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ADF 

様々な系に適用可能な密度汎関数法ソフトウェア

Amsterda m Density Functional Package (ADF）は、

密度汎関数法（OFT）に基づく量子化学計算ソフトウエアで、

均一系 ・ 不均一系触媒から無機化学、重元素化学、生化学、
各種分光学まで幅広い分野の研究に利用されています。

OFTは、1990年代初頭から広く使われるようになった方

法で、電子相闘を含んで、いる点で、 Hartree Fo仁｜く法よりも

高精度です。また、post Hartree Fack法（MP2，仁I，仁仁な
ど）で は取り扱いが困難なサイズである数百原子からなる

化合物についても高速に計算することができます。
ADFは遷移金属を含んだ系でも5仁F計算の収束がよく、重

元素系で重要な相対論の効果を含めることができます。さ

らに、周期表の全元素に対応した全電子計算用の基底関

数（Slater型）を完備していること は、ADFの大きな特長の
一つです。

豊富なプロパティ計算機能

ADFは種々の分子物性を高精度に計算することができま

す。時間依存密度汎関数法（TD-OFT）により、紫外 ・ 可視吸
収スペクトル（振動子強度と 一重項 ・ 三重項励起工ネル

ギ ー ）や、周波数依存分極率、ラマン強度、ファン ・ デル ・

ワ ールス分散係数などを計算します。また、IRの振動数や
強度、多重極子モ ーメントと同様に、N M Rの化学シフトや
スピンースピンカップリング、ESR(EPR) gテンソル、磁気的 ・

電気的超微細構造テンソル、核四重極子カップリンク
、

定数
の計算が可能です。ほとんどの物性計算に対して相対論の
効果を考慮した計算を行うことができます。
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·Hart「巴巴ーFack；：去
密度汎関数法

RHF, UHF 
LOA, GGA(BP, PW91, BLYP, PBE, H丁目S, etc.),GGA-D(D, D3, D3(BJ), 
dDsC, MBD＠「sS仁，dUFF), Meta GGA(M06L, TPSS, etc.), Hyb「id(B3LYP,
PBEO, 03LYP, BHandH, B1 PW91, etc.),Hybrid-Meta-GGA(M06, TPSSH, 
et仁），Rang巴－Separated-Hybrid (CAM-B3LYP, wB97X, etc.), model 
(LB94,SAOP), LibXCへのインターフェ ース （MVS, N12, wB97X-V，巴t仁）
Pauli, ZORA, X2C, RA－×2[ 
電荷、スピンまたは励起状態に拘束を課す密度汎関数法
(simpl1行ed) TOA, (simplified) TD OFT, TD-OFT＋丁目，CV(n) OFT 
COSMO, SM 12, ORF, SCRF, 30 RISM, FOE 
点電荷、静電場，DIM/QM法，no円 －s巴If-consistent G「巴巴n's function計算
IMOMM/ADF, AddRemov巴，QUILD
マルチスケールMD, Biased MD（メタダイナミクス、アンブレラサンプリングなど）

相対論効果
・Constrained D片
励起状態計算
溶媒効果
外場の設定
·QM/MM 
－分子動力学計算

構造最適化計算 quas卜Newton
遷移状態探索 EF,NEB 
最小エネルギ ー交点探索
反応経路 Lin巴a「 Transit,IRC

熱力学物性エントロビー、モル比熱など
·IRスペクトル、（共鳴）ラマンスペクトル、振動ラマン光学活性｛VROA）、Franck Condon因子
．紫外・可視吸収スペクトル、X線吸収スペクトル
円二色性スペクトJレ｛V仁D,ECD）、旋光分散スペクトル（ORD)
磁気円二色性スペクトル（MCD）、V巴rdet定数、Faraday A，日項
·NMR: （常磁性）化学シフト、スピンースピンカップリンク

、

·ESR （回転）gテンソル、Aテンソル、ZFS、NQCC(EFG）、Qテンソル
・メスバウア スペク卜）し、NRVSスペクトル
電気的多重極子モーメント、 （周波数依存）分極率ー超分極率、 （動的）磁化率
原子電荷Mui liken,Hirshfeld,Vo「onoi,AIM
輸送特性charge transf巴「 integral
・励起状態聞のスピン軌道相互作用行列要素（SOCME)

フラグメント軌道による相互作用解析フラグメントはユ ーザ定義が可能
・結合エネルギ ー解析、ETS-NOCV
結合次数解析Mayer,Nal巴wajski-Mrozek

· Slater型の原子基底関数周期表の全元素に対応した全電子基底関数および
Froz巴n 仁or巴基底関数を完備

電子密度フィッテイングによるクーロン相互作用の高速化
基底関数のカットオフO (N)

ADF-GUI 

環構造グループなどのフラグメントを用いた構造構築
分子力場・外部プログラム（UFF, MOPAC, DFTB）を使用した簡易構造最適化
．フラグメントライブラリのカスタマイズ

エネルギ ー準位図、軌道相関図の表示
·3次元データの等値面・等高線表示分子軌道、電荷密度、静電ポテンシャルなと

、

各種スペクトルのグラフ表示 IR、ラマン、UV/Vis、仁D、NMRなど
アニメーション表示 構造最適化計算、基準振動解析、IRC計算

計算方法、基底関数、プロパティなどの計算設定
計算ジ

、

ヨブの投入・管理機能
複数ジョブの作成ー解析機能
· RDKit-UFFを用いた配座探索

· Windows/Linux/Mac 

・記載の商品名は各社の商標または登録商標です。
．本カタログの記載内容は予告なく変更される場合があります。 (2018.06) 
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