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1 Verlet法
分子動力学法の一つにVerlet法がある。分子動力学法の中では、比較
的簡単な方法なので、分子動力学法の入門に最適な方法である。まずは、
Verlet法を行うにあたって必要な方程式を導く。
まず、後の式に出てくる文字には

mi, ri,vi,f i (1.1)

があるが、それぞれの意味は、i番目の粒子の質量、位置ベクトル、速度
ベクトル、粒子に作用する力である。

i番目の粒子の運動方程式は

mi
d2ri(t)

dt2
= f i (1.2)

と書ける。
この運動方程式を、次の 2つのテイラー展開を用いて、代数方程式に
する。

ri(t + h) = ri(t) + h
dri(t)

dt
+

1

2!
h2dr2

i (t)

dt2
+

1

3!
h3dr3

i (t)

dt3
+ · · · (1.3)

ri(t − h) = ri(t) − h
dri(t)

dt
+

1

2!
h2dr2

i (t)

dt2
− 1

3!
h3dr3

i (t)

dt3
+ · · · (1.4)

この 2つのテイラー展開式から、2階の微分項について解き、hの 2次
以上の項は無視すると、次のように書ける。

dr2
i (t)

dt2
=

ri(t + h) − 2ri(t) + ri(t − h)

h2
(1.5)
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運動方程式より、2階の微分項を質量と力で表して整理すると

ri(t + h) = 2ri(t) − ri(t − h) +
h2

mi

f i(t) (1.6)

となる。この代数方程式に従って粒子の運動を追跡する方法をVerlet法
と呼ぶ。

(1.6)を見ると、粒子の新しい位置を求めるには、時間的に一つ前の粒
子の位置情報と、２つ前の粒子の位置情報が必要な事がわかる。これで
は、粒子の初期配置をして、次の粒子の位置が求められないので、もう
一つ代数方程式を求める必要がある。
そのために、先の 2つのテイラー展開式から 2階の微分項を消去し速
度を求める式

vi =
ri(t + h) − ri(t − h)

2h
(1.7)

を導出する。そして、この式と (1.6)から

ri(t + h) = ri(t) + hvi(t) +
h2

2mi

f i(t) (1.8)

を求める。この式では、新しく粒子の位置を求めるにあたり、時間的に
一つ前の粒子の座標が求まるので、この式を使えば、初期配置をしてか
ら次の粒子の位置を求める事ができる。後は、(1.6)を用いて、粒子の位
置を求めていけばよい。

2 周期境界条件
シミュレーションでVerlet法を有限の領域で行うのであれば、境界条
件を決めなければならない。境界を壁とし、粒子が跳ね返ってくるよう
にする方法もあるが、境界条件としてよく使われるのは周期境界条件で
ある。この周期境界条件は、様々な物理現象のシミュレーションに用い
られており、周期境界条件を用いたシミュレーションの結果は、理論値
や実験値と一致することが多い。
周期境界条件を利用するときは、シミュレーション領域のまわりに、お
なじシミュレーション領域が存在すると仮想する。シミュレーション領
域が四角形であれば、仮想的に存在するシミュレーション領域は８つあ
る事になる。さらに外側には仮想的なシミュレーション領域が存在する
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が、周期境界条件を考えるにあたっては、１つのシミュレーション領域
と、そのまわりに存在する８つの仮想的シミュレーション領域を考えれ
ば十分である。また、仮想的シミュレーションで起きる現象は、もちろ
んシミュレーション領域と同じである。
シミュレーションにおいて、周期境界条件として行う操作方法の 1つ
として、粒子がシミュレーション領域から外側に飛び出したときは、飛
び出した境界と反対側にある境界から入って来るとする処理がある。

2つ目として、粒子 iと粒子 jとの相互作用を計算する場合などでは、
シミュレーション領域内にある粒子 jと、仮想的シミュレーション領域に
ある８つの粒子 jの中で、最も近くにある粒子 jとの距離をとる処理が
ある。
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