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 物質中の多電子系の状態を、量子力学の基礎法則から求め
る計算手法を、第一原理計算と呼びます。 

電子の透過率 

実験情報に頼らない計算手法であるため、新物質設計などに適
した手法です。 

 私たちは第一原理計算を用いることにより、電子の電荷とスピ
ンが絡む新たなエレクトロニクス（スピントロニクス）分野で、新材
料の提案を試みています。 
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