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概要
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• 水気液平衡系を計算し、蒸気圧と表面張力を算出します。

注意点：
• 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。特に界面張力の算出値の収束は遅いです。

• 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。
• 必要に応じて真空層挿入前の液相の状態で平衡化計算を実施する。



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
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本チュートリアルでは水の気液平衡系の計算から蒸気圧と表面張力を計算する。
まず[MD]＞[溶媒を配置/セルを作成]をクリックする。

[Put the molecule on main window as solute]のチェックを外し、[Add water]ボタンを
クリックする。[Enter # of molecules]に「500」と入力し[OK]をクリックする。

I. 系の作成
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「Set Density」に「0.9」と入力し、「Build」をクリックすると左図のような系が作成
される。

I. 系の作成
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[編集]＞[セルを作成/編集]をクリックし、[Expand]の[Width]に「50」と入力し、
[Expand]ボタンをクリックし、[OK]をクリックする。

I. 系の作成
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赤いXのカメラのボタンを押し、カメラを遠ざけると、気液平衡系が作成された
様子が分かる。

I. 系の作成
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[MD]＞[Gromacs]＞[キーワード設定]をクリックし、[Reset]ボタンを押し、
[# of Threads]に並列数を入力し[OK]する。[MD]＞[Gromacs]＞[Gromacs実行]
をクリックし、座標・トポロジファイルをそれぞれ「spce500k.gro」、「spce500k.top」
として保存する。

II. 平衡化計算
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計算終了後、 再び[キーワード設定]をクリックし、[Extending Simulation]にチェックを
入れ[Preset]に[NVT (fast)]を選択し、[ref-t [K]]に「500」を入力し[OK]をクリックする。
そして再度[Gromacs実行]をクリックする。

II. 平衡化計算
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計算終了後、 再び[キーワード設定]をクリックし、[nsteps]に「250000」と入力し
[gen-vel]に[no]を選択し、[OK]をクリックする。そして再度[Gromacs実行]を
クリックする。

III. 本計算
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[MD]＞[Gromacs]＞[エネルギー変化]を選択し、デフォルトで選ばれるedrファイル
を開く。[Calc Ave]ボタンをクリックし、デフォルトで選ばれるgroファイルを開く。
[Pres-ZZ]に蒸気圧（気液平衡圧力、単位はbar）、[#Surf*SurfTen]に界面数(2)と
表面張力の積（単位はbar*nm）が書かれる。

IV. 物性算出

参考文献：R. Sakamaki et al., J. Chem. Phys., 134, 124708 (2011).
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[MD]＞[Gromacs]＞[密度分布]を選択し、デフォルトで選ばれる3つのファイル
を開く。[Group]で[0: System]にチェックを入れ[Draw]ボタンをクリックすると、
z軸方向の密度分布が表示される。液相、気相それぞれの密度を取得する際は、
[Excel]ボタンを押しcsvファイルを生成し、各種のグラフソフトでフィッティングを行う。

IV. 物性算出
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