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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。

2

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


• Si結晶の1 atmにおける融点を、固液界面系のNPH一定計算から算出する。

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本例とは異なる場合はあります。

• 相互作用計算方法や力場も計算結果に大きく影響します。

• システムサイズ（固相のリピート数）、初期温度、接触面の違いも結果に影響を与えます。
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概要・注意点
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固相の平衡化

液相の平衡化

界面系の作成 界面系の平衡化 結果の解析
界面系の
NPH一定計算



• 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/


本チュートリアルでは、シリコンの融点を計算する。

1. (開く)をクリックする。

2. サンプルフォルダ内のsi.cifを開く。

（デフォルトではC:¥winmos9¥samples¥si.cif)
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I. 固相の作成
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Crystal system： Cubic

Space group ： Fd-3m (227)

Lattice constants ： a=5.4309 Å
Asymmetric unit： Si (0.0 0.0 0.0)

あるいは以下の設定を用いて、結晶ビルダ上でSi結晶を作成する。



本チュートリアルでは、シリコンの融点を計算する。

1. 固体 | スーパーセルを作成をクリックする。

2. 3 x 3 x 3のセルを作成する。

3. OKをクリックする。
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I. 固相の作成
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1. ソルバ一覧からLAMMPSを選択し、 (キーワード設定)を開く。

2. 「電荷が設定されていない分子が含まれます...」と出たら、いいえをクリックする。

3. パラメータファイルを使用を選択しNextをクリックする。

4. Pair Styleをtersoff、Potential FileをSiC_1989.tersoffに設定し、OKをクリックする。
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II. 固相の平衡化
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1. Reset...ボタンをクリックし、警告ダイアログではいをクリックする。

2. PresetをNPT (fast)、Time Stepを0.0001、Generate initial velocityをチェック、
Temperatureを2300、Pressure controlをanisoに設定する。

3. Runをクリックし、si333solidとして保存する。
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II. 固相の平衡化

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



1. 計算終了後、 (結果解析)｜最終構造を読み込みをクリックし、

デフォルトで選ばれるdataファイルを開く。

2. (名前を付けて保存)にてsi_solid.cifとして保存する。
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II. 固相の平衡化
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1. (キーワード設定)をクリックする。

2. 「電荷が設定されていない分子が含まれます...」と出たら、いいえをクリックする。

3. パラメータファイルを使用を選択しNextをクリックする。

4. Pair Styleをtersoff、Potential FileをSiC_1989.tersoffに設定し、OKをクリックする。

5. PresetをNVT(fast)、Time Stepを0.0001、Temperatureを6000に設定する。

3. Runをクリックし、 si_liquidとして保存する。
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III. 液相の平衡化
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III. 液相の平衡化
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1. 計算終了後、 (結果解析)｜最終構造を読み込みをクリックし、

デフォルトで選ばれるdataファイルを開く。

2. (名前を付けて保存)にてsi_liquid.cifとして保存する。



1. MD | 界面ビルダをクリックする。

2. Cell 1の...ボタンをクリックし、si_solid.cifを選択する。

3. Cell 2の...ボタンをクリックし、si_liquid.cifを選択する。

4. DirectionタブのIntervalを2に設定し、Buildをクリックする。
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IV. 固液界面系の作成
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1. (X軸方向から表示)をクリックする。

2. (ウインドウサイズに合わせる)をクリックする。
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IV. 固液界面系の作成
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V. 界面系の平衡化
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1. (キーワード設定)をクリックし、「電荷が設定されていない分子が含まれます。電荷を設定
しますか？」と聞かれたら「いいえ」をクリックする。

2. 「分子ごとに番号がソートされていません。ソートしますか？」と聞かれたらはいをクリックす
る。

3. パラメータファイルを使用を選択しNextをクリック → Pair Styleをtersoff、Potential File
をSiC_1989.tersoffに設定し、OKをクリックする。

3. PresetをNPT (fast)、Time Stepを0.0001、Generate initial velocityをチェック、
Temperatureを2300、Pressure controlをzに設定する。

4. Runをクリックし、「si_sle」として保存する。
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VI. 融点の算出
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1. (キーワード設定)をクリックする。

2. Extending Simulationをチェックし、# of Time Stepsを100000、

Ensembleをnphに設定し、Generate initial velocityのチェックを外す。

3. Runをクリックする。
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VI. 融点の算出
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1. 計算終了後、 (エネルギー変化)をクリックし、

デフォルトで選ばれるlogファイルを開く。

2. Tempにチェックを入れ、Drawボタンを押すと温度変化が表示される。

この時の最終温度と平衡化時の温
度が一致する場合、その温度を融点
とみなせる。（参考文献）

ここでの最終温度は2700 K付近
であった。一方で平衡化時の温度は
2300 K（p16を参照）であった。
つまり、この温度は融点ではない。
最終温度（ここでは2700 K）を

平衡化時の温度として採用し、再度
ll.からVl.までの手順を繰り返す必要
がある。

参考文献： S. Yoo, X. C. Zeng and J. R. Morris, J. Chem. Phys., 120, 3, (2004), 1654-1656.



• 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
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https://winmostar.com/jp/support_jp.php
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