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ReaxFF 

反応分子動力学計算ソフトウェア

ReaxFFはペンシルベ二ア州立大学のvan Duin教授らに

よって開発された反応分子動力学計算プログラムです。

ReaxFFは、既存の古典分子動力学計算プログラムとは異

なリ、結合の生成と開裂を記述することができる反応力場
(Reactive Force Field) l）を搭載しています。反応力場の

パラメ タは量子化学計算のデ タから決められているた

めに化学反応の高精度な記述を可能にする一方で、その

動力学計算は通常の古典分子動力学シミュレ ーションに匹

敵する計算速度を保持しています。ReaxFFは、金属元素を

含む多くの元素に対応しており、触媒反応や燃焼反応な

ど、材料科学分野における分子動力学シミュレ ーションの

適用範囲を大幅に広げています。

オリジナルコ ー ドの高速化と使いやすい
グラフイカルユ ー ザインタ ーフェ ー ス

5仁M社ではオリジナルのReaxFFコ ドに対して並列化を

含む各種高速化を行っています。また、メモリ使用量などの

最適化により10万原子程度を含む3次元周期系の計算が

通常のデスクトップPC上で、対応可能で、す。また、ReaxFFIこ

はグラフィカルユ ー ザインターフェ ース（GUI）が用意され

ており、バルクモデルの構築、分子動力学の計算設定、ジ
、

ヨ

ブ投入、計算結果の可視化に対応しています。

l)A仁T van Duin, S. Dasgupta, F. Lorant, and W.A. Goddard川，j
Phys.亡hem.A 105, 9396 (2001) 
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ReaxFF 

アンサンブルNVE, NVT(B巴rends巴n法，Nos邑Hoov巴r Chain法），NPT 
－ モンテカルロ（M仁）法との組み合せ手法·Grand 仁anoni日IM仁，force bias巴d MC 
－ 電荷平衡法EEM, ACKS2 
電子をあらわに考慮する方法eReaxFF
・拘束条件（原子座標、結合長、結合角）、非反応MD
異なる温度領域の設定
体積、温度、電場の変化のスケジ、ユ ーリング

、

·FlexM Dとのインターフェース
（メタダイナミクスやアンブレラサンプリングなどの自由エネルギ ー計算！こ対応）

．構造最適化計算、遷移状態探索、数値振動計算
モンテカルロ法を使用した力場パラメータのフィッティング（MCFF Optimiz巴「）
反応MDのトラジ

、ェクトリー解析（ChemTraYzerを使用した反応パスや反応ネットワ ークの
自動探索に対応）

利用できる力場ファイルのリストwww.scm.com/ReaxFF_ff 
（周期律表の多くの元素に対応下図参照）

※2017年4月現在の対応状況です。各力場ファイルにおいて、利用可能な元素の組み合せには制限
があります。任意の元素の組み合わせに対応しているわけではありません。

ReaxFF-GUI 

環構造グループなどのフラグメントを用いた分子構造構築
3次元バルクモデルの構築（Packmolを使用した溶媒分子のランダ

p

ム配置に対応）
ブラベー格子の指定による結晶構造の構築
－ ミラー面の指定による表面構造の構築

－ 座標履歴のアニメ ション表示（リアルタイム表示に対応）
グラフ表示各種物理量の時開発展、動径分布関数、化学反応中に生成した分子の数量変化など
反応パス、反応ネットワ ークの表示

反応力場、時間刻み、アンサンブルなどの計算設定
計算ジョブの投入 － 管理機能

· Windows/Linux/Mac 

・記載の商品名は各社の商標または登録商標です。
．本カタログの記載内容は予告なく変更される場合があります。 (2018.06) 
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