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に（2 kcal/mol以内の精度で）求めるために設計

されたハイブリッド汎関数です。 

Gaussian 03 for WindowsGaussian 03 for WindowsGaussian 03 for WindowsGaussian 03 for Windowsパラレルパラレルパラレルパラレル版版版版

ののののリリースリリースリリースリリース    

 待望のG03Wパラレル版がリビジョンアップに

合わせてリリースされました。これまで、G03W

は並列計算に対応していませんでしたが、G03W

パラレル版では共用メモリマルチプロセッサ

（SMP）システム（例えばデュアルプロセッサシ

ステム）上で並列計算を実行することができま

す。また、ネットワーク接続された複数コン

ピュータに対しての並列計算も実行可能です（た

だ し、Scientific  Computing  Associates 社 製 

Lindaが必要です）。  

 なお、本リリースに伴いG03Wは次の2つの製

品構成に変更になりました。 

• G03Wシリアル版（以前のG03Wはこちらに

該当します） 

• G03Wパラレル版 

 詳細は、Gaussian社ホームページ（http://

www.gaussian.com/）をご参照ください。 
    

1) 本年3月にRev. D.02がリリースされましたが、機能の

追加・修正等はなく、2つのプラットフォームの追加のみ

の改訂です。 

 昨年12月にGaussian 03の新しいリビジョンD.01がリリースされました1)。今回のリビジョンアップのト

ピックスは、NMR計算機能の改良、新しい汎関数の追加、Gaussian 03 for Windows （G03W）パラレル

版のリリースです。今回は、これら３つのトピックスについて紹介します。 
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NMRNMRNMRNMR計算機能計算機能計算機能計算機能のののの改良改良改良改良    

 NMRスピン－スピンカップリング定数の計算

精度を大幅に向上させるオプションが追加されま

した。オプションキーワードは、NMR=Mixedで

す。 

 このオプションでは、スピン－スピンカップリ

ング定数計算を2ステップに分けて行います。第1

ステップでは、ユーザ指定の基底関数をもとに内

殻軌道にFermi Contact項に適した分極関数を加

え、Fermi Contact項を計算します。第2ステップ

では、Fermi Contact項以外の3つの項をユーザ指

定の基底関数で計算します。最終的には、両者の

寄与を考慮したスピン－スピンカップリング定数

が出力されます。 

 本オプションは、特に6-31G**やAug-CC-pVTZ

などの典型的な基底関数を用いたときに有用で

す。 

新新新新しいしいしいしい汎関数汎関数汎関数汎関数のののの追加追加追加追加    

 TPSSTPSSとBMK汎関数が追加されました。

TPSSTPSS は、meta-GGA（Generalized 

Gradient Approximation）汎関数に分類される交

換相関汎関数で、交換・相関エネルギーをより高

精度で求めることができます。一方、BMKは、

密度汎関数法では難しいとされる反応障壁を正確


