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本プログラムは SHAKEアルゴリズムによって距離拘束を満たす。拘束条件 φ`(r) = 0 を満たすため、補
正は

rn+1
i = rn+1∗

i −
∑
`

λ`∇riφ` (1)

と適用される。ラグランジュ乗数 λ` は
φ`(r

n+1) = 0 (2)

が成立するよう逐次的に解かれ、拘束系の時間積分を安定化させる。
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