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動作環境設定
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本チュートリアルの実行にはDC-DFTB（別売）を入手する必要がある。
http://x-ability.co.jp/dftb.php



I. 分子のモデリング
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メイン画面上にて下記のようにスチレン分子をモデリングする。
この時クリーン機能は使用しなければ、フェニル基とビニル基は同一平面に乗らない。
本チュートリアルでは、この構造を初期値として構造最適化の様子を確認する。

-C6H5を選択
Replをクリック

-C2H3を選択
Replをクリック
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QM | DC-DFTB | キーワード設定 をクリックする。

II. 構造最適化計算



II. 構造最適化計算
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1. OPT にチェックを入れ、MaxIter に 100 と入力する。
2. Set をクリックする。
3. QM | リモートジョブ投入をクリックする。

Hostname, LoginID等を適切に設定し、
Programからdcdftbを選択
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計算の終了後、QM | DC-DFTB | インポート | Animation を選択する。
アウトプットファイルを選択する。（拡張子は.dco）

III. 構造最適化のアニメーション表示
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アニメーションウィンドウが表示され、各ステップの様子を確認できる。
例えば、「|＞」ボタンを押すとアニメーションが開始される。

III. 構造最適化のアニメーション表示



9Copyright (C) 2017 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.2017/5/8


