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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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本書について
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https://winmostar.com/jp/tutorials/BeginnersGuide.pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V10/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminar_intro_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminar_basic_jp.php
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半経験的方法による量子化学計算をMOPACを用いて実行します。

• 構造最適化計算を行って、安定な構造、その分子軌道のエネルギーと形状を確認します。その
後、最適化構造でIRスペクトル計算をします。

注意点：

• Hartree-Fock法に近似を導入した半経験的分子軌道法は高速に計算できますが、定量的、場合
によっては定性的にも実験値とずれることがあります。

• より高い精度で計算を行いたい場合は、GAMESS/Gaussian/NWChem基礎編チュートリアル
をご覧ください。

謝辞 ：本資料作成にあたり元富山大学の木原寛氏の資料を参考にしました。
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概要
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1. ファイルメニュー｜新規をクリックする。

2. Replaceボタンをクリックすると、メタン分子が作成される。
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I. 分子を作成
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1. ツールバーの-C2H3ボタンをクリックする。

2. 再度Replaceボタンをクリックするとプロピレン分子が作成される

3. (簡易構造最適化)ボタンをクリックして、力場パラメータを使った簡易的な構造最適化を
する。
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I. 分子を作成
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1. メインウインドウ上部のソルバーを選択メニューでMOPACを選択する。

2. その横の (キーワード設定ボタン)をクリックする。
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II. キーワード設定
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1. MOPACの計算条件を指定するためのMOPAC Setupウインドウが開く。

2. デフォルトの計算条件に戻す場合は、左下のResetボタンをクリックし、警告ダイアログでは
いをクリックする。リセット後に設定されるデフォルトの各キーワードの意味を以下に示す。
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II. キーワード設定
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AM1 ： ハミルトニアンはAM1にする
EF ： EF法で構造最適化計算を行う
PRECISE ： 構造最適化の際の閾値を小さくする（=高精度にする）
GNORM=0.05 ： エネルギー勾配ノルムが0.05以下になったら収束したとみなす
NOINTER ： 原子間距離を出力しない
GRAPHF ： グラフィックス用ファイルを発生させる
MMOK ： CONH結合に分子力学補正を加える
VECTORS ： 軌道係数を出力する。



1. MOPAC SetupウインドウでRunボタンを押すと、「新規ジョブを開始する前に入力ファイ
ルを保存してください」というメッセージとともに、MOPACの入力ファイルを保存する先を
聞かれる。

2. ここでは「c3h6」と入力し（拡張子は自動で現在選択されているものが補われる）、保存ボ
タンを押すと計算が開始され、自動で黒いコンソールウインドウが数秒間出現する。

8

III.構造最適化計算の実行
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• コンソール画面が出現している間にMOPACが実行される。

• MOPACの計算が終了するとコンソール画面は自動で閉じ、計算のログファイル（c3h6.out）
がテキストエディタ上で開かれる。

• アーカイブファイル（c3h6.arc）もWinmostar上で自動的に読み込まれ、分子表示エリアに
最適化構造が表示される。
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III.計算の実行

Copyright 2008-2020 X-Ability Co., Ltd.



入力ファイル（c3h6.dat）を保存したディレクトリ（デフォルトでは

C:¥winmos10¥UserData）に次の３つのファイルが生成される。

• c3h6.arc：

アーカイブファイルで、出力結果の中の主なものが書かれている。

• c3h6.out：

出力結果の全てが書かれている。アーカイブファイルには書かれていない、軌道エネルギー
や軌道係数、各原子の電荷などが出力されている。

• c3h6.mgf：

キーワード GRAPHを指定したことによって作成されたファイルであり、軌道の描画などに
使う情報が収められている。
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IV.出力ファイルの確認
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• c3h6.outの主要な情報を以下に示す。

• MOPACにおける生成熱の定義は∆𝐻𝑓 = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐 + 𝐸𝑛𝑢𝑐 − 𝐸𝑖𝑠𝑜𝑙 + 𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 + 𝐸𝑏𝑖𝑡𝑠となっている。

𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐：電子エネルギー、 𝐸𝑛𝑢𝑐：核間反発エネルギー、

𝐸𝑖𝑠𝑜𝑙：全原子から全価電子を取り除くために必要なエネルギー

𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚：全原子の原子化エネルギー

𝐸𝑏𝑖𝑡𝑠：水素結合と分散力エネルギー

• この情報の後に、構造最適化後の結合距離、結合角、および2面体角が出力されている。
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IV.出力ファイルの確認
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MOPAC定義の生成熱(この値の足し引きで
化学反応における生成熱や遷移エネルギー
を求める)
電子エネルギーと核間反発エネルギーの和
電子エネルギー
核間反発エネルギー

イオン化ポテンシャル
HOMOの番号
分子量



• c3h6.outの軌道係数に関する部分を以下に示す。

• 「S C 1」、「PX C 1」はそれぞれ、１番目の炭素原子の2s軌道、2px軌道を意味する。
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IV.出力ファイルの確認
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軌道エネルギー(eV)

分子軌道の番号

原子軌道 軌道係数

（直訳は固有ベクトルだが、ここでは軌道係数の意味）



• c3h6.outの各原子の電荷と系全体の双極子モーメントに関する部分を以下に示す。

13

IV.出力ファイルの確認
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各原子のMulliken電荷

系全体の双極子モーメント(Debye)



• 原子間距離は、２つの原子を続けてクリックすると
Length(Å)に表示される。

• 結合角は、３つの原子を続けてクリックすると
Angle(degree)に表示される。

• 二面角は、4つの原子を続けてクリックすると
Dihedral(degree)に表示される。
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V. 最適化構造の確認
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1. メインウインドウ上部の （結果解析）ボタンをクリックし、分子軌道、電子密度 (mgf)を
クリックする。

2. ファイルを選択するダイアログが「mdfファイルを選択してください」というメッセージとと
もに開くので、デフォルトで選ばれるc3h6.mgfを開く。
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VI.分子軌道の表示
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1. Energy Level DiagramおよびMOPAC MO Plot ウインドウが開く。

2. Energy Level DiagramウインドウにはHOMOが9番目の軌道であること、HOMO-LUMO
ギャップが0.4173 a.u.であることや、各分子軌道の準位が表示される。
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VI.分子軌道の表示
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1. 表示したい分子軌道の番号をSelected MOに入力する。デフォルトではHOMOが選択されてい
る。

2. MOPAC MO Plotウインドウ右下のDrawボタンをクリックすると、Winmostar Viewerが
起動し、Energy Level Diagramで選択された分子軌道が表示される。
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VI.分子軌道の表示
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1. メインウインドウ上部のラベル/電荷プルダウンメニューでMulliken電荷を選択すると、分子
表示エリアに、正電荷が青、負電荷が赤で表示される。
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VII.Mulliken電荷の表示
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1. (キーワード設定ボタン)をクリックする。

2. MOPAC Setupウィンドウで、Easy Setupをクリックする。

3. MethodをIRに変更して、OKをクリックする。

4. SetupウィンドウでRunをクリックするとMOPACの入力ファイルを入力するウィンドウが表
れるので、「c3h6_ir」と入力し（拡張子は自動で現在選択されているものが補われる）、保
存ボタンを押すと、計算が開始され黒いコンソールウインドウが数秒間出現する。
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VIII.IRスペクトル計算
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1. C3h6_ir.outの主要な情報を以下に示す。
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VIII.IRスペクトル計算
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零点振動エネルギー(kcal/mol)

振動エネルギー(cm-1)

振動モード



1. メインウインドウ上部の （結果解析）ボタンをクリックし、IRスペクトルをクリックす
る。

2. 「MOPACの出力ファイルを選択してください」というダイアログが開くので、デフォルトで
選ばれるc3h6_ir.outを開く。
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VIII.IRスペクトル計算
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1. メインウインドウ上部の （結果解析）ボタンをクリックし、振動スペクトルをクリックす
る。

2. 「MOPACの出力ファイルを選択してください」というダイアログが開くので、デフォルトで選
ばれるc3h6_ir.outを開く。

3. IR Spectrumウインドウ上で1850cm-1付近をクリックすると、赤線でピークが選択される。

4. Animationボタンをクリックすると、Winmostar Viewerが起動し、この振動の原子の動き
(C=Cの伸縮モード)が動画で確認できる。
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VIII.IRスペクトル計算
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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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