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摘要： 

投 影 缀 加 波 （ Projected 

Augmented Wave, PAW）是密度泛函

理论的主流计算方法之一，本报告主

要介绍PAW方法哈密顿算子的实现技

术，包括局域势、非局域势、自旋-

轨道耦合修正中各类积分的计算方

法。 

欢迎大家参加！ 


