST (M)
50 CONTINUE o
RAWINT=RAWINT®T(1)/(T(2)#T(3))
RETURN
END.

e ¢

¢ ELEMENT JNVS0O611
SUBROUTTINE STOPYL _ _ o ‘ o
C SUBRUTINA PARA,EsCRIBIR LOS DATOS INTERMED!OS. DE LOS CALCULOS REALi1=J
C ZADOS HASTA EL: MOMENTO, - . , ‘ o J
C:  ESTA PENSADA PARA UN PROCESO! DE' RESTART SOBRE LA SUBRUTINA REINI1 J
C , y - . o , J
CSE ESCRIBENLDS DATOS QUE LUEGO SONLEIDOS PORREINITI ENEL
C PERTFERICO 'NITAPE’
C , J
IMPLICIT REAL#8(A=H:0O=2) J
COMMON NUMORB +NR«NWINT' J
WRITE(NW+1000) J
REWIND 27
T STOP T o : o -
1000 FORMAT(1H1,'FINAL’ DEL PROCESO DE ESCRITURA DE LOS DATOS: SOBRE: EL: J
#PERIFERICO NITAPE '/1H +'FINAL; DEL; PROCESO") J
END , J
C ELEMENT JUNVS1ilop1l J
_________ . SUBROUTINE CLOSEDCVNN)
Cx , . L - . o
C ESTA SUBRUTINA GESTIONA EL: CALCULO! AUTOCONSISTENTE: +CAPAS CERRADASJ
c +DEL. PROGRAMA, J
c _ , S o ) o o
C COMO RESULTADO' DE LA MISMA+OBTENEMDS LA ENERGIA ELECTRONICA TOTAL+J
_________ C LAS ENERGIAS ORBITALES Y 'LDS COEFICIENTES DE LDS VECTORES PROPIDE .
¢ EN FORMA DE UNA MATRIZ, : J
C o L , o J
C EL: METODO: DE CALCULO' ES: EL: PROPUESTD: PDR CuwCihJe« ROOTHAAN J
C REV, MOD, PHYS,+23+69C1951) J
<3 v S J
ol EN ESTE GRUPO DE. PROGRAMAS HEMOS UsSADO LOS ARCHIVOST9v11v21: J
o NUMERD: TIPOD UTILIDAD J
C P8 W% W93 % 3% P 3296 3 96 3 3 3 3 3496 3 It - J
C 9 SEC, INT, BIELECTR, J
C 11 SECq MATRIZ G J
C , J
C ES NECESAR]O CONOCER: J
C S P S A g D ., O e A S . . o J
C H$SUpERVECTpR DE LA pARTE MONDELECTRONICA DEL! J
C OPERADOR DE FODCK o COMMON: C19 J
C: Ci:MATRIZ C DE VECTORES PROPIOS INICIAL COMMDN C8 J
C Sku(=1/2) . . PER, 18 J
________________ C CINDICES~INTEGRALES BTELECTRONTCAS) PER, 9 J
__________ ¢ INTEGRALES T PER "8 J
ot J
C LOS DATOS DE ENTRADA. LEIDOS PARA ESTE GRUPD' DE PRDGRAMAS SON! J
C ~NUMERO! DE PARES DE ELECTRONESNPE(FORMATOD 12) o
C. .n---------ﬂ_--'------------‘---”----------------------—---ﬂ-----‘J
IMPLTICIT REAL#8(A=H«0=Zy J
COMMON NUMORB «NReNWINT J
COMMON/A/IwAY(10) J
COMMON/START/NNRNW J
_____________ COMMON/ACELE/ 1 ACEL J
e COMMON/C2/ANDC¢30) sNPE 3
"""""""""""""""""""""" COMMON/C3/EPSYEPSENTVEPSENDWVEPSCOE J
J

COMMON/CS5/NUMITE «NNN4y IRy INRyINCoIW
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SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

COMMON/CT/AC465) +B(4865)
COMMON/C8/C(30,30)
COMMON/C10/AAC30+30) +OM(C465)
COMMON/C12/BB(30) +E
COMMON/C13/R(30430)

€ ¢ ¢ -

COMMON/C19/H(465)

DIMENSION NOC(30)

~-IWAY(1y$ INDICA. EL CAMINO: DENTRO: DE LA PARTE CLOSED=RHF
*lWAY(l)-0~'>EJECUC!ON NORMAL

O0000

#IWAY (1) =1==3PROCESO RESTART RHF SOBRE (A SUBY REINI2

IREF=]wAY (1)
IREF=IREF+1
GO TO (1000.1001> IREF:

1001 CALL REINT2¢ VNN, NUMC,NUMO1 y NUMD' NOCT s NOC?2)

60 10 1002
1000 CONTINUE
IFCIWAY(3) ,EQ,2)G0 TO 5
WRITE(NWe110)
c LEEMOS EL NUMERO DE PARES DE ELECTRONES(CNPE)

READ(NR105)NPE

WRITEC(NW10TINPE
WRITE(NW+106) NUMORBNPE:
5 CONTINUE:
Cw

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ

[N G WK SR SRR SN GNE 4N G 4% L ¢ ¢ it ¢ ¢ o t.g

CCCcCCCCCCCCCCCCCCCclecCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCcCecCeccccccccceccecceeceecy

ITE=0O
Ny=1
toeneye

10 CONTINUE

1002 CONTINUE

C
C 9008
C
C

QQOOQCALCULO’DE'LA MATRIZ R

CALL: RMAT (NPE +NUMORB)
G

ga.-;;CALCULO~DEsLA ENERGIA

C
C ESCRIBIMOS LOS RESULTADDS INTERMEDIOS DE CADA [TERACION=ENERGIAS
o ORBITALES Y MATRIZ DE COEFICIENTES=SIEMPRE QUE IR SEA DISTINTO
(of DE CERO' yvSEGUN EL' VALDOR DE IR
¢ ,
IFCIWAY(3) +NE+0)GO TD: 6
IF¢IR,NE,0)CALL! RESUL(IR)
6 CONTINUE
c
Ty v e « COMPROBAMDS ST HA "CONVERGIDO LA TTERACION,EN ESE "CASH Nym0:~
¢ EN CASO CONTRARIO NU=1
C‘,

CALL' ENERGY(E"ITE)

T
C

IFCITE,EQ,0)GD TO 1
CALL CRITER(NU,ITE)
IF(NU+ER40)GO TO 20

1 CONTINUE

viee CALCULD DE G Y F

oo e e o e e oo e oo ¢ e
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J
CALL FFORMC:
o' v. DIAGONALIZACION DEL SISTEMA F1lxDaDxE

FluSwa(=1/2) sF%Sx#(=1/2)
D=Suw(l/2y#C

(4
o

&

NONOND 0
LebGaE

CALL' CDIAG
ITE=ITE+1
IFCITE=NUMITE) 10410430
deadddddduddddadeaddddaddddaddddaddddaadadadddddddddadddddadaddddddddagay;
CEECCCCCECCCCCCCCCCCECCCCCCCCCCCCCECceeecccccceccecceeccceeccccceceecceccd)
"""""""""""""""""""""""" 30 WRITE(NW+100) ITEVE ‘
RETURN
20 CONTINUE ]
WRITE(NW+108) ITEE
CALL PRINTCCVNN4ITESE)
RETURN:
100 FORMAT(IHIQGO(lH*) /1H ’10Xo INDi HA CONVERGI DD EL PROCESO‘ EN 'gl‘&. j

159

#ITERACJONES! /1H +10X+'LA ENERGIA EN ESE MOMENTOr ES: DE: '+D15,84'UN
#|DADES. ATOMICAS'/1H +60C1H»*) /1H1)
105 FORMAT(12). ‘ L
106 FORMAT(1H +10X+'EL: ESTADO ELECTRONICO' DE LA MOLECULA ES.UNESINGLETjM
*E FUNDAMENTALY/Z1{H v10XvYEL "NUMERD DE MOS ES DE vv12+vY DE LOS CUALU)
HESLOS vy 124V MAS ESTABLES ESTAN DOBLE=OCUPADOSYZ/) I
107 FORMAT(1H +10Xs'EL NUMEROD: DE PARES DE ELECTRONES! ES: ='412/) o ju
108 FORMAT(1H +10X,1%#% DATOS AL LLEGAR A LA CONVERGENCIA ##%t/1H +15XJ)
#+1NUMERO: DE |TERACIONES. m1+14/1H +15X+ENERGIA. ELECTRONICA. FINAL; =4u

#' D15,8," A, U '/ Ji

110 F0RMAT<1H1.20X.eoc1H~)/1H V20XV COMIENZA ELY PROCESO'DE "AUTOCONSTSU|

R TENCT AT PARA CAPAS 'CERRADAS Y7 1HI .zox.eO(ln*)//> Jj

120 FORMAT(1H ,10X,'#* EN LA ITERACION ',14,' LA ENERGIA ELECTRONICAJ

* TOTAL ES DE '~Dl5.8.' UN[DADES ATOM[CASJII) Ji

END: J

c ELEMENT JUNVS0D608 J

AAAAAA S UBROUT INETRETNT L Ji
g S UBRUTTNAPARARETNTCTAR "ELT PROCESOI SOBRE “EL! GRUPO" DE PROGRAMAS U’

C SCF, ESTO' SE HACE LEYENDO LOS DATOS NECESARIOS: A PARTIR DEL PE= J

c FERICO: NITAPE CUYA. UNIDAD LDGICA SE LEE POR LA LECTORA, J

C JI

________________ C LOS. DATOS. DE ENTRADA PARA ESTE RESTART SON! J:
""""""" Co T G NUMERDTUDE LA UNTDAD LOGTCA POR LA "QUE "SE LISTAN LOS' RESULTA~ Ji
TG DOS(FORMATY 12) J

o »T]TULOCFORMATO 10A8) J

C ~NUMERO' DE ORBITALES (FORMATO 12) J

o =NUMEROt DE NUCLEOS(12) J

C -NUMERO' ATOM1CO, COORDENADASCX,Y,2) ¢15,3D20,11) J

e =NUMERD DE "NUCLEOST{PO DE oRB;rAL.COORD.(x.Y.Z) "DE CADA” ORB'{T‘"“::i
N« ALCI3VTI2v4(D15,8)) J,

C =NUMERO' DE INTEGRALES MONOELECTRONICAS(¢I10) J

C «INTEGRALES SsT+VeH €¢500015,8) J

(g ~-NUMERO' DE INTEGRALES glELECTRONICAS(D15,8) J

C =~ INTEGRALES BIELECTRONICASCINDICE(C] 4Jy K.L) INTEGRAL) (500¢413, J,

e € D15,8%) Ji
Cf - . _--_---_------------------------------------O-------------ﬂJh
IMPLICIT REAL#8(A=H10=2) J)

COMMON NUMORB ¢ NRyNW(NT Jy

COMMON/A/ 1WAY(10) J

S COMMON/START/NITAPE J
T COMMON/CL/DNUCLY TZ W NUMNUC J
“”W“”m“”COMMON/CIIYDBORB(30-4)cNNUCL(BO)clTORB(BO) J,

 COMMON/C19/HH(465) J



0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,0529  TIME:
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )
COMMON/C20711¢500)vJJ(500) vH(500) gl
COMMON/C24/KK ¢500) +LL{(500) il
DIMENSION DNUCL(1043),1Z¢10) q
c DIMENSJON T1TOLC10)

% Tl
Cw LECTURA DE LS DATOS it
C# e
¢ _ _ j;’a
C LEEMDS LDs DATDOS DEL PRDCESD: A REALIZAR w*?
C'- /|

NITAPE=2T ;

Cw "LEEMOS LOS DATOS DEL PERIFERTCO DE ENTRADA g

¢ LEEMOS LOS DATOS DEL PERIFERICO DE SALIDA Nl
READ (NI TAPE,100)NR NW -

C  LEEMOS EL TITULO: DEL' NUEVO PROGRAMA %
READ(NITAPE+103)TITOL Ju

C:  LEEMOS LOS DATODS DE LDS COMMONS il
READCNTTAPE v 100) NUMORB v NUMNUC ;

NT=(NUMORB #NUMORB+NUMDRB) /2 JI

DO‘ 5 "IQNUMNUC‘ J%;J

5 READCNITAPE4101) 1ZC1) 4 (DNUCLCI4J) 4 J=143) I

________ DO 9 =1 +NUMORB: J
_________ 9 READ(NTTAPE 10 7yNNUCLCTY y TTORBCTY , (DBORB (I v Iy y J=1 4y Jn

Cw: ESCRTTURA DE LOS DATDS DEL PROCESO Jﬂ;

Cw ) e J
WRITECNW+104) CTITOLCI) 4 1=1410) Jh
WRITECNW.106) NI TAPE «NW J

WRITE(NW+124) JH
WRTTE(NW, 1083 NUMNUC: g
DO T 1=l vNUMNUC: Jn
7 WRITECNW,109)1,12C1) JV
WRITE(NW117) JI
DO 6 I=14NUMNUC J!

6 WRITEC(NW,118) (DNUCL(I,J),J=1,3 ) J
WRTTE(NW122) Jh
WRITE (NW»111YNUMORB: Jt
WRITE(NW,129) JI
DO 10 =1 +NUMORB: J!
10 WRITE(NWy123)NNUCL (1) +ITORB (1) + (DBORB(14J) 1J=144) J!
€ LEEMOS EL SUPERVECTOR S(EN H) J!
READ(NITAPE v 20)NINTSS gt
READ (NI TAPE v 121 CHCIY (T NTNTES) Jh
NOTAPE=20 J!
WRITE (NOTAPEY120)NINTSS! J!
WRITE(NOTAPE 4121) CHC(1) s 1= NINTSS) J!
WRITE(NWe114)NINTSS. J!
WRTTECNW116) (HCID v I=1yNINTSS) J!
ENDF ILE NOTAPE Ji
REWIND NOTAPE _ JI

C LEEMOS EL SUPERVECTOR T(EN: H)) J!

NINTST=NINTSS: JI,
READCNITAPE+121) CHCI) 1+ I=3 s NINTSTY Ji

NOTAPEmg T Jiy
WRITECNOTAPE (120ININTST Jiy

WRITE (NOTAPE ¢121) CHCI) + 1 =1 4NINTST) Ji
WRITE(NW4113)NINTST , Jiy
WRITE(NWe116) CHCI) + I mg oNINTST) JH

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, ENDFILE NOTAPE Jl
......................... , REWIND NOTAPE Ju
¢ LEEMOS EL VECTOR v JP
READCN]TAPE +121) CHCI) o I=1 4NINTSS) Jn)



52/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIMES
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

NOTAPE=25

WRITE(NOTAPE 120)NINTSS.

WRITE (NOTAPE{4121) (HCI) +I=1NINTSS)
WRITEC(NW+125)NINTSS:

WRITECNW,116) (H(1D l-l.NINTSS)

ENDFILE NOTAPE

REWIND "NOTAPE

C:  LEEMOS EL SUPERVECTOR H

NOTAPE=21

NINTSH=NINTSS:

WRxTE(NOTAP£.120>NxNTSH ) ,

READ (NI TAPE viZ1Y CHHCTY vImi e NTNTSHY'

WRITE(NDTAPE W I21) (HHCI) o I =1 NINTSH)
WRITE(NW«126)NINTSH

WRITECNW,116) (HHCI) o I =1 NINTSH)

ENDFILE NOTAPE

REWIND NOTAPE:

~LEEMOS LAS INTEGRALES BIELECTRONICAS EN GRUPOS DE 500(INDICES=
INTEGRALES)

aXalala

READ(NITAPE+127)RNINTS.

WRITE(NWs115)RNINTS:
NOTAPE=9

“"WRITE (NOTAPE 127)RNINTS

NFORM=500
RNV=RNINTS/FLOAT(NFORM)
IF(RNV,LT+1,360 TO: 8
RCOUNT=y
2 CONTINUE
RCOUNT-RCOuNT+1.
[i=1
1 2=NFORM
»»»»»»»»»» WRITE(NWs128)11e12
e RERDYNTTAPE§131)((II(M).JJ(M)'KK(M).LL(M),H(M)).Msll 12)
[FCITCIL) ,EQ404)GO TO 1
WRITE(NOTAPE.lal)((lI(M).JJ(M) KK (M) s LLCM) sHCMI ) oM=11412)
TF(RCOUNT ,LT,RNVIGO TO 2
8 CONTINUE

Nv=RNV
NCALC=NV#NFORM:
NREST=RNINTS=FLOAT(NCALC)
IF(NREST.E®.,0) GO TO' 3.
[1=1
NINTSB=NREST
................. WRITEC(NW«128) I1WNINTSB
""""""""""""""""""""""" READCNTYAPE 131 CCTTCMY v JJEMY VKK EMY TLL (MY VHEMY Y yMaT1yNTNTSB)
WRITE(NOWAPE.131)((II(M).JJ(M)-KK(M).LL(M)aH(M));M:llvNINTSB)
3 CONTINUE.

ENDFILE NOTAPE
REWIND NOTAPE

WRTITE(NW,+130)

RETURN

1 CONTINUE
C PROCESO DE FINAL1ZACVION DEL CALCULO' DE INTEGRALES
R Ly T AACY 10N DEL CALEOLO. DR INIIARRES
IWAY (10)=1
INDICE=11=1




052/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME;:
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
Is]TCINDTCE) , ¥
J=JJCINDICE)
K=KK(INDCE)
L=LL CINDICE)
IM NMAX=K
IF (K EQ, Ty TNMAX = -
WRITECLYT o JoK VL VINMAX ;
ENDFILE 1. R
REWIND 1 .
CALL MINTS(9+0) 1
RETURN. “
100 FORMAT(40T2y B
101 FORMAT({5+v3D20,11) 4
102 FORMAT(]10) J
103 FORMAT(10A8) . , , . o
104 EORMAT(IH +10X, 'PROCESO RESTART  SCF '/1H +10Xe22C1p#)////1H +10 JW
#A8////) J
105 FORMAT(LHLVSE FINALIZA EL: CALCULO*DE LASINTEGRALESY)
106 FORMAT(/7/771H VIOXVINITAPE=Y v I471H VIOXVINWaY vI477) .
107 FORMAT(1311244D15,8) W
108 FORMATCLH 410X, 'NUMNUCs"? ,[2) )
109 FORMAT(1H .15x..lz<c.12..>.'.13> J
110 FORMAT(,/1H ,'ESCRIBIMOS LAS *,110,' INTEGRALES H') J%
111 FORMAT(IH V10X, YNUMORB=1Y ,1477) N 4
113 FORMATC//1H V'ESCRIBTMOS LAS ¢ T107 v ITNTEGRALES T7) n
114 FORMAT(//1H 41ESCRIBIMOS LAS 1,110,+ INTEGRALES S1) JW
115 FORMAT(//1H .'EsCRIBlMOs LAS ' D15 84" INTEGRALES: BIELECTRONICAs')J”
116 FORMATCB8CLH 4D15,8+1X))
117 FORMAT(//1H ,1pX,'COORDENADAS NUCLEARES'/1H ,10X,'COORDENADAS X J”
............. #1y2X+1COORDENADA. Y 1 v2Xv yCOORDENADA 7. /1R .10xo3(1>(1H*>.zx,)Jﬂ
""" 118 FORMATCIH ', 10X, 3(D15,8,2X)) iy
120 FORMAT(110) J
121 FORMAT(15D15,8) JI
122 FORMAT(//1H ,'DATOS DE LOS ORBITALES DE LA BASE,RESTARTY) J}
123 FORMAT(1H .sx.;2.7x.xa.4x 4(D15,847X)) - J)
124 FORMAT(1H ', "DATOS DE 'LD§ NUCLEOS, "RESTARTV) %N
125 FORMAT(//1N ), VESCRIBTMOS LAS: Vo I10V 7 TNTEGRALES V) J)
126 FORMAT(//1H: "ESCRIBIMOS LAS: "+ 1104' INTEGRALES H') {V
127 FORMAT(D15,8) J
128 FORMATCIH V5X 1 SE ESCRIBEN SOBRE 9 LAS [NTEGRALES BjgLECTRON|CAS: Jﬂ
#DESDE *415+" HASTA '4]5 V1) Jl
129 FORMAT({ 1H DXy 'NUCLEO* o« TX 'T!PO‘ o 1X o YCOORDENADA XY, 10X, 'COORDENAJ' :
#DA YV 410X+ "COORDENADA "Z¥ 10X, VEXPONENTEV/IH vSX o6 CIH®Y yTXVECIH#Y J'
#2X04€20 C1H®) 42X)) J)
130 FORMAT(1H1) ‘ J!
131 FORMAT(6(¢13¢13413+134D15,83) J!
END J!
,,,,,,,,,,,,,,,,,,, ¢ ELEMENT JNVS1202 J)
SUBROUTTNE FFORMC Jl
@ CALCULO DE LA MATRIZ DE FOCK PARA CApAS CERRADAS w;
d Ji
c SE PROGRAMA LA FORMULA: JI:
.c FCaH+0,5GC N » Jliy
C DONDE “EL’ FACTOR 0,5 QUE MULTIPLICA A G PROVIENE DE LA PARTICULAR ~Jly
e MANERA "QUE "HEMDE sesuxoorpaﬁA“et?CALCULozDE 6 Jw
¢ JH
C DATOS DE ENTRADA} Jw
C mecemscenreae—— JHy
€ T{MATRIZ H MONDELECTRONICA COMMON C19 AMJ%
.......................... C . CiMATRIZ DE LA PARTE BIELECTRONICA COMMON Cg ~ Jit
c R {MATR1Z DE DENSIDAD o COMMON €13 Ul
C’



0S2/VS  LIBE : V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME:
SOURCE STATEMENT = ¢ JNVINIM ) .
"""""" C DATOS DE SALIDA f;
C‘ Y gy A W D P WD o S S D e W "
o CIMATR]IZ DE' FoCK COMMON: C8
C,
IMPLICIT REAL#*8(A=Hs0=Z) ?
COMMON "NUMORB YNR yNWWNT Jg
COMMON/C8/C Ty
COMMON/C10/H¢30+30) vA(465) Ji
COMMON/C13/R(30,30) A
COMMON/C19/T | J
COMMON/C20/11¢500) ¢ JJ(500) +X(500) J
DIMENSTON CC30,30)vTC46%) i
e .
C LA MATRIZ H ESTA EN EL’ COMMON C10 DESDE' LA SUBRUTINA ENERGY J %
c - . o o J
Coovs o CALCULAMOS: LA MATRIZ G=LA GUARDAMOS DENTRO: DE C= (0
C : Ji
CALL CGFORM , /
T R % ESCRIBIMOS 6 EN ELT PERIFERICO 11 ﬂ
Np=11 J%
IVEC=0 , J;'{n‘%
CALL’ DWRMAT (NPIs C+ IVEC) J&L
¢ . I
""" c CALCULD DE"F¢LA GUARDAMOS ENCj J%u
C J'an
DO 8 I=1,NUMDRp: Jljil
DO: 7 J=1NUMORB Jw
T Celao)aH(leY*CCI ) Jiy
8 CONTINUE Jji.
WRITE(NW102Yy i
CALL OUTPUT (NUMORB, C/yNW) Jyt
RETURN Jy
100 FORMAT(1H 010XHMATRIZ Hv) Ji:
101 FORMAT(1H 410X, 'MATRIZ G') Jii
___________________ 102 FORMAT(lH‘.IOX.'MATRIZ,F') Jh
END Ji
¢ ELEMENT "UNVS1201 Jr
SUBROUTINE CGFORM Ji
o J)
o CALCyLO: DE LA MATRIZ G PARA EL CAgO: DE CAPAg CERRADASWMETODO' RHF J
c Ji.
IMPLTICIT REAL¥BCA=HO=Z) J
COMMON: "NUMORB +NRyNW Ji
COMMON/C8/6G Ji
COMMON/C13/R ? JI
COMMON/C20/11¢500) +JJ(500) +X(500) JI
DIMENSION KK(500)+LLC500) Ji
_ DIMENSION 6(¢30430)+R(30430) JJ
C  INICIALIZAMOS A CERO' LA MATRIZ & Ji
DO 1 =1 4NUMORB: J
DO 2 Jmi, 1 J[f
2 G(1+J)=0,D0 Jj)
] CONTINUE iy
o LEEMOS EL 'NUMERO DE "INTEGRALES A PROCESAR(RNINTS) Iy
READ(913002)RNINTS Iy,
C' JH !
C LEEMOS LOS BLOQUES DE 500 (INDICES-INTEGRALES) DT Ly
C’ !00QOOQ'CODOID.Q.QO.OOOOQGQ!Q"O000oooiq00'OOQQOGOQOOOcOQCQOOCOOO..|J'“
Nv=RNINTS/500, .
______________________ N2=0 b
IVEC=0 Jy
RITOT=g, o




052/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81.05,29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
4000 CONTINUE ‘4
Ni=il
IFCC(NV,EQ,0),0R, (NV,EQ, IVEC))GO: TO' 2000
N2=500
GO TO 3000
2000 CONTINUE ™ g
REF-FLOAT(IVECQ*SOO. M
N2=RNINTS=REF"
3000 READC9+3001) CCp1CM) v CM) vk CMD sLLICM) WX CM) ) yMuNL (N2) .
C JVEC=IVEC*+y o Co e Y
C" 0"00."QQ.'l.’...""'."".90'0.'.QQO"'Q..QO.QO’QQQ'IO’DOQCOOQO‘J i
(o N}CIALIZAMOS EL CONTADOR DE INTEGRALES DENTRO DEL! BLOQUE ¢IND) N
ND=0 !
C INICJAL]ZAMOS: gL' CONTADOR TOTAL. Mgl
3 CONTINUE Jb
IND=IND#1. : N
RITOT=RITOT+1, J
vvvvv C B3 160630006 360306063036 3630 03 36 30 36 96 3638 36 36 36 96 3406 2 06 - ,
TEG=X(IND) !
C: 1112=11J¢IND) Jw
C 1314=]KLCIND) o N
C CALL: UNPACK(ILI2¢1314411412413414) N
......... [1=11(IND) i
125UJCIND) I
13=KK CIND) I
14aLLCINDY s
C F 3090026 I 6 26036 363036 3030 90 30 36 98 36 36 96 36 96 96 36 36 96 36 34 34 36 2494 3% J'{l"d
IFCI2=11) 45,5,45 J
,,,,,,,,,,,,,, 5 IFCI3=11) 25,6425 J
) 6 TFCI4=11) 20410420 I
C’ J[“‘
C INTEGRALES: (AA4AA) J))
C D J
10 G(I1111)=GCI1vI1I+RCILVI1IXTEG: J!
. GO TO 120 Q!
.................... C 3"
¢ INTEGRALES (AA,AB) Ji/
C | JV
20 GCILo11)=GCI1+11)+2*#R(IL414)%TEG JQ
GCI1414)=GCI1414)+RCI1V11)#TEG J
GO TO 120 v J!
TS IR (14m13) 40,30, 40 J;i
@ syl
C INTEGRALES. (AA,BB) : J
C o o J
30 G¢l1411)aG(lls11)+2#R(13,13)#TEG J!
............................................... GCI1413)=G(11113)=RCI1113)#TEG J!
""""" G(I3413)=G(13¢13)+2¥R(11,T1)#TEG Jl
GO TO 120 Jl
C J!
C INTEGRALES (AA,BC) Jq
C Ji
40 Gellolly=GCILlvI1)+4#R(13,14)#TEG JM
TG CTIVIIYSGCI IV A SRET IV 4 #TEG i
GCIIvI4I=G(I1vIA)=RCIL1VI3INTEG Jm
G(I3+14)mG(13¢14)+2%R(11,11)#TEG iy
GO TO 120 Jty
45 TFCI3=11) 65,46465 JHij
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, 46 IF(14=12) 60,50,60 Jl
......................... C . " | Jry
C INTEGRALES (BA,BA) iy
C<




152/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME™
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

S50 GCILvTL)=G(I1v1L)=RCI24I2)%TEG
GCIl,12)=GC11,12)+3#R(I1,12)%TEG
G(I2+¢]12)=G(12¢12)=R(I1411)%TEG
GO TO 120

INTEGRALES "(BAVBC)

no o

60 GCILloll)mG(lle11)=2%R(I2414)#TEG
GCI1412y=G(I1412)+3%R(11,14)#TEG
GCIlo]4)=G(Ile14)+3%R([1,]2)#TEG
GCI201]4)mGCI12+14)=RCI1v]1)#TEG:
GO 'TO 120 ”

65 TF(13=12) 85,66485

66 1F(14=12) 80,70,80

C INTEGRALES (BA+AA)

TO GeILvI2y=G(l1vI2)+R¢I2VI2)*TEG
GCI2vI2YSGCI2vI2Y#2%R(TL T2)%TEG
GO TO 120

INTEGRALES (BA+AQ)

ARALR

BO GCI1vI2Y=G(TIvI2Y+3#R(I2VI4YXTEG
GCIL I =GCIL v I4Y=RUI2VI2)&TEG
GCI12¢12)=GC12412)=2#RCI1V14)2TEG
G(I2014)=GCI20]4)+3#R(I14I2)#TEG
GO TO 120

85 IFCla=12) 95,90495

INTEGRALES "¢AB€B)

IANA LS

90 GCI1+¢]2)=GCI1v]12)+3%R(12,13)%TEG
G(I1413)=G(11413)=R(12,12)#TEG
G(12+12)=G(12412)=2%R(11,413)#TEG
GCI3vI2)=G(I3vI2)+3%¥R(I1I2)#TEG
60 TO 120

95 IFCI4=§3) 110+100+110

<
C INTEGRALES: (AB4CC)
c‘

100 Gtrl?l?)iG(T1?127¥2*R(13913)*155
GCIL1,13)=G(l1,13)=R(12,13)xTEG
GCI3+13)=G(I3413)+4%R(11412I%TEG
IFC12=13) 105+10543106

C S| BYC
105 GCI3412)=G(13+12)=RC13411)#TEG

- GO TO 120

o S1BKC

10 G(12+13)=G(C12+13)=R(I113)#TEG
GO TO 120

INTEGRALES. (ABCD)

nno

1107GCIL v 12) =G (114 12)+4#R(13,14)%TEG
GCl1+13)=GCI1+13)=RCI2+14)%TEG
GCly+14)=G(Iqe14)=R(12¢13)RTEG
GeI3+¢14)=G(l3¢14)+4%R(11,12)#TEG
) IFC12=13) 115,115,116
115 G (I 3v12) =6 (134 12)SRCIAVILIHTEG
___________________________________ 60" TO 117
116 G(I2+13)=G(12+13)=R(11+14)#TEG




052/vS.  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME;
SOURCE STATEMENT (¢ JUNVINIM )
117 TFC12=14) 11841184119
118 GC14+12)=6¢14412)=RCI3411)#TEG
GO TO' 120
119 G<12.x4>-e(12.14)-a(11 13) #TEG
120 CONTINUE

€ PREGUNTAMOS ST HEMOS PROCESADO TODAS LAS INTEGRALES

IFCRITOT,EQ@,RNINTS)GO TO 7000

C PREGUNTAMOS Sl HEMOS PROCESADO LAS: 500 INTEGRALES

IFCIND\NE,500)GO' TO' 130

C 00 90200030 tesnNgetesry

IND=0

GO TO 4000

,,,,,

C et a0 PN PRttty

130
7000

CONTINUE
GO TO 3
CONTINUE

LLENADO DEL TRIANGULO SUPERTOR DE LA MATRIZ 6

DO 1000 1=1,NUMORB
DO 1001 J=1,]
GCl1J)=0y5%#GC] 4 J)
GCJy1=6C14J)

CONTNUE

PUESTA A PUNTO DEL' DISCO PARA VOLVER A. LEER LAS INTEGRALES DE

REPULSION BIELECTRONICA
REWIND 9
RETURN:

FORMAT(6CI34v13,13+134D15,8))

FORMAT (D15, 8)

END!

ELEMENT JNVS1103
SUBROUTINE RMAT(NPE +NUMORB)

I
Ik

CALCULD: DE: LA MATRIZ DE DENSIDAD PARA CAPAS CERRADAS

IMPLICIT REAL#8(CA=H1O=Z)
COMMON/C8/C:

COMMON/C13/R

DIMENSION C(¢30430)+R(30.:30)

DO 1 T=1,NUMORB

DO 2 Jml}
RCI1+J)=0,D0
DO: 3 K=1 ,NPE
CIK=C(]+K)
CJK=C¢JeK)

RCEvJd)=R(I v J)+2,#CIK*CUK

R(J'I)-R(ItJ)

CONTINUE
CONTINUE
RETURN

J

SUBROUTINE ENERGY(EITE)

CALCULO DE LA ENERGIA ELECTRONICA PARA UN SISTEMA DE CAPAS CERRA= JIj

DAS 4METODO' RHF,

" SE HA PROGRAMADOD: LA FORMULA!

E=TRAZA(H#R) +0,5%TRAZA (G*R)



0s2/vs

L

I1BE V=03 L=08 DATE 81.05,29  FIME™
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

LOS DATOS DE' ENTRADA SON:

N gun A0 O TR S0 TS AR W0 U8 un A e W gy o T B G W 00 G W w9 a

H{MATRIZ DE LA PARTE MONDELECTRONICA DEL OPi, DE FDCK COMMON C19

GIMATRIZ2 DE LA PARTE BIELECTRONICA PER. 11

IANARANAIANAIARS

RIMATRTZ DE DENSIDAD COMMON €13

IMPLICIT REAL#8(A=H+0=1)
COMMON NUMORB +NRyNWINT"
COMMON/CT7/6G(30430) +GG(30)

COMMON/CL10/H4A(465)

COMMON/C13/R
COMMON/C19/T L
DIMENSJON R(30430)¢H(30430)+T7(465)

E=D

Li=1

CALL COPY(HOTQNUMORB!L1>
CALL: TRAZA(RyHs TReNUMORB)
Ei=TR

E=E+E1l
IFCITE«EQ.0)GO TO 1

LEEMOS "G(SE GUARDAENA)

NP=11

IVEC=1 ‘

CALL DWRMAT(NPIWG+IVECY)
CALL: TRAZA(R G, TR+NUMORB)

EZ‘O'E*TR

E=E+E2 o
WRITECNW4103) ITEWE
WRITE(NW+100)Ey
WRITECNW102)E2
RETURN

CONTINUE

100
101
102

WRITE(NWv1015E1

RETURN:

FORMAT(1H +15X,"ENERGIA MONOELECTRONICA =1,D15.8,' A U, ")
FORMATC1H +10X4'ENERGJA INJCTAL ='4D15.84' AyUs')

FORMAT (1H +15X . 'ENERGIA BlELECTRON!CA =14D15.84" AgU")

103

FORMATCIH «10X«*CICLD "4 [34' +,« ENERGIA ELECTRONICA =VyD15, 8VIYAL UL

dcn 0

0

g
T SISTENCIA "PARA CAPAS CERRADAS

*et)

END

ELEMENT JNVS1106

SUBROUTINE PRINTCCVNNITEE)

UBRUTINA PARA ESCRIBIR LOS RESULTADDS FINALES DE LA AUTOCON=

L(.L(.LLJfgfLL.LJ_&SE%

*****************************************************ﬁ************dj
" . o *J
. SE_HAN PROGRAMADO LAS SIGUIENTES FORMULAS PARA. ELi CALCULD DE  #J,

LA ENERGIA EN SUS DIVERSOS COMPONENTES! *J

NnONNON 00NN

*J)
“ESTRAZACH#RY +1/4#TRAZA(GHR) =~ *Jy
ENERGIA MONOELECTRONICA+ENERGTA BIELECTRONICA *J

-TRAZA(T*R)+TRAZA(V*R)*1/2*TRAZA(G*R) *J,
ENERGIA CINETICA MONOELECTRONICA+EN POTENCIAL MONOELEC:,, *Jy

»
*
%*-
»
*
*
*
*
*
*



0s2/vS  LIBE. V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME;
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

,,,,,, & 4
IMPLICIT REAL#8(A=Hy0=2) .

COMMON. NUMORB +NR «NWNT J
COMMON/C2/ANDC(30) «NPE J
COMMON/CT/T(465) +A(465) J
COMMON/C8/C¢30,30) J
COMMON/C13/7R(¢30430) Nid
DIMENS|ON H(30430)+D(30430) J”

C N
WRITE(NW+100) J

C  ESCRIBIMOS EL: NUMERO' DE' I TERACIONES J
WRITE(NW,101yITE <
CESCRIBIMOS LOS VALORES ¥ VECTORES PROPIDS -

CALL RESUL((2)
C:  ESCRIBIMOS LA MATRIZ DE. DENSIDAD‘TOTAL
WRITE(NW+102)
CALL. QUTPUT(NUMORB 1R NW)

C CALCULDO DE LA ENERGIA ELECTRONTCA FINAL,DE LA YTOTAL Y DE SUS COM BO-U]
CUNENTES CINETICA Y POTENCIAL |
d ### ESCRIBIMOS LA ENERGIA ELECTRONICA(SIN REPI, INT4) BN
WRITE(NW+10T) Ji
WRITE(NwW+103)E Jil

,,,,,, WRITE(NW+105) VNN J
,,,,,, ¢ *un ?NERGIA CINETICA MONOELECTRONICA J%
Lis=l J

c LECTURA. DE' T J@
NPm8 J)
READ(NP121)NINTT Jy
READ(NP4120) ¢T¢1) v Il 4NT) Jy

____________________ REWIND NP Jy
Li=L J,

CALL COPY(DsToNUMORBWLT) Jy

CALL TRAZA(CR+DECIN+NUMORB) J,

C: #ux# CALCULD DE LA ENERGIA TOTAL J,
ET=E+VNN. J,

B WRITE(NWVIODET J.
“CTTCOMPROBAMOS  QUE SE CUMPLE "EL TEOREMA DELI VIRTALDIVIDIENDD LA J,
C ENERGIA CINETICA POR LA. PDTENCIAL: J,
o ENERGIA CINETICA TOTAL: J,
C: ENERGIA POTENCIAL TOTAL! J

) EPOT=ET-ECIN J,
e FACTOR DELI VIRTAL J,
FeECIN/EPOT J
WRITE(NW,108)ECIN,EPOTF J

RETURN. J

100 FORMAT(1H1,120(1H*)/1H ,10X,'RESULTADOS FINALES DE LA AUTOCONSISTEJ
#NCcIA DE UN SISTEMA CAPAS CERRADAS. SINGLETE'/1H +120¢1H#)//) J

101 FORMAT(1H v10X s *SE HANI EFECTUADD V414 v' TTERACIONESY/777) J
102 FORMAT(/7//7/71H J10XviMAYRIZ DE" DENSIDAD TOTAL POR "BLOQUES/1H v120J
®#C1H=)/ J

103 éoRMATle +10X,'ENERGIA ELECTRONICA SIN REPULSION NUCLEAR =' D15’ 8J

*et A D) J

105 Foam&rcln 110X+ *ENERGIA DE REPULSION INTERNUCLEAR=!+D15¢8¢t AU, 1)J

107 FORMAT¢(//7//1H 10X,1VALORES DE LA ENERGIAV/1H y120(1H=)/) L
108 FORMAT(1H 10X VENERGIA CINETICA TOTALwYvDI5 VBV Ay JiV/1H V10X "EJY
#NERGIA POTENCIAL: TOTAL ='4D15.8+¢! A.U.'/lH:olox-'FAC¢0R=DELsVIRIALUH
#=14p22,11/) JI

109 FORMAT<1H v 10X '#% ENERGIA TOTAL ='4D15,8¢' A,U,"/) Jit
120 FORMAT(15D15,8) J!
.................................... 121 FORMAT(110) J
END T

o ELEMENT JNVS1003 Ji



0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME®
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
SUBROUTINE CRTITERC(NUVITE)
Cv
C CoMPROBACION DE: S1 SE HA LLEGADD' A.LA.AUTOCONSISTENCIA PARA EL
C CRITERIO QUE HAYAMOS ESTABLECIDO! DE' ACUERDO: CON: ELi PARAMETRO: NNN/,
C NNN=g CONVERGENCIA SOBRE LA ENERGIA ELECTRONICA. TOTAL! '
C SE"COMPARA LA ENERGTA ELECT "TOTAL  DELY CICLD'ANTERIOR
C NNN&2 “CONVERGENCIA "SOBRE LAS ENERGIAS ORBITALES ™
C COMPARAMOS LAS: ENERG[AS ORB|TALES DEL! CJCLO' ANTER]OR
C NNN=3 CONVERGENCIA SOBRE LA MATR1Z DE DENSIDAD
c COMPARAMOS LOS: ELEMENTOS DE: LA. MATRIZ DE DENSIDAD
C,
C LA COMPARACION EN CADA CASD ES DE TAL FORMA QUE ST UN ELEMANT@
""""""""""""""" cCUALQUTERA,"NOT CONVERGE VLA TTERACTON "NOTHA "CONYERGT DO ™
C: .
IMPLICIT REAL#8(CA=H10=2)
COMMON NUMORB s NR + NW
COMMON/ACELE/ ] ACEL.
COMMON/C27ANDC¢30) vNPE’
LoMMDN/c3/EPs¥EPSENT.EPSEN'WEPSCOE """"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
COMMON/C5/NNN1‘NNNtNNNQvNNNBoNNNQ;NNN5
COMMON/C12/ENO+E: |
COMMON/C13/R J)
DIMENSION ENOC30)+@€30+30) +NOC(30) +RC30430) fﬂ
C 1'\"
T CRTTERTOS DEFINALTZACTON ﬁ}
Cw
GO TO (14+16425) sNNN \ 4@
Cw _ o J/
) C CoNDICIoN DE CpNVERGENCIA DE LA ENERGIA. Ji
TR CITE JE@, L) 760 TO LS .Jﬁ
WWWWW”M“W“IF(DABS(ETSES.LE EPSENTY "GO YD 35 J
15 ET=E J!t‘l
GO TO 33 J
Cw o o J!
ol CONDICION DE CONVERGENCIA DE LAS ENERGIAS ORBITALES Ji
16 IFC(ITEVEQ«L) Gp TO 18 J
DO 17 J=1  NUMORR J
IF(DABS(ENO(J)-ANOC(J)).GT EPSEND)GO' TO' 18 J
17 CONTINUE: J
Go: TO 35 J
18 DO 19 J=3 +NUMORB J-
19 ENO(CJI=ANOC()) J-
GO TO 33 J
Cw ‘ . _ J
o CONDICION DE CONVERGENCIA DE LA MATRIZ DENSIDAD J
25 CONTINUE J
) IFCITE,EQ,1)GO TO 23 J
C LEEMOS LA R DEL CjCLD [ TERAT{VO "ANTERTOR=SE "GUARDA EN @= J
DO 26 |=1vNUMORB J
26 READ(23) CQC1+J) ¢ J=11NUMORB) J
REWIND. 23 J
DO 20 J=1+NUMORB J
DO 22 [wlyNUMORB J
TF¢(DABSCRCTvII=RCIVIYY VBT EPSCOEY 601023 Ji
22 CONTINUE Jy
20 CONTINUE Jy
GO TO 35 J;{
23 CONTINUE Jj
DO 8 =1 NUMORB! J)
8 WRITE(23)(RC1vJ) «JulvNUMORB) Jj
ENDFILE 23 Jj

REWIND 23 J



0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME:
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

33 CONTINUE 4
Nu=1 ' :

ACELERACION DE LA CONVERGENC]A. POR MED1O DE UNA REDEFINICION DE
LA MATRIZ R
IF(TACEL,EQ,0)GO TO'5

50LO USAMOS ESTE PROCESO CUANDD EL! NUMERO DE' ITERACIONES: ES MENOR
QUE 10

NONOOD OO0

IFCITE,GT 100G TO 5
CALL ACEL (ITE)
5 CONTINUE
RETURN
35 NU=0
GO TO (14243)NNN
1 WRITEC(NwW+100)
GO TO 4
2 WRITE(NW+101)
GO TO 4
3 WRITE(NW.102)
4 CONTINUE
RETURN . :
100 FORMAT(LH1IV6O CiH*Y/71H +10Xs'HA CONVERGIDO LA ENERGIA ELECTRONTCA
_ #TOTALY/1H +¢0C1H®) /) . L ; .
101 FORMAT(1H1,60(C1H#)/1H 410X, 'HAN CONVERGIDO: LAS ENERG]AS ORBITALES'J

| SIS S

| SN S Sy oy

L0 SR S SR

30 FORMATCLH +3XsD15 82X D15 82X D15, 8v2X D18, gv2XvD15 g v2X
#4D15,842X+D15,8)

_ %/1H +160(1H") /) v | o
102 FORMAT(1H1,60C1H*)/1H 410X, 'HA. CONVERGIDO: LA MATRIZ DE DENSIDAD+, J
w#1lf V60C1IH® /) J

END | J

< ELEMENT JNVS1004 J
SUBROUT INE: RESULCIR) J

C J
_________________________ c . o | J
"""" C T ESCRIBIMOS LAS 'ENERGIAS ORBITALES ¥ LA MATRIZ DE COEFI CIENTE SCI; N
C A o J
C EL: VALOR DEL' PARAMETRO' 1E NOs DEFINE LO QUE VvAMOS A ESCRIBIR J
c 1E=1 NO' SE ESCRIBE NADA ‘ J
C 1E=2 ESCRIBIMOS LAS ENERGIAS ORBITALES , | J
C 1Em3 ESCRIBIMOS LAS ENERGIAS ORBITALES Y LA MATRIz DE COEFl= .
o CIENTES DE 'LLDS VECTORES PROPIOS J
C‘ -
IMPLICIT REAL%*8(A=H+10=2) -
COMMON NUMORB 4 NRNW .
COMMON/C2/B +NPE .
COMMON/C8/C .

_________________________ DIMENSION B(30)+C(30430) .
Cw. N
IEm]R+1 .

GO TO(341+1)+1E .

1 CONTINUE .
WRITE(NW,20) B .
WRITE(NW+50) (1’4 1=14+NUMORB) .
WRITECNW+30) (B CIY o I=1WNUMORBY .

GO TO(34342)41E .

2 WRITE(NW,40) .
CALL OQUTPUT(NUMORB+CyNW) .

3 RETURN | | .
720 FORMATCIH /711X YENERGIAS ORBITALES' /) .




052/VS LI

BE V=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

DATE 81,05,29

TIME:

G0 FORMAT(/711Xy "MATRTZ 'C'DE COEFTCTENTESY/1H V120CIH=) 7)™

50 FORMAT(LH +"MO=m?45Xe1201gXe12016Xs12¢16X012016X01201gXs 12.16x.xp> |

END
ELEMENT JNVS3001
SUBROUTINE ACEL(1TE)

“"ACELERACION DE LA CONVERGENCTA POR EL "METODO' DE DBLTGAR A QUE LAS I
MATRICES DE DENSIDAD EN LAS PRIMERAS ITERACIONES: SEAN PARECIDAS:

ENTRE SI A LA INICIAL(DE ESTA MANERA SE EVITAN OSCILACIONES),

SE HA ELEGIDO ELi SIGUIENTE CRITERIOQ

Sl ITE=102'3'-" RR=0, §%0+0, 2%R

o XalalaXaXaXa¥alalNa

*

S] xTE:A.ng'718.9.10--—RR-0 CHQFO Y HWR.

IMPLICIT REAL#*8CA=H¢O=2)
COMMON/C13/R

COMMON/C8/0Q

C  AC
1

DIMENSTON "R¢30,30)Y+8(30,30)

GO TO (1010142429292921242)+1TE
ELERACION INICIALCFUERTE)DE R
CONTINUE

DO 107 T=1vNUMORB

e

20
10

DO 20 J=1,NUMORB
RCIovJI=0,2%RCT o y)
QCIoddI=p,8%Q0(C1 4 J)
CONTINUE
GO TO 3

CELERACTON FINAL DE"R

2

40

CONTINUE

DO 30 [=1+NUMORB
DO 40 J=1NUMORB
RCI o JI=0,4%R(C] 4 )
QCIvJd)=p e 6%QC1 0 J)

30
3

60

CONTINUE

CONTINUE

DO 50 [=1+NUMORB

DO! 60 Jmlo NUMORB
RClIoJJI=QC] ¢ J)+R(I 0D

50

CONTINUE

“CYMATRTZ "DE FOCK A DTAGONAL1ZAR

RETURN
END

ELEMENT JNVS3002
SUBROUTINE CDIAG

“"CALCULD DE"LOS VALORES PROPIOS Y DE LDS VECTORES PROPI0S DEL

SISTEMA DE ECUACIONES
#% FCmSCE

DATOS DE ENTRADA!

COMMON cs8

GEMATRTZ S##(=17/2)
DATOS DE SALIDA}

CiNUEVA MATRIZ DE VECTORES PROPIIOS

""" NOCIVECTOR "DE LAS 'ENERGIAS 'ORBITALES

nno

IMPLICIT REAL#*8(A=H+«0=2)



0s2/vS  LIBE | V=03 L=~08 DATE 81,05,29  TIME;
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
""""" COMMON 'NUMUORB + NR +NWoNT
COMMON/C2/ANOC(30) 4NPE
COMMON/C3/EPSEPSENT+EPSENDWEPSCOE
COMMON/C8/C:
COMMON /C10/D+AUX(465)
COMMON/C13/R .
DIMENSTON R(30430)+C(30430)p(30+30)NOC(3D)
Cw
C LEEMOS LA MATRIZ S#(=1/2) =EN D=
IMAT=1.
Np=18
CALL DWRMAT(NPI,D+IMAT)
¢
C CALCULD DE CuSk#(=1/2)#F#Sux(=1/2) o
c: J "
CALL' MMULD(D+CywR+NUMORB) Jf
...... CALL MMULD(R Dy C+NUMORB) Ji
C )
o DIAGONALIZACION DE C |
o« ]
My=Q ] _ j&i
CALL EJGENDCCvR+«NUMORB MV EPS) jﬁ
C» !
) o GUARDAMOS LOS VALORES DE LAS ENERGIAS ORBITALES J%
Do 2 1=1+NUMORB S
2 ANOC(])=C(l+1) jﬁ
C: _ 1l
C CALCULO: DE CaS#%(=1/2)*Y+LA NUEVA MATRIZ DE COEFICIENTES Jw
,,,,,,,,,,,,,, c J|»‘
__________________ CALL MMULD (DR +CoNUMORB) 45
RETURN 3
END Jy
C ELEMENT JNVS1007 Ji
SUBROUTINE' STOP2 v : , J)
~C SUBRUTINA PARA. [NTERRUMPIR EL PROCESO: CON VISTAS: A. UN RESATRT Ji
C SOBRE LA SUBRUTINA REINT2 )
CTTSE ESCRIBEN LOS DATOS QUE POSTERTORMENTE VA A LEER LA CITADA SUBR(UTIJ,
C: TINA SOBRE EL: PERIFERICD NITAPE: , Ji
C J)
IMPLICIT REAL*8(A=H+0=2) J
COMMON NUMORR +NRNW Ji
COMMON/C2/ANOC(30) +NPE J.
COMMON/C3/EPSEPSENTEPSENDWEPSCOE J
COMMON/C4/T1PO J
COMMON/CS5/NUMITE +NNNe IR+ INR INColw J
COMMON/C6/ALFA(242) +BETA(242) J
COMMON/C8/C(30,30) J
COMMON/C12/7END((30)E J
T COMMON/C13/R(30,30) J
COMMON/c19/VECTO(465) J
COMMON/C20/11J¢500) +IKL(500) s VALINT(500) J
DIMENSION TITOL(10) J
_________________________ DATA DOpY/ ORHF v/ -y
C J;
o NITAPE=27 Jij
c S
WRITE(NITAPE +100INUMITEWNNN IR INCoIW Jii
WRITE(NITAPE,102)EPS EPSENT, EPSENOrEPSCOE Jiy
WRITEC(NITAPE,101)TIPO Jm
“MWWRITE(NITAPE’lQZ)VNN Ji
“IFCTIPO,EQ.DOPY GO TO 11 S I

NP=18 Ji



0s2/vS  LIBE - ve03 L=08 - DATE 81,05,29  TIME:
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

IMATS1 J

CALL DWRMAT (NP Ry [MAT) J

DO 1 I=1+NUMORB ‘
1 WRITE(NITAPE+102) (RCIvJ) +J=1+NUMORB)
11 CONTINUE
NP=19
CALL DWRMAT(NP R, IMATY
DO 2 =1, NUMORB
2 WRITE(NITAPE.102)(R(!nJ).Jsl NUMORB)
IF(TIPO,E®@,DOPy GO TO 12
WRITE(N;TAPEolcﬂ)NPE
12 CONTINUE
WRTITE(NITAPE, 100)NOPSHL: B
WRITE(NITAPE +100)NCLO«NOPEN1 s NOPEN2
WRITECNITAPE,100)NDC1,NOC2
DO 5 [=1+NOPSHL
5 WRITE(NITAPE'IOZ)(ALFA(I.J)oJ=1.3 )
DO 6 =1 NOPSHL
6 WRITE(NxTAPE.loZ)(BETA(I.J)'J-le)
WRITE(NW+1000)
RETURN
100 FORMAT(4012)
101 FORMAT(10A8)
102 FORMAT(2(250(D15,8)))
120 FORMAT(110)
2121 FORMAT(2(25OD15 8))

e G L CLGLLELLELE

e =

<

O GG

1000 EORMAT{lH V'FINAL DE LA ESCRITURA EN STOP2'/) N

ND J

¢ ELEMENT 51008 J
SUBROUTINE REINT2 "(VNNvNUMCYNUMOL vNUMONOCT VNDC2) J
“UCTSUBRUTINA“PARA RETINTCTAR "EL PROCESO™ DENTROI DE~UN " CICLO AUTOCONSTE=J
C TENTE YA SEA PARA CAPAS CERRADAS Oi CAPAS ABIERTAS J

C J

C  LDS DATOS DE ENTRADA SON; J

C J

" CECCCCDATOS SCF J
e =NUMERDI"DE "TTERACIONES MAXTMASVCRITERTO DE CONVERGENCTAVCRITE="J
C R10 DE ESCRITURA EN CADA. CI1CLO: AUTOCONSISTENTEESCRITURA DE  J

c LOS RESULTADOS INTERMEDIOS  (FORMATO 4012) J

C ~PREC] SLON EN LA CONVERGENC[A DE!JACOB]ENERG]A ELECTRONJCAy  J

c ENERGIAS: ORBITALES+ELEMENTOS. DE LA MATRIZz DE DENSIDAD J
,,,,,,,,,, - C (FO9MATD: 4(¢D15,845X)) J
................. G wT1Poi DE CALCULOT A" REALTZARS A~ ELEGIR-ENTRE-CRHF -y~ ORHF" S
C (FORMATO Ag) J

Q ~ENERGIA DE REPULSION INTERNUCLEAR (FORMATO' D15,8) J

c =SUPERVECTOR S##(=1/2) (FORMATO 4¢D15.8+v5X)) J
,,,,,,,,,,,,,,, < ~##%#S5] TIPO =ORHF===)>SE LEE EL SUPERVECTOR 5**(1/2> (MISMDT
e FORMATD @QUE™ S**('1/2)) J
"CECCCECHATOS CRHF J
e ~##S] TIPD=aCRHF . J
C #*LEEMOS EL NUMERO DE PARES DE ELECTRONES (FORMATO 12) J
CCCCCCDATOS ORHF ¥

C =S1 TIPO=ORHF} J
e LEEMOS “EL "NUMERO- DE CAPAS ABTERTAS (FORMATO" 12) J
e *EL NUMERO DE ORBTTALES EN CADA CAPA CFORMATO '212YJ
ol #NOC19NOC2 (FORMATO 3012) J

C #LA MATRIZ ALFA(3,3) (FORMATO 3(D15,845X)) 4

C #LA MATRIZ BETA(3,3) (FORMATO 3(D15,8+¢5X)) J
CCCCCCPATOS DE LA ITERACION . o J
e " GNUMERDI DE "LA TTERACTON " ¢FORMATO! T2) - J
W.gv ~ENERGIA ELECTRONTCA EN ESA. I TERACION " ¢FORMATO D158 3

I =-ENERGIAS ORBITALES  (FORMATO  30D15,8) J



052/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
@ '-vaciohes PROPTOS (FORMATO»9020;13 POR COLUMNASY
C =MATRIZ DE DENSIDAD! TOTALI (FORMATO: 4320,13 POR COLUMNAS)
gccccccccccccccccccCcccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccc f

. IMPLICIT REAL®8(A=Hy0=)

COMMON NUMORB+NR'NWWN .

COMMON/START/NTTAPE
COMMON/C2/ANOC(30) » NPE

COMMON/ C20/NOC(30) -
COMMON/C3/EPS 1EPSENT +EPSENO4 EPSCOE
COMMON/C4/T1PO

COMMON/C5 /NUMITE vNNNYTRVINRY INCo TW

COMMON/C6/ALFA(2¢2)'BETA(Z'Z)
COMMON/c8/¢c(€30,30)
COMMON/C13/R.(30130)
COMMON/C19/VECTO(465) -
COMMON/C20/11J¢500) ¢ 1KL(500) +Hi¢500)

DIMENSION TITOL(10)

et

DATA DOP/? ORHF '/
N (NUMORB#NUMORB +NUMORB) /2.
READ(NITAPE190) ¢TITOLCI)¢I=1410)

Lt

L&

WR[TE(NW;ZOO)(T!TOL({)o[elslo)

o

READ(N!TAPE.lOZ)NUMlTEoNNN‘IR INCyIW
READ(N] TAPE +102)EPS+EPSENT 'EPSENOEPSCOE
READ(NITAPE+101) TIPD
READ(NITAPE102) VNN

T

e e

WRITE(NW«107)TIPO:

.

READ(NITAPquOO)NUMITE NNNG TRYVING TW
WR;TE(NWo109)EPScEPSENT'EPSENOQEPSCOE

IMAT=0

IFC¢TIPD,EQ,DOPYGO TO 11

INTEGRALES: S#%(1/2)

CC

L.

DO 3 [=1+NUMDRB

C‘

3 READ (NITAPE,102) (RCIvJ) 4 J=1NUMORB)

NP=18
CALL: DWRMAT (NP, Ry IMAT)

11 CONTINUE
INTEGRALES: Sx#(=1/2)

DO 4 [=1,NUMORB

4 READ (NTTAPE 102) (RCT V)Y v =1 NUMORE)

NPe=l9
CALL DWRMAT (NP Ry IMAT)
IF(TIPO,EQ DOPQGO*TO 1

NUMERO DE PARES DE ELECTRONES(SOLO' PARA CAPAS CERRADAS)

READ(NITAPE +100)NPE

WRITEC(NW1109NPE

1 CONTINUE
DATOS. PARA UN PROBLEMA DE CAPAS ABIERTAS(NUMERO: DE CAPAS ABIERTAS.

NUMERO DE CAPAS CERRADAS,NUMERO: DE ORBITALES. EN LA CAPA 1 Y EN LA 2,
NUMEROS: DE OCyPACION DE CADA CAPANUMEROS. DE OCUPAC!ON DE LOs MOs., J:

MATRIZ "ALFA Y BETA}

READ(NITAPEQlOO)NCLOwNOPENloNOPENZ
NUMC=NCLO:

NUMO1=NOPEN1

NUMO=NOPEN1 +NOPEN2

WRTTECNW111YNOPSHL YNCLDWNOPENL ,NOPEN2

READ(NITAPE +100)NOC1 +NOC?2
WRITE (NW+104)NOC1 yNOC2



052/VS

LIBE Ve03 L=08 DATE 81,05,29 TIME

A

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

- DO 5 [=1NOPSHL! T

5 READCNITAPE+102) CALFA(CI+J) 0J=143)
DO: 6 1=1NOPSHL

6 READ(NITAPE+102) (BETACI+J) eJm143 )

DATOS DE LA ITERACION

LSS S S

READ(NRy100)1TE

READCNR102)E
WRITEC(NW113) VNNV TEWE

MATRIZ C EN' LA ITERACION:
CALL INPUT(NUMORB+CyNR)

WRITEC(NWs114)

L SN OGN SIS SRR SR

CALL OUTPUT(NUMORBVCNITAPE)

MATRTZ DE DENSIDAD TOTALI'EN LA TTERACION
WRITE(NW+115)
CALL INPUT(NUMORBsR«NR)
CALL QUTPUT(NUMORB+RN]TAPE)
RETURN:

LN SN S SN

T 'WRITE(NWL11T)

- STOP
100 FORMAT(4012)
101 FORMAT(10AB8)
102 FORMAT(4(D15,8,5X)) N
103 FORMAT(30D15,8)

LEW

105 FORMAT(IH1v120 (LH#)71H v10X viRE=START PARA. EL PROCESO AUTOCONS1STEJ

= S—-—

104 FORMAT(IH QIOX,vNDCI"vl?osxv'NDCZS'.IZ)

#NTE'/1H +120C1H%)//1H +10X410A8//7)
106 FORMAT (1K +10Xs'NJTAPE=? y12/1H: 110Xy INW=1 12714, QIOXQ’NUMORB=’QI2)4
107 FORMAT(1H +10Xs! EL TIPO: DE CALCULD' ES: '+1A8)
108 FORMAT(1H 45X+ 1PARAMETROS $1/1H «10Xs'NUMITE=1,12/1H 110X;'NNN='.IJ

*2/1H '10X0‘1R='91205X9'!NC='Q12v5X|'IW='vIZ) J

"""""""""""""""""""""" 10§“FURMATTIH“?5XFTCRITERIOS DE "CONVERGENCTAY V71H v 10Xy VEPS&¥ D15, 8/1HJ

# 10X+ "EPSENT='4D15,8/1H 410X+ 'EPSEND 001508/1H‘QIOX0’EPSCOE= oDl5J
*y8//) J
110 FORMAT(1H +10X, INPE=1412) J
111 FORMAT(1H 010X0'NOPSHL='012Q5X0'NCLOB"12Q5X0'NOPEN1="1205X"NOPEJ

#N2w=t y 12)

(&

"""""""""""""""""""""" IIEMFORMAT(lﬁmhIOXq’VNN"tDisgBllﬂ 910X0'1Th-'9I205Xp't="015 87

N
114 FORMAT(1H +10X+'MATRIZ C EN LA ITERACION YA [NDICADA?) J
115 FORMAT(1H +10X+'MATR{Z R EN LA JTERAC]ON YA [ND]CADA!) J
11¢ FORMAT(110) J

J

117 FORMAT(1H1,1ERROR EN REINIZOIIH v'EL: NUMERO' DE INTEGRALES NO' SE €O

| &3

#RRESPONDE "CON™EL/"CALCULADO" A" PARTTR DELT'NUMERO" DE" ORBITALESTY ™"

190 FORMAT (10A1)
200 FORMAT(1H +10A8)
END
SUBROUTINE MS
PROGRAMA. =OPTMO= DE CALCULO DE LA GEOMETRIA DE EQUILIBRIOWSEGUN
““EL’ ALGOR1TMO" DE ‘DAVIDON TAL ‘COMOI LO MODTFTCARON MURTAUGH Y SARGENT
LA PRESENTE "VERSTONVFUE ESCRTTA POR Iy Wy MCTVER Y Ay KOMORNICKT "
Yy POSTERIORMENTE ADAPTADA A UN. PROGRAMA INITIO

REFERENC]AS?

ooodoonnnddn

JW, MCTVER "JR, A KOMORNTCKT yCHEM, "PHYS, LETTERS 104303 (1971)
“BYA MURTAUGH IR, W H, "SARGENT, COMPUTER 3413 185¢1970)

ESs NECESARIO: CONOCER PREVIAMENTE
«NUMERO DE NUCLEOS(NATOMS=NUMNUC)

=NUMERD DE ORBITALES (NUMORB=N)

e e oo Lo o

-UNIDADES LOGICAS DE LECTURA(NR=IRY Y ESCRTTURA "(NW=lW)



0S2/VS LIBE v=03 L=08 DATE 81,05,29 TTM&
) SOURCE STATEMENT ¢ JUNVINIM )
C LOS DATOS DE ENTRADA SON: j
C =NUMERO! ATOMICO+COORDENADAS: XaYesZ. CUNA TARJETA POR ATOMO) ﬂ
C FORMATO: 1543D20,11.
C -T1PO DE ORBITAL'NUMERO'DEL*NUCLEO.EXPONENTE FORMATOrzls'DZO 11
C =-PARAMETRO IROUTE PARA INDICAR QUE VALORES SE TOMAN! PARA. J
C LA CONVERGENCIA N
(ot ST TROUTE=QO SE TOMAN LDS VALORES STANDARD
C S1 JROUTE NO ES: IGUAL A CERO' SE LEEN LOS: NUEVOS: VALORES: N!
C =\VALORES DE LOS PARAMETROS PARA LA CONVERGENCTACIOPT (1) +10PT(2) 4
o ) +SOLDI S1 IROUTE#0
o FORMATO: 315 ::1
c ELEMENT "S1366 b
SUBROUTINE OPEN(VNN) %
C: SUBRUTINA PARA EL: CALCULOIAUTOCONSISIENTE DE: LA ENERGIA ELECTRO- ‘
C NICA DE yNA MOLEC LA CUyO*ESTADOtELEQTRONICO*TENGA UNA. CAPA CERRADA j
C Y,HASTA DOS CAPAS ABJERTAS,SEGUN! UN METODO: RESTRICTED: H=F", 4
Cz
"""""""""""""""" C"SE 'HA PROGRAMADD" LT ALGORTTMY" DELOS OPERADORES DE™ PROvECCION TALT j
Et COMD 'ES CONDCIDO POR CARBD=HIRAD j
C CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC4
C C o¥)
__________ ¢ C DEFINICIONES: cJ
- C C-g-==n=---n:- C
""""""""""""""" CC# LLAMAREMOS CAPA A AQUEL "CONJUNTD DE ORBITALES MOLECULARES: Dth-LJ
c C NERADOS ENERGETICAMENTE cu
C CxLLAMAREMOS CApA. CERRADA AL CONJUNTO*DE CAPAS TOTALMENTE OCUPADAsCJ
C C: (CADA. ORBITAL!I DE LA CAPA ESTA DOBLEMENTE OCUPADO? CJ
C C#{_LAMAREMOS CApA. ABIERTA NUMERO 1 A LA PRIMERA CAPA NO' TOTALMENTECU
_____________ ¢ ¢ QCUPADA CJ
"""""""" C*“““C*ELAMﬁREMDS”CﬁﬁﬁWKBTERTA NuMEROx2 K LA STGUTENTE CAPA "NO OCUPADACJ
C C: TOTALMENTE: CJ
C C CJ
C C EN: LA PRESENTE: VERSION SE' SUPONEN! LAS CAPAS ORDENA.. CJ
C C DAS COMD CERRADA===ABJERTA 1===ABJERTA 2,NO EX]STENCY
c (ol POSIBILIDADES DE MAS CAPAS ot¥
o o cJ
E- CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCj
C: ********-l***************************************************% J
ol » * J
G * SEHA SUPUESTO "QUE DENTRO DE CADA CAPAL 'LOS ORBITALES: *
o #* TTTENEN EL MTSMO NUMERO: DE OCUPACION, I
E‘ # ENTRE CAPAS +EL NUMERO' DE OCyUPACION PUEDE: SER: DIFERENTE % .
! - % -
C: ****{***i**********%*****************************-************‘ -
_______________________ C . . .
___________________________ o - o e e e S R e e,
C LAENTRADA DE DATOS PARA ESTE GRUPD' DE- PROGRAMAS ESI N
C ~
C ##LEEMOS EL ' NYMERO' DE CAPAs AB1ERTAS: CON: EL: SIGYUIENTE CONVENIO' .
C NOPSHL=0===\NA CAPA CERRADA Y NINGUNA ABIERTA .
G NOPSHL=1===UNA CAPA CERRADA. Y UNA CAPA AB[ERTA R
__________________________ C NOPSHL=2===)NA CAPA CERRADA. Y DOS CAPAS ABIERTAS. .
(of SOLO SE CONsIDERAN DOS CApAS "ABTERTAZ 'COMO "MAXIMO, -
C (FORMATO 12) .
C »#LEEMOS EL NUMEROD DE ORB!TALES MOLEC-ULARES QUE FORMAN cADA CAPA .
C NUMC s NUMD1 ¢ NUMD2 N
- C (FORMATO 312) .
meV““**LEEMOS """ LOS 'NUMEROS 'DE OCUPACION DE 'LAS CAPAS "ABTERTAS™ WNOCL  NOC2
C (FORMATD 3012) .
C ##SE LEE LA MULTIPLICIDAD (2*S+1) DEL: ESTADO!ELECTRONICO(FORMATO'12).



0s2/vS. LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

i

C %¥SE LEEN LAS CONSTANTES QUE  NOS: DEFINEN ELESTADDI DE A CAPA:
C ABIERTA =ALFA+BETA=PARA. CADA CAPA
C =SE. LEE' LA MATRIZ ALFA EN FORMAToczolo 3 UNA. FICHA POR CAPA
! -LO*MISMO«PARA LA. MATR1Z. BETA J

C
C: #» SE LEE' |FORM,S1 VALE' O+ NO' SE CALCULA T CEN EL: OPW DE ACOPLAMIENTOU
""" C Eo Si VALE 1 SE CALCULA
""""" C FORMATO:
C #% SE LEE EL PARAMETRO'LANDA(FORMATO D154+8) J
c . J
C Es NECESAR]O: CONOCER: ADEMAS ESTAS'VARIABLES3 J
c‘ .---”--------------------------“-----------’ J
C H? MATR 12°DE" LA PARTE MONDELECTRON: JCA DEL OPI DE7FOLK COMMON (19
C CIMATRIZ DE LO% VALORES PROPTOS DE! PARTIDA COMMON "Cg " J
C NUMITE {NUMERO: MAXIMO DE: lTERAClONES COMMON CS J
C EPS'EPSENTEPSENOWEPSCOE: {CRITER1OS: DE’ CONVERGENCIA. COMMON Ca j
C.
CARCH 1VOs™ USADOS EN'ESTE GRUPO:
C: D A 0 s T s e S S S OB O
c NUM, TIPO VARIABLE: J
C W m =-=l sEEsBasssmxREEE; J
c 1 SECi PC ﬂ
___________ C 2 SECy pPOd.
¢ 3 SEC, AL J
CTETTTUSEC, A2 J
C 7 SEC, Bl J
¢ 8 SEC, T J
c 10  SEC, B2 J
¢ 11 SEC, DC
C 12. SECy o]
¢ L3 USEC,
¢ 14 SECy PV
¢ 1s  SEC, FC
C 1¢ SECq FOl
c 17 SEC, FO2
C 18 SEC, S##(=1/2)
C 19 SEC, Sux(ly2)
C 26 SEC P02
C 27 CINTA PARA RESTART
C. .
(o 0 6 363636 3 269 9636 36 3 3 363 3 3T 30 3 2 36 36 635 3 36 2 3 36 96 3¢ e 36 36 36 3 3 ¢ 333 3 3 3 6 36 36 A 3 I I I I I I 22X
C«
C.

IMPLICIT REAL#8 (A=H10=2)

COMMON NUMORB s NRyNWNT

COMMON/A/ IWAY (10)

COMMON/ACELE7 TACEL

COMMON/START /NNRNW

COMMON/C1/DNUCL (1043 ¢ 1Z ¢10) « NUMNUC:

COMMON/C2/ANOC(30) {NPE

COMMON/C20/NOC(30)

COMMON/C3/EPS vEPSENT « EPSENOWEPSCOE
T COMMONZCS7NUMTTE yNNNY TR TNR TNCy TW
~COMMON/C6/ALFA(2v2Y vBETA(242)
COMMON/CT/HC465) + T (465)
COMMON/C8/C(3030)
COMMON/C10/A(30430) +OM(465)
COMMON/C12/ENO¢30) +E
COMMON/ZCL37R (304 30)
COMMON7C1T/NOPSHL
COMMON/C19/HH (465)

e eieie 2 o ¢ eieic ¢ ¢ ¢ tivie ¢ ¢ ¢ €iCiC € C C i L uUUC



0S2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE: 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
"""""" COMMON/C20711J¢500) vTKL(500) s VALTNT{500)
COMMON/C24/KK (€500 4LL ¢500) J
ot J
C , , J
ol =]WAY (1)t INDICA EL' CAMINO: DENTRO: DE. LA PARTE OPEN=RHF J
(of #TWAY (1) =0==>EJECUCTON NORMAL"
¢ *IWAY(l)-l--)PROCESO'RESTART RHF SOBRE LA SUBY REINI? -
C
IREF=]WAY (1) J
IREF=]REF+1 J
GO TO- (100041001) 4 IREF: N
C o J
1001 CALL REINTZ ¢(VNN,NUMCyNUMO1 , NUMO,NOC1 , NOC23
Go TO 1t J
1000 CONTINUE ﬂ
C J
WRITE(NW,110) J
CALL SToP2 o ) _
C  LEEMOS LOSs DATOS NECESARIOS PARA EL CALCULO DE LAS CAPAS ABTERTAS
C: POR UN METODOD! RESTRICTED: HARTREE=FOCK J
o J
CALL [NORHF (NUMC« NUMD1 ¢ NUMOWNOC1+NOC2) J
11 CONTINUE J
c J
READ(NR 102)iFORM J
IFORM=] FORM+1 J
READCNR+103) ALANDA. J
WRITE(NW+104)ALANDA J
3 WRITE(NW4105) | FORM J
< COMENZAMOS. EL CALCULO [TERAT|VO J
o J

CCCCCCLCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeeecyd
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ

Ny=}
ITE=O

wt e

1 CONTINUE

o
C,.,CALCULO DE LAS MATRICES DE LDS. PROYECTORES,DE LAS MATRICES A Y B

C Y DE LAS MATRICES DE DENSIDAD
CALL MATAUX(NUMC’NUMOl.NUMO'NOCl.NOCZ)

CALL OENERGCE s | TE yNOCL +NOC2)
IFCIWAY(3) NE ) GO TO' 4.
IFCIR(NE,0) CALL RESULCIR)
4 CONTINUE

~C,., COMPROBACION DE SI SE HA LLEGADO' A LA AUTOCONSISTENCIA

IFCITELEQ,0)GD TO 2

CALL CRITERCNUVITE)
2 CONTINUE
IF(NU+EQ.0)6GO TO' 10

C,.,CALCULO DE LA MATRIZ DE FOCK DE LAS CAPAS CERRADAS Y DE CADA
C

UNA DE LAS ABIERTAS:

CALL FFORMO(¢NOC1+NOC2)

¢, . «CALCULO DEL OPERADOR DE ACOPLAMIENTO' TOTAL
IF(NOPSHL,E®@,0)GO 7O 5
NUMT-NUMC*NUMO> .
CALL RTFORMCNUMT IFORMInALANDA)

C, ., DIAGONALIZACION DEL OPERADOR DE ACOPLAMIENTO TOTAL!

~ CALL 0DlAG

6o To 6 o
C PARA EL CASO! NOPSHL=0 SOLO

(SN Sl S S SN Ny SNy SE§ ANE SN SN SN SNy SR 55 SRy SNp SRy SN GG SRR GEY SRR SN S SRp AN SN 8N



)52/vS- LIBE V=03 L-08 DATE 81,05,29  TIME

SOURCE: STATEMENT ¢ JNVINIM )

5 CALL COTAG

C: N
6 CONTINUE -
ITE=ITE+1 » J
IFCITE=NUMITE) 1417 J
lddddddddddddddadedadddddddddddddddddddddddadddddddddoddoddaaqdaaaddddaded,
ECCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCJ
; J
7 CONTINUE ” J
WRITE(NWe101)ITEE J
RETURN J

10 CONTINUE o
WRITE(NW, 1005 ITEVE o
CALL PRINTOCYNNWEITE) J
RETURN. , RN
100 FORMAT(1H 410X, 1HA CONVERGIDO EL! PROCESO SCF EN 14134+ ITERACIONES.
#1/1H +15X+'ENERGIA TOTAL EN ESE MOMENTO ='+D15,8+' A,Us") o
107 FORMAT(1H vi0Xy YNO HA CONVERGIDO EL\ PROCESD SCF EN "+ T33 " "TTERACI Dy

¥NESY/Z7IH vISX,VENERGIA TOTAL ENESE "MOMENTO =',D15,8+v A,U,")

102 FORMAT(12) | ﬁ
103 FORMAT(D15,8) : -

104 FORMAT(1H1+10X,?'VALOR DEL' PARAMETRO' LANDA=t,D15,8/) J
105 FORMATCIH +10X4'IFORM='([2///) J

7110 FORMAT(IHIVI20CIH*®) /71H +10X ¢ COMIENZA ELTPROCESOSCF PARA CAPAS "ABU

*TERTAS RHF Y /1H 120C¢1H*y /) o

END N

Cs ELEMENT JNVS1304- N
c SUBROUTINE: MATAUX (NUMCsNUMOL1 + NUMD+NOC14NOC2) N
¢ N
C SUBRUTINA PARA. CALCULAR LAS MATRICES ASOCTADAS A 'LOS PROYECTORES «
o Y A PARTIR DE LAS MISMAS,CALCULAR LAS MATRICES DE DENSIDADI PARA .
C CADA CAPA. Y LA TOTAL! N
C -
C S -
c LLOS DATDS: DE FUNCIONAMIENTO: SON} -
C " T U5 U gn 4B S R O D S -
G 1=-DATOS DE LAS CAPAS N
ot NOPSHL ¢ NUMERO: DE CAPAS ) , .
C ALFA(IvJ);CONSTANTES ALFA DE LAS CAPAS | (1=1.2) -
c BETAC]+J) 1CONSTANTES. BETA DE LAS CAPAS 1(1=1+2) .
C 2«DATOS. DE. CADA CAPA _ -
o NUMCINUMERO DE ORBTTALES EN LAS CAPAS CERRADAS .
o NUMOD{NUMERO DE "ORBTTALES EN LAS CAPAS ABTERTAS N
c NUMO4 : NUMERO: DE ORBITALES. EN LA CAPA. ABIERTA 1 .
c 3=DATOS DE LDOS NUMEROS DE OCUPACION DE LAS CAPAS: o
c #SE ASUME QuE LOS ORBITALES DE LAS CAPAS CERRADAS ESTAN DOBLE .
C OCUPADODS , .
g NOC1'tNUMEROI DE OCUPACTON DE L.0S ORBITALES DE LA CAPA"ABTERTA1 .
g NoczINUMEROWDEWOCUPRCTON“DE”EDSTDRBTTﬁEES“DEWLATCaPﬁTABTERTRZ2 """ ”””” .
ol R
o SE yUSAN LOS ARCHIyOS 102¢34447010¢11,12413414426 .
c. .
IMPLICIT REAL%*8 (A=H+0-2) .

e COMMON T NUMORB YNR yNW O NT .
"""""""""""""""""" COMMONZC57 NUMITEYNNNVIRVINRINCYIw .
COMMON/C6/ALFAC2+2) +BETA(C242) .
COMMON/CT/PT (465) +0€465) .
COMMON/C8/C(30,30) .
COMMON/C10/A¢30430) +OM(465) .
COMMON/C13/R¢30+30) .
_________________________________ COMMON/ €17 /NOPSHL :

C



052/VS  LIBE V=03 L=08  DATE 81.,05,29  TIME
SOURCE: STATEMENT ¢ JNVINIM )

TWR=TW J

IF (NOPSHLE®,0)GO TO 5 J
cccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccc J

c C J

C  CALCULO DE LAS MATRICES A Y B PARA CADA CAPA C J

¢ ¢ N

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC
Coy . o #%#8CALCULD DE LAS MATRICES Al vy Bl xxw

L1=0

[VEC=0

1CAPAm]

CALL ALFBET ¢(1CAPAyNUMCyNUMONUMOT)

€\ v CALCULD DE AL
NP=3
IFCIWR,EQ,0) GO TO 51
WRITE(NW+100)
CALL OUTPUT(NUMORB+A +Nw)

51 CONTINUE

CALL COPY (A+PT+NUMORB 4 LI)
o CALL DWRVEC(NPWwPTIVEC)
Ceoees CALCULD DE B2
NP=T
IFCIWR,EQ,0)G0 TO 52

WRITE(NW+102)

CALL OUTPUT (NUMORB +R4NW)
52 CONTINUE
CALL COPY(R,OMyNUMORBL1)
CALL DWRVEC(NP+OM+|VEC)
IF (NOPSHL +EQ,1)GO TO' 5

C, . #uwueCALCULO DE LAS MATRICES A2 Y B2 ##wn

[CAPA=2
~ CALL ALFBET(ICAPA,NUMCyNUMO4NUMOL)
Cyuee CALCULAMOS A2
IFCIWR4ER+0)GO TO: 53
WRITE(NW,101)

CALL OUTPUT(NUMORB +A+NW)

53 CONTINUE
NPm=4.
CALL COPIY(A+PT«NUMDRBLI)
oL CALL DWRVEC(NPPTIVEC)
Csers CALCULOD: DE B2

NP’lO

WRlTE(NWQ103)
CALL OUTPUT(NUMORB,R,NW)

54 CONTLNUE
CALL: COPY (R+OM«NUMORBL1)

CALL DWRVEC(NP+OM, IVEC)

5 CONTINUE

eilein o e 2 eicie o ¢ ¢ eieie ¢ ¢ ¢ ¢ icie ¢ € € €i¢ i€ C €. C CiCiC C . eicie ¢ £ ¢

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC.

C
C  CALCULO DE LAS MATRICES DE LDS PROYECTORES(PCyPO1,P024PV)DE LAS
C  MATRICES DE DENSIDAD (DC+DO9sy DE LA MATRIZ DE DENSIDAD: TOTAL (R)

C.
C.
C

e

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC
c ESTE TROZO' GESTIONA EL: CALCULO QUE SE EFECTUA DENTRO DE LA

C MATRIZ DENMAT
IVEC=0
o | |
G INTCTALTZAMOS A CERO LA MATRIZ DE DENSIDAD TOTAL

D01 I=1,NUMORB
DO 2 J=1+NUMORB



0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

"""""" TTTRETVIY®EO, DO
1 CONTINVE o L .

'l’!"'..'..QCQQQ!0000.l'..!...QOQQQOOCQQOOQQInl'.'..'.'...'o.’..pJ

CAPAS CERRADAS (PCsDC) . J

» -® -

CALCULAMOE EL PROYECTOR DE LAS CAPAS CERRADAG

CALCULD: DE LA MATRIZ DE DENSIDAD' DE' LAS CAPAS CERRADAS

- CONTINUE:

Ni=1

N2=NUMC

Npml

ESC=2,

IFCIWR,EQ,0)GD' TO 55

WRTE (NWy104)

55 CONTINUE
CALL DENMAT(N1.N2+NP4ESC)

C ESCRIBIMOS. DC
IFCIWRLWEQ,0)GO 1O 56
WRITE(NW»lOB)

CALL OUTPUTCNUMORB+A+NW)
56 CONTINUE
NP=11
CALL: DWRVEC(NPyOM4y IVEC)
Ty v SUMAMOS LA CONTRIBUCTON DE DCA R
DO: 11 I=1+NUMORB
DO 12 J=1 +NUMORB:
12 ReIvJ)sRCI0JI+ACI WD)
11 CONTINUE 1 e,
. C’ 0680 000000069 0003800080358 00 9100800080008 8551% 0080008000t s0000g440
,VG
C:  CAPA ABIERTA. NUMERO' 1.
C,

DO OO0

e .-
O -»

O e G O

.......................

L [FCNOPSHL «EQ,0)GD: TD' 40
_______________________ Coyvny CALCULAMOS. EL PROYECTOR DE Lp CAPA ABIERTA 1
C, vy CALCULAMOS P201

20 CONTINUE
N1i=NUMCs1
N2=NUMC+NUMO1
NPm2
ESC=NOC1

WRITE(Nw.los)
57 CONTINUE
CALL DENMAT(N1«N2+NPWESCH
C..,SUMAMOS LA CONTRIBUCION DE DO1 A R:
Do 13 l.l'NQMORB
14 R(IOJ)'R(IQJ)*A(IOJ)
13 CONTINUE
C, .+ CALCULAMOS DOmP201+P202

DO 3 ImleNT
PT(1)=0,D0
3TPTCYSPT(IYSOM(]) e |
C‘ '.CQ.'..‘...0’;“"..'."."0'0.0.'..Q..O.l...'0'.."'0".0....0."..’
C
C CAPA ABIERTA NUMERO 2
(o]

- 1F (NOPSHL +EQ,1)GO' TO' 50
€Ty CALCULO DEL PROYECTOR ASOCIADOV A LA CAPA ABTERTA 2

.Wmmc..;‘ CALCULO DE p202
30 CONTINUE

(SIS S SN SRy SNy SNy SRE AL Sy SNy SNy S SN SLY SNy SNy SNy Ry O6) SRR SN AN Sl SE S G AU SN SN S & Sy S SN Gy SRy S S S SNy Sa N



0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE: 81,05,29  TIMe
SOURCE STATEMENT ( JNVINIM )

N1=NUMCHNUMOT+1
N2=NUMC+NUMO
NP=26
ESCaNOC2
IFC(IWR,EQ,0)G0 TO 58
_______________ WRITE(NW+106)
58 CONTINUE
CALL' DENMAT (N1 +N2sNPYESCh
C,.,SUMAMOS LA CONTRIBUCION DE D02 A R
DO 15 [=1+NUMORB:
DO 16 J=1NUMORB
16 RCIyJY=RCTVIIFACTVD)
15 CONTINUE
C, . ,CALCULAMOS DO=P201+P202
DO 4 [=14NT
4 PTCII=PTCI)+OM(CI)
50 CONTINUE
C T ESCRIBIMOS DO
CALL 'COPY(AVPT,NUMORB1)
IFCIWR,EQ,0)GO: TO' 59
WRITE (NW,109)
CALL' OUTPUT(NUMORB A WNW)Y
59 CONTINUE
Np=12

L O

*
C' "C.Q'QO’.QQ.'"l.’OQQI...QI0.0.’0.00.00."OOOQOOC‘COOQCCIOQOOQQQQ

C;
C CAPAS VIRTUALES |
c . L .
_______________ C\'v'v's 'CALCULO DEL™ PROYECTOR "ASOCIADD A LOS ORBTTALES VIRTUALES |
N{=NUMCFNUMD+1"
N2=NUMORB
IF(N1.GT,N2)GO TO 49
NP=14

IF CIWRVEQ,0)GO TO 0
WRITE (NW+107)

60 CONTINUE
CALL DENMAT(N1.N2sNP1ESC)

C:
Ct  AL' TERMINAR: EL CALCULO EN: LA MATRIZ R TENEMOS LA. MATRIz DE DENSIDAD
C TOTAL,
40 CONTINUE
RETURN 1
100 FORMAT(3H +30X+*MATRIZ. A DE LA CAPA, ABIERTA 1t/)
101 FORMATCIH +30X+'MATRIZ A DE LA CAPA ABIERTA 2'/)
102 FORMAT(1H 430X, 'MATRIZ B DE LA CAPA ABIERTA 1'/)
______________________________ 103 FORMAT(1H +30X+tMATRIZ B DE LA. CAPA ABIERTA 21/)
""""" 104 FORMAT(1H "y30X,MATRTZ DEL' PROYECTOR DE LAS CAPAS CERRADAS{ 7y %
105 FORMAT (1H v30X, 'MATRTZ DEL PROYECTOR DE LA CAPA ABTERTA 1'/)
106 FORMATC(1H +30X+'MATRIz DEL PROYECTOR DE LA CAPA ABIERTA 21'/)
107 FORMAT(1H 430X 'MATRIZ pglL PROYECTOR Dg LAS CAPAS VIRTUALES'/)
108 FORMAT(1H 430X 'MATRIZ DE DENSIDAD DE LAS CAPAS CERRADAS'/)
109 FORMAT(1H 430X, 'MATRIZ pe peNSIpAp pg LAS CAPAS ABIERTAS'/)
END ;
ELEMENT "JUNVS3302
SUBROUTINE DENMAT(N1,N2,NPi,ESC)

LGN SN SNy SRGY &RQ A SNy SN GHGY SRy SR S5 GUN SN SN ANGN SRN OSSN SN AN SNy A1 GRE GNE N

o

CALCULO DE LAS MATRICES DE LDS PROYECTORES Yy DE LAS MATRICES. DE
C DENSIDAD ASOCIADA A LAS CAPAS CERRADAS Y A LAS ABIERTAS

e ST NlalyN2=NUMC4ESC=2, ~'CAPAS CERRADAS

| CTST NI =NUMC Y 1 N2=NUMC+NUMO1 ,ESCuNOCT "CAPA ABTERTA 1L

{ s S| N1-NuMC*NUMO¢+1 N2=NUMC+NUMOwESCaNOC2 CAPA. ABlERTA. 2

LLLLLLLLL L LG



)52/VS

LIBE

SOURCE STATEMENT

¢ INVINIM

V=03 L=08 DATE 81,05,29 TIM

£

LA DENSIDAD DE CADA CAPA. SE: CALCULA COMO:

EL: PROYECTOR DE CADA CAPA SE' CALCULA. COMO

Pax*X(T)

D= (NUMy . OCUP $%X%X (T)

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC

ndnoooo

IMPLICIT REAL*8(A=H» 0=2)
COMMON NUMORB +NRyNW NT
COMMON/CS5 /N1 4yN2 4N« N4 4N54 [ WR:
COMMON/CT/PT(465) +BT(465)

(OIS S O QLQ—Q'L<

COMMON/(C8/C(30430)

gy

COMMON/CI107AC30+v30)+OM{4¢5)
COMMON/C13/R(304+30)
DIMENSION X(30)

DO 4 1=1NUMORB

DO 5 J=1NUMORB

AClv)=0,00

C. .. o ,
Cs .+ CALCULAMOS LA MATRIZ DEL! PROYECTOR
-IFC(N2=N1)50+10,10

&

10

CONTINUE:

CONTINUE

I=N1.

6

7

CONTINUE

Do: T M=1 + NUMDRB:
X(MY=mC(My )
DO 8 J=14NUMORB

DO 9 K=1 +NUMORB:

0 O

ACJyKImA(JAKY+X(J) #X(K)
CONTINUE

Ia]+l
IFC1LE.N2)GO TO 6

ESCRIBIMOS EL PROYECTOR
Li=0

IVEC=0

CALL COPY(A,OM,NUMORB,L1)

. CALL DWRVEC(NP.OMs [ VECH

IFCIWR,E®,0)GD TO 11

C:

11

CALL OUTPUT(NUMORBcAtNW)
CONTINUE

C. .+ CALCULAMOS LA MATRIZ DE DENSIDAD:

DO 1 1=1,NUMORB

DO 2 =1 ,NUMORB

2 ACLoJ)=ESCHACTL W)
1 CONTINUE
C OBTENEMOS LA FORMA VECTORIAL' DE LA MATRIZ DE DENSIDAD DE CAPA
CALL COPY(A. 4OMyNUMODRBsLI)
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, RETURN
50 WRITE(NW.«100)
4 STOP
100 FORMAT(1H1+'ERROR EN DENMAT'/1H «'NIDN2'/1H +'STOP")
END
C ELEMENT JUNVs1301
............ SUBROUTlNE ALFBET (1CAPA NUMC:,NUMO ,NUMO1)
""""""" C" " LA MATRIZ A SE GUARDA" DENTRO'DE A(COMMON C10Y Y LA MATRTZ B SE J
TTCTTTTGUARDATDENTROTDE LA B (COMMON T C13) j
c



0s2/VS

LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

SUBRUTINA PARA ELI CALCULD DE LAS MATRICES "ALvA2VB1 Y BY

IMPLICIT REAL*8(A=Hy0=2)
COMMON NUMORBINRINWWNT
COMMON/C6/ALFAC24v2) «BETAC242)

COMMON/C8/C(30,30)

COMMON/CA0/7A¢30¢30)+0(C465)
COMMON/C13/B(30430)

DIMENSION X(30)

NCAPAS=NUMC+NUMO

INTCTALTZAMOS A CEROULAS MATRICES AV B DE LA CAPA
DO 10  I=1+NUMORB
DO 11 J=1+NUMORB
11 AC(l+J)=p,Dp

cad

10 CONTINUE
“COMIENZA ELT CALC(LO DE A Y B PARA LA CAPA TCAPA, LA SUMA EN T+vSE HACEJ

Lo e el

PARA TODOS LDS ORBITALES: MOLECULARES: DE' LA CAPA ABIERTA 1 Y 2,
I=NUMC+1: :
12 CONTINUE

A L .

DO 13 Jul,NUMORB

X(ND=C (U 1)
13 ¢ONTINUg ;
IFCI=NUMOD1)201+20+21
20 CONTINUE
ESCA=ALFACICAPA,L L)

ESCBmBETA(ICAPAYL)

(STA IR S S RS

21 CONTINUE
ESCA=ALFACICAPA2)
ESCB=BETAC]CAPA+2)

DO 14 J=14NUMORB:

DO 15 K=l ,NUMORB

A(JvK)-A(J'K)+2 #ESCA®X (J) %X (K)
BCJoK)=BC(J oK) +2,%ESCB#X (J)y #X(K)
15 CONTINUE
14 CONTINUE

Im]+l.

IFCI,LE,NCAPASYGO TO 12

RETURN

END:

ELEMENT JNVS1305

SUBROUT INE: OENERGCET + I TE 4NOC1 +NOC2)

~ SUBRUTINA PARA EL CALCULO DE LA ENERGIA DE LAS MOLECTYULAS CON
ESTADOS ELECTRONICOS CUYA CONFIGURACION: TENGA CAPAS. ABIERTAS,

EL: ALGORITMO PROGRAMADO' HA. S1DO!

ETSETCHETQL+ETO2=0  S*¥TR(DCH(H+FC) ) +

+0+5#NOC1#TR(PO1# (H+FO1))'+
+0,5#NOC2*TR(PO2%(H+F02))
CORRESPONDE A LA FORMULA (80) DEL' TRABAJO DE R, CABALLOL ET AL
INT, J, QUANTUM CHEM, +8,373(1974)

EL ALGORITMO SE HA DIVIDIDG EN TRES PARTES ASOCIADAS "CON CADA UNA™

0O

DE LAS CAPAS OCUPADAS _
SE NECESITAN EsTOS DATOS DE ENTRADA:



LIBE V=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM

DATE 81,05,29

TIME

PTIMATRIZ M COMO SUPERVECTOR

FCIMATRIZ. DE FOCK DE LAS CAPAS CERRADAS:
FOl,MATR!Z DE FOCK DE' LA CAPA. ABIERTA. 1
FO2:!MATR]Z DE FOCK DE: LA CAPA ABIERTA. 2

COMMON C19

PER,
PER,
PER.,

15

16

17

[ SH GG S G N &

DCYMATRIZ DE DENSIDAD DE LAS CAPAS CERRADAS

ARANANATARARARARALS

DO=DO1+D02 {MATRTZ DE DENSIDAD DE LAS CAPAS” "ABTERTAS PERy 12
PER -

POL1:PROYECTOR DE LA CAPA ABIERTA 1
PO2;PROYECTOR DE LA CAPA ABIERTA 2

IMPLICIT REAL#8(CA=H+0=2)

PER,

PER,

11

2
26

[ &4

COMMON "NUMORB yNRyNWNT

COMMON/CT/F vFF¢30)
COMMON/C10/A.,OM
COMMON/C17/NOPSHL
COMMON/C19/PT

DIMENSION PT(455) +A€30+30) +H(30430)+1F(30+30) OM(C465)

INICTALTZAMOS LAS VARTABLES DE LAS SUBRUTINAS DWRMAT Y DWRVEC "

Couo

Cuys

IMATml

[VEC=]1. ; o
INJC1AL1ZAMOS ENERGIA ELECTRON]CA
ET=0,D0

SI ITE=0+SE' CALCULA LA ENERG1A. ELECTRONICA INICIAL: COMO' LA HUCKEL

DE LAS CAPAS CERRADAS A MANERA DE REFERENCTA

CTF(CITE, NE.O)GO‘TO*B
Li=1
CALL COPY(H+PT «NUMORB L)
CALL: TRAZACH4F+TR«NUMORB)
IFCITE«EQ,0)GO TO 8

SN SN S NN S SN SN G I SN SN SR G RN & GE S SN &N

Cx
C

INICIALIZAMOS. LA  MATRIZ F
5 CONTINUE:

DO 3 I=1.NUMORB

DO 4 Jwl +NUMORB:

4 FC(l+J)=0,D0

3 CONTINUE

ETC=O, 5*TR(DC*(H+FC))

e .

PR

~~~~~

lala¥aYala)

TENEMOS H EN P ¢(COMMON C19)

n

Li=1

CALL COPY(H+PT NUMORB.L1)
LEEMOS. FCCEN F)

NP=15

CALL' DWRMAT (NP F v IMAT)

e i ¢ ¢ £ £if i ¢ £ £ €£:€:C€ ¢ {

CALCULAMDS Fa=FC#+H(CY LO' GUARDAMOS. EN: F)
CALL SUMCF +H+NUMORB)

LEEMOS LA MATRIZ DC

NPwll

CALL DWRVECCNPI, OMYIVEC)
CALL COPYCA+OM,NUMORB L)
CALL OUTPUT(NUMORB vA +NW)
CALL TRAZA(F4A+TRyNUMORB)
8  CONTINUE

ETC:O 5%TR

1C
IF¢ITE,EQ,0)GO TO 11

r [ 4 , f [ 2 4 r I 4 [ 4 £ f E 4 f 4 [ S 4 [ S 4



)527VS

LIBE

V=03 L=08 DATE: 81,05,29 TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

IF(NOPSHL EQ,0YG0 10720
C..+CALCULAMOS LA ENERGIA ASOCIADA A LA CAPA. ABTERTA. Lecvsassorssnrvenaas

.............. 6o

C ETol=0,5%NOCI%TR(POI*(H*Fl1))
Cx
C LEEMOS FO1(EN F)
NP=l16
CALL DWRMAT (NP F,y IMAT)
C LEEMOS. POL.
Np=2

CALL. DWRVEC<NPQOM IVEC)
CALL COPY(A+OMWNUMORB LT}

CALL OUTPUT ¢(NUMORB +F'yNW)

CALL SUMCF v+ NUMORB)
CALL TRAZA(F+A+TR1NUMORB)
ET1e0,5%FLOAT(NOCL) #TR
 ET=ET+ET1
1F(NOPSHL,E®@, 1560 TO' 20

C, . CALCULDO DE LA ENERGIA ASOCTADA A LA CAPA ABTERTA TR R L R R I

C:
C,
C

ETO2=0,5#NOC2#TR(PO2*(H+F0D2))
LEEMOS FO2(EN F)

NP=1T

CALL' DWRMAT(NPIyF+ [MAT)

LLL_(_(_(_L(_L(_LL(_LLL(_L.LL_(_L

LEEMOS PD?2

NP: =26

CALL DWRVEC(NPiOM+IVEC)
cALL cOPY (A OM(NUMORR L)
CALL SUM(F +H,NUMORB)

CALL. TRAZA(F,A TR vNuMORB)

C:

ET'ET+ET2

20 CONTINUE

......

wRITE(Nw.104)ITEoET

WRITE (NWy100)ETC:

1FCNOPSHL +EQ,0)GO TO 25
CWRITE(NW+102)ETL

IF (NOPSHL+EQ,1)GO TO 25
WRITE (NW,103)ET2

C:

25 CONTINUE

Conn

RETURN
11 CONTINUE

WRITE(NW.101)ET

RETURN

100 FORMAT(1H
#A U,
101 FORMAT(1H
102 FORMAT(1H

*' A Uo')

v10XVENERGIA ASOCTADA A LAS CAPAS CERRADAS w¥yDis, By

tl((({tl(((l(L(._((l~L((__(((L(“L(_(‘.

10X+ 'ENERGIA. INICIAL ='4D15,84" Ay Us')
+10X+ 'ENERGIA ELECTRONICA ASOCIADA A'LA CAPA 1 =14D15.8+.

“LOX VENERGTA ASOC{ADA A LA CAPA ABTERTA 2 w?VvDL15,84" A.L

C

c

wl, ")
104 FoRMAT(1H

*5.8" A.U.')

END

— ELEMENT JNVS1307

C— SUBROUTINE PRINTOCVNN,E,ITE)
- ~ESCRITURA DE LOS RESULTADOS FINALES DE LA AUTOCONSTSTENCIA DE LAS
CAPAS ABIERTAS RHF

+8X+ ' ITERACION *413414,s ENERGIA ELECTRONICA TOTAL =l

((El(((



LIBE. V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

SE CALCULA ASIMISMO EL FACTOR DEL VIRIAL! COMO;
F=ENERGIA CINETICA/ENERGIA POTENCIAL!

s o 2 2

SE' HA. PROGRAMADO: EL' ALGORITMO SIGUIENTE PARA. EL' CALCULO DEL' FACTOR!

ET=ECIN+EPOT = R

=TRAZA(R*T) +
+TRAZA(R*V) +5. 5*TRAZA(DC*GC)*TRAZA(PD'].*GOH+
+TRAZA(PD2#G02) .

.

LOS: DATOS DE' ENTRADA. SON?

-—-----—----------n—--u--

#]TEYNUMERO DE- TTERALTONES REALIZADAS

s 2 2 o ieioe

#ENOIVECTOR Dg LOS' VALDRES PROPIIOs: COMMON: ¢12
#CIMATRIZ DE LOS VECTORES PROPIOS COMMON Cg
*RIMATRIZ DE DENSIDADI TOTAL COMMON! C13
"#E{ENERGIA ELECTRONICA. COMMON C12 .
#T1INTEGRALES DE ENERGIA CINETICA PERY 8 .

¥VNNTENERGTA POTENCTAL DE REPULSTON TNTERNUCLEAR

CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCcCCCCCCCCCCececes

IMPLICIT REAL%8(A=H0=1) .
COMMON NUMORB +NR+NWNDIM .

COMMON/C2/7ANOC(30) +NPE

COMMON/C8/7C(30,30) )
COMMON/C10/DC30430) 4 T(465) .
COMMON/C13/R(30+30) .

WRITE(NW+100)

ESCRIBTMOS ELI"NUMERO DE "TTERACTONES .
WRITE(NWYI101YTTE '
ESCRIBIMOS LDS VALORES Y VECTORES PROPIOS .
CALL RESUL(2) '
ESCRIBIMOS LA MATRIZ DE DENSIDAD TOTAL! .
WRITECNW,102) :

e CALL OUTPUT(NUMORB R WNW)

S

C
C

ESCRIBIMOS LDOS RESULTADOS 'FINALES DE LA ENERGTA

WRITE(NW+105)
ESCRIBIMOS LA ENERGIA ELECTRONICA SIN REPULSION NUCLEAR
WRITE(NW+103)E

WRITECNW, 104y VNN

0

CALCULO Y ESCRITURA DE LA ENERGIA TOWAL
ET=E+VNN w
WRITE(NWy109)ET

CALCULO DEL FACTDR DEL' VIRIAL:

aXaXalakals

TWERENERGIA CINETTCA DE "LOS ELECTRONES

LECTURA DE T
Np=8
READCNP41001)NNTST

READINPv10002 CTC(I) « I=1+NDIM)

REWIND NP

OBTENCION DE LA FORMA MATRICIAL DE T(EN D)

Li=1

CALL COPY(DsT+NUMORBLI)

CALCULO DE LA ENERGIA CINETICA DE {0S ELECTRONES

CALL TRAZA(D R ECINYNUMDRB)
% ENERGTAT POTENLIAL DE"LDOS ELECTRONES¥NUCLEDS




0S2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE! 81,05,29  TiMd
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
EPOT=ET=ECIN ™" ,

C *#%xCALCULAMOS EL: FACTOR DEL: VIRIAL! J
FeECIN/EPOT J
WRITE(NW,108)ECINVEPOTF J
RETURN J

100 FORMAT CLHIVI20CIH#Y71H v10X+ VRESULTADOS FINALES DE LA AUTOCONSTSTE
%¥NCIA DE UN STSTEMA DE CAPAS ABTERTASY/IH wIZ20CiH#Y77)" N
101 FORMAT(1H +10X+'SE HAN EFECTUADO! '4I4+' ITERACIONES!'////) o
102 FORMAT(/////1H +10X+'MATRIZ DE DENSIDAD: TOTAL' POR BLDQUES'/1H +120J
#(1H=)/) J
103 FORMAT(1H +10X+'ENERGIA ELECTRONICA SIN REPULSION NUCLEAR =1.D1g,8
et A, U, J
104 FORMAT (1H V10XV VENERGTA BE REPULSION INTERNGCLEARSY VDIS VBV AU )
105 FORMAT(///1H +5X s 'RESULTADOS: pE' LA ENERGIA')Y J

108 FORMAT(1H +10X,'ENERGIA CINETICA TOTAL=m:t 4D15,84! A U.'/1H .10X.'EJ
*NERGIA POTENCIAL*TOTAL =t eD15,8+!' AJUst'/1H a10xq'FACTOR DEL! VIRIALY
w=14D22,11/) J

109 FORMAT(1H s 10X+ V%% ENERGIA TOTAL: =V OIS EVERL UL YY)

1000 FORMAT(15D15.6)
1001 FORMATCI1O)

J
END J

C ELEMENT JUNVS1402 J
SUBROUTINE OGFORM(NDC1NOC2) J

(of J
(o SUBRUTTNA PARA EL CALCULG DE LA MATRIZ G ASOCTADA A A PARTE BIE=")
C: LACTRONICA. DE LA MATRIZ. DE FOCK J
C J
C SE HA PROGRAMADO! PENSANDD: ENi LA POgSIBILIDAD DE: yNA. CAPA. CERRADA Y J
C: DOS CAPAS ABIERTASCONi LD cUALI SE gFECTUA OPTATIVAMENTE SEGUN gL J
(of PARAMETRO "NOPSHLI EL CALC{LD DE "GC\yGO1 Y GOZ’, J
¢ . o v J
( EL: ALGORITMO USADO ES UNA EXTENS!ION: DEL: DE UNA SOLA. CAPA CERRADA J
C: CORRESPONDEN A. LAS FORMULAS. (T7) (¢78) Y (79) DEL! TRABAJO DE J
C CABALLOL: ET AL, | .
C: v
e ELALGORTTMOT ELEGTDDN PRESENT A LA, ‘RESTTCCION DE/ QUE LXS DOS CAPRE U
T ES TAN COMPUESTAS POR ORBTTALES "CUYD 'NUMERDI DE™ ocuPAcIow ES'EL’ J
< MiSMO: DENTRO DE CADA CAPA . J
C , { o J
c UNJCAMENTE: SE: CALCULA EL' TRIANGULO: INFERIOR DE LA MATRIZ EN CADA
C CASO A TRAVES DE: UN SUPERVECTOR FORMADO! POR LOS ELEMENTOS DEL! J
C TRIANGULD: TNFERTOR "MAS A DIAGHNALL .
¢ ; J
C ESTA SUBRUTINA. FUE PROGRAMADA EN MAYOD DE: 1979 POR J, NOVOA .
C: ] , - J
C USAMOS LDS PERIFERICOS: N .
C 3 SECy MATRIZ Al -
¢ 4 SEC MATRIZ AZ -
o 1 SEC: MATR1Z BY “
c 9 SEC, CINDICES=INTEGRALES) -
C 10 SECH MATRIZz B2 .
c 11 SEC, MATR1Z DE DENSIDAD DE LAS CAPAS. CERRADAS. PC.
c 12 SEC MATRIz DE DENSIDAD DE LAS. CAPAS. ABIERTAS PO
(of _ , e
C‘ ---—-----'---—--------"-‘------"--------Q-----O-----------------‘

R COMMON/C20/11€5003 s JJ (5003 s X ¢500)

IMPLICIT REAL#8(CA=H40=Z)
COMMON NUMORBWNR +NW sNT'
COMMON/C7/GCGDY
COMMON/C10/A(30+30) +GOR2

COMMON/C17/NOPSHL:

e it i€ L € (

COMMON/C24/KK(500) +LL(500)



0s2/VS  LIBE V=03 L=08 DATE: 81,05,29  TIME"
SOURCE STATEMENT ¢ JUNVINIM )

DIMENSTON GC(465) vGOL(465) 1602 (465)
DIMENSION PCC465) 1A1(€465) 1A2€465) +B1C465) 1B2(465) +RT(465)

C‘ 36 36 36 I U3 36 3 0 36 3696 I 36 36T 3 I b 6 I 3696 369636 369 b 36 6 I I3 I I W36 6 T I A I I I I I W I I I3 I W I K4 * I}
Cw NOTA:LAS DIMENSIONAS DE I11J4IKLIY X NO PUEDEN CAMBIAR EN UN f;
Cx- CAMBIO EN LAS DIMENSIONES DE LA BASE\ -
C ESTAN AJUSTADAS 'SUS DIMENS |ONES PARA GE CORRES’ PONDAN ALAS DETY
""" C: LOS BLOQUE DEL CALCULD DE INTEGRALES )
C: ****************************************************************** ‘\
C i
DNOC1=FLOAT(NOC1)/2, Jﬁ
DNOC2=FLOAT(NOC2)/2, |
C #ﬁ
Ca- Jp
C 4¢
C , Ji
c INICIALIZAMOS A CERO LOS. SUPERVECTODRES. Ji
DO 1 I=1,465 Jy
6cC1)=0,D0 | Jr-
G601 (1)=0,D0 J
602¢1)=0,D0 Ji
1 CONTINUE Ji
Coe. _ ; _ . . Ji
C INICIALIZAMOS A CERO: TODAS LAS MATRICES DE DENSIDAD! v LAS JL
g K OCTADAS. AT LAST CAPAS: Ji
,,,,,,,,,,,,, DO 2 1815465 J
PC(1)=0,D0 Ji
A1(1)=0,D0 Ji
B1¢1)=0,D0 J
B2(1)=0,D0 Ji-
2 CONTINUE: Ji
c , ,
C LEEMOS LAS MATRICES DE DENSIDAD Y LAS MATRICES A Y B
IVEC=1
C....,CAPAS CERRADAS
(& LEEMOS PC:
NP=11

CALL DWRVEC(NPPCy IVEC)
CALL COPY (A+PCyNUMORB 1)
- IF(NOPSHL ,E®,0)G0: TO' 8
Cooss s CAPA AB[ERTA 1

[« LEEMOS PO
NP=1?2
CALL: DWRVEC(NPiWA2+IVEQ)
c CALCULAMOS RT=PC+0,5%P0' DE UTILIDAD EN ESTA SUBRUTINA
8 CONTINUE
DO 7 I=14NT
B 1 RT(1)=PCC1)+0,5%A2(1)
C .
C o
IF (NOPSHLVEQ,0)GO TO' 4
C LEEMDS Al
NPm=3 |
CALL  DWRVEC{NP AL IVEC)
N o LEEMOS Bl
NP =7

CALL DWRVEC(NP, quIVEC)
[F(NOPSHL+E@,1)GO TO 4
. CQQQ‘!CAPA ABIERTA 2
c LEEMOS A2
e NP4
CALL DWRVEC(NPWA2,1VEC)




0s2/v

S LIBE V=03 L=08 DATE 81.05,29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

4

LEEMOS 82 I
NP=10 , B |
CALL DWRVEC(NPB2,IVEC)

CONTINUE:

LEEMOS EL NUMERO TOTAL DE INTEGRALES (NTNTSY
READ(9+1000)RNINTS. jy

LEEMOS LAS: INTEGRALES BIELECTRONICAS Y LOS INDICES EN BLOQUES ¥
DE 500 ,LOS BLDQUES SE COMPDNEN DE UNIDADES REPETITIVAS ﬁ

CINDICES T+vJ=INDICES JvK=VALOR DE LA INTEGRAL) Ji

TS S S T S

00000!0.0!0!0'00'..!!.'0.00!oOQQ'QQOCOOOOoQ..0.0.000.0..0.000.0..9J'

RNFORM=500, : f
NFORM=RNFORM
RNV=RNINTS/RNFORM |

Nv=RNV a

4000

N2=0 Ji
1TiM=0

NimN2+1

CONTINUE:

IFCC(NV,EQ.0),0R, (NV EQ¢ ITIM))GO: TO 2000

- C G G

ITIM=[TIM+1

2000

N2=NFORM

GO TO: 3000

CONTINUE
REF=FLOATCITIM) #RNFORM
N2=RNINTS=REF

3000°F

...........

C:

: P
00!0000.00000!000"00000..00:0oo!toooooalctogt.ooot!ovooootoool..c

COMIENZA EL: CALCULO DE. GC+GDL Yy GO2
INICIALIZAMOS EL: CONTADOR DE INTEGRALES BIELECTRONICAS: CALCULADAS

EN 'CADABLOGUE "¢CINDY Y EL TOTALCTTYHTY

C‘OC\O'W;‘

IND=O

RITOT=0,

CONTINUE
IND=[ND#1

RITOT=RITOT+1,

non o

PRy T TR

TEG=XCIND)

1112a]l1JCIND)

1314=1KLCIND)

CALL UNPACK(C1171241314471412473,414)

I1=]TCIND)

[2=JJCIND)
13=KK(IND)

14aLL CIND)

46 3 36 26 I 96 3 33 I I W 3¢ '
WRITE(NWe1001)114124134144TEG

LT S S SO S S L G5 (S 2O S S 3 6 Gy G Oy 5 S N S SR S Y

CALCULAMOS EL’ VALOR DEL PUNTERO PARA EL ELEMENTO ACT4JY EN EL
SUPERVECTOR
ACI1v11) ,
K=C(li#l1-11)/2+]1
ACIL1+12) Ji

ceC

NnOoDoNoN o

on

C

L=Cli®li=11)/2+12

ACI1e13) JM
Me(ll®]1=11y/2+]3 Jil



LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29 TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

ACTLVIG)Y s
N=(l1%11=11)/2+14 N|
ACI2+12) N J
Kl=(l2#12=12)/2+12 J
ACI2413) J

LIs(12%12=12)72+13

ACl2VvT4) ) i
Mlz([2%]2=12)/2+14 ' Ji
ACI3e11) _ |
Ni=(]3%]3=]3)/2+]1

K2E(]3%13=13)Y72%12

ACI3vT3) )
L2=([3%]3=13)/2+13

ACI3e14) N Jj
M2=(13%13=13)/2+14 _ J

ACl4s11) Ji-

J
J
ACI3512) g
J
4

N2Z&(14#14=14)72+11 J-

IARARARAIANARAIARARANARALANARARARATATAR AN GTA NS

*

AClé4+12) ‘
K3=(l14n]4ulg) /2412

CLASIFICACION y CALCULD DE LA INTEGRAL

Ke0

M=0
N=o
K1=0
Li=0

Mi1=0

N1=0
K2=0
L2=0
M2=0
N2=0

J
o
Ji
J
Ji
J!
L=0 g
J
J
J!
J
o
J
J

K3=0 |

IFCI2=11)45,5445
IFCI3=11)25461425
[FCI4=11)20,10+20

. . S s . e P
LAV 2R BN 2 B B OE 20 BN BN B 2N BN 2N BN BN BN AL O BN N J (AA'AA)Qnc.votonouiu0000090!.0000.0'000..0

Nnno

10

CONTINUE B
Ke(li%ll=11y/2+]11 L N
GCCK  I=GCCK D +(RT(K)) *TEG
IF (NOPSHL.E®@,0)GO: TO: 120 i . i
Go1(¢K =G0l (K d+( CONDCLIPCCKI+2 4 %A1 (K)=B1C¢K))*TEG

IF (NOPSHL+EQ,1)G0 TO' 120

602 (K )=G02 (K I+ ( CONOC2Y¥PCIKY+2 %A (KY=B2 (K I *TEG
GO TO 120

lo;;;oo;oo;;;o;;;o;ooo; tAA!ABs ;;;;;;;Q;;.';OQQQO;O;I;IQ‘O0.00..I

CONTINUE

KuCT{#T{=11y72%11

N=Cl1#11=11)/2+14 o
GC (K )=GC (K )42, #C(RT(NY) _ #TEG
GC(N  )=GC(N  )+(RT(K)) *TEG
IF (NOPSHL ,EQ, 0y GO' TO' 120 iy

[ E

(S S8y Sy SN Y S SN G Y Y S S S S Y B S S Sy S S S

-

GOd (K YEGO1(K I+ (DNOClfi?:“PCfN)¥4T¥A1TN)ZBI(NTT“TEGW“WJM

GO1 (N YEGOLIN Y+ (ONOCI) # PCAKY#2 %A1 (KY=B1(K)YY¥TEG Jys
[F(NOPSHL.E®@,1)G0 TO 120 J




0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81.,05.,29 TIME
_________ SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

GD2 (K ) =602 ¢K Y+ ¢ (DNOC2) %2  *PCCNY +4  ®AZINY B2 (NYY¥TEG U

GO2CN  )=GO2(N  )+C  (DNOC2)*PC(K)+2,#A2(K)=B2(K))*TEG J

GO TO 120 J

25 IFC14=13)40,30440 J

C | | e | -

________ C T 90 00 0 008 0o 0ottt Bt ot (AA.BB) l-totoltotocl.;c.t..ool.oo!ooo..uJ

C- i

30 CONTINUE Ji

x=<11*11-11>/2+11 J

M=([l#[l=11)/2+]3 J

L2=(13%]3=13)/2+13 , J

GC(K Y=GC (K Y+2,%(RT(L2)) TTRTEG A

GC (M Y=GCEM Y= ERT MY *TEG™ J

GCqL2 )y=GC¢L2 Y+2,%¢RT¢KY) *TEG J

IF(NOPSHL,E®@,0)GO TO' 120 J

Go1 (K ) =601 ¢K Y+2.%¢  (DNOC1)I*PC(L2)+2,#A1(L2))I*TEG J

GOl (M )=GO1 (M y=C (DNOC1) #PC(M) +B1(M) ) *TEG J

GOL(L2  JI=g0l(L2 ) +2,#( (DNOCI ) #PCCKI+A1(K)) *TEG J

I'F(NOPSHL.EQ,1)GO' TO' 120 o o o J

Go2¢K I=G02 (K Y+2.%(  (DNOC2)#PC(L2)+2,#A2(L2))*TEG J,

Go2¢M )=6G02 (M )=(. (DNDC2)#PC (M) +B2 (M) ) *TEG J

GO2(L2  )=GD2(L2 ) +2,%( (DNOC2) #PC(K) +A2(K) I #TEG 4

_____________ GO 7O 120 J

________________ C R . T |

C‘ P20 P00 ettt gt (AAQBC’) t1.00000000000.0100!.0000000000.-0-][

C J

40 CONTINUE J

Ke(l1%ll=11)/2+11 J,

____________________ M=(li#]ll=11)/2+]13 J

,,,,,,,,,,,,,,,,,,, N=(l1el1-11)/2+14 J

TM2=(13%13=13)/2+14. J

GC(M2  )=GC(M2 ) +2,#(RT(K)) _ #TEG J

GC(N Yy=GC¢N )= (RT(M)) *TEG J

GC(M ) =GC¢M Y=C(RT(N)Y _ = =TEG J

GC(k )=GC(K Y+4,#(RT(M2)) *TEG J

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, IF (NOPSHL +E@,03G0D TO 120 ) , J

Go1cK )=G01 (K Yeh % (DNOC1) #PT(M2Y 4 AT (M2)) »TEG J

GO1(M )=G01(M )= (DNOC1) #PCINI +BLINI I #TEG. J

GO1 (N )=GO1(N Y=C  (DNOC1)#PC(M)+B1(M)I*TEG J

GO1(M2.  )=G01(M2 ) +2,%( (DNOC1) #PC(K) +A1(K) ) *TEG J

IF(NOPSHL +EQ,13GO TOr 120 _ _ ] B J

GD2(K y=G02 (K Yol % ( CONOC2) #PCIMZ2Yy +A2(M2) Y% TEG J

Go2 (M Y=G02 (M PR ¢ (ONOC2Y#PCCNY+B2(N) Y #TEG J

GO2¢N Y=GO2 (N ) -¢C. (ONDC2) ¥PC(M)+B2 (M) ) #TEG J

GO2(M2  )=G02(M2 ) +2,.%¢ (DNOC2) #PC(K) +A2(K) ) *#TEG J

GO TO 120 J

45 IFCI3=11)65446165 J

46 [FC14=1260,504+60 J

c . . Co . o, o

C T e 089 0 2ot oot ottt (BA!BA) QonooiloooOoololo.llo'.looncnol-.cJ

C J

50 CONTINUE N J

Km(linll=11)/72+11 J

La(lieli=113/72+12 J

Ki=m(]2¥[2=12)/2+12 J

GC(K ) =GC¢K Y= (RT(K1)) *TEG Ji

GC(L I=GC (L Y43, #(RTCL)) ~ #TEG Ji

GC(K1  )=GC(K1  )=(RT(K)) *TEG Jl

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, IF (NOPSHL+EQ@,03G0 TO' 120 J!

Go1¢K Y=GO1 (K P CONBCIY#PC KLY +BL (K1) Y*TEG J

Gol¢L Y=GOLl'cL Y+(3,% (ONOCIY*PC L) +4  #ALCLY=BL(LYY*TEG J
GO1(¢K1 )=GOlc(Kl y=( (DNOC1) ¥PC(K)+B1(K))*TEG J



0s2/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81.05.,29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

IF (NOPSHLVEQ; 1560 107 120 J

Goa (K I=GO2(K )=C . (DNOC2)#PC(K1)+B2(K1)I*TEG J

Go2(L )=G02(L Y+(3, % (DNOCZ)*PC(L)+4 #A2(L)=B2(L))I*TEG: J

GO2(K1  )=GDO2(K1 )=¢( (DNDC2) #PC(K)+B2 (K)I*TEG J

GO TO: 120 J

¢ | . | J

C I R I S S I A A B I B I I I} (BA’BCD Il.'..l...'!.0'.!;Ilq....;l"‘;.-.%

o J

60 CONTINUE I

K=(l1%[1=11)/2+11 j

L=Cl1#l1=11)/2+12 J-

N=Cli%T1=11y72%1% J-

- Ml=(12%[2-12)/2+]4 J

GC(K )Y=GC(K I=2., *(RT(M1)) *#TEG J

GC(CL )=GC(L Y+3, *(RT(N)) *#TEG J

GC(N ¥=GC(N: I+ #(RT (L)) _ *TEG J

GCC(M1  )=GC(M1 ) =(RT(K)) *TEG J-

[F(NOPSHL.EQ,0)g0 TO 120 J

GOl (K I=G01 (K =2, %( (DNOCL)I*#PC(M1Y+BL (M1 I #TEG

Go1(L y=GOl(L: Y+(3,* (DNOC1) #PCAN) +4, #A1(N)=B1(N))*TEG
GOL(N ) =GO1(N Y+C3,%  (DNOCL)I#PC(LI+4,#A1(L)=BL1(LI)I*TEG
GO1(M1l = J)=GOl(M1 d=( (DNDC1)I#PC(KI+B1(K)I*TEG
IF(NOPSHLWEQ,1)GO: TO 120

662 (K )=602 (K Y=2 ¢ (DNOCZY*PTIM{I¥B2 (M1 YIKTEG

s Gol(Kl ............... )'Gol (Kl ) 2 *( (DNOCI)*FC(N) +Bl(N),*TEb

Go2 (L Y=Go2 (L Y+ (3, % (DNOC2y#PCINY 44, ¥A2 (N) =B2(NYY¥TEG
GO2(N I=G02¢(N d+(3. (DNOC2) #PCC(L) +4., #A2(L) =B2(L)I#TEG
G602 (M1 )=G02 M1 = (DNOC2)#PC(K)+B2(K)I*TEG

GO TO: 120

IF (NOPSHL+EQ,0)GO TO 120
Go1(L )=GO01 (L d+(3, % (DNOCA1) #PC (ML) 4 4, #AL1(M1) =B1(M1)I*TEG

GOLCN " JmGOL(N )= (PNOCL)#PC(K1)¥BICK1) ) #TEG

1
{
1
f

.J“
J

J

J

J.

J-

Jb

J

J

J

65 IF(13=12)85,66485 J

66 IF(14=12)80,70+80 J-

¢ e T T ey
cf 0000 009000t gett et (BAOAA) ocoococoooonnocoooo'.'conoooooo.:aJ
C ‘ J
70 CONTINUE . J
Le(li#ll=11)/2+]2 J-
Kla(]2#]2«]12)/2+12 J-

(% Y=gC(L Y¥C(RTCKLY) *TEG: J

GC(X1 )aGC(Ky I+2 ¥ (RTCLY) *TEG J
IF(NOPSHL+EQ,0)GO TO 120 J

GO1 (L. )EGOI(L )+ (. (DNDC1) %PC(K1) +2,#A1 (K1) =R1(K1)I*TEG  J
GO1(K1 )=G01(K1 Y+2,.4¢( (DNOC&)*PC(L)+2.*A1(L) BLCILIIHTEG  J-

IF (NOPSHL.,.EQ,1)G0 TO 120 ) ' J--

Go2 (L. 3=G02 (L )+ (. (DNOC2)Y ¥PCIK 1) +2  #A (K1) =B2 (K1) I #TEG J
GO2(¢K1 I=G0O2¢K1 Y+2,.%¢ (DNOC2)#PC(L)+2,%#A2(L)=B2(L))I*TEG J

GO TO 120 J

C o S , o , . .
- c P80ttt o tesotoett® o (BAQAC) oo..oono.c'o-o.voOQQ.Ooooooooo:..oJ
. J
80 CONTINUE J
L=(l1#]1=11)/2+]2 J
N=Clinli=11y/2+14 J.
Kla(12%12=12)/2+12 J
Mi=(2%]2=12)/2+14 - J

GC(L )=GC (L )+3,#(RT(M1)) *#TEG J'
GCIN YegC(NT Y=(RT(K1Y) *TEG J

GC(K1 Y=GC (K1 I=2¥(RTN)) *TEG Jy
GC(ML  )=GC(M1 ) +3,%(RT(L)) *TEG J g

J

J

J,

J

J

GOo1(M1 )=GD1 (M1 )+ (3, % (DNOC1) #PC(L) 44, %A1 (L) =B1 (L) IXTEG



0s2/VS LI1BE V=03 =08 DATE 81.05,29 T1ME
) SOURCE STATEMENT ¢ JINVINIM )

"""""" IF(NOPSHL EQ,1)G0 TO: 120 J

Goa2(L I=GD2(L! Y+(3, (DNOC2) #PC (ML) +4,#A2(M1) =B2(M1) I *TEGJ

GO2 (N )=G02 (N )=( (DNOC2) ¥PC(K1)+B2(K1))*TEG A

Gp2(K1 )=G02 (K1 I=2,u( (DNOC2) #PC(N) +B2(N)) *TEG J.

GO2 (M1 Y=G02 (M1 Y+ (3% (DNOC2)*#PC(L)+4#A2 (L) =B2 (L) I*TEG J

______ G0 TO 120 J

85 IF(l4= 12)95 90495 J!

C' et sttt ot P9 oottt (AB!CB) 0occo!oo'otconooooon.toqooooooo..ojl‘

C J

90 CONTINUE J

La(ils]l=11y/72+12 J

M=(lixll1=11)72+13 J

Ki=(]12%[2=12)/2+12 J

Li=Cl2%]2=]12)/2+13 J

K2=(]3®%]3=13)/2+12 ' , J

GCAL d=gC(L: )+3 ,#(RT(L1)) *TEG: J

GC(M Y=GC(M Y=(RT(K1)) *TEG ’ J -

GCC(KL  )=GC(K1 ) =2, #(RT(M)) *TEG J

GC(K2  )=GC(K2  I+3¥(RT(L)) ~ *TEG J

IF (NOPSHL,EQ,0)GO TO 120 J

Go1 (L )=G01 (L Y+(3 ., % (DNOC1) #PC(L1) +4, %A1 C(L1)=B1(L1)I*TEGY

...... GD1(M I=GDO1(M Y= (DNOCQ)*PC(K1)+31(K1))*TEG J

_________ G01(K1 Y=G01(K1 )=2,u( (ONDCIYRPECMIFBT M Y*TEG: J

GD1(K2 JI=GO1(K2 )+(3.%* (ONOCLY*PCCLY +4 ¥AL (LY =BI (LYY #TEG U

IF(NOPSHL,EQ,1)GO0 TO 120 - _ _ , oo

Go2(L )=6G02(L: Y+(3 . % (DNDC2) #PC(L1) +4, *AZ(L1>-BZ(L1))*TEGJ

Go2¢M Y=G02¢M )=( (DNOC2) #PC (K1) +B2¢K1))*TEG J

G02(k1l I=G02(k1 =2, 2( (ONOC2) #PC(M) +B2(M) ) *TEG J

Gp2 (K2 )=Gp2(K2 Y+(3, % CONOCRIY#PCILY+4, ¥A2C( ) =B2(LIY*TEG  J

GO TO: 120 J

95 IFC]14=13)1104100,+110 J

c L Y

C’ 9000 0 000t oo tasottre e (ABQCC') 00..00'000!0.0.0.00(.!-oooooooQ;.lJ

C _ J

100 CONTINUE J

L=(11*]1l=11)/2+]2 o

Ma(li%]l1=11)/2+13 J

Li=(12%]12=12)/2+13 N

C L2=(13%]3=13)/2+13 J

GC(L y=GC¢L )+2,%(RT(L2)) »TEG J

GC(M Y=GC (M Y=(RT(LL)) *#TEG J

GC(L2 )=GC(L2 d+4, ¥CRT L *#TEG N

I1F (NOPSHL,E®,0)GOD TO 104 _ J

Gol (L )sGOch Y+2,%( (ONOC1)*#PC(L2) +A1(L2))*TEG J

Goi (M y=GO1(M y=( (DNOC1) #PCCL1)+B1CL1))*TEG J

Go1(L2 Y=GO1l(L2 Yeb o x( (DNOCL) #PCCLI +ALCL) ) %TEG J

______________________ IF (NOPSHL+EQ,1)G0 7O 104 J

Go2¢L Y=G02¢(L Y+2.0( CONQC2YRPCCL2YFA2CL2YYHTEG J

Go2¢M Y=G02 (M )=(. (DNOC2)%PC(L1)+B2(L1))*TEG J

Go2(L2 YeGD2¢L2 Y+4, % ( (DNOC2)#PC (LI +A2(L))I*TEG J

104 CONTINUE J

, IF(12=13)105,1054106 - o J

...................... c P o0 080 0000y CASO’C>B .o--QcOOO.oooooooooo;;aJ

105 CONTINUE J

K2=(]3%]3=13)/2+]2 J

N1=a(I3%13=13)/2+11 4 J

Gc(K2 I=GC(K2 I=(RT(N1)) #TEG j

J

Ji

J

1F (NOPSHL ,EQ 0)GO TO: 120

G031 (K2  )=mG0}1 (K2 ) ( (DNDC1 ) #PC(N1)+Bq (N1))*TEG

Gp2¢K?2 )-GOZ(KZ )=( (DNOC2) #PC(N1) +B2 (N1 ) I *TEG



052/VS

LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

106

GO TO 120 , ) o ) .
tev et sastecat CASD €<B "0000000;Q00000000l.-
CONTINUE .

GC(L1 ) =GC(L1 y=(RT(My) *TEG

IF (NOPSHL,ER,0)g0 TO 120

L S O S S &

GO1(L1 =GOl (Ll ) =( (DNOCL1) #PC(M) +B1 (M) Y*TEG

noo

IF (NOPSHLvE@, 1760 10 120 | » -
G02CL1  )=G02(L1 J)=C  (BNOC2)#PCAMI+B2(M))*TEG
GO TO 120

et

oo

. : P . R e P : - . . . .
a0 9 ¢ 0 0000009800000 (ABQCD) LI BV N AT B I B B A S R B B B K B R BN B B BN RN B SRS 1

110

CONTINUE 1
L=Cliw]l1a11)/72+12
M=(l1%]1=11)/2+]3
N=Cl1#l1=11)/2+14
Li=(12#]12-12)/2+13

Ml=(]2#[2=12)/2+14

M2=(13%13=13)/2+1% o
GCCL ) =GC(L Y44, H(RT(M2))  *TEG
GC(M  )=GC(M  )=(RT(M1)) . »TEG
GCCN  )=GCCN  J)=(RT(L1)) *TEG
GC(M2 )=GC(M2 ) +4.#(RT(L)) *TEG

TF(NOPSHLVE®,D0yG0 ' TO' 109

GO1 (L Y=G01 (L Y+4 % (DNOC1 ) #PC(M2Y+A1 (M2))#TEG
GO1(¢M Y=GO01¢M ¥=( (DNOC1) #PC(M1) +B1(M1))*TEG
GO1(N I=GO1(¢N )=( (DNOC1)»PCC(L1)+B1(L1))I*TEG
GOl (M2 ) =601 (M2 Y+b 1 (ONOCLI*#PC (L) +AL (LI )I*TEG:
IF(NOPSHL,E®,13G0 TO 109

GoO2(L YEG02(L YEEHC (ONOC2Y¥PEIM2Y $AZCM2I ) %TEG

109

GO2(M Y=GOZ (M )= (DNOC2Y*PCIMI)Y+B2(MIYYH*TEG
GO2(N )=G02(N )=( (DONOC2) #PC(L1)+B2(L1))*TEG
GD2¢M2 ) =602 (M2 PEL IR X¢ (DNOC2) #PC(L)+A2(L)I*TEG
CONTINUE A
IFCI2=13)11541154116 .

torsstragtsane CASOC>B [ A I P BN B B S ST SO B SR

115

CONTINUE o
K2=(]3%]3=13)/2+]2
 N2=(l14wl4=14)/2411 _
GCCK2  )=GC(K2  )=CRT(N2)) *TEG
IF (NOPSHL+EQ,0)G0 TO 117

GO1(k2 ~ JI=GOl(K2 )= (ONOCLY#PCIN2Y+BIIN2Y ) #TEG

TF(NOPSHLVE®, 160 TO 117 )
GO2(K2  )=G02(K2 )=( CDNDC2) #PC(N2) +B2 (N2) ) *TEG
GO TO 117

'00.'...'..';' CASO‘C<B '0.00"..;';";;;;0.’;:

CONTINUE

-

LI=(j2%12=125/72+13

GCCLL ™ " I=6CCL1 )= (RTNYS ¥TEG

IF (NOPSHL,EQ@,03G0 TO 117 ,
Gop(ly J)=GO1(L1 _ )=( (DNOC1 ) #PC(N) +B1 (N) I *TEG
IF (NOPSHL,E@,15GD TO 117

Go2 (L1 Y=G02¢L1 )=( (DNDC2)#PC(N)+B2 (N)I*TEG

CONTINUE

[FCI2=14Y118V118VI1Y T
LN B I S B B B Y A BN CASO’D)B 9 0 09 8 000 gt NN,
CONTINUE

Nl=([3%]3=13)/2+]1

K3m(l4n]l4=]14)/2+12

L s i n

GC(K3 I=GC(K3 I=(RT(N1)) *TEG

IF (NOPSHL +EQ@,0)G0O TO 120
GO1(K3 )=Gol(K3 )=( (DNOC1I*PCIN1)+B1(N1)I*TEG

e A -




0S2/VS

LIBE V=03 L=~08 DATE 81.05,29 T1ME

SOURCE' STATEMENT ¢ JNVINIM )

T CNOPSHL, EG 1560 10 126" 5
G02(K3  )=G02¢(K3 )=  (DNOC2)#PCAN1)+B2(N1))*TEG J
60 TO 120 S L

(AR AR NN NN CASO’[S(BL o-c.nooov.-ooo..oooc.:oJ:
CONTINUE

Mim(12%#]2=12)/2+]4

GC(M1 Y=GC (M1 Y= CRTEMY) X¥TEG

1F (NOPSHL,+EQ,0)G0 TO 120 ) o _
GO1(ML  )=GOl(M1  )=( (DNDC1) #PCAM) +B1 (MII #TEG.
IF (NOPSHL,EQ@,1)GO TO 120 o .
GO2(M1 =~ J=go2(M1 ) =( (DNDC2) #PCAM) +B2(M) ) *#TEG

e e Licie

CONTINUE

S1 HAN. s1DO/ PROCESADAS TODAS. LAS. 465 INTEGRALES LEEMOS OTRO: BLORYE

S1 YA HEMOs CALCULADOLLAS NINTS INTEGRALES sALIMos DE OGFORM
IFCRITOT,EQ,RNINTSYGOD TO 7000

Sl

HEMOS. PROCESADO LAS 860 INTEGRALES LEEMOS OTRO BLOWUE

'.'00!00000OQ0"QOO'0.00.Q.o.o.00.q00!0000'.00..0'0'.0.!'0.0000..0

IND=Q
Go TO 4000 o e e,

[ S BN R B NI BN RSN RN R R I N R I N R R I I RS A A A RN A I N N N A N N N R NN LR NN

130

CONTINUE

7000

GO TO 3

CONTINUE

PUESTA. A PUNTO: DEL: DISCO PARA VOLVER A. LEER LAS. INTEGRALES DE
REPULSION BIELECTRON‘CA

REWIND 9

RETURN

101

ANONNNNNNNNOND DNNOONOD

102
1000
1001

FORMAT(1IH +4(1542X))
FORMAT( 6C1X4D15,8,1X))
FORMAT (D15, 8) ,
EOSMAT(6([3!13Q13013'015.85)
N

ELEMENT JNVS1401

SUBROUTINE FFORMOCNOCT,NOC?2)

SR GRS SN S SN Y SN Sy S S S S S Si) NN SNy Sy SNy SR SiE GE SR SR AN SRy S

ESTA SUBRUTINA DIRIGE EL: CALCULO DE LAS MATRICES FCeFO1 Y FO2
EN FORMA DE SUS SUPERVECTORES ASOCIADOS, 4

SE HA PROGRAMADO:

~ LOs DATOS DE ENTRADA A ESTA SUBRUTINA SON:

FCuH+0,5#GC: -
FOls(NOc1/2)*H+0 5%GO1
FO1=(NOC2/2) #H+045%GD?

. FCYMATRTZ DE FOCK OE AS CAPAS CERRADAS PER, 15
FO1iMATROZ DE FOCK DE LA CAPA ABIERTA 1 PER, 16
FO2:MATRIZ DE FOCK DE LA CAPA ABIERTA. 2 PER 17

,m‘__******************************************************************

HYMATRTZ 'H EN FORMA DE gUPERVECTOR COMMON €19
LAS MATRICES G SE CALCULAN gN OGFORM

VER ADEMAS LA SUBRUTINA OGFORM

LOS RESULTADOS SON:

UNIDADES PERIFERICAS USADAS 15+16+1TC¢FCvFOL1+FOR)

IMPLICIT REAL*8 (A=HvO=Z)
COMMON NUMORB yNRyNW 4N

L CL L L Ll LLoLiea e e o



0S2/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81.05.29
SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

TIME

"""""""" COMMON/C3/EPSYEPSENT «EPSENDWEPSCOE
COMMON/CS5/NUMITE +NNN+ IR« INRINCo 1y
COMMON/CT/GCyGO1
COMMON/C8/FCLO(30+30)
COMMON/C10/A(30430) 4602

COMMON /C17/NOPSHL

COMMON/C19/H o -
COMMON/C20/11J¢500) +1KL(¢500) VALINT(500)
COMMON/C24 /KK (500) +LL(500)

DIMENSION NOC(30) +GC(465) +GO1(465) +GO2(465) +F(465) vH(465)

Cx ‘
IWRITE=|W
CE - e - - - -
Cy.+CALCULO: DE LA MATRIZ G DE CADA UNA DE LAS. CAPAS CONSIDERADAS
c §
CALL OGFORM(NOC1+NOC2)
C(
_______ C'. i . - . . " . B
C, . CALCULO EFECTIVO DE LA MATRIZ DE FOCK
C:

DO: 10 K=14sN
10 F(x>=0,D0
C4v.essCALCULD DE FC vy ESCRITURA SOBRE EL: DISCO

D03 K=i N

3 F(K)=H(K)+0,5%GC(K)
Li=1
CALL COPY(CA+F+«NUMORBWL])
Np=l5
IMAT=0

CALL DWRMAT (NPiyAV[MAT)

IFCIWRITE EQ,0)GO TO 31

WRITE(NW+100)

CALL OUTPUT (NUMORB A sNW)
31 CONTINUE

IF(NOPSHL+EQ,0)GO TO 20

€y .v.sCALCULO DE FOl Y ESCRITURA SOBRE EL DISCO

DO 4 K=iWN
4 F(K)aO.s*(FLOAT(NOCI)*H(K)+601(K))
CALL COPY(A+FsNUMORB4LI)
NP=16 7
CALL DWRMAT (NP, A, IMAT)

IFCIWRITE,EQ,0)GO TO 41

WRITECNW101)
CALL OUTPUT(NUMORB +A 4NW)
41 CONTINUE
 IF(NOPSHL,EQ.1)GO TOr 25
 CuieusCALCULO DE FO2 Y ESCRITURA SOBRE EL DISCO

D05 K=14N

5 FCKY =0, 5% (FLOAT CNOC2Y #H ¢KY $662¢K))
CALL COPY(A+F yNUMORBL])
Np=17
CALL DWRMAT (NP A+ IMAT)
IFC(IWRITE,EQ,05GO TO 51

WRITE(NW.102)

CALL OUTPUT (NUMODRB A +NW)
51 CONTINUE
25 CONTINUE

credectrrreeeeaetoetergeeeauteeeocaaireeruerecerteeeeetoen e

c 9
,,,,,,,,,,,,,,,,,,, RETURN J]
c - Jy

C ™ ENEL CASO DE QUE SEAN CAPAS CERRADAS J

20 CONTINUE J!



0s2/v

S LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29
SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

T1IME

D91 T=1vNUMOKE

DO 2 J=1,NUMORB
2 FCLOCI v J)=ACL v )
1 CONTINUE

RETURN

100 FORMAT(71H 30X, YMATRTZ F DE LAS CAPAS CERRADAS 'Y

101 FORMAT(/1H +30X+'MATRIZ ¢ DE LA CAPA ABIERTA 1)
102 FORMAT(/1H +30X+'MATRIZ F DE LA CAPA ABIERTA 21")
END

C ELEMENT JUNVS1303
SUBROUTINE INORHF (NUMCH NUMO1 « NUMO WNOC1 +NOC2)
c ‘ , , ,
CENTRADA DE DATOS PARA LAS CAPAS ABTERTAS RESTRICFTED H=F
cz
IMPLICIT REAL%*8(A=H+0~2)
COMMON NUMORB ¢ NR ¢ NWNT'
_____ COMMON/A/ 1 wAY(C10) A _
,,,,,,, COMMON/C1/7DNUCLCI0VI) VIZ¢1D)Y « NUMNUE:
COMMON/C6/ALFAC242)Y WBETAC2:2)
COMMON/C17/NOPSHL!
DIMENSION AMULT(8) _
DATA AMULT/'SINGLETE'+' DOBLETE'«'TRIPLETE' + 'CUADRUPL '
#'QUINTUPL '+ 'SEXTUPL "+ '*SEPTUPL, ' ' OCTUPL, '/
________ Cx o
c TFCIWAY(3Y VEQ. 26D TO'8
o LECTURA DE LDS DATOS
C

G LEEMOS EL NUMERO DE CAPAS ABIERTAS

READCNR 4110y NOPSHL.

G LEEMOS €L 'NUMERO' DE ORBYTALES MOLECULARES EN CADA CAPA

~ READ(NR+110)NCLO+NOPENL yNOPEN2 ,
C  LEEMOs LOs NUMEROS DE OCUPACION DE LAS CAPAs ABIERTAS.
READ(NR+110)NDC1+NOC2
IF (NOPSHL ,EQ,0)G0 TO ¢

DO 2 =142
DO' 1 J'102

ALFACI+J)=0,D0
1 BETA(l,+J)=0,p0

2 CONTINUE

C LEEMOS LAS CONSTANTES ALFA

DO 3 l=14NOPSHL: ;
3 READ(NR107) CALFACT +J) 4 J=1NOPSHL)
C. LEEMOS LAS CONSTANTES BETA
DO 5 12l NOPSHL

5 READ(NR 4107y (BETACT 4Jy 4+ J=1,NOPSHL)

6 CONTINUE
ESCRITURA DE LOS DATOS

onn

LG S G S ST " Sy Oy S G AR 0 S S SN A T GO G S G S R R S R L b O CRE (R S SR S SR S SN SR S SRR . Sl S e i SR 5 SR CHE GRS

WRITE(NW«109)
WRITE (NWs102) NOPSHL NE
WRITEC(NWe115)NCLOWNOPEN] «NOPEN2 Ji
[F(NUMT,GT,NUMDRB)GD TO: 13 J1
8 CONTINUE JI
C  COMPROBAMOS LA DEFINICION DEL PROBLEMA Ji
€ CALCULAMOS LDS INDICES DE LAS CAPAS JI
co CERRADAS (NUMC) =1==5NUMCC=NCLO) !
C ABTERTA 1 (NUMO1)=NUMC+1==>NOPEN1+NCLD Ji
d ABIERTA2 (NUMD2) =NUMD1 +1==>NUMO1 +NOPEN2 JI



0s2/v

S

LIBE

SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM

V=03 L=08

DATE 81,05,29

TIME

ABIERTA1+ABTERTAZ=NUMO

NUMC=NCLO
NUMO1=NOPEN1
NUMO=NOPEN1 +NOPEN2.

NoCC=2

[FCIWAYC3Y VERV2YGO TO T

1=-DEFINICION: DE LAS CAPAS

INICIALIZAMOS A CERD:  x#»
Ni=0
N2=0

N3=0

Né4=Q
N5=(
N6=0
NT=0
N8=Q

ESCRITURA DE LOS PARAMETROS DE DEFINICION DE LAS CAPAS ~#¥¥

NI=1

N2=NUMC:
IF(NOPSHL,EQ,0)G0 TO 10
N3=NUMC+1

N4=NUMC+NUMOY

IF¢(NOPSHL, EQ, 1YGO " TO"10

N3 =sNUMC+NUMOL+1
N6=NUMC4+NUMD:

10 CONTINUE:
IF ((N2+EQ,NUMORB) + DR+ (N4, EQ: NUMORB) +OR+ (N§ + EQ 4 NUMORB) ) GO' TO' 11

NT7=NUMC+NUMOD#+1

N8=NUMORB

C;

ESCRITURA Y CALCULD DEL NUMERO*DE ELECTRONES DE LA MOLgCULA Y DE

11 CONTINUE

WRITE (NW,104)NUMORB N1 yN2 {NOCCyN3 N4 4NOCL1 N5 N6 «NOC2,NT N8
1F ((NOPSHLNE,0) + AND's ((NOCL1,LT,1) +OR¢(NOC1,GT,2)))GO TO 14
IF ((NOPSHL,E@,2) ,AND, C((NDC2,LT,1),0R, (NOC2,G6T,2)))G0 TOI 14

T

LA CARGA

12

NEL=2#NUMCHNOCT *NOPEN1+NOC2 #NOPEN2
WRITEC(NW+113)

12T=0

DO 12 =1 +NUMNUC:

12T=12T7+12(1)

NCAR=]ZT=NEL

C

DEFINICION DEL' ESTADO: DE LAS CAPAS ABIERTAS

WRITECNWYI14)NELWNCAR

IF (NOPSHL,E®,0)GO TO' 7
WRITEC(NW+108)
WRITEC(NW+112)

LEEMOS LA MULTTIPLICIDAD

READ(NR+110)MULT
ESTAD=AMULT (MULT)?
WRITE(NW+118)ESTAD
WRITEC(NWs10g)
DO 4 [=31 NOPSHL

WRITECNWYI05Y TV CALFACTVIY vInl vNOPSHLY

WRITE(NW.108)

WRITE(NW,111)

DO 9 I=1WNOPSHL:

WRITECNW+105) 14 CBETACT vJ) s J=7 «NOPSHL)
CONTINUE

RETURN
CONTINUE



0s2/v

)

LIBE V=03 L=08 DATE 81.05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

WRITE(NW+116)
STOP:

14 CONTINUE _
WRITEC(NW11T)
STOP.

102 FORMAT(1H ,"EL NUMERO DE CAPAS ABTERTAS ES DE =V,127)

103 FORMAT(IH v2Xv12420X414)

104 FORMAT (1H 'DEFINICION DE LDS ORBITALES QUE INTEGRAN: LAS CAPAG!
#/1H +15X+ 'NUMERO: TOTAL: DE MOS DEL' SISTEMA =*'13 /
# s1H +15X+'CAPAS CERRADAS : DESDE MO '412+! ==>t'4[2+'OCUPACIONa! .
*l2/

¥ J1H VISX YCAPA ABTERTA 1 ¢ DESDE MO vV 127V aay vy 127V i OCUPACTONEN

*12/ . ‘ . . o

# s1H +15X.'CAPA ABIERTA 2 : DESDE MO *,12,'==)>?,12,'30CUPACION=?

*12/ , : .

# f1H 115Xe*CAPA VIRTUALES { DESDE MO '4124'==>t4124';VACANTES'//)
105 FORMAT(1H +15X41243X92(D15,842X))

-

106 FORMAT(1H 420X, 'MATRIZ ALFA1 /1R 420X 49 C1H=) /1H 27X, 710 416Xy12417/)

107 FDRMAT(3D10,3)

108 FORMAT(/////1H )

109 FORMAT(1H +10X.'DATOS DEL SISTEMA 1//)
110 FORMAT(3012)

111 FORMAT(1H 420X, 'MATRIZ BETA'/1H +20X+49¢LH=)/1H 427X "1'416X'21/)J

112 FORMAT(1H Y'DEFINTCION DE| ESTADO E[ ECTRONJCOY/7/) J
113 FORMAT(//1H «'CARGA Y NUMERO DE ELECTRONES DE" LA MOLECULA'/) J
114 FORMAT(1H 410X, 'NUMERO DE ELECTRONES =',15/1H ,10X+'CARGA TOTAL nEJ
» |LA MOLECULA =1,13//) J
115 FORMAT(1H +10X¢ MO DOBLEMENTE OCUPADOS="+v[2/1H +10X+1MO EN: LA CAPAJ
# ABIERTA 1=mt',12/1H +10X,'MD EN LA CAPA ABIERTA 2=a1412/) J
116 FORMAT (1H1VYERROR EN LA ASTGNACION DEL NUMERD DE ORBTTALES DE LA U
* CAPAS,EXCEDE EL TOTAL DE ORBITALESY) J
117 FORMAT(1H1'ASIGNACION ERRONEA DE LOS NUMEROS Dg OCUPACION pg LAS J
*CAPAS') J

118 FORMAT(//1H ,10X,'LA MULTIPLICIDAD ES =*,A8///1H ,10X,'LDS PARAMETJ

#R0OS DE LAS: CAPAS(ALFA Y BETA) SON:v//) J

END J

C ELEMENT JNVS1701 J
SUBROUTINE PiICLOCNUMD) J

C J
C: CAL ULO: DEL OPERADOR PIC=PC+PV J
C J
B IMPLICIT REAL®8(A=H0=7) J
COMMON NUMORB +NR'NWNT J
COMMON/CT/P14P2 J
COMMON/C10/PIT, Pl J
DIMENSION P ¢465) +P1(465)4P2¢465)+PIT(30:30) J

IVEC=1 J

DO 3 =1 NT J

3 P1(1)=0,D0 J

IF (NUMO,EQ@,NUMDRB)GO: TO: 5§ J

C: J
C LEEMOS PV Ji
C J.
o Np=14 B Jt
CALL DWRVECANP\P1+]VEQD) ’ T

5 CONTINUE Ji

C LEEMOS PC Jif
NP=1 Jit

CALL DWRVEC(NPi,P24I1VECH - J!

¢ CALCULD DE PG o o o )

DO 4 |=m1WNT J
4 PICI)=P1CI)+pP2¢(1) J



0s2/v

S LIBE V=03 L=08 DATE 81.05.29

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

TIME

Li=1

CALL COPY(PITsPI+NUMORBWLI)
RETURN

END -

ELEMENT JUNVS1502

SUBROUTINE ODIAG

LOS DATOS DE ENTRADA A LA. SUBRUTINA SON:

MATRIZ S#%(=1/2) PER, 18

SUBRUTINA PARA EL CALCULO DE LA NUEVA MATRTZ C DE VECTORES PROPTOS ™

MATRIZ sS*%(172) PER. 19

RT{OPERADOR DE ACOPLAMIENTD TOTAL

LOS DATOS DE SALIDA SON: )
RTINUEVA MATRIZ DE COEFICIENTES
R1:NUEVA MATRIZ DE VALORES. PROPIOS

COMMON (8

COMMON (8

COMMON C13

NOC:VECTOR CUYOS ELEMENTOS SON LOS VALDRES PROPIOS

DE. LAS ENERGIAS ORBITALES

NOoNONNNANNNNNON O

IMPLICIT REAL%8 (A=H+0=2)
COMMON NUMORB sNRsNWNT

COMMON ¢2

COMMON/C2/ANOC(30) +NPE

COMMON/CT/AC465) +B(465)
COMMON/CB/RT (30+30)
COMMON/C10/5¢30+30) vAUX (465)
COMMON/C13/R1¢30+30)

"""""""""""""""" COMMON/C1T/NOPSHL

DIMENSION D(30,30)

+++DIAGONALIZACION DEL' OPERADOR DF ACOPLAMIENTO' TOTAL! TRANSFORMADO A.

C:
c::
C LA BASE ORTOGONAL:
C.
C

LEEMOS. S*%(1l/2)

Np=19
IMAT=1
CALL DWRMAT(NPiWSeIMATY v
C: OBTENCION DE RimS##(1/2)%RT#S*#(1/2)
DO 1 I=1+NUMODRB

DO 2 J=1.NUMORR

2 DC1vJ)=S(l 4 )
1 CONTINUE )
CALL MMULT(S,RT,D+R14NUMORB)
C DIQGONALIZACWON DE R1
V=0

CALL E|GEND(R1,D+NUMORB MV EPS)

C INTRODUCIMOS LDS VALORES PROPIOS EN EL VECTOR NOC
Do 3 I=14NUMORB
3 ANOCCI)=R1(CI,1)

€, . CALCULO DE LA NUEVA MATRIZ C

no

LEEMOS "S##¢+172)
NP=18
CALL DWRMAT (NP, S, IMAT)
C OBTENCION DE LA MATRIZ T A PARTIR DE LA MATRIZ D

€ OBTENEMOS LA MATRIZ DaS##(1/2)#C

RETURN

(S S &Y Sy Sy S S ST Y Sy Sy S Sy 33y S Sy 20 Oy G Y S S S O Y SN N 3 S S N G 3 & S S Sy Sy O O SO G S S G G S Y S LY Y Sy Sy S S




052/VS

LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

END
ELEMENT JUNVS1702
SUBROUTINE Pi10P1

CALCULO DE Pi|01=PO1+PV

Nnoo o

IMPLTCTT REAL®8 CA=Hy O=2)
COMMON NUMORB s NR s NW 4NT’
COMMON/CT/P1€465) +P2(465)
COMMON/C10/PI T(30+30) +PIl ¢465)

LEEMOS. POl

IVEC=]

Np=2

CALL DWRVEC(NPIP2sIVEC)
CALCULD DE PI01

DO 5 l=14NT

5 PICIY=P1(1)+P2¢CT)

Li=1

CALL COPY(PIT P s NUMORBWL 1)
RETURN

END:

ELEMENT JUNVS1703

SUBROUTINE Pi]OpP2

oo o0

CALCULO DE: P1022PD2+PV

IMPLICIT REAL*8(CA=H0=2)
COMMON NUMDRB ¢NR«NWNT'

COMMON/CT/P1(465) +P2(465)

COMMON/C10/P1T¢30+30) Pl ¢465)
LEEMOS PO2

IVECul

Np=26

CALL DWRVECCNPIsP24VEQ)

CALCULD DE P102

DO 6 =1 NT

6 PICD)=P1ClY+P2¢I)
Li=1 . o
CALL COPY(PiIT+Pi] +NUMORB L)
RETURN

END

0

ELEMENT UNVS1801
SUBROUTINE FDIFERCIDIF)

SUBRUTINA AUXILIAR PARA CALCULAR LAS DIFERENCIAS (FC=FO1)+(FC=Fn3)
D (FO1=-F02) SEGUN EL VALOR DE IDIF

LOS DATOS DE ENTRADA 'SON?

FCIMATRIZ DE FOCK DE LAs CAPAs CERRADAS: PER, 15
FOLIMATRIZ DE FOCK DE LA CAPA ABIERTA. 1 PER, 16
FO2:MATRIZ DE FOCK DE LA CAPA ABIERTA 2 PER. 17

[DIFINDICADOR DE LA DIFERENCIA DESEADA

1D Fula=dFC=FOL

IDIFa2-=>FC~FO2

IDIF=3-=>F01=F02
RESULTADOS:

FDIFIMATRIZ DE LA DIFERENCIA COMMON C10

S S S Y G Y Y O S S S SR & & Y S S S R G SR U G O G G G S G 30 Y G G SR S Y 3 S G S S L 5 f S Y 20 S O 2 Y S S 2 ST 3N Y 2N N Y S

IMPLICIT REAL#8(A=H0=2)



052/VS L1

BE V=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM

DATE 81.,05.,29 TIME

COMMON "NUMORE vNR vNW -
COMMON/C10/FDIF(¢30430) +F(465)
COMMON/C13/F2(30+30)
DIMENSION F1(¢30430)

noo

COMENZAMOS EL CALCULD

IMAT=1 o
GO: TO (1+243)+1DIF
FC=FO1

CONTINUE

NP=al15

CALL DWRMAT (NP FLvIMAT)
NP=16

CALL: DWRMAT (NP F24 IMAT)
GOr TO 4 )

CALCULO DE FC=FD2

CONTINUE

Np=17
CALL. DWRMAT (NP F24+ [MAT)
GO TO 4

CALCULO DE FOl=F02

CONTINUE

Np=16
CaLL DWRMAT (NP F14IMAT)

CONTINUE

D05 T=1+NUMDRB

W\ o

DD 6 J=1VNUMORB A
FOIFCI v ) =F1Cl ey =F2(1+ )
CONT INUE

RETURN.

END.

ELEMENT JNVS1601

SUBROUTINE: RTFORM(NUMOW [FORMALANDA)

CON EsTA SUBRUTINA. CALCULAMOS EL' DPERADOR DE ACOPLAMIENTO TOTAL

SE HA PROGRAMADOD EL ALGORITMO:

RT=RO+T

ROIMATRIZ DE LA PARTE ASOCIADA AL GRADIENTE DEL:

OPERADOR DE ACOPLAMIENTO TOTAL

TIMATRIZ ASOCIADA A | A PARTE HERMITICA DEL

COMMON C8

OPERADOR DE ACOPLAMIENTO TOTAL

COMMON C23

LOS RESULTADOS SON:

RT:MATR12Z DEL: OPERADOR DE ACOPLAMIENTO

COMMON C8 |
Ji

dadddddddddddddd(dddd A ddd LA fA (A A A ddd A A A d AL S L (A L S J N}

IMPLTCIT REAL#*8 (A=H10=2) Jy
COMMON NUMORB +NR yNWNT' Ji
COMMON/C5/N1 N2 N3 NGNS+ I W J,
COMMON/CT/AC465y 4B(465) Jy
COMMON/C8/RT I
COMMON/C10/F ¢30+30) VOAUX (4653 Ji
COMMON/C13/R0 J,

COMMON/CL7/NOPSHL.:



052/vS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29 TIME

SOURCE: STATEMENT ¢ INVINIM )
COMMON/C237T R
DIMENSION RT(30+¢30) +ROC30+30)+T(30430)

C
Cy .+ CALCULO DE RO:
C SE GUARDA EN RT LA PARTE RO
C,
CALL ROFORMCNUMD)
IFCIWWNELO)GO TO' L
WRITE (NW+100)
CALL' OUTPUT(NUMORB RTNW)
1 CONTINUE
Ce.
GO TO €3 VEY VIFORM
4 CONTINUE
C:
Co.sCALCULO DE T
C LA PARTE T SE OBTIENE SOBRE LA MATRIZ T SIN PONDERAR
C!
“““ CALL TFORM
C: ,
lF(IWQNEOO)GO TO§ 2
WRITEC(NW+101)
,,,,,,, CALL: OUTPUT (NUMORB s TWNW)
2 CONTINUE

C. . vPONDERACION DE LA PARTE HERMIT{CA DEL OPERADOR DE ACOPLAMIENTO BDR

C  EL PARAMETRO LANDA

C:
DO 5 I=1+NUMORSB
DO 6 J=1,.NUMORS
6 T(lvJ)=ALANDAXT(]+J)
5 CONTINUE
C

C,.,OBTENCION DEL: OPERADOR DE ACOPLAMIENTO TOTAL CORREGIDO:
C
CALL SUMCRT T +NUMORB)

IFCIW/NE,0YGO TO 6

CALL OUTPUT (NUMORB+RTNW)

6 CONTINUE

RETURN.
C:
C:

- 3 CONTINUE

C«

RETURN » _

100 FORMAT(1H +30X+1OPERADOR DE ACOPLAMIENTO4PARTE GRADIENTE")
101 FORMAT(1H ,30X,'OPERADOR DE ACOPLAMIENTO,PARTE HERMITICA')

END
C ELEMENT JNVS1602

SUBROUTINE 'ROFORM (NUMO)
C‘.
C CALCULO DE LA PARTE RO DEL OPERADOR DE PROYECCION TOTAL
C SE OBTIENE COMO' LA SUMA DE TRES COMPONENTES:

.. C RO1=PICxFCHpiIC+ B

C +PJO1%FO1#P 01+ v
o +P 102 *#FO2#P 102
C\
& JI
C JI
C P1CwPC+PV J!
c P101=PO1+pPV JI
d P102=P02+pPV I
o J

SR 301005 S SN SN SN R 28 SNy G S Y 5 3% S S S S R 5 S S SR SN 38 T Y Y SN 3 ST S S S Y 5 S S SN 20 36 O Y SN Y3 3 Y O O Y




0s2/vs  LIBE V=03 L~08 DATE 81,05,29  TIME

SOURCE' STATEMENT ¢ INVINIM )

DONDE o | - T
PCIPROYECTOR DE' LAS CAPAS. CERRADAS. PER. 1
PO1:PROYECTOR: DE LA CAPA ABIERTA 1 PER, 2
PO2:PROYECTOR DE LA CAPA ABIERTA 2 PER,26
PViPROYECTOR DE LAS CAPAS. VIRTUALES PER, 14

A MATHIZ. DE EOCK DE LA EABAG CERRADAG - PER e "

“FOLVMATRTZ "DE FOCK DE A CAPA ABTERTA™1 PERV 1§
FO2MATRIZ DE FOCK DE LA CAPA. ABIERTA 2 PERs 17

EL RESULTADO Es:

----—--------P---'

RO1:MATRIZ ASOCIADA A LA PARTE DEL GRADIENTE DEL OPERADOR

NONONOONNDONOC

DEACOPLAMIENTD: COMMDON "C8

IMPLICIT REAL%8(A=H+0=2)
COMMON NUMORB +NRNWNT
COMMON/CT/PL(465) +P2(465)
COMMON/C8/R01€30430)

COMMON/C107A(30+30) vB(465)

/

COMMON/C1T7/NOPSHL:
c COMMON/C23/R(¢30430)
€., +CALCULO DE LA COMPONENTE DE LAS CAPAS CERRADAS survessososannnnneans

nNnn

n 0

éf“““ CKEEMDWRMAT(NP“ROWIMAT)

Lo
c
C

COMMON/C13/R0O(30+30)

CALL PiICLOCNUMODY
¢ LEEMOS FC
Np=15
_CALL DWRMAT (NP ROs IMAT)
CALL "OUTPUT (NUMORByRO\NW)
C CALCULO DE PIC#FCxPIC: 7
CALL: MMYLT (A+ROsA+R«NUMORB)
CALL OUTPUT (NUMORB, A NW)
o CALL OUTPUT (NUMORB+ RoNW)
. INICTALTZAMOS "ROL
DO 1 T=iVNUMORE
DO 2 J=1 NUMORB
ROLCI v J)=RCI 4 J)
CONTINUE ‘
.. IF(NOPSHL,EQ,0)GO TO 10

- N

}TTEK[CUCO“DE LA COMPONENTE DE LA CAPA ABTERTA 17 v v vy

CALCULO DE PIOi
CALL PioP1
-...LEEMOS FO1

_NpP=ig

CALCULO DE Pi101#FO1#P101
CALL MMULT CA+ROwA+RINUMORB)
CALL SUM(RO1,R,NUMORB)

.. 1F CNOPSHL 4E@,1)GO TO' 10

+++CALCULO DE LA COMPONENTE "DE LA CAPA ABIERTA 2 41 iverivavviiess ‘

Oi'tlﬁoclJ’

J
CALcuLo pe Pi02 :
_CALL piop2 Y

—-.LEEMOS F02 i
—— Np=17 y

. CALL DWRMAT (NPiyROv IMAT)
CALCULD pE P102#F02%P102 J



082/vS  LIBE V=03 L=08 DATE' 81,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

TIME

CALL MMULT(A+RO4A+R+NUMORB)
CALL' SUM(CRD1+R+NUMORB)

10 CONTINUE
Cornd

RETURN

END
ELEMENT JUNVS1603
SUBROUTINE TFORM

¢
C L v B} _ . _
of EN ESTA SUBRUTINA CALCULAMOS LA PARTE T DEL' OPERADOR DE ACOPLA=
C MIENTO: TOTAL
Cx. )
o EL{ ALGORITMO PROGRAMADOD ES
C T=ALANDA*(POL*(FC=FO1) #pC+PC#(FC~FO1) #p01+
C +PO2%(FC=FOR) #PC+Pr#(Fr=F02) #P024
C +P02#(FO1=F02) #¥PD1+P01 #(FO1=FO2) #P02)
C .
C LOS: DATOS. DE! ENTRADA SON?
c T g .S Sy e TR g P gy R N S T gy - ) ) . - )
C PC!MATRIZ DEL! PROYECTOR DE |AS CAPAS CERRADAS! PER, 1
________ C: PO1:MATRIZ DEL: PROYECTOR DE: LA CAPA ABIERTA 1 PER, 2
_________ C PO2:MATRIZ DEL PROYECTOR DE LA CAPA ABIERTA 2 PER. 26
o FC=FO1=FDIF COMMON C10
C FC=~FO2mFDIF COMMON: C10
C FO1=FO2=FDIF COMMON Clp
C LOS RESULTADOS. SON:
»»»»»»»»»»»»» C o 1 o e g 0 S iy Y s 2 ) o ) )
c TIMATRIZ T ASOCIADA A LA PARTE RERMITICA DEL 0PI, DE
C ACOPLAMIENTD: COMMON €23
C:
C.
o
-~ C

daddadddaedaddqdddddddddddadddadddadddadddddddddddddddddodddadddddddas

IMPLICIT REAL%#8(A=H0=Z)

COMMON NUMORB +NR+NWNT
COMMON/C10/FDIF P
COMMON/C13/T0
COMMON/CL1T/NOPSHL!
COMMON/C23/7

DIMENSION T(30,30)P1(30,30),P2(30,30) P45 VFDIF(306+30)+T0O(30,30

e

”Mi::CVMM“WEEEMOS7PCWW

*)
C . .
Cooo INICIALTZAMOS: A CERO

c
DO 1 I=1+NUMORB:

Do 2 J=1,NUMORB

T(l!J)'O:DO
CONTINUE
Li=1

[VEC=1

- N

C;

W ERLEULO DE PCH(FC=FOLY*PDL+PDI# (FC=FOLY#pC
C
C CALCULAMOS LA DIFERENCIA FC=FO1
I=1
3 CALL FDIFER(])

NPm=]
CALL DWRVEC{NP:Ph IVED)

cLLLLLLLL L Leticeeeteleettedecceertoetnte ciceeoerdececrteeererceteend




0s2/vS.  LIBE V=03 L=08 DATE 81.05.,29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

CALL "COPY(P1,P{yNUMORBVLT) J

o LEEMOS PO1 J

Npm2 J

CALL DWRVEC(NP\Pis JVEC) J

CALL: COPY(P24Pl,NUMORB,L1) J

CALL "MMULT(PL FDIF P2, TD,NUMORB) J

CALL 'SUMCTVTO+NUMORBY " J

CALL: MMULT(P2+FDIF+P1+TO4NUMORB) J

CALL SUMCT,TD+NUMORB) J

IF (NOPSHL.EQ,1)GO TO 10 J

C J

TTTCY Y CALCULD DE PCHCFC=FO2) ¥PDR2+PO2% (FC=F 02 #5C J

o8 J

C LEEMOS FC=FD2 J

Im2 , J

4 CALL FDIFER(C1) J

C LEEMOS PO2 J

NP=26 J

CALL DWRVECCNPI, P IVEC) J

CALL COPY(P2+PiyNUMORB L1} J

CALL MMULT(P1+FDIFP2,TO,NUMORR) J

CALL SUM(TTO+NUMORB) J

CALL MMULT(P2+FDIF+P1+TDyNUMORB) J

CALL "SUM(TVTO NUMORB) J

¢ J

Cy.+CALCULO DE PO1#C(FO1=F02) #PD2+PD2#(FD1=F02) #P01 J

C: J

C LEEMOS. FO1=FD2. J

=3 ‘ J

5 CALL FDIFER(I) J

¢ LEEMOS pPOL J

Np=2 J

CALL DWRVECCNPIWP#IVEC) J

CALL COPY(P1,Pi,NUMORB.LI) J

CALL MMULT(P1+FDIF+P2+TO«NUMORB) J

CALL "SUMCTTOVNUMORB) J

CALL MMULT(P2+FDIFPIVTIDWNUMORE) J

CALL SUM(T,TO+NUMORB) J

C J

10 CONTINUE J

RETURN J

END: J

TUCTTTTTTTELEMENT TUNVS0202 J

SUBROUTINE SCAN(NSCAN) o ) o o L

C‘ ---——----'u--n---D-D----.---n--------------------------u----—------J

c 3 J

,,,,,,,,,,,,,,,,, c CALCULO DE UNA. SERIE DE PUNTOS EN LA SUPERFICIE DE ENERGIA J

o J

""""""" C LOS INCREMENTOS DEUN"PUNTO A OTRO DEL " BARRIDO SERAN LOS 'MIsSMOs U

C EN TODOS LOS CASOSY SU' VALOR SE ESPECIFICA EN LA SUBRUTINA SCAIN. J

ol J

E’ USAMOS. ESTAS VARIABLES: J

: J

e *TANCTYSNUMERDTATOMICO DELTATOMO CONSTDERADG: J

e *1ZCI 1) =ATOMO AL QUE ESTA UNIDO EL TANCT) J

C #1Z(1+2)=ATOMO QUE NOS: SIRVE PARA DEFINIR EL ANGULO' PLANO Y,

C *#12¢1+3)=ATOMO QUE NOS: SIRVE PARA DEFINIR JUNTO CON 1Z¢lelyel12¢1.2J

C JEL PLANO: DE REFERENCIA, ] , J

____________ o *1Z(1+4)=NUMERO QUE NOS INpIcA LA POSICION pgLi ATOMO IANCI) cON J

D RESPECTO "AL" PUAND DE REFERENCTA J

,,,,,,,,, c 1ZC1,4)=0 ESTA EN EL PLAND '

C J

1ZCp+4)=+1  ESTA POR ENCq{MA DEL' PLANO




0S2/vS.  LIBE v=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

[ZC¢Uva)Y==1""ESTA POR DEBALO DEL PLANY

*BLCJ)=LONGITUDES DE ENLACE

#ALPHAC 1) =ANGULO: ENTRE LOS. ATOMOS TANCI) +1ZC141)412€142) MEDIDO
DESDE JAN(l) ===>1z(l1+1) EN: SENTIDO: OPUESTO A LAS AGUJAS: DEL
RELOJ

T RBETACTY®ANGULG DTEDRDI FORMADS BOR TANCTY "CON EL BLANO TZCIVIYV

1ZC142Y, 1Z€143) STENDD ELI EJE DE GIRO DEL CITADO ANGULD EL
1ZC1o1)===>12¢1+2) Y EN EL SENTIDO' INDICADO,SE CONSIDERA POSITIVO:
EL: SENTIDO' CONTRARIO A LAS AGUJAS: DEL: RELOU.

#NZ=NUMERO: DE ATOMOS (REALES+F1cTI¢l0S)cUYAS ¢cOORDENADAS HEMOS

#]PAR(1,J)=PARAMETROS QUE VARIAMOS. EN DX(J)

*NIPAR(J)-NuMERo DE PARAMETROS QUE VARTAMOS EN UN VALOR DX¢J)

*NPAR=VARTABLE 0CULTA

#*NSTEP=VARIABLE PARA EL' CONTROL DE PROGRAMA,sl VALE 0 EL BARRIDD
COMIENZA EN UN PUNTO CUYAS COORDENADAS SE LEEN,S! VALE CUAL=
QUIER OTRO VALORLAS COORDENADAS DEL PUNTO*INIC4AL?SE SUPONEN
CONOCIDAS POR EL: PROGRAMA

#XX(IYyNZZ=VARTABLES OCULTAS

#DX(JY=VALOR DE LA CORRECCION A LOS PARAMETROS

*NUM;NUMERO‘DE TARJETAS: DE: VARTACIONES: S{MULTANEAS LE[DAS.

LEIDO

#NUMB=NUMERD DE: PUNTOS DEL BARRIDO:

DATOS DE ENTRADA.

g;;LLLLgLLLLL;;L;;C;QQLQLL

*

COMO RESULTADOWOBTENEMOS LAS COORDENADAS DE' CADA. UNO DE  LOS ATOMNSY
EN. SU FORMA CARTESIANA ,LLAS UNIDADES DE: LAS MISMAS SON A,A, SI SE' J
INTRODUCEN EN A,U. J
J

IMPLICIT REAL#8(CA=HO=2)

COMMON NUMDRB s INs IQUT NT

COMMON/START/NNRNW

COMMON/A/IWAY(10)

COMMON/ACELE/TACEL o i
COMMON/CA/DNUCL€10+3)412¢10) «NUMNUC:

COMMON/C2/NDc(€30) +NPE ,
COMMON/CA/EPS+EPSENTEPSENDWEPSCOE

COMMON/C4/T1PO

COMMON/C5/NUMITE «NNN+ IRy INRs INCo I W

COMMON/C6/ALFA(242) +BETA(2,42)

COMMON/CT/H(465) +T(465)

COMMON/C8/C(€30430) }

COMMON/c11/DBORBYNNUCLC30) +1TORB(30)
COMMON/C16/NOPEN1 +NOPEN2 «NCLOWNDC1 +NOC2

COMMON/C1T7/NOPSHL

COMMON/ZMAT 7 TANZ (15 vIANC15v4Y VBL¢15Y vALPHACLSY VvBET(15) vNZaNZZ s
#IPARCL5,5) yNIPAR(5) ¢NPARNSTEPI, XX(5) DX (5)  NUM{NUMB.

DATA ANTOAU/l 889762p0/

DATA ZERO/0.0D0/+ONE/1.:.0D0/TWO/2, , 0D0/

DATA MAXPAR/15/MAXCD/5/

NONANONANANNNNONNNNOOD NNDNNNONNDN

Cz
- NSTEPmNSCAN
C.
C ENTRADA DE DATDS PARA EL PRIMER PUNTO:
=0 _ ‘
IF (NSTEPNE,0)GO: TO 450
=]+l

C WRITECIOUT111001 T
CALL COORIN

CALL PRINTZ

| SHRN SR GILE SN SNy SR SNy GRE SRS Gy SN SN SUN GRN GuR SN SNy SN GUR S5§ SNOY GHE SUN AU VG WD J5J SE SN Wy G



052/VS

L

1BE V=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

DATE 81,05,29 TIME

450

CALL SCF

IWAY(3) =2

CONTINUE

ENTRADA DE LAS CORRECCIONES
CALL: SCAIN:

460

NUMB=NUMB=1

TECNUMBY&TO V480,470
CALCULAMOS LOS PUNTOS DESEADOS

CALCULAMOS LOS NUEVDS VALORES DE LDS PARAMETROS

470

CONTINUE

[=]+1

WRITECIOUT, 111001

CALL ZSCALE(ZEROwONE)

ESCRIBO LAS CORDENADAS. DEL: NUEVO' PUNTO
CALL: PRINTZ.

TTCALL BUTLDZ

FORMAMOS LA NUEVA MATRIZ C

REAL1ZAMOS LA AUTOCONSISTENCIA.
CALL SCF
GD: TO: 460

FINALTZA ELTPROCESD DE CALCULD DE"LOS PUNTOS

480
1110

1120 FORMAT(1H1,'FIN DEL: BARRIDO DE PUNTOS: SOBRE LA SUPERFICIE DE POTEN

RETURN
FORMATCLH +'PUNTO NUMERO: '+12//)

#ClALY)

END

ELEMENT JNVSQZ01
SUBROUTINE' SCAIN

LEEMOS LAS CORRECCIONES. QUE HEMOS DE INTRODUCIR

DE LA. SUPERFICIE DE POTENCIAL QUE YA HEMOS CALCULADO PARA OBTENER

EN CADA. PUNTO

""" LAS COORDENADAS DEL NUEVO

AR NARSIANNNS

IMPLICIT REAL#8(A=H0=2)
COMMON NUMORB + [N+ [OUT

COMMON/ZMAT/TANZ (15) ¢ 12€15+4) +BLIC15) +ALPHACL15) «BETAC15) +NZaNZZ+

#IPAR(1545) +NIPAR(5) « NPARVNSTEPIy XX(5) +DX(5) +NUM

NUMB

DATA ZERO/0,0D00/

38

DATA MAXPAR/15/+MAXCD/5/
DO 38 [alMAXCD
XX(¢1)=ZERO

LEEMOS EL NUMERO' DE PUNTODS. DEL' BARRIDO!

Nnoa Nnoo

READCINY10LI0)N{jMB
LEEMOs LAg VARIACIONEg
DO 440 Jml MAXCD

READ(IN¢1040) (1PAR(I+J) + 1=l «MAXPAR)Y DX (J)

4lp
420

DO 420 [=1+MAXPAR
IFCIPARCI v ) =99)4104440,410
IFCIPARCIvJ)Y420+45010420
CONTINUE

NIPAR(J)=MAXPAR

NUM=g

440

GO TO 450
NIPAR(J)=i=1



052/VS

L

1BE v=03 L=08
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

DATE 81.05,29

TIME

IARARS)

NIPAR(J) =] =1
NUM=J

ESCRIBIMOS LAS CORRECCIONES

WRITE(IOUT41030)

430

WRITECIOUT,1050)

DO: 430 J=1 NUM . } v
WRITECIOUT+1020) CIPARCI +J) + 121 +MAXPAR) «DX(J)
WRITECIOUT1050)

RETURN

1010

FORMAT (212)

1020
1030
1040
1050

FORMAT(IH "VI5¢12v2X)v10X,D15,8)

FORMAT (1H ++PARAMETROS: A VARIAR:»41X&!VALOR 1)
FORMAT(1512,D10,4)

EORMATCIH '60(1H*)010X915(1H*))

ND

ELEMENT JUNVS50203

O
*

0

SUBROUTINE ZSCALE(TXX TDX)

QCPE VERSION
DECEMBER 1971

*

SUBRUTINA PARA. INTRODUCIR LAS VARIACIONES EN LAS COORDENADAS
INTERNAS:

EL METODO SEGUIDO: HA SIDO- SUMAR LA CORRECCION DX¢J) A CADA COORa-.

DENADA INTERNA,PARA ELLO SE HA SUPUESTO QUE LAS COORDENADAS

INTERNAS SE HALLAN NUMERADAS DE FORMA QUE
IPAR<1.J>-1-~->1PAR(IoJ>-nz-1 LONGITUDES DE ENLACE
[PAR(I yJ)uNZ=1===d IPARC] ,J)=24NZ~3 ANGULOS PLANOS
lPAR(l'J)=2*Nz 3--->1PARc1.J>=3*Nz-6 ANGULOS D1EDROS

CUALGUIER PARAMETRO HA DE ESTAR COMPRENDIDO: ENTRE 1 Y 3NZ=6

SINO HAY ERROR

AIA LANANANARANANATANAIARA I LARA

0O
*

*

IMPLICIT REAL#8 C(A=H{(O=Z)
COMMON: NUMDRB sNRNW

COMMON/ZMAT/IANZ(15)011(15 4).BL(15)0ALPHA(15)oBETA(15)sNZ.NZZ'

.......................

DO 60 JmlNUM
NPARR*NIPAR(J)

g

.o .o . .
"M ENEIEEE NI IR A I B I B AR Y I RN IS BN NS RN SN B NPT I B R AN BN R B BN N S Y S B IR B Y I I R B Y

P
v

KisK=NZ41 o

REGUNTA POR EL TIPO DE PARAMETRD A VARIAR
IF(K1)10+10420 |

ARTACION DE LAS LONGITUDES DE ENLACE

10

CONTINUE

20

K2wK+1 )
BLCK2)=BL(K2)=TXX¥XXCJI+TDX*#DX(J)
GO TO 60

CONTINUE

0

 K3mK=2%NZ+3
1F(K3)30430440

vV

ARJACION DE LDS ANGULOS. PLANOS

(SIS SIS IS GGy S Sy S S AN S Sy S G S SR S S SN Sy S G SR SR SU Sy Sip Gl Sy SRy SN SRp GNG SN GHG GNGY SN R GUJ SN G S SRy UL NN GNS SH) GRS SNy N



082/VvS

LIBE y=03 L~=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

30 CONTINUE
KQ-K‘NZ#3; ) .
ALPHA(K4) =ALPHA(K4) =TXX#XX (J)+TDX*DX CJ)
GO TO 60

40 CONTINUE

K5=K=3%NZ+6

IF(K5)50450470 o
VARIACION DE LOS. ANGULOS DIEDROS
50 CONTINUE

K6aK=2%NZ+6

60 CONTINUE"

C .
.o!.oc‘0'00'0009.00000000009-0.000lt.ool"oqOQ|Qcooll0.0¢oncocto..|

RETURN

70 WRITE (10UT+1000)
STOP

P PR L e L B

LN Sl SR S SR G G R O AN NN SN &N &5

| SN S &N

1000 FORMAT(1HLv Y INTENTAMOS VARTAR UN PARAMETRO TNEXTSTENTEERROR EN """

o

¥ZSCALE™)
END |
SUBROUTINE' COORIN

J

[ SN S &

P " -

LECTURA DE LAS COORDENADAS DE "LOS NUCLEDS EN COORDENADAS "INTERNAE™J

AIARARALARA

J
J

----o--------n;--------;;—;-;u;-----------—---;uannu;—;--—;——-----J
IMPLICIT REAL%*8 (A=H+0=2)
COMMON NUMORB, IN, 10UT

COMMON/C17DNUCL TANYNUMNUC ™

Cw

COMMON/ZMAT /TANZ (15 vIZ(15v4Y vBL¢CI5Y VALPRACLSY vBETACL5Y WNZWNZZ s
#IPAR(C15,5) yNIPAR(5) yNPAR ,NSTEP!, XX(5) 4DX (5) ¢ NUM, IDUM
DIMENSION DNUCL(10+3)+1ANC10)

DATA ZERO/0.0Do/

Ca

T Cw

COMENZAMOS. LA LECTURA DE LDS DATOS. o ,
SE LEE HASTA QUE SE ENCUENTRA UN CERO: ENTRE LAS COLUMNAS 4 v 8.

1Z¢1435=0
12¢1+4)=0
BL(1)=ZERD
ALPHA(1)=ZERD
BETA(1)=ZERO

[=1

20 [=]+l , . ,
READ C(IN¢1020) TANZCI) w17 €101 4BLCI) 0172 C102) ¢ALPHACI) v17C143)
*BETACI) «12(144)
IFCIZC1 412220430420 _ o . .
CALCULAMOS. EL NUMEROD DE NUCLEOS(VERDADEROS Y FICTICIOS) QUE

HEMOS DEFINIDO,

™~N
”
[
-

-
A
[}

o

LLLLL.(_LL(_(_LL.LLL'QLLLQLLLLL(_LL

30 NZ=|=~1

COMPROBAMOS. QUE LOS ATOMOS NO ESTAN SUPERPUESTOS
DO 10 [=14NZ
=]+l

DO 15 J=]](NZ

TFCCIZCrv) EQTZCUVINY AND W (BLCTY JEQ, BLCUYY VANDY
* C(1ZC1e3) EQ@I1ZCJUv3)) . AND CALPHACI) JEQ,ALPHA(J) ) +AND,

D S SEN SR SR Mg



052/VS

L1BE V=03 L=08 DATE 81,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

T''ME

15
10

40

*

(BETACT) ,EQ.BETACU)) JAND CTZ (T4 VEQVTZ(JVEYYYGO TO 40
CONTINUE:
CONTINUE
RETURN
CONTINUE

WRITE(CIOUTv1010)

1010 FORMAT(1H1,10X,+#%% GEOMETRIA ERRONEA,DOS ATOMOS. TIENEN. LAS MISMAS
# COORDENADAS #*ux1)

CALL PRINTZ
STOP:

[ SN0 SWaS SN SR SRS NG SN U SO 4

1020 FORMAT(15,15,D10,4,15,D16.4,1%,D10.4,15)

1030 FORMAT (LH yIOX, v %%¥ ELIATOMO vy 12V Y ELT ATOMOI ¥y T3 vV wswy

J

J

J

END , J
SUBROUTINE: BylLDZ. J

Coe ' J

C" g S S TR e O g Ny T J

______ < QCPE VERSTON J
C DECEMBER 1971 J

Ce [ Yy ——— J

Ca , ; ) J

C SUBROUTINE TO BUILD A MDLECULE FROM ITS 7 MATRIX J

““““ C USED IN CONJUNCTION WITH SUBROUTINE VGEOM J
Ca , J
IMPLTCIT REAL®8 (A=HV0O=2) J

Cx J

C» _ J
COMMON NUMORB . IN, I0OUT J

_______ COMMON/C1/C | AN NUMNUC: J
COMMON/ZMAT TANZ(15y 4 1Z(15,43 \BL(15y ALPH(15y \BET(15)  NZ NZZ, J

*®] PAR(C15,5) QNIPAR(S) 'NPAR WNSTEPI XX (5) +DX(5) yNUMINUMB J

Cw _ J
DIMENSION C¢10,3)+1AN(10) J

DIMENSION ALPHA(15)+BETA(¢15) , . . J

________ DIMENSION A(15),B(15),CZ(1543),D(15y,U1(3yU2(3y,U3(3),U4(3y, J
*VJ(3)WWP(3)4V3(3) Ji

C# . , i - J
DATA ZERO/0,0D0/+ONE/1,0D0/+TWO/2,0D0/ J

DATA TENM5/1,0D=5/+TENM6/1,0D=6/ J

DATA TORADY/1,74532925199D=02/ J

DATA P1/3,141592654D0/ J

 Cw J
Cx _ J

C ZERO TEMPORARY COORDINATE ARRAY C2 J

6 DO*lO l.lQNZ J

DO 15 Umle3 J

15 C2(1+J)=2ERO J

________________ 10 CONTINUE | J
C CONVERT ANGLES FROM DEGREES TO' RADIANS J

DO 20 I=14NZ J
ALPHA(C1)=ALPH(1)*TORAD: J

20 BETACI)=BET(])#TORAD J

C* vvvvv J
.Cx - J

c TRANSFORMATTON BEGINS J

C # ATOM 1 ON THE ORIGIN J

of # ATOM 2 ON THE Z. AXIS J
CZ(2+3)aBL(2) J

.................. IF(NZ=3)260430,30 . J
LE % ATOM 3 ON THE X=Z PLANE J
30 CZ(3+1)=BL(3)*DSINCALPHA(3)) j

IFCIZ¢341)=150,40450




$2/VS  LIBE : V=03 L=08 DATE 81.05,29

SOURCE STATEMENT ¢ IUNVINIM )

TIME

40

50

"3BONDED TO 1
CZ(€3+3)=BL(3)*DCOS(ALPHA(3))
GO TO 60 ‘

3 BONDED'TO 2
CZ(3+3)=CZ(243)=BL(3)*DCOS (ALPHA(3))

# “ATOM 4 ANDSS,

60

70

DO 80 [=4vNZ A
IF(DABS(CZ(I=1,1))=TENM5)70+90,90

*x% LINEAL SHAPE FOR MOLECULE
CZCI+1)=BLCI)*DSINCALPHAC(L))
ITEMP=1Z(1+1)

80

90

JTEMP=IZ2(1+2)

CZCTv3)=aCZCITEMPW Y =BLCTY®¥DCOS CALPHACT) Y *¥DS TGN CONE vCZ (T TEMPH 3)

#=CZ(JTEMP13))

~%xx NON LINEAL.
Kel
IF(K=NZ)100+1004260

100

DO 250 JmK N2

DCAJ=DCOS (ALPHACIY)
DSAJ=DSINCALPHA (J))

DCBJ=DCOS (BETA(J))
DSBJ=DSIN(BETA(J)) o
WRITEC641000)DCAJ+DSAJIDEBI 1DSBY

FORMAT (1H +10(D13,+§+2X))

TFCIZCU44)5135,1104135
*%*ATOM 4 ON' 1=2=3 PLANE

CCALL VECCULVCZ,12€J42)412CJ43))

CALL VECCU24+CZa12C 1) 012C542))
CALL' VPRODI(VPsUleU2)

R=DSART(ONE=(U1 (1) #U2(1ysUL(2y %U2 (25 s UT (I RUZ 3y y ¥#23

120

WRITEC(6410003R

DO 120 =143
U3a(1d)=vP(CI) /R

CALL VPROD(Uasu3U2)
DO 130 (=1,3

VJCIY=BL (Y * (=2 CTY*¥DCAJ+US (Y *DSAJHDCBIFUS (Y #DSAJ#DSBI)

CeC o cl et oo o o

130
135

ITEMP=IZ(Js1) v

CZCJo])mVICLI+CZCITEMPH )

GO TO 250 ) .

IF(IABS(IZ(J 4))=1)210+140+210
#®#%ATOM 4 OVER 1=2-3 PLANE

140

CALL VECCUL4CZy1ZCIVIYVIZCIvH))

CALL VECCUZ4CZyTZCIv23vIZC¢Iv1Y)
ZETAm=(UL(1)#U2(1)+UL(2)%U2¢2)+ULl(3)#U2¢3))
ACJ)=(=DCBU+ZETA®DCAJ) / (ONE=~ZETA%ZETA)
BC(J)=(DCAJ=ZETA#DCBJ) / (ONE=ZETA*ZETA)
R=ZERD

GAMMA=P1/TWO

150
160

170

IFCZETAY150+1704160

RuP |
GAMMA=DATAN(DSQRT(ONE=ZETA®ZETA) /ZETA) +R
WRITE(6+1000)ZETA «GAMMMA

D(J)=ZERO

lF(DABS(GAMMA+ALPHA(J)*BETA(J)-TWO*PH) TENM6)Y1%504180,180

C L OO CC OO O

180 DCI=12(J, 4)*(DS@RT(ONE+A(J)*DCBJ—B(J)*DCAJ))/DSQRT(ONE =ZETA%ZETAYJ
190 CALL VPROD(V3«U14U2)

DO 200 [=1,3

U3CI) =AU #UL CII+BCII #U2CTD) +D (U #y3 (D)

VJC1I=BL(J)*U3 ()

lTEMP!IZ(Jvl)

WRITE (64 lOOO)Ul(I).D(J)'U2(l)-A(J).V3(l)

CclL e



hs2/7vs

LIBE . V=03 L=08 DATE 81,05,29

SOURCE! STATEMENT ¢ UNVINIM )

TIME

200

210

CZCIvD)aVICD +CZCITEMPI )
GO TO 250

#%##ATOM 4. UNDER 1=2=3 PLANE
CALL VEC(ULCZ41Z¢Je1)01Z2(ds3))
CALL: VECCU24CZ41ZCJ42)412CJs1))

ZETA==(UI(1)%U2(1)+UL(2)%U2(2)+UL(3)#U2(3))

CALL VPROD(V3sU14+U2)
V3MAG.DS®RT(v3(1)*V3(1)+v3(2)*v3(2)+v3(3)*v3(3))
A(J)=V3IMAGRDCB j/ (ONE=ZETAXZETA)
B(J)-DSQRT((ONE-DCAJ*DCAJ-A(J)*DCBJ*V3MA5)/(ONE-ZETA*ZETA))
IFC12(¢J44)=2)22042304220

220

B(J)==B(J)

230

DCJIY=BCIYRZIETA+DCAJ

DO 240 =143

U3 (1) =B () %ULCII+D (I #U2¢T1)+ACII #V3(])
VI =BL(JY*U3 1)

ITEMP=]12(J,1)

240

CZCJIv1)mVIC(1)+CZ (I TEMPI )

Cx
Ca

250

END: OF PROCESS
CONTINUE

ELIMINATE DUMMy ATOMS ,,. THESE ARE CHARACTERIZED BY AN ATOMIC

NUMBER OF ZERO:

260

270

NATOMS=0 ,

DO: 290 [=1.N2
IFCIANZ(1))2704,2904270:
NATOMS=NATOMS +1
[ANC(NATOMS) =[ANZ (])

Do 280 U=l 3

280
290

C(NATOMS +Jy=CZ (] +J)
CONTNUE:

RETURN:

END v
SUBROUTINE VEC(U+CiaJeK)

QCPE VERSION
DECEMBER 1971

W gy SRy T S S e S A S,

IMPLICIT REAL*8 (A=Hv0=7)
DIMENSION C€1543)+R(3)+U3)
DATA ZERO/0,0D0/

CALCULA LA ' DISTANCIA INTERATOMICA J=K
R2=2ERD

DO 10 I=1,43

RCII=CCyr])=CCKo1)

R2=R2+R (1) *R(I)

€ Lot tigit e titit e eediditc e ecddictttr i e uceccrecu o ceCUC oo

R2=DSA@RT(R2)

CALCULA LOS COSENDOS DIRECTORES ENTRE LOS "ATOMUS "J=K
DO 20 [=1+3

Ucl)=R(1)/R2 o
WRITE(C6e1000UCL) +UC2) eU(3) 4R2

FORMAT(1H +4¢D15,84+2X))

RETURN

END
SUBROUTINE yPROD CyPirxsY)

[ SIS GEY Gy SNy Gigy GEE Sy S &



052/vS  LIBE Ve03 L=08 DATE 81,05,29  TiMi
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )
Cx
C{ ------—-------
C QCPE VERSION
C DECEMBER 1971
C; Dy S 2 D G e s A g 0 O
Cx V
¢ VP=X CROSS Y
Cx A
IMPLICIT REAL#8 (A=HyDm=2)
Cx _ ‘
DIMENSION VP¢3)+sX(3)1Y(3)
Cx
VP(1)mX(2) #Y(3)=X(3)#Y(2)
VPI(2) aX(3)#Y (1) =X (1) #Y(3)
VP(3)=X (L) #Y (2)=X(2) %Y (1) _
WRITE(64100)VP:C1) 4y VPI(2) yvP(3)
100 FORMAT(C1H +3¢D15,842X))
RETURN ‘
END. ;
SUBROUTINE PRINTZ
C o
C ESCRITURA DE LA MATRIZ Z DE COORDENADAS INTERNA2
C,

IMPLICIT REAL#B8(A=H40=2)

COMMON NUMORB s INyIOUT

COMMON/ZMAT/TANZC15) 0 1Z(1544) «BLC15) +ALPHACL5) vBETACL5) «NZ o NZZ s
#IPARC15,5) JNIPAR(5) yNPARNSTEP, XX (5) 4DX (5) ¢ NUM, 1 DUM

WRITE (I0UT+1020)

WRITE (10UT+1030) TANZ(1)

TF(NZLLEVIY g0 106
l1=)1 _
WRITE: ¢I0UT+1040)
IF(NZ+LE«2) GO TO
[i=11+1

éANZ(Z)olZ(Z.l)

WBLC2) 11

12=N2

WRITE (10UT+1050)
IF(NZ,LE,3) GO TO:
]3=2#NZ=3

DO 4 I=4.4NZ
[1=]1+1

6

TANZ 3 VT Z E3VIYVBL I VTIVIZ(3V2Y vALPHAC3Y VT2

Io=]2+]1

1020 FORMAT(//30X+'7 MATRIX'/1X~'AN5‘3X.'21"4Xc'BLJ.19x.622"5X"ALSHA

4 WRITE C(IJOUT+1060) TANZCIYo1ZCloe1) oBLCID 011012 CI02) vALPHACI) v125

T3a=]3+1

#]ZCTe3) vBETACIIZI13012(C144)

6

RETURN

WV VISXV V23V CAXVIBETAVVLTX, VI4T7)Y

Lttt ClUiC O ULUOCL CLUUL LU Oitiec t e e titie € ¢ tivie ¢ o0 ¢ 2!

1030 FORMAT(13) " < - J
1040 FORMAT(13415,G14,74'C'413,") ") J
1050 FORMAT(CI34154G144T4%C'01341) T l84G14eTo" (0 13,4") 1) %
1060 FORMAT(I3OI5¢G_]:4c7"('0[3}') "aI54Gl4, T ¢'0134Y) L J
#]54G14.Te ("4 13,") '415) J
END: ; o J
=NUMERO' DE "ATOMOS "CUYAS "COORDENADAS "SE MINTMIZAN(EONS IDE=: J

RADDS EN EL: ORDEN DE ENTRADA) {

FORMATO: 12 J,

J

P30 96 36T 20 0090 290 2006 ‘ o f
S SE EL TGEN ESTOS” DOS” CRITERI0S "DE "CONVERGENCIA™; QUE" HAN DE~CUMLTREE.
C™ 8 IMUL TANEAMENTE ¢ S
1-LA VARIACION DE LA ENERGIA DE UN CICLO AL: SIGUIENTE HA DE SFRJ



052/vS  LIBE V=03 L=08 DATE. 81.05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

""""" ¢ MENOR QUE TEPS=210#% (10T ¢2Y=1) EL VALOR §TANDARD EN LO#¥ (=55

C 2~LA MAyOR DE LAS COMPONSNTES DEL' GRADIENTE HA DE SER MENOR QUEJ]

C DELT2P=10%#(10PT (1)) ,EL VALDR STANDARD: ES: 10#%(=3), Ji

C 1OPT(1)==>CONVERGENCIA PARA LA MINIMIZACION DE LA MAYOR DE LAS: i

c COMPONENTES DEL' GRADIENTE | | | Jj

C 10PT(2) ==>CONVERGENCTA EN LA ENERGIA PARA LA MINIMIZACION Jj

e 9696 98 36 3 969690 36 30 96 26 J;

C 4

C LIMITACIONES , J}

C NUMERO MAXIMO DE NUCLEDS=10 Ji

C NUMERO MAXIMO DE VARIABLES A MINIMIZARa30 Ji

o NUMERO 'MAXTMO DE CICLOS TTERATIVOS DURANTE LA MINIMIZACTON=50 Ji

d | J

C NOTAISE USAN cOORDENADAS. cARTESIANAS PARA LAS VARIABLES Y SUS Ji

C GRADIENTES. ] - .

C: ---------—--------u-------------—--n----------—-p----—--s-------—---...wJ

IMPLICIT REAL%8(¢A=H0=2) J

COMMON NUMORB YNR+NWNT' J

COMMON/A/TWAY(10) J

COMMON/ACELE/ I ACEL: J;

COMMON/START/NNRNW J

COMMON/c1/pNUCLC10+3) 4 12¢10) JNATOMS Jj

________ COMMON/C3/EPSyEPSENT +EPSENO+EPSCOE: Ji

_________ COMMON/C4/T1TPO Ji

COMMON/C5/NUMTTE YNNNVIRY INRVINCY TW Ji

COMMON/C11/DBORB¢30+4) yNNUCL¢30) « I TORB¢(30) Ji

COMMON/VALL/X€30) +SIGC30)+G6C30)+PK(30) J,

COMMON/PASSIT/EVEG(1043) J!

COMMON/OPTS/10PT(T) _ Ji

COMMON/ INDEX/ND WNVIKOUNT VISETVNMAY Ji

COMMON/TOFTLE/ TR IWVIPHTS Ji

C , J.

C SE INICIALIZAN LAS VARIABLES DEL' PROGRAMA DE OPTIMIZACION J

NMAX=NATOMS#3 Ji

] R=NR JI

[ w=NW J:

15=0 Ju

1P=0 Ji

WRITECIW+1004) J

C  LEEMOS LOS DATOS DE LAS COORDENADAS y CARGA NUCLEAR J

DO 1 I=14NATOMS , J

_ 1 READCIR101)1Z (1) +DONUCL(149) «DNUCLCTv2YyDNUCL(Tv3) J

¢ ESCRIBIMOS LOS DATOS DE LAS COORDENADAS INICIALES J

WRITECIW+1004) J

WRITE(CIWs1011) J

DO 8 I=1+NATOMS J

___________________ 8 WRITECIW.1008) 141Z¢1) 4 (DNUCLT4J) ¢ ude3) J

________________ C" LEEMOS LOS DATOS DE LOS ORBITALES J

.................................... 53 T 23 s NUMORE .

2 READ(IR+1002) ITORB(I) «NNUCL (1) + (DBORB(1+J) vJslv4) J

C ESCRITURA DE LDS DATOS DE LOS ORBITALES J

WRITECIW1012) oI

WRITECIW,1005) J

_____________________________________ WRITE(IW+1010) J

““““““““ DO 9 I=1 NUMORB o i J

9 WRITECIW+1008) TTORBCI) «NNUCLCI) +C(DBORBCIsJ) v Jelv4) Ji

WRITE(]W+1012) Ji

C LEEMOS EL PARAMETRO QUE NOS INDICA SI SE TOMAN LOS VALDRES STANDARND Ji

_____________________ C DE LA MINIMIZACION O VAMOS A LEER OTROS. VALORES Jt

""READ (IR+100) IROUTE J

“IFCIROUTE EQ,0)60 TD 22 Ji

C  LECTURA DE LOS NUEVOS VALORES DE LOS PARAMETROS DE LA MINIMIZACION I




052/v3S

L

I1BE V=03 L=08 DATE 81,05,29
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

TIME

22

READCTRVIO3Y CT1OPTCIY vIa1y3)
WRITECIWe110) CIOPTCI) v 1=143)
GO TO 23

SE- TOMAN LOS VALDRES STANDARD

WRITE(IW.111)

o

A8

DO 10 I=1H7

10
23

T0PT(I)=0
CONTINUE

LECTURA DEL NUMERD: DE ATOMOS A VARIAR

READCIR+100)N
WRITECIW4104)N

CALCULD DEL NUMERO TOTAL! DE COORDENADAS A VARTAR “(N) =~

-C G

C
C
C:
C

N=N%*3

ENTRADA DE LOS DATOS DE SCF

CALL INSCF

LLAMADA AL PROCESO DE MINIMIZACION

CALL OPTMD

“"ESCRTTURA DE"LDS VALORES:! FINALES

K30

Do 6 I1=1+NATOMS
J=0

Ki=K3+1

K3mK1l+2

DO 5 K=K1lsK3

oW

NENELY
EGCTvJ)=G(K)
CONTINUVE

WRITE(IW+1007)

WRITE(IW.1009)

101
100

DO 7 T=1+NATOMS « ‘ |
WRITECIWe1008)141ZCI) s (DNUCLET v J) 0 Jale3) e (EGCloJ)rUmle3)
RETURN .

FORMAT(15+3(D20,11))

FORMAT(12)

103

FORMAT(315)

104
110

111

1002
1004

FORMAT (10X 4 'OPCIONES=? 4315/)

FORMAT (10X s 'OPCIONES STANDARD'/)
FORMAT(12+1X412+3D15.,84D20.11)

FORMAT(1H41+'DATOS INICIALES DE LA MINIMIZACION'////)

FORMAT (/79X YSE VARTAN LDg v,T12," PRIMEROS ATOMDS Y/ /)

1005

FORMAT(//1H ~ v9X+ YCOORDENADAS DE LOS ORBTTALES ATOMICOSV/)

1006
1007
1008
1009

FORMAT(//71H "~ v9XyVCOORDENADAS DE LOS NUCLEOS¥7)

FORMAT (/30X 'COORDENADAS (A, Us )'.25Xo'GRAD!ENTE(HARTREE/BOHR)'/)

FORMAT(9X42]5+3D15,745X43D15,7)

FORMAT(L1X'ATOMOY vt 12 '!6X\'X'!13XQ'Y'OlSXQ'Z'QZOXO'X'!13XQ
) #1y1413X4'2/)
1010 FORMATfllx"TIPD*'v'ATOMO't6Xv'X'013X0'Y'§13X"Z"15X"EXPDNENTETVW

cLeLCrreLLedereeeraetteeeeeetceeeteedotco

[ &

~ COMMON/C3/EPS+EPSENT 4EPSENDEPSCOE
~ COMMON/CA4/TI1PO

*)
1011 FORMAT (11X YATOMOM o'  IZ vegXetX'913Xs'Y'413X0*21/)
1012 FORMATC1H +//)
END
SUBROUTINE OPTMO:
CCALCULD DE LAS MAGNITUDES EN EL  PUNTO INTCTAL "PARA INICIAR EL "PRO=
C CEsD
C

IMPLICIT REAL*8(A=H+0=2)
COMMON NUMORB NR ' NWNT
COMMON/CI/DNUCL(1003)QIZ(lO).NATOMS

COMMON/CS5/NUMITE «+NNNsIReINRYINCo 1w

Ling.LS_L.LJ_L;L(_L.L(.
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)

LIBE ~ V=03 L=08 DATE 81.05,29
SOURCE STATEMENT ¢ INVINIM )

T1ME

COMMON/C11/7DB0ORB(30 4).NNUCL(30).ITORB(30)
COMMON/VAL1/X(30) +SIGC30) +GC30) +PK(30)
COMMON/PASSIT/E+EG(L1043)
COMMON/OPTSZ10PT(T) o

COMMON/ INDEX/ND:WwNs IKOUNT y ISET s NMAX

COMMON/TOFILE/IRvIWsIPIW IS

COMMON/SUMEG/ENERG(50) +GNORMC50) v 1K

DATA EFACT/627,4626/

IK=0 o o |
INICIALIZAMOS EL. CONTADOR DE LLAMADAS A LA FUNCION

IKOUNT=0

CALCULO DE LA ENERGIA Y DEL GRADIENTE "INICTAL

CALL VALUE

IK=]K+1

ENERG(]K) =g

GNORM(CIK)=DSQRT(DOT( Gy GeNMAX))
OBTENCION DEL GRADIENTE EN FORMA DE MATRIZ

K3=0

DO 6 I=14NATOMS
J=0

Ki=aK3+1

K3=K1+2

DO 5 KmK1+K3

Judrl

5 EGCTvIY=GCK)
6 CONTINUE o
ESCRITURA DEL: GRADIENTE INTCIAL
WRITECIW42009)
WRITECIW,2010)

00: 11 I=1+NATOMS

0O

N

11 WRITECIW42002) 14 CEGCTVIY v Jelvd)

ESCRITURA DE LA ENERGIA INICIAL EN A.U. Y CAL.
EXKAL=E#EFACT
WRITE(CIW+2003)E+EKAL:

ESCRITURA DE LA NORMA DEL! GRADIENTE INICIAL

T WRITECIW+2004) GNORMCTK)

C

WRITECIW,2006)
PREPARACION DE LAS VARIABLES PARA INICIAR LA MINIMIZACION
FUNCT=E
=0
DO 7 k=1+NATOMsS

DD 8 Jel3

[=]+l ,
8 X(1)=DNUCL (K, J)
CONTINUE

7
CC: MINIMIZACION.

CALL OPTIMU

ESCRITURA DE LOS VALORES F{NALES

WRITECIW+2006)

EKAL=E#EFACT
WRITE(IW+2003)E+EKAL:
GNF=DS@RT (DOT (GG yNMAX) )

2002 FORMAT(10X,15,3D18,8) ,

2003 FORMATC10X+'ENERGIACA,U,)=?4D15,8 ¢3X+'ENERGIACCALL) =" 4D15,6/)
2004 FORMAT(10X+'NORMA DEL GRADIENTE=' 5X+D15,6/)

2006 FORMAT(1H1)

2009 FORMAT (25Xy'GRADIENTE (HARTREE/BOHRY /)

M“MZOibMFORMAT(27x"x"lax’.y"lsx"z‘/>

END

(SN SN SNy SRy SR SN SNy AU SRY SNy WY SN GHN SN OtR G SN OU) SRRY 35 J O} GHp SN SNpy GUN SUE GED SR S SRR GUON 1 GEE AN SWR NN SN S L G SNy S Uy Gipy SR GRD SN NS SUGN GUR LN GN N SR SN SNE SN U SR SRR SNF SNN SN ST



152/VS LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM

SUBROUTINE OPT MU J

C  CALCULO DE LA MATRIZ DEL' HESIANO DESPUES' DE CADA ITERACION J

IMPLICIT REAL#8(A=H0=2) J!

COMMON NUMORB sNR +NW +NT' Ji

COMMONZCL7DNUCL (103 v1Z¢10) VNATOMS !

COMMON7C37EPS vEPSENT VEPSEND v EPSCOE 1

COMMON/C4/T1PO: J!

COMMON/C5/NUMITE WNNNo IRy INRy INCy I W J!

COMMON/C11/DBORB (30 +4) sNNUCL¢30) + I TORB (30) Ji

COMMON/VAL1/X€30) +SIGC30) «GC30) +PK (30) J!

COMMONZPASSTT/EEGCLOVI) !

COMMON7OPTS710PTCT) a1

COMMON/ INDEX/ND:yN+ IKOUNT 4 ISET » NMAX Ji

COMMON/IOFILE/IRsIWs1PWIS J

COMMON/ SUMEG/ENERG (50) » GGNORM(50) 4 11K J

COMMON/KONST/ALPHA.+ GNORM 4 CK +DELTP+DELT2P+NSD Ji

COMMONZMINOPT/ ZKC30Y vEK¢(30) J

COMMON/ARRAYS /S ¢30130) Jl

WRITECIW+1010) Ji

C INTRODUCCION DE LDS VALDRES STANDARD J!

ALPHA=1 D0 J

DELTP=l, D=08 J

- DELT2P=1, D=03 !

""""""""""""""""""""""""" WRTTECIW,1003) ALPHA ,

IFCIOPT ¢1) ,NE.0)DELT2PR10, %% ¢ [OPT(1)) |
FND=ALPHA

C ;N}clAszAmos EL: CONTADOR DE [TERAC]ONES |

IKm)

.........

G T T e e T EOMTENZ D DEL T CTCL O TTERAT IVO ) o v v v v s

I47CONTTNUE
WRITECIW1007) 11K
INICIALI2AMOS: EL PARAMETRO ISET
1SET=1==>INICIALIZACION DEL: PROCESO:

|SET=2==)>ALPHA DEMASIADO' PEQUENA.SE REINICIA CON OTRO DE ALPHA

AY "PORQUE HA CONVERGIDOI LA ENERGTA Y EL GRADTENTE
B) PORQUE Sk’ AN SUPERADO: LAS: 50 |TERAC;ONES SIN

C
C
C\
- [SET=3==>SE TERMINAELPROCESD
Cv
C
C

CONVERGER
ISET=1
[UP=0

TCTTTTINTCTALTZA LA MATRIZ DELI HESTANO A LA "TDENTIDAD

DO 15 U=l WN

DO 16 I=lsN

S(1+J)=0,D0
16 SCI+1)=1,0D0
15 CONTINUE

~CCALCULD DE S16

17 CALL MULTRC(CS+G+SIGN)
ND=0
CALL SMSL
JUP=1UP+1
IIK=1]K+1

¢ ¢OMPROBACTON DEL NUMERO ™ DE T TERAC]ONES

TFCIIK LT+50)G0 TO 19
WRITECIW+1005)
ISET=3

C  CONTINUA EL PROCESO SI EL: NUMERO DE ITERACIONES ES MENOR QUE 50

19 CONTINUE

ENERGCITK) =E "

GGNORM( 1K) =GNORM
IF(ND.E@.1) IUP=]

(G SE S NNy S G SUN O SIS R SNy SHp S LLL(_L.LLLLLL(.(.LL(._(_L.(_(TLLL(_L.(..



152/VS  L]BE v=03 L=08 DATE 81.05,29  TYME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

C ESCRIBIMOS LOS RESULTADOS DE LA MINIMIZACION EN ELI MOMENTOD! NI
WRITECIW+1006) , Ji
WRITECIW.1004)1UPWIKOUNT, E GNORM,ALPHA Ji
WRITECIW+1008) Ji
[3=0 Ji
DO 20 1=l NATOMS Ji
[1=]3+1 A
[3=]1+2 Ji

20 WRITE(IWQ1009)IQ[Z(!)Q(X(M) §M']1013)0(G(M) 0M=]l0}3) N1
ALPHA=FND St
WRITE(IWs1003)ALPHA J!
IFC¢ISET EQ, 2360 TO 14 i
IFCISET ,EQ,3)GD TO 27 Ji

C VAR]AMOS: LA MATRIZ DEL HESSTANO (SOLO: S1 {SET=1) Ji
DO 24 JmlsN Jy
DO 24 I=JN o J
SCre)mSCroeg)+Zx 1) *2x () /Ck Ji

24 S(J+1)=S(l4)) Ji
60 T0 LT U |
C..o..'.oo!'oqoo0!000.000!0. FIN DEL ClCLO‘ITERATIVO[o.ooo.oc!ooooc.c. .J'
27 WRITE(IW,1002) Ji
WRITECIWs1011) 11K Ji
WRITECIw+1001) IKOUNT J{

_______ , RETURN J
1001 FORMAT (10X INUMERO DE EVALUACTONES DE LA FUNCIONS Y VTg7) J
1002 FORMAT(10X.'FIN DEL PROCESD: DE: MINIMIZACIONo/) J!
1003 FORMAT(/10X+ ' INICIALTIZACION DE! ALPHA! 710X+ 'ALPHAC! +D15,8/) J]
1004 FORMAT(10X+21546Xe3D15,8/) J
1005 FORMAT(///20X+10C1H®) 4 *NO CONVERGE LA MINlMIZACION'.loclH*)/) J
1006 ;ORMATclox”UPDATE'-2xo'IKOUNT'»3x‘ E vlox.'GNORM"Bx"ALPHA' J
%/) ) ) , J!

1007 FORMAT(//6X 'DATOS EN LA ITERACION ',12/) J.

1008 FORMAT (/1H 445X+ *COORDENADAS Y 146X+ 1GRADIENTE t /1H 19X ATOMO® 42X 7 J

» |2 '912Xo|X|v16X;vY'ql6X.'Zv026X.0Xo.16X.'Yoq16X.vZ'/) J;
1009 FORMAT(1H +10X+12+4X91294X03(D15:842X)¢10X+3(D15:8+2X)) Ji
1010 FORMAT(/15X+10(1H*) «'MINIMIZACION GEOMETRICAT 10 (1H#*)) J-

J!

1011 FORMAT (10X 'NUMERO DE [TERACIONES REALIZADAS =%412)
END' :
SUBROUTINE SMSL:

CALCULO DE: LA MATRIZ DEL HESIAND DE UNA MANERA EFECTIVA

COMMON NUMORB'NRvNW NT
COMMON/C1/DNyYCL €1043)412(¢10) 'NATOMS
COMMON/C2/ANOC(30) +NPE:
COMMON/C3/EPS+EPSENT+EPSENDWEPSCOE
COMMON/C4/T1PD

COMMON/Cb/NUMTTE.NNN.IRoINRq!NCwIW

COMMON/Cll/DBORB(3004)oNNUCLISO)tITORB(3O)
COMMON/C13/R(30430)

COMMON/C19/VECTOC465)

COMMON/VAL1/X(30) +SIG(30)+G(30) +PK30)

COMMON/PASSIT/EVEG(1043)

COMMON/OPTS/10PTCT)

COMMON/ [NDEX/ND +N+ [KOUNT 4 | SET s NMAX.
COMMON/TOFILE/IR+IWsIPIWIS ]
COMMON/KONST /ALPHA s GNORM { CK 4 DEL TP ¢ DELT2P 4NSD
COMMON/MINOPT/ 2K (30) 40K (30)

~ COMMON/ARRAYS/5(30430)

~ DIMENSION XINT(30)+GNT(30)
OBTENCION DE LAS CONSTANTES Y LAS OPCIONES

(G Sy SR GUp Gy SNy SNy Sty GG S SN SR SR SRy SR SN SN SN G GRS GRY SN A



:: .............................................. TF(AG7GT¥BTGG)BIGGEAG ..............
........................... 15 CONTINUE

14

CONTINUE
BlGG'OQO

DO 15 I[=14N
AG=DABS(G(]))

)S2/VS LI1BE V=03 L=08 DATE 81,05,29 TIME
SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM

DS=00 9

DELTPM==DELTP J

EPS=DELTP J

ALPHL=1,D=2 o)t

TEPS™1,D=5 | o Jt

IFCIOPT(2) NE,O)TEPS=10, % (I0PT(2)=1) Jl

C SE gUARDAN LAS CONSTANTES Y LOS VALORES [NiCTALES JE

FKk=ALPHA Jt

DO 10 [=1«N Jr

XINTCI) =X (1) Jt

10 GNT(D) =6(D) Jt

GS&1=DOT(GVSIGVN) Jr

YINT=E J

VK1=GS1 Jr

C: INVEST]GA A LO LARGO DE LA D}RECCION S1G HASTA QUE ENCUENTRAUN VALORJ

C  DEL INCREMENTO' DE: LA ENERGIA. ENTRE DOS CICLOS MENOR QUE TEPS Ji

11 Yk=E J!

VKaVK1 J!

DO 12 [=1.N J

PKC])m=FK*#S1GC1) Jt

XCII=XINTCI)+PKCD) Ji

12 CONTINUE J!

______ CALL VALUE: J

WRITECIWy1069) TKOUNT J!

13=0 J}

DO 21 I=1,NATOMS Ji

[1=]3+1 J

[3=]1+2 J

,,,,,,,,, 21 WRITECIW41000) 1+ (X(M) yMalle]3) J

WRITECIW+31004)E J

YK1=E J

Vk1=2DOT(G+SIGN) J

GNORM=DSART(DOT(GsGN)) J

TEST=EPS#VK#FK=-TEPS J

........... DIFF=YK=YK1 J

......... IF(OIFF,GE, TESTIGO TO 1% J

Ds=0, J

Cg..oi'ooctoclo J

FKk=FK/2, J

1F(FK,GE ALPHL)GO TO 13 J

,,,,,,,,,,,, ¢ EL VALOR DE ALPHA(=FK) SE HACE MENOR QUE EL LIMITE ALPHL J

""" C§ERETNICTA EL HESSTANO SOBRE ELIULTTMO VALOR "DE LAS CTHORDENADAS ~J

WRITE(CIW+1001) J

ISET=2 J

Np=1 J

ALPHA=FK J

‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘ WRITE(IW41002) J

GO TO 19 J

C'..ooqiooooooo! J

13 E =Y INT J

VK1=GS1 J

GO 70 11 J

C  FIN DE LA BUSQUEDA DIRECCIONAL: J

C J

TCTTTTHATCONVERG T DO LA ENERGTAVARORA COMPRUEBA EL GRADTENTE J

J

J

J

J

J

J

J

1IF(BIGG,LE,DELT2P)GO TO 20



152/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29  TIME

SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

CNO HA CONVERGTDO EL GRADIENTE

ALPHA=FK
DO 16 lalsN

16 OK(1)=G(I)=GNT(I)
CALL MULTRCAS+QK+ZKsN)
DQe‘M17 I=s1eN

172K =PKCTY =ZKCD)
CK=DOT (0K +ZK +N)
ZTG=DOT (ZK+GNT 4N)
ZTGK=2TG/CK
2K 2=DOT (ZK v ZK ¥N)
DZK=DELT2P#ZK?2
ACK=DABS (CK) 4 _ ‘
IFCACK,GE,DZK,AND,ZTGK,LE,DELTPM) GO TO' 19
|SET=2.

19 CONTINUE
RETURN

C " HA CONVEGDIDO ELI GRADTENTE

20 ISET=3
ALPHA=Fy
RETURN

1000 FORMATCLH 415X,1515X+3¢D15,842X))
1001 FORMAT(10X+20C1H#)+! ALPHA DEMASIADOxPE@UENOro20(1H*)//)
1002 FORMAT(10Xy20C1H*) « "REINTCIALTZACTON DE LA MATRIZ DEL HESTANOV,1a(CJ

*1H®Y//) J
1003 FORMAT(//1H +15Xs ' IKOUNT =t ¢[5/1H +15Xs "ATOMO® 412X e X1 016X 0 'YV v q6XJ
#e020/)
1004 FORMAT(1H +15X,'ENERGIA =',D15,8//)
END.

SUBROUTINE MULTRCCAsX4YN)
IMPLICIT REAL*#8(A=H0=2)
DIMENSION A(€30430)+Y(30)4X(30)
DO 20 l=14N
S=0,D0
DO 10 J=lsN
10 S=S+A(1+J)%#X(J)
20 Y(I)=S
RETURN
END
FUNCTION DOT(XsYeN)
IMPLICIT REAL*B(A'H Dw=2)

DOT=0,00
DO 10 =1\
10 DOT=DOT+X (1) *y (1)
RETURN
END:
SUBROUTINE VALUE
LLAMADA A LAS SUBRUTINAS PARA ELI CALCULO DE LA ENERGIA POTENCTAL:
Y DEL GRADIENTE DE LA FUNCION EN EL PUNTO,
EN E SE GUARDA EL VALOR DE LA FUNCION EN EL PUNTOD
EN ET EL RESULTADO DE LAS SUCESIVAS. LLAMADAS A LA FUNgION

COMMON NUMORBvNR.Nw NT
COMMON/CL1/DNUCL ¢1043)+172¢10) JNATOMS
COMMON/C2/ANOC(30) «NPE
COMMON/C3/EPSEPSENT +EPSENDEPSCOE
CoMMON/C#ITlPU

A ANARARA

COMMON/C11/DBORB €30+ 4y yNNUCL'¢30) « I TORB (30)

L Lo duicredotcaeoridereadirro e toice e



152/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29

SOURCE STATEMENT ¢ UNVINIM )

TIME

COMMON/C13/R(30,+30)
COMMON/C19/VECTOI(465)
COMMON/VAL1/X€30) +S1G(30) +G(30) +PK(30)
COMMON/PASS|T/EZEG(1043)

COMMON/ INDEX /ND's N+ IKOUNT + I SET + NMAX

COMMON/ENERGY/ZET

IF CIKOUNT.EQ,0)GO TO' 12 o i i
C: OBTENCION DE LA NUEVA MATR1Z DE COORDENADAS CARTESIANAS
Do 10 K=1+NMAX
I1=((K=1)/3).+1

JaK=3#(1=1)

10 DNUCL (1 +J) =X (K)
12 CONTINUE }
C OBTENCION DE LA FUNCION
CALL SCF
E=ET

€ CALCULAMDS EL GRADIENTE

CALL “GRAD | o
C INCREMENTAMOS  EL: CONTADOR DE' LLAMADAS
IKOUNT=]KOUNT+1
RETURN:
END

SUBROUTINE GRAD

CALCULD DEL 'GRADTENTE DE LA FUNCION

ES NECESARIO' CONDOCER
LA ENERGIA EN EL' PUNTOr CUYD: GRADIENTE SE VA A CALCULAR(ENERG)
LAS COORDENADAS DEL PUNTO(DNUCLCI+J))

NOONOOON

EL INCREMENTO DIFERENCTAL PARAEL GRADTENTE(RINCR)

“EL NUMERO DE” VARTABLES A" VARTAR “(NMAX)

IMPLICIT REAL #8(A=H4O=Z)
COMMON NUMORB sNRyNWoNT N
COMMON/CA/DNUCLC1093)+12¢1p) +NATOMS

COMMON/C2/ANDC(30) WNPE

COMMON/C37EPS VEPSENT vEPSENSEPSCOE
COMMON/C4/T1PO
COMMON/C5/NUMITE «NNN+ IRy INR« INC [ W
COMMON/C8/C(30,30)

COMMON/C11/DBORB €30 +4) JNNUCL ¢30) + I TORB(30)

COMMON/C13/R¢30+30)

“TCOMMON/C19/VECTD(463)
COMMON/VAL1/X€30)+51GC30)+5€30) +PK(30)
COMMON/ INDEX/NDsN+ IKOUNT 4 I SET « NMAX
COMMON/ENERGY/E
DIMENSION C(10,3)

on

ENERG=E
INICIAL[ZAMOS A CERO ELi GRADIENTE
DO 10 I=11NMAX
10 G(1)=0,D0

0

LN SRR GH G SR SU SR 3 SnjN SN SIS S SN G50 SN SN AR SN S SR SN G S SN S SN S T SN S S Y &

SEGUARDAN LAS COORDENADAS DEL "BUNTO EN LA MATRTZ C

s

DO 11 [=1+NATOMS
DO 12 ym=143
12 CCI+J)=DNUCLCI )
11 CONTINUE
C IMPONEMOS EL VALOR DE RINCR

f:0:¢€ € ¢t

RINCR=0, 0005

C# CALCULAMOS EL' GRADIENTE PARA CADA COORDENADA A VARIAR

£ ¢ ¢ e € ¢



052/VS  LIBE V=03 L=08 DATE 81,05,29

TIME

SOURCE STATEMENT ¢ JNVINIM )

Cn
DO: 1 NCOOR=1,N ] ) o , ]
C: CALCULO: DE LDS INDICES 1.+J QUE SE CORRESPONDEN CON NCOOR
[=((NCOOR=1)/3)+1
JaNCOOR=3#([=1)

INTRODUCTMOS EN LA COORDENADA NMAX EL VALOR R¥RTNCR

TTTUDNUCL Ty JY =ONUCL Ty JY +RINCR
CALCULO' DE LA FUNC]ON
CALL SCF , o
CALCULO' DEL' GRAD1ENTE PARA ESA COORDENADA
G (NCOOR) =(E=ENERG) /RINCR

0o 000

RESTITUTMOS [0S VALORES DE LAS COORDENADAS

DNUCL (I s J)=CclvJ)
1 CONTINUE
RETURN
END:
SUBROUTINE  SCFI

IMPLICIT REAL#8(A=H0=mZ)

COMMON7C{7DNUCL (107v3) v 1Z¢10) YNUMNUT:
COMMON/ENERGY/E

X=DNUCL (1+1)
Y=DNUCL (1.+2)

Z=DNUCL(1+3)

EaXu¥2eyun2szwg?
RETURN
END:
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Apéndice II,

En este apéndice, se incluyen las tablas de los orbita-
les adaptados a la simetria, para la clasificacién por es-
pécies de simetria de los MO obtenidos en los cdlculos.

Se respeta la numéracidén dada en la Tabla IV.1l para los
dtomos de hidrégeno. Indiquemos para finalizar, que en la
clagificacidén de los MO obtenidos de los cdlculos MINDO,
la asignzcidn espacial que efectida automdticamente el pro-
grama es la siguiente:

- Primer dtomo en el origen de coordenadas

- Segundo 4dtomo sobre el sentido positivo del eje X

- Todos los demds se pueden situar a sartir de esta

orientacidn.

Zn nuestro caso, se ha respetado la convencidén de ejes en

Teoria de Simetria.
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