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MS Modeling version 3.0 の新機能 
MS Modeling version 3.0には幾つか重要なアップグレードと 4つ新しいモジュールが追加されました。 
 
 
 
■MS Modeling 2.2 移行の新モジュール 
 
Polymorph：結晶多形を予測するツールです。エネルギー値等から予測した多形を定性的にランキングします。 
 
QSAR：分子レベルの特性や情報、配合データ、実験やプロセス条件等と、測定した物性値の統計的な関連を計算します。既存
の実験データを検証し、見過された、あるいは隠れた相関関係を探し出し、また、実験の多様性を調べます。将来の開発を十分

検証された範囲で行うか、全く新しい範囲で行うかを決めるのに有用です。材料物性への分子レベルや他のレベルのファクター

の影響を探します。 
 
Genetic Function Approximation：QSARパッケージの一部で、遺伝アルゴリズムを使い多変量回帰を行うツールです。 
 
Reflex：X-Cellは、新しい粉末 X-線データの Indexingツールです。X-Cellは、最も新しい画期的な Indexingテクノロジーです｡ 
従来の Indexing ツールでは解析が難しかった粉末データに対してより柔軟に対応することによって解析できる可能性を高めま
す｡ 
 
 
 
■Materials Studioモジュールの改良 
 
DMol3：精度（Quality）と計算速度のトレードオフをユーザが更に柔軟に指定可能になりました。パラメータのデフォル
ト値を改善しパフォーマンスと信頼性が向上しました。 
 
VAMP：逐次計算のパフォーマンスと計算中のメモリ利用効率を改善し、今まで以上に大きな構造が計算できるようにな
りました。AM1* Hamiltonianに新しいパラメータを追加しました。Intel ItaniumR 64-bit processorのサポートを追加し
ました。 
 
Forcite：CVFFとPCFF力場の追加、計算効率の改良、client-serverのサポートが追加されました。このバージョンでは、自動的
に Trajectoryファイルや一群のモデルを計算することができます。 
 
DPD：Intel Itanium® 64-bit processorへのサポートを追加しました。 
 
Discover：Intel Itanium® 64-bit processorへのサポートを追加しました。 
 
MesoDyn：Pseudo-dynamics と electrostaticsの使い方を説明する新しいチュートリアルを追加しました。Intel Itanium® 64-bit 
processorへのサポートを追加しました。 
 
CASTEP：Dynamics が低温・定圧アンサンブル(NPT)で実行可能になりました 。linear response の計算速度が対称性
を考慮することで大幅に向上しました。Γ点における LO-TO splittingがフォノン計算で行えます。非局在化内部座標を
使うことで構造最適化の計算速度が大幅に向上しております。他に screenedおよび exact exchange functionalsによ
るバンドギャップや光学的性質の改良、Born の有効電荷、静的誘電率における格子からの寄与が計算できるようになっ

た事などがあります。 
 
Queuing systems：全てのモジュールでサードパーティーの queuing ソフトを使用した連続 jobの計算がサポートされています。 
DMol3と CASTEPのMPI並列計算が PBS使用の Linuxクラスター、および PBSまたは LSF使用の SMPマシーンでサポート
されています。 
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Visualizerに加わった新機能 
 
Study Tables：新しい QSAR モジュール用のドキュメントタイプとそれに付属した分子モデルの表示機能と計算ツール。今後
high-throughputモデリングを実現するための基礎になります。 
 
Import from SD file format： SDファイルから自動的に複数の構造をMaterials Visualizerに入力。 
 
Accelrys Accord Chemistry Cartridge への対応：現在進行中の全アクセルリス商品を統合する計画の一環として新しく
(.acx)ファイルに対応しました。このフォーマットは最も新しいバージョンの Accord Chemistry Cartridgeで読み込めます。 
 
Graphing：新しいヒストグラム表示と樹状図への対応。 
 
Server interactions：サーバーサイドジョブフォルダの remote viewを改良。 
 
Installation：InstallShieldを使用することでパッチリリースが出し易くなります。 
 
Tutorials：新しいチュートリアルの追加と既存のチュートリアルの改善。 
 
 
 
 
■対応プラットフォームの変更 
 
新しいプラットフォームの追加 

• DPD、MesoDyn、Discover、COMPASS、Reflex+ の Intel Itanium 64-bit processorへの対応。 

 
プラットフォームサポートの中止 

• Microsoft Windows 98 とMe。  

 
ライセンスの変更 
 
このバージョンのMS Modelingは最も新しい Accelrys License Pack, version 6.2を使用しています。インストール時に現在使
われている古いバージョンの License Packが確認されれば、自動的に更新されます。 
 

以上 


