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拡張機能

本シミュレータは、東京大学　尾崎泰助教授グループにより開発、公開(2003－）されている、第一原理計

算プログラムパッケージ OpenMX (http://www.openmx-square.org/)に、電子寄与の複素誘電関数と光学

伝導率を計算する機能拡張を行ったものです。有機、無機を含む広い物質群に適用可能です。多重並列

化を実装し、1,000原子を超える系の複素誘電関数と光学伝導率が計算できます。
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OpenMXコードによる複素誘電関数の量子シミュレーション
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シリコン結晶の光学伝導率の計算結果と、ピーク構造の由来となる電子バンドの解析

2020.04

公開中


