
運動する粒子の温度の視覚化

関西学院大学　理工学部　物理学科　物理学専攻
金子研究室　 3013 谷沖　由香

平成 20 年 7 月 31 日



概要

　数値計算ソフトMapleではシミュレーション表現に限界がある.CG

アニメーションソフトMayaを使用することによりシミュレーションのク
オリティを高め,表現の幅を広げることが可能である.本研究では分子動
力学法を用いて,運動する粒子の温度変化の視覚化を目的とし,温度によ
る色変化や３次元表現,視点の切り替えによるシミュレーションの見やす
さを追求した.

　本研究では,分子動力学法を用いて粒子の運動軌道を算出し,Mayaによ
る視覚化を行った.今回は球状粒子を仮定し,粒子の回転運動は考慮する
必要はないものとした.非平衡状態を対象としたシミュレーションを行う
ため,系のエネルギーが保存される定エネルギー分子動力学による計算を
行った.シミュレーションを計算アルゴリズムには,初期配置および初期
速度を与え,一定の時間きざみで全粒子を移動させるステップを繰り返す
方法,Verletのアルゴリズムを用いたプログラムを作成した.その際,Ruby

とMEL,2つのスクリプト言語を使用した.Rubyは変数などの宣言が必要
なく,粒子の軌道計算や速度の算出など,主に物理的な数値計算に使用し
た.一方,MELは独自に開発されたMaya専用の言語であり,アニメーショ
ンの設定に関するプログラムに使用した.2つの言語を使い分けることで
それぞれの長所を活用し,プログラムの簡易化を可能にした.
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第1章 序論

1.1 研究の背景と目的
西谷研究室では結晶モデル構築ソフトMedeaや数値計算ソフトMaple

を利用してきたが,視覚表現に乏しく,アニメーションとしてのクオリティ
は低い.そこで,CGアニメーションソフトMayaを使用することによりア
ニメーションのクオリティを高め,視覚表現の幅を広げることを可能にし
た.

　分子動力学法 (molecular dynamics method,略してMD)は,モンテカ
ルロ法 (Monte Carlo method,略してMC)と並ぶ分子シミュレーション
(molecular simulation)法であり,粒子の運動方程式に従って運動を追跡し
ていく決定論的方法である.熱力学的平衡状態に対するシミュレーション
法であるモンテカルロ法に対し,分子動力学法は熱平衡状態はもちろんの
こと,工学的に重要な非平衡な現象にも適用できるので,非常に適用範囲
が広いシミュレーション法と言える.

　本研究では,分子動力学法を用いて運動する粒子の温度変化の視覚化を
目的とし,温度による色変化や 3次元表現,視点の切り替えによるシミュ
レーションの見やすさを追求した.
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1.2 Maya

Mayaは,オープンアーキテクチャを基盤とした強力な統合型の 3Dモデ
リング,アニメーション,レンダリングソリューションである.多くのフィル
ムやビデオアーティスト,ゲーム開発者,マルチメディアデザイナー,3DCG

に関わる SOHOデザイナーなどが使用しており,自動車メーカーなどの
製造業では,デザイン的な要素の強い部品の設計に使用している.

　このように,Mayaはグラフィック性に優れており,自由度も高い.また,

アニメーションの作成も可能なので,難解な物理現象も容易に理解するこ
とができる.

1.3 分子動力学
分子動力学法は,系を構成する粒子の運動方程式を時間について離散化
し,それらの方程式を連立して解いて粒子の運動を追跡していく方法であ
る.ニュートンの運動方程式はエネルギー保存則を満足する.したがって,

熱力学的平衡状態を対象としたシミュレーションの場合には,小正準集団
に対してのみ適用できる.

1.3.1 基礎方程式

系のエネルギーが保存される小正準集団や非平衡状態に対するシミュ
レーションに際しては,ニュートンの運動方程式が用いられる. 粒子 iの
位置ベクトルを ri,粒子 iに作用する力を f iとすれば,ニュートンの運動
方程式は次のように書ける.

m
d2ri

dt2
= f i, i = 1, 2,…, N (1.1)

速度ベクトル viは位置の微分から,

vi =
dri

dt
(1.2)

もし,外力が作用しなければ,系の運動エネルギーや運動量および角運動
量が保存される. しかし,シミュレーションでは一般に有限のシミュレー
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ション領域を設定し,境界の影響を少なくするために周期境界条件を用い
るので,必ずしもこれらの量が保存されるとは限らない.

1.3.2 Verletのアルゴリズム

Verletアルゴリズムは初期状態以外では全く速度を用いないで粒子を
移動させるという特徴があり,そのために速度スケーリング法が適用でき
ないという性質がある.

　Verletの方法では式 (??)から直接粒子の位置の時間発展を求める差分
方程式をつくる. 時刻 t + hと時刻 t − hにおける粒子の位置 ri(t ± h)を
テーラー級数に展開し,式 (??)と dri/dt = ṙiを用いると,

ri(t + h) = ri(t) + hṙi(t) +
h2

2

f i(t)

m
+ O(h3) (1.3)

ri(t − h) = ri(t) − hṙi(t) +
h2

2

f i(t)

m
+ O(h3) (1.4)

を得る.両式の和と差をつくると,

ri(t + h) + ri(t − h) = 2ri(t) + h2f i(t)

m
+ O(h4) (1.5)

ri(t + h) − ri(t − h) = 2hṙi(t) + O(h2) (1.6)

これより時刻 t + hにおける位置と tにおける速度は

ri(t + h) = 2ri(t) − ri(t − h) + h2f i(t)

m
+ O(h4) (1.7)

ṙi(t) =
1

2h
[ri(t + h) − ri(t − h)] + O(h2) (1.8)

で与えられる.これがVerletの差分式である. 時刻 t + hにおける位置を
求めるには２つの時刻 tと t − hでの位置が必要である. 初期条件と位置
を速度で与えると,t = hにおける位置 ri(h)は式 (??)から求まる.これと
ri(0)から ri(2h)を計算し,式 (??)より速度 ṙi(h)が得られる.
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　差分式 (??)の右辺第３項の絶対値は第１,２項に比べて小さいのでこ
の式から直接 ri(t + h)を計算しようとすると第３項の加算において桁落
ちが起こり,累積誤差が大きくなっていく. これを避けるには,

Δri(t) = ri(t) − ri(t − h) (1.9)

をつくっておき,

Δri(t + h) =Δri(t) + h2f i(t)

m
ri(t + h) = ri(t) +Δri(t + h) (1.10)

の２打案会に分けて計算する.

　この差分式は時間反転（h→− h）に対して対称であり,速度の符号を
変えると系は描いた軌道を逆向きにたどっていく.

1.4 シミュレーション技法

1.4.1 粒子の初期配置と初期速度

実際のシミュレーションは有限のシミュレーション領域で行われる.シ
ミュレーション領域としては,立方体や直方体に取ることが多い.立方体
のシミュレーション領域の場合,最密充填格子の一つである面心立方格子
状に配置するのが通常である.直方体の場合も類似の格子状に配置するこ
とができる.このような初期位置は気体領域だけでなく,液体や固体領域
の初期状態としても用いることができる.なお,個体の結晶構造を扱う場
合は注意を要し,その結晶構造が取る格子状に格子を配置する必要がある.

　以上のように規則的に配置した粒子の初期状態は,シミュレーションの
進行とともに,非常に速やかに熱力学的平衡状態へと推移する.

　熱力学的平衡状態にある系の場合,粒子の速度はマクスウェル分布とな
る. したがって,一様乱数列を用いて任意の粒子の速度 vi = (vix, viy, viz)

を次のように得る.
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vix = (−2kT
m

ln Rj)
1/2 cos 2πRj+1

viy = (−2kT
m

ln Rj+2)
1/2 cos 2πRj+3

viz = (−2kT
m

ln Rj+4)
1/2 cos 2πRj+5

 (1.11)

ここにRj は一様乱数列から取り出した乱数である.このようにして全粒
子の速度を設定すれば,結果的に粒子の速度はマクスウェル分布に近い分
布を与えるが,粒子数Nが有限なので厳密に等しくなることはない.また,

全粒子の運動量の和すなわち系の運動量はほぼゼロにはなっているが,十
分な精度でゼロになっているとは限らない.

1.4.2 平衡化

分子動力学シミュレーションの場合,粒子の初期配置と初期速度を与え
なければならない.たとえ速度分布を乱数を用いてマクスウェル分布に設
定しても,初期配置とも兼ね合いで,時間ステップとともに所望の温度か
ら大きくはずれてしまうことがある.したがって,シミュレーションの入
る前に,所望の設定温度や系の運動量がゼロになるよう修正する作業が必
要である.これが平衡化の作業である.

　ニュートンの運動方程式を用いる分子動力学シミュレーションの場合,

運動エネルギー,すなわち,瞬間温度は一定でなく時間ステップ毎に変化
するので,各時間ステップで設定温度になるように修正しても意味はない.

すなわち,平均温度が設定温度になるように修正しなければならない.

　ある時間間隔 tsで算出した粒子の平均速度が v̄であるとすると,系内の
全ての粒子,例えば,粒子 iの速度 viを次式で示すような v′

iで置き換える
ことにより,

v′
i = vi − v̄ (1.12)

粒子全体の運動量,すなわち,系の運動量はゼロとなり,静止系が得られる.

　系が設定温度Tを与えるようにするには,さらに,次のような速度v′′
i(i =

1, 2,…, N)に置き換える必要がある.

v′′
i = c0v

′
i (1.13)
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ただし,係数 c0は

T =
2

3
N · 1

k
〈K〉 (1.14)

を用いて次のように得る.

c0 =

√√√√√3NskT/m
Ns∑
j=1

v′2
j (1.15)

ここに,Nsは時間間隔 tsにおいて平均速度を算出する際対象となった粒
子数,v′

jはサンプリングされた速度 vjを式 (??)に従って補正した速度で
ある.

1.4.3 周期境界条件

シミュレーションは有限のシミュレーション領域に対してなされるの
で,外部境界条件を設定しなければならない.周期境界条件は,気体・液体・
個体の区別なく,全ての状態に適用できる優れた境界条件である.

　シミュレーション領域としては,通常立方体もしくは直方体がよく用い
られる.図??は 2次元の場合の周期境界条件の概念を示したものである.

中央のセルが対象となる系であり,まわりのセルはその基本セルを複写し
て作成した仮想のセルである.したがって,ある粒子が境界を通ってシミュ
レーション領域から流出する場合,反対側の境界面を通ってそのまま流入
することを意味する.さらに,境界付近の粒子は,基本セル内の実際の粒子
(実粒子)と複写して作ったセル内の仮想粒子との相互作用を同時に考慮
しなければならない.故に任意の粒子と相互作用する粒子を考える場合,

ある実粒子とその複写である実質的に同一な仮想粒子との相互作用を考
慮しなければならないことになる.しかし,最近接像の方法を用いるとど
ちらか一方の近い方の粒子との相互作用を考慮するだけでよくなる.
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図 1.1: 周期境界条件.

1.4.4 時刻 t + hにおける位置の算出

シミュレーションでは,時刻 t − hと時刻 tにおける粒子配置から時刻
t + hの配置を求める.すなわち,(x(t − h), y(t − h))と (x(t), y(t))が既知
であり,(x(t + h), y(t + h))が未知である.(x(t + h), y(t + h))は単純に,

x(t + h) = 2x(t) − x(t − h) +
h2

m
fx(t)

y(t + h) = 2y(t) − y(t − h) +
h2

m
f y(t)

のように求めることができる.次に,

(x(t), y(t))→ (x(t − h), y(t − h))
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(x(t − h), y(t − h))→ (x(t), y(t))

のように置き換えて,新たに (x(t+ h), y(t + h))を算出する.全粒子につい
てこの手順を繰り返すことによって,時間を追って粒子の位置を計算する
ことができる.すなわち,粒子運動の軌跡を算出することができる.

1.5 分子間ポテンシャル
シミュレーションを行うためにはモデルを定めなければならない. 分子
は球形で化学的に不活性であり,分子間に働く力はそれらの距離のみに依
存すると仮定する. この場合,全ポテンシャル・エネルギーU は 2粒子相
互作用の和

U = u(r12) + u(r13) + . . . + u(r23) + . . . =
N−1∑
i=1

N∑
j=i+1

u(rij) (1.16)

となり,ここで u(rij)は粒子 i,j間の距離 rijのみに依存する. アルゴンの
ような単純液体については粒子間相互作用として式 (??)の形が適用でき
る.

　電気的に中性な分子についての u(r)の形は,原理的には量子力学的な
計算により第 1原理から構成することができるものの,その計算は非常に
困難である. 単純液体についての u(r)の最も重要な特徴は rが小さいと
ころでの強い斥力と rが大きいところでの弱い引力である. 小さな rでの
斥力はパウリ (Pauli)の排他原理によるものである. つまり,2つの分子の
電子雲は重なりをさけるために変形しなれけばならず,結果として電子の
いくつかは異なる量子状態に入ることになる. これらの効果により運動
エネルギーが増大して,電子間にはコア斥力と呼ばれる実効的な斥力が生
じる. rが弱いときに支配的となる弱い引力は,各分子が互いに分極を起
こすことによるものであり,この引力はファン・デル・ワールス (van der

Waals)力と呼ばれている.

　最もよく使われる u(r)の形の 1つはレナード-ジョーンズ (Lennard-

Jones)・ポテンシャル

u(r) = 4ϵ
[
(
σ

r
)12 − (

σ

r
)6

]
(1.17)
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である.図??にレナード-ジョーンズ・ポテンシャルを示す.

u

σ
ε

r

図 1.2: レナード-ジョーンズ・ポテンシャル.

　相互作用の斥力部分の r−12という形は便宜上選んだものである. レナー
ド-ジョーンズ・ポテンシャルは長さ σとエネルギー ϵという 2つのパラ
メータを持っている. r = σで u(r) = 0となり,r > 3σで u(r)はほとんど
0になる. パラメータ ϵは u(r)の極小点でのポテンシャルの深さであり,

極小は r = 21/6σのところに生じる.

ポテンシャルに生じる力は,ポテンシャルを微分することで得られる.

式 (??)より分子 iに加わる力F iは,

F i = −∂U

∂ri

= −
N∑
j

∂u(rij)

∂ri

(1.18)
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という偏微分で表される.

　U を riで偏微分するにあたり,このままでは計算が困難なので,以下の
関係式を導入する.

∂rij

∂ri

= −rij

rij

(1.19)

この関係式を用いると,F iは

F i = −
N∑
j

∂u(rij)

∂rij

・
∂rij

∂ri

=
N∑
j

∂u(rij)

∂rij

・
rij

rij

(1.20)

となり,rijに対する偏微分は,

du(r)

dr
= −24

ϵ

σ
・

{
2・(

σ

r
)13 − (

σ

r
)7

}
(1.21)

となる.

1.6 温度
温度は粒子の熱運動と関係し,熱速度,すなわち,粒子の速度から平均流
速を引いた速度で定義される.今回は系が静止しているものと仮定してい
るので,粒子の速度そのものが熱速度となる.温度 T が与えられた系の場
合,粒子の速度はマクスウェル分布に従った分布となる.

　運動エネルギーK(p)の集団平均を求めると次のようになる.

〈K(p)〉 =

〈
1

2m

N∑
i=1

p2
i

〉
= 3N

kT

2
(1.22)

ただし,pは運動量で,p1,p2,…,pN をまとめて表したものである. 小正準集
団のように温度が変動する場合,温度 T は式 (??)で定義される.
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式 (??)より,運動エネルギーKは

K =
3

2
NkT =

1

2
mv2 (1.23)

と表すことができ,

T =
1

3
・

1

kN
mv2 (1.24)

と変形できる.
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第2章 手法

2.1 Rubyによるプログラムの作成
Ruby はオブジェクト指向スクリプト言語である. オブジェクト指向と
は,プログラムの操作手順よりも操作の対象に重点を置く考えで,プログ
ラムを書いて実行する時間が比較的短く済むという特徴がある. Rubyは
変数に型を持たない動的片付けやコンパイルが不要で,書いてすぐ動かせ
るインタプリタ方式の仕組みを持ち,Emacsをスクリプトエディタとして
使用することができる. Emacsは高機能でフォントが色分けされている
等,カスタマイズ性の高いスクリーンエディタである.

　数値計算やMELを出力するコードはRubyを用いた.

2.1.1 初期条件の設定

粒子の初期配置を指定する. 全粒子に 1～48の番号がつけられ,x軸,y

軸,z軸それぞれに数値が順に入力される. 運動する粒子は 1～8の番号に
なる. これにより,全粒子が指定した各座標に配置される. speed()は運動
する粒子 8つにのみ設定し,速度計算に用いられ,別に作成したプログラ
ムから毎回ランダムに数値が呼び出される.

(speed()に関しては付録を参照)

$init.push [1,[1,1,1],[speed(),speed(),speed()],[2,3,5,9,21,28]]

$init.push [2,[2,1,1],[speed(),speed(),speed()],[1,4,6,10,22,23]]

$init.push [47,[0,2,3]]

$init.push [48,[0,1,3]]
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for i in 0..47

$x[i] = $init[i][1][0]

$y[i] = $init[i][1][1]

$z[i] = $init[i][1][2]

end

同じく初期速度の設定をする. こちらの場合は運動する 8つの粒子にの
み設定を行う. vx,vy,vzには speed()からランダムな数値が入り,初期速
度となる. ax,ay,azは加速度を表しているが,初期の状態では常に０を指
定しておく.

for i in 0..7

$vx[i] = $init[i][2][0]

$vy[i] = $init[i][2][1]

$vz[i] = $init[i][2][2]

$ax[i] = 0

$ay[i] = 0

$az[i] = 0

end

以上が初期配置と初期速度の設定となる.

2.1.2 レナード-ジョーンズ・ポテンシャルの計算

??にある分子間ポテンシャルの計算を行い,ポテンシャルに生じる力を
算出する.

r2 = $dx*$dx+$dy*$dy+$dz*$dz

rm2 = 1/r2

rm6 = rm2*rm2*rm2

kk = 24*rm6*(2*rm6-1)*rm2 　　　　←式 (1.21)の計算
fxij = kk*$dx

fyij = kk*$dy

fzij = kk*$dz

$dx = fxij

$dy = fyij

$dz = fzij
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ポテンシャルに生じる力kkから,x,y,zそれぞれにかかる力を算出し,dx,dy,dz

に入れた. また,これらの計算を force1とし,Verletのアルゴリズムで使用
する.

2.1.3 Verletのアルゴリズム

レナード-ジョーンズ・ポテンシャルにより算出された粒子間に働く力
をもとに,粒子を逐次的に移動させる.

　 force1より呼び出した dx,dy,dzを代入し,新しく ax,ay,azを求める.こ
れらの計算はニュートンの第 3法則による.

force1()

$ax[i] = $ax[i] + $dx

$ay[i] = $ay[i] + $dy

$az[i] = $az[i] + $dz

以上を force2とし,以下のプログラムで使用する.

以下のプログラムを verlet とし,粒子の位置を算出する.

$x[i] = $x[i]+$vx[i]*$dt+0.5*$ax[i]*$dt2

$y[i] = $y[i]+$vy[i]*$dt+0.5*$ay[i]*$dt2

$z[i] = $z[i]+$vz[i]*$dt+0.5*$az[i]*$dt2

$vx[i] = $vx[i]+0.5*$ax[i]*$dt

$vy[i] = $vy[i]+0.5*$ay[i]*$dt

$vz[i] = $vz[i]+0.5*$az[i]*$dt

ここで算出された x,y,zが粒子の座標になり,時間きざみで表示される.

さらに古い加速度を用いて速度の更新も行っている.

　つぎは force2から新しい加速度を呼び出し,速度の更新を行う.

force2()

$vx[i] = $vx[i]+0.5*$ax[i]*$dt

$vy[i] = $vy[i]+0.5*$ay[i]*$dt

$vz[i] = $vz[i]+0.5*$az[i]*$dt

これを時間きざみで行うことで,粒子の位置を時間経過とともに算出し
ていく.
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2.1.4 温度計算

温度 T は式 (??)を用いて計算する.

　式 (??)の kはボルツマン定数,N はアボガドロ定数を示し,以下のプロ
グラムでは k,nとする.rは気体定数で,ボルツマン定数とアボガドロ定数
の積で表される.

　また,速度 vは verletで算出されたものを用い,m = 1とした.

k = 1.13806503*10**-23　　←ボルツマン定数
n = 6.0221415*10**23　　　←アボガドロ定数
r = k*n　　　　　　　　　　←気体定数
$v[i] = sqrt($vx[i]**2+$vy[i]**2+$vz[i]**2)　←速度
$t[i] = 1/(3*r)*$v[i]*100　←温度× 100

以上により求められた温度 tを使い,温度による色変化を付ける. しか
し,このままでは温度差が小さく,温度による分岐を作成しにくい. そこ
で温度 tを 100倍し,温度差を大きく取っている.
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2.2 MELによるプログラムの作成
MEL(Maya Embedded Language)とはMayaで使用できるスクリプト
言語である.MayaのGUI(Graphics User Interface)はほとんどMELによっ
て作られていて,Mayaの機能をMELによってコントロールしたり,カス
タマイズや拡張などを自由に行うことができる. MELの文法はC言語と
UNIXのシェルスクリプトを組み合わせ,少しC＋＋言語の文法を足した
ようなものになっている.

2.2.1 カメラの設定

Mayaではカメラを作成することで,レンダリングの際に自由に視点を
変えることができる. カメラは３種を選択することができるが,今回は注
視点付きのカメラを作成した. 注視点付きのカメラは,注視点をフレーム
の中心に明確に置くことができるため,フレーミングを決めやすいという
利点がある. アニメーションの設定時にはカメラ本体と注視点を個別に取
り扱うことが可能だが,カメラと注視点をグループ化することで,通常の
カメラと同様に扱うこともできる.

　まずは注視点付きカメラを作成した.

camera; objectMoveCommand; cameraMakeNode 2 "";

次に注視点とカメラの位置を設定する. camera1aimで注視点の座標
を,camera1でカメラの座標を指定する.

setAttr "camera1_aim.translateX" 1.5;

setAttr "camera1_aim.translateY" 1.5;

setAttr "camera1_aim.translateZ" 1.5;

setAttr "camera1.translateX" 1.5;

setAttr "camera1.translateY" 3;

setAttr "camera1.translateZ" 8;

カメラを回転させて視点を切り替えるために,camera1と camera1aimを
グループ化し,group1とした.

group; xform -os -piv 0 0 0;
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group1は後のメインのプログラムで使われる. このままでは座標 (0,0,0)

を中心にカメラが回転するので,座標 (1.5,1.5,1.5)を中心に回転するよう
以下のコマンドで設定する必要がある.

select -r group1.scalePivot group1.rotatePivot ;

move -r 1.5 1.5 1.5 ;

2.2.2 ライトの設定

ライトを作成し,粒子に光を当ててレンダリングを行った際の見え方を
調節する. 今回はディレクショナルライトを作成した. ディレクショナル
ライトは平行な無限遠からの光線で,ライトの角度のみ反映され,位置や
スケールは影響しない最も単純なライトである.光線の角度は一定で減衰
がないためレンダリングにかかる時間が短いという利点がある.

　ライトの作成には以下のMELを使用する.

defaultDirectionalLight(1, 1,1,1, "0", 0,0,0, 0);

括弧の中の数値は,順に強度,カラー,シャドウの投影,シャドウカラー,

インタラクティブの配置を設定している.強度は最高値の 1,カラーは 1,1,1

で白色,シャドウの投影は 0でなし,シャドウカラーは 0,0,0で黒色,イン
タラクティブの配置は 0でなし,としている.

　次に,作成したライトの配置を設定する.translateXで x座標を指定する.

以下のコマンドでは x座標を 10に設定している.同じように y座標を指
定する場合は translateY,z座標を指定する場合は translateZを用いる.

setAttr "directionalLight1.translateX" 10;

ライトの向きを変える場合には,rotateを使用する.以下のコマンドでは
y軸を中心に 90°回転するよう設定している.ライトの当たる角度によっ
てレンダリングした際の見え方が変化するので,ここで調節する.x軸回転
にする場合は rotateX,z軸回転にする場合は rotateZを用いる.

setAttr "directionalLight1.rotateY" 90;

均等に光が当たるようにライトを４つ作成し,向きを回転させ,四方向
から光が当たるように設定する.
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2.2.3 粒子となるNURBSの作成および色の設定

粒子には球状NURBSの sphereを使用した. scaleで球の大きさを調節
し,moveで座標移動ができる.今回は完全な球体を使用するため,scaleを
全てを 0,3に統一した. また,コマンドを繰り返し実行するので,プロシー
ジャの形式にしておくと便利である.

global proc md(float $x, float $y, float $z)

{

sphere;

scale 0.3 0.3 0.3;

move $x $y $z;

}

以下のプログラムにはRuby,MELの両方を用いており,上のコマンドの
moveの座標をここで設定している.実際のプログラムではここで繰り返
しを用いて,全粒子の配置を設定している.x[i],y[i],z[i]には座標が入る.

md($x[i].to_s , $y[i].to_s , $z[i].to_s );

続いて初期配色の設定を行った.ここでは初期の状態,つまり速度が０
の時に青色になるよう設定した.lambert1は sphereが作成されると自動的
に設定されるノードなので,新しくノードを作成する必要はない.以下の
コマンドで 0 0 1というのは青色を指定している.

setAttr lambert1.color -type double3 0 0 1 ;

??での流れをまとめると,

sphereによる粒子の作成
↓

scaleによる大きさの設定
↓

moveによる初期配置の設定
↓

青色に設定

というプログラムを繰り返すことで粒子を作成した.
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2.2.4 温度による色変化の設定

色を変化させるには,変化する 8つの sphereそれぞれにノードを作成す
る必要がある. ノードは以下のコマンドで作成する.

shadingNode -asShader lambert;

sets -renderable true -noSurfaceShader true -empty -name lambert2SG;

connectAttr -f lambert2.outColor lambert2SG.surfaceShader;

setAttr "lambert2.color" -type double3 0 0 1 ;

今回は光沢のない質感の lambertを使用したが,他のマテリアルを使用
する場合は lambertのコマンドを変更するだけで違うマテリアルを作成
できる.また,ノードの表面の色をキーフレームで設定し変化させていく
ために,２行目と３行目のコマンドが必要になり,４行目は初期の色を青
色に設定している. 以上のプログラムを繰り返し,lambert2～lambert9の
ノードを作成する.

　続いて作成したノードを sphereに適用させていく.

select -r nurbsSphere1;

sets -e -forceElement lambert2SG;

これを８つ全ての sphereに行い,

nurbsSphere1 … lambert2

nurbsSphere2 … lambert3

nurbsSphere3 … lambert4

nurbsSphere4 … lambert5

nurbsSphere5 … lambert6

nurbsSphere6 … lambert7

nurbsSphere7 … lambert8

nurbsSphere8 … lambert9

と設定した.

21



2.2.5 キーフレームの設定

オブジェクトのアトリビュートの記録をキーと呼び,時間軸上に指定さ
れたキーをキーフレームと呼ぶ.２つ以上のキーフレームを作るとオブ
ジェクトはアニメーションする.キーフレームを編集することでアニメー
ションのタイミングを調節できる.

　基本的なキーフレームアニメーションの手順は以下のようになってい
る.

1. currentTimeで現在の時間を設定.

2. オブジェクトのアトリビュートを変更.

3. setKeyframeでキーフレームを決定.

4. 手順１～３を必要なフレーム数だけ繰り返す.

まず,スクリプトに使用する names[ ]に,sphereの１～８とカメラとカ
メラの焦点をグループ化した group1を入れる.

select -r nurbsSphere1 nurbsSphere2 nurbsSphere3 nurbsSphere4

　nurbsSphere5 nurbsSphere6 nurbsSphere7 nurbsSphere8 group1;

string $names[] = ‘ls -sl‘;

これを行うことで,

names[0] → nurbsSphere1

names[1] → nurbsSphere2

names[2] → nurbsSphere3

names[3] → nurbsSphere4

names[4] → nurbsSphere5

names[5] → nurbsSphere6

names[6] → nurbsSphere7

names[7] → nurbsSphere8

names[8] → group1

と対応するようになる.
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　今回のアニメーションには０～１００のフレームを使用した.

　フレーム０とフレーム１００にはカメラが回転するスクリプトをつける.

currentTime 0;

setAttr($names[8] + ".ry") 0;

setKeyframe -at "ry" $names[8];

currentTime 100;

setAttr($names[8] + ".ry") 359;

setKeyframe -at "ry" $names[8];

これで,フレーム０からフレーム１００の間に names[8](group1),つま
りカメラが y軸を中心に 360°回転するよう設定できた.フレーム１～９
９の間は自動的に移動してくれるので,わざわざ設定する必要はない.

　続いて,names[0]～[7](nurbsSphere1～nurbsSphere8),つまり運動してい
る粒子の位置をキーフレームで設定する.

setAttr($names[0] + ".tx") $x;

setAttr($names[0] + ".ty") $y;

setAttr($names[0] + ".tz") $z;

setKeyframe -at "tx" $names[0];

setKeyframe -at "ty" $names[0];

setKeyframe -at "tz" $names[0];

setAttrで names[0](nurbsSphere1)のアトリビュートに x,y,zの座標を
設定する. この座標には,Verletアルゴリズムで算出されたそれぞれの座
標が入る. setKeyframeは,setAttrで設定されたアトリビュートにキーフ
レームを設定している. この作業をフレーム０～１００の間に,運動する
８つの粒子それぞれに設定することで,分子動力学法によって算出された
座標に粒子が移動するというアニメーションを作成することができる.
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第3章 結果

図 (??)はMapleにより視覚化された結果,図 (??)はMayaにより視覚
化された結果を正面から見たものである.これらを比較すると,２つの相
違点が分かる.まず,Mayaの方が見た目がよく,色や質感の表現に優れて
いる.また,温度変化の視覚化が可能になったことが大きな違いである.青
色は速度が 0の状態を示し,速度が上がるにつれて温度も上昇し,赤色へ
と変化している.アニメーションで見ると,色の変化がグラデーションで
スムーズに変化していることが分かり,レンダリングのクオリティが向上
したことが分かる.

　Mapleは数値計算ソフトとしては問題なく,グラフ描画機能において
は優れているが,アニメーションとしては簡易なものになってしまう.ま
た,描画された結果は正面からしか見ることができず,視点の角度を変え
るにはプログラムを書き直さなければならない.一方,Mayaは設定さえし
ておけば自由な角度でのアニメーションが可能な上,カメラ視点以外でも
front,side,topと簡単に視点の切り替えができる.

　Mayaでのプログラム読み込みの際,プログラムの量が多いと途中で勝
手に改行され,正常に読み込まれない場合がある.この場合,Mayaのスク
リプトエディタで直接直す必要があるが,読み込めない行を表示するよう
にしておけばバグを探す手間が省ける.
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図 3.1: Mapleにより視覚化された結果.
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図 3.2: Mayaにより視覚化された結果.
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第4章 総括
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付 録A プログラム

A.1 Emacs
camera¶ ³
def camera()

print ’camera ; objectMoveCommand; cameraMakeNode 2 "";’

+ "\n"

print ’setAttr "camera1_aim.translateX" 1.5;’ + "\n"

print ’setAttr "camera1_aim.translateY" 1.5;’ + "\n"

print ’setAttr "camera1_aim.translateZ" 1.5;’ + "\n"

print ’setAttr "camera1.translateX" 1.5;’ + "\n"

print ’setAttr "camera1.translateY" 3;’ + "\n"

print ’setAttr "camera1.translateZ" 8;’ + "\n"

print ’select -r camera1 ;’ + "\n"

print ’group; xform -os -piv 0 0 0;’ + "\n"

print ’select -r group1.scalePivot group1.rotatePivot ;’

+ "\n"

print ’move -r 1.5 1.5 1.5 ;’ + "\n"

endµ ´
light¶ ³
def light()

print ’defaultDirectionalLight(1, 1,1,1, "0", 0,0,0, 0);’

+ "\n"

print ’setAttr "directionalLight1.translateX" 10;’ + "\n"

print ’setAttr "directionalLight1.rotateY" 90;’ + "\n"

print ’defaultDirectionalLight(1, 1,1,1, "0", 0,0,0, 0);’

+ "\n"

µ ´
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light¶ ³
print ’setAttr "directionalLight2.translateX" -10;’ + "\n"

print ’setAttr "directionalLight2.rotateY" -90;’ + "\n"

print ’defaultDirectionalLight(1, 1,1,1, "0", 0,0,0, 0);’

+ "\n"

print ’setAttr "directionalLight3.translateZ" 10;’ + "\n"

print ’defaultDirectionalLight(1, 1,1,1, "0", 0,0,0, 0);’

+ "\n"

print ’setAttr "directionalLight4.translateZ" -10;’ + "\n"

print ’setAttr "directionalLight4.rotateY" 180;’ + "\n"

endµ ´
color¶ ³
Def color()

for k in 2..9

print ’shadingNode -asShader lambert;’ + "\n"

print ’sets -renderable true -noSurfaceShader true

-empty -name lambert’ + k.to_s + ’SG;’ + "\n"

print ’connectAttr -f lambert’ + k.to_s + ’.outColor

lambert’ + k.to_s + ’SG.surfaceShader;’ + "\n"

print ’setAttr "lambert’ + k.to_s + ’.color" -type

double3 0 0 1 ;’ + "\n"

end

endµ ´
speed¶ ³
def speed()

3*rand

endµ ´
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force1¶ ³
def force1()

R2 = $dx*$dx+$dy*$dy+$dz*$dz

rm2 = 1/r2

rm6 = rm2*rm2*rm2

kk = 24*rm6*(2*rm6-1)*rm2

fxij = kk*$dx

fyij = kk*$dy

fzij = kk*$dz

$dx = fxij

$dy = fyij

$dz = fzij

endµ ´
force2¶ ³
def force2()

for i in 0..7

$ax[i] = 0

$ay[i] = 0

$az[i] = 0

end

for i in 0..7

for j in 0..5

jj = $init[i][3][j]-1

$dx = $x[i] - $x[jj]

$dy = $y[i] - $y[jj]

$dz = $z[i] - $z[jj]

force1()

$ax[i] = $ax[i] + $dx

$ay[i] = $ay[i] + $dy

$az[i] = $az[i] + $dz

end

end

endµ ´
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verlet¶ ³
def verlet()

for i in 0..7

$x[i] = $x[i]+$vx[i]*$dt+0.5*$ax[i]*$dt2

$y[i] = $y[i]+$vy[i]*$dt+0.5*$ay[i]*$dt2

$z[i] = $z[i]+$vz[i]*$dt+0.5*$az[i]*$dt2

$vx[i] = $vx[i]+0.5*$ax[i]*$dt

$vy[i] = $vy[i]+0.5*$ay[i]*$dt

$vz[i] = $vz[i]+0.5*$az[i]*$dt

end

force2()

for i in 0..7

$vx[i] = $vx[i]+0.5*$ax[i]*$dt

$vy[i] = $vy[i]+0.5*$ay[i]*$dt

$vz[i] = $vz[i]+0.5*$az[i]*$dt

end

endµ ´
temperature¶ ³
def temperature()

verlet()

for i in 0..7

k = 1.13806503*10**-23

n = 6.0221415*10**23

r = k*n

$v[i] = sqrt($vx[i]**2+$vy[i]**2)

$t[i] = 1/(3*r)*$v[i]*100

end

endµ ´
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main¶ ³
include Math

require ’camera’

require ’light’

require ’color’

require ’speed’

require ’force1’

require ’force2’

require ’verlet’

require ’temple’

$init = []

$init.push [1,[1,1,1],[speed(),speed(),speed()],

[2,3,5,9,21,28]]

$init.push [2,[2,1,1],[speed(),speed(),speed()],

[1,4,6,10,22,23]]

$init.push [3,[1,2,1],[speed(),speed(),speed()],

[1,4,7,11,26,27]]

$init.push [4,[2,2,1],[speed(),speed(),speed()],

[2,3,8,12,24,25]]

$init.push [5,[1,1,2],[speed(),speed(),speed()],

[1,6,7,29,36,37]]

$init.push [6,[2,1,2],[speed(),speed(),speed()],

[2,5,8,30,31,38]]

$init.push [7,[1,2,2],[speed(),speed(),speed()],

[3,5,8,34,35,39]]

$init.push [8,[2,2,2],[speed(),speed(),speed()],

[4,6,7,32,33,40]]

$init.push [9,[1,1,0]]

$init.push [10,[2,1,0]]

$init.push [11,[1,2,0]]

$init.push [12,[2,2,0]]

$init.push [13,[1,0,0]]

$init.push [14,[2,0,0]]

$init.push [15,[3,1,0]]

$init.push [16,[3,2,0]]µ ´
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main¶ ³
$init.push [17,[2,3,0]]

$init.push [18,[1,3,0]]

$init.push [19,[0,2,0]]

$init.push [20,[0,1,0]]

$init.push [21,[1,0,1]]

$init.push [22,[2,0,1]]

$init.push [23,[3,1,1]]

$init.push [24,[3,2,1]]

$init.push [25,[2,3,1]]

$init.push [26,[1,3,1]]

$init.push [27,[0,2,1]]

$init.push [28,[0,1,1]]

$init.push [29,[1,0,2]]

$init.push [30,[2,0,2]]

$init.push [31,[3,1,2]]

$init.push [32,[3,2,2]]

$init.push [33,[2,3,2]]

$init.push [34,[1,3,2]]

$init.push [35,[0,2,2]]

$init.push [36,[0,1,2]]

$init.push [37,[1,1,3]]

$init.push [38,[2,1,3]]

$init.push [39,[1,2,3]]

$init.push [40,[2,2,3]]

$init.push [41,[1,0,3]]

$init.push [42,[2,0,3]]

$init.push [43,[3,1,3]]

$init.push [44,[3,2,3]]

$init.push [45,[2,3,3]]

$init.push [46,[1,3,3]]

$init.push [47,[0,2,3]]

$init.push [48,[0,1,3]]

$x = []

$y = []

$z = []µ ´
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$ax = []

$ay = []

$az = []

$vx = []

$vy = []

$vz = []

$v = []

$t =[]

$dt = 0.01

$dt2 = $dt*$dt

camera()

light()

color()

print ’global proc md(float $x, float $y, float $z)’ + "\n"

print ’{’ + "\n"

print ’sphere;’ + "\n"

print ’scale 0.3 0.3 0.3;’ + "\n"

print ’move $x $y $z;’ + "\n"

print ’}’ + "\n"

for i in 0..47

$x[i] = $init[i][1][0]

$y[i] = $init[i][1][1]

$z[i] = $init[i][1][2]

print ’md(’ + $x[i].to_s + ’,’ + $y[i].to_s + ’,’

+ $z[i].to_s + ’);’ + "\n"

print ’setAttr lambert1.color -type double3 0 0 1 ;’

+ "\n"

end
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for i in 0..7

$vx[i] = $init[i][2][0]

$vy[i] = $init[i][2][1]

$vz[i] = $init[i][2][2]

$ax[i] = 0

$ay[i] = 0

$az[i] = 0

end

print "\n"

print ’select -r nurbsSphere1 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert2SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere2 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert3SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere3 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert4SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere4 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert5SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere5 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert6SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere6 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert7SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere7 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert8SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere8 ;’+ "\n"

print ’sets -e -forceElement lambert9SG;’ + "\n"

print ’select -r nurbsSphere1 nurbsSphere2 nurbsSphere3

　 nurbsSphere4 nurbsSphere5 nurbsSphere6 nurbsSphere7

　 nurbsSphere8 group1 ;’+ "\n"

print ’string $names[] = ‘ls -sl‘;’ + "\n"

print "\n"
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verlet()

print ’currentTime 0;’ + "\n"

print ’setAttr($names[8] + ".ry") 0;’ + "\n"

print ’setKeyframe -at "ry" $names[8];’ + "\n"

for j in 0..7

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".tx") ’

+ $x[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".ty") ’

+ $y[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".tz") ’

+ $z[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setKeyframe -at "tx" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

print ’setKeyframe -at "ty" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

print ’setKeyframe -at "tz" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

end

for i in 1..99

print ’currentTime ’ + i.to_s + ’;’ + "\n"

for j in 0..7

verlet()

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".tx") ’

+ $x[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".ty") ’

+ $y[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".tz") ’

+ $z[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setKeyframe -at "tx" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

print ’setKeyframe -at "ty" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

print ’setKeyframe -at "tz" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"µ ´
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temple()

if ($t[j] > 20)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 0 1 1 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +

(j+2).to_s + ’"};’ + "\n"

elsif ($t[j] <= 20 && $t[j] >= 17)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 0 0.5 1 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +

(j+2).to_s + ’"};’ + "\n"

elsif ($t[j] <= 17 && $t[j] >= 14)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 0 0 1 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +

(j+2).to_s + ’"};’ + "\n"

elsif ($t[j] <= 14 && $t[j] >= 11)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 0.5 0 1 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +

(j+2).to_s + ’"};’ + "\n"

elsif ($t[j] <= 11 && $t[j] >= 8)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 0.5 0 0.5 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +µ ´
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(j+2).to_s + ’"};’ + "\n"

elsif ($t[j] <= 8 && $t[j] >= 5)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 1 0 0.5 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +

(j+2).to_s + ’"};’ + "\n"

elsif ($t[j] <= 5 && $t[j] >= 2)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 1 0 1 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +

(j+2).to_s + ’"};’ + "\n"

elsif ($t[j] < 2)

print ’select -r lambert’ + (j+2).to_s + ’ ;’+ "\n"

print ’setAttr "lambert’ + (j+2).to_s + ’.color"

-type double3 1 0 0 ;’ + "\n"

print ’setKeyframe -breakdown 0 -hierarchy none

-controlPoints 0 -shape 0 {"lambert’ +

(j+2).to_s + ’"};’+ "\n"

end

end

end

print ’currentTime 100;’ + "\n"

print ’setAttr($names[8] + ".ry") 359;’ + "\n"

print ’setKeyframe -at "ry" $names[8];’ + "\n"

for j in 0..7

verlet()

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".tx") ’

+ $x[j].to_s + ’;’ + "\n"µ ´
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print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".ty") ’

+ $y[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setAttr($names[’ + j.to_s + ’] + ".tz") ’

+ $z[j].to_s + ’;’ + "\n"

print ’setKeyframe -at "tx" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

print ’setKeyframe -at "ty" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

print ’setKeyframe -at "tz" $names[’ + j.to_s + ’];’

+ "\n"

endµ ´
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