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摘要： 

原子弛豫通过调整原子位置极

小化能量泛函，是结构建模过程中最

耗时的规定动作。我们首先介绍

Kohn-Sham 密度泛函理论的能量泛

函，然后介绍一种基于共轭梯度方法

的原子弛豫局域优化算法，最后讨论

初步测试的结果与算法改进的空间。 

 

欢迎大家参加！ 


