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                                دانلود پاورپوینت شبه پتانسيل فوق هموار
فرمت:PPTX
تعداد صفحات فایل: 27 اسلاید
شرح مختصر:
شبه پتانسيلهاي فوق هموار يك روش كاربردي براي حل معادلات فراتر از كاربرد فرمول بندي OPW است.
برای مثال روی حالتهايي تمركز ميكنيم كه بزرگترين مشكلات را در دقت، شبه توابع هموار بوجود ميآورند: براي حالات ظرفيت در ابتداي يك لايه اتمي…,3d,2p,1s تبديلOPW  تاثيري ندارد زيرا
زیرا چگالی بار این اوربیتالها هیچ گرهای در نزدیکی ناحیه مغزه ندارند و همین امر باعث میشود که روشهایی چون بار پیوسته تاثیر چندانی در شکل پتانسیل نداشته باشند و خود پتانسیل اصلی بهترین و دقیقترین شبه پتانسیل نرم باشد.
در تبديل پيشنهاد شده توسط بلاخ و واندربيلت پتانسيل غير موضعي (11-45) را به فرميكه شامل يك تابع هموار
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