
準備：Webブラウザをインストール

•推奨
• Google Chrome

• http://www.google.com/intl/ja/chrome/browser/

•可
• Safari

• Mozilla Firefox

• Internet Explorer 11以降

•非対応
• Internet Explorer 10以前
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GRRMプログラム利用法実習１
Web接続とGRRMガイド

量子化学探索研究所客員研究員

渡邊 啓正
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実習１目次

1. 本チュートリアルの資料ページへの接続

2. GRRM14プログラム無料お試し のご案内

3. Test Job のご案内

4. GRRMで見る化学の世界 のご案内

2017/7/4 GRRMチュートリアル2017 3



チュートリアル資料ページ

をWebブラウザで開きましょう
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http://iqce.jp/GRRM-T



GRRM14無料お試し の申込み方法
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http://iqce.jp/GRRM-T



Test Job

• GRRMの様々な計算手法やオプションのサンプル
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.pdf



GRRMで見る化学の世界
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.pdf .pdf

反応経路のムービーを
ご自身の目でどうぞお確かめ下さい!!



GRRM-GDSP

• GRRMプログラムの探索結果を可視化するツール

出力ファイルの在るフォルダで
GDSPのコマンドを実行する
↓

解析・整形結果がHTML形式で出力される
↓

GDSP.HTMファイルをWebブラウザで開く

2017/7/4 GRRMチュートリアル2017 8



GRRMプログラム利用法実習２
GRRMの実演と解説

量子化学探索研究所客員研究員

渡邊 啓正
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実習２目次

1. GRRM14ジョブ投入 の実演

2. 出力されるファイル の確認

3. GRRM-GDSPによる可視化 の実演
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GRRM14のファイル構成

• インストールされているノードで
PATHが通っている：
• GRRMp ･･･ GRRMのノード内並列処理部

• GRRM.out ･･･ GRRM中心部

• このほか、量子化学計算エンジンが
内部的に呼び出される
• 環境変数で指し示す

• 詳細はGRRM14インストールマニュアルを参照
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GRRMの起動方法

• インプット名から「.com」を省略可能

• オプション:
• -p[n]

• GRRMの作業の並列処理数 n

• -h[m]
• 計算時間上限値 m hour

$ GRRMp␣インプット名␣オプション␣&
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GRRMの終了手順

•所定ファイルを作成：

➢量子化学エンジンが止まるまで
数分程度かかることがある
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$ touch␣インプット名_message_STOP.rrm



GRRMの入力ファイル仕様

2017/6/14 (C) 2017 HPC Systems Inc. 14

RHF/6-31GなどGRRM、MINなど

GauProc=??
LADD=??
など



動作状況を確認するには
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$ top

$ cat␣インプット名.log

$ ls␣インプット名_message*



GRRMの出力ファイルの構成
（*.log）
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• .logファイル：探索履歴、計算量、計算時間など

• EQ_list.log：安定構造のリスト

• EQn.log：EQnからのADDF探索の履歴、

ADDF経路に沿った構造およびエネルギー変化

• TS_list.log：遷移状態構造のリスト

• TSm.log：TSmからのIRC計算結果

• DC_list.log：解離構造のリスト

• DCm.log：DCmからのmeta-IRC計算結果



GRRMの出力ファイルの構成
（*.rrm）
• xxx_message_CONTINUE.rrm

• 計算実行中に現れ続ける

• xxx_message_END.rrm
• ジョブ正常終了時に生成される

• xxx_message_ERROR.rrm
• GRRM固有のエラー停止時に生成される

• xxx_message_LinkERROR.rrm
• 量子化学計算エンジンのエラーによる停止時に
生成される

• Gaussianエラー原因を探るには
xxx_GauJOB.com と xxx_GauJOB.log を確認する
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EQ_list.log
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EQn.log
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TS_list.log
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TSn.log
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並列計算オプション

•次を併用可能
①×②のコア数が最大で消費される

① $ GRRMp -p[n]
➢GRRMの作業の並列処理数

② Options下のGauProc=[m]
➢Gaussian計算の並列数（%NProcShared）
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GRRM14の並列処理

・・・

≦コア数

探索 -p

GauProc

探索 探索 探索

GRRM計算

×

・・・

・・・
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GRRM-GDSPの入手方法
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http://iqce.jp/GRRM-T

インストール手順を参照

$GRRMroot/GDSP/ 以下に置く

Perl、graphviz、gnuplotも入れておく



GRRM-GDSPの起動方法
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• インプット名から「.com」を除去すること

$ GRRM_GDSP␣-Cfile=インプット名



GRRM-GDSP解析結果の閲覧

• GDSP.HTMをWebブラウザで開く
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表示に必要：
• *.HTM

• *.js

• *.xyz

• *.png

• *.pdf


