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本チュートリアルを実施するには別途DCDFTBMDのソルバ本体を入手する必要があります。

・アカデミック版は早稲田大学中井研究室より、無償で登録できます。

DCDFTBMD登録サイト
http://www.chem.waseda.ac.jp/dcdftbmd/

・商用版では以下のURLより購入可能です。

Winmostarウェブサイト
https://winmostar.com/dftb/

ソルバの入手に関して
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Winmostarのライセンスについて
商用版ではソルバ本体及びWinmostarのDCDFTBMDライセンスを入手できます。本ライセンスでは、Winmostarを用いて
DCDFTBMDのインプットの入出力、リモートサーバへのジョブ投入によるソルバの実行および計算結果の読込が可能です。

またWinmostarの学生版ライセンスでは、DCDFTBMDのインプットの入出力および計算結果の読込が可能です（ジョブ投入
機能は使用できません）。ソルバ本体に関しては上記登録サイトより申請して下さい。

http://www.chem.waseda.ac.jp/dcdftbmd/
http://winmostar.com/dftb/


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。
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

62018/11/8 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

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
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