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その他には、CdS(100)-(1x1)表面のSTM像のシミュレーションが掲載
されています。

ウルツ構造の硫化カドミウムのバンド構造の計算工程がコン
テンツで示され、DFTBバンド構造計算実行の手引書の計算手
順と対になっています。

SPMシミュレータはPHASE/0のプリプロセッサとして運用

PHASE/0で精密なバンド計算をする前に、予備的な計算を実行でき
ます。PHASE/0で、興味あり、計算したい材料のバンド構造計算が
困難か否かを、 DFTBバンド構造計算実行で事前に判別できます。

DFTBバンド構造計算結果はPHASE/0のプリプロセッサの役割を果たす

https://www.aasri.jp/pub/spm/pdf/ICSPM24_DFTB_STM_jp.pdf
https://www.aasri.jp/pub/spm/pdf/usage_dftb_band.pdf
https://www.aasri.jp/pub/spm/pdf/usage_dftb_band.pdf
https://www.aasri.jp/pub/spm/pdf/catalog/imagepamphlet/SPM_PHASE0.pdf
https://www.aasri.jp/pub/spm/pdf/usage_dftb_band.pdf

