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• 本書はWinmostar V10の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V10をお使いになる方はビギナーズガイド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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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)構造とIRC(固有反応座標、Intrinsic Reaction Coordinate)計算を次の手順で実行します。

1. C-Cl原子間の距離を走査するスキャン計算を実行し、TS構造最適化計算の初期構造を作成。

2. 1.のエネルギー極大点からTS構造最適化計算を実行。

3. 得られたTS構造で振動計算を実施し、虚の振動数を1つ有する鞍点となっていることを確認。

4. TS構造から虚の振動数をもつ振動の2方向に沿ったIRC計算を実行。

注意点：

• 本チュートリアルでの計算方法はB3LYP/6-31G*です。V10のデフォルトの計算方法は、V9ま
でのHF/STO-3GからB3LYP/6-31G*に変わりました。

• 複数の遷移状態を経由する反応を調べる場合は、それぞれの遷移状態を個別に計算してください。
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概要
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スキャン始状態 遷移状態 スキャン終状態



1. Winmostarを起動し、メインウインドウ右上のラベル/電荷メニューから番号&元素を選択し、
分子表示エリアで各原子の名前を表示する。
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I. モデルの作成
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I. モデルの作成
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1. メインウインドウ上部の-CH3ボタンをクリックし、その右にあるReplaceボタンを2回
クリックし、エタンを作成する。

2. 8Hの原子が赤丸で選択された状態で、メインウインドウ上部の編集操作向けの元素を選
択メニューから Br 35を選択する。次に、元素を変更ボタンをクリックし、ブロモエタン
を作成する。



6

I. モデルの作成
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1. 表示｜表示項目｜メッシュメニューをクリックし、分子表示エリアにメッシュを表示する。
2. メインウインドウ上部の編集操作向けの元素を選択メニューからCl 17を選択する。
3. 編集｜原子を追加｜座標と結合関係を指定メニューをクリックし、下図の緑色の原子のあた

りをクリックしてCl原子を置く。2C、1C、3Hの原子をクリックし、Cl原子がZ-Matrix上
で接続する原子を指定する。

1
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I. モデルの作成
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1. 1C→2C→9Clと順番に続けてクリックして選択する。
2. メインメニューから編集｜選択原子の距離/角度を変更｜距離を選択する。開いたダイア

ログで「2.7」と入力しOKボタンを押すと、2C-9Cl間の距離が2.7Åに変更される。
3. メインメニューから編集｜選択原子の距離/角度を変更｜角度を選択する。開いたダイア

ログで「109」と入力しOKボタンを押すと、1C-2C-9Cl間の角度が109°に変更される。

1
2
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1. ソルバを選択メニューでGaussianを選択する。

2. 分子表示エリア左上のMarked Orderが「9-2-*-*」となり、スキャンしたい自由度（9Clと
2C）が選ばれていることを確認する。違う場合は2C→9Cl と左クリックする。

3. キーワード設定ボタンを押す。開いたGaussian Setupウインドウで、Easy Setupボタンを
クリックする。
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II.スキャン計算
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1. Easy Setupウィンドウで、Chargeでは-1を選択する。

2. Scanにチェックを入れ、Stepでは-0.1を選択する。これで、9Clと2Cの距離を0.1Åずつ短
くした構造最適化計算を10回繰り返す入力となる。これらの構造最適化では、9Clと2Cの距
離のみ固定して行われる。
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II. スキャン計算
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1. Easy SetupウィンドウをOKボタンで閉じる。

2. Gaussian SetupウィンドウではRunボタンを押す。

3. 続いて開く保存ダイアログでファイル名を入力し（ここではファイル名は「scan」とする）、
保存ボタンを押すとファイルが保存され、黒いウインドウが開きGaussianの処理が開始され
る。
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II.スキャン計算
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1. メインウインドウ上部のアニメーションボタンからIRC/modredをクリックし、デフォルト
で選択されるファイル（scan.log）を開く。

2. 開いたAnimationウインドウで、エネルギー極大値となる4番目のフレームを選択する（下図
参照）。カメラ位置が回転することがあるので、見やすくしたい場合は適当に構造を回転させ
る。その後Animationウインドウを閉じる。
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II. スキャン計算

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.



1. 再びキーワード設定ボタン→Easy Setupボタンをクリックする。

2. MethodにTSを選択し、Easy SetupウィンドウをOKボタンで閉じる。TS計算を選択すると、
TS構造最適化計算後に振動計算も同時に行うよう設定されている。

3. Gaussian SetupウィンドウでRunボタンをクリックし、ファイル名「ts」として計算を開始
する。
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III.遷移状態(TS)構造最適化+振動計算
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1. メインウインドウ上部のアニメーション|構造最適化ボタンをクリックし、デフォルトで選択
されるファイル（ts.log）を開く。

2. 開いたAnimationウインドウで、Go to Last Frame ボタンを押し最終構造を表示する。
最終構造のエネルギーが遷移状態の分子のエネルギーである。

3. Closeボタンを押してAnimationウィンドウを閉じる。
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III.遷移状態(TS)構造最適化+振動計算
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1. メインウインドウの結果解析ボタンからIR/ラマンスペクトルをクリックする。

2. 「変更を保存しますか？」と警告ウィンドウが出るので、いいえをクリックして、デフォルト
で選択されるファイル（ts.log）を開く。

14

III.遷移状態(TS)構造最適化+振動計算
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1. 開いたIR/Raman Spectrumウインドウ左のリストで、虚の振動数（-300、表示上はマイ
ナス）が1つしかなく、最適化された構造が遷移状態であることを確認する。

2. 虚の振動数の行を選択し、Animationボタンをクリックする。Winmostar Viewerが起動し
て、振動方向に原子を変異させたアニメーションが表示される。確認後、Winmostar
ViewerとIR Spectrumウインドウを閉じる。
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III.遷移状態(TS)構造最適化+振動計算
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1. 再びキーワード設定ボタン→Easy Setupボタンをクリックする。

2. MethodではIRCを選択し、Easy SetupウィンドウをOKボタンで閉じる。

3. Gaussian SetupウィンドウでRunボタンをクリックし、ファイル名「irc_f」として計算を
開始する。
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IV.IRC計算
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1. 続けて、TSの構造がメインウィンドウに出現した状態のまま、再びキーワード設定ボタン
→Easy Setupボタンをクリックする。

2. MethodではIRCを選択し、今度は横のプルダウンでReverseを選択して、OKボタンで閉じる。

3. Gaussian SetupウィンドウでRunボタンをクリックし、ファイル名「irc_r」として計算を開
始する。
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IV.IRC計算
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1. 計算終了後、アニメーションボタンからIRC/modredをクリックする。ここでは、IRC
（Forward）計算のlogファイル（irc_f.log）を選択する。IRCのForwardとReverseの向きは
Gaussian内で自動的に決まるので、考えている反応に適した順番でIRCのファイルを読む。

2. そして、AnimationウィンドウのTools｜Invert Trajectoryメニューをクリックし、アニメー
ションを反転させる。
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IV.IRC計算
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1. Animationウィンドウが開いた状態で、再びアニメーションボタンからIRC/modredをク
リックする。「変更を保存しますか？」と聞かれたらいいえをクリックして、IRC計算
（Reverse）のlogファイル（irc_f.log）を開く。

2. 「すでに読み込まれているアニメーションに繋げて表示しますか？」と聞かれたらはいをク
リックする。すると、両方向のIRC計算の結果が接続されたアニメーションを表示できるよう
になる。

3. 一連のアニメーションを見て、反応経路を確認する。
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IV.IRC計算
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1. 9Cl-2C間の距離を反応座標としたときのエネルギー変化をプロットする。メインウィンドウ
で9Cl→2Cを続けて左クリックする。

2. AnimationウィンドウでCustom Plotボタンをクリックすると、Custom Plotウィンドウ
が開く。Animationウィンドウが隠れたり、閉じてしまった場合は、メインウィンドウの
ウィンドウメニューからAnimationをクリックする。
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IV.IRC計算
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1. Custom Plotウィンドウ右のX axisのPlot Step numberをDistance (norm)に変更して、
Applyボタンをクリックする。すると、 9Cl-2C間の距離を反応座標としたときのエネルギー
変化が出現する。
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IV.IRC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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