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系は質量中心位置 x ∈ R3，四元数 q = (q0, q1, q2, q3) ∈ R4，線形速度 v ∈ R3，角運動量 L ∈ R3，慣性主
軸まわり慣性モーメント I = (I1, I2, I3) (> 0) をもつ剛体粒子集合 B を対象とする．
周期境界条件による並進補正は

δ = nxa1 + nya2 + nza3, nα ∈ Z, (α = x, y, z), (1)

ただし直交格子では a1 = (Lx, 0, 0), a2 = (0, Ly, 0), a3 = (0, 0, Lz)，非直交（triclinic）では a2 =

(xy , Ly, 0), a3 = (xz , yz , Lz) を用いる．

■通信バッファへの書き込み 送信粒子 i の “実” 位置・姿勢は

xs
i = xi + δ, qs

i = qi, (2)

であり，線形速度・角運動量は
vs
i = vi, Ls

i = Li. (3)

これらをバッファB ∈ Rk に
B =

(
xs
i , q

s
i ,v

s
i ,L

s
i , Ii,ui

)
の順で直列化する（ui は整数/実数の追加属性列）．

■四元数の規格化 姿勢は単位四元数である必要があるため

‖q‖2 = 1 =⇒ q ← q

‖q‖2
, (4)

を常に保つ．

■角速度との対応 角運動量と角速度 ω の関係は

L = I ω, (5)

慣性行列が対角の場合は ωα = Lα/Iα (α = 1, 2, 3)．四元数の時間発展は

q̇ = 1
2

(
0 −ω>

ω Ω

)
q, Ω =

 0 −ω3 ω2

ω3 0 −ω1

−ω2 ω1 0

 , (6)

を数値積分する（本ファイルでは時間積分自体は扱わず，あくまでデータ構造の転送・保持を実装）．
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■逆通信による力・トルクの集約 受信側で加わった力 ∆F およびトルク∆τ を

Fi ← Fi +∆F , τi ← τi +∆τ , (7)

と合算する．

■剛体属性 “ボーナス” 構造 ボーナス領域は

Si = (qi, Ii, n
(I)
i , n

(D)
i , ιi, δi) (8)

で構成され，ここで n
(I)
i ，n

(D)
i は整数／実数の追加自由度数，ιi ∈ Zn

(I)
i ，δi ∈ Rn

(D)
i を表す．通信では ιi を

stride =

{
n
(I)
i (sizeof double = sizeof int),

dn(I)
i /2e (sizeof double = 2 sizeof int),

(9)

に詰め直して倍精度領域へ格納する．

■再スタート・ファイル 粒子 i の再スタートレコードは

(xi,vi, qi, Ii,Li, n
(I)
i , n

(D)
i , ιi, δi) ∈ R25+αi , (10)

であり αi = n
(D)
i + stride が個別自由度分を与える．

■メモリ使用量 全剛体・付属データのメモリは

M =
∑
β

bytes(β) +
∑
i∈B

(
n
(I)
i sizeof(int) + n

(D)
i sizeof(double)

)
+ bytes(bonus) + bytes(pool), (11)

β はベクトル配列 {x,v,F ,L, q, I} に対応する．
以上の式 (??)–(??) により，AtomVecBody は剛体粒子データ{

(xi, qi,vi,Li, Ii, n
(I)
i , n

(D)
i , ιi, δi)

}
i∈B

を保持し，通信演算 Φpack，Φunpack，Φreverse を可逆に実装して大規模並列離散要素法の基盤を形成している．
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