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概要
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• 水中のエタノール分子の溶媒和自由エネルギーを、エネルギー表示（ER）法
を用いて計算します。溶質＋溶媒、溶媒のみ、溶質のみ、それぞれのMD計
算を実施した後、エネルギー分布関数と自由エネルギーを計算します。

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。座標の出力頻度、数も結果に影響します。

• 系のサイズ、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。
• ER法の計算では擬似乱数を使うため、その分だけ結果が都度変化します。
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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
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ファイル｜新規をクリックする。-CH3ボタンをクリックしてからReplボタンを
2回クリックする。

I. 溶液のMD計算



Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 5

フラグメントを選択メニューで-OHを選択し、Replボタンを1回クリックする。
そうするとエタノール分子が完成する。

I. 溶液のMD計算
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1. (溶媒を配置/セルを作成) をクリックする。
2. Add Displayed Moleculeをクリックし、

Enter # of moleculesに1と入力し、OKをクリックする。

3. Add waterをクリックし、
Enter # of moleculesに500と入力し、OKをクリックする。

I. 溶液のMD計算
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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. 溶液のMD計算
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1. MD | Gromacs | 連続ジョブ設定をクリックする。
2. Use presetでMinimize (fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。
3. Use presetでNVT (fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。
4. Use presetでNPT (fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。
5. Setをクリックする。

I. 溶液のMD計算（平衡化）
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1. MD | Gromacs | 連続ジョブ実行を選択する。
2. 座標ファイル名とトポロジーファイル名はそれぞれetohaq.gro, etohaq.topとする。

I. 溶液のMD計算（平衡化）
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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. Basicタブのnstepsを50000に変更する。

I. 溶液のMD計算（本計算）



Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 11

1. Outputタブのnstxout-compressedを5に変更する。
2. Runをクリックする。

I. 溶液のMD計算（本計算）
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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。

II. 溶媒のMD計算
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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。

II. 溶媒のMD計算
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1. MD | Gromacs | 連続ジョブ実行をクリックする。
2. 座標ファイル名とトポロジーファイル名はそれぞれ

h2o.gro、h2o.topとして保存する。
3. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。
4. Basicタブにてnstepsを25000に変更する。
5. Outputタブにてnstxout-compressedを50に変更する。
6. Runをクリックする。

II. 溶媒のMD計算（平衡化&本計算）
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1. ファイル | 新規をクリックする。
2. 溶液のMD計算の際と同様に、再度エタノール分子をモデリングする。

3. (セルを作成/編集)をクリックする。
4. CreateのSet Distanceに「12」と入力しをCreateボタンをクリックする

III. 溶質のMD計算
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1. OKボタンをクリックする。
2. （ウィンドウに合わせる）ボタンをクリックする。

III. 溶質のMD計算
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1. MD | Gromacs | 連続ジョブ設定をクリックする。
2. Resetをクリックする。
3. Use presetでMinimize (vapor, fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。
4. Use presetでNVT (vapor, fast)を選び>>> Add >>>を1回クリックする。
5. Setをクリックする。
6. MD | Gromacs | 連続ジョブ実行をクリックする。

座標ファイル名とトポロジーファイル名はそれぞれ
etoh.gro、etoh.topとして保存する。

III. 溶質のMD計算（平衡化）
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1. 計算終了後、 (キーワード設定)を選択する。
2. Basicタブにてnstepsを25000000に、gen-velをnoに変更する。
3. Outputタブにてnstxoutとnstvoutを100000に、nstenergyを10000に、

nstxout-compressedを50に変更する。
4. Runをクリックする。

III. 溶質のMD計算（本計算）
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1. etohaq.gro、h2o.groおよびetoh.groを保存した
ディレクトリをエクスプローラで開く。
同じ場所に置いている場合は、 (フォルダを開く)で開くことができる。

2. MD | Gromacs | ER法実行をクリックする。

IV. ER法実行
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1. Solutionタブにおいて、テキストボックスに溶液系の本計算の
データが入ったフォルダetohaq_gmx_tmpをドラッグアンドドロップする。

2. 同様にSolventタブにはh2o_gmx_tmp、
Soluteタブにはetoh_gmx_tmpをドラッグアンドドロップする。

IV. ER法実行
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1. Startをクリックし、エネルギー分布関数と溶媒和自由エネルギーの計算を実行する。
2. フォルダを指定すると計算が開始される。

ここでは仮にetohaq_erというフォルダを新規に作成し指定する。

IV. ER法実行
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1. 計算終了後、MD | Gromacs | ER法結果読み込みをクリックする。
2. 計算を実行した場所を聞かれるので、ER法実行のところで指定したフォルダ

（ここではetohaq_er）を選択する。
結果表示画面が出現し、溶媒和自由エネルギーが表示される。

V. 結果の表示
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/
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