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固体結晶の欠陥を検出する指標として centro-symmetry parameter（以下 CSP）を用いる．以下では
LIGGGHTS/LAMMPS における compute_centro_atom.cpp の実装を数式で叙述する．

1. 近接原子集合
注目原子の位置を r0 ∈ R3 とし，その最近接原子を nnn 個選んで

N = {r1, r2, . . . , rnnn
} (1)

と定義する．面心立方格子 (fcc) では nnn = 12，体心立方格子 (bcc) では nnn = 8 が既定値であるが，任意
の偶数を指定できる．

2. 最近接原子の選定
カットオフ半径 rc 内の候補集合 S に含まれる各原子について

d2j = ‖rj − r0‖2 (2)

を計算し，d2j が小さい順に nnn 個抽出して式 (1) を構成する．これは

min
T ⊂S

|T |=nnn

∑
rj∈T

d2j

に等価な最小部分集合選択問題であり，プログラムではクイックセレクト（partial quick-sort）が用いられて
いる．

3. 対ベクトルの合成
抽出した各原子に対し

Ri = ri − r0, i = 1, . . . , nnn (3)

を定義する．互いに異なる組 (i, j) に対し

Sij = Ri +Rj , (4)

そのノルム平方
sij = ‖Sij‖2 (5)

を計算する．組み合わせの総数は

Npair =
nnn

(
nnn − 1

)
2

(6)

1



である．

4. 最小値の選択
得られた {sij} を昇順に並べ，最小 nnn

2 個を

s(1) ≤ s(2) ≤ · · · ≤ s(nnn/2) (7)

と表す．ここでも部分選択アルゴリズムで全ソートを回避している．

5. CSP の定義
CSP は次式で与えられる：

C =

nnn/2∑
k=1

s(k). (8)

完全に中心対称な格子点では Rj +Rj′ = 0 となる組が存在し

Cideal = 0 (9)

となる．欠陥，歪み，界面などで対称性が破れると Sij 6= 0 となり，C が増大する．

6. 計算量とメモリ
距離計算は候補原子数 nc に対し O(nc)，選択操作も期待 O(nc)．対生成は O(n2

nn) であるが nnn は小定
数のためボトルネックにならない．局所配列のメモリ使用量は

M = nmax sizeof(double) (10)

で評価できる．

以上が compute_centro_atom.cpp に実装された CSP 評価アルゴリズムの数学的構造である．CSP は原
子スケール構造診断において転位，空孔クラスター，界面など多様な欠陥検出に広く用いられる．
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