
 

 
      



module 名 内容

zke ∆gZ−KEを計算する。

sod ∆g∆d
SO を計算する。

sop ∆g∆p
SO を計算する。

sobare ∆gbare
SO を計算する。

soo ∆gSOOを計算する。

com 共通の処理、変数、定数等を提供する。

corr ノルム非保存型擬ポテンシャルを使用した場合の補正項を計算する

gncpp 全電子波動関数を出力する。

cgs 共役勾配法により連立方程式を解く。

cgm 共役勾配法エンジン

cur 誘導電流を計算する。

eprg 第一原理計算プログラムに書き込む API を提供する。
kmdcheck 単体テストを管理する。

utils 定数値/論理値を定義する。

表 1: EPRgプログラムの module
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