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• Nudged Elastic Band(NEB)法とほぼ同じ手順でZero Temperature 
String(ZTS)法を使用することができますが、本チュートリアルでは詳細の説
明は省略します。

• 本チュートリアルでは下記の反応を例にとって説明します。

CH3CH2Br + Cl- → CH3CH2-Cl + Br- (SN2反応の一種)

始状態 終状態遷移状態



環境設定

• パスの設定
[ツール]->[環境設定]画面のプログラムパスタブ（下図）で、インストールしたNWChemの実
行ファイルのパスを指定する。
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• NWChemの入手とセットアップ
以下のリンク先の「Windows版NWchemのインストール手順」に従い、NWChemをセットアップ
する。
https://winmostar.com/jp/nwchem4wm_jp.html

https://winmostar.com/jp/nwchem4wm_jp.html


I. 始状態の作成（１）
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Winmostarを起動します。

[XYZ] タブにします。

[Repl]ボタンを２回クリックします。

元素のコンボボックスを「Cl  17」
に変更します。

[元素を変更]ボタンをクリックし
ます。



I. 始状態の作成（２）
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元素のコンボボックスを「Br  35」に変更
します。

左上の[原子追加]ボタンをクリックします。

分子の上方3Å程度のところをクリックしま
す。

これで始状態を作成できました。
[ファイル]-[名前を付けて保存]で
C:¥winmos9¥UserData¥initial.mol2として
保存しておきます。



II. 終状態の作成（１）
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次に終状態を作成します。

まず結合を付け替えます。

右側のC原子、Cl原子を順にクリックして
結合削除ボタンをクリックします。

右側のC原子、Br原子を順にクリックして
結合追加ボタンをクリックします。



II. 終状態の作成（２）
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Cl原子を少し離しておきます。

右側のC原子、Cl原子を順にクリックして
[編集]-[選択原子間の距離/角度を変
更]-[距離]メニューを選択します。

「Enter Distance [A]」に「3」と入力して
[OK]ボタンを押します。



II. 終状態の作成（３）
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形を整えるために部分クリーンをします。

6,7番のH原子とBr原子をCtrlを押しなが
らクリックして、部分選択状態にします。

[編集]-[グループ編集]-[グループを簡易
構造最適化]メニューを選択します。

これで終状態を作成できました。
[ファイル]-[名前を付けて保存]で
C:¥winmos9¥UserData¥final.mol2として
保存しておきます。



III. 計算実行（１）
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[ファイル]-[最近使ったファイル]からC:¥winmos9¥UserData¥initial.mol2を選択
して開きます。
[QM]-[NWChem]-[キーワード設定]メニューを選択します。

[Basic]タブにおいて、

[Task] を「neb」にします。

[Charge] を「-1」にします。

[Property]のチェックボッ
クスは外します。



III. 計算実行（２）
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[NEB/String]タブの[EndGeom]の[Load]ボタンをクリックします。
拡張子を[All(*.*)]にしてC:¥winmos8¥UserData¥final.mol2を選択します。



III. 計算実行（３）
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[Run]ボタンをクリックして実行します。
実行前に入力ファイルの保存ダイアログが表示されるので、
C:¥winmos9¥UserData¥sn2_neb.nwとして保存します。
正常終了すれば下図のようなウィンドウが表示されます。
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[QM]-[NWChem]-[アニメーション(NEB/String)]メニューを選択し、
C:¥winmos9¥UserData¥sn2_neb.nw_temp¥sn2_neb.neb_final.xyzを選択します。
アニメーションウィンドウでNEBのパスを確認することができます。

IV. 結果のインポート
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計算が収束まで至らず、続きの計算をする場合は[NWChem]-[キーワード設定]画
面の、[NEB/String]タブにて[XYZ_Path]を設定します。
[…]ボタンをクリックして、sn2_neb.neb_final.xyzを選択します。
[Run] ボタンで入力ファイルを上書き保存すると続きの計算をすることができます。

V. 計算の再実行（１）
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