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Pseudopotential (PS)正交化面波法中正交项起抵消势作

出真实势弱效势基础

菲利普（J C Phillips）克雷曼（L Kleinman）

1959年发展谓赝势方法

正交化面波法波函数改写：

赝势构造里引入新函数

简单面波叠加函数展开式系数a正

交化面波法确定

晶体中布洛赫波满足薛定谔方程：461式代入

左边

：式写

中

称赝势 赝势作运动电子波函数

463467赝势赝波函数真实势

布洛赫波函数具完全相量征值固体带关心导带价带电子带结

构波函数身选择适赝势

较容易求解出基真实谱

赝势真实势缓函数

情况电子似导带价带电子

似赝势方法出电子似

种合理诠释赝势选择唯实际总离子实区赝势取

量简单保留组调参量匹配条件决定

参量保证离子实区外  致

海(Heine)离子实区势方阱模型代简

单取：

中Ala M调参量OPW出发找赝波动

方程晶体严格薛定谔方程具相

量征值势波函数

相真实滑时

完全面波展开赝波函数

真实计算中先计算赝势U然

求解赝波动方程量征值

真实量征值然波函数

真实波函数赝势类型

验赝势（实验数拟合V验）

模型赝势（半验）

模守恒赝势

超软赝势模守恒赝势（norm conserving 

pseudopotential NCPP）

密度泛函理观点希没

验参数赝势谓第性原理

头算原子赝势1979年D R Hamann等

提出NCPP种产生头算原子赝势具

体方法模守恒赝势单原子全电子（AE）薛定

谔方程解参考需满足条件：

量征值相

赝径波函数没量节点

截断半径rc外PSAE径波函数相

截断半径rcPSAE径波函数方

（电荷密度）积分数值相（模守恒条件

）样保证产生正确电荷密度超软赝势（ultrasoft pseudopotentials 

USPP）

模守恒赝势模守恒限制

情况赝波函数会态滑特

轻元素渡族元素等时需

面波数目然较需高面波

截断量

果掉模守恒条件

波函数进步软化超软赝势1990年David Vanderbilt提出USPP

氧2p轨道超软赝势般较硬元素

较软波函数减少

面波数目减少计算量然掉模

守恒条件USPP形式相复杂

计算电荷密度时候需进行补偿等赝势坏

结果否准确

计算量

移植性坏

产生赝势十分需验事情产生

赝势般需严格测试实际计

算

《香当网》用户分享的内容，不代表《香当网》观点或立场，请自行判断内容的真实性和可靠性！
该内容是文档的文本内容，更好的格式请下载文档

                
                
                    

                    

                    

                    

                    

                    

                    
                        下载pdf到电脑，查找使用更方便

                         pdf的实际排版效果，会与网站的显示效果略有不同！！

                        
                                    需要
                                    3
                                    香币
                                     [ 分享pdf获得香币 ] 

                        


                        
                                  下载pdf

                        



                    

                


                        
     相关文档
 

        
            
                
            

            
                
                     站在巨人的肩上－－泛德林恩借势营销策划
                


                
                    
中国市场总监业务资格培训认证

案例

n 市场总监
¨ 销售经理



题目：站在巨人的肩上－－泛德林恩借势营销策划





姓名：陈珍妮	
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                     人教版九年级物理教学设计：力+人教版九年级物理教学设计：密度
                


                
                    人教版九年级物理教学设计： 力　　一、教学目标　　（一）、知识与技能　　1、知道力的概念和力的单位。　　2、知道力的三要素，能用示意图表示力。　　（二）、过程与方法　　1、通过活动和生活经验感...
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                    I.通过品读语言文字，能够说出“最后的姿势”的内在含义。感受谭老师忠于职守、舍己救人、大爱无疆的崇高精神。2.能够体会环境描写对表现人物精神品质的作用，学习侧面烘托人物形象的方法。3.有感情地朗读课文。
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                    设计比赛邀请函　　尊敬的mmmmmmm　　您好!　　xxxx设计协会将于mm年mm月mm日在mm，举办mmmmmmm特邀你参加，如蒙应允，不胜欣喜。　　xxxx设计协会　　宣传部　　xxxx/...
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                    编辑菜单栏　　“编辑”菜单　　“编辑”菜单中的一些命令主要是对文件进行编辑的，比如复制、粘贴、填充、描边等。“编辑”菜单是photoshop软件操作中最为常用的菜单之一。　　　　1.“还原”命...
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                    水的密度一、活动概述在本次活动中参与者将一起合作调查深海中水的温度密度特性。主题水混合时的密度效应科学主题• 探究水的密度效应传播目标• 高温水在低温水中有何表现？• 温度和密度的关系是什么？...
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 骨密度设备SOP
仪器档案
仪器名称：超声骨密度仪  SONOST---3000
制造厂家：韩国OsteoSys
供应商：北京格瑞朗博
价值：
启用时间：2007...
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                    密度聚类算法报告1. 摘要聚类分析是数据挖掘的重要方法。该文阐述了基于密度聚类分析的基本概念及其经典的算法思想，并提出了一种基于核心点进行聚类的算法。该算法首先对点进行分类，分出核心点、边界点...
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                    设计展参观邀请函　　尊敬的                        　　欢迎您来我公司参观指导xxxx年设计展，希望能早日见到您，致以最诚挚的问候!顺祝商祺!　　印象设计室本文档由香当网...
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                    毕业设计邀请函　　本公司由于工作需要，邀请贵院学生—(xxx(信息科学与技术学院，计算机科学与技术专业，xxxxxxxxxx))在公司完成毕业设计。该生实习时间从xx月xx号到。该生的毕设题目...
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                    单位毕业设计邀请函　　大学　　   学院：　　我单位同意接收贵校　　   届应届毕业生　　   　　   同学到我单位实习，实习期间我单位保证学生有做毕业生设计的时间，并安排指导教师配合贵校的...
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                    大学生毕业设计单位接受函　　我单位拟接收你院______________________________专业____________学生_____年春季学期到我单位做毕业设计。毕业设计期间，我...
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                    3.4函数复习课(人教A版普通高中教科书数学必修第一册第三章)一、教学目标1.知识与技能：领会函数的基本知识，熟练掌握应用函数的性质解决基本函数问题2.过程与方法：通过绘制知识结构导图，强化对...
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                    创意邀请函设计　　有关于邀请函怎样设计会更有创意呢，请看的整理介绍　　大胆运用对比色 　　邀请函能让宾客形成对婚礼的第一印象，因此，混合使用那些大胆的色彩，如艳粉、深蓝或者是花式字体将会形成强...
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                    工 作 联 系 函                   20XX第（0XX）号项目名称xx小镇建设项目致xxx设计研究院有限公司：由贵司负责编制的xx小镇1-3号市政道路施工图设计文件已于20...
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                    黄渚镇人民政府关于对《成县黄渚镇灾后重建安置区修建性详细规划》项目回访的复函
**省勘察设计协会：
     你协会〔关于《成县黄渚镇灾后重建安置区修建性详细规划》项目回访函（甘设协函（2...
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                    泛系论在企业成本管理的应用一、 成本管理研究背景1. 成本竞争优势是企业综合竞争优势（技术、质量、服务、成本）的核心。成本管理水平的高低是企业内部管理机制的运行效果的绩效指标。日本和欧美一直对...
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                    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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                    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_____...
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