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注意点

2017/3/28 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。

• 相互作用の計算方法、力場、電荷の算出方法も結果に影響を与えます。

• チュートリアルという性質上、ここでは平衡化に十分なステップ数の計算を実
施しません。



I. 環境設定
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• LAMMPS及びCygwinの入手とセットアップ
以下のリンク先の「Windows版LAMMPSのインストール手順」 に従い、LAMMPS, および
Cygwin_wmをセットアップする。
https://winmostar.com/jp/manual_jp.html

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


II. 分子のモデリング
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[ファイル]-[新規]を選び、[-CH3]ボタンを押し[Repl]ボタンを8回押す。
[ファイル]-[名前を付けて保存]にてmol2形式で、「C8H18.mol2」として保存する。



III. シミュレーションセルの作成
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[MD]-[溶媒を配置/セルを作成]を選択する。



III. シミュレーションセルの作成
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まず「Put the molecule on main windows as solute」のチェックを外す。次に、
「Add .mol2 File」をクリックし、先ほど保存したC8H18.mol2を選択する。 配置する
分子数を聞かれるので64と入力して「OK」を押す。最後に、「Set Density」 に0.4 

を設定して「Build」をクリックする。



IV. エネルギー最小化計算
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[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]にて、一旦右下の「Reset」をクリックし、「OK」
する。



IV. エネルギー最小化計算
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[MD]-[LAMMPS]-[LAMMPS実行]を選択する。LAMMPS(.data)形式のデータの
保存先を聞かれるので、「C8H18.data」として保存する。



IV. エネルギー最小化計算
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[MD]-[LAMMPS]-[エネルギー変化]にて、デフォルトで選ばれるファイルを開く。
「Energy terms」に「PotEng」を選択し、「Draw」し、ポテンシャルエネルギーがエネ
ルギー最小化計算の過程で低下し収束している様子を確認する。



V. 温度一定計算
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[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]にて、「Extending Simulation」にチェックし、
「Ensemble」に「nvt」を指定し、「OK」とする。



V. 温度一定計算
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[MD]-[LAMMPS]-[LAMMPS実行]により再度計算を開始する。計算終了後、 同様
に[MD]-[LAMMPS]-[エネルギー変化]にて、「Energy terms」に「Temp」を選択し、
「Draw」し、温度が設定値（300 K）付近に制御されている様子を確認する。



VI. 温度・圧力一定計算
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[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]にて、「Ensemble」に「npt」を指定し、
「Generate Velocity」のチェックを外し、「OK」する。



VI. 温度・圧力一定計算
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[MD]-[LAMMPS]-[LAMMPS実行]により再度計算を開始する。計算終了後、 同様
に[MD]-[LAMMPS]-[エネルギー変化]にて、「Energy terms」に「Density」を選択し、
「Draw」し、密度の制御が収束している様子を確認する。



VII.本計算
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直前に実施した計算と同条件で本計算を実施するため、[MD]-[LAMMPS]-

[LAMMPS実行]により再度計算を開始する。計算終了後、 同様に[MD]-

[LAMMPS]-[エネルギー変化]を開き、[Calc Ave]ボタンを押すと、各種熱力学量の
平均値と標準誤差が表示される。



VII.本計算
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[MD]-[LAMMPS]-[トラジェクトリ読み込み]にて、デフォルトで選ばれるdataファイル
とdumpファイルを開くと、アニメーションウインドウが表示される。「|>」ボタンでアニ
メーションを開始するか、あるいは「3D」ボタンで3Dビューワを起動する。



補足 VMD連携(1/2)
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アニメーションをVMDで開きたいときは、[gro]ボタンを押しgro形式に変換してから
VMDで開く。1フレーム目が表示された状態で、VMDのコンソールで
pbc box

pbc wrap -all

と入力する。



補足 VMD連携(2/2)
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次に、[Graphics]-[Representation...]をクリックし、[Drawing Method]に「VDW」を
選択し、適度に[Sphere Scale]を調整する。結合を表示したい場合は、続けて
[Create Rep]をクリックし、[Drawing Method]を「DynamicBonds」にする。
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