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概要
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• 本チュートリアルでは、水・ベンゼンそれぞれのHildebrand溶解度パラメータ
および、水・ベンゼン間のχパラメータ、DPDのaijパラメータを算出します。

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。

• 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。
• 剛体モデルの水を用いるため本来なら水の気相の計算は不要だが、現在の

Winmostar™の仕様上エネルギーファイルが必要なため計算を実施する。

ベンゼン液相
のMD計算

ベンゼン気相
のMD計算

水液相
のMD計算

水気相
のMD計算

結果の解析



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/download_jp.htmlのインストール方法のビルド済みの
cygwin_wmをインストールする場合をクリックし、そこに書かれた手順に従いセッ
トアップを行います。

動作環境設定
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こちら

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


I. 成分１の液相のMD計算（モデリング）

Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 4

ここでは成分１をベンゼンとする。
1. -C6H5をクリックする。
2. Replをクリックすることでベンゼンが作成される。
3. (名前を付けて保存)をクリックする。
4. ファイル名はbenzene.mol2として保存する。
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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をクリックする。

I. 成分１の液相のMD計算（系の作成）
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1. Enter # of moleculesに150と入力しOKをクリックする。
2. Buildをクリックする。

I. 成分１の液相のMD計算（系の作成）
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以下のように、メインウィンドウに作成された系が表示される。

I. 成分１の液相のMD計算（系の作成）
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1. ソルバを選択からGromacsを選択し、 (キーワード設定) をクリックする。
2. Resetをクリックする。
3. PresetにMinimize (fast)、# of Threadsに並列数を指定する。
4. Runをクリックし、座標ファイル名とトポロジファイル名をそれぞれ

c6h6_liquid.groとc6h6_liquid.topとして保存する。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化1）
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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)を指定する。
3. nstepsに25000、constraintsにall-bondsを指定する。
4. Runをクリックする。「継続ジョブを開始しますか？」と聞かれたらはいをクリック

する。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化2）
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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. PresetにNPT (fast)を指定する。
3. nstepsに25000、constraintsにall-bondsを指定する。
4. Runをクリックし、先ほどと同様に計算を開始する。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化3）
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計算終了後、キーワードは変更せず、 (Gromacs実行)をクリックし、
本計算を実行する。

I. 成分１の液相のMD計算（本計算）
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1. (ファイルを開く) をクリックする。
2. 先ほど保存したbenzene.mol2を開く。

II. 成分１の気相のMD計算（系の作成）
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1. (キーワード設定)をクリックする。
2. Resetをクリックし、PresetにMinimize (vapor, fast)を指定する。
3. Runをクリックする。
4. シミュレーションセルを作成しますか?と聞かれるのではいをクリックする。
5. 距離を入力は12のままOKをクリックする。
6. ファイル名を6h6_vapor.gro、c6h6_vapor.topとして保存する。

II. 成分１の気相のMD計算（平衡化1）
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1. (キーワード設定)をクリックする。
2. Extending Simulationにチェックを入れる。
3. PresetにNVT (vapor, fast)を指定し、constraintsにall-bondsを指定する。
4. Runをクリックする。

II. 成分１の気相のMD計算（平衡化2）
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1. (キーワード設定)をクリックする。
2. Basicタブにてgen-velをnoに設定する。
3. Runをクリックする。

II. 成分１の気相のMD計算（本計算）
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• 成分1の溶解度パラメータのみ必要なときは「Ⅳ. 結果処理」に進む。
• χ・DPDパラメータが必要なときは、成分2の液相・気相の計算を実施する。

• ここでは成分2として水を取り上げる。

III. 成分2のMD計算
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1. (溶媒を配置/系を作成)をクリックする。
2. Add Waterをクリックし、900個の水分子を追加する。
3. Set Densityの値を0.9に変更し、Buildをクリックする。

III. 成分2の液相のMD計算（系の作成）
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作成された系は下図のようになる。
1. 成分1の液相のMD計算（平衡化1～3および本計算）の手順に従い、

成分2の液相の計算も実施する。
2. 保存する座標ファイル名とトポロジファイル名はそれぞれ

h2o_liquid.gro、 h2o_liquid.topとする。

III. 成分2の液相のMD計算
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1. (溶媒を配置/系を作成)をクリックする。
2. Add waterをクリックし、1個の水分子を追加する。
3. Set Densityの値を0.001に変更し、Buildをクリックする。

III. 成分2の気相のMD計算（系の作成）
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作成された系は下図のようになる。
1. 成分1の気相のMD計算（平衡化1～2および本計算）の手順に従い、

成分2の気相の計算も実施する。
2. 座標ファイル名はh2o_vapor.gro、トポロジファイル名はh2o_vapor.topとする。

III. 成分2の気相のMD計算
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(結果解析) |χ/DPDパラメータをクリックする。

IV. 結果解析
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1. Molecule Aタブをクリックする。
2. Liquid Phaseのedr FileのSelectをクリックし、

c6h6_liquid_gmx_tmp以下のgmx_tmp_mdrun.edrを選択する。
3. Liquid Phaseのgro FileのSelectをクリックし、

c6h6_liquid_gmx_tmp以下のgmx_tmp_mdrun.groを選択する。
4. Vapor Phaseのedr FileのSelectをクリックし、

c6h6_vapor_gmx_tmp以下のgmx_tmp_mdrun.edrを選択する。

IV. 結果解析
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Molecule A（ここではベンゼン）のHildebrand溶解度パラメータδおよび、
Molecule A同士のDPDパラメータAiiは以下の場所に出力される。

文献値等と比較の際には、単位に注意する。

IV. 結果解析

同種粒子間
DPDパラメータ

溶解度パラメータ
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χおよびDPDパラメータAijを求める場合

1. Molecule Bタブをクリックする。
2. Liquid Phaseのedr FileのSelectをクリックし、

h2o_liquid_gmx_tmp以下のgmx_tmp_mdrun.edrを選択する。
3. Liquid Phaseのgro FileのSelectをクリックし、

h2o_liquid_gmx_tmp以下のgmx_tmp_mdrun.groを選択する。
4. Vapor Phaseのedr FileのSelectをクリックし、

h2o_vapor_gmx_tmp以下のgmx_tmp_mdrun.edrを選択する。

IV. 結果解析

同種粒子間
DPDパラメータ

溶解度パラメータ
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Chi/Aijタブに、χパラメータおよびDPDパラメータ（ Aij-Aii ）が出力される。

IV. 結果解析

χパラメータ

異種粒子間
DPDパラメータ
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DPD計算を行わない場合は本章を省略する。
DPD計算の詳細な設定方法は
「WinmostarTM LAMMPSチュートリアル 散逸粒子動力学」を参照のこと。
MD | LAMMPS | 散逸粒子動力学法 | DPDセルビルダにおいて系を作成する際、
Density欄にはChi/Solubility PatametersウィンドウのChi/Aijタブに表示されている
Density for DPDの値を入力する。

V. DPD計算の設定
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次に、MD | LAMMPS | 散逸粒子動力学 | ポテンシャル編集のNonbondタブにお
いて、A-A間やB-B間のAijについては、MonomerA, MonomerBタブでそれぞれ取
得した同種粒子間DPDパラメータAiiを指定する。ただし、成分1あるいは2のどち
らかの値に統一する。A-B間のAijは、上で採用した同種粒子間DPDパラメータで、
取得した異種粒子間DPDパラメータ（ Aij-Aii ）を足した値を入力する。

水-ベンゼンのDPDパラメータの算出に関しては文献
[A. Maiti and S. McGrother, J. Chem. Phys., 120 (3), 2004, 1594.]を参考にした。

V. DPD計算の設定

この例では、同種粒子間パラメータに
H2Oの値を採用し、小数点以下の値
は四捨五入している
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