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はじめに 

 
LX 406Re-2  

1.  

  

 Gaussian 

front.cc.tohoku.ac.jp 

 GRRM14 
 Mathematica 

 Marc/Mentat 

 MATLAB 

 
URL Web

 
http://www.ss.cc.tohoku.ac.jp/application/index.html 

2018 4
Web  

 

ご利用の前に 

n リモートログイン 
SSH Secure SHell

GUI
GUIアプリケーションを利用する方法  

2.  

  OS  
 

LX 406Re-2 front.cc.tohoku.ac.jp Linux UTF-8 

 
SSH UNIX, 

Linux, macOS SSH
 

OS Linux 1
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32 SSH  

 

【Unix, Linuxからのログイン】 
terminal SSH

 

1.  

id_rsa_cc ~/.ssh  

 

localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 

Enter passphrase for key '/home/localname/.ssh/id_rsa_cc':パスフレーズを入力 

（初回接続時のメッセージ） : yes を入力 

front1 $ （コマンド待ち状態） 

 

 

【macOSからのログイン】 
.app  

 

【Windowsからのログイン】 
l 

SSH Tera Term
2018 4 4.98

 
Tera Term  http://sourceforge.jp/projects/ttssh2/ 

l 
SSH2 [OK]  
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RSA/DSA 
 

(*.*)  
 [OK]  
 

 
 

【シェルの初期設定】 
  

ID
  

  .cshrc 
(csh )  .login sh

/usr/skel/Cshrc /usr/skel/Login
 

 

【ファイル転送】 
l 

scp sftp
 

l 
GUI Linux gftp Windows WinSCP macOS

FileZilla
SSH2  

 
l 

1F USB USB3.0 HDD
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n GUI アプリケーションを利用する方法 
 

GUI MSC. Mentat, Mathematica, MATLAB X 
Window System  

【Unix, Linux からの利用】 

X Window System  
X Forwarding  

2. Matlab  

id_rsa_cc ~/.ssh  

 

localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X※1 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 

Enter passphrase for key '/home/localname/.ssh/id_rsa_cc':パスフレーズを入力 

（初回接続時のメッセージ） : yes を入力 

front1 $ matlab  

 

X  
 

【Windows からの利用】 
 
l 

Windows X X  
 

ASTEC-X  
Exceed Open Text Exceed  

 
HP  

 

l Windows Linux
Windows Oracle VM VirtualBox VirtualBox

Linux  
 

VirtualBox VirtualBox platform packages
OS VirtualBox Extension Pack

2018 4 5.2.8  
 

VirtualBox  https://www.virtualbox.org/wiki/Downloads 
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VirtualBox 5.2.8  

 
Linux GUI

lubuntu 17.10 Virtual 
Box  

lubuntu   https://lubuntu.me/ 
SSH LXTerminal  Unix, Linux   

VirtualBox lubuntu 17.10  

 
【macOS からの利用】 

macOS X Window System XQuartz Unix, Linux

GUI  
Windows に仮想的な Linux をインストールする場合 Linux

	

	

XQuartz   https://www.xquartz.org/ 
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アプリケーションソフトウェア 

  

 Gaussian16 

 
Gaussian Carnegie-Mellon Pople

 
Gaussian  

 
•	 24
•	 SSD

 

n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp  Gaussian16 B.01 

 

n 利用方法 
Gaussian  

 

【実行コマンド】 
Gaussian  .com  ( e2-01.com ) 

Windows .com Windows
  

front  
front.cc.tohoku.ac.jp  subg16

24 128GB  
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3. e2-01.com  

(subg16  .com ) 

 

[front1 ~]$ subg16 -q lx -b a e2-01 

 

 

【12 および 24 並列実行の指定】 
Gaussian 12 24

  12 24 Link 0 %NProc=
 GaussView Link 0 section 

 

【使用メモリ量の指定】 
 Link 0  %Mem= 

 

4. 24 16GB  e2-01.com  

 

[front1 ~]$ cat e2-01.com 

 

 %NProc=24     

 %Mem=16Gb        

 # RHF/6-31G(d) Pop=Full Test 

 

 Formaldehyde Single Point 

 

 0 1 

 C   0.   0.   0. 

 O   0.  1.22  0. 

 H  .94  -.54  0. 

 H -.94  -.54  0. 

 

[front1 ~]$ subg16 -q lx -b a e2-01 

 

【実行結果の確認】 
 

.log  (  e2-01.log )
CPU  

 Normal termination of Gaussian 16.
 tail  
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5.  

 

[front1 ~]$ tail e2-01.log 

 : 

 Job cpu time:  0 days  0 hours  0 minutes 30.7 seconds. 

 File lengths (MBytes):  RWF=   11 Int=    0 D2E=    0 Chk=    8 Scr=    1 

 Normal termination of Gaussian 16 at Mon Apr 2 12:00:00 2018. 

 

•	
 

【チェックポイントファイル】 
.log

Link 0    
 

n マニュアル 
 

1   
 

•  3 , ,2017 
• Gaussian 09 User's Reference 
• Gaussian 09 IOps Reference 
• Gaussian 09 Online Manual, http://www.gaussian.com/ 
• Gaussian  
•  
•  
• Gaussian  

 

Gaussian  GaussView 

 
GaussView  Gaussian Windows, Linux,macOS 

3  

n バージョン 
6.0.16 

n お申し込み 
 GaussView DVD-ROM  
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DVD-ROM Gaussian
 

n 利用方法 
 

 Gauss View 6   http://www.hulinks.co.jp/software/gaussview/ 
front.cc.tohoku.ac.jp Gaussian

   1. Gaussian .com  
   2.  front.cc.tohoku.ac.jp  
   3. front.cc.tohoku.ac.jp       
   4. subg16  
   5. GaussView  

    (.chk) Gaussian  formchk (.fchk)
 

 

 GRRM14 

 
GRRM 2002 １  

2011 GRRM11 2014 GRRM14  
GRRM  

 
•	 Gaussian g09、g03

•	

•	
•	
 

n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp  14.01 

 

n 利用方法 
http://www.ss.cc.tohoku.ac.jp/application/grrm14.html

 
 

n GRRMプログラムの詳細 
GRRM NPO  http://iqce.jp/

Web (http://grrm.chem.tohoku.ac.jp/GRRM/) GRRM
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( ohnok@m.tohoku.ac.jp) 

n GRRMプログラムの文献と研究成果発表時の引用義務 
GRRM14 , , version GRRM

log  
 
 

  S. Maeda, Y. Harabuchi, Y. Osada, T. Taketsugu, K. Morokuma, and K. Ohno, GRRM14,  

  Version 14.01, 2014. 

 

GRRM
GRRM ３

(1)-(3)  
 
l 
(1) K. Ohno, S. Maeda, A Scaled Hypersphere Search Method for the Topography of Reaction 
Pathways on the Potential Energy Surface., Chem. Phys. Lett., 2004, 384, 277-282.; (2) S. Maeda, K. 
Ohno, Global Mapping of Equilibrium and Transition Structures on Potential Energy Surfaces by the 
Scaled Hypersphere Search Method: Applications to Ab Initio Surfaces of Formaldehyde and Propyne 
Molecules., J. Phys. Chem. A, 2005, 109, 5742-5753.; (3) K. Ohno, S. Maeda, Global Reaction Route 
Mapping on Potential Energy Surfaces of Formaldehyde, Formic Acid, and their Metal Substituted 
Analogues., J. Phys. Chem. A, 2006, 110, 8933-8941. 
l 
S. Maeda, K. Ohno, A New Approach for Finding a Transition State Connecting a Reactant and a 
Product without Initial Guess: Applications of the Scaled Hypersphere Search Method to Isomerization 
Reactions of HCN, (H2O)2, and Alanine Dipeptide., Chem. Phys. Lett., 2005, 404, 95-99. 
l 
S. Maeda, K. Ohno, Conversion Pathways between a Fullerene and a Ring among C20 Clusters by a 
Sphere Contracting Walk Method: Remarkable Difference in Local Potential Energy Landscapes 
around the Fullerene and the Ring., J. Chem. Phys., 2006, 124, 174306/1-7. 
l 
S. Maeda, K. Ohno, Structures of Water Octamers (H2O)8: Exploration on Ab Initio Potential Energy 
Surfaces by the Scaled Hypersphere Search Method., J. Phys. Chem. A, 2007, 111, 4527-4534. 
l 
S. Maeda, K. Ohno, Lowest Transition State for the Chirality-Determining Step in Ru{(R)-BINAP}-
Catalyzed Asymmetric Hydrogenation of Methyl-3-Oxobutanoate., J. Am. Chem. Soc., 2008, 130, 
17228-17229. 
l 
S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, An Automated and Systematic Transition Structure Explorer in 
Large Flexible Molecular Systems Based on Combined Global Reaction Route Mapping and 
Microiteration Methods., J. Chem. Theory Comput., 2009, 5, 2734-2743. 
l 
S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, Updated Branching Plane for Finding Conical Intersections without 
Coupling Derivative Vectors., J. Chem. Theory Comput., 2010, 6, 1538-1545. 
l 
S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, Automated Global Mapping of Minimum Energy Points on Seams of 
Crossing by the Anharmonic Downward Distortion Following Method: A Case Study on H2CO., J. Phys. 
Chem. A, 2009, 113, 1704-1710.; S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, Exploring Multiple Potential 
Energy Surfaces: Photochemistry of Small Carbonyl Compounds, Adv. Phys. Chem. 2012, 2012, 
268124. 
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l 
S. Maeda, K. Morokuma, A Systematic Method for Locating Transition Structures of A + B → X Type 
Reactions., J. Chem. Phys., 2010, 132, 241102 (4 pages).; S. Maeda, K. Morokuma, Finding Reaction 
Pathways of Type A + B → X: Toward Systematic Prediction of Reaction Mechanisms., J. Chem. Theory 
Comput., 2011, 7, 2335-2345. 

n マニュアル 
PDF  

• GRRM  
• GRRM  

 
1   

• GRRM14 User Manual  
 

 MSC.Marc / MSC.Marc Mentat 
 

MSC.Marc 
 

 
MSC.Marc Mentat Marc

 
 

n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp  MSC.Marc /Mentat 2014.2 

 

n 利用方法 
Marc Mentat  MSC.Patran  
 

【run_marcコマンドでの解析実行】 
 
l 

Marc  .dat  ( job-name.dat ) 
front.cc.tohoku.ac.jp run_marc

128GB  

6. job-name.dat  

(run_marc  .dat ) 

 

[front1 ~]$ run_marc -jid job-name -v n 
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3. run_marc  

  
-jid (-j) job-name  ( )  job-name.dat  

-cpu  cpu  

-ver (-v) yes( ) 
no  

 
 

-user (-u) user_name  user_name.f  

•	 C B B-2
 
l 

 
    job-name.out  ( ) 
    job-name.log  ( ) 
    job-name.t16  ( ) 
    job-name.sts   ( ) 
    job-name.batch_err_log ( ) 
 

C
B B-1  

 
l 

( job-name.out )  marc exit number 
 

 

7.  

(tail  job-name.out ) 

 

 [front1 ~]$ tail job-name.out 

 

*********************************************************** 

 

     MSC.Marc Exit number 3004 

 

     check marc exit passed 

[front1 ~]$ 
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4.  

  
                   3004 

                       13 

                   2004 

                   3002 

•	 C A

【プリポストプロセッサ Mentat からの解析実行】 
l 

Mentat  X forwarding  
Mentat2014 GUI Classic GUI mentat.classic

 

8. mentat  

 

 localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 

   : 

 [front1 ~]$ mentat    （新 GUI版）	

 

 [front1 ~]$ mentat.classic  （Classic版）	

 

 
l 

Mentat  

   ->    ->  ->    ->  1   
     

  F  ->  ->  Marc ...  

run_marc ( .dat )  
 
l 
Mentat  

  JOBS  ->   RUN  ->  submit1  
     

  FILES ->  MARC INPUT FILE  WRITE  

run_marc ( .dat )  

n サンプルプログラム

【Marc】 
E front.cc.tohoku.ac.jp

/usr/ap/MSC2014.2/marc2014.2/demo/  
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【Mentat】 
 front.cc.tohoku.ac.jp  

/usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/examples/marc_ug/  

n マニュアル
PDF  

front.cc.tohoku.ac.jp   
 
/usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/doc/ 
    release_guide.pdf  : Release Guide 2014.2  
    marcwhatsnew.pdf  : What’s new 2014.2  
    mt_help_ref.pdf  : MSC.Marc Mentat Help Reference 2014.2  
 

/usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/doc/(vola vole) 
    vola.pdf   : Volume A Theory and User Information 
    volb.pdf   : Volume B Element Library 
    volc.pdf   : Volume C Program Input 
    vold.pdf   : Volume D User Subroutines and Special Routines 
    vole.pdf   : Volume E Demonstration Problems 
 

 (MSC.Marc2003 ) /usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/doc/japanese/ 
    vola.pdf  : A   
    volb.pdf   : B   
    volc.pdf    : C   
    vold.pdf    : D   
    vole.pdf    : E   
    new_features.pdf    :  
    marc_ug.pdf    :  
    mt_help_ref.pdf    : Mentat 2003  
    xsec_adden.pdf    :  
 

MSC Software  
 

Marc/Mentat
PC  

 
MSC Software HP  
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n 利用可能アプリケーション 
 Marc/Mentat  
 MSC Nastran 
 Patran 
 Dytran 
 FlightLoads 
 Sinda 

n アプリケーション情報と動作環境（MSC Software社） 
http://www.mscsoftware.com/ 
http://www.mscsoftware.com/support/platform-support/ 

 

 Mathematica 

 
Mathematica Stephen Wolfram  

Mathematica 3 3
 

 

n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp  version 11.2 

 

n 利用方法 

【Mathematicaの起動】 
l GUI

GUI Mathematica  X forwarding 
 

9. GUI  

 

localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 

   : 

[front1 ~]$ mathematica 

 

10.  

 

localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 

    : 

[front1 ~]$ math 
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•	 Mathematica Web

n マニュアル・参考資料 
 

    １   
•  Mathematica  ( )   
• Mathematica   J.W.  
• Mathematica   R.  
• Mathematica Mathematica  
• Mathematica  
• Mathematica  

 

 MATLAB 
 

MATLAB
( )

 
 

n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp R2017b 

 

n Toolbox 
Toolbox  

MATLAB 
Simulink 
Curve Fitting Toolbox 
Communications System Toolbox 
MATLAB Compiler 
Control System Toolbox 
DSP System Toolbox 
Fuzzy Logic Toolbox 
System Identification Toolbox 
Image Processing Toolbox 
MATLAB Corder 
Model Predictive Control Toolbox 
Neural Network Toolbox 
Optimization Toolbox 
Partial Differential Eauation Toolbox 
Fixed-Point Toolbox 
Robust Control Toolbox 
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Simulink Corder 
Simulink Control Design 
Signal Processing Toolbox 
Symbolic Math Toolbox 
Simulink Design Optimization 
Statistics Toolbox 
Simulink Verification and Validation 
Wavelet Toolbox 

n 利用方法 

【MATLAB の起動】 
l GUI

GUI MATLAB  X forwarding 
 

11. GUI MATLAB  

 

localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 

   :    

 [front1 ~]$ matlab 
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l 
GUI  

12. MATLAB  

 

localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 

   :    

 [front1 ~]$ matlab –nojvm –nosplash –nodesktop -nodisplay 

 

< M A T L A B (R) >                                                                                                                             
Copyright 1984-2017 The MathWorks, Inc.                                                                                                                                
R2017b (9.3.0.713579) 64-bit (glnxa64)                                                                                                                                   

September 14, 2017 

  To get started, type one of these: helpwin, helpdesk, or demo. 

  For product information, visit www.mathworks.com. 

>> 

 

 
l 

MATLAB 24 128GB

 
function test

 

13.  

 

[front1 ~] cat job-m  ←バッチリクエストファイルの中身を表示 

 

#PBS –q lx -b a  ←アプリケーション専用の利用形態を指定   

cd $PBS_O_WORKDIR 

matlab –nojvm –nosplash –nodesktop -nodisplay –r test  

 

 
 

14.  

 

[front1 ~]$ qsub job-m 

Request 12345.job submitted to queue: ap. 

 

MATLAB   
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n サンプルプログラム 
MATLAB MATLAB demo 

 
 

n マニュアル・参考資料 

【マニュアル】 
 

http://www.mathworks.co.jp/help/ja_JP/techdoc/index.html 

【参考資料】 
  

 
MATLAB    
MATLAB    

MATLAB  
MATLAB 2    

     MATLAB 3    
     MATLAB     
     MATLAB     

 MATLAB  
 MATLAB  
 MATLAB/Simulink  
 MATLAB CQ  

     Matlab (  SENAC Vol.37 No.1 (2004-1)) 
     MATLAB  
          (  SENAC Vol.46 No.3 (2013-7))  
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