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【Q-Chem 5.3のインストール】 

― Mac OS・Linux OSへのオンラインインストール手順（推奨） ― 

 

（株）アフィニティサイエンス 

 

 

概要：Mac OS・Linux OSへのインストールには、オンラインインストールと、予めインストーラパッケージをダウ
ンロードするオフラインインストールの 2 つの方法があります。 

ここでは、推奨されているオンラインインストールについて、その手順を説明していきます。 

 

1. 事前準備 

1.1 インストール先とスクラッチディレクトリの確認 

Q-Chem のインストール時に、場所の指定が可能なディレクトリについて、その設定値を事前に確認しま

す。 

 

 インストールディレクトリ 

Q-Chem をインストールするディレクトリ。環境変数 $QC に対して、インストール先のディレクトリの

サーバ上の設置パスを絶対パスで設定します。 

(Linux OS の場合の設定例) 

例 1）複数ユーザで使用する場合（＊共有ディレクトリを指定、管理者権限が必要） 

/usr/local/qchem/5.3 

/home/application/qchem/5.3 

例２）単独ユーザで使用する場合 

/home/[ユーザ名]/qchem/5.3 

 

 AUX ディレクトリ 

計算に必要な補助的な情報を保存するディレクトリ。環境変数 $QCAUX に対して、サーバ上の設置パス

を設定します。デフォルトの値は $QC/qcaux です。特に必要がなければ変更の必要はありません。 

 

 スクラッチディレクトリ 

計算の途中結果ファイルなどを一時的に格納するディレクトリで、十分な空き容量が必要です。環境変数 

$QCSCRATCH は、サーバ上の設置パスを指定します。 
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クラスタ（複数ノード）環境の場合、全てのノードで共有されているディレクトリのパスを指定します。 

計算終了後、通常、このディレクトリの中に作成された一時ファイルは全て削除されます。 

（必要に応じてファイルを削除せずに保存することが可能です。 7.Q-Chem の実行を参照） 

(Linux OS の場合の設定例) 

例 1）クラスタ環境の場合 

  /usr/shared/qcscratch 

/home/application/ qcscratch 

例２）コンピュータ単体で使用する場合 

/tmp 

 

 ローカル・スクラッチディレクトリ 

※必要に応じて設定する項目。クラスタ環境で並列計算を行う場合、設定することが推奨されています。 

 

ノード毎に行われる計算の途中結果ファイルなどを一時的にローカル領域内に格納するディレクトリ。環境

変数 $QCLOCALSCR に対して、ノード上の設置パスを設定します。 

この項目の設定を行うと、各ノードに分散して計算が行うことが可能となり、パフォーマンスが向上します 

ノード毎にローカル領域に保存された途中結果ファイルなどは、計算ジョブ終了後、スクラッチディレクト

リにコピーされ、まとめられます。 

(Linux OS の場合の設定例) 

例）クラスタ環境の場合 

/tmp 

 

1.2 ご注文番号とメールアドレスの確認 

 

Q-Chem のオンラインインストール作業の中で、自動的に認証ライセンスファイルのリクエストが実行さ

れます。この時、ご注文番号(Q-Chem 社 Order Number)が必要です。認証ライセンスファイルは、指定

したメールアドレス宛にメールにて送付されます。 

 

 ご注文番号 (Q-Chem 社 Order Number) 

ご不明な場合、(株)アフィニティサイエンス 営業部 ( sales@affinity-science.com )までご連絡下さい。 

 

 メールアドレス 

ライセンスファイル受取先のメールアドレスを準備します。 

リクエスト後、認証用ライセンスファイルが１～２日程度で届きます。 

  

mailto:sales@affinity-science.com
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2. パッケージとライセンスのオプション 

2.1. パッケージのオプション 

i. 共有メモリ 

Linux 64-bit 共有メモリバージョン 

”Linux 64-bit shared memory parallel code” 

Linux 64-bit NVIDIA/BrianQC GPU サポートバージョン 

”Linux 64-bit shared memory parallel code with NVIDIA/BrianQC GPU support” 

＊ BrianQC がインストールされます。 

 

ii. クラスタ 

Linux 64-bit クラスタバージョン（MPICH 使用） 

”Linux 64-bit cluster-parallel code based on MPICH” 

＊ MPICH が組込まれています。 

Linux 64-bit クラスタバージョン（MPICH3 使用） 

”Linux 64-bit cluster-parallel code based on MPICH3” 

＊ MPICH3 が別途必要です。 

Linux 64-bit クラスタバージョン（OpenMPI 1.10 使用） 

”Linux 64-bit cluster-parallel code based on OpenMPI 1.10” 

＊ OpenMPI 1.10 が別途必要です。 

 

＊ Q-Chem 4.x までで提供されていた “Linux 64-bit serial/multicore-parallel code” バージョンは提供

されません。 

＊ Q-Chem 5.0 以降は BrianQC による GPU サポート版が提供されています。 

 

2.2. ライセンスのオプション 

i. ノード固定ライセンス ”Node-locked licensing“ 

＊ ライセンスは特定の MAC アドレス固定でマシン毎に付与されます。 

＊ コンピュータ単体での使用、小さなクラスタ環境に適しています。 

 

ii. リモートライセンス ”FlexNet based remote licensing” 

＊ FlexNet を使用したライセンスサーバが必要です。 

＊ 大規模なクラスタやマルチユーザ環境に適しています。 
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3. インストール 

3.1. オンライン用インストールスクリプトのダウンロード 

 

を実行します。 

※ Mac OS で上記の wget が利用できない場合、curl コマンドを利用します。 

 

 

3.2. インストールスクリプトのパーミッションを実行可能に変更 

 

を実行します。 

 

3.3. インストールスクリプトの実行 

 

を実行します。 

 

3.4. インストール画面上の指示に従って進行 

 

welcome 画面 

 

 

3.4.1. Q-Chem をインストールするディレクトリの入力 

1.1 で確認したインストールディレクトリのサーバ上の設置パスを絶対パスで入力します。 

例 1）複数ユーザで使用する場合 

 /usr/local/qchem/5.3 

/home/application/qchem/5.3 

例２）単独ユーザで使用する場合 

$ wget -N https://downloads.q-chem.com/qcinstall.sh 

 

$ curl http://www.q-chem.com/download/qcinstall/qcinstall.sh > 

qcinstall.sh 

 

$ chmod +x ./qcinstall.sh 

qcinstall.sh 

 

$ ./qcinstall.sh 

qcinstall.sh 
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 /home/[ユーザ名]/qchem 

 

 

3.4.2. インストールするパッケージの選択 

上記 2.1 パッケージのオプションの使用可能パッケージが表示されますので、インストールするパッケ

ージの番号を選択します。 

 

必要な追加コンポーネンツが自動的にダウンロードされます。 

 

3.4.3. QC スクラッチディレクトリの入力 

1.1 で確認したスクラッチディレクトリの設置パスを絶対パスで入力します。 

 

例 1）クラスタ環境の場合 

   /usr/shared/qcscratch 

/home/application/ qcscratch 

例２）コンピュータ単体で使用する場合 

/tmp 
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3.4.4. ローカル・スクラッチディレクトリの入力 

次に、ローカル・スクラッチディレクトリを使用するかどうかを y か n で入力します。 

 

コンピュータ単体で使用する場合は必要がないので、n を入力します。 

 

クラスタ環境で、ローカル・スクラッチディレクトリを設定する場合には、y を入力し、 

続けて、1.1 で確認したローカル・スクラッチディレクトリのパスを入力します。 

例）複数クラスタ環境の場合 

/tmp 

/var/tmp  

 

クラスタ環境で並列計算を行う場合、ローカル・スクラッチディレクトリを設定することにより、よりパフ

ォーマンスを高くすることができます。 

 

3.4.5. リモートコマンドの選択 

 

次に、リモートのコマンド実行をするためのシェルコマンドを入力するように求められるので、rsh あるい

は ssh を入力します。 

 

 

3.4.6. 使用メモリのデフォルト最大値の入力 

 

使用メモリの最大値を数字で入力します．（既定値は 8000MB です．） 
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3.4.7. システム設定ファイルの場所表示 

 

作成されたシステム設定ファイルの場所が表示されます。 

 

 

3.4.8. ライセンス契約の確認 

 

ライセンス契約内容を閲覧するかどうかを聞いてきますので、y を入力し内容をご確認下さい． 

 

 

3.4.9. ライセンス契約の受諾 

 

ライセンス契約に合意するかどうかを聞いてきますので、（よろしければ）y を入力します． 
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4. 認証ライセンスファイルのリクエスト 

 

4.1. ご注文番号とメールアドレスの入力 

認証ライセンスファイルの送付のリクエストを行うにあたって、 

ご注文番号(Q-Chem 社 Order Number)と、ご連絡用のメールアドレスを入力します． 
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表示された内容で宜しければ y を入力します。 

 

4.2. ライセンスオプションの選択 

上記 2.2 ライセンスのオプションの、ノード固定ライセンスか FlexNet を使用するリモートライセンスにす

るかを選択し、１か２を入力します。 

 

####

 
 ご注文番号

(3.5) 

ご注文番号

(3.5) 

メールアドレス 

*****@******.*** 
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4.3. 登録内容の確認 

表示された内容を確認し、よろしければ y を入力します。 

 

ライセンスを持つノードのリストのインポート方法を聞かれるので、F か E を入力します。 

1. マシンのホスト名のリストを並べたファイル(File)を指定する 

2. 各マシンを使用する都度、メッセージダイアログを表示する(Explicit) 

 

 

E を選択した場合には下のように、マシン ID の入力を求められます。 

入力後、接続の許可を求められるので、yes を入力します。 

 

マシン ID

  マシン ID 

マシン ID

  マシン ID 
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4.4. 要求データの Q-Chem サーバへの送信 

ご注文番号、メールアドレス、インストールしたマシンのデータが自動的に Q-Chem サーバに送られます。

また、ここで画面上に表示されたライセンス要求内容が登録したメールアドレスに送られます。 

（ライセンスデータの内容ではありません。） 

 

もし、メール送信に失敗した場合は、インストールディレクトリに作成された license.dat ファイルをメー

ル添付して、Q-Chem 社 ( license@q-chem.com ) までライセンスをリクエストして下さい。 

マシン ID 

 

ご注文番号

(3.5) 

メールアドレス 

*****@******.*** 

*****@******.*** 

マシン ID 

 

mailto:license@q-chem.com
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4.5. セットアップ手順の表示 

最後に、この後のインストール作業後の手順が表示されます。 

 

表示例） 

 

 

5. セットアップスクリプトのリソースファイルへの反映 

Q-Chem の計算をさせるためのセットアップスクリプトを、シェルの実行環境に反映させる必要がありま

す。 

 

次のコマンドを実行し、ユーザのデフォルトログインシェルを確認します。 

 

出力が/bin/bash の場合、デフォルトログインシェルは、bash です。 

出力が/bin/tcsh または/bin/csh の場合、tcsh 又は csh です。 

 

$ echo␣$SHELL 
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・bash 系ユーザは、シェルのリソースファイル~/.bashrc に 

 

を追加します。その後、シェルを再起動するか source コマンドを使って環境設定を現在のシェルに反映さ

せます。 

 

 

・tcsh 又は csh 系ユーザは、シェルのリソースファイル~/.cshrc に 

 

を追加します。その後、シェルを再起動するか source コマンドを使って環境設定を現在のシェルに反映さ

せます。 

 

 

6. 認証ライセンスファイルの保存 

インストールから 1～2 日で “Q-Chem 5.3 License – OrderID: ####”というタイトルのメール

が”Q-Chem License” office@q-chem.com より送られてきます． 

 

’qchem.license.dat.[ホストマシン名]’という名前で認証ライセンスファイルが添付されています． 

最後の[ホストマシン名]を削除し、’qchem.license.dat’という名前で Q-Chem インストールディレクトリ直

下にある qcaux/license ディレクトリ内に保存します． 

 

export QC=[インストールディレクトリのパス] 

export QCSCRATCH=[QC スクラッチディレクトリのパス]  

. $QC/qcenv.sh 

$ source ~/.bashrc 

setenv  QC            [インストールディレクトリのパス] 

setenv  QCSCRATCH  [QC スクラッチディレクトリのパス] 

source  $QC/qcenv.csh 

$ source ~/.cshrc 
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7. Q-Chem の実行 

正しいライセンスファイルが格納されると、コマンド 

 

により Q-Chem を実行することができます。入力ファイル *.in と同じ階層に *.out の出力ファイルが生成

されます。この場合、計算途中に生成される一時ファイルは全て出力ファイル生成後に削除されます。 

 

計算中に一時的に生成されるスクラッチファイルを保存したい場合には、以下のコマンドを使用します。

QC スクラッチディレクトリ内に、指定した[保存ディレクトリ]が生成され、分子形状、分子軌道、密度行

列、力の定数を含む、必要最低限のファイルが保存されます。 

 

計算に関わった全てのスクラッチファイルを保存したい場合には、以下のコマンドを使用します。 

 

 

8. サンプルファイルを使用した動作確認 

Q-Chem インストールディレクトリの直下にサンプル用のファイルが格納されている samples ディレクト

リがあります。 

これを、ユーザのホームディレクトリ以下の任意の場所にコピーします。 

 

ユーザのホームディレクトリ以下にコピーした samples/dft ディレクトリに移動します。 

 

ここでは、サンプル用入力ファイル B3LYP_water.in を入力ファイルとして使用します。(元々存在する

$ qchem  [入力ファイル名]  [出力ファイル名] 

 

$ qchem  [入力ファイル名]  [出力ファイル名]  [保存ディレクトリ名] 

 

$ qchem  -save  [入力ファイル名]  [出力ファイル名]  [保存ディレクトリ名] 
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B3LYP_water.out ファイルは、B3LYP_water.out.backup などリネームをしてバックアップしておいてくだ

さい。) 

 

次のコマンドを実行します。 

 

コマンドの出力結果にエラーがなく、作成された、B3LYP_water.out の内容を確認します。バックアップフ

ァイルと比較して同じように出力されていれば、動作確認は終了です。 

 

コマンド実行後のターミナル画面表示 

  

  

$ qchem  B3LYP_water.in  B3LYP_water.out 
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出力された B3LYP_water.out ファイル 

 

(中略) 

 


