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#include <stdioc.h:
#include <stdlib.h:
tinclude <math,h:
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(1972); R. Haydock, Solid State Phys. 35, 216 (1980).
T. Ozaki, Phys. Rev. B 59, 16061 (1999); T. Ozaki, M.
Aoki, and D. G. Pettifor, ibid. 61, 7972 (2000).
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T. Ozaki and K. Terakura, Phys. Rev. B 64, 195126 (2001).
T. Ozaki, Phys. Rev. B 64, 195110 (2001).
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T. Ozaki, Phys. Rev. B 74, 245101 (2006).
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Charge Spin moment

Carbon site O(N)  Conventional O(N) Conventional

Cia 4.032 4.029 1.264 1.280

Coa 4.028 4.033 1.259 1.224

Ca 4.036 4.038 1.178 1.168

Can 4.047 4.051 1115 1121 TR UOZEH(C, @
Csa 4.147 4.142 0.367 0.512 EHDOWEEE A - —NE
Cip 4.005 4.005 ~0.148 ~0.149 (FE<<—HLTWLB,
Cap 4.004 4.004 ~0.146 ~0.144

Cip 4.003 4.003 ~0.135 ~0.133

Cap 4.008 4.007 -0.121 ~0.122

Csp 4.005 4.005 ~0.091 ~0.105

Con 4.145 4.144 ~0.069 ~0.081

Ciy 4.039 4.036 0.656 0.659

Cay 4.040 4.036 0.645 0.657

Ciy 3.997 3.995 —-0.364 -0.373
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Krylovl Krylov2 Krylov3d Krylovd k-space

r(B—B) 1.975  1.977  1.983  1.988  1.990
f(B—Cy)  1.544  1.544  1.543  1.544  1.543
f(C—Cy) 1567 1.568  1.568  1.568 1568
/(BBC,)  100.60  100.57  100.52 10040  100.37
/(CyBCy)  116.64 11672 11674  116.81  116.83
AE 0.0644  0.0625  0.0576  0.0615  0.0626

Time (s)/MD 139 926 1890 2841 1421

sTEIOXNEETEREZZR U, EROICHETEZ X
j%ﬁm(c.(iKFYlOVBODDT X NER NS,




Y |

58 TR+ — EREEEOTE

1. O(N)ZEZFUV\TSCFstEZ =,
2. O(NYETESNIEEREEZFIAU. one-shotDxiBILETEZITD,

—— k-space
------ Proposed plus kspace

||||||||| |
8 6 4 -2 0 2 4 6 8 10
Energy (eV)

_ _ RIS DLLBNNS, AL,
HO (guanine) — LU(oytosine) - AFsia 45 4B 1o TLy
3 EHHEN S,



&

QU
/1]

PEABEIER (CED < B FURE TR E O E
S*—45—(FEE. O(N3)TH 3.

IDIREZRRUTZS ZaL—23>%FIR I DEHIC
(FETFIRFLLEN 5713 DEM CTRIRILROE D RNH
WETHD,

TR =L —>3>272FKIRIDFELLUT, 518
AR MYROYA X(CEB U TEA—S —NEN DD,

smEs ClIKrylovEB D ZEMIICE DK A—F —NZECELT
BITL. =5(CE—IRIEFTEADILRZZE R LT,




	スライド番号 1
	スライド番号 2
	スライド番号 3
	スライド番号 4
	スライド番号 5
	スライド番号 6
	スライド番号 7
	スライド番号 8
	スライド番号 9
	スライド番号 10
	スライド番号 11
	スライド番号 12
	スライド番号 13
	スライド番号 14
	スライド番号 15
	スライド番号 16
	スライド番号 17
	スライド番号 18
	スライド番号 19
	スライド番号 20
	スライド番号 21
	スライド番号 22
	スライド番号 23
	スライド番号 24
	スライド番号 25
	スライド番号 26
	スライド番号 27
	スライド番号 28
	スライド番号 29
	スライド番号 30
	スライド番号 31
	スライド番号 32
	スライド番号 33
	スライド番号 34
	スライド番号 35
	スライド番号 36
	スライド番号 37
	スライド番号 38
	スライド番号 39
	スライド番号 40
	スライド番号 41
	スライド番号 42
	スライド番号 43
	スライド番号 44
	スライド番号 45
	スライド番号 46
	スライド番号 47
	スライド番号 48
	スライド番号 49
	スライド番号 50
	スライド番号 51
	スライド番号 52
	スライド番号 53
	スライド番号 54
	スライド番号 55
	スライド番号 56
	スライド番号 57
	スライド番号 58

