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各種トレーニング　･

溶媒効果を取り入れたONIOM法
TD法による励起状態の構造最適化

ONIOM法の拡張(遷移状態の構造最適化等）

EOM-CCSD法による励起状態計算
DFT汎関数の拡張
計算の高速化

9
New!

一般化ボルンモデルの新規パラメーター
3D-RISM溶媒効果
部分NEB法
Isotropic Periodic Sumモデル
UCSF DOCKとの連携
GPUカードによる高速化
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