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1. IILT®IT

BB R THUERR Y AT A eduDV ZBHFE[1], i L[2], GUI TOEMEZEBI[3,4], S b Zf
F[5-10], wHR D7 10 7T A—RK[111E~==2T/V[12], BLOGL[13]% — KA LT\ 5. eduDV,
BLORE S, &1 BEREESEO =T —Z it 7 v 7 F & VESTA & & ATZ“DV-XadED 1= D
O XIEBREI[4)1%, eduDV[1-13], DV-Xai£[14-24], FHILTT « Z[25], DV-XaikitH BB 26,
VESTA[27, 28] ARSI CTER Y, HE - HAEHNTIIEET (FAh=T 1 X OHRT =T U7, 7272
L &SRR L TV D 2AED S (ERNREBEO/NY 2 TRADHMERT 28546 OK) ([Zi3F =
TALTYV—HE (THTIv 77 V—HAN-THTIv 77V —HK) B’bd) ETORKEHEET
HTZENTED., MILBEBRAERLE Y 2 —OFAEFE XY 2O TIZ eduDV, DV-XaiE, 75
=TT 1 ¥, DV-XdEGH R EEREE, VESTAN A VA h—/L &N TEY, Eiby:, Wby, B
¥, AW, B PR L oM - FFETIERATE 5.

IHNET, BHERD FILEFHE Y AT A eduDV IZE N D INIFFFHE 7 1 277 A atom, atomn 35 KXY
INEA A FHE T 7 777 A on, jonn 1X, AR (R1) OIRTES 1 FEOKEGH) D BIRFFES 94D
T =T A(Pu)ETIZHHS LTW, ARl ZHEJERL, & T9SEDT AU 7 A(osAm)h b
H8FEDATRY (1502) E TIZ b RET 5 Z LTI LD THET 5.

£1. AR
| 18
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Cs|Ba|*1I | Hf |[Ta| W |Re [Os | Ir | Pt | Au |Hg | Tl | Pb | Bi | Po | At | Rn

Fr [Ra| *2 | Rf |Db | Sg |Bh |Hs | Mt | Ds | Rg |Cn | Nh | Fl [Mc| Lv | Ts | Og

*] |[La| Ce | Pr |[Nd [Pm |(Sm | Eu ([Gd | Tb | Dy | Ho | Er | Tm | Yb | Lu

*2 |Ac | Th | Pa| U [Np|Pu |Am|Cm | Bk | Cf | Es [Fm |Md | No | Lr
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2. BHRBRE
Windows / — kXY = (hp ENVY, CPU: Intel Core 17-4510U, 2.60 GHz, RAM: 16.0 GB, OS:
Windows 10, 64-bit) (Z Open Watcom Fortran77 compiler (V2)[29]% A > A b —/L L7=BEi & AV /-,

BT ST L T AN
INLRF-FHHE 7 1 775 A atom, atomn 38 KON A AU E 7 2 7T A don, ionn 2 WET T HI2H720,
BEE-BAR LT I5 - 774 VIEZLLTFOMEY THD.

3-1. Fortran 77 7’u 75 A (C:¥dvxa¥scat¥*.f)

atom. £ atomn. f ion.f ionn.f

3-2. Fortran 77 70 7 7 Lha U A VAN F 7 74 )V (C:¥dvxa¥lscat¥*.bat)
latom.bat latomn.bat lion.bat lionn.bat

3-3. Fortran 77 7’1 77 L EIT7 7 A )V (C:¥dvxa¥object¥*.exe)

atom.exe atomn.exe ion.exe ionn.exe

3-4, EITHANNyF7 74 (C:¥dvxa¥exec¥*.bat)

atom.bat atomn.bat ion.bat ionn.bat makeeduDV.bat

35. F T 4 #~vr 1 (C:¥dvxa¥Macros¥eduDV¥*.mac)

atom.mac atoml menu.mac atom2_menu.mac atom3 menu.mac atom4_menu.mac
atom5_menu.mac atomé_menu.mac atommenu.mac atomn.mac atomn_Ac.mac
atomn_Ag.mac atomn_ Al.mac atomn_Am.mac atomn_ Ar.mac atomn_As.mac
atomn_At.mac atomn_Au.mac atomn_B.mac atomn_Ba.mac atomn_Be.mac
atomn Bh.mac atomn_Bi.mac atomn_Bk.mac atomn_Br.mac atomn_C.mac
atomn_Ca.mac atomn_Cd.mac atomn_Ce.mac atomn_Cf.mac atomn_Cl.mac
atomn_Cm.mac atomn_Cn.mac atomn_Co.mac atomn_Cr.mac atomn_Cs.mac
atomn_Cu.mac atomn_Db.mac atomn_Ds.mac atomn_Dy.mac atomn_Er.mac
atomn_Es.mac atomn Eu.mac atomn_ F.mac atomn_ Fe.mac atomn_ Fl.mac
atomn_Fm.mac atomn_Fr.mac atomn_Ga.mac atomn_Gd.mac atomn_Ge.mac
atomn_H.mac atomn_He.mac atomn_Hf.mac atomn_Hg.mac atomn_Ho.mac
atomn_Hs.mac atomn_I.mac atomn_In.mac atomn_ Ir.mac atomn_K.mac
atomn_Kr.mac atomn_La.mac atomn_Li.mac atomn_Lr.mac atomn_Lu.mac
atomn_Lv.mac atomn_Mc.mac atomn_Md.mac atomn_Mg.mac atomn_Mn.mac
atomn_Mo.mac atomn Mt.mac atomn N.mac atomn Na.mac atomn_ Nb.mac
atomn Nd.mac atomn_Ne.mac atomn_Nh.mac atomn_Ni.mac atomn_No.mac
atomn_Np.mac atomn_O.mac atomn_Og.mac atomn_Os.mac atomn_P.mac
atomn_Pa.mac atomn_ Pb.mac atomn_Pd.mac atomn_ Pm.mac atomn_Po.mac
atomn_Pr.mac atomn_Pt.mac atomn_Pu.mac atomn_Ra.mac atomn_Rb.mac
atomn_Re.mac atomn_Rf.mac atomn_Rg.mac atomn_Rh.mac atomn_Rn.mac
atomn_Ru.mac atomn_S.mac atomn_Sb.mac atomn_Sc.mac atomn_Se.mac
atomn_Sg.mac atomn_Si.mac atomn_Sm.mac atomn_Sn.mac atomn_Sr.mac
atomn_Ta.mac atomn_Tb.mac atomn_Tc.mac atomn_Te.mac atomn_Th.mac
atomn_Ti.mac atomn_ T1.mac atomn_Tm.mac atomn_ Ts.mac atomn U.mac
atomn V.mac atomn_W.mac atomn_Xe.mac atomn_Y.mac atomn_Yb.mac
atomn_ Zn.mac atomn_2Zr.mac AUTOatom.mac AUTOion.mac ion.mac
ionl_menu.mac ion2_menu.mac ion3 menu.mac ion4_menu.mac ion5_menu.mac
ion6_menu.mac ionmenu.mac ionn.mac ionn Acp3.mac ionn Ac menu.mac
ionn_ Agpl.mac ionn_ Agp2.mac ionn Agp3.mac ionn Ag menu.mac ionn Alp3.mac
ionn Al menu.mac ionn_ Amp2.mac ionn_ Amp3.mac ionn_Amp4.mac ionn_Amp5.mac
ionn_ Ampé6.mac ionn Am menu.mac ionn Ar menu.mac ionn Asm3.mac ionn Asp3.mac
ionn_ Asp5.mac ionn As menu.mac ionn Atml.mac ionn Atpl.mac ionn Atp3.mac
ionn_Atp5.mac ionn_Atp7.mac ionn At menu.mac ionn_Aupl.mac ionn_ Aup2.mac
ionn_ Aup3.mac ionn Au menu.mac ionn Bap2.mac ionn Ba menu.mac ionn Bep2.mac
ionn Be menu.mac ionn Bhpl.mac ionn Bhp2.mac ionn Bhp3.mac ionn Bhp4.mac
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ionn_ Bhp5.mac
ionn_Bip5.mac

ionn Bhp6.mac
ionn_Bi_menu.mac

ionn Bk menu.mac ionn_ Bp3.mac

ionn_ Brp5.mac

ionn_ Brp7.mac

ionn_Ca menu.mac ionn_Cdp2.mac
ionn_Ce menu.mac ionn_Cfp2.mac

ionn_Clml.mac
ionn_Clp6.mac
ionn_Cmp4.mac
ionn_Copl.mac
ionn_ Cp2.mac
ionn_Crp5.mac
ionn_Cupl.mac
ionn_ Dbp2.mac
ionn Dsp2.mac
ionn_Ds_menu.mac
ionn_Esp2.mac
ionn_Eu menu.mac
ionn_Fe menu.mac
ionn_ Fmp2.mac
ionn_Fr menu.mac
ionn_Gdp3.mac
ionn_He menu.mac
ionn_Hgpl.mac
ionn_Ho_ menu.mac
ionn_ Hsp6.mac
ionn_Iml.mac
ionn_Ip3.mac
ionn Irp3.mac
ionn_Kr_ menu.mac
ionn_Li_menu.mac
ionn_Lu menu.mac
ionn_Lv_menu.mac
ionn Mdp2.mac
ionn Mnp2.mac
ionn_Mnp7.mac
ionn_ Mop4.mac
ionn Mtp2.mac
ionn_Na menu.mac
ionn Nb menu.mac
ionn_Nhp2.mac
ionn_Nip3.mac
ionn_Nop3.mac
ionn_Np4.mac
ionn_Npp5.mac
ionn_Og_menu.mac
ionn_Osp5.mac
ionn_O_menu.mac
ionn_Pbp2.mac
ionn_Pdp4.mac
ionn_Pom2.mac
ionn_ Pp3.mac
ionn_Ptp2.mac
ionn_Pt menu.mac
ionn_Pup6.mac
ionn_Ra menu.mac
ionn_Rep3.mac
ionn_Re menu.mac
ionn_Rgpl.mac
ionn_ Rhp2.mac
ionn_Rn_menu.mac
ionn_ Rupé6.mac
ionn_Sbp3.mac
ionn_Sem2.mac
ionn_Sgp2.mac
ionn_Sg_menu.mac
ionn_Smp3.mac
ionn_Sp4.mac
ionn_ Tap2.mac
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ionn_ Clpl.mac
ionn_Clp7.mac
ionn_Cm _menu.mac
ionn_Cop2.mac
ionn_Cp4.mac
ionn_ Crpé6.mac
ionn_ Cup2.mac
ionn Dbp3.mac
ionn Dsp3.mac
ionn Dyp3.mac
ionn_Esp3.mac
ionn_Fep2.mac
ionn Flp2.mac
ionn_ Fmp3.mac
ionn_F menu.mac
ionn_Gd_menu.mac
ionn Hfp2.mac
ionn_ Hgp2.mac
ionn_ Hsp2.mac
ionn_Hsp7.mac
ionn_Inp2.mac
ionn_Ip5.mac
ionn_Irp4.mac
ionn_K menu.mac
ionn_Lrp2.mac
ionn_ Lvm2.mac
ionn Mcp3.mac
ionn Mdp3.mac
ionn Mnp3.mac
ionn_Mn menu.mac
ionn_Mop5.mac
ionn Mtp3.mac
ionn Nbp2.mac
ionn_ Ndp3.mac
ionn_Nhp3.mac
ionn_Nip4.mac
ionn_No_menu.mac
ionn_Np5.mac
ionn_Npp6.mac
ionn_Om2.mac
ionn_Osp6.mac
ionn_Pap3.mac
ionn_Pbp4.mac
ionn_Pd menu.mac
ionn_Pop2.mac
ionn_Pp5.mac
ionn_Ptp3.mac
ionn_Pup2.mac
ionn_Pup7.mac
ionn_Rbpl.mac
ionn_Rep4.mac
ionn Rfp2.mac
ionn_Rgp2.mac
ionn Rhp3.mac
ionn_Rup2.mac
ionn_ Rup7.mac
ionn_Sbp5.mac
ionn_Sep4.mac
ionn_Sgp3.mac
ionn_Sip4.mac
ionn_Sm menu.mac
ionn_ Spé6.mac
ionn Tap3.mac

ionn Bhp7.mac
ionn_ Bkp2.mac
ionn Brml.mac
ionn Br menu.mac
ionn_Cd menu.mac
ionn Cfp3.mac
ionn Clp3.mac
ionn_Cl_menu.mac
ionn_Cnpl.mac
ionn Cop3.mac
ionn_ Crp2.mac
ionn_Cr_menu.mac
ionn Cup3.mac
ionn_Dbp4.mac
ionn_Dsp4.mac
ionn Dy menu.mac
ionn_Es_menu.mac
ionn_ Fep3.mac
ionn Flp4.mac
ionn_Fmp4.mac
ionn_Gap2.mac
ionn_Gep2.mac
ionn Hfp3.mac
ionn_Hg menu.mac
ionn_ Hsp3.mac
ionn_ Hsp8.mac
ionn_ Inp3.mac
ionn_ Ip7.mac
ionn_Ir menu.mac
ionn_ Lap3.mac
ionn Lrp3.mac
ionn Lvp2.mac
ionn_Mcp5.mac
ionn Md menu.mac
ionn_Mnp4.mac
ionn_Mopl.mac
ionn_ Mopé6.mac
ionn_Mtp4.mac
ionn Nbp3.mac
ionn Nd menu.mac
ionn_Nh menu.mac
ionn_Ni_menu.mac
ionn Npl.mac
ionn_Npp2.mac
ionn_Npp7.mac
ionn Osp2.mac
ionn_Osp7.mac
ionn_Pap4.mac
ionn_Pb menu.mac
ionn_Pm3.mac
ionn_Pop4.mac
ionn_ Prp3.mac
ionn_Ptp4.mac
ionn_Pup3.mac
ionn_Pu menu.mac
ionn_Rb menu.mac
ionn_Rep5.mac
ionn Rfp3.mac
ionn_Rgp3.mac
ionn Rhp4.mac
ionn Rup3.mac
ionn Rup8.mac
ionn_Sb menu.mac
ionn_Sep6.mac
ionn_Sgp4.mac
ionn_ Si_menu.mac
ionn_Snp2.mac
ionn Srp2.mac
ionn Tap4.mac

ionn Bh menu.mac
ionn_ Bkp3.mac
ionn Brpl.mac
ionn B menu.mac
ionn_ Cep3.mac
ionn_Cfp4.mac
ionn Clp4.mac
ionn_Cmp2.mac
ionn_Cnp2.mac
ionn Cop4.mac
ionn Crp3.mac
ionn Cspl.mac
ionn Cu_menu.mac
ionn_Dbp5.mac
ionn_Dsp5.mac
ionn Erp3.mac
ionn_Eup2.mac
ionn_Fep4.mac
ionn Fl menu.mac
ionn_Fm menu.mac
ionn_Gap3.mac
ionn_Gep4.mac
ionn_Hfp4.mac
ionn_Hml.mac
ionn_ Hsp4.mac
ionn_Hs menu.mac
ionn_In menu.mac
ionn Irpl.mac
ionn_I menu.mac
ionn_La menu.mac
ionn_ Lr menu.mac
ionn_Lvp4.mac
ionn_Mc menu.mac
ionn Mgp2.mac
ionn_Mnp5.mac
ionn Mop2.mac
ionn Mo _menu.mac
ionn_Mt menu.mac
ionn_Nbp4.mac
ionn_ Ne menu.mac
ionn_Nipl.mac
ionn_Nm3.mac
ionn Np2.mac
ionn_Npp3.mac
ionn_Np menu.mac
ionn Osp3.mac
ionn_Osp8.mac
ionn_Pap5.mac
ionn_ Pdp2.mac
ionn_Pmp3.mac
ionn_Pop6.mac
ionn_Prp4.mac
ionn_Ptp5.mac
ionn_Pup4.mac
ionn_P menu.mac
ionn_Repl.mac
ionn_Rep6.mac
ionn_Rfp4.mac
ionn_Rg_menu.mac
ionn Rhpé6.mac
ionn_Rup4.mac
ionn Ru menu.mac
ionn_Scp3.mac
ionn_Se menu.mac
ionn_Sgp5.mac
ionn_Sm2.mac
ionn_Snp4.mac
ionn_ Sr menu.mac
ionn Tap5.mac
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ionn Bip3.mac
ionn_Bkp4.mac
ionn Brp3.mac
ionn Cap2.mac
ionn_Cep4.mac
ionn_Cf menu.mac
ionn Clp5.mac
ionn Cmp3.mac
ionn_Cn_menu.mac
ionn_ Co_menu.mac
ionn_Crp4.mac
ionn_Cs_menu.mac
ionn C_menu.mac
ionn_Db_menu.mac
ionn Dsp6.mac
ionn Er menu.mac
ionn Eup3.mac
ionn_ Fep6.mac
ionn Fml.mac
ionn Frpl.mac
ionn_Ga_menu.mac
ionn_Ge menu.mac
ionn_Hf menu.mac
ionn Hop3.mac
ionn_ Hsp5.mac
ionn_H menu.mac
ionn_Ipl.mac
ionn Irp2.mac
ionn_Kpl.mac
ionn_Lipl.mac
ionn Lup3.mac
ionn Lvpé6.mac
ionn_Mdpl.mac
ionn Mg menu.mac
ionn Mnpé6.mac
ionn Mop3.mac
ionn Mtpl.mac
ionn_Napl.mac
ionn_Nbp5.mac
ionn Nhpl.mac
ionn_Nip2.mac
ionn_Nop2.mac
ionn Np3.mac
ionn_Npp4.mac
ionn_N menu.mac
ionn_Osp4.mac
ionn_Os_menu.mac
ionn_Pa menu.mac
ionn_ Pdp3.mac
ionn_Pm menu.mac
ionn_Po_menu.mac
ionn_Pr menu.mac
ionn_Ptp6.mac
ionn_Pup5.mac
ionn_Rap2.mac
ionn_Rep2.mac
ionn_Rep7.mac
ionn_Rf menu.mac
ionn_Rhpl.mac
ionn Rh menu.mac
ionn_Rup5.mac
ionn_Sbm3.mac
ionn_Sc_menu.mac
ionn_Sgpl.mac
ionn_ Sgp6.mac
ionn_ Smp2.mac
ionn_Sn_menu.mac
ionn_S menu.mac
ionn Ta menu.mac
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ionn_ Tbp3
ionn_Tcp4
ionn_Tem2
ionn_Thp3.mac
ionn_Tip4.mac
ionn_Tmp3.mac
ionn_ Tsp5.mac
ionn_Up4.mac
ionn_Vp3.mac
ionn Wp2.mac
ionn_W_menu.mac
ionn_Xe menu.mac
ionn_Y menu.mac
ionn_Zrp4.mac

.mac
.mac
.mac

ionn_ Tbp4.mac
ionn_Tcp5.mac
ionn_Tep4.mac
ionn_Thp4.mac
ionn_Ti_menu.mac
ionn_Tm menu.mac
ionn_ Tsp7.mac
ionn_UpS5.mac
ionn_Vp4.mac
ionn Wp3.mac
ionn_Xep2.mac
ionn_Ybp2.mac
ionn_Znp2.mac
ionn_Zr menu.mac

ionn Tb menu.mac
ionn_Tcp6.mac
ionn_Tep6.mac
ionn_Th menu.mac
ionn_ Tlpl.mac
ionn Tsml.mac
ionn Ts_menu.mac
ionn Up6.mac
ionn_Vp5.mac
ionn Wp4.mac
ionn_Xep4.mac
ionn_Ybp3.mac
ionn_ Zn menu.mac

3-6. 7 —% 7 7 A ) (C:¥dvxa¥data¥*)

1.b05
103.b05
108.b05
112.b05
117.b05
15.b05
2.b05
24.b05
29.b05
33.b05
38.b05
42 .b05
47 .b05
51.b05
56.b05
60.b05
65.b05
7.b05
74 .b05
79.b05
83.b05
88.b05
92.b05
97.b05
atom_Ag.
atom At.
atom Bh.
atom_Ca.
atom Cm.
atom Cu. txt
atom Es. txt
atom Fm. txt
atom H.txt
atom_ Hs.txt
atom Kr.txt
atom Lv.txt
atom Mo. txt
atom Nd.txt
atom Np.txt
atom_Pa.txt
atom Pr.txt
atom Re. txt
atom Ru.txt
atom_Sg.txt
atom Ta.txt
atom Ti.txt
atom V. txt
atom Zn.txt
ion_Agp3.txt
ion_AmpS. txt
ion Atml.txt
ion_ Aupl.txt

txt
txt
txt
txt
txt
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10.b05
104.b05
109.b05
113.b05
118.b05
16.b05
20.b05
25.b05
3.b05
34.b05
39.b05
43.b05
48 .b05
52.b0
57.b05
61.b05
66.b05
70.b05
75.b05
8.b05
84.b05
89.b05
93.b05
98.b05
atom Al.
atom Au.
atom Bi.
atom_Cd.
atom _Cn.
atom Db.
atom Eu.
atom Fr.txt
atom He.txt
atom I.txt
atom La.txt
atom Mc. txt
atom Mt.txt
atom Ne.txt
atom O.txt
atom_ Pb.txt
atom Pt.txt
atom Rf.txt
atom_S.txt
atom_Si.txt
atom Tb. txt
atom T1.txt
atom W.txt
atom_Zr.txt
ion Alp3.txt
ion Ampé6.txt
ion Atpl.txt
ion_ Aup2.txt

txt
txt
txt
txt
txt
txt
txt

100.b05
105.b05
11.b05
114.b05
12.b05
17.b05
21.b05
26.b05
30.b05
35.b05
4.b05

44 .b05
49.b05
53.b05
58.b05
62.b05

67 .b05
71.b05
76.b05
80.b05
85.b05
9.b05

94 .b05
99.b05

atom Am.txt
atom B.txt
atom Bk.txt
atom Ce.txt
atom_Co. txt
atom Ds. txt
atom F.txt
atom_Ga.txt
atom_ Hf.txt
atom In.txt
atom_ Li.txt
atom Md. txt
atom N.txt
atom_Nh. txt
atom Og.txt
atom_ Pd.txt
atom Pu.txt
atom_Rg. txt
atom Sb.txt
atom Sm. txt
atom_Tc. txt
atom_Tm. txt
atom Xe.txt
ion Acp3.txt
ion Amp2.txt
ion Asm3.txt
ion Atp3.txt
ion_ Aup3.txt

ionn Tcp2.mac
ionn_Tcp7.mac
ionn_Te menu.mac
ionn Tip2.mac
ionn Tlp3.mac
ionn_ Tspl.mac
ionn Up2.mac
ionn_U menu.mac
ionn_V_menu.mac
ionn Wp5.mac
ionn_ Xep6.mac
ionn_Yb menu.mac
ionn Zrp2.mac

101.b05
106.b05
110.b05
115.b05
13.b05
18.b05

22 .b05
27.b05
31.b05
36.b05
40.b05
45.b05
5.b05

54 .b05
59.b05
63.b05
68.b05

72 .b05

77 .b05
81.b05
86.b05
90.b05
95.b05
atomf

atom Ar.txt
atom Ba.txt
atom Br.txt
atom Cf.txt
atom Cr.txt
atom Dy.txt
atom Fe.txt
atom_Gd. txt
atom Hg.txt
atom Ir.txt
atom Lr.txt
atom Mg.txt
atom Na.txt
atom Ni.txt
atom Os.txt
atom Pm.txt
atom Ra.txt
atom Rh.txt
atom_Sc. txt
atom Sn.txt
atom_Te. txt
atom_ Ts. txt
atom Y. txt
ion Agpl.txt
ion Amp3.txt
ion Asp3.txt
ion Atp5.txt
ion Bap2.txt
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ionn Tcp3.mac
ionn_Tc_menu.mac
ionn_Thp2.mac
ionn Tip3.mac
ionn_T1_ menu.mac
ionn Tsp3.mac
ionn Up3.mac
ionn Vp2.mac
ionn Wpl.mac
ionn Wpé6.mac
ionn_ Xep8.mac
ionn_Yp3.mac
ionn Zrp3.mac

102.b05
107.b05
111.b05
116.b05
14.b05
19.b05
23.b05
28.b05
32.b05
37.b05

41 .b05
46.b05
50.b05
55.b05
6.b05
64.b05
69.b05
73.b05
78.b05
82.b05
87.b05
91.b05

96 .b05

atom Ac.txt
atom As.txt
atom Be.txt
atom C.txt
atom Cl.txt
atom Cs. txt
atom Er.txt
atom_ F1.txt
atom_Ge. txt
atom Ho.txt
atom K. txt
atom Lu.txt
atom Mn. txt
atom Nb. txt
atom No.txt
atom P.txt
atom Po.txt
atom Rb. txt
atom_Rn. txt
atom_Se. txt
atom Sr.txt
atom Th. txt
atom U. txt
atom_Yb. txt
ion Agp2.txt
ion Ampd4.txt
ion_AspS.txt
ion Atp7.txt
ion Bep2.txt
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ion_ Bhpl.txt
ion_ Bhp6.txt
ion_ Bkp3.txt
ion Brp3.txt
ion_Cep3.txt
ion_Clml. txt
ion_ Clpé6.txt
ion_Cnpl. txt
ion_Cop4.txt
ion Crp4.txt
ion_Cup2.txt
ion_Dbp5. txt
ion Dspé6.txt
ion_Eup2.txt
ion_Fep6.txt
ion Fmp3.txt
ion_Gdp3.txt
ion_Hfp4.txt
ion_ Hsp2.txt
ion_Hsp7.txt
ion_Ipl.txt
ion_ Irp2.txt
ion_Lipl.txt
ion Lvp2.txt
ion Mdpl.txt
ion Mnp3.txt
ion_Mopl. txt
ion_ Mop6. txt
ion_Napl.txt
ion Ndp3.txt
ion Nip2.txt
ion Nop3.txt
ion_Np5.txt
ion_ Npp6.txt
ion_Osp4.txt
ion_ Pap3.txt
ion_ Pdp2.txt
ion_ Pom2.txt
ion_Pp5.txt
ion_ Ptp4.txt
ion_Pup4.txt
ion_Rbpl. txt
ion_RepS5. txt
ion_Rfp4.txt
ion_Rhp2.txt
ion_Rup3.txt
ion_Rup8.txt
ion_Sem2. txt
ion_Sgp3.txt
ion_Sm2.txt
ion_Sp4.txt
ion_Tap4.txt
ion_Tcp3. txt
ion_Tem2. txt
ion_Thp4. txt
ion_Tlp3.txt
ion_Tsp5. txt
ion_UpS. txt
ion_Vp5.txt
ion_ Wp5.txt
ion_Xep8.txt
ion_ Zrp2.txt
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ion Bhp2.txt
ion_Bhp7.txt
ion_Bkp4.txt
ion Brp5.txt
ion_Cep4.txt
ion_Clpl.txt
ion_ Clp7.txt
ion_ Cnp2.txt
ion_Cp2.txt
ion Crp5.txt
ion_ Cup3.txt
ion Dsp2.txt
ion Dyp3.txt
ion_Eup3.txt
ion Flp2.txt
ion Fmp4.txt
ion_Gep2.txt
ion_Hgpl.txt
ion_ Hsp3.txt
ion_ Hsp8.txt
ion_Ip3.txt
ion Irp3.txt
ion Lrp2.txt
ion_Lvp4.txt
ion Mdp2.txt
ion_Mnp4.txt
ion Mop2.txt
ion Mtpl.txt
ion Nbp2.txt
ion_Nhpl. txt
ion Nip3.txt
ion_Npl.txt
ion Npp2.txt
ion Npp7.txt
ion_Osp5. txt
ion_Pap4.txt
ion_ Pdp3.txt
ion_Pop2.txt
ion Prp3.txt
ion Ptp5.txt
ion_Pup5. txt
ion_Repl. txt
ion_Rep6.txt
ion_Rgpl.txt
ion_Rhp3.txt
ion_Rup4.txt
ion_Sbm3. txt
ion_Sep4.txt
ion_Sgp4.txt
ion_Smp2.txt
ion_Spé6.txt
ion_Tap5. txt
ion_Tcp4.txt
ion_Tep4.txt
ion Tip2.txt
ion_Tmp3. txt
ion_Tsp7.txt
ion Up6.txt
ion_Wpl.txt
ion Wp6.txt
ion_Ybp2.txt
ion Zrp3.txt

ion Bhp3.txt
ion Bip3.txt
ion Bp3.txt
ion Brp7.txt
ion Cfp2.txt
ion Clp3.txt
ion Cmp2.txt
ion Copl.txt
ion_Cp4.txt
ion Crpé6.txt
ion Dbp2.txt
ion Dsp3.txt
ion Erp3.txt
ion_ Fep2.txt
ion_Flp4.txt
ion Frpl.txt
ion_Gep4. txt
ion_ Hgp2.txt
ion Hspd.txt
ion_Iml.txt
ion_IpS.txt
ion Irp4d.txt
ion Lrp3.txt
ion Lvp6.txt
ion Mdp3.txt
ion_Mnp5. txt
ion Mop3.txt
ion Mtp2.txt
ion Nbp3.txt
ion Nhp2.txt
ion Nip4.txt
ion Np2.txt
ion Npp3.txt
ion Om2.txt
ion Ospé6.txt
ion_Pap5. txt
ion_ Pdp4.txt
ion_Pop4. txt
ion_Prp4.txt
ion_ Ptp6.txt
ion_Pup6. txt
ion_Rep2.txt
ion_Rep7.txt
ion_Rgp2.txt
ion_Rhp4.txt
ion_RupS5. txt
ion_Sbp3. txt
ion_Sep6. txt
ion_Sgp5. txt
ion_Smp3.txt
ion_Srp2.txt
ion_ Tbp3.txt
ion_Tcp5. txt
ion_Tep6. txt
ion Tip3.txt
ion_Tsml. txt
ion_Up2.txt
ion Vp2.txt
ion_Wp2.txt
ion Xep2.txt
ion_Ybp3.txt
ion Zrpd.txt

ion Bhp4.txt
ion_Bip5.txt
ion Brml.txt
ion_ Cap2.txt
ion Cfp3.txt
ion_Clp4.txt
ion Cmp3.txt
ion_ Cop2.txt
ion Crp2.txt
ion Cspl.txt
ion Dbp3.txt
ion_Dsp4.txt
ion Esp2.txt
ion_ Fep3.txt
ion Fml.txt
ion_ Gap2.txt
ion Hfp2.txt
ion_ Hml.txt
ion_ Hsp5.txt
ion_Inp2.txt
ion_Ip7.txt
ion Kpl.txt
ion Lup3.txt
ion Mcp3.txt
ion Mgp2.txt
ion Mnpé6.txt
ion_Mop4. txt
ion Mtp3.txt
ion_Nbp4. txt
ion Nhp3.txt
ion Nm3.txt
ion Np3.txt
ion_Npp4.txt
ion Osp2.txt
ion_Osp7.txt
ion Pbp2.txt
ion Pm3.txt
ion_ Pop6.txt
ion Ptp2.txt
ion Pup2.txt
ion_Pup7.txt
ion_Rep3.txt
ion Rfp2.txt
ion_Rgp3.txt
ion_Rhp6. txt
ion_ Rupé6.txt
ion_SbpS5. txt
ion_Sgpl. txt
ion_Sgp6.txt
ion_Snp2.txt
ion_Tap2. txt
ion_Tbp4. txt
ion_Tcpé6. txt
ion_Thp2. txt
ion_Tip4.txt
ion_Tspl.txt
ion_Up3.txt
ion Vp3.txt
ion_Wp3.txt
ion Xepd.txt
ion_Yp3.txt
nonrel

HE RS THLERTE Y AT A eduDV

ion Bhp5.txt
ion Bkp2.txt
ion Brpl.txt
ion Cdp2.txt
ion_Cfp4.txt
ion_CIlp5. txt
ion Cmp4.txt
ion_ Cop3.txt
ion Crp3.txt
ion Cupl.txt
ion_Dbp4. txt
ion_Dsp5. txt
ion Esp3.txt
ion_Fep4. txt
ion Fmp2.txt
ion_ Gap3.txt
ion Hfp3.txt
ion_ Hop3.txt
ion_ Hspé6.txt
ion_Inp3.txt
ion Irpl.txt
ion Lap3.txt
ion Lvm2.txt
ion_Mcp5. txt
ion Mnp2.txt
ion_Mnp7.txt
ion_Mop5. txt
ion Mtp4d.txt
ion_Nbp5. txt
ion_Nipl.txt
ion Nop2.txt
ion_Np4.txt
ion_Npp5. txt
ion Osp3.txt
ion Osp8.txt
ion_Pbp4. txt
ion Pmp3.txt
ion Pp3.txt
ion Ptp3.txt
ion_ Pup3.txt
ion_Rap2.txt
ion_Rep4.txt
ion Rfp3.txt
ion_Rhpl. txt
ion_Rup2.txt
ion_Rup7.txt
ion_Scp3.txt
ion_Sgp2.txt
ion_Sip4.txt
ion_Snp4.txt
ion_Tap3.txt
ion Tcp2.txt
ion_Tcp7.txt
ion_Thp3. txt
ion Tlpl.txt
ion_Tsp3.txt
ion_Up4.txt
ion_Vp4.txt
ion_Wp4.txt
ion Xep6.txt
ion_ Znp2.txt



fif] (L EERL R B A b e R HERDFIEFR Y AT & eduDV
4. 7 — X HENAJIRE [Auto-eduDV] DA = =2 —

eduDV ®OF — % HEh A JIHERE [Auto-eduDV ] (BT D INLRFEHE 7 7 75 A atomn 38 K O A A
VEHHE T 7T hionn DA =2 —(ZLL RO L DI kET L.

4-1, I EFHE 72 75 A atomn

FHITT 4 % (DV-XadEitE RS DleduDV...]AR % > LV, [00. Automatic [7—% HEIATI] ..]
—[Auto 21. xf#7e L [HJR7] JFr#uEREss 7o & &7 SICER]TT..] T, R1IZRTIAET TR
::L‘_‘ﬁ‘fﬁj/bé

atom ETES 1~ 20 (/YAEVER- £ BEELT).
atom [RTES 21~ 40 (/VAE VAR - £ BEET)..
atom [RT&ES 41~ 60 (JYAE VR - £ BEZELT)..
atom [RT&HS 61~ 80 (/YAE V- £ BEET)..
atom R F&ES 81~100 (JYAE VA - £ BE#EIT)..
atom RT&FS 101~118 (JYAEVHR - £ BEETT).

1. Auto-eduDV @) atomn A =1 —
WU 6 DD JFEAF S #PH (1~20,21~40,41~60,61~80,81~100, 101~118) DTN nE RIS &,

FNENUTICRT IAT T A= —NENAOT (M2~7), FELEWIEEZBRTE, £H
B CHWNLRFEE 7 1 75 L atomn 25 EEIT 5.

1 H Hydrogen 73 1s1

2 He Helium AUTIL 152

3 Li Lithium Y774 [He] 251

4 Be Beryllium A UL [He] 252

5 B Boron /755 [He] 252 2p1

6 C Carbon &3 [He] 252 2p2

7 N Nitrogen Z£ 3 [He] 252 2p3

8 O Oxygen B3 [He] 252 2p4

9 F Fluorine 735 [He] 2s2 2p5

10 Ne Neon F47 [He] 252 2p6

11 Na Sodium 7 UL [Ne] 351

12 Mg Magnesium V4571 [Ne] 3s2
13 Al Aluminium 7JL==74 [Ne] 352 3p1
14 Si Silicon 71 = [Ne] 3s2 3p2

15 P Phosphorus U~/ [Ne] 352 3p3

16 S Sulfur HiE [Ne] 3s2 3p4

17 Cl Chlorine #5353 [Ne] 3s2 3p5

18 Ar Argon 7JL.J [Ne] 3s2 3p6

19 K Potassium AU %L [Ar] 4s1

20 Ca Calcium fJLJL [Ar] 452

2. R¥&ES1~20

21 Sc Scandium ZA3%L [Ar] 3d1 4s2
22 Ti Titanium F52/ [Ar] 3d2 4s2

23 V Vanadium /{7374 [Ar] 3d3 4s2

24 Cr Chromium 904 [Ar] 3d5 4s1

25 Mn Manganese ¥ [Ar] 3d5 4s2
26 Fe Iron # [Ar] 3d6 4s2

27 Co Cobalt J/U)Lk [Ar] 3d7 4s2

28 Ni Nickel Z%T)l [Ar] 3d8 4s2

29 Cu Copper # [Ar] 3d10 4s1

30 Zn Zinc 50 [Ar] 3d10 4s2

31 Ga Gallium HU™L [Ar] 3d10 4s2 4p'1
32 Ge Germanium 7L =L [Ar] 3d10 452 4p2
33 As Arsenic £ [Ar] 3d10 4s2 4p3

34 Se Selenium 2L/ [Ar] 3d10 4s2 4p4
35 Br Bromine 23 [Ar] 3d10 4s2 4p5
36 Kr Krypton ZU 7k [Ar] 3d10 4s2 4p6
37 Rb Rubidium JLE L, [Kr] 5s1

38 Sr Strontium AROYFL, [Kr] 552

39 Y Yttrium WU L [Kr] 4d1 552

40 Zr Zirconium 3 JLJ=7L [Kr] 4d2 5s2

B3. RF&ES 21~40
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41 Nb Niobium Z#7 [Kr] 4d4 5s1

42 Mo Molybdenum TU 77 [Kr] 4d5 551
43 Tc Technetium THRF L [Kr] 4d5 552
44 Ru Ruthenium JL7TZ7L4, [Kr] 4d7 551

45 Rh Rhodium OY7L, [Kr] 4d8 551

46 Pd Palladium /N\Z37L [Kr] 4d10

47 Ag Silver $8 [Kr] 4d10 5s1

48 Cd Cadmium AFIA [Kr] 4d10 5s2

49 In Indium 4 Y37L [Kr] 4d10 552 5p1

50 Sn Tin AX [Kr] 4d10 552 5p2

51 Sb Antimony 7Y FTE [Kr] 4d10 552 5p3
52 Te Tellurium 7JLJL [Kr] 4d10 5s2 5p4

53 | lodine 373 [Kr] 4d10 5s2 5p5

54 Xe Xenon ./ [Kr] 4d10 5s2 5p6

55 Cs Caesium 7L [Xe] 6s1

56 Ba Barium /{1 ULy [Xe] 652

57 La Lanthanum 342/ [Xe] 5d1 6s2

58 Ce Cerium Y7L [Xe] 4f1 5d1 652

59 Pr Praseodymium F5EAYL [Xe] 4f3 652
60 Nd Neodymium ALy [Xe] 474 6s2

4. RFES 41~60

81 Tl Thallium Z)7L [Xe] 4714 5d10 652 6p1

82 Pb Lead ## [Xe] 4f14 5d10 652 6p2

83 Bi Bismuth AV A [Xe] 4714 5d10 632 6p3

84 Po Polonium fROZ7L [Xe] 4714 5d10 652 6p4
85 At Astatine TAF T [Xe] 4f14 5d10 6s2 6p5
86 Rn Radon F [Xe] 414 5d10 6s2 6p6

87 Fr Francium 7357 [Rn] 751

88 Ra Radium F3%L [Rn] 7s2

89 Ac Actinium 7#F =L [Rn] 6d1 7s2

90 Th Thorium kY=L [Rn] 6d2 7s2

91 Pa Protactinium JORF#4F 7L [Rn] 5f2 6d1 7s2
92 U Uranium 73 [Rn] 5f3 6d1 752

93 Np Neptunium Y=L [Rn] 5f4 6d1 7s2

94 Pu Plutonium )L k=4 [Rn] 56 752

95 Am Americium FAU 0L, [Rn] 5f7 752

96 Cm Curium ¥21Y7J/ [Rn] 57 6d1 7s2

97 Bk Berkelium /{—%71) 7L, [Rn] 5f9 7s2

98 Cf Californium AYIL="L [Rn] 5f10 7s2

99 Es Einsteinium P4 YA%4 2L [Rn] 511 7s2
100 Fm Fermium JTJL=%L [Rn] 5f12 7s2

®e6. RFES 81~100

4-2. PxfA A HE 1 7T A ionn

HE RS THLERTE Y AT A eduDV

61 Pm Promethium JOXAF UL [Xe] 475 6s2
62 Sm Samarium VY7L [Xe] 46 6s2

63 Eu Europium 1J0EJL [Xe] 4f7 652

64 Gd Gadolinium HFU=L [Xe] 4f7 5d1 6s2
65 Tb Terbium TILEIL [Xe] 49 652

66 Dy Dysprosium 2 F0UDL, [Xe] 4F10 6s2
67 Ho Holmium mJL=7L [Xe] 411 6s2

68 Er Erbium TJLEL [Xe] 4112 652

69 Tm Thulium Y7Ly [Xe] 413 652

70 Yb Ytterbium 4 w7 )LETL [Xe] 4F14 652
71 Lu Lutetiu JLTF L [Xe] 4§14 5d1 652

72 Hf Hafnium J\J7="L [Xe] 4714 5d2 652
73 Ta Tantalum 749l [Xe] 4§14 5d3 6s2

74 W Tungsten Y7 AT [Xe] 4F14 504 652
75 Re Rhenium L=/, [Xe] 4f14 5d5 652

76 Os Osmium AAZ7L [Xe] 4f14 5d6 6s2

77 Ir Iridium 4 )7L, [Xe] 414 5d7 652

78 Pt Platinum B [Xe] 4f14 5d9 651

79 Au Gold £ [Xe] 4f14 5d10 6s1

80 Hg Mercury 7£8 [Xe] 414 5d10 6s2

5. RF&ES 61~80

101 Md Mendelevium X7 L-F7J4 [Rn] 5f13 752

102 No Novelium /=17, [Rn] 514 7s2

103 Lr Lawrencium O/ [Rn] 5f14 7s2 7p1

104 Rf Rutherfordium S%7h—374 [Rn] 5f14 6d2 752
105 Db Dubnium FZZ%1 [Rn] 5f14 6d3 752

106 Sg Seaborgium ——+7L [Rn] 5f14 6d4 7s2
107 Bh Bohrium mRi—") %4 [Rn] 5714 6d5 7s2

108 Hs Hassium J\w3/7L [Rn] 5f14 6d6 752

109 Mt Meitnerium ¥4 F3U™L [Rn] 5f14 6d7 752
110 Ds Darmstadtium #~LAFFJL [Rn] 5714 6d9 7s1
111 Rg Roentgenium L3 F'Z%L4 [Rn] 5F14 6d10 7s1
112 Cn Copernicium J1/4)L=%7L [Rn] 5f14 6d10 7s2
113 Nh Nihonium Ziv=7L4 [Rn] 5f14 6d10 752 7p1
114 Fl Flerovium Z0-0F 7/ [Rn] 5f14 6d10 752 Tp2
115 Mc Moscovium £AJE L [Rn] 514 6d10 752 7p3
116 Lv Livermorium YJ{EY 7L [Rn] 5714 6d10 7s2 7p4
117 Ts Tennessine 7432/ [Rn] 5f14 6d10 752 7p5

118 Og Oganesson A=Y/ [Rn] 5f14 6d10 7s2 7p6

B7. RF&ES101~118

FHTT 4 % (DV-XAdEHRTIEREE) OleduDV...]7R % > X ¥, [00. Automatic [F—# HEIAT] ...]
—[Auto 22. xf#r7e U [HRFA A ] FR#uEEs 1o & &7 EIERTY...] T, R8ITRT I NE

VA= a—NENnD.
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ion EF&S 01~20 (JYAVVER-£B#=EMD)..
ion EF&ES 21~40 (JYAEVIR- £ B#=ET)..
ion EFT&S 41—60 (JYAEVIR- =B #HET)..
ion EF&S 61—80 (JYAEVIR- £ B#=ET)..
ion ET&S 81~100 (/YA VE - £ BE=ET)..
ion ET&S 101~118 (/YAE ViR - £ B E15=E1T)..

8. Auto-eduDV @ ionn A* =1 —

HE RS THLERTE Y AT A eduDV

WIZ 6 DDJFEAFS#lH (1~20,21~40,41~60,61~80,81~100, 101~118) DTN nEBIRTH &,

ENENUTIORTINZ Y A =2 =030 n50T (B9~14),

1 H Hydrogen 7k ...

2 He Helium AUk,

3 Li Lithium Y FLs...

4 Be Beryllium AUYUTL,.,
5B Boron ..

6 C Carbon R %..

7 N Nitrogen ZE3..

8 O Oxygen B&%..

9 F Fluorine 7v3...

10 Ne Neon F# ..

11 Na Sodium 7+ DA

12 Mg Magnesium Y5 R7L,...
13 Al Aluminium FIL=Z79L,..
14 Si Silicon 71 3%...

15 P Phosphorus /...

16 S Sulfur FiE..

17 Cl Chlorine #£3...

18 Ar Argon FJLJYV...

19 K Potassium 7117 Ls...

20 Ca Calcium AJL3Ls...

9. RF¥&ES 1~20

41 Nb Niobium =#7..

42 Mo Molybdenum U J75V..
43 Tc Technetium TOFFILs...
44 Ru Ruthenium JL7 =7k,
45 Rh Rhodium O%Ls...

46 Pd Palladium /{597

47 Ag Silver ££...

48 Cd Cadmium HF39L...

49 In Indium 1 YJJh..

50 Sn Tin AX..

51 Sb Antimony PYFE..

52 Te Tellurium 7L )b...

53 | lodine 37%...

54 Xe Xenon 1./ ..

55 Cs Caesium ¥,

56 Ba Barium /(UL

57 La Lanthanum 34 ...

58 Ce Cerium UL,

59 Pr Praseodymium J5t7A L.,
60 Nd Neodymium RA ...

B11. FFEES 41~60

R LoV InR AR 5.

21 Sc Scandium ARV S,

22 Ti Titanium F49..

23 V Vanadium {737,

24 Cr Chromium Z0L...

25 Mn Manganese Y.

26 Fe Iron #%...

27 Co Cobalt J/\)LF..
28 Ni Nickel =)

29 Cu Copper #...
30 Zn Zinc 4.

33 As Arsenic ...

31 Ga Gallium HULs...
32 Ge Germanium 7LV VL.,

34 Se Selenium L ..

35 Br Bromine £%...

36 Kr Krypton 27U k...
37 Rb Rubidium JLEVIL...

38 Sr Strontium AROYFILs...
39Y Yitrium 4w kL.,
40 Zr Zirconium ¥ )L1=L...

10. RF&ES 21~40

61 Pm Promethium JOAFIL...
62 Sm Samarium HYU L.

63 Eu Europium 190EJA..

64 Gd Gadolinium HFUZ9L...
65 Tb Terbium T)LEYL...

66 Dy Dysprosium Y270V,

67 Ho Holmium ml39L4..

68 Er Erbium TJLEA...
69 Tm Thulium Y7L,

70 Yb Yiterbium 17 )LE ...

71 Lu Lutetiu JLTF L.
72 Hf Hafnium A\J =L,

73 Ta Tantalum 949)L...
74 W Tungsten 94 A7 2...

79 Au Gold %..

80 Hg Mercury 7.

B12. R¥ES 61~80

75 Re Rhenium L=L...
76 Os Osmium ARAZTLs...
77 Ir Iridium 1Y) L.,
78 Pt Platinum B
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81 Tl Thallium 7Y L.

82 Pb Lead #A...

83 Bi Bismuth FAY2A..

84 Po Polonium ROZ%L..,

85 At Astatine PATF ...

86 Rn Radon K.

87 Fr Francium 73030,

88 Ra Radium F37L..

89 Ac Actinium 79F =Y.

90 Th Thorium k...

91 Pa Protactinium JORP2F =,
92 U Uranium J3...

93 Np Neptunium F=7L,...

94 Pu Plutonium AL b=9k..

95 Am Americium 7AU3mL,..,

96 Cm Curium 1L,

97 Bk Berkelium J{—2U7L...

98 Cf Californium AYURILZVA..
99 Es Einsteinium P4 Y A54 ZJL...
100 Fm Fermium JT)L=L...

13. RFES81~100

HE RS THLERTE Y AT A eduDV

101 Md Mendelevium X7 L F9L..
102 No Novelium J—~U7L...

103 Lr Lawrencium O—LY3Ym,...
104 Rf Rutherfordium FH—3/9L..
105 Db Dubnium F7Z%L..

106 Sg Seaborgium Y—H—F"Ls...
107 Bh Bohrium 7i—") L.

108 Hs Hassium J\w</7Ls...

109 Mt Meitnerium ¥ kUL
110 Ds Darmstadtium 9—LA9F L.,
111 Rg Roentgenium LY 7204,
112 Cn Copernicium J1/8)L=97L..,
113 Nh Nihonium ==,

114 Fl Flerovium 2LOF L.

115 Mc Moscovium TAIEIL...

116 Lv Livermorium Y JSEUIL..
117 Ts Tennessing TR ...

118 Og Oganesson ARV ..

E14. RFES101~118

THE, TNENOLETMYHELIEE (R2) PERINDIOT, FHE LICWEB LA RIRTH
X, RHEVCTHNLA AV EHR T 0 7T Ajonn NEENIT S, K1 5IZIET A Y 0 L(osAm) DR Z 7= L7z,
% 2. Auto—eduDV @ ionn TEHETFEELEREE

| == BefLH | = Bl il Bk
1 H -, 1 21 Sc 1 41 Nb I, i, v, v
2 He 22 Ti I, 1, IV 42 Mo L IL LIV, V, VI
3 Li | 23 A\Y I, i, 1v, vV 43 Te I, 1, v, v, vi, Vil
4 Be I 24 Cr I, 1, v, v, vi 44 Ru | IL L, IV, V, VI, VI, VIII
5 B i 25 Mn I, 1, v, v, VI, VII 45 Rh 1L, 1L L IV, VI
6 C I, v 26 Fe I, 1, 1v, Vi 46 Pd I, 1, v
7 N =l L v, v 27 Co ([ |1 AV 47 Ag I, 1L
8 (0] | 28 Ni ([ |1 AV 48 Cd Il
9 F - 29 Cu 1,1, 49 In I,
10 Ne 30 Zn 1l 50 Sn I, IV
11 Na | 31 Ga I, 51 Sb =i, n, v
12 Mg Il 32 Ge I, Iv 52 Te =i, IV, VI
13 Al i 33 As =L, v 53 1 =L LIV, VI
14 Si v 34 Se =Il, IV, VI 54 Xe I, 1Iv, VI, VI
15 P =, i, v 35 Br =1, 1, 1LV, VI 55 Cs |
16 S =i, IV, VI 36 Kr 56 Ba 1l
17 Cl =L LIV, V, VL VI 37 Rb | 57 La 11
18 Ar 38 Sr 1l 58 Ce 1, v
19 K | 39 Y ] 59 Pr I, Iv
20 Ca I 40 Zr I, 1, v 60 Nd 1

© Genta Sakane 2016




Rt | LB R S B A L HEMTWIEFE > AT & eduDV

% 2. Auto-eduDV @ ionn TEEFRIRELERIES (i Z)

| =% B2 | 2% B | 2% BN

61 | Pm m 81 | TI 1, 101 | Md L,

62 | Sm I, 82 | Pb I, IV 102 | No I,

63 | Eu I, 83 | Bi m, v 103 | Lr I,

64 | Gd m 84 | Po =1L, 11, 1V, VI 104 | Rf I, 1, Iv

65 | Tb I, v 85 | At =1, 1, 1, V, VI 105 | Db I, IV, V
66 | Dy m 86 | Rn 106 | Sg I, 1, 11, IV, V, VI
67 | Ho m 87 | Fr | 107 | Bh | 1, m, v, v, Vi, viI
68 | Er m 88 | Ra I 108 | Hs | 1, 10,1V, V, Vi, viI, vill
69 | Tm m 89 | Ac m 109 | Mt 11, 1, IV
70 | Yb I, 1 9 | Th I 1, Iv 110 | Ds I, 1, IV, V, VI
71 | Lu m 91 | Pa I, v, v 1 | Re 11, 1

72 | Hf I, 1, IV 9 | U I, 1, IV, V, VI 12 | Cn L

73 | Ta I, 0l IV, V 93 | Np | mm,v,v,viivi | 113 | Nn L,

74 | W I, 1, 11, IV, V, VI 94 | Pu | wmv,v,vivi | 14 | B I, IV

75 | Re | Lumv,v,viivii | 95 | Am I I, IV, V, VI 1s | Me m, v

76 | Os | mm,v,v,vi,vi,vin| 96 | Cm I, 1, IV 16 | Lv 1L, 1, IV, VI
77 | Ir 1, 1, IV 97 | Bk I, 1, IV n7 | T 1, 1, 1, V, VI
78 | Pt I, 1, IV, V, VI 98 | Cf I, 1, IV us | og

79 | Au 1, 1 99 | Es I,

80 | Hg L 100 | Fm I 1, Iv

Am (E8{k#: 0 ) [atomn]
Am 2+ (E&{k#: 1) [ionn]
Am 3+ (B2 1) [ionn]
Am 4+ Bk 1V) [ionn]
Am 5+ (E&{b#: Vv ) [ionn]
Am 6+ (E2{k#: V1) [ionn]
15. ZFAYSOL(GAMDTINLE Y A= 1—
5. 5+ E B
eduDV OF — & HE A J1#EBE [Auto-eduDV] ZH\V, IR 3587 0 77 L atomn TR &5 113

HBO=AR= ANhRTZFHE L7z, FFREFFIIR3IO I I ICHERRESIN TN D.

&3. ZR=ILN)RFORHEEH

MSCF = SCCS o7V E = 20,000 R HLES =19 2l =113

fE AR fE GRECBIER) = 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4d, 4f, 5s, 5p, 5d, 51, 6s, 6p, 6d, 7s, 7Tp
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BT 4 X BB L, [eduDV..JRZ %27V v T5L, H16DK

HE RS THLERTE Y AT A eduDV

FWRTNANE T A =a—NH

LHDT, [00. Automatic [7—F BEHA S]] . JZER, K1 7OFVE T A =2 —T[AUTO 21. X

7L [HET] RriuEisae o & & IR T 2@ IR 5.

(&=58) [Shift-JIS] [CR+LF] - &L O
IPAMR BEE) TRV BES) MUEIW) II0M) Z0OH(0) 1:1
Mo X OF D «] 2¢ 2 FL G B3 BE XYZ2F01 MAKEF25 MAKEFOS DVSCAT POPANL POPANLS NETC BNDODR WAVNUM.. eduDV.
B (E8)
B 1 fi, 1 [20 1 [30 40 50 1 [0 1 [70 | JEI] 1 |
1 |EEUF] =
00. Automatic[F-9 8 A H]...
01. D=h3i# [ S BT 4 TIA2R 4 F(H2, 02, N2:3E)...
02. CooviiH [ RE R TS TIABR S T(—BMLRFPIELAELRY)..
03 D= hit# [ ERAB2E S F1B-A-BE S F(—BHLIRERY)..
04. Deoh# #R[E#A2B2E S F]B-A-A-BEST(FEFLYLY)..
05. CoovtiFFl EHABCEIS FIA-B-CRAF (VP HLKTRE)..
06. Coovit #[ E#RABCD RS F1A-B-C-DE S F(HCNOL ...
07. C2vat#F [#hiRAB2EIS TIAB2E 5 F (A PIRAL K FERY)..
08. CvH T [=A#ABIR S TIABIR S F(PUTITFRY).
09. D2h## [IFLYE(TFE) S TIAZBAR G F(IFLV1RE)..
10. D3dxi#r [I9V/E (RUNE) 5 TIABER S T(IIVEE)..
11. D3h#R [FRE=AEE S TIABE S F(= IvlbhusERe)..
12. DAhxi#T [ FEEMA R A V] ABAR 4 A ([PICI4]2-128)...
13. Dehi#r [ PEEAATEE 4 TIABR S T (R PYRE)..
14, Tdit#r [ EREGRSTABARS T (AT S ERRY)..
15. Ohtf#r [ENAEHER S FIABCE S F(ATvLRERE)..
16. Td3i# [ EREGE S F]ABOAREEH(INI(COMIRY)..
17. Ohf#r [TENAE#HE4F1ABC)6) B EH([CrCO)6IRY)...
18. D2h3i#F [EAEFHRAAV] [MH20)6In+ P I P54 A ...
19. Tdi# [EPREERAAVIMLA4In+ or M(L4]n- $47..
20. Oh#i#E [EAEHEAAYIMLEIN+ or [M(LIE]n- £
21 L EE TR T RS sE R S0 BRI T
22 WHBLIEETAAVIETHEBEE R 5L SHLICERITT..
< >
MAKELO4.. LVLSHM  DVPLOT. MAKECO4..| CONTRD ~ CONTRD.. VESTA 137 0-5 | WH 7 0.
16. eduDV IO A= 1—
AUTO 01. D hi#r[ i —[RF 40 F1A2EI5 F(H2, 02, N2I2Y)...
AUTO 02. Coovid FRl B R T4 FIABE 5 T (—EHE R F DB K ERY)..
AUTO 03 D= hid#r[ E#ABZE 4 F1B-A-BE A F(ZELRELY)..
AUTO 04. Do hif#r[E#RA2B2RI 5> F1B-A-A-BRIS T (P EFL VY.
AUTO 05. Ceovit R [ E#RABCR 5 FIA-B-CRL G F(UT MK FEL ).
AUTO 06. Ceovid#r[ E#RABCDE! 47 T ] A-B-C-DEI 45 T (HCNOHR &)...
AUTO 07. C2vxi #F [#r1URAB2RI 5 F1AB2EL S F (A v ER{L kF L ).
AUTO 08. C3vid#n [=A#ABE 5 FIAB R F(FUEZTHY)..
AUTO 09. D2h##r [IFLYR(FE) S TIA2BARI 5 F(IFL VR E)..
AUTO 10. D3d3 #F (TR (LN S FIAZBEE S F(IIVEE)..
AUTO 11. D3hdd#F [(FEE=AERE S TIABIR ST (= IvikmvELRE)..
AUTO 12. DAhdd#F [FEEMAFEER A A V] ABARI# A A V([PtCI4]2-12¥)..
AUTO 13. Deh3i#r [(TFEESAFER S FIA6B6R 45 TH(AYEiY)..
AUTO 14. Td&i#r [EMEFR S FIABAR o F (AU PIE{LEFELY)..
AUTO 15. Ohid#r [EEAE#HFE S TIABE & T (FRIvETRELRL)..
AUTO 16. Td33#r [IEMREEFE 45 FIABC4 B FEEF(INi(CO)4] 12 E)..
AUTO 17. Ohxi#n [IEAEFE 4T 1 ABC) B B EHF([Cr(CO)6] 1L E)..
AUTO 18. D2hii#5 [IEAEFEE A A V] IM(H20)6]n+ F I T4 4.
AUTO 19. Td33#r [EEPEFEAY]IML4]In+ or [M(L4]In- &1 A..
AUTO 20. Oh##r [EEAEFERAAY]IMIL6EIn+ or [M(L)6]n- 514 A
AUTO 21. B LIEE TR THEBEHEZ R 3L EHEICEFTT ..
AUTO 22. B# R LIEEFAAV] EFaEmEzE R oL N YIEFN T ..
1 7. Auto-eduDV FIL A9 A=a—
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] | LI BEA R 22 B b

[atom L7 75 101~118 (/ ' AEUhR - 2HENFELT)
2 [Rn]5f146d107s27p"1 (1 9) ZIRT H & =A =0 A1 D

atom EFES
atom ET&ES
atom ETES 4
atom ETES
atom ET&=

1~ 20 (JYAE VR - = B EETT)..
21~ 40 (YA Vi - = BEETT)..
41~ 60 (JYAE VR - = BEET)..
61~ 80 (JYAE VAR - £ B#E1T)..
81~100 (/Y AE VIR - £ BEIET)..

atom RTES 101~118 (JYALVER- £ BEHETT)..
E18. RFESHEADRR

101 Md Mendelevium X7 L E7JL [Rn] 5713 752

102 No Novelium /=~ [Rn] 5f14 7s2

103 Lr Lawrencium O-L1-2/%7f [Rn] 514 7s2 7p1

104 Rf Rutherfordium JH7—/74 [Rn] 5f14 6d2 752
105 Db Dubnium FJZL [Rn] 514 6d3 7s2

106 Sg Seaborgium ¥—H—F7L [Rn] 5f14 6d4 7s2
107 Bh Bohrium -4, [Rn] 5f14 6d5 7s2

108 Hs Hassium /\w 74 [Rn] 5f14 6d6 7s2

109 Mt Meitnerium ¥4 =YL [Rn] 5f14 6d7 7s2
110 Ds Darmstadtium F—LZFF L [Rn] 5714 6d9 7s1
111 Rg Roentgenium L>/F7'Z%L [Rn] 5714 6d10 7s1
112 Cn Copernicium J/)L.Z37) L [Rn] 514 6d10 7s2
113 Nh Nihonium Zik=%)4 [Rn] 5f14 6d10 752 7p1
114 FI Flerovium J01-0F %L [Rn] 5f14 6d10 752 7p2
115 Mc Moscovium £AJE L [Rn] 5f14 6d10 752 7p3
116 Lv Livermorium U/{EUDL [Rn] 5f14 6d10 752 7p4
117 Ts Tennessine T3>/ [Rn] 5f14 6d10 7s2 7p5

118 Og Oganesson A7+Y>/ [Rn] 5f14 6d10 7s2 7p6

B19. fHETITRDBRR

#

JEER (K1 8),
HENMGEEY, IR TT5 (K20).

EHADFIGEHR Y AT & eduDV

[113 Nh Nihonium =& =17

C¥dvxa¥calc¥atomn_Nh_20170110194916%f01 [Shift-JIS] [CR+LF] - F3L
I7AUF) BWEE) FRV) BERS) MYEIW) IOV Z00)

W X OF DL I¢] B¢ DR B ¢
E atomn Nh_time.txt E f06z ® f26 ® f08e & i08  fO1

\ = O XYZ2F01 MAKEF25 MAKEF05 DVSCAT POPANL POPANLS NETC BNDODR WAVNUM.. eduDV..

- a X
11

*

<

MAKELO4.. LVLSHM DVPLOT... MAKECM...‘ CONTRD  CONTRD.. VESTA IJ37 0-7 ‘ 37k 7 0.

I I T 1 [0 1] 1D} i [0 5] JE] L |
A A LR 5
2| 113 1 0.00000 0.00000 0.00000.
3 L
4/INEQ]] CHG [lu/mll RD ] v | 1
5 4
6 0 Unit (0:angstrom 1:atomic) |
7 0 Spin (0:non-spin 1:spin ).
8 0 M.P. (0:No 1:Yes )l
9120000 Sample Point ( <100000, =0 autoset ).
10| [EOF]

E2o0.

SRZVLARFOBFREHENSET L

Bl
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L R B 2 B HE 4 TBGBR LS 2 7 2 eduDV
FHTT 4 XD FIHDOAT—H A~ LI H[VESTAIR X > %27 U » 7 LC VESTA # i@ L (K2 1),

VESTA O A = = —/N—@[Edit]% 7 UV » 7, [Edit Data] ® [Volumetric Data...]%* 7 U v 7 35 &, K2 2(Z
~9 & 9 7% Edit Data A 7 12 77K w7 A @ Volumetric data ~— Y38 < .

«a» T01- VESTA

File Edit View Objects Utilities Help

ab cab Dt Fd oL 2 se ("): + § @ Step (px):+ = O Step (%):D
k Tools  Style  Objects 01

Structural models

[ Show models

[ Show dot surface

Style

@) Ball-and-stick

O Space-filling
(O Polyhedral
O Wireframe
O stick

PRSP+

Volumetric data
Show sections o
Show isosurfaces
Surface coloring

Style
Smooth shading
Wireframe

Dot surface b

Crystal shapes
a

Show shapes

Style

Unicolor

Custom color = z Oce. B Site Sym.

¥
1 ¥x  EKXL 0.50000 0.50000 0.50000 1.000 1.000 la 1
Wireframe

Number of polygons and unique vertices on isosurface = 0 (0)
Properties.. 1 atoms, 0 bonds, 0 polyhedra; CPU time = & ms

v
Boundary... Orientation...

Output | Summary | Comment

21. ERTT—A2ERIETO4S S5 L VESTA EEEIE E

Edit Data - f01

Phase:[1] 2 [SCAT fo1 file

Phase  Unitcell Structure parameters Volumetric data Crystal shape

Isosurfaces

Import...

Delete

Surface coloring

Import...

Delete

Interpolation: l:l =

OK Cancel Apply

K2 2. Edit Data ¥4 7R 45Ky XD Volumetric data R—
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fi] [ LI BRARR S S B L HE RS THERHE Y AT A eduDV
Isosurfaces D [Import... ] R ¥ > %27 U v 7 L, ZIRICAMMAL LT WRTHI0E 7 7 A V&8I L TR R %
> %27 Y w7, Choose operations ¥ A 7 12 7R 7 AD[OK|RZ %7 U w7, EHEIZ[Apply] h & v &
[OKIAR % 2z 2 Y » 734U, VESTA BiEIZHEFHul OFERmEX PR R END. Tp B0l (= FHn
=7, AR5 =1, B E T m=0, 7 7 A /L4 : Nh7p—10.scat) Z iV 7olifz 3 (K2 3).

S f01 - VESTA _ = %

File Edit View Objects Utilities Help
abcabccDt§oeomt Step(’): *t 5 e Step(pX):E+ - Step(%):
k Tools  Style  Objects fo1
Structural models

[[] Show models
[[] Show dot surface

Style

@ Ball-and-stick
(O Space-filling
O Polyhedral

O Wireframe

O stick

X3 Y-

Volumetric data

Show sections
Show isosurfaces
Surface coloring

Style

@ Smooth shading
O Wireframe

O Dot surface

Crystal shapes b‘ Z
a

Show shapes

Style
Unicolor
Custom color ‘ tg 3 ;.); ) =

Wireframe ‘

\Number of polygons and unique vertices on isosurface = 39328 (15684)
’ Properties... 1 atoms, 0 bonds, 0 polyhedra; CPU time = 75 ms

‘ Boundary... H Orientation... ‘

Qutput | Summaryl Comment I

2 3. eduDV TEHE L VESTA THiL ==K ="2 L (113Nh) D Tp, BLiE

6. £L¢®

eduDV (& N D INLFEFEFHH 7 1 7 A atom, atomn 38 KON A A4 #8571 75 A ion, ionn T,
JRFET9SHZEDT AU 7 A(osAm)n D 118 FEDAH IV L (150g) L THEATE D L H 1Tk o 7.

HE MRS FHEERE S AT A eduDV 121X, atom, atomn, ion, ionn LAZMZ, 60 HD 7 17 7T AR L
TWDN, ZNUHITEIE, F1ES 1 BEOKBZ(HDBIRTE S 94 FED TV E =1 A(4Pu)E T LS
LTV, SREEOHIZETIE, b 60HO7a 75 AT _TEIEEL, JFFET IS EDOT ALY
L(osAm)D B 118 FEDA TR Y L (150g) E TIZb XL T D TETHDH. ZAUT LV EHEH FiEFH R >
A7 LeduDV X, &7 077 A@4ENEMIRSTCHE RHES 118FET) ITHLTHZ &Ik s.
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