产品名称: 材料化学云计算实验教学系统 

可以创建有机结构、分子、晶体、掺杂、缺陷、界面、聚合物、纳米团簇、纳米管、纳米线等结构模型；能够基于量子力学对材料体系的几何和电子结构进行第一性原理计算和分子动力学相关模拟。
技术指标:

1、具有COD晶体数据库。可以创建分子、晶体、聚合物、表面等各种模型。能够在Windows界面下创建模型、设置参数、处理结果等工作。

2、提供VASP程序的用户图形界面，能够在Windows界面下设置INCAR、POSCAR、POTCAR及KPOINTS等输入文件。

3、基于平面波的周期性体系电子态结构方法，支持全电子缀加投影波(PAW)势。支持的泛函：局域密度近似（LDA）泛函与广义梯度近似（GGA）混合泛函： AM05、PBEsol、PBE、rPBE、BLYP，支持杂化泛函：HSE06、PBE0、B3LYP、Screened Exchange，Hartree-Fock等非局域相互作用方法，GW方法线性响应，利用从头算电子密度，使用Tkatchenko-Scheffler1方法，基于力场描述范德华相互作用（可以取代S. Grimme2提出的DFT-D2方法）。支持范德华密度泛函（vdW-DF，vdW-DF2）：用于根据第一原理（无经验参数）包含色散相互作用的近似。支持Meta-GGA (revTPSS, TPSS, M06-L)泛函，使用动能密度进一步提高能量和结构的计算精度。修正的Becke-Johnson metaGGA泛函：用于计算电子性质和能隙。使用较少的计算量得到与杂化泛函（hybrid functionals）和GW方法接近的计算精度。
4、能够采用LAMMPS程序进行分子动力学相关模拟计算。具有用户图形界面，能够在Windows界面下设置所有计算参数。具备各种适用于有机分子、半导体、无机化合物及金属体系的先进力场。
5、支持windows和Linux系统，提供6个客户端license，计算端可以安装任意台电脑，不限制安装数量。
6、软件为永久使用权，提供永久的技术支持服务，服务内容包括软件使用，软件报错解决，提供售后软件培训服务，不限次数及有效期；软件自购买之日1年内，有免费升级服务。

