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本ファイルは系の温度を速度成分の一部のみに基づいて算出するアルゴリズムを実装している．x・y・z の
各方向に対して選択フラグ

sα ∈ {0, 1} (α = x, y, z)

を与え，sα = 1 の成分だけを統計量に含める．二次元系 (D = 2) で sz = 1 とすることは許されない．以下
では粒子数を N，考慮する成分の数を

nper = sx + sy + sz (1)

とする．

■(1) 自由度 等温運動に寄与する自由度は拘束 S（例：SHAKE）の影響を受け

DOF = nper N −
nper

D
S −∆, (2)

となる．ここで ∆ はユーザ指定の追加自由度である．

■(2) 部分運動エネルギー 粒子 i の質量を mi，速度を vi = (vix, viy, viz) とすると，選択成分のみから構
成される運動エネルギー和は
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で定義される．係数 c = mvv2e は単位変換及び 1
2 を含む定数である．

■(3) 部分温度 温度はエネルギー等分配則に基づき
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実装では係数
fT =

c

kB DOF
(5)

を事前に計算し，(3) を MPI で全並列和してから T = fTK とする．

■(4) 拡張ベクトル量 併せて六成分 (
Kxx,Kyy,Kzz,Kxy,Kxz,Kyz

)
(6)
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を生成し，それぞれ

Kαβ = c

N∑
i=1

mi sαsβ viαviβ , (α, β ∈ {x, y, z}, α ≤ β) (7)

で与える．sαsβ により不要な項は自動的に消滅する．

■(5) バイアス除去と復元 非対象成分 (sα = 0) を温度計算から除く際には

viα ← 0

と一旦置き換えて (3) を評価し，その後シミュレーション本来の運動を保つために元の速度を復元する．この
操作は粒子毎あるいは全粒子同時に行えるよう 2種類の関数で実装されている．

■(6) メモリ使用量 バイアス速度保存用の配列は

3Nmax doubles (7)

を要し，本体では変数 maxbias により動的に確保・解放される．
以上より，本クラスは特定方向成分のみに基づく部分温度
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および対応する運動エネルギーテンソル (7) を並列計算することで，剪断流や異方的駆動系の統計力学解析に
供している．
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