
WinmostarTM チュートリアル
OpenMX

分子動力学編
V9.3.0

株式会社クロスアビリティ

2019年6月7日



概要
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• メタン分子の分子動力学計算をごく短時間実行します。最初に300 Kで温度
制御した状態で計算し、エネルギー、温度、アニメーションの可視化を行いま
す。

注意点：
• バンド数、擬ポテンシャルの種類、カットオフエネルギーは計算結果に大きな
影響を与えます。本チュートリアルではすぐに結果を取得できるよう、精度を
落とした設定を用います。

• 系のサイズも計算結果に影響を与えます。
• 平衡化に十分な時間をかけ、本計算も長時間実行することで再現性の高い
データを取得することができます。

温度制御つきの計算 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/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


I. モデルの作成
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メイン画面上にてCH4分子をモデリングする。



I. モデルの作成
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1. (セルを作成/編集)をクリックする。
2. Createをクリックし、OKをクリックすると、セルが作成される。
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II. 温度制御つきの分子動力学計算
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1. ソルバ一覧からOpenMXを選択する。
2. (キーワード設定)をクリックする。
3.  Resetをクリックする。
4. MDタブにてTypeからNVT_VSを選択する。
5. Runボタンをクリックし、 ファイル名をch4.mxinとして保存すると計算が始まる。
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1. 計算終了後、 (アニメーション) をクリックし、
デフォルトで選ばれるファイルをクリックする。

2. Animationウィンドウの (再生ボタン)をクリックすると、
アニメーションがメインウィンドウに表示される。

II. 温度制御つきの分子動力学計算
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1. 値のリストを見やすくするため、Animationウインドウを横に広げる。
リストの8列目にはTemperature（温度）が表示され、300 K前後で推移していることを
確認する。
2.  Animationウインドウ右下のプルダウンから8を選択すると、Animationウインドウ
下部に温度の時間変化が表示される。

II. 温度制御つきの分子動力学計算
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/
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