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１ このプログラムでできること 

 このプログラム（MXDORTO, MXDTRICL）は古典分子動力学計算を実行するために作成

されました。オリジナルは河村雄行先生が開発されてきたものです。MXDORTO, MXDTRICL で

は主に無機結晶と水分子を計算対象とします。MXDORTO, MXDTRICL を利用するメリットとし

ては、基本的に分子ごとの番号付けが必要なく、初期構造ファイルの作成が非常に簡便であること

です。 

 

 MXDORTO: 直交座標系の計算向け 

 MXDTRICL: 三斜晶系、単斜晶系、せん断変形の計算向け 

 

計算実績例 

 雲母・粘土鉱物 

 炭酸塩鉱物 

 グラファイト 

 シリケートメルト 

 塩化物 

 塩水 

 水・氷 

    など 
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3 初期ファイルの中身 

3.1 計算条件の設定（file05.dat） 

file05.dat の例を図３.1 に示す。 

 

各数字とキーワードは書式付きフォーマットで記述する必要がある。つまり、各数

字とキーワードは決まった位置に書く必要がある。例えば“START”は 2 行目、

左詰め、１～５列目に書く。 

（１行目）“MD.......I..”このまま手を加えない。 

（２行目、計算開始条件とタイトル） 

[1-10 列目]  

  START: file07.dat から座標・速度を元に計算スタート 

  CONTINUE: file09p.dat から座標を元に計算スタート 

  RESTART: 初期座標から計算スタート 

  ［11-70 列目］ 

  計算のタイトルを記入（例：Phlogopite） 

（３行目、計算ステップ数と結果の出力） 

[1-10 列目] file06.dat への出力データ量 

ECONOMY: 少 

NORMAL: 中 

 
図３.1 file05.dat の記入例（左の数字は行番号） 
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DETAIL: 多 

[11-20 列目] 計算ステップ数 IRECRD1 

[21-30 列目] 動形分布関数等で使うステップ数 IRECRD2 

[31-40 列目] file07.dat を更新するステップ間隔 IRECRD3 

[41-50 列目] file09p.dat に出力するステップ間隔 IRECRD4 

[51-60 列目] file09v.dat に出力するステップ間隔 IRECRD5 

[61-70 列目] 空白 

（４行目、時間刻みと kJ/mol エネルギーの定義） 

[1-10 列目] 二体相関関数等のデータ蓄積設定 

NOACCUM: IRECRD2 ステップごとにデータを初期化 

ACCUM: 全計算ステップでデータ蓄積 

[11-20 列目] 運動方程式の時間刻み (fs) 

[21-30 列目] kJ/mol 単位にするための換算係数の指定 FORML 

 FORML=1.0: 原子１のアボガドロ数を 1 mol とする。 

 原子４のアボガドロ数を 1 mol としたい場合 

 FORML = NION(1)/NION(4) 

ここで NION(1)は計算セル内の原子１の個数、NION（４）は

原子４の個数 

[31-40 列目] クーロンエネルギーの実空間のカットオフ距離 

RCUT(1) 

 RCUT(1) < 0.01 の場合、RCUT(1)=15.0 Åと設定される。 

[41-50 列目] 短距離力のカットオフ距離 

 RCUT(2) 

 RCUT(2) < 0.01 の場合、RCUT(2)=7.5Åと設定される。 

[51-60 列目] 空白 

[61-70 列目] 空白 

（５行目、温度制御の設定） 

[1-10 列目] 温度制御方法 

T SCALING: 速度スケーリング法 

T SCALE-A: 原子種ごとの速度スケーリング法 

T NOSE: Nosé-Hoover chain 法(圧力制御との併用不可) 

T NO-CNTL: 温度制御無し 

[11-20 列目] 設定温度（K）TMPGET 

[21-30 列目] -0.1: 設定温度に到達するまでの NTSTEP（31-40 列

目に記載）ステップ辺りの温度変化 DELTMP 

T NOSE の場合には 1.e-7 とする。 

[31-40 列目]  

T SCALING と T SCALE-A の場合 NTSTEP：温度制御を行う
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ステップ間隔 

T NOSE の場合、周波数 ω1 (cm−1, 熱浴１) 

[41-50 列目] T NOSE の場合、周波数 ω2 (cm−1, 熱浴 2) 

[51-60 列目] T NOSE の場合、周波数 ω3 (cm−1, 熱浴 3) 

[61-70 列目] T NOSE の場合、周波数 ω4 (cm−1, 熱浴 4) 

（6 行目、圧力制御の設定） 

[1-10 列目] 圧力制御方法 

P SCALING: 圧力スケーリング法 

P NO-CNTL: 圧力制御無し 

[11-20 列目] 設定応力 Pxx (GPa)（直方体セルで x 方向） 

[21-30 列目] 設定応力 Pyy (GPa)（直方体セルで y 方向） 

[31-40 列目] 設定応力 Pzz (GPa)（直方体セルで z 方向） 

（7 行目、体積制御の設定） 

[1-10 列目] 体積制御方法 

 V         : 圧力制御による自動変形 

 V CONST. : 体積固定 

[11-20 列目] 空白 

[21-30 列目] 空白 

[31-40 列目] 空白 

[41-50 列目] 空白 

[51-60 列目] 空白 

[61-70 列目] 空白 

（８行目、ポテンシャルモデルの設定） 

[1-10 列目] ポテンシャルモデルの選択 

BMH-EXP 

MORSE 

BUSING 

STSUNE 

L-J: Lennard-Jones model 

VASHISHTA 

[11-20 列目] Ewald 法の自動最適化モード(MODE=1.-6.)、数字が

大きいほど高精度。 

[21-30 列目] Ewald 法の加速収束因子α 

 ALPHA  



7 
 

ALPHA < 0.001 の場合、自動設定 

[31-40 列目] 空白 

[41-50 列目] 空白 

[51-60 列目] 空白 

[61-70 列目] 空白 

（9 行目-14 行目、原子種の設定、行数は原子種の数による） 

[1 列目] 原子種の番号 IO (1,2,3,…,8,9,A,B,…,J,K)最大 20 種 

[2 列目] 原子座標の固定の有無 FIX 

空白：座標の固定無し 

   ―：その原子種の座標を固定 

[3-4 列目] 原子種の記号 ATOM 

[5-10 列目] 原子数 nIO 

[11-20 列目] 価数 qIO 

[21-30 列目] 原子量 mIO (g/mol) 

[31-40 列目] ポテンシャルモデルによる数字（ポテンシャルモデルを

参照） 

[41-50 列目] ポテンシャルモデルによる数字 

[51-60 列目] ポテンシャルモデルによる数字 

（15 行目、ポテンシャルモデルによる）[1-70 列目] 空白  

（16-20 行目、ポテンシャルモデルによる）[1-70 列目] パラメータ  

（21 行目）[1-70 列目] 空白  

（22 行目、オプションの設定、複数オプションの場合には行を追加） 

[1-10 列目] VELOCITY (オプションの記入欄) 

[11-20 列目] オプションによる数値 OP1 

[21-30 列目] オプションによる数値  OP2 

[31-40 列目] オプションによる数値  OP3 

[41-50 列目] オプションによる数値  OP4 

[51-60 列目] オプションによる数値  OP5 

[61-70 列目] オプションによる数値  OP6 

（23-24 行目）[1-70 列目] 空白  

（25 行目）[1-70 列目] “MD.......I..”このまま手を加えない。 

（26 行目）[1-70 列目] “STOP     ”このまま手を加えない。 

 

3.1.1 ポテンシャルモデル 

3.1.1.1 BMH-EXP 

 

 1-7 列 11-20 21-30 
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８行 BMH-EXP MODE ALPHA 

 

 1 列 2 3-4 5-10 11-20 

９行-

(8+NCOMPO)行 

IO FIX ATOM nIO qIO 

 21-30 列 31-40 41-50 51-60  

９行-

(8+NCOMPO)行 

mIO aIO bIO cIO  

aIO (Å): 反発直径 

bIO (Å): ソフトネスパラメータ 

cIO ((kcal/mol)1/2(Å)3): ファンデルワールス係数 

NCOMPO: 原子種の数 

 

共有結合２体項 解離エネルギー無しの場合 

 1-2 列 3-4 5-10 11-20 21-30 

(10+NCOMPO)行- IO JO 空白 D1 β1 

 31-40 列 41-50    

(10+NCOMPO)行- D2 β2    

IO, JO: 共有結合する原子種の番号 

D1 (kcal/mol): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

D2 (kcal/mol): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

β1 (Å
-1): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

β2 (Å
-1): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

 

共有結合２体項 解離エネルギー有りの場合 

 1-2 列 3-4 5-10 11-20 21-30 

(10+NCOMPO)行- IO JO 空白 D1 β1 

 31-40 列 41-50 51-60 61-70  

(10+NCOMPO)行- D2 β2 空白 1.  

 1-10 列 11-20 21-30 31-40  

(11+NCOMPO)行- 空白 D3 β3 r3  

 

IO, JO: 共有結合する原子種の番号 

D1 (kcal/mol): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

D2 (kcal/mol): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

β1 (Å
-1): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

β2 (Å
-1): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 
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D3 (kcal/mol): 解離エネルギーを決めるパラメータ 

β3 (Å
-2): 解離エネルギーを決めるパラメータ 

r3 (Å): 解離エネルギーを決めるパラメータ 

 

共有結合３体項 

 1-2 列 3-4 5-6 7-10 

(10+NCOMPO)行- IO JO KO 空白 

 11-20 列 21-30 31-40 41-50 

(10+NCOMPO)行- f θ rm gr 

IO, JO, KO: 共有結合する原子種の番号 

f (10-18 kJ): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

θ (°): 共有結合の角度を決めるパラメータ 

rm (Å): 共有結合距離を決めるパラメータ 

gr (Å
-1): 共有結合距離を決めるパラメータ 

 

3.1.1.2 MORSE 

 

 1-5 列 11-20 21-30 

８行 MORSE MODE ALPHA 

 

 1 列 2 3-4 5-10 11-20 

９行-

(8+NCOMPO)行 

IO FIX ATOM nIO qIO 

 21-30 列 31-40 41-50 51-60  

９行-

(8+NCOMPO)行 

mIO aIO bIO cIO  

aIO (Å): 反発直径 

bIO (Å): ソフトネスパラメータ 

cIO ((kcal/mol)1/2(Å)3): ファンデルワールス係数 

NCOMPO: 原子種の数 

 

Morse２体項 

 1-2 列 3-4 5-10 11-20 21-30 

(10+NCOMPO)行- IO JO 空白 De β 
 31-40 列 41-50    

(10+NCOMPO)行- re     

IO, JO: 共有結合する原子種の番号 
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D e (kcal/mol): ポテンシャルの井戸の深さを調整するパラメータ 

β (Å-1): ポテンシャルの幅を調整するパラメータ 

re (Å): 結合距離を調整するパラメータ 

 

共有結合３体項 

 1-2 列 3-4 5-6 7-10 

(10+NCOMPO)行- IO JO KO 空白 

 11-20 列 21-30 31-40 41-50 

(10+NCOMPO)行- f θ rm gr 

IO, JO, KO: 共有結合する原子種の番号 

f (10-18 kJ): 共有結合エネルギーを決めるパラメータ 

θ (°): 共有結合の角度を決めるパラメータ 

rm (Å): 共有結合距離を決めるパラメータ 

gr (Å
-1): 共有結合距離を決めるパラメータ 

 

 

3.1.1.3 L-J 

 1-5 列 

８行 L-J 

 

 1 列 2 3-4 5-10 11-20 

９行-

(8+NCOMPO)行 

IO FIX ATOM nIO  

 21-30 列 31-40 41-50 51-60  

９行-

(8+NCOMPO)行 

mIO aIO bIO   

 

𝜀𝜀 = �𝑎𝑎IO�𝑎𝑎JO 

𝜎𝜎 =
𝑏𝑏IO𝑏𝑏JO

2
 

aIO (10-16 erg) 

bIO (Å) 

 

3.1.2 オプション 

CENTER: 液体・ガスなどの計算で原子・分子をセルの中心に集める。 

 

CONSTSHEAR: [MXDTRICL のみ] セルにせん断変形を与える。 
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 OP1: a 軸の c 軸方向へのシアレート (/ps)  

 OP2: b 軸の c 軸方向へのシアレート（/ps） 

  OP3: a 軸の先端が c 軸方向に進んだ距離（Å）、計算を CONTINUE す

る場合に、それ以前にどれだけ変形していたかを積算するための値。 

  OP4: b 軸の先端が c 軸方向に進んだ距離（Å）、計算を CONTINUE す

る場合に、それ以前にどれだけ変形していたかを積算するための値。 

 

CUBE: セルの形を徐々に立方体に近づける。 

 

ELEC.FIELD: 外部電場を印加。 

 OP1: x 方向の電場 (V/m) 

  OP2: y 方向の電場 (V/m) 

OP3: z 方向の電場 (V/m) 

 

EWALD-C：[MXDORTO のみ]表面や界面の二次元の計算で周期境界条件

のために生じる双極子を消す。 

 OP1: 表面と垂直方向の軸を指定 OP1=1: x 軸; OP1=2: y 軸; 

OP1=3: z 軸 

 

VELOCITY: 原子の速度を file09pv.dat に出力。 

OP1: 出力ステップ間隔 （例 OP1＝１．毎ステップ出力） 

 

WATER-POL: [MXDORTO のみ] FIPC water モデルを使うときのパラメ

ータ指定。 

   OP1: FIPC モデルの酸素の原子種番号 

   OP2: FIPC モデルの水素の原子種番号 

 OP3: 初期配置から FIPC モデルの分子を認識するための最大 OH 間距

離（Å） 

 OP4: 誘起双極子モーメントの最大値 μm (D)。初期状態で分子間距離が

近すぎる場合に、分極が大きくなりすぎて計算がストップするのを防ぐ

ための最大値。（0.93 D: Sakuma et al., 2013） 

 OP5: 空白 

 OP6: 酸素電荷の位置 rOLP (Å) (0.2 Å: Sakuma et al., 2013) 

 

3.2 原子情報・座標・速度（file07.dat）記載中 

file07.dat は原子情報・座標・速度を記載したファイルであり、mxdinput 等のコ

マンドで作成することができる。記入例を図３.2 に示す。 

各数字とキーワードは書式付きフォーマットで記述する必要がある。つまり、各数
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字とキーワードは決まった位置に書く必要がある。例えば“Phlogopite”は 1 行

目、１～60 列目に書く。 

 

 1-60 列 61-65 66-70 72-75 

1 行 タイトル NJOB1 NJOB2 BIN 

NJOB1: このファイルを使って START や RESTART した回数 

NJOB2: CONTINUE した回数 

BIN=”BIN “の場合、file09p.dat と file09pv.dat に出力するデータがバイナリ形

式で記述される。 

 77-80 列 82-90 92-100 

1 行 ICD ndmole rOLP 

ICD=1: [FIPC モデル]計算開始時に charge.dat を読みに行く。 

ICD=0: FIPC 以外のモデル(default) 

ndmole: [FIPC モデル] 酸素の不対電子対の数が記載される。入力する必要はな

い。 

rOLP: [FIPC モデル]パラメータ。入力する必要はない。 

 

 

 
図３.2 file07.dat の記入例（左の数字は行番号） 
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 1-7 列 8-10 11-20 21-30 31-40 

2 行 NTION NCOMPO NRECRD1 NRECRD2 NRECRD3 

 

NTION: 全原子数 

NCOMPO: 原子種数 

NRECRD1: START からの計算ステップ数 

NRECRD2: PCF データ等の積算数 

NRECRD3: 現ジョブの計算ステップ数 

NRECRD4: file09p.dat に出力された計算ステップ数 

NRECRD5: file09v.dat に出力された計算ステップ数 

NRECRD6: file06.dat に出力された計算経過データ数 

NRECRD9: file09pv.dat に出力された計算ステップ数 

 

 1-2 行 3-6 7-8 9-12 … 

3 行 空白 ATOM1 空白 ATOM2 … 

4 行 NION1 NION2 … 

5 行 IONS1(1) IONS2(1)  

6 行 IONS1(2) IONS2(2)  

ATOM1-ATOM20: 原子の種類（H, O, Si など、最大 20 種） 

NION1-NION20: 原子種の数 

IONS1(1)-IONS20(1): 原子の通し番号のうち、その原子種の最も小さい番号 

IONS1(2)-IONS20(2): 原子の通し番号のうち、その原子種の最も大きい番号 

 

 1-10 列 11-20 21-30 

7 行 TEMP DELTMP TMPGET 

TEMP: 現在の温度(K) 

DELTMP: file05.dat の説明を参照。 

TMPGET: 設定温度(K) 

 

 31-40 列 41-50 51-60 

7 行 Pxx Pyy Pzz 

Pxx: x 軸方向の設定圧力 (GPa) 

Pyy: y 軸方向の設定圧力 (GPa) 

Pzz: z 軸方向の設定圧力 (GPa) 

 

 1-10 列 11-20 21-30 31-40 41-50 

 41-50 列 51-60 61-70 91-100 

2 行 NRECRD4 NRECRD5 NRECRD6 NRECRD9 
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8 行 DTIME RUNO18 a b c 

 51-60 列 61-70 71-80   

8 行 cos(α) cos(β) cos(γ)   

DTIME: 時間刻み(s) 

RUNO18:  

a, b, c: シミュレーションセルの各軸の長さ(Å) 

α, β, γ: シミュレーションセルの各軸間の角度 

 

 1-10 列 11-20 21-30 31-40 41-50 

9 行 DENSTY RUNO52 VBOX1 VBOX2 VBOX3 

 51-60 列 61-70 71-80   

9 行 VBOX4 VBOX5 VBOX6   

DENSTY: 密度(g/cm3) 

RUNO52:  

VBOX1-VBOX6: シミュレーションセルの圧力制御に用いる変数 

 

 1-10 列 11-20 21-30 32-40 41-48 

10

行- 

px py pz vx vy 

 49-57 列 59-68 69-78 79-88 90-91 

10

行- 

vz px0 py0 pz0 IO 

px: a 軸の部分座標 

py: b 軸の部分座標 

pz: c 軸の部分座標 

vx: a 軸方向の１ステップあたりの変位（Å）を 10 倍して５を足した値 

vy: b 軸方向の１ステップあたりの変位（Å）を 10 倍して５を足した値 

vz: c 軸方向の１ステップあたりの変位（Å）を 10 倍して５を足した値 

px0: “START”時の a 軸の部分座標 

py0: “START”時の b 軸の部分座標 

pz0: “START”時の c 軸の部分座標 

IO：原子種の番号 

 

RUNO52:  

VBOX1-VBOX6: シミュレーションセルの圧力制御に用いる変数 

 

4 初期ファイルの作り方 
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4.1 結晶モデル 

結晶構造のデータは xtaldata.dat に記載されている。 

mxdinput を実行し、質問に答える形式で結晶構造を作製する。 

Structure type (A12)?で LIST と答えると、収録されている結晶構造の名称が表

示される。 

（例）Brucite の場合 
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5 出力ファイル 準備中 

6 計算原理 準備中 



17 
 

6.1 ポテンシャル関数 

6.1.1 BMH-EXP, Full flexible atom, Kawamura model 

クーロン項、近接反発・分散力項を表現した Born-Mayer-Huggins 型モデル、指

数関数型の共有結合項を加えたモデル。Full flexible atom モデルや Kawamura モ

デルとも呼ばれる。FIPC モデルでも使われる。 

 


