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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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• ここではチュートリアルという性質上、平衡化に十分なステップ数を設定して
いません。また、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。

• “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。

• 力場や相互作用の計算方法の種類・パラメータも計算結果に影響を与えま
す。



I. 成分１の液相のMD計算（モデリング）
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ここでは成分１をベンゼンとする。
メイン画面においてベンゼン分子をモデリングする。例えば、「-C6H5」ボタンを
押して「Repl」ボタンを押すことでベンゼンが作成される。
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「ファイル＞名前を付けて保存」にて、ファイル名は「benzene」、ファイルの種類は
「MOL2」で保存する。

I. 成分１の液相のMD計算（モデリング）
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「MD＞溶媒を配置/セルを作成」にて、「Put the molecule on main window as solute」
のチェックを外し、「Add mol2 File」ボタンを押して、先ほど保存した「benzene.mol2」
を選ぶ。

I. 成分１の液相のMD計算（系の作成）
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mol2ファイルを選んだ後、「Enter # of molecules」に「150」と入力し「OK」する。
そして「Build」ボタンを押す。

I. 成分１の液相のMD計算（系の作成）
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以下のように、メイン画面に作成された系が表示される。

I. 成分１の液相のMD計算（系の作成）
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「MD＞Gromacs＞キーワード設定」において、一旦右下の「Reset」を押す。
「Preset」に「Minimize (fast)」、「# of Threads」に並列数を指定し、「OK」する。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化1）
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「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」において、最初に聞かれる座標ファイルの名前は
「c6h6_liquid.gro」、次に聞かれるトポロジファイルの名前は「c6h6_liquid.top」とする。
その後、cygwinが立ち上がりGromacsの処理が開始される。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化1）
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先ほどの平衡化1の計算が終了後、同様に「MD＞Gromacs＞キーワード設定」にて
「Extending Simulation」をチェックを入れ、まず「Preset」に「NVT (fast)」を指定する。
次に、「Basic」タブの「nsteps」に「25000」、「Advance」タブの「constraints」に
「all-bonds」を指定し「OK」する。そして「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化2）
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同様に、「MD＞Gromacs＞キーワード設定」にて、まず「Preset」に「NPT (fast)」を
指定する。次に、「Basic」タブの「nsteps」に「25000」、「Advance」タブの「constraints」に
「all-bonds」を指定し「OK」する。そして「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

また、最後に、キーワードは変更せず、再度「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」から
本計算を実行する。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化3・本計算）
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「ファイル＞開く」から先ほどの「benzene.mol2」を開く。

II. 成分１の気相のMD計算（系の作成）
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「MD＞Gromacs＞キーワード設定」にて、まず「Reset」し、「Preset」に
「Minimize (vapor, fast)」を指定して「OK」とする。「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」し、
座標ファイルは「c6h6_vapor.gro」、トポロジファイルは「c6h6_vapor.top」とする。

II. 成分１の気相のMD計算（平衡化1）



2017/03/30 Copyright (C) 2017 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 15

先ほどの平衡化1の計算が終了後、同様に「MD＞Gromacs＞キーワード設定」にて
「Extending Simulation」をチェックを入れ、まず「Preset」に「NVT (vapor, fast)」を
指定する。次に、「Advance」タブの「constraints」に「all-bonds」を指定し「OK」する。
そして「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

II. 成分１の気相のMD計算（平衡化2）
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「MD＞Gromacs＞キーワード設定」の「Basic」タブの「gen-vel」を「no」に設定し
「OK」とし、「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

II. 成分１の気相のMD計算（本計算）
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• 成分1の溶解度パラメータのみ必要なときは「Ⅳ. 結果処理」に進む。
• χ・DPDパラメータが必要なときは、成分2の液相・気相の計算を実施する。

• ここでは成分2として水を取り上げる。

III. 成分2のMD計算
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「MD＞溶媒を配置/系を作成」において「Put the molecule on main window as 
solute」のチェックを外し、「Add Water」ボタンで「900」個の水分子を追加し、
「Set Density」の値を「0.9」に変更し「Build」する。

III. 成分2の液相のMD計算（系の作成）
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作成された系は下図のようになる。
成分1の液相のMD計算（平衡化1～3および本計算）の手順に従い、成分2の液相
の計算も実施する。
保存する座標ファイルの名前は「h2o_liquid.gro」、トポロジファイルの名前は
「h2o_liquid.top」とする。

III. 成分2の液相のMD計算
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「MD＞溶媒を配置/系を作成」において「Put the molecule on main window as 
solute」のチェックを外し、「Add Water」ボタンで「1」個の水分子を追加し、「Set 
Density」の値を「0.001」に変更し「Build」する。

III. 成分2の気相のMD計算（系の作成）
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作成された系は下図のようになる。（分子が表示領域外に出ている場合もあるので、
その場合はズームアウトすると分子を確認できる。）
成分1の気相のMD計算（平衡化1～2および本計算）の手順に従い、成分2の気相
の計算も実施する。
保存する座標ファイルの名前は「h2o_vapor.gro」、トポロジファイルの名前は
「h2o_vapor.top」とする。

III. 成分2の気相のMD計算
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「MD＞Gromacs＞溶解度/χ/DPDパラメータ」を選択する。

IV. 結果処理
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「Molecule A」タブにて「Select..」を押し、それぞれ以下のように選択する。
• 「Liquid Phase」の「edr File」には「c6h6_liquid_gmx_tmp」配下の「gmx_tmp_mdrun.edr」
• 「Liquid Phase」の「gro File」には「c6h6_liquid_gmx_tmp」配下の「gmx_tmp_mdrun.gro」
• 「Vapor Phase」の「edr File」には「c6h6_vapor_gmx_tmp」配下の「gmx_tmp_mdrun.edr」

IV. 結果処理
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Molecule A（ここではベンゼン）のHildebrand溶解度パラメータδおよび、
Molecule A同士のDPDパラメータAiiは以下の場所に出力される。

文献値等と比較の際には、単位に注意する。

IV. 結果処理

同種粒子間
DPDパラメータ

溶解度パラメータ
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χおよびDPDパラメータAijを求める場合は、同様に「Molecule B」タブにて「Select..」を押

し、それぞれ以下のように選択する。
• 「Liquid Phase」の「edr File」には「h2o_liquid_gmx_tmp」配下の「gmx_tmp_mdrun.edr」
• 「Liquid Phase」の「gro File」には「h2o_liquid_gmx_tmp」配下の「gmx_tmp_mdrun.gro」
• 「Vapor Phase」の「edr File」には「h2o_vapor_gmx_tmp」配下の「gmx_tmp_mdrun.edr」

IV. 結果処理

同種粒子間
DPDパラメータ

溶解度パラメータ
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「Chi/Aij」タブに、以下のようにχパラメータおよびDPDパラメータ（ Aij-Aii ）

が出力される。

IV. 結果処理

χパラメータ

異種粒子間
DPDパラメータ
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DPD計算を行わない場合は本章を省略する。
DPD計算の詳細な設定方法は「Winmostar LAMMPSチュートリアル 散逸粒子動
力学」を参照のこと。
「MD＞散逸粒子動力学法＞DPDセルビルダ」において系を作成する際、
「Density」欄にはP.28の「Density for DPD」の値を入力する。

V. DPD計算の設定
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次に、「MD＞散逸粒子動力学＞ポテンシャル編集」の「Nonbond」タブにおいては、
A-A間やB-B間のAijについては、P.26で取得した同種粒子間DPDパラメータAiiを

指定する。ただし、成分1あるいは2のどちらかの値に統一する。
A-B間のAijは、上で採用した同種粒子間DPDパラメータにP.28で取得した異種
粒子間DPDパラメータ（ Aij-Aii ）を足した値を入力する。

水-ベンゼンのDPDパラメータの算出に関しては文献
[A. Maiti and S. McGrother, J. Chem. Phys., 120 (3), 2014, 1594.]を参考にした。

V. DPD計算の設定

この例では、同種粒子間パラメータに
H2Oの値を採用し、小数点以下の値
は四捨五入している
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