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3. NFE-Ansatz (Forts.)
3.3. 3-dimensionaler Fall: Einfache Metallstrukturen
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Strukturen metallischer Elemente
(1 Ry = 13.6 eV)
E-Differenzen unterschiedlicher Strukturtypen
fiir die 3d-Metallreihe relativ zu f.c.c.
4. Bandstruktur und Bindungstyp, strukturelle Stabilitéiten
4.1. Ubersicht
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Prinzipielles zu Bandstruktur, totaler DOS und partiellen DOS von Festkorpern mit unter-

schiedlicher chemischer Bindung




