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本データファイルは液晶分子集合の初期構造を定義し,27 個の液晶分子集合を 3 imes3 配列で含む。計算セ
ルは

Ω = [xmin, xmax]× [ymin, ymax]× [zmin, zmax], (1)

V = 81× 34.5× 49.5 3 (2)

全原子数は
N = 6750 (3)

であり、種類別質量は
mα ∈ {28.0855, 15.9994, 12.011, 1.008} amu (4)

として与えられる。非結合係数は

εαβ =
√
εαεβ , σαβ =

σα + σβ

2
, (5)

に従い、DEM 計算の接触評価を支援する。
n · σ = 0 (6)
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