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環境設定
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• LAMMPS及びCygwinの入手とセットアップ
以下のリンク先の「Windows版LAMMPSのインストール手順」 に従い、LAMMPSおよび
Cygwinをセットアップする。
https://winmostar.com/jp/manual_jp.html
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「MD＞散逸粒子動力学法＞DPDセルビルダ」を選択する。
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I. 初期座標の作成



I. 初期座標の作成
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Monomers Availableの「A」を選択し、「# of Monomers」に「3」を入力して「Add」を押す。
次に、同様に、「B」を選択し、「# of Monomers」に「3」を入力して「Add」を押す。

# of Monomers

の上のAddを押
す
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I. 初期座標の作成
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「# of Polymers」に「1440」を入力して「Add」を押す。
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I. 初期座標の作成
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「Density」に「5」（単位は無次元）を入力して「Build」を押す。その後「Close」を押す。

作成された初期座標が
表示される
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I. 初期座標の作成
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表示をわかりやすくするため、「表示＞周期境界折り返し表示＞原子」を選択する。

周期境界をまたいだ粒子が
折り返されて表示される
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II. ポテンシャルの設定
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「MD>散逸粒子動力学＞ポテンシャル編集」を選択し、DPC Potential Editorを起動する。
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「New」ボタンをクリックし、ポテンシャルファイルを新たに作成する。
Enter nameで「groot」と入力し、「OK」する。

II. ポテンシャルの設定
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「Nonbond」タブを選び、リストから「A  B  15.00 1.00」と表示された行を選び、
その下の左側のテキストボックスの値を15から21に変更し、「Set」する。
（Aij、Rcutともに単位は無次元）
任意のモノマーについてAijを決める方法は何通りかあるが、例えば「Winmostar

Gromacsチュートリアル 溶解度・χ・DPDパラメータの算出」の方法がある。

II. ポテンシャルの設定
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「OK」ボタンを押し、Potential Editorを終了する。

II. ポテンシャルの設定
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III. LAMMPSの設定
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「MD＞LAMMPS＞キーワード設定」を選択する。
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III. LAMMPSの設定
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① UnitsをLJに変更
② Ensembleをnveに変更
③ # of Time Stepsを50,000に変更
最後に、左下の「OK」を押す。
（表示される温度・圧力・時間は無次元）
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III. LAMMPSの設定
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必要に応じて、OptionタブにてMPI並列数の指定を行う。
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IV. LAMMPSの実行
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「MD＞LAMMPS＞LAMMPS実行」を選択する。

計算終了

ファイル名に「DPD」と入力し保存をクリックする。
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V. 結果の表示
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「MD＞LAMMPS＞トラジェクトリ読み込み」にてデフォルトで選択されたファイルを開く。

ミクロ相分離を起こし、ラメラ相
が表れていることが分かる
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[Start]および[End]により分子に分岐（Branch）を導入できる。

[Start]：直前の粒子から分岐を発生
[End]：[Start]で開始した分岐を終了

補足1： 分岐の作成

例）星形ポリマー

櫛形ポリマー
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補足2： 古典MDの座標への変換
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DPDで取得した粒子配置から、古典（全原子）MDの座標を取得したい場合は、
「MD＞ポリマー＞モノマー割り付け」を選ぶ。
「Monomer」欄において、各粒子に対してどのモノマーを割り付けるか指定し、
「Density」を指定した後、「Build」する。
モノマーは、「MD＞ポリマー＞モノマー登録」にて登録されている必要がある。
（詳細は「Winmostar LAMMPSチュートリアル ポリマーモデリング」を参照）
ただし、粒子数が多いほど変換に長い処理時間が必要となる。

2016/12/28 Copyright (C) 2017 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.



202016/12/28 Copyright (C) 2017 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.


