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本ファイルは離散要素・分子動力学シミュレーションにおける各粒子（原子）に対する局所応力

σi,αβ (α, β ∈ {x, y, z})

を算出するアルゴリズムを実装している．以下ではコードの処理手順を逐次追いながら，そこで評価される物
理量を数式で定式化する．添字 i は粒子番号，α, β はデカルト座標成分を表す．
まず，応力テンソルはポアソン・ビリアル定義に基づき，内力（ビリアル）部分と運動（動圧）部分の和と

して与えられる．

■(1) 内力ビリアル 粒子 i に関与するあらゆる相互作用（対相互作用，結合，相角，二面角，不正二面角，
長距離クーロンなど）からの寄与を

Wi,αβ = W pair
i,αβ +W bond

i,αβ +W angle
i,αβ +W dihedral

i,αβ +W improper
i,αβ +W kspace

i,αβ +W fix
i,αβ (1)

と総和する．各項は相互作用に現れる双線形形式

W
(·)
i,αβ =

∑
j∈N (·)

i

rij,αFij,β

の半割り当てにより集計されており，rij は粒子間ベクトル，Fij はその相互作用力である．(??) の評価は
コード内で vatom 配列へ逐次加算され，必要に応じてNewton フラグによりゴースト粒子間で通信・合算
される．

■(2) 運動ビリアル 運動項（動圧）は粒子単体の並進運動エネルギーを双線形化した

Ki,αβ = mi vi,αvi,β (2)

である．ここで mi は質量，vi は速度である．実装では質量が粒子固有（rmass）か型依存（mass[type]）か
で分岐し，係数

γ = mivi,αvi,β

に単位系変換係数 mvv2e が乗じられる．

■(3) 応力*体積（－圧力*体積） 総ビリアル

S̃i,αβ = Wi,αβ +Ki,αβ

を得た後，コードでは符号反転および単位変換係数

nktv2p =
kBT

V

(
unit conversion

)
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を用いて
Si,αβ = −nktv2p S̃i,αβ (3)

を計算し，応力 ×体積（すなわち負圧力 ×体積）を出力する．実装では六成分

(xx, yy, zz, xy, xz, yz)←→ (0, 1, 2, 3, 4, 5)

を一次元配列 stress[i][0..5] に格納する．

■(4) グループ・ゴースト取り扱い 粒子が計算対象グループに属さない場合

σi,αβ = 0

とし，またゴースト粒子のビリアルは式 (??)を各プロセス間で逆通信（reverse_comm_compute）すること
で整合を取る．

■(5) メモリと通信パッキング 最終的なストレージ量は

Memory = 6nmax [bytes/double] (3)

であり，通信は六成分を連続格納・送受信することで高い帯域効率を確保している．
以上より，本クラスは粒子単位の応力テンソル

σi,αβ = − 1

Vi

(∑
j

rij,αFij,β +mivi,αvi,β

)
(3)

（体積 Vi は暗黙的に吸収されている）を並列環境下で正確に算出し，後段の可視化や解析（例：空間平均・粗
視化）に資するデータ構造として提供する．

2


