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本ディレクトリはMSI/Discover形式のデータを LAMMPS入力へ変換するユーティリティ群を収録する。
アプリケーションの構造は写像集合

Umsi2lmp = {msi2lmp.c,GetParameters.c,WriteDataFile.c, . . . } (1)

で表され、各写像が段階的に
DLAMMPS = Φn ◦ · · · ◦ Φ1(DMSI) (2)

を生成する。力場ファイル整合性は指標

ρ = 1{required⊆available} (3)

を用いて確認される。

1


