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QST計算はV11.16.2以降で実行可能です。



• 本書はWinmostar V11の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V11をお使いになる方はビギナーズマニュアルを参照してください。

• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、講習会を受講ください。

– Winmostar導入講習会：基礎編チュートリアルの操作方法のみ紹介します。

– Winmostar基礎講習会：理論的な背景、結果の解釈の解説、基礎編チュートリアルの操
作方法、基礎編以外のチュートリアルの一部の操作方法を紹介します。

– 個別講習会：ご希望に応じて講習内容を自由にカスタマイズして頂けます。

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

• 本書の著作権は株式会社クロスアビリティが有します。株式会社クロスアビリティの許諾な
く、いかなる形態での内容のコピー、複製を禁じます。
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本書について
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• ブロモエタン(CH3CH2Br)とCl
-イオンの真空中での化学反応について、TS(遷移状態、

Transition State)構造をB3LYP/6-31G*レベルでQST2法、QST3法で計算します。得られた構
造で振動計算も行い、虚（表示上は負）の振動数が1つの遷移状態であることを確認します。

• QST2法では、反応前と反応後の構造を入力で与え、QST3法では反応前と反応後の構造の他に
TSの初期構造も与えて、計算を行います。

3

概要
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V11にはプロジェクトモードとファイルモードの2つの動作モードが用意されています。

本書ではプロジェクトモードでの操作方法を解説します。

ファイルモードの操作方法はV10のGaussianチュートリアルを参照してください。
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Winmostar V11の動作モード
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プロジェクトモード V11新機能
ユーザは個々のファイルを意識すること
なくジョブを管理できます。
基本的にこのモードを推奨します。

ファイルモード
ユーザは個々のファイルを明示的に作成、
管理します。操作方法はV10以前と一緒
です。

継続ジョブを作成するときに、ファイルモードまたはV10以前では都度継続元ジョブの最終構造を
表示する必要がありますが、プロジェクトモードでは自動で最終構造が引き継がれます。

https://winmostar.com/jp/tutorials/v10/#Gaussian
https://winmostar.com/jp/tutorials/v10/#Gaussian
https://winmostar.com/jp/tutorials/v10/#Gaussian
https://winmostar.com/jp/tutorials/v10/#Gaussian
https://winmostar.com/jp/tutorials/v10/#Gaussian


1. Winmostarを起動し、新規プロジェクト（3次元構造を入力）をクリックします。（すでに起
動している場合はファイル｜新規プロジェクトをクリックします。）

2. プロジェクト名に「qst_gaussian」と入力し保存をクリックします。
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I. 系のモデリング
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1. ファイル｜インポート｜Samplesファイル｜c2h5cl_br_reac.xyzをクリックします。ファ
イルをインポートダイアログで破棄して読み込みをクリックします。

6

I. 系のモデリング
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1. ツール｜アニメーション｜アニメーションに切り替えを選択します。「Are you sure you
want to switch to animation?」では、「はい」を選択します。

2. ツール｜アニメーション｜フレームを追加を選択します。

3. ファイル｜インポート｜Samplesファイル｜c2h5cl_br_prod.xyzをクリックします。ファ
イルをインポートダイアログで破棄して読み込みをクリックします。
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I. 系のモデリング
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1. ソルバを選択メニューでGaussianを選択して、ワークフロー設定ボタンをクリックします。

2. Gaussian Workflow Setupウィンドウで、Chargeを-1に変更しDetailsボタンをクリック
します。

3. Gaussian Keyword Setupウィンドウで、Opt/IRCではopt=(qst2,calcfc)、Freqでは
freq=noramanを選択してOKボタンをクリックします。
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II.計算の実行 (QST2計算)
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1. Gaussian Workflow Setupウィンドウで、OKボタンをクリックします。

2. ジョブの設定ウィンドウで、計算機のコア数に応じて# of Threads/MPI Procを設定して、
実行ボタンをクリックします。「Select structure to read」では「1」を選択してOKボタン
をクリックします。
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II.計算の実行 (QST2計算)
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1. 計算が終了してwork1_GAU_OPTTS-IRの作業フォルダの状態がENDに変化した後、作業
フォルダのwork1_GAU_OPTTS-IRをクリックし、アクションのAnimationをクリックし
ます。

2. アニメーション操作エリアの再生ボタンをクリックして、最終の遷移状態の構造及びエネル
ギーを確認します。エネルギーはLog(Extracted)ボタンをクリックして、最後のSCF Doneの
値でも確認できます。
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III.結果解析（QST2計算）
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1. アクションのIR/Ramanをクリックします。

2. IR Spectrumウィンドウの左の表の１番目に虚（表示上は負）の振動数が１つだけ存在し、遷
移状態の構造が得られたことを確認します。
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III.結果解析（QST2計算）
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• QST2計算では、Gaussianは入力で指定する2つの構造のほぼ中間の構造を作成します。片方
の構造が大きく崩れている場合や原子の並びが異なる場合、Gaussianが初期構造を作れずに計
算実行直後に止まります。

• 実行直後にAbortになった場合、Logをクリックして、開いたテキストファイルのほぼ最後に
「RedCar/ORedCr failed for GTrans.」の行があると、上記の理由で止まっています。２つの
構造を確認してください。原子の並びが異なっている場合は、編集｜番号の取り直し/ソート
｜選択2原子間で交換などの操作で片方のファイルの並びを変更、保存して、再度ファイル｜
インポートの操作からやり直してください

• 原子の並びが2つの構造で問題なくGaussianが初期構造を作れても、初期構造が大きく崩れて
いると、構造最適化1サイクル目でSCFが収束せずにエラーで止まります。この場合は、入力で
指定する片方もしくは両方の構造を調整して、再度計算を行ってください。
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補足 初期構造に起因するエラーの確認方法
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1. ファイル｜インポート｜Samplesファイル｜c2h5cl_br_reac.xyzをクリックします。「出
力可能なファイル形式(wmm)に変更し編集を続行しますか?」では「はい」、「現在の内容を
破棄して新しい構造を読み込みますか?」では「廃棄して読み込み」を選択します。
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IV.系のモデリング
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1. ツール｜アニメーション｜アニメーションに切り替えを選択します。「Are you sure you
want to switch to animation?」では、「はい」を選択します。

2. ツール｜アニメーション｜フレームを追加を選択します。

3. ファイル｜インポート｜Samplesファイル｜c2h5cl_br_prod.xyzをクリックします。ファ
イルをインポートダイアログで破棄して読み込みをクリックします。
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IV.系のモデリング
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1. アニメーション表示エリアのOptions｜Tools｜Interpolate between Selected Frames
を選択します。「Are you sure you want to switch to animation?」では、「はい」を選択
します。

2. Selected target frame (reactant)、 Selected target frame (product)、Enter # of
intermediate framesでは、OKをクリックします。

3. Selected methodでlinearを選択してOKをクリックすると、アニメーションのフレーム数が
3つになり、前２ページで読み込んだ２つの構造の中間の構造が追加されます。
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IV.系のモデリング
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1. アニメーション表示エリアの２番目のフレームをクリックして、前ページで作成した初期遷移
状態構造が適切かどうかを確認します。本書では、確認だけで追加の操作は必要ありません。

• 必要に応じて、この2番目のフレームの構造を調整してください。

• 大きく構造が崩れる場合は、読み込んだ2つのファイルの構造の原子の並びが対応していない
可能性があります。編集｜番号の取り直し/ソート｜選択2原子間で交換などの操作で片方の
ファイルの並びを変更、保存して、再度ファイル｜インポートの操作からやり直してください。
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IV.系のモデリング
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1. ワークフロー設定ボタンをクリックします。「継続ジョブを実行しますか?」には、「いい
え」を選択します。

2. Chargeは「-1」のまま、Details (modified)ボタンをクリックします。

3. Gaussian Keyword Setupウィンドウで、Opt/IRCでは「opt=(qst3,calcfc)」を選択して、
Freqは「freq=noraman」のままOKボタンをクリックします。
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V. 計算の実行 (QST3計算)
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1. Gaussian Workflow Setupウィンドウで、OKボタンをクリックします。

2. ジョブの設定ウィンドウで、計算機のコア数に応じて# of Threads/MPI Procを設定して、
実行ボタンをクリックします。「Select structure to read」では「1」を選択してOKボタン
をクリックします。
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V. 計算の実行 (QST3計算)
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1. 計算が終了してwork2_GAU_OPTTS-IRの作業フォルダの状態がENDに変化した後、作業
フォルダのwork2_GAU_OPTTS-IRをクリックし、アクションのAnimationをクリックし
ます。

2. アニメーション操作エリアの再生ボタンをクリックして、最終の遷移状態の構造及びエネル
ギーを確認します。エネルギーはLog(Extracted)ボタンをクリックして、最後のSCF Doneの
値でも確認できます。
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VI.結果解析（QST3計算）
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1. アクションのIR/Ramanをクリックします。

2. IR Spectrumウィンドウの左の表の１番目に虚（表示上は負）の振動数が１つだけ存在し、遷
移状態の構造が得られたことを確認します。
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VI.結果解析（QST3計算）
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• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、Winmostar導入講習会、Winmostar基礎講習会、
または個別講習会の受講をご検討ください。（詳細はP.2）

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

以上
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最後に
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ユーザマニュアル Winmostar 講習会の風景
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