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目的

利用した計算機 OCTOPUS
ノード時間 1000時間
使用メモリ 384GB

並列化 4並列
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ReaxFF1)を活用して、材料科学分野における複雑な化学反応が関与す
る現象の理解を進めたいと考えている。まずは ReaxFFの基本的な使
い方を知ると共に、計算精度と速い計算速度の確認を目的に様々な先
行文献2-5)の追試を行うこととした。

Strachan 等によって報告された2)、広く知られた高エネルギー物質で
ある RDX ([cyclic-[CH2N(NO2)]3) の熱分解挙動に関する研究を再現計算
した。

各反応条件における二酸化炭素や水などの低分子生成量の時間挙動は、
先行文献と良い一致を示した。よって、基本的使用法を修得すると共
に、ReaxFFの反応ポテンシャルの精密さ、および高速計算に対応して
いることを再確認した。
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