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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/manual_jp.htmlの「２．計算エンジンのインストール」か
ら、Cygwinの自己解凍書庫（exe）を入手し実行してください。

動作環境設定
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こちら

• 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。

こちらこちら

https://winmostar.com/jp/manual_jp.html


注意点
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• 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異なる
場合はあります。

• “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。

• 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。



I. 分子の作成
ここでは例題としてエタノール水溶液系の計算を行う。水分子は予めGromacsに登録
されているものを用いるため、ここではエタノール分子のみ作成する。

部品が[-CH3]の状態で[Repl]を2回押し、部品を[-OH]に変更した後[Repl]を1回押す。
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「MD＞溶媒を配置/セルを作成」を選択する。
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II. シミュレーションセルの作成



「Add Water」をクリックし、次に配置する分子数を聞かれるので512と入力して「OK」を
押す。
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II. シミュレーションセルの作成

「Add Water」をクリック 「512」と入力し「OK」



シミュレーションセルの密度あるいはセルサイズを設定する。デフォルトでは0.6 g/cc
が設定されている。「Build」をクリックすると、シミュレーションセルが作成される。
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II. シミュレーションセルの作成

「Build」をクリック 作成されたセルが
表示される



III. シミュレーションの実行

ここでは、以下の典型的なMD計算の手順に従いシミュレーションを実行する。

① 平衡化計算

I. エネルギー極小化計算

II. 温度一定（NVT一定）MD計算

III. 温度圧力一定（NPT一定）MD計算

② 本計算

温度圧力一定（NPT一定）MD計算

2016/10/06 Copyright (C) 2017 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 9

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



III. シミュレーションの実行

「MD＞Gromacs＞キーワード設定」を選択する。「Preset」に「Minimize (Fast)」を選ん
で「# of Threads」に並列数を入力する。最後に「OK」を押す。
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①平衡化計算 l. エネルギー極小化計算



III. シミュレーションの実行

「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」を選択する。座標ファイル（拡張子: gro）とトポロ
ジーファイル（拡張子: top）の保存場所を聞かれるので、ファイル名を入力して保存
する。その後、前処理のためにCygwinが数回立ち上がったのち、Winmostar Job 
Managerが立ち上がり、Cygwin上でGromacsが実行される。
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①平衡化計算 l. エネルギー極小化計算



III. シミュレーションの実行

計算終了後、「MD＞Gromacs＞エネルギー変化」を選択する。デフォルトのエネル
ギーファイルをそのまま開く。「Energy terms」から「Potential」を選択し「Draw」をクリッ
クすると、ポテンシャルエネルギーのグラフが得られる。確認後ウインドウを閉じる。
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①平衡化計算 l. エネルギー極小化計算



III. シミュレーションの実行

「MD＞Gromacs＞キーワード設定」を選択し、「Extending simulation」にチェックをいれ
「Preset」に「NVT (fast)」を選び「OK」する。「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」を選択する。
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①平衡化計算 ll.温度一定MD計算

(計算時間の参考値：70秒)



III. シミュレーションの実行

ここでは、温度一定計算により与えられた原子の速度が適切にコントロールされ、目
標温度に収束していることを確認する。「MD＞Gromacs＞エネルギー変化」から、
「Energy terms」で「Temperature」を選択し「Draw」する。
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①平衡化計算 ll.温度一定MD計算



III. シミュレーションの実行

「MD＞Gromacs＞キーワード設定」を選択し、「Preset」に「NPT (fast)」を選び「OK」する。
「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」を選択する。その後、必要に応じてエネルギー変化
を確認する。
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①平衡化計算 lll.温度圧力一定MD計算

(計算時間の参考値：82秒)



III. シミュレーションの実行

「MD＞Gromacs＞キーワード設定」を選択し、「nsteps」に「25000」を入力し「OK」する。
「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」を選択する。
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②本計算 温度圧力一定MD計算

(計算時間の参考値：141秒)



IV. 結果の解析

• 「MD＞Gromacs＞トラジェクトリ読み込み」を選択する。対象となる座標ファイル
（拡張子: gro）とトラジェクトリファイル（拡張子: trr）をそれぞれ聞かれるので、デ
フォルトで表示されたファイルをそのまま開く。

• アニメーション操作ウインドウ（右図）が開く。再生ボタンを押すとアニメーションが
表示される。
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①アニメーションの表示



③②

①

IV. 結果の解析

次に、Winmostar 3Dを用いたアニメーションの表示方法を示す。

① 先ほどのアニメーション表示ウインドウにて「3D」ボタンをクリックする。

② 起動したWinmostar 3Dの「View＞Preferences」を選択する。

③ Preferences ウインドウで「Mol. Weight」を選択する。
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①アニメーションの表示



⑤

IV. 結果の解析

④ 「Preferences」パネルの2番目のプルダウンにて「WI」（ワイヤー表示）を選択する。
（系内の分子が分子量順にソートされている）

⑤ Winmostar 3Dウインドウ左上の再生ボタンを押すと、アニメーションが表示される。
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①アニメーションの表示

④



IV. 結果の解析

• 「MD＞Gromacs＞エネルギー変化」ウインドウにおいて、「Calc Ave」を押す。座標
ファイルの場所を聞かれるので、デフォルトで選ばれるファイルを開く。

• テキストエディタが立ち上がり、密度・エンタルピー・比熱・等温圧縮率などの統計
量が表示される。
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②各種統計量の表示



IV. 結果の解析

• 「MD＞Gromacs＞平均二乗変位」を選び、デフォルトで選ばれるトラジェクトリファイ
ル（拡張子: trr） 、インプットファイル（拡張子: tpr） 、インデックスファイル（拡張子: 
ndx）をそのまま開く。

• 「Target Group」に「Water」を選び「Draw」を押す。ウインドウ下部に平均二乗変位か
ら求まる自己拡散係数が表示される。
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③自己拡散係数の表示



（参考）
• 「③自己拡散定数」と同様の手順で、動径分布関数、回転半径、RMSD、散乱関数の解
析を行うことができる。

• 各解析表示画面において、以下の手順でTarget Groupを独自に定義することができる。
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Create Groupをクリック

① 既存のグループを選択
② 新しいグループが含むAtom Nameを選択
③ 新グループ名を入力
④ Createをクリック

Atom nameはメイン画面
右中段において確認する①

②

③

④
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