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概要
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• 水-ベンゼンの液-液界面間の密度分布と界面張力を計算します。

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。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。

ベンゼン液相
の平衡化

水液相
の平衡化

界面系の作成 界面系の平衡化 結果の解析界面系の本計算



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

Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 3

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


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。
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1. (名前を付けて保存)をクリックする。
2. benzene.mol2として保存する。

I. 成分1の液相のMD計算（モデリング）
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1. (溶媒を配置/セルを作成)をクリックする。
2. Add mol2 Fileをクリックする。
3. 先ほど保存したbenzene.mol2を選ぶ。

I. 成分1の液相のMD計算（系の作成）
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1. mol2ファイルを選んだ後、Enter # of moleculesに150と入力しOK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、メイン画面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をクリックする。座標ファイル名、トポロジファイル名はそれぞれ、

benzene.gro、benzene.topとする。

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にチェックを入れる。
3. PresetにNVT (fast)を指定する。
4. nstepsに25000、constraintsにall-bondsを指定する。
5. Run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をクリックする。

I. 成分１の液相のMD計算（平衡化3）
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1. MD | Gromacs | 最終構造を読み込み（gro）クリックする。
2. デフォルトで選択されるファイルを選択する。
3. 表示 | 周期境界折り返し表示 | なしを選択する。

I. 成分1の液相のMD計算（座標の編集）
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1. 編集 | 周期境界条件に基づき原子を再配置をクリックする。
2. セルの内側に分子単位で再配置をクリックする。
3. (名前を付けて保存) をクリックし、benzene_eq.mol2として保存する。

I. 成分1の液相のMD計算（座標の編集）
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1. (溶媒を配置/セルを作成) をクリックする。
2. Set Box Sizeを選択し、Importをクリックする。
3. Box TypeにTriclinicを選択する。

II. 成分2の液相のMD計算（系の作成）
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1. Add Waterをクリックし700と入力しOKをクリックする。
2. Buildをクリックする。

II. 成分2の液相の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. Extending Simulationのチェックを外す。
3. PresetにMinimize (fast)を指定する。
4. Runをクリックし、ファイル名はwater.groおよびwater.topとする。
5. 警告ウィンドウではいをクリックする。

1. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。
2. Extending Simulationをチェックし、PresetにNVT (fast)を指定する。
3. Runをクリックする。

II. 成分2の液相のMD計算（平衡化1&2）
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1. (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.  以下の様に設定する。

pcoupltypeにsemiisotropic

ref-pに1.0 1.0

tau-pに1.0 1.0

compressibilityに0 4.5e-5

（x,y方向に圧力制御をしないための設定）
4.  Runをクリックする。

II. 成分2の液相のMD計算（平衡化3）
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1. 成分1と同様に、 MD | Gromacs | 最終構造を読み込み(gro)をクリックする。
2. デフォルトで選択されるファイルを選択する。
3. 編集 | 周期境界条件に基づき原子を再配置をクリックする。
4. セルの内側に分子単位で再配置を選択し、OKをクリックする。
5. (名前を付けて保存)をクリックし、water_eq.mol2として保存する。

II. 成分2の液相のMD計算（座標の編集）
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1. MD | 界面ビルダをクリックする。
2. Cell 1でBrowseをクリックし、benzene_eq.mol2を選択する。
3. Cell 2でBrowseをクリックし、water_eq.mol2を選択する。
4. Buildをクリックする。

III. 界面系のMD計算（系の作成）
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1. ファイル名はinterface.mol2として保存する。
2. 保存後、界面ビルダをCloseする。
3. 視点を調整すると作成された系を確認できる。

III. 界面系のMD計算（系の作成）
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III. 界面系のMD計算（平衡化1～3）

1. (キーワード設定)をクリックする。
2. Extending Simulationのチェックを外す。PresetにMinimize (fast)を指定する。
3. Runをクリックする。
4. ファイル名はそれぞれinterface.groおよびinterface.topとする。

1. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。
2. Extending Simulationをチェックする。
3. PresetにNVT (fast)を指定し、constraintsにall-bondsを指定する。
4. Runをクリックする。

1. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。
2. PresetにNPTを指定し、以下のように指定する。

Basicタブのpcoupltypeにsemiisotropic

ref-pに1.0 1.0

tau-pに1.0 1.0

compressibilityに0 4.5e-5

constraintsにall-bonds

3.   Runをクリックする。
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III. 界面系のMD計算（本計算）

1. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。
2. Basicタブにてnstepsを50000と指定する。
3. Runをクリックする。
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1. (結果解析) | 密度分布を選択する。
2. デフォルトで選択されるファイルを開く。

IV. 結果処理
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1. DenstyタブのGroupでWaterとnon-Waterにチェックを入れる。
2. Drawをクリックすると、z方向に沿った密度分布が出現する。
3. 確認後、Closeをクリックする。

IV. 結果処理
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1. (エネルギー変化) をクリックし、デフォルトで選択されるファイルを開く。
2. Calc Aveをクリックし、Enter first frame to readは0のままOKをクリックする。

表示されたテキストファイルの#Surf*SurfTenの欄に、
界面張力と系内の界面数（ここでは2）の積が表示される。
単位は1 bar nm=0.1mN/m

IV. 結果処理
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

