


Vol.17, No.1 号の発刊に当たって

京都大学学術情報メディアセンター　牛島 省

本号では，京都大学学術情報メディアセンターにおいて実施された平成 29年度の共同
研究報告について特集いたします．平成 29年度は，「若手・女性研究者奨励枠」では 21 件，
「プログラム高度化共同研究」では 4 件の共同研究が実施されました．
学術情報メディアセンターでは，スーパーコンピュータ共同研究制度として，「若手・女

性研究者奨励枠」，「大規模計算支援枠」，「プログラム高度化共同研究」という３種類の
研究支援事業を実施しています．課題募集は年度開始前後に行われます．また，年度途中
で追加募集が実施される場合があります．応募された課題の採否は，スーパーコンピュー
タ共同研究企画委員会にて審査されます．本共同研究制度への応募方法や申込み時期等の
詳細につきましては，http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ja/services/comp/support/kyodo/

をご参照下さい．
上記の共同研究制度のうち，「若手・女性研究者奨励枠」の応募資格は，(1) 40歳未満

の若手研究者 (学生を含む,性別は問わない)，あるいは，(2) 女性研究者 (年齢は問わな
い)，と平成 27年度より拡大されており，スーパーコンピュータを利用することで学術的
にインパクトがある成果を創出できる課題に対して，計算機利用負担金の全額または一部
を本センターが負担しています．さらに，「若手・女性研究者奨励枠」は，平成 29年度よ
り JHPCN (学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点) の活動の一環となり，優れた
課題は，JHPCNの萌芽型共同研究へ推薦されることになりました．推薦された課題は，
JHPCNシンポジウムにてポスター発表を行うことが可能となるなどの特典がありますの
で，是非この共同研究制度をご活用ください．本号に掲載された 21 件の「若手・女性研
究者奨励枠」の研究成果報告では，各種の流体および流体構造連成問題，破壊力学，量子
化学，分子動力学計算，MRIデータ解析，などに関する多様な研究が行われ，全国 9 大
学等の若手・女性研究者の研究をサポートいたしました．なお，JHPCNの萌芽型共同研
究には 6 件の課題が採択されました．
また，「プログラム高度化共同研究」では，京都大学のスーパーコンピュータをグループ

コースまたは専用クラスタコースでご利用の研究グループ (JHPCN および HPCI にて京
都大学のスーパーコンピュータを利用する研究者も含む) を対象に，プログラムの制御構
造・データ構造の改良による性能チューニングや並列化手法の改良，問題分割・負荷分散
方式などの改良による大規模計算プログラムの高度化・高性能化などを支援しています．
平成 29年度は，(1) 地盤の変形・破壊を扱う有限要素解析，(2) 高分子分離膜の大規模解
析，(3) 非均質異方性材料に対するボクセル有限要素解析，(4) マイクロ波放電式中和器
の 3次元プラズマ粒子計算，に関する 4 件のプログラム高度化支援を行いました．これら
の共同研究では，並列 FFTライブラリの最適化，並列 IOの導入やMPI通信の改善によ
るスケーラビリティの改善，行列解法の高速化などが実施され，約 36 倍の高速化が実現
した課題もあります．このように，多分野にわたる解法の高度化・高性能化が行われてお
り，計算効率を向上させる際の参考になると思います．
今後も皆様の研究，教育にご活用いただけるようにセンター教職員も尽力していきます

ので，ご利用・ご支援のほど、よろしくお願い申し上げます．
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高精度視覚質感記憶の心理学的基盤と神経機構の解明 

 

藤道 宗人 
 

京都大学大学院人間・環境学研究科共生人間学専攻 
 
 
 
 
1 問題・目的 

質感とは物体そのものがもつ表面の性質をさす。

ヒトは物体がもつ様々な質感を正確に把握するこ

とで，その物体に正しく働きかけることができる。

それではヒトの質感認知はどのような脳内メカニ

ズムによって成立するのだろうか。 
これまでの研究によりヒトの質感知覚に腹側視

覚経路が関与することが明らかとなった。ところ

が，腹側視覚経路の中でどの領域が関連するのか

については見解が分かれている。例えば腹側視覚

経路の中でシーンの認知に重要な役割を担う海馬

傍回が関与するという知見[1]や，顔の認知に関わ

る紡錘状回が質感の認知にも関連することを示す

知見[2]がある。このように，質感知覚に腹側視覚

経路が関与することは明らかとなっているが，具

体的な領域の特定には至っていない。さらに，こ

れらの研究は認知の一側面である知覚処理に着目

しており，質感の視覚記憶メカニズムは明らかに

なっていない。例えばヒトの知覚と視覚記憶に関

わる脳領域には共通性が見られるが[3]，質感認知

においてはどうだろうか。本研究は質感を知覚し

て記憶する脳内メカニズムを検討することを目的

とした。 
 
2 方法 

実験は頭頂間溝の同定および腹側視覚経路内の

領域を細分化するための課題 (ローカライザー課

題)と質感の視覚記憶メカニズムを検討するため

の課題 (視覚記憶課題)で構成された。 

2.1 参加者 

24名の京都大学生および大学院生 (男性15名，

女性 9 名)が実験に参加した。平均年齢は 22.9 歳 
(SD=2.8)であった。全ての参加者は正常な視力を

有していた。実験は京都大学こころの未来研究セ

ンターの MRI スキャナー及び関連実験設備を用

いて行った。 
 

2.2 ローカライザー課題 

領域の細分化のために顔，シーン，物体，そし

て色条件を設定した。さらにそれぞれの条件に属

する画像をスクランブルにした4条件の計8条件

を設定した。課題はブロックデザインで行われ，

各条件に属する刺激が集中的に連続呈示 (1 ブロ

ック)された。参加者はブロックの最初に画像が呈

示されたらボタン押しによって反応した。 
 

2.3 視覚記憶課題 

実験は粗さ記憶課題と光沢感記憶課題で構成さ

れた。参加者は継時呈示される2枚のサンプル球

体画像を見て，どちらの課題を行っているかを識

別する必要があった（弁別フェイズ）。例えば 2
枚のサンプルが粗さの次元で変化していれば，粗

さ記憶課題であった。2 枚のサンプル球体画像の

呈示後に保持しておくべきサンプルを指示した

（保持フェイズ）。参加者は試行の最後に呈示され

るテスト球体画像と保持した画像を比較して，粗

さの程度が小さい，または光沢感の強い方の画像

を選択することが求められた。照明環境に依存し
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ない質感の視覚記憶を検討するために，2 枚のサ

ンプルとテスト球体画像の照明環境は常に異なっ

ていた。 
 
3 解析 

ローカライザー課題によって同定した頭頂間溝

および腹側視覚経路内の各領域において，課題情

報 (粗さ・光沢感記憶課題)が保持されているかを

マルチボクセルパターン解析 (MVPA)によって

検討した。具体的には，まず保持期間中の脳活動

に対して MVPA を適用し，質感の視覚記憶に関

連する領域を同定した。そして保持期間中のタイ

ムコースにそって MVPA 成績を算出して，それ

らの領域が弁別フェイズと保持フェイズでどのよ

うに変化するのかを検討した。 
 
4 結果・考察 

保持期間中の平均 MVPA 成績を図 1 に示す。

腹側視覚経路の中で顔の認知に関わる領域（以下，

腹側高次視覚野）でのみチャンスレベル以上の成

績だった(t(19) = 2.53, p < .05)。この結果は紡錘状

回が質感認知に関連するという結果[2]を支持す

るものとなった。これは着目した質感の特徴レベ

ルの違いに起因すると考えられる。具体的には，

本研究では粗さと光沢感，[2]では革や鉄など質感

カテゴリ内におけるそれぞれの性質を題材として

いた。一方[1]では物体特徴の 1つとして質感（テ

クスチャ）を取り上げて，テクスチャと色あるい

は形を比較した。ただし，紡錘状回と海馬傍回は

相補的関係にあることも知られているため，紡錘

状回は低次の質感情報に，海馬傍回は高次の質感

情報に関連する可能性も考えられる。加えて頭頂

間溝もチャンスレベル以上で課題識別が可能であ

った (t(19) = 4.30, p < .01)。したがって，質感知

覚と視覚記憶に共通する腹側高次視覚野をベース

として，視覚記憶を担う頭頂間溝[4]との関連のも

とで質感の視覚記憶が成立すると考えられる。 
腹側高次視覚野と頭頂間溝のフェイズごとの

MVPA 成績を図 2 に示す。MVPA 成績の推移は

領域間で異なる様相を示していた。腹側高次視覚

野では弁別フェイズでのみチャンスレベル以上の

MVPA成績だった (t(19) = 2.97, p < .01)。一方の

頭頂間溝はどちらのフェイズでもチャンスレベル

以上だった (t(19) = 2.26, p < .05; t(19) = 4.23, p 
< .01)。さらにこれらの領域とフェイズに交互作

用があることも明らかになった (F(1, 19) = 4.76, 
p < .05, ηp2 = .2)。これらの結果は，保持期間中に

果たす役割が領域によって異なっていることを示

している。すなわち，ヒトが質感を記憶するとき

には，記憶すべき情報を腹側高次視覚野内で弁別

して，その情報を頭頂間溝で保持している可能性

が示唆された。 

 
図 1 保持期間中の平均MVPA成績。黒点線は

チャンスレベルを示す。 

 
図 2 フェイズごとのMVPA成績。黒点線は 

チャンスレベルを示す。 
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阿蘇山の複雑地形における高精度メッシュを用いた 

領域大気モデルの感度解析及び性能評価 

石田 桂 
 

熊本大学大学院先端科学研究部 
 
 
1 はじめに 

平成24年7月九州北部豪雨においてAMeDAS
阿蘇乙姫観測所で 816.5mm という記録的な降水

量が観測された．阿蘇山は中央火口丘を中心に外

輪山に囲まれたカルデラ地形を形成している（図

1）．外輪山とカルデラ内部との標高差は 200～
600m 程で，外輪山の斜面は切り立っており阿蘇

カルデラは非常に複雑な地形となっている．平成

24 年 7 月九州北部豪雨における阿蘇カルデラ内

に位置する阿蘇乙姫観測所での記録的な降水量は，

高湿度な大気が強い西南西の風に乗り西側の外輪

山開口部からカルデラ内に侵入し，外輪山に衝突

したときの地形効果により生じたと考えられてい

る．そこで，本研究では水平・鉛直方向に高解像

度メッシュを用いることにより，領域大気モデル

による平成 24 年 7 月九州北部豪雨の再現計算を

行い豪雨時の大気の流れを解析すること最終目標

として，領域大気モデルの感度解析及び性能評価

を行う．  

2 領域大気モデル 

本研究では領域大気モデルとして The 
Weather Research and Forecasting Model 
(WRF)を用いた．計算領域にはネストした複数の

ものを使用した．最内の計算領域の解像度を南北

25km，東西 18km のカルデラを覆うように設置

する．最内側の計算領域の解像度に合わせ，他の

計算領域の解像度及び大きさの調節を行った．鉛

直方向の分割数は 58 とした．ただし，阿蘇山の

標高が 1,592 m であり，外輪山の標高はそれ以下

であるため，高度2,000 m以下を細かく分割した．

領域大気モデルでの再現計算では，大気再解析デ

ータから初期条件及び境界条件を得る必要がある．

大気再解析データとして ERA Interim 及び

NCEP FNL を用いた．それぞれ，水平解像度は

おおよそ 75 km，100 km である．WRFはデフ

ォルトの標高データは最も詳細なものでも 1
km 程度の解像度である．そこで，阿蘇カルデラ

の複雑な地形を反映させるために，国土地理院発

行の数値地図 50m メッシュ標高データにより

WRFにデフォルト標高データを置き換えた． 
WRF にはパラメタリゼーションとして雲微物

理過程，積雲過程，地表面過程，放射過程，惑星

境界層過程などがあり，それぞれに複数のスキー

ムが用意されている．本研究では領域内の降水量

に特に影響が大きいと思われる雲微物理過程及び

惑星境界層過程に注目する．上記の設定条件の元，

初期・境界条件として用いる大気再解析データ，

最内側の計算領域の解像度，及びパラメタリゼー

ションオプションに関し感度解析を行う．  
領域大気モデルによる再現計算を行うために，

 
図 1．阿蘇カルデラ 

（国土地理院アナグリフを地位院地図を用いて描

画．鉛直方向を 5倍に強調．） 

阿蘇山
外輪山
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まず，計算領域を準備した．最内の計算領域の解

像度を 100 m と 200 m の 2 セットを準備し，国

土地理院発行の数値地図 50m メッシュ標高デー

タにより，モデル内の標高データを置き換えた．

しかしながら，200 m の解像度では複雑な阿蘇カ

ルデラ地形の再現性が低かったため，100 m の計

算領域を採用した．結果，解像度を 25.6 ,m，6.4 
km，1.6 km，400 m，100 m とするネストした 5
つの計算領域を用いることとした． 

 
3 感度解析及び性能評価 

2種類の大気解析データ（ERA Interim 及び

NCEP FNL）を用い，領域大気モデルのパラメタ

リゼーションオプションに関し感度解析を行った．

ここで，5 つの計算領域を用いた計算は非常に多

くの時間がかかるため，25.6 km，6.4 km，1.6 km
の 3つの計算領域を用い，広域の降水量の再現性

から各パラメタリゼーションオプションのスキー

ムの絞り込みを行った．ERA Interim を初期・境

界条件に用いた計算では降水量の再現性が非常に

低かったため，NCEP FNL に注目することとし

た． 
3 つの計算領域を用いた感度解析の結果から，

3 組のパラメタリゼーションオプションの組み合

わせを選定し，5 つ全ての計算領域を用いた再現

計算を行った．ここで，全ての計算領域に関し初

期条件を大気再解析データから得る通常の方法で

は，解像度のギャップから計算が不安定になり，

再現計算を行うことはできなかった．そのため，

400 m までの再現計算を行い，その計算結果から

100 m の計算領域の初期・境界条件を取得した． 
結果の一例として，同じパラメタリゼーショ

ンオプションを用いた解像度400 及び 100 m で

の再現計算の結果を図 2に示す．解像度 100 m で

の再現計算でも平成 24 年 7 月九州北部豪雨時に

阿蘇カルデラ内で生じた強い降水帯の位置を正確

に再現することはできなかった．一方で，実際の

降雨帯とは位置がずれているものの，解像度 100 
m の計算領域を用いた再現計算では解像度 400 
m の計算領域では再現できない強い降水帯の再

現ができている．このことから，本豪雨時に阿蘇

カルデラの複雑地形が豪雨の降水量に影響を与え

た可能性，また，高解像度の計算領域を用いるこ

とにより降水帯の再現性を向上できる可能性が示

された． 
次に平成 24 年 7 月九州北部豪雨の風の流れを

図 3に示す．豪雨時の風の流れは，当初考えられ

ていた外輪山開口部に流入したものだけでなく，

カルデラの複雑な地形が風の流れを変化させ，大

気の収束が発生し，本豪雨が生じさせた可能性が

示された． 
 

4 おわりに 

降水帯の再現性は不十分であるものの，スー

パーコンピュータの使用により可能となる詳細な

再現計算により，複雑な地形の影響を受ける豪雨

事象のより現実に近い再現が可能となることが示

された．また，そのときの複雑な大気の流れを解

析することが可能となった．今後，領域大気モデ

ルの設定条件などを改良していくことにより，豪

雨時の降水帯の再現性を高めることができると考

えられる． 
 

 
図 2． 400 m（上），100 m（下）の計算領域での

平成 24 年 7 月九州北部豪雨の降水量の再現計算結

果 

 
図 3．豪雨時の風の流れ 

（鉛直方向を 10倍に強調） 
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破壊力学に基づく損傷モデルによる 
鉄筋コンクリートの 3 次元破壊シミュレーション 

相馬 悠人 
 

茨城大学大学院 理工学研究科 社会インフラシステム科学専攻 
 
 
1 はじめに 

土木構造物の防災・減災の観点から，建設材料

として使用される鉄筋コンクリートのひび割れ進

展挙動を定量的に予測することが重要な課題とな

っている．鉄筋コンクリートでは，鉄筋とコンク

リートの相互作用やひび割れによる応力の再分配

などにより，応力状態が複雑に変化するため，ひ

び割れが開口するだけでなく，形成されたひび割

れ面が閉口し，摩擦接触が生じる．そのため，鉄

筋コンクリートのひび割れ進展挙動を精度よく再

現するためには，ひび割れの開口挙動に加えて摩

擦接触まで考慮した数値解析手法を開発する必要

がある． 
そこで本研究では，準脆性材料の破壊力学に基

づく等方性損傷モデル [1] に摩擦接触のモデル化

を導入し，摩擦接触を伴うひび割れ進展挙動を再

現できる損傷モデルを提案する．そして，既往の

一面せん断試験の実験結果と同条件の解析結果を

比較し，提案モデルの妥当性を検証する． 
 
2 数値解析手法 

ひび割れの開口挙動を表現するため，準脆性材

料の破壊力学に基づく等方性損傷モデルの定式化

を使用する．構成則は次式で表される． 
  = (1−D)C              (1) 

ここで，  は応力ベクトル，  はひずみベクトル，

Cは弾性係数マトリックス，Dは 0 ～ 1 の値を取

る損傷変数である． 
接触方向に対応した局所座標系の構成則を使用

することで，ひび割れ面における摩擦接触を定式

化する．接触方向の剛性を保持させることで接触

図 1 損傷と摩擦を考慮したせん断応力 
 

を表現する．接触方向の応力は次式で表される． 
'x > 0        'x = (1−D)C11'x + (1−D)C12'y     (2) 
'x ≤ 0        'x = C11'x + (1−D)C12'y                       (3) 

ここで，'x > 0 はひび割れ面が開口している状態，

'x ≤ 0 はひび割れ面が接触している状態である． 
接触している際に生じる摩擦力は，次式で表さ

れるクーロンの摩擦法則により算出する． 
f = n =  |'x|             (4) 

ここで，n は垂直応力，  は摩擦係数である． 
摩擦応力と局所座標系のせん断応力を比較し，

すべりを判定する．すべらない場合，ひび割れ面

が固着した状態となるため，せん断応力は弾性応

力とする．すべる場合，図 1に示すような損傷と

摩擦を考慮したせん断挙動を定式化する．局所座

標系のせん断応力は次式で表される． 
f ≥ |'xy|        'xy = C33'xy                                        (5) 
f ≥ |'xy|        'xy = (1−D)C33'xy + sgn('xy)Df    (6) 

ここで，f ≥ |'xy| はひび割れ面が固着している状

態，f ≥ |'xy| はひび割れ面に沿ってすべっている

状態である． 
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図 2 有限要素モデル 
 

3 妥当性の検証 

3.1 解析条件 

提案モデルの妥当性を検証するため，van der 
Pluijm の一面せん断試験 [2] の実験結果と解析結

果を比較する．図 2に試験体寸法を基に作成した

有限要素モデルを示す．要素には四角形要素を用

いた．節点数は 2790，要素数は 2720 である．材

料パラメータは，レンガが，E = 17 GPa，  = 0.15，
モルタルが，E = 5 GPa，  = 0.2，界面が，E = 1 GPa，
 = 0.2，k = 10，Gf = 0.01 N/mm，0 = 0.0006， = 0.8
である．実験ではレンガとモルタルの界面が破壊

したことから，解析では界面のみ損傷が生じる条

件を与えた．水平方向に強制変位 0.8 mm を 400 
step で与え，垂直方向に 0.1, 0.5, 1.0 MPaの圧縮荷

重を一定に与えた 3ケースの解析を実施した． 

3.2 解析結果 

図 3 に実験と解析におけるせん断応力－せん

断変位関係を示す．提案モデルは，実験結果にお

ける破壊から摩擦接触に至る一連の力学挙動を精

度よく再現できることが分かる． 
図 4に垂直荷重を1.0 MPa与えた際の変形およ

び損傷分布を示す．界面に沿ってすべるように変

形しており，損傷した要素において接触を再現で

きることが分かる． 

図 3 実験と解析のせん断応力－せん断変位関係 
 

 
図 4 変形および損傷分布 (垂直荷重：1.0 MPa) 
 

4 おわりに 

本研究では，ひび割れの開口挙動に加えて摩擦

接触を考慮した損傷モデルを提案し，その妥当性

を検証した．今後は，鉄筋コンクリートの破壊挙

動に提案モデルを適用し，大規模シミュレーショ

ンを実施することで，摩擦接触を伴うひび割れ進

展挙動を詳細に再現し，有効性を検討する予定で

ある． 
 
参考文献 

[1] 車谷麻緒，寺田賢二郎，加藤準治，京谷孝史，樫

山和男：コンクリートの破壊力学に基づく等方性損

傷モデルの定式化とその性能評価，日本計算工学会

論文集，Vol.2013, pp.20130015, 2013. 

[2] R. van der Pluijm: Out-of-plane bending of masonry 

behaviour and strength, PhD thesis, Eindhoven 

University of Technology, The Netherlands, 1999. 
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高効率・高耐久性色素増感太陽電池の実現に向けた新規ポルフィリン

色素の開発と電子構造の解明 

東野	
 智洋 
 

京都大学大学院工学研究科分子工学専攻 

 

1 緒言 

色素増感太陽電池において、色素を酸化チタン

上に固定する吸着基はエネルギー変換効率だけで

なく、セルの長期耐久性においても重要な役割を

果たす。増感色素の多くはカルボン酸部位で酸化

チタン表面に吸着しているが、その吸着力が十分

でなく、酸化チタンから脱着しやすいことが素子

の耐久性を下げる一因となっているため、より強

く吸着できる吸着基を用いることで長期耐久性の

向上が期待できる。特にトリアルコキシシリル基 

 

Figure 1. Molecular structures of porphyrin dyes. 

は酸化チタン表面に対して非常に高い吸着能を示

すことから[1]、本研究ではトリエトキシシリル基

を導入したポルフィリン色素 ZnPSi1、ZnPSi2、
およびZnPSi3を設計、合成した（Figure 1）。[2] 
 

2 結果と考察 

2.1 新規ポルフィリン色素の色素太陽電
池性能と長期耐久性評価 

参照色素 YD2-o-C8を用いてセル作製条件の最
適化を行ったところ、色素増感太陽電池の変換効

率はZnPSi1、ZnPSi2、ZnPSi3を用いたセルでそ
れぞれ 2.2 %、4.7%、2.3%となった。カルボン酸
吸着基をもつ YD2-o-C8を用いたセルでの変換効
率は 7.7 %であり、シリル吸着基を導入した色素
はいずれも変換効率が低下することがわかった。

しかし ZnPSi2 を用いたセルでは、これまでに報
告されているシリル吸着基を有するポルフィリン

色素のなかでも最も高い変換効率を達成した。ま 

 

Figure 2. Plots of the normalized η value (average of 
two independent experiments) as a function of 
illumination time for the DSSCs based on ZnPSi2 
(solid line) and YD2-o-C8 (dashed line). 
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た、ZnPSi2とYD2-o-C8を用いて光照射下におけ
る色素増感太陽電池の長期耐久性試験を行った結

果、250時間の光照射後の変換効率が、YD2-o-C8
を用いたセルではセル作製直後の65%程度にまで
低下したのに対し、ZnPSi2を用いたセルでは作成
直後の 85%程度の値を保持することがわかった
（Figure 2）。このことから、シリル吸着基はカル
ボン酸吸着基よりも酸化チタン膜への強い吸着能

を有し、色素増感太陽電池の長期耐久性向上に有

効な吸着基であるといえる。 
 

2.2 理論計算 

ポルフィリン色素の最安定構造およびそのフロ

ンティア軌道の電子構造について知見を得るため

に、Gaussian09 プログラムを用いて密度汎関数法
（ DFT ） に よ る 理 論 計 算 を 行 っ た
（B3LYP/6-31G(d)）。Figure 3にポルフィリン色素
ZnPSi1、ZnPSi2、およびZnPSi3の最高被占軌道
（HOMO）と最低空軌道（LUMO）における軌道
分布を示す。一般に、アンカー部位の LUMO の
軌道分布が大きいほど、励起状態の色素と酸化チ

タンの 3d 軌道との間の電子カップリングが大き
くなることが知られている。しかしシリル基上に

ほとんど軌道が見られないことから、色素が酸化

チタン上で傾き、空間を介した相互作用によって

電子注入が起こると考えられる。そのため、セル

性能の違いは分子の形状によって傾き角が変化し、

電子移動の起こりやすさに差が生じたためと推察

される。このように、本計算結果は実験結果の理

論的解釈の一助となった点で意義がある。 
 

3 参考文献 

[1] (a) K. Kakiage, Y. Aoyama, T. Yano, T. Otsuka, T. 
Kyomen, M. Unno, M. Hanaya, Chem. Commun. 2014, 
50, 6379–6381; (b) B. J. Brennan, M. J. Llansola 
Portolés, P. a Liddell, T. A. Moore, A. L. Moore, D. 
Gust, Phys. Chem. Chem. Phys. 2013, 15, 
16605–16614. 
[2] T. Higashino, S. Nimura, K. Sugiura, Y. 
Kurumisawa, Y. Tsuji, H. Imahori, ACS Omega 2017, 
2, 6958–6967. 
 

 
Figure 3. Selected Kohn−Sham orbitals for (a) ZnPSi1, 
(b) ZnPSi2, and (c) ZnPSi3 obtained by DFT 
calculations with the B3LYP/6-31G(d) level. To 
simplify the calculations, hexyl groups on the 
diarylamino groups, octyloxy groups on the meso-aryl 
groups, and triethoxysilyl groups were replaced with 
methyl, methoxy, and trimethoxysilyl groups, 
respectively. 
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気液混相撹拌操作に対する数値解析 

山本	 卓也 
 

東北大学大学院環境科学研究科 
 
 
1 緒言 

材料を混ぜ合わせるという操作は各種工業プロ

セスで必要な操作であり、化学プロセス、金属生

産プロセス、生物プロセス等の幅広い分野で研究

されてきた。この「混ぜる」プロセスは材料によ

って混ぜ方が異なり、対象に応じた混合方法が開

発されてきた。 
溶融金属に対しても「混ぜる」操作は頻繁に行

われている。金属分野では撹拌翼を用いた「機械」

撹拌と電磁効果による「電磁」撹拌の２種類が用

途とスケールによって使い分けられているが、よ

り大規模な装置に対しては機械撹拌が用いられる。

ここで、溶融アルミニウムの機械撹拌操作に注目

すると、溶融アルミニウム中から不純物を取り除

くために、塩素ガスを吹き込む、もしくはフッ素

系粒子を混ぜることで不純物を取り除く[1]。しか
しながら、アルミニウムは反応性が良いために、

撹拌操作を行うと気液界面上で空気中の酸素や水

蒸気と反応し、酸化皮膜を形成する。この酸化皮

膜は不純物となり、界面変動に伴って溶融アルミ

ニウム中へと巻き込まれるが、その巻き込まれ挙

動については明らかになっていない。 
	 本研究では、上記の溶融アルミニウム中へと酸

化物の巻き込みの基礎現象解明を目的として、機

械撹拌操作における気液界面変動を解明した。溶

融アルミニウムでは実験との比較検証が全くでき

ないため、今回の研究では対象は水であるとした。 
 

2 数値解析手法 

対象とする撹拌槽は内径 192 mm、高さ 400 
mmの円筒容器であり、水を 330 mmまで満たし
た。撹拌翼を深さ 40 mm の位置に設定し、300 

rpm, 400 rpmで回転させることで撹拌した。撹
拌翼の形状は 4枚パドル翼であるが、溶融金属を
最終的に対象とするため翼を分厚くした。 
数 値 解 析 に 利 用 し た 支 配 方 程 式 は

Navier-Stokes 式、連続式であり、気液界面の追
跡には代数的Volume of Fluid(VOF)法[2]を用い
た。また、表面張力モデルには CSF モデル[3]を
利用した。本解析条件では翼端直径基準の撹拌

Reynolds数が18000, 24000であった。このため、
乱流モデルを利用し、Large Eddy Simulationを
行った。気液界面変動、そして乱流挙動を追跡す

るため Taylor スケールのおおよそ半分程度とな
るように計算格子を分割し、総格子セル数は約

400万であった。また、これらすべての計算はオ
ープンソースであるOpenFOAMを用いて計算を
行った。 

 
3 結果と考察 

まず、計算結果を検証するために、気泡巻き込

みに対する臨界回転速度から比較した。上記条件

において実験では 390 rpm において気液界面か
ら気泡が撹拌翼に巻き込まれる現象が観測された。

一方で、数値シミュレーション結果からは 300 
rpmでは気泡が巻き込まれなかったが、400 rpm
では気泡が巻き込まれた。これは実験による観測

と一致した。さらに、時間平均化した気液界面位

置を実験と数値シミュレーションで比較したとこ

ろ界面形状が良好に一致した。これらの結果より、

数値シミュレーション結果は妥当であると判断し

た。 
300rpm, 400 rpm における時間平均化した界

面形状をFig. 1に示す。ここで、気液界面位置は
VOF法に利用した液体率aが 0.5の位置で可視化
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を行った。時間平均化すると軸対称の形状になり、

回転数の増加に伴って気液界面変形が大きくなる。 

Fig. 1 Time-averaged free surface shape at (a) 
300 rpm and (b) 400 rpm. 
	 続いて、回転速度 300 rpmにおける時間変化す
る気液界面変動をFig. 2に示す。それぞれの画像
間の時間刻みは 0.03秒である。撹拌槽の縁に沿っ
て大きく盛り上がる部分が三箇所存在し、それら

がゆっくりと回転している。この盛り上がり部分

の回転速度は撹拌翼の回転速度よりも非常に遅い

ことがFig. 2より読み取れる。このような表面の
盛り上がり部分が回転する現象は 400 rpm にお
いても確認された。撹拌槽における研究では、撹

拌翼から吐出される流れによって渦がゆっくりと

振動するマクロ不安定性と呼ばれる現象が報告さ

れている。今回、マクロ不安定性によって渦が大

域的にゆっくり振動したことに起因して気液界面

の盛り上がり部分がゆっくり回転したと想定され

る。 

Fig. 2 Time variation of free surface shape at 
300 rpm. 
	 400 rpmでの気泡が巻き込まれる瞬間の気液界
面挙動をFig. 3に示す。瞬時場の気液界面形状も
実験と数値シミュレーションで良く一致している。

このことからも今回のシミュレーションの健全性

が示されている。実験、数値解析結果の何れにし

ても、翼前面部分の上に位置する気液界面は上側

へと変形され、気液界面が撹拌翼後方へ向かって

伸びている。この変形挙動は、流体中の圧力分布

から説明できる。翼前面部分では流体を押し出す

ために高圧となっており、後面部分では減圧状態

になっている。この高圧部分では気液界面が入れ

ないため、翼前面部分では気液界面が上昇した。

一方で、翼後面では圧力が下がっているため、気

液界面を引き込むことができたと考えられる。最

終的には翼後面で気泡として分断されることで、

気泡として巻き込まれるということがわかった。 

Fig. 3 Snapshots of free surface shape at 400 
rpm when the aeration of the free surface 
occurs: (a) Experimental observation and (b) 
numerical simulation. 
 
4 結言 

本研究では、撹拌操作中の気液界面変動に着目

して数値シミュレーションを行った。気液界面は

撹拌槽内マクロ不安定性によって盛り上がり部が

回転する。さらに、気泡を巻き込む場合は撹拌翼

後面へ向かって気液界面が伸び、そこで気泡とし

て分断されることがわかった。 
 
引用文献 
[1] M. E. Schlesinger, Aluminum recycling, Second 
edition, CRC press (2014).  
[2] H. G. Weller, Technical report, OpenCFD Ltd., 
TR/HGW/04 (2008). 
[3] H. Rusche, Ph. D. Thesis of Imperial Collage of 
Science, Technology and Medicine, London (2002).  
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Fig. 1(a) Numerical configuration of one-level model.  
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Fig. 2. Time variations of (a) maximum shear stresses;  

  (b) the number of particles on the bottom. 

(a) 

(b) 
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パワーデバイス用半導体製造装置設計、最適化に関する数値解析 

堀内 鷹之 
 

大阪大学大学院基礎工学研究科物質創成専攻化学工学領域 
 
 
1 緒言 

シリコンカーバイド(SiC)は高い熱伝導率や広い

バンドギャップを持つことから、シリコンに取って

代わるパワーデバイス用半導体として期待されて

いる。シリコンカーバイドは昇華法による製造が主

流であるが、過飽和を駆動力とした溶液成長法によ

る製造は転移欠陥の少ないより高品質な結晶をよ

り低コストで製造することが出来るため注目され

ている[1]。ここで、Si溶液への炭素溶解度が小さい

ために成長速度が極めて遅く、高品質結晶成長を維

持しつつ高速成長化させることが要求されている。

三谷ら[2]は Si 溶液に Cr や Cr/Al を添加剤として

用い、炭素溶解度を向上させることで高速化を図っ

ているが、多量の添加剤が必要となり、結晶に取り

込まれない制御が不可欠である。また、山本ら[3]は
るつぼ内に温度差のある系を数値解析した結果、種

結晶下部流れは自由表面上の温度差に起因する

Marangoni対流による下降流が支配的となり、結晶

成長速度分布が不均一化した。更に、種結晶回転を

付与しても Marangoni 対流支配は変化しないこと

が明らかとなった。そこで本研究ではMarangoni対
流を抑制するためにるつぼ径変化やるつぼ回転を

検討した。 
 

2 数値解析手法 

解析領域は既報[3]と同一であり、概略図をFig. 1
に示す。炉内の計算にはDerby らのグループによっ

て開発された Integrate Process Model(IPM)を用い

た[4-6]。この手法は、磁場は温度、Si溶液流れに依

存しない仮定をおくことで、(i) 軸対称を仮定した電

磁場解析、(ii) 輻射を考慮した三次元炉内熱解析、

(iii) 軸対称を仮定した Si 溶液内移動現象解析と計

算を 3段階に分けて行う。これらの計算については

オープンソースである OpenFOAM[7]に導入し解

析した[3,8]。結晶成長は種結晶面内への拡散が律速

段階とし、成長速度 vgは界面の法線ベクトル n と溶

液内の炭素濃度 C を用いた Cn の値で評価した。

結晶成長分布の均一度は以下の式(1)で表される標

準偏差 γを用いた。 

  
repg,
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4

0

4

0

2
repg,g

d

d
γ v
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rvrv















 





 

(1) 

ここで vg,repは 0 ≦ r ≦4 mm における平均の結晶

成長速度であり、変数の上付きバーは 100秒間の時

間平均値を意味する。定義から γの値が小さいほど

均一であることが示される。 
また、ParaView[9]のトレーサー粒子機能を用い

て 2秒毎に仮想粒子を液中に流し、液中の全粒子数

ntot と種結晶付近に到達した粒子数 nr を用いた式(2)
で表される雑晶付着確率ψdを求めた。 


 100

0 tot

100

0 r
d

d

d
ψ

tn

tn

 
(2) 

るつぼ径として溶液領域の半径 R を 8 mm から

22.5 mm まで変化させた。るつぼ回転は R = 22.5 
mm の系で考慮し、回転速度ΩC = 2 s-1まで計算し

た。ΩC = 2 s-1の系については種結晶回転ΩS = 6 s-1を

加えた系も検討した。 
 

3 結果と考察 

Figure 2に γ、ψdに対する(a) R、(b) ΩCの影響を

示す。横軸には種結晶半径RS (= 5 mm)との比R/RS

及び回転 Reynolds 数を用いて無次元化した。R/RS

の減少に伴って、成長速度の均一度は向上する一方

で、雑晶付着確率は 3倍程度に増大することがわか
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った。これよりR/RSが 3より小さい系では高品質な

結晶を製造できないと考えられる。一方で、高回転

Reynolds 数では成長速度の均一度向上及び雑晶付

着確率低下となることがわかった。しかし、Fig. 3に

示す溶液内速度ベクトル分布と過飽和度分布から、

種結晶回転を加えても、結晶中心部で淀み領域が生

じてしまうことが明らかとなった。従って、より液

深の浅い系で結晶回転の pump-up 効果を生じやす

くすることで改善がみられると考えられる。 
 

4 結言 

溶液成長法によるSiC結晶成長時のるつぼ径及び

るつぼ回転の影響に関する数値解析を行った。結果

より小さいるつぼを用いると雑晶付着確率が高く

なってしまうため高品質結晶成長に適さないこと

がわかった。また、るつぼ回転は全体的な高品質結

晶に繋がるが、種結晶中心部に局所的に淀み領域を

生じさせるため更なる改善が求められる。 
 
引用文献 

[1] K. Murayama et al, J. Cryst. Growth, 468, 874-
878 (2017). 
[2] T. Mitani et al, J. Cryst. Growth, 468, 883-888 
(2017) 
[3] T. Yamamoto et al, J. Cryst, Growth, 470, 75-88 
(2017) 
[4] P. M. Gresho and J. J. Derby, J. Cryst. Growth, 
85, 40-48 (1987). 
[5] J. J. Derby et al, J. Cryst. Growth, 97, 792-826 
(1989) 
[6] T. Munakata and I. Tanasawa, J. Cryst. 
Growth, 206, 27-36 (1999).  
[7] OpenFOAM, (see https://www.openfoam.com/) 
[8] T. Yamamoto et al, J. Cryst. Growth, 474, 50-54 
(2017)  
[9] ParaView, (see https://www.paraview.org/) 
 

Figure 1 Numerical domain 

Figure 2 Effect of R, ΩC on γ and ψd 

[-] 

Figure 3 Time-averaged velocity vectors 
and supersaturation degree in the case of 
R = 22.5 mm, ΩC = 2 s-1 and ΩS = 6 s-1 

0.1 m/s 
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カスケード選択型分子動力学シミュレーションの開発と	
 

	
 タンパク質構造変化予測への適用	
 

原田 隆平 
筑波大学計算科学研究センター 

 
 
1 はじめに 

	
 タンパク質機能発現に関係する構造遷移

は，通常の分子動力学 (molecular dynamics: 
MD) シミュレーションが到達可能な時間ス
ケールと比較して遥かに長時間で観測され

る「レアイベント」である. 故に, MDシミュ
レーションの時間スケールの制約から, 従来
法によりレアイベントを再現・予測すること

が困難な場合が多い. 時間スケールの制約を
打開するため, 様々計算手法が開発されてい
る. また, レアイベント自体が確率過程であ
るため, 長時間MDシミュレーションを実行
してもレアイベントを再現できる保証はな

く, 不確定性が伴う. これまで我々は, 新し
い分子シミュレーション技術として, タンパ
ク質機能発現に重要な構造遷移であるレア

イベントを再現する計算手法を開発した. 本
稿では , 構造探索手法の代表例である
「Parallel cascade Selection MD (PaCS-MD)」1-2

とその拡張型 3について概説する. 
 

2 PaCS-MD 

	
 PaCS-MDは, レアイベントを再現•予測す
る構造探索法であり, タンパク質に限らず
様々なシステムへの適用研究が展開されて

いる. PaCS-MDは, 長時間MDシミュレーシ
ョンに代えて初期構造の異なる短時間 MD
シミュレーションを独立•並列に実行する

「構造リサンプリング」のサイクルを繰り返

すことで, 効率的な構造探索を実現する. 図
1に PaCS-MDのフローチャートを示す.  
	
 PaCS-MD は, 構造遷移の始構造と終構造
が既知である場合に, 構造間の遷移経路を探

索することが出来る. 図 1 に示す様に, 始構
造から終構造へ遷移する可能性が高い候補

構造を反応座標に基づき選択し, 短時間 MD
シミュレーションをリスタートする構造リ

サンプリングのサイクルを繰り返すことで, 
構造分布が終構造の近傍に近づいていく. 
様々な反応座標が考えられるが, 最も単純な
例として, 終構造が分かっている場合には, 
終構造から測定した平均自乗距離(root-mean 
square deviation: RMSD)が考えられる. 各サ
イクルで得られるトラジェクトリを RMSD
の値でランキングした後, 値の小さい順に複
数個選択し, 短時間MDシミュレーションの
初期構造として構造探索を繰り返していく

 
図 1: PaCS-MDのフローチャート 
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ことで, 徐々に終構造へ近づいていく.  
 
3 拡張型 PaCS-MD 

	
 PaCS-MD を効率的に実行するには, タン
パク質の構造遷移を記述する適切な反応座

標を指定しなければならない . 従来の
PaCS-MD では, 遷移経路を記述する反応座
標としてRMSDを選択してきた. RMSDを反
応座標に選択した場合, RMSDの値が常に小
さくなる方向へ構造リサンプリングが進む. 
しかし, 一時的に RMSD が大きな(終構造か
ら遠い)準安定状態を経由して終構造へ遷移
する場合は, RMSDによる構造変化の記述が
適さない. 具体例として, タンパク質構造が
局所的に一度変性し(RMSD が増大し), 再度
折り畳んで終構造へ至る構造遷移などが該

当する. 故に, 適用範囲を拡大するためには, 
PaCS-MDの反応座標をRMSDに決め打ちす
ることなく, 反応座標の候補を複数用意し, 
遷移経路の探索過程でより最適な反応座標

を逐次的に選択していく戦略を採用する. 図
2 に, 拡張型 PaCS-MD のフローチャートを
示す.具体的には, 経路探索の途中でそれぞ
れの反応座標方向の勾配を計算し, 一番勾配
が小さい反応座標方向を最適な反応座標軸

と見なし, 構造リサンプリングを継続する. 
このスキームにより, PaCS-MD の構造リサ
ンプリングの過程において, 適切な反応座標
が動的に選択されていく. 勾配がフラットに
なってきたら, その反応座標軸方向の探索は
終了したと判定され, 残りの反応座標の中で
一番勾配が小さい反応座標軸に関して探索

が進む. これを繰り返すことにより, より複
雑な遷移過程を効率的に抽出できる. 
	
 方法論の検証として, 加水分解酵素 T4 リ
ゾチームのOpen/Closed構造遷移に適用した. 
T4 リゾチームの構造遷移は , 構造間の
RMSD を反応座標に指定することにより容
易に抽出可能であるが, 慣性半径や末端間距
離, 溶媒露出面積などを反応座標に指定した
場合, 効率的に構造遷移を抽出することが難
しい. そこで, 予め反応座標をRMSDに指定
することなく, 慣性半径, 末端間距離, 溶媒

露出面積の3つを複合的に反応座標に指定し, 
構造サンプリングの過程において反応座標

方向の勾配を参照にすることで動的に指定

する拡張型 PaCS-MD を実行したところ, 慣
性半径, 末端間距離, 溶媒露出面積を単体で
反応座標に指定した従来の PaCS-MDと比較
して極めて効率的に Open/Closed構造遷移を
抽出できることが分かった. 
 
4 まとめ 

	
 本研究では, PaCS-MD1,2における反応座標

の指定方法を一般化し, より適切な反応座標
を動的に指定する拡張型PaCS-MD3を開発し, 
実用性を検証した. 今後は, 複雑な構造変化
を経て生体機能を発揮するタンパク質に適

用し, 生体機能の解析を進める. 
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図 2: 拡張型PaCS-MD 
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粒子との接触を伴う液体挙動の直接数値解析 

自由界面―固体物体間相互作用を考慮した多相直接数値解析 

井上 幹允 
 

東京理科大学大学院理工学研究科機械工学専攻 

 
 
1 緒言 

近年，濡れ現象を理解し応用・制御する動きが活

発化している．その上で重要なものが，固体との接

触を伴った液体の挙動である．この液体と固体の接

触は非常に単純な現象と思えるが，液体表面の変形，

固液気接触界線の移動，接触で生じる液体‐固体間の

相互作用など様々な物理現象が複合したものであ

るため，極めて複雑なものとなる．界面の挙動に着

目した研究は従来広く行われており，特に，水平基

板上での液滴挙動に関する研究は今でも活発に行

われている．その中で，この研究の先駆けとなった

のが，Tanner(1)である．この研究は時間と液滴の濡れ

拡がり半径に着目したものある．この結果，濡れ拡

がり半径を R，時間を t とした時，液滴が不揮発性

で，基板に対して完全な濡れかつ表面張力が支配的

な状態では，R ~ t1/10となることを示した．これに対

して，Lopez(2)は，重力が支配的な領域においては時

間と濡れ拡がり半径の間に，R ~ t1/8の関係が成り立

つことを明らかにした．そして，近年では，基板に

対して液滴を滴下した直後の挙動に注目した研究

が行われている．Mitra and Mitra(3)は液滴滴下直後か

ら長時間に渡って，液滴の濡れ拡がり半径と時間の

関係を観察したところ，両者の関係が R ~ tから R ~ 
t1/2なった後に R ~ t1/10になることを明らかにした． 
本研究では，この液滴の濡れ拡がりに関して，水

平基板を用いない場合における液滴の濡れ拡がり

挙動に着目した．実験では，濡れ性などの実験条件

の厳密な設定が困難であるため，数値解析によって

液滴の濡れ拡がり挙動を観ることとした．本研究で

は，汎用ソフトである OpenFOAM を用いて解析を

行った．まず，OpenFOAMを本研究に導入すること

が適切かどうかを判断する必要がある．そこで，

OpenFOAM を用いて水平基板上での液滴の濡れ拡

がり挙動を再現し，先行研究と比較することで

OpenFOAM の妥当性を検証することを目的とした． 
 

2 計算方法 

今回，解析対象として，水平基板に対して液滴を

落下させ，液滴を基板上に濡れ拡がらせる系を導入

した．図 1 に解析系の概略図を示す．解析において

y 軸に関して軸対称な系を扱うことによって三次元

を仮定した．解析系の寸法，物性に関しては表 1 に

示す．支配方程式は以下の三式を適用した． 

𝝏𝝏𝝏𝝏
𝝏𝝏𝝏𝝏 = 𝟎𝟎          (1) 

𝝏𝝏𝝏𝝏𝝏𝝏
𝝏𝝏𝝏𝝏 + 𝛁𝛁 ∙ (𝝆𝝆𝝆𝝆𝝆𝝆) = −𝛁𝛁𝒑𝒑+ 𝛁𝛁 ∙ 𝝉𝝉 + 𝝆𝝆𝝆𝝆 + 𝑭𝑭    (2) 

𝝏𝝏𝝏𝝏
𝝏𝝏𝝏𝝏 + 𝛁𝛁 ∙ (𝜶𝜶𝜶𝜶) + 𝛁𝛁 ∙ (𝒖𝒖𝒓𝒓𝜶𝜶(𝟏𝟏− 𝜶𝜶)) = 𝟎𝟎        (3) 

支配方程式としては以上の三式を用いた．式(1)は連

続の式であり，u は各方向の速度を表している．式

(2)は運動方程式であり，は密度，pは圧力， は粘

性項，gは重力，Fは界面張力を表している．式(3)
は VOF 法に基づいた移流方程式であり，界面の移

流をこの式によって考慮している． 

 
     Fig. 1 Schematic of the computational domain. 
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Table 1 Computational condition and physical property. 
 

   
 
式中の は格子中の液体含有率，ur は格子内の流体

の相対速度を示している．この式によって，界面の

再構築を可能にしている． 
 
3 結果と考察 

Fig.2 は液滴の濡れ拡がりの様子を示した図であ

る．図に示すように，今回は液滴が基板に接触した

瞬間の時刻を t = 0 と定義した．この図より，液滴が

基板を濡れ拡がる様子が確認できる．この結果をも

とに，液滴の濡れ拡がり半径を追跡した．  

 

 
Fig. 2 These pictures indicate the volume ratio of the liquid at 
each time. Red and blue regions indicate liquid and gas 

respectively. 

 
Fig. 3 は時間と濡れ拡がり半径の関係を示した結果

であり，横軸に時間，縦軸に濡れ拡がり半径を示し

た両対数グラフになっている．この結果，濡れ拡が

り挙動が前半と後半で変わることがわかった．グラ

フ中に二種類の近似曲線を示す．近似曲線はそれぞ

れ R ~ t1/8, R ~ t1/10を表している．この曲線と濡れ拡

がり半径の時間変化を比較すると，概ね傾向が一致

することがわかった．この傾向を先行研究である

Mitra and Mitra(3)の傾向と比較した．この先行研究で

は，針から液体を供給し続け，下壁面に液滴を濡れ

拡がらせるという実験を行い，時間と濡れ拡がり半

径の関係について議論した先行研究である．先行研

究では液体を供給し続けているのに対し，本研究で

は決まった量の液滴を滴下させるとい系であるた

め，多少の違いはあるが，比較に際し，ここに大き

な違いはないと考えられる．比較の結果，本研究で

得られた結果はこの先行研究と良好な一致を示す

ことがわかった． 
この結果，本研究で焦点を当てている微小空間の

スケールにおいて OpenFOAM を用いた解析を行う

ことが適切であることを，先行研究と比較すること

によって定量的に示された． 
 

 

Fig. 3 Temporal variation of the radius of spreading droplet. 
Red and blue curves indicate approximate curve and green line 
is the transition point. 
 
4 結言 

本研究では汎用ソフトである OpenFOAM を用い

て，水平基板上の液滴の濡れ拡がりの再現を試みた．

その際，特に，時間と濡れ拡がり半径に着目した．

その結果，時間と濡れ拡がり半径の挙動に関して，

先行研究と良好な一致を得ることができた． 
本研究では，障害物との接触を伴った液滴の濡れ

拡がりにおいて見られた特殊な現象の物理的な機

構の解明を目的としている．そこで，将来の展望と
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しては，OpenFOAM を用いて，この現象を再現し，

この特異な現象の物理的な発現機構に関して数値

解析の観点から，言及していきたいと考えている． 
 
5 参考文献 
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無重力下での高プラントル数流体における温度差マランゴニ効果に起因する

液柱内対流場の二次不安定性 

小笠原	 亨 
 

東京理科大学大学院理工学研究科機械工学専攻 
 
1 緒言 

自由界面を有する気液界面において，温度分布

が存在する場合，表面張力の温度依存性により表

面張力が不均一となり，対流が生じる．この対流

はマランゴニ対流と呼ばれ，微小重力環境下やマ

イクロスケール下で顕在化する．これは自然対流

の駆動力の一つとして着目されている．例えば，

単結晶材料生成方法の一つである floating-zone（以
下，FZ）法は，純度の高い単結晶材料を生成する
ことができる．一方で，材料生産の高効率化のた

めに，微小重力下で利用するとマランゴニ対流の

不安定性によって生じる振動流が材料生成に悪影

響を及ぼすことが知られている 1)．したがって，

マランゴニ対流の不安定性に関する理解や制御の

観点で研究が行われている． 
図１は half-zone（以下，HZ）モデルと呼ばれる，

FZ法の半分を模擬した，最も典型的なモデルであ
る．上下壁面間に液柱を形成し，上部を加熱，下

部を冷却することで液柱自由表面上に温度勾配を

付与し，上から下へマランゴニ対流を発生させる．

このHZモデルにおけるマランゴニ対流の不安定
性にプラントル数（以下，Pr）が影響を与えるこ
とが一般的に知られている 2) - 4)．まず，上下壁間

の温度差が小さい時，液柱内対流場は二次元定常

流になる．低Pr流体の場合，温度差を大きくする
と，対流場は３次元振動流になり（一次不安定性），

その後三次元振動流に遷移する（二次不安定性）
2) - 11)．高 Pr流体においては，二次元定常流から三
次元振動流に一気に遷移する（一次不安定性）2), 7), 

10)．この対流後の高次不安定性およびカオス化過

程においても研究されているが 12) - 15)，高Pr流体
における二次不安定性の詳細な解析および定義付

は行われていない．したがって，本研究では二次

不安定性に関して，直接数値計算および固有直交

分解（以下，POD）16)を用いて解析を行った． 
私が所属している研究室は，国際宇宙ステーシ

ョン日本実験棟「きぼう」によって行われていた，

MEIS ( Marangoni Experiment in Space ) やDynamic 
Surf. と称される流体物理実験に参画していた．そ
して，今後，JEREMI ( Japanese European Research 
Experiment on Marangoni Instabilities ) と称される，
流体実験を行う予定である． JEREMIでは，気体
側に強制対流を付与し，自由界面での熱伝達制御

を行う予定である． 
本研究では，マランゴニ対流の不安定化メカニ

ズムの解明による理学的貢献，及び産業分野への

波及効果を目指し，研究を実施している． 

 
2 計算方法 

液柱の高さをH，半径をRとし，アスペクト比
Γ = 𝐻𝐻 𝑅𝑅⁄ と定義する（図１）．今回の計算では，
Γ = 0.7 で固定する．液柱は動的・静的な変形を
考慮せず，常にストレートな形状を保持している

ものとする．計算系全体は無重力環境下を想定し

ている．上下壁間の温度差は ∆𝑇𝑇 = 𝑇𝑇+ − 𝑇𝑇-と定義
し，表面張力 𝜎𝜎(𝑇𝑇)は温度に依存し，線型的な変

Fig. 1 Schematics of half-zone liquid bridge 
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化をするものと仮定する． 

𝜎𝜎(𝑇𝑇) = 𝜎𝜎(𝑇𝑇-) + 𝜎𝜎2(𝑇𝑇 − 𝑇𝑇-) (1) 

ここで，𝜎𝜎2 = 𝜕𝜕𝜕𝜕 𝜕𝜕𝜕𝜕⁄ ．流体は非圧縮性ニュート

ン流体であることを仮定し，Prが 4であるものと
する．無次元化された流体の運動と熱輸送を記述

する支配方程式は，Navier-Stokes方程式，連続の
式，エネルギー方程式とする．表面張力を除く物

性の温度依存性は無視する． 

𝜕𝜕𝒖𝒖∗

𝜕𝜕𝜕𝜕 + (𝒖𝒖∗ ∙ ∇)𝒖𝒖∗ = −∇𝑝𝑝∗ +
1
Re∇

=𝒖𝒖∗ (2) 

∇ ∙ 𝒖𝒖∗ = 0 (3) 
𝜕𝜕𝑇𝑇∗

𝜕𝜕𝜕𝜕 + (𝒖𝒖∗ ∙ ∇)𝑇𝑇∗ =
1
Ma∇

=𝑇𝑇∗ (4) 

ここで，u*を無次元速度ベクトル，p を無次元圧
力，𝑇𝑇∗ = (𝑇𝑇 − 𝑇𝑇C) ∆𝑇𝑇⁄ を無次元温度とする．円柱

座標系(r, q, z)を用いている．これより以下におい
ては*を省略する．無次元数Reは対流の強さを測
るパラメーターであり，以下のように定義する． 

Re =
|𝜎𝜎2|∆𝑇𝑇𝑇𝑇
𝜌𝜌𝜈𝜈=

(5) 

ここで，r は密度，n は動粘度，Maをマランゴニ
数とすると，Ma = Re Pr という関係がある． 
境界条件は上下壁上では，速度はノンスリップ，

温度は高温壁・低温壁で Thおよび Tcでそれぞれ

一定としている．液柱自由表面上での熱の授受は

ないものとし，断熱の境界条件を与え，速度に関

しては，表面張力とせん断応力の釣り合いから，

マランゴニ効果による流体の駆動を行っている． 
計算により得られたデータから時間平均に対す

る温度変動分 𝑇𝑇Hを算出し，一般的に知られている
POD16)を用いて解析を行う．POD からは固有値 
l, 固有ベクトル a, 固有関数 f，が得られる．周期
関数を POD した際，同じ固有関数が２つずつ得
られることが一般的に知られているため，各固有

関数の成分の固有値を足し合わせてエネルギーEk

を以下のように定義する． 
𝐸𝐸J = 𝜆𝜆=J + 𝜆𝜆=JLM (6) 

ここで kは正の整数であり，kが小さいほど Ekは

大きくなるように定義している．また，各成分の

温度変動	𝑇𝑇PJを以下のように定義する． 
𝑇𝑇HJ = 𝑎𝑎=J𝜙𝜙=J + 𝑎𝑎=JLM𝜙𝜙=JLM (7) 

3 結果 

周方向波数（以下，m）がm = 3で周期的な回
転振動流であった対流場はRe = 3250 において準
周期回転流へと遷移した．図２(a) - (c)はFFTによ
って得られた回転周期を元に準周期回転流を回転

座標系に変換し，温度変動の等温面を可視化した

様子を時系列に示している．等温面の形および大

きさが時間によって変形していることが確認でき

る．したがって，これを二次不安定性後の対流場

として，以下に結果を記述する． 
二次不安定性前の温度場を POD によって分解
した結果，エネルギーの大きい順に成分はm = 3, 6, 
9を示した．これは元の対流場のmおよび高調波
成分である．図２(d) - (f)は二次不安定性後の温度
場を POD によって分解した各成分の温度変動の
等温面の瞬時場を可視化した様子である．一番エ

ネルギー量の大きい成分（k = 1）は二次不安定性
前同様m = 3 であることが確認できる．しかし，
次にエネルギーの大きい成分はm = 2, 4 の形を示
している．したがって，これらの成分が生じるこ

とで二次不安定性が発生したことがわかる．また，

この対流場からは高調波成分も得られているが，

エネルギー値が新しく生じた成分のエネルギーよ

りも小さいことが確認されている． 

図３は二次不安定性後の温度場を POD によっ
て得られたエネルギーの大きい７つの成分の各m
に対するパワースペクトルを示している．この三

(c) t = t0 + ⌧(b) t = t0 + ⌧/2

(d) k = 1(m = 3) (e) k = 2(m = 2) (f) k = 3(m = 4)

Fig. 2 (a)-(c) 3D visualization of thermal-fields in rotating 
frame of reference against fundamental frequency of 
hydrothermal wave after secondary instability (d)-(f) Large 
energy components obtained by POD 
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Fig. 4 Energy of Fig.2 (e) and (f) as a growth of Re 

次元グラフからも二次不安定性前には確認されて

いないm = 3 および高調波以外のm のピークが
存在していることが明確である． 

図４に二次不安定性後に生じたm = 2および4 
のエネルギー値EkをReの変化とともに示す．Re
が大きくなるにしたがって，それぞれのエネルギ

ーは大きくなることが確認できる．Re < 3200では
m = 2, 4の成分の存在を確認することができなか
った．このエネルギー値の分布から，二次不安定

性における臨界レイノルズ数（Rec(2)）を求める．

臨界値近傍の３点の値を線型近似し，Ek = 0 との
交点をRec(2)と定義した． 

 
 

4 結言 

Pr = 4の流体で，無重力下でのストレートな液
柱（Γ= 0.7）を想定して，二次不安定性の遷移過
程を調査するため直接数値計算を行った．二次不

安定性後の対流場は準周期回転流になることを確

認した．この対流場を POD によって解析し，二
次不安定性前には確認されなかったm = 3および
高調波以外の成分が得られた．この成分のエネル

ギー値の Re 数に対する発達過程から臨界レイノ
ルズ数Rec(2)を求めた． 
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視聴覚モダリティ間デコーディングによる感覚間協応のメカニズムの解明 

金谷翔子 
 

京都大学	 大学院人間・環境学研究科	 共生人間学専攻 認知・行動科学講座 
 

 
1 背景と問題 

	 人間の脳においては、視覚、聴覚、触覚とい

った異なる感覚モダリティの情報は、基本的に異

なる場所で、異なる方法によって処理される。し

かし、我々は時に、異なる感覚モダリティから得

られる情報の間に共通性を感じることがある。例

えば、動物の絵や写真（視覚情報）と鳴き声（聴

覚情報）はいずれも、「犬」や「猫」といった共通

の表象に結びつく。また、このような経験に基づ

く結びつきを持たないと考えられる視聴覚刺激に

おいても、例えば高い音には明るい色、低い音に

は暗い色を組み合わせると、逆の組み合わせより

も良く適合して感じられるように、非恣意的な対

応が存在する。この現象は様々な感覚モダリティ

の様々な感覚特徴の間に観察されることが分かっ

ており、感覚間協応と呼ばれる。 
近年、経験に基づく結びつきを持つ異種情報間

の共通性を表現する脳のメカニズムについては、

徐々に理解が進んできている。一方で、感覚間協

応を支えるメカニズムや、経験に基づく結びつき

と感覚間協応の違いについては、よく分かってい

ない。そこで、本研究では、fMRI を用いて成人
の実験参加者が様々な視聴覚刺激を観察している

際の脳活動を計測し、このデータに MVPA
（Multivariate Pattern Analysis）解析によるデ
コーディングを適用することで、視覚と聴覚の感

覚間協応の神経基盤や、経験に基づく結びつきと

の違いについて検討を行った。 
 

2 実験方法 

男女合わせて 16名の成人が実験に参加した。	 	 	 	  
経験に基づく結びつきを持つ自然物体の刺激と

して、風鈴および弦楽器のイラスト、風鈴および

弦楽器の音を、それぞれ二つ用いた。 
感覚間協応を持つ刺激を作成するにあたり、図

形の形状と効果音の音響特徴の対応に着目した。

まず、視覚刺激として、鋭角と直線で構成された

図形（直線図形）二つと、曲線で構成された図形

（曲線図形）二つを用意した。また、聴覚刺激と

して、ソフトウェアシンセサイザーによって音響

特徴を操作した効果音を多数作成し、その中から

上述の四つの視覚刺激のそれぞれに最も合うと感

じられるもの四つを、147名の学生に対して行っ
たアンケートの結果に基づいて選択した。 

 
図1  実験に用いた刺激 

実験に用いたイラストおよび効果音のスペクトログ

ラム。スペクトログラムは横軸が時間、縦軸が周波数、

色がパワーを表す。(a)風鈴のイラストと音、(b)絃楽器

のイラストと音、(c)直線図形と適合する音、(d)曲線図

形と適合する音。 
	 これらの視覚刺激、および聴覚刺激を一つずつ、

モニタおよびイヤフォンによって呈示し、これを

実験参加者が視聴している際の脳活動を fMRIに
よって計測した。全ての刺激を一回ずつランダム
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順に呈示する系列をブロックとし、実験全体で 10
ブロックを繰り返した。スーパーコンピュータを

用いて、fMRI から得られる生の脳活動データに
様々な前処理を施した上で、以下の MVPA 解析
を行った。 

 
3 解析方法 

	 ある特定のブロック（e.g. ブロック 1）を除い
た残りのブロックで取得した脳画像データを入力

として、二カテゴリの刺激（e.g. 直線図形と曲線
図形）に対応する脳活動を判別するように、サポ

ートベクターマシンを用いてデコーダを作成した。

そして、学習時に除外したブロックで取得した脳

画像データについて、学習した二カテゴリ間の判

別をデコーダが正しく行えるかどうかテストした。

さらに、テスト時に用いるデータを入れ替えて、

全てのブロックで取得したデータの判別の平均正

答率を求めた。なお、視聴覚情報の結びつきにつ

いて検討するという目的に照らして、視覚刺激の

みに対して有意に賦活する初期視覚野、聴覚刺激

のみに対して有意に賦活する初期聴覚野、および

視覚刺激と聴覚刺激のどちらに対しても有意に賦

活する多感覚野（上側頭回）の三領域を左右それ

ぞれの半球について定義し、これらの領域に含ま

れるボクセルから得られたデータを用いて上記の

MVPA解析を行った。 
 

4 結果 

	 自然物体については風鈴か弦楽器か、感覚間協

応を生じさせる刺激については鋭角図形（および

鋭角図形に適合する音）か曲線図形（および曲線

図形に適合する音）かを判別するように学習およ

びテストを行った。また、学習とテストに同じ感

覚モダリティの刺激を用いるモダリティ内デコー

ディングと、学習とテストで別の感覚モダリティ

の刺激を用いるモダリティ間デコーディングの両

方を行った。これらの正答率データに一般化線形

混合モデルを適用し、刺激（自然物体・感覚間協

応）および課題（観察のみ・想像）の効果につい

て検討した。 
	 まず、モダリティ内デコーティングの正答率は

全体的に、初期視覚野においては視覚刺激、初期

聴覚野においては聴覚刺激について高く、かつ想

像課題を行った場合や、自然物体を用いた場合に

特に高くなる傾向が見られた。また、多感覚野に

おいても、右上側頭回では刺激と課題の交互作用

が見られ、特に感覚間協応を持つ刺激を観察のみ

行う場合に、視覚モダリティ内デコーディングの

正答率が高くなることが分かった。 

	 モダリティ間デコーディングの正答率は全体的

に低く、ほとんどの場合においてチャンスレベル

を上回らなかった。しかし、左初期聴覚野におい

て、視覚刺激で学習、聴覚刺激でテストを行った

場合には刺激と課題の相互作用が見られ、特に自

然物体刺激を、逆感覚モダリティの刺激を想像し

ながら観察する場合には有意にチャンスレベルを

超える正答率となることが分かった。 
 
5 考察 

	 感覚モダリティ間デコーディングの正答率が、

各モダリティの初期感覚野において全体的に高か

ったことは、知覚情報が主にそれぞれの感覚器に

対応する初期感覚野で処理されることを反映して

いる。また、モダリティ間デコーディングの正答

率が全体的に低かったことから、本研究で用いた

刺激については、視覚または聴覚から得た刺激が、

反対の感覚モダリティから得た刺激と類似したパ

ターンの脳活動を励起することは基本的に困難だ

ったと考えられる。 
	 一方で、自然物体については、逆モダリティの

刺激を想像した場合にモダリティ間デコーディン

グが一部可能であったことから、経験に基づく視

聴覚情報の結びつきは比較的強固であり、逆モダ

リティの刺激を想像することによって、モダリテ

ィ非依存の活動パターンが一部の脳領域で生じる

可能性が示唆された。さらに、感覚間協応刺激を

受動的に観察する場合、本研究で多感覚野として

定義された上側頭回で視覚モダリティ内デコーデ

ィングが一部可能であったことは、感覚間協応の

特異性を反映していると考えられる。感覚間協応

による視聴覚情報の結びつきは、経験に基づく結

びつきとは異なり、逆モダリティの刺激の意識的

な想像を行うことなく当該の刺激をただ観察する

場合に生じる、自動的なモダリティ非依存の脳活

動パターンに基づいている可能性がある。 
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随伴解析を用いた物体表面形状最適化による抵抗低減 

 
 

 
 
 
1 諸言 

(Computational Fluid Dynamics, 
CFD) (Adjoint Method)

 
 

2 解析手法 

( [1] )

 
CFD

Navier-Stokes
Ψ

Navier-Stokes
[3]  

ρ −
∂ψu
∂t

+ ∇u( )
T
ψu

⎛

⎝
⎜

⎞

⎠
⎟ = ∇ ⋅σψ

σψ = −ψ pI+µ ∇ψu + ∇ψu( )
T{ }

∇⋅ψu = 0
Ψ= (ψu ,ψ p )

 

ψu ψ p u p

ρ t I
µ

Navier-Stokes

OpenFOAM[2]
OpenFOAM
-

SIMPLE PISO

(Sub-grid 
Scale, SGS)
Large-eddy Simulation (LES)

SGS

O (
)

Re 3900 10000
2

CFD

(

26 − Academic Center for Computing and Media Studies, Kyoto University



)  
 

3 計算結果及び考察 
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アンブレラサンプリングを利用した自由エネルギー反応経路探索法の開発 

満田祐樹 
 

大阪大学理学研究科化学専攻 
 
 
 
1 背景 

自由エネルギー反応経路は反応物や生成物の構

造、自由エネルギー差、自由エネルギー障壁といっ

た化学反応の性質を明らかにするために重要な指

標である。反応座標に沿った自由エネルギー変化で

ある平均力ポテンシャル(PMF)を分子動力学計算に

よって求めることは、計算化学において重要な役割

の一つである。PMFを計算する方法は様々だが、代

表的な手法として、アンブレラサンプリング法

[1],[2]がある。この手法は、人為的なバイアスポテン

シャルを分子動力学計算に加えることで、指定した

範囲でのサンプリングを可能とする方法である。こ

のバイアスポテンシャルをかけたサンプリングを

ウィンドウと呼ぶ。ウィンドウ1つは狭い範囲しか

サンプリングされないが、バイアスポテンシャルを

変えながらウィンドウを増やしていき、それぞれの

サンプリングが重なり合うようにすることによっ

て、広範囲のPMFを計算することができる。 
我々はこれまでの研究で、アンブレラ積分法[3]を

利用することで、自動でパラメータを決定するアル

ゴリズムの開発を行った[4]。これによって、目的の

範囲に対してアンブレラサンプリングによる PMF
計算ができるようになった。しかしながら、多次元

空間の PMF において、どの範囲をサンプリングす

れば自由エネルギー反応経路が発見出来るのかと

いう問題は残ったままだった。 
そこで本研究では、アンブレラ積分法を利用し自

由エネルギー反応経路探索法 (Free Energy 
Reaction Root Mapping; FERRMap)を開発した。

これによって多次元自由エネルギー空間上で反応

経路を全自動探索できるようになった。 
 

2 手法 

自由エネルギー上の反応経路については、Bother
らによって、アンブレラ積分法[3]を利用した多次元

PMF 上の安定点および鞍点の、構造最適化および

最小自由エネルギー経路の計算をするアルゴリズ

ムを開発されている[5]。しかし、この手法では鞍点

付近の初期構造が必要であり反応経路の自動探索

は実現していなかった。その一方でポテンシャル面

上における反応経路の自動探索は超球面探索法

[6],[7]によって実現されている。この方法では、ポテ

ンシャル面が安定点もしくは解離チャネルがある

方向に、非調和的にゆがむという点を利用する。そ

こで基準振動数でスケールした超球面上で非調和

下方歪みが大きな方向に探索することで、鞍点を発

見し、反応経路ネットワークを自動で明らかにする

ことができる。この非調和的な下方歪みは PMF 上

でも同じように起こっていると考えることができ

る。そこで我々はこの2つの手法を組み合わせるこ

とによって、PMF 上で自動探索ができる手法を開

発した。FERRMap法では、初期構造として安定点

を使用する。そこから、超球面探索法によって、周

囲の鞍点を発見する。発見した鞍点からアンブレラ

積分法を使用して反応経路に沿ったサンプリング

を行い、新しい安定点へとつなぐ反応経路を発見す

る。見つかった安定点から超球面探索をする、とい

う形で計算を繰り返すことで、自動的に反応経路ネ

ットワークを解き明かすことができる。反応経路に

沿ったアンブレラサンプリングによって自由エネ

ルギー変化が分かるのはもちろんのこと、各鞍点、

安定点のウィンドウを解析することによって、それ

ぞれの構造を解き明かすことも可能である。 
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3 結果と考察 

本研究ではFERRMap法の有用性を示すために、

水中のアラニントリペプチドの 4 次元PMF につい

て、このアルゴリズムを適用し、反応経路ネットワ

ークを計算した。計算をする際には、βシート構造

を初期構造として計算を開始し、63 点の安定点と

133点の鞍点を発見した。図 1にその反応経路ネッ

トワークを示している。我々の方法によって、この

ネットワークの各点における構造、反応経路の自由

エネルギー差が解明される。これらを解析すること

でアラニントリペプチドの結果からアミド鎖の代

表的な構造と反応経路を解き明かすことができた

（図2）。 
 
 
 
 

 

図1 アラニントリペプチドの初期構造と、反応経

路ネットワーク。四角の点が安定点、円の点が鞍

点を意味する。 
 

 
図 2 安定点のラマチャンドランプロットと代表的

な安定構造。 
 

4 まとめ 

我々の開発した FERRMap 法によって、自由エ

ネルギー上で反応経路を自動探索することが可能

となった。FERRMap 法は以下の点において他の手

法に比べて有利である。 
 各案定点から、自動で鞍点を発見し、新しい

安定点を発見できる。このとき、事前知識な

しに思いがけない反応経路を解き明かすこ

とも可能である。 
 アンブレラサンプリング法を使用するため、

他の手法に比べて、MD計算の安定性が高い。

例えばPMF上に分子が解離するなどの原因

によって MD 計算が不安定となる範囲があ

ったとする。メタダイナミクス法などではそ

こをサンプリングしてしまい MD 計算が止

まってしまうが、我々の手法ではその範囲以

外をサンプリングすることができる。 
 FERRMap法による計算結果は、安定点及び

鞍点の構造、自由エネルギー差、反応経路が

同時に分かるため、反応機構の解明に有効で

ある。 
 FERRMap 法はアンブレラサンプリング法

を使用するため、並列効率が高く、計算リソ

ースを有効に利用しながら反応機構解明が

可能である。 
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タンパク質フォールディング駆動力の確率的解析

山守 優 ∗

∗産業技術総合研究所 ·人工知能センター ·インテリジェンスバイオインフォマティクスチーム

1 はじめに
球状タンパク質は, 室温で溶液中という条件で特
定のコンパクトで安定な構造 (フォールド構造)をと
る。フォールド構造の安定性は, タンパク質内部での
相互作用および環境 (溶媒分子)とタンパク質の相互
作用のバランスによって実現していると考えること
ができる。本研究では分子動力学シミュレーションと
(自由)エネルギー解析を用いて,タンパク質フォール
ディングの駆動力を同定することを試みた。 [1]その
ために, フォールド構造のアンサンブルとアンフォー
ルド構造のアンサンブルを (シミュレーションによっ
て)用意し, フォールディング駆動力の候補因子につ
いて確率的解析を行った。
フォールディング駆動力としては, タンパク質内お

よびタンパク質ー溶媒間の相互作用成分, 即ち静電
相互作用成分 ·van der Waals 相互作用 (分散力)成
分 ·排除体積効果成分が検討対象となることが多く
本研究でも上記 3 成分をのうちどの成分がフォール
ド構造の安定化に有用かを検討した。排除体積効果
とは, 溶質の挿入に伴う溶媒分子の除去に起因する
自由エネルギーのペナルティで, 疎水性相互作用の
主要な要素と考えられている。
本研究では, 室温でサンプルしたフォールド構造
のアンサンブルと高温でサンプルしたアンフォール
ド構造のアンサンブルに対して, 以下のようなエネ
ルギー論的解析を行った。タンパク質のある構造を
X とし, X の純水中での出現確率を Pwat とすると

−kBT logPwat(X) =

Eintra(X) + ∆µ(X) + constant, (1)

とかける。ただし, kB は Boltzmann 定数, T は温
度, Eintra はタンパク質の分子内エネルギー, ∆µ は
水和自由エネルギーを表す。フォールド構造Xf が

アンフォールド構造Xu に対して安定であるとは,

Eintra(Xf ) + ∆µ(Xf ) =

Eintra(Xu) + ∆µ(Xu) (2)

が成立しているということである。そして, 静電相
互作用成分 ·van der Waals 相互作用成分 ·排除体積
効果の 3 成分は, Eintra(X) + ∆µ(X) の項に含まれ
ている。ここで, 例えば, V elec(X)をタンパク質の分
子内エネルギーの静電相互作用成分とする。このと
き静電相互作用成分がフォールディング駆動力であ
るとは, ほとんど全てのXf とXu に対して

V elec(Xf ) < V elec(Xu) (3)

が成立するということである。確率的な解析を用いて
記述すると, V elec

f (= V elec
f (X))とV elec

u (= V elec
u (X))

を確率変数として P (V elec
f ) と P (V elec

u ) をその各々
の確率として

pelec =

∫

V elec
f

<V elec
u

dV elec
f dV elec

u P (V elec
f )P (V elec

u ) (4)

としたときに, pelec ≃ 1となることである。同様の
特定の相互作用成分がフォールディング駆動力であ
るための条件は, van der Waals 相互作用成分と排除
体積効果成分についても成立する。ただし, 全て式
( 2)の成立するもとでの議論である。
本研究では, 式 ( 2)の成立を確認するために, 水

和自由エネルギーの計算が重要となる。自由エネル
ギー摂動法や熱力学積分法などの標準的な手法を用
いた場合, タンパク質そのものの溶媒和自由エネル
ギーを計算するには, 莫大な計算資源を必要とする。
計算の際に溶媒系と溶質系をつなぐ多数の中間状態
を必要とするためである。本研究ではエネルギー表
示溶液理論を用いて, 溶媒和自由エネルギーの計算
を行った。この方法は, 溶媒系と溶液系のシミュレー
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ションのみで, 溶質ー溶媒相互作用エネルギーの分
布関数に基づいて近似汎関数を用いて溶媒和自由エ
ネルギーの評価を行うために高速な近似計算手法で,

精度が高く応用例も多い。 [2]

2 手法
本研究では, 3種のタンパク質,即ちTrp-cage, pro-

tein G, ubiqutin を計算対象とした。各々の PDB

code は、1L2Y, 1GB1, 1UBQ で, 20 残基, 56 残
基, 76 残基の球状タンパク質である。水モデルに
は TIP3P を, タンパク質と共溶媒の力場には AM-

BER99SB を採用した。分子動力学シミュレーショ
ンは, GROMACS 5.0.7 を用いて, 定温 ·定圧 NPT

アンサンブルで行った。全ての系において, 総溶媒分
子数は 20,000とした。本稿の研究では 2段階のMD

を行った。即ち, タンパク質の構造に自由度を与え,

フォールド構造のアンサンブルとアンフォールド構
造のアンサンブルを採取するためのシミュレーショ
ンとタンパク質の構造を固定し,水和自由エネルギー
を計算するためのシミュレーションである。フォー
ルド構造のアンサンプルのためのシミュレーション
は 300 K でアンフォールド構造のサンプルのための
シミュレーションは, 400 K で行った。水和自由エ
ネルギーを計算するためのシミュレーションは全て
300 K で行った。圧力は, 1bar に設定した。水和自
由エネルギーの計算には, ERMOD 3.1 を用いた。

3 結果および考察
フォールド構造のアンサンブルとアンフォールド
構造のアンサンブルの構造的特徴は溶媒接触表面積
によって確認した。全てのタンパク質について, アン
フォールド構造は比較して大きな溶媒接触表面積を
持ち, 伸びた構造を多分に含んでいた。次に, 式 ( 2)

の成立の確認を試みた。そのために, フォールド構
造のアンサンブルXf とアンフォールド構造のアン
サンブルXu において, Eintra(X) と ∆µ(X) の相関
をみた。式 ( 1)のように, Eintra(X) と ∆µ(X) は傾
き −1 で強く逆相関する。その結果, ２つのアンサ
ンブル中の全ての構造について式 ( 2)の成立を確認
した。最後に以上の結果を踏まえ, 式 ( 4)のように,

確率的解析を静電相互作用成分 ·van der Waals 相互

表 1: 各相互作用成分について式 ( 4)の p を計算し
た値

pelec pvdW pexcl

Trp-cage 0.68 0.90 0.96

protein G 0.20 0.99 1.00

ubiquitin 0.46 0.96 0.98

作用 (分散力)成分 ·排除体積効果の 3 成分に対して
行った。その結果を表 1に示す。
本研究の結果は, タンパク質フォールディングの駆

動力 (フォールド構造のアンサンプルを室温で安定
化する成分) は, Trp-cage, protein G, ubiqution の
全てにおいて, van der Waals 相互作用成分と排除体
積効果であることを示唆した。
実際には, 本研究のような確率的解析では, 因果関

係を直接議論することはできないが, さまざまな相
互作用が複雑に関与する系で現象の原因となる因子
をこのような方法で抽出できることが分かったのは,

有用であると考えている。

参考文献
[1] Y. Tokunaga, Y. Yamamori, N. Matubayasi, Jour.

Chem. Phys., 148, 125101, (2018).

[2] Y. Yamamori, N. Matubayasi, Jour. Chem. Phys.,
146, 225103, (2018).
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津波による底泥巻き上げ量の予測と海洋環境変化に関する数値解析 

 

村山 雅子 1， 中田 聡史 2， 林 美鶴 2， 小林 英一 2， 越村 俊一 3 
 

1富山高等専門学校国際ビジネス学科， 2神戸大学大学院海事科学研究科， 3東北大学大学院災害科学国際研究所 
 
 
1 緒言 

南海トラフ巨大地震が今後 30 年以内に高い確

率で発生するとされており，この地震に伴い発生

する津波流は，日本沿岸の広い範囲に来襲し海域

により強い流れとなる．津波流によって海底で底

質が巻き上げられ，その後に海中において底質の

大規模な移動により，底質中の有害物質や有害プ

ランクトンが海水中に放出され，海洋環境に大き

な影響を及ぼすことが考えられる．さらに海水中

に放出された有害物質が潮流と津波流により近隣

の海域に移動することにより，海水中の有害物質

の濃度が変化することが考えられる． 
そこで本研究では，津波流による底泥の巻き上

げを予測計算し，海中の有機物の移動量と密度の

変化について数値解析し，その解析結果から津波

が海洋環境に及ぼす影響について示すことにより

海洋環境の保全と減災策に貢献できる要素となる

ことを目的とした． 
本研究の検討対象海域は大阪湾とした．大阪湾

は後背地に工業地域を有している一方，多くの魚

場があり海洋環境保全が重要な課題である．大阪

湾の一部の海域においては底質中に重金属が多く

含まれており，津波により底質の巻き上げが発生

すると重金属汚染により海洋環境が悪化する可能

性が懸念される．  
本研究では大阪湾を対象に，津波流による底泥

の巻き上げ量を予測計算し，海中の有機物の移動

量と密度の変化について数値解析した． 
計算には沿岸部を高解像度かつ三次元的に表現

可能な高精度陸海統合モデルを用いた．また，海

洋環境は季節により変化することから，津波流に

よる底泥の巻き上げ量および移流輸送の季節変動

についてシミュレーション計算を行い検討した． 
 

2 粒子追跡シミュレーション 

2.1 津波流計算 

津波流は，東北大学で開発された津波モデルを

用い，中央防災会議が 2012 年に公表した M9 規

模の南海トラフの巨大地震を想定した検討結果か

ら，新想定の東南海・南海地震の津波波源モデル

に基づき算出した 1),2)．格子間隔は 1350m，450m，

150m，50m の組合せを用い，Fig.1に示す対象海

域においては 50m を採用した．海底摩擦係数の

値はマニングの粗度係数に基づき，津波挙動は水

平方向の流速分布が水深方向に一様とした非線形

波理論により計算を行った．また，陸上への遡上

計算は行わずに全反射とし，計算時間は地震発生

後から 10時間とした． 
2.2 粒子追跡シミュレーション 

津波による底質の巻き上げが発生した際，粒子

がどのように巻き上げられ，移流・拡散されるか

を粒子追跡シミュレーションプログラム 3),4)を用

いて計算した．計算期間は 3か月間とし，季節に

よる移流量の変化を検討するため，計算開始日を

①2015年 4月 1日，②5月1日，③6月 1日，④

7月 1日の 4ケース設定した． 
 

3 計算結果 

粒子追跡シミュレーションを4ケースの計算期

間について実施した．計算結果から得られた粒子

水平分布の一例を Fig.1 に示す．Fig.1 は 4 月 1
日から 3ヶ月間の計算期間で，4月 1日 0時に地
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震が発生し，津波流により巻き上げた粒子が拡散

し水流によって移送される時の計算開始から8週

間後の 5月 27日 0時の粒子の分布図を示す． 
また，水中の粒子数の時刻変化をFig.2に示す．

Fig.2 は計算期間ごとの大阪湾内の粒子数の時刻

歴を示す． 

 

Fig. 1 Snapshot of horizontal distributions of simulated particles 

during the period from initial on 1 April to the end of the 

simulation on 30 June, 2015.  

 
Fig. 2 Time history of the number of the simulated surviving 

particles in each computation period in Osaka Bay.  

 
4 考察とまとめ 

大阪湾を対象に，津波流による底泥の巻き上げ

量を予測計算し，海中の有機物の移動量と密度の

変化について数値解析した．また，海洋環境は季

節により変化することから，計算開始日を 4 月 1
日，5 月 1 日，6 月 1 日，7 月 1 日の 4 パターン

設定し，津波流による底泥の巻き上げ量および計

算開始日から3ヶ月間の粒子の移流輸送について

シミュレーション計算を行った． 
粒子数の変化を見ると，計算開始から 4週間後

には変化が緩やかになり，8週間後には停滞する．

計算期間で比較すると，計算開始から 2週間後か

ら 5週間後にかけて，計算期間により粒子数の変

化にばらつきが大きいことが分かった(Fig.2)．今

回は沿岸海洋の成層構造が発達する春夏季を対象

としたが，今後の課題として秋冬季を含めた季節

変動について検討を行うことが必要である．  
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分子動力学シミュレーションを用いた小分子・高分子混合溶液の相溶性の計算手法の確立

山田 一雄 ∗

∗大阪大学基礎工学研究科

1 はじめに

物性の異なるポリマー同士を混合させることで望

ましい物性・機能を発現する高分子材料を開発する

技術をポリマーアロイ技術と呼ぶ。ポリマー混合物

の物性は、混ぜ合わせるポリマーのお互いへの溶け

やすさである相溶性に依存することが知られている。

新規なポリマーアロイ材料を設計する安価な手段と

して、計算機実験を用いた相溶性の解析を行う手法

が期待されている。本課題の目的は、複数の高分子

種からなるポリマー混合系の相溶性を、計算機実験

を用いて原子レベルの分子間相互作用から決定する

ことである。

2 問題点

多成分系の相溶性は、混合前後の自由エネルギー

変化である混合ギブス自由エネルギーで決まる。本

研究では、ポリマー混合系における混合ギブス自由

エネルギー評価を用いて、ポリマー溶液系の相溶性

を見積もる。分子間相互作用を考慮するために全原

子分子動力 学 (MD)シミュレーションを行い、各ポ

リマー鎖の平 衡化学ポテンシャル (自由エネルギー)

計算から混合ギブス自由エネルギーを見積もる。し

かしながら、非常に大きな内部自由度を持ち排除体

積が大きいポリマー鎖は、自由エネルギー計算に膨

大な数のサンプリングが必要となり、大きな計算コ

ストがかかる。

3 解決方法

この問題を解決するために、高分子がモノマーの

繰り返し構造からなる点に注目する。高分子全体で

はなく、その構成要素であるモノマーの溶媒和自由エ

ネルギーを計算することを考える。高分子に属する

モノマー単位の溶媒和自由エネルギーは incremental

chemical potential[1, 2, 3]と呼ばれ、同じ構造の繰

り返しモノマーの数が多い長鎖ポリマーほど一定に

なることが期待される。ポリマー鎖全体の自由エネ

ルギーは incremental chemical potentialの総和とな

るため、ごく少数の incremental chemical potential

計算から全体の化学ポテンシャルを見積もることが

できれば 計算時間を大幅に短縮することができる。

4 計算手法

本研究では、全原子MDシミュレーションを用いて

ポリマー鎖の incremental chemical potentialを計算

した。MD計算にはオープンソースソフトウェアであ

るOpenMMを、自由エネルギー計算にはERmod(エ

ネルギー 表示理論による溶液系の近似理論 [4, 5, 6,

7, 8, 9])と、pymbar (multistate BAR法)の 2つを

用いて、自由エネルギー計算手法の比較を行った。

5 計算結果

本課題では、polyethylene (PE), polymethyl methacry-

late (PMMA), polyvinyl alcohol (PVA), polystyrene

(PS)について系の作成および数値計算を行った。in-

cremental chemical potentialの鎖長依存性を確かめ

るため、10ユニット程度の短鎖から 100ユニット程

度の長鎖まで、異なる鎖長でそれぞれ平衡化および

平衡サンプリング計算を行った。
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図 1: ∆E v.s. index.

図 1はPMMA,鎖長 50の i番目のモノマーと周り

の溶媒環境との平均相互作用エネルギーの計算結果

である。横軸は高分子に沿ったモノマーの番号であ

り、i=0および 50が高分子の両端を表している。図

2より、PMMAの場合、鎖長 50程度であれば、端か

ら遠い中間領域付近のモノマーに関して、周りの溶

媒分子との平均相互作用エネルギーが iによらず一定

の値に収束する性質があることが分かる。図 2は鎖長
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図 2: ∆µ v.s. index.

50の PMMAの incremental chemical potentialの

計算結果である。横軸は図 1と同じく高分子に沿った

モノマーの番号を表す。図 2より、PMMAの場合、

鎖長 50程度であれば、端から遠い中間領域付近のモ

ノマーに関して、incremental chemical potentialが

iによらず一定の値に収束する性質があることが分か

る。前述の通り, ポリマー鎖全体の自由エネルギーは

incremental chemical potentialの総和であるため、

この性質を利用して計算を効率化することが可能と

なることが示唆された。
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撹拌時における混合評価に対する数値シミュレーション 

加藤 賢也 
 

東北大学大学院環境科学研究科 
 
 
1 緒言 

アルミニウム製造プロセスにおいては、アルミ

ニウムのインゴットを溶解炉において溶解し、溶

解炉、もしくは保持炉で成分調整や溶湯清浄化操

作を行う。この成分調整や溶湯清浄化操作におい

ては、大量のアルミニウム溶湯を高速に処理する

必要性があるため、機械的に撹拌される。一般に

アルミニウム産業界で用いられる溶解炉の容量は

規模にもよるが数トンから百トン程度のものであ

る。さらに、アルミニウム溶湯は８００oC 程度、

かつ不透明である。このため、大規模な装置内の

流動を把握するのは非常に難しく、経験的に撹拌

性能が評価されている。 
一方で、上記のプロセスの処理効率を向上させ

ると、高温保持する燃料費や排出二酸化炭素を大

幅に低減することができるため、プロセスの効率

を向上することは非常に重要な課題である。そこ

で、アルミニウム溶湯の撹拌操作は数値解析や水

を用いた実験と組み合わせて評価されてきた。

Bujalski ら[1]は水を用いたスケールダウンモデ

ルで流動状態を評価した。一方で、Bilodeauら[2]
は実機炉での不純物の物質移動と数値解析結果を

評価した。他にも多種の形状、パラメータにおい

て研究が行われているものの、実機炉中での物質

移動と数値解析結果が良好に一致しているものは

ほとんどなく、炉内物質移動を正確に表現できて

いるものはほとんどない。 
本研究では、機械撹拌操作を用いた際の炉内物

質移動を解明するため、水を用いたスケールダウ

ン実験とその場合に対応する数値シミュレーショ

ンを行い、スケールダウン水モデルにおいて炉内

物質移動を解明することとした。 
 

2 実験方法、数値解析手法 

実験装置概略図をFig. 1に示す。一部に傾斜が

ついた矩形容器に斜めから撹拌翼を導入する。撹

拌翼を十分長い時間回転させ流れを発達させた後

に、KCl溶液をトレーサーとして図の位置に導入

する。KCl溶液の濃度によって電気伝導率が変化

するため、電気伝導率の時間変化をそれぞれA~D
点で計測する。その電気伝導率が最終的に落ち着

いた値の前後 5%以内に収束した時間を均一混合

時間であると定義し、混合性能を評価した。 

Fig. 1 Schematic representation of scale-down 
stirred vessel. 
  数値解析手法として、２段階で計算する方法を

採用した。１段階目には、流動場を定常解析し、

２段階目には、1 段階目で計算した流体速度と乱

流渦粘性を用いて物質拡散の非定常解析を行った。

今回乱流 Schmidt 数は一定であると仮定した。1
段階目では Reynolds-Averaged Navier-Stokes 
(RANS)式を用いた乱流解析を行い、撹拌翼の回

転はMulti Reference Frame (MRF)法を利用し

て、撹拌翼付近は回転座標、翼遠方では静止座標

系で計算を行った。RANS 方程式を解くために、

k- SSTモデルを利用し、総格子点数はおおよそ

125 万点であった。全てオープンソースである

OpenFOAMを用いて計算を行った。 
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3 結果と考察 

無次元化したトレーサー濃度の時間変化をFig. 
2 に示す。最初に各測定点で濃度のピークが発生

する。これは、最初に投入したトレーサーの濃度

が高く、その濃度の高い部分が測定点を通過した

ためである。最終的にはトレーサーの濃度は均一

になるため、時間と共に一定値へと近づいていく。

数値シミュレーション結果と実験結果を比較する

と、ピーク値等のズレはあるものの定性的には同

様の分布となる。この実験ではトレーサーの入れ

方に依存してばらつきが大きくなってしまうが、

おおよそ同様の結果になったため、計算結果が妥

当であると言える。 

Fig. 2 Time variation of tracer concentration. 
続いて、均一混合時間に対する撹拌翼回転速度

の影響をFig. 3に示す。標準偏差のついたデータ

が実験値、実線が数値解析結果である。回転速度

の大きい場合、数値解析結果は標準偏差外となる

ものの、良好に結果が一致している。当たり前で

はあるが、回転速度が上昇するほど均一混合時間

が減少する。 

Fig. 3 Effect of impeller rotation rate on the 
perfect mixing time. 
均一混合時間に対する撹拌翼配置高さの影響を

Fig. 4に示す。撹拌翼が 20 mm の高さにある場

合、均一混合時間が増大しており、効率が悪化す

る。一方で、10 mm, 30 mm の場合には均一混合

時間が減少し、効率が改善された。これは、撹拌

翼の位置を変更したことによって流動パターンが

変化したことに起因する。詳細なメカニズム等に

関しては著者らの既報[3]を参照されたい。 

Fig. 4 Effect of impeller immersion depth on the 
perfect mixing time. 
 
4 結言 

本研究ではアルミニウム溶解炉における機械撹

拌効率の定量評価を行うため、水を用いたスケー

ルダウン実験とそれに対する数値シミュレーショ

ンを行った。数値シミュレーション結果と実験結

果は良好に一致し、水を用いたスケールダウンモ

デルではシミュレーションの健全性が確認できた。

今後、数トン-数十トンスケールのアルミニウム溶

解炉での物質移動を数値シミュレーションと実験

で比較し、アルミニウム溶解炉に用いることので

きる数値モデルを確立する必要がある。 
 
引用文献 
[1] W. Bujalski et al., Chem. Eng. Technol., 27 (2004) 
310-314. 
[2] J.-F. Bilodeau and Y. Kocaefe, Light Metal, 1 
(2001) 1009-1015. 
[3] T. Yamamoto et al., J. Mater. Process. Technol., 259 
(2018) 409-415.  
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1次元量子スピン鎖の非平衡定常状態における
温度勾配の数値的研究

八角 繁男 ∗

∗京都大学大学院 理学研究科 物理学・宇宙物理学専攻

1 背景と目的
量子非平衡系の統計力学はいまだ発展途上にあり、
統計力学における重要な問題の 1つである。量子非
平衡系は現象としてはありふれているが、その状態
を微視的に記述する方法は定常な場合でさえ確立さ
れていない。そこで、非平衡定常状態 (NESS) の微
視的な状態の記述法を得るため、まず具体的な系で
非平衡定常状態の性質を調べることが必要である。
論文 [1–3]では、一様な 1次元量子鎖におけるNESS

の性質について論じられているが、非一様な 1次元
量子鎖については [4]でローカル磁場が非一様な場
合が調べられているのみである。そのため、非一様
な 1次元量子鎖における NESSについての更なる知
見を得るため、[4]とは異なる非一様性を持つ系につ
いて、NESSを求め、その温度分布を調べた。

2 セットアップ
着目系としてスピン間の相互作用が非一様な 1次
元XXZモデルを考える。スピンの個数を nとして、
着目系のハミルトニアンH は以下で与える。

H =

n−1∑
j=0

Hj +Hint, (1)

Hj = ωσj
z, (2)

Hint =
∑
<jk>

{
vjk

(
σj
xσ

k
x + σj

yσ
k
y

)
+∆σj

zσ
k
z

}
. (3)

ここで、σj
i は j番目のスピンに作用する i–方向のパ

ウリ演算子である。系の非一様性は、xx– or yy–カッ
プリングの強さ vjk をガウス分布 N(µxx, α

2
xx)で各

スピン-スピン間隔毎にランダムに与えることで実現

する。また、zz–カップリングの強さ∆は µxxに比
べ十分小さい (∆/µxx ∼ 10−4)場合のみを考える。
着目系の密度行列の時間発展は以下のリンドブラッ

ド型量子マスター方程式で与える。

ρ̇ = L(ρ), (4)

L(ρ) = −i[H, ρ]

+
∑

j=0,n−1

∑
s=±

(
LjsρL

†
js −

1

2

{
L†
jsLjs, ρ

})
.

(5)

式 (5)に表れるリンドブラッド演算子 {Ljs}は式 (6),

(7)で与えられる。

L0,± = γ exp(∓βLω/2)σ
0
±, (6)

Ln−1,± = γ exp(∓βRω/2)σ
n−1
± . (7)

ここで、σj
± := (σj

x ± iσj
y)/2であり、また、βL, βR

はそれぞれ左と右の熱浴の逆温度を表す。このリン
ドブラッド演算子は、詳細釣り合いを満たしている。
NESSは式 (8)で与えられる。

L(ρNESS) = 0. (8)

今回は、ランダムに生成したハミルトニアンに対し
て、式 (8)で与えられる NESSを数値的に求め、そ
の温度分布についての性質を 3節以降で述べるよう
に解析した。

3 平均温度分布
式 (1)-(3)にしたがってハミルトニアンをランダム
に多数生成し、それらの NESSにおける各スピンの
逆温度を求め、サンプル平均したものを表したのが
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図 1: 各スピンの平均の逆温度を示したグラフ。色
が濃くなるほど xx–カップリングの標準偏差 αxxは
大きい。最も薄いものが αxx = 10−4, もっとも濃い
ものが αxx = 1 の場合である。使用したパラメタ
セットは n = 10, ω = 1,∆ = 10−5, µxx = 10−1, γ =

10−2, βL = 1, βR = 1.1である。

図 1である。横軸は各スピンのインデックスを表し、
縦軸は各スピンの逆温度を表しており、また、相互
作用の分布の標準偏差 αxxが大きいほど濃い色の線
で表されている。各 αxxについて、約 1万サンプル
での統計平均である。図 1から、αxxの増加に伴い、
平均的な温度勾配がはっきりと現れることがわかる。

4 温度差と非一様性の関係
両端から 1つずつ内側のスピン間の温度差を相互

作用のゆらぎ αxxに対してプロットしたグラフが図
2である。横軸が相互作用の分布の期待値 µxx で規
格化されたゆらぎ αxx/µxx、縦軸が両端から 1つず
つ内側のスピン間の温度差を熱浴の温度差で規格化
した量である。スピンの個数 n = 10において、4種
類の異なるパラメタセットについて調べた。図 2に
おいて、4種類のパラメタセットにおける全てのデー
タ点は同一曲線上にあり、このことから、温度差と
αxx の関係はその他のパラメタに依らない普遍的な
性質であると言える。また、図 2から、αxxが大きく
なるにつれて温度差が大きくなるが、αxx/µxx ∼ 1

付近で 2つの熱浴の温度差に saturateすることがわ

図 2: 両端から 1つずつ内側のスピンの温度差と xx–

カップリングの標準偏差 αxx の関係を表したグラ
フ。横軸は期待値 µxx によって規格化された標準偏
差 αxx/µxx，縦軸は熱浴の温度差によって規格化さ
れたスピンの温度差 |β8−β1|/|βL−βR|である。4つ
のパラメタセットを計算した。パラメタセット n =

10, ω = 1,∆ = 10−5, µxx = 10−1, γ = 10−2, βL =

1, βR = 1.1を基準として、他のパラメタセットは凡
例に載っている値のみ基準のパラメタセットとは異
なる値を採用してる。

かる。なお、αxx/µxx ≲ 10−1においては、ほぼ αxx

の 2乗、すなわち分散で温度差が与えられることが
わかった。
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非一様な都市構造物上における大気乱流の組織構造　
に関する数値解析

吉田　敏哉 ∗

∗京都大学大学院理学研究科地球惑星科学科専攻

1 はじめに

都市域において、運動量・スカラー輸送を担う乱

流組織構造の理解はヒートアイランドや大気汚染と

いった都市特有の環境問題の解決に重要である。都

市キャノピー近傍の roughness sub-layerでは都市構

造物が乱流組織構造に大きく影響する。実際、組織

構造に伴い発生する運動量輸送はキャノピー外では

ejectionが卓越するが、キャノピー内では sweepが

卓越することが知られている [1]。さらに、高さのば

らつきを有するキャノピーでは sweepの割合がキャ

ノピー近傍で増加することが示されている [2]。しか

し、既往研究では基本的に ejectionと sweepの空間

平均的な特徴を示しており、ejectionや sweepを伴

う組織構造の空間的な特徴と都市構造物の関係は十

分明らかになっていない。特に実際の都市上の構造

物は非一様な高さ分布をしていることから、建物高

さのばらつきによる乱流組織構造への影響を理解す

ることは重要と考える。

そこで本研究では高さのばらつきを有する粗度ブ

ロック列を使用した Large-eddy simulation を実行

し、建物高さのばらつきがおよぼす乱流組織構造へ

の影響を調べた。特に ejectionと sweepを伴う乱流

組織構造と都市構造物との関係を調べた。

2 計算設定

計算領域は主流方向 4 km・スパン方向 2.4 kmで、

水平解像度は 2 mとした。計算領域内には Fig. 1で

示されたような粗度ブロックが繰り返し並べられて

いる。各ブロックは水平方向に 10格子で解像されて

いる。建物高さのばらつきの影響を調べるため、建物

高さの標準偏差と平均高さHaveの比 Vhが Vh = 0.0

(V00), Vh = 0.5 (V05), Vh = 1.0 (V10) となるよう

なブロック列を用いた。ブロックの密度を示す建ぺ

い率 λp は 0.25としている。本研究では流入境界に

別計算領域で作成した乱流境界層流をタイムステッ

プ毎に与えている。

Fig 1: block layouts in the unit area of (a) V00, (b)

V05, and (c) V10.

Fig. 2aに sweepと ejectionの差 ∆S の鉛直プロ

ファイルを示す。∆S > 0の場合、sweepが卓越して

いることを示す。図から、キャノピー内では sweep

が卓越し、キャノピー高度から上空に向かうに従い、

ejectionが卓越することが分かる。また、Vhが大き

いほど sweepの寄与が増加している。これらの結果

は既往研究と整合的である。

続いて、ejectionもしくは sweepを伴う乱流組織

構造の空間スケールを算出するために、条件付き平

均を用いた。ここでは、(1) 運動量フラックスの瞬

間場から平均レイノルズ応力の 2倍以上の値を示す

ejection(sweep)の点を検出、(2)その点を中心とし

た風速変動成分 (u′, v′, w′)の水平分布を抽出、(3)同

様の操作をスナップショット毎に繰り返し、得られ

た水平分布をアンサンブル平均、という手順で実行

した。

Fig. 3はV00とV10のケースにおける条件付き平

均によって抽出された高度 2Haveでの ejection及び
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Fig 2: Vertical profiles of ∆S in (a) V00, (b) V05,

and (c) V10. The black-solid, -dashed and -dotted

lines indicate the height of blocks in V00, V05, and

V10, respectively.

sweep周りの乱流構造である。ここで、高度 2Have

は V00のケースの場合キャノピー上にあたり、V10

のケースの場合キャノピー内にあたる。図から V00

のケースで得られた ejecction及び sweep周りの乱流

組織構造は対渦を形成しており、都市構造物群上で見

られるヘアピン渦に対応する構造と考えられる。ま

た、建物高さのばらつきを有するV10のケースでも

中心付近に同様な対渦構造が形成されている。ただ

し、V10の場合は下流側 (x′ = −6Have ∼ −2Have)

に一回り大きな別の対渦を確認できる。この大きい

スケールの対渦はキャノピー上空の乱流構造に由来

するものと考えられる。以上から、建物高さのばら

つきをもつキャノピーの場合、キャノピー内の運動

量輸送は大スケールと小スケールの渦により行われ

ていることが示唆された。

3 まとめ

本研究では建物高さばらつきがおよぼす乱流組織

構造へ及ぼす影響を調べるため、高さのばらつきが

異なる構造物群を使用したLarge-eddy simulationを

実行した。そのために、ejectionと sweepに対応し

た乱流組織構造を条件付き平均により抽出した。そ

の結果、建物高さのばらつきをもつキャノピーの場

合、キャノピー内の強い運動量輸送は大スケールと

小スケールの対渦により引き起こされている可能性

Fig 3: Vector fields of conditionally averaged u′

and v′ at z = 2Have in (a) V00 and (b) V10 with

ejection and (c) V00 and (d) V10 with sweep. The

contours indicates distributions of u′ normalized by

the center values.

を示した。

参考文献

[1] Coceal, O et al, ”Structure of turbulent flow

over regular arrays of cubical roughness,” J

Fluid Mech 589 (2007), pp. 375-409

[2] Kanda, M, ”Large-eddy simulations on the ef-

fects of surface geometry of building arrays

on turbulent organized structures,” Boundary-

Layer Meteorol 118 (2006), pp. 151-168

[3] Inagaki, A, et al, ”Large-eddy simulation

of coherent flow structures within a cubi-

cal canopy,” Boundary-Layer Meteorol 142(2)

(2012), pp. 207-222

京都大学 学術情報メディアセンター 全国共同利用版［広報］ Vol.17 No.1（Dec.2018）− 41



半無限領域のスペクトル法による竜巻を模した渦の数値実験に
向けた研究開発

松嶋 俊樹 ∗

∗理化学研究所計算科学研究センター

1 はじめに

回転する環境場の中に鉛直流を強制したときに生

成される竜巻を模した鉛直渦は, スワール比に依存

して多様な渦の形態 (1,2セル構造,螺旋渦,多重渦)

をもつことが知られている. 竜巻を模した渦の形態

の変化に関する数値実験は, これまで室内実験の環

境を模した設定であるWard型の設定 (Ward, 1972)

や, 剛体回転する円柱容器の内部に浮力強制を与え

る Fiedler型設定 (Fiedler, 1993)を採用した研究が

行われてきた. どちらの設定も鉛直方向には流出境

界条件や固体壁を置いた有限領域の設定である. し

かし, 竜巻を模した渦は, 上昇流を強制しようとして

も, 角運動量が駆動する循環が卓越することにより

下流側からの下降流が生成されるため, 有限領域の

計算では流れは上部境界の影響を強く受ける問題が

ある. Matsushima and Ishioka (2017) は, 竜巻を模

した渦などの大気中の微細渦の数値実験を想定し,上

部境界を排除した半無限領域を計算領域とする新し

いスペクトル法数値モデルを開発した.

本課題では, そこで開発した数値モデルの改良と

二次元分割MPI並列化を行い,それを用いて竜巻を

模した渦の生成に対する境界条件の影響を評価する

数値実験を行った.

2 数値モデルの概要

支配方程式は, 非圧縮ナビエ・ストークス方程式に

対して外力を加えた以下の式である.

∇ · u = 0, (1)

Du

Dt
= −∇P + ν∇2u+ F . (2)

ここで, u : 速度ベクトル, P : 圧力関数, F : 外力で

ある. Matsushima and Ishioka (2017) (以下 MI17

と書く)は, ナビエ・ストークス方程式を平板の上方

に広がる半無限領域で計算するスペクトル法数値モ

デルを提案した. そこでは, モデル座標として円柱座

標系を採用し, 水平方向には立体写像と球面調和関

数を用いたガラーキンスペクトル法を用いる. また,

鉛直方向には写像とチェビシェフ多項式を用いたペ

トロフ・ガラーキン法を用いて, 速度場の粘着境界

条件と同等な条件である渦度の積分制約条件を時間

発展に課す方法を用いる. 円柱座標系構造格子を採

用した数値モデルでは, 中心軸付近に方位角方向の

格子が密集するため, 差分法を用いると CFL条件が

厳しくなるという問題がある. 一方, この数値モデ

ルでは球面調和関数展開を用いるため, 波数切断に

よってCFL条件を緩和できるという利点を持つ. ま

た, 方位角方向に対して対称性を課すことができる

ため, 軸対称実験や高対称性実験などより理想的な

数値実験が可能である. さらにスペクトル法である

ため差分法に比べ少ない自由度で精度の良い計算が

行え, 渦の力学や境界層過程に対してより信頼性の

高い議論を行うことができる.

3 並列化

MI17の数値モデルはスペクトル法モデルである

ため, ルジャンドル変換, フーリエ変換, およびコサ

イン変換からなるスペクトル変換が最も計算量が多

く実行時間の多くを占める. スペクトル変換を行う

ためには, 各変換の際に変換を行う軸方向のデータ

が全て同じプロセスにある必要があるため, スペク

トル変換を MPI並列化するには三軸のうち一次元
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方向あるいは二次元方向にデータを分割しておき,

データ分割しない軸方向にスペクトル変換を行って

は通信を行いデータ分割した軸方向のデータを集め

る必要がある. この際, MPI Alltoall(v)による全対

全通信が必要になる. 二次元方向に分割する利点と

して, 同じプロセス数による一次元MPI並列化に比

べ, MPI Alltoall(v)で一度に動作するプロセス数が

少なくなるため通信量が削減されること, 並列数が

増大することがある.

これまでのMI17の実装では一次元分割のMPI並

列化をしていたが,竜巻を模した渦の三次元数値実験

を行うための検討の結果, 一次元分割では Flat MPI

の場合に十分な並列数がとれないことが分かった. こ

れは, 竜巻を模した渦の数値実験では, 下端に粘着境

界条件を課すと境界層に強い吹き込みジェットが生

成され CFL条件が厳しくなるため, 時間刻み幅を非

常に小さくとらなければならず, 高解像度にできな

いことによる. そのため, 本課題では動径・鉛直二

次元分割のMPI並列化を行った. スペクトル変換の

実装の難しさは, 解く問題サイズや並列数によって

通信や転置計算が高速になる実装方法が異なるため,

複数の実装やチューニングが必要になる場合がある

ことにある. 本課題では軸対称計算用と三次元計算

用のサブルーチンを分けて用意し, 軸対称計算用サ

ブルーチンでは不要な計算やデータ移動を除外する

ように, 三次元計算用サブルーチンではループのブ

ロッキングを行い一度の通信で送受信するメッセー

ジサイズを調整できるようにした.

方位角・動径・鉛直格子点数をそれぞれ 512, 256,

512として三角切断を用いたスペクトル正変換と逆

変換をシステム Bの一ノードを用いて行ったときの

実行時間を図 1に示した. 二次元分割の各プロセス

数が同じになる動径プロセス数 6の場合に最も計算

時間が短いことが分かる. 動径分割のプロセス数 6

に対して非対称な分布となっているのは, 鉛直分割

したことによって, 各プロセス内でのルジャンドル

変換の計算時間が不均等になるからである.

二次元分割によりスペクトル変換は高速化される

が, MI17に特有な欠点もある. MI17では, 水平方向

の基底関数を時間発展を解くときにより都合の良い

基底関数に変換する必要があるが, 鉛直分割によって

その計算途中に MPI Alltoall(v)による通信が新た

に必要となる. また, 一度に基底変換できる鉛直層数

が減ることによって, 実効効率が減少する. さらに,

基底変換のために必要なテーブルを重複して確保す

る必要があるため, 必要なメモリ量が増える. チェビ

シェフ次数を分割したデータに対して, 隣接するプ

ロセスのデータを取得するスペクトルのハロ通信も

必要となる. そのため, 図は省略するがこれらの計算

は鉛直分割のプロセス数を大きくするほど計算時間

が長くなる.

図 1: スペクトル正変換 (forward) と逆変換 (back-

ward) を総プロセス数 36に固定して行ったときの実

行時間に対する動径分割のプロセス数依存性.

4 数値実験

開発した数値モデルで竜巻を模した渦が生成され

るようにするため, Fidler型設定に準じた設定を用

いる. ナビエ・ストークス方程式の外力に, 浮力強制

項と遠方の流れを剛体回転に近づける強制を与える:

F =5.05 exp

[
−10r2 − 20

(
z − 1

2

)2
]
ez

− Λ

η
(u− Ωreθ). (3)

ここで, Ωは剛体回転率, eは円柱座標系 (r, θ, z)に

おける単位ベクトルである. また, 第二項の強制は

volume penalization 法による表記を用いており, η

は浸透率, Λはマスク関数である. 初期は剛体回転に

微小な方位角方向に依存する擾乱を与えた流れとし,

下端境界条件は粘着境界条件あるいはすべり境界条件

とする. 以上の設定に対して, Ω = 0.2, ν = 4×10−4

として, 時間刻み ∆t = 0.0002で BDF2(粘性項)と

BX2*(非線形項)による時間積分を t = 60まで行っ

た. なお, この数値実験はそれぞれシステム Bの 4
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ノード 144プロセス (動径・鉛直分割数はそれぞれ

12)で約 3日経過した.

粘着境界条件を課した場合における t = 40 から

t = 60まで平均した方位角平均接線風およびストー

クス流線関数と時刻 t = 59.25における渦度分布と

をそれぞれ図 2, 図 3 に示した. 接線風は鉛直に伸

びた構造をしており, (r, z) = (0.15, 0.05)付近で最

大値をとっている. ストークスの流線関数の 0線は

z = 0.05付近で r = 0の境界と交わっており, この

線の左側 (反時計回りの循環)と右側 (時計回りの循

環)のセルで流れが分かれている. ストークスの流線

関数の 0線が下端境界の近くで r = 0と交わるこの

ような流れはいわゆる drowned vortex jumpと呼ば

れる跳水現象に類似した流れとなるレジームである

と判別できる. この平均的な流れに対して, 下端境界

付近の渦の内部コアでは動径から方位角方向に傾い

た非軸対称擾乱が過渡的に発達する. 下端境界から

少し離れた z > 0.15では, 鉛直・方位角方向に傾い

た方位角波数 1型から波数 4型の擾乱が過渡的に発

達する. さらに z > 0.4では渦崩壊によって水平に

軸をもつ渦の発達する乱流領域になっている.

すべり境界条件を課した場合の, 図 2, 3と同様の

量を図 4, 5に示した. 下端境界付近から z ∼ 0.3ま

で, 接線風は鉛直に伸びた構造になっている. ストー

クスの流線関数の 0線は r = 0.18付近で z = 0の境

界と交わっており, いわゆる 2セル構造をもつ流れ

のレジームであると判別される. 鉛直一様に近い下

端境界付近から z ∼ 0.3までの領域では, 非軸対称擾

乱の発達は粘着境界条件を課した場合より弱く, 渦

の中心軸で渦度が小さくリング状の渦度分布をして

いる. 下端境界から離れた z > 0.4では粘着境界条

件を課した場合と同様に渦崩壊によって乱流領域と

なっている.

5 まとめと今後の課題

半無限領域のスペクトル法の改良と並列化を行い,

それを用いて竜巻を模した渦に関して境界条件の影

響を調べる数値実験を行った. 本課題を利用して行

われた二次元分割MPI並列化によって, 数値モデル

の大幅な高速化に成功したため, 今後は動粘性係数,

剛体回転率,境界条件のパラメータを変えたパラメー

タスイープ実験を行い渦の力学を調べる.

図 2: 時間方位角平均接線風 (トーン)とストークス

の流線関数 (コンター)

図 3: 時刻 t = 59.25における渦度分布

図 4: 時間方位角平均接線風 (トーン)とストークス

の流線関数 (コンター)

図 5: 時刻 t = 59.25における渦度分布
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高周波分数冪ラプラシアンNavier-Stokes方程式の                     

エネルギースペクトルの考察 

中井拳吾 
 

東京大学 数理科学研究科 

 
 
本稿は岸本展(京都大学数理解析研究所), 斉木

吉隆(一橋大学商学研究科), 米田剛(東京大学数理

科学研究科)らとの共同研究に基づくものである.  
 

1 はじめに 

Navier--Stokes 方程式は, 乱流を含めた流体

運動を記述できることが知られている. 特に, 3
次元乱流では外力によりエネルギーが注入され

ると, 流体要素がねじられたり引き伸ばされた

りすることによってより小さなスケールの運動

を引き起こす. つまり, 注入されたエネルギー

が小さなスケールに遷移することが知られてい

る. このエネルギーが遷移する現象はエネルギ

ーカスケード [2]と呼ばれている. しかし, エネ

ルギーがどのようにして遷移していくかのメカ

ニズムは複雑であり厳密に解明されていない. 

さらには, エネルギーカスケードは任意の速

度場の時間発展の過程で観測されるわけではな

い. 例えば, Euler方程式の定常解として知られ

ているArnold--Beltrami--Childress Flow (ABC-
Flow) [1]はエネルギーカスケードが見られない.  

そこで粘性の効果に注目して流体のエネルギ

ーの様子を考察することにした.  
 

2 流体 

Navier--Stokes 方程式を用いてエネルギーカ

スケードのメカニズムを直接考察することは任

意の周波数に粘性の効果があるため困難である. 

そこでまずは Navier--Stokes 方程式の粘性項を

一般化した次の方程式(GNS)を考察する. 

  ∂tv + νPΛ(-Δ)A/2v + (v・∇)v + ∇π = F   
ただし, ν:動粘性係数, v:速度, π:圧力, F: 

外力, PΛ(-Δ)A/2:=ℱ-1χ{|y|>Λ}|y|A ℱ, χ:定義関数

とする. このように一部の周波数に対して粘性

の効果が入るように一般化した粘性を部分粘性

と呼ぶこととする. また, A=2, Λ=0とした(GNS)
はNavier--Stokes 方程式である.  

直接数値計算では, 境界を 3 次元周期境界と

し, (119×2+1)³ に細分化した格子点データによ

るフーリエスペクトル法を用いる. ただし, 離散

フーリエ変換は高速フーリエ変換(FFT) という

アルゴリズムを利用するが, FFT により現れる

エイリアスエラーは 2/3 ルールに基づいて除去

する. また, 4 次精度の Runge-Kutta 法を基本

的には 1/800 秒刻みで時間発展をさせる. ただ

し, エネルギーの総和が発散する傾向にある場合

は適宜時間刻みを細かくするアダプティブメッ

シュを用いる. 初期条件は適当ななめらかな速度

場とし, 定常乱流を得るために低周波領域のいく

つかの波数に外力を入れる.   
 

3 計算結果 

(1) 低周波領域の粘性の効果を除去した(GNS)の
考察 

各波数kでのエネルギーE(k)を次で定義する:  

E(k, t) = � |ℱ[�](𝐾𝐾, 𝑡𝑡)|𝑑𝑑𝑑𝑑
��

 

ただし, 積分範囲は Dk:={K∈ℝ³|k-0.5<|K| 
<k+0.5}と定義した. Λ=0 を固定し A=2,5,10 の

場合のエネルギースペクトル E(k)の違いを上図, 
A=5 を固定しΛ=0,100 の場合の E(k)の違いを下
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図に書き出した. 横軸が波数 k, 縦軸がエネルギ

ーを表し, 参考のためコルモゴロフ則を表す k-5/3

の直線を描いた.  
いずれの図の E(k)も波数 k ∈[5,100]の領域で

はコルモゴロフ則の線に沿っていることが見て

取れる. つまり, 部分粘性や超粘性の場合につい

ても通常の Navier--Stokes 方程式と同様にコル

モゴロフ則に従っていることがわかる.  

 

 
図 1: 各パラメータA,Λに対するエネルギースペ

クトルE(k, t)を両対数メモリでプロットした.  

ただし, 各エネルギースペクトルはt = 10 からt 
= 30 の値の時間平均をとって得たものである. 

また, 実線はコルモゴロフの5/3 則を表す. 

 
(2) 減衰乱流の考察 

十分発達した乱流を初期値として外力をなく

した場合の(A,Λ)=(2,0),(5,100)について時間発展

をさせ, 時刻 t=0,10,35,65 における E(k)を書き

出した. 
この結果から低周波部分ではコルモゴロフ則

の線と並行を保ちながら時間減衰していること

が見て取れる. このことから, 高周波にのみ粘

性を入れたGNS でも低周波部分のエネルギー減

衰は, 通常の Navier--Stokes 方程式と同様に引

き起こされていることがかる. 

 
図 2: (A,Λ)=(2,0),(5,100) に対する時刻t = 0,10, 
35, 65 におけるエネルギースペクトルE(k, t) を
両対数メモリでプロットした. ただし, 各パラ

メータにおいて十分に発達した乱流を初期値と

した. また, 実線はコルモゴロフの5/3 則を表

す. 

 
4 まとめ 

これらの(1)(2)のことから, Navier--Stokes 方

程式の粘性項を変化させてもエネルギースペク

トルには影響しないことと, 低周波領域の粘性

の効果の有無にかかわらず低周波部分はエネル

ギー減衰することが分かった. 通常のPCでは十

分大きな波数までは計算できないため E(k)とコ

ルモゴロフ則の関係を見ることは困難であるが, 

スーパーコンピュータの利用によりコルモゴロ

フ則との比較を考察することができた.  

 
5 まとめ 

[1] T. Dombre, U. Frisch, J. M. Greene, M. 
H_enon, A. Mehr, and A. M. Soward. Chaotic 

streamlines in the abc ows. Journal of Fluid 
Mechanics, 167:353--391, 1986. 
[2] L. F. Richardson. Weather prediction by 
numerical process. Cambridge University 
Press, 1922. 
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動的／静的水～土骨格連成有限変形解析コードの高度化 

～任意形状に対する領域分割法の適用の検討～ 

野田利弘                 豊田智大 
 

名古屋大学 減災連携研究センター           名古屋大学大学院 工学研究科 
 
 
1 平成 29年度事業の概要と目的 

筆者らが開発した地盤の動的／静的変形解析コー

ド（GEOASIA® [1], [2]）に対して、平成 24年度（下

半期）[3], 25年度[4], 26年度[5], 28年度[6]に続き、

平成 29 年度も京都大学学術情報メディアセンター

のプログラム高度化支援事業に採択していただいた。

この概要を報告する。 
本解析コードは、粘土から中間土、砂までの広範

な土の力学挙動を同一の理論的枠組みで記述する弾

塑性構成式（All Soils）を搭載し、地盤の変形から

破壊までの挙動（All States）を、動的と静的を問

わずあらゆる外力条件（All Round）の下で解析す

ることを目指したものである。これに対し、本事業

の目的は、OpenMP とMPI とのハイブリッド並列

化、反復法ソルバである PETSc[7]の組み込みや、

領域分割法による並列処理による計算手法などの導

入により、大規模・高速化計算をすべく当該解析コ

ードの高度化・高性能化を図ることである。 
平成 29 年度の目的は、平成 26 年度（以下、「前

版」）の領域分割法について、計算可能な有限要素形

状を拡大することである。つまり、前版では、対称

的な形状に対しては領域分割法が適用可能であった

ものの、非対称形状などの任意の形状に対しては適

用できなかったため、より任意な形状で計算ができ

るようにした。なお、領域分割法による並列処理は、

計算対象領域を複数領域に分割して各分割領域をプ

ロセス並列化手法により並列処理し、領域境界間で

必要な値の送受信をプロセス間通信により行う計算

手法であるが、前版から解析コード自体は変更せず、

前処理を中心に計算フローの変更を行った。本稿で

は、この概要について紹介する。 

2 検討事項の概要 

 図１は、計算の全体処理フローを示すともに、今

回の検討での要点を以下に示す。 

 
図１ 全体処理フロー 

(a)任意形状に対し計算可能となる処理方法・フロー

の検討 
 領域割当：前版では、ddm_input内で分割数、位

置座標に基づき領域分割を行い、節点、要素を割り

当てた。これに対し、今回はddm_inputで行わず、

別の手段（本検討では GUI ツール）で行い、割り

当てられた領域（各領域の要素番号）に基づき

ddm_inputで付番変更などの改訂処理を行った。 
 節点番号の付番変更：領域毎に要素番号の順に行

い、それに基づきコネクティビティの更新も行った。 
(b) GUIツール使用での手順検討 
 GUI ツールとして計算結果の可視化などに利用

している Paraview を使用することでメッシュデー

タを可視化し、分割箇所を GUI で取捨選択して分

京都大学 学術情報メディアセンター 全国共同利用版［広報］ Vol.17 No.1（Dec.2018）− 47

プログラム高度化共同研究報告



割割当を行った。（具体の処理については省略。） 
(c)前処理（ddm_input.f90）の改訂 
 要素を領域ごとに割当を行い、節点はddm_input
において領域順、要素順、コネクティビティ順に付

番を行った。 
 
3 領域割当検討例と計算結果比較 

 図２は領域割当検討例を示す。領域を対称的な形

状としないため、上下分割において、領域境界をあ

えて凹凸にして 2つの領域に割り当てた。 

 
図２ 領域割当の例（上下 2分割ケース） 

 図３はオリジナルシリアルコードと図２の2分割

ケースについて可視化による計算結果比較である。

変位や応力の数値による計算結果比較も行ったが、

計算結果に実質的な差異は生じなかった。 

 
図３ 計算結果比較 

 また、2p8t（2プロセス 8スレッド）での性能比

較については、前版が 110.23秒であったのに対し、

改訂版が 118.14秒でほぼ同速であり、ddm_input
の改訂に伴う性能への影響は、この比較では生じて

いなかった。 
 

4 おわりに 

平成 29 年度は、領域分割法による並列処理の任

意形状への適用を図るため、全体処理フローの中で、

GUI ツールによる領域割当を採用した。 
 GEOASIA 動作検証では、PETSc 収束傾向／ソ

ルバ以外の送受信箇所などの動作確認として、変位

や応力値についてオリジナルシリアルコードと掲載

結果の比較を行ったところ、有意な差異は生じてい

ないことを確認した。 
 前版の検証[5]では、ソルバにPARDISO を用いた

場合の比較として、PETSc の場合に、PARDISO 比

で約 200～1000倍の高速化が図られている。本検討

では簡単な形状に適用したが、この高速化は魅力的

なため、今後は複雑な３次元要素形状、領域分割に

よる動作検証や、前版において PETSc で動作でき

ていないケースへの対処も含め、各種入力データで

の動作検証などを是非、実施してゆきたい。 
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高分子分離膜の大規模シミュレーション 

矢野 恭平 1) 安武 遼 1) 吉元 健治 1,2) 
 

１）京都大学大学院工学研究科化学工学専攻  ２）京都大学学際融合教育研究推進センター 
 
 
1 はじめに 

 下廃水処理に用いられる高分子分離膜は多数の

細孔を有し、そのサイズや形状等で分離性能が決

定する。代表的な分離膜作製方法に非溶媒誘起相

分離(NIPS)法がある(図1)。NIPS法では、まず疎

水性高分子を高分子にも水にも可溶な溶媒に溶か

し、その溶液を水槽に浸漬させる[図 1(a)]。する

と、高分子溶液中の溶媒が水槽へ、水槽中の水が

高分子溶液へ流れ込み、溶媒置換が生じる[図
1(b)]。水を含んだ高分子溶液は、高分子濃厚相と

水濃厚相に分離し、水濃厚相は乾燥後に細孔とな

る[図1(c)]。NIPS法で形成される高分子膜の特徴

として、膜表面にはナノメートルスケールの細孔

を、膜内部にはマイクロメートルケールの細孔を

有する点が挙げられる。前者は分離性能を、後者

は透過性を決定する。 
 近年、NIPS 法で形成される高分子膜内の細孔

構造を、相分離シミュレーションで予測する研究

が行われているが、実際の高分子膜内で見られる

ような非対称構造はまだ再現されていない[1,2]。
そこで、著者らは、粘弾性を考慮した三成分系で

の相分離モデルを新たに開発し、非対称構造の形

成における粘弾性の重要性を示唆した[3]。ただし、

粘弾性相分離モデルは計算負荷が大きく、大規模

系でのシミュレーションが困難であった。そこで、

本共同研究では、特に負荷の高い速度場計算を高

速化し、大規模系での数値計算を試みた。 

2 モデル 

 本モデルでは、水、溶媒、ポリマーの三成分の

局所体積分率𝜙𝜙��𝒓𝒓�、𝜙𝜙��𝒓𝒓�、𝜙𝜙��𝒓𝒓�に加え、高分

子鎖の絡み合い構造の局所歪み𝑾𝑾�𝒓𝒓�も変数とし

て取り扱う。𝒓𝒓𝒓は位置ベクトル、𝜙𝜙��𝒓𝒓�はスカラー、

𝑾𝑾�𝒓𝒓�は二階テンソルである。以下では、𝜙𝜙��𝒓𝒓�を
𝜙𝜙�、𝑾𝑾�𝒓𝒓�を𝑾𝑾として表す。系の自由エネルギー𝐹𝐹
には、従来の Flory-Huggins の混合エネルギー

𝐹𝐹���と界面エネルギー𝐹𝐹���に、式(1)で示される弾

性エネルギー𝐹𝐹��を加えた [3-5]。 

𝐹𝐹�� � ��𝒓𝒓
�

𝐺𝐺
4��𝑾𝑾�� � 𝜹𝜹����

��
𝒓𝒓𝒓𝒓𝒓�1� 

𝑉𝑉は系の体積、𝜹𝜹�� はクロネッカーのデルタである。

せん断弾性率𝐺𝐺は高分子の局所体積分率の関数と

して、𝐺𝐺 � 𝐺𝐺�𝜙𝜙��で表した[5]。なお、局所歪み𝑾𝑾に

よって生じる弾性応力𝜫𝜫��𝒓は 
𝜫𝜫�� � 𝐺𝐺𝒓𝑾𝑾 𝛁 �𝑾𝑾� 𝑰𝑰�𝒓𝒓𝒓𝒓𝒓��� 

より求められる[4]。 
 シミュレーションでは、局所体積分率 𝜙𝜙� (𝑖𝑖=1, 
2, 3)と局所歪み𝑾𝑾を，それぞれ連続の式と構成方

程式を用いて時間発展させた[4,5]。 
𝜕𝜕𝜕𝜕�
𝜕𝜕𝜕𝜕 � �𝛁𝛁 𝛁 �𝒗𝒗�𝜙𝜙��𝒓𝒓𝒓𝒓𝒓��� 

𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕 � 𝑫𝑫� 𝛁 𝑾𝑾 �𝑾𝑾 𝛁 𝑫𝑫�� � �𝒗𝒗𝟑𝟑𝟑 𝛁 𝛁𝛁�𝑾𝑾 � 1

𝜏𝜏 𝒓�𝑾𝑾 � 𝑰𝑰��4� 
𝑡𝑡は時間、 𝒗𝒗�𝒓は各成分の速度場を表す。式(4)に含

まれる𝑫𝑫�は𝒗𝒗�の勾配テンソル、𝑰𝑰𝑰は単位テンソル、

𝜏𝜏𝜏は緩和時間である。各成分の速度場 𝒗𝒗�𝒓は 
𝒗𝒗� � 𝒗𝒗 � 𝐿𝐿��𝛁𝛁𝛁𝛁�� � ���𝐿𝐿��𝛁𝛁 𝛁 𝛁𝛁�� 𝜙𝜙�� �𝒓𝒓𝒓𝒓𝒓��� 

より計算した[6]。溶液の平均移流速度  𝒗𝒗は
Navier-Stokes式より(次節参照)、化学ポテンシャ

ル 𝜇𝜇�𝒓は系のエネルギーの汎関数微分δ𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹�より

求めた。𝐿𝐿�は成分𝑖𝑖の易動度で、体積分率の関数で

ある[5]。 

高分子溶液
(高分子+溶媒)

水

溶媒 溶媒

水 水

高分子
溶液水 水(a) (b) (c)

図1 NIPSプロセスの概略図 
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3 シミュレーション 

3.1 計算のフロー  

 計算フローを図2に示す。基本的には、拡散方

程式を逐次的に差分法で解く流れと同じである。

まず、系全体をグリッドに分割し，各微小体積要

素（もしくはセル）に三成分の体積分率𝜙𝜙�と歪み

テンソル𝑾𝑾の初期値を割り当てる。次に、各セル

における三成分の化学ポテンシャル𝜇𝜇��(=δ𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹�)
と、応力テンソル𝜫𝜫��を式(2)より計算する。その

計算結果を用いて、ストークス流れを仮定した

Navier-Stokes式 

𝜂𝜂�𝒗𝒗 � 𝛁𝛁𝑝𝑝 ��𝜙𝜙�𝛁𝛁𝛁𝛁�
�

� 𝛁𝛁 � 𝜫𝜫���������� 

から溶液の平均速度場𝒗𝒗を解く[6]。𝜂𝜂は溶液の粘度、

𝑝𝑝は非圧縮性を保つために生じる圧力である。平

均速度場𝒗𝒗を式(5)に代入して各成分の速度場𝒗𝒗�を
求め、𝜙𝜙�を式(3)の連続式で、𝑾𝑾を式(4)の構成方

程式で逐次的に更新する。 
 なお、式(5)から𝒗𝒗を計算する際、まず式(5)をフ

ーリエ変換して波数空間での速度場を求めてから、

逆変換により実空間での速度場𝒗𝒗を得ている。次

節で示すように、フーリエ変換の計算には MPI
並列版 FFTW ライブラリ(http://fftw.org/)を用い

て、計算負荷の軽減に取り組んだ。 

3.2 計算の高速化 

グリッドサイズが 256×256×256 のバルク系

を対象に、MPI による並列化計算を行った。計算

機には京都大学スパーコンピュータのシステム

A(1ノードのコア数は68)を用い、バルク系を𝑥𝑥方
向にコア数分分割した際の計算時間を調べた。図

3 に示すように、コア数を増やすことで計算時間

は減少したが、どのコア数でも計算時間の五割近

くは速度場計算で占められた。図4は、速度場の

計算時間を１コアで要した計算時間で割った値と

コア数との関係を対数プロットしたもので、２コ

アから 64 コアまでは、計算時間がほぼ傾き-1 で

減少している。ただし 128 コア及び 256 コアで

は、𝑥𝑥方向の厚みが２セル及び１セルになるため、

コア間でのコミュニケーション時間の比率が増え

てしまい、性能向上がほぼ飽和した。 

なお、上述の並列化計算では、系を一次元に分

割しているが、二次元分割した場合についても検

討した。具体的には、多次元分割に対応した

P3DFFT ( http://www.p3dfft.net/)を用いて、256
×256×256 のバルク系を対象に、FFT のみの動

作検証と性能評価を行った。図 5 に示すように、

128 コアまでは、一次元分割と二次元分割による

性能差は顕著には見られなかった。 

図2 計算フロー 

図3 並列化による計算時間の向上(黄：速度場、
赤：コミュニケーション時間、緑：その他)
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3.3 数値計算の事例 

 まず、三次元バルク系(128×128×128 グリッ

ド)で相分離シミュレーションを行い、相分離構造

とせん断弾性率𝐺𝐺�の関係について調べた。高分子

と溶媒と水の初期組成は、図6(a)に示すようにス

ピノーダル領域内に設定した。図6(b-d) は、相分

離が十分に進んだ無次元時間� � ��00での高分

子の局所体積分率𝜙𝜙�の空間分布を表し、赤橙色の

部分が高分子ドメインを示す。せん断弾性率𝐺𝐺� �
1では、弾性が比較的小さいため、複数の高分子

ドメインが界面張力によって大きく変形し、一つ

のドメインを合一した[図 6(b)]。一方、𝐺𝐺�を大き

くすると、微細かつ複雑に連結した高分子ドメイ

ンが形成された[図6(c), (d)]。これは、界面張力に

より高分子ドメインが変形する際、弾性応力が大

きくなり、変形の進行が遅くなるためである。 

 次に、NIPS 系(64×64×128 グリッド)でシミ

ュレーションを行った。せん断弾性率𝐺𝐺�の値は

100 に固定し、高分子溶液の初期組成は𝜙𝜙� �
0.01, 𝜙𝜙� � 0.��, 𝜙𝜙� � 0.�0に設定した。高分子溶

液が水と接触するとすぐに、接触界面から溶媒が

水中へ、水が溶液中へ一気に流れ込んだ[図7 (a)]。
その結果、界面付近の高分子が凝集し、層状の高

分子濃厚相が瞬時に形成された[図 7(b)]。高分子

溶液の流れ込んだ水は、時間とともに溶液内部に

拡散するため、溶液内部ではスピノーダル分解に

よる相分離が徐々に進行していった。最終的には

溶液全体で複雑に入り組んだ高分子ドメインの相

分離構造が形成された[図 7(c)]。バルク系と同様

に、高分子ドメインが弾性により変形し難くなっ

たことが主な要因として挙げられる。 

 
4 おわりに 

粘弾性を考慮した三成分系での相分離モデルを

開発し、並列化で計算負荷を軽減させ、NIPS 法

で作製される高分子膜の形成シミュレーションを

行った。その結果、従来のシミュレーションでは

考慮されていなかった高分子溶液の弾性が膜内の

細孔形状・分布に大きく影響を及ぼすことが明ら

かになった。今後は速度場計算及び並列化の最適

化を更に進めて、実験データを再現できるような

大規模シミュレーションを行う予定である。 
本研究の一部はプログラム高度化共同研究によ

るもので、共同研究者である京都大学学術情報メ

ディアセンターの中島浩教授と牛島省教授、並び

クレイ・ジャパン・インクの方々には謝意を表す。 
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図６ 高分子/溶媒/水の三成分混合溶液のバルク系
での三次元シミュレーション：（a）三角相図上での
初期組成、（b−d）高分ドメインの相分離構造。

(b)

(c) (d)

(a) G0 = 1

G0 = 10 G0 = 100

図 7 NIPS 系での相分離構造の経時変化：(上段)全
体像、(下段)上段(a)の赤線で囲まれた𝑧𝑧𝑧𝑧断面像。ど
ちらも高分子の局所体積分率𝜙𝜙�の空間分布を表す。

(a) t = 0 (b) t = 500 (c) t = 5000
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非均質異方性材料評価のための
陽的ボクセル有限要素解析の高度化

中畑和之 ∗

∗愛媛大学大学院理工学研究科

1 はじめに

近年，軽量で高強度な炭素繊維補強材料 (Carbon
Fiber Reinforced Plastics, CFRP)の産業利用が進んで
おり，確実な安全性が求められる航空機にも主要部

材として使用されている．CFRPはプリプレグと呼
ばれるシートを積層して硬化させることで作られる

複合材料であり，積層方向や数を変えることで発現

する強度が変化する．このとき，特定の方向に大き

な強度が発現するように成形すれば，材料異方性が

生じる．現状では，この異方性が CFRPの検査を困
難にしている．異方性によって超音波の伝搬速度が

方向依存性を示すため，これを正しく把握出来ない

場合は，超音波探傷試験 (Ultrasonic Testing, UT)の
信頼性を著しく低下させることになる．ここで，数

値シミュレーションによって超音波の伝搬がモデル

化できれば，CFRPの音速分布が分かるだけでなく，
欠陥による散乱波やその伝搬特性も把握できるため，

UTのアシストに繋がる．
過去のプログラム高度化共同研究で，差分グリッ

ドを用いる有限積分法 (Finite Integration Technique,
FIT)を改良して頂き，UTのシミュレーションに大き
く貢献できた [1]．しかし，FITで一般音響異方性材
料を扱うにはグリッド値の補間が必要であり，計算

精度および安定性に懸念が生じる．そこで，異方性

材料に対しては，一定の大きさを有するボクセル要

素を使った有限要素法 (Finite Element Method, FEM)
を採用する．ボクセルの角部からの数値振動の影響

を少なくするには，最小波長の 1/10程度の要素長を
用いる必要がある [2]．また，この FEMは陽的に時
間更新を行うため，時間刻みが陰解法に比べて小さ

くなり，結果として計算ステップ数が増える．特に，

CFRPは樹脂と繊維のミクロ構造までもモデル化す
る場合は大規模な計算になるため，計算効率を上げ

るのは至要たる課題であった．

2 ボクセル有限要素法

陽的に更新する時間領域の FEM解析について簡
単に示す．x = (x1, x2, x3)空間を超音波が伝搬する

ものとし，このときの変位を u(x, t) = (u1, u2, u3)

とする．異方性弾性体中の超音波の伝搬を支配する

方程式は，以下のようになる．

ρ(x)üi(x, t) =
∂τij(x, t)

∂xj
(i = 1, 2, 3) (1)

τij(x, t) = cijαβ
∂uα(x, t)

∂xβ
(i, j = 1, 2, 3) (2)

ここで，(̈)は時刻 tに関する偏微分 (∂2/∂t2)を表す．

また，cijαβ は弾性スティフネス，ρは密度である．

上式を，重み付き残差法を用いて空間に対して離散

化する．重み関数の任意性から，要素剛性方程式が

得られ，それらを全要素数分組み合わせると，以下

の領域全体の剛性方程式を得ることが出来る．

Md̈+Kd = f (3)

ここでKは剛性行列，M は質量行列である．式 (3)
は時刻 tに関する 2階の連立常微分方程式とみなす
ことができる．

次に，時間軸の離散化であるが，現在の時刻ステッ

プを k とし，その時刻から ∆t前後の時刻に対応す

るステップを k − 1と k + 1とすれば，現在の時刻

の加速度 d̈k は，

d̈k ≈ 1

∆t2
(dk+1 − 2dk + dk−1) (4)
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と近似できる．式 (4)を式 (3)に代入して展開する．
ここで，質量行列を対角化し，集中質量行列 M̃ を

導入すると，変位ベクトル dの成分が独立となるた

めに陽的な解法となり，単純な代入計算で変位が求

められる．

dk+1=(2−∆t2M̃−1K)dk+∆t2M̃−1fk−dk−1 (5)

上式は，現在の時刻ステップ k における値と ∆t前

のステップ k − 1の値を用いて，変位が更新できる

ことを意味している．

3 プログラムコードの高度化

3.1 オリジナルコードのフローと問題点

FEMを実行するためのフローを図 1に示す．実質
的には，図 1中のmatrixと書かれたサブルーチンで，
式 (5)で表された変位ベクトルの更新計算を行う．こ

mat_const

loop1

loop2

output

post

mpi

mat_pre

input

vcell&src

時間更新

外力 fの計算

配列確保・変数初期化

データ入力

全セルの条件指定

材料毎の剛性行列 Kと
質量行列Mの作成

KのMの計算

変位 dの計算

変位 dの更新

全変位 dの出力

指定位置の変位出力

袖部の通信

全ノード計算

matrix

図 1: FEMのフローチャート

こで，全体剛性行列Kを作ると膨大なメモリを要す

るので，実際には各ノードの更新に必要なK とM

だけを計算するようにしている．まず，材料毎のK

とM のテーブルを用意しておき，初期条件を考慮し

て解の更新を始める．1回の更新で，matrux-loop1,
-mpi, -loop2, -outputを実行する．matrix-loop1は各
ノードの変位ベクトル dの計算，matrix-mpiは各プ
ロセスに割り当てられた計算領域の袖部にある dの

通信，matirix-loop2は dの更新，matrix-outputは d

の書き出しを行う．オリジナルプログラムでは，計

算領域を複数に分割し，1つの副領域の計算を複数の
コアで実行できるようになっている．すなわち，マ

ルチプロセスに分割後，副領域で Open MP による
スレッド並列を実施する (Hybrid実行)．本コードで
は，3次元MPI通信を用いて，プロセス間のデータ
通信を行っている．また，計算領域を複数に分割し，

1つの副領域の計算を 1つのコアで実行するプロセ
ス並列のみの実行も可能である (Flat MPI実行)．
京都大学スーパーコンピュータ System Cで，オ

リジナルコードの実行時間を調べたところ，大部分

がmatrix-loop1の計算に要することがわかった．ま
た，データ数が増えると inputに要する時間が大き
な割合を占めることも問題であった．

3.2 改良点

3.2.1 コンパイラによる最適化

UTのシミュレーションでは，欠陥 (自由反射境界)
や探触子の位置などが問題によって大きく変わるた

め，この位置の判定をボクセル毎に行う必要がある．

これは，すべてのボクセルで判定を実行するため，

matrix-loop1では IF文を多用するコードになってい
た．ネストしたループはどれも小さく，アクセスス

トライドも 1以上であったので，ベクトル化されて
いなかった．そこで，スカラ変数を連続する配列に

変更したり，IF–ELSE文に変更することで条件分岐
数を減らした．こうした変更によって，コンパイラ

による最適化が行われるようになった．

3.2.2 入力処理の最適化

CFRPは複合材料であるので，すべてのボクセル
で異なる材料定数を定義できるようにする必要があ

る．これまでは，各ボクセルの材料定数を逐次的に
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入力ファイルから読み込み，一旦メモリにスプール

した後に，材料定数を各プロセスに割り当てていた．

そこで，MPI-IOにより分散して読込みを行うことと
し，副領域分のデータだけを各プロセスに割り当て

た．こうした改良によって，入力ファイルの読み込

み時間と一時メモリを大幅に削減できた．

3.2.3 MPI通信の順序変更

本コードでは，3次元MPI通信を用いて，変位ベ
クトル d のプロセス間のデータ通信を行っている．

副領域の袖部の 1層について，x1，x2，x3方向の変

位を隣の副領域に通信する．本コードでは，変位は 3
次元配列に格納されているが，通信のために袖部の

データを連続した 1次元配列に一旦パックして，通
信後にアンパックする方法をとっている．ここで，ノ

ンブロッキング通信を採用していても，ブロッキン

グ通信に等しい処理となっていたので，処理の順番

を入れ替える事で通信の隠蔽が有効になるように変

更した．

3.3 性能比較

京都大学スーパーコンピュータSystem C(Intel Xeion
E7-8880 v3, 2.3GHz)で性能検証を行った．均質・等
方性の数値モデル (要素数は 1500×500×1500)を用
いて検証し，時間ステップ数が 100となったときに，

プロセス数
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7.07

4.49

2.95

1.75

3.62

1.00

1.85

図 2: プロセス数を変えた場合の System Cでの実行
時間

変位を出力して終了する．1ノード内で並列数を変
化させたときの実行時間を図 2に示す．Hybrid実行
よりも Flat MPI実行の方が高速であったため，ここ
では，Flat MPI実行のみの結果を示している．最適
化版は「-xCORE-AVX2」オプションとブロッキング
サイズを 52に設定した条件での結果である．オリジ
ナル版では，コア数を 7倍にすれば 4.49倍程度の実
行速度の向上 (Speed up)が得られていたが，改良後
は 7.07倍の Speed upがみられ，非常に良いスケー
ラビリティを示すことがわかった．

System C とは異なり，System A(Intel Xeon Phi
7250 KNL, 1.4GHz)のリソースを十分に活用するな
らば，KNLのハードウエアスレッドを使用した Hy-
brid実行を行う必要がある．図 3に，System Aにお
いて並列数 (プロセス数とスレッド数）を変化させた
場合の計算実行時間について示す．また，同図には

System Cの結果も比較のため掲載している．System
Cでの Flat MPI(72並列)に比べて，System Aの Flat
MPI(64並列）では matrix-loop1の計算時間が大幅
に増加しているが，並列数が少ないことに加えて，

CPUのクロックが 2.3GHzから 1.4GHzに下がった
ことが原因として考えられる．1ノードを用いて評価
を行ったところ，Hybrid実行における最速値は，64
プロセス ×4スレッドの 256並列実行が最も良い性
能となった．スレッド数による性能向上はみられた

ものの，16スレッドで頭打ちとなっており，全体の
傾向としてはプロセス数が多い方が良い性能を示す

結果となった．

SystemC
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SystemA

other

matrix post

matrix output

matrix loop2

matrix mpi

matrix loop2

matrix mat_const

matrix pre
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input
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図 3: スレッド・プロセス数を変えた場合の System
Aと Cの実行時間の比較
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4 積層構造を考慮した CFRP中の
超音波伝搬解析

チューニングされた FEMコードを用いて，CFRP
中を伝搬する超音波のシミュレーションを行った．こ

こでは，疑似等方積層材の数値モデルを作成した．疑

似等方積層材とは，同じ直交異方性板を弾性対称軸

が等角となるように積層接着したもので，面内で巨

視的に等方性を持つようになる性質を有する．ここで

模擬した疑似等方積層材は，プリプレグを 45◦，0◦，

90◦，−45◦方向に回転したものを規則的に積層して

おり，144層からなる．数値解析では，層内は均質材
料とし，各層に炭素繊維の配向方向を考慮した弾性ス

ティフネスを設定した．モデルの寸法は一辺が 20mm
とし，1つのボクセルの一辺を 0.02 mmとしたため，
総ボクセル数は 10003となった．直径が 6.3mmの探
触子をモデルの上部に設置し，ここから中心周波数

が 2.25MHzの 1波を送信した．時間刻み ∆tは 1.0
nsとし，15000ステップの時間更新を行った．可視
化結果は x2 方向の変位に色をつけたものである．

x1–x3面の超音波の伝搬を可視化した結果を図4(a)
に示す．x1–x3 面は等方面であるが，表層付近のプ

リプレグの配向の影響を受けて，超音波は斜め方向

に強い振幅で伝搬していることがわかった．層間の

散乱によって，波頭に続いて波が尾引いて伝搬して

いる様子が観察できる．また，疑似等方積層材CFRP
の試験片 (50mm×20mm×50mm)を作成し，それを
レーザー超音波法によって可視化した結果を図 4(b)
に示す．数値シミュレーションは，実際の現象を良

好に模擬できている．

5 まとめ

今回の共同研究によって，コンパイラによる最適

化が可能となるようなコードチューニングや，MPI
通信の見直し，入力処理の最適化等についてご指導

を頂いた．これによって，スケーラビリティが大幅

に改善され，大規模計算時の効率が向上した．特に，

入力処理の最適化は，ファイルの読み込み時間の短

縮だけでなくメモリの大幅削減も可能となり，大規

模計算の実行に大いに貢献するものである．

謝辞： 有益なご助言を頂いた「スーパーコンピュー

タシステム共同研究企画委員会」の皆様，並びにコー
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図 4: (a) FEMによるCFRP中の超音波伝搬シミュレー
ション，(b)レーザー超音波法による可視化計測．

ドチューニングについて直接ご指導頂いたクレイ・

ジャパン・インクの鈴木幸朗氏に感謝申し上げます．
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超小型マイクロ波放電式中和器の電子引き出しを対象とした 

3 次元プラズマ粒子計算 

鷹尾 祥典* 
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1 はじめに 

近年、大学や中小企業など比較的小規模な組織

でも運用が可能な超小型衛星の研究開発が盛んに

行われている。超小型衛星は短期間・低コストで

製作できるため、教育や技術実証、商用利用など

幅広いミッションに用いられている[1]。しかし、

超小型衛星は重量や容積、電力等に厳しい制約が

あるため、推進機を搭載した例は未だ少なく、搭

載する推進機は小型である必要がある [2]。衛星

に推進機を搭載できれば、衛星自身による軌道選

択や深宇宙探査が可能になるなど、より高度なミ

ッションへの利用が期待できる。 
このような要求に対応する小型推進機の 1 つと

してイオンスラスタが挙げられる。東京大学と

NExt generation Space system Technology Research 
Association (NESTRA) によって開発された 50 kg
級の超小型衛星 HODOYOSHI-4 には小型イオン

推進システム (MIPS: Miniature Ion Propulsion 
System) が搭載され、2014 年 10 月に宇宙空間で

の運用に成功した。この MIPS にはイオン源と中

和器にマイクロ波アンテナとリング状磁石を用い

たECR（Electron Cyclotron Resonance）放電を採用

している [3]。 
中和器は放電室に生成したプラズマのうち電子

を放出するが、電子はイオンに比べて質量が桁違

いに小さいため推力にほとんど寄与しない。その

ため中和器から効率的に電子を引き出すことが必

要であり、それによりイオンスラスタ全体の比推

力向上につながる。また、MIPS の宇宙空間での

作動は実証されたが、中和器からの電子引き出し

機構には未だ解明されていない物理現象がいくつ

かある。磁場中において電子は磁力線に巻き付い

て運動を行うため、磁力線を横切る方向への移動

は比較的少ない。しかし、MIPS の中和器からは

磁場を横切って電子が引き出されており、この機

構を解明することにより中和器の効率向上を見込

めると考えられる。 
実験では測定が困難な情報を入手できるという

点で数値計算は強力な解析手段となり得る。これ

までに、プラズマ生成から電子引き出しまでを統

一的に解析できる 3 次元プラズマ粒子計算モデル

を構築し [4]、中和器からの電子引き出し機構の

解析を行っている [5, 6]。 
現状、１つの条件当たり十分な時間平均を取っ

て統計的に信頼できる解析結果を得るためには、

最低でも 1 ヵ月以上（～数ヵ月）計算を続ける必

要があり、多くの条件に応じた結果を得て、工学

的に有益な解析を行うためには計算の高速化が不

可欠である。 
 

2 数値計算手法 

図 1 に本研究が対象とする小型マイクロ波放電

式中和器の計算領域を示す [7]。金属面とプラズ

マ源の境界においてその中心を原点とする直交座

標系を設定した。プラズマ源を 20×20×4 mm3の

領域とし、その内部（z = 1.0 mm）にはリング状ア

ンテナが配置されている。また、プラズマ源の下

流側（z = 4.0 mm）には 4 つの穴を持つ厚さ 0.6 mm
のオリフィス面を備えており、この面から z = 10 
mm までを電子引き出しの解析領域とした。オリ

フィス面を含む金属面のポテンシャルはゼロとし、

電子引き出しのために z = 10 mmでのポテンシャ
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ルは 20 V とした。なお、プログラム高度化前の計

算においては、計算時間短縮のため図の対称性を

利用し xy平面のうち第一象限（1/4 領域）だけ計

算している。 
本研究で用いる粒子計算法は Particle-in-Cell 

(PIC)法であり、荷電粒子と中性粒子との衝突を

Monte Carlo collision (MCC) 法により考慮してい

る。モデルの詳細は過去の文献に委ね [4-6]、ここ

では簡単に述べるに留める。計算セルは各方向と

も 0.1 mm の等間隔格子であり、計算コスト削減

のため、1/4 領域による対称計算を以下の仮定の

下で行った。(i) 1 価のキセノンイオンと電子のみ

を粒子として扱う。(ii) 中性粒子は 300 K のマク

スウェル分布で、時間的・空間的に一様とする。

(iii) 荷電粒子と中性粒子の衝突は、電子の弾性・

励起・電離の各衝突およびイオンの弾性・電荷交

換の各衝突を考慮する。(iv) マイクロ波による磁

場は、永久磁石による静磁場と比べて小さいため

無視する。(v) 本研究ではマイクロ波の電力が小

さいためにプラズマ電流の影響を無視する [8]。 
図 2 に本計算のフローチャートを示す。はじめ

に初期条件を与え、定常状態におけるマイクロ波

による電磁場を得るために Finite-difference 
Time-domain (FDTD) 法によりマクスウェル方程

式を解く。このとき、時間ステップはtEM = 
1.49×10−13 s（4.2 GHz マイクロ波の 1/1600 周期）

である。次に、PIC/MCC 法により粒子の運動を、

時間ステップte = 5.95×10−12 s（マイクロ波の 1/40
周期）の下で解く。マイクロ波電場の時間変化は、

先ほど求めた定常状態のマイクロ波電場 E0 を用

いて、EEM = E0 cos(t) で与えられる。また、永久

磁石による静磁場BstはANSYSを用いて解析して

いる（図 3）。マイクロ波周波数 4.2 GHz はイオン

 
図 1: 解析対象とする電子源の構造 [7] 
(JSASS-2016-4687 Ⓒ日本航空宇宙学会) 

 
図 2: 計算フローチャート 

 
図 3: 磁束密度分布 [7] 

(JSASS-2016-4687 Ⓒ日本航空宇宙学会) 
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プラズマ周波数と比べて非常に大きいので、計算

時間短縮のためイオンの運動では EEM を無視し、

静電場 EESはマイクロ波 1 周期で平均化した値を

用いて、時間ステップti = 2.38×10−10 s（マイクロ

波の 1 周期）で更新している。本研究ではプラズ

マ吸収電力P0を入力パラメータとしており、イオ

ンと電子の運動方程式を解く前後での粒子の運動

エネルギーの差から得られる電力PabsがP0を満た

すようにE0を調節している。上記の計算を定常解

が得られるまで繰り返し行う。 
計算条件は、中性ガス圧力 p0 = 1 mTorr、マイク

ロ波周波数 f = 4.2 GHz、吸収電力P0 = 0.3 W であ

り、推進剤としてキセノンを用いている。また、

電子とイオンの初期温度をそれぞれ 2.0 eV、0.05 
eV とし、いずれも初期密度 1×1016 m−3で一様に

分布させた。 
 

3 プログラム高度化内容と性能評価 

 図 2 のフローチャートが示すように、本プログ

ラムで大部分の計算時間を占めるのは個々のプラ

ズマ粒子の運動変化を求めるループとなる。 
 プロファイル計測の結果によると、中でもポア

ソン方程式を解いてプラズマポテンシャルを求め

るサブルーチンが実に全体の90%を占めている事

が明らかになった。これは高度化前のプログラム

において、図 1 の計算領域が示すようにプラズマ

が分布する領域にアンテナやオリフィスなどが存

在するため、遅くても最も単純でバグが潜みにく

いことを優先し SOR 法を採用した事に起因して

いる。また、最内ループに IF文を用いて計算領域

内のプラズマの有無を判断している点も要因とし

て挙げられる。 
 ポアソン方程式の高速化において、SOR 法では

配列の FLOW 依存（前方依存）、ANTI 依存（後

方依存）が存在するためコンパイラによるベクト

ル化およびスレッド並列が効かない状況である。

この状況を改善するため、まずは最内ループ内に

存在する IF文においてTRUEとFALSEのいずれ

の場合でも演算式を共通化するマスク方式を採用

して IF 文を除去した。これにより、本来ポアソン

方程式を解かずに済むアンテナやオリフィスプレ

ート内部についてもポアソン方程式を解く演算を

行う必要が生じるが、複雑な境界条件を判定する

必要なく並列化することが可能になる。次に、ル

ープ内の依存関係を回避するために RedBlack 法

を採用することにした。また、現状扱っている粒

子数から 1000 倍以上粒子を増やさない限り、シス

テムBの 1 ノードで実行可能なレベルであり、か

つ、ポアソン方程式を解くサブルーチン内でのメ

モリ使用量も 100 MB 程度と小さく、格子間隔や

粒子数に依存しないことからプロセス並列ではな

くスレッド並列を採用した。 
これらの対策の結果、ポアソン方程式を解くサ

ブルーチンにおいて、オリジナル（1n1p1t）に対

してスレッド並列化（1n1p36t）の適用により、43.7
倍の高速化が実現できた。その他、細かいチュー

ニングを施すことで最終的には約 53 倍の高速化

を達成している。 
なお、SOR 法とは演算順序が異なるため、計算

結果の完全一致は得られないが、両解法における

計算結果の差異は実用上問題ないレベルであった

（図 4）。 
ポアソン方程式を解くサブルーチンの高速化が

(a) 1/4 領域 

 
(b) 全領域 

 

図 4: 高度化前後におけるプラズマ密度分布：

(a) 1/4 領域（高度化前）、(b) 全領域（高度化後） 
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実現出来た結果、全計算時間に占める割合は 50％
程度まで削減できた。その結果、計算格子内のプ

ラズマ粒子の位置から計算格子の各コーナーのグ

リッドへ電荷などを割り当てる allocation のサブ

ルーチンが計算時間全体に占める割合が大幅に増

加し 30%程度を占めるに至った。この allocation
の計算時間削減のため、粒子番号によるデータ並

列化、omp atomic によるループ内排他処理、デー

タ移動量削減、スレッド同期削減など施すことに

より 15%まで低下した。 
その他のサブルーチンについても細かいチュー

ニングを行った結果、プログラム全体としては、

オリジナルのコードに対して約 36 倍まで高速化

することができた。 
今後この高度化されたコードを利用して、電子

引き出し効率の向上を目指した解析を進めていく

予定である。 
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システム A 運転状況 ( 2017 年 10 月 ～ 2018 年 3 月 ) 

 

１） 保守作業に伴うサービス休止およびシステムダウン障害発生状況 

保守作業に伴うサービス休止  システムダウン障害発生状況 

保守開始日時 サービス再開日時 保守時間[h]  障害発生日時 サービス再開日時 ダウン時間[h] 

2017/10/09 6:30 2017/10/11 9:30 51.00   2017/12/06 2:55 2017/12/06 3:00 0.08 

2017/12/07 9:00 2017/12/08 9:30 24.50      

2018/03/28 9:00 2018/04/01 0:00 87.00       

 

２） サービス状況 

 
サービ 
ス時間 

[h] 

ジョブ 

処理 
件数 

経過 
時間[h] 

占有 
時間[h] 

CPU 
時間[h] 

平均稼動 
ノード数 

ノード 
利用率 

10月 693.00  5,498 52,018  24,241,191 21,717,609 1761.4 74  % 

11月 720.00  1,703  7,419  5,624,335 3,170,218 1798.5 78  % 

12月 719.42  22,380  148,146  32,674,482 36,686,266 1793.6 77  % 

1月 744.00  36,954  332,976  16,783,488 68,650,710 1799.4 78  % 

2月 672.00  18,067  179,926  14,510,299 55,890,977 1799.5 74  % 

3月 657.00  15,479  130,732  13,414,253 55,378,805 1759.4 72  % 

計 4,205  100,081 851,127 107,248,048 241,494,585 1785.3 75 % 

 

 

 
 

 占有時間 = 合計(経過時間×占有コア数) 

 平均稼動ノード数 = 電源ON 状態のノード数の月平均 (10 分間隔のサンプリングデータより算出) 

 ノード利用率 = 稼動ノードに対するジョブが実行されているノードの割合  
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システム B 運転状況 ( 2017 年 10 月 ～ 2018 年 3 月 ) 
 

１） 保守作業に伴うサービス休止およびシステムダウン障害発生状況 

保守作業に伴うサービス休止  システムダウン障害発生状況 

保守開始日時 サービス再開日時 保守時間[h]  障害発生日時 サービス再開日時 ダウン時間[h] 

2017/10/09 6:30 2017/10/11 9:30 51.00   2017/10/16 14:50 2017/10/16- 17:10 2.35- 

2017/10/13 15:00 2017/10/13 16:10 1.17   2017/11/08 17:00 2017/11/08 18:40 1.67 

2017/12/07 9:00 2017/12/08 9:30 24.50  2017/12/29 12:48 2017/12/31 8:55 44.12 

2018/03/28 9:00 2018/04/01 0:00 87.00  2018/01/02 0:00 2018/01/04 8:55 56.92 

      2018/01/22 15:01 2018/01/22 15:48 0.78 

      2018/03/17 21:02 2018/03/19 10:30 37.47 

２） サービス状況 

 
サービ 
ス時間 

[h] 

ジョブ 

処理 
件数 

経過 
時間[h] 

占有 
時間[h] 

CPU 
時間[h] 

平均稼動 
ノード数 

ノード 
利用率 

10月 689.50  80,717  557,722  10,601,897 9,498,841 805.5 70 % 

11月 718.33  51,629  593,214  11,176,725 10,205,141 831.3 75 % 

12月 675.38  52,790  676,268  12,406,912 12,013,002 825.7 71 % 

1月 686.30  101,998 630,024  13,276,605 12,284,851 830.5 73 % 

2月 672.00  71,048 498,405  11,932,318 10,970,167 831.9 70 % 

3月 657.00  39,016  351,428  9,364,962 8,582,865 821.0 58 % 

計 4083.39 397,198 3,307,061 68,759,419 63,554,867 824.32 70 % 

 

 
 

 占有時間 = 合計(経過時間×占有コア数) 

 平均稼動ノード数 = 電源ON 状態のノード数の月平均 (10 分間隔のサンプリングデータより算出) 

 ノード利用率 = 稼動ノードに対するジョブが実行されているノードの割合  
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システム C 運転状況 ( 2017 年 10 月 ～ 2018 年 3 月 ) 

 

１） 保守作業に伴うサービス休止およびシステムダウン障害発生状況 

保守作業に伴うサービス休止  システムダウン障害発生状況 

保守開始日時 サービス再開日時 保守時間[h]  障害発生日時 サービス再開日時 ダウン時間[h] 

2017/10/09 6:30 2017/10/11 9:30 51.00   2017/10/16 14:50 2017/10/16- 17:10 2.35- 

2017/10/13 15:00 2017/10/13 16:10 1.17   2017/11/08 17:00 2017/11/08 18:40 1.67 

2017/12/07 9:00 2017/12/08 9:30 24.50  2018/01/22 15:01 2018/01/22 15:48 0.78 

2018/03/28 9:00 2018/04/01 0:00 87.00  2018/03/17 21:02 2018/03/19 10:30 37.47 

 

２） サービス状況 

 
サービ 
ス時間 

[h] 

バッチ 

処理 
件数 

経過 
時間[h] 

占有 
時間[h] 

CPU 
時間[h] 

平均稼動 
ノード数 

ノード 
利用率 

10月 689.58  1,961 10,564 156,433 104,929 15.3 33 % 

11月 718.33  2,549 12,812 136,407 67,505 16.0 43 % 

12月 719.50 2,980 19,153 277,784 135,491 15.8 57 % 

1月 743.22 6,949 26,638 379,283 175,912 16.0 61 % 

2月 672.00  2,307 19,824 197,546 126,036 16.0 41 % 

3月 657.00  1,490 31,051 139,207 116,192 15.8 32 % 

計 4184.43 18,236 120,042 1,286,660 726,065 15.8 45 % 

 

 
 占有時間 = 合計(経過時間×占有コア数) 

 平均稼動ノード数 = 電源ON 状態のノード数の月平均 (10 分間隔のサンプリングデータより算出) 

 ノード利用率 = 稼動ノードに対するジョブが実行されているノードの割合  
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システム E 運転状況 ( 2017 年 10 月 ～ 2018 年 3 月 ) 

 

１） 保守作業に伴うサービス休止およびシステムダウン障害発生状況 

保守作業に伴うサービス休止  システムダウン障害発生状況 

保守開始日時 サービス再開日時 保守時間[h]  障害発生日時 サービス再開日時 ダウン時間[h] 

2017/10/09 6:30 2017/10/11 9:30 51.00   なし  -  - 

2017/12/07 9:00 2017/12/08 9:30 24.50       

2018/03/28 9:00 2018/04/01 0:00 87.00       

 

２） サービス状況 

 
サービ 
ス時間 

[h] 

バッチ 

処理 
件数 

経過 
時間[h] 

占有 
時間[h] 

CPU 
時間[h] 

平均稼動 
ノード数 

ノード 
利用率 

10月 693.00 284 1,540 661,982 1,752 482.0 27 % 

11月 720.00  163 2,742 1,022,241 15,553 481.7 28 % 

12月 719.50 167 1,222 707,103 5,191 481.9 21 % 

1月 744.00 40 2,423 1,263,255 3,681 481.6 34 % 

2月 672.00  86 1,211 442,478 3,072 482.0 16 % 

3月 657.00  57 3,636 1,069,615 3,815 482.0 28 % 

計 4196.25 797 12,774 5,166,674 33,064 481.87 26 % 

 

 
 占有時間 = 合計(経過時間×占有コア数) 

 平均稼動ノード数 = 電源ON 状態のノード数の月平均 (10 分間隔のサンプリングデータより算出) 

 ノード利用率 = 稼動ノードに対するジョブが実行されているノードの割合 
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別表１　スーパーコンピュータシステム

コース タイプ セット システム バッチ
経過時間
（時間）

ストレージ
（TB)

無料
利用者数

エントリ - 基本 12,600 円/年 B 共有 1 0.2 -

タイプA 基本 100,000 円/年 A 共有 3.0

タイプB 基本 100,000 円/年 B 共有 3.0

タイプC 基本 100,000 円/年 C 共有 3.0

最小 200,000 円/年 24.0 8

追加単位 100,000 円/年 12.0 4

最小 240,000 円/年 28.8 16

追加単位 60,000 円/年 7.2 4

最小 600,000 円/年 48.0 16

追加単位 300,000 円/年 24.0 8

最小 210,000 円/年 24.0 8

追加単位 105,000 円/年 12.0 4

最小 252,000 円/年 28.8 16

追加単位 63,000 円/年 7.2 4

最小 630,000 円/年 48.0 16

追加単位 315,000 円/年 24.0 8

最小 130,000 円/年 24.0 8

追加単位 130,000 円/年 24.0 8

最小 156,000 円/年 28.8 16

追加単位 78,000 円/年 14.4 8

最小 20,000 円/週(7日）

追加単位 10,000 円/週(7日）

最小 21,000 円/週(7日）

追加単位 10,500 円/週(7日）

最小 13,000 円/週(7日）

追加単位 6,500 円/週(7日）

最小 630,000 円/年 48.0 16

追加単位 315,000 円/年 24.0 8

10,000 円/年

20,000 円/年

備考
　1．　利用負担額は、年度単位で算定している。また、総額表示である。パーソナルコース、グループコース又は専用クラスタコースを、
        年度途中から利用を開始する場合及び年度途中で利用を終了する場合の利用負担額は、上記表中の利用負担額を12で除した後、
　　　　利用月数を乗じて算出するものとし、100円未満に端数が出た場合は、10円単位を四捨五入するものとする。
　　　　なお、月途中から利用を開始する場合及び月途中で利用を終了する場合は、それぞれ1月の利用とする。

　2．　 大型計算機システムの全ての利用者は、上記表のサービスの他、次のサービスを受けることができる。
　　　　　1）　大判プリンタサービス
　　　　　2）　その他、大型計算機システムが提供するサービス、機器の利用

　3．　上記表の大規模ジョブコース、ストレージ容量追加、ライセンスサービスの申請には、
        スーパーコンピュータシステムの利用者であることが必要である。

　4．　「共有」：　当該カテゴリのユーザ間で一定の計算資源を共有するベストエフォートのスケジューリングを行う。
　　　　「準優先」：　定常稼働状況において記載値（以上）の計算資源が確保されるように優先スケジューリングを行う。

また、稼働状況によらず記載値の1/4の計算資源が確保されることを保証する。
　　　　「優先」：　定常稼働状況において記載値（以上）の計算資源が確保されるように優先スケジューリングを行う。

また、稼働状況によらず記載値の1/2の計算資源が確保されることを保証する。
　　　　「占有」：　稼働状況によらず記載値の計算資源が確保されることを保証する。

　5．　ストレージ容量はバックアップ領域（最大で総容量の1/2）を含む。

　6．　グループコース及び専用クラスタコースの利用者番号は利用者あたり年額5,000円を負担することで追加できる。

　7 ．　機関・部局定額制度
　　　他機関又は学内における部局（『国立大学法人京都大学の組織に関する規程』第3章第2節から第11節で定める組織をいう。）　
　　の組織が、その組織単位でグループコースサービスを利用申請する場合の利用負担額は、別表１に規定する
　　1.5倍の額とする。なお、利用負担額が年額150万円未満の場合は100人、年額150万円を超える場合は、
　　150万円毎に100人までの利用者を認める。ストレージは、1.5倍の容量とする。

  8 ．　スパコン連携サービス
　　　学術情報メディアセンターのスーパーコンピュータシステムと密な連携により、学内における部局の組織が計算サーバ等を設置する
　　場合、下記の負担額を支払うものとする。

冷却方式

水冷 9,800 円/月

空冷 11,500 円/月

-168

336

168

-

- -

1ノード((72コア、3072GBメモリ)×1)

8ノード((36コア、128GBメモリ)×8)

最大4ノード相当((36コア、128GBメモリ)×4)

最大1ノード相当((72コア、3072GBメモリ)×1)

4ノード((36コア、128GBメモリ)×4)

8ノード((36コア、128GBメモリ)×8)

4ノード((36コア、128GBメモリ)×4)

1ノード((72コア、3072GBメモリ)×1)

1ノード((72コア、3072GBメモリ)×1)

2ノード((72コア、3072GBメモリ)×2)

1ノード((72コア、3072GBメモリ)×1)

2ノード((72コア、3072GBメモリ)×2)

4ノード((68コア、16+96GBメモリ)×4)

4ノード((36コア、128GBメモリ)×4)

2ノード((36コア、128GBメモリ)×2)

8ノード((36コア、128GBメモリ)×8)

8ノード((68コア、16+96GBメモリ)×8)

4ノード((68コア、16+96GBメモリ)×4)

4ノード((68コア、16+96GBメモリ)×4)

2ノード((68コア、16+96GBメモリ)×2)

8ノード((68コア、16+96GBメモリ)×8)

2ノード((68コア、16+96GBメモリ)×2)

8ノード((68コア、16+96GBメモリ)×8)

2ノード((36コア、128GBメモリ)×2)

占有

B

占有

優先

準優先

優先

利用負担額
提供サービス

システム資源

最大1ノード相当((36コア、128GBメモリ)×1)

パーソナル

タイプA3

グループ

最大4ノード相当((68コア、16+96GBメモリ)×4)

タイプA1

タイプA2

準優先

準優先

優先

タイプB3

タイプB1

C

タイプC1

タイプC2

タイプB2

A

 ストレージ容量追加 　ストレージ容量10TBの追加につき

　水冷冷却方式の計算サーバ等の定格電力 1kWにつき

　空冷冷却方式の計算サーバ等の定格電力 1kWにつき

利用負担額 利用負担額算定単位

 ライセンスサービス 　可視化ソフト（AVS,ENVI/IDL)およびプリポストウェアの1ライセンスにつき

専用クラスタ
4ノード((36コア、128GBメモリ)×4)

-

大規模ジョブ

タイプC

タイプB

C

B

占有

占有

タイプA 占有A

B

-
8ノード((36コア、128GBメモリ)×8)
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別表２　汎用コンピュータシステム

利用負担額 単　　　位

36,000円／年 1仮想サーバにつき

備考

　1．　利用負担額は、総額表示である。

　2．　上記表の仮想サーバホスティングサービスを利用するには、スーパーコンピュータシステムの
        利用者であること。
　3．　1仮想サーバに割当てるシステム資源は、CPU：2コア、メモリ：4GB、ディスク：100GBである。
　4．　仮想サーバホスティングサービスにおいて、下記の負担額を支払うことによりCPU、メモリ、
        ディスクを増量することができる。

区　　　分 利用負担額

CPU増量 3,000円／年

メモリ増量 3,000円／年

ディスク増量  6,000円／年

　5．　利用負担額は、当該年度(4月から翌年3月まで)の利用に対して年額として算定するが、年度
        途中から利用を開始する場合には月数に応じて減額する。

100GBにつき(最大1,000GBまで)

区　　　分

仮想サーバホスティングサービス

単　　　位

2コアにつき(最大8コアまで)

4GBにつき(最大64GBまで)
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別表３　スーパーコンピュータシステム

システム
経過時間
（時間）

ストレージ
（TB)

無料
利用者数

336 28.8 16 円/年

336 43.2 24 円/年

336 57.6 32 円/年

336 28.8 16 円/年

336 43.2 24 円/年

336 57.6 32 円/年

336 28.8 16 円/年

336 43.2 24 円/年

336 57.6 32 円/年

備考

　1．　利用負担額は、年度単位で算定している。また、総額表示である。パーソナルコース、グループコース又は専用クラスタコース

        年度途中から利用を開始する場合及び年度途中で利用を終了する場合の利用負担額は、上記表中の利用負担額を12で除し

        利用月数を乗じて算出するものとし、100円未満に端数が出た場合は、10円単位を四捨五入するものとする。

        なお、月途中から利用を開始する場合及び月途中で利用を終了する場合は、それぞれ1月の利用とする。

　2．　ストレージ容量はバックアップ領域（最大で総容量の1/2）を含む。

※民間機関利用

C

2ノード(72コア、3072GBメモリ)×2) 624,000

3ノード(72コア、3072GBメモリ)×3) 936,000

4ノード(72コア、3072GBメモリ)×4) 1,248,000

B

8ノード(36コア、128GBメモリ)×8) 1,008,000

12ノード(36コア、128GBメモリ)×12) 1,512,000

16ノード(36コア、128GBメモリ)×16) 2,016,000

システム資源 利用負担額

A

8ノード(68コア、16+96GBメモリ)×8) 960,000

12ノード(68コア、16+96GBメモリ)×12) 1,440,000

16ノード(68コア、16+96GBメモリ)×16) 1,920,000
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― サービス利用のための資料一覧 ―

 
1. スーパーコンピュータシステム・ホスト一覧

 システム A：camphor.kudpc.kyoto-u.ac.jp 
 システム B・C：laurel. kudpc.kyoto-u.ac.jp 

 システム B（SAS 利用時）：sas.kudpc.kyoto-u.ac.jp 
※ ホストへの接続は SSH(Secure SHell) 鍵認証のみ、パスワード認証は不可 

 
2. 問い合わせ先 & リンク集

 情報環境機構のホームページ 
http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ 

 
 学術情報メディアセンターのホームページ 

http://www.media.kyoto-u.ac.jp/ 
 

 スーパーコンピュータシステムに関する問い合わせ先 
 利用申請などに関する問い合わせ先 

【情報環境支援センター】 
E-mail : zenkoku-kyo@media.kyoto-u.ac.jp / Tel : 075-753-7424  
URL: http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ja/services/comp/ 

 
 システムの利用など技術的な問い合わせ先 

【スーパーコンピューティング掛】 
E-mail : consult@kudpc.kyoto-u.ac.jp / Tel : 075-753-7426 
URL: http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ja/services/comp/contact.html 
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