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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


• Winmostarでは以下に示す3つの方法で有機分子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, mol, mol2, cif, xyz, sdfなどのフォーマットに対応

② SMILESを読み込み

③ 構造式を入力

④ 分子を3Dでモデリング

• 本チュートリアルでは、以下の分子を例に「② SMILESを読み込み」、「③ 構造式を入力」、

「④ 分子を3Dでモデリング」の方法を紹介します。
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概要
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Fluorene
C13H10

Caffeine
C8H10N4O2

Isooctane
C8H18

Uric acid
C5H4N4O3

Benzene
C6H6
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I. SMILESを読み込み（Benzene）
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1. 以下の要領でWikipediaからSMILES文字列（c1ccccc1）をコピー。

3. Importをクリック。 4. 必要に応じて保存。2. （SMILESをインポート）
をクリックしEnter SMILES
にペースト。

https://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%99%E3%83%B3%E3%82%BC%E3%83%B3
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II. 構造式を入力（Benzene）
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1. （構造式を入力）をクリックし、Build Molecule in 2D Modeウィンドウでフェニル基
のボタンをクリック。

2. Build Molecule in 2D Modeウィンドウの
中央付近をクリックするとベンゼン環が出
現。

3. Build Molecule in 2D Modeウィンド
ウの右下のOKボタンをクリックすると、
メインウィンドウに3Dの分子が出現。
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III.モデリング（Isooctane）
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構造式 3Dモデル
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III.モデリング（Isooctane）
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1. ファイル | 新規をクリック。
ボタンをクリックした後
ボタンを5回クリック。

2. n-pentane骨格が完成。

4. 矢印の先のH原子上で
右クリック。

5. （簡易構造最適化）
をクリック。

6. 必要に応じて保存。

クリックとだけ書かれて
いる場合は左クリック。

3. 分子の近くをクリックした
ままマウスを動かして、カ
メラの位置を微調整する。
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IV.モデリング（Fluorene）
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構造式 3Dモデル
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IV.モデリング（Fluorene）
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1. ファイル | 新規をクリック。
をクリック。
を2回クリック。

2. biphenyl骨格が完成する。
矢印の水素原子をクリック。

4. 矢印の先のH原子上でクリック。 5. 編集操作向けの元素を選択にてCを選択し、
（元素を変更）をクリック。

次のページへ

3. （原子を削除）
をクリック。
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IV.モデリング（Fluorene）
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6. 矢印の先の二つのC原子を
クリック。

7.    （結合を付加）をクリック。

9. (選択原子に水素を付加)を
二回クリック。

10. （簡易構造最適化）を
クリック。

8. 矢印の先の
C原子をクリック。

11. 必要に応じて保存。
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V. モデリング（Caffeine）
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構造式 3Dモデル
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V. モデリング（Caffeine）
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1. ファイル | 新規をクリック。
(C-H骨格が描画される。)

2. フラグメントを選択
から-C5H4をクリックし

をクリック。

4. 編集 | 環構築をクリック。
（キーボードのF9でもよい。）

5. （簡易構造最適化）
をクリック。

3. CP環が描画される。矢印の
先の二つのH原子をクリック。

6. をクリックし矢印の先の
3つの水素上で右クリック。
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V. モデリング（Caffeine）
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7. 矢印の先の
二つのH原子をクリック。

8. 編集操作向けの元素を選択から
Oを選択し、 (元素を変更)
を2回クリック。

10.編集操作向けの元素を選択
からNを選択し、 (元素を
変更)をクリック。

11. 矢印の先のH原子をクリ
ックし、 (原子を削除)
をクリック。

9. 矢印の先の4つのC原子を
Ctrlを押しながらクリック。

（グループ選択）

12. 次のモデリングに進む前に
ファイル | 名前を付けて保存
をクリック。

（Caffeine.datとして保存。）
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V. モデリング（Caffeine）
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• 結合次数（一重結合、二重結合など）を変更したい場合は、結合の両端の原子を続けて
クリックし、 （結合を付加/変更）をクリックする。

• ただし、結合次数は量子化学計算、第一原理計算のシミュレーション内容に影響しない
ため、これらの計算を実行する目的においては適当でも問題ない。

クリック

クリック

一重結合 1.5重結合
（芳香環の結合）

二重結合

三重結合プレゼン用の結合
（水素結合など）
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VI.モデリング（Uric acid）
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構造式 3Dモデル
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VI.モデリング（Uric acid）
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1. Caffeineの状態から開
始。

矢印の先のN原子をクリ
ックし、 をクリック。

2. 矢印の先のH原子を選択し、
編集操作向けの元素を選択から
O原子を選択し、 (元素を

変更)をクリック。

4. (グループ編集) | グループ
を削除をクリック。

（ショートカット：Ctrl+d）
SelectionではDeleteをクリック。

5. メチル基が削除され、
H原子でキャップされる。
残りのメチル基も削除する。

3. 矢印の先の原子を
順番通りにクリック。

1

2

6. 必要に応じて保存。
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Appendix: フラグメント登録
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モデリングした分子はユーザ定義の部品（置換基）として登録できる。
tert-Butyl基の登録手順を以下に示す。

A1. イソブタンをモデリング。
矢印の水素をクリック。

A2. 編集 | フラグメントを
選択 | フラグメント
を登録をクリック。

A3. 名前を付けて保存。
ここではT-BUTYLとする。

ここで選択した水素原子の位置
が置換基の始点に設定される。

A4. フラグメントを選択に
T-BUTYLが表示される。

B1. 矢印の位置の水素を
tert-Butyl基で置換する。

B2. よく使う置換基はフラグメン
トとして登録しておくと便利。



• 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/

