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概 要

本研究では Processing による原子の動的挙動の視覚化を目的とする．第一原理計
算ソフト VASP は原子系のエネルギーを精密に計算するが，計算時間がかかって
しまう．そこで計算時間を短縮するため，分子動力学法（molecular dynamics，略
して MD）を用い，Ruby でプログラムを開発した．そのプログラムから出力され
る原子座標を Processing で読み取り視覚化した．また，今後実用することを考え
て VASP とほぼ同じ仕様の pseudo VASP の OUTCAR から原子座標を読み取り
視覚化した．Maple と Maya の視覚化ソフトと比較した．
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第1章 背景

西谷研究室では第一原理計算ソフト VASPを用いて，材料の物性を予測する様々
なシミュレーションを行い，視覚化している．視覚化することで物体の動きが見
え，理解しやすい．
シュミレーション結果を視覚化するために結晶モデル構築ソフト Maya や数値
計算ソフト Maple を利用してきた．Maya は 3D アニメーションに関連する機能
は充実しているが，ライセンス料がとても高価である．また 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
ン機能が乏しいことや処理時間がかかるという欠点がある．そこで本研究ではそ
れらの欠点がない Processing を使用する．Processing はグラフィック機能を中心
とした Java を単純化した言語で，画像処理やアニメーションに特化している．さ
らにオープンソースであり，処理速度も速い．本研究では Processing を用いてシ
ミュレーションした原子座標を読み取り，視覚化することを目的とする．

VASP は原子系のエネルギーを精密に計算するが，計算時間がかかってしまう．
そこで今回のシミュレーションにはコントローラ開発を目的に開発された pseudo

VASP や自らが開発した分子動力学法を用いたプログラムを用い視覚化する．そ
の結果を Maple と Maya で比較する．
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第2章 方法

2.1 使用言語
今回の研究において 2つのプログラミング言語を使用した．それぞれの長所を
活用することで，プログラムの簡易化を可能にした．以下にその使い分けを示す．

2.1.1 Ruby

Ruby はまつもとゆきひろ氏のによって開発されたオブジェクト指向のスクリプ
ト言語の名称である．全てのデータは一貫してオブジェクトとして表現されてい
るので考えたことを直感的に記述できる．また継承や Mix-in といった，オブジェ
クト指向らしい機能も備わっている．また，様々なクラスライブラリが標準で添
付さてれいるほか，例外によるエラー処理や自動的にメモリの開放を行うガベー
ジコレクタなど，快適なプログラミングを支援する機能も備わっている．今回の
研究ではこの Ruby 言語を用いて分子動力学プログラムを開発している．

2.1.2 Processing

Processingは，アートとデザインのためのプログラミングを実現，オープンソー
ス開発環境として Ben Fly 氏 Casey Reas 氏によって開発されました．Windows

にも Mac にもさらに Linux にも対応していて，無料でダウンロードして利用す
ることができる．シンプルで軽く，はじめての人でも使いやすい環境である．今
回の研究では視覚化のために Processing を用いる．

2.2 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たす．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することがで
きる．
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2.2.1 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 fi とすると，ニュートンの運動方程式は次のように書
ける．

m
d2ri

dt2
= fi (2.1)

速度ベクトル vi は位置の微分から，

vi =
dri

dt
(2.2)

もし，外力がなければ，系の運動エネルギーや運動量が保存される．しかしなが
ら，シミュレーションでは一般的に有限のシミュレー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的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．

2.2.2 Verletのアルゴリズム

Verlet の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
せる特徴がある．Verlet 法は式 (2.1) 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
ラー級数展開し，式 (2.2) と

ṙi =
dri

dt
(2.3)

を用いると，

ri(t + h) = ri(t) + hṙi(t) + h2fi(t)

2m
+ O(h3) (2.4)

ri(t − h) = ri(t) − hṙi(t) + h2fi(t)

2m
+ O(h3) (2.5)

を得る．両式の和と差をとると，

ri(t + h) + ri(t − h) = 2ri(t) + h2fi(t)

2m
+ O(h4) (2.6)

ri(t + h) − ri(t − h) = 2hṙi(t) + O(h2) (2.7)

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) + h2fi(t)

m
+ O(h4) (2.8)

ṙi(t) =
1

2h
[ri(t + h) − ri(t − h)] + O(h2) (2.9)
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が与えられる．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 (2.8) から求まる．これと ri(0) から ri(2h)

を計算し，式 (2.9) より速度 ṙi(h) が得られる．これを逐次的に解くことにより粒
子の運動がシミュレーションできる．

2.2.3 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粒子相互関係の和

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

N∑
j=i+1

u(rij) (2.10)

となり，ここで u(rij)は粒子 i, j間の距離 rij のみ依存する．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な計算により第一原理から構成でき
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での斥力はパウリの排他的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けれえばならなず，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となる．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・ワールス力と呼ばれている．最もよく使われているu(r)

の形の１つはレナードジョーンズポテンシャルである．図 2.2.3にレナードジョー
ンズ・ポテンシャルを示す．
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る，極小は r = 2
1
σ σ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 (2.10) よ
り分子 iに加わる Fiは，

Fi = −∂U

∂ri

= −
N∑
j

∂u(rij)

∂ri

(2.11)

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

(2.12)
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図 2.1: レナードジョーンズポテンシャル．

この式を用いると，Fiは

Fi = −
N∑
j

∂u(rij)

∂rij

∂rij

∂ri

=
N∑
j

∂u(rij)

∂rij

rij

rij

(2.13)

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

}
(2.14)

となる．

2.3 RubyによるMDの実装
Ruby によって MD を実装した．以下にコードの説明を示す．

2.3.1 初期値の設定

粒子の初期配置を指定する．全粒子に 1～12の番号を付け x軸，y軸に数値を入
力する．運動する粒子は 1～4の番号で 5～12の番号は固定する．これにより全粒
子が配置される．speed() は運動する粒子 4つのみ設定し，速度計算に用いられる．
（speed()に関しては付録参照）

$init = [1,[1,1],[speed(),speed()],[2,3,5,12]],

[2,[2,1],[speed(),speed()],[1,4,6,7]],

[11,[0,2]],
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[12,[0,1]]

　 for i in 0..11 do

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

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

$tmp << [$x[i], $y[i]]

end

同じく初期速度を設定する．こちらは運動する粒子のみ設定する．vx,vy には
speed() からランダムな数値が入り初期速度となる．ax,ay は加速度を表してい
るが，初期状態では常に 0を指定しておく．

for i in 0..3 do

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

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

$ax[i] = 0

$ay[i] = 0

end

以上が初期配置を初期速度の設定となる．

2.3.2 レナード-ジョーンズ・ポテンシャル計算

先ほどの分子間ポテンシャルの式から計算を行い，ポテンシャルに生じる力を
算出する．

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

rm2 = 1/r2

rm6 = rm2*rm2*rm2

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

fxij = kk*$dx

fyij = kk*$dy

$dx = fxij

$dy = fyij

これらを force1 として Verlet のアルゴリズムで使用する．

2.3.3 Verlet のアルゴリズム

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 から呼び出した dx,dy
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を代入し，新しく ax,ay を求める．これらの計算はニュートンの第 3法則による
ものである．

force1()

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

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

以上を force2 として，以下で使用する．

for i in 0..3 do

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

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

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

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

end

force2()

for i in 0..3 do

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

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

end

以上を verlet とし，粒子の位置を算出する．ここで算出された x,y が粒子の座標
になり，時間刻みで表示される．さらに加速度から速度の更新もしている．これ
を時間刻みで行うことで，粒子の位置を時間経過とともに算出していく．
これらの座標を配列に格納し，Processing で読み込むために tsv というファイ
ルを出力する．

2.4 MDのProcessingによる視覚化
Rubyのプログラムで作成した原子座標が書かれているファイルを次の Processing

でつくったプログラムに読み込ませることでモデルとして表示させる．Processing

で作ったコードには立体的に原子の奥行きがわかる 3次元と全ての原子を平面上
に示した 2次元の 2種類作った．さらに動いている原子の速度によって速ければ
赤，遅ければ青になるようなグラデーションを実装した．

2.4.1 データの読み込み

データを読み込む為に FloatTable というクラスを作成した．（詳しくは付録を参
照）データを読み込み data_pointの行列にそれぞれ格納する．データの値が小さ
いので視覚化した時に見やすいように size 倍している．今回は 400 倍している．
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data = new FloatTable("ファイル名");

for (int row = 0; row < data_row-1; row++) {

for (int col = 0; col < data_col; col++) {

data_point[row][col] = size*data.getFloat(row, col);

}

}

2.4.2 速度の計算

MD のプログラムで時間おきに座標を記録しているので各座標の差を取り，移
動距離を算出する．つまり速度を求めることに等しい．また，ループしても違和
感のないように最初と最後も差を取り移動距離を算出し，z に格納した．

for (int i=0;i<28;i++){

for(int j=0;j<12;j++){

xa = data_point[i][j*2] - data_point[i+1][j*2];

ya = data_point[i][j*2+1] - data_point[i+1][j*2+1];

za = xa*xa + ya*ya;

z[i][j] = sqrt(za);

}

}

for(int i=0;i<12;i++){

xa = data_point[29][i*2] - data_point[0][i*2];

ya = data_point[29][i*2+1] - data_point[0][i*2+1];

za = xa*xa + ya*ya;

z[29][i] = sqrt(za);

}

2.4.3 速度からグラデーションを作り，視覚化する

先ほどの配列 zから最大値と最小値を算出し，それを lに入れる．for文により全
ての zに対して最小値を引き，lで割った値の色の最大値 255を掛けた値を Rに入れ
る．青にするためには，1-(nz-z_min)/l)というように赤で示した時の分子を 1か
ら引くことにより示すことができる．fill(R,0,B)とすることで原子が速くなればなる
ほど赤になるというようになっている．（図 2.4.3）count = (count+1)%(data_row-1)

をすることで無限ループさせ，表示させている．

for (int i=0;i<29;i++) {

for(int j=0;j<12;j++){
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図 2.2: 色の変化を図的に表したもの．

if (z_max<z[i][j]){

z_max=z[i][j];}

if (z_min>z[i][j]){

z_min=z[i][j];}

}

}

l = z_max-z_min;

for (int i=0;i<12;i++){

nz = z[count][i];

R = int(255*(nz-z_min)/l);

B = int(255*(1-(nz-z_min)/l));

fill(R,0,B);

ellipse(data_point[count][i*2]/2+10,data_point[count][i*2+1]/2+10,20,20);

}

count = (count+1)%(data_row-1);

}

2.5 pseudo VASPのProcessingによる視覚化
pseudo VASP の出力ファイルである OUTCAR には 3次元の座標が書かれてい
るので，先ほどのコードを 3次元に拡張する必要がある．主な変更点は 2次元配
列を 3次元配列に書き換えるだけである．（詳しくは付録を参照）
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2.5.1 pseudoVASP

中井が開発した pseudo VASP の出力ファイルを視覚化する．pseudo VASP は
VASPを用いて第一原理計算を行うよりも短い時間で，原子のもつネルギーやフォー
スを求めるのでコントローラの開発に適している． pseudo VASP では，Lennard-

Jones ポテンシャルを用いて系のエネルギーを求め，求めたエネルギーを微分する
ことにより各原子のもつフォースを計算していく．なお，pseudo VASP の入出力
ファイルは VASP で使用するものと同じである．

2.5.2 視点の切り替え

3次元に拡張することで正面からの視点だけでは全体の原子の動きが見づらく
なってしまう．そこで視点を切り替えることでよりシミュレーションの見やすさ
を追求した．そこでモデルの回転，拡大するコードを加えた．以下の if 文のコー
ドによりマウスを押しながら動かすことでモデルの向きが変わる．回転させる方
法としては rotate() を使うことで () 内の回転角度分回すことができる．そして，
キーボードの p を押すことで depth の値が 10 ずつ増え，より奥に視点が近づく
ようになっている．反対に n を押せば depth の値が 10 ずつ減り視点が遠ざかる
ようになっている．

camera(0, 0, depth/20, 0, 0, 0, 0, 1, 0);

if (mousePressed) {

mvX=mouseX-oldX;

mvY=mouseY-oldY;

oldX=mouseX;

oldY=mouseY;

}

else {

mvX=0;

mvY=0;

oldX=mouseX;

oldY=mouseY;

}

nowX += mvX;

nowY -= mvY;

if(keyPressed) {

if(key==’p’){

depth+=10;

}

else if (key==’n’){
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depth-=10;

}

}

rotateX(radians(nowY/3));

rotateY(radians(nowX/3));

12



第3章 結果と考察

3.1 MD の視覚化
図 3.1は Maple により視覚化された結果，図 3.1は Processing により視覚化さ
れた結果である．これらを比較すると，2つの相違点がわかる．まず，Processing

方が見た目がよく，色や質感の表現に優れている．また速度変化の視覚化が大き
な違いである．青色は速度 0 の状態を示し，速度が上がるにつれて赤色へと変化
している．アニメーションで再生すると，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．

3.2 pseudo VASP の視覚化
図 3.2は Maya により視覚化された結果，図 3.2は Processing により視覚化さ
れた結果である．2つの図は共に正面から見たものである．視点の切り替え機能は
共に備わっている．これらを比較するとあまり大きな違いはないが，アニメーショ
ンで再生すると大きな違いがある．Maya の方がスムーズに動いていることがわか
る．以上のことから Maya の方がキレイであることがわかる．
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図 3.1: Malpe により視覚化した結果．

図 3.2: Processing により視覚化した結果．

14



図 3.3: Maya により視覚化した結果．

図 3.4: Processing により視覚化した結果．
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第4章 総括

西谷研究室では第一原理計算ソフト VASP を用いてシュミレーションを行い，
視覚化している．視覚化することで物体の動きが見え，理解しやすい．シミュレー
ションを視覚化するために Processingのプログラムを作成した．また，シュミレー
ションを行うソフトとして，分子動力学法を用いて作成した Ruby プログラムと
pseudo VASP を使用した．

Maple と比較するとのProcessing の特長であるアニメーション機能を生かして
いることがわかる．アニメーションで再生すると，原子の速さによりグラデーショ
ンでスムーズに変化していることがわかる．

Maya と比較すると，視点の切り替え機能やアニメーションによる原子の動きな
ど Processing でほぼ再現できている．しかし，Maya の方がよりスムーズに動き
キレイである．
これらの比較を図 ??にまとめた．Maple は数値計算ソフトとしては優秀だが，
視覚化することを目的とするならば扱いづらいことがわかる．Maya は動きやキレ
イさであるアニメーション機能は充実している．しかし，読み込むプログラムの
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などコード
開発が非常に困難である．Processing はコード開発が最も容易である．動き，キ
レイさなどのアニメーションはある程度であれば実装できることがわかる．
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図 4.1: それぞれの性能比較．
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第6章 付録

Ruby MD

include Math

def speed()

10*rand()/(10**12)-1

end

$init = [1,[1,1],[speed(),speed()],[2,3,5,12]],

[2,[2,1],[speed(),speed()],[1,4,6,7]],

[3,[1,2],[speed(),speed()],[1,4,10,11]],

[4,[2,2],[speed(),speed()],[2,3,8,9]],

[5,[1,0]],

[6,[2,0]],

[7,[3,1]],

[8,[3,2]],

[9,[2,3]],

[10,[1,3]],

[11,[0,2]],

[12,[0,1]]

$x = []

$y = []

$ax = []

$ay = []

$vx = []

$vy = []

$dt = 0.01

$dt2 = $dt*$dt

$tmp = []

def force1()

r2 = $dx*$dx + $dy*$dy
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rm2 = 1/r2

rm6 = rm2*rm2*rm2

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

fxij = kk*$dx

fyij = kk*$dy

$dx = fxij

$dy = fyij

end

def force2()

for i in 0..3 do

$ax[i] = 0

$ay[i] = 0

end

for i in 0..3 do

for j in 0..3 do

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

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

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

force1()

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

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

end

end

end

def verlet()

for i in 0..3 do

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

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

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

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

end

force2()

for i in 0..3 do

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

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

end

end
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def show()

for i in 0..11 do

$tmp << [$x[i],$y[i]]

end

end

for i in 0..11 do

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

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

$tmp << [$x[i], $y[i]]

end

\begin{enumerate}

\item 初期速度の設定
\end{enumerate}

for i in 0..3 do

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

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

$ax[i] = 0

$ay[i] = 0

end

for i in 0..29 do

for j in 0..3 do

verlet()

end

$tmp << show()

end

$tmp.delete(0..11)

def dummy(file,n)

a = 0.to_s

for i in 0..n-1 do

a += "\t" + 0.to_s

end

file.print a+"\n"

end
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data = []

l = $tmp.length

file = open("sample.tsv","w")

dummy(file,24)

for i in 0..l-1 do

if i%12==0 && i!=0 then

file.print "\n"

file.print 0.to_s+"\t"

end

if i==0 then

file.print 0.to_s+"\t"

end

for j in 0..1 do

file.print $tmp[i][j].to_s+"\t"

end

end

Processing FloatTable

class FloatTable {

int rowCount;

int columnCount;

float[][] data;

String[] rowNames;

String[] columnNames;

FloatTable(String filename) {

String[] rows = loadStrings(filename);

String[] columns = split(rows[0], TAB);

columnNames = subset(columns, 1); // upper-left corner ignored

scrubQuotes(columnNames);

columnCount = columnNames.length;

rowNames = new String[rows.length-1];

data = new float[rows.length-1][];

// start reading at row 1, because the first row was only the column headers

for (int i = 1; i < rows.length; i++) {
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if (trim(rows[i]).length() == 0) {

continue; // skip empty rows

}

if (rows[i].startsWith("#")) {

continue; // skip comment lines

}

// split the row on the tabs

String[] pieces = split(rows[i], TAB);

scrubQuotes(pieces);

// copy row title

rowNames[rowCount] = pieces[0];

// copy data into the table starting at pieces[1]

data[rowCount] = parseFloat(subset(pieces, 1));

// increment the number of valid rows found so far

rowCount++;

}

// resize the ’data’ array as necessary

data = (float[][]) subset(data, 0, rowCount);

}

void scrubQuotes(String[] array) {

for (int i = 0; i < array.length; i++) {

if (array[i].length() > 2) {

// remove quotes at start and end, if present

if (array[i].startsWith("\"") && array[i].endsWith("\"")) {

array[i] = array[i].substring(1, array[i].length() - 1);

}

}

// make double quotes into single quotes

array[i] = array[i].replaceAll("\"\"", "\"");

}

}

int getRowCount() {
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return rowCount;

}

String getRowName(int rowIndex) {

return rowNames[rowIndex];

}

String[] getRowNames() {

return rowNames;

}

// Find a row by its name, returns -1 if no row found.

// This will return the index of the first row with this name.

// A more efficient version of this function would put row names

// into a Hashtable (or HashMap) that would map to an integer for the row.

int getRowIndex(String name) {

for (int i = 0; i < rowCount; i++) {

if (rowNames[i].equals(name)) {

return i;

}

}

//println("No row named ’" + name + "’ was found");

return -1;

}

// technically, this only returns the number of columns

// in the very first row (which will be most accurate)

int getColumnCount() {

return columnCount;

}

String getColumnName(int colIndex) {

return columnNames[colIndex];

}
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String[] getColumnNames() {

return columnNames;

}

float getFloat(int rowIndex, int col) {

// Remove the ’training wheels’ section for greater efficiency

// It’s included here to provide more useful error messages

// begin training wheels

if ((rowIndex < 0) || (rowIndex >= data.length)) {

throw new RuntimeException("There is no row " + rowIndex);

}

if ((col < 0) || (col >= data[rowIndex].length)) {

throw new RuntimeException("Row " + rowIndex + " does not have a column " + col);

}

// end training wheels

return data[rowIndex][col];

}

boolean isValid(int row, int col) {

if (row < 0) return false;

if (row >= rowCount) return false;

//if (col >= columnCount) return false;

if (col >= data[row].length) return false;

if (col < 0) return false;

return !Float.isNaN(data[row][col]);

}

float getColumnMin(int col) {

float m = Float.MAX_VALUE;

for (int i = 0; i < rowCount; i++) {

if (!Float.isNaN(data[i][col])) {

if (data[i][col] < m) {
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m = data[i][col];

}

}

}

return m;

}

float getColumnMax(int col) {

float m = -Float.MAX_VALUE;

for (int i = 0; i < rowCount; i++) {

if (isValid(i, col)) {

if (data[i][col] > m) {

m = data[i][col];

}

}

}

return m;

}

float getRowMin(int row) {

float m = Float.MAX_VALUE;

for (int i = 0; i < columnCount; i++) {

if (isValid(row, i)) {

if (data[row][i] < m) {

m = data[row][i];

}

}

}

return m;

}

float getRowMax(int row) {

float m = -Float.MAX_VALUE;

for (int i = 1; i < columnCount; i++) {

if (!Float.isNaN(data[row][i])) {

if (data[row][i] > m) {
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m = data[row][i];

}

}

}

return m;

}

float getTableMin() {

float m = Float.MAX_VALUE;

for (int i = 0; i < rowCount; i++) {

for (int j = 0; j < columnCount; j++) {

if (isValid(i, j)) {

if (data[i][j] < m) {

m = data[i][j];

}

}

}

}

return m;

}

float getTableMax() {

float m = -Float.MAX_VALUE;

for (int i = 0; i < rowCount; i++) {

for (int j = 0; j < columnCount; j++) {

if (isValid(i, j)) {

if (data[i][j] > m) {

m = data[i][j];

}

}

}

}

return m;

}

}

Processing MD2D
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FloatTable data;

float[][] data_point = new float[30][24];//tsv_gyou need improve number[row][col]

int size=400;

int count=0;

int maxFrame=20;

int data_row=30; //contain first 0_row

int data_col=24; //not contain first 0_col

int R, B;

float xa=0, ya=0, za=0;

float l, z_max, z_min, nz;

float[][] z = new float[30][12];

void setup() {

size (800, 800);

colorMode(RGB, 100);

background(90);

translate(width/2,height/2,0);

translate(0,size*zoom,size*zoom);

frameRate(10);

data = new FloatTable("sample.tsv");

for (int row = 0; row < data_row-1; row++) {

for (int col = 0; col < data_col; col++) {

data_point[row][col] = size*data.getFloat(row, col);

}

}

for (int i=0;i<28;i++){

for(int j=0;j<12;j++){

xa = data_point[i][j*2] - data_point[i+1][j*2];

ya = data_point[i][j*2+1] - data_point[i+1][j*2+1];

za = xa*xa + ya*ya;

z[i][j] = sqrt(za);

}

}

for(int i=0;i<12;i++){

xa = data_point[29][i*2] - data_point[0][i*2];

ya = data_point[29][i*2+1] - data_point[0][i*2+1];

za = xa*xa + ya*ya;

z[29][i] = sqrt(za);

}
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z_max = z[0][0];

z_min = z[0][0];

for (int i=0;i<29;i++) {

for(int j=0;j<12;j++){

if (z_max<z[i][j]){

z_max=z[i][j];}

if (z_min>z[i][j]){

z_min=z[i][j];}

}

}

l = z_max-z_min;

}

void draw() {

background(90);

for (int i=0;i<12;i++){

nz = z[count][i];

R = int(255*(nz-z_min)/l);

B = int(255*(1-(nz-z_min)/l));

fill(R,0,B);

ellipse(data_point[count][i*2]/2+10,data_point[count][i*2+1]/2+10,20,20);

}

count = (count+1)%(data_row-1);

}

Processing VASP3D

int mvX=0, mvY=0, oldX=0, oldY=0, nowX=0, nowY=0;

int frame;

FloatTable data;

float[][] data_point = new float[10][96];//tsv_gyou need improve number[row][col]

float depth=20000.0;

int size=400;

int count=0;

int maxFrame=20;

int data_row=10; //contain first 0_row

int data_col=95; //not contain first 0_col

int R, B;

float zoom=1.0,x=0.0;

float xa=0, ya=0, za=0, dis=0;
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float l, dis_max, dis_min, ndis;

float[][] disa = new float[10][32];

void setup() {

size (800, 800,P3D);

colorMode(RGB, 100);

background(90);

translate(width/2,height/2,0);

translate(0,size*zoom,size*zoom);

frameRate(10);

data = new FloatTable("sample.tsv");

for (int row = 0; row < data_row-1; row++) {

for (int col = 0; col < data_col; col++) {

data_point[row][col] = size*data.getFloat(row, col);

}

}

for (int i=0;i<9;i++){

for(int j=0;j<32;j++){

xa = data_point[i][j*3] - data_point[i+1][j*3];

ya = data_point[i][j*3+1] - data_point[i+1][j*3+1];

za = data_point[i][j*3+2] - data_point[i+1][j*3+2];

dis = xa*xa + ya*ya + za*za;

disa[i][j] = sqrt(dis);

}

}

for(int i=0;i<32;i++){

xa = data_point[9][i*3] - data_point[0][i*3];

ya = data_point[9][i*3+1] - data_point[0][i*3+1];

za = data_point[9][i*3+2] - data_point[0][i*3+2];

dis = xa*xa + ya*ya + za*za;

disa[9][i] = sqrt(dis);

}

dis_max = disa[0][0];

dis_min = disa[0][0];

for (int i=0;i<10;i++) {

for(int j=0;j<32;j++){

if (dis_max<disa[i][j]){

dis_max=disa[i][j];}

if (dis_min>disa[i][j]){
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dis_min=disa[i][j];}

}

}

l = dis_max-dis_min;

}

void draw() {

background(90);

camera(0, 0, depth/20, 0, 0, 0, 0, 1, 0);

if (mousePressed) {

mvX=mouseX-oldX;

mvY=mouseY-oldY;

oldX=mouseX;

oldY=mouseY;

}

else {

mvX=0;

mvY=0;

oldX=mouseX;

oldY=mouseY;

}

nowX += mvX;

nowY -= mvY;

if(keyPressed) {

if(key==’p’){

depth+=10;

}

else if (key==’n’){

depth-=10;

}

}

rotateX(radians(nowY/3));

rotateY(radians(nowX/3));

for (int i=0;i<32;i++){

ndis = disa[count][i];

R = int(255*(ndis-dis_min)/l);

B = int(255*(1-(ndis-dis_min)/l));

fill(R,0,B);

pushMatrix();
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translate(data_point[count][i*3],data_point[count][i*3+1],data_point[count][i*3+2]);

sphere(15);

popMatrix();

}

count = (count+1)%(data_row-1);

}
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