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TB (tight-binding) formalism 
tzw. przybliżenie „sztywnego wiązania” 

LCAO – Linear Combination of Atomic Orbitals



  

Metody obliczeń struktury elektronowej: pseudopotencjały, .. 



  



  



  

G, X, M,R - high symmetry points



  

Schemat obliczeń samouzgodnionych struktury elektronowej 


