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摘 要       

 
 
 

CPMD (Car-Parrinello Molecular Dynamics simulations) 是

一個用來計算量子系統能量和性質的程式。本篇論文是依據 CPMD 中

的程式碼，來介紹其中一種基礎運算 — Wavefunction 

optimizations。 


