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(57)  약

본  고체상 물질에  순물   결   특  산    지원 는  치가 개시 다.

본   치는 고체상 물질에  스트(host) 물질  순물  물질 보  포 는 사   수

신 는   사  에 라 어도  순물   결   생 고, 생  순물 

 결   에 지  산 , 산  에 지   순물   결   열역  에 지  산

고, 산  열역  에 지   특  순물   특  결     도  결 , 결

 특  순물   특  결   특  는 어  포 다.

  도 - 도1
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청

청  1 

고체상 물질에  스트(host) 물질  순물  물질 보  포 는 사   는 ; 

상  사  에 라 어도  순물   결   생 고, 상  생  순물   상

 결   에 지  산 , 상  산  에 지   상  순물   상  결   열역

 에 지  산 고, 상  산  열역  에 지   특  순물   특  결   

 도  결 , 상  결  특  순물   특  결   특  는 어 ;  포 ,

상  어 는,

상  열역  에 지  산  다 , 상  순물  가  상  순물  가  생 는

것  특징  는  치.

청  2 

삭

청  3 

 1 에 어 ,

상  어 는,

상  순물  도가   보다  경우, 웃 는 순물  미   재

여 상  열역  에 지  재산 는 것  특징  는  치.

청  4 

 3 에 어 ,

상     0.01 atm% 내지 10 atm%  것  특징  는  치.

청  5 

 1 에 어 ,

상  어 는,

상  순물   상  열역  에 지  산  계산  도보다  도   는 순물 

가 는 경우, 상  열역  에 지  산  계산보다  도  가진 원리 에 지 계산  

여 상  열역  에 지  재산 는 것  특징  는  치.

청  6 

 1 에 어 ,

상  어 는,

스트 물질 , 순물 , 순물   결   , 순물   결   가, 물질 

  실   어도 나  사   는 1 뉴 , 원  택 또는 거나 원  시

각 는 1 시각  도우  공 는 1 사  스  도  는 것  특징  는 

 치.

청  7 

 1 에 어 ,
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상  어 는,

도 , 압  , 순물   결   가, 에 지 보 ,    실   어도 나

사   는 2 뉴 , 순물  열역  에 지에  그래  시각 는 2 시각

도우 , 평 상태  열역  에 지  순물  도  시각 는 3 시각  도우  공 는 2

사  스  도  는 것  특징  는  치.

청  8 

 7 에 어 ,

상  어 는,

상   에   뉴가  택 ,  상태 도(Density  of  State,  DOS),  상태 도(Partial

Density  of  States,  PDOS),  연계상태 도(Joint  Density  of  States,  JDOS),  상태 도(Local  Density  of

States,  LDOS),  동 수(Wave  Function,  WF),  도(rho),  도  변 (Drho),  스 도(spin

density), 수스 트럼  실   어도 나  사   는 3 뉴 ,  결과  그래

 시각 는 4 시각  도우 , 원  택 또는 거나 원  시각 는 5 시각  도우

 공 는 3 사  스  도  는 것  특징  는  치.

청  9 

컴퓨  치   고체상 물질에  스트 물질  순물  물질 보  포 는 사   

는 단계;

상   사  에 라 어도  순물   결   생 는 단계;

상  생  순물   상  결   에 지  산 는 단계;

상  산  에 지   상  순물   상  결   열역  에 지  산 는 단계;

상  순물   상  결   도가   보다  경우, 웃 는 순물  결  

미   재 여 상  산  순물   결   열역  에 지  재산 는 단계;

상  순물   상  결    상  열역  에 지  산  계산  도보다  도  

 는 순물   결  가 는 경우, 상  열역  에 지  산  계산보다  도  가진

원리 에 지 계산  여 상  순물   상  결   열역  에 지  재산 는 단

계;

상  산 거나 재산  열역  에 지   특  순물   특  결     도  결

는 단계; 

상  결  특  순물   특  결   특  는 단계;

 포 는 고체상 물질에  순물   결   특  산 .

청  10 

컴퓨  치   고체상 물질에  스트 물질  순물  물질 보  포 는 사   

는 단계;

상   사  에 라 어도  순물   결   생 는 단계;

상  생  순물   상  결   에 지  산 는 단계;

상  산  에 지   상  순물   상  결   열역  에 지  산 는 단계;

상  순물   상  결   도가   보다  경우, 웃 는 순물  결  

미   재 여 상  산  순물   결   열역  에 지  재산 는 단계;

상  산 거나 재산  열역  에 지   특  순물   특  결     도  결

는 단계; 
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상  결  특  순물   특  결   특  는 단계;

 포 는 고체상 물질에  순물   결   특  산 .

청  11 

삭

 

 술  야

본  순물   결   특  산 에  것 , 보다 상 게는 체, 매  든[0001]

비  고체상 재  같  고체상 물질에  순물   결   특  산    지원 는 

치에  것 다.

 경  술

재, 고체상 물질에  순물  여 순물 , 능, , 도, 열  안  측 고[0002]

 원리 에 지 계산  여 열역  에 지  계산 고 다. ,  순물들 사

량 평  건  열평  상태에  에 지, 도  미  측 는  사 고 

다.

지만 러   도 도 (doping)에 만 사  수 , 고 도 도 에  사  경우 차가 생[0003]

다. 특 ,  특  변   첨가 는 순물  도는 수 %  차가 생 고 다. 

또 , 든 순물 에  같  원리 에 지 계산  사  문에 사  원리 에 지[0004]

계산 에 라 주  순물  도 차가 크거나 계산  어지는 상  생 다.

라 , 고 도  도  상 에 도  사 고, 계산 과 도  균  맞 는 산  [0005]

실 다.

술문헌

특허문헌

(특허문헌 0001) 등 특허공보 10-0704301 (2007.04.06) [0006]

 내

결 는 과

본  루고  는 술  과 는 고체상 물질 내 에  주어진 경   생 는 결  물[0007]

에 미치는  측 는 고체상 물질에  순물   결   특  산    지원 는 

 치  공 는   다.

본  루고  는 다  술  과 는 물  변   도  순물  비 도  도  순물[0008]

또는 연 생  결   측 는 고체상 물질에  순물   결   특  산   

지원 는  치  공 는   다.

본  루고  는 또 다  술  과 는 고 도 도  상  게 사 고, 계산 과 도[0009]

균  맞 는 고체상 물질에  순물   결   특  산    지원 는  치  공

는   다.

과  결 수단

상   달  , 본 에   치는, 고체상 물질에  스트(host) 물질  순물  물[0010]

질 보  포 는 사   는   상  사  에 라 어도  순물  
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결   생 고, 상  생  순물   상  결   에 지  산 , 상  산  에 지

  상  순물   상  결   열역  에 지  산 고, 상  산  열역  에 지

 특  순물   특  결     도  결 , 상  결  특  순물   특

 결   특  는 어  포 다.

또  상  어 는, 상  열역  에 지  산  다 , 상  순물  가 , 상  순물 [0011]

 가  생 는 것  특징  다.

또  상  어 는, 상  순물  도가   보다  경우, 웃 는 순물  미 [0012]

  재 여 상  열역  에 지  재산 는 것  특징  다.

또  상     0.01 atm% 내지 10 atm%  것  특징  다.[0013]

또  상  어 는, 상  순물   상  열역  에 지  산  계산  도보다  도  [0014]

 는 순물 가 는 경우, 상  열역  에 지  산  계산보다  도  가진 원리 

에 지 계산  여 상  열역  에 지  재산 는 것  특징  다.

또  상  어 는, 스트 물질 , 순물 , 순물   결   , 순물   결  [0015]

 가, 물질   실   어도 나  사   는 1 뉴 , 원  택 또는 

거나 원  시각 는 1 시각  도우  공 는 1 사  스  도  는 것

 특징  다.

또  상  어 는, 도 , 압  , 순물   결   가, 에 지 보 ,   [0016]

실   어도 나  사   는 2 뉴 , 순물  열역  에 지에  그래

시각 는 2 시각  도우 , 평 상태  열역  에 지  순물  도  시각 는 3 시각

도우  공 는 2 사  스  도  는 것  특징  다.

또  상  어 는, 상   에  뉴가 택 , 상태 도(Density of State, DOS), 상태[0017]

도(Partial Density of States, PDOS), 연계상태 도(Joint Density of States, JDOS), 상태 도(Local

Density of States, LDOS), 동 수(Wave Function, WF), 도(rho), 도  변 (Drho), 스 도

(spin density), 수스 트럼  실   어도 나  사   는 3 뉴 ,  결과

그래  시각 는 4 시각  도우 , 원  택 또는 거나 원  시각 는 5 시각  

도우  공 는 3 사  스  도  는 것  특징  다.

본 에  고체상 물질에  순물   결   특  산 , 컴퓨  치   고체상[0018]

물질에  스트 물질  순물  물질 보  포 는 사   는 단계, 상   사

에 라 어도  순물   결   생 는 단계, 상  생  순물   상  결

 에 지  산 는 단계, 상  산  에 지   상  순물   상  결   열역

에 지  산 는 단계, 상  순물   상  결   도가   보다  경우, 웃

는 순물  결  미   재 여 상  산  순물   결   열역  에

지  재산 는 단계, 상  순물   상  결    상  열역  에 지  산  계산  도

보다  도   는 순물   결  가 는 경우, 상  열역  에 지  산  계산

보다  도  가진 원리 에 지 계산  여 상  순물   상  결   열역

 에 지  재산 는 단계, 상  산 거나 재산  열역  에 지   특  순물   특

결     도  결 는 단계  상  결  특  순물   특  결   특  

는 단계  포 다.

본 에  고체상 물질에  순물   결   특  산 , 컴퓨  치   고체상[0019]

물질에  스트 물질  순물  물질 보  포 는 사   는 단계, 상   사

에 라 어도  순물   결   생 는 단계, 상  생  순물   상  결

 에 지  산 는 단계, 상  산  에 지   상  순물   상  결   열역

에 지  산 는 단계, 상  순물   상  결   도가   보다  경우, 웃

는 순물  결  미   재 여 상  산  순물   결   열역  에

지  재산 는 단계, 상  산 거나 재산  열역  에 지   특  순물   특  결  

   도  결 는 단계  상  결  특  순물   특  결   특  는 단

계  포 다.
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본 에  고체상 물질에  순물   결   특  산 , 컴퓨  치   고체상[0020]

물질에  스트 물질  순물  물질 보  포 는 사   는 단계, 상   사

에 라 어도  순물   결   생 는 단계, 상  생  순물   상  결

 에 지  산 는 단계, 상  산  에 지   상  순물   상  결   열역

에 지  산 는 단계, 상  순물   상  결    상  열역  에 지  산  계산  

도보다  도   는 순물   결  가 는 경우, 상  열역  에 지  산  계

산보다  도  가진 원리 에 지 계산  여 상  순물   상  결   열역

 에 지  재산 는 단계, 상  산 거나 재산  열역  에 지   특  순물   특

 결     도  결 는 단계  상  결  특  순물   특  결   특

는 단계  포 다.

 과

본 에  고체상 물질에  순물   결   특  산    지원 는  치에 [0021]

, 고체상 물질 내 에  주어진 경   생 는 결  물 에 미치는  측  수 

다.

또 , 물  변   도  순물  비 도  도  순물 또는 연 생  결   측[0022]

수 다.

또 , 고 도 도  상  게 사 고, 계산 과 도  균  맞  수 다.[0023]

도  간단  

도 1  본   실시 에   치     도 다.[0024]

도 2는 본   실시 에  고체상 물질에  순물   결   특  산   

 도 다.

도 3  본  다  실시 에  고체상 물질에  순물   결   특  산  

 도 다.

도 4는 본  또 다  실시 에  고체상 물질에  순물   결   특  산  

  도 다.

도 5는 본   실시 에  1 사  스    도 다.

도 6  본   실시 에  2 사  스    도 다.

도 7  본   실시 에  2 시각  도우    도 다.

도 8  본   실시 에  3 사  스    도 다.

도 9는 본   실시 에  3 시각  도우    도 다.

도 10  본   실시 에  4 시각  도우    도 다.

 실시   체  내

 본  실시  첨  도 들  참 여 상  다. 우  각 도  들에 참[0025]

가 에 어 , 동  들에 는 비  다  도 상에 시 라도 가능   동   가

지도  고 에 다. 또  본  에 어,  공지  또는 능에  체  

 당업 에게 거나 본  지  릴 수 다고 단 는 경우에는 그 상   생략 다.

도 1  본   실시 에   치     도 다.[0027]

도 1  참 ,   치(10)는 고체상 물질 내 에  주어진 경   생 는 결 (point[0028]

defect)  물 에 미치는  측 다.  치(10)는 물  변   도  순물  비 도

도  순물 또는 연 생  결   측 다. 여 , 순물  순물과 결  통틀어 사

수 다.
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 치(10)는 고 도 도  상  게 사 고, 계산 과 도  균  맞 다.  치는 [0029]

스트톱, 랩톱, 태블릿 PC, 드헬드 등  컴퓨  치  수 다.  치(10)는 (11), 어 (13), 

(15)  (17)  포 다.

(11)는 고체상 물질에  스트(host) 물질  순물  물질 보  포 는 사   는다.[0030]

, (11)는 스트 물질, 순물  결  물질 보, 스트 물질  크 , 순물 , 결  , 

물질 등과 같  순물   결  에  특  는   값  는다.

어 (13)는 (11)에  수신  사  에 라 어도  순물   결   생 다.[0031]

, 어 (13)는 사  에 라 순물   결    또는 순물   결   

 생  수 다. 

 , 어 (13)는 순물   결   생  에 (11)에   가능  순물  결[0032]

   순물  결  물질  다. 여 , 물질  도  물질   는 물질

미 다. 어 (13)는 순물  결  물질  후술 는 (17)에   러  

수 다.

어 (13)는 생  순물   결   에 지  산 고, 산  에 지   각  열역[0033]

 에 지  산 다.  , 어 (13)는 순물   결   가 지 단  고, 만약

 경우, 순물   결   가  생  수 다. 여 , 어 (13)는 순물  

결    어느 나  만  경우,  만  가  수 다. 

어 (13)는 순물   결   도가   보다  경우, 웃  순물  결  사[0034]

 상  통  열역  에 지  재산 다. , 어 (13)는 웃  순물  결  상   동

여 열역  에 지  보 다.  들 , 어 (13)는 웃  순물  결  미  

 재 여 에 산  순물   결   열역  에 지  재산 다. 여 ,  

 0.01 atm% 내지 10 atm%  수 , 람직 게는 0.1 atm% 상  수 다.

또  어 (13)는 순물   결    열역  에 지  산  계산  도보다  도[0035]

 는 순물   결  가 는 경우, 열역  에 지  산  계산보다  도  가진

원리 에 지 계산  여 열역  에 지  재산 다. 여 ,  도   는 순

물   결  는 빈도수가  순물   결   수 다.  통 , 어 (13)는 택

 순물   결   열역  에 지에  계산   수 다. , 어 (13)는 보다 

계산   순물   결  에   계산  수  수 다.

어 (13)는 산 거나 재산  열역  에 지   특  순물   특  결    [0036]

도  결 다. 여 , 특  순물 는 순물   빈도수가  순물 고, 특  결  

는 결    빈도수가  결   수 다. , 어 (13)는 순물   빈도수가  순물

  결    빈도수가  결  에    도  결  수 다. 

어 (13)는 결  특  순물   특  결   특  다. 어 (13)는 순물   결[0037]

 에  , ,  특   수 다.

(15)는  치(10)  수   사  스  다. 라 , (15)는 사  [0038]

스  통  어 (13)에   순물   결   특  사 에게 공  다. 

(15)는  액  스 (liquid  crystal  display,  LCD),  막  트랜지스  액  스 (thin  film

transistor-liquid  crystal  display,  TFT  LCD),    다 드(organic  light-emitting  diode,  OLED),

시블 스 (flexible display), 3차원 스 (3D display) 에  어도 나  포  수 다.

특 , (15)가 치스크린 능  비 게 , (15)는 (11)  역  수  수 다.

(17)는 (11)에   사    어 (13)에  산 거나  가 다. 특[0039]

, (17)에  는 어 (13)에  러질 수 다. (17)는 래시 리 타 (flash

memory type), 드 스크 타 (hard disk type), 미 어 카드 마 크  타 (multimedia card micro type),

카드 타  리(  들어 SD 또는 XD 리 등), 램(Random Access Memory, RAM), SRAM(Static Random

Access  Memory),  (Read-Only  Memory,  ROM),  EEPROM(Electrically  Erasable  Programmable  Read-Only

Memory), PROM(Programmable Read-Only Memory), 리,  스크, 스크  어도 나  매
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체  포  수 다. 

도 2는 본   실시 에  고체상 물질에  순물   결   특  산   [0041]

 도 다.

도 1  도 2  참 , 고체상 물질에  순물   결   특  산  순물  고 도  첨[0042]

가  상 에  순물   측 고, 계산  도   상시킬수 다.

S101단계에 , 스트 물질  순물  물질 보  포 는 사   는다. (11)는 스트[0043]

물질  결  생 , 결   업 드  (17)에  결  러  수 는 사

  는다. 여 , (11)는 순물  도  경우에만 순물에  사   

 수 다. 

 들 , 산  타 타늄(TiO2)에 스 (W)  도 는 경우, (11)는 스트 물질  TiO2  택 는[0044]

사   수신 고, 순물  W  택 는 사   수신  수 다.

S103단계에 , 스트 물질  크  결 는  는다. (11)는 스트 물질  택  다  [0046]

택  스트 물질  크  는 사   는다.  들 , (11)는 1nm × 1nm ×1nm

크   사    수 다.

S105단계에 , 가능  순물  결  에   는다. (11)는 순물  결   [0047]

택 거나, 새 게  생 는 사   는다.  들 , (11)는 순물  스티

(interstitial) 나 치 , 스트 물질  원  공 , 안티사 트(antisite), 스티 , 러  들

 등   수 다.

여 , (11)는  또는 체에  순물  결  에  사   수신  수 다.[0048]

S107단계에 , 순물  결  물질  다. 어 (13)는 순물  결 에   는 [0049]

물질  다.  , 어 (13)는 (11)  사   수신 여 물질  택 거나 동

 택 여  수 다.  들 , TiO2에 W  도 는 경우, W가 도  , Ti  O  결  

 들  복  고 고, W, O, Ti  물질  각각 W , WO3고체, O2 , Ti , TiO2고체가 

수 다. 

S109단계에 , 순물  결  물질에  에 지  산 다. 어 (13)는 물질  에 지  산[0050]

거나 (17)에   각 원 들   (chemical potential)  산 다.

S111단계에 , 순물   결   생 다. 어 (13)는 (11)에   순물  [0051]

결  에  사    순물   결    또는 체  생 다. , 순물

  결   에  보만  포  사    경우, 어 (13)는 사  에

라  순물    결   만  생 고,  순물    결   나 지  동

생 다. 또  순물   결   체에  보  포  사    경우, 어

(13)는 사  에 라 순물  체  생 다.

 , 어 (13)는 각 도   결  에 는 량   수 다.  들 , 어 (13)는[0052]

량  -2, -1, 0, 1, 2   수 다.

S113단계에 , 순물   결   에 지  산 다. 어 (13)는 원리 에 지 계산  [0053]

여 각 순물   결   에 지  산  수 다. 어 (13)는 순물   결   독

립  계산  수 다.

S115단계에 , 순물   결   열역  에 지  산 다. 어 (13)는 (11)  도[0054]

 압 에  보  수신 고, 수신  보   순물   결   열역  에 지  산

다. 어 (13)는 각  열역  에 지  열역  변수에  수   산  수 다.  들

, 어 (13)는 도  압 에  각 원    산 여 각  열역  에 지  산

수 다. 여 , 압  주변 체  압  미 , 산 압, 질 압 등  수 다.

S117단계에 , 순물   결   가 지 단 다. 어 (13)는 순물   결  [0055]

 가   보다 지 않다고 단 는 경우, 순물   결   가  수 다.
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, 어 (13)는 순물  가   보다 지 않다고 단 는 경우, S111단계 

 여  과  재수  수 다. 여 , 어 (13)는 사  에 라 S111단계  

여  과  재수  수도 다.

S119단계에 , 순물   결   도가   보다 낮 지 단 다. 어 (13)는 평 상[0056]

태에  순물   결   에 지가 체 물질   건  결 는 것  여 순물

  결   도  산 다.  어 (13)는 평 상태에  에 지  맥스웰-볼츠만 포(Maxwell-

Boltzmann distribution) 또는 미- 랙  포 수(Fermi-Dirac distribution function)에 여 순

물   결   도  산  수 다.

어 (13)는 순물  도가   보다  경우, S121단계  수 여 순물  열역[0057]

 에 지  보  고, 아닌 경우, S121단계  수 지 않고 S123단계  수 다. 여 ,   

 0.01 atm% 내지 10 atm%  수 , 람직 게는 0.1 atm% 상  수 다.

S121단계에 , 웃  순물  결  사  상  통  열역  에 지  재산 다. 어 (13)는 [0058]

웃  순물  결  상   동  여 열역  에 지  보 다.  들 , 어 (13)는 웃

순물  결  미   재 여 열역  에 지  재산  수 다. 

S123단계에 , 순물   결  에  계산  도가 지 단 다. 어 (13)는 순물 [0059]

  결  에  계산  도가 지 않다고 단 는 경우, S125단계  수 여 순물  

결   열역  에 지  보 고, 아닌 경우, S125단계  수 지 않고 S127단계  수 다. 여 ,

계산  도가 지 않  경우는 순물   결    열역  에 지  산  계산  도

보다  도   는 순물   결  가 는 경우  수 다.

S125단계에 , 보다  도  가진 원리  에 지 계산  여 열역  에 지  재산 다.[0060]

어 (13)는 순물   결    열역  에 지  산  계산  도보다  도  

는 순물   결   택 여 열역  에 지  산  계산보다  도  가진 원리

에 지 계산  여 열역  에 지  재산 다. 여 , 보다  도   는 순물

  결  는  순물   결    빈도수가  순물   결   수  다.

라 , 어 (13)는 순물   결    빈도수가  순물   결   택 고, 택

 순물   결  에   도  계산  수  수 다. 또  어 (13)는 열역  에

지에  보  가  수 다.

S127단계에 , 특  순물   특  결     도  결 다. 여 , 특  순물 는[0061]

순물   빈도수가  순물 고, 특  결  는 결    빈도수가  결   수

다. , 어 (13)는 순물   빈도수가  순물   결    빈도수가  결  

에    도  결  수 다.  , 어 (13)는 특  순물   특  결    

도  결  사  에 라 결  수 다.

S129단계에 , 주  순물   결   특   다. 어 (13)는 상태 도(Density of State,[0062]

DOS), 상태 도(Partial Density of States, PDOS), 연계상태 도(Joint Density of States, JDOS), 

상태 도(Local  Density  of  States,  LDOS),  동 수(Wave  Function,  WF),  도(rho),  도  변

(Delta rho, Drho), 스 도(spin density)  수스 트럼  어도 나   수  수 다. 어

(13)는  결과  (15)에   수 도   수 다.

도 3  본  다  실시 에  고체상 물질에  순물   결   특  산  [0064]

 도 고, 도 4는 본  또 다  실시 에  고체상 물질에  순물   결   특  산

   도 다.

도 2 내지 도 4  참 , 고체상 물질에  순물   결   특  산  사 는 경에 [0065]

라 다양   변   수 다. 

도 3에 도시  고체상 물질에  순물   결   특  산 (S201단계 내지 S225단계)  도 2에[0066]

도시  고체상 물질에  순물   결   특  산 (S101단계 내지 S129단계)에  S123단계 

S125단계   , 계산  도가  경우 사  수 다.  통 , 도 3   도

단  보  생 는 시간  비  감  수 다.

등록특허 10-1909491

- 10 -



또  도 4에 도시  고체상 물질에  순물   결   특  산 (S301단계 내지 S325단계)  도[0067]

2에 도시  고체상 물질에  순물   결   특  산 (S101단계 내지 S129단계)에  S119단계

 S121단계   , 순물  도가 도  경우 사  수 다.  통 , 도 4  

 순물  도에  단  보  생 는 시간  비  감  수 다.

도 5는 본   실시 에  1 사  스    도 다.[0069]

도 1  도 5  참 , 1 사  스(50)는 계산에  변수에  사   수신 도[0070]

공 는 사  스 다. 1 사  스(50)는 어 (13)  도  어 

(15)  통   수  다.  1  사  스(50)는  1  뉴(51)   1  시각  도우(58)

다.

1 뉴(51)는 지  쪽에 고, 각 사    수 도  뉴별  다. 1 뉴[0071]

(51)는 스트 물질 (52),  순물 (53),  순물  결   가(54),  순물  결   

(55), 물질 (56)  실 (57)에  뉴  포 다.

스트 물질 (52)  스트 물질  택 거나 생 는 뉴 다. 스트 물질 (52)  크리스탈 빌[0072]

(crystal builder)  여 스트 물질  결  생 거나, 사   결   업 드

거나, (17)에  결  러  결  택  수 는 능  지원 다. 또  스트

물질 (52)  스트 물질  크 에  는 능  지원 다.

순물 (53)  순물  택 는 뉴 다. 여 , 순물 (53)  순물  도  경우에만 [0073]

여 순물  택 고, 순물  결  만  보고   경우에는 지 않는다.

순물  결   가(54)는 순물 , 순물 에  에 지, 결    결  에  에[0074]

지  가 는 뉴 다. 순물  결   가(54)는 계산에  순물 , 순물 에 

에 지, 결    결  에  에 지  어도 나가  경우, 순물 . 순물 에

 에 지, 결    결  에  에 지가 지도  가 는 능  지원 다.

순물  결   (55)  순물   결   택 거나 생 는 뉴 다. 순물  결[0075]

 (55)  순물  도   결   택 거나 새 게 생 는 능  지원 다.  , 순물

 (55)  순물   결    또는 체에  택 거나 생   수 다. 또  순

물  결   (55)  도   결  에 는 량   수 다.

물질 (56)  물질  택 는 뉴 다. 물질 (56)  순물  결   는 물질[0076]

 물질  택 는 능  지원 다. 

실 (57)  택  내  실 는  뉴 다.  실 (57)  각각  내  독립  실 는  능[0077]

지원 다. , 실 (57)  각각  내  택  마다 독립  실  수 도  실 (57)  ,

각각  경우에 당 는 사 만  실 다.

1 시각  도우(58)는 지  쪽에 고,  1 뉴(51)  통   사 에  시각  [0078]

시 다. 1 시각  도우(58)는 원  택 여 거나 택지에  택 는 능  지원 다. 또  1

시각  도우(58)는 원   시각 여 사 에게 시각 과  공  수 다.

도 6  본   실시 에  2 사  스    도 고, 도 7  본   실[0080]

시 에  2 시각  도우    도 다.

도 1, 도 5 내지 도 7  참 , 2 사  스(60)는 순물  열역  에 지  산 도[0081]

공 는 사  스 다. 2 사  스(60)는 1 사  스(50)  실 (57)  수

 후 공 , 어 (13)  도  어 (15)  통   수 다. 2 사  

스(60)는 2 뉴(61), 2 시각  도우(68)  3 시각  도우(69)  다.

2 뉴(61)는 지  쪽에 고, 각 사    수 도  뉴별  다. 2 뉴[0082]

(61)는 도 (62), 압  (63), 순물  가(64), 에 지 보 (65),  (66)  실

(67)에  뉴  포 다.

도 (62)  압  (63)  각각 도  압 에  사   는 뉴 다. 도 (62)[0083]

 주변 체  도에  사   는 능  공 고, 압  (63)  주변 체  압 에 
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 사   는 능  공 다. 특 , 압  (63)  산 압, 질 압 등  압  변수  

 수 다.

순물  결   가(64)는 1 사  스(50)  순물  가(54)  동  능  는 [0084]

뉴 다. , 순물  결   가(64)는 순물 , 순물 에  에 지, 결    결  

에  에 지  가 는 뉴 다. 

에 지 보 (65)  순물  결  열역  에 지  보   여   보   택 는 뉴 다. 에[0085]

지 보 (65)  순물   결   도가 고 도  경우, 웃  순물  결  상   동

여 열역  에 지  보 는 능  지원 다. , 에 지 보 (65)  웃  순물  결  

미   재 여 열역  에 지  산  수 다. 또  에 지 보 (65)   계산  

 순물   결   택 고, 에  열역  에 지  보다  원리 에 지 계산

 산 는 능  지원 다.

 (66)  순물   결   특  는 뉴 다.  (66)  후술 는 [0086]

순물  열역  에 지 그래 에  각  택  후, 택  에     수 다.

여 ,  (66)  열역  에 지 그래   택 야지만 뉴가  수 다.

실 (67)  택  내  실 는  뉴 다.  실 (67)  각각  내  독립  실 는  능[0087]

지원 다. , 실 (67)  각각  내  택  마다 독립  실  수 도  실 (67)  ,

각각  경우에 당 는 사 만  실 다.

2 시각  도우(68)는 지  쪽에 상단에 고, 순물  열역  에 지 그래  시각[0088]

 시 다.  2  시각  도우(68)는 도 7에 도시   같  미  수  시  수 다.

특 , 2 시각  도우(68)에 도시  그래  각 들  마우스나 치스크린 등   택   수

다.

3 시각  도우(69)는 지  쪽 단에 고, 평 상태에  순물   결   에[0089]

지  순물 도  시각  시 다. 3 시각  도우(69)는 2 시각  도우(68)에 도시  그래 가

시  다  실 (67)  수  후 시  수 다.

도 8  본   실시 에  3 사  스    도 고, 도 9는 본   실[0091]

시 에  3 시각  도우    도 , 도 10  본   실시 에  4 시각  

도우    도 다.

도 1, 도 6 내지 도 10  참 , 3 사  스(80)는 순물   결   특   [0092]

공 는 사  스 다. 3 사  스(80)는 2 사  스(60)   (66)

 수  후에 공 , 어 (13)  도  어 (15)  통   수 다. 3 사

 스(80)는 3 뉴(81), 4 시각  도우(88)  5 시각  도우(89)  다.

3 뉴(81)는 지  쪽에 고, 각 사    수 도  뉴별  다. 3 뉴[0093]

(81)는 상태 도(82), 상태 도/연계상태 도(83), 상태 도(84), 동 수/ 도/ 도  변 /

스 도(85), 수스 트럼(86)  실 (87)에  뉴  포 다. , 3 뉴(81)는 사 에게 공

는 뉴에 라 순물   결    특 에   지원  다.

여 , 3 뉴는  상태 도, 상태 도, 연계상태 도, 상태 도, 동 수, 도, 도[0094]

변 , 스 도, 수스 트럼  실   어도 나  사   거나 본  공 는 값

 택  수 다.

4 시각  도우(88)는 지  쪽 상단에 고, 순물   결    특 에 [0095]

  결과  시각  시 다.  4  시각  도우(88)는 상태 도(82),  상태 도/연계상태 도

(83), 수스 트럼(86)에   결과  그래  시 다.  들 , 4 시각  도우(88)는 상태

도  도 9에 도시  그래 가 시  수 다.

5 시각  도우(89)는 지  쪽 단에 고, 순물   결    특 에 [0096]

  결과  시각  시 다. 5 시각  도우(89)는 동 수/ 도/ 도  변 /스 도

(85)에   결과  원  , 공간에  는 수  물리량  시 다.  들 , 5 시각  
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도우(89)는 도 10에 도시   트(magnetic moment) 도가 시  수 다.

본  또  컴퓨   수 는 매체에 컴퓨 가  수 는 드  는 것  가능 다.[0098]

컴퓨 가  수 는 매체는 컴퓨  치에 여 질 수 는 가 는 든  

치  포 다. 컴퓨 가  수 는 매체  는 드 스크, ROM, RAM, CD-ROM, 드 스크, 

,  스크,   치 등  , 또  캐리어 웨 브(  들어  통  )

 태  는 것도 포 다. 

상에  본  람직  실시 에  도시 고 나, 본  상술  특  람직  실시[0099]

에 지 아니 , 청 에  청 는 본  지  어남  없  당   는 술 야에

 통상  지식  가진 라  누 든지 다양  변  실시가 가능  것  물 고, 그  같  변경  청

재   내에 게 다.

 

10:  치 11: [0100]

13: 어 15: 

17: 50: 1 사  스

51: 1 뉴 58: 1 시각  도우

60: 2 사  스 61: 2 뉴

68: 2 시각  도우 69: 3 시각  도우

80: 3 사  스 81: 3 뉴

88: 4 시각  도우 89: 5 시각  도우

도

도 1
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도 2
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도 3
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도 4
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도 5

도 6
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도 7

도 8
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도 9

도 10
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