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日本学術振興会 日中韓フォーサイト事業 「サブ10nmヮ ィャ ;その新しい物理と化学」
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Reo Akal et al.,CMDOコ ンソーシアム

計算結果の解析

応用)疑似的1次元自由電子ワイヤ

原子スケール金属ナノ細線 (線幅:約 lnm)

基礎)パイエルス転移・電子密度波転移

応用)燃料電池用求素吸蔵材料の探索
排ガス清浄化触媒
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第一原理計算

擬ポテンシャル法

分子軌道法

現象論的模型計算

経験的分子動力学法

モンテカルロ法


