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概要
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• スチレン分子の量子化学計算をGAMESS, GaussianまたはNWChemを用いて実
行します。まず構造最適化を実行し、最適化後の構造に対し、振動スペクトル
（IR、ラマン） 、NMRスペクトル、UV-Visスペクトルを計算します。また、分子軌道、
静電ポテンシャルの表示も行います。

注意点：
• 本チュートリアルでは、短時間で様々な計算を実行できるように、比較的精度の
低い基底関数・計算手法を使用しています。

• 通常の研究では、構造最適化時と物性算出時で極力同じ計算条件を使うが、
本チュートリアルでは便宜上UV-Visの算出のみHFではなくDFTを使用します。

• GAMESSのNMRスペクトルの計算手順はここでは示しません。
• ESPの表示には時間が掛かるため、ここでは静電ポテンシャルとして、簡易的に
得られるPopulation解析後の点電荷から得られるポテンシャル分布を表示しま
す。



動作環境設定
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- GAMESSの場合
GAMESSインストールマニュアル
https://winmostar.com/jp/manual_jp/installation/GAMESS_install_manual_jp_win.pdf

に従い、GAMESSをインストールする。

- Gaussianの場合
ベンダーの提供する手順に従ってGaussianをインストールする。

- NWChemの場合
NWChemのインストールマニュアルページ
https://winmostar.com/jp/nwchem4wm_jp.html

の内容に従い、NWChemをインストールする。

https://winmostar.com/jp/manual_jp/installation/GAMESS_install_manual_jp_win.pdf
https://winmostar.com/jp/nwchem4wm_jp.html


I. モデルの作成
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1. 画面上部の-C6H5ボタンをクリックする。
2. Replボタンをクリックするとベンゼン分子が作成される。



I. モデルの作成
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1. -C2H3ボタンをクリックする。
2. Replボタンをクリックするとスチレン分子が作成される。



II. 構造最適化計算
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1. ソルバ一覧からGAMESS、GaussianまたはNWChemのいずれか選択する。
2. (キーワード設定) をクリックする。



II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でGAMESSを選択した場合

1. GAMESS Setupウインドウ上部のEasySetupをクリックする。
2. Easy SetupウインドウでMethodのOptimizeを選択する。
3. その下のCloseをクリックする。
4. その後、GAMESS Setupウインドウ下部のRunをクリックする。



II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でGaussianを選択した場合

1. Gaussian Setupウインドウ上部のEasySetupをクリックする。
2. Easy SetupウインドウでMethodのOptimizeを選択する。
3. その下のCloseをクリックする。
4. その後、 Gaussian Setupウインドウ下部のRunをクリックする。



II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でNWChemを選択した場合

1. NWChem Setupウインドウ上部のEasySetupをクリックする。
2. Easy SetupウインドウでOptimizeを選択し、MethodからNoneを選択する。
3. その下のCloseをクリックする。
4. その後、 NWChem Setupウインドウ下部のRunをクリックする。



II. 構造最適化計算
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ファイル保存ダイアログが開くので、ファイル名を入力する。（例えば「sty_opt」）
保存をクリックすると、Winmostar Job Managerとコマンドプロンプトのウインドウが
が起動して計算が開始される。



II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でGAMESSを選択した場合

1. 計算終了後、メインウインドウにて、 (ログを表示)をクリックする。
2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開く。
3. ログファイルが開くので、「EXECUTION OF GAMESS TERMINATED 

NORMALLY...」などの、計算が正常終了したことを示すメッセージを確認する。
これは全ての計算の後に必ず行う。



II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でGaussianを選択した場合

1. 計算終了後、メインウインドウにて、 (ログを表示)

2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開く。
3. ログファイルが開くので、「Normal termination of Gaussian 09...」などの、計算

が正常終了したことを示すメッセージを確認する。これは全ての計算の後に必ず行
う。



II. 構造最適化計算
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ソルバ一覧でNWChemを選択した場合

1. 計算終了後、メインウインドウにて、 (ログを表示)をクリックする。
2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開く。
3. ログファイルが開くので、「Optimization converged」などの、計算が正常終了し

たことを示すメッセージがあることや、計算の異常終了を示すメッセージがないこと
を確認する。これは全ての計算の後に必ず行う。



II. 構造最適化計算
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1. 計算終了後、メインウインドウ上部の (アニメーション) をクリックする。
2. ダイアログが開くので、デフォルトで選択されるファイルを開く。



II. 構造最適化計算
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Animationウインドウ右下の をクリックすると、構造最適化のアニメーションが再生
される（デフォルトでは一瞬で再生が終わる）。
Animationウインドウの下部には、同ウインドウ中部の各ステップの数値データの内、
Columnで選んだ列のデータのグラフが表示される。
ここでは最後に、そのまま最終フレームの構造が選択・表示された状態で、Animation

ウインドウを閉じる。



III. 振動スペクトルの計算
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1. 再びキーワード設定ウインドウのEasySetupを開く。
2. GAMESSの場合は、IR(Hessian)を選択し、Closeの後Runをクリックする。

Gaussianの場合は、EnergyとIR/Ramanを選択し、Closeの後Runをクリックする。
NWChemの場合は、 EnergyとIR/Ramanを選択し、Closeの後Runをクリックする。

3. sty_hessなど、構造最適化計算と異なるファイル名で保存し、計算を開始する。

GAMESSの場合 Gaussianの場合 NWChemの場合 ※NWChemの場合は、
この計算に30分程度
時間が掛かることがある。



III. 振動スペクトルの計算
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1. 計算終了後、 (結果解析)のIR/ラマンスペクトルをクリックする。
2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを選択すると、IR Spectrumウインド
ウが出現する。Gaussian, NWChemの場合は青色のラマンスペクトルも描画される。
3. 必要に応じて計算手法・基底関数ごとのスケーリング係数はFreq Scalingで選択す
る。



III. 振動スペクトルの計算
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1. IR Spectrumウインドウ上で、3650 cm-1付近をクリックすると、
赤線でスペクトルが選択される。

2.  その後Animationボタンをクリックすると、Winmostar Viewerが起動し、
3650 cm-1付近のスペクトルの振動方向に原子を動かしたアニメーションが出現する。



III. 振動スペクトルの計算
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GAMESSでラマンスペクトルも計算する場合

1. IR Spectrumウインドウを閉じずに、キーワード設定ウインドウのEasySetupで
Ramanを選択し、Closeの後Runをクリックすることで計算をする。
2. ファイル名はsty_ramanなどIR(Hessian)を選択した時と違うものとして保存する。
3. 計算終了後、 (結果解析) | IR (Hessian)/ラマンスペクトルをクリックする。
4. 再びデフォルトで選択されるファイルを開くと、

IR・ラマンスペクトル両方が描画されたウインドウが出現する。



IV. NMRスペクトルの計算
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(GAMESSの場合は「V. UV-Visスペクトルの計算」に進む。）
1. IR Spectrumウインドウを閉じる。
2. 再びキーワード設定 | EasySetupを開き、 EnergyとNMRを選択し、

Closeの後Runをクリックする。sty_nmrなどとしてファイル名を入力し保存すると
計算が開始される。

Gaussianの場合 NWChemの場合



IV. NMRスペクトルの計算
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1. 計算終了後、 (結果解析) から分子軌道,UV-Vis,電荷,NMR…を選択する。
2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開く。
他のウインドウと一緒にChemical Shielding Tensors ウインドウが開き、
NMRスペクトルが描画される。



IV. NMRスペクトルの計算
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1. 元素ごとに表示する場合はElementで元素を選択する。
2. Referenceで参照データを選択するか、Shieldingに遮蔽定数を入力すると、

横軸が変化し化学シフトが表示される。
参照データを追加する方法は、本チュートリアルの補足に示す。
確認後、同ウインドウとMO Plotウインドウを閉じる。



1. 再びキーワード設定 | EasySetupを開く。
GAMESSの場合はTDDFT

Gaussian, NWChemの場合はEnergyとTDDFTを選択する。
2. Closeの後Runをクリックする。
3. ファイル名をsty_uvvis指定し計算を開始する。

V. UV-Visスペクトルの計算

23Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

GAMESSの場合 Gaussianの場合 NWChemの場合



V. UV-Visスペクトルの計算
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1. 計算終了後、 (結果解析)ボタンから分子軌道, UV-Vis, 電荷, NMRを選択する。
2. ダイアログにてデフォルトで選択されるファイルを開く。
他のウインドウと一緒にUV-Vis Spectrumウインドウが開き、
UV-Visスペクトルが描画される。



VI. 分子軌道の表示
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1. (結果解析)から分子軌道, UV-Vis, 電荷, NMRを選択する。
2. 構造最適化計算のログファイル（sty_opt.outまたはsty_opt.log）を開く。
3. Energy Level Diagramウインドウ（縦長のウインドウ）と

GAMESS(Gaussian) MO Plotウインドウが開く。



VI. 分子軌道の表示
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Energy Level Diagramウインドウには、計算した各分子軌道のエネルギーが表示さ
れる。初期状態ではHOMOの軌道が選択される（図の例では28番目の軌道）。
ウインドウ上部にはHOMOの軌道の番号、HOMO-LUMO Gapが表示される。



VI. 分子軌道の表示
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MO PlotウインドウのDrawボタンをクリックすると、Winmostar Viewerが起動し、
Energy Level Diagramウインドウのリストで選択された軌道（図の例では28番目）
が表示される。



VII. 静電ポテンシャルの表示
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MO Plotウインドウ中段のプルダウンでESP2/Surfaceを選択し、
左下のGenerate Cubeボタンを押す。



VII. 静電ポテンシャルの表示
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Cube Plotウインドウが出現し、左下のDrawボタンを押すと、Winmostar Viewerが
起動し、分子表面にContourでPopulation解析をした後の点電荷から計算された静

電ポテンシャルをマッピングした様子が現れる。（ここで表示しているのは、いわゆる
ESPそのものではない）



補足 NMR参照データの追加方法
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1. TMSなどの分子で構造最適化、NMRスペクトルの取得を行う。
2. Chemical Shielding Tensorsウインドウを開く。
3. 参照元にしたいスペクトルを左クリックする。
すると、その左上に、「13H 33.7549 ppm」などとそのスペクトルの遮蔽定数が表示

される（下図参照）。
4. EditをクリックするとUserPref以下のwm_nmr.refを開く。
5. 「（元素名） （上で取得したShielding定数） “（Winmostarで表示されるときの名
前）”」という行を追加すると、WinmostarTMのReferenceでその遮蔽定数を選択でき
るようになる。
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

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

