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• 本書はWinmostar V11の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V11をお使いになる方はビギナーズマニュアルを参照してください。

• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、講習会を受講ください。

– Winmostar導入講習会：基礎編チュートリアルの操作方法のみ紹介します。

– Winmostar基礎講習会：理論的な背景、結果の解釈の解説、基礎編チュートリアルの操
作方法、基礎編以外のチュートリアルの一部の操作方法を紹介します。

– 個別講習会：ご希望に応じて講習内容を自由にカスタマイズして頂けます。

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

• 本書の著作権は株式会社クロスアビリティが有します。株式会社クロスアビリティの許諾な
く、いかなる形態での内容のコピー、複製を禁じます。

2

本書について
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https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/BeginnersGuide.pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/intro/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php


• Winmostarでは以下に示す2つの方法で結晶構造を作成することができます。

① 他のソフトで作成したファイル、各種のデータベースから取得したファイルを読み込み

➢ pdb, cif, xyzなどのフォーマットに対応

➢ 詳細手順は分子モデリング有機分子編チュートリアルを参照してください。

② 3次元の結晶構造を直接モデリング

• 本チュートリアルでは、「② 3次元の結晶構造を直接モデリング」についてアナターゼ型

TiO2結晶を例に手順を紹介します。スーパーセルの作成方法も示します。

3

概要
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スーパーセル（2×2×2）ユニットセル

https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/MolecularModeling_tutorial_1%28OrganicMolecules%29.pdf


1. ファイル｜新規ファイル、新規プロジェクトまたは編集｜構造をリセットをクリックします。

2. 固体 | 結晶ビルダをクリックします。

3. Crystal SystemをTetragonal、Space Groupを141、Lattice ConstantsのLengthのa
を「3.7842」、cを「9.5146」に変更しEnterキーを押します。
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I. 単位格子の作成

Copyright 2008-2023 X-Ability Co., Ltd.



1. Assymmetric unitのAdd atomをクリックします。

2. 1行目の1列目を2回クリックして、ElementをCからTiに変更します。

3. 同様に2行目のElementをCからOに変更します。

4. 2行目のZを「0.2081」に変更します。

5. OKをクリックします。
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I. 単位格子の作成
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• 一回目のクリックは選択
• 二回目のクリックは編集

に対応



非対称要素以外のセル境界上の原子が、デフォルトでは半透明で表示されます。これらの原子も
不透明で表示する場合は （表示プリセット）ボタンをクリックし、「Winmostar Report」を
選択します。あるいは、ツール｜環境設定｜表示｜両端に複製されたセル境界上の原子の設定を
調整します。
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補足 結晶の表示方法の調整
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Winmostar Modelling（デフォルト） Winmostar Report



1. 固体 | スーパーセルを作成をクリックします。

2. a, b, cをそれぞれ「2」に変更しOKをクリックします。
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II. スーパーセルの構築
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• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、Winmostar導入講習会、Winmostar基礎講習会、
または個別講習会の受講をご検討ください。（詳細はP.2）

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

以上
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最後に
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ユーザマニュアル Winmostar 講習会の風景

https://winmostar.com/jp/manual_jp/V10/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminar_intro_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminar_basic_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V10/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/
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