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摘要： 

随着计算机硬件与软件的发展，

以密度泛函理论为代表的第一性原

理计算开始占据固体电子结构模拟

的主导地位。本次报告将会介绍固体

的密度泛函理论计算基础，包括以下

内容：晶体的基本特征、Bloch 表象

和 Wannier 表象、密度泛函理论的基

本框架、自旋-轨道耦合效应的低能

微扰修正方法、构造具有满足原子和

晶格环境对称性 Wannier 函数的方

法。 

欢迎大家参加！ 


