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• 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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https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/BeginnersGuide.pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/intro/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php


• プロピレン分子の量子化学計算をGaussianまたはNWChemを用いて実行します。まず構造最
適化を実行し、最適化後の構造に対し、振動スペクトル（IR、ラマン）、NMRスペクトル、
UV-Visスペクトルを計算します。また、分子軌道、静電ポテンシャルの表示も行います。

注意点：

• 本チュートリアルでの計算方法はB3LYP/6-31G*です。計算精度を落として計算時間を短縮す
る場合、B3LYP/STO-3Gで行ってください。

• ESPの表示には時間が掛かるため、ここでは静電ポテンシャルとして、簡易的に得られる電荷
解析(ラベル/電荷で指定していなければMulliken電荷)の結果を基にしたポテンシャル分布を表
示します。
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概要
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• NWChemの場合

NWChemのインストールマニュアルページ

https://winmostar.com/jp/nwchem4wm_jp.htmlの内容に従い、NWChemをインストー
ルしてください。

• Gaussianの場合

ベンダーの提供する手順に従ってGaussianをインストールしてください。
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動作環境設定
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https://winmostar.com/jp/nwchem4wm_jp.html


1. Winmostarを起動し、新規ファイルをクリックします（すでに起動している場合は先にファ
イル｜閉じるをクリックします）。
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I. 系のモデリング
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初期構造の作成方法の詳細はWinmostarユーザマニュアル 5.初期構造の作成方法を参照してくだ
さい。ここでは既存の分子構造ファイルを読み込ませます。

1. ファイル｜インポート｜Samplesファイル｜propylene.xyzをクリックします。

– 任意のファイルを読み込む場合はこの段階で代わりにファイル｜ファイルをインポートを使います。

2. 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。

3. 分子表示エリアに所望の分子が出現することを確認します。
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I. 系のモデリング
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https://winmostar.com/jp/manual_jp/html/operation/createsystem.html


1. ソルバ一覧からGaussianまたはNWChemのいずれかを選択します。

2. (キーワード設定) をクリックします。
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II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でGaussianを選択した場合

1. Gaussian Keyword Setupウィンドウ下部のRunをクリックします（デフォルトの設定
は、B3LYP/6-31G*の構造最適化計算） 。
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II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でGaussianを選択した場合

1. 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合は、BasisをSTO-3Gに変更してRunをク
リックします。
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II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でNWChemを選択した場合

1. NWChem Keyword Setupウィンドウ下部のRunをクリックします（デフォルトの設定
は、B3LYP/6-31G*の構造最適化計算） 。
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II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でNWChemを選択した場合

1. 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合は、BasisをSTO-3Gに変更してRunをク
リックします。
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II. 構造最適化計算
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• ファイル保存ダイアログが開くので、ファイル名を入力します（例えば「c3h6_opt」）。

• 保存をクリックすると、Winmostar Job Managerとコマンドプロンプトの黒いウィンドウ
が起動して計算が開始されます。

• 計算が終わると、黒いウィンドウが自動的に閉じます。
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II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でGaussianを選択した場合

1. 計算終了後、メインウィンドウにて、 (ログを表示)をクリックします。

2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開きます。

3. ログファイルが開くので、最後の行に計算が正常終了したことを示すメッセージ「Normal
termination of Gaussian 16...」を確認します。
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II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でNWChemを選択した場合

1. 計算終了後、メインウィンドウにて、 (ログを表示)をクリックします。

2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開きます。

3. ログファイルが開くので、「Optimization converged」などの、計算が正常終了したこと
を示すメッセージがあることや、計算の異常終了を示すメッセージがないことを確認します。
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II. 構造最適化計算
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1. 計算終了後、メインウィンドウ上部の (アニメーション) の構造最適化をクリックしま
す。

2. ダイアログが開くので、デフォルトで選択されるファイルを開きます。
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II. 構造最適化計算
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1. Animationエリアの （再生）をクリックすると、構造最適化のアニメーションが再生さ
れます（デフォルトでは一瞬で再生が終わります）。

2. そのまま最終フレームの構造が選択・表示された状態で、次のページに進みます。分子表示エ
リアに表示された構造が、この後の計算で使われます。

• Animationエリアの下部には、同エリア中部の各フレームの数値データの内、Columnで選ん
だ列のデータのグラフが表示されます。
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II. 構造最適化計算
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1. 再び （キーワード設定）をクリックして、EasySetupをクリックします。

2. EnergyとIRを選択し、OKをクリックした後、Runをクリックします。

3. 「c3h6_ir」など、構造最適化計算と異なるファイル名で保存し、計算を開始します。
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III.振動スペクトルの計算
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NWChemの場合Gaussianの場合



1. 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合は、EasySetupウィンドウの基底関数欄で
STO-3Gを選択します。
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III.振動スペクトルの計算
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NWChemの場合Gaussianの場合



1. 計算終了後、 (結果解析)のIR/ラマンスペクトルをクリックします。

2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを選択すると、IR Spectrumウィンドウが
出現します。

• 必要に応じて計算手法・基底関数ごとのスケーリング係数はFreq Scalingで選択します。
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III.振動スペクトルの計算
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1. IR Spectrumウィンドウ上で、1740 cm-1付近をクリックすると、赤線でピークが選択され
ます。

2. その後Animationボタンをクリックすると、Winmostar Viewerが起動し、1740 cm-1の
ピークの振動方向に原子を動かしたアニメーションが出現します。

3. 確認後、IR Spectrumウィンドウを閉じます。
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III.振動スペクトルの計算
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ラマンスペクトルも計算する場合

1. キーワード設定ウィンドウのEasySetupでGaussianではIR&Raman、NWChemでは
IR/Ramanを選択し、OKの後Runをクリックします。

2. ファイル名は「c3h6_raman」などIRを選択した時と違うものとして保存します。

3. 計算終了後、 (結果解析)からIR/ラマンスペクトルをクリックします。

4. 再びデフォルトで選択されるファイルを開くと、IR及びラマンスペクトル両方が描画された
ウィンドウが出現します。

• NWChem6.6では、DFT法によるラマン計算は対応しておらず、HF法であれば実行可能です。
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III.振動スペクトルの計算
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1. 再び （キーワード設定）をクリックして、EasySetupをクリックします。

2. EnergyとNMRを選択し、OKをクリックした後、Runをクリックします。「c3h6_nmr」
などとしてファイル名を入力し保存すると計算が開始されます。

• 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合は、基底関数欄でSTO-3Gを選択します。
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IV.NMRスペクトルの計算
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NWChemの場合Gaussianの場合



1. 計算終了後、 (結果解析) からNMRスペクトルを選択します。

2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開くと、Magnetic Shieldingウィンドウ
が開きます。この時点では全原子の核磁気遮蔽定数が表示されます。
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IV.NMRスペクトルの計算
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1. NMR化学シフトを表示する場合は、Elementで注目したい元素を選択します。

2. Referenceで参照データを選択するか、Shieldingに参照となる遮蔽定数を入力すると、横軸
が変化し選択した元素の化学シフトが表示されます。B3LYP/6-31G*で計算を行っている場
合、ReferenceのTMS B3LYP/6-31G(d) GIAO//B3LYP/6-31G(d)を選択します。

3. 確認後、同ウィンドウを閉じます。

• 参照データを追加する方法は、本チュートリアルの補足に示します。
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IV.NMRスペクトルの計算
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1. 再び （キーワード設定）をクリックして、EasySetupをクリックします。

2. EnergyとTDDFTを選択し、OKをクリックした後、Runをクリックします。
「c3h6_uvvis」などとしてファイル名を入力し保存すると、計算が開始されます。

• 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合は、基底関数欄でSTO-3Gを選択します。
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V. UV-Visスペクトルの計算
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NWChemの場合Gaussianの場合



1. 計算終了後、 (結果解析) からUV-Visスペクトルを選択します。

2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開きます。UV-Vis Spectrumウィンドウ
が開き、UV-Visスペクトルが描画されます。左上欄には、それぞれのピークの吸収エネル
ギー(eV)、吸収波長(nm)、強度が表示されます。
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V. UV-Visスペクトルの計算
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1. 右欄のスペクトルのピーク、もしくは左上欄のピークのリストをクリックすると、そのピーク
の励起配置(励起元と励起先の軌道番号とその係数)が左下欄に表示されます。係数の絶対値が
大きいほど重要な励起配置となります。12、13番目の軌道はHOMOとLUMOであることから
(分子軌道の表示は29-30ページ参照)、第1ピークはHOMOからLUMOへの励起であることが
わかります。
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V. UV-Visスペクトルの計算
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1. (結果解析)から分子軌道, 電荷を選択します。

2. 構造最適化計算のログファイル（「c3h6_opt.out」または「c3h6_opt.log」）を開きま
す。

3. Energy Level DiagramウィンドウとSurface Setupウィンドウが開きます。

28

VI.分子軌道の表示
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• Energy Level Diagramウィンドウには、各分子軌道のエネルギーが表示されます。初期状
態では電子が入っている軌道の中で最もエネルギーが高いHOMOが選択されます。

• ウィンドウ上部にはHOMOの軌道番号、HOMO-LUMO Gap、LUMO及びHOMOエネルギーが
表示され、HOMOエネルギーの符号を反対にした値が近似的なイオン化ポテンシャルとなりま
す。
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VI.分子軌道の表示
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1. Surface SetupウィンドウのDrawボタンをクリックすると、Winmostar Viewerが起動
し、Selected MOで指定された軌道（図の例では12番目のHOMO）が表示されます。
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VI.分子軌道の表示
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1. Surface SetupウィンドウのQuantityでESP(Population Charge)/Surfaceを選択し、
右下のGenerate Cubeボタンをクリックします。
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VII.静電ポテンシャルの表示
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1. Cube Plotウィンドウが出現し、右下のDrawボタンをクリックすると、Winmostar
Viewerが起動し、Mulliken電荷から計算された静電ポテンシャルを分子表面にマッピングし
た様子が現れます（ここで表示しているのは、ESPそのものではなく近似ESPです）。
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VII.静電ポテンシャルの表示
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1. 基準にしたい分子(TMSなど)、計算方法で構造最適化、NMR計算を行います。

2. Magnetic Shieldingウィンドウを開きます。

3. 参照元にしたいピークをクリックすると、Selectedに「6H 32.1864 ppm」などとそのピー
クの核磁気遮蔽定数が表示されます。

4. EditをクリックするとUserPrefフォルダ内のwm_nmr.refが開かれます。

5. 「（元素名） （上で取得したShielding定数） “（Winmostarで表示されるときの名
前）”」という行を追加すると、Referenceでその遮蔽定数を選択できるようになります。
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補足 NMR参照データ
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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

34

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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