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SCIGRESS MEの基本操作
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「スタート」メニュー から
「プログラム」 または 「すべてのプログラム」

→「SCIGRESS ME 2.1 特別版」
→「SCIGRESS ME」
を選択します

SCIGRESS ME の起動方法
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SCIGRESS ME の終了方法

「ファイル」→「終了」をクリック
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シミュレーションのながれ

モデリング
相互作用設定
計算条件設定

各時刻における
各原子の位置・速度

系の温度・圧力など
熱力学量

分子動力学計算

統計処理

結果表示
出力データ
（一次情報）

Ｎｅｗｔｏｎ
方程式

入力データ

アニメーション
グラフ

■二次解析
静的性質：二体相関関数など
動的性質：拡散定数など
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例題

α鉄のシミュレーションを行う
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入力データの作成

a. モデリング
計算対象（分子・系）の作成

b. ポテンシャル設定
結合・非結合相互作用のポテンシャルを設定する

c. 計算条件設定
c-ⅰ. 実験的条件

温度・圧力など現実の実験でも設定するもの
c-ⅱ. 計算的条件

ステップ数などシミュレーション特有のもの
T=298K

Total step=1000step
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モデリング

系のモデリングは以下のように行う

(1) Feの基本セル(体心立方格子,格子定数2.8665Å)を作成する
(2) 基本セルを5×5×5で積み重ねる
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「モデリング」→「ＭＤセルの作成」 をクリック

モデリング
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種類は「テンプレート」、グループは「基本単位形」、
テンプレートは「BCC(a_Fe)」を選択し、「次へ」をクリック

モデリング
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(置き換えない) を選択し、「次へ」 をクリック

モデリング
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「積み重ね数」の「a軸」、「b軸」、「c軸」を全て5に設定し、「完了」をクリック

モデリング

12



All Rights Reserved, Copyright (C) FUJITSU LIMITED 2013

「基本セル定数」を設定（2.8665×5=14.3325Å)し、
「基本セル定数の設定を適用」をクリック

(*) αFeの格子定数は、
FSポテンシャルの
論文記載の値
2.8665Å
を使用する

モデリング
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ポテンシャル設定

[参考文献] Phil. Mag., A 50, 45, (1984)

Erratum: Phil.Mag., A 53, 161, (1986)

多体力項

二体力項

c (Å) C0(eV) C1(eV/Å) C2(eV/Å**2)

3.4 1.2371147 -0.3592185 -0.0385607

A(eV) d(Å) β

1.828905 3.569745 1.8

格子定数(Å)

2.8665

Finnis Sinclairポテンシャル
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「シミュレーション」→「ポテンシャル関数の設定」を選択

ポテンシャル設定
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「Fe -- Fe」を選択し、「設定」をクリック

ポテンシャル設定
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「共通ライブラリ¥Inorganic¥EAM¥FinnisSinclair_Type¥FS」を選択し、
「OK」をクリック

ポテンシャル設定
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設定状況が100%になっていることを確認し、 「OK」をクリック

ポテンシャル設定
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計算条件設定

「シミュレーション」→「計算条件の設定」 をクリック

19



All Rights Reserved, Copyright (C) FUJITSU LIMITED 2013

アンサンブル NTP

総ステップ数 5000 steps

時間刻み幅 0.5 fs

出力開始ステップ 100 step

出力間隔ステップ 100 steps

温度 0.1K（一定）

圧力 1 atm (一定)

周期境界条件 適用する

計算条件

計算条件を設定し、「適用」、 「OK」をクリック

計算条件設定
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「ファイル」→「名前をつけて保存」 をクリック

入力データの保存
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ファイル名（ Fe_1 ）を入力し、「保存」をクリック

入力データの保存

22



All Rights Reserved, Copyright (C) FUJITSU LIMITED 2013

「シミュレーション」→「計算実行」 をクリック

計算実行
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「実行」をクリック

計算実行
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計算実行

「原子配置リアルタイム表示」をクリック

「モニター変数リアルタイム表示」をクリック

(*) 再度クリックしてチェックを外せば、各ウインドウが閉じます
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計算終了

計算結果情報を確認後、「OK」をクリック
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原子配置のアニメーション表示

「結果」→「原子配置」をクリック
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原子配置のアニメーション表示

「再生」ボタンをクリック

倍速逆再生

逆再生
倍速再生 録画
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モニター変数の表示

「結果」→「モニター変数」をクリック

29



All Rights Reserved, Copyright (C) FUJITSU LIMITED 2013

モニター変数の表示

「グラフ」→「表示項目」をクリック
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表示項目の選択

「温度」と「体積」をクリックしチェックをはずす
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表示項目の選択

「格子定数(a)」, 「格子定数(b)」, 「格子定数(c)」をクリックしチェックを入れる

「適用」をクリック

「閉じる」をクリック
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マーカーの表示

「マーカーの表示切り替え」をクリック
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グラフの統計情報を見る

「ツール」→「統計情報」をクリック
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グラフの統計情報を見る

「2点選択」をクリック

グラフ上のマーカを2点選択（十字の交差点をマーカーに合わせ、クリック)
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グラフの統計情報を見る

「平均値」を確認する
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