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拡張機能

本シミュレータは、一定電圧下における分子動力学／粗視化分子動力学を実行できるようにしたプログラ

ムです

同時に液晶エラストマーなど、メソゲンを持つ高分子鎖の粗視化分子動力学に対応するため、ポテンシャ

ルモデルが拡張されています。

OCTA/COGNAC(http://octa.jp/)およびLammps(https://lammps.sandia.gov/)の拡張モジュールとして提供

されます。

シミュレータ概要

電圧印加粗視化分子動力学シミュレータ

（拡張COGNAC/Lammps）

超先端材料超高速開発基盤技術プロジェクト成果

COGNACの基本機能

低分子液晶

ブロックコポリマーの
ミクロ相分離

伸長時の応力－ひずみ挙動



裏

【連絡先】超先端材料超高速開発基盤技術プロジェクト
【シミュレータ配布問合せ窓口】u2m-sim-ml@aist.go.jp
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ライセンス・配布方式

動作環境

想定用途

E

液晶エラストマーの相転移と応力-ひずみ挙動

ミクロ相分離構造の電場配向

液晶分子鎖

等方相 ネマティック相

降温による
液晶相転移

一軸伸長
液晶エラストマーの
応力－歪挙動
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COGNAC拡張版はソースコードおよびWindows版、Linux版の実行ファイルを提供

COGNAC拡張版は拡張OCTAに同梱されOCTA公開サイト（http://octa.jp/）より公開中


