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・全ての元素の物質で計算が可能
水素 1 H ～ オガネソン 118 Og まで，同じ精度で計算

・充実した周辺プログラム群
ポピュレーション解析，エネルギー準位図，状態密度図，
電子遷移スペクトル図，Overlap Population Diagram，
波動関数の等高線図，クラスター計算，他

・追加された周辺プログラム UVS
可視・紫外吸収スペクトルの算出プログラム

・フリーのプログラムを活用する方法
Avogadro を利用した分子モデルの構築，他

・「macOS」 版で提供が開始された
　Windows 版と同等の計算支援環境

Windows，macOS，Linux* に対応 * Linux は CUI 版のみ

・計算が速く，複雑な系も短時間で計算できる
経験的なパラメータを用いない第一原理計算法
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