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　研究を終了しましたので、下記の通り報告します。
	成果の概要
　Abstract
（和文）

　本グループは吸収原子の局所構造の第一原理計算によるモデリングとこれに基づいた吸収スペクトルの理論計算によって、Ｘ線吸収スペクトルの微細構造を詳細に解析することを目的としている。昨年度、基本ソフトウエアのコンパイル等を行い、計算環境を整えた。一方、今年度は実験室において計算用サーバを導入し、実験室において解析が進められるようになった。そのため実質上、スーパーコンピュータ上での計算は行われなかった。当面は、実験室での計算を進める予定である。

（英文）

     We have investigated the local structure of dopant sites in semiconductor materials by means of x-ray absorption spectroscopy, and analyzed the near-edge fine structure (XANES) using a combination of ab-initio structure modeling and simulation of XANES based on the model.  In the last year, we compiled the calculation codes on the supercomputer.  In this FY2007, we have introduced a server computer for these calculations in our laboratory.  As a result, we did not perform calculations on the supercomputer.  We will proceed with the in-house calculation over the next year.
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