
Gaussian09 (D.01) & GaussView5 (5.0.9) 

Amber14 & AmberTools14 

V14 

7.C (New version!)

v14 新機能

・ SciFinder®がChemBioDraw®から直接検索可能に
・ クリップボードへコピーする新しいオプションが追加
・ V3000書式のMOLファイルの作成が可能

・ ChemBio3D(v13以降)にCONFLEXのインターフェイスがついて
   いますので、CONFLEX(7以降)と同じPCにインストールすると
   ChemDrawで描いた構造から直接CONFLEXの実行が可能です。

・ 非調和項を取り入れたIR強度等の算出機能の強化
・ 新しいDFT汎関数の追加： APFD、HISSbPBE、Truhlarグループにより開発されたM11などの汎関数
・ RamanおよびROAの2段階計算
・ aug-cc-pV*Z基底関数のバリエーション追加
・ 計算性能の向上

• 新しい力場の追加： ff14SB, ff14ipq, Lipid14
• 仮想溶媒および実溶媒中での定pH計算
• 自由エネルギー計算
   - EMIL法の導入     - 自由エネルギー・ワークフローツール（FEW）による自由エネルギー計算の自動化
• 計算手法の拡張
   - ハミルトニアン・モデルの変更      - レプリカ交換シミュレーションとの統合の強化

   

v14 新機能

D.01 新機能

CONFLEX7 新機能

CONFLEX 基本機能


