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• 本書はWinmostarV10の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostarV10をお使いになる方はビギナーズガイド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

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

https://winmostar.com/jp/tutorials/BeginnersGuide.pdf
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


• 本機能を用いるためには、Cygwinのセットアップが必要です。

• https://winmostar.com/jp/installation/インストール方法のCygwin の設定手順に従い
セットアップします。

• デフォルトではC:¥直下にインストールされますが、Winmostar の環境設定の「プログラムパ
ス」＞「Cygwin」を変更することで任意の場所にインストール可能です。
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動作環境設定
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こちら

こちら

こちら

https://winmostar.com/jp/installation/


• 本チュートリアルでは、水の液体の粘度と誘電率の計算を実施します。分子の微妙な運動に敏

感な物性を計算するため、本計算はNVEアンサンブル（温度・圧力制御なし）で行います。目

標温度・圧力下でNVEアンサンブルの計算をするための平衡化手順も示します。

注意点：

• 分子の種類、初期密度に応じて平衡化に必要なステップ数は変化します。

• “本計算”のステップ数が大きいほど、再現性が良く、信頼性の高い結果を取得することができ

ます。

• 力場の種類、相互作用の計算条件、系のサイズなどが計算結果に影響を与えます。
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概要

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

①-A
平衡化計算
エネルギー極小化

①-B
平衡化計算
温度一定MD
（速度仮平衡化）

①-C
平衡化計算
温度・圧力一定MD
（体積仮平衡化）

②
本計算
温度・圧力制御なし

結果の解析

①-D
平衡化計算
温度・圧力一定MD
（平均体積取得）

①-E
平衡化計算
温度一定MD
（速度再生成）

①-F
平衡化計算
温度・圧力制御なし
（平均温度取得）

密度調整

温度調整



1. 溶媒を配置/セルを構築をクリックする。

2. Add Waterをクリックする。

3. Enter # of moleculesに500と入力し、OKをクリックする。
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I. 系の作成
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1. Set Densityに0.9と入力する。

2. Buildをクリックする。
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I. 系の作成
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1. MD | Gromacs | 力場を割り当てをクリックする。

2. 力場を割り当てウインドウでOKをクリックすると、設定した力場が割り当てられる。

7Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

I. 系の作成



1. MD | Gromacs | 連続ジョブ設定をクリックする。

2. # of Threadsに並列数を指定する。

3. Use presetでMinimize (fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。

4. Use presetでNVT (fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。

5. Use presetでNPT (fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。

6. Setをクリックする。

7. MD | Gromacs | 連続ジョブ実行をクリックする。

8.ファイル名をvdc.gro, vdc.topとして保存する。
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II. 平衡化計算(A~C)
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1.計算終了後、ソルバ一覧からGromacsを選択し、 キーワード設定をクリックする。

2. Basicタブにてnstepsを25000に変更する。

3. AutomaticタブにてRescale box size...にチェックを入れる。

4. Runをクリックする。
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II. 平衡化計算(D)+密度調整
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1.計算終了後、 キーワード設定をクリックする。

2. PresetにNVT (fast) を指定する。

3. Runをクリックする。
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II. 平衡化計算(E)
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1.計算終了後、 キーワード設定をクリックする。

2. PresetにNVE (fast) を指定する。

3. AutomaticタブにてRescale velocities to...にチェックを入れる。

4. Runをクリックする。
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II. 平衡化計算(F)
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1.計算終了後、 キーワード設定をクリックする。

2. Basicタブにてnstepsに500000を指定する。

3. Runをクリックする。
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III.本計算
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1.計算終了後、 結果解析 | 粘度をクリックする。

2.デフォルトで選ばれるファイルを開く操作を3回繰り返す。

3. Drawをクリックすると、粘度の推測値が下に表示される。
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IV.粘度の算出
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1.計算終了後、 結果解析 | 比誘電率をクリックする。

2.デフォルトで選ばれるファイルを開く操作を3回繰り返す。

3. Drawをクリックし、設定温度(300)を入力すると、誘電率の推測値が下に表示される。

14

V. 誘電率の算出
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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、基礎編チュートリアルについてはWinmostar基礎講習会
へご登録、基礎編以外のチュートリアルについては個別講習会のご依頼をご検討ください。

• 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/V9/html/index.html
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/V9/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/

