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• 本書はWinmostar V10の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V10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。
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本書について
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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


• 常温常圧のテトラヒドロフラン（THF）の液体について、系の作成と平衡化計算と本計算を実
行し、各種エネルギーとトラジェクトリの確認、動径分布関数、自己拡散係数、比熱、圧縮率
の算出を行います。

注意点：

• 本チュートリアルでは、実施時間を短縮するため平衡化計算のステップ数を短めに設定してい
ます。

• 同様の理由で計算精度は落とし、ソルバ間で完全に計算条件を一致させることは難しいため、
他のソルバで計算した結果と異なることがあります。

• 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。

• 平衡化計算、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。

• 相互作用計算方法や力場の種類も、計算結果に大きく影響します。
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概要
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①-I.
平衡化計算
エネルギー極小化

①-Il.
平衡化計算
温度一定MD

①-Ill.
平衡化計算
温度・圧力一定MD

②
本計算
温度・圧力一定MD

結果の解析



• 本機能を用いるためには、LAMMPSと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Windows用のLAMMPSと
Cygwinの設定手順に従います。
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動作環境設定
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https://winmostar.com/jp/installation/


1. ファイルメニュー｜新規をクリックする。

2. ツールバーのフラグメントを選択プルダウンメニューで-CYCLOPENTYLを選択する。

3. Replaceボタンをクリックするとシクロペンタンが作成される。
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I. 分子を作成
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1. ある炭素（緑）に接続した2つの水素（黄色）を続けてクリックする。

2. 原子を削除ボタンを2回押す。
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I. 分子を作成
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1. 水素を削除した炭素をクリックする。

2. 編集操作向けの元素を選択プルダウンメニューから「O 8」（酸素）を選択する。

3. 元素を変更ボタンをクリックするとTHF分子となる。

4. 簡易構造最適化ボタンを押し原子配置を自動調整する。
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I. 分子を作成
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1. MDメニュー | 自動で電荷を割り当てをクリックする。

2. 電荷を割り当てウインドウでOKボタンを押す。

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ボ
タンを押す。
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II. 電荷を割り当て
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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する。

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電荷をクリックする。

3. 電荷のグラフィカル表示を解除したい場合は表示｜ラベル/電荷｜ラベル/電荷を隠すをクリッ
クする。
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II. 電荷を割り当て
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1. 溶媒を配置/セルを構築ボタンをクリックする。

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
ボタンを押す。
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III.液相を作成
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1. Lattice Constants [nm]に作成される系のサイズが表示されるので、使用予定のカットオフ
半径（今回は1.0 nm）の倍より大きいことを確認する。

2. Buildボタンを押す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」と表示される。THF分子が0.6 g/cm3で100個並んだ系が出現する。系
のサイズ、密度は分子表示エリア下部に表示される。
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III.液相を作成

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



1. ソルバを選択プルダウンメニューでLAMMPSを選択する。

2. キーワード設定ボタンを押す。

3. 力場を割り当てウインドウが開いたら、右下のOKボタンを押す。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「正常に力場が設定されました」と表示される。
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IV. 平衡化（エネルギー極小化）
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1. LAMMPS Setupウインドウ左下のResetボタンを押し、警告ダイアログではいボタンをク
リックする。

2. ウインドウ右下のRunボタンをクリックし、座標ファイルの名前を「thf_liquid」として入力
し保存ボタンを押す。

3. ジョブマネージャが起動し、順次LAMMPSが開始される。
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IV.平衡化（エネルギー極小化）
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1. ファイルを確認するため、ターミナルウインドウが消えた後、エクスプローラで表示ボタンを
押す。メインウィンドウで開かれているthf_liquid.dataが置かれたフォルダが開く。

2. 各ファイル・フォルダの説明を以下に示す。

– thf_liquid.data：先ほど保存した座標ファイル（メインウィンドウで開かれている）

– thf_liquid_lmp_tmp：トラジェクトリファイル・リスタート用ファイルなどを含む作業
フォルダ（working directory）

– thf_liquid.log：計算のログ

– thf_liquid.bat：ジョブ実行に必要なその他ファイル

14

補足 LAMMPS計算のファイル
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作業フォルダ（working directory）内の主要なファイルの説明を以下に示す。

– lmp_tmp.data：始状態の座標ファイル（thf_liquid.dataのコピー）

– lmp_tmp.dump：アニメーションに使うトラジェクトリファイル

– lmp_tmp.xtc：結果解析に使うトラジェクトリファイル

– lmp_tmp_final.data：最終状態の座標ファイル（継続する場合はこれが入力となる）
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補足 LAMMPS計算のworking directory
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1. ターミナルウインドウが消えた後、ログを表示ボタンを押す。

2. 出現したダイアログでデフォルトで選択されたファイルを開く。

3. 先ほどの計算のログがテキストエディタで表示されるので、そこでエラーの表示がないことを
確認し、テキストエディタを終了する。(分子作成手順の細かな違いにより、収束回数などに
多少違いが出ることはあるが、統計平均を取るため最終的な結果解析には影響はない。)
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IV. 平衡化（エネルギー極小化）
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1. ポテンシャルエネルギーが低下した様子を確認するためエネルギー変化ボタンを押す。

2. 出現したダイアログでデフォルトで選択されたファイルを開く。

3. Energy TermsでPotEngにチェックを入れDrawボタンを押す。

4. グラフを確認した後右下のCloseボタンを押す。
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IV.平衡化（エネルギー極小化）
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1. 再びキーワード設定ボタンをクリックする。

2. 以下のように変更し、Runボタンを押す。

– Extending Simulationをチェック

– PresetはNVT (fast)

3. 出現したダイアログではいボタンを押すと計算が実行される。

4. 計算終了後、エネルギー極小化の際と同様にログを確認する（以降も同じ）。
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IV. 平衡化（温度一定）
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1. 温度が設定値（300 K）に到達したか確認するためにエネルギー変化ボタンを押す。

2. 出現したダイアログでデフォルトで選択されたファイルを開く。

3. Energy TermsでTempにチェックを入れDrawボタンを押す。

4. グラフを確認した後右下のCloseボタンを押す。
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IV.平衡化（温度一定）
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1. アニメーションボタンを押す。

2. 変更を保存しますか？と聞かれた場合はいいえボタンを押す。

3. 出現したダイアログでデフォルトで選択されたファイルを開く。座標ファイルとトラジェクト
リファイルそれぞれについてダイアログが開く。

4. Animationウインドウが開く。Animationウインドウが背面に隠れた場合はウインドウメ
ニュー | Animationを選択する。
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IV. 平衡化（温度一定）
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1. Animationウインドウ右中段のPlay/Pause（右向き三角）ボタンを押すとトラジェクトリ
のアニメーションが再生される。

2. アニメーションを確認した後Closeボタンを押す。
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IV.平衡化（温度一定）
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1. キーワード設定ボタンをクリックする。

2. 以下のように変更し、Runボタンを押し先ほどと同様に計算を実行する。

– PresetはNPT (fast)

– Basicタブの# of Time Stepsは25000

3. 計算終了後、必要に応じてアニメーションを確認する（以降も同じ）。

4. エネルギー変化ボタンをクリックし、Densityのグラフを確認する。
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IV. 平衡化（温度・圧力一定）
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1. ファイルを確認するため、エクスプローラで表示ボタンを押す。メインウィンドウで開かれて
いるthf_liquid.dataが置かれたフォルダが開く。

2. working directoryが合計3つ生成されていることを確認する。working directoryは以下のよ
うに生成されている。

– thf_liquid_lmp_tmp（末尾に番号がないフォルダ）が常に直近に実行した計算の
working directoryとなっている。

– 計算の開始時にすでにworking directoryが存在する場合は、そのworking directoryは名
前の末尾に重複しない最も小さい番号を追加してリネームされる。
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補足 LAMMPS計算のworking directory
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エネルギー極小化
実行後

温度一定計算
実行後

温度一・圧力定計算
実行後

リネーム
リネーム

新しく生成 新しく生成新しく生成

現時点



• 計算・作業途中でWinmostarを再起動した場合は、最初に保存した座標ファイル（今回は
thf_liquid.data）をメインウィンドウで開くと、続きから作業できる。

• キーワード設定のOptionsタブのRestore Working Directoryボタンをクリックすると、最
新のworking directoryが削除され、最も大きい番号が末尾に付いたworking directoryが最新
のworking directoryとしてリネームされる。これにより、直近の計算を実行する前の状態に
戻る。
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補足 LAMMPS計算の再開、やり直し
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Restore Working Directory
の実行後

リネーム

削除

Restore Working Directory
の実行前



1. キーワード設定ボタンをクリックする。

2. 以下のように変更し、Runボタンを押し先ほどと同様に計算を実行する。

– OutputタブのCalc Fluctuation Propertiesをチェック

（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）

3. 計算終了後、必要に応じてエネルギーを確認する（以降も同じ）。
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V. 本計算＋結果解析

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



1. エネルギー変化ボタンをクリックする。

2. Calc Aveボタンをクリックする。

3. テキストファイルが開き、そこには各種熱力学量の平均値が出力されている。
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V. 本計算＋結果解析（基礎物性）
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1. 続けてEnergy PlotウィンドウでCpmとbetatにチェックを入れてDrawボタンを押すと、そ
れぞれ定圧比熱と等温圧縮率の積算平均値が得られる。 （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）

– また、ここで使われる古典MD計算の熱力学量の揺らぎから計算する方法では、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る点が知られている。（J. Chem. Theory
Comput., 2012, 8, 61-74など）

– 下図のように今回の例ではbetat（等温圧縮率）は明らかに収束しておらず、本来であれ
ばより長い計算時間が必要であることに注意すること。

27

V. 本計算＋結果解析（基礎物性）
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1. 結果解析ボタンから動径分布関数を選択し、出現したダイアログでデフォルトで選択された
ファイルを開く。トラジェクトリファイルと座標ファイルとインデックスファイルそれぞれに
ついてダイアログが開く。

2. Create Groupボタンをクリックし、出現したダイアログでデフォルトで選択されたファイル
を開く。
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V. 本計算＋結果解析（動径分布関数）
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1. 開いたCreate Groupウインドウにおいて、Current GroupにMOL01_C4H8O（今回は
THFを意味する）、Extracted Atom NamesにOを選択し、New Group Nameにoxygen
と入力してCreateボタンをクリックする。

– なお事前に、メインウィンドウでworking directory内のgmp_tmp.groを開いたうえで
表示｜ラベル/電荷｜名前をクリックしておくと、分子表示エリアで各原子のAtom
Nameを確認することができる。

– また、予め作成したndxファイルを動径分布関数算出機能立ち上げ時に選べば、複雑なグ
ループを解析に使うことができる。ndxファイルはメインウィンドウの選択メニュー以下
の操作で作成できる。（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ボタンを押す。
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V. 本計算＋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る。

2. グラフを確認後Closeボタンを押す。
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V. 本計算＋結果解析（動径分布関数）
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1. 結果解析ボタンから自己拡散係数/平均二乗変位を選択し、出現したダイアログでデフォルト
で選択されたファイルを開く。トラジェクトリファイルと座標ファイルとインデックスファイ
ルそれぞれについてダイアログが開く。

2. Drawボタンをクリックすると平均二乗変位のグラフが表示される。このグラフから計算され
る自己拡散係数（Diffusion Constants）がウインドウ下に表示される。
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V. 本計算＋結果解析（自己拡散係数）
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本チュートリアルの手順から以下のように変更して高精度に計算した際の結果を示す。

• Cutoff(vdw) =15, Cutoff(Coulomb) =15

• 平衡化（エネルギー極小化）

– Preset=Minimize

• 平衡化（温度一定）

– Preset=NVT, nsteps=40000

• 平衡化（温度圧力一定）、本計算

– Preset=NPT, nsteps=200000
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補足 高精度での計算結果
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Density [kg/m^3] 878.7 +- 0.2

Diffusion constant [1e-5 cm^2/s] 1.7 +- 0.3



• 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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