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概要・注意点
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• 本チュートリアルでは、Al結晶の伸長計算の手順を示します。

• ターゲットとなる物質の種類、初期密度に応じて平衡化に必要なステップ数
は変化します。

• 相互作用の計算方法、力場の種類、スーパーセルのサイズ、伸長速度も結
果に影響を与えます。



本機能を用いるためには、LAMMPSとCygwinのセットアップが必要です。

• https://winmostar.com/jp/download_jp.htmlのインストール方法のWindows用の
LAMMPSとCygwinの設定手順に従います。

動作環境設定
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https://winmostar.com/jp/download_jp.html


I. 系の作成
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1. 固体 | 結晶ビルダをクリックする。
2. Cubic 225 Fm-3m、a=4.0495 Å、(0.0, 0.0, 0.0)にAlが置かれた結晶を作成する。
3.   OKをクリックする。



I. 系の作成
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1. 固体 | スーパーセルを作成...をクリックする。
2. 10×10×10のスーパーセルを作成し、OKをクリックする。
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1. ソルバ一覧からLAMMPSを選択し、 (キーワード設定)をクリックする。
2. Resetをクリックする。

II. 系の平衡化
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1. PresetにNPT (fast)を選択する。
2. Unitsにmetal、Pair Styleにeam/alloy、Potential FileにAl_zhou.eam.alloy、

Pressure Controlにxyzを指定し、Generate initial velocityにチェックを入れる。
3.    Runをクリックする。ファイル名をal101010.dataとして保存する。

II. 系の平衡化
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1. (キーワード設定) をクリックする。
2. Extending Simulationにチェックを入れ、# of Time Stepsに10000、

Pressure Controlにxyを指定し、Generate initial velocityのチェックを外す。
3. Non-equilibrium (1)タブで、Enable elongationにチェックを入れ、

Eng. Strain Rateに0.01を入力する。
4.   Runをクリックする。

III. 伸長計算
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1. (エネルギー変化)をクリックし、デフォルトで選ばれるファイルを開く。
2. Energy TermsのPzzとEngStraiにチェックを入れ、Drawボタンを押す。
3. Options | Open Excelをクリックする。

IV. 結果解析
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CSVを開き、x軸に3カラム目（工業ひずみ）、y軸（Pzz）に2カラム目に-1を掛けた
数をプロットすると、S-S曲線が得られる。

IV. 結果解析
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1. (トラジェクトリ読み込み) をクリックし、
デフォルトで選択されるdata, dumpファイルを開く。

2.      (Y軸方向から表示)をクリックする。
3.      (再生)すると、欠陥が発生する様子が大雑把に確認できる。

IV. 結果解析
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/
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