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 分子科学計算ソフトウェア
(Winmostar)の開発 

株式会社テンキューブ研究所 千田範夫 

第22回 エンバカデロ・デベロッパーキャンプ東京 
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千田＝１０００＝１０３ ＝テンキューブ 
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構造 流体 

化学（計算化学） 

シミュレーション 
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分子設計とコンピュータ 

合成ターゲット 

合成 

分析 

測定 

製品化 

もっと効く薬？ もっと青く光る材
料？ 

物性の予測 
合成方法の提案 
分析データの解析 
等 

経験と勘で 分子科学計算 

回る回数を減らす 
回るスピードを上げる 
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20年前 

現在 
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クラウド 
京 

TSUBAME 
FOCUS 

並列クラスター計算機 

SSH 
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Winmostar      58254 
 
preplot.for      193 
opencubegen.f90 6027 
phi2.for        1104 
phicon.for       666 
phi2vr.for      1931 
cube2phi.for     119 
molsav.for       867 
mmstar.for      5716 
cndosw.for      3055 
Mopac6.for     32780 
               56193 

Delphi 

Fortran 

CCL Home等 
軌道係数からﾎﾞﾘｭｰﾑﾃﾞｰﾀ 

名古屋大 
等値面 

函館高専 
分子表面積・体積 

福山大 
紫外・可視吸収ｽﾍﾟｸﾄﾙ 

Winmostarソースコード行数 

連携プログラム Mopac2009,Gaussian,GAMESS等 

Stewart 
半経験的分子軌道法 
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･･･ 
Writeln 
CreateProcess 
･･･ 
･･･ 
WaitForSingleObject 
Read 
･･･ 

READ 
･･･ 
計算 
･･･ 
WRITE 終了を検知 

結果出力 
読込み 

入力データ 書込み 

Winmostar本体（Delphi） 外部ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑ（*.exe） 

Winmostar本体から外部ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑの制御方式 

起動 

Win32API 
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猿でも出来るMO計算 

分子モデリング 

分子計算（分子軌道法、分子動力学法） 

結果表示 

専門家も使うツールへ 
Z-Matrix 
クリーン機能 
Linux対応 
VRML,CIF 
Gaussian,GAMESS 
Molda,Facio連携  
…, 

Winmostar：分子計算支援ソフトウェアの開発 

簡単 
軽い 

V2からV3へ 2004 ＩＰＡ未踏ソフト創造事業 
VisualBasicからDelphi7に書き換え 



2012/05/31 11 
ぬいぐるみモデラーの開発 

東大Ｍ２ 森悠紀さん 

スーパークリエータ認定式 2006/10 社長表彰 2006/11 

天才プログラマー／スーパークリエータ 2005/10 
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趣味から仕事 
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2010/2/8 ひまわりベンチャー助成金交付式 
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2012/5/18 日本コンピュータ化学会功労賞 
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アカデミックフリー 

商用版 （一般：99,750円、教育機関：49,350） 
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Winmostarの将来？ 
 
Delphi7からXE2 
マルチプラットフォーム 
64bit 
新機能 
拡販 

Windows7では動作怪しい 
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