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摘要： 

物质微观结构模拟已成为当今

国际研究热点。第一原理计算是进行

这类探索与研究不可或缺的手段。在

基于密度泛函理论的第一原理计算

框架下，体系电子结构计算归结为

Kohn-Sham 方程的求解。本报告中我

将对电子结构实空间计算进行简单

介绍，包括已有研究工作、存在的困

难与挑战、以及我们的一些最新进

展。 
 

欢迎大家参加！ 


