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本プログラムは熱力学量を計算し、エネルギー収支を解析する。温度は運動エネルギーから
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と求められ、圧力はビリアル定理
p =

NkBT

V
+

1

3V

∑
i<j

rij · Fij (2)

から評価される。これらの量は時間平均され、熱力学的一貫性が検証される。
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