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概要
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• クロロエタンとBr-イオンの化学反応を以下の手順で計算します。
1. C-Br原子間の距離を走査するスキャン計算を実行する。
2. 1.のエネルギー極大点から遷移状態を探索するTS計算を実行する。
3. 得られた遷移状態で振動計算を実施し鞍点であることを確認する。
4. 遷移状態から固有反応座標の2方向に沿ったIRC計算を実行する。

注意点：
• 本チュートリアルの計算は、半経験的手法でかつ真空中のため、高精度な結果
や溶媒中での結果が欲しい場合は、GAMESS, NWChem, Gaussianなどを使用
する必要がある。

反応物 遷移状態 生成物



I. モデルの作成
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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。



I. モデルの作成

4Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

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Replボタンを2回クリック
し、エタンを作成する。



I. モデルの作成
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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で適用される
元素を選択メニューから Cl 17を選択する。次に、元素を変更ボタンをクリックし、クロロ
エタンを作成する。



I. モデルの作成
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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。
次に、メインウインドウ上部の編集操作で適用される元素を選択メニューから Br 35を
選択する。次に、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
図の茶色の原子のあたりをクリックしてBr原子を置く。続けて、2C、1C、3Hの原子をク
リックし、Br原子がZ-Matrix上で接続する原子を指定する。
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I. モデルの作成
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1C→2C→9Brと順番に続けてクリックして選択し、メインメニューから編集｜選択原子
間の距離/角度｜距離を選択する。開いたダイアログで「3」と入力しOKボタンを押すと、
2C-9Br間の距離が3Åに変更される。



I. モデルの作成
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続けてメインメニューから編集｜選択原子間の距離/角度｜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-9Br間の角度が109°に変更され
る。



II. スキャン計算
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ソルバを選択メニューでMOPACを選択する。次に、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（9Brと2C）が選ばれていることを確認
する。違う場合は2C→9Br と左クリックする。次に、キーワード設定ボタンを押す。開い
たMOPAC Setupウインドウで、Easy Setupボタンをクリックする。



II. スキャン計算
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Easy Setupウィンドウで、HamiltonianにPM3、Chargeに-1、MethodにOptimizeを
選択する。次に、Scanにチェックを入れると下図の警告が出現するので、はいをクリッ
クする。



II. スキャン計算
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次にEnter Scanning Condition... ボタンをクリックする。Enter stepのStepを-0.1に
変更し、OKボタンを押す。



II. スキャン計算
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Easy SetupウィンドウをCloseボタンで閉じ、MOPAC SetupウィンドウではRunボタ
ンを押す。続いて開く保存ダイアログでファイル名を入力し（仮にファイル名は
「scan.dat」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
MOPACの処理が開始される。
MOPACの処理は数秒で終了し、メイン画面に計算結果のscan.arcが自動で読み込ま
れる。



II. スキャン計算

13Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

メインウインドウ上部のアニメーションボタンでクリックし、デフォルトで選択されるファイ
ル（scan.arc）を開く。開いたAnimationウインドウで、エネルギー極大値を示す、Bond

長2.2の9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。



III. TS計算

14Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

再びキーワード設定ボタン→Easy Setupボタンをクリックする。MethodにTSを選択し、
Easy SetupウィンドウをCloseボタンで閉じる。MOPAC SetupウィンドウでRunボタン
をクリックし、ファイル名「ts.dat」として計算を開始する。
計算は一瞬で終了し、計算結果のts.arcが自動的に開かれ、TS計算から求められた
遷移状態の構造がメインウインドウに出現する。



IV. 振動計算
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再びキーワード設定ボタン→Easy Setupボタンをクリックする。MethodにIRを選択し、
Easy SetupウィンドウをCloseボタンで閉じる。MOPAC SetupウィンドウでRunボタン
をクリックし、ファイル名「freq.dat」として計算を開始する。計算終了後、メインウインド
ウの結果解析ボタンから振動スペクトルをクリックする。そして、デフォルトで選択される
ファイル（freq.out）を開く。



IV. 振動計算
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開いたIR Spectrumウインドウ左のリストで、虚振動（-409）が1つしかないことを確認
する。そして、虚振動の行を選択し、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。



V. IRC計算
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再びキーワード設定ボタン→Easy Setupボタンをクリックする。MethodにIRCを選択
し、Easy SetupウィンドウをCloseボタンで閉じる。MOPAC SetupウィンドウでRunボ
タンをクリックし、ファイル名「irc_f.dat」として計算を開始する。



V. IRC計算
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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。MethodにIRCを選択し、今度は横のプルダウ
ンでReverseを選択する。そして、Easy SetupウィンドウをCloseボタンで閉じる。
MOPAC SetupウィンドウでRunボタンをクリックし、ファイル名「irc_r.dat」として計算を
開始する。



V. IRC計算
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計算終了後、メインウインドウの結果解析ボタンからアニメーション（IRC, STEP）をク
リックする。ここで、デフォルトのファイルではなく、IRC(Forward)計算のoutファイル
（irc_f.out）を選択する。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。



V. IRC計算
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そしてAnimationウィンドウが開いた状態で、再びメインウィンドウの結果解析ボタンか
らアニメーション（IRC, STEP）をクリックする。「変更を保存しますか？」と聞かれたらい
いえをクリックする。ここではIRC（Reverse）計算のoutファイル（irc_r.out）を開く。「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。



V. IRC計算
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次に、9Br-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9Br→2Cを続けて左クリックする。そして、AnimationウィンドウでCustom 

Plotボタンをクリックする。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。



V. IRC計算
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Custom Plotウィンドウ右のX axisのPlot Step numberをDistance (norm)に変更
する。すると、 9Br-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。



Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

