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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。



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

https://winmostar.com/jp/manual_jp.html


I. 系の作成
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[固体]-[結晶ビルダ]を起動し、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。
次に、[Edit]-[Repeat]にて10×10×10にスーパーセル展開する。
最後に[File]-[Save As]から「al101010.cif」として保存し、[File]-[Exit]をクリックする。
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メイン画面の[ファイル]-[開く]から先ほどの「al101010.cif」を開く。 次に、[MD]-
[LAMMPS]-[キーワード設定]をクリックする。

II. 系の平衡化



62017/10/01 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

「Preset」に「NPT (fast)」、「Units」に「metal」、「Pair Style」に「eam/alloy」、
「Potential File」に「Al_zhou.eam.alloy」、「Pressure Control」に「xyz」を指定し、
「Generate Velocity」にチェックを入れ「OK」ボタンを押す。

II. 系の平衡化
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[MD]-[LAMMPS]-[LAMMPS実行]をクリックし、保存する.dataファイルの名前を
指定すると計算が開始される。ここでは仮に「al101010.data」とする。

II. 系の平衡化
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[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]をクリックし、「Extending Simulation」に
チェックを入れ、「# of Time Steps」に「10000」、「Pressure Control」に「xy」を指定し、
「Generate Velocity」のチェックを外す。次に「Non-equilibrium (1)」タブで、
「Enable Elongation」にチェックを入れ、「Eng. Strain Rate」に「0.01」を入力し、
「OK」をクリックする。次に、[MD]-[LAMMPS]-[LAMMPS実行]をクリックする。

III. 伸長計算
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[MD]-[LAMMPS]-[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。「Energy Terms」の「Pzz」と「EngStrai」にチェックを入れ「Draw」ボタンを押す。
次に、「Excel」ボタンを押す。

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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次に[MD]-[LAMMPS]-[トラジェクトリ読み込み]でデフォルトで選択されるdata, dump
ファイルを開く。メイン画面で緑色のカメラを選択しz方向を横にとる。アニメーションを
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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