
CHASE-3PT統合環境システム

・計算プログラム実行手順設定 ・入力パラメーター作成 ・実行制御
・構造表示・編集 ・グラフ表示 ・プロセス情報
・ファイル管理 ・データベースインターフェース

統合環境GUI

PHASE
擬ポテンシャル法

FLAPW法
+ GW近似

擬ポテンシャル
作成

TB-MD古典MD O(N)法

共通基盤プログラム群

開放系電子状態
計算

量子伝導
誘電体薄膜
誘電応答

フォノン
分散

誘電率
(電子系)反応経路 歪みXPSSTM 誘電率

(格子系)
メゾスケール
計算

PHASE

ハイブ
リッド
法

TB
MD

古典
MD

O
(N)

O(N)

PHASE

BL法

TB
MD

古典
MD PHASE

STM
計算

PHASE

フォ
ノン
分散
計算

ナノプロセス解析
プログラム群

誘電体物性解析
プログラム群

ナノ構造
機能解析
プログラム群

PHASE

歪み
計算

F
L
A
P
W
+
G
W

P
H
A
S
E

電子
誘電
計算

フ
ォ
ノ
ン
分
散

P
H
A
S
E

格子
誘電
計算

開
放
系
計
算

電位
分布
計算F

L
A
P
W
+
G
W

P
H
A
S
E

PHASE

バンド
不連続
計算

バンド
不連続

I-V
特性
計算

開
放
系
計
算

データーベース群

擬ポテン
シャル

結晶
構造

計算
テンプ
レート

古典
ポテン
シャル

電子
状態


