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本入力ファイルは LIGGGHTS 離散要素法で液晶分子集合の PPPM NPT ダイナミクスを実施し, 粒子-
メッシュ法で長距離電場を解く。系のポテンシャルエネルギーは

U = Ubond + Uangle + Udihedral + Uimproper + Unb. (1)

非結合項は
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で表される。
Ucoul = Ushort + Umesh. (3)

温度制御は
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に従い、圧力制御は
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でセル体積を調整する。
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t
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メッシュ解法と温度ランプが組み合わさり、秩序化過程に伴う比容変化が解析できる。
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