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第1章 COGNACとは

　 COGNAC (COarse Grained molecular dynamics program by NAgoya Cooperation) とは、高機能材

料設計プラットフォームの研究開発の一環として開発された、汎用粗視化分子動力学プログラムである。[1]

粗視化分子動力学とは、原子 1個を一つの質点として運動方程式を解いていく、通常のアトミスティックな古

典分子動力学と異なり、いくつかの原子の集合体を一つの単位として、その構成単位のダイナミクスをシミュ

レーションする。それにより通常のアトミスティックな分子動力学に比較して、大きなサイズ（原子数、分子

数、重合度）のシステムの長時間のダイナミクスをシミュレーションすることが可能になる。ただし、シミュ

レーションモデルの自由度が大きくなる分、粗視化の単位、粗視化単位のポテンシャル関数、およびポテンシャ

ルパラメータなどの選択の自由度も増大し、ユーザーにゆだねられる部分が大きい。

COGNACにおいては、分子動力学として一般的に用いられる各種アンサンブル、およびポテンシャル関数

に加えて、ビーズ－スプリングモデル、Dissipative particle dynamics(DPD)等の粗視化シミュレーションを

行う際に利用される、ポテシンャル関数、運動方程式が組み込まれている。また材料物性予測のために有用な、

流動、伸張変形、あるいは固体壁などの外場、架橋反応等の化学反応などの機能を有する。さらにユーザーに

よるモデル、ポテシンャル関数等の拡張が容易に行えるプログラム構成を持つ、汎用粗視化分子動力学プログ

ラムとして、設計、開発が行われた。

これら多様な機能に加えて、COGNACは相分離構造を取り扱うために、新たに開発されたアルゴリズム

を持ち、平均場シミュレータ SUSHIにより求められた相分離構造に基づいて、粗視化分子動力学のための分

子鎖構造を生成し、シミュレーションを行うことが出来る。この機能により、SUSHI、Muffinなどの他のメ

ソスケールシミュレータとの連携が可能になり、メソ領域シミュレーションによる高機能材料設計に対して、

有用なツールとなる。

2014年 3月、OCTAおよびCOGNACはじめOCTAに含まれる他のエンジンの概要、適用事例を紹介

する書籍が発行され [2]、2017年 7月には増補版が発行された [3]。OCTAを活用するための有益な内容が含ま

れているので、マニュアルとあわせてそちらの書籍も参照されたい。
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第2章 理論背景

　本章では、COGNACの主な機能、および COGNACで用いている（粗視化）分子動力学シミュレー

ションのためのアルゴリズムの理論的背景を解説する。機能の詳細に関しては 5章を参照のこと。

なお、分子動力学のアルゴリズム全般に関しては参考文献 [4, 5, 6, 7, 8, 9, 10, 11]等も参考にされたい。

2.1 機能概要

以下に、COGNACの主な機能をあげる

• 計算可能な分子構造 : 任意のアーキテクチャー（直鎖および分岐高分子鎖、低分子、単原子分子等)の分

子構造の集合

• 初期構造作成 : 非晶、結晶、半結晶ラメラ、SUSHIによって得られた相分離構造などの初期座標を生成

• 分子動力学アンサンブル : NVE、NVT、NPH、NPT、および Lees-Edwards 境界条件によるせん断流

動、あるいは Unit Cellの変形による非平衡分子動力学

• 分子力学 : 最急降下法、共役勾配法等によるエネルギー極小化

• DPD : Dissipative particel dynamics [12, 13]

• ポテンシャル : 結合ポテンシャル (Bond、Angle、Torsion)、非結合ポテンシャル、静電力、外場（固体

反射壁、均一電場、濃度場ポテンシャル等）

• 境界条件 : 周期境界条件。Lees-Edwards境界条件。スタガード反射境界条件

• 化学反応 : 化学結合の生成、切断、重合反応、原子種の置換

2.2 注意事項

ここではCOGNACの機能説明上の注意、用語の定義などを数点あげる

2.2.1 単位系

COGNACの入出力は無次元単位系を用いている。実単位とのコンバートを行う際には、長さ、質量、時間

等異なる次元を持つ 3種類のパラメータの reduced unitと real unitの対応関係を与えて換算する。COGNAC

UDF データにスケーリングパラメータをセットすることにより、GOURMET上で単位換算を用意に行うこと

が出来る。詳細は §5.2.9および「GOURMET 操作マニュアル」参照。
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無次元単位系の換算例（United atomの例）

Reduced Length 1L = 0.38nm

Reduced Energy (Energy density) 1ϵ = 0.5kJ/mol

Reduced Mass 1M = 23.3× 10−27kg　

とおいた場合（これらの値は United atom modelにおける CH2 unitの質量と、Lennard-Jonesポテンシャ

ルより決めている [14]）

Reduced Temperature 1T = ϵ/R = 60.1K

Reduced Time 1t =
√
AvML2/ϵ = 2.01ps

Reduced Density 1ρ = M/L3 = 0.4246g/cm3

Reduced Pressure 1P = ϵ/(AvL3) = 15.13MPa

R:気体定数, Av:アボガドロ数

2.2.2 COGNACにおける圧力とストレス

COGNACにおいては圧力（Pressure, P）とストレステンソル（Stress, σ）は異符号と定義している。す

なわち系の圧力 P と外圧 P0 の関係が P − P0 > 0の場合は、系は膨張する方向を示すが、系のストレス σ と

外部より与えるストレス σ0の関係が σ − σ0 > 0の場合は系は収縮する方向を示す。よって、計算結果として

出力される値は P = −Trσ/3となる。

また、実際に NPTアンサンブル等で圧力、ストレステンソルを指定する場合（§5.2.2参照）、P0I − σ0 の

圧力テンソルが系に外圧として与えられる。

2.2.3 COGNACにおける結合角と二面角の定義

COGNACにおいては、高分子における結合角と二面角の定義でよく用いられる定義に基づき、結合角に

おいては外角、すなわち直線分子の結合角を 0 ° 、また二面角においてはトランスを 0 ° としている。また入

力 UDF等で指定する角度は degreeを用いる。

2.2.4 用語の定義

原子、atom

粗視化分子動力学の場合、1つの質点が 1原子を表すことには必ずしもならないが、本マニュアルでは、便

宜上すべての質点を表す用語として”原子”、あるいは”atom”を用いる。

Interaction Site

COGNACの特徴として Pair interactionあるいは External interactionを作用させるサイトを原子とは別

に定義する。そのサイトを”Interaction Site”と呼び、後述する方法により図 2.1に示すように 1つあるいは

複数の atomにより Interaction Siteを定義することができ、定義に用いた atomすべての座標を用いて Pair

interactionを定義することができる。
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図 2.1: Interaction Siteの定義例

Electrostatic Site

静電相互作用を計算するサイトとして、Interaction Siteと同様に原子とは別に定義する。そのサイトを

”Electrostatic Site”と呼び、点電荷の場合は 1 つの atom、双極子の場合は 2つの atomにより定義される。

2.3 分子動力学

実際にシミュレーションを行う分子動力学部分に用いられている、アルゴリズムの解説を行う。

2.3.1 温度と圧力の計算

分子動力学シミュレーションにおいて、システムの温度および圧力テンソルは以下のように計算される。

• 温度 T

T =
1

(3N −Nc)kB

N∑
i=1

p2
i

mi
(2.1)

ここでN は原子数、kB はボルツマン定数、pi、miは各々、原子 iの運動量と質量である。Ncは拘束さ

れる自由度の数で、たとえば 3次元周期境界条件の場合は Nc = 3となる。同時に §2.3.4で述べる拘束
条件を課した場合は、その分Nc としてカウントされる。

• 圧力テンソル P 周期境界条件あるいは、§2.8にあるスタガード反射境界条件を用いる場合、圧力テンソ
ル Pは下式で計算される。

P =
1

V

 N∑
i=0

p2
i

mi
+

N−1∑
i=0

N∑
j>i

rijfij

 (2.2)

ここで、V はシステムの体積、N は原子数、pi、mi は原子 iの各々の運動量と質量、rij は原子 i, j 間

ベクトル ri − rj、fij は原子 j が原子 iに及ぼす力である。
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2.3.2 アンサンブル

• マイクロカノニカルアンサンブル (NVE ensemble)

ポテンシャルエネルギー P.Eと運動エネルギーK.Eの和で定義されるハミルトニアン H = P.E+K.E.

が一定に保たれるようなアンサンブル。COGNACにおいてはNVEの指定でも 2.3式による温度スケー

ルにより温度を制御することは可能

(
vnew

vold

)2

=
Ttarget

Tsystem
(2.3)

vnew:velocity after scale,vold:velocity before scale

Ttarget:target temperature, Tsystem:current temperature

• 温度制御法 (NVT ensemble)

COGNACは前述の温度スケール以外に温度を制御する方法として以下のアルゴリズムを持つ

– Nose-Hoover [15]

2.4－ 2.6式に従い、仮想質量 Qを与えて温度制御を行う。

∆qi

∆t
=

pi

mi
(2.4)

∆pi

∆t
= −∆U

∆qi
− ζpi (2.5)

∆ζ

∆t
=

∑ p2
i

mi
− gkBT

Q
(2.6)

q:real coordinate of atom, p:moments, U :potential, g:degree of freedom

T :target temperature, Q:fictitious mass

– Loose-Coupling [16]

2.7式で得られる、λにより速度をスケールする。

λ =

[
1 +

∆t

τ
(
T0

T
− 1.0)

]1/2
(2.7)

∆t:time step, τ :characteristic relaxation time, T0:target temperature, T :current temperature

– Kremer-Grest (Langevin-Dynamics) [17]

2.8式の運動方程式を用いたFriction constant + Thermal noiseによる温度制御。Langevin-Dynamics

と等価

mn
d2rn
dt2

= F n −mnΓ
drn
dt

+W n(t) (2.8)

rn:原子 nの座標, mn:質量, F n:力, Γ:friction constant, W n(t):2.9式で定義されるGaussian white

noise

⟨W n(t)Wm(t′)⟩ = 2kBTmnΓ∆nmI∆(t− t′) (2.9)
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• 圧力制御法 (NPH ensemble)

COGNACは圧力を制御する方法として以下のアルゴリズムを持つ

– Andersen [18]

拡張ハミルトニアン法による圧力制御。Lagrangian Lは 2.10式で表され、運動方程式は 2.13、2.14

式より計算される。

L = K +KV − V − VV (2.10)

K: kinetic energy of the system, V: potential energy of the system, KV : kinetic energy of the

additional variable, VV : potential energy of the additional variable.

KV および VV は以下で定義される。

KV =
1

2
QV̇ 2 (2.11)

VV = P0V (2.12)

Q: cell mass, V : volume, P0: target pressure.

s̈ = f/(mV 1/3)− (2/3)ṡV̇ /V (2.13)

V̈ = (P − P0)/Q (2.14)

s:scaled coordinate r = V 1/3s,v = V 1/3ṡ, f :force, m:mass of atom, P :pressure

– Parrinello-Rahman [19]

Andersenアルゴリズムを拡張し、圧力テンソルの個々の成分を制御する。よってユニットセルの異

方的な変形が可能。Lagrangian Lは Andersenのアルゴリズムと同様に 2.15式で表され (external

stressの無い場合)、運動方程式は 2.18、2.19式より計算される。

L = K +KV − V − VV (2.15)

K: kinetic energy of the system, V: potential energy of the system, KV : kinetic energy of the

additional variable, VV : potential energy of the additional variable.

KV =
1

2
Q
∑
α

∑
β

Ḣ2
αβ (2.16)

VV = P0V (2.17)

Q: cell mass, H: transformation matrix, i.e. H = (h1,h2,h3), hα: vector of each axis of the unit

cell, V : volume, P : target pressure.

s̈ = H−1f/m−G−1Ġṡ (2.18)

Ḧ = (P− 1P0)V (H−1)T/Q (2.19)

s:scaled coordinate r = Hs, G = HTH f :force, m:mass of atom, P:pressure tensor

ユニットセル角度を固定する場合は、2.18式の s̈ の非対角成分を強制的にゼロにして計算している。

この場合ハミルトニアンは保存されない可能性がある。
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– Loose-Coupling [20]

Loose-Coupling法により圧力テンソルの個々の成分を制御する。すなわち Parrinello-Rahmanと同

様ユニットセルの異方的変形が可能。

• 温度－圧力制御法 (NPT ensemble)

COGNACでは基本的に前述の NPT、NPHのいくつかの組み合わせのアルゴリズムが利用できる。

– Andersen + Nose-Hoover

Andersen拡張ハミルトニアン法による圧力制御　+ Nose-Hoover法による温度制御。

– Andersen + Kremer-Grest　

Andersen拡張ハミルトニアン法による圧力制御　+ Kremer-Grest法による温度制御。

– Parrinello-Rahman + Nose-Hoover

Parrinello-Rahman拡張ハミルトニアン法による圧力制御　+ Nose-Hoover法による温度制御

– Parrinello-Rahman + Langevin dynamics　

Parrinello-Rahman拡張ハミルトニアン法による圧力制御　+ Langevin dynamicによる温度制御。

– Loose-Coupling [16]

Loose-Coupling法による圧力、温度制御。ユニットセル等方／非等方変形が可能圧力制御は等方的

制御の場合、2.20式で得られる µにより、原子の座標とユニットセルサイズをスケールする。

µ =

(
1 +

∆t

τp
β[P − P0]

)1/3

(2.20)

∆t:time step, β:compressibility of the system, τp:characteristic relaxation time, P0:target pressure,

P :current pressure

非等方的制御の場合は、2.21式に従い transformation matrixHの時間発展を求め、原子の座標を

スケールする。

Ḣ =
P−P0

m
(2.21)

m:cell mass, P0:target pressure tensor, P :current pressure tensor

ユニットセル角度を固定する場合は、2.21式の Ḣの非対角成分を強制的にゼロにして計算している。

• 非平衡ダイナミクス

COGNACにおいては流動、変形などのシミュレーションを行う方法として次の 2通りの方法をもつ。

Lees-Edwards境界条件によるせん断流動

NVEあるいは Langevin dynamicsにおいて、Lees-Edwards境界条件 [21]を用いてせん断流動を与える

ことができる。

NVE+温度スケールあるいは Langevin dynamicsにより流動下において温度制御を行うことも可能であ

るが、SLLOD+Nose-Hoover法による温度制御 [22]も可能である。
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一定速度のせん断流動を与える場合の SLLODの運動方程式は 2.22-2.27式のようになる [4]

ṙix = pix/m+ γ̇riy (2.22)

ṙiy = piy/m (2.23)

ṙiz = piz/m (2.24)

ṗix = fix − γ̇piy (2.25)

ṗiy = fiy (2.26)

ṗiz = fiz (2.27)

riα:coordinate of atom i, piα:moment of atom i, fiα:force on atom i

また、COGNACでは温度制御に加えて応力の制御を行うことも可能である。方法としては Parrinello-

Rahman法により法線方向の応力を制御する。すなわち γ̇yxの場合、z方向の応力を制御するためユニッ

トセル c軸のみ変化する。

（注） Version 8.0 より SLLOD の際の温度制御は拘束法より Nose-Hoover 法に、圧力制御は Loose-

Coupling法より Parrinello-Rahman法に変更になった。

外圧あるいはセルの動的変形

通常のアンサンブルによるシミュレーションの過程で、外圧あるいはユニットセルを動的に変形させる

ことにより、非平衡状態のダイナミクスをシミュレートすることができる。

– 外圧を与えたシミュレーション

Parrinello-Rahmanあるいは Loose-Couplingによる圧力制御を行うアンサンブルを選択し、等方的

な圧力に加えて、外圧に対応する応力テンソルを与えると外圧に応じてユニットセルが変形してし

き非平衡状態のシミュレーションを行うことができる。

– ユニットセルの変形を伴ったシミュレーション

通常のMDシミュレーションの過程で、ユニットセルを一定のタイムステップ毎に変形させる。こ

のユニットセルの変形の際同時に全原子の座標をユニットセルの変形に対応させてアフィン変形を

おこなう。この変形間隔はあまり長く取りすぎると一時の変形量が大きくなりすぎシミュレーショ

ンが不安定になる。逆に短いとユニットセルサイズのリセットなどのための計算時間が多くかかる

ので、経験的に最適間隔を決めてやる必要がある。

また、変形の方法としては、変位テンソルを与える方法、あるいは単純な伸張変形を与える方法な

どがある。

2.3.3 Integration algorithm

COGNACにおいてはMDの時間発展に velocity Verlet algorithm[23]を使用している。一般的なMDの

時間発展としては [23]等に解説されているように、この velocity Verlet以外にも、いくつか方法はあるが、粗

視化分子動力学に要求されるハミルトニアン保存の精度、タイムステップの変化による安定性などを考慮して

COGNACではこのアルゴリズムを採用している。

velocity Verletにおいて、座標 ri および速度 vi の時間発展は 2.28-2.30式で記述される。
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ri(t+∆t) = ri(t) + ∆tvi(t) +
1

2
∆t2ai(t) (2.28)

vi(t+
1

2
∆t) = vi(t) +

1

2
∆tai(t) (2.29)

vi(t+∆t) = vi(t+
1

2
∆t) +

1

2
∆tai(t+∆t) (2.30)

ai:acceleration, ∆t:time step

2.3.4 Constraint

• RATTLE

RATTLEアルゴリズム [24]により結合長、および結合角を拘束する機能をサポートしている。

• Constraint Atom

任意の原子の運動を拘束する機能をサポート。

実際のシミュレーションにおいては、指定した原子の力を強制的にゼロにし、同時に一定の速度を与え

て時間発展を計算する。この場合、ポテンシャルエネルギー、およびペアポテンシャルの場合、ペアの

原子にかかる力はゼロにしない。

この場合、ハミルトニアンは保存されない可能性があるので注意。

2.3.5 Energy Flow

COGNACはMDシミュレーションの過程におけるエネルギーの出入りを計算する機能を持つ。現バージョ

ンでは、計算が可能なのは NVE+温度スケールの場合のみであるが、非平衡MDを行った場合の吸発熱量の

見積もりを行うことが可能である。

計算の方法としては単純で、2.3式にしたがって温度スケールを行った際、スケール前後の温度Tsystem、Ttarget

から、2.31式で求められるエネルギーの出入りをスケールした回数積算して、区間積算量と全積算量を求める。

Energy F low =
1

2
NkB(Tsystem − Ttarget) (2.31)

N : degree of freedom

この定義より、発熱が正の値として出力される。

2.4 DPD

2.4.1 運動方程式

DPDにおいても、Atom iの運動は Newtonの運動方程式により記述される。

dri
dt

= vi, mi
dvi

dt
= fi (2.32)

Atomに作用する力 fi は以下のように 3項よりなる。

fi =
∑
j≠i

(
FC

ij + FD
ij + FR

ij

)
(2.33)
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ここで、FC
ij は通常の粒子間相互作用、FD

ij ,F
R
ij は 2.34式で表される散逸項とランダム力である。

FD
ij = −γwD(rij)(r̂ij · vij)r̂ij , FR

ij = σwRθij r̂ij (2.34)

θij(t)は、⟨θij(t)⟩ = 0および ⟨θij(t)θkl(t′)⟩ = (δikδjl + δilδjk)δ(t− t′)を満たす、ランダムノイズである。

その他の変数の関係は Grootらの論文 [12]に基づき、以下のように決められる。

wD(r) = [wR(r)]2 =

{
(1− r/rc)

2 (r < rc)

0 (r ≥ rc)
(2.35)

rc: cutoff distance (rc = 1 in the reference)

σ2 = 2γkBT (2.36)

2.4.2 Integration algorithm

DPDにおける時間積分は、2.37-2.40式に示すように velocity Verletを修正した形式をとる。[12]

ri(t+∆t) = ri(t) + ∆tvi(t) +
1

2
∆t2f(t)/mi (2.37)

ṽi(t+∆t) = vi(t) + λ∆tfi(t)/mi (2.38)

fi(t+∆t) = fi(ri(t+∆t), ṽi(t+∆t)) (2.39)

vi(t+∆t) = vi(t) +
1

2
∆t(fi(t) + fi(t+∆t))/mi (2.40)

λ : variable factor

2.5 分子力学

COGNACで用いられている分子力学における最適化のアルゴリズムをあげる。最適化アルゴリズムの詳

細は諸々の成書を参考にされたい。

2.5.1 最適化アルゴリズム

• 最急降下法

• 共役勾配法

• カスケード
最急降下法と共役勾配法の組み合わせ。最適化初期において最急降下法を用い、ポテンシャル勾配が低

下した時点で自動的に共役勾配法に切り替える。

2.6 ポテンシャル

COGNACは以下のような相互作用ポテンシャルを計算することにより、系のポテンシャルエネルギーお

よび個々の原子に作用する力を計算する。

Upot = Ubond + Uangle + Utorsion + Unon−bonding + Ucoulomb + Uexternal (2.41)
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Ubond : 結合伸縮（2体間）ポテンシャル

Uangle : 結合変角（3体間）ポテンシャル

Utorsion : 結合 2面角（4体間）ポテンシャル

Unon−bonding : 非結合（原則 2体間）相互作用

Ucoulomb : 静電相互作用（原則 2体間）

Uexternal : 　外場によるポテンシャル

以下に、各項において利用できる関数形等を解説する。

2.6.1 結合伸縮ポテンシャル

結合を定義した原子間の距離に応じて変化するポテンシャル。COGNACでは以下の種類が利用できる。

• Harmonic

Ubond(r) =
1

2
k(r − r0)

2 (2.42)

k: spring constant, r0: equilibrium bond length

• FENE+LJ [25]

Ubond(r) = UFENE(r) + ULJ(r) (2.43)

UFENE(r) =

 − 1
2kR

2
0 ln

[
1−

(
r
R0

)2
]
, r < R0

∞, r ≥ R0

(2.44)

k: spring constant, R0: finite extended length

ULJ(r) =

{
4ϵ

[(
σ
r

)12 − (
σ
r

)6
+ 1

4

]
, r < 21/6σ

0, r ≥ 21/6σ
(2.45)

σ: diameter of the LJ sphere, ϵ: strength of the interaction

（注意）Version7以下では FENE+LJのエネルギーの出力値を表示が見やすいように任意の値でシフト

していたが、Version8以降は表式どおりの値を出力するように変更した

• Gaussian

Ubond(r) =
3kBTr

2

2r20
(2.46)

kB : Boltzmann constant, T : temperature, r0: equilibrium bond length

• Morse

– エネルギーの最小値を 0にする場合

Ubond(r) = A[exp{−B(r − r0)} − 1]2 (2.47)
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– 無限遠のエネルギーを 0にする場合

Ubond(r) = A[exp{−B(r − r0)} − 1]2 −A (2.48)

A,B: constants, r0: equilibrium bond length

• Bond polynomial

Ubond(r) =

N−1∑
n=0

Anr
n (2.49)

N − 1: order of polynomial, An: constant

• Table

結合長 r あるいは r と温度 T の組み合わせを変量とするエネルギー値 Ubond のテーブルデータにより、

任意の結合長と NVTアンサンブルなどにおいて設定した温度におけるエネルギーと力を内挿して計算

する。ただし Fast Tableを用いた場合、距離のみの関数となる。

• DPD

Groot らの [12, 13] 報告する DPD において、用いられている Bond potential。基本的には Harmonic

potentialと同じ

Ubond(r) =
1

2
Cr2 (2.50)

C: constant

• User Bond

ユーザーがソースコードレベルで定義したポテンシャル関数を用いることができる。

2.6.2 結合変角ポテンシャル

定義した 3つの原子のなす角度に応じて変化するポテンシャル。COGNACでは以下の種類が利用できる。

• Theta harmonic

Uangle(θ) =
1

2
k(θ − θ0)

2 (2.51)

k: spring constant, θ0: equilibrium angle

• Theta harmonic 2

Uangle(θ) = k{1− cos(θ − θ0)} (2.52)

k: spring constant, θ0: equilibrium angle

Theta harmonicにおいて θ = 0 or 180deg.になった場合、力の計算が発散するので、その場合はこ

の表式を用いるとよい
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• Cosine harmonic

Uangle(θ) =
1

2
k(cos θ − cos θ0)

2 (2.53)

k: spring constant, θ0: equilibrium angle

• Theta polynomial

Uangle(θ) =

N−1∑
n=0

Anθ
n (2.54)

N − 1: order of polynomial, An: constant

• Table

結合角 θの場合 cosθ、あるいは cosθと温度 T の組み合わせを変量とするエネルギー値 Uangleのテーブ

ルデータにより、任意の結合角とNVTアンサンブルなどにおいて設定した温度におけるエネルギーと力

を内挿して計算する。ただし Fast Tableを用いた場合、結合角のみの関数となる。

• User Angle

ユーザーがソースコードレベルで定義したポテンシャル関数を用いることができる。

2.6.3 結合二面角ポテンシャル

定義した 4つの原子のなす 2面角に応じて変化するポテンシャル。COGNACでは以下の種類が利用できる。

• Cosine polynomial

Utorsion(ϕ) = k

N−1∑
n=0

An cos
n ϕ (2.55)

k: constant, N − 1: order of polynomial, An: constant

• Amber [26]

Utorsion(ϕ) =
PK

IDIV F
{1 + cos(PNϕ− PHASE)} (2.56)

PK: one-half of the barrier magnitude, IDIV F : total number of torsions about a single bond,

PN : periodicity, PHASE : phase shift

• Dreiding [27]

Utorsion(ϕ) =
V

2
[1− cos{n(ϕ− phi0)}] (2.57)

V : barrier magnitude, n: periodicity, phi0: equilibrium angle
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• Table

結合二面角 ϕの場合 cosϕあるいは cosϕと温度 T の組み合わせを変量とするエネルギー値 Utorsion の

テーブルデータにより、任意の結合二面角とNVTアンサンブルなどにおいて設定した温度におけるエネ

ルギーと力を内挿して計算する。ただし Fast Tableを用いた場合、二面角のみの関数となる。

• User Torsion

ユーザーがソースコードレベルで定義したポテンシャル関数を用いることができる。

2.6.4 非結合相互作用ポテンシャル

Interaction site間の相互作用ポテンシャル。前述のとおり、COGNACでは Atom 以外に Interaction site

を定義して、ポテンシャルを計算する。

以下の種類が利用できる。

• Lennard-Jones

Unonbond(rij) =

 4ϵ

[(
σ
rij

)12

−
(

σ
rij

)6
]
+ Ucutoff , rij < rc,

0, rij ≥ rc,

(2.58)

σ: diameter of the LJ sphere, ϵ: strength of the interaction, rc: cutoff distance

– cutoff長より長い距離のエネルギー、力を補正する tail correctionの機能を持つ。この場合はUcutoff

の項は加算されない

– Tail correctionを行わない場合は Ucutoff の項を加算し、cutoff距離で Unonbond = 0になるように

自動的にシフトしている

COGNACにおいては 2原子から定義される Interaction Siteにこの Lennard-Jonesポテンシャルを作

用させた場合、2原子の中心が LJ球の中心になる

• Lennard-Jones with excluded volume [28]

Unonbond(rij) =


4ϵ

[(
σ

rij−REV

)12

−
(

σ
rij−REV

)6
]
+ Ucutoff , rij < rc,

0, rij ≥ rc,

∞, rij ≤ REV .

(2.59)

σ: diameter of the LJ sphere, ϵ: strength of the interaction, REV : trancated length, rc: cutoff distance

• General Lennard-Jones

Unonbond(rij) =

 ϵ
[
A
(

σ
rij

)m

−B
(

σ
rij

)n]
+ Ucutoff , rij < rc,

0, rij ≥ rc,
(2.60)

σ: diameter of the LJ sphere, ϵ: strength of the interaction, m: power of repulsive term n: power of

dispersive term rc: cutoff distance
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• Gay-Berne [29, 30]

Unonbond(ûi, ûj , rij) = 4ϵ(ûi, ûj , r̂ij)[(
σ0

rij − σ(ûi, ûj , r̂ij) + σ0

)12

−
(

σ0

rij − σ(ûi, ûj , r̂ij) + σ0)

)6
]

(2.61)

σ(ûi, ûj , r̂ij) = σ0

[
1− χ

2

{
(α(r̂ij · ûi) + α−1(r̂ij · ûj))2

1 + χ(ûi · ûj)
+

(α(r̂ij · ûi)− α−1(r̂ij · ûj))2

1− χ(ûi · ûj)

}]−1/2

(2.62)

σ0 =
√
d2i + d2j (2.63)

χ =

[
(l2i − d2i )(l

2
j − d2j )

(l2j + d2i )(l
2
i + d2j )

]1/2

(2.64)

α2 =

[
(l2i − d2i )(l

2
j + d2i )

(l2j − d2j )(l
2
i + d2j )

]1/2

(2.65)

ϵ(ûi, ûj , r̂ij) = ϵ0ϵ1(ûi, ûj)
νϵ2(ûi, ûj , r̂ij)

µ (2.66)

ϵ1(ûi, ûj) =
[
1− χ2(ûi · ûj)2

]−1/2
(2.67)

ϵ2(ûi, ûj , r̂ij) = 1− χ′

2

{
(α′(r̂ij · ûi) + α′−1(r̂ij · ûj))2

1 + χ′(ûi · ûj)
+

(α′(r̂ij · ûi)− α′−1(r̂ij · ûj))2

1− χ′(ûi · ûj)

}
(2.68)

χ′ =
k′

1/µ − 1

k′1/µ + 1
(2.69)

– 実際のエネルギー計算においては、Ucutoff の項を自動的に加算し、cutoff距離で Unonbond = 0に

なるようにシフトしている。Tail correctionの機能は無い

– σ0 はインプットされる値を用い、di、dj からは計算されない仕様になっているので注意

• Gay-Berne - Lennard-Jones pair [30]

Unonbond(ûj , rij) = 4ϵ(ûj , r̂ij)

[(
σ0

rij − σ(ûj , r̂ij) + σ0

)12

−
(

σ0

rij − σ(ûj , r̂ij) + σ0

)6
]

(2.70)

σ(ûj , r̂ij) = σ0

[
1− χα−2(r̂ij · ûj)2

]−1/2
(2.71)

ϵ(ûj , r̂ij) = ϵ0ϵ2(ûj , r̂ij)
µ (2.72)

ϵ2(ûj , r̂ij) = 1− χ′α′−2(r̂ij · ûj)2 (2.73)

σ0 =
√
d2i + d2j (2.74)

χ

α2
=

l2j − d2j
l2j + d2i

, χ′α′−2 = 1− k′1/µ (2.75)

– Gay-Berne - Lennard-Jones pairにおいて、実際の計算は α = α′ = 1.0で行う

– 実際のエネルギー計算において、Ucutoff の項を自動的に加算し、cutoff距離で Unonbond = 0にな

るようにシフトしている。Tail correctionの機能は無い
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– σ0 はインプットされる値を用い、di、dj からは計算されない仕様になっているので注意

• Table

Interaction site間の距離 rij、あるいは rij と温度 T の組み合わせを変量とするエネルギー値 Unonbondの

テーブルデータにより、任意の距離とNVTアンサンブルなどにおいて設定した温度におけるエネルギー

と力を内挿して計算する。ただし Fast Tableを用いた場合距離のみの関数となる。球対称の one atom

siteのみをサポートする。

– Tail correctionのフラグを offにしておくと、Ucutoff の項を加算し、cutoff距離で Unonbond = 0

になるようにシフトする。ただし Tail correctionの機能は無いのでフラグ onの場合、補正はされ

ない。

• DPD Grootらの [12, 13]報告する DPDにおいて、用いられている Nonbonding potential。

Unonbond(rij) =

{
1
2aijrc(1− rij/rc)

2 rij < rc

0, rij ≥ rc,
(2.76)

rc: cutoff distance (rc = 1 in the reference)

• Morse

Unonbond(r) = A[exp{−B(r − r0)} − 1]2 −A (2.77)

A,B: constants, r0: equilibrium length

• Buckingham

Unonbond(r) = Aexp(−Br)− C

r6
(2.78)

A,B,C: constants

• User Pair Potential

ユーザーがソースコードレベルで定義したポテンシャル関数を用いることができる。

Tail correction機能

非結合間ペアポテンシャルの計算において、一般的にカットオフ距離 rcutoff を設定し、rcutoff 以上の距

離のポテンシャルは計算しない。このカットオフにより、無視されたエネルギーと力を補正するために Tail

correctionが行われる。エネルギーに関しては、補正のあるなしで Dynamics に影響は与えないが、特に定圧

条件でシミュレーションを行う場合、力の補正は重要である。

具体的な Tail correctionの方法としては、rcutoff より長い距離の動径分布関数 g(r) ≈ 1と仮定して 2.79式

で示すようにポテンシャルを解析的に積分してカットオフ距離以遠のペアからのエネルギーを補正する。力に

関して、力のベクトルそのものは等方性の仮定によりゼロとなるので、2.80式により圧力の補正を行う

Ucorr = 2πNρ

∫ ∞

rcutoff

r2U(r)dr (2.79)

Pcorr = (2/3)πNρ

∫ ∞

rcutoff

r2
rdU(r)

dr
dr (2.80)
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N :number of atom, ρ:density

現在は Lennard-Jonesおよび General Lennard-Jones ポテンシャルのみで Tail correctionが利用できる

2.6.5 外場

COGNACでは外場によるポテンシャルとして、壁面のポテンシャル、電場等の一様外場など以下に示す

ようなものを与えることができる。

• Lennard-Jones atomic type potential

固体壁として、壁面の正方格子上に LJ potentialを持つ点を置き、相互作用を計算する。後述の Flat wall

に比較して計算時間を必要とするが、壁面と平行方向の力が作用されるので壁のずり等のシミュレーショ

ンを行うことができる。

• Lennard-Jones type flat wall [31]

Lennard-Jonesポテンシャルを壁面方向に積分した、2.81式で表されるポテンシャルを Interaction site

に作用させる。直方体セルのみサポート。

Uext(r) = 4πρwallϵwall

[
1

5

(σwall

r

)10

− 1

2

(σwall

r

)4
]
+ Ucutoff (2.81)

σwall:Lennard-Jones radius, ϵwall:Lennard-Jones energy, ρwall:density of wall

図 2.2に Lennard-Jones atomic type potentialと Lennard-Jones type flat wallを比較して示す。

図 2.2: LJ atomic wallと LJ type flat wall の比較

また、上記の 2種類の固体壁の外場を作用させて場合に、§5.10で出力する”Wall Pressure”, Pwall は以

下の様に定義される。
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Pwall =
1

A

N∑
i=1

fwall
i (2.82)

ここで、N は総原子数、Aは壁の面積、fwall
i は固体壁が原子 iに作用する力のベクトルで、Flat wallの

場合 fwall
i は壁面に垂直方向の成分のみを持つが、Atomic wallの場合は壁面に平行方向の成分も持つ。

• Density biased potential [1, 32, 33, 34]

SUSHIあるいはMuffin phaseseparationにより求めた規則格子点上のセグメント種の体積分率の結

果を読み込んで、2.83式に示すように、設定した χ パラメータに応じたポテンシャル Uext(r)を外場と

して与える。図 2.3の例ではMDの Atom Aにかかる外場は 2.83式で与えられる。ここで ϕA,B(r)は、

SUSHIあるいはMuffin phaseseparationにより求められた、セグメント種A、Bの格子点上の体積

分率 ϕA(i, j), ϕB(i, j)等より内挿により求める。

Uext(rm) = kBT
∑
n

χmnϕn(rm) (2.83)

m,n:segment type, χmn:χ parameter between segment typem and n, ϕn(r): volume fraction of segment

type n at position r

図 2.3: Density Biased potential

COGNAC version 4.2からは、以下に記す濃度場データを読み込むいくつかのポテンシャルを含めて、

COGNACにおいて出力するGrid Densityのデータも同様に読み込めるようになっている。たとえ

ば、DPDにより求めた濃度場を読み込み、ビーズ－スプリングモデルなど他のモデルにおいて用いると

いうようなことが可能になっている。

• Lennard Jones type density oriented potential Density biased potentialと同様に、SUSHIあるいは

Muffin phaseseparationにより求めた規則格子点上のセグメント種の体積分率に従った、外場を作用

させる。ポテシンャル関数としては、2.84式に示すように、Lennard Jonesポテシンャルに類似した表

式を取り、読み込んだ濃度場から内挿により求めた Atomの座標 r上の濃度 ϕ(r)を、距離と関連付けて

いる。

Uext(r) =

 4ϵ

[(
σ0

(1−ϕ(r))L

)12

−
(

σ0

(1−ϕ(r))L

)6
]

0 < ϕ(r) < 1.0

0, ϕ(r) ≤ 0,
(2.84)

σ : diameter of the LJ sphere, ϵ : strength of the interaction L : grid spacing
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• Reciprocal power type density oriented potential Density biased potentialと同様に、SUSHIあるいは

Muffin phaseseparationにより求めた規則格子点上のセグメント種の体積分率に従った、外場を作用

させる。ポテシンャル関数としては、2.85式に示すような表式をとり、斥力のみを作用させる。

Uext(r) =

{
k

Ln(1−ϕ(r))n 0 < ϕ(r) < 1.0

0, ϕ(r) ≤ 0,
(2.85)

k : constant n : order of power L : grid spacing

• Total density constrain

2.86式に示すような、原子の座標から求めた、規則格子点上の全原子種の体積分率に係数をかけたポテシ

ンャルを外場として与える。規則格子点上の体積分率は §2.10で説明する方法で計算し、そこで得られた
規則格子点上の体積分率 ϕを元にして、上に説明したDensity biased potentialと同様に ϕ(r)を求める。

Uext(r) = kϕ(r) (2.86)

k:coefficient, ϕ(r):total volume fraction at position r

• External angle potential

空間領域を指定して、その領域に存在する結合角にのみ cosine harmonic typeの結合変角ポテンシャル

を作用させる。部分的に配向した構造（結晶ラメラなど）を作成する際に利用できる。

• External torsion potential

空間領域を指定して、その領域に存在する結合二面角にのみ cosine polynomial typeの結合二面角ポテ

ンシャルを作用させる。部分的に配向した構造（結晶ラメラなど）を作成する際に利用できる。

図 2.4に External angle/torsionを作用させたイメージを示す。

図 2.4: External Angle/Torsion
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• Homogeneous field

3次元ベクトルで与えられる一様な外場Vを Interaction siteに作用させる

Uext = V · r (2.87)

dUext

dr
= V (2.88)

• External velocity field

Muffin phaseseparationにより得られる速度場を、2.89-2.90式で示される SLLODアルゴリズム [35]

により、原子に作用させる

q̇i =
pi

m
+ qi · ∇u (2.89)

ṗi = Fi − pi · ∇u, (2.90)

u : streaming velocity.

この場合、Muffin phaseseparationにおいて流れ場を計算する際に用いた境界条件（例えば、Lees-

Edwardsや固体壁等）に対応する境界条件をCOGNACの入力においても指定することが必須である。

• Tethered Force

指定した Interaction Siteを初期座標 r0 を中心として、2.91式に従い拘束する

Uext = K(r− r0)
2 (2.91)

• User External Potential

ユーザーがソースコードレベルで定義したポテンシャル関数を用いることができる。

2.6.6 静電相互作用ポテンシャル

Interaction Site間の点電荷－点電荷間あるいは双極子－双極子間の静電相互作用ポテンシャルを計算する。

方法として以下のものがある。

• Cutoff法

通常の非結合間相互作用と同様、カットオフ距離を設定し、それより遠い相互作用は計算しない。点電

荷間のクーロン力の計算は、2.92式に従う

Uelectostatic(rij) =
qiqj
ϵr

rij < rc (2.92)

qiorj : point charge of atom i or j, ϵ: Dielectric constant, rc: Cutoff distance

• Cutoff with Debye function

カットオフによるクーロン相互作用計算の際、2.93式のようなダンピング関数を付加する

Uelectostatic(rij) =
qiqj
ϵr

exp(−κr) rij < rc (2.93)

qiorj : point charge of atom i or j, ϵ: Dielectric constant, κ: Inverse of Debye length rc: Cutoff distance



22 第 2章 理論背景

• Reaction Field[36, 37, 38]

双極子および点電荷間の静電相互作用の計算において Reaction field 法による長距離の補正をサポート

• Ewald[4]

Ewald法による点電荷間静電相互作用の計算

Ewald パラメータの自動設定

Ewald法の波数空間におけるパラメータ設定を自動 (AUTO)にした場合、以下の式を用いて値が設定

される

α =
√
π ×

(
5.5N

V 2

) 1
6

(2.94)

nn,k,l =

(
2α

√
11.5× La,b,c

)
2π

(2.95)

N : Number of atoms, V : Volume, La,b,c : Length of unit cell of each vector

• Field electrostatic[39]

DPDに付加して静電相互作用を計算する方法。Atomの持つ電荷より格子点上に電荷を割り振り、Poisson

方程式を解くことにより電場を計算する。

• Particle-Particle Particle-Mesh(PPPM)法 [40, 41]

PPPM法による点電荷間静電相互作用の計算

2.7 初期構造作成

入力 UDFで定義された分子アーキテクチャーに対応して、実際のシミュレーションを行うための初期座標

を作成する方法を以下に解説する。

2.7.1 初期座標発生

• Random : 非晶構造を生成する

結合長ポテンシャルで与えられる平衡結合長に基づいて、ランダムに末端の原子から座標を発生して分

子鎖をのばしていく。この際の、結合角を結合角ポテンシャルで与えられる平衡角に固定するオプショ

ン、および二面角の状態（トランス－シスの two stateあるいはトランス－ゴーシュの three state）を温

度とコンフォメーション間のエネルギー差を指定することにより、制御するオプションを選択すること

が出来る。

なお、初期構造を発生する際には排除体積は考慮していないので、通常後述の構造緩和を行う必要があ

る。
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• Helix : 規則的に配置されたらせん構造を生成する

分子配置の原点として単純立方格子、面心立方格子、体心立方格子、あるいはユニットセル内でのシフ

ト値を指定して配置することが出来る。指定された原点から、繰り返される二面角の配列を指定して一

方方向に分子鎖をのばし、らせん構造を作成する。この際、主鎖に不斉中心を持つ場合は meso-racemi

の指定が可能。

• Crystal : 結晶構造を生成する

格子定数、対称操作、fractional coordinate等を UDFから読み込み、任意の結晶構造を作成する

• Lamella : 半結晶ラメラを生成する

平均場理論により予測される結晶ラメラ間の非晶部の分子鎖の構造を再現するように、結晶ラメラの初

期構造を生成する。

アルゴリズムの詳細に関しては次節で解説する。

• SUSHIの出力を用いた多相構造を生成する

SUSHIによって計算された、ブロックコポリマーやポリマーブレンドのモルフォロジー（セグメント種

およびセグメント濃度分布）を再現した分子鎖の初期座標を生成する機能を、非晶構造作成機能の拡張

として持つ。

アルゴリズムの詳細に関しては以下の節で解説する。

Density biased Monte Carlo

土井プロジェクトにおいて、SUSHIにより計算されるセグメント濃度分布より、分子鎖の初期構造を効率

的に生成する方法を開発した [1, 34, 42]。以下にその方法を解説する。

SUSHIで行っている経路積分を用いた平均場理論より、個々のセグメントの分布、体積分率を求めること

が出来る。例えばセグメント重合度 Nの分子鎖において、個々のセグメントの体積分率は ϕn(r)で与えられ

る。ここで nはセグメント ID(=1,2,…N)、rは位置である。ただし、格子モデルによる平均場計算では、位置

rは 3次元の場合、格子点 (i,j,k)上の離散的な位置におけるセグメント体積分率 ϕn(i, j, k) を与える。

MDシミュレーションに用いる分子鎖の初期座標を発生させる際に、この平均場理論で求められるセグメン

ト体積分率 ϕn(i, j, k)により重みを付けたモンテカルロ法により、順次鎖を成長させていく。重合度 Nの単分

散の系で、平均場計算のセグメントとMDで用いるセグメント（ビーズ）が 1対 1対応をしている場合を例に

取り手順を以下に示す。

1. n=0（末端）のセグメントの座標を決定

乱数により発生した、座標 rにおけるセグメントの存在確率を体積分率 ϕ0(r)とおく。ϕ0(r)は周囲の格

子点上のセグメント体積分率 ϕn(i, j, k)から内挿して求め、[0,1]の一様乱数とを比較して、その座標の

採択を判定する。

2. 分子鎖を順次成長させる

図 2.5に示すように ID=n − 1のセグメントが r′ に存在するとき、セグメント nは図に示す球面 r + ℓ

上に存在する。ここで |ℓ| = b、ただし bは平衡結合長で、初期座標生成の際は固定する。乱数により

|ℓ| = bを満たす ℓを発生し、周囲の格子点上の体積分率 ϕn(i, j, k)から内挿により求められる ϕn(r)に

基づいて ℓを選択する。この場合格子数あるいは重合度が非常に大きくセグメント単位の体積分率の絶
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対値が小さすぎるような場合は、サンプリングの効率を上げるため、あらかじめ 10-100回程度 ℓをラン

ダムに生成しサンプリングを行い、ϕn(r+ ℓ)の最大値 ϕn,max(r+ ℓ)を見積り、実際の座標決定の際は、

新たに発生させた ℓ′ より ϕn(r+ ℓ′)/ϕn,max(r+ ℓ) と [0,1]の一様乱数を比較して採択を決定する。

図 2.5: Density biased Monte Carlo

Lamella generator

土井プロジェクトにおいて、平均場理論により求められる結晶間非晶（インターラメラ）におけるループ鎖

／ブリッジ鎖の確率に基づき、分子鎖の初期構造を精度よく効率的に発生させる手法を開発した。[34]

以下にその手法の概要と結果を示す。

結晶‐非晶ラメラ初期構造構築の方法

1. 構築する結晶‐非晶ラメラの長周期、結晶相の長さを指定する

2. 結晶及び非晶相の密度を指定する

3. 入力で指定される分子鎖の座標を末端から順次生成する。この際、排除体積効果は考慮しない。またこ

の場合、開始末端は必ず非晶領域におく

4. 分子鎖末端からは結晶領域に入るまで、非晶内をランダムウォークして座標を生成する

5. 生成する原子が結晶領域に入ったら、結晶構造に対応するらせん構造に従い、非晶領域に末端が届くま

でのばす

6. 生成する原子が非晶領域に入ったら、平均場により得られたループ鎖／ブリッジ鎖の分布に基づいて、非

晶層部分の座標を非晶の末端まで生成する

7. 鎖末端までを 5-6を繰り返す。この際末端が結晶領域で終わる場合はステップ前の非晶鎖の生成よりやり

直し、末端が非晶部分に存在するようにする

8. 設定の分子数、ステップ 3-7を繰り返す

9. すべての分子の初期座標より結晶部の密度を計算し、設定密度と大きくずれる場合は、すべての分子の

座標生成をステップ 3からやりなおす

10. 初期座標が生成されたら、排除体積効果を導入して構造緩和を行う
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この手順の中で本プロジェクトにおいて独自に開発された Step 6の部分の詳細を以下に解説する。

まず、平均場計算から求められる、ループ鎖／ブリッジ鎖を合計した非晶鎖全体の密度 da を 2.96式より計

算する。

da =

∑
m

{nl(m) + nb(m)} ×m

La
(2.96)

ここで、nl(m)、nb(m)はそれぞれ平均場計算から求められる結晶鎖一本あたりの重合度mのループ鎖、ある

いはブリッジ鎖の存在確率、また La は非晶部分の厚みである。テール鎖および結晶に取り込まれない自由鎖

の存在を近似的に無視すれば、結晶密度により規格化された da は 1.0になる。

実際には結晶相／非晶相の密度を別途設定できるので、与えられた非晶密度／結晶密度比 rdより、1本の分

子鎖が結晶相より非晶相に進行していく確率 paと 非晶相に入らず折り返して結晶相に戻る（タイトフォール

ディング）確率 pf はそれぞれ 2.97、2.98式で与えられる

pa =
rd
da

∑
m

{nl(m) + nb(m)} (2.97)

pf = 1− pa (2.98)

2.97式の総和の部分は、テール鎖を無視した場合、平均場により求められる結晶一本あたりの非晶の本数で

rd = 1の場合の pa に相当する。

ただし、本方法においては、長さ 1のループ鎖とタイトフォールディングの区別を付けることをしておらず、

タイトフォールディングでも必ず長さ 1の非晶部分を持つとする。この場合、全非晶相の密度 d′a(= rd)は 2.99

式で与えられる。

d′a =

[
pa

∑
{nl(m) + nb(m)} ×m

]
+
[
1− pa

∑
{nl(m) + nb(m)}

]
La

(2.99)

ここで、右辺第一項は平均場に基づいた非晶部分由来の項、第二項はタイトフォールディング由来の項である。

2.99式より pa、pf は 2.100、2.101式のように導かれる。

pa =
rdLa − 1∑

m

{nl(m) + nb(m)} ×m−
∑
m

{nl(m) + nb(m)}
(2.100)

pf = 1− pa (2.101)

実際に構造生成の過程において、分子鎖が結晶相の末端まで伸びた場合、平均場計算で得られる nl(m)、nb(m)

に基づきモンテカルロ法により次に非晶鎖として発生させる分子構造（ループ鎖／ブリッジ鎖および重合度m）

を選択する。ただしその際、タイトフォールディングを考慮するために、nl(1)の時のみ、平均場で得られる

nl(1)に 2.100、2.101式で得られる pf を加えた値を確率分布として用いる。

そして、選択された構造に従いランダムに鎖の座標を生成し、選択された長さmで目的のループまたはブ

リッジの構造を取るまで試行を繰り返す。

2.7.2 構造緩和機能

発生させた初期座標より半自動的（ポテンシャルスケーリング等を自動的に行う）に緩和構造を作成できる。

DynamicsとMinimizeによる構造緩和を行うことができる。
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Dynamicsによる構造緩和

MDを用いて構造緩和を行う場合、設定したポテンシャル関数をそのまま適用すると排除体積効果により、

きわめて大きな力が作用し、正常に計算することができない。そのためCOGNACにおいては、力をスケー

ルすることにより排除体積を徐々に導入するという方法をとる。具体的には atomにかかる最大の力の許容値

を設定し、それ以上に力がかかれば、最大値にスケールするという方法をとる。そして、緩和の過程で、個々

の atomにかかる力の平均、最大値が低下していくと、スケールする maximum forceを徐々に大きくしてい

き、最終的にすべての atomにかかる力が初期設定のmaximum force以下になると緩和終了とする。

Minimizeによる構造緩和

緩和の方法としてMinimizeを選択した場合、最急降下法と共役勾配法を順次適用してエネルギー極小化を

行う。

2.8 境界条件

シミュレーションを行う際の境界条件として以下の条件をサポートする。

• 2次元および 3次元周期境界条件

立方体セル、直方体セル、斜方セルに対応

• Lees-Edwards 境界条件 [43]

せん断流動を与える場合の境界条件をサポート

• スタガード反射境界条件
土井プロジェクトにおいて新規に開発された、反射境界条件 [34, 44]をサポート

• 周期境界条件に基づいた化学結合（Periodic chain）

定義されている bond、angle、torsionを、与えられた周期境界条件に基づいて、最短の距離になるイメー

ジの atom間から計算する機能を持つ。無限長鎖のモデリング等に用いる。

スタガード反射境界条件

土井プロジェクトにおいて開発された、新たな境界条件、スタガード反射境界条件 (Staggered reflective

boundary condition)に関して解説する。図 2.6(a)に示す様に通常の反射境界条件では、ユニットセルから出

た原子は境界面に対称な位置にイメージを持つ。高分子鎖の場合、このようなイメージを考えると結合してい

る実在原子とのオーバーラップが生じ、正常に計算を行うことが出来ない。そこで、図 2.6(b)の様に、境界面

に平行に 1/2セルサイズ分ずらした位置にイメージをおくことによりMDシミュレーションにおいて反射境界

条件を実現する。

2.9 化学反応

COGNACでは化学反応を模した、粗視化モデルにおける結合の生成、切断、重合反応、およびAtom Type

の置換を考慮した分子動力学シミュレーションを行うことが可能である。以下にその方法論を解説する。
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図 2.6: スタガード反射境界条件: 黒線は分子の実座標の表示、灰色の線は各境界条件におけるイメージ (a)反

射境界条件、(b)スタガード反射境界条件、(c)周期境界条件

2.9.1 結合の生成、重合反応

COGNACにおいては、架橋、縮重合反応のように　 A+B → A−B という原子種の変更のない単純な結

合の生成に加えてラジカル、イオン反応のように R+M → P −R （ラジカル活性末端 RがモノマーM と反

応し不活性ポリマーユニット P になり、新たにモノマーM が活性末端 Rになるというようなイメージ）とい

うような反応を扱うことが出来る。

結合の生成は、入力において設定した条件にしたがって、MDの過程で結合生成のチェックを行う。以下に

その手順を上げる。

1. 入力における設定項目

• 結合生成の可能性のある Atom Type、その原子種が持ちうる最大結合数を指定する

• 実際に生成しうる結合をなす Atom Typeのペアを先の AtomType の指定の中から選択する

• 結合判定のチェックを行うインターバルを設定する

• 結合生成の閾値となる距離を指定する

• 結合生成の確率を指定する

• 分子内結合を許可するかどうかのフラグを設定する

• 生成した結合の Bond Potential Nameを指定する

• 生成した結合により新たに定義される結合角、結合二面角の Potential Name を指定する（オプ

ション）

重合反応の場合、上記に加えて以下のような設定を行う

• 生成する活性末端の原子種

• 生成する不活性原子の原子種

• 生成する活性末端の原子名（オプション）

• 生成する不活性原子の原子名（オプション）

2. MDシミュレーションにおける結合生成のチェック

入力で設定したインターバル (time step)毎に、結合可能な atom間の距離を計算し、指定した閾値以内

に近づいている場合、指定された反応確率に基づいて結合を生成する。結合が生成する場合は atom間の
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Pair interactionを offにし、Bond potentialを onにする。ただし、分子内結合を許可していない場合、

分子内の atomペアが近づいても結合は生成しない。

反応性は基本的に反応確率で指定するが、閾値距離あるいは反応チェックのインターバルを変えることに

よっても差をつけることができる。

3. トラジェクトリの出力

結合が生成して新たに同一分子となった場合、トラジェクトリの Set of molecules、Structureの構

造もそのように変更される。そのため、同一の atomでもmol index、atom indexが変化するので注意。

唯一 Atom IDは、いかなる場合でも変化しない。

2.9.2 Atom Typeの置換

COGNACは、入力において設定した条件にしたがって、MDの過程で Atom Typeの変更する機能を持つ。

この機能は、擬似的な溶媒蒸発（溶媒 Atomが気相に移動した際、Void atomに変換する）などのシミュレー

ションに有効な機能である。以下にその手順を上げる。

1. 入力における設定項目

• 変更の対象となる Atom Type Name

• 変更後の Atom Type Name

• 変更後の Atom Name （オプション）

• 変更後の Interaction Site Type Name

• Atom Type変更のチェックを行うインターバルを設定する

• Atom Type変更の確率を指定する

• Atom Type変更の判断タイプを指定する。現バージョンでは空間領域を指定する機能のみ

2. MDシミュレーションにおける原子種の変更

入力で設定したインターバル (time step)毎に、変更対象のAtom type を持つ atomの位置をチェックし、

指定した領域に存在する場合、指定した確率に基づいて、Atom Type,Atom Name(option),Interaction

Typeの変更を行う。

3. トラジェクトリの出力

Atom Typeが変更された場合、トラジェクトリに Set of moleculesも出力される。

2.9.3 結合の解離

結合の解離は、入力において設定した条件にしたがって、MDの過程で結合解離のチェックを行う。以下に

結合解離の条件とその手順を上げる。

結合解離の条件

1. 結合長による結合解離判定　

通常の熱分解反応等を模擬して、結合長が閾値を超えると結合を解離する。

2. 位置による結合解離判定　

結合の両端の Atomのどちらかが、指定した領域に存在する場合、結合を解離する。低分子の擬似的な

蒸発を取り扱う場合、蒸発した低分子の結合を消去し Void粒子に変換する場合に用いることが出来る
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結合解離の手順

1. 入力における設定項目

Bond Potential毎の解離条件設定

2. MDシミュレーションにおける結合解離のチェック

Bond potentialが設定されている結合をポテンシャル計算毎に、条件に従い判定し、条件を満たせば結

合を解離して、関与する bond potential、angle potential,torsion potentialを offにし、pair interaction

を onにする

3. トラジェクトリの出力

結合の生成と同様に Set of molecules、Structureの構造が変化する。

これら結合の生成、解離、Atom Typeの置換は同時に設定することが可能でシミュレーション過程で生成し

た結合が解離する、あるいはその逆も可能である。

2.10 濃度分布計算法

COGNACにおいては、SUSHI等の連続体モデルと濃度分布などの計算結果を比較するために、atomの

座標データより、規則格子点上の濃度あるいは体積分率を近似的に求める機能を持つ。以下にその方法を解説

する。COGNACエンジン出力においては方法 2で紹介する外挿法を採用している。ただし、第 7章で紹介

する Python scriptによる 1次元方向の濃度分布の解析は上の単純分割法により計算している。

方法 1: 単純な領域分割

図 2.7に示すようにユニットセルを分割し、その分割した単位セル内に存在する Atomの数を数えあげて、

単位セルの体積で割ることにより、単位セルの密度を計算する。

１軸方向の濃度分布の様に、Atom 数に比較して単位セル数を小さく取って、同一単位セル内に存在する

Atom数が多くなるように場合では、比較的精度よく濃度分布を計算することができる。

図 2.7: 単純な領域分割による濃度分布
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方法 2: 外挿法

3次元に単位セルを分割し、単位セル数と Atom数が同程度になると、単純な領域分割による Atomの数え

上げでは、精度よく濃度分布を求めることができない。そこで Atomの体積を考慮し、1つの Atomの存在を

周囲の複数の格子点上の濃度分布として計算する方法により、格子点上の濃度分布をいくらかスムースに変化

させる。

この方法の詳細を 1次元の場合を例にとり図 2.8に示す。図において、1次元上の −1.0, 0.0, 1.0, 2.0という

格子点を定義し、atomが 0.4 の位置に存在するとする。図 2.8(a)に示すように Atomの有効半径を 1.0とし

た場合、三角形で示されるように 0.0, 1.0の 2格子点上に濃度分布を外挿法により Atom由来の存在確率を与

える。図 2.8(b)においては −1.0, 0.0, 1.0, 2.0の 4点に Atomの存在確率を与える。一般的に、Atomが zatom

にあり、有効半径 r とした場合、各格子点 zの存在確率比 ϕ(z)は 2.102式で求められる。

ϕ(z) = 0, z ≤ zatom − r

ϕ(z) = 1.0− zatom − z

r
, zatom − r < z ≤ zatom

ϕ(z) = 1.0− z − zatom
r

, zatom < z ≤ zatom + r

ϕ(z) = 0, z > zatom + r (2.102)

実際には
∑

z ϕ(z) = 1.0になるように規格化した値を格子点上の 1Atom 由来の存在確率とし、対象となる

すべての Atomに関して足し合わせた値が格子点上の Atom数になり、これを単位セル体積で割ることにより

濃度を求める。

図 2.8: 外挿法による濃度分布 (a)r=1.0の場合, (b)r=2.0の場合

3次元の場合、格子点の座標を r(x, y, z)とした場合各々1次元で計算した、存在確率 ϕ(x)、ϕ(y)、ϕ(z)を掛け

合わせることにより、2.103式のようにして、求めることができる。

ϕ(r) = ϕ(x)ϕ(y)ϕ(z) (2.103)

2.11 On the fly 自己相関関数計算

分子動力学シミュレーション結果の解析として、座標、速度、結合ベクトルあるいは応力、エネルギーなど

の物理諸量の経時データの自己関数を計算することは、定常的に行われる。任意の物理量Aの規格化された自
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己相関関数 C(t)は 2.104式で表され、実際の計算には時間 tだけ離れた 2つのデータの多数の組み合わせを用

いる。

C(t) =

⟨
A(t)A(0)

A(0)A(0)

⟩
=

1

tmax

tmax∑
t0=1

A(t0 + t)A(t0)

A(t0)A(t0)
(2.104)

通常の解析では、座標、物理量のデータをファイルに保存し、シミュレーション後に解析を行うが、全ての

タイムステップのデータを保存するにはデータが膨大になり、また処理時間もかかるため、一定の間隔でデー

タを保存する。そのため使用されるデータ点数が少なくなるため、自己相関関数の精度は低下する。

そこでCOGNACでは、Magattiらのアルゴリズム [45]を用いて、経時データの自己相関関数をデータを

ファイルに保存することなく、シミュレーションと同時に (on the fly)解析する機能を持たせた。このMagatti

らのアルゴリズムでは、自己相関は指数関数的に減少することを前提とし、短時間間隔の変化は、一ステップ

のデータを用い、長時間間隔では、数ステップの平均値間の相関をとる。この平均を取るステップ数と、時間

間隔を数段階に分割することにより、少ないメモリーで長時間の相関関数が計算できる。

バージョン 8.3においては、応力の自己相関関数のみが実装されている。応力の自己相関関数より 2.105式

の Green-Kubo公式より、応力緩和 G(t)を得ることができる。

G(t) =
V

kBT
⟨σ(t)σ(0)⟩ (2.105)

V :Volume, kB :Boltzmann constant, T :Temperature, σ:Stress
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ここでは、ビーズ－スプリングモデルによるABAトリブロックコポリマーのシミュレーションを例にとり、

ブロックコポリマーの構築法、ビーズ－スプリングモデルの計算条件設定などに関して説明する。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/block”以下にある。ディレクトリパスが指定されて

いる場合は”COGNAC”ディレクトリからの相対パスを示している。

3.1 Action SILKによる入力データ作成

ここでは、Action SILKを用いてABAトリブロックコポリマー 50分子のトポロジー情報を作成する手順

について説明する。

1. SILK入力ファイル（“potential map.udf”）

まず最初に SILK入力ファイル（“python/silk/sample/potential map.udf”）を参照する。ここでは、5

番目のレコード（Record Numberは 4、Record Labelは “BS ABA triblock”）を使用する。

2. UDF（“potential map.udf”）の Open

GOURMETを起動し、File → Open...メニューから UDF（“potential map.udf”）を Open する。

画面には Record Number 0のデータが表示されているので、GOURMET窓下のつまみを右にスライ

ドさせ、右下の窓に Record Labelである “BS ABA triblock”が表示されるまで動かす。

3. 分子の作成

(a) Action SILKポリマーテンプレートコマンドの選択

読み込んでいる “potential map.udf”のSet of Moleculesのフォルダを右クリックすると、図3.1の

ように、いくつかのAction SILKコマンドが現れる（初期状態ではSet of Moleculesにはデータ

が含まれていないので、グレーで表示されている）。この中より、ビーズスプリングモデルのトリブロッ

クコポリマーを作成するコマンド、SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 3 Tri Block...

を選択する。

(b) SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 3 Tri Block... の設定

図 3.1 で SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 3 Tri Block... を選択すると図 3.2

に示すようなウインドウが現れる。ここで、トリブロックコポリマーのアーキテクチャおよびポテ

ンシャルタイプ等を設定する。
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図 3.1: Action SILKコマンド起動の例

ここでは分子 A20B40B20 を 50 分子作成する。分子のアーキテクチャー以外に Atom のタイプ、

bond potentialのタイプ、interaction siteのタイプ等もここで指定する。

パラメータの説明

• name : 分子名、任意の名前でいい。たとえばA20B40A20。

• numMol : 分子数。ここでは 50

• atom# name : #番目のブロックの Atom name。

任意の名前でいいがここではA(#=0,2)とB(#=1)にする。

• atom# num : #番目のブロックのブロック長。

ここでは 20(#=0,2)と 40(#=1)。

• atom# type : #番目のブロックの Atomの Type。

“potential map”のMolecular Attributeに含まれるものから選択する。ここでは、atom1(#=0,2)
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図 3.2: SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 3 Tri Block...の初期パラメータ

と atom2(#=1)

（注意） Atom nameは atomの名前であり、任意に付けることが出来る。一方、Atom type

は Atomの種類 (Atomistic MDなら元素種に相当)を意味し、Molecular Attributeに設定

されている必要がある。

• bond type in # : #番目のブロック内の Bond potential type。

“potential map”のMolecular Attributeに含まれるものから選択する。ここでは、bond1(#=0,2)

と bond2(#=1)。

• bond type #1 to #2 : #1番目と#2番目のブロックをつなぐ Bond potential type。

“potential map”のMolecular Attributeに含まれるものから選択する。ここでは、0 to 1,

1 to 2両方とも bond3

• interactionSite Type # : #番目のブロックの interaction site type。

“potential map”のMolecular Attributeに含まれるものから選択する。

ここでは、siteType1(#=0,2)と siteType2(#=1)。

図 3.3に示すように、すべてのパラメータの入力が終わった後、OKをクリック。この時点ではま

だ、Set of Moleculesには書き込まれない。

4. Set of Moleculesへの書き込み　

このサンプルでは一種類のブロックコポリマーを作成するので、ここで定義した、分子をSet of Molecules
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図 3.3: SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 3 Tri Block...の設定パラメータ

へ書き込む。ブレンドを作成する場合は、前項の操作をポリマー種の数だけ繰り返す。

再び、Set of Moleculesのフォルダの右クリックにより現れるコマンドより、

SILK OUT SYSTEM to Set of Molecules...を選択し現れるウインドウでContinueを選択した

まま OKをクリックすると “potential map”の該当の Recordに Set of Moleculesが書き出される。

ただし、この時点ではGOURMETのメモリキャッシュ内に書き込まれるのみなので、Saveしない限

り”potential map.udf” ファイルは更新されない。通常、雛型の”potential map.udf” ファイル自体には

Set of Moleculesを追加しないほうがいい。

5. 新規の UDF ファイルの作成

“potential map”に書き込まれた Set of Molecules、および雛型の計算条件をCOGNACの入力UDF

として用いるため、新規な UDF ファイルを作成して、そこに “potential map”の該当の Recordを書き

出す。

そのために今度は Editor ウインドウに現れる “potential map.udf”のルートのアイコンを右クリック

して、現れるコマンド群より SILK UDF CREATE...を選択する。そこで、現れるウインドウで出力

UDFファイル名を指定することにより、COGNAC入力UDFが作成される。ここではあとの説明のた

め、ファイル名を “A20B40A20 in.udf”としておく。

3.2 入力UDFの編集とCOGNACの起動

次に、Action SILKで作成したCOGNACの入力UDFである “A20B40A20 in.udf”をGOURMETで

読み込み、計算条件等を編集した後、COGNACを起動する。
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1. 入力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより、File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

“A20B40A20 in.udf”を選択して読み込む。GOURMET ウインドウ左側に、図 3.4に示すようなUDF

の構造に応じたツリーが表示される。

図 3.4: GOURMETにおける UDFツリー表示の例

あるいは、View選択で Tableを選択すると図 3.5 に示すような形式で表示される。以下本マニュアル

では特に断りのない場合、Table モードでの表示を例に取り解説する。

図 3.5: GOURMETにおける UDFツリー表示 (table mode)の例

COGNACでは入力データはすべてGlobalデータとして扱われる。左側に表示されているツリー構造

の、フォルダー様のアイコンをクリックすることにより、下層のデータが表示される。

例えば、Simulation Conditions → Dynamics Conditions → Time とクリックしていくと、図

3.6に示すようにタイムステップに関する、入力データが表示される。

2. 初期構造の設定

UDF Path名 Initial Structureで初期構造に関する情報を設定する。Initial Structure以下のデー
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図 3.6: Simulation Conditions.Dynamics Conditions.Time表示の例

タの主なものを説明する。

Initial Unit Cell.Density· · · 初期条件として設定される系の密度である。

ここでは無次元化された密度 0.85を入力している。

Generate Method.Method· · · 初期構造作成についての方法を記述。

Valueの欄を左クリックすると、セレクトメニューが現れる。その中よりRandom を選択することに

より、UDF Path名Generate Method.Random 以下のデータがCOGNACによって参照される。

同じ階層に存在するその他のデータ（例えばUDF Path名 Initial Structure.Generate Method.Helix）

は無視されることに注意。

3. 計算条件の設定

UDF Path名 Simulation Conditionsを編集することにより計算条件を設定する。設定したパラメー

タは以下のとおりである。

(a) ダイナミクス条件
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UDF Path名 Simulation Conditions.Dynamics Conditions 以下のデータ値について説明す

る。

Time.delta T（設定値:0.012）· · · 1ステップ当りの時間を示す。

Time.Total Steps（設定値:1000）· · · シミュレーションの総ステップ数である。

Time.Output Interval Steps（設定値:100）· · · 出力のインターバルを示す。

Temperature.Temperature（設定値:1.0）· · · 設定温度。

Temperature.Interval of Scale Temp（設定値:0）· · ·速度スケーリングのインターバルステッ
プ数。

*Temperature.Interval of Scale Tempを 0にした場合、速度スケーリングは実行されない。

ここでは別の手法によって温度制御するので速度スケーリングの必要は無い。

(b) ソルバー

UDF Path名 Simulation Conditions.Solver以下のデータ値について説明する。

Solver Type（設定値:Dynamics）· · ·ダイナミクス（Dynamics）、ミニマイズ（Minimize）の

いずれかが選択出来る。ここではDynamicsを選択。

Dynamics.Dynamics Algorithm（設定値:NVT Kremer Grest）· · ·実行するアルゴリズム。

Dynamics.NVT Kremer Grest.Friction（設定値:0.5）· · · ダイナミクス
（アルゴリズム名：NVT Kremer Grest）を実行するにあたり必要なパラメータ。

(c) 境界条件

UDF Path名 Simulation Conditions.Boundary Conditions以下のデータ値について説明す

る。

Boundary Conditions（設定値:PERIODIC（a axis、b axis、c axis全て））· · · 境界条件の
設定

(d) 計算するポテンシャル項の設定

UDF Path名 Simulation Conditions.Calc Potential Flags 以下の主なデータ値について説明

する。

Calc Potential Flags.Bond（設定値：1）

Calc Potential Flags.Angle（設定値：0）

Calc Potential Flags.Torsion（設定値：0）· · · 結合相互作用の計算条件。ビーズスプリングモ
デルの場合、結合変角ポテンシャルの計算に関する項目:Angle、および結合二面角ポテンシャルの
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計算に関する項目:Torsionは、計算を行わない。したがって設定値を 0にする。

Calc Potential Flags.Non Bonding（設定値：1）· · · 非結合間相互作用の計算条件。

Calc Potential Flags.Non Bonding 1 4（設定値：0）· · · 結合二面角ポテンシャルを計算する
場合、1-4結合ビーズ間の非結合間相互作用を計算するかどうかのフラグ。ビーズスプリングモデル

の場合、結合二面角ポテンシャルは計算しないので関係ない

Calc Potential Flags.Non Bonding Intrachain（設定値：1）· · · 分子内の非結合間相互作用
を計算するかどうかのフラグ。通常は 1に設定

(e) 出力データ項目の設定

UDF Path名 Simulation Conditions.Output Flags以下のデータ値について説明する。

Statistics · · · 温度や圧力等の出力項目の選択。（選択された項目がデータおよびログファイルに出
力される。UDFには選択の如何にかかわらずすべて出力される）

Structure.Position（設定値：1）

Structure.Velocity（設定値：1）

Structure.Force（設定値：0）· · · 各 Atomの座標、速度、力について出力の選択。座標および速

度を出力する。

4. UDFの Save

各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるように GOURMETの File →
Saveメニューにより UDF dataを Saveしなければならない。

5. COGNACの起動

(注意)　エンジン起動の際には Engine Managerが起動していることを確認すこと。起動していない

場合は、たとえばWindows の場合は、スタートメニューOCTA8.3より StartEngineManegerを選

択して起動しておくこと。

GOURMET Tool → Engine Run...メニューより開く Engine Run panelにおいて、以下のパラ

メータを設定した後RunボタンによりCOGNACを起動する。以下に解説しないパラメータは、空欄

あるいは、パネル立ち上げ時の状態のまでよい

• Engine: · · ·右端の [...]ボタンよりファイルブラウザを起動して、COGNAC実行ファイル (“cognac92”)

を選択する。

通常、実行ファイルは”$(PF ENGINE)/bin/$(PF ENGINEARCH)“ 以下にインストールされてい

る。

（“$PF ENGINE,$PF ENGINEARCH”は各々、OCTAに含まれるシミュレーションプログラム

群をインストールしたディレクトリ、シミュレーションプログラムを実行する環境 (linux,cygwin

etc.)を指定する環境変数で、あらかじめ設定されている必要がある。詳細は「OCTAインストール

マニュアル」参照）
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• Working Dir: · · · ワーキングディレクトリとして適当なディレクトリ (“C:\temp”など)を指定。た

だし、入力 UDF の存在するディレクトリを指定してはいけない

• Output UDF: · · · 出力 UDFとして”A20B40A20 out.udfを”フルパスで指定。

• Summary UDF: · · · 計算経過を Engine Control panelでモニタするための UDF名。任意の名

前 (“summary.udf”など)を指定。これもフルパスで指定するのが望ましい。

　なお、画面上部にあるDisplay Engine Control Window when Run Engineのチェックをはず

しておくと、エンジンが終了した後もログ出力のウインドウが閉じずに残るので、エラーメッセージ等

の確認に有効

　プログラムを実行すると Engine Control panelが立ち上がり、途中経過が表示される。初期構造

緩和過程においてはデータが表示されないので、起動後データが表示されるまで若干時間がかかるので

注意。

　プログラムが終了すると、“A20B40A20 out.udf”（UDF出力）、“A20B40A20 out.dat”（データ出力）

が生成する。ただしデータ出力ファイルはワーキングディレクトリに生成し、プログラムが正常終了し

ても、転送されないので注意。

3.3 計算結果の表示と解析

ここでは、計算結果をGOURMETに読み込んで、分子構造の表示、解析を行う。

1. Actionによる分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、Action機能を用いて分子構造の表示を行う。

(a) 出力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザか

ら

“A20B40A20 out.udf”を選択する。その後分子構造を表示するために適当な Recordに移動してお

く

(b) Actionの起動

画面のツリー部にある”A20B40A20 out.udf”アイコンを右クリックすると図 3.7に示すように、登

録されている Actionコマンドが現れる。この、コマンドより VIEWER show...を選択すると、

図 3.8に示すようなウインドウが立ち上がる。このウインドウにおいて、各パラメータを指定する

ことにより様々な形式で分子構造の表示を行うことが出来る。

パラメータの説明

• type · · · 描画タイプ

line/ball-stick/rod/volumeより選択する。
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図 3.7: “A20B40A20 out.udf”のAction選択時のイメージ

図 3.8: VIEWER show...のパラメータ設定ウインドウ

• bc · · · 描画時の境界条件の設定。

mol : 分子の重心がユニットセル内に位置するように境界条件を作用させて表示する

atom : 各原子がすべてユニットセル内に位置するように境界条件を作用させて表示する

off : 境界条件を考慮せず、Atomの座標値で表示する

• color · · · 描画時の色指定

atom : Atom typeで色分けする

bond : Bond typeで色分けする

mol : 分子毎に色分けする。ただし OCTAがデフォルトで持つ色の設定には限りがあるので、

多数の分子を表示するときは、同じ色が繰り返し使われる

molname : Molecular nameで色分けする
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• drawrange · · · 描画時のユニットセル表示範囲
基本のユニットセルに含まれる分子に加えて、周囲に存在するイメージも表示することが出来

る。表示する範囲はリスト形式で与え、以下の順で範囲を指定する。

[[amin,amax],[bmin,bmax],[cmin,cmax]]

amin,amax,bmin...には各々a,b,c軸方向に表示するセルの範囲を整数で指定する。例えば

[[-1,1],[-1,1],[-1,1]]と指定した場合、a,b,c軸すべて、基本セル内の分子と、-1および 1シフト

したイメージ分子が表示される。

図 3.9にViewerに表示される分子構造の例を示す。

図 3.9: 分子構造表示の例

2. 慣性半径の解析

ここでは分子の慣性半径を計算する

(a) 出力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open...を選択して、現れるファイルブラウザか

ら “A20B40A20 out.udf”を選択する。すでに読み込んでいれば必要ない。

(b) Actionの起動

データ解析のため、画面下のスライドバーで任意の Recordに移動しておく。

分子の描画と同様に、画面のツリー部にある”A20B40A20 out.udf” アイコンを右クリックして現れ

る、Actionコマンドより、ANALYSIS R2 Rg2...を選択すと、図 3.10のようなウインドウが

現れるので、itemでRgを選択してOKを押す。

すると、該当のレコードにおける構造を解析して、各分子の慣性半径 Rg2 とその成分 Rg2x、Rg2y

、Rg2z を Python ログウインドウに出力する。
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図 3.10: ANALYSIS R2 Rg2...のパラメータ設定ウインドウ

3. 動径分布の解析

ここでは A-B atom間の動径分布を計算する

(a) 出力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open...を選択して、現れるファイルブラウザか

ら “A20B40A20 out.udf”を選択する。すでに読み込んでいれば必要ない。

(b) Actionの起動

データ解析のため、画面下のスライドバーで任意の Recordに移動しておく。

分子の描画と同様に、画面のツリー部にある”A20B40A20 out.udf” アイコンを右クリックして現れ

る、Actionコマンドより、ANALYSIS pair distribution...を選択すと、図 3.11のようなウイ

ンドウが現れるので、OKを押す。

図 3.11: ANALYSIS pair distribution...のパラメータ設定ウインドウ

すると、該当のレコードにおける構造を解析して、A-B atom間の動径分布を計算し、図 3.12に示

すような、プロットが表示される。

パラメータの詳細に関しては、§7.5参照。
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図 3.12: 動径分布のプロット例
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第4章 適用事例

4.1 サンプルデータ一覧

サンプルデータおよびスクリプトは “sample”ディレクトリ以下に収録してある。

sample -|-- blend ---- blend_de01_in.udf

| |-- blend100_silk_str.udf

| |-- sushi_chiN200_uin.udf

| |-- sushi_chiN200_uot.udf

| |

| |-- out ---- blend_de01_out.udf

| |-- blend_de01_out.dat

| |-- blend_de01.log

|

|-- block ---- A20B40A20_in.udf

| |-- A20B40A20_in_str.udf

| |-- A20B40A20_sushi9_uin.udf

| |-- A20B40A20_sushi9_uot.udf

| |-- A20B40A20_zoom_in.udf

| |-- density1D.py

| |-- gr.py

| |-- Rg.py

| |

| |-- out ---- A20B40A20_out.udf

| |-- A20B40A20_out.dat

| |-- A20B40A20.log

| |-- A20B40A20_zoom_out.udf

| |-- A20B40A20_zoom_out.dat

| |-- A20B40A20_zoom.log

|

|-- correlation ---- n40_200_in.udf

| |-- n40_200_rst.udf

| |

| |-- out ---- n40_200_out.udf

| |-- n40_200_out.dat

| |-- n40_200.log

|

|-- crystal ---- pemodel20_crystal_in.udf

| |-- cryst_xtl.udf
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| |

| |-- out ---- pemodel20_crystal_out.udf

| |-- pemodel20_crystal_out.dat

| |-- pemodel20_crystal.log

|

|-- depletion ---- depletion_in.udf

| |-- depletion_sushi9_uin.udf

| |-- depletion_sushi9_uot.udf

| |

| |-- out ---- depletion_out.udf

| |-- depletion_out.dat

| |-- depletion.log

|

|-- DPD ---- A5B5_in.udf

| |

| |-- out ---- A5B5_out.udf

| |-- A5B5_out.dat

| |-- A5B5.log

|

|-- externalflow ---- externalflow_in.udf

| |-- n10_650_eq.udf

| |-- Muffin_shear_out.udf

| |

| |-- out ---- externalflow_out.udf

| |-- externalflow_out.dat

| |-- externalflow.log

|

|-- GBLJpotential ---- GBLJpotential_in.udf

| |

| |-- out ---- GBLJpotential_out.udf

| |-- GBLJpotential_out.dat

| |-- GBLJpotential.log

|

|-- GBpotential ---- GBpotential_in.udf

| |-- order.py

| |

| |-- out ---- GBpotential_out.udf

| |-- GBpotential_out.dat

| |-- GBpotential.log

|

|-- graft ---- graft_in.udf

| |

| |-- out ---- graft_out.udf

| |-- graft_out.dat

| |-- graft.log

|
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|-- infiniteChain --- inf ----- infiniteChain_in.udf

| |

| |-- inf_PR ---- infiniteChainPR_in.udf

| |

| |-- out --|-- infiniteChainPR_out.udf

| |-- infiniteChainPR_out.dat

| |-- infiniteChainPR.log

| |-- infiniteChain_out.udf

| |-- infiniteChain_out.dat

| |-- infiniteChain.log

|

|-- lamella ---- bs_lamella_in.udf

| |-- bs_lamella_in_str.udf

| |-- ua_lamella_in.udf

| |-- ua_lamella_in_str.udf

| |-- FileConvert.py

| |

| |-- out ---- bs_lamella_out.udf

| |-- bs_lamella_out.dat

| |-- bs_lamella.log

| |-- ua_lamella_out.udf

| |-- ua_lamella_out.dat

| |-- ua_lamella.log

|

|-- MDSCF ---- a15b15_mdscf_in.udf

| |

| |-- out ---- a15b15_mdscf_out.udf

| |-- a15b15_mdscf_out.dat

| |-- a15b15_mdscf.log

|

|-- Minimize ---- minimize_in.udf

| |

| |-- out ---- minimize_out.udf

| |-- minimize_out.dat

| |-- minimize.log

|

|-- molfile_sample ---- c14.mol （File import のサンプル。付録 C参照）

|

|-- NPT ---- andersen ---- andersen_in.udf

| |

| |-- berendsen ---- berendsen_in.udf

| |

| |-- prnh ---- prnh_in.udf

| |

| |-- BC ---- BC_in.udf

| |
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| |-- rst_files ---- npt_rst.udf

| |

| |-- out ---- andersen_out.udf

| |-- andersen_out.dat

| |-- andersen.log

| |-- berendsen_out.udf

| |-- berendsen_out.dat

| |-- berendsen.log

| |-- prnh_out.udf

| |-- prnh_out.dat

| |-- prnh.log

| |-- BC_out.udf

| |-- BC_out.dat

| |-- BC.log

|

|--- pentaneNVT --- pentane50_in.udf

| |-- pentane50_rst.udf

| |-- MakeGraphSheet.py

| |

| |-- out ---- pentane50_out.udf

| |-- pentane50_out.dat

| |-- pentane50.log

|

|-- peo ---- peo_cutoff_in.udf

| |-- peo_ewald_in.udf

| |-- peo_pppm_in.udf

| |-- peo_rf_in.udf

| |-- peo_in_str.udf

| |-- peo_rst.udf

| |-- msd.py

| |

| |-- out ---- peo_cutoff_out.udf

| |-- peo_cutoff_out.dat

| |-- peo_cutoff.log

| |-- peo_ewald_out.udf

| |-- peo_ewald_out.dat

| |-- peo_ewald.log

| |-- peo_pppm_out.udf

| |-- peo_pppm_out.dat

| |-- peo_pppm.log

| |-- peo_rf_out.udf

| |-- peo_rf_out.dat

| |-- peo_rf.log

|

|--- polymerization---- polymerization_in.udf

| |
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| |-- out ---- polymerization_out.udf

| |-- polymerization_out.dat

| |-- polymerization.log

|

|-- RATTLE ---- rattle_1_in.udf

| |-- rattle_2_in.udf

| |-- rattle_3_in.udf

| |-- rattle_4_in.udf

| |-- rattle_5_in.udf

| |-- norattle_1_in.udf

| |-- norattle_2_in.udf

| |-- norattle_3_in.udf

| |

| |-- rst_files ---- rattle_rst.udf

| |

| |-- out ---- rattle_1_out.udf

| |-- rattle_1_out.dat

| |-- rattle_1.log

| |-- rattle_2_out.udf

| |-- rattle_2_out.dat

| |-- rattle_2.log

| |-- rattle_3_out.udf

| |-- rattle_3_out.dat

| |-- rattle_3.log

| |-- rattle_4_out.udf

| |-- rattle_4_out.dat

| |-- rattle_4.log

| |-- rattle_5_out.udf

| |-- rattle_5_out.dat

| |-- rattle_5.log

| |-- norattle_1_out.udf

| |-- norattle_1_out.dat

| |-- norattle_1.log

| |-- norattle_2_out.udf

| |-- norattle_2_out.dat

| |-- norattle_2.log

| |-- norattle_3_out.udf

| |-- norattle_3_out.dat

| |-- norattle_3.log

|

|-- reaction ---- react3_in.udf

| |-- react3_in_str.udf

| |-- CountMol.py

| |

| |-- out ---- react3_out.udf

| |-- react3_out.dat
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| |-- react3.log

|

|-- tablepotential ---- pentane50_table_in.udf

| |-- pentane50_rst.udf

| |-- bond_table.udf

| |-- angle_table.udf

| |-- torsion_table.udf

| |-- nb_table.udf

| |

| |-- out ---- pentane50_table_out.udf

| |-- pentane50_table_out.dat

| |-- pentane50_table.log

|

|-- tailCorrection ---- andersen_short_in.udf

| |-- npt_rst.udf

| |

| |-- out ---- andersen_short_out.udf

| |-- andersen_short_out.dat

| |-- andersen_short.log

|

|

|-- tpe ---- tpe_in.udf

| |-- tpe_shear_in.udf

| |-- tpe_rst.udf

| |

| |-- out ---- tpe_out.udf

| |-- tpe_out.dat

| |-- tpe.log

| |-- tpe_shear_out.udf

| |-- tpe_shear_out.dat

| |-- tpe_shear.log

|

|-- tpe2 ---- a5b73a5_in.udf

| |-- a5b73a5_rst.udf

| |

| |-- out ---- a5b73a5_out.udf

| |-- a5b73a5_out.dat

| |-- a5b73a5.log

|

|-- wall ---- wall35_in.udf

|-- wall35_atom_in.udf

|-- wall35_rst.udf

|

|-- out ---- wall35_out.udf

|-- wall35_out.dat

|-- wall35.log
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|-- wall35_atom_out.udf

|-- wall35_atom_out.dat

|-- wall35_atom.log

次に、用意されているサンプルデータに関して簡単に解説する。記されているUDFのパスは “sample”ディ

レクトリ以下のパスとしている。

4.1.1 Pentane

[Keyword] Pentane United Atomモデル / Nose Hoover NVT

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14]

システムサイズ · · · pentane 50分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Nose Hoover

境界条件 · · · 3次元周期境界条件

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “pentaneNVT/pentane50 in.udf”

リスタート UDF · · · “pentaneNVT/pentane50 rst.udf”

出力 UDF · · · “pentaneNVT/out/pentane50 out.udf”

出力データファイル · · · “pentaneNVT/out/pentane50 out.dat”

標準出力ファイル · · · “pentaneNVT/out/pentane50.log”

• 備考
§4.2参照

4.1.2 Poly(ethylene oxide) (PEO)

[Keyword] Electro static insteraction

Poly(ethylene oxide) と Li塩からなる系におけるシミュレーション。PEO上の各サイト（メチル、メチレン

基はユナイテッドアトム近似）とイオン（Li+，I−） に電荷を与え、静電相互作用を考慮したシミュレーショ

ンを行っている。同時に、静電相互作用計算を、Ewald,PPPM,Reaction field,Cutoff各々のアルゴリズム間で

比較を行う。

PEOの O（負電荷）と Liイオン（正電荷）の静電相互作用によりクラウンエーテル状の配位をとる。

• 計算モデル
分子モデル · · · United Atom Model

システムサイズ · · · PEO：重合度 N = 12，5分子。Li塩：Li，I 各 5原子。

初期構造 · · · リスタート
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• 計算条件
ソルバー · · · NVT Nose Hoover

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
静電相互作用 · · · Ewald法による計算 “peo ewald”

静電相互作用 · · · PPPM法による計算 “peo pppm”

静電相互作用 · · · reaction field法による計算 “peo rf”

静電相互作用 · · · cut off法による計算 “peo cutoff”

• サンプル UDF

– Ewald法　

入力 UDF · · · “peo/peo ewald in.udf”

出力 UDF · · · “peo/out/peo ewald out.udf”

出力データファイル · · · “peo/out/peo ewald out.dat”

標準出力 · · · “peo/out/peo ewald.log”

– pppm法　

入力 UDF · · · “peo/peo pppm in.udf”

出力 UDF · · · “peo/out/peo pppm out.udf”

出力データファイル · · · “peo/out/peo pppm out.dat”

標準出力 · · · “peo/out/peo pppm.log”

– Reaction field法

入力 UDF · · · “peo/peo rf in.udf”

出力 UDF · · · “peo/out/peo rf out.udf”

出力データファイル · · · “peo/out/peo rf out.dat”

標準出力 · · · “peo/out/peo rf.log”

– Cutoff 法

入力 UDF · · · “peo/peo cutoff in.udf”

出力 UDF · · · “peo/out/peoo cutoff out.udf”

出力データファイル · · · “peo/out/peoo cutoff out.dat”

標準出力 · · · “peo/out/peoo cutoff.log”

– 共通リスタート UDF · · · “peo/peo rst.udf”

• 備考
RATTLEによる拘束。§4.3参照

4.1.3 Liquid crystal(1): Gay-Berne potential

[Keyword] Gay-Berne potential / Two atoms site / Dipole reaction field

COGNACにおいては、Interaction siteを複数の原子から定義することが出来る。例えばここであげるGay-

Berne potentialの様に、非球形のポテンシャルを設定するため、2つの原子から Interaction Siteを定義して、

それらの原子の座標から、ポテンシャルの中心、ベクトル等を計算して、実際のポテンシャルを求めることが

出来る。

• 計算モデル
分子モデル · · · Gay-Berne potential
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システムサイズ · · · 2原子分子（2原子で 1つの Gay-Berne interaction siteを定義する） 256分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
ソルバー　 · · · NVE
境界条件　 · · · 3次元周期境界条件
静電相互作用　 · · · Reaction field法による Dipole-Dipole静電相互作用を計算する

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “GBpotential/GBpotential in.udf”

出力 UDF · · · “GBpotential/out/GBpotential out.udf”

出力データファイル · · · “GBpotential/out/GBbpotential out.dat”

標準出力 · · · “GBpotential/out/GBbpotential.log”

• 備考
RATTLEにより bond lengthを拘束している。そのため Bond potentialは計算していない

4.1.4 Liquid crystal(2): Gay-Berne - Lennard-Jones hybrid potential

Gay–Berneポテンシャルと Lennard-Jonesポテンシャルを組み合わせたモデルのテスト

• 計算モデル
システムサイズ · · · 5CB(4-n-pentyl-4’-cyanobiphenyl) 256分子
(4-methyl-4’-cyanobiphenyl部分は楕円に近似し、アルキルテールの部分は球の連鎖で表現する)

ポテンシャル · · · angle potential、torsion potential、Gay Berne potential、Lennard-Jones potential

(サンプルにある、ポテンシャルパラメータはおおよその見積もりで、十分に正確ではない [46, 47])

初期構造 · · · FCC型のパッキング構造を作成

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Berendsen

境界条件 · · · 3次元周期境界条件

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “GBLJpotential/GBLJpotential in.udf”

出力 UDF · · · “GBLJpotential/out/GBLJpotential out.udf”

出力データファイル · · · “GBLJpotential/out/GBLJpotential out.dat”

標準出力 · · · “GBLJpotential/out/GBLJpotential.log”

• 備考
RATTLEにより bond lengthを拘束している。そのため Bond potentialは計算していない

4.1.5 Thermoplastic elastomer

[Keyword] Altanative block copolymer / Uniaxial elongation / Shear flow

交互ブロック共重合体である熱可塑性エラストマーのモデルに、伸長、あるいは、ずり流動を与え、応力変

化を計算する例。



56 第 4章 適用事例

ポテンシャルはハードセグメント (A)間にのみ引力項を与えて、その他は斥力項のみを与えることによりミ

クロ相分離を誘起している。ただしサンプルデータにおいては、初期構造において十分ミクロ相分離構造を取っ

ていないのでゴム弾性の発現は弱い。

• 計算モデル
分子モデル · · · Bead-Spring (harmonic bond) model

システムサイズ · · · (A3B21)6ブロックコポリマー 48分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
ソルバー · · · NVE

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
変形

– ユニットセル変形による 1軸伸張

– SLLOD+Lees-Edwards 境界条件によるずり流動

• サンプル UDF

– 伸張変形

入力 UDF · · · “tpe/tpe in.udf”

出力 UDF · · · “tpe/out/tpe out.udf”

出力データファイル · · · “tpe/out/tpe out.dat”

標準出力 · · · “tpe/out/tpe.log”

– ずり流動　

入力 UDF · · · “tpe/tpe shear in.udf”

出力 UDF · · · “tpe/out/tpe shear out.udf”

出力データファイル · · · “tpe/out/tpe shear out.dat”

標準出力 · · · “tpe/out/tpe shear.log”

– 共通リスタート UDF · · · “tpe/tpe rst.udf”

4.1.6 Thermo plastic elastomer (2)

[Keyword] ABA tri block copolymer / Bcc spherical domain / Uniaxial elongation

BCC球状ミクロ相分離構造を示す、ABAトリブロックコポリマーに伸張を与えて応力変化を計算する例。

SUSHIにより求められたミクロ相分離構造より、Density biased Monte Carlo法により初期構造を発生してい

る。計算の詳細は、文献 [48]参照

• 計算モデル
分子モデル · · · Bead-Spring model

システムサイズ · · · A5B73A5トリブロックコポリマー 347分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
伸張変形 · · · ユニットセル変形による 1軸伸張
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• サンプル UDF 入力 UDF · · · “tpe2/a5b73a5 in.udf”

リスタート UDF · · · “tpe2/a5b73a5 rst.udf” 出力 UDF · · · “tpe2/out/a5b73a5 out.udf”

出力データファイル · · · “tpe2/out/a5b73a5 out.dat”

標準出力 · · · “tpe2/out/a5b73a5.log”

4.1.7 Solid wall

[Keyword] bead-springモデル / 2D周期境界条件 / LJ type flat wall potential / LJ atomic wall potential

上下を固体壁にはさまれた、溶融高分子のシミュレーション例。壁のポテンシャルとして Lennard-Jones

potentialタイプの解析的に与えた平滑なポテンシャルと、壁上に Lennard-Jones potentialの中心を実際に配

置した物とを比較している。適用例としては文献 [49]参照

• 計算モデル
分子モデル · · · Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · 重合度 N = 40、100分子

ユニットセル · · · 11.71× 11.71× 35.0

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · xy方向に 2次元周期境界条件

外場

– Flat wall cdots xy平面上に LJ type flat wall potential [31]

– Atomistic wall cdots xy平面上に LJ atomistic wall potential [31]

• サンプル UDF

– Flat wall

入力 UDF · · · “wall/wall35 in.udf”

出力 UDF · · · “wall/out/wall35 out.udf”

出力データファイル · · · “wall/out/wall35 out.dat”

標準出力 · · · “wall/out/wall35.log”

– Atomistic wall

入力 UDF · · · “wall/wall35 atom in.udf”

出力 UDF · · · “wall/out/wall35 atom out.udf”

出力データファイル · · · “wall/out/wall35 atom out.dat”

標準出力 · · · “wall/out/wall35 atom.log”

共通リスタート UDF · · · “wall/wall35 rst.udf”

• 備考
Thermal noiseによる温度制御を行っているため、出力結果は完全に同一にはならないので注意
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4.1.8 Graft chain

[Keyword] End grafted chain / bead-springモデル / 2D周期境界条件 / LJ type flat wall potential

• 計算モデル
分子モデル · · · Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · 重合度 N = 40、100分子

ユニットセル · · · 20.0× 20.0× 50.0

初期構造 · · · ランダム（末端位置指定）

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · xy方向に 2次元周期境界条件

外場 · · · z方向に LJ type Wall potential [31]

Constraint atom · · · z=1.0の xy平面上に末端原子を固定

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “graft/graft in.udf”
出力 UDF · · · “graft/out/graft out.udf”
出力データファイル · · · “graft/out/graft out.dat”
標準出力 · · · “graft/out/graft.log”

• 備考
初期構造をランダムに発生させる際、Initial Structure.Generate Method.Random.Fix End Position[]

で末端の座標を指定することができる。この機能を用いてグラフト鎖の末端の座標を z=1平面上の正方

格子点に配置する。

4.1.9 Periodic chain

[Keyword] Polyethylene United Atomモデル　/　 Periodic Chain

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14]

システムサイズ · · · C20からなる無限長鎖 20分子

• 計算条件
ソルバー · · · NVE → NPT Parrinello Rahman アルゴリズム

境界条件 · · · 3次元周期境界条件。Periodic chainを考慮

• サンプル UDF

1. 初期構造生成 & NVE Dynamics

入力 UDF · · · “infiniteChain/inf/infiniteChain in.udf”

分子構造データ UDF · · · “infiniteChain/infiniteChain rst.udf”

出力 UDF · · · “infiniteChain/out/infiniteChain out.udf”

出力データファイル · · · “infiniteChain/out/infiniteChain out.dat”

標準出力 · · · “infiniteChain/out/infiniteChain.log”

2. NPT Parrinello Rahman Dynamics

入力 UDF · · · “infiniteChain/inf PR/infiniteChainPR in.udf”
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リスタート UDF · · · “infiniteChain/out/infiniteChain out.udf” (前ステップで作成したもの)

出力 UDF · · · “infiniteChain/out/infiniteChainPR out.udf”

出力データファイル · · · “infiniteChain/out/infiniteChainPR out.dat”

標準出力 · · · “infiniteChain/out/infiniteChainPR.log”

• 備考
ステップ 2ではステップ 1の最終結果を用いて、NPTアンサンブルでシミュレーションを継続している。

4.1.10 Table potential

ポテンシャルを関数の代りにテーブルデータで与える場合のテスト

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14](各ポテンシャルをテーブル化)

システムサイズ · · · pentane 50分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Nose Hoover

境界条件 · · · 3次元周期境界条件

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “tablepotential/pentane50 table in.udf”

リスタート UDF · · · “tablepotential/pentane50 table rst.udf”

出力 UDF · · · “tablepotential/out/pentane50 table out.udf”

出力データファイル · · · “tablepotential/out/pentane50 table out.dat”

標準出力 · · · “tablepotential/out/pentane50 table.log”

Bond Potential Table UDF · · · “tablepotential/bond table.udf”

Angle Potential Table UDF · · · “tablepotential/angle table.udf”

Torsion Potential Table UDF · · · “tablepotential/torsion table.udf”

Non-Bonding Potential Table UDF · · · “tablepotential/nb table.udf”

• 備考
§4.5参照

4.1.11 Crystal generator

結晶構造データよりの初期構造の作成

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14]

システムサイズ · · · icosane 8分子

初期構造 · · · 結晶構造ビルダーにより発生 [50]

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Nose Hoover

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
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• サンプル UDF

入力 UDF · · · “crystal/pemodel20 crystal in.udf”

出力 UDF · · · “crystal/out/pemodel20 crystal out.udf”

出力データファイル · · · “crystal/out/pemodel20 crystal out.dat”

標準出力 · · · “crystal/out/pemodel20 crystal.log”

結晶構造データ UDF · · · “crystal/cryst xtl.udf”

• 備考

4.1.12 Comparison of NPT algorithm

[Keyword] NPTアルゴリズムの比較 / United Atomモデル / Pentane

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14]

システムサイズ · · · pentane 50分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
境界条件　 · · · 3次元周期境界条件
温度制御 · · · 拡張ハミルトニアン法においては Nose-Hoover,ルーズカップリング法においては温度制御

もルーズカップリング法により行っている

Cutoff距離　 · · · Lennard-Jones potentialの cut offは 2.5σ、tail correctionにより、エネルギー、ビリ

アルの補正を行っている

• サンプル UDF

– 共用 UDF

リスタート UDF · · · “NPT/rst files/npt rst.udf”

– Andersenアルゴリズム（拡張ハミルトニアン法、等方セル）

入力 UDF · · · “NPT/andersen/andersen in.udf”

出力 UDF · · · “NPT/out/andersen out.udf”

出力データファイル · · · “NPT/out/andersen out.dat”

標準出力 · · · “NPT/out/andersen.log”

– Parrinello-Rahmanアルゴリズム（拡張ハミルトニアン法、非等方セル）

入力 UDF · · · “NPT/prnh/prnh in.udf”

出力 UDF · · · “NPT/out/prnh out.udf”

出力データファイル · · · “NPT/out/prnh out.dat”

標準出力 · · · “NPT/out/prnh.log”

– Berendsenアルゴリズム（ルーズカップリング法、等方セル）

入力 UDF · · · “NPT/berendsen/berendsen in.udf”

出力 UDF · · · “NPT/out/berendsen out.udf”

出力データファイル · · · “NPT/out/berendsen out.dat”

標準出力 · · · “NPT/out/berendsen.log”

– Brown-Clarkeアルゴリズム（ルーズカップリング法、非等方セル）

入力 UDF · · · “NPT/BC/BC in.udf”
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出力 UDF · · · “NPT/out/BC out.udf”

出力データファイル · · · “NPT/out/BC out.dat”

標準出力 · · · “NPT/out/BC.log”

• 備考
温度制御、圧力制御のためのパラメータは、システムサイズ、材料物性等により最適値が異なり、ここ

で用いているサンプルの値も最適値である保証は無いが、一応パラメータ選択の目安をあげておく。

– Nose-Hoover Q param

経験的に 20に設定。文献 [51]と比較して単位変換すると Q = 40(kJ/mol)(ps)2となりやや大きい

– Cell Mass

経験的にシステムのトータル質量と同じ (pentane 50分子, Mtotal = 250)に設定。しかし、Parrinello-

Rahmanアルゴリズムの場合、セル角度の変形が非常に大きくなるので、もっと大きな値の方がよ

いかも知れない

– tauT

文献 [16]より τT = 0.2(ps) に設定

– Berendsen tauP

文献 [16]より β = 4.9× 10−5bar−1 とおき設定。τP /β = 6.6より τP = 0.1(ps)

– Brown-Clarke tauP

文献 [20]より τP = 5.28× 106(Pasm−1)に設定

4.1.13 Test of tail correction

Lennard-Jones potentialの cut off距離を変えて、Tail Correctionのテストを行っている

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14]

システムサイズ · · · pentane 50分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
境界条件 · · · 3次元周期境界条件
ソルバー · · · Andersen,Nose-Hooverによる温度、圧力制御を行っている。

Cutoff距離 · · · Lennard-Jones potentialの cut offは 1.5σ、tail correctionにより、エネルギー、ビリア

ルの補正を行っている

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “tailCorrection/andersen short in.udf”

リスタート UDF · · · “tailCorrection/npt rst.udf” （Comparison of NPT algorithmと同じ初期データ）

出力 UDF · · · “tailCorrection/out/andersen short out.udf”

出力データファイル · · · “tailCorrection/out/andersen short out.dat”

標準出力 · · · “tailCorrection/out/andersen short.log”

• 備考
Comparison of NPT algorithm で行っている、andersen(cutoff = 2.5σ) と結果を比較すると、Tail

Correctionが機能しているため、non bonding energy、密度がほぼ同じ値を与えることがわかる。
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4.1.14 Test of RATTLE

RATTLE algorithmを用いる際の time stepのテストを行っている

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14]

システムサイズ · · · pentane 50分子

初期構造 · · · リスタート

• 計算条件
境界条件 · · · 3次元周期境界条件
ソルバー · · · NVE, 温度スケール無し

• サンプル UDF

– 共用 UDF

リスタート UDF · · · “RATTLE/rattle rst.udf”

– RATTLE on

入力 UDF · · · “RATTLE/rattle dt in.udf”

出力 UDF · · · “RATTLE/out/rattle dt out.udf”

出力データファイル · · · “RATTLE/out/rattle dt out.dat”

標準出力 · · · “RATTLE/out/rattle dt.log”

– RATTLE off

入力 UDF · · · “RATTLE/norattle dt in.udf”

出力 UDF · · · “RATTLE/out/norattle dt out.udf”

出力データファイル · · · “RATTLE/out/norattle dt out.dat

標準出力 · · · “RATTLE/out/norattle dt.log”

dtはタイムステップを示す。∆t = dt × 10−3 = dt × 2.0(fs)

• 備考
NVEの計算結果より、ハミルトニアンの保存のタイムステップ依存性がわかる。

RATTLE offの初期構造にも RATTLE onと同じリスタートデータを用いているので、bond potential

が若干非平衡状態に有ることに注意

4.1.15 Minimization

[Keyword] Pentane United Atomモデル / Minimize

• 計算モデル
分子モデル · · · Unite Atom model [14]

システムサイズ · · · pentane 50分子

初期構造 · · · Random

• 計算条件
ソルバー · · · Minimize, Cascade option

境界条件 · · · 3次元周期境界条件



4.1. サンプルデータ一覧 63

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “Minimize/minimize in.udf”

出力 UDF · · · “Minimize/out/minimize out.udf”

出力データファイル · · · “Minimize/out/minimize out.dat”

標準出力 · · · “Minimize/out/minimize.log”

• 備考
ランダムな初期構造を発生させて、Steepest Descent - Conjugate Gradientの組み合わせでエネルギー

極小化を行う。

COGNACのConjugate Gradientアルゴリズムの実装はさほどインテリジェントではないので、Cascade

optionでは、極小点付近における収束性はあまりよくない。(MDで発散しない初期構造作成程度には十

分使える)

4.1.16 Lamella structure of block copolymer: Zoom in from SUSHI (1)

[Keyword] Density biased Monte Carlo / Density biased potential

SUSHIによるセグメント密度よりブロックコポリマーのラメラ構造を生成する

• 計算モデル
分子モデル · · · Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · A20B40A20トリブロックコポリマー、50分子

ユニットセル · · · 10.98× 10.98× 39

初期構造 · · · Density biased Monte Carlo

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
外場 · · · Density biased potential

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “block/A20B40A20 in.udf”

分子構造データ UDF · · · “block/A20B40A20 in str.udf”

出力 UDF · · · “block/out/A20B40A20 out.udf”

出力データファイル · · · “block/out/A20B40A20 out.dat”

標準出力 · · · “block/out/A20B40A20.log”

SUSHI出力ファイル · · · “block/A20B40A20 sushi out.udf”

• 備考 §2.7.1 §2.6.5 §4.4参照

4.1.17 Interfacial structure of polymer blend: Zoom in from SUSHI (2)

[Keyword] Density biased Monte Carlo / Staggered reflective boundary condition

SUSHIによるセグメント密度よりポリマーブレンドの界面構造を生成する。

• 計算モデル
分子モデル · · · Kremer Grest type [25] bead-spring model
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システムサイズ · · · A100/B100 homopolymer blend。分子数MA = MB = 40

ユニットセル · · · 14.00× 14.00× 48.00

初期構造 · · · Density biased Monte Carlo

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · スタガード反射境界条件 (Z軸方向)

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “blend/blend de01 in.udf”

分子構造データ UDF · · · “blend/blend100 silk str.udf”

出力 UDF · · · “blend/out/blend de01 out.udf”

出力データファイル · · · “blend/out/blend de01 out.dat”

標準出力 · · · “blend/out/blend de01.log”

SUSHI出力ファイル · · · “blend/sushi chiN200 out.udf”

• 備考 §2.7.1 §2.6.5 §4.4参照

4.1.18 Depletion: Zoom in from SUSHI (3)

[Keyword] Density biased Monte Carlo / Staggered reflective boundary condition / Solid wall

高分子／低分子のブレンドの固体壁近傍における濃度分布の偏りを SUSHIによるセグメント密度より生成

する。

• 計算モデル
分子モデル · · · Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · 重合度 NA = 100、分子数MA = 10 と NB = 1、MB = 100のブレンド

ユニットセル · · · 6.36× 6.36× 33.0

初期構造 · · · Node density Monte Carloにより発生

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · xy 方向に 2 次元周期境界条件。z 方向はバルク側 (z = Zmax) の境界条件は Staggered

reflective boundary condition

外場 · · · z=0の面に LJ type Wall potential [31]

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “depletion/depletion in.udf”

出力 UDF · · · “depletion/out/depletion out.udf”

出力データファイル · · · “depletion/out/ depletion out.dat”

標準出力 · · · “depletion/out/depletion.log”
SUSHI出力 UDF · · · “depletion/depletion sushi out.udf”

• 備考
§2.7.1 §2.8参照
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4.1.19 Semi-crystalline lamella

結晶ラメラ初期構造を作成する

• 計算モデル

1. ビーズ－スプリングモデル

分子モデル · · · Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · 重合度 n = 1200, 4分子

ユニットセル · · · 15.89× 15.89× 20

2. ユナイティッドアトムモデル

分子モデル · · · 直鎖アルカンユナイティッドアトム [52]

システムサイズ · · · 重合度 (CH2 unit)n = 1200、4分子

ユニットセル · · · 10.89× 10.89× 15

初期構造 · · · Lamella generator

• 計算条件ソルバー · · · NVE

境界条件 · · · 3次元周期境界条件

• サンプル UDF

1. ビーズ－スプリングモデル入力 UDF · · · “lamella/bs lamella in.udf”

分子構造データ UDF · · · “lamella/bs lamella in str.udf”

出力 UDF · · · “lamella/out/bs lamella out.udf”

出力データファイル · · · “lamella/out/bs lamella out.dat”

標準出力 · · · “lamella/out/bs lamella.log”

2. ユナイティッドアトムモデル入力 UDF · · · “lamella/ua lamella in.udf”

分子構造データ UDF · · · “lamella/ua lamella in str.udf”

出力 UDF · · · “lamella/out/ua lamella out.udf”

出力データファイル · · · “lamella/out/ua lamella out.dat”

標準出力 · · · “lamella/out/ua lamella.log”

• 備考 §2.7.1 §4.7参照

4.1.20 Reaction

化学反応モデルによる結合の生成をシミュレーションする

• 計算モデル分子モデル · · · Harmonic bond+LJ non-bonding interaction type ビーズ－スプリングモデ

ル

初期分子アーキテクチャー · · · 単原子分子 A/Bブレンド

分子数MA = MB = 50

初期構造 · · · Random
単原子分子 A/Bブレンドを初期構造とした、A-B.A-A,B-B間の結合の生成、解離のシミュレーション。

• 計算条件ソルバー · · · Kremer Grest type thermostat

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
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• サンプル UDF

入力 UDF · · · “reaction/react in.udf”
分子構造データ UDF · · · “reaction/react in str.udf”

出力 UDF · · · “reaction/out/react out.udf”
出力データファイル · · · “reaction/out/react out.dat”
標準出力 · · · “reaction/out/react.log”

• 備考 §2.9 §4.6参照

4.1.21 Polymerization

化学反応モデルによる重合反応をシミュレーションする

• 計算モデル分子モデル · · · Harmonic bond+LJ non-bonding interaction type ビーズ－スプリングモデ

ル

初期分子アーキテクチャー · · · モノマーM、開始剤 Iを含む

分子数MM = 1000,MI = 5

初期構造 · · · Random
開始剤とモノマーとの反応から始まる重合反応のシミュレーション。

• 計算条件ソルバー · · · Kremer Grest type thermostat

境界条件 · · · 3次元周期境界条件

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “polymerization in.udf”

出力 UDF · · · “polymerization/out/polymerization out.udf”

出力データファイル · · · “polymerization/out/polymerization out.dat”

標準出力 · · · “polymerization/out/polymerization.log”

• 備考 §2.9 参照

4.1.22 DPD

[keyword] DPD / diblock copolymer / microphase separation

Dissipative particle dynamicsにより、ABジブロックコポリマーのミクロ相分離シミュレーションを行う。

モデル、パラメータの詳細は文献 [13] 参照

• 計算モデル
分子モデル · · ·　 A5B5ジブロックコポリマー

システムサイズ · · · A5B5ジブロックコポリマー、分子数 2,400

ユニットセル · · · 20.0× 20.0× 20.0

初期構造 · · · ランダム

• 計算条件
ソルバー · · · DPD

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
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• サンプル UDF

入力 UDF · · · “DPD/A5B5 in.udf”

出力 UDF · · · “DPD/out/A5B5 out.udf”

出力データファイル · · · “DPD/out/ A5B5 out.dat”

標準出力 · · · “DPD/out/A5B5.log”

• 備考
§2.4参照

4.1.23 External flow

[Keyword] Velocity field / SLLOD

Muffin phaseseparationにより計算された流れ場を、SLLOD アルゴリズムにより Atomに作用させる。

このサンプルでは「Muffinユーザーズマニュアル」§5.1.8の例題に類似した、壁のずりにより生じるずり流動
を読み込む。

• 計算モデル
分子モデル · · ·　 Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · 重合度N = 10、分子数M = 650

ユニットセル · · · 16.0× 16.0× 32.0

初期構造 · · · ランダム

• 計算条件
ソルバー · · · NVE

境界条件 · · · xy-2次元周期境界条件
外場

– xy平面に LJ wall

– 速度場

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “externalflow/externalflow in.udf”

Muffin出力 UDF · · · “Muffin shear out.udf”

出力 UDF · · · “externalflow/out/externalflow out.udf”

出力データファイル · · · “externalflow/out/ externalflow out.dat”

標準出力 · · · “externalflow/out/externalflow.log”

• 備考
§2.6.5参照

4.1.24 Stress autocorrelation

[Keyword] On the fly

On the fly stress autocorrelationの解析を行うサンプル。
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• 分子モデル · · ·　 Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · 重合度N = 40、分子数M = 100

初期構造 · · · ランダム

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · 3次元周期境界条件

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “correlation/n40 100 in.udf”

リスタート UDF · · · “correlation/n40 100 rst.udf”

出力 UDF · · · “correlation/out/n40 100 out.udf”

出力データファイル · · · “correlation/out/n40 100 out.dat

標準出力 · · · “correlation/out/n40 100.log”

• 備考
§2.11参照

4.1.25 MDSCF

[Keyword] MDSCF

Milano and KawakatsuらのMDSCF法 [53]によるブロックコポリマーのミクロ相分離構造形成のテスト。

温度制御等詳細な方法はオリジナルのアルゴリズムと異なる部分があるので注意。

• 分子モデル · · ·　 Kremer Grest type [25] bead-spring model

システムサイズ · · · A15B15ジブロックコポリマー、分子数 320

ユニットセル · · · 22.436× 22.436× 22.436

初期構造 · · · ランダム

• 計算条件
ソルバー · · · NVT Kremer Grest

境界条件 · · · 3次元周期境界条件
外場

– Density Filed · · · Intearction Site Aに対して Site Bの濃度に従ったポテンシャルを与える。

– Density Filed · · · Intearction Site Bに対して Site Aの濃度に従ったポテンシャルを与える。

– Total Density Constrain

（補足）Density FieldでUDF Nameを指定しない場合、Simulation Conditions.Density Outputで作成

する Fieldが用いられる。

• サンプル UDF

入力 UDF · · · “MDSCF/a15b15 mdscf in.udf”

出力 UDF · · · “MDSCF/out/a15b15 mdscf out.udf”

出力データファイル · · · “MDSCF/out/a15b15 mdscf out.dat”

標準出力 · · · “MDSCF/out/a15b15 mdscf.log”
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4.2 （事例 I）ユナイティッドアトムモデルによるn-アルカンのシミュレー

ション

ここでは、ユナイティッドアトムモデルによる n-アルカンの溶融状態のシミュレーションの例を示す。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/pentaneNVT”以下にある。

4.2.1 SILKによる入力データ作成

SILKは Pythonにより記述された、COGNACの入力ファイルを作成する補助ツールである。詳細は第 6

章を参照のこと。

SILKを実行する為には、シミュレーションの条件ならびにポテンシャルが記述された SILK用入力 UDF

が必要である。SILK用入力 UDFは、COGNAC入力 UDFとほぼ同じ構造を持つ。雛型として用意されて

いる “potential map.udf”をとって説明する。

1. SILK入力ファイル（ “potential map.udf” ）

SILK入力ファイル（ “python/silk/sample/potential map.udf” ）を参照する。“potential map.udf”は

複数のレコード（UDFの基本データ単位）からなっている。それぞれのレコード毎にシミュレーション

を行うために必要な条件、ならびにポテンシャルのパラメータのサンプルが格納されている。ここでは、

最初のレコード（Record Numberは 0、Record Labelは “UA n ALKANE”）を使用する。

2. UDF（ “potential map.udf”）の Open

GOURMET を起動し、UDF（ “potential map.udf” ）を Open する。Records モードで表示させ

ると、画面には Record Number が 0 のデータが表示されるので、右下の窓に Record Label である

“UA n ALKANE”が表示されていることを確認する。

3. 分子の作成（SILKスクリプトの Loadと編集ならびに実行）

ここでは、Pentane 50分子からなるシステムを作成する手順について説明する。

なお、このシステムはAction SILKコマンド SILK CREATE LinearPolymer Semiatomicを用

いても作成することが出来る。コマンドの詳細は第 6章参照。

(a) SILKスクリプトの Load

GOURMET上で “python/silk/sample/silk use pentane.py”を Loadする。Python窓に Loadさ

れたスクリプトが表示されていることを確認し、スクリプトの上部を参照する。

(b) Loadされた SILKスクリプトの編集

Loadされたスクリプトの上部にユーザーが編集すべきセクション（SECTION “USER DEFI-

NITION”）が記述されている。

• 出力先
“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “outputpath”について説明する。

*パイソン文法では、文頭に#を記述すると、その行はコメントととなる。

　



70 第 4章 適用事例

####### SUBSECTION "outputpath" ######

def setOutParam(self):

#output Directory (ex. outDir="c:/OCTA8.3/***" (dos), outDir="/home/yourdir/***")

self.engine.outDir="C:/OCTA8.3/ENGINES/COGNAC/python/silk/sample"

#filename without suffix(.udf)

self.engine.cognacFileName="pentane50_in"

#project name

self.engine.prjName="DEVELOP"

#output file is diveded to Structure_data and other Parameters when "TWO_FILES" \\

is chosen.

self.engine.fileNumCom="ONE_FILE"

#self.engine.fileNumCom="TWO_FILES"

self.engine.outDirには出力先のディレクトリを指定する。

self.engine.cognacFileNameには出力ファイル名（UDF拡張子：.udfを除く）を指す。こ

の例では “pentane50 in.udf”という SILKの出力、すなわちCOGNAC入力ファイルが作成

される。

self.engine.prjNameには出力ファイルのプロジェクト名を指す。

self.engine.fileNumComには出力ファイルを分割する（トポロジーを記述したファイルとそ

の他の条件を記述したファイルに分割する）か否かのコマンドを記述する。

self.engine.fileNumCom=”TWO FILES”とした場合、分割された二つのファイルにまと

められる。

• 分子の定義
“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “system”について説明する。

記述したスクリプトは以下の通り。

name="alkane"

numAtom=5

numMol=50

atomName= "C"

atomTypeName="atom1"

bondTypeName="bond1"

angleTypeName="angle1"

torsionTypeName="torsion1"

interactionSiteTypeName="siteType1"

self.engine.makeLinPolym(name, numAtom, numMol,

　　　　　　　　　　　　　　 atomName, atomTypeName, bondTypeName,

　　　　　　　　　　　　　　 angleTypeName, torsionTypeName,

　　　　　　　　　　　　　　 interactionSiteTypeName)
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最下行で Callされている関数 makeLinPolym(. . . )は直鎖状分子を作成する関数である。

self.engine.は、この関数を使用する為に不可欠な記述である。

この関数makeLinPolym(. . . )が参照している引数について、次に説明する。

nameは分子に設定される名前である。

numAtomは１分子当りの Atomの個数である。

numMolは分子の本数である。

atomNameは pentane分子内の各 Atomにつけられる名前である。

atomTypeNameは、Atomのタイプの属性を指す。

UDF Path 名 Molecular Attributes.Atom Type[] の配列化されたデータの内、データ

Nameに合致するものが参照される（ここではUDF Path名Molecular Attributes.Atom Type[0]

のデータが参照される）。

図 4.1に入力 UDFとスクリプトの関連を示す。

• UDFの Save

各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるようにGOURMETの

File → Saveメニューにより UDF dataを Saveしなければならない。

　

bondTypeNameは、Bond（結合長に基づくポテンシャル）のタイプの属性を指す。

UDF Path名Molecular Attributes.Bond Potential[]の配列化されたデータの内、データ

Nameに合致するものが参照される（ここでは UDF Path名

Molecular Attributes.Bond Potential[0]のデータが参照される）。

図 4.2に入力 UDFとスクリプトの関連を示す。

　

angleTypeNameは、Angle（結合角に基づくポテンシャル）のタイプの属性を指す。

UDF Path名

Molecular Attributes.Angle Potential[]の配列化されたデータの内、データNameに合致

するものが参照される（ここではUDF Path名Molecular Attributes.Angle Potential[0]

のデータが参照される）。

　

torsionTypeNameは、Torsion（二面角に基づくポテンシャル）のタイプの属性を指す。

UDF Path名Molecular Attributes.Torsion potenPotential[] の配列化されたデータの

内、データNameに合致するものが参照される

（ここでは UDF Path名Molecular Attributes.Torsion Potential[0]のデータが参照さ

れる）。

　

interactionSiteTypeNameは、InteractionSite （分子間相互作用に関するサイト）のタイ

プの属性を指す。

UDF Path名Molecular Attributes.Interaction Site Type[] のデータ名 Nameが参照



72 第 4章 適用事例

図 4.1: Atomのタイプ属性の関連

される（ここでは UDF Path名Molecular Attributes.Interaction Site Type[0]のデー

タが参照される）。

図 4.3に入力 UDFとスクリプトの関連を示す。

　

(c) SILKスクリプトの実行

編集した SILKスクリプトの内容（出力先等）を確認し、スクリプトを実行する。実行結果につい

てはログウインドウに表示される。

4.2.2 入力データの編集と COGNACの起動

SILKにより作成したデータをGOURMETに読み込み、データを表示し、内容を確認し、COGNACを

起動する。

1. SILKにより作成したCOGNAC入力 UDFの読み込み
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図 4.2: Bondのタイプ属性の関連

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

SILKにおいて self.engine.cognacFileNameで指定した、ファイル名 “pentane50 in.udf”を選択す

る。

2. ポテンシャルの確認

起動画面の左側にはエクスプローラー様のデータ構造が表示されている。このデータ構造をクリックする

ことによって現在の Recordのデータを参照（編集）することができる。ポテンシャルに関するパラメー

タは以下のデータ構造に記述されている。

UDF Path名Molecular Attributes · · · 分子内ポテンシャル。

UDF Path名 Interactions · · · 分子間ポテンシャルや外場を定義するポテンシャル。

UDF Path名Unit Parameter · · · 単位換算を行うために必要な、質量、エネルギー、長さの単位あた
りの換算値。
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図 4.3: Interaction Siteのタイプ属性の関連

Unit Parameterのデータについて次に記す。

Mass · · · 質量の単位。1メチレン基の質量 (= 14amu)を 1単位としている。

Energy · · · エネルギーの単位。分子間相互作用であるレナードジョーンズポテンシャルのパラメータ
ϵ(= 0.40122kJ/mol)を 1単位としている。

Length · · · 長さの単位。分子間相互作用であるレナードジョーンズポテンシャルのパラメータ σ(=

0.40328nm)を 1単位としている。

　

これらの単位を決定することにより、温度、圧力等各緒量が計算できる。単位換算のスクリプトとして、

“silk mujigenkun.py” （ “python/silk/silk mujigenkun.py” ）を Loadして使用することができる。

3. 初期構造の設定

UDF Path名 Initial Structure 以下には、初期構造（各 Atom の座標に関する情報）に関して記述さ

れている。Initial Structure以下のデータの内、主なものについて説明する。
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Initial Unit Cell.Density · · · 初期に設定される系の密度。ここには 0.9g/cm3を単位換算して入力し

ている。

Generate Method.Method · · · 初期構造作成についての方法を記述（予約語）。Random と指定。こ

れによりGenerate Method.Random のデータがCOGNACによって参照される。

同じ階層に存在するその他のデータ（例えばUDF Path名 Initial Structure.Generate Method.Helix

等）は無視される。

Relaxation · · · 初期構造の緩和に関するデータを設定する。

通常、分子間相互作用を考慮した状態で初期構造をランダムに発生させた場合は Atom(Molecule)同士

の重なりによって過大な反発力が生じ、シミュレーションが発散してしまう。

それを防ぐために、Relaxationのフラグを 1として初期構造の緩和機能を onにする（offは 0）。

4. 計算条件の設定

UDF Path名 Simulation Conditions を編集することにより計算条件を設定する。

設定したパラメータは以下のとおりである。

• ダイナミクス条件
UDF Path名 Simulation Conditions.Dynamics Conditions 以下のデータについて説明する。

Max Force · · · シミュレーション中に Atom に許容される最大の力である。ここでは 10000 と

する。

Time.delta T （設定値:0.001）· · · 1ステップ当りの時間。
Time.Total Steps （設定値:2000）· · · シミュレーションの総ステップ数。
Time.Output Interval Steps （設定値:20）· · · 出力のインターバルステップ。
Temperature.Temperature （設定値:3.0）· · · 設定温度。
Temperature.Interval of Scale Temp（設定値: 10000000）· · · 速度スケーリングのインター
バル。

*Temperature.Interval of Scale Temp はシミュレーションの総ステップ数よりも大きいので

速度スケーリングは実行されない。ここでは別の手法によって温度制御するので、速度スケーリン

グの必要は無い。

• ソルバー
UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Solver 以下のデータについて説明する。

Solver Type · · · Dynamics 、もしくはMinimize のいずれかを選択する。ここではダイナミク

スを意味するDynamics を選択する。

Dynamics.Dynamics Algorithm · · · 実行するアルゴリズムを選択する。ここでは温度一定のア
ンサンブルNVT Nose Hoover を選択する。

Dynamics.NVT Nose Hoover.Q（設定値:20）· · · NVT Nose Hoover のアルゴリズムによ

るダイナミクスに必要なパラメータ。
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• 境界条件
Boundary Conditions · · · 単位セルの各軸における境界条件を入力する。
a axis 、b axis 、c axis を全て PERIODIC とすることにより、3次元周期境界条件が設定さ

れる。

• 計算するポテンシャル項の設定
Calc Potential Flags · · · 分子内、分子間（外場を含む）の相互作用の計算条件を入力する。
各項目について 1を入力した場合、onとなり、0を入力した場合 offとなる。ここでは結合長（Bond

）、結合角（Angle ）結合二面角（Torsion ）、分子間相互作用（Non Bonding ）を onにする。

• 出力データ項目の設定
UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Output Flags 以下のデータについて説明する。

Statistics · · · 温度や圧力等について何を出力するかについて設定する。
ここでは全て 1 としている。

Structure · · · 各 Atomの座標や速度等について何を出力するかについて設定する。

ここでは座標についてのみ出力するよう、データ名 Structure.Position のみ 1 としている。

5. UDFの Save

各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるように GOURMETの File →
Saveメニューにより UDF dataを Saveしなければならない。

6. COGNACの起動

第 3章　操作入門で示したような手順によりGOURMET Engine Runコマンドより起動するか、あ

るいは、コマンドプロンプトあるいはシェルウインドウで、UDF fileのあるディレクトリに移動し、以

下のコマンドを実行する。

cognac92 -I pentane50_in.udf -O pentane50_out.udf > pentane50.log

プログラムが終了すると、“pentane50 out.udf”（UDF 出力）、“pentane50 out.dat”（データ出力）、

“pentane50.log”（ログファイル）が生成する起動時の引数等入力の詳細に関しては §5.1を参照。

4.2.3 計算結果の表示と解析

分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、第 3章　操作入門に示したような手順により、GOURMET 画

面より、Action commandを用いて、分子構造を表示することが出来る。

図 4.4に typeを ball-stickとして表示した例を示す。

計算結果データの表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、データの表示を行う。
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図 4.4: type = ’ball-stick’で表示した例

1. 出力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open...を選択して、現れるファイルブラウザから

“pentane50 out.udf”を選択する。すでに読み込んでいれば、このステップは必要ない。

2. 入力データの表示

COGNACの出力 UDFには、計算に用いた入力条件も合わせて出力されるので、入力データを確認す

ることもできる。

（例）画面左のツリーより Simulation Condition → Dynamics Condition → Timeと選択する

ことにより、シミュレーションの∆T、トータルステップ、出力のインターバルの入力値が表示される。

3. 出力データの表示

出力データを表示するためには、GOURMET画面右上のRecordsを選択し、下部のスライドバー、あ

るいは右下の表示窓に数値を入力することによりレコード数を指定する。

（例）Recordsを選択し、画面左のツリーより Statistics Data → Energy → Batch Averageと選

択することにより、エネルギーの区間平均値が各項目に分かれて表示される。

計算結果のグラフ化

計算結果のグラフ化を、温度と圧力の経時変化を例にとり説明する。

1. 出力 UDFの読み込み

前節と同様に出力 UDFを読み込む。すでに読み込んでいればこのステップは必要ない。

2. 経時変化データの収集

グラフ作成のため、データの経時 (Record毎の)変化を収集する。まず左下のPython:Loadを選択して、

現れるファイルブラウザより “MakeGraphSheet.py”を読み込みRunする。その後Table modeにおい

て、画面左のツリーの一番上にある、GraphSheetを選択すると Record毎のTime、Temperature、
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Pressureのデータが一つのシートとして作成される。

3. gnuplotのプロット条件の設定

画面左下にあるPython/Plotのタグから Plotを選択してメニューが変わったら Plot:Makeを選択。

窓に gnuplotのコマンドラインが現れる。このままプロットすると、GraphSheetの Indexが横軸に

なるので以下のように書き換える。

（オリジナル）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 1:2 title ’Time’ with lines , \

"plot.dat" using 1:3 title ’Temperature’ with lines , \

"plot.dat" using 1:4 title ’Pressure’ with lines

（書き換え後－温度をプロットする場合）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 2:3 title ’Temperature’ with lines

（書き換え後－圧力をプロットする場合）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 2:4 title ’Pressure’ with lines

4. gnuplotの起動

Plot:Plotを選択することにより gnuplotが立ち上がり、図 4.5に示すように、温度あるいは圧力の経時

変化がプロットされる。
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3.3
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図 4.5: 温度の経時変化プロット例
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4.3 （事例 II）ユナイティッドアトムモデルによるポリエチレンオキシド

(PEO)のシミュレーション

ここでは、Poly(ethylene oxide)(PEO)のMDシミュレーションの例を示す。特に PEOのように、若干複

雑なシーケンスを持つ高分子鎖の SILKによる構築方法を解説する。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/peo”以下にある。

4.3.1 SILKによる入力データ作成

SILKは Pythonにより記述された、COGNACの入力ファイルを作成する補助ツールである。詳細は第 6

章を参照のこと。

SILKを実行する為には、シミュレーションの条件ならびにポテンシャルが記述された SILK用入力 UDF

が必要である。SILK用入力 UDFは、COGNAC入力 UDFとほぼ同じ構造を持つ。雛型として用意されて

いる “potential map.udf” をとって説明する。

1. SILK入力ファイル（ “potential map.udf”）

まず最初に SILK入力ファイル（ “python/silk/sample/potential map.udf” ）を参照する。ここでは、

3番目のレコード（Record Numberは 2、Record Labelは “UA PEO LiI”）を使用する。

2. UDF（ “potential map.udf” ）の Open

GOURMETを起動し、UDF（ “potential map.udf”）をOpen する。Recordsモードで表示させると

画面には Record Numberが 0のデータが表示される。Open窓下のつまみを右にスライドさせ、右下の

窓に Record Labelである “UA PEO LiI” が表示されるまで動かす。

3. 分子の作成（パイソンスクリプトの Loadと編集ならびに実行）

ここでは、システムサイズ · · · PEO5分子と Liイオン 5個、Iイオン 5 個からなる系を作成する手順に

ついて説明する。

(a) パイソンスクリプトの Load

GOURMET上で python/silk/sample/silk use peo.pyを Loadする。Python窓に Loadさ

れたスクリプトが表示されていることを確認し、スクリプトの上部を参照する。

(b) Loadされたパイソンスクリプトの編集

Loadされたスクリプトの上部にユーザーが編集すべきセクション（SECTION “USER DEFI-

NITION”）が記述されている。

• 出力先
USER DEFINITION内の SUBSECTION “outputpath”について説明する。

####### SUBSECTION "outputpath" ######

def setOutParam(self):

#output Directory (ex. outDir="c:/OCTA8.3/***" (dos), outDir="/home/yourdir/***")
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self.engine.outDir="C:/OCTA8.3/ENGINES/COGNAC/python/silk/sample"

#filename without suffix(.udf)

self.engine.cognacFileName="peo_in"

#project name

self.engine.prjName="DEVELOP"

#output file is diveded to Structure_data and other Parameters when "TWO_FILES"\\

is chosen.

#self.engine.fileNumCom="ONE_FILE"

self.engine.fileNumCom="TWO_FILES"

self.engine.outDirには出力先のディレクトリを指定する。

self.engine.cognacFileNameには出力ファイル名（UDF拡張子：.udfを除く）を指定する。

この例では “peo in.udf”という SILKの出力、すなわちCOGNAC入力ファイルが作成され

る。

self.engine.prjNameには出力ファイルのプロジェクト名を指定する。

self.engine.fileNumComには出力ファイルを分割する（トポロジーを記述したファイルとそ

の他の条件を記述したファイルに分割する）か否かのコマンドを記述する。

self.engine.fileNumCom=”ONE FILE” とした場合、単一のファイルにまとめられる。

• 分子の定義（１）
USER DEFINITION内のSUBSECTION “system”について説明する。ここでは、PEO

を作成したスクリプトについて解説する。

##### Build system(Make sure to …

numAtom=36

numMol=5

self.engine.createMolecule("peo")

for i in range(0, numAtom):

if(i%3==1):

self.engine.addAtoms("peo", "O", "atom2")

else:

self.engine.addAtoms("peo", "C", "atom1")

for i in range(0, numAtom-1):

if(i%3==2):

self.engine.addBonds("peo", i, i+1, "bond2")

else:

self.engine.addBonds("peo", i, i+1, "bond1")

for i in range(0, numAtom-2):

if(i%3==0):

self.engine.addAngles("peo", i, i+1, i+2, "angle1")

else:
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self.engine.addAngles("peo", i, i+1, i+2, "angle2")

for i in range(0, numAtom-3):

if(i%3==1):

self.engine.addTorsions("peo", i, i+1, i+2, i+3, "torsion2")

else:

self.engine.addTorsions("peo", i, i+1, i+2, i+3, "torsion1")

for i in range(0, numAtom):

if(i%3==1):

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "siteType2", "PAIR")

else:

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "siteType1", "PAIR")

for i in range(0, numAtom):

if(i%3==1):

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "POINT_CHARGE", "COULOMB", -9.1089)

else:

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "POINT_CHARGE", "COULOMB", 4.5545)

self.engine.setSystem("peo", numMol)

PEO分子のトポロジーを作製する為に、いくつかの SILK が用意した基本的な関数を用いてい

る。Python文法の詳細についてここでは述べないが、各関数および値について次に説明する。

　

i. 分子の登録、1分子あたりの Atom数の設定

numAtom=36

1分子当りの Atom数である numAtomは 36とする。PEOは CH2 −O− CH2 を 1ユ

ニットとし、それが 12ユニット連なったものとしてモデル化する（分子末端はCH3）。CH2

（CH3）は 1Atomとしてモデル化されるので、1分子当り 36個の Atomからなる。

self.engine.createMolecule("peo")

ここでは、分子を登録する関数 createMolecule(”peo”)を呼び出している。self.engine.

は必須の記述である。この関数は peo という名前で SILKに対して分子を登録したこと

を意味する。

　

ii. 登録された分子（分子名: peo）への Atomの登録

for i in range(0, numAtom):

if(i%3==1):

self.engine.addAtoms("peo", "O", "atom2")

else:

self.engine.addAtoms("peo", "C", "atom1")
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for i in range(0, numAtom): は、Pythonの for文によってループを回している。iと

いう整数を 0から 36(numAtomの値)まで 1毎に増やしながらその下行を実行する。下

行の内容は次の通り。

iを 3で割った剰余が 1の時、SILKの関数 addAtoms(”peo”, ”O”, ”atom2”)がコー

ルされる。

この剰余が 1でない時、SILKの関数 addAtoms(”peo”, ”C”, ”atom1”)がコールさ

れる。

ここで剰余が 1の時とは、CH3 −O− CH2 − CH2 −O− CH2 − CH2 −O− CH2 · · · のO

原子を指す。また、剰余が 1でない時とは、CH2（CH3）を指す。

すなわち、SILKに対して登録した分子”peo”について PEO分子内の Atomシーケンスに

したがって Atomを登録している。

iii. 登録された分子（分子名:peo）への Bondの登録

for i in range(0, numAtom-1):

if(i%3==2):

self.engine.addBonds("peo", i, i+1, "bond2")

else:

self.engine.addBonds("peo", i, i+1, "bond1")

for i in range(0, numAtom−1): は、Python の for文によってループを回している。i

という整数を 0から 35(numAtomの値−1)まで 1毎に増やしながらその下行を実行する。

ここでは Bondを登録するので、その数が numAtom−1となる。下行の内容は次の通り。

iを 3で割った剰余が 2の時、SILKの関数 addBonds(”peo”, i, i+1, ”bond2”)がコー

ルされる。

この剰余が 2でない時、SILKの関数 addBonds(”peo”, i, i+1, ”bond1”)がコールさ

れる。

ここで剰余が 2 の時とは、CH3 −O− CH2 − CH2 −O− CH2 − CH2 −O− CH2 · · · の
CH2 − CH2 間（あるいは CH3 − CH2）の Bondを指す。

また、剰余が 2でない時とは、CH2 −O間（あるいは CH3 −O）の Bondを指す。

すなわち、SILKに対して登録した分子 peoについて PEO分子内の Atomシーケンスに

したがって Bondを登録している。

関数で呼ばれている引数bond1、もしくはbond2は、対応するBondTypeの名前Name

を設定する。すなわち bond1という名前を持つ Bond Potentialのデータ（この場合、

UDF Path名Molecular Attributes.Bond Potential[0]）が参照される。

　

iv. 登録された分子（分子名:peo）への Angle、Torsionの登録

for i in range(0, numAtom-2):

if(i%3==0):

self.engine.addAngles("peo", i, i+1, i+2, "angle1")

else:

self.engine.addAngles("peo", i, i+1, i+2, "angle2")

for i in range(0, numAtom-3):
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if(i%3==1):

self.engine.addTorsions("peo", i, i+1, i+2, i+3, "torsion2")

else:

self.engine.addTorsions("peo", i, i+1, i+2, i+3, "torsion1")

Angle、Torsionについは、Bondと同じ方法で登録できる。Angleを登録する関数として

addAngles(. . . )が、また Torsionを登録する関数として addTorsions(. . . )が用意され

ている。

v. 登録された分子（分子名:peo）への Interaction Siteの登録

for i in range(0, numAtom):

if(i%3==1):

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "siteType2", "PAIR")

else:

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "siteType1", "PAIR")

ここでは分子間相互作用を作用させる Interaction Siteを登録している。SILKが用意す

る関数は addInteractionSites(. . . )である。引数として呼ばれている [i]は、Atomの配

列を示す。これはCOGNACの特徴である複数のAtomから定義される Interaction Siteを

サポートする機能に対応したものである。また、第４引数 “PAIR”は登録する Interaction

Siteが Pair interactionに由来するものであることを指している。

vi. 登録された分子（分子名:peo）への Electrostatic Siteの登録

for i in range(0, numAtom):

if(i%3==1):

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "POINT_CHARGE", "COULOMB", -9.1089)

else:

self.engine.addInteractionSites("peo", [i], "POINT_CHARGE", "COULOMB", 4.5545)

ここでは静電相互作用を作用させる Electrostatic Siteを登録している。SILKが用意する

関数は addInteractionSites(. . . )である。第 4引数 “COULOMB”が、静電相互作用

を定義するサイトであることを宣言している。また、第３引数 “POINT CHARGE”と

いう名前を持つ Electrostatic Interactionのデータ

（ UDF Path名 Interactions.Electrostatic Interaction[0]）が参照される。

第 5引数は双極子能率もしくは電荷が設定される。

　

vii. 登録された分子（分子名:peo）の内、出力する分子を SILKへ登録

self.engine.setSystem(name, numMol)
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ここでは登録した PEO分子（名前:peo）について、何本の分子を出力するかを指定する。

SILKに分子を登録、作製しても、この関数 setSystem(. . . )が呼ばれない限り出力はさ

れないので注意。

　

• 分子の定義（２）
USER DEFINITION内の SUBSECTION “system”について説明する。ここでは、Li

イオンおよび Iイオンを作成したスクリプトについて次に記す。Liイオンおよび Iイオンにつ

いては単原子分子とみなすことができるので、以下のようにして記述する。

*Liイオン 5個の登録

#Li ion

numMol=5

self.engine.createMolecule("Li")

self.engine.addAtoms("Li", "Li", "atom3")

self.engine.addInteractionSites("Li", [0], "siteType3", "PAIR")

self.engine.addInteractionSites("Li", [0], "POINT_CHARGE", "COULOMB", 18.2178)

self.engine.setSystem("Li", numMol)

*Iイオン 5個の登録

#I ion

numMol=5

self.engine.createMolecule("I")

self.engine.addAtoms("I", "I", "atom4")

self.engine.addInteractionSites("I", [0], "siteType4", "PAIR")

self.engine.addInteractionSites("I", [0], "POINT_CHARGE", "COULOMB", -18.2178)

self.engine.setSystem("I", numMol)

　

(c) パイソンスクリプトの実行

編集したパイソンスクリプトの内容（出力先等）を確認し、スクリプトを実行する。実行結果につ

いてはログウインドウに表示される。

4.3.2 入力データの編集とCOGNACの起動

SILKにより作成したデータをGOURMETに読み込み、データの編集を行ってエンジンを起動する。

1. SILKにより作成したCOGNAC入力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

SILKにおいて self.engine.cognacFileNameで指定した、ファイル名 “peo in.udf”を選択する。

2. ポテンシャルの確認
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起動画面の左側にあるエクスプローラー様のデータ構造の各項目をクリックすることによってデータを

参照（編集）する。

UDF Path名 “Unit Parameter” には単位換算を行うために必要な、質量、エネルギー、長さの単位あ

たりの換算値が入力されている。このポテンシャルは Jorgensenらが開発した PEOのユナイテッドアト

ムモデルのポテンシャルを元にしたものである [54, 55]。Unit Parameterのデータについて次に記す。

　

Mass Unit amu · · · 質量の単位。10amuを 1単位としている。

Energy · · · エネルギーの単位。1kcal/mol(4.18605kJ/mol)を 1単位としている。

Length · · · 長さの単位。1Å(0.1nm)を 1単位としている。

　

これらの単位を決定することにより、温度、圧力等各緒量が計算できる。単位換算のスクリプトととして、

“silk mujigenkun.py”（ “python/silk/silk mujigenkun.py”）を Loadして使用することができる。先に

設定した電荷の値もこのスクリプトを用いて、単位換算を行うことが出来る。

3. 初期構造の設定

UDF Path名 Initial Structureで初期構造を設定する。ここではリスタートを選択する（リスタート

UDFは “peo rst.udf”）。

4. 計算条件の設定

UDF Path名 Simulation Conditionsを編集することにより計算条件を設定する。設定したパラメー

タは以下のとおりである。

(a) ダイナミクス条件

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Dynamics Conditions以下の主なデータについて説

明する。

Time.delta T（設定値:0.01617）· · · 1ステップ当りの時間（ここでは 2.5fs）。

Time.Total Steps（設定値:100,000）· · · シミュレーションの総ステップ数である。
Time.Output Interval Steps（設定値:200）· · · 出力のインターバルを示す。

Liイオンの拡散挙動を解析するために、シミュレーションタイムステップを変更して長時間のシミュ

レーションを行う。Simulation Conditions.Dynamics Conditions.Timeを開き、図4.6に示す

様にTotal Stepsを100,000程度に変更する。同時に精度を高めるために、Output Interval Steps

を 200にしてサンプル数を増やす。

Temperature.Temperature（設定値:0.715）· · · 設定温度（ここでは約 360K）。

Temperature.Interval of Scale Temp（設定値:0）· · · 速度スケーリングのインターバルステッ
プ数。
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図 4.6: Total Stepsの変更

*Temperature.Interval of Scale Tempを 0にした場合、速度スケーリングは実行されない。

ここでは別の手法によって温度制御するので（速度スケーリングの）必要は無い。

(b) ソルバー

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Solver 以下の主なデータについて説明する。

Solver Type（設定値:Dyanimcs）· · · ダイナミクス。
Dynamics.Dyanamics Algorithm（設定値: NVT Nose Hoover）· · · 実行するアルゴリズム
（ここでは Nose-Hooverの手法による NVTアルゴリズムを使用）。

Dynamics.NVT Nose Hoover.Q（設定値:20）· · · NVT Nose Hooverのアルゴリズムによ

るダイナミクスに必要なパラメータ。

(c) 境界条件

Boundary Conditions（設定値:PERIODIC（a axis、b axis、c axis全て））· · · 境界条件の
設定

(d) 計算するポテンシャル項の設定

Calc Potential Flags.Bond（設定値：1）

Calc Potential Flags.Angle（設定値：1）

Calc Potential Flags.Torsion（設定値：1）· · · 分子内相互作用の計算条件。

Calc Potential Flags.Non Bonding（設定値：1）

Calc Potential Flags.Electrostatic（設定値：1）· · · 分子間相互作用の計算条件。

(e) 出力データ項目の設定

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Output Flags以下の主なデータについて説明する。

Statistics（設定値：全て 1） · · · 温度や圧力等の出力項目の選択。（ここでは全ての項目について
出力する）

Structure.Position（設定値：1）

Structure.Velocity（設定値：0）

Structure.Force（設定値：0）· · · 各 Atomの座標、速度、力について出力の選択。座標のみ出力

する。
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5. UDFの Save

各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるようにGOURMETのメニュー

から Saveをしなければならない。

6. COGNACの起動

第 3章　操作入門で示したような手順によりGOURMET Engine Runコマンドより起動するか、あ

るいは、コマンドプロンプトあるいはシェルウインドウで、UDFを保存したディレクトリに移動し以下

のコマンドを実行する。

cognac92 -I peo_in.udf -O peo_out.udf > peo.log

プログラムが終了すると、“peo out.udf”（UDF出力）、“peo out.dat”（データ出力）、“peo.log”（ログ

ファイル）が生成する

4.3.3 計算結果の表示と解析

分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、第 3章　操作入門に示したような手順により、GOURMET 画

面より、Action commandを用いて、分子構造を表示することが出来る。

平均自乗変位 (MSD)の解析

Liイオンの拡散挙動を解析するために平均自乗変位 (MSD)を計算する方法を以下に解説する。同様の解析

はAction command : ANALYSIS msd...を用いて行うことも出来る。詳細は §7.5参照。

1. 出力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

“peo out.udf”を選択する。

2. Python scriptの読み込みと実行

GOURMET画面の左下のPython:Loadを選択して現れるファイルブラウザから”msd.py”を選択し

て読み込む。つづいて Runすると Table modeにおいて現れるGraphSheetに Li原子のMSDおよ

びMSDの各軸成分が時間の関数としてセットされる。

3. MSDのプロット

GraphSheetを選択した状態で画面左下にあるPython/PlotのタグからPlotを選択してメニューが

変わったら Plot:Makeを選択。窓に gnuplot のコマンドラインが現れる。このままプロットすると、

GraphSheetの Indexが横軸になるので以下のように書き換える

（オリジナル）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version
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set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 1:2 title ’Time’ with lines , \

"plot.dat" using 1:3 title ’msd’ with lines , \

"plot.dat" using 1:4 title ’msd_x’ with lines , \

"plot.dat" using 1:5 title ’msd_y’ with lines , \

"plot.dat" using 1:6 title ’msd_z’ with lines

（書き換え）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 2:3 title ’msd’ with lines , \

"plot.dat" using 2:4 title ’msd_x’ with lines , \

"plot.dat" using 2:5 title ’msd_y’ with lines , \

"plot.dat" using 2:6 title ’msd_z’ with lines

その後 Plot:Plotを選択すると gnuplotが立ち上がり図 4.7に示すように、MSDおよび MSDの各軸

(x,y,z)成分がプロットされる。
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図 4.7: 平均二乗変位のプロット例

実際に拡散定数などを求める場合、時間軸の後半のデータはデータ点数が少なく、精度的に問題がある

ので、前半部分を用いて解析するとよい。

4.4 （事例 III）SUSHIからのズームインを利用したABAトリブロック

コポリマーラメラのシミュレーション

ここでは、SUSHIにより計算された出力を元にして、ブロックコポリマーのラメラ構造を作成する方法を

説明する。ポリマーモデルは操作入門で解説したものと同じものであるので、SILKによるデータ作成に関し

てはそちらを参照のこと。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/blend”以下にある。
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また SUSHI - COGNAC のズーミングに関する事例は適用研究事例 AMUSEドキュメントにも紹介され

ているのでそちらも参照のこと。

4.4.1 SUSHIの計算条件

SUSHIの出力ファイルより、計算条件をチェックすることができる。詳細は「SUSHIユーザーズ マニュア

ル」を参照のこと。COGNACで用いるための注意点として、segment volume fractionをすべてのセグ

メント毎に出力しておく必要がある。その他は通常の SUSHIの計算条件と変わらない。

SUSHIの入出力に関しては「SUSHIユーザーズ マニュアル」参照のこと。

4.4.2 入力データの編集とCOGNACの起動

ここでは第 3章　操作入門で用いた入力UDFを編集して、SUSHI からのズームインを利用する入力UDF

を作る方法を説明する。サンプルには出来上がったファイル “A20B40A20 zoom in.udf” もあるのでそちらも

参照のこと。

1. 入力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより、File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

“A20B40A20 in.udf”を選択する。

2. External Interactionの追加

Density biased potentialを加えるために、External Interaction の設定を行う。

まず Interactions.External Interaction[]を開くと図 4.8に示すように、配列要素の無いデータが表

示される。

図 4.8: External Interaction[]の初期状態

この空の列を指定して、Edit→Insert Rowを 2度行い、External Interactionの要素を 2つ作成す

る。

そして各要素に図 4.9に示すようにデータを入力して、外場の設定を行う Interaction Siteを指定する。

図 4.9: External Interactionの入力

次に、Interactions.External Interaction[].Density Fieldを開き、図 4.10に示すように、外場の

タイプとして Density Biased Potentialを選択すると同時に、外場のベースとなる SUSHIの出力
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図 4.10: Density Fieldの入力

UDFとセグメント種をComponent Indexで指定する。

さらに、Interactions.External Interaction[].Density Field.Density Biased Potential におい

て相互作用パラメータ chiを指定する。

図 4.11: Density Biased Potentialの入力

ここで 2行目において chiが SUSHI で用いている χ parameterの 2倍に設定されているのは、ポテン

シャルを計算するベースとなるComponent Index = 0の体積分率が、対称 ABAトリブロック子ポ

リマーであるため、セグメントAのトータルの体積分率の 1/2になっているからであることに注意。

3. Initial Unit Cellの変更

SUSHIで計算したラメラ周期とセルサイズにあわせて、COGNACのセルサイズも変更する。

Initial Structure.Initial Unit Cell.Cell Sizeを開いて cに SUSHIで計算したメッシュサイズと同

じ 39.0と入力する。これにより c=39.0、aおよび bは密度より算出されるサイズにセットされる。

4. Node Density Biasの追加

初期構造を発生する際に SUSHIで計算した segment densityを利用するための設定をおこなう。

Initial Structure.Generate Method.Random.Node Density Bias[]を開き、External Interaction

の設定の際と同様に Edit→Insert Rowを行い、入力行を作る。

次に図 4.12に示すように各項に入力して、SUSHIの segment densityの 0-79を分子鎖A20B40A20

に端から対応させる。

図 4.12: Node Density Biasの入力

5. データの保存

File → Save Asを選択して編集した UDFを別名（例えば “A20B40A20 zoom in.udf”) で保存する
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6. COGNACの起動

第 3章で示したような手順によりGOURMET Engine Runコマンドより起動するか、あるいは、コマ

ンドプロンプトあるいはシェルウインドウで、UDFを保存したディレクトリに移動し以下のコマンドを

実行する。

cognac92 -I A20B40A20_zoom_in.udf -O A20B40A20_zoom_out.udf > A20B40A20_zoom.log

入力 UDFの名前は、保存の際につけたファイル名にする。プログラムが終了すると、

“A20B40A20 zoom out.udf”（UDF出力）、“A20B40A20 zoom out.dat”（データ出力）、

“A20B40A20 zoom.log”（ログファイル）が生成する

GOURMET Engine Runコマンドより起動する場合、用いる SUSHIの UDF fileを (Local input

Files)の Parms UDF:で指定するとよい。

4.4.3 計算結果の表示と解析

分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、第 3章　操作入門に示したような手順により、GOURMET 画

面より、Action commandを用いて、分子構造を表示することが出来る。

動径分布の解析

第 3章　操作入門で説明したのと同様に、GOURMETで読み込んで動径分布 gAB(r) を計算し、プロット

することができる。ラメラ構造を取っているためにランダムな構造の結果と異なることを観察する。

濃度分布の解析

1 次元方向の体積分率の分布を計算し、プロットする。同様の解析は Action command : ANALY-

SIS 1D profile...を用いて行うことも出来る。詳細は §7.5参照。

1. 出力 UDFの読み込み

前節と同様に出力 UDFを読み込む。すでに読み込んでいればこのステップは必要ない。

2. Recordの移動

画面下のスライドバーで最後のレコード (11)まで移動する

3. Python scriptの読み込みと実行

GOURMET画面の左下のPython:Loadを選択して現れるファイルブラウザから “density1D.py”を選

択して読み込む。つづいてRunするとTable modeにおいて現れるGraphSheetに Z、ϕA(Z)、ϕB(Z)

のデータがセットされる。
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4. ϕA(Z)、ϕB(Z)のプロット

GraphSheetを選択した状態で画面左下にあるPython/PlotのタグからPlotを選択してメニューが

変わったら Plot:Makeを選択。窓に gnuplot のコマンドラインが現れる。このままプロットすると、

GraphSheetの Indexが横軸になるので以下のように書き換える。

（オリジナル）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 1:2 title ’Z’ with lines , \

"plot.dat" using 1:3 title ’phi_A’ with lines , \

"plot.dat" using 1:4 title ’phi_B’ with lines

（書き換え）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 2:3 title ’phi_A’ with lines , \

"plot.dat" using 2:4 title ’phi_B’ with lines

その後Plot:Plotを選択すると gnuplotが立ち上がり図 4.13に示すように、体積分率 ϕA(Z)、ϕB(Z)が

プロットされる。
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図 4.13: 体積分率のプロット例

4.5 （事例 IV）Tableを用いたポテンシャルによるシミュレーション

相互作用ポテンシャルに数値テーブルデータを用いる例を示す。モデル、ポテンシャルは、§4.2で紹介した
pentaneと同一のものであるので、SILKによるデータ作成に関してはそちらを参照されたい。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/tablepotential”以下にある。
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4.5.1 Potential tableの確認

Bond potential tableを読み込んで内容を確認する

1. “bond table.udf”の読み込み

GOURMET Editor/Browser ウインドウよりFile → Open... を選択して、現れるファイルブラウ

ザから “bond table.udf”選択する。

2. 最小、最大値、分割数の確認

図 4.14に示すように、Mesh.axes[].values[] を開き、以下のデータを確認する。

value[0] · · · 最小距離
value[1] · · · 最大距離
value[2] · · · 分割数

図 4.14: Bond Potential Tableの例

3. ポテンシャルの確認

FieldValue.value[]を開きデータを確認する。最小距離→ 最大距離に対する、ポテンシャルエネルギー
の値がセットされている。

4.5.2 入力データの編集とCOGNACの起動

ここでは §4.2で用いた入力 UDFを編集して入力 UDFを作る方法を説明する。サンプルには出来上がった

ファイル “pentane table in.udf”もあるのでそちらも参照のこと。

1. COGNAC入力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

“pentaneNVT in.udf”を選択する。

2. Potential typeの変更と table potential fileの指定

Bond Potentialを例にとる。Molecular Attributes.Bond Potential[]を開き、現れたHarmonic

potential指定の部分を以下のように変更する。
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図 4.15: Bond Potentialの変更

次に、Molecular Attributes.Bond Potential[].Table Bond を開き以下のように Potential table

file name、内挿次数を指定する。

図 4.16: Table Bondの設定

Angle Potential[]、Torsion Potential[]、Interactions.Pair Interaction[]も同様に設定する。

3. データの保存

File → Save Asを選択して編集した UDFを別名で保存する

4. COGNACの起動

コマンドプロンプトあるいはシェルウインドウで、UDFを保存したディレクトリに移動し以下のコマン

ドを実行する。

cognac92 -I pentane_table_in.udf -O pentane_table_out.udf > pentane_table.log

入力UDFの名前は、保存の際につけたファイル名にする。プログラムが終了すると、“pentane table out.udf”

（UDF出力）、“pentane table out.dat”（データ出力）、“pentane table.log”（ログファイル）が生成する。

4.5.3 計算結果の表示と解析

分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、第 3章　操作入門に示したような手順により、GOURMET 画

面より、Action commandを用いて、分子構造を表示することが出来る。

計算結果のグラフ化

§4.2で説明したのと同様に、Temperature、Pressureの経時変化をプロットし、結果を比較してほぼ等しく

結果が得られていることを確認する。



4.6. （事例 V）化学反応を取り入れたシミュレーション 95

4.6 （事例 V）化学反応を取り入れたシミュレーション

ここでは、化学反応を模した結合の生成を考慮したMDシミュレーションの例を示す。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/reaction”以下にある。

4.6.1 SILKによる入力データ作成

1. SILK入力ファイル（ “potential map.udf” ）

まず最初に SILK入力ファイル（ “python/silk/sample/potential map.udf”）を参照する。ここでは、6

番目のレコード（Record Numberは 5、Record Labelは “BS REACTION”）を使用する。

2. UDF（ “potential map.udf” ）の Open

GOURMETを起動し、UDF（ “potential map.udf”）をOpen する。Open時、画面にはRecord Nu-

mebrが 0のデータが表示されているので Open窓下のつまみを右にスライドさせ、右下の窓に Record

Labelである “BS REACTION”が表示されるまで動かす。

3. 分子の作成（SILKスクリプトの Loadと編集ならびに実行）

ここでは、2種類の単原子分子 100個からなる系を作成する手順について説明する。

(a) SILKスクリプトの Load

GOURMET上で “silk/bin/silk use reaction.py”を Loadする。Python窓に Loadされたスクリ

プトが表示されていることを確認し、スクリプトの上部を参照する。

(b) Loadされた SILKスクリプトの編集

Loadされたスクリプトの上部にユーザーが編集すべきセクション（SECTION “USER DEFI-

NITION”）が記述されている。

• 出力先
“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “outputpath”について説明する。

####### SUBSECTION "outputpath" ######

def setOutParam(self):

#output Directory (ex. outDir="c:/OCTA8.3/***" (dos), outDir="/home/yourdir/***")

self.engine.outDir="C:/OCTA8.3/ENGINES/COGNAC/python/silk/sample"

#filename without suffix(.udf)

self.engine.cognacFileName="react3_in"

#project name

self.engine.prjName="DEVELOP"

#output file is diveded to Structure_data and other Parameters when "TWO_FILES"\\

is chosen.

#self.engine.fileNumCom="ONE_FILE"

self.engine.fileNumCom="TWO_FILES"
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self.engine.outDirには出力先のディレクトリを指定する。

self.engine.cognacFileNameには出力ファイル名（UDF拡張子：.udfを除く）を指定する。

この例では “react3 in.udf”という SILKの出力、すなわちCOGNAC入力ファイルが作成さ

れる。

self.engine.prjNameには出力ファイルのプロジェクト名を指定する。

self.engine.fileNumComには出力ファイルを分割する（トポロジーを記述したファイルとそ

の他の条件を記述したファイルに分割する）か否かのコマンドを記述する。

self.engine.fileNumCom=”ONE FILE” とした場合、単一のファイルにまとめられる。

• 分子の作成（１）
“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “system”について説明する。

##### BuildSytem(Make sure to execute at "record 5") #####

self.engine.createMolecule("beadC")

self.engine.addAtoms("beadC", "C", "C")

self.engine.addInteractionSites("beadC", [0], "siteType1", "PAIR")

self.engine.setSystem("beadC", 60)

#

各関数および値について次に説明する。

i. 分子名の登録

self.engine.createMolecule(”beadC”)

”beadC”は分子に設定される名前である。

ii. 登録された分子（分子名:beadC）への Atomの登録

self.engine.addAtoms(”beadC”, ”C”, ”C”)

SILKに対して登録した分子 beadCについて Atomを登録している。

分子 beadCは単原子分子としてモデル化されるので、この関数は一度（Atom一個分）実

行される。

iii. 登録された分子（分子名:beadC）への Interaction siteの登録

self.engine.addInteractionSites(”beadC”, [0], ”siteType1”, ”PAIR”)
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ここでは分子間相互作用を作用させる Interaction siteを登録している。

引数として呼ばれている [0]は、Atomの配列を示す。また、SILKは siteType1 siteType1

という名前を持つPair interactionのデータとして、配列 Interaction.Pair Interactions[]

に含まれるデータ（この場合 Interactions.Pair Interaction[0]）を参照する。

　

iv. 登録された分子（分子名:beadC）の内、出力する分子を SILKへ登録

self.engine.setSystem(”beadC”, 60)

ここでは登録した分子（名前:beadC）について、何個の分子を出力するかを指定する。

SILK に分子を登録、作製しても、この関数 setSystem(. . . )が呼ばれない限り出力はさ

れないので注意。

　

• 分子の作成（２）

#

self.engine.createMolecule("beadC2")

self.engine.addAtoms("beadC2", "C2", "C2")

self.engine.addInteractionSites("beadC2", [0], "siteType1", "PAIR")

self.engine.setSystem("beadC2", 40)

ここでは、beadC2という名前の単原子分子を作成している。使用した関数等は上の beadC

分子と全く同じなので省略する。

　

(c) パイソンスクリプトの実行

編集したパイソンスクリプトの内容（出力先等）を確認し、スクリプトを実行する。実行結果につ

いてはログウインドウに表示される。

4.6.2 入力データの編集とCOGNACの起動

SILKにより作成したデータをGOURMETに読み込み、データを表示し、内容を確認し、エンジンを起

動する。

1. SILKにより作成したCOGNAC入力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

SILKにおいて self.engine.cognacFileNameで指定した、ファイル名 “react3 in.udf”を選択する。

2. ポテンシャルの確認

起動画面の左側にはエクスプローラー様のデータ構造の各項目をクリックすることによってデータを参

照（編集）する。

UDF Path名Molecular Attributes.Bond Potential[]には、COGNAC シミュレーション中に反

応によって付加される Bondポテンシャルが登録されている。



98 第 4章 適用事例

*ここに収録されたサンプルとして収録されたデータについては、特定種の分子を対象にしたものではな

いので、先のセクションで述べた UDF Path名Unit Parameterのデータは入力されてない。

3. 初期構造の設定

UDF Path名 Initial Structureで初期構造設定する。ここでは密度:0.6としてランダムに構造を発生

させる。

4. 計算条件の設定

UDF Path名 Simulation Conditionsを編集することにより計算条件を設定する。設定したパラメー

タは以下のとおりである。

(a) ダイナミクス条件

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Dynamics Conditions 以下のデータについて説明

する。

Time.delta T（設定値:0.001）· · · 1ステップ当りの時間。
Time.Total Steps（設定値:10000）· · · シミュレーションの総ステップ数である。
Time.Output Interval Steps（設定値:20）· · · 出力のインターバルを示す。
Temperature.Temperature（設定値:5.0）· · · 設定温度。
Temperature.Interval of Scale Temp（設定値:1000000）· · · 速度スケーリングのインターバ
ルステップ数。

*Temperature.Interval of Scale Tempはシミュレーションの総ステップ数よりも大きいので

速度スケーリングは実行されない。ここでは別の手法によって温度制御するので、速度スケーリン

グの必要は無い。

(b) ソルバー

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Solver 以下のデータについて説明する。

Solver Type（設定値:Dyanimcs）· · · ダイナミクス。
Dynamics.Dyanamics Algorithm（設定値: NVT Kremer Grest）· · ·実行するアルゴリズム。
Dynamics.NVT Kremer Grest.Friction（設定値:0.5）· · · NVT Kremer Grestのアルゴリ

ズムによるダイナミクスに必要なパラメータ。

(c) 境界条件

Boundary Conditions（設定値:PERIODIC（a axis、b axis、c axis全て））· · · 境界条件の
設定。

(d) 計算するポテンシャル項の設定

Calc Potential Flags.Bond（設定値：1）

Calc Potential Flags.Angle（設定値：0）
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Calc Potential Flags.Torsion（設定値：0）· · · 分子内相互作用の計算条件。

Calc Potential Flags.Non Bonding（設定値：1）· · · 分子間相互作用の計算条件。

(e) 出力データ項目の設定

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Output Flags以下のデータについて説明する。

Structure.Position（設定値：1）

Structure.Velocity（設定値：1）

Structure.Force（設定値：0）· · · 各 Atomの座標、速度、力について出力の選択。座標、速度に

ついて出力する。

5. UDFの Save

各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるようにGOURMETのメニュー

から Saveをしなければならない。

6. COGNACの起動

第 3章 操作入門で示したような手順によりGOURMET Engine Runコマンドより起動するか、ある

いは、コマンドプロンプトあるいはシェルウインドウで、UDFを保存したディレクトリに移動し以下の

コマンドを実行する。

cognac92 -I react3_in.udf -O react3_out.udf > react3.log

プログラムが終了すると、“react3 out.udf”（UDF出力）、“react3 out.dat”（データ出力）、“react3.log”

（ログファイル）が生成する

4.6.3 計算結果の表示と解析

分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、第 3章　操作入門に示したような手順により、GOURMET 画

面より、Action commandを用いて、分子構造を表示することが出来る。

その際、boundary conditionの設定を変えた場合、表示される原子間の距離が、実際の結合距離に対応する結

合のみが表示される。実際に結合が存在する場合でも、表示されている座標に基づいて結合を描いた場合、境

界条件の関係で実際の結合を反映しない場合は表示しないので、表示上は実際に生成している結合より、結合

の数が少なめに現れるので注意。

分子数変化の解析

反応の進行による分子数の減少を解析する。
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図 4.17: boundary condition=’atom’で表示した例

1. 出力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

“reaction out.udf”を選択する。

2. Python scriptの読み込みと実行

GOURMET画面の左下のPython:Loadを選択して現れるファイルブラウザから “CounyMol.py” を

選択して読み込む。つづいて Runすると、Table modeにおいて現れるGraphSheetに分子数の経時

変化を表したシートが生成する

3. gnuplotのプロット条件の設定

画面左下にあるPython/Plotのタグから Plotを選択してメニューが変わったら Plot:Makeを選択。

窓に gnuplotのコマンドラインが現れる。このままプロットすると、GraphSheetの Indexが横軸に

なるので以下のように書き換える。

（オリジナル）

# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 1:2 title ’Time’ with lines , \

"plot.dat" using 1:3 title ’NumofMol’ with lines

（書き換え後）
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# plot command template for platform

# datafile "plot.dat" is fixed current version

set title "GraphSheet[]"

plot "plot.dat" using 2:3 title ’NumofMol’ with lines

4. gnuplotの起動

Plot:Plotを選択することにより gnuplotが立ち上がり、図 4.18に示すように、分子数の経時変化がプ

ロットされる。
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図 4.18: 分子数の経時変化

4.7 （事例 VI）半結晶ラメラシミュレーション

Lamella generatorにより、平均場理論より求められるラメラ間非晶のコンフォメーションを再現するような

ラメラ構造を構築する。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/lamella”以下にある。

4.7.1 SILKによる入力データ作成

1. SILK入力ファイル（ “potential map.udf” ）

まず最初に SILK入力ファイル（ “python/silk/sample/potential map.udf” ）を参照する。ここでは、

5番目のレコード（Record Numberは 4、Record Labelは “BS LAMELLA”）を使用する。

2. UDF（ “potential map.udf” ）の Open

GOURMET を起動し、UDF（ “potential map.udf” ）を Open する。Open 時、画面には Record

Numebrが 0のデータが表示されているのでOpen窓下のつまみを右にスライドさせ、右下の窓にRecord

Labelである “BS LAMELLA”が表示されるまで移動する。

3. 分子の作成（パイソンスクリプトの Loadと編集ならびに実行）
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ここでは、Atom1200個からなるビーズスプリングモデルの分子 4本からなる系を作成する手順につい

て説明する。

なお、このシステムはAction SILKコマンドSILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 1 Home

を用いても作成することが出来る。コマンドの詳細は第 6章参照。

(a) パイソンスクリプトの Load

GOURMET上で “silk/bin/silk use lamella.py”を Loadする。Python窓に Loadされたスクリ

プトが表示されていることを確認し、スクリプトの上部を参照する。

(b) Loadされたパイソンスクリプトの編集

Loadされたスクリプトの上部にユーザーが編集すべきセクション（SECTION “USER DEFI-

NITION”）が記述されている。

• 出力先
“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “outputpath”について説明する。

####### SUBSECTION "outputpath" ######

def setOutParam(self):

#output Directory (ex. outDir="c:/OCTA8.3/***" (dos), outDir="/home/yourdir/***")

self.engine.outDir="C:/OCTA8.3/ENGINES/COGNAC/python/silk/sample"

#filename without suffix(.udf)

self.engine.cognacFileName="bs_lamella_in"

#project name

self.engine.prjName="DEVELOP"

#output file is diveded to Structure_data and other Parameters when "TWO_FILES"\\

is chosen.

#self.engine.fileNumCom="ONE_FILE"

self.engine.fileNumCom="TWO_FILES"

self.engine.outDirには出力先のディレクトリを指定する。

self.engine.cognacFileNameには出力ファイル名（UDF拡張子：.udfを除く）を指定する。

この例では “bs lamella in.udf”という SILKの出力、すなわちCOGNAC入力ファイルが作

成される。

self.engine.prjNameには出力ファイルのプロジェクト名を指定する。

self.engine.fileNumComには出力ファイルを分割する（トポロジーを記述したファイルとそ

の他の条件を記述したファイルに分割する）か否かのコマンドを記述する。

self.engine.fileNumCom=”ONE FILE”とした場合、単一のファイルにまとめられる。

• 分子の定義
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“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “system”について説明する。

ここでは、SILKが用意しているテンプレート関数makeLinPolym(. . . )を用いる。

##### BuildSytem(Make sure to execute at "record 4") #####

name="BS_lamella"

numAtom=1200

numMol=4

atomName= "Name1"

atomTypeName="atom1"

bondTypeName="bond1"

angleTypeName=""

torsionTypeName=""

interactionSiteTypeName="siteType1"

self.engine.makeLinPolym(name, numAtom, numMol, bondTypeName,

atomName, atomTypeName,angleTypeName,

torsionTypeName, interactionSiteTypeName)

#

各関数および値について次に説明する。

name（値:”BS lamella”）· · · 分子の名前。

numAtom（値:1200）· · · １分子あたりの Atomの数。

numMol（値:4）· · · 分子の本数。

atomName（値:”Name1”）· · · Atomの名前。

atomTypeName（値:”atom1”）· · · Atom typeの名前。

UDF Path名:Molecular Attributes.Atom Type[0]のデータNameに対応している。

bondTypeName（値:”bond1”）· · · Bond potentialの名前。

UDF Path名:Molecular Attributes.Bond Potential[0]のデータNameに対応している。

angleTypeName（値:””）· · · ビーズスプリングモデルを扱うのでAngleは定義しない。よっ

て何も入力しない。

torsionTypeName（値:””）· · · ビーズスプリングモデルを扱うので Torsionは定義しない。

よって何も入力しない。

interactionSiteTypeName（値:”siteType1”）· · · Interaction site typeの名前。

UDF Path名: Molecular Attributes.Interaction Site Type[0]のデータ Nameに対応

している。

(c) パイソンスクリプトの実行



104 第 4章 適用事例

編集したパイソンスクリプトの内容（出力先等）を確認し、スクリプトを実行する。実行結果につ

いてはログウインドウに表示される。

4.7.2 入力データの編集とCOGNACの起動

1. SILKにより作成したCOGNAC入力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

SILKにおいて self.engine.cognacFileNameで指定した、ファイル名 “bs lamella in.udf”を選択す

る。

2. ポテンシャルの確認

起動画面の左側にはエクスプローラー様のデータ構造の各項目をクリックすることによってデータを参

照（編集）する。

3. 初期構造の設定

UDF Path名 Initial Structureで初期構造設定する。ここでは Initial Structure.Generate Method.Method

に Lamellaを指定して、Initial Structure.Generate Method.Lamella以下のパラメータをセット

する。パラメータの詳細に関しては §5.2.3参照
特に、Initial Structure.Initial Unit Cell.Cell Sizeを開き a = b = 0.0, c = 20.0になっているこ

とを確認する。なお、Lamella generatorにおいては結晶相／非晶相別々に密度を指定するので

Initial Structure.Initial Unit Cellの値は無視される。

次に Initial Structure.Generate Method.Lamellaを開き、Lamella Lengthが 15.0になってい

ることを確認する。これにより Z軸方向のユニットセル長 20.0のうち 0.0-15.0の範囲に結晶相が構築

される。その他、Initial Structure.Generate Method.Lamella.Random Param、

Initial Structure.Generate Method.Lamella.Helix Paramの内容を確認する。特に先に述べた

ように各々の Densityの設定を確認する。

4. 計算条件の設定

UDF Path名 Simulation Conditionsを編集することにより計算条件を設定する。設定したパラメー

タは以下のとおりである。

(a) ダイナミクス条件

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Dynamics Conditions以下のデータ値について説明

する。

Time.delta T（設定値:0.01）· · · 1ステップ当りの時間。
Time.Total Steps（設定値:10000）· · · シミュレーションの総ステップ数である。
Time.Output Interval Steps（設定値:1000）· · · 出力のインターバルを示す。
Temperature.Temperature（設定値:0.1）· · · 設定温度。
Temperature.Interval of Scale Temp（設定値:100）· · · 速度スケーリングのインターバルス
テップ数。
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(b) ソルバー

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Solver 以下のデータ値について説明する。

Solver Type（設定値:Dyanimcs）· · · ダイナミクス。
Dynamics.Dyanamics Algorithm（設定値:NVE）· · · 実行するアルゴリズム。

*アルゴリズムNVEには、必要とする固有のパラメータは無い。固有のパラメータのないアルゴ

リズムとしてはその他 SLLOD T Constがある。

(c) 境界条件

Boundary Conditions（設定値:PERIODIC（a axis、b axis、c axis全て））· · · 境界条件の
設定。

(d) 計算するポテンシャル項の設定

Calc Potential Flags.Bond（設定値：1）· · · 結合伸縮ポテンシャルの計算条件。

Calc Potential Flags.Non Bonding（設定値：1）· · · 分子間相互作用の計算条件。

(e) 出力データ項目の設定

UDF Path名 · · · Simulation Conditions.Output Flags以下のデータ値について説明する。

Structure.Position（設定値：1）

Structure.Velocity（設定値：0）

Structure.Force（設定値：0）· · · 各 Atomの座標、速度、力について出力の選択。座標のみ出力

する。

5. UDFの Save

各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるようにGOURMETのメニュー

から Saveをしなければならない。

6. COGNACの起動

第 3章　操作入門で示したような手順によりGOURMET Engine Runコマンドより起動するか、あ

るいは、コマンドプロンプトあるいはシェルウインドウで、UDFを保存したディレクトリに移動し以下

のコマンドを実行する。

cognac92 -I bs_lamella_in.udf -O bs_lamella_out.udf > bs_lamella.log

プログラムが終了すると、“bs lamella out.udf”（UDF 出力）、“bs lamella out.dat”（データ出力）、

“bs lamella.log”（ログファイル）が生成する
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4.7.3 計算結果の表示と解析

分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、第 3章　操作入門に示したような手順により、GOURMET 画

面より、Action commandを用いて、分子構造を表示することが出来る。

その際、color=’mol’と指定すると、図 4.19のように分子単位で色分けして表示される。

図 4.19: 分子単位で色分けして表示した例

Accelrys carフォーマットファイルへのエキスポート

ここでは、UDFに記述されている分子構造、座標データを Accelrys の分子構造を定義するフォーマットの

一種、car file formatで出力する方法を解説する。サンプルとして、スケールの整合の取りやすさから、上で

作成したものと同様の方法で作成した CH2 united atomのラメラ構造を例にとる。なお、同様のは Action

command : EXPORT data...を用いて行うことも出来る。詳細は 7.5参照。

1. UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより File → Open...を選択して、現れるファイルブラウザから、用

意されている”out/ua lamella out.udf”を選択する。

2. 変換用スクリプトの読み込みと実行

変換したい Record に移動した後、Python:Load... を選択し現れるファイルブラウザより “FileCon-

vert.py”を選択して読み込み、Runを選択する。プログラムが終了すると読み込んだ UDF の存在する

ディレクトリに”ua lamella out.car”というファイルが生成される。

このスクリプト内の scale parameterは長さ σのスケーリングで、1σに対応するÅの値を設定する。

このようにして作成した car fileはAccelrys社Material Studio(TM)等の製品で読み込むことが可能である。

ただし結合情報等を指定するmdf fileは作成されないので、ソフトウエアによっては結合が正しく再現されな

い場合もある。

Accelrys社のソフトウエアで読み込まれたデータは、編集により水素を付加し、ポテンシャルをアサインすれ

ば Atomistic MDを行うことも可能である。
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4.8 （事例 VII）DPDによるブロックコポリマーのミクロ相分離シミュ

レーション

ここでは、DPDシミュレーションによる ABジブロックコポリマーの、ミクロ相分離シミュレーションの

例を示す。

使用するファイルは特に指定するものを除いて、“sample/DPD”以下にある。

4.8.1 Action SILKによる入力データ作成

ここでは、Action SILKを用いて A5B5ジブロックコポリマー 2,400分子のトポロジー情報を作成する手

順について説明する。

1. SILK入力ファイル（“potential map.udf”）

まず最初に SILK入力ファイル（“python/silk/sample/potential map.udf”）を参照する。ここでは、10

番目のレコード（Record Numberは 9、Record Labelは “DPD”）を使用する。

2. UDF（“potential map.udf”）の Open

GOURMETを起動し、File → Open...メニューから UDF（“potential map.udf”）を Open する。

画面には Record Number 0のデータが表示されているので、GOURMET窓下のつまみを右にスライ

ドさせ、右下の窓に Record Labelである “DPD”が表示されるまで動かす。

3. 分子の作成

(a) Action SILKポリマーテンプレートコマンドの選択

読み込んでいる “potential map.udf”の Set of Moleculesのフォルダを右クリックして現れるコ

マンドより、SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 2 Di Block... を選択する。

(b) SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 2 Di Block... の設定

ここでは分子 A5B5を 2,400分子作成する。分子のアーキテクチャー以外に Atomのタイプ、bond

potentialのタイプ、interaction siteのタイプ等もここで指定する。

そのために、SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 2 Di Block... を選択して現れ

るウインドウで、作成するジブロックコポリマーのアーキテクチャおよびポテンシャルタイプ等を

図 4.20のように設定する。

パラメータの詳細は、第 3章および第 6章参照。

パラメータの入力が終わった後、OKをクリック。この時点ではまだ、Set of Moleculesには書

き込まれない。

4. Set of Moleculesへの書き込み　

このサンプルでは一種類のブロックコポリマーを作成するので、ここで定義した、分子をSet of Molecules

へ書き込む。
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図 4.20: SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 2 Di Block...のパラメータ設定

再び、Set of Moleculesのフォルダの右クリックにより現れるコマンドより、

SILK OUT SYSTEM to Set of Molecules...を選択し現れるウインドウでContinueを選択した

まま OKをクリックすると “potential map”の該当の Recordに Set of Moleculesが書き出される。

ただし、この時点ではGOURMETのメモリキャッシュ内に書き込まれるのみなので、Saveしない限

り”potential map.udf” ファイルは更新されない。通常、雛型の”potential map.udf” ファイル自体には

Set of Moleculesを追加しないほうがいい。

5. 新規の UDF ファイルの作成

“potential map”に書き込まれた Set of Molecules、および雛型の計算条件を COGNACの入力 UDF

として用いるため、新規な UDF ファイルを作成して、そこに “potential map”の該当の Recordを書き

出す。

そのために今度は Editor ウインドウに現れる “potential map.udf”のルートのアイコンを右クリック

して、現れるコマンド群より SILK UDF CREATE...を選択する。そこで、現れるウインドウで出力

UDFファイル名を指定することにより、COGNAC入力 UDFが作成される。ここではあとの説明のた

め、ファイル名を “A5B5 in.udf”としておく。

4.8.2 入力UDFの編集とCOGNACの起動

次に、Action SILKで作成した COGNACの入力 UDFである “A5B5 in.udf”をGOURMETで読み

込み、計算条件等を編集した後、COGNACを起動する。

1. 入力 UDFの読み込み

GOURMET Editor ウインドウより、File → Open... を選択して、現れるファイルブラウザから

“A5B5 in.udf”を選択して読み込む。
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2. 初期構造の設定

UDF Path名 Initial Structureで初期構造に関する情報を設定する。Initial Structure以下のデー

タの主なものを説明する。

Initial Unit Cell.Density· · · 初期条件として設定される系の密度である。

ここでは無次元化された密度 3.0を入力している。

Generate Method.Method· · · 初期構造作成についての方法を記述。

Valueの欄を左クリックすると、セレクトメニューが現れる。その中よりRandom を選択することに

より、UDF Path名Generate Method.Random 以下のデータがCOGNACによって参照される。

同じ階層に存在するその他のデータ（例えばUDF Path名 Initial Structure.Generate Method.Helix）

は無視されることに注意。

3. 計算条件の設定

UDF Path名 Simulation Conditionsを編集することにより計算条件を設定する。設定したパラメー

タは以下のとおりである。

(a) ダイナミクス条件

UDF Path名 Simulation Conditions.Dynamics Conditions 以下のデータ値について説明す

る。

Time.delta T（設定値:0.06）· · · 1ステップ当りの時間を示す。

Time.Total Steps（設定値:10000）· · · シミュレーションの総ステップ数である。10,000ステッ

プでは相分離が平衡状態までに達しないので、100,000ステップ程度に変更するとよいが、計算時

間が長くなるので注意。

Time.Output Interval Steps（設定値:1000）· · · 出力のインターバルを示す。

Temperature.Temperature（設定値:1.0）· · · 設定温度。

Temperature.Interval of Scale Temp（設定値:0）· · ·速度スケーリングのインターバルステッ
プ数。

*Temperature.Interval of Scale Tempを 0にした場合、速度スケーリングは実行されない。

DPDにおいては、遥動散逸定理により温度制御がなされるので速度スケーリングの必要は無い。

(b) ソルバー
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UDF Path名 Simulation Conditions.Solver以下のデータ値について説明する。

Solver Type（設定値:Dynamics）· · ·ダイナミクス（Dynamics）、ミニマイズ（Minimize）の

いずれかが選択出来る。ここではDynamicsを選択。

Dynamics.Dynamics Algorithm （設定値:DPD）· · · 実行するアルゴリズム。

Dynamics.DPD.lambda（設定値:0.65）· · · DPDの運動方程式を解く際のパラメータ。式 2.37

参照

(c) 境界条件

UDF Path名 Simulation Conditions.Boundary Conditions以下のデータ値について説明す

る。

Boundary Conditions（設定値:PERIODIC（a axis、b axis、c axis全て））· · · 境界条件の
設定

(d) 計算するポテンシャル項の設定

UDF Path 名 Simulation Conditions.Calc Potential Flags 以下のデータ値について説明す

る。

Calc Potential Flags.Bond（設定値：1）

Calc Potential Flags.Angle（設定値：0）

Calc Potential Flags.Torsion（設定値：0）· · · 分子内相互作用の計算条件。DPDの場合、結

合変角ポテンシャルの計算に関する項目:Angle、および結合二面角ポテンシャルの計算に関する項

目:Torsionは、計算を行わない。したがって設定値を 0にする。

Calc Potential Flags.Non Bonding（設定値：1）· · · 分子間相互作用の計算条件。

(e) 出力データ項目の設定

UDF Path名 Simulation Conditions.Output Flags以下のデータ値について説明する。

Statistics · · · 温度や圧力等の出力項目の選択。（選択された項目がデータおよびログファイルに出
力される。UDFには選択の如何にかかわらずすべて出力される）

Structure.Position（設定値：1）

Structure.Velocity（設定値：1）

Structure.Force（設定値：0）· · · 各 Atomの座標、速度、力について出力の選択。座標および速

度を出力する。

4. UDFの Save

各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるように GOURMETの File →
Saveメニューにより UDF dataを Saveしなければならない。
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5. COGNACの起動

第 3章　操作入門で示したような手順によりGOURMET Engine Runコマンドより起動するか、あ

るいは、コマンドプロンプトあるいはシェルウインドウで、UDF fileのあるディレクトリに移動し、以

下のコマンドを実行する。

cognac92 -I A5B5_in.udf -O A5B5_out.udf > A5B5.log

プログラムが終了すると、“A5B5 out.udf”（UDF出力）、“A5B5 out.dat”（データ出力）、“A5B5.log”

（ログファイル）が生成する起動時の引数等入力の詳細に関しては §5.1を参照。

4.8.3 計算結果の表示と解析

分子構造の表示

計算結果をGOURMETに読み込んで、第 3章　操作入門に示したような手順により、GOURMET 画

面より、Action commandを用いて、分子構造を表示することが出来る。

図 4.21に typeを line、bcを atomとして表示した例を示す。

図 4.21: type = ’line’,bc = ’atom’で表示した例

図に示されるように、規則正しいラメラ構造が得られることがわかる。

散乱関数の計算

Actionメニュー ANALYSIS scattering function...を用いて COGNACで計算した、原子の密度分

布より散乱関数を計算することが出来る。

メニューを選択すると、図 4.22のようなコマンドウインドウが現れるので、例えば図に示すようにパラメ

ターをセットして、Run すると図 4.23 のような散乱関数の結果が表示される。パラメータの詳細に関して

も”Readme”ファイルを参照。
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図 4.22: ANALYSIS scattering function...のパラメータ
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図 4.23: 散乱関数の表示
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第5章 リファレンス

本章では、COGNACの起動方法、ならびにCOGNACの持つ機能の詳細解説と入出力に用いるUDFの

解説を行う。

5.1 起動方法

5.1.1 UDF一覧

COGNACが使用する UDFのリストをあげる。

• Definition UDF (“cognac92.udf”) · · ·　入出力UDFの定義が記述されている。このファイル (“cognac92.udf”)

は環境変数UDF DEF PATHで定義されているディレクトリにおいてある必要がある。

GOURMETからの起動、あるいは gourmettermでは自動的に設定されている。

• Input UDF · · · 入力データを持つ UDF

• Output UDF · · · 出力データが書かれる UDF

• Table UDF · · · Table Potenitalを用いる際に必要な、データを持つ UDF

• Crystal UDF · · · 結晶構造を構築するため必要な、セルサイズ、対称操作、fractional coordinate等の

データを持つ UDF

5.1.2 GOURMETからの起動

GOURMET Tool → Engine Run...メニューより開く Engine Run panelにおいて、以下のパラメー

タを設定して Runボタンにより起動する。

• Run name: · · · あらかじめ COGNACを起動するために設定した名前を入力。設定の方法に関して

は、GOURMETマニュアル参照

• Server: · · · COGNACを起動するサーバーホスト名。ローカルで起動する場合は空欄でよい

• Engine: · · · COGNAC実行ファイル (“cognac92”)を選択。Run nameにより正しく設定されていれ

ば、変更の必要はない

• Working Dir: · · · エンジンを起動させる際のワーキングディレクトリ。入力 UDFのあるディレクトリ

を指定してはいけない

• Parms: · · · エンジン起動時に与えるパラメータ。COGNACの場合通常は使用せず、空欄のままでよい

• Input UDF: · · · 入力UDFファイル名を指定。Always Use Current UDF at Input UDFをチェッ

クしておけば Engine Runを起動した Edit windowで読み込まれている UDFが自動的に指定される

• Params UDF: · · · COGNACにおいては使用しない。空欄のままでよい
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• Restart UDF: · · · エンジン起動時にリスタートUDFを指定する場合、ここでUDFファイル名を指定

する。Set of Moleculesを入力 UDFと別ファイルから読み込む場合も、ここで指定する。

• Output UDF: · · · 出力 UDFファイル名を指定。

• Summary UDF: · · · Engine control panelにおいて計算経過表示を行うための、サマリデータ出力

UDFを指定する。任意のディレクトリ、ファイル名でよい

• Logger: · · · COGNACにおいては使用しない。空欄のままでよい

5.1.3 コマンドラインからの起動と、起動時オプション

シェルプロンプト (unix/linux/cygwin)あるいはコマンドプロンプト (Windows) より、COGNACのプロ

グラム名を指定し、引数を与えて実行する。ただし、コマンドラインより実行する際には PATHその他の環

境変数が設定されている必要がある。gourmetterm（”GOURMET 2007/bin”にあるバッチファイルあるいは

シェルスクリプト）を用いると、これらの環境変数が自動的に設定されたシェル（コマンド）ウインドウが起

動するので、これを利用するとよい。あるいは gourmettermに書かれているように pfsetenvを起動すると環

境設定が行われるので、起動シェルスクリプト等に加えておくとよい。

% cognac92 -I input UDF {-O output UDF} {-R restart UDF} {-n number of thread} {-p order of precision

of Structure output}
{-s random seed}

• input UDF · · · 入力データ UDF

• output UDF (option) · · · 出力データ UDF

• restart UDF (option) · · · リスタート UDF

• number of thread (option) · · · COGNACは Version8.3より OpenMPによる並列化が実装され、並列

計算を行う際はスレッド数を指定する。デフォルト値は 1。

• order of precision of Structure output · · · トラジェクトリ出力において、座標、速度、力の出力の有効
桁数を設定。デフォルトは 6。ただし、リスタート時の精度保障のため、最終レコードの桁数は 14桁に

固定されている。

• random seed · · · Random seed。指定しない場合はプログラムにより自動的に設定される

（注意） Windows MinGW環境にてコンパイルした実行ファイルを起動する場合、pthreadGC2.dllと

いうファイルが必要である。このファイルはフリーでダウンロードできるので、COGNAC実行ファイル

と同じ、フォルダーにおいておくとよい。

（補足）

1. 出力 UDFを指定しない場合、出力は、-Rによるリスタート UDFの指定があればリスタート UDFに、

なければ-Iで指定する入力 UDFに Append される

2. 出力 UDFに-Rで指定するリスタート UDFと同じ UDFを指定した場合も、出力はリスタート UDFに

Appendされる

3. -Rでリスタート UDFを指定した場合、入力 UDFにおいてリスタート UDFから Set of Molecules

を読み込む。同時に Initial Structure.Generate Method.MethodがRESTARTの場合を、座標

データもここで指定する UDFから読み込まれる
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5.1.4 その他の起動時オプション

COGNACはエンジン実行以外に以下の引数をとる。

• -V · · · 実行モジュールのバージョンを表示する

• -C · · · 旧バージョンの Input UDFを最新バージョンに変換する

（使用例）

% cognac92 -I旧バージョンの UDFファイル名 -O新たに作成される最新バージョンの UDFファイル

名 -C

5.1.5 終了方法

GOURMET Engine Run panelよりCOGNACを起動した場合、Engine Control panel においてジョ

ブの停止を行うことが出来る。

Engine Control panelにおいて、Stopを選択した場合、計算中の最終ステップの結果を出力 UDFに書

き出して、正常終了する。

Kill を選択した場合、プロセスがオペレーティングレベルでKillされるので、出力 UDFは正常に書き込ま

れない場合がある。
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5.2 入力 UDF解説

入力 UDFは最大、以下の 8つの構造体より構成されている

• Simulation Conditions

計算条件全般（温度、圧力、タイムステップ、アンサンブル等）の設定

• Initial Structure

初期構造の選択（random/helix/crystal/restart等）

• Molecular Attributes

シミュレーションに用いる原子種、結合ポテンシャル等の設定

• Interactions

非結合ポテンシャル、静電ポテンシャルおよび外場の設定

• Set of Molecules

分子構造（結合情報、座標、ポテンシャルのアサイン等）の設定。別ファイルとして持つことも可能

• Structure

Set of Moleculesで定義した分子構造に対応した、Atomの情報（座標、速度、力）、およびユニット

セルの情報を持つ。通常はリスタートデータとして別ファイルから読み込まれる。初期座標を新たに生

成する場合は不要

• React Conditions

化学反応（結合の生成、解離）を取り扱うための設定。化学反応を考慮しないシミュレーションにおい

ては不要

• Unit Parameter

単位換算に関するスケーリングパラメータを持つ

• Draw Attributes

View画面における描画に関するパラメータを持つ。COGNAC におけるシミュレーションの際には、

使用されることはなく、入力 UDFで指定された値が、そのまま出力 UDFに出力される。

表 5.1～5.8に各パラメータのリストを記す。各パラメータの詳細については本文を参照のこと。
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表 5.1: Simulation Conditions

UDFパス名 意味

”Dynamics Conditions” 基本的な計算条件の設定

”Dynamics Conditions.Max Force” Atomに作用する力がこの値以上になると、シミュレーショ

ンを停止

”Dynamics Conditions.Time” トータルシミュレーションステップ、タイムステップ等　

”Dynamics Conditions.Temperature” シミュレーション温度に関する設定（MDにおける温度制御

アルゴリズム、あるいは温度スケーリングにおいて有効）

”Dynamics Conditions.Pressure Stress” 外部圧力、ストレスに関する設定

”Dynamics Conditions.Deformation” 外場による変形、ずり流動に関する設定

”Dynamics Conditions.Moment” 並進、回転モーメントの計算、出力、停止の設定

”Dynamics Conditions.RATTLE” Rattle(拘束)の設定

”Solver” MD/MMの諸設定

”Solver.Solver Type” [Keyword] DYNAMICS/MINIMIZE

”Solver.Dynamics” MDの諸設定

”Solver.Minimize” MMの諸設定

”Boundary Conditions” 境界条件の設定

”Boundary Conditions.a axis” a軸の境界条件

”Boundary Conditions.b axis” b軸の境界条件

”Boundary Conditions.c axis” c軸の境界条件

”Boundary Conditions.Periodic Bond” 周期境界条件を考慮した結合を含めるためのフラグ

”Calc Potential Flags” ポテンシャルを計算するかどうかのフラグの設定

”Calc Potential Flags.Bond” Bond Potentialの計算を行うかどうかのフラグ

”Calc Potential Flags.Angle” Angle Potentialの計算を行うかどうかのフラグ

”Calc Potential Flags.Torsion” Torsion Potentialの計算を行うかどうかのフラグ

”Calc Potential Flags.Non Bonding Interchain” 分子間の Non bonding interactionの計算を行うかどうかの

フラグ

”Calc Potential Flags.Non Bonding Intrachain” 分子内の Non bonding interactionの計算を行うかどうかの

フラグ

”Calc Potential Flags.Non Bonding 1 3” 1-3 pairの Non bonding interactionの計算を行うかどうか

のフラグ

”Calc Potential Flags.Non Bonding 1 4” 1-4 pairの Non bonding interactionの計算を行うかどうか

のフラグ

”Calc Potential Flags.External” External interactionの計算を行うかどうかのフラグ

”Calc Potential Flags.Electrostatic” Electrostatic interactionの計算を行うかどうかのフラグ

”Calc Potential Flags.Tail Correction” Non bonding interactionの tail correctionを行うかどうか

のフラグ

”Output Flags” 計算した諸量を UDFに出力するかどうかのフラグ

”Output Flags.Statistics” エネルギー、圧力等の物理諸量の出力

”Output Flags.Structure” 座標、速度等のデータ

”Output Flags.Averaged Structure” 座標、速度等の区間平均データ

”Output Flags.Correlation Function” 自己相関関数の on the fly出力

”Density Output” 座標データより濃度分布を計算して出力する機能
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表 5.1: Simulation Conditions

UDFパス名 意味

”Density Output.Calc Grid Density” 密度分布を計算するかどうかのフラグ

”Density Output.Interval of Calc Density” 密度を計算する座標データをサンプリングするインターバル

　

”Density Output.Collect Density Steps” 密度を計算する座標データをサンプリングするステップ

”Density Output.Num of Grid” 密度を計算する格子のサイズ (x,y,z)

”Density Output.Radius” 密度分布を計算する際基準とする atomの有効半径

”Density Output.Normalize On” 規格化するかどうかのフラグ

”Constraint Conditions” Atomの拘束の設定

”Read from Restart” 拘束条件をリスタートファイルから読み込むかどうかのフラ

グ

”Constraint Atom[]” 拘束する Atomのセット
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表 5.2: Initial Structure

UDFパス名 意味

”Initial Unit Cell” ユニットセルの設定

”Initial Unit Cell.Density” 設定密度

”Initial Unit Cell.Cell Size” セルサイズ

”Initial Unit Cell.Shear Strain” Lees-Edwards境界条件を用いる際の、初期の shear strain

”Read Set of Molecules” Set of Moleculesの参照先の設定

”Read Set of Molecules.UDF Name” Set of Moleculesを読み込む UDF

”Read Set of Molecules.Record” Set of Moleculesを読み込む Record No.

”Generate Method” 初期構造の読み込み、あるいは発生方法の指定

”Generate Method.Method” [Keyword] 初期構造の選択

”Generate Method.Restart” リスタートモードに関する設定

”Generate Method.Random” 非晶構造の生成に関する設定

”Generate Method.Helix” 規則的ならせん構造の生成に関する設定

”Generate Method.Lamella” 結晶ラメラ構造の生成に関する設定

”Generate Method.Crystal” （特定の UDFに記述された格子定数等に基づく）任意の結晶構造

の作成に関する設定

”Relaxation” 初期構造の緩和の設定

”Relaxation.Relaxation” 初期構造の緩和の設定

”Relaxation.Method” 初期構造緩和のアルゴリズム [Keyword] DYNAM-

ICS/MINIMIZE

”Relaxation.Max Relax Force” 緩和の際に atomにかかる力をカットする閾値

”Relaxation.Max Relax Steps” 緩和ステップの最大値

“Relaxation.Use RATTLE” 緩和計算時に Bond RATTLEを用いるフラグ
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表 5.3: Molecular Attributes

UDFパス名 意味

”Atom Type[]” atom のタイプに関する設定

”Atom Type[*].Name” 原子種の名前

”Atom Type[*].Mass” 原子種の質量

”Bond Potential[]” 結合長ポテンシャル（Bond Potential）に関する設定

”Bond Potential[*].Name” Bond Potential の名前

”Bond Potential[*].Potential Type” Bond Potential のタイプ [Keyword]

”Bond Potential[*].R0” 平衡結合長

”Bond Potential[*].Harmonic” Harmonic Bond Potential に関する設定

”Bond Potential[*].FENE LJ” FENE+LJ Bond Potential に関する設定

”Bond Potential[*].Gauss” Gauss Bond Potential に関する設定

”Bond Potential[*].Morse” Morse Bond Potential に関する設定

”Bond Potential[*].Bond Polynomial” 多項式型の関数を持つ Bond Potential に関する設定

”Bond Potential[*].DPD” DPDの際用いられる Harmonicタイプの Bond Potential に関

する設定

”Bond Potential[*].Table Bond” Table形式の Bond Potential に関する設定

”Bond Potential[*].User Bond” ユーザー定義の Bond Potential に関する設定

”Angle Potential[]” 結合角ポテンシャル（Angle Potential）に関する設定

”Angle Potential[*].Name” Angle Potentialの名前

”Angle Potential[*].Potential Type” Angle Potential のタイプ [Keyword]

”Angle Potential[*].theta0” 平衡角

”Angle Potential[*].Theta” Theta Harmonic Angle Potential に関する設定

”Angle Potential[*].Theta2” Theta Harmonic 2 Angle Potential に関する設定

”Angle Potential[*].Cosine” Cosine Harmonic Angle Potential に関する設定

”Angle Potential[*].Theta Polynomial” 多項式型の関数を持つ Angle Potential に関する設定

”Angle Potential[*].Table Angle” Table形式の Angle Potential に関する設定

”Angle Potential[*].User Angle” ユーザー定義の Angle Potential に関する設定

”Torsion Potential[]” 二面角ポテンシャル（Torsion Potential）に関する設定

”Torsion Potential[*].Name” Torsion Potential の名前

”Torsion Potential[*].Potential Type” Torsion Potential のタイプ [Keyword]

”Torsion Potential[*].Cosine Polynomial” 多項式型の関数を持つ Torsion Potential に関する設定

”Torsion Potential[*].Amber” Amber型 Torsion Potential に関する設定

”Torsion Potential[*].Dreiding” Dreiding型 Torsion Potential に関する設定

”Torsion Potential[*].Table Torsion” Table形式の Torsion Potential に関する設定

”Torsion Potential[*].User Torsion” ユーザー定義の Torsion Potential に関する設定

”Interaction Site Type[]” Interaction site のタイプ に関する設定

”Interaction Site Type[*].Name” Interaction site typeの名前

”Interaction Site Type[*].Num of Atoms” Siteを定義する Atomの数

”Interaction Site Type[*].Range” listをつくる際、リストアップする最大半径

”Interaction Site Type[*].Rigid” 2 atoms以上で Interaction siteを定義する場合、そのサイトを

剛体として自由度を落とすためのフラグ

”Electrostatic Site Type[]” Electrostatic site のタイプ に関する設定

”Electrostatic Site Type[*].Name” Electrostatic site typeの名前

”Electrostatic Site Type[*].Type Name” Electrostatic site typeのタイプ名

”Electrostatic Site Type[*].Polarizability” Electrostatic site typeの分極率
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表 5.4: Interactions

UDFパス名 意味

”Pair Interaction[]” 非結合相互作用（Pair Interaction）に関する設定

”Pair Interaction[*].Name” Pair Interaction の名前

”Pair Interaction[*].Potential Type” Pair Interactionのタイプ [Keyword]

”Pair Interaction[*].Site1 Name” Pair Interaction を作用させる、対となる Siteの名前

”Pair Interaction[*].Site2 Name” 同上

”Pair Interaction[*].Cutoff” Cut off 距離

”Pair Interaction[*].Scale 1 4 Pair” 1-4 atom間の Pair Interactionのスケールファクター

”Pair Interaction[*].Lennard Jones” Lennard Jones Pair Interaction に関する設定

”Pair Interaction[*].Lennard Jones EV” Lennard Jones with excluded volume Pair Interaction

に関する設定

”Pair Interaction[*].General Lennard Jones” General Lennard Jones Pair Interaction に関する設定

”Pair Interaction[*].Gay Berne” Gay Berne Pair Interaction に関する設定

”Pair Interaction[*].GB LJ” Gay Berne - Lennard Jones Pair Interaction に関する

設定

”Pair Interaction[*].DPD” DPDの際に用いられる Pair Interaction に関する設定

”Pair Interaction[*].Morse” Morseの際に用いられる Pair Interaction に関する設

定

”Pair Interaction[*].Bukingham” Bukinghamの際に用いられる Pair Interaction に関す

る設定

”Pair Interaction[*].Table Pair Potential” Table形式の Pair Interaction に関する設定

”Pair Interaction[*].User Pair Interaction” ユーザー定義の Pair Interaction に関する設定

”External Interaction[]” 外場による相互作用（External Interaction）に関する

設定

”External Interaction[*].Name” External Interaction の名前

”External Interaction[*].Potential Type” External Interaction のタイプ [Keyword]

”External Interaction[*].Site Name” External Interactionを作用させる、対となる Siteの名

前

”External Interaction[*].LJ Wall” Lennard Jones type flat wall に関する設定

”External Interaction[*].LJ Atomic Wall” Lennard Jones atomic type potential に関する設定

”External Interaction[*].Static Field” Homogeneous field に関する設定

”External Interaction[*].Density Field” Density field に関する設定

”External Interaction[*].Velocity Field” Velocity field に関する設定

”External Interaction[*].Total Density Constrain” Total Density Constrain に関する設定

”External Interaction[*].External Angle” External angle potential に関する設定

”External Interaction[*].External Torsion” External torsion potential に関する設定

”External Interaction[*].User External Field” ユーザー定義の External Interaction に関する設定

”Electrostatic Interaction[]” 静電相互作用に関する設定

”Electrostatic Interaction[*].Name” Electrostatic Interaction の名前

”Electrostatic Interaction[*].Algorithm” Electrostatic Interaction の計算アルゴリズム [Key-

word]

”Electrostatic Interaction[*].Dielectric Constant” システムの比誘電率

”Electrostatic Interaction[*].Scale 1 4 Pair” 1-4 atom間のElectrostatic Interactionのスケールファ

クター

”Electrostatic Interaction[*].Cutoff Coulomb” Cutoff アルゴリズムに関する設定

”Electrostatic Interaction[*].Reaction Field” Reaction Field に関する設定

”Electrostatic Interaction[*].Ewald” Ewald に関する設定

”Electrostatic Interaction[*].Field Electrostatic” Field electrostatic アルゴリズムに関する設定

”Electrostatic Interaction[*].PPPM” PPPM に関する設定
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表 5.5: React Conditions

UDFパス名 意味

”React Flag” 化学反応を取り入れるかどうかのフラグ

”Atom Exchange” Atom Typeの置換に関する設定

”Exchange Type Array[]” Atom Typeの置換タイプの設定

”Bond Creation” 結合生成に関する設定

”Bond Creation.Reactive Atom[]” 反応に関わる Atomの設定

”Bond Creation.Creation Type Array[]” 結合生成タイプの設定　

”Bond Creation.Potential Assignment” 新規に生成する Angle/Torsionのポテンシャル設定

”Bond Scission” 結合解離に関する設定

”Bond Scission.Bond Scission[]” 解離する bondの設定

表 5.6: Set of Molecules

UDFパス名 意味

”Molecule[]” 分子の配列

”Molecule[*].Mol Name” 分子の名前

”Molecule[*].atom[]” この分子（Molecule[*]）が持つ Atomの配列

”Molecule[*].bond[]” この分子が持つ Bondの配列

”Molecule[*].angle[]” この分子が持つ Angleの配列

”Molecule[*].torsion[]” この分子が持つ Torsionの配列

”Molecule[*].interaction Site[]” この分子が持つ interaction Siteの配列

”Molecule[*].electrostatic Site[]” この分子が持つ electrostatic Siteの配列
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表 5.7: Structure

UDFパス名 意味

”Position” Atomの位置

”Position.mol[]” Set of Moleculesのmolecule[].atom[]と同じ構造を持つ、Atomの位置

を収めた構造体

”Velocity” Atomの速度

”Velocity.mol[]” Set of Moleculesのmolecule[].atom[]と同じ構造を持つ、Atomの速度

を収めた構造体

”Force” Atomにかかる力

”Force.mol[]” Set of Moleculesのmolecule[].atom[]と同じ構造を持つ、Atomにかか

る力を収めた構造体

”Unit Cell” Unit Cellの情報

”Unit Cell.Density” 密度

”Unit Cell.Cell Size” Unit Cellの情報

”Unit Cell.Cell Size.a” a軸長

”Unit Cell.Cell Size.b” b軸長

”Unit Cell.Cell Size.c” c軸長

”Unit Cell.Cell Size.alpha” α角

”Unit Cell.Cell Size.beta” β 角

”Unit Cell.Cell Size.gamma” γ 角

”Unit Cell.Shear Strain” Lees-Edwards境界条件の場合の shear strain量

表 5.8: Unit Parameter

UDF パス 意味

”Name” ユニットセットの名前

”Comment” コメント

”Mass” Reduced mass

”Energy” Reduced energy

”Length” Reduced length
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表 5.9: Draw Attributes

UDF パス 意味

”Atom Type[]” 属性を定義するAtom Type

”Atom Type.Name” Atom Typeの名前

”Atom Type.color” 色の指定

”Atom Type.trancparency” 透明度の指定

”Atom Type.radius” 半径の指定

”Bond Potential[]” 属性を定義するBond Potential

”Bond Potential.Name” Bond Potentialの名前

”Bond Potential.color” 色の指定

”Bond Potential.trancparency” 透明度の指定

”Bond Potential.radius” 半径の指定

”Molecule[]” 属性を定義する分子

”Molecule.Mol Name” 分子の名前

”Molecule.color” 色の指定

”Molecule.trancparency” 透明度の指定

”Molecule.radius” 半径の指定

以下、構造体ごとに、入力データの説明を行う

5.2.1 注意事項

パラメータの型

個々の入力パラメータは float,int,string等の決まった型のデータを取る。GOURMETで表示した場合、

データとして与えるべき型がパラメータの名前とともに表示される。ただしGOURMETにおいては bool型

の変数はサポートしてない。COGNACにおいては bool型の変数の代用として shortを用いており、short型

のパラメータには常に 1(true), 0(false)の値を入力するようにする。

入力文字列の扱い

例えばDynamicsの際に選択するアルゴリズムなど、予約語として登録されている keywordを入力する場

合は大文字、小文字の区別は必要ない。また文字列の前後あるいは文字列中に空白文字が有る場合は、すべて

取り除かれて解釈される。

一方 Atom Nameの様に任意の stringを入力できる項目に関しては大文字、小文字の区別をする。入力

UDFにおいて、リスタート UDF等を指定する際の UDF名も大文字、小文字は区別される。

5.2.2 Simulation Conditions

Dynamics Conditions

基本的な計算条件の設定

• Time : トータルシミュレーションステップ、タイムステップ等の設定
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– delta T · · · タイムステップ∆t

– Total Steps · · · トータルステップ

– Output Interval Steps · · · データ出力を行うインターバル

• Temperature : シミュレーション温度に関する設定（MDにおける温度制御アルゴリズム、あるいは温

度スケーリングにおいて有効）

– Temperature · · · 設定温度

– Interval of Scale Temp · · · 温度スケールを行うインターバル

• Pressure Stress : 外部圧力、ストレスに関する設定

– Pressure · · · 設定圧力

– Stress · · · 設定ストレステンソル (xx,yy,zz,yz,zx,xy)

• Deformation : 外場による変形、ずり流動に関する設定

– Method · · ·変形あるいはずり流動の方法の指定。[Keyword] Lees Edwards/Cell Deformation

– Lees Edwards : Lees-Edwardsアルゴリズムによるずり流動の設定

∗ Method · · · [Keyword] Steady (定常ずり。旧バージョンの Staticより変更))/Dynamic(動

的ずり)

∗ Steady.Shear Rate · · · 定常ずりの際のずり速度。変化率 dγyx/dt[τ
−1]であたえる。

∗ Dynamic.Amplitude · · · 動的ずりの際の最大変形率（最大ひずみ）
∗ Dynamic.Frequency · · · 動的ずりの際の周波数 [τ−1]

– Cell Deformation : セル変形の設定

∗ Method · · · セル変形の方法の指定。[Keyword] Deformation Rate/ Simple Elongation

/Oscillation

∗ Interval of Deform · · · 実際にセル変形を行うインターバル
delta Tを1ステップとする。毎ステップ変形させるのが望ましいが（Interval of Deform=1）、

変形操作のための計算時間がかかるので、シミュレーションに支障がない程度に間隔をあけてもよ

い。このステップ間隔をどの様に設定しても、Deformation RateあるいはSimple Elongation

で与える速度は変化しない

∗ Deform Atom · · · セルを変形する際に、個々の原子も同時にアフィン変形させるかどうかの
フラグ

∗ Deformation Rate · · · セルの変形速度テンソル。変化率 dϵ/dt[τ−1]で定義される

∗ Simple Elongation.Elongation Rate · · · z軸方向への伸長変形の速度。dLz/dt[στ
−1]で定

義される。

∗ Simple Elongation.Poisson Ratio · · · 伸長時のボアソン比 (0-0.5)。入力値に応じて x,y方

向のセルサイズが変形する

∗ Simple Elongation.Axis · · · 伸長モード。[Keyword] z（z軸方向の一軸伸長）/ xy（xy平

面の等二軸伸長）
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∗ Oscillation.Amplitude · · · 動的伸張の際の最大変形率（最大ひずみ）
∗ Oscillation.Frequency · · · 動的伸張の際の周波数 [τ−1]

∗ Oscillation.Poisson Ratio · · · 動的伸張の際のボアソン比 (0-0.5)。入力値に応じて x,y方向

のセルサイズが変形する

– Moment : 並進、回転モーメントの計算、出力、停止の設定。ただしモーメントの停止の機能は

Constraint Atomがある場合、動作は保証されない

∗ Interval of Calc Moment · · · モーメントを計算、出力、停止する頻度。Calc Moment =

true(1)の時のみ有効

∗ Calc Moment · · · モーメントを計算するかどうかのフラグ
∗ Print Moment · · ·モーメントをログに出力するかどうかのフラグ。Calc Moment = true(1)

の時のみ有効

∗ Stop Translation · · ·並進モーメントを停止するかどうかのフラグ。Calc Moment = true(1)

の時のみ有効

∗ Stop Rotation · · · 回転モーメントを停止するかどうかのフラグ。
Calc Moment = true(1)の時のみ有効

（注意）COGNACにおいて、回転モーメントは、周期境界条件を作用させて、個々の分子の

重心がセル内に存在するイメージの座標を元に計算している。実座標から得られる回転モーメ

ントとは異なるので注意。

– RATTLE : RATTLEの設定

∗ Bond · · · Bond RATTLEを適用するかどうかのフラグ

∗ Bond Potential Name · · · RATTLE を適用する Bond Potential Nameのリスト。指定

の無い場合はすべての Bondに RATTLEを適用する。

∗ Angle · · · Angle RATTLEを適用するかどうかのフラグ。Bond=true(1)である時のみ有効

∗ Angle Potential Name · · · RATTLE を適用するAngle Potential Nameのリスト。指定

の無い場合はすべての Angleに RATTLEを適用する。

∗ Threshold · · · 収束判定値
∗ Use RATTLE · · · 緩和計算時にBond RATTLEを用いるフラグ。カテネーション時に結合長

が不自然に伸びてしまう現象を回避する

• Max Force · · · MDシミュレーション中に atomに作用する forceがこの値以上になると、シミュレー

ションを停止する。発散して無意味なシミュレーションを行わないために設定する

Solver

MD/MMの諸設定

• Solver Type · · · [Keyword] DYNAMICS/MINIMIZE

• Dynamics : MDの諸設定　

– Dynamics Algorithm · · · [Keyword]
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NVE

NVT_Nose_Hoover

NVT_Berendsen

NVT_Kremer_Grest

NPH_Andersen

NPH_Parrinello_Rahman

NPH_Brown_Clarke

NPT_Andersen_Nose_Hoover

NPT_Andersen_Kremer_Grest

NPT_Parrinello_Rahman_Nose_Hoover

NPT_Parrinello_Rahman_Kremer_Grest

NPT_Berendsen

NPT_Brown_Clarke

SLLOD_T_Const

SLLOD_PT_Const

DPD

各 keywordの意味に関して説明する。詳しくは §2.3を参照のこと。

∗ NVE

マイクロカノニカルアンサンブル。温度スケールを行うことは可能また、NVEに加えて Lees-

Edwards境界条件 [21]を用いてせん断流動を与えることも可能。

∗ NVT Nose Hoover

Nose-Hoover法による温度制御

∗ NVT Berendsen

Loose coupling法による温度制御

∗ NVT Kremer Grest

Random force(Langevin dynamics)による温度制御

∗ NPH Andersen

Andersen拡張ハミルトニアン法による圧力制御

∗ NPH Parrinello Rahman

Parrinello-Rahman拡張ハミルトニアン法による異方的圧力制御。ユニットセル角度を固定し

てユニットセル長のみを独立に可変可

∗ NPH Brown Clarke

Loose coupling法による異方的圧力制御。ユニットセル角度を固定してユニットセル長のみを

独立に可変可

∗ NPT Andersen Nose Hoover

Andersen拡張ハミルトニアン法による圧力制御　+ Nose-Hoover法による温度制御。ユニット

セル等方変形のみ

∗ NPT Andersen Kremer Grest

Andersen拡張ハミルトニアン法による圧力制御　+ Random forceによる温度制御。ユニット

セル等方変形のみ。

∗ NPT Parrinello Rahman Nose Hoover

Parrinello-Rahman拡張ハミルトニアン法による圧力制御 + Nose-Hoover法による温度制御。

ユニットセル異方変形可。ユニットセル角度を固定してユニットセル長のみを独立に可変可
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∗ NPT Parrinello Rahman Kremer Grest

Parrinello-Rahman拡張ハミルトニアン法による圧力制御　+ Random forceによる温度制御。

ユニットセル角度の可変不可でユニットセル長は独立に可変可。

∗ NPT Berendsen

Loose coupling法による圧力、温度制御。ユニットセル等方変形のみ。温度制御はNVT Berendsen

アルゴリズムに従う。圧力制御は 2.20式で得られる µにより、原子の座標とユニットセルサイ

ズをスケールする。

∗ NPT Brown Clarke

Loose coupling法による圧力、温度制御。ユニットセル異方変形可。ユニットセル角度を固定

してユニットセル長のみを独立に変形することも可能。温度制御はNVT Berendsenアルゴ

リズムに従う。圧力制御は Berendsenのアルゴリズムを拡張し、2.21式に従う。

∗ SLLOD T Const

SLLOD + Lees-Edwards境界条件でせん断流動を与え、Nose-Hoover法により温度制御

COGNACにおいてはSLLODによりせん断流動を加える場合は、常に温度制御を行う。Version

8.0より温度制御のアルゴリズムを拘束法より Nose-Hoover法に変更した。

∗ SLLOD PT Const

SLLOD + Lees-Edwards境界条件でせん断流動を与え、Nose-Hoover法により温度制御。同

時に Parrinello-Rahman 法により法線方向の応力を制御。すなわち γ̇yx の場合、z方向の応力

を制御するためユニットセル c軸のみ変化する。Version 8.0より圧力制御のアルゴリズムを

Loose-Coupling法より Parrinello-Rahman法に変更した。

∗ DPD

Dissipative particle dynamics。§2.4参照

以下に Dynamicsで指定するパラメータをあげる。実際の入力では選択したDynamics Typeの

各オプション名のフォルダー内のパラメータを設定するが、同意味のパラメータが有るのでここで

は整理して説明する

∗ Q · · · Nose Hoover法による温度制御の際に用いる、熱浴とのカップリングコンスタント

∗ tau T · · · Loose coupling法による温度制御の際に用いる、カップリングコンスタント

∗ Friction · · · Kremer-Grest法による温度制御の際に用いる、Friction constant

∗ Cell Mass · · · 拡張ハミルトニアン法による圧力制御の際に用いる、ユニットセルの仮想質量。
質量Mの次元を持つ絶対量を取る

∗ Fix Angle · · · 非等方圧力制御の際に用いる、ユニットセル角度を固定するかどうかのフラグ。
true(1)で固定。

∗ Fix Cell · · · 非等方圧力制御の際に用いる、固定するセル辺の指定。x（a軸のみ固定）, yz（bc

軸を固定）等軸, x iso（a軸を固定すると同時に bc軸の比率を固定して変形）, iso xy（ab軸

の比率を固定して変形）などを入力。Fix Angle = true(1) の時のみ有効

∗ tau P · · · Loose coupling法による圧力制御の際に用いる、カップリングコンスタント。ただし
Berendsenアルゴリズムにおいては等温圧縮率 β[P(= ML−1T−2)

−1
]を含んだ τp/β[ML−1T−1]

の次元を取る（[16]参照）。また Brown-Clarkeアルゴリズムにおいては 2.21式のmに相当し、

[ML−2T−1]の次元を取る（[20]参照）

∗ lambda · · · DPDの際の、時間積分に用いられる修正 velocity Verletの係数。2.37式参照

• Minimize : MMの諸設定
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– Minimize Algorithm · · · [Keyword]

Steepest_Descent ... 最急降下法

Conjugate_Gradient ... 共役勾配法

Cascade ... Steepest_Descentと Conjugate_Gradientを連続して行う

– Max Iteration · · · 最大の iteration回数

– Converge Force · · ·　収束判定値。すべての原子にかかる力がこの値以下になると収束

– Output Interval Steps · · · データ出力のインターバル

– Cascade.SD Max Iteraction · · · Cascadeアルゴリズムの際の Steepest Decsentの最大 iteration

– Cascade.SD Converge Force · · · Cascadeアルゴリズムの際の Steepest Decsentの収束判定値

– Strain Tensor[] · · · 初期ユニットセルに対して与える、変形テンソル。変形→minimizeを配列要

素の数繰り返す

Boundary Conditions

境界条件の設定

• a axis,b axis,c axis · · · 各々のセル軸の境界条件

[Keyword] NONE/PERIODIC/REFLECTIVE1/REFLECTIVE2

– NONE

境界条件無し

– PERIODIC

周期境界条件。COGNACでは２次元および３次元周期境界条件（立方体セル、直方体セル、斜

方セル）をサポート

– REFLECTIVE1/REFLECTIVE2

土井プロジェクトにおいて新規に開発された、スタガード反射境界条件 [44] をサポート。

REFLECTIVE1は r = Cellmaxの面のみスタガード反射境界条件を考慮し、r = 0の面は境界条

件を考慮しない。

一方REFLECTIVE2は r = 0, r = Cellmax の両面にスタガード反射境界条件を考慮する

(注意)

– PERIODICの指定の場合で、初期の shear strainあるいは shear flowが設定された場合、自動的

に Lees-Edwards境界条件が適用される

– COGNACの実装上の仕様により、NONEを指定した場合に、ユニットセルの外部に atomを配

置した場合の動作は保証されない。

• Periodic Bond · · · 周期境界条件考慮した結合をとりこむためのフラグ。true(1)の時、定義されてい

る結合長、結合角、二面角はすべて周期境界条件を考慮し、最短の原子間距離に基づいて計算される。
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Calc Potential Flags

ポテンシャルを計算するかどうかのフラグの設定

• Bond, Angle, Torsion, Non Bonding Inter, Non Bonding Intra, Non Bonding 1 3, Non Bonding 1 4,

External, Electrostatic

true(1)の時、各々のポテンシャル項を計算する。ただしNon Bonding 1 3（1-3 pairの非結合相互作

用）は、AngleおよびNon Bonding InterあるいはNon Bonding Intraが trueの時にのみ有効。

すなわちAngle=falseの時は 1 3 Non Bondingは常に計算される。また、Non Bonding Interお

よびNon Bonding Intra の falseの時は 1 3 Non Bondingも計算されない。

静電力の計算を指定した場合も、同様の基準で 1-3 electrostatic potentialの計算がオン、オフされる。

Non Bonding 1 4に関しても、同様に Torsionの設定に依存する。

• Tail Correction

Non bonding interaction の tail correction を行うかどうかのフラグ。Lennard-Jones および General

Lennard-Jonesタイプの Non bonding interactionにのみ有効。

Output Flags

計算した諸量を UDFに出力するかどうかのフラグ

• Statistics · · · エネルギー、圧力等の物理諸量の出力
true(1) の時 Energy, Temperature, Pressure, Stress, Volume, Density, Cell, Wall Press,

Energy Flow各々の計算結果が出力される。

（注意）この出力フラグは、標準出力、データファイル出力にのみ有効で、UDF出力には上記の項目が

すべて出力される。

• Structure · · · 座標、速度等のデータ
各々のフラグが true(1)の時 Position, Velocity, Forceの値が出力される。

• Averaged Structure · · · 座標、速度等の区間平均データ
各々のフラグが true(1)の時Position, Velocity, ForceのDynamics Conditions.Time.Output Interval Steps

で指定された区間の平均値が出力される。

• Correlation Function · · · 自己相関関数の on the fly 計算を行い出力をするためのフラグ。現バージョ

ンでは Stressの自己相関関数のみをサポート。出力する際は true(1)に指定。

Density Output

座標データより濃度分布を計算して出力する機能。濃度分布計算の方法に関しては §2.10参照。

• Calc Grid Density · · · 密度分布を計算するかどうかのフラグ

• Interval of Calc Density · · · 密度を計算する座標データをサンプリングするインターバル

• Collect Density Steps · · · 密度を計算する座標データをサンプリングするステップ
Output Intervalで指定されるステップの直前から Collect Density Stepsだけ遡る区間において、

Interval of Calc Densityで指定されたインターバルでサンプリングを行う。

• Radius · · · 密度分布を計算する際に基準とする atomの有効半径
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• Normalize On · · · 規格化するかどうかのフラグ

• Num of Grid · · · 密度を計算する格子のサイズ (x,y,z)　　

Constraint Conditions

Atomの拘束条件の設定

• Read from Restart · · · 拘束条件をリスタートファイルから読み込むかどうかのフラグ
Initial Structureにおいて、Set of Moleculesの読み込みとして指定した、あるいは起動時に-Rで

指定した udfよりConstraint Atom[]を読み込む

• Constraint Atom[] · · · 拘束する Atomのセット。配列データとして持つ

– Index · · · 拘束する Atomの指定

∗ Mol Intex · · · moleculeの Index

∗ Atom Intex · · · atomの Index

– Constraint Axis · · · 拘束する軸

∗ x,y,z · · · YESの場合、指定する軸方向のダイナミクスが拘束される。NOと指定された軸は

拘束を受けない。

– Method · · · 静的 Steady／動的Dynamic拘束の選択 [Keyword]

動的拘束において Atomは初期座標を原点として、振幅運動をする

– Steady.Velocity · · · 拘束する速度。常に指定された速度で移動する。(0.0,0.0,0.0)の場合、Atom

は固定される

– Dynamic.Amplitude · · · 動的拘束の際の振幅

– Dynamic.Frequency · · · 動的拘束の際の周波数

5.2.3 Initial Structure

初期構造の設定　

Initial Unit Cell

ユニットセルの設定

• Density · · · 設定密度

• Cell Size · · · セルサイズ立方体、直方体セルの場合、ユニットセルの a,b,cは各々x,y,z軸に対応する。

（注意） Cell SizeがセットされているとDensityを無視してCell Sizeの入力に従い、ユニットセル

を作成する。ただし、以下の例外がある。

– alpha,beta,gammaのいずれかの値がゼロの場合 · · · 直方体セルが作成される
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– a,b,cのいずれか 1辺の値がゼロの場合 · · · 密度が Density で指定した値になるように、ゼロに

セットされている辺の長さを計算して設定。ただし、alpha = beta = gamma = 90.0deg.の

時のみ有効

– a,b,cのいずれか 2辺の値がゼロの場合 · · · 密度が Density で指定した値になるように、ゼロに

セットされている辺の長さを計算して設定。2辺の長さは等しくする。ただし alpha = beta =

gamma = 90.0deg.の時のみ有効

• Shear Strain · · · Lees-Edwards境界条件を用いる際の、初期の shear strainを設定する

Read Set of Molecules

• UDF Name · · · Set of Moleculesを読み込む UDF。空欄の場合入力 UDFより読み込む

• Record · · · Set of Moleculesを読み込む Record No.

反応を考慮したシミュレーションの結果を読み込む場合を除いて、通常Set of Moleculesは Initial data

部 (Record No.=-1で指定)にしか出力されていない。反応を伴うシミュレーションの最終出力よりリス

タートする場合、最終レコードの値以上の値を指定する最終レコードの Set of Moleculesを読み込む。

Generate Method

初期構造を読み込み、あるいは発生させる方法を指定する

• Method · · · 初期構造の選択。[Keyword]

Restart ... 指定した UDFから座標、速度を読み込む

Random ... 非晶構造を生成する。多相構造を作成する場合は、Randomを選択し、

　　　　　 Randomのオプションで諸条件を指定する。

Helix ... 規則的に配置されたらせん構造を生成する

Lamella ... 半結晶ラメラ構造を生成する

Crystal ... 格子定数、対称操作、fractional coordinate等を UDFから読み込み、

　　　　　　任意の結晶構造を作成する

• Restart

– UDF Name · · · リスタート UDF名。空欄の場合 Read Set of Moleculesで指定された UDF

よりデータを読み込む

– Record · · · リスタートするレコード No.。リスタート UDFから指定するレコードのデータを読み

込む。負の値あるいは存在するレコード数より大きな値を指定した場合、リスタート UDFの最後

のレコードを読み込む

– Restore Cell · · · セルサイズをリスタート UDFから読み込むかどうかのフラグ

– Restore Velocity · · · atomの速度をリスタート UDFから読み込むかどうかのフラグ

• Random

– Fix Angle · · · 結合角を対応する angle potentialで与えられた平衡角に固定するかどうかのフラグ
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– Num Torsion State · · · 二面角を指定するオプション。Fix Angle=true(1)の時に有効

Num_Torsion_State = 0 ... ランダムに発生

Num_Torsion_State = 1 ... トランスのみ

Num_Torsion_State = 2 ... トランス－シス

Num_Torsion_State = 3 ... トランス－ゴーシュ

– Delta E · · · Num Torsion State = 2 or 3の場合のトランス－シス、あるいはトランス－ゴー

シュのエネルギー差

トランス=0とした場合の、シスあるいはゴーシュのエネルギーの値を指定する

– Build Temp · · · Num Torsion State = 2 or 3の場合、2面角を発生させる温度

Delta EとBuild Tempを用いてボルツマン因子より確率を計算

– Density Bias[] : Atom Typeによる濃度場拘束モンテカルロ法による初期構造の生成。拘束を与

える Atom typeの数、配列データとして持つ

∗ Atom Name · · · 拘束を与える Atom type name

∗ UDF Name · · · 濃度場を持つ SUSHI、Muffin phaseseparationあるいはGird Density

データを持つCOGNACの UDFファイル名

∗ Component Index · · · 拘束を与えるベースとなる SUSHI 出力 UDF 内の SUSHIOut-

put.phi.value[].comp[]の Index。Muffin phaseseparationの場合はNameにVolume-

Fractionが指定されているfieldのfield.scalar field[].value[].comp[]の Index。COGNAC

の場合は、Grid Density.phi.value[].comp[] の Index。

∗ Max Retry · · · モンテカルロの最大試行回数

– Node Density Bias[] : 個々の Atomの濃度場を用いた濃度場拘束モンテカルロ法による初期構

造の生成。拘束を与えるMoleculeの数を要素数とする、配列データとして持つ

∗ Molecular Name · · · 拘束を与えるMolecule name

∗ UDF Name · · · セグメント濃度場を持つ SUSHI UDF ファイル名

∗ Start Index · · · Atom Index = 0に対応する SUSHI出力 UDF内の

segment volume fraction.value[].comp[]の Index

∗ End Index · · · Atom Index = endに対応する SUSHI出力 UDF内の

segment volume fraction.value[].comp[]の Index

∗ Scale Param · · · MD atom/SCF segment の比

例えばビーズ－スプリングモデルで 1 atom of MD = 1 segment of SCFとする場合は 1.0。よ

り微視的なMDモデルを用いた場合は 1以上の値を与える。

∗ Max Retry · · · モンテカルロの最大試行回数

– Meso Ratio · · · Main Chain中に Chiralな Atomがある場合、meso diadの確率。

Chiralityが指定されていると無視される

– Fix End Position[] : 分子の先頭の原子 (Atom Index = 0)の座標を指定する

∗ Mol Index · · · 先頭の原子座標を指定する分子の Index

∗ Position · · · 指定する座標値 (x,y,z)
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• Helix

– Lattice Type : 格子情報の設定　

∗ Type · · · 単純立方格子、体心立方格子等の設定 [Keyword]

SC ... 単純立方格子

FCC ... 面心立方格子

BCC ... 体心立方格子

Manual ... 体心立方格子様であるが、中心となる座標を任意に指定できる

∗ Manual.X Shift · · · Manualの場合、y軸方向の奇数列に配置する原子の x軸方向のシフト

量。x軸方向の格子間隔を 1とする

∗ Manual.Z Shift · · · Manualの場合、y軸方向の奇数列に配置する原子の z軸方向のシフト

量。z軸方向の格子間隔を 1とする

X shift = Z shift = 1/2の場合 BCCと同じになる

– Num X Cell · · · 単位格子を x(a)軸方向に並べる数

– Num Y Cell · · · 単位格子を y(b)軸方向に並べる数

（注意）

1. TypeがManualの場合は x,y方向に並べる分子の数の指定を意味し、必ずしも単位格子とは

一致しない

2. ユニットセルのサイズとNum X/Y Cellにより分子間隔が計算される。よって例えばType=”SC”

と指定しても厳密には立方格子にならない場合も作成可能

3. z軸方向の単位格子数はNum X/Y Cellとトータル分子数により自動的に計算される

– Fix Angle · · · 結合角を、対応する angle potentialで与えられた平衡角に固定するかどうかのフ

ラグ

– Torsion[] · · · らせん構造を構築する場合の二面角。トランス=0。複数の二面角の連続によるらせ

んの場合、二面角が出現する順に値を配列データとして持つ

– Rotate1 · · · y軸方向の偶数列の、z軸を回転軸とした分子の回転角

– Rotate2 · · · y軸方向の奇数列の、z軸を回転軸とした分子の回転角の末端を構成する Atom Index

の対

– Orient Vector[] · · · z軸方向に配向させるベクトル
例えばC0-C1-C2-C3-C4-...と定義されるポリエチレンユナイティッドアトムの場合Orient Vector[0]、

Orient Vector[1] を各々0,2と指定してオールトランスのへリックスをモデリングすると、C0 -

C2 - C4 -が z軸方向に配向したヘリックスが生成する。ちなみにこの場合 0,4と指定しても結果は

同じ。この指定のない場合は Index=0と Index=最大値の 2原子間を結ぶベクトルを z軸に配向さ

せるベクトルとする。

– Meso Ratio · · · Main Chain中に Chiralな Atomがある場合、meso diadの確率。

Chiralityが指定されていると無視される

– Inverse Molecules · · · 分子を反転させて配置する際のオプション

∗ NONE · · · 反転はなし。すべて同一の方向に配置。
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∗ Neighbour by Neighbour · · · 隣り合う分子で配置を反転する
∗ Line by Line · · · b軸方向の列単位で分子を反転する
∗ Layer by Layer · · · c軸方向の層単位で分子を反転する

• Lamella

– Lamella Length · · · ラメラ結晶相の長さ (z軸方向)

– Fix Angle · · · 結合角を、対応する angle potentialで与えられた平衡角に固定するかどうかのフ

ラグ

– Meso Ratio · · · Main Chain中に Chiralな Atomがある場合、meso diadの確率。Chiralityが指

定されていると無視される

– Random Param.Density · · · 非晶部の密度

– Random Param.Num Torsion State 二面角を指定するオプション。Fix Angle=true(1)の

時に有効

– Random Param.Delta E · · · Num Torsion State = 2 or 3の場合のトランス－シス、あるい

はトランス－ゴーシュのエネルギー差

トランス=0とした場合の、シスあるいはゴーシュのエネルギーの値を指定する

– Random Param.Build Temp · · · Num Torsion State = 2 or 3の場合、2面角を発生させる

温度。

Delta EとBuild Tempを用いてボルツマン因子より確率を計算

– Random Param.Scale Param · · · MD atom/SCF segment の比

– Helix Param.Density · · · 結晶部の密度

– Helix Param.Torsion[] · · · らせん構造を構築する場合の二面角。トランス=0。複数の二面角の

連続によるらせんの場合、二面角が出現する順に値を配列データとして持つ。

– Helix Param.Helix Length · · · 1atomあたりの helixの長さ (概算値)

結晶相の分子鎖密度を見積もるために概算値を設定しておく

• Crystal

– UDF Name · · · 結晶構造データを持つ UDF名

– Num X Cell · · · 単位格子を x軸方向に繰り返す数

– Num Y Cell · · · 単位格子を y軸方向に繰り返す数

– Num Z Cell · · · 単位格子を z軸方向に繰り返す数

– Unit Length · · · 結晶構造データで指定されるセルサイズと、実際にシミュレーションで用いる長
さの単位との換算値

例えば、結晶構造データがオングストローム (Å) の様な実単位を持つ値で記述されている場合、

COGNACに用いる長さの値として reduced length L = real length(Å)/Unit Lengthとなるよう

に値をセットする

Crystalの場合は単位格子データを UDFより読み込み、そのサイズを Num X/Y/Z Cell倍するの

で、ユニットセルサイズはインプットで指定するサイズに上書きされる。
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Relaxation

初期構造の緩和の設定

• Relaxation · · · 初期構造のエネルギー緩和を行うかどうかのフラグ。初期構造を読み込み、あるいは発
生した後に起動される

• Method · · · 初期構造緩和のアルゴリズム [Keyword]DYNAMICS/MINIMIZE

• Max Relax Force · · · 初期構造のエネルギー緩和を行う際、原子にかかる力をカットして発散しない
ようにする値の初期値

• Max Relax Steps · · · 緩和ステップの最大値

5.2.4 Molecular Attributes

シミュレーションに用いる、Atomおよび Interaction Siteのタイプ、Bond,Angle およびTorsionポテンシャ

ルに関するデータを定義する。計算に用いるタイプ／ポテンシャルの数に応じて各々配列としてデータを持つ。

Atom Type[]

• Name · · · 原子種の名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Mass · · · 原子種の質量

Bond Potential[]

• Name · · · ボンドポテンシャルの名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Potential Type · · · ポンドポテンシャルのタイプ [Keyword]

Harmonic

FENE_LJ

Gauss

Morse

Bond_Polynomial

DPD

Table_Bond

User_Bond

個々のタイプの内容に関しては §2.6.1参照

• R0 · · · 平衡結合長

以下に Bond potentialのタイプキーワードに応じて必要なパラメータを解説する

– Harmonic

∗ K · · · バネ定数
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– FENE LJ

∗ R max · · · FENE部分の伸びきり長

∗ K · · · FENE部分のバネ定数
∗ sigma · · · LJ部分の径
∗ epsilon · · · LJ部分のエネルギー

– Gauss

∗ Temperature · · · ポテンシャルを計算する温度。シミュレーション温度と違う値を与えるこ
ともプログラム上は可能

– Morse

∗ A · · · 2.47式あるいは 2.48で用いられるパラメータ A

∗ B · · · 2.47式あるいは 2.48で用いられるパラメータ B

∗ Zero at Infinity · · · NOの場合 2.47式が、YESの場合 2.48 式が用いられる

– Bond Polynomial

∗ N · · · 多項式展開の次数+1

∗ p[] · · · 各次数における係数 p[0] - p[N-1]の配列

– DPD

∗ C · · · バネ定数

– Table Bond

∗ UDF Name · · · テーブル UDF名

∗ Use Fast · · · 高速化されたテーブルポテンシャルを用いる場合YESを選択。

YESの場合はMethodでエネルギー値を得る方法を選択。

· Interpolation · · · 線形内挿により値を得る
· Nearest Value · · · 最も近いテーブル値をそのまま用いる。

NOの場合はOrderにテーブルから内挿してエネルギー、力を計算する際の内挿次数を入力

する

– User Bond

∗ Index · · · 使用するUser Bondの Index

∗ Parameter[].Name · · · パラメータの名前（重複しない限り任意に付けられる）
∗ Parameter[].Value · · · パラメータの値

Angle Potential[]

• Name · · · アングルポテンシャルの名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Potential Type · · · アングルポテンシャルのタイプ [Keyword]
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Theta

Theta2

Cosine

Theta_Polynomial

Table_Angle

User_Angle

個々のタイプの内容に関しては §2.6.2参照

• theta0 · · · 平衡角（Degree単位での値を入力）

以下に Angle potentialのタイプキーワードに応じて必要なパラメータを解説する

– Theta/Theta2/Cosine

∗ K · · · バネ定数（Thetaタイプポテンシャルの場合、ユニットは ϵ/rad2となる。その他の場合

は ϵである）

– Theta Polynomial

∗ N · · · 多項式展開の次数+1

∗ p[] · · · 各次数における係数 p[0] - p[N-1]の配列

– Table Angle

∗ UDF Name · · · テーブル UDF名

∗ Use Fast · · · 高速化されたテーブルポテンシャルを用いる場合YESを選択。

YESの場合はMethodでエネルギー値を得る方法を選択。

· Interpolation · · · 線形内挿により値を得る
· Nearest Value · · · 最も近いテーブル値をそのまま用いる。

NOの場合はOrderにテーブルから内挿してエネルギー、力を計算する際の内挿次数を入力

する

– User Angle

∗ Index · · · 使用するUser Angleの Index

∗ Parameter[].Name · · · パラメータの名前（重複しない限り任意に付けられる）
∗ Parameter[].Value · · · パラメータの値

Torsion Potential[]

• Name · · · 二面角ポテンシャルの名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Potential Type · · · 二面角ポテンシャルのタイプ [Keyword]

Cosine_Polynomial

Amber

Dreiding

Table_Torsion

User_Torsion
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個々のタイプの内容に関しては §2.6.3参照

以下に Torsion potentialのタイプキーワードに応じて必要なパラメータを解説する

– Cosine Polynomial

∗ K · · · 多項式展開のすべての項にかかる定数
∗ N · · · 多項式展開の次数+1

∗ p[] · · · 各次数における係数 p[0] - p[N-1]の配列

– Amber

∗ PK · · · エネルギー障壁の 1/2

∗ IDIVF · · · ポテンシャルを与える二面角に定義される Torsion Potentialの数

∗ PN · · · ポテンシャルの周期。たとえば 180 °で 1 周期であれば PN=2

∗ PHASE · · · 位相角。0 °のポテンシャルが最大であれば PHASE=0

∗ trans is 0 · · · オリジナルの Amber力場に対応して、二面角においてシスを 0 °と定義する場

合は trans is 0=0とする

– Dreiding

∗ V · · · エネルギー障壁
∗ phi0 · · · 平衡角。0 °のポテンシャルが最小であれば phi0=0

∗ n · · · ポテンシャルの周期。たとえば 180 °で 1 周期であれば n=2

∗ trans is 0 · · · オリジナルの Dreiding力場に対応して、二面角においてシスを 0 °と定義する

場合は trans is 0=0とする

– Table Torsion

∗ UDF Name · · · テーブル UDF名

∗ Use Fast · · · 高速化されたテーブルポテンシャルを用いる場合YESを選択。

YESの場合はMethodでエネルギー値を得る方法を選択。

· Interpolation · · · 線形内挿により値を得る
· Nearest Value · · · 最も近いテーブル値をそのまま用いる。

NOの場合はOrderにテーブルから内挿してエネルギー、力を計算する際の内挿次数を入力

する

– User Torsion

∗ Index · · · 使用する User Torsionの Index。

∗ Parameter[].Name · · · パラメータの名前（重複しない限り任意に付けられる）
∗ Parameter[].Value · · · パラメータの値

Interaction Site Type[]

• Name · · · Interaction Siteの名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Num of Atoms · · · Siteを定義する Atomの数



140 第 5章 リファレンス

• Range · · · Neighbour listをつくる際、リストアップする最大半径。

2種類の Interaction SiteのRangeの和以下の距離の場合、Neighbour listに登録される。

通常 Rangesite1 +Rangesite2 = cutoff + α になるように設定。αは Neighbour listに登録する距離と、

実際に相互作用を計算するカットオフ距離との間のバッファー距離で、任意の長さを与えることができ

る。αを大きくするとNeighbour listの更新の頻度が少なくなるが、毎回のNon bonding interaction を

計算する Neighbour listの数が多くなる。両者のバランスを確認しながら計算効率が最大になる、距離

を選ぶのがよい。

外場のみを作用させるサイトの場合は Range = 0.0に設定すると Neighbour listには登録されない

Electrostatic Site Type[]

• Name · · · Electrostatic site typeの名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Type Name · · · Electrostatic site typeのタイプ名 [Keyword]

POINT_CHARGE

CENTER_DIPOLE

END_DIPOLE

• Polarizability · · · Electrostatic site typeの分極率。Field electrostaitic法の場合に用いられる。

5.2.5 Interactions

シミュレーションに用いる、相互作用ポテンシャルに関するデータを定義する。計算に用いるポテンシャル

の数に応じて各々配列としてデータを持つ。

Pair Interaction[]

• Name · · · Pair interaction の名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Potential Type · · · Pair interactionのタイプ [Keyword]

Lennard_Jones

Lennard_Jones_EV

General_Lennard_Jones

Gay_Berne

GB_LJ

DPD

Morse

Buckinhgam

Table_Pair_Potential

User_Pair_Interaction

個々のタイプの内容、およびパラメータの意味に関しては §2.6.4参照

• Site1 Name/Site2 Name · · · Pair interactionを作用させる、対となる Interaction siteの名前
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• Cutoff · · · Cut off 距離

• Scale 1 4 Pair · · · 1-4 atom間の Pair Interactionのスケールファクター。Torsion potentialを計算し、

かつ” Simulation Conditions.Calc Potential Flags.Non Bonding 1 4”において 1-4 pair interactionを

計算する設定の場合に有効

以下に Pair interactionのタイプキーワードに応じて必要なパラメータを解説する

– Lennard Jones

∗ sigma · · · Lennard Jones径。 2.58式参照

∗ epsilon · · · Lennard Jones。 エネルギー 2.58 式参照

– Lennard Jones EV

∗ sigma · · · Lennard Jones径。2.59式参照

∗ epsilon · · · Lennard Jones。 エネルギー 2.59 式参照

∗ R EV · · · Excluded volumeの直径　 2.59式参照

– General Lennard Jones

∗ sigma · · · Lennard Jones径。 2.60式参照

∗ epsilon · · · Lennard Jones。 エネルギー 2.60 式参照

∗ A · · · 反発項の係数。
∗ B · · · 分散項の係数。
∗ m · · · 反発項の次数。2.60式参照

∗ n · · · 分散項の次数。2.60式参照

– Gay Berne

∗ sigma · · · サイズパラメータ σ0。2.61,2.62式参照

∗ epsilon · · · エネルギーパラメータ ϵ。2.66式参照

∗ l1,l2 · · ·　 2.64,2.65式 li, lj

∗ d1,d2 · · · 2.63,2.64,2.65式 di, dj

∗ mu,nu · · ·　 2.66式 µ, ν

∗ alpha2,k2 · · ·　 2.68式 α′, 2.69式 k’

– GB LJ

∗ sigma · · · サイズパラメータ σ0。2.70,2.71式参照

∗ epsilon · · · エネルギーパラメータ ϵ。2.72式参照

∗ l2 · · ·　 2.75式 lj

∗ d1,d2 · · · 2.74,2.75式 di, dj

∗ k2 · · ·　 2.75式 k′

∗ mu · · ·　 2.72,2.75式 µ

– DPD
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∗ a · · · 相互作用パラメータ。2.76式参照

∗ gamma · · · Friction constant。2.34式参照。

– Morse

∗ A · · · 2.77式の A

∗ B · · · 2.77式の B

∗ r0 · · · 2.77式の r0

– ∗ A · · · 2.78式の A

∗ B · · · 2.78式の B

∗ C · · · 2.78式の C

– Table Pair Potential

∗ UDF Name · · · テーブル UDF名

∗ Use Fast · · · 高速化されたテーブルポテンシャルを用いる場合YESを選択。

YESの場合はMethodでエネルギー値を得る方法を選択。

· Interpolation · · · 線形内挿により値を得る
· Nearest Value · · · 最も近いテーブル値をそのまま用いる。

NOの場合はOrderにテーブルから内挿してエネルギー、力を計算する際の内挿次数を入力

する

– User Pair Interaction

∗ Index · · · 使用する User pair interactionの Index。

∗ Parameter[].Name · · · パラメータの名前（重複しない限り任意に付けられる）
∗ Parameter[].Value · · · パラメータの値

External Interaction[]

• Name · · · External interaction の名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Potential Type · · · External interaction のタイプ [Keyword]

LJ_Wall

LJ_Atomic_Wall

Static_Field

Density_Field

Velocity_Field

Total_Density_Constrain

External_Angle

External_Torsion

User_External_Field

個々のタイプの内容に関しては §2.6.5参照
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• Site Name · · · External interactionを作用させる Interaction Siteの名前

以下に External interaction のタイプキーワードに応じて必要なパラメータを解説する

– LJ Wall : フラットな壁のポテンシャル

∗ Cutoff · · · Cut off 距離
∗ sigma · · · Lennard Jones径

∗ epsilon · · · Lennard Jonesエネルギー

∗ Density · · · 表面密度
表面上の面密度で指定する

∗ Direction · · · 壁を置く位置 [Keyword]

zと入力すると z=0および z=maxの位置の xy平面上に壁をおく。また zlあるいは zuと指定

すると、z=0および z=maxの片面にのみポテンシャルが作用される。同様に x(l/u),y(l/u)も

可

– LJ Atomic Wall : 構造を持つ壁のポテンシャル

∗ Cutoff · · · Cut off 距離
∗ sigma · · · Lennard Jones径

∗ epsilon · · · Lennard Jonesエネルギー

∗ Density · · · 表面密度
表面上の面密度で指定する

∗ Position · · · 壁を置く位置。LJ Atomic Wallの場合、z=0および z=maxの xy平面上ある

いはそのどちらかに壁を置くことが出来る [Keyword]

Both_Side

Lower_Side

Upper_Side

∗ shear · · · ずり速度 γ̇xz

LJ Atomic Shearの場合は、xy平面のポテンシャルのみをサポートしている。

– Staic Field

∗ Field · · · Fieldの値。3次元のベクトル値

– Density Field : 濃度場ポテンシャル

∗ UDF name · · ·濃度場データを持つSUSHI、Muffin phaseseparationあるいはGird Density

データを持つCOGNACのUDFファイル名。UDF nameの指定がない場合は、Density Output

で指定する条件で計算される、濃度場が用いられる。

∗ Component Index · · · ポテンシャルを計算する濃度場に対応する SUSHI 出力 UDF内の

SUSHIOutput.phi.value[].comp[]の Index。Muffin phaseseparationの場合は Name

にVolumeFractionが指定されている fieldの field.scalar field[].value[].comp[]の Index。

COGNACの場合は、Grid Density.phi.value[].comp[] の Index。

∗ Potential Type · · · ポテンシャルタイプ [Keyword]

ポテンシャルの詳細は §2.6.5 参照。
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Density_Biased_Potential

Lennard_Jones

Reciprocal_Power

· Density Biased Potential : Density biased potentialのパラメータ。

chi · · · χ parameter

· Lennard Jones：Lennard Jonesタイプポテンシャルのパラメータ。

sigma · · · Lennard Jones径

epsilon · · · Lennard Jonedエネルギー

· Reciprocal Power：Reciprocal power タイプポテンシャルのパラメータ。

Order · · · ポテンシャルの次数
Coefficient · · · 係数

– Total Density Constrain : 全濃度の拘束ポテンシャル

∗ coeff · · · ポテンシャルの係数

– External Angle : 指定された領域内に存在する Three atoms siteに Cosineタイプの結合角ポテ

ンシャルを作用させる

∗ theta0 · · · 平衡角
∗ K · · · バネ定数
∗ Min Position · · · 領域指定の最小値 (x,y,z)

∗ Max Position · · · 領域指定の最大値 (x,y,z)

– External Torsion : 指定された領域内に存在する Four atoms siteに Cosine Polynomialタイプ

の二面角ポテンシャルを作用させる

∗ phi0 · · · 二面角ポテンシャルのシフト角
∗ K · · · 多項式展開のすべての項にかかる定数
∗ N · · · 多項式展開の次数+1

∗ p[] · · · 各次数における係数 p[0] - p[N-1]の配列

∗ Min Position · · · 領域指定の最小値 (x,y,z)

∗ Max Position · · · 領域指定の最大値 (x,y,z)

　

– Tethered Force

∗ K · · · ばね定数

– User External Field

∗ Index · · · 使用する User External Fieldの Index

∗ Parameter[].Name · · · パラメータの名前（重複しない限り任意に付けられる）
∗ Parameter[].Value · · · パラメータの値
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Electrostatic Interacton[]

• Name · · · Electrostatic interaction の名前。（重複しない限り）任意に付けられる

• Algorithm · · · Electrostatic interaction計算アルゴリズム [Keyword]

Cutoff_Coulomb

Cutoff_Coulomb_Debye

Reaction_Field

Ewald

Field_Electrostatic

PPPM

個々のタイプの内容に関しては §2.6.6参照

• Scale 1 4 Pair · · · 1-4 atom間の Electrostatic Interactionのスケールファクター。点電荷の場合に有

効。ただしField Electrostaticをにおいてはサポートされていない。またTorsion potentialを計算し、

かつ” Simulation Conditions.Calc Potential Flags.Non Bonding 1 4”において 1-4 pair interactionを

計算する設定の場合に有効。

以下に Coulomb interaction のタイプキーワードに応じて必要なパラメータを解説する

– Cutoff Coulomb

∗ Dielectric Constant · · · 系全体の比誘電率
∗ cutoff · · · カットオフ距離

– Cutoff Coulomb Debye

∗ Dielectric Constant · · · 系全体の比誘電率
∗ cutoff · · · カットオフ距離
∗ kappa · · · Debye length の逆数

– Reaction Field

∗ Dielectric Constant · · · カットオフ距離以遠の周囲の媒体の比誘電率。この値が 1.0未満で

あれば、周囲の媒体の比誘電率を∞として扱う。
∗ cutoff · · · カットオフ距離

– Ewald

∗ Dielectric Constant · · · カットオフ距離以遠の周囲の媒体の比誘電率。この値が 1.0未満で

あれば、周囲の媒体の比誘電率を∞として扱う。
∗ R cutoff · · · 実空間項のカットオフ距離
∗ Ewald Parameters · · · Ewald法に関するパラメータの設定法 [Keyword]

Auto

Manual



146 第 5章 リファレンス

· Auto · · · パラメータをプログラムが自動的に設定する
· Manual · · · パラメータをマニュアルで設定する

alpha · · · 電荷分布の広がりを表すパラメータ

（注意） バージョン 6.0以前のパラメータ alと alphaは以下の関係となっている。

al = alpha * (unit cell length)

バージョン 6.1より Ewald法において直方体ユニットセルをサポートするために alpha を

パラメータとして入力するように変更された。

K cutoff · · · 波数空間のカットオフの設定。nh,nk,nlと異方的に設定することが可能

– Field Electrostatic[39]

∗ Dielectric Constant · · · 系全体の比誘電率
∗ gamma · · · 電荷のスケールパラメータ
∗ range · · · Charge smearingの範囲

∗ zeta · · · Poisson方程式を解く際の緩和係数。通常は 0.15程度

∗ error · · · Poisson方程式を解く際の許容誤差。通常は 0.03程度

∗ max iteration · · · Poisson方程式を解く際の最大 iteration数

– PPPM[40, 41]

∗ Dielectric Constant · · · 系全体の比誘電率
∗ R cutoff · · · 実空間項のカットオフ距離
∗ PPPM Parameters · · · Ewald法に関するパラメータの設定法 [Keyword]

Auto

Manual

· Auto · · · パラメータをプログラムが自動的に設定する
· Manual · · · パラメータをマニュアルで設定する

alpha · · · 電荷分布の広がりを表すパラメータ。Ewald法と同様

Number of Grid · · · Poisson方程式を解くためのメッシュ数の指定。nx,ny,nzで各

軸方向の分割数を設定する。

∗ error · · · Poisson方程式を解く際の許容誤差。通常は 0.03程度

∗ max iteration · · · Poisson方程式を解く際の最大 iteration数

5.2.6 React Conditions

化学反応（結合の生成、解離）の設定。

• React Flag · · · 化学反応を取り入れるかどうかのフラグ
ON/OFFで指定

• Atom Exchange · · · Atom Typeの置換に関する設定
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– Exchange Type Array[] · · · Atom Type置換のタイプの設定。設定するタイプ数の配列

∗ Interaval of Reaction · · · Atom Typeの置換をチェックするタイムステップのインターバル

∗ Probability · · · 下記の Exchang Typeで指定した、置換の条件を満たした際に、実際に置

換を起こす確率。0− 1.0の値を入力する。

∗ Target Atom Type · · · 置換の対象の Atom Type

∗ Product Atom Type · · · 置換後の Atom Type

∗ Product Atom Name · · ·置換後のAtom Name。空白の場合はAtom Nameは変更されない

∗ Product Interaction Site Type · · · 置換後の Interaction Site Type

∗ Exchange Type · · · Atom Type置換判定の設定

· Type Keyword · · · 判定のタイプを指定するキーワード。現在はRegionのみサポート。

· Region · · · 指定した空間領域に存在するAtomを置換する。境界条件によりユニットセル

内に存在するイメージの座標により判定される。

Min Position · · · 空間領域の最小の座標値。x,y,z座標を指定する。

Max Position · · · 空間領域の最大の座標値。x,y,z座標を指定する。

Min Position,Max Position とも 0と指定すると、その軸はユニットセルすべでの

領域が指定される。

• Bond Creation · · · 結合生成に関する設定

– Reactive Atom[] · · · 反応に関わる Atomの設定。反応可能な Atom Typeの数の配列

∗ Atom Type Name · · · 反応しうる Atom type。Molecular Attributeで定義されている

Atom TypeのName

∗ Max bond Num · · · 指定した Atom type がとり得る最大結合数

– Creation Type Array[] · · · 結合生成の設定。設定する結合種の数の配列

∗ Interval of Reaction · · · 結合生成をチェックするタイムステップのインターバル
∗ Probability · · · 下記のCreation Typeで指定した条件を満たした場合に実際に結合を生成

する確立。0− 1.0の値を入力する

∗ In Chain · · · 分子内反応を許すかどうかのフラグ
ON/OFFで指定

∗ Creation Type · · · 結合生成を判定する条件の設定

· Type Keyword · · · 結合生成を判定する条件を選択
Simple Creationおよび Polymerization をサポート

· Simple Creation · · · Simple Creationの諸設定

Threshold Distance · · ·結合生成のしきい距離 Potential Name · · ·新たに生成す
る bond の Bond potential。Molecular Attributeで定義されている Bond Potential

のName

Atom Type Sequence · · ·反応するAtom Type Nameの組み合わせをatom1/atom2

で指定。atom2が空欄の場合は atom1で指定したAtom Type同士が反応する
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· Polymerization · · · Polymerizationの諸設定

Threshold Distance · · ·結合生成のしきい距離 Potential Name · · ·新たに生成す
る bond の Bond potential。Molecular Attributeで定義されている Bond Potential

のName

Atom Type Sequence · · · 反応前後の Atom Typeの指定

Reactive Atom· · ·反応活性種の Atom Type

Monomer· · · Reactive Atomと反応する Atom Type

New Reactive Atom· · ·Monomerが反応して新たに生成する活性種のAtom Type

New Inactive Atom· · · Reactive Atom が反応して新たに生成する不活性種の

Atom Type

Atom Name Sequence · · · 反応後の Atom Nameの指定。空欄の場合は変更されな

い

New Reactive Atom· · ·Monomerが反応して新たに生成する活性種のAtom Name

New Inactive Atom· · · Reactive Atom が反応して新たに生成する不活性種の

Atom Name

Maximum Chain Length· · · 最大鎖長。0の場合は制約なし

– Potential Assignment · · · 結合生成時に新たに定義される Angle/Torsionの Potentialに関する

設定

∗ Angle[] · · · 新たに定義される Angle potentialに関する設定の配列

· Potential Name · · · 新たに生成する angle の Angle potential name

Molecular Attributeで定義されているAngle PotentiaのName

· Atom Type Sequence · · ·新たに生成するangleをAtom Type Name atom1/atom2/atom3

で指定する

· Bond Num of atom2 · · · 新たに生成する angle の中央のAtom, atom2が持つ結合の数

　

生成する結合を含めた結合数がこの値に等しくなる時のみ、Potential nameがアサインさ

れる

∗ Torsion[] · · · 新たに定義される Torsion potentialに関する設定の配列

· Potential Name · · · 新たに生成する torsion の Torsion potential

Molecular Attributeで定義されている Torsion PotentialのName

· Atom Type Sequence · · · 新たに生成する torsion をAtom Type Name

atom1/atom2/atom3/atom4の順で指定する

· Bond Num of atom2 · · · 新たに生成する torsion の中央部の Atom, atom2が持つ結合

の数

· Bond Num of atom3 · · · 新たに生成する torsion の中央部の Atom, atom3が持つ結合

の数　

生成する結合を含めた結合数が上の 2つの値に等しくなる時のみ、Potential nameがアサ

インされる

• Bond Scisson · · · 結合解離に関する設定　

– Bond Scission[] · · · 解離する bondの設定。解離しうる Bond potentialの配列
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∗ Bond Potential Name · · · 解離する Bond potential name

Molecular Attributeで定義されているBond PotentialのName

∗ Scission Type · · · 解離を判定する方法。LengthおよびRegionをサポート

∗ Length · · · Scission Type = “Length”の際のパラメータ

· Scission Length · · · 結合解離のしきい距離

∗ Region · · · Scission Type = “Region”の際のパラメータ

· Min Position · · · 矩形領域の最小座標。x,y,zで指定

· Max Position · · · 矩形領域の最大座標。x,y,zで指定

5.2.7 Set of Molecules

Set of Moleculesは以下の階層構造を持つ。

Set_of_Molecules---molecule[]---atom[]

|-bond[]

|-angle[]

|-torsion[]

|-interaction_Site[]

|-electrostatic_Site[]

以下にmolecule,atom,bond,angle,torsion,interaction Siteおよびelectrostatic Siteの持つパラメー

タに関して解説する

molecule[]

• Mol Name · · · 分子の名前
任意に付けられるが、同じ種類の分子を複数持つ場合は同名を付けることを原則とする

atom[]

• Atom ID · · · 原子の ID

任意に付けられるが基本的に重複しないように与える

• Atom Name · · · 原子の名前。任意に付けられる

• Atom Type Name · · · Molecular Attributes 内で定義されている Atom Type の名前。個々の

atomに typeを設定する

• Chirality · · · キラリティーの設定 1 (R or S)/0(random) /-1(S or R)

（注）R/Sに関する正確な定義は行っていない。1 – 1あるいは-1 – -1のペアの場合はメソ、1 – -1のペ

アの場合はラセミという相対的な指定となる。

• Main Chain · · · Helixの作成などの場合に主鎖を定義する必要がある場合、主鎖の Atomを true(1)

にセットする
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• Attributes[] · · · 原子の属性。要素にName, Valueを持ち、任意の名前の属性を定義して値を与える

ことが出来る。例として、原子の属するモノマーユニット名などを与え、描画、ズーミングなどに利用

する。COGNAC本体はこのオブジェクトは利用しない

bond[]

• Potential Name · · · Molecular Attributes内で定義されている Bond Potenitalの名前。個々の

bondに Potentialを設定する

• atom1/atom2 · · · bondを構成する atomの Index。対象の atomは当然同一molecule内に存在す

るので、atomの配列 Indexのみを指定する

• Order · · · 結合次数。主に描画や力場パラメータのセットのために用いられ、COGNAC本体は利用し

ない

angle[]

• Potential Name · · · Molecular Attributes内で定義されているAngle Potenitalの名前。個々の

angleに Potentialを設定する

• atom1/atom2/atom3 · · · angleを構成する atomの Index。対象の atomは当然同一molecule内

に存在するので、atomの配列 Indexのみを指定する

torsion[]

• Potential Name · · · Molecular Attributes内で定義されている Torsion Potenitalの名前。個々

の torsionに Potentialを設定する

• atom1/atom2/atom3/atom4 · · · torsion を構成する atom の Index。対象の atom は当然同一

molecule内に存在するので、atomの配列 Indexのみを指定する

interaction Site[]

• Type Name · · · Molecular Attributes内で定義されている Interaction Site Typeの名前。個々

の interaction Siteに定義されている Typeを与える

• atom[] · · · interaction Siteを構成する atomの Index。interaction Siteを定義する atomの数を

要素数とする配列。対象の atomは当然同一molecule内に存在するので、atomの配列 Index のみを

指定する

electrostatic Site[]

• Type Name · · · Electrostatic interactionを作用させるサイトのタイプ 。以下のキーワードを与える

と、タイプが規定される。

POINT_CHARGE

CENTER_DIPOLE

END_DIPOLE
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あるいは、Field electrostatic法を用いる際は、Electrostatic Site Type[]に定義されている。Name

を指定することによりタイプを規定することが出来る。

• ES Element · · · electrostatic Siteの持つ電荷　

Type Name により、POINT CHARGE の場合は点電荷、DIPOLE の場合は Dipole moment を

表す

• atom[] · · · electrostatic Site を構成する atom の Index。POINT CHARGE の場合は要素数 1、

DIPOLE の場合は要素数 2。対象の atom は当然同一 molecule 内に存在するので、atom の配列

Indexのみを指定

5.2.8 Structure

Structureは以下の階層構造を持つ。

Structure---Position---mol[]---atom[]

|-Velocity---mol[]---atom[]

|-Force ---mol[]---atom[]

|-Unit_Cell

• Position · · · Atomの位置

• Velocity · · · Atomの速度

• Force · · · Atomにかかる力

Position,Velocity,Force以下のmol[].atom[]はSet of Moleculesのmolecule[].atom[]に対応し、

同じ配列 Indexで指定する

• Unit Cell · · · Unit Cellの情報

– Density · · · 密度

– Shear Strain · · · Lees-Edwards境界条件の場合の shear strainの値

– Cell Size · · · ユニットセルサイズ (a,b,c,alpha,beta,gamma)

5.2.9 Unit Parameter

Unit Parameter は以下のパラメータを持つ

• Name · · · ユニットセットの名前

• Comment · · · コメント

• Mass · · · Reduced mass

オリジナルデータは [amu](atomic mass unit)の単位を持つ。ただし、GOURMET上では任意の単位

で入出力を行うことが可能。

• Enregy · · · Reduced energy

オリジナルデータは [kJ/mol]単位を持つ。ただし、GOURMET上では任意の単位で入出力を行うこ

とが可能。
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• Length · · · Reduces length
オリジナルデータは [nm]の単位を持つ。ただし、GOURMET上では任意の単位で入出力を行うこと

が可能。

5.2.10 Draw Attributes

Draw Attributes は以下のパラメータを持つ。

• Atom Type[] · · · 属性を定義するAtom Typeの配列

– Name · · · Atom Typeの名前

– color · · · 描画時の色の指定。Select機能で表示される色のリストより選択

– transparency · · · 描画時の透過度の設定。0.0-1.0の値をとる。（1.0:不透過、0.0:透明）

– radius · · · Atomを Ballで表示する際の半径

• Bond Potential[] · · · 属性を定義するBond Potentialの配列

– Name · · · Bond Potentialの名前

– color · · · 描画時の色の指定。Select機能で表示される色のリストより選択

– transparency · · · 描画時の透過度の設定。0.0-1.0の値をとる。（1.0:不透過、0.0:透明）

– radius · · · Bondを Stick/Rodで表示する際の半径

• Molecule[] · · · 属性を定義するMoleculeの配列

– Name · · · Moleculeの名前

– color · · · 描画時の色の指定。Select機能で表示される色のリストより選択

– transparency · · · 描画時の透過度の設定。0.0-1.0の値をとる。（1.0:不透過、0.0:透明）

– radius · · · Ball-Stickで表示する際の Ballの半径
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5.3 出力 UDF解説

出力 UDFには以下の項目が出力される

• 入力パラメータ
Initial recordに入力 UDFで指定したパラメータがエコーバックされる

• Statistics Data

計算結果諸量。表 5.10に Statistics Data以下のパラメータリストを記す。各パラメータの詳細につい

ては本文を参照のこと。

以下の諸量の瞬間値 (Instantaneous)、区間平均 (Batch Average)、全平均 (Total Average)がStatis-

tics Data以下に出力される。ただし、Energy Flowに関しては区間積算値、全積算値が出力される。

（§2.3.5参照）

– Energy · · · エネルギー Energyの項では、以下の項目に分割されて出力される

Hamiltonian∗1 / Total Energy / Kinetic Energy / Potential Energy / Bond Energy /

Angle Energy / Torsion Energy / Non Bonding Energy / Couomb Energy / External

Energy

*1 ハミルトニアンが定義できないアルゴリズムでは Total Energyに等しい値が出力される

– Temperature · · · 温度

– Pressure · · · 圧力

– Stress

∗ Total · · · 通常のストレステンソル。Bond, Non bondおよび Kinetic項すべての和

∗ Bond · · · Bond項のみから計算されるストレステンソル
∗ Non Bond · · · Non bond項のみから計算されるストレステンソル

– Volume · · · 体積

– Density · · · 密度

– Cell · · · セルサイズ

– Wall Press · · · 壁にかかる圧力 (壁のポテンシャルを設定した場合)

– Enery Flow · · · 温度スケールにより出入りしたエネルギー

• Set of Molecules

入力 UDFと同一構造を持つ。

化学反応を取り入れたシミュレーションを行った場合 Record data に出力される。それ以外は Global

recordに書き込まれるのみ。

• Structure

Simulation Condisitons.Output Flags.Structure で指定された場合、毎レコードに出力される。

入力 UDFと同一構造を持つ。

• Averaged Structure

Simulation Condisitons.Output Flags.Averaged Structure で指定された場合、毎レコードに出

力される。構造は基本的に Structure(§5.2.8)と同様だがUnit Cellの情報は持たない。
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表 5.10: Statistics Data

UDFパス名 意味

”Energy” 運動エネルギー、各ポテンシャルエネルギー

”Energy.Instantaneous” 瞬間値

”Energy.Batch Average” 区間平均

”Energy.Total Average” 全平均

”Temperature” 温度

”Temperature.Instantaneous” 瞬間値

”Temperature.Batch Average” 区間平均

”Temperature.Total Average” 全平均

”Density” 密度

”Density.Instantaneous” 瞬間値

”Density.Batch Average” 区間平均

”Density.Total Average” 全平均

”Volume” 体積

”Volume.Instantaneous” 瞬間値

”Volume.Batch Average” 区間平均

”Volume.Total Average” 全平均

”Cell Size” セルサイズ

”Cell Size.Instantaneous” 瞬間値

”Cell Size.Batch Average” 区間平均

”Cell Size.Total Average” 全平均

”Pressure” 圧力

”Pressure.Instantaneous” 瞬間値

”Pressure.Batch Average” 区間平均

”Pressure.Total Average” 全平均

”Stress” ストレステンソル

”Stress.Total.Instantaneous” トータルストレス（Bond & Non bond & Kinetic 項）瞬間値

”Stress.Total.Batch Average” トータルストレス（Bond & Non bond & Kinetic 項）区間平均

”Stress.Total.Total Average” トータルストレス（Bond & Non bond & Kinetic 項）全平均

”Stress.Bond.Instantaneous” Bondストレス　瞬間値

”Stress.Bond.Batch Average” Bondストレス　区間平均

”Stress.Bond.Total Average” Bondストレス　全平均

”Stress.Non Bond.Instantaneous” Non Bondingストレス　瞬間値

”Stress.Non Bond.Batch Average” Non Bondingストレス　区間平均

”Stress.Non Bond.Total Average” Non Bondingストレス　全平均

”Wall Pressure” 壁にかかる圧力 (壁のポテンシャルを設定した場合)

”Wall Pressure.Instantaneous” 瞬間値

”Wall Pressure.Batch Average” 区間平均

”Wall Pressure.Total Average” 全平均

”Energy Flow” 温度スケールにより出入りしたエネルギー

”Energy Flow.Batch Sum” 区間積算値

”Energy Flow.Total Sum” 全積算値
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• Grid Density

Simulation Conditions.Density Outputで密度分布の出力を設定した場合、record dataに出力さ

れる。

フォーマットは SUSHIで用いられているMesh & Fieldのものと類似している。詳細は「SUSHIユー

ザーズマニュアル」参照。

– mesh · · · Meshの定義。SUSHIの Regular Mesh の定義に順ずる。

– boundary conditions · · · 境界条件の定義。SUSHIの定義に順ずる。

– atom name[] · · · phi.value[].comp[]に出力される濃度場に対応するAtom Nameの配列。

– phi · · · 濃度場。形式は SUSHIに順ずる。

• Correlation Functions

Simulation Conditions.Output Flags.Correlation Function で自己相関関数の on the fly出力を

指定した場合、最終レコードに結果が出力される。

– Stress · · · Stressの自己相関関数
xy,yz,zx,xx-yy,yy-zz、および Green-Kubo公式より得られる緩和弾性率G tが、時間Timeの

関数として出力される

• Unit Parameter 単位換算のためのスケーリングパラメータ。入力 UDFと同一構造を持つ
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5.4 Table UDF 解説

bond、angle、torsion等のTable Potentialのデータを持つ。このTable UDFのデータ定義は、Mesh & Field

を記述する定義に一部したがっている。

• Mesh : Meshの情報（Table Potentialの場合、結合長、角度、刻み幅等）を持つ。

表 5.11にMesh以下のパラメータリストを記す。各パラメータの詳細については本文を参照のこと。

表 5.11: Mesh

UDFパス名 意味

”name” Meshの名前

”type” Meshのタイプ（COGNACでは使用されないパラメータ）

”axes[]” 軸のデータ（Meshの次元に対応する要素数）

”axes[*].values[]” 分割を定義するデータ

– name · · · Meshの名前

– type · · · Meshのタイプ。現在 COGNACがサポートするのは Regularのみなのでメッシュタイ

プの指定には使用していない。

例外:type = FORCEと指定した場合、与えられたテーブルはPotenial tableではなく Force table

として解釈される

– axes[] : 軸のデータ。Meshの次元に対応する要素数の配列

∗ values[] : 各軸における、分割を定義するデータ。Regular Meshの場合以下のデータが入る

values[0] · · · 最小値
values[1] · · · 最大値
values[2] · · · 分割数（100分割の場合、両端含めて 101のデータポイントが存在する）

• FieldValue : Mesh上のデータ（Table Potentialの場合エネルギー値）を持つ。

表 5.12に FieldValue以下のパラメータリストを記す。各パラメータの詳細については本文を参照の

こと。

表 5.12: FieldValue

UDFパス名 意味

”value[]” Mesh上のデータの配列

– value[] · · · Mesh上のデータの配列。上記のように (分割数+1)×次元数の要素を持つ

• Unit Parameter : 単位換算のためのスケールパラメータ。入出力 UDFと同一構造
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5.5 Crystal UDF 解説

Crystal UDFは以下のデータを持つ。

• Crystal Data : 格子の情報を持つ。

表 5.13にCrystal Data以下のパラメータリストを記す。各パラメータの詳細については本文を参照の

こと。

表 5.13: Crystal Data

UDFパス名 意味

”Unit Cell” 結晶単位格子のサイズ

”Unit Cell.a” a軸長　

”Unit Cell.b” b軸長　

”Unit Cell.c” c軸長　

”Unit Cell.alpha” α角　

”Unit Cell.beta” β 角　

”Unit Cell.gamma” γ 角　

”Symmetry Operation” 対称操作の項

”Symmetry Operation.Operation[]” 対称操作（並進、回転）の配列

”Fractional Coordinate” Fractional coordinateのデータ

”Fractional Coordinate.Coordinate[]” coordinateのデータ（配列）

Crystal Dataのフォーマットを解説する

– Unit Cell · · · 結晶単位格子のサイズ

– Symmetry Operation · · · 対称操作の項。対称操作の数の配列（Operation[]）を持つ

Operation[]のデータ

∗ Invert Vector · · · 反転操作のベクトル
∗ Trans Vector · · · 並進操作のベクトル
上記の入力により、asymmetric unitの Fractional coordinate Rは

Invert Vector:R + Trans Vector に変換される

– Fractional Coordinate · · · Fractional coordinateの値を asymmetric unitの数だけ配列（Coor-

dinate[]）として持つ

Coordinate[]のデータ

∗ x,y,z · · · asymmetric unitの fractional coordinate

• Unit Parameter : 単位換算のためのスケールパラメータ。入出力 UDFと同一構造
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　ここでは、COGNAC入力データ作製支援ツール SILKについて解説する。

SILK(Set of molecules Interpreter of Light Kits) とは、COGNACの入力項目である高分子のトポロジー

を記述したデータ（Set of Molecules）を作成するツールである。Set of Moleculesは、広範囲の分子の

トポロジーを記述できるフォーマットになっているために、そのデータを直接編集する場合の作業量（特に高

分子の場合）は膨大なものになる場合がある。その作業量低減の為に、いくつかの関数群を整備してまとめた

ものが SILKである。

この章では、GOURMETの ACTION機能を用いて Set of Moleculesを編集する方法について紹介

し、次に、SILKをGOURMETの Pythonから実行する方法等について紹介する。

6.1 SILK操作入門 : ACTIONによる Set of Molecules 作成

ACTIONを用いたCOGNAC入力ファイルの作成手順を以下に示す。

1. Potential map

SILK用入力UDFは、COGNAC入力UDFとほぼ同じ構造を持つ。雛型として “potential map.udf”

が用意されているので、これを例題として使用する。

GOURMETを起動し、UDF（ “potential map.udf”）をOpenする。Open時、画面にはRecord Number

が 0のデータが表示されている。窓の下のつまみを右へスライドさせ、右下の窓に Record Labelである

“ACTION SILK TEST”が表示されるレコード（Record 12）であることを確認する。

2. 分子構造の作成

GOURMET画面の左側にはエクスプローラー様のデータ構造が表示されている。

このエリアの Set of Molecules上にカーソルを置き、右ボタンクリックするとアクションのメニュー

がポップアップされる。各メニューについて説明する。

• SILK CREATE CombPolymer Bead Spring 2 branched

分岐点が二つ存在する、ビーズスプリングモデルの櫛形高分子（例：A10(B5)-A10(B5)-A10）を

作成する。

• SILK CREATE CombPolymer Bead Spring X branched

任意の数、長さ、原子種のブロックからなる、ビーズスプリングモデルの櫛形高分子（例：A10(B5)-

A5(C5)-A7(B3)-A10）を作成する。

• SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 1 Homo

ビーズスプリングモデルの線状高分子（例：A10）を作成する。
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図 6.1: ACTIONの起動

• SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 2 Di Block

ビーズスプリングモデルの線状ジブロック高分子（例：A10-B10）を作成する。

• SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 3 Tri Block

ビーズスプリングモデルの線状トリブロック高分子（例：A10-B10-C10）を作成する。

• SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring X Multi Block

ビーズスプリングモデルの任意の数の線状マルチブロック高分子（例：A20-B40-A20-C10）を作

成する。

• SILK CREATE LinearPolymer Semiatomistic

ユナイテッドアトムモデルの線状高分子を作成する。

• SILK CREATE Monomer

単原子分子を作成する。

• SILK CREATE StarPolymer Bead Spring 3

ビーズスプリングモデルの星型（3腕）高分子を作成する。

作成したい分子を選択し、実行（OKボタンをクリック）すると、Python Log パネルにメッセージが

表示される。

SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 2 Di Block を実行した場合、以下のようなメッ

セージが表示される。以下は、A10-B10のジブロック分子が作成されたことを意味する。
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Trying to constructing LINEAR_Block_molecules...

[(’A’, 10), (’B’, 10)]

Section of constructing LINEAR_Block_Polymers. Done.

続けて別の分子を作成することができる。

SILK CREATE LinearPolymer Bead Spring 1 Homo　を実行した場合、以下のメッセージが

表示される。これは、A10のホモ高分子が作成されたことを意味する。

Trying to constructing LINEAR_Homo_molecules...

[(’A’, 10)]

Section of constructing LINEAR_Block_Polymers. Done.

もし、作成された分子の種類とそれぞれの本数を確認したい場合は、メニューから

SILK MOLECULE HANDLE PRINTを実行する。以下は実行結果のメッセージである

============Registered Molecules==================

item_ 0 Name of Molecule: linear_di Num of Molecule: 1

item_ 1 Name of Molecule: linear_homo Num of Molecule: 1

===================================================

3. Set of Moleculesへの書き込み

アクションのメニューSILK OUT SYSTEM to Set of Moleculesは、作成した分子をGOURMET

のワークシート（Set of Molecules）に書き込むコマンドである。以下は実行結果のメッセージである。

try_to_write_Set_of_Molecules ...

item(MOL_NAME,NUM_OF_MOL) [(’linear_di’, 1), (’linear_homo’, 1)]

そして、GOURMETのワークシート（Set of Molecules）に、作成した分子が書き込まれる。

4. UDFファイル (COGNAC入力ファイル)の作成

GOURMET画面の左側にはエクスプローラー様のデータ構造が表示されている。このエリアの最上部

の、ファイル名が表示されている場所にカーソルを置き、右ボタンクリックするとアクションのメニュー

がポップアップされ、SILK UDF CREATEというコマンドが現れる。

この SILK UDF CREATEを選択すると、ファイル指定のウィンドウが起動する

このダイアログの valuesコラムで右ボタンをクリックすると、ファイル選択のウィンドウがポップアッ

プする。

ディレクトリを選択し、ファイル名を指定すると COGNAC入力ファイルが作成される。
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図 6.2: “SILK OUT SYSTEM to Set of Molecules”を実行した結果

図 6.3: ファイル指定ウィンドウ

6.2 SILK基本関数を用いたCOGNAC入力ファイル作成の概要

SILK基本関数を用いたCOGNAC入力ファイルの作成手順を以下に示す。この項は、6.1の項よりもわか

り難いが、SILKの基本的な機能を知る上で重要である

1. Potential Mapの編集

SILK を実行する為には、シミュレーションの条件ならびにポテンシャルが記述された SILK 用入力

UDFが必要である。SILK用入力UDFは、COGNAC入力UDFとほぼ同じ構造を持つ。雛型として

“potential map.udf”が用意されているので、適宜編集して使用する。

2. User editable Python scriptの Load

SILKの実体は、複数のモジュールから構成されたパイソンスクリプト (*.pyファイル)群である。その中

のひとつの特定のスクリプト (ファイル名は任意であるが、サンプル例としていくつかの “silk use *.py”

を用意している) をGOURMET上に Loadして使用する。
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図 6.4: ファイル選択ウィザード

3. User editable Python scriptの編集

上に述べた特定のスクリプト（以下、“silk use.py”）には、SILKが作成するCOGNACファイルの出

力先や、高分子の作成手順等、使用者が適宜編集する個所がある。編集したスクリプトについては使用

者が任意に保存し、再度 Loadして使用することが可能である。

4. Python（User editable Python script）の Run

使用者が編集した”silk use.py”をGOURMET上で実行することによって、指定されたディレクトリに

COGNAC入力ファイルが出力される。GOURMETにはPython実行結果を表示するウインドウが

あり、実行結果が出力される。

6.2.1 SILK実行の準備（Potential Mapの編集）

SILKを実行する為には、シミュレーションの条件ならびにポテンシャルが記述されたSILK用入力UDF(名

前は任意。ここでは” potential map.udf” と呼ぶ) が必要である。SILK 用入力 UDF は、COGNAC 入力

UDFとほぼ同じ構造を持っている。使用者は自分の実施したいシミュレーションに合わせて、ポテンシャルの

パラメータや温度や圧力等の条件を編集しなければならない。雛型として用意されている “potential map.udf”

を例にとって説明する。

• UDFの Open

GOURMETを起動し、UDF（ “potential map.udf”）をOpenする。Open時、画面にはRecord Number

が 0のデータが表示されている。窓の下のつまみを右へスライドさせ、右下の窓に Record Labelである

“UA PE Kuwajima”が表示されるレコード（Record 2）であることを確認する。

起動画面の左側にはエクスプローラー様のデータ構造が表示されている。このデータ構造をクリックす

ることによって現在の Recordのデータを参照（編集）することができる。

• UDFの編集

使用者は表形式のカラムのデータを編集することができる。　

– Molecular Attributes　
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UDF Path名Molecular Attributes · · · 分子内ポテンシャルに関する各パラメータ。

Molecular Attributes.Atom Type[] · · · Atomのタイプに関するデータが収められている。
その中のデータNameは、SILKで分子を作成する際に対応付けられるので、対応するように設

定する必要がある。

Molecular Attributes.Bond Potential[] · · · Bondのタイプに関するデータが収められている。
その中のデータNameは、SILKで分子を作成する際に対応付けられるので、対応するように設

定する必要がある。

Molecular Attributes.Angle Potential[] · · · Angleのタイプに関するデータが収められている。

その中のデータNameは、SILKで分子を作成する際に対応付けられるので、対応するように設

定する必要がある。

Molecular Attributes.Torsion Potential[] · · · Torsion のタイプに関するデータが収められて
いる。

その中のデータNameは、SILKで分子を作成する際に対応付けられるので、対応するように設

定する必要がある。

Molecular Attributes.Interaction Site Type[] · · · 分子間相互作用や外場を作用させるサイト
Interaction Siteのタイプに関するデータが収められている。

その中のデータNameは、SILKで分子を作成する際に対応付けられるので、対応するように設

定する必要がある。

– Interactions　

UDF Path名 Interactions · · · 分子間ポテンシャルや外場を定義するポテンシャルの各パラメー
タ。

Interactions.Pair Interaction[] · · · 分子間相互作用に関するデータが収められている。
その中のデータNameは、SILKで作成した分子が持つ Interaction Siteのタイプの名前に関連し

て対応付けられる。

Interactions.External Interaction[] · · · 外場による作用に関するデータが収められている。
その中のデータ Site Nameは、SILKで作成した分子が持つ Interaction Site のタイプの名前に

関連して対応付けられる。

Interactions.Coulomb Interaction[] · · · 静電相互作用に関するデータが収められている。
その中のデータNameは、静電相互作用を受けるサイト Electrostatic Siteを登録する際に指定し

た名前に関連して対応付けられる。

– Unit Parameter　

UDF Path名Unit Parameter · · · 単位換算を行うために必要な、質量、エネルギー、長さの単位
あたりの換算値
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（COGNACのシミュレーション自身には必要ではないのでブランクでも良い）。

Unit Parameterのデータについて次に記す。

Mass · · · 質量の単位。
Energy · · · エネルギーの単位。
Length · · · 長さの単位。

これらの単位を決定することにより、温度、圧力等各緒量が計算できる。単位換算のスクリプトと

として、“silk mujigenkun.py”を Loadして使用することができる。

– Initial Structure　

UDF Path名 Initial Structure· · · 初期構造（各 Atomの座標に関する情報）に関するパラメー

タ。

– Simulation Conditions　

UDF Path名 Simulation Conditions · · · アルゴリズムの選択等の計算条件に関するパラメータ。

• UDFの Saveについて

今までに述べた各パラメータについて編集操作を施した場合、編集結果が反映されるようにGOURMET

のメニューから Saveをしなければならない。

6.2.2 SILKによる高分子トポロジー作成（User editable Python script の編集）

• パイソンスクリプトの Load

GOURMET上で “silk use.py”を Loadする。Pythonウインドウに Loadされたスクリプトが表示さ

れていることを確認し、スクリプトの上部を参照、適宜編集する。編集する項目は

– 出力先の指定

– 分子の編集

である。

• Loadされたパイソンスクリプトの編集

Load されたスクリプトの上部にユーザーが編集すべきセクション（SECTION “USER DEFINI-

TION”）が記述されている。

– 出力先

“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “outputpath”について説明する。

####### SUBSECTION "outputpath" ######

def setOutParam(self):

#output Directory (ex. outDir="c:/OCTA8.3/***" (dos), outDir="/home/yourdir/***")
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self.engine.outDir="C:/OCTA8.3/ENGINES/COGNAC/python/silk/sample"

#filename without suffix(.udf)

self.engine.cognacFileName="test_in"

#project name

self.engine.prjName="DEVELOP"

#output file is diveded to Structure_data and other Parameters when "TWO_FILES" is chosen.

self.engine.fileNumCom="ONE_FILE"

#self.engine.fileNumCom="TWO_FILES"

self.engine.outDirには出力先のディレクトリを指定する。ディレクトリ階層の区分記述に、ス

ラッシュを用いているが、Windows環境においても問題は無い。

self.engine.cognacFileNameには出力ファイル名（UDF拡張子：.udfを除く）を指定する。

self.engine.prjNameには出力ファイルのプロジェクト名を指定する。

self.engine.fileNumComには出力ファイルを分割する（トポロジーを記述したファイルとその

他の条件を記述したファイルに分割する）か否かのコマンドを記述する。

self.engine.fileNumCom=”ONE FILE” とした場合、単一のファイルにまとめられる。

– 分子の定義

“USER DEFINITION”内の SUBSECTION “system”について説明する。Loadされたス

クリプトに下記の記述部があることを確認する。

####### SUBSECTION "system" ######

def userDef(self):

##### BuildSytem(Make sure to execute at "record 6") #####

name="mol"

numMol=64

self.engine.createMolecule(name)

for i in range(0, 4):

self.engine.addAtoms(name, "UA", "UA_Kuwajima")

for i in range(0, 3):

self.engine.addBonds(name, i, i+1, "BOND_PE_Kuwajima")

for i in range(0, 2):

self.engine.addAngles(name, i, i+1, i+2, "ANGLE_PE_Kuwajima")

for i in range(0, 1):

self.engine.addTorsions(name, i, i+1, i+2, i+3, "TORSION_PE_Kuwajima")

for i in range(0, 4):

self.engine.addInteractionSites(name, [i], "NB_PE_Kuwajima", "PAIR")

self.engine.setSystem(name, numMol)
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1. 分子の登録

name="mol"

まず最初に分子（名前）を登録する。”mol”は分子に設定される名前である。

　

numMol=10

numMolは分子の本数である。

self.engine.createMolecule(name)

分子を登録する関数である。self.engine.は不可欠な記述である。この関数はnameの値:”mol”

という名前で SILKに対して分子を登録したことを意味する。

2. 登録された分子（分子名:”mol”）への Atomの登録

self.engine.addAtoms(name, "UA", "UA\_Kuwajima")

Atomを登録する関数である。self.engine.は不可欠な記述である。

第 1引数である nameは、先程の分子名”mol”が代入されているので、”mol”が入力される。

第 2引数である”UA”は、登録する Atomの名前である。ここで使用者が任意に選べる。

第 3引数である”UA Kuwajima”は、Atom typeの名前である。

UDF Path名Molecular Attributes.Atom Type[]の配列化されたデータの内、Nameが

”UA Kuwajima”であるものが参照される。

次に、SILKに対して登録した分子”mol”についてシーケンシャルに 4個の Atom （名前は

”UA”、Atom typeの名前は”UA Kuwajima”）を登録する例を記述する。

for i in range(0,4):

self.engine.addAtoms(name, "UA", "UA_Kuwajima")

Pythonの文法に従い、forループを用いてシーケンシャルに 4個の Atomを登録している。

3. 登録された分子（分子名:”mol”）への Bondの登録

self.engine.addBonds(name,0,1, "BOND_PE_Kuwajima")

Bondを登録する関数 addBonds(. . . )を呼び出して Bondを登録する。self.engine.は不可

欠な記述である。

第 1引数である nameは、先程の分子名”mol”が代入されているので、”mol”が入力される。

第 2引数である 0 は、登録する Bondを形成する Atomの配列 Indexである。

第 3引数である 1 は、登録する Bondを形成する Atomの配列 Indexである。
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第 4引数である”BOND PE Kuwajima”は、BondTypeの名前である。

UDF Path名”Molecular Attributes.Bond Type[]”の配列化されたデータの内、”Name”

が”BOND PE Kuwajima”に合致するものが参照される。

次に、SILKに対して登録した分子”mol”についてシーケンシャルに 3個のBond（Bond type

の名前は”BOND PE Kuwajima”）を登録する例を記述する。

for i in range(0,3):

self.engine.addBonds(name, i, i+1, "BOND_PE_Kuwajima")

Pythonの文法に従い、forループを用いてシーケンシャルに 3個の Bondを登録している。

4. 登録された分子（分子名:”mol”）への Angleの登録

self.engine.addAngles(name,0,1,2, "ANGLE_PE_Kuwajima")

Angleを登録する関数 addAngles(. . . )を呼び出してAngleを登録する。self.engine.は不可

欠な記述である。

第 1引数である nameは、先程の分子名”mol”が代入されているので、”mol”が入力される。

第 2引数である 0 は、登録する Angleを形成する Atomの配列 Indexである。

第 3引数である 1 は、登録する Angleを形成する（中央の）Atomの配列 Indexである。

第 4引数である 2 は、登録する Angleを形成する Atomの配列 Indexである。

第 5引数である”ANGLE PE Kuwajima”は、Angle typeの名前である。

UDF Path名Molecular Attributes.Angle Type[]の配列化されたデータの内、”Name”

が”ANGLE PE Kuwajima”に合致するものが参照される。

次に、SILKに対して登録した分子”mol”についてシーケンシャルに 2個のAngle（Angle type

の名前は”ANGLE PE Kuwajima”）を登録する例を記述する。

for i in range(0,2):

self.engine.addAngles(name, i, i+1, i+2, "ANGLE_PE_Kuwajima")

Pythonの文法に従い、forループを用いてシーケンシャルに 2個の Angleを登録している。

5. 登録された分子（分子名:”mol”）への Torsionの登録

self.engine.addTorsions(name,0,1,2,3, "TORSION_PE_Kuwajima")

Torsionを登録する関数 addTorsions(. . . )を呼び出して Torsionを登録する。self.engine.

は不可欠な記述である。

第 1引数である nameは、先程の分子名”mol”が代入されているので、”mol”が入力される。

第 2引数である 0 は、登録する Torsionを形成する Atomの配列 Indexである。

第 3引数である 1 は、登録する Torsionを形成する Atomの配列 Indexである。

第 4引数である 2 は、登録する Torsionを形成する Atomの配列 Indexである。

第 5引数である 3 は、登録する Torsionを形成する Atomの配列 Indexである。

第 6引数である”TORSION PE Kuwajima”は、Torsion typeの名前である。
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UDF Path名Molecular Attributes.Torsion Type[]の配列化されたデータの内、Name

が”TORSION PE Kuwajima”に合致するものが参照される。

次に、SILKに対して登録した分子”mol”についてシーケンシャルに 1個のTorsion（Torsion-

Typeの名前は”TORSION PE Kuwajima”）を登録する例を記述する。

for i in range(0,1):

self.engine.addTorsions(name, i, i+1, i+2, i+3, "TORSION_PE_Kuwajima")

Pythonの文法に従い、forループを用いてシーケンシャルに 1個の Torsionを登録している。

6. 登録された分子（分子名:”mol”）への Interaction Siteの登録

self.engine.addInteractionSites(name, [0], "NB_PE_Kuwajima", "PAIR")

分子間相互作用を作用させる Interaction Siteを登録する関数 addInteractionSites(. . . ) を

呼び出して（分子間相互作用に関する）Interaction Siteを登録する。

第 1引数である nameは、先程の分子名”mol”が代入されているので、”mol”が入力される。

第 2引数である [0]は、Atomのインデックスの配列を示す。ここで配列はCOGNACの特徴

である”複数の Atomから定義される Interaction Siteをサポートする”機能に対応したもので

ある。

第 3引数である”NB PE Kuwajima”は Interaction site typeの名前である。

UDF Path名Molecular Attributes.Interaction Site Type[]の配列化されたデータの内、

Nameが”NB PE Kuwajima”に合致するものが参照される。

7. 登録された分子（分子名:”mol”）の内、COGNAC入力ファイルへ出力する分子を設定

self.engine.setSystem(name, numMol)

ここでは登録した分子（名前:”mol”）について、何本の分子を出力するかを指定する。numMol

は分子の本数である。SILKに分子を登録、作製しても、この関数 setSystem(. . . )が呼ばれ

ない限り出力はされないので注意。

• パイソンスクリプトの実行

編集したパイソンスクリプトの内容（出力先等）を確認し、スクリプトを実行する。実行結果について

はログウインドウに表示される。

6.3 機能

6.3.1 出力先

SILKにおいて、出力先は関数 setOutParam()内で指定する。使用者は setOutParam()内を編集する

ことにより出力先等を指定できる。setOutParam()は、サンプル “silk use.py”等の上部に書かれている（参

照のこと）。



170 第 6章 入力データ作成支援ツール −SILK−

self.engine.outDir · · · 出力先のディレクトリ。例えば、

self.engine.outDir="C:/OCTA8.3/ENGINES/COGNAC/python/silk/sample"

self.engine.cognacFileName · · · ファイル名。
例えば

self.engine.cognacFileName="peo"

と記述することにより、”peo.udf”が出力ファイル名となる。

　

self.engine.prjName · · · 出力ファイルのプロジェクト名。
例えば

self.engine.prjName="DEVELOP"

と記述することにより、DEVELOPが出力ファイル（COGNAC入力ファイル）のプロジェクト名となる。

　

self.engine.fileNumCom · · · 出力ファイルの形態。
例えば

self.engine.fileNumCom="ONE\_FILE"

とすることにより、“peo.udf”が出力ファイルとなる。

self.engine.fileNumCom="TWO\_FILES"

とすれば、各種入力条件が記述された “peo.udf” および、分子のトポロジーのみを記述した “peo str.udf”

の二つのファイルが出力される。

　

6.3.2 分子の登録

self.engine.createMolecule(name)

第 1引数（name）· · · 登録する分子の名前。

6.3.3 atomの登録

self.engine.addAtoms(name, AtomName, AtomTypeName)

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（AtomName）· · · 登録する Atomの名前。使用者が任意に選ぶことができる。

第 3引数（AtomTypeName）· · · 登録する AtomTypeの名前。

• 第 3引数について

UDF Path名Molecular Attributes.Atom Type[]の

配列化されたデータのNameに合致するものがCOGNAC実行時に参照される。
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6.3.4 atomの各種パラメータの設定

self.engine.setAtomParam(molName, seq, paramName, param)

第 1引数（molName）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（seq）· · · パラメータを設定する Atomの配列 Index。

第 3引数（paramName）· · · パラメータ名。予約語。
第 4引数（param）· · · パラメータの値。

• 第 3引数、第 4引数は設定したいパラメータの名前とセットする値の組み合わせ

”Chirality” · · · 0 あるいは 1

”Main Chain” · · · 0 あるいは 1

”Atom ID” · · · atom ID(任意の整数だが、異なる Atomに同じ IDを用いない方が良い)

6.3.5 bondの登録

self.engine.addBonds(name, atom1, atom2, BondTypeName)

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（atom1）· · · 登録する Bondを形成する Atomの配列 Index。

第 3引数（atom2）· · · 登録する Bondを形成する Atomの配列 Index。

第 4引数（BondTypeName）· · · Bond typeの名前。

• 第 4引数について

UDF Path名 Molecular Attributes.Bond Type[]の

配列化されたデータのNameに合致するものがCOGNAC実行時に参照される。

6.3.6 angleの登録

self.engine.addAngles(name, atom1, atom2, atom3, AngleTypeName)

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（atom1）· · · 登録する Angleを形成する Atomの配列 Index。

第 3引数（atom2）· · · 登録する Angleを形成する Atomの配列 Index。

第 4引数（atom3）· · · 登録する Angleを形成する Atomの配列 Index。

第 5引数（AngleTypeName）· · · Angle typeの名前。

• 第 5引数について

UDF Path名Molecular Attributes.Angle Type[]の

配列化されたデータのNameに合致するものがCOGNAC実行時に参照される。
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6.3.7 torsionの登録

self.engine.addTorsions(name, atom1, atom2, atom3, atom4, TorsionTypeName)

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（atom1）· · · 登録する Torsionを形成する Atomの配列 Index。

第 3引数（atom2）· · · 登録する Torsionを形成する Atomの配列 Index。

第 4引数（atom3）· · · 登録する Torsionを形成する Atomの配列 Index。

第 5引数（atom4）· · · 登録する Torsionを形成する Atomの配列 Index。

第 6引数（TorsionTypeName）· · · Torsion typeの名前。

• 第 6引数について

UDF Path名Molecular Attributes.Torsion Type[]の

配列化されたデータのNameに合致するものがCOGNAC実行時に参照される。

6.3.8 Interaction Site（分子間相互作用）の登録

self.engine.addInteractionSites(name,[atomID], InteractionSiteTypeName, "PAIR")

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（[atomID]）· · · Atomの Indexの配列。

第 3 引数（InteractionSiteTypeName）· · · InteractionSiteType の名前。第 4 引数（”PAIR”）· · · 予
約語。

• 第 3引数について

UDF Path名Molecular Attributes.Interaction Site Type[]の

配列化されたデータのNameに合致するものがCOGNAC実行時に参照される。

6.3.9 Interaction Site（外場）の登録

self.engine.addInteractionSites(name,[atomID], InteractionSiteTypeName, "EXTERNAL")

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（[atomID]）· · · Atomの Indexの配列。

第 3引数（InteractionSiteTypeName）· · · InteractionSiteTypeの名前。
第 4引数（”EXTERNAL”）· · · 予約語。

• 第 3引数について

UDF Path名”Molecular Attributes.Interaction Site Type[]”の

配列化されたデータのNameに合致するものがCOGNAC実行時に参照される。
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6.3.10 Electrostatic Site（静電相互作用）の登録

self.engine.addInteractionSites(name,[atomID], ESInteractionName, "COULOMB",ESvalue)

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（[atomID]）· · · Atomのシーケンシャル IDの配列を示す。

第 3引数（ESInteractionName）· · · ElectroStaticInteractionの名前。
第 4引数（”COULOMB”）· · · 予約語。編集してはならない。
第 5引数（ESvalue）· · · 双極子能率もしくは電荷。

6.3.11 分子数の指定

self.engine.setSystem(name, numMol)

第 1引数（name）· · · 登録された分子の名前。
第 2引数（numMol）· · · 分子の本数。

6.4 高分子テンプレート

6.4.1 線状ホモポリマー I（ユナイテッドアトムレベルまで）

図 6.5に示されるように、ビーズスプリングモデルからユナイテッドアトムレベルまでの線状ホモポリマー

を任意本数作製する。

self.engine.makeLinPolym(name, numAtom, numMol, atomName, atomTypeName, bondTypeName,

angleTypeName, torsionTypeName, interactionSiteTypeName)

第 1引数（name）· · · 分子の名前。
第 2引数（numAtom）· · · １分子当りの Atomの個数。

第 3引数（numMol）· · · 分子の本数。
第 4引数（atomName）· · · Atomの名前。
第 5引数（atomTypeName）· · · Atom typeの名前。

第 6引数（bondTypeName）· · · Bond potentialの名前。

第 7引数（angleTypeName）· · · Angle potentialの名前。

第 8引数（torsionTypeName）· · · Torsion potentialの名前。

第 9引数（interactionSiteTypeName）· · · Interaction site typeの名前。

• 第 7引数について

名前を指定しなかった場合（””とした場合）、Angleはセットされない。

• 第 8引数について

名前を指定しなかった場合（””とした場合）、Torsionはセットされない。

• 第 9引数について

名前を指定しなかった場合（””とした場合）、Interaction Siteはセットされない。
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図 6.5: SILKで作成したアルカン

6.4.2 線状ホモポリマー II（分子量分布を持つ場合）

ビーズスプリングモデルからユナイテッドアトムレベルまでの線状ホモポリマーを分子量分布を持たせて任

意本数作製する。

分布については、FORK（レオロジーシミュレータ PASTAのプリプロセッサ）の出力ファイルから読み

込んでトポロジーを生成する。FORKの詳細に関しては「PASTAユーザーズマニュアル」を参照のこと

self.engine.makeLinPolymMWD(mwdFileName, baseName, numBeadInZ, chainNumScale,

atomName, atomTypeName, bondTypeName, angleTypeName,

torsionTypeName, interactionSiteTypeName)

第 1引数（mwdFileName）· · · ファイルの名前。
第 2引数（baseName）· · · 分子の名前。
第 3引数（numBeadInZ）· · · Z（絡み合い点間分子量）当りの Atomの個数。

第 4引数（chainNumScale）· · · 各分子量の分子の本数と作成される分子のスケール比。
第 5引数（atomName）· · · Atomの名前。
第 6引数（atomTypeName）· · · Atom typeの名前。

第 7引数（bondTypeName）· · · Bond potentialの名前。

第 8引数（angleTypeName）· · · Angle potentialの名前。

第 9引数（torsionTypeName）· · · Torsion potentialの名前。

第 10引数（interactionSiteTypeName）· · · Interaction site typeの名前。

• 第 2引数について

例えば”mol”とした場合、各分子の名前は”mol 1”,”mol 2”…と名づけられる。

• 第 8引数について

名前を指定しなかった場合（””とした場合）、Angleはセットされない。



6.4. 高分子テンプレート 175

• 第 9引数について

名前を指定しなかった場合（””とした場合）、Torsionはセットされない。

• 第 10引数について

名前を指定しなかった場合（””とした場合）、Interaction Siteはセットされない。

6.4.3 線状マルチブロックポリマー（ビーズスプリングモデル）

図 6.6に示されるような、ビーズスプリングモデルでのマルチブロックポリマーを任意本数作製する。

self.engine.makeBeadSpringPolym(name, numMol, "LINEAR", sequence,

atomType, bondType, interactionSiteType)

第 1引数（name）· · · 分子の名前。
第 2引数（numMol）· · · 分子の本数。
第 3引数（”LINEAR”）· · · 予約語。
第 4引数（sequence）· · · ブロックシーケンス。
第 5引数（atomType）· · · sequenceで記述された Atomと Atom typeからなる辞書。

第 6引数（bondType）· · · sequenceで記述された Atom間の Bondと Bond potentialからなる辞書。

第 7引数（interactionSiteType）· · · sequenceで記述されたAtomとそこから定義される Interaction site

typeからなる辞書。

• 第 4引数について

A20-B40-A20のトリブロックポリマーを作製する場合、次のように記述する。

[(”A”,20),(”B”,40),(”A”,20)] （”A”、”B”という名前の Atomが登録される）

• 第 5引数について

例えば {”A”:”atom1”, ”B”:”atom2”} と記述すると

Atom ”A”のタイプとして”atom1”が、Atom ”B” のタイプとして”atom2”が登録される。

• 第 6引数について

例えば {”A A”:”bond1”, ”A B”:”bond3”, ”B B”:”bond2”}と記述すると

Atom ”A”と Atom ”A”が作る Bondの potential nameとして”bond1”が、

Atom ”A”と Atom ”B”が作る Bondの potential nameとして”bond3”が、

Atom ”B”と Atom ”B”が作る Bondの potential nameとして”bond2”が登録される。

• 第 7引数について

例えば {”A”:”siteType1”, ”B”:”siteType2”}と記述した場合

Atom ”A”によって定義される Interaction siteのタイプとして”siteType1”が、

Atom ”B”によって定義される Interaction siteのタイプとして”siteType2”が登録される。
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図 6.6: SILKで作成したトリブロックポリマー

6.4.4 櫛形ポリマー（ビーズスプリングモデル）

図 6.7に示されるように、ビーズスプリングモデルでの櫛形ポリマーを任意本数作製する。また図 6.8に示

されるように星形ポリマーの作製も可能である。

self.engine.makeBeadSpringPolym(name, numMol, "COMB", sequence,

atomType, bondType, interactionSiteType)

第 1引数（name）· · · 分子の名前。
第 2引数（numMol）· · · 分子の本数。
第 3引数（”COMB”）· · · 予約語。
第 4引数（sequence）· · · ブロックシーケンス。
第 5引数（atomType）· · · sequenceで記述された Atomと Atom typeからなる辞書。

第 6引数（bondType）· · · sequenceで記述された Atom間の Bondと Bond typeからなる辞書。

第 7引数（interactionSiteType）· · · sequenceで記述された Atomと Atomから定義される Interaction

site typeからなる辞書。

• 第 4引数について

A20(B20)-A20(B20)-A20の櫛形ポリマー（B20が分岐鎖である）を作製する場合、次のように記述

する。

[(”A”,20),(”B”,20),(”A”,20),(”B”,20),(”A”,20)]（”A”、”B”という名前のAtomが登録される）

また、[(”A”,20),(”B”,20),(”A”,0),(”B”,20),(”A”,20)] と記述した場合

A60の主鎖に、B20の鎖が 2本分岐した構造（星形ポリマー）となる。

図 6.8に、[(”A”,20),(”B”,20),(”A”,0),(”B”,20),(”A”,20)]で作成された分子を示す。

• 第 5引数について

例えば {”A”:”atom1”, ”B”:”atom2”} と記述すると

Atom ”A”のタイプとして”atom1”が、Atom ”B” のタイプとして”atom2”が登録される。
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• 第 6引数について

例えば {”A A”:”bond1”, ”A B”:”bond3”, ”B B”:”bond2”}と記述すると

Atom ”A”と Atom ”A”が作る Bondの potential nameとして”bond1”が、

Atom ”A”と Atom ”B”が作る Bondの potential nameとして”bond3”が、

Atom ”B”と Atom ”B”が作る Bondの potential nameとして”bond2”が登録される。

• 第 7引数について

例えば {”A”:”siteType1”, ”B”:”siteType2”}と記述した場合

Atom ”A”によって定義される Interaction siteのタイプとして”siteType1”が、

Atom ”B”によって定義される Interaction siteのタイプとして”siteType2”が登録される。

図 6.7: SILKで作成した櫛形ポリマー（テンプレート関数 self.engine.makeBeadSpringPolym(. . . )) に

よって作成、シーケンスは [(”A”,20),(”B”,20),(”A”,20),(”B”,20),(”A”,20)] ）

図 6.8: SILKで作成した星形ポリマー（テンプレート関数 self.engine.makeBeadSpringPolym(. . . ))に

よって作成、シーケンスは [(”A”,20),(”B”,20),(”A”,0),(”B”,20),(”A”,20)]）
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UDFデータの解析、フォーマット変換、GOURMETにおけるデータのグラフィックス表示等を行うため、

Python scriptを使用する。また、一部の解析に関しては、これらの Python scriptを利用するためのAction

コマンドも同時に用意されている。ActionによりユーザーはGOURMETのグラフィカルユーザーインター

フェースにより、Python scriptを起動することが出来る。

本章ではCOGNAC関連で用意された Python scriptおよびAction コマンドに関して解説する。

なお、以下に紹介するスクリプトファイル、Action コマンドファイルは、各々“python/analysis”および

“action”ディレクトリ以下に用意されている。

7.1 スクリプト一覧

COGNACの計算結果を、表示／解析するために以下の Python script/Libraryが用意されている。

• “CognacShowLib.py” · · · 分子構造の表示

• “CognacBasicAnalysis.py” · · · 座標データ、距離等基礎的な諸量の計算

• “CognacGeometryAnalysis.py” · · · 動径分布、密度分布等単一レコードデータの解析

• “CognacTrajectoryAnalysis.py” · · · 平均自乗変位等レコードをまたがるデータの解析

• “CognacFileConvert.py” · · · UDFファイルの固定形式への変換

• “CognacUtiltity.dll/so” · · · 境界条件による座標変換、自己相関関数等を高速に行うためのライブラリ。
入出力は UDFに依存しない

なお、CognacBasicAnalysisはUDFManagerのサブクラスとして設計されているので、以下に解説す

るメソッド以外に get, jump等UDFManagerのメソッドを用いることができる。UDFManagerの使用

法に関しては「GOURMET Python スクリプトリファレンスマニュアル」参照のこと。

また、CognacGeometryAnalysis, CognacTrajectoryAnalysis, CognacFileCovertはCognacBa-

sicAnalysisのサブクラスであり、CognacBasicAnalysisのメソッドも用いることができる。

7.2 セットアップ

pythonディレクトリを環境変数 PYTHONPATHに追加する。またはすべての script/libraryを Python

pathの通っているディレクトリにおく。

GOURMETおよびシミュレーションプログラム群の通常のインストールに従えば自動的に設定が行われ

ている。
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7.3 利用方法

GOURMETあるいは通常の Python command prompt、スクリプトファイルにおいて importして利用で

きる。ただし、“CognacShowLib.py”はViewer windowに分子構造等を表示させるためのスクリプトである

のでGOURMET python commandでのみ利用できる。

7.4 クラスおよびメソッド解説

7.4.1 CognacShowLib.py

クラス

CognacShow( udf )

コンストラクタの引数、 udf は表示する UDF object name。GOURMET python commandで利用する場

合は、固定でよい。

メソッド

• all(vtype,bc,color,drawrange)

分子集合体全体の表示

– vtype · · · 描画タイプ
’line’(default)/’ball-stick’/’rod’/’volume’

– bc · · · 描画時の境界条件の設定。
’mol’ あるいは ’on’の場合、分子の重心がユニットセル内に位置するように境界条件を作用させて

表示する

’atom’ の場合、各原子がすべてユニットセル内に位置するように境界条件を作用させて表示する

’off’(default) の場合、境界条件を考慮せず、Atomの座標値で表示する

– color · · · 描画時の色指定
’atom’(default) の場合、Atom typeで色分けする

’bond’ の場合、Bond typeで色分けする

’mol’ の場合、分子毎に色分けする。ただしOCTAがデフォルトで持つ色の設定には限りがあるの

で、多数の分子を表示するときは、同じ色が繰り返し使われる

’molname’ の場合、Molecular nameで色分けする

– drawrange · · · 描画時のユニットセル表示範囲
基本のユニットセルに含まれる分子に加えて、周囲に存在するイメージも表示することが出来る。

表示する範囲はリスト形式で与え、以下の順で範囲を指定する。

[[amin,amax],[bmin,bmax],[cmin,cmax]]

amin,amax,bmin...には各々a,b,c軸方向に表示するセルの範囲を整数で指定する。例えば

[[-1,1],[-1,1],[-1,1]]と指定した場合、a,b,c軸すべて、基本セル内の分子と、-1および 1シフトした

イメージ分子が表示される。

• molecule(target,vtype,bc,attrid,shift)

任意の分子の表示

– target · · · moleculeの Index (int)、Mol Nameあるいは UDF locationを指定する。

Mol Nameを指定した場合、同じMol Nameを持つすべての分子が表示される。
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– vtype · · · 描画タイプ
’line’(default)/’ball-stick’/’rod’/’volume’

– bc · · · 描画時の境界条件の設定。
’mol’ あるいは ’on’の場合、分子の重心がユニットセル内に位置するように境界条件を作用させて

表示する

’atom’ の場合、各原子がすべてユニットセル内に位置するように境界条件を作用させて表示する

’off’(default) の場合、境界条件を考慮せず、Atomの座標値で表示する

– attrid · · · 表示色の設定
ID/’atom’(default)/’bond’

IDを与えた場合、ShapeDrawingAttr fileにおける設定により表示する。

ShapeDrawingAttr fileに関する詳細は「GOURMET Python スクリプト　リファレンス　マニュ

アル」参照

– shift · · · 表示位置のシフト量
オリジナルのユニットセルに対応した位置から、シフトさせて描画する際のシフト量。[a,b,c]セル

軸に対応する整数のベクトルで与える。

• atom(target,vtype,bc,attrid)

任意の atomの表示

– target · · · atomの Index list[molIndex,atomIndex]/[atomIndex]、Atom Type Name(string)、

または UDF locationを指定する

Index listの場合、Listの長さが 2の場合、指定したmolIndex の指定した atomIndexが表示さ

れる。1の場合、すべての分子の指定された atomIndexを持つ atomが表示される。

Atom Type Nameで指定した場合は、指定した Atom Type Nameの atomがすべて表示さ

れる。

UDF locationは単一の atomの場合のみ有効

– vtype · · · 描画タイプ
’ball’(default)/’point’

– bc · · · 描画時の境界条件の設定。
’atom’ あるいは ’on’の場合、指定した Atomがユニットセル内に位置するように境界条件を作用

させて表示する

’mol’ の場合、指定した Atomを含む分子の重心がユニットセル内に位置するように境界条件を作

用させて表示する

’off’(default) の場合、境界条件を考慮せず、Atomの座標値で表示する

– attrid · · · 表示色の設定。’atom’(default)/ID

’atom’の場合、Atom Typeに応じて表示色が設定される。IDを与えた場合、ShapeDrawingAttr

fileにおける設定により表示する

• bond(target,vtype,bc,attrid)

任意の bondの表示

– target · · · bondの Index list [molIndex,bondIndex]/[bondIndex]、Bond Potential Name、

または UDF locationを指定する

Index listの場合、Listの長さが 2の場合、指定したmolIndexの指定した bondIndexが表示さ
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れる。1の場合、すべての分子の指定された bondIndexを持つ bondが表示される。

Bond Potential Nameで指定した場合は、指定したBond Potential Nameの bondがすべて

表示される。

UDF locationは単一の bondの場合のみ有効

– vtype · · · 描画タイプ
’line’(default)/’rod’/’stick’

– bc · · · 描画時の境界条件の設定。
’bond’ あるいは ’on’の場合、指定した Bondがユニットセル内に位置するように境界条件を作用

させて表示する

’mol’ の場合、指定した Bondを含む分子の重心がユニットセル内に位置するように境界条件を作

用させて表示する

’off’(default) の場合、境界条件を考慮せず、Bondの座標値で表示する

– attrid · · · 表示色の設定’atom’/’bond’(default)/ID

’atom’/’bond’の場合、各々Atom Type,Bond Potentialに応じて表示色が設定される。IDを

与えた場合、ShapeDrawingAttr fileにおける設定により表示する

• volume(index, attrid)

任意の interaction Siteの表示。1 atomおよび 2 atomsから定義される Siteを表示することが可能。One

atom siteの場合は球、Two atom siteの場合は楕円体で表示する。

– index · · · interaction siteの Index list [molIndex,siteIndex]/[siteIndex]

Listの長さが 2の場合、指定したmolIndexの指定した siteIndexが表示される

1の場合、すべての分子の指定された siteIndexを持つ interaction siteが表示される

– attrid · · · 表示色を設定する ID (int)

• cell(color,drawrange) · · · ユニットセルの表示
ユニットセルが lineで表示される。

– color(int) · · · ShapeDrawingAttr fileの設定により色が選択される。デフォルトは 0（白）

– drawrange · · · ユニットセル表示範囲
基本のユニットセルに加えて、周囲に存在するイメージも表示することが出来る。表示する範囲は

リスト形式で与え、以下の順で範囲を指定する。

[[amin,amax],[bmin,bmax],[cmin,cmax]]

amin,amax,bmin...には各々a,b,c軸方向に表示するセルの範囲を整数で指定する。例えば

[[-1,1],[-1,1],[-1,1]]と指定した場合、a,b,c軸すべて、基本セルと、-1および 1シフトしたユニット

セルが表示される。

• boundary(color,drawrange) · · · 境界条件の表示
周期境界あるいは反射境界条件が設定されていない面を表示する。

– color(int) · · · ShapeDrawingAttr fileの設定により色が選択される。デフォルトは 0（白）

– drawrange · · · 描画時の表示範囲
基本のユニットセルに含まれる境界条件に加えて、周囲に存在するイメージも表示することが出来
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る。表示する範囲はリスト形式で与え、以下の順で範囲を指定する。

[[amin,amax],[bmin,bmax],[cmin,cmax]]

amin,amax,bmin...には各々a,b,c軸方向に表示するセルの範囲を整数で指定する。例えば

[[-1,1],[-1,1],[-1,1]]と指定した場合、a,b,c軸すべて、基本セル内と、-1および 1シフトしたイメー

ジセルに対応する境界条件が表示される。

• densityField(griddensity,nmesh,atom name, frame attr,levelvalue,surf color,clist) · · · 密度分布の表示
Atomの分布から計算される密度分布に基づいてカラーコンター、等値面を表示する。

– griddensity · · · UDF中の Grid densityのデータを用いるかどうかのフラグ。’yes’/’no’(default)

’yes’の場合は、UDFにGrid densityのデータが含まれている必要がある。’no’の場合は、Structure

のデータより密度分布を計算する。

– nmesh · · · 密度分布を計算する一辺あたりの格子点の数。デフォルトは 16

griddensity=’yes’の場合は、Grid densityに出力されているMeshデータを用いるので、この指定

は無視される。

– atom name · · · 密度を表示する Atom nameの指定。

Atom nameのリストとして与える。

– frame attr · · · フレームを表示する色の属性の指定

– levelvalue · · · 等値面を表示する場合、2つの値をリストとて与える。2つの値の中間値が面上の値

として等値面が表示される

– surf color · · · 等値面の色の指定。[R,G,B,透過度]のリストで指定。デフォルトは [1,1,0,1]（黄色）

7.4.2 CognacBasicAnalysis.py

クラス

CognacBasicAnalysis(udffile,record)

• udffile · · · オープンする UDF file name

• record · · · オープンする Record No.

メソッド

• position(atom) · · · Atomの座標を求める

– atom · · · Atom Index list [molIndex,atomIndex]

return · · · position (x,y,z)

• velocity(atom) · · · Atomの速度を求める

– atom · · · Atom Index list [molIndex,atomIndex]

return · · · velocity (x,y,z)

• force(atom) · · · Atomに作用する力求める
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– atom · · · Atom Index list [molIndex,atomIndex]

return · · · force (x,y,z)

• vector(atom1,atom2) · · · 2原子間の差ベクトルを求める

– atom1/atom2 · · · Atom Index lists [molIndex,atomIndex]

return · · · vector (x2-x1,y2-y1,z2-z1)

• distance(arg1,arg2) · · · 2原子間の距離

– Usage 1: 同じ Potential Nameを持つ Bondの長さを求める

∗ arg1 · · · bondが持つ Potential Name

return · · · List of bond length

– Usage 2: 同じMol Nameを持つ分子の、Bond indexで特定する Bondの長さを求める

∗ arg1 · · · Mol Name

∗ arg2 · · · Index of bond

return · · · List of bond length

– Usage 3: Molecular Index/Bond Indexで指定された特定の Bond の長さを求める

∗ arg1 · · · List of bond index [ molIndex, bondIndex ]

return · · · Bond length

– Usage 4: 特定の 2原子間の距離を求める。2原子間に結合が定義されていなくてもよい

∗ arg1 · · · Index list of atom1 [ molIndex,atomIndex]

∗ arg2 · · · Index list of atom2 [ molIndex,atomIndex]

return · · · Distance

• angle(arg1,arg2,arg3) · · · 3原子のなす角度

– Usage 1: 同じ Potential Nameを持つ Angleの角度を求める

∗ arg1 · · · angleが持つ Potential Name

return · · · List of angle

– Usage 2: 同じMol Nameを持つ分子の、Angle indexで特定する Angleの角度を求める

∗ arg1 · · · Mol Name

∗ arg2 · · · Index of Angle

return · · · List of angle

– Usage 3: Molecular Index/Angle Indexで指定された特定の Angleの角度を求める
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∗ arg1 · · · List of angle index [ molIndex,angleIndex ]

return · · · Angle

– Usage 4: 特定の 3原子のなす角度を求める

∗ arg1 · · · Index list of atom1 [ molIndex,atomIndex]

∗ arg2 · · · Index list of atom2 [ molIndex,atomIndex]

∗ arg3 · · · Index list of atom3 [ molIndex,atomIndex]

return · · · Angle

• torsion(arg1,arg2,arg3,arg4) · · · 4原子のなす二面角

– Usage 1: 同じ Potential Nameを持つ Torsionの二面角を求める

∗ arg1 · · · torsionの持つ Potential Name

return · · · List of torsion angle

– Usage 2: 同じMol Nameを持つ分子の、Torsion indexで特定する Torsionの二面角を求める

∗ arg1 · · · Mol Name

∗ arg2 · · · Index of Torsion

return · · · List of torsion angle

– Usage 3: Molecular Index/Torsion Indexで指定された特定の Torsionの二面角を求める

∗ arg1 · · · List of torsion index [ molIndex, torsionIndex ]

return · · · Torsion angle

– Usage 4: 特定の 4原子のなす二面角を求める

∗ arg1 · · · Index list of atom1 [ molIndex,atomIndex]

∗ arg2 · · · Index list of atom2 [ molIndex,atomIndex]

∗ arg3 · · · Index list of atom3 [ molIndex,atomIndex]

∗ arg4 · · · Index list of atom4 [ molIndex,atomIndex]

return · · · Torsion angle

• R2(arg1) · · · 分子鎖の末端間距離の自乗 R2 を求める

– Usage 1: 指定した分子の R2 を求める

∗ arg1 · · · Index of molecule

return · · · (R2, (R2
x, R

2
y, R

2
z))

– Usage 2: Mol Nameで指定した分子の R2 のリストを求める

∗ arg1 · · · Mol Name
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return · · · list of (R2, (R2
x, R

2
y, R

2
z))

• Rg2(arg1) · · · 分子鎖の回転半径の自乗 Rg2 を求める

– Usage 1: 指定した分子の Rg2 を求める

∗ arg1 · · · Index of molecule

return · · · (Rg2, (Rg2x, Rg2y, Rg2z))

– Usage 2: Mol Nameで指定した分子の Rg2 のリストを求める

∗ arg1 · · · Mol Name

return · · · List of (Rg2, (Rg2x, Rg2y, Rg2z))

• centerofmass(molIndex, atomName) · · · 分子鎖あるいは分子中の部分鎖の重心を求める

– molIndex · · · Index of molecule

– atomName · · · Name of atom or list of atom index for partial chain. If this argument is not

specified, inertia axis of whole chain is calculated (default = None)

return · · · Center of mass rcom

• system centerofmass() · · · 系全体の重心を求める

return · · · Center of mass rcom

• Xp(molIndex, p) · · · 分子鎖の Normal coordinateを求める

– molIndex · · · Index of molecule

– p · · · p-th mode (default = 1)

return · · · (Xpx, Xpy, Xpz)

• inertiaAxis(molIndex, atomName) · · · 分子鎖あるいは分子中の部分鎖の慣性主軸を求める
戻り値の inertia axis listはモーメントmの小さい順にソートされている

– molIndex · · · Index of molecule

– atomName · · · Name of atom or list of atom index for partial chain. If this argument is not

specified, inertia axis of whole chain is calculated (default = None)

return · · · Inertia moments m and inertia axes v

([m1,m2,m3], [[v1x, v1y, v1z], [v2x, v2y, v2z], [v3x, v3y, v3z]])
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7.4.3 CognacGeometryAnalysis.py

クラス

CognacGeometryAnalysis(udffile,record)

• udffile · · · オープンする UDF file name

• record · · · オープンする Record No.

メソッド

• gr(atomnames,width,max,type,minangle,maxangle) · · · 動径分布関数を求める

– atomnames · · · List of Atom Name。List の長さが 1の時は自己相関、2の時は相互相関を求

める

– width · · · ヒストグラム 1切片のサイズ (default=0.1)

– max · · ·ヒストグラムの最大距離 (default=最小セル長の 1/2、ただし staggered reflective boundary

の場合は異なる)

– type · · · 動径分布を計算する対象の指定’all’/’inter’/’intra’

’allの場合、Atom Nameで指定するすべてのペアの動径分布を計算する。

’inter’の場合、分子間のペアのみ、

’intra’の場合、分子内のペアのみの動径分布を計算する

– minangle · · · 扇状平均を取る最小角度

– maxangle · · · 扇状平均を取る最大角度

return · · · List of [ distance, number density, (number density of sector x,y,z)]

• gr mol(molnames,width,max,minangle,maxangle) · · · 分子の重心の動径分布関数を求める

– molnames · · · List of Mol Name。List の長さが 1の時は自己相関、2の時は相互相関を求める

– width · · · ヒストグラム 1切片のサイズ (default=0.1)

– max · · ·ヒストグラムの最大距離 (default=最小セル長の 1/2、ただし staggered reflective boundary

の場合は異なる)

– minangle · · · 扇状平均を取る最小角度

– maxangle · · · 扇状平均を取る最大角度

return · · · List of [ distance, number density]

• profile1D(atomnames,direction,property,bin) · · · 原子座標の 1次元方向の密度分布を求める

– atomnames · · · List of Atom Name。複数のAtom Nameを指定することが可能

– direction · · · 密度分布を計算する軸’X’/’Y’/’Z’(default)

– property · · · 解析するプロパティ’density’(default)/’velocity’

– bin · · · ヒストグラム切片の数 (default=int(cell size))
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return · · · List of [ position, [ ϕ1, ϕ2...] ]

• profile1Dmol(molnames,direction,property,bin) · · · 分子重心位置の 1次元方向の密度分布を求める

– molnames · · · List of Atom Name。複数のMol Nameを指定することが可能

– direction · · · 密度分布を計算する軸’X’/’Y’/’Z’(default)

– property · · · 解析するプロパティ’density’(default)/’velocity’

– bin · · · ヒストグラム切片の数 (default=int(cell size))

return · · · List of [ position, [ ϕ1, ϕ2...] ]

• orientationOrderParameter(molname,orientVec,refVec) · · · 配向秩序パラメータを求める
Mol Nameを指定して、該当する分子の配向度を計算する

– molname · · · Mol Name

– orientVec · · · 配向度を求める 2原子間のベクトル r [atomIndex1,atomIndex2] あるいは慣性主

軸のインデックス (0,1 or 2)

orientVec=None(default)の場合、慣性モーメントが最小となる慣性主軸 (Index = 0)が使用さ

れる

– refVec · · · 配向度を求める参照となるベクトル r0=[x,y,z]

refVec=None(default)の場合、orientVecで指定するベクトルの平均値 ⟨r⟩が参照ベクトルとなる

return · · · List of order parameter given by (3u · u0
2 − 1)/2

u,u0:normalized vector of r, r0

• orientationOrderParameterBond(refVec) · · · Bondの配向秩序パラメータを求める
Set of Moleculesに含まれるすべての Potential Nameについての配向度を計算する

– refVec · · · 配向度を求める参照となるベクトル r0=[x,y,z]

refVec=None(default)の場合、おなじ Potential Nameを持つ全ての bondベクトルの平均値

⟨r⟩が参照ベクトルとなる

return · · · List of “bond potential name and list of order parameter given by (3u · u0
2 − 1)/2

u,u0:normalized vector of r, r0 “

• normalizeOn()/normalizeOff() · · · gr, densityの出力を規格化するかどうかのトグルスイッチ。On

の場合、システムのトータル原子の数密度で規格化される

7.4.4 CognacTrajectoryAnalysis.py

クラス

CognacTrajectoryAnalysis(udffile)

• udffile · · · オープンする UDF file name
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メソッド

• molMsd(molname, start record, end record, cancel trans) · · · 分子鎖重心の平均自乗変位 MSD を求

める

– molname · · · MSDを計算する分子名Mol Name

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

– cancel trans · · · True なら系全体の重心の並進の寄与を補正する (default = False)

return · · · List of (Time,MSD, (MSDx,MSDy,MSDz))

• atomMsd(molname, atomIndex, start record, end record, cancel trans) · · · 指定したAtomの平均自乗

変位MSDを求める

Mol Nameで指定する分子の、Atom Indexで指定する AtomのMSDを求める

– molname · · · MSDを計算する原子を含む分子名Mol Name

– atomIndex · · · MSDを計算する原子の Indexのリスト。例）[0,1,2,3,4]

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

– cancel trans · · · True なら系全体の重心の並進の寄与を補正する (defult = False)

return · · · List of (Time,MSD, (MSDx,MSDy,MSDz))

• normalCoodinate(molname,p,start record,end record) · · · Normal coordinateの自己相関関数 Cpを

求める

Mol Nameで指定する分子の Cpの平均値を求める

– molname · · · Cpを計算するMol Name

– p · · · p-th mode (default = 1)

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

return · · · List of (Time,Cp, (Cpx, Cpy, Cpz))

• vectorAutoCorrelation(molname,atomIndex,start record,end record) · · · 指定した原子間ベクトルの
自己相関関数を求める

– molname · · · 自己相関関数を計算する原子を含む分子名Mol Name

– atomIndex · · · ベクトルを定義する 2つの原子の Indexのリスト。例）[0,10]

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

return · · · List of (Time,Cvec, (Cvecx, Cvecy, Cvecz))
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• atomVelocityAutoCorrelation(atom name,start record,end record) · · ·指定した原子種Atom Name

の速度自己相関関数を求める

– atom name · · · 自己相関関数を計算する原子名Atom Name

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

return · · · List of (Time,Cvel, (Cvelx, Cvely, Cvelz))

• molVelocityAutoCorrelation(mol name,start record,end record) · · ·指定した分子名Mol Nameの

重心速度の自己相関関数を求める

– mol name · · · 自己相関関数を計算する分子名Mol Name

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

return · · · List of (Time,Cvel, (Cvelx, Cvely, Cvelz))

• forceAutoCorrelation(atom name,start record,end record) · · · 指定した原子種Atom Nameに作用

する力の自己相関関数を求める

– atom name · · · 自己相関関数を計算する原子名Atom Name

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

return · · · List of (Time,Cforce, (Cforcex, Cforcey, Cforcez))

• stressAutoCorrelation(atom name,start record,end record) · · ·系のストレスの自己相関関数を求める

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.

return · · · List of (Time,Cpress, (Cstressx, Cstressy, Cstressz), (Cstressx, Cstressy, Cstressz))

7.4.5 CognacFileConvert.py

クラス

CognacFileConvert(udffile,record)

• udffile · · · オープンする UDF file name

• record · · · オープンする Record No.
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メソッド

• writePDB(file,scale) · · · Protein Data Bank(PDB) formatに変換しファイル出力

– file · · · Output file name

– scale · · · Scale factor

実単位系に変換する場合などUDFの座標値に scale factorをかけた値を出力する (default=1.0)。例

えば単位長さ 1σ=4.0Åで有るようなモデルでCOGNACの計算を行った場合、Scale factor=4.0

に設定すると Å単位の長さに変換して出力される。

• writeCAR(file,scale) · · · Accelrys car file format に変換しファイル出力

– file · · · Output file name

– scale · · · Scale factor

実単位系に変換する場合など UDFの座標値に scale factorをかけた値を出力する (default=1.0)

• writeXYZ(file,scale) · · · XYZ formatに変換しファイル出力

– file · · · Output file name

– scale · · · Scale factor

実単位系に変換する場合など UDFの座標値に scale factorをかけた値を出力する (default=1.0)

• writeAVS(file) · · · Grid Density データを AVSで読み込まれる規則格子データ formatに変換しファ

イル出力

– file · · · Output file name

• write(type,file,scale) · · · 指定された formatに変換しファイル出力

– type · · · Output file format ’pdb’/’car’/’XYZ’/’AVS’

– file · · · Output file name

– scale · · · Scale factor

実単位系に変換する場合など UDFの座標値に scale factorをかけた値を出力する (default=1.0)。

type=’AVS’の場合、このパラメータは使われない。

7.4.6 CognacUtility.dll/so

解析用スクリプトで利用する、境界条件による座標変換、自己相関関数等を高速に行うためのライブラリ。

入出力は UDFに依存しない

関数群

• 境界条件の操作に関する関数群

– setCell(arg1) · · · Unit cellのセット

∗ arg1 · · · Tuple of unit cell data, (a,b,c,alpha,beta,gamma).

角度は degreeで与えること
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return · · · None

– getCell() · · · セットされた Unit cellを返す

return · · · Tuple of unit cell data

– getH() · · · セットされた Unit cellより計算される Conversion matrix Hを返す

r = Hr′, r:real coordinate, r′:normalized coordinate

return · · · H

– getHinv · · · セットされた Unit cellより計算される Conversion matrix H−1 を返す

r′ = H−1r

return · · · H−1

HおよびH−1 は対称性を考慮し (xx,yy,zz,yz,xz,xy)の形式で返る

– getVolume() · · · セットされた Unit cellより計算される Volume を返す

return · · · volume

– setBoundary(arg1) · · · Boundary conditions のセット

∗ arg1 · · · Tuple of boundary conditions, (X,Y,Z).

X,Y,Z は境界条件を区別する integer

0(None)/1(Periodic)/2(Reflective1)/3(Reflective2)

return · · · None

– getBoundary() · · · セットされた Boundary conditionsを返す

return · · · Tuple of boundary conditions, ( X,Y,Z).

– distanceWithBoundary(arg1,arg2) · · · 2点間の、ミニマムイメージの差ベクトルを返す

∗ arg1/arg2 · · · Tuple of position (x,y,z) of each points

return · · · Tuple of differential vector (dx,dy,dz)

– positionWithBoundary(arg1) · · · 与えられた座標のユニットセル内 0 ≤ x, y, z < CellMax に存

在するイメージの座標を返す

∗ arg1 · · · Tuple of position (x,y,z)

return · · · Tuple of position in unit cell (x’,y’,z’)

– getShift(arg1) · · · 与えられた座標をユニットセル内の座標に変換する際のセルサイズのシフト数
を返す

∗ arg1 · · · Tuple of position (x,y,z)

return · · · Tuple of shift (shift X, shift Y, shift Z)

ユニットセル内の座標 r’は r′ = H(H−1r− shift)で求められる
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– positionWithShift(arg1,arg2) · · · 座標とシフトベクトルを与えて、シフト後の座標を返す

∗ arg1 · · · Tuple of position (x,y,z)

∗ arg2 · · · Tuple of shift (shift x,shift y,shift z)

return · · · Tuple of shifted position (x’,y’,z’)

• データ列のセットに関する関数群

後述のようなデータ列の解析を行うために、あらかじめデータをストアしておく必要がある。

ライブラリの内部では、これらのデータはmap⟨string,vector⟨double⟩ ⟩あるいは
map⟨string,vector⟨Vector3d⟩ ⟩ (Vector3dとは double x,y,zをメンバーに持つクラス)の形でスト

アされる。これらmapの操作のための Python interface として以下のメソッドが提供されている。

– pushScalar(arg1,arg2) · · · Scalar dataをストアする
内部的には Keyで指定する vectorに push backしていく

∗ arg1 · · · Key (string)

∗ arg2 · · · Scalar data

return · · · None

– pushVector(arg1,arg2) · · · 3D-Vector dataをストアする

内部的には Keyで指定する vectorに push backしていく

∗ arg1 · · · Key (string)

∗ arg2 · · · tuple of 3D-Vector data (x,y,z)

return · · · None

– sizeScalar(arg1) · · · Keyで指定する vector⟨double⟩の要素の数を返す

∗ arg1 · · · Key (string)

return · · · 要素数

– sizeVector(arg1) · · · Keyで指定する vector⟨Vector3d⟩の要素の数を返す

∗ arg1 · · · Key (string)

return · · · 要素数

– clearScalarMap() · · · scalar mapをすべてクリアする

return · · · None

– clearVectorMap() · · · Vector3d mapをすべてクリアする

return · · · None

• データ列の解析に関する関数群

– pairDistribution(arg1,arg2,arg3,arg4,arg5,arg6) · · · Pair distributionを計算する
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∗ arg1 · · · Vector mapの Key Listの tuple ([key1]) or ([key1,key2])

keyが一つの場合 (A=B)A-Aの分布、2つの時 (A ̸=B)A-Bの分布を計算する

∗ arg2 · · · ヒストグラムの切片数,bin

∗ arg3 · · · ヒストグラム切片のサイズ, width

∗ arg4 · · · 分子内のみ intra = 1、分子間のみ intra = −1あるいはすべての Pairintra = 0を対

象にする

∗ arg5 · · · 扇状平均をとる場合の最小角度, minangle

∗ arg6 · · · 扇状平均をとる場合の最大角度, maxangle

return · · · List of Probability, [gr,gr x,gr y,gr z]

Probabilityは、key1で指定したデータ列 1データあたりの、切片 iの距離範囲 (i ∗ width < r <

(i+1) ∗width)に存在する key1あるいは key2の個数を返す。gr x,gr y,gr zは各々x軸、y軸、z

軸を中心として最小角度、最大角度で指定される範囲に存在する Pairの分布を返す

– msd(arg1) · · · 平均自乗変位MSDを計算する

MSD(|i− j|) =< (V(i)−V(j))2 > (7.1)

V(i):i-th data in Vector map

∗ arg1 · · · Vector mapの Key

arg1を与えない場合、ストアされているすべての Vector dataからMSDを計算する

return · · · List of [ MSD x,MSD y,MSD z ]

– scalarCorrelation(arg1,arg2) · · · Scalar dataの相関関数 Cs を計算する

Cs(|i− j|) =< S(i) ∗ S(j) > (7.2)

S(i):i-th data in scalar map

∗ Usage1: 引数を与えない場合

Scalar mapにストアされているすべてのデータの Auto correlationを計算する

∗ Usage2: arg1のみ与えた場合

arg1を Keyとしてストアされている Scalar dataの Auto correlationを計算する

∗ Usage3: arg1/arg2を与えた場合

arg1/arg2を Keyとしてストアされている Scalar dataの Cross correlationを計算する

return · · · List of correlation

– vectorCorrelation(arg1,arg2) · · · Vector dataの相関関数 Cv を計算する

Cv(|i− j|) =< V(i) ∗V(j) > (7.3)

V(i):i-th Vector data in vector map

∗ Usage1: 引数を与えない場合

Vector mapにストアされているすべてのデータの Auto correlationを計算する

∗ Usage2: arg1のみ与えた場合

arg1を Keyとしてストアされている Vector dataの Auto correlationを計算する
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∗ Usage3: arg1/arg2を与えた場合

arg1/arg2を Keyとしてストアされている Vector dataの Cross correlationを計算する

return · · · List of [corr x,corr y,corr z ]

使用例

CognacUtilityの関数の簡単な使用例を示す。さらに具体的な解析における使用法は “CognacGeometryAnal-

ysis.py/CognacTrajectoryAnalysis.py”を参照のこと。

1. 境界条件関連の関数群の使用例

%

Python 1.5.2 (#0, Apr 13 1999, 10:51:12) [MSC 32 bit (Intel)] on win32

Copyright 1991-1995 Stichting Mathematisch Centrum, Amsterdam

>>> from CognacUtility import * # モジュールのインポート

>>> cell = (10,10,10,90,90,90) # Unit cellのセット

>>> setCell(cell)

>>> boundary = (1,1,1) # 境界条件のセット

>>> setBoundary(boundary) # すべて周期境界にセットする

>>> print getVolume() # ユニットセルの体積を計算

1000.0

>>> pos1 = (5,15,-5)

>>> pos2 = (7,13,-9)

>>> print positionWithBoundary(pos1) # pos1のユニットセル内のイメージ

(5.0, 5.0, 5.0) # 座標を計算

>>> print positionWithBoundary(pos2)

(7.0, 3.0, 1.0)

>>> print distanceWithBoundary(pos1,pos2)# pos1/pos2の最短ベクトルを

(2.0, -2.0, -4.0) # 計算

>>> shift = getShift(pos1) # pos1のユニットセル内のイメージ

>>> print shift # 求めるためのシフト量を計算

(0.0, 1.0, -1.0)

>>> print positionWithShift(pos2,shift) # shiftを使って pos2を移動

(7.0, 3.0, 1.0)

>>>

2. 相関関数等の使用例

Python 1.5.2 (#0, Apr 13 1999, 10:51:12) [MSC 32 bit (Intel)] on win32

Copyright 1991-1995 Stichting Mathematisch Centrum, Amsterdam

>>> from CognacUtility import * # モジュールのインポート

>>> from math import * # piを使うため mathモジュールをイ

# ンポート
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>>> for i in range(0,10): # "A"/"B"を keyとするスカラーデー

pushScalar("A",i) # タ列をセット

pushScalar("B",i*i) # map["A"]=[0,1,2,3...]

# map["B"]=[0,1,4,9...]

>>> corrAA = scalarCorrelation("A") # map["A"]の自己相関関数を計算

>>> corrAB = scalarCorrelation("A","B") # map["A"]/map["B"]間の相互相関

# 関数を計算

>>> corrAll = scalarCorrelation() # すべてのスカラーマップの平均自

# 己相関関数を計算

>>> for i in range(0,len(corrAA)): # 結果を|i-j|=0,1,2...の順で表示

print corrAA[i],corrAB[i],corrAll[i]

28.5 202.5 780.9

26.6666666667 180.0 656.0

24.5 157.5 535.5

22.0 135.0 421.0

19.1666666667 112.5 314.5

16.0 90.0 218.4

12.5 67.5 135.5

8.66666666667 45.0 69.0

4.5 22.5 22.5

0.0 0.0 0.0

>>>

>>> for i in range (0,10): # 立方格子上に"pos"という keyで

for j in range(0,10): # データをセット

for k in range(0,10):

pushVector("pos",(i,j,k))

>>> setCell( (10,10,10,90,90,90) ) # Unit cellと境界条件のセット

>>> setBoundary( (1,1,1) )

>>>

>>> bin = 50

>>> width = 0.1

>>> pr = pairDistribution( tuple(["pos"]), bin, width)　# 分布関数の計算

>>>

>>> for i in range (0,bin): # 球面の表面積で割り動径分布を

# 計算

r = (i+0.5)*width

gr = pr[i]/(4*pi*r*r*width)

print (i+0.5)*width, gr

0.05 0.0
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0.15 0.0

0.25 0.0

0.35 0.0

0.45 0.0

0.55 0.0

0.65 0.0

0.75 0.0

0.85 0.0

0.95 3.17745887234

1.05 1.73403273305

1.15 0.0

1.25 0.0

1.35 0.0

1.45 4.54642351532

1.55 0.0

1.65 0.0

1.75 2.08083927966

1.85 0.0

1.95 0.628458608873

2.05 0.568641013739

2.15 0.0

2.25 3.77633795198

...

（略）

>>>

>>> clearVectorMap() # Vector mapをクリアする

>>> for i in range(0,10): #

pushVector( "pos1", (i,i*2,i*3) ) # map["pos1"],map["pos2"]に

pushVector( "pos2", (i,i/2,i/3) ) # 適当な値をセット

>>> gpos1 = msd("pos1") # pos1の MSDを計算

>>> gpos2 = msd("pos2") # pos2の MSDを計算

>>> gave = msd() # pos1/pos2平均の MSDを計算

>>> for i in range(0,len(g1ave)): # 結果の出力

print gave[i],gpos1[i],gpos2[i]

[0.0, 0.0, 0.0] [0.0, 0.0, 0.0] [0.0, 0.0, 0.0]

[1.0, 2.22222222222, 4.66666666667] [1.0, 4.0, 9.0] \\

[1.0, 0.444444444444, 0.333333333333]

[4.0, 8.5, 18.3125] [4.0, 16.0, 36.0] [4.0, 1.0, 0.625]

[9.0, 19.1428571429, 41.0] [9.0, 36.0, 81.0] [9.0, 2.28571428571, 1.0]

[16.0, 34.0, 73.0] [16.0, 64.0, 144.0] [16.0, 4.0, 2.0]

[25.0, 53.0, 113.9] [25.0, 100.0, 225.0] [25.0, 6.0, 2.8]

[36.0, 76.5, 164.0] [36.0, 144.0, 324.0] [36.0, 9.0, 4.0]
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[49.0, 103.666666667, 223.333333333] [49.0, 196.0, 441.0] \\

[49.0, 11.3333333333, 5.66666666667]

[64.0, 136.0, 291.25] [64.0, 256.0, 576.0] [64.0, 16.0, 6.5]

[81.0, 170.0, 369.0] [81.0, 324.0, 729.0] [81.0, 16.0, 9.0]

>>>

7.5 Action機能による解析ツールの利用

COGNACには上記の解析用スクリプトを簡便に利用するために、GOURMETの持つAction機能を用

いた解析コマンドが用意されている。主なコマンドは File nameが表示される UDFツリーのルート部分を右

クリックすることにより現れる、図 7.1に示すようなコマンドリストから選択することにより起動することが

出来る。

図 7.1: Actionにより表示されたコマンドリストの例

Actionコマンドの内容、与えるパラメータはPythonメソッドおよび引数に準じている。以下にCOGNAC

udfにおいて利用できるAction commandをあげる。

• ANALYSIS 1D profile. . .

1D profileの計算とプロット。ルートアイコンより起動できる。図 7.2に示す引数の内容は以下の通り。

– atom or molecule · · · atom/moleculeの選択

– name list · · · Density profile を計算する {Atom|Mol} Nameのリスト。（例）[’A’,’B’]

– direction · · · 軸の指定。z/y/xより選択する。
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図 7.2: ANALYSIS 1D profile. . . の引数

– property · · · 解析するプロパティー。density/velocityより選択する。

– num of bin · · · 分割数、整数を入力する。デフォルトでは (int)cell sizeが指定される。

– normalize flag · · · 規格化するかどうかのフラグ。on/offより選択する。

– use record · · · 解析対象のレコードの選択。current/rangeより選択。currentの場合現在選択

されている Recordを対象とする。rangeの場合、Recordの範囲を指定して、その間の平均を計算

する。

– start record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する先頭のRecord No.を指定

– end record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する最終の Record No.を指定

• ANALYSIS R2 Rg2. . .

指定した分子の、末端間距離自乗R2および慣性半径自乗Rg2の計算。ルートアイコンより起動できる。

図 7.3に示す引数の内容は以下の通り。

図 7.3: ANALYSIS R2 Rg2. . .の引数

– molecular name · · · Mol Name の指定。デフォルトでは Set of Molecules.molecule[0] の

Mol Nameがセットされる
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– atom name · · · 指定したAtom Nameのみの R2、Rg2 を計算する。

ブロックコポリマーの部分鎖の形状の計算等に有効。

’All’を指定した場合、分子全体で計算。

– item · · · 計算する項目。R2/Rg2/bothより選択する

– use record · · · 解析対象のレコードの選択。current/rangeより選択。currentの場合現在選択

されている Recordを対象とする。rangeの場合、Recordの範囲を指定して、Record毎の変化を

計算する。

– start record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する先頭のRecord No.を指定

– end record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する最終の Record No.を指定

use recordにおいて currentを指定した場合は、Mol Nameで指定した分子すべてのR2、Rg2 のリ

ストが Python log windowに出力される。

use recordにおいて rangeを指定した場合は、Mol Nameで指定した分子すべてのR2、Rg2 の各レ

コードにおける平均値が Python log windowに出力される。

• ANALYSIS autocorrelation. . .

自己相関関数の計算とプロット。ルートアイコンより起動できる。図 7.4に示す引数の内容は以下の通り。

図 7.4: ANALYSIS autocorrelation. . . の引数

– type · · · 自己相関関数を計算する物性。normal mode/vector/atom velocity/mol velocity

/force/stressより選択する。

– molecular name · · · Mol Name の指定。デフォルトでは Set of Molecules.molecule[0] の

Mol Nameがセットされる

– p th order · · · Normal modeのオーダー。typeで normal modeを選択した時のみ有効。

– index for vector · · · 自己相関関数を計算するベクトルを定義する Atom Index のペア type で

vectorを選択した時のみ有効。

– atom name · · · 速度自己相関関数を計算する Atom Name。type で atom velocity あるいは

forceを選択した時のみ有効。

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.。デフォルト (first)はRecord 0。
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– end record · · · サンプリングの終了レコード No.。デフォルト (last)は最終レコード。

start record,end recordともにデフォルト値の場合はTimeを持つレコードのみを抽出し、Record

= “Initial”などのレコードは読み飛ばされる。

• ANALYSIS msd. . .

平均自乗変位 (MSD)の計算とプロット。ルートアイコンより起動できる。図 7.5に示す引数の内容は以

下の通り。

図 7.5: ANALYSIS msd. . . の引数

– type · · · MSDを計算する対象の指定。molecule/atomより指定。

– molecular name · · · Mol Name の指定。デフォルトでは Set of Molecules.molecule[0] の

Mol Nameがセットされる

– list of atom · · · MSDを計算する atomの list。typeにおいて atomを選択した時のみ有効。

– start record · · · サンプリングの開始レコード No.。デフォルト (first)はRecord 0。

– end record · · · サンプリングの終了レコード No.。デフォルト (last)は最終レコード。

start record,end recordともにデフォルト値の場合はTimeを持つレコードのみを抽出し、Record

= “Initial”などのレコードは読み飛ばされる。

– cancel translation · · · 系全体の重心の並進の寄与を補正するかどうかのフラグ。no/yesから選

択する。

• ANALYSIS order parameter. . .

配向秩序パラメータの計算。ルートアイコンより起動できる。図 7.6に示す引数の内容は以下の通り。

– molecule or bond · · · 分子の配向か bondの配向かの選択。moleculeを選択した場合、以下の

molecular name, order vectorおよび vector definitionで対象とする分子名、Order param-

eterを計算する分子内のベクトルを指定する。bondを指定した場合これらの入力値は用いられず、

Set of Moleculesに含まれる全てのPotential Nameの bondのOrder parameterが計算される

– molecular name · · · Mol Name の指定。デフォルトでは Set of Molecules.molecule[0] の

Mol Nameがセットされる

– order vector · · · Order parameterを計算するベクトルの指定。Inertia axis 0(minimum mo-

ment)/ Inertia axis 1/ Inertia axis 2(maximum moment)/ Vector between atoms よ

り選択する。

– vector definition · · · Order parameterを計算するベクトルを指定する Atom Indexのペア。or-

der vectorにおいて、Vector between atomsを指定した場合のみ有効
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図 7.6: ANALYSIS order parameter. . . の引数

– reference vector · · · Order parameterを計算するための参照ベクトルの指定。x/y/z/average

より選択する。x、yあるいは zが選択された場合は、各々の座標軸が参照ベクトルに指定される。

averageが指定された場合は、order vectorで指定されるベクトルの総分子の平均、あるいは bond

ベクトルの平均値が参照ベクトルに指定される。

– use record · · · 解析対象のレコードの選択。current/rangeより選択。currentの場合現在選択

されている Recordを対象とする。rangeの場合、Recordの範囲を指定して、Record毎の変化を

計算する。

– start record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する先頭のRecord No.を指定

– end record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する最終の Record No.を指定

molecule or bond にて molecule を選択した際、use record において current を指定した場合、

Mol Nameで指定した分子すべての Order parameter のリストが Python log windowに出力される。

use recordにおいて rangeを指定した場合は、Mol Nameで指定した分子すべてのOrder parameter

の各レコードにおける平均値が Python log windowに出力されるとともにプロットされる。

一方molecule or bondにて bondを選択した際、use recordにおいて currentを指定した場合、す

べての bondの Order parameterが Set of Moleculesに含まれる Potential Name毎にリストとし

て Python log windowに出力される。

use recordにおいて rangeを指定した場合は、同一のPotential Nameを持つbondのOrder paramter

の各レコードにおける平均値が Python log windowに出力されるとともにプロットされる。

• ANALYSIS pair distribution. . .

Pair distribution functionの計算およびプロット。ルートアイコンより起動できる。図 7.7に示す引数の

内容は以下の通り。

– atom or molecule · · · AtomあるいはMoleculeの選択。Moleculeを選択した場合は分子の重心

の Pair distribution functionを計算する

– name list · · · Pair distribution functionを計算する Atom NameあるいはMol Nameのリス

ト。（例）[’A’,’B’]
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図 7.7: ANALYSIS pair distribution. . . の引数

– width of bin · · · 分割幅。

– max range · · · 最大距離。デフォルトは最小ユニットセルの 1/2。

– type · · · 動径分布を計算する対象の指定’all’/’inter’/’intra’より選択する。

’allの場合、name listで指定するすべてのペアの動径分布を計算する。

’inter’の場合、分子間のペアのみ、

’intra’の場合、分子内のペアのみの動径分布を計算する

– normalize flag · · · 規格化するかどうかのフラグ。on/offより選択する。

– plot sector average · · · x,y,z軸を中心とした扇状平均を出力するかどうかのフラグ。on/offより

選択する。

– min average · · · 扇状平均をとる最小角度

– max average · · · 扇状平均をとる最大角度

– use record · · · 解析対象のレコードの選択。current/rangeより選択。currentの場合現在選択

されている Recordを対象とする。rangeの場合、Recordの範囲を指定して、その間の平均を計算

する。

– start record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する先頭のRecord No.を指定

– end record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する最終の Record No.を指定

• ANALYSIS scattering function. . .

グリッドポイントの濃度分布より散乱関数を計算、プロットする。ルートアイコンより起動できる。図

7.8に示す引数の内容は以下の通り。

– UseGridDensity · · · COGNACの出力に含まれるGrid Denistyを用いるか、新たに濃度分布

を計算して散乱関数を計算するかの選択。’yes’/’no’より選択する。

Grid Densityは COGNAC起動時に Simulation Conditions.Density Outputで指定した

場合のみ出力される。
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図 7.8: ANALYSIS scattering function. . . の引数

– NumMesh · · · UseGridDensity = ’no’の場合、分割するメッシュ数の指定。整数 nを指定し

た場合、全ての軸は同数で分割される。要素数 3のリスト [nx,ny,nz]で指定した場合、各軸指定さ

れた数で分割される。

UseGridDensity = ’yes’の場合はこの指定は無視される。

– Density · · · Atom Nameの密度の計算に対する寄与を与える。

（例）{’A’:1.0,’B’:0.0}の場合、Atom Name = ’A’の分布に基づいて、濃度分布が与えられる。

– use record · · · 解析対象のレコードの選択。current/rangeより選択。currentの場合現在選択

されている Recordを対象とする。rangeの場合、Recordの範囲を指定して、その間の平均を計算

する。

– start record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する先頭のRecord No.を指定

– end record · · · use recordにおいて rangeを選択した場合、選択する最終の Record No.を指定

• EXPORT data. . .

ファイルフォーマットの変換。現在表示しているレコードのデータを出力する。ルートアイコンより起

動できる。図 7.9に示す引数の内容は以下の通り。

図 7.9: EXPORT data. . . の引数

– file type · · · 変換するフォーマット。udf/pdb/car/XYZ/LAMMPS/AVSより選択する。以

下に各フォーマットの内容を概説する。

∗ udf · · · udfを選択した場合は、フォーマットの変更は無しに、1レコードのみを抽出した udf

ファイルを新たに作成する。

∗ pdb · · · Structureデータを Proten Data Bank 形式で出力する。CONECTデータもあわせ

て作成される
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∗ car · · · Structureデータを Accelrys 社 carファイル形式で出力する。

∗ XYZ · · · Structureデータを XYZ形式で出力する。

∗ LAMMPS · · ·シミュレーションモデルの情報を並列化分子動力学プログラムLAMMPS Data形

式で出力する。LAMMPSおよびそのデータ形式に関してはWebページ (http://lammps.sandia.gov/)

を参照 のこと

∗ AVS · · · Grid Densityデータを AVS 構造格子形式で出力する。

– file name · · · 出力するファイル名。デフォルトでは UDF file名のプリフィックスにレコード No.

を追加し、拡張子を変更した名前で出力する。

– scale factor · · · 出力座標の Scale factor。file type=udfあるいはAVSの場合、このパラメータ

は使われない。

• IMPORT LAMMPS. . .

並列化分子動力学プログラムLAMMPSのトラジェクトリ出力 (dump file)を時系列に従い新たなRecord

を作成し、Strucutre データに読み込む。LAMMPS およびそのデータ形式に関しては Web ページ

(http://lammps.sandia.gov/)を参照 のこと

ルートアイコンより起動できる。図 7.10に示す引数の内容は以下の通り。

図 7.10: IMPORT LAMMPS. . . の引数

– LAMMPS file · · · LAMMPS dumpファイル名を指定す

• INFO Set of Molecules

Mol Name、分子鎖長等の Set of Moleculesの情報を出力する。ルートアイコンより起動できる。

• EDIT Make Super Cell. . .

ユニットセルをコピーして、大きなサイズのセル (Super Cell)を作成する。ルートアイコンより起動で

きる。

図 7.11に示す引数の内容は以下の通り。

– nx, (ny, nz) · · · 各辺の拡大する倍数

• EDIT Merge Set of Molecules. . .

指定した UDF file の Set of Moleculesと Structureデータを、現在の UDFにマージする。

ルートアイコンより起動できる。図 7.12に示す引数の内容は以下の通り。
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図 7.11: EDIT Male Super Cell. . . の引数

図 7.12: EDIT Merge Set of Molecules. . . の引数

– UDF file · · · 現在の UDFデータにマージする UDF ファイル名

入力欄を右クリックすると、ファイルブラウザが現れる

– record number · · · マージする UDFファイルの Record number1

Record number(int) あるいは予約語 last（最終レコードをマージする）を入力する

– method · · · マージする方法
overlap/x layer/y layer/z layerより選択。

overlap を選択すると、現在の UDFのユニットセルに全ての Atomがパックされる。

x(,y,z) layer を選択すると、指定した方向に層構造を生成する。指定した方向のユニットセルサ

イズは、マージする 2つのユニットセルサイズの和になる。

なお、このデータ編集はGOURMET上のUDFデータに行われ、SaveするまではUDF fileには反映

されない。

(注)x(,y,z) layerオプションで層構造を作成する際、個々の層の積層する方向の atomの座標は、セル

内に収まっていないと分離した層構造にならない。周期境界やスタガード反射境界条件の際に初期座標

をランダムに発生させると、ユニットセルの外側にも座標を与えることがあるので、境界条件はNone

にして作成する必要がある。

• EDIT Pack Molecules

個々の分子の重心座標をユニットセル内に平行移動を行う。Polymerizationの機能により、Periodic bond

が形成されている場合は Periodic bondを利用しないように個々の Atomの座標がシフトされる。

ルートアイコンより起動できる。図 7.13に示す引数の内容は以下の通り。

– continue · · · コマンドを実行するかどうかの確認。Yesを指定すると座標変換が実行される
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図 7.13: EDIT Pack Molecules. . . の引数

なお、このデータ編集はGOURMET上のUDFデータに行われ、SaveするまではUDF fileには反映

されない。

• EDIT Reduce Molecules. . .

Set of Moleculesと現在表示している Structureデータを指定した密度になるように、分子数を減少

させる。DPDの結果からビーズ－スプリングモデルへのズーミング等に有効な機能である。

ルートアイコンより起動できる。図 7.14に示す引数の内容は以下の通り。

図 7.14: EDIT Reduce Molecules. . . の引数

– target density · · · ターゲットとする密度。現在の仕様では Atomの数密度でスケールする。

なお、このデータ編集はGOURMET上のUDFデータに行われ、SaveするまではUDF fileには反映

されない。

• PLOT SS curve. . .

Simple Elongation5.2.2の機能を用いて、ユニットセルの変形を行ったシミュレーション結果より、応

力－歪 (S-S)カーブをプロットする。

ルートアイコンより起動する。図 7.15に示す引数の内容は以下の通り。

– mode · · · シミュレーション時の実施した変形モードの指定
伸張 (forward) あるいは圧縮 (reverse)。forward の場合初期レコード、reverse の場合最終レ

コードの c軸のセル長が歪を計算する基準長さになる。

– P 0 · · · 静水圧 P 0 の定義。zero の場合、P 0=0 として Stress zz の絶対値をそのまま出力。

(xx+yy)/2の場合、応力は Stress zz - 1/2*(Stress xx + Stress yy)で定義された値が出力

される。

– Output Fraction · · · yesの場合、ストレスの BondおよびNon bondポテンシャル由来の成分も

表示する
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図 7.15: PLOT SS curve. . . の引数

• PLOT data. . .

指定したUDF locationのデータをレコード順にプロットする。ルートアイコンより起動できる。図 7.16

に示す引数の内容は以下の通り。

図 7.16: PLOT data. . . の引数

– location · · · プロットする UDF Location名のペア。

（例）[’Time’,’Statistics Data.Energy.Batch Average.Hamiltonian’]一番目の Locationを

x軸に、二番目を y軸に取りプロットする。

– tag · · · 各 Locationにつけるタグ。

• VIEWER show. . .

分子構造のViewer windowへの表示。ルートアイコンより起動できる。図 7.17に示す引数の内容は以

下の通り。

– type · · · 描画タイプ line/ball-stick/rod/volumeより選択する。

– bc · · · 描画時の境界条件の設定。mol : 分子の重心がユニットセル内に位置するように境界条件を

作用させて表示する

atom : 各原子がすべてユニットセル内に位置するように境界条件を作用させて表示する

off : 境界条件を考慮せず、Atomの座標値で表示する

– color · · · 描画時の色指定 atom : Atom typeで色分けする

bond : Bond typeで色分けする

mol : 分子毎に色分けする。ただしOCTAがデフォルトで持つ色の設定には限りがあるので、多数

の分子を表示するときは、同じ色が繰り返し使われる

molname : Molecular nameで色分けする
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図 7.17: VIEWER show. . . の引数

– drawrange · · · 描画時のユニットセル表示範囲
基本のユニットセルに含まれる分子に加えて、周囲に存在するイメージも表示することが出来る。

表示する範囲はリスト形式で与え、以下の順で範囲を指定する。

[[amin,amax],[bmin,bmax],[cmin,cmax]]

amin,amax,bmin...には各々a,b,c軸方向に表示するセルの範囲を整数で指定する。例えば

[[-1,1],[-1,1],[-1,1]]と指定した場合、a,b,c軸すべて、基本セル内の分子と、-1および 1シフトした

イメージ分子が表示される。

• Viewer show field. . .

密度分布のViewerへの表示。ルートアイコンより起動できる。図 7.18に示す引数の内容は以下の通り。

図 7.18: VIEWER show field. . . の引数

– UseGridDensity · · · UDF中の Grid densityのデータを用いるかどうかのフラグ。yes/noより

選択する。’yes’を指定した場合、UDFにGrid densityのデータが含まれている必要がある。’no’

の場合は、Structureのデータより密度分布を計算する。
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– NumMesh · · · 密度分布を計算する一辺あたりの格子点の数。UseGridDensityが yesの場合は、

StructureのデータよりMeshデータを読み込むのでこの値は無視される。

– Atom Name · · · 密度を表示する Atom nameの指定。

Atom nameのリストとして与える。

– min · · · カラーコンター表示の場合のスペクトルの最小値

– max · · · カラーコンター表示の場合のスペクトルの最大値

– surface · · · カラーコンター表示と等値面表示の選択フラグ。yes/noより選択する。

– value of surface · · · 等値面表示の場合の面の値

– cutplane · · · カラーコンター表示において、任意の面を指定する場合のフラグ。yes/noより選択

する。no の場合、ユニットセルのすべての面が表示される。

– position of plane · · · カラーコンター表示において、任意の面を指定した場合の面の座標の指定。
面を含む任意の座標を [x,y,z]の形式で指定する。

– normal vector · · · カラーコンター表示において、任意の面を指定した場合の法線ベクトルの指定。
[x,y,z]の形式で指定する。

• show. . .

オブジェクト（分子、原子、結合）のViewer windowへの表示。Set of Molecules、molecule、atom

および bondにおいて起動できる。molecule,atom および bond を選択する場合は、各オブジェクト

の Index を指定して、Actionを起動する。

引数は VIEWER show. . . のものとほぼ同様。

• show same name. . .

同一の Mol Name を持つ分子の Viewer windowへの表示。任意のmolecule の Index が指定された

場合、その molecule と同一のMol Name を持つ molecule がすべて表示される。

引数は VIEWER show. . . のものとほぼ同様。

• show same type. . .

同一の Atom Type を持つ原子団の Viewer windowへの表示。任意の atom の Index が指定された

場合、その atom と同一のAtom Type を持つ atom がすべて表示される。

引数は VIEWER show. . . のものとほぼ同様。

• plot

Statistical Dataの経時変化のプロット。Statistical Data以下の各オブジェクトにおいて起動できる。

Temperatureのように単純な構造のものは、そのオブジェクトを選択することにより起動できる。一方、

Energyのように複雑な構造を持つオブジェクトの場合、その下層の Instantaneous、Batch Average

あるいは Total Average を選択することにより、個別にプロットを行うことができる。

• {mol,atom,bond} info

molecule、atom あるいは bond の持つ、名称やタイプなどの情報を Python log window に出力する。

各オブジェクトの Index を選択することにより起動する。
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以下の 3つの Action コマンドは、Viewer window における atom の複数ピッキングにより、起動される。

GOURMET Viewer window 内の Picking メニュー、あるいは Ctrl+M により複数ピッキングモードの

on/off を行うことができる。詳細は「GOURMET 操作マニュアル」参照。

図 7.19に 2原子を選択した際の Viewer window の表示例を示す。この場合、Distance. . .コマンドがメ

ニュー内に表示される。

図 7.19: 複数ピッキングの例

3あるいは 4原子が選択された場合、各々Angleおよび Torsionがメニューに現れる。

• Distance

選択された 2原子間の距離を計算する。図 7.20に示される引数の内容を以下に示す。

図 7.20: Distance. . . の引数

– position · · · 境界条件の設定。display/minimum より選択

displayが選択された場合、Viewer window に表示されている 2原子の座標間の距離が計算され
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る。minimumが選択された場合、2原子間の minimum image の距離が計算される。

– draw · · · Viewer window に距離を表示するかどうかのフラグ

図 7.21に示すように、Viewer window 内に距離が表示される。

いずれの場合も計算結果は Python log window に表示される。

図 7.21: 距離表示の例

• Angle

選択された 3原子のなす角度を計算する。計算結果は Python log window に表示される。

• Torsion

選択された 4原子のなす二面角を計算する。計算結果は Python log window に表示される。
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付 録A コンパイル方法

　ここでは付録 Bで解説するようにユーザーポテンシャルを新たに定義した場合など、COGNACのリコ

ンパイルが必要になった際の方法を解説する。

COGNACのコンパイル／リンクにはGOURMETインターフェースライブラリ libplatformが必要にな

る。OCTA8.3において、提供される libplatformの内容は「プラットフォームインターフェースライブラリ

libplatform リファレンスマニュアル」参照。

1. MinGW/Cygwin/Linux/Unix環境におけるコンパイル

“src”ディレクトリ内の “Makefile”を用いる。OSおよびマシンタイプの判別は環境変数

$PF ENGINEARCHに基づいて、“Makefile”の中で行われる。

デフォルトでは OpenMP並列版をmakeするが、非並列版をmakeする場合はMakefile 5行目の

”OMP FLAG =-fopenmp”をコメントアウトすればよい。

手順

(a) makedependの実行（オプション）

コンパイルする環境においてmakedepend コマンドが利用できる場合は、下記のように実行して

おくとよい。

% make depend

（注意） “Makefile”にはオブジェクトファイルの dependencyとして”.cpp/.h”ファイルがセットさ

れているが、その他の dependencyをすべてセットするためにmakedependを実行するとよい。こ

れはプログラム開発を行い、ソースコードをしばしば編集する場合のみ必要で、既存のコードを単

にコンパイル／リンクするためには必要ない。

(b) コンパイル／リンク

makeのデフォルトターゲットにより自動的にコンパイル／リンクが行われる

% make

(c) インストール

コンパイル／リンクして生成した実行ファイルを、実行ディレクトリにコピーする

% make install
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実行ファイル”cognac92{.exe}”は “$(PF ENGINE)/bin/$(PF ENGINEARCH)“ディレクトリにコ

ピーされる。ここで$PF ENGINE,$PF ENGINEARCHは各々、OCTAに含まれるシミュレー

ションプログラム群をインストールしたディレクトリ、およびシミュレーションプログラムを実行

する環境 (linux,cygwin etc.)を指定する環境変数で、あらかじめ設定されている必要がある。（詳細

は「OCTAインストールマニュアル」参照）

（注意） いくつかの Unix環境でコンパイルの確認は行われているが、makeするためには gmakeコマ

ンドが必要になるので注意。各環境におけるコンパイルオプション等に関しては”Makefile”参照。

2. Microsoft Visual C++ 2017によるコンパイル

“src/objects/win vc2017”ディレクトリにある “COGNAC.vcxproj” を開いて、コンパイル/リンクを行

う。アクティブな構成によって”Win32”あるいは”x64”以下の “Release” あるいは “Debug”ディレクト

リに実行ファイルができる。

（注意）本バージョンの COGNACは Microsoft Visual C++ 2017 でのコンパイル、動作を確認してお

り、Visual C++ 旧バージョンのプロジェクトファイルは同梱されていない。Visual C++によるコンパ

イルが必要な場合はバージョン 2017を利用のこと。

合わせて、GOURMET インターフェースライブラリ “libplatform.lib”も Visual C++ 2017 でコンパ

イルしたものを用意する必要があるので注意。詳細は「プラットフォームインターフェースライブラリ

libplatform リファレンスマニュアル」参照
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付 録B システム拡張方法

　本章では、COGNACのシステム拡張方法として、相互作用ポテシンャル関数のユーザー定義の方法と

使用法に関して解説する。

B.1 拡張できるポテシンャル

COGNACにおいては以下の相互作用ポテシンャルにユーザー定義の関数形を追加することができる。

• Bond potential

• Angle potential

• Torsion potential

• Pair interaction

• External interaction

以下より、Bond potentialを例にとり、新規なポテシンャル関数の作成と利用法を解説する。

B.2 用意すべきファイル

ユーザー定義の Bond potentialを作成するためには以下のファイルが必要である。

userbond[1-3].h

userbond[1-3].cpp

現在の仕様としてユーザーポテンシャル関数は 3種類まで作成、同時に使用することができ、各々“userbond{1-
3}.h/.cpp”というファイル名で用意しておく。ヘッダーファイルに関してはあらかじめ “include”ディレクト

リに用意されているのでそれを修正すればよい。

ここでの 3種類という制限はあくまで、関数形の種類で、同じ関数形でパラメータのみの異なるものに関し

ては、数は無制限に利用することができる。

Angle potential等を作成する場合はファイル名の “bond”の部分を、“angle”、“torsion”、“pairinteraction”、

“externalfield”としたファイルを作成する。

B.3 新たなBond potentialの追加法

B.3.1 userbond1.h/.cppの例

以下に配布の “include” および “src” ディレクトリに含まれる “userbond1.h/.cpp” の例を示す。例に示

す”userbond1”は harmonic potentialと同様の Ubond = 1/2k(r− r0)
2で表される bond potentialを定義する。
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userbond1.hの例

///// E-comment /////

// WG1

// file name "userbond1.h"

// version 1.0

// date 2000/11/22

// creator T.Aoyagi

// description

// These class (UserBond[1-3] are derived class from class Bond

// for user defined bond potential.

// Header files and a sample (userbond1.cpp) are included.

//

#ifndef _USERBOND1_H_

#define _USERBOND1_H_

#include "bond.h"

#include <map>

using namespace std;

class UserBond1 : public Bond {

public:

UserBond1(map<string,string>& params,

double r0=1.0, double rb=0.0, int i=0, string name="")

: Bond(r0, rb, i, name) {

kconst = atof(params["K"].c_str());

}

~UserBond1() {}

double calcForce(const Vector3d& dr, Vector3d& ftmp);

private:

double kconst;

};

#endif //_USERBOND1_H_

userbond1.cppの例

///// E-comment /////

#include "userbond1.h"

double UserBond1::calcForce(const Vector3d& dr, Vector3d& ftmp)

{

double r,delR,ene,tmp;

r=dr.length();
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delR=r-r0;

tmp=kconst*delR;

ftmp=dr*(tmp/r);

ene=0.5*tmp*delR;

return(ene);

}

B.3.2 メンバー変数の定義

“userbond1.h”の privateメンバーにポテンシャル関数に用いる変数を書く。例では harmonic spring constant

である double kconst; を定義している。

B.3.3 コンストラクタの引数および内容

“userbond1.h”あるいは”userbond1.cpp”においてコンストラクタの実装を書く。このコンストラクタにお

いてポテンシャル関数の計算に必要な変数をすべて引数よりセットする。コンストラクタの引数は固定で変更

の必要はなく、params というマップに実際に private変数に設定したい変数が入って渡される。

この paramsというオブジェクトは STLのマップコンテナという型をもっており、通常の配列データのよ

うに params[key] という形でデータをとるが、ここで用いているマップは keyの部分に string dataを取って

paramsのデータを選択する。例にあるように、params[”K”]と指定すると”K”という stringデータを key

としてデータを取り出す。

また取り出した dataも string形のデータとしているので、double型に変更して kconstというメンバーに

代入したければ例に記すように

kconst = atof(params["K"].c_str());

というようなプログラムを書く必要がある。

paramsの key、dataの組み合わせの UDFからの入力方法に関しては後述するが、プログラムにおいては

複数の key、dataの組み合わせからなる paramsを引数として取り、コンストラクタにおいて定義した private

メンバーにデータを代入する。

B.3.4 calcForceの引数および内容

実際のポテンシャルの計算は、

double calcForce(const Vector3d& dr, Vector3d& ftmp);

というメソッドで行われるので、新たに定義したいポテシンャル関数をここに書く。Bond potentialにおい

ては dr、ftmpを引数として取り、戻り値に計算したエネルギーを返すように中身を作成する。

引数 drには結合ベクトル r1 − r0 が double x,y,zをメンバーに持つ class構造で渡される。この drとコ

ンストラクタで値をセットした privateメンバーを用いて、例に記すようにポテンシャルエネルギー U および

力（dU/dr）を計算する。計算した U は double型として戻り値に与える。dU/drは ftmpに代入することに

より、本プログラムに値を渡すことができる。ftmpも drと同様に double x,y,z のメンバーを持つクラスで

ある。

Bond potential以外の calcForceの引数は、ポテンシャルによって異なるので以下に示す。戻り値はすべて

共通でポテンシャルエネルギーを返す
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double UserAngle[1-3]::calcForce(const Vector3d dr[],Vector3d ftmp[]);

• dr[] · · · 結合角を構成する結合ベクトルの配列
r0 − r1 − r2 で結合角が構成される場合、dr[0] = r1 − r0,dr[1] = r2 − r1 に値が渡される。

• ftmp[] · · · 計算した dU/dr0,dU/dr1,dU/dr2 の配列を返す

double UserTorsion[1-3]::calcForce(const Vector3d dr[],Vector3d ftmp[]);

• dr[] · · · 結合二面角を構成する結合ベクトルの配列
r0 − r1 − r2 − r3で結合二面角が構成される場合、dr[0] = r1 − r0,dr[1] = r2 − r1,dr[2] = r3 − r2 に値

が渡される。

• ftmp[] · · · 計算した dU/dr0,dU/dr1,dU/dr2,dU/dr3 の配列を返す

double UserPairInteraction[1-3]::calcForce(const Vector3d r[], Vector3d ftmp[]);

• r[] · · · Interaction siteを定義する atomの座標の配列　

1原子で定義する site同士の相互作用の場合 r[0]に atom0の座標、r[1]に atom1の座標が入って渡され

る。2原子で定義する site同士の場合は r[0]、r[1]に site0を定義する 2つの atomの座標、r[2]、r[3]

には site1を定義する 2つの atomの座標が入って渡される。

• ftmp[] · · · 計算した dU/driを、r[]で渡された atomの Indexに対応して、同じ長さの配列として返す。

double UserExternalField[1-3]::calcForce(

const Vector3d r[], Vector3d ftmp[], SymMat3x3 vtmp[],Vector3d wtmp[]);

• r[] · · · Interaction siteを定義する atomの座標の配列

• ftmp[] · · · r[]で渡された atomに対応した dU/dri を返す

• vtmp[] · · · 圧力を計算する際に用いるビリアル項−rifj を r[]で渡された atomに対応した配列として返

す。vtmp[]の各要素は double xx, yy, zz, yz, zx, xyをメンバーに持つクラスである。

• wtmp[] · · · External fieldとして壁面のポテンシャルを与えて、壁面にかかる圧力Wall pressureを計算

する場合、wtmp[] に r[]で渡された atomに対応した forceを含む配列を返す。

たとえば、xy平面上の z=0 and Zmaxの位置に壁がある場合、r[i]に対応するwtmp[i]は

1/2(dUwall at z=0(r)/dr− dUwall at z=Zmax(r)/dr) と定義する。

（壁の面積で割ることにより圧力を計算するため、両面に壁がある場合、COGNACにおける圧力の定

義に従い、z=Zmaxにおける forceの符号を変えて和を取り平均する）定義する外場が壁面のポテンシャ

ルでない場合、あるいは壁にかかる圧力を計算する必要がない場合は無視してよい。
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B.3.5 UserPairInteraction[1-3]::calcDragForceの引数および内容

UserPairInteractionにおいては calcForceに加えて、DPD法で計算される遥動－散逸力のように、2原

子間の距離および速度差より力を計算する関数、calcDragForceを定義することが出来る。

この関数の引数は以下のようになっている。

double UserPairInteraction[1-3]::calcForce(const Vector3d r[], const Vector3d v[],

Vector3d fdissipative[], Vector3d frandom[])

• r[] · · · Interaction siteを定義する atomの座標の配列　

1原子で定義する site同士の相互作用の場合 r[0]に atom0の座標、r[1]に atom1の座標が入って渡され

る。2原子で定義する site同士の場合は r[0]、r[1]に site0を定義する 2つの atomの座標、r[2]、r[3]

には site1を定義する 2つの atomの座標が入って渡される。

• v[] · · · Interaction siteを定義する atomの速度の配列　

配列のインデックスと atomとの対応は r[]と同様

• fdissipative[] · · · 散逸項由来の力を、r[]で渡された atomの Indexに対応して、同じ長さの配列として

返す。

• frandom[] · · · ランダム力を、r[]で渡された atomの Indexに対応して、同じ長さの配列として返す。

圧力計算のためのビリアル項を計算する際、fdissiaptive[]は含まれるが frandom[]は含まれない。

• 戻り値　 · · · ポテンシャルエネルギー（通常用いることはない）

B.3.6 UserPairInteraction[1-3]::calcTailCorrectionの引数および内容

UserPairInteractionにおいては calcForce、calcDragForceに加えて、ポテンシャルおよびビリアル項

の tail correctionを行うためのメソッド calcTailCorrectionを追加することができる。以下に “src”ディレ

クトリにある “userpaitinteraction1.cpp”の中の calcTailCorrectionの部分を例に示す。

この例では文献 [56]にしめされている方法で、Lennard-Jonesポテンシャルの tail correctionを行っている。

SymMat3x3 UserPairInteraction1::calcTailCorrection(

double& ene, int n1, int n2, const double volume)

{

SymMat3x3 tailVirial(1.0,1.0,1.0);

double tailVir;

double temp1,temp2,temp3;

double sigsix,sigtwelve,rcnine,rcthree;

sigsix = sigmaSq*sigmaSq*sigmaSq;

sigtwelve = sigsix*sigsix;

rcthree = cutOff*cutOff*cutOff;

rcnine = rcthree*rcthree*rcthree;

temp1 = 8.0*PI*epsilon*(double)n1*(double)n2/(3.0*volume);

temp2 = sigtwelve/(rcnine*3.0);

temp3 = sigsix/rcthree;
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tailVir = -2.0*temp1*(2.0*temp2 - temp3);

tailVirial *= tailVir;

ene = temp1*(temp2 - temp3);

return tailVirial;

}

引数、戻り値は以下の内容である。

• ene · · · tail correctionで補正されるポテンシャルエネルギー値

• n1,n2 · · · システムに含まれる相互作用を計算する interaction siteの数

同一の site同士の場合は n1=n2

• volume · · · ユニットセルの volume

• 戻り値 · · · tail correctionで補正されるビリアル項
SymMat3x3というdouble xx, yy, zz, yz, zx, xyをメンバーに持つ class object（例では tailVirial）

を作成し値を返す。

また上記例で使われているメンバーとして以下のものがある

• cutOff · · · cut off距離
PairInterctionの基底クラスのメンバーとして持つ

• PI · · · π = 3.1415....の値

COGNACのグローバルバラメータとして定義されている

• sigmaSq、epsilon · · · UserPairInteraction1の privateメンバー

B.3.7 UserExternalField[1-3]::setCellの引数および内容

UserExternalFieldにおいては calcForceに加えて、ユニットセルの情報を引数として毎ステップ取り込

んで、ユニットセルの変化に対応した、ポテンシャルを設定することが出来る。たとえば、体積変化に応じた

外場の変化、壁のポテンシャルを設定する場合、壁表面積の変化によるポテンシャルの変化などを記述するこ

とが出来る。

以下に示す例は、COGNAC組み込みの ExternalField、LJWallの例で、非直交セルになった場合、エ

ラーを投げて終了するような処理を行っている。

void LJWall::setCell(const SymMat3x3& cell){

if(cell.yz ! = 90.0 || cell.zx != 90.0 || cell.xy != 90.0 ){

throw NotSupport("LJ_Wall potential to non-rectangular cell");

}

c_shape = cell;

}
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ここで用いられている引数 cellは double xx, yy, zz, yz, zx, xyをメンバーに持つクラスで、ユニット

セルサイズ a, b, c, alpha, beta, gammaが渡される（角度は degree）

また上記例で使われている c shapeはExternalFieldクラスの privateメンバーであり、cellと同じ Sym-

Mat3x3型である。

B.4 COGNACのリコンパイル

新たにユーザー定義ポテンシャルを追加した場合、COGNACをリコンパイルする必要がある。一般的な

コンバイルの方法は付録 Aを参照。

その際に、たとえば “userbond2.cpp”のように実装ファイルを新たに作成した場合は、“Makefile”あるいは

Visual studioの場合はワークスペースにソースファイルを追加する必要があるので注意。

B.5 UDFにおけるパラメータ入力

実際に入力 UDFにおいて、追加したユーザー定義ポテンシャル関数を使用する際の方法をしめす。例えば

User Bondの場合 §5.2.4に示すように、Index、Parameters[].Name、Parameters[].Valueに各々以下

のようにデータを入力することにより、User Bond として新たに作成したクラスにデータを渡すことが出

来る。

• Index · · · User potentialのクラス名の Indexに対応する

例えばUser Bondにおいて Index=1と指定するとUserBond1 クラスの内容がそのポテンシャルと

して使用される。そのためこの Indexは 1-3の整数を取る。

• Parameter[].Name · · · コンストラクタの引数であるマップ、paramsの Keyに対応する

paramsのデータを指定する Keyとして任意の string dataを与える

• Parameter[].Value · · · コンストラクタの引数であるマップ、paramsのデータに対応する

入力においては、すべて string dataとして与えられるので前出のように必要に応じてコンストラクタで

型変換しなければいけない。

Parameter[]は使用するユーザー定義ポテンシャル関数で使用する private変数の数だけの要素を持つ必要が

ある。
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付 録C 分子構造ファイルのインポート

COGNACでは、SILKというビルダーにより分子のアーキテクチャーを定義する方法に加え、市販（あ

るいはフリー）の分子ビルダーにより作成した、分子アーキテクチャーおよび立体構造を、GOURMETの

MoleculeBuilderを用いてCOGNAC入力UDF上にインポートすることが出来る。ここでは、分子構造を

記述する良く知られたフォーマットであるmolファイルを例にとり、ユナイテッドアトムモデルのテトラデカ

ン（C14H30）1分子のmolファイルをCOGNACの UDFにインポートする。方法について、簡単なチュー

トリアルとして紹介する。

• 本チュートリアルでは、分子の結合情報と座標情報についてのファイル変換を　行うことのみを目的と
しいる

• Linux環境で作業する場合は、ディレクトリ名を適当に読み替えること

1. COGNACインプットファイルの作成

作業用ディレクトリをつくる。（ここでは、“C:\work octa”とする）“sample\molfile sample”以下にあ

る “c14.mol”を、このディレクトリに置く。　次に、エディタで”test.udf”という名前のテキストファイ

ルを　作成する。

　そのテキストファイルの一行目に

　\include {"cognac92.udf"}

　とだけ、記述する。保存先として” c:\work octa\test.udf”を指定し、保存して終了する。（この段階
では”c:\work octa\test.udf”というファイルが作られている）

2. GOURMETから”test.udf”を開く

　GOURMETを起動し、”test.udf”を開く。（GOURMETのメニューから File→ Open）

3. ファイルのインポート

　GOURMETのメニューから　 Tool → MoleculeBuilder　を選択する。　MoleculeBuilder

の画面がポップアップされるので以下の情報を入力する。

Select File Filter Type: molfile format Filter

Data File: c:\work_octa\c14.mol

Input UDF: c:\work_octa\test.udf

Output UDF: c:\work_octa\test.udf
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• Data Fileとは、変換元のファイルを指す。

• 本例では、Input UDFと Output UDFを同じ名前”test.udf”にすること

• GenerateElectrostatic Site のチェックボックスはOFF（チェックをつけない）にすること。

　　次に、OKを選択する　Disregard Current Changing?　いうメッセージに対してYesを選択。

　すると、Openしている”test.udf”の Set of Moleculesと Structureに、新しく分子のアーキテク

チャーおよび座標データがインポートされる。

4. 変換結果の描画

　GOURMET上で、VIEWER show を用いて描画する。（第 3章中 Actionによる分子構造の表

示の項参照）

• 立ち上がるウィンドウに示される選択項目の内、bcを off とすること。mol file をインポートした

時点では境界条件が設定されていないので、bc = on あるいは atomにすると分子構造が正しく表

示されない。

　テトラデカン（１分子）のユナイテッドアトムモデル（トランス構造）が　線画で表示される。
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