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されているCPUのコアをすべて利用するとPCの寿命

が縮まることもあるので，注意が必要である．

まず始めにWindowslOを搭載したノートPCに， ア

イオア州立大学のホームページ(IP)からGAMESS本

体をダウンロードする71． その際， メールアドレスを入

力する必要があるが， これはGAMESSにバグが発見さ

れたときに周知するためのものであり， よく確認するア

ドレスにしておいた方がよい．HPには10数個の版が掲

載されているが,最初にでてくるbinaly版（通常3番目，

Macの場合は2番目）がよいであろう． ダウンロードし

たファイルを展開すると，その中にマニュアルがあるの

で，それに忠実に従って必要なソフトウエアをインスト

ールする．独自の環境をつくると， コマンドを書き直す

必要が出てくるので，デフォルトでインストールするの

が望ましい． これにより，計算ライブラリと並列計算の

ための環境が準備される．

次に，入力データを作成したり，結果を表示したりす

るソフトウエアを準備する. GAMESSには独自のソフ

トウエアwxMacMolpltが準備されているが，画像がき

れいでGaussianにも利用できるChemCrafi8}を用いて解

説する． このソフトウエアとともにWindowslOの編集

ソフトウエアであるメモ帳を利用する． ワードパッドや

ワードは余分な記号が入るので， これらのソフトウエア

で作製した入力ファイルをGAMESSが読んでくれない

ことがある． また， コメント行を除く各オプシヨンの記

述には，半角フォントのみを用い，全角フォント，特に

全角の空白を用いてはいけない．

1．はじめに

近年，量子化学計算が研究機器の一部として用いられ

る研究分野が多数みられるようになった．実際，量子化

学計算プログラムが容易に手に入る環境ができている1通)．

そこで，本解説では，無償で手に入るGAMESS')を用

いた量子化学計算を実行し， 自身の研究に利用する簡単

な方法を紹介する．

周知のように, Gaussianlnc.が提供しているG16は

GaussViewと共に用いると極めて簡単に量子化学計算を

実行することができる2). しかしながら， ものになるか

どうかわからないものに研究資金を投入するのは祷跨す

るであろう． その点, GAMESSは多くの計算オプシヨ

ンを有しているにもかかわらず，無償で手に入るので，

これを選択するのは適切であろう．

2．準備と環境づくり

本解説ではノートPCを用いることを前提とするが，

デスクトップPCや計算サーバーを用いた環境で利用す

ることも可能である．近年, CPUの高速化は頭打ちに

なっており，省電力である点を除けば， どのような計算

機を用いても大差ない．計算速度は，並列計算を実行す

る環境にあるかどうかに依存する． それゆえ，所有の

PCに搭載されているCPUがいくつのコアを持っている

か, PCの冷却能力がどの程度かを知っておく必要があ

る． ただし， ノートPCの場合，冷却能力が劣り，搭載
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3．量子化学計算の手順

おおまかな手順は以下のようなものである：

l)ChemCraftを用いて分子の立体構造を構築する

2） メモ帳を用いて，計算オプションを入力する．
















