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                    开展第性原理计算条件

• 硬件条件：果学普通计

算机果需开展正式工作需

性较服务器

• 软件条件：开源软件pwscf 

abinit siesta OpenMX等外商

业软件vasp Material Studio等

部分软件运行linux没图形界面

需熟悉linux操作

• 编译软件：需安装编译器数学库

行程序库

• 固体物理基础知识步骤

• 确定研究象：包括晶格常数称性

原子坐标类型等基信息

• 确定研究容：研究电子结构光学性

质振动性质磁性铁电性等等

性质方法

• 准备输入文件：

• 运行程序开始计算：

• 计算完成获结果进行数分析般计算步骤

• 般计算先做结构优化获理

量低晶格常数原子坐标

• 然结构进行电子恰计算

获恰电荷密度

• 恰电荷密度非恰计算计算

种性质：带光学等石墨带

• 石墨原胞晶格常数

• 石墨原胞含两碳原子结构信息准备输入文件程序输入文件格式容

输入文件开始运行程序：输出文件开始数分析：画图等

At low energies there 

are only two bands –

the p bands that arise 

from the weak bonding 

between the 2pz

orbitals
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                     邀请函步骤
                


                
                    邀请函步骤　　一般邀请函有国外客户要来参观公司索要,还有政府邀请函是政府邀请一些人士进行政治活动所发出的信,一般来说，公司的邀请函就可以让客户办visa了。至于那些要你出据地方政府有关签证的,...
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                     晶体密度计算总结
                


                
                    晶体密度计算总结1．某离子晶体的晶胞结构如图所示，X()位于立方体的顶点，Y(○)位于立方体的中心。试分析：(1) 晶体中每个Y同时吸引________个X。(2) 该晶体的化学式为_____...

                


                
                    
                       3年前   
                    
                    921   
                    0 
                    

                


            

        

        
            
                
            

            
                
                     开光流程和步骤
                


                
                    开光流程和步骤现在只要提起开光，大家都感到有一种迷信色彩，其实不然，开光是指宗教里具有开光资格的法师，持咒诵经净化并开启吉祥物，对其灌注纯阳之气并赋予特殊的灵力，使其可以祈福、辟邪护身或调整风...
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                     薪酬设计的步骤
                


                
                    薪酬设计的要点，在于“对内具有公平性，对外具有竞争力。” 建立一套“对内具有公平性，对外具有竞争力”的薪酬体系，是目前我国很多公司人事经理和总经理的当务之急。 不同的人对“薪酬”有不同的理解。...
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                     入党程序和步骤
                


                
                    加入中国共产党是一件光荣的事，写过入党申请书的同志应该对入党程序有了一定的了解吧！以下是我整理的入党积极分子入党程序及步骤，与大家分享一下，供参考！
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                     计算机程序设计和软件
                


                
                    软  件总的来说，软件就是指用以指挥计算机运行活动所使用的程序。有两类软件：应用软件和系统软件。程序员设计和编制应用软件来完成面向用户的某些应用，诸如收帐和工资系统等。系统软件更为通用，通常是...
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                     初二物理教案设计：质量和密度+初二物理教案设计：升华和凝华
                


                
                    初二物理教案设计：质量和密度　　（一）教学目的　　1. 掌握密度的概念。　　2. 知道密度的公式并能用公式进行计算。　　3. 知道密度单位的写法、读法及换算。　　（二）教具　　演示实验用具：1...
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                     岗位的分类、设计的原则与步骤
                


                
                    岗位的分类、设计的原则与步骤 岗位分类是在岗位调查、分析、设计和岗位评价的基础上采用科学的方法，根据岗位自身的性质和特点，对企事业单位中全部岗位，从横向和纵向两个维度进行的划分从而区别出不同岗...
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                    薪酬设计的方法与步骤
方法

运用市场调查资料

１．对“同行业比较”的理解

　　理论上来说，若是有足够的公司参与调查的话，“绝对同行业比较”是最理想不过的了，就是说参加的公司...
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                     三角函数的条件求值问题
                


                
                    三角函数的条件求值问题　　计划一：从角间关系中寻求突破.三角函数求值题常从角与角之间的关系入手，可以从所给角的特殊关系中寻找突破，再利用诱导公式及三角函数的有关变换公式解决，常把其三角函数值已...
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                    计算理论习题解答

练习
1.1 图给出两台DFA M1和M2的状态图. 回答下述有关问题.
a. M1的起始状态是q1
b. M1的接受状态集是{q2}
c. M2的起始状态是q1
d. M...
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                     喷射混凝土配合比设计原则和步骤
                


                
                    喷射混凝土配合比设计原则和步骤
 
喷射混凝土的配合比设计方法和技术要求不同于普通混凝土，它具有自身的工艺特点.其配合比一般采用经验公式和图表计算确定。其方法和步骤如下：
1．     ...
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                     申论答题方法和步骤
                


                
                    申论答题方法和步骤
 总策略：一切依据材料。申论前面小题的一切答案都来自于材料，只要简单对应即可，不能随意引申、戴帽子。大作文才需要拔高角度，适当戴帽子。但答案依旧参考材料，批卷老师不知道材...
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**小学民主评议党员的步骤和要求
民主评议党员工作分为学习教育、自我剖析、民主评议、组织考察、表彰和处理几个步骤。
1．学习教育阶段的基本做法和要求
(1)学习教育的主要内容在民主...
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                     双减背景下作业设计的步骤
                


                
                    双减背景下作业设计的步骤为了避免遗忘，就要对所学的知识进行有针对性的强化。作业很重要的一点就是复习、巩固所学的知识。作业要与学习内容有联系，学生为了正确解答作业，常常需要翻阅课文、审读例题或课...
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                     评价指标体系设计步骤
                


                
                    评价指标体系设计步骤

（一） 确定评价对象和评价目的
企业人员绩效考评的评价对象是企业中各个层次、各种岗位的人员的工作成果。既可以是高层管理人员、中层管理人员、基层管理人员，也应该包括...
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                     FIDIC合同条件实用技巧——索赔条件和案例分析
                


                
                    FIDIC合同条件实用技巧——索赔条件和案例分析FIDIC合同的框架关系是业主、咨询工程师、承包商之间的三位一体。 　　咨询工程师在业主与承包商之间起着过滤器和筛子的作用，他应该在业主与承包商...
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                    医学论文撰写方法和步骤指导医学论文撰写方法和步骤指导医学论文的撰写方法，不单是一般文章的写作技巧和语言修辞，而是研究方法和研究过程在文字上的一种科学的表述和再提高，是撰写者在实际过程中知识广度...
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                    SCI期刊论文写作的方法和步骤SCI期刊论文写作的方法和步骤医学论文是传播精神文明，推进科学发展的载体，是医学科研和临床的书面总结、交流和提高医疗技术水平的重要工具。具体来说医学论文是医药卫生...
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                    谈谈毕业论文选题方法和步骤　　下文是毕业论文选题方法和步骤　　一、论文的选题包括的范围要小、要具体　　一般来说宜小不宜大，宜窄不宜宽，题目太大把握不住，考虑难以深入细致，容易泛泛而论。有些大学...
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