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本ディレクトリは AMBER形式と LAMMPS形式を橋渡しするユーティリティ群を収録する。含まれる主
なスクリプト集合は

Uamber = {amber2lammps.py,dump2trj.py,dump2trj99.py} (1)

であり、それぞれが構造変換写像
Φk : DAMBER → DLAMMPS (2)

を担う。READMEに記載されたパラメータ検証則
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を満たすことで、変換結果の整合が保証される。

1


