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» Schemata fur z.B. Ablaufe von Programmen oder Algorithmen

[ Eingabe ] [Formalismus ] [ Ausgabe ]
Physikalisches | Atomistische ' : :
System: xyz-Datei Methode: DFTB -—PL Hamiltonmatrix |
Eigenwerte e Bandstruktur
Ideale Zelle: ) ’ )
Hamiltonmatrix ‘
( L Zustandsdichte
Periodisches .
System: RDA r
T~ Fermienergie
Defektbehaftete Zel- l , :
len: Hamiltonmatrix | & L [t
Gesamtsystem .
Elektrode-Zentral- f
f _ ) teil-Elektrode: RGF Transmissions-
Sequenz idealer, | slbilEl e J\“ spektrum
defektiver Zellen { )
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Auswahl der Zellenabfolge Rechenzeit: t o< (dimH)>
H; € {Ideal, Defekt} mit ppefekt 1
(Dt toca(dim?{)g’
‘ Otoc(din’t'H)ZO tocN-(dimL'H,)S
RDA: Greenfunktionen an der \ J

Elektrodenoberfliche: G; , Gr

¢

Selbstenergie- und Verbreiterungs- Ungestorte Greenfunktionen:
- R L LR
matrizen: ¥ , Xt , I, Iy G, gg ) g{ ) g{ )

' '

RGE: Vielfachstreufaktoren und Greenfunktionen

Si — ’P;j —- s

*\;

1o ..
Y Y Y
Transmissionskoeffizient Zustandsdichte
T = Sp[TrGnTLON] D=2yt sp[{i(¢-6")0O},]
(GL. (4.54)) (Gl. (4.49))
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(a) Initial decimation steps:
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Calculation of the Green’s matrix of the left surface:
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(c) Calculation of the Green’s matrix of the right surface:
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» Diagramme: Kurven, Datenpunkie, Beschriftungen, Legenden etc.

<+—ballistic transport (no scattering)
<—diffusive transport (elastic scattering)
localized transport

(elastic scattering,
quantum interference)

ohmic transport
(inelastic scattering)
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» Diagramme: Kurven, Datenpunkie, Beschriftungen, Legenden etc.
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(10,10)-CNT _

- (1) sparse: without defect division
6k [ (2) sparse: with defect division
Bl (3) dense: global memory storing

D (4) dense: temporary memory storing .
Bl (5) RGF+RDA: global memory storing -
[ (6) RGF+RDA: temporary memory storing =

m/m(2)
e~
T

0.28 GB

!13GB
L L

1.2GB
1.9GB
|

N = 100 N = 1000 N = 1000 N = 10000 N = 10000
(A) Np =10 (B) Np =10 (©) Np = 100 (D) Np = 100 (E) Np = 1000
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Monovacancy (MV) Dlvacancy, type 1 (DVl) Dlvacancy, type 2 (DV2)
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