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【緒言】 
	
 これから分子動力学 (MD)法を学ぶ初学者への入門のために，Mathematica を用いたプログラムを開
発した。プログラムの簡便のため，扱える系やアルゴリズムはごく基本的なものに限定した。立方体

MDセル内の Lennard-Jones (LJ)粒子系について，NEVまたは NVTの各アンサンブルによる計算が可能
である。 
 
【方法】 
	
 プログラムの開発には Mathematica 9.0.1.0を用いた。プ
ログラムの基本構造は成書 (片岡，1994)[1]をもとにしてい

る。運動方程式の数値積分には Verlet 法，NVT 計算にお
ける温度制御には速度スケーリング法を用いた。 
	
 LJ 粒子による fcc 単位格子を三次元方向にそれぞれ
nfcc 個積み重ね (したがって系の粒子数は 4 × nfcc3個

となる)，そこから各粒子の位置をランダムに変位させた
構造を初期配置とした。図１に nfcc = 4 (256粒子系)，数
密度 numberDensity = 0.6 σ -3としたときの初期配置の

例を示した。 
	
 計算の初期設定においては，nfccと numberDensity
のほかに，温度 (NEV計算においては初期温度) temp /εk-1，

MDステップ数 nstep，計算時間刻み dt /τなどが指定で
きる。ただし，σ および ε は LJ パラメータ，k はボルツ
マン定数で，時間を表す換算単位 τ は，LJ 粒子の質量 m
を用いてτ = σ (m /ε )1/2 と定義される。三次元周期境界条

件を適用し，分子間相互作用のカットオフ距離はセル幅の半分とした。 
 
【結果】 
	
 nfcc = 4，numberDensity = 0.6 σ -3，

temp = 1 εk-1，nstep = 1000，dt = 0.01 τに
おける NEV 計算の例を示す。この温度密度
では系は液体と考えられ，実際二体相関関数

や自己拡散係数は液体的な結果を示す。 
	
 図２には，速度自己相関関数 (velocity auto- 
correlation function; VAF)および平均二乗変位
(mean square displacement; MSD)をプロット
した。それぞれから求めた自己拡散係数 Dは 

VAFより： D = 0.127 σ 2τ -1, 
MSDより： D = 0.120 σ 2τ -1. 

となり，互いによく一致した。 
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図１. nfcc = 4，numberDensity = 
0.6 σ -3における初期配置の例。 
 

 
図２. 速度自己相関関数および平均二乗変位。 
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