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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

2017/4/19 Copyright (C) 2017 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 3

• 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。

• 力場の種類、相互作用の計算条件、系のサイズなどが計算結果に影響を与
えます。
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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 Water」ボタンを押す。

I. 系の作成
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「Add water」ウインドウで"500"と入力し「OK」をクリックする。「Set Density」に
"0.9"と入力し「Build」ボタンをクリックする。

I. 系の作成
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「MD＞Gromacs＞キーワード設定」において、まず「Reset」ボタンをクリックし、
「# of Threads」に並列数を指定し、「OK」する。

II. 平衡化計算（エネルギー最小化）
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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
「water.gro」、次に聞かれるトポロジファイルの名前は「water.top」とする。
その後、cygwinが立ち上がりGromacsの処理が開始される。

II. 平衡化計算（エネルギー最小化）
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計算終了後、同様に「MD＞Gromacs＞キーワード設定」にて
まず「Extending Simulation」をチェックし「Preset」に「NVT (fast)」を指定する。
次に、「OK」ボタンをクリックし、「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

II. 平衡化計算（温度一定）
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計算終了後、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。そして、「nsteps」に"25000"を指定する。
（nstepsを変更した時点で「Preset」の表示は自動的に「(custom)」となる。）
次に、「OK」ボタンをクリックし、「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

II. 平衡化計算（温度圧力一定）
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計算終了後、同様に「MD＞Gromacs＞キーワード設定」にて
まず「Preset」に「NVT (fast)」を指定する。そして、「Automatic」タブの
「Rescale Box Size to Average Value before Run」をチェックする。
次に、「OK」ボタンをクリックし、「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

II. 平衡化計算（温度一定2）
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計算終了後、同様に「MD＞Gromacs＞キーワード設定」にて
まず「Preset」に「NVE (fast)」を指定する。そして、「Automatic」タブの
「Rescale Velocities to ... 」をチェックする。
次に、「OK」ボタンをクリックし、「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

II. 平衡化計算（温度圧力制御なし）
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計算終了後、同様に「MD＞Gromacs＞キーワード設定」を開く。「Basic」タブの
「nsteps」に"500000"を指定する。
次に、「OK」ボタンをクリックし、「MD＞Gromacs＞Gromacs実行」とする。

III. 本計算
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計算終了後、「MD＞Gromacs＞粘度」をクリックする。デフォルトで選択される
ファイルを開く操作を3回繰り返す。「Draw」ボタンをクリックすると、
粘度の推測値が下に表示される。

IV. 粘度の算出
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計算終了後、「MD＞Gromacs＞比誘電率」をクリックする。デフォルトで選択される
ファイルを開く操作を3回繰り返す。「Draw」ボタンをクリックし、設定温度("300")を
入力すると、誘電率の推測値が下に表示される。

V. 誘電率の算出
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