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• 本書はWinmostar V11の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V11をお使いになる方はビギナーズマニュアルを参照してください。

• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、講習会を受講ください。

– Winmostar導入講習会：基礎編チュートリアルの操作方法のみ紹介します。

– Winmostar基礎講習会：理論的な背景、結果の解釈の解説、基礎編チュートリアルの操
作方法、基礎編以外のチュートリアルの一部の操作方法を紹介します。

– 個別講習会：ご希望に応じて講習内容を自由にカスタマイズして頂けます。

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

• 本書の著作権は株式会社クロスアビリティが有します。株式会社クロスアビリティの許諾な
く、いかなる形態での内容のコピー、複製を禁じます。
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本書について
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https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/BeginnersGuide.pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/intro/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php


• 本チュートリアルの実施にはWinmostar V11プロフェッショナル版エリートが必要です。

• 本書ではVASPのon-the-fly機械学習力場機能を用いてNPT計算を実行し、格子定数とセル体積
の平均を取得します。

注意点：

• k点の取り方、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影響を与えます。

• Winmostar V11のVASP GUIはリモートジョブのみ対応しています。あらかじめリモートサー
バ上でVASPの動作環境がセットアップ済みである必要があります。
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概要
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プロジェクトモードはVASPに対応していないため必ずファイルモードを使用してください。

基本的な操作方法はVASP基礎編チュートリアルを参照してください。

1. Winmostarを起動し、新規ファイルをクリックし、ファイル｜インポート｜Samplesファイ
ル｜si.cifをクリックします。

– 任意のファイルを読み込む場合はこの段階で代わりにファイル｜ファイルをインポートを使います。

2．ファイルをインポートダイアログで破棄して読み込みをクリックします。
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I. 系のモデリング
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https://winmostar.com/jp/tutorials/VASP_tutorial_1%28Basic%29.pdf


1. 固体｜格子を変換をクリックし、「…コンベンショナルセルに変換しますか？」と表示された
らはいをクリックします。

2. 固体｜スーパーセルを作成をクリックし、a、b、cを全て「2」に変更し、 OKをクリックし
ます。
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I. 系のモデリング
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1. ツールバーのソルバからVASPを選択します。（WinmostarV11プロフェッショナル版エリー
トのみ出現します）

2.      (キーワード設定) をクリックします。プリミティブセルに変換するか聞かれたらいいえを
クリックします。

3. VASP Keyword Setupウィンドウ左下のResetをクリックし、はいをクリックします。
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II.計算の実行
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1. BasicタブのIBRIONを「0」、ISIFを「3」、ENCUTを「300」、 ISMEARを「-1」、
ISYMを「0」に変更します。

2. AdvancedタブのNSWを「10000」、 EDIFFを「1E-6」、SIGMAを「0.0258」、IVDW
を「10」に変更します。

3. MD タ ブ の POTIM を 「 2.0 」 、 MDALGO を 「 3 」 、 TEBEG を 「 400 」 、 
LANGEVIN_GAMMAを「1」、LANGEVIN_GAMMA_Lを「10」、PMASSを「10」に変
更します。

4. MLFFタブのML_LMLFFを「.TRUE.」、ML_WTSIFを「2」に変更します。
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II. 計算の実行
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II.計算の実行
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1. VASP Keywords Setupウィンドウ右下のRunをクリックします。（Winmostar V11の
VASP GUIはリモートジョブしか対応していません。）

2. Submit Remote Jobウィンドウが開いたら、リモートサーバの設定を行います。設定方法
はVASP基礎編チュートリアルで確認できます。

3. Submit Remote JobウィンドウのSend & Submitボタンをクリックし、保存するファイ
ル名を入力して（本ページでは「si_mlff」とする）、保存をクリックします。

4. ジョブの終了後Submit Remote JobウィンドウのGet All Filesをクリックします。

https://winmostar.com/jp/tutorials/VASP_tutorial_1%28Basic%29.pdf


1.  (アニメーション) をクリックし、計算の実行で取得した「XDATCAR」、「CONTCAR」を選
択し開くをクリックします。

2. Custom Plotをクリックし、 Custom Plotウインドウを開きます。
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V. 結果解析
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1. Y axes の2番目のPlotにチェックを入れ、プルダウンでCell vector aを選択します。その
後、Add Y axesボタンをクリックすると、リストにCell vector aが追加されます。

2. 1．と同様の手順でCell vector b、Cell vector c、Volumeもリストに追加します。

3. Y axesのデフォルトでチェックが入っていた3rd value in log file (T)のチェックを外しま
す。

10

V. 結果解析
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1. Optionsをクリックし、Calculate Averageをクリックします。Rangeの設定は、デフォル
トのまま変更せずにOKをクリックします。

2. Cell vector a、Cell vector b、Cell vector c、Volumeの平均値が表示されます。

11

V. 結果解析
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• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、Winmostar導入講習会、Winmostar基礎講習会、
または個別講習会の受講をご検討ください。（詳細はP.2）

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

以上
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最後に
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ユーザマニュアル Winmostar 講習会の風景

https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/intro/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic/
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/
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