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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。
1. (溶媒を配置/セルを作成) をクリックする。

2. Add Waterをクリックする。
3. 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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1. Set Densityに0.9と入力する。
2. 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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1. (セルを作成/編集)をクリックする。
2. ExpandのWidthに50と入力し、Expandをクリックする。
3. OKをクリックする。

I. 系の作成



Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 7

1. (X軸方向から表示) をクリックする。
2. (ウィンドウに合わせる)をクリックする。

I. 系の作成

気液平衡系が作成された様子が分かる。
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1. ソルバ一覧からGromacsを選択し、 (キーワード設定)をクリックする。
2. Resetをクリックし、# of Threadsに並列数を入力する。
3. Runをクリックする。
4. 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。
5. 警告ウィンドウではいをクリックする。

II. 平衡化計算
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1. 計算終了後、 (キーワード設定) をクリックする。
2. Extending Simulationにチェックを入れPresetにNVT (fast)を選択する。
3. ref-t [K]に500を入力する。
4. Runをクリックする。

II. 平衡化計算
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1. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。
2. nstepsに250000と入力し、gen-velにnoを選択する。
3. Runをクリックする。

III. 本計算
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1. (エネルギー変化)をクリックし、デフォルトで選ばれるedrファイルを開く。
2. Calc Aveをクリックし、デフォルトで選ばれるgroファイルを開く。
3. Enter first frame to readは0のままOKをクリックする。

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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1. (結果解析) | 密度分布をクリックし、デフォルトで選ばれる3つのファイルを開く。
2. Groupで0: Systemにチェックを入れる。
3. Drawをクリックすると、z軸方向の密度分布が表示される。
4. 液相、気相それぞれの密度を取得する際は、Options | Open Excelをクリックし、

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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