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Beskrivning

Malet med denna studie ar att underséka elektronegativitet och laddning av atomer inuti molekyler.
Dessa egenskaper har beraknats genom topologisk analys av den tredimensionella representationen
av elektronernas energitathet. Denna samling data innefattar kartesiska koordinater fran molekylara
berakningar utférda med ADF och vagfunktioner av kvalitén LC-BLYP/ATZ2P. En fullstandig upplaga av
berakningsresultatsfiler ar bifogat for ett exempel, ammonia, NH3. NH3-exemplet innehaller dven filer

(av typen .cube) som anvants for den topologiska analysen.
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