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⽬的 分⼦デバイスの電気伝導・熱電特性予測
内容 耐電圧性能の⾼い分⼦膜に対する第⼀原理伝導計算
結果 これまでにない⾼い電圧で、100を超える整流⽐を
計算でも確認した。通常は伝導に寄与しない⾮フロンティ
ア軌道であるHOMO-2がバイアス窓に侵⼊することで、⾼
い整流作⽤が起こることを明らかにした。
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利⽤した計算機 OCTPUS
ノード時間 14000時間
使⽤メモリ 180GB
並列化 48並列
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