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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。
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本書について
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• 常温常圧のテトラヒドロフラン（THF）液体の各種熱力学量、動径分布関数、自己拡散係数、
比熱、圧縮率をLAMMPSによる分子動力学計算（GAFF、AM1-BCC電荷）から取得します。平
衡化計算としてエネルギー極小化、温度一定MD、温度・圧力一定MDを実行した後、本計算と
して再度温度・圧力一定MDを実行します。

手順の概要：

注意点：

• 系の種類、計算したい物性、目標とする精度に応じてステップ数・分子数は変化します。

• 力場、電荷の種類は計算結果に大きく影響します。
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概要
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I. 系のモデリング
①1分子の作成
②電荷の割り当て
③液相の作成

II. 計算の実行
①力場の割り当て
②平衡化計算
（エネルギー極小化→ 
温度一定MD→
温度・圧力一定MD）

③本計算
（温度・圧力一定MD）

III. 結果解析
各種熱力学量
動径分布関数
自己拡散係数
比熱、圧縮率

THF分子



• Winmostar V11.5.0以降を利用しかつ64bit環境をご利用の方は、CygwinWM 2023/04/05
バージョン以降をインストール、環境設定してください。

– 2023/04/05バージョン以降のCygwinWMには推奨バージョンの64bit版LAMMPSが同梱されています。

• 上記に該当しない場合、または推奨バージョン以外のLAMMPSを利用したい方は、別途
Windows版LAMMPSのインストールと環境設定が必要です。

4

動作環境設定
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V11にはプロジェクトモードとファイルモードの2つの動作モードが用意されています。

本書ではプロジェクトモードでの操作方法を解説します。

ファイルモードの操作方法はV10のLAMMPSチュートリアルを参照してください。
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Winmostar V11の動作モード
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プロジェクトモード V11新機能
ユーザは個々のファイルを意識すること
なくジョブを管理できます。
基本的にこのモードを推奨します。

ファイルモード
ユーザは個々のファイルを明示的に作成、
管理します。操作方法はV10以前と一緒
です。
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1. Winmostarを起動し、新規プロジェクト（3次元構造を入力）をクリックします。 （すでに
起動している場合は先にファイル｜閉じるをクリックします。）

2. プロジェクト名に「thf_liquid」と入力し保存をクリックします。
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I. 系のモデリング ①1分子の作成
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初期構造の作成方法の詳細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。

ここでは既存の分子構造ファイルを読み込ませます。

1. ファイル｜インポート｜Samplesファイル｜thf.pdbをクリックします。

– 任意のファイルを読み込む場合はこの段階で代わりにファイル｜ファイルをインポートを使います。

2. ファイルをインポートダイアログで破棄して読み込みをクリックします。

3. 分子表示エリアに所望の分子が出現することを確認します。
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I. 系のモデリング ①1分子の作成
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https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/MolecularModeling_tutorial_1%28OrganicMolecules%29.pdf


1. （自動で電荷を割り当て）をクリックします。

2. 電荷を割り当てウインドウでOKをクリックします。

3. 黒いウィンドウが何度が出現した後、「正常に電荷が設定されました」と表示されたらOKを
クリックします。
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I. 系のモデリング ②電荷の割り当て
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1. 分子表示エリア下部に「Charges Available: User (Qtot=0.00, Qrms=0.141)」と表示され、
合計値が0かつ、各原子に0以外のUser電荷が割り振られたことを確認します。

2. 電荷をグラフィカルに表示したい場合は表示｜ラベル/電荷｜User電荷をクリックします。

3. 2を解除したいときは表示｜ラベル/電荷｜ラベル/電荷を隠すをクリックします。
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I. 系のモデリング ②電荷の割り当て
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1. 溶媒を配置/セルを構築ボタンをクリックします。

2. Add Displayed Moleculeボタンをクリックし、出現したダイアログで「100」と入力しOK
ボタンをクリックします。
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I. 系のモデリング ③液相の作成
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1. Simulation Cellの設定内容を確認します。（本書では特に変更せず先に進みます。）

2. Buildをクリックすると黒いターミナルウインドウが数秒間出現し、処理に成功すると「正常
に処理が終了しました」と表示されます。THFが0.6 g/cm3で100個並んだ系が出現します。
系のサイズ、密度は分子表示エリア下部に表示されます。
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I. 系のモデリング ③液相の作成
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1. ツールバーのソルバからLAMMPSを選択します。

2.      (ワークフロー設定) をクリックします。

3. 力場を割り当てウインドウが開いたら、右下のOKをクリックします。黒いターミナルウイン
ドウが数秒間出現し、処理に成功すると「力場が設定されました」と表示されるのでOKをク
リックします。
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II. 計算の実行 ①力場の割り当て
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1. LAMMPS Workflow Setupウィンドウで計算のフローを確認します。ここでは特に設定を
変更しません。この設定では、エネルギー極小化（Minimize）、温度一定MD（NVT）、温
度・圧力一定MD（NPT）の合計3つのジョブが続けて実行されます。

2. 各計算のシミュレーション時間（Simulation time）・温度（Temperature）・圧力
（Pressure）を変更する場合は該当箇所を変更します。（本書では不要）
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II. 計算の実行 ②平衡化計算
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1. 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合は1st job、2nd job、3rd jobすべての
Precisionを「Low」に変更します。そうでない場合は次のページに進みます。

注：計算精度を落とさない場合、マシンスペックによっては数時間～半日程度掛かることがありますが、落とす
と数分程度になります。落とした場合は計算の安定性が低下することがあります。
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II. 計算の実行 ②平衡化計算
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今回のケースでは、①Minimizeの計算が実行された後に②NVTの計算が実行されます。連続して
実行される計算の間で原子座標・速度の情報は自動で引き継がれ、①の最終構造は②の初期構造
と一致します。同様に②NVTの計算の後に③NPTの計算が実行されます。各計算は個別の作業
フォルダの中で実行されます。
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補足 計算実行の流れ
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work1_LMP_MIN

作業フォルダ

work2_LMP_NVT

work3_LMP_NPT



（リモートジョブの場合は先にこちらに進んでください。）

1. LAMMPS Workflow Setupウィンドウ右下のOKをクリックします。

2. ジョブの設定ウィンドウで実行をクリックします。バックグラウンドでWinmostar Job 
Managerが起動し、右図のような黒いコンソールウィンドウが出現し、計算が開始されます。

補足：入力ファイルを自分で修正したい場合やリモートサーバに自分でコピーして使用したい場合は、ジョブの設
定ウィンドウでファイルの保存後ジョブを実行しないにチェックを入れ実行をクリックします。保存後に計算を実
行したい場合はファイル｜プロジェクト｜選択された作業フォルダ｜Runをクリックします。
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II. 計算の実行 ②平衡化計算
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https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/RemoteJob_tutorial_1(ProjectMode).pdf


1. メインウィンドウに戻ると（計算実行中でも構いません）、プロジェクト表示エリアにLAMMPS 
Workflow Setupウィンドウの各ジョブに対応する3つの作業フォルダの親子関係がツリー状に表
示されます。

2. 分子表示エリアには自動的に最初の作業フォルダ（work1_LMP_MIN）の入力ファイルが開かれ
ます。分子表示エリアの上部でもそのことを確認できます。
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II. 計算の実行 ②平衡化計算
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1. 計算の進行状況に応じて、プロジェクト表示エリアで各作業フォルダの状態がPEND（黒）
→RUN（緑）→END（青）と変化します。

2. 全ての作業フォルダの状態がEND（青）に変化するまで待ちます。この際最近使ったプロ
ジェクトの「thf_liquid」の状態もALL END（青）に変化します。
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II. 計算の実行 ②平衡化計算
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1. 各計算のログの主要な内容を見たい場合は、プロジェクト表示エリアの作業フォルダで対象と
なる計算の作業フォルダをクリックして選択し、アクションのLog (Extracted)をクリック
します。（プロフェッショナル版エリート及びプレミアム限定の機能です）

2. 完全なログを見たい場合はLogをクリックします。
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II. 計算の実行 ②平衡化計算
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P.24の手順により、平衡化計算で温度・ポテンシャルエネルギー・圧力・密度などが収束してい
ることを確認する必要があります。収束していない場合は、収束するまでP.21-22の手順で適宜計
算条件を調整しながら追加で計算を実行します。

例：
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補足 平衡化計算における熱力学量の収束の確認
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work1_LMP_MIN
（エネルギー極小化）の
PotEng（ポテンシャルエネルギー）

work2_LMP_NVT
（温度一定MD）の
Temp（温度）

work3_LMP_NPT
（温度圧力一定MD）の
Density（密度）

※特に密度の収束は遅いこと
があるので注意



1. 継続元の作業フォルダ（ここではwork3_LMP_NPTとします）の状態がEND（青）に変化し
たあと、  (ワークフロー設定) をクリックします。

2. 情報ダイアログではいをクリックします。

3. ジョブの継続元の作業フォルダを選択で継続元の作業フォルダ（work3_LMP_NPT）を選択し
てからOKをクリックします。

4. Presetに「Fluid/Amorphous NPT Production」を選択します。

5. 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合はPrecisionを「Low」に変更します。
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II. 計算の実行 ③本計算
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1. 1st jobのDetailsをクリックし、LAMMPS Keyword SetupのOutputタブのCalc 
Fluctuation PropertiesをチェックしてからOKをクリックします（プロフェッショナル版
エコノミーおよび学生版では使用できません）。

– P.26, 27の手順で定圧比熱、等温圧縮率がそれぞれCpmとbetatとして出力されます。

補足：ここで使われる比熱の計算方法では、量子効果が含まれないため計算値が実験値よりも高くなりま
す。（J. Chem. Theory Comput., 2012, 8, 61-74など）また、本来これらの値の収束にはより長いス
テップ数が必要である点にご注意ください。

2. OKをクリックし、ジョブの設定ウィンドウで実行をクリックします。
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II. 計算の実行 ③本計算
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以降、確認したい解析項目以外はスキップ可能です。

1. プロジェクト表示エリアの作業フォルダで対象となる作業フォルダ（ここでは
work1_LMP_MINとします）をクリックします。

2. アクションでAnimationをクリックすると、メインウィンドウ右側にアニメーション表示エ
リアが出現します。 ボタンをクリックすると計算の様子がアニメーション表示されます。
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III.結果解析 アニメーション
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1. プロジェクト表示エリアの作業フォルダで対象となる作業フォルダ（ここでは
work1_LMP_MINとします）をクリックします。

2. アクションでEnergy plotをクリックすると、Energy Plotウィンドウが出現します。
Energy Termsで可視化したい物理量（ここでは「PotEng（ポテンシャルエネルギー）」と
します）にチェックを入れ、Drawをクリックすると時間変化のグラフが表示されます。
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III.結果解析 エネルギー等の時間変化、平均値
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1. 平均値を確認したいときはCalc Aveをクリックします。テキストファイルが開き、そこには
各種物理量の平均値と標準誤差が出力されます。平均値は、ある程度平衡化した後の計算（本
書ではwork4_LMP_NPTに該当）以外は物理的に意味がない点にご注意ください。

2. 確認後でCloseをクリックしEnergy Plotウィンドウを閉じます。
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III.結果解析 エネルギー等の時間変化、平均値
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1. プロジェクト表示エリアの作業フォルダで対象となる作業フォルダ（ここでは
work4_LMP_NPTとします）をクリックします。

2. アクションでRadial Distribution Functionをクリックすると、Radial Distribution 
Functionウィンドウが出現します。ここでは全原子間ではなく特定原子間の動径分布関数を
取得するためにCreate Groupをクリックします。
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III.結果解析 動径分布関数
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1. Create Groupウインドウにおいて、Current Groupで2: MOL01_C4H8O（今回はTHFを
意味する）、Extracted Atom NamesでOを選択し、New Group Nameにoxygenと入力
してCreateをクリックします。

– 事前にメインウィンドウで表示｜ラベル/電荷｜名前をチェックしておくと、分子表示エ
リアで各原子のAtom Nameを確認できます。

– また、MD｜LAMMPS｜結果解析｜動径分布関数をクリックし、予め作成したndxファイ
ルを選択すれば、解析対象グループをさらに細かく調整できます。ndxファイルはメイン
ウィンドウの選択メニューで作成できます。（詳細はユーザマニュアルを参照）

2. ターミナルウインドウが出現し処理が終了したらCloseをクリックします。
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III.結果解析 動径分布関数
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1. Reference GroupとTarget Groupの両方に先ほど作成したoxygenを選択し、Drawボタ
ンを押すと酸素-酸素間の動径分布関数が出力されます。

2. グラフを確認後Closeをクリックします。
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III.結果解析 動径分布関数
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1. プロジェクト表示エリアの作業フォルダで対象となる作業フォルダ（ここでは
work4_LMP_NPTとします）をクリックして選択します。

2. アクションでDiffusion Constant/MSDをクリックすると、 Diffusion Constant/Mean 
Square Displacementウィンドウが出現します。Drawをクリックすると平均二乗変位のグラ
フと自己拡散係数（Diffusion Constant）が出現します。

補足：自己拡散係数は本来NVT計算から求める方が望ましいですが、本書では簡易的にNPT計算から求めています。
（J. Chem. Phys. 153, 021101 (2020)など）
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III.結果解析 自己拡散係数
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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
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