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概要
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• Si結晶の1 atmにおける融点を、固液界面系のNPH一定計算から算出する。

注意点：
• 分子の種類、初期密度に応じて平衡化に必要なステップ数は本例と異なる場
合はあります。

• 相互作用計算方法や力場も計算結果に大きく影響します。
• システムサイズ（固相のリピート数）、初期温度、接触面の違いも結果に影響
を与えます。

固相の平衡化

液相の平衡化

界面系の作成 界面系の平衡化 結果の解析
界面系の
NPH一定計算



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. 固相の作成
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本チュートリアルでは、シリコンの融点を計算する。
[固体]-[結晶ビルダ]を起動し、[File]-[Open]からサンプルフォルダ内のsi.cifを開く。
（デフォルトではC:¥winmos8¥samples¥si.cif）
あるいは、以下の設定を用いて結晶ビルダ上でSi結晶を作成する。

Crystal system： Cubic

Space group ： Fd-3m (227)

Lattice constants ： a=5.4309 Å
Asymmetric unit： Si (0.0 0.0 0.0)



I. 固相の作成
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[Edit]-[Repeat]にて3 x 3 x 3のセルを作成する。その後、[File]-[Save]にて
構造を保存する。ここでは仮にファイル名を「si333.cif」とする。



II. 固相の平衡化
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固体ビルダは[File]-[Exit]で閉じ、メイン画面の[ファイル]-[開く]から先ほどの
「si333.cif」を開く。



II. 固相の平衡化
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[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]を開き、一旦右下の「Reset」ボタンで設定を
クリアする。「Units」を「metal」、「Pair Style」を「tersoff」、「Potential File」を
「SiC_1989,tersoff」、「Ensemble」を「npt」、 「Time Step」を「0.0001」、 「Temperature」を
「2300」に設定し、左下の「OK」を押す。



II. 固相の平衡化
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[MD]-[LAMMPS]-[LAMMPS実行]をクリックし、ファイル名を「si333.data」として
LAMMPS計算を開始する。計算終了後、[MD]-[LAMMPS]-[トラジェクトリ読み込み]
をクリックし、デフォルトで選ばれるdataとdumpファイルを開く。開いたAnimation
ウインドウで最終構造を選択して表示し、Animationウインドウを閉じる。



II. 固相の平衡化

92017/10/01 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

[編集]-[周期境界折り返し]をクリックし、以下のようなウインドウが表示される
ので、「いいえ」を選択する。また、[表示]-[周期境界折り返し表示]で「原子」
を選択する。
その後[ファイル]-[名前を付けて保存]にて「si_solid.cif」として保存する。



III. 液相の平衡化
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[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]を開き、「Ensemble」を「nvt」、「Temperature」を
「6000」に設定し、左下の「OK」を押す。そして、[MD]-[LAMMPS]-[LAMMPS実行]
をクリックする。ファイル名は「si_liquid.data」とする。



III. 液相の平衡化
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計算終了後、[MD]-[LAMMPS]-[トラジェクトリ読み込み]をクリックし、デフォルトで
選ばれるdataとdumpファイルを開く。開いたAnimationウインドウで最終構造を選択して
表示し、Animationウインドウを閉じる。



III. 液相の平衡化
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[編集]-[周期境界折り返し]をクリックし、以下のようなウインドウが表示される
ので、「いいえ」を選択する。
その後[ファイル]-[名前を付けて保存]にて「si_liquid.cif」として保存する。
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[MD]-[界面ビルダ]を開き、「Cell 1」の「Browse」ボタンで「si_solid.cif」を、
「Cell 2」の「Browse」ボタンで「si_liquid.cif」をそれぞれ選択する。
次に「Direction」タブの「Interval」を「2」に設定し、「Build」をクリックする。

IV. 固液界面系の作成
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ファイル名は「si_sle.cif」とし保存すると、以下のようなウインドウが現れるので
「OK」を押す。Interface Builderウインドウは「Cancel」ボタンで閉じる。
メイン画面の赤いXのカメラのボタンをクリックすると界面の様子が見える。

IV. 固液界面系の作成
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[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]を開き、「Ensemble」を「npt」、「Temperature」を
「2300」、「Pressure Control」を「z」に設定し、左下の「OK」を押す。そして、[MD]-
[LAMMPS]-[LAMMPS実行]をクリックする。ファイル名は「si_sle.data」とする。

V. 界面系の平衡化
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計算終了後、[MD]-[LAMMPS]-[キーワード設定]を開き、「Extending Simulation」を
チェックし、「# of Time Steps」を「100000」、「Ensemble」を「nph」に設定し、
「Generate Velocity」のチェックを外し、左下の「OK」を押す。そして、[MD]-
[LAMMPS]-[LAMMPS実行]をクリックする。

VI. 融点の算出
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計算終了後、[MD]-[LAMMPS]-[エネルギー変化]を開き、デフォルトで選ばれるロ
グファイルを開く。「Temp」にチェックを入れ「Draw」ボタンを押すと温度変化が表示
される。

VI. 融点の算出

参考文献： S. Yoo, X. C. Zeng and J. R. Morris, J. Chem. Phys., 120, 3, (2004), 1654-1656.

この時の最終温度と平衡化時の
温度が一致する場合、その温度を
融点とみなせる。（参考文献）

ここでの最終温度は2600 K付近
であった。一方で平衡化時の温度
は2300 K（p16を参照）であった。
つまり、この温度は融点ではない。
最終温度（ここでは2600 K）を平
衡化時の温度として採用し、再度ll.
からVl.までの手順を繰り返す必要
がある。
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