
WebMOで検索 Click
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Click
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①
どちらも
guest
と入力

② Click 3



New JobタブからCreate new jobsを選択
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分子構造を作るボタン

白いキャンバスをクリックすると
炭素原子が置かれる
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すでに存在する原子からドラッグすると
結合を作ってもう一つ炭素ができる。
炭素で六角形を作ってみよう。 6



原子を変更するボタン

周期表からHを選び、ベンゼンを作る 7



分子を回転するボタン
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回転後、分子構造の編集を開始
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あえて水素を変な向きに付けてみる
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CleanupのMechanics Optimizationで
簡易的な分子構造最適化を行う

11



Click
量子化学計算を行う

回転してみると
少しきれいになっているが、
まだ歪んでる
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②Click

①Gaussian
を選択
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①
Calculationは

Geometry 
Optimization

Basis setは
Minimalを

選ぶ

②Click
14



計算状況が示される
（いろんな人が流している）

StatusのRunningがCompleteになれば終了15



Clickして結果を確認
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①回転などして
きれいになったか確認
②下にスクロール 17



構造最適化の結果が
動画で見られる

Loop再生（お好みで）
18



この分子構造を使った
新たな計算

Click
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①
Calculationは

Vibrational 
Frequencies
Basis setは
Minimalを

選ぶ

②Click
計算を進める

⓪前の画面でGaussianを選択後

20



計算がうまく
いったら
分子の図の
下の方に
スクロール

Vibrational 
Modes

動画ボタン
を押すと
分子振動が
見られる！

Frequencies
振動数

(必要なエネルギー)

Intensities
振動の

起こりやすさ

振動数は分子に固有、
振動数は実験で得られた分子が何かを知るのに重要 21
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