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研究成果の概要（和文）：ポリマーなどの不純物や、気泡生成などの相転移と流れがカップルした複雑流体の振
る舞いを分子動力学法によるシミュレーションにより解析した。特に、円柱後方に発生するカルマン渦に注目
し、高分子を添加すると渦がぼやけること、高分子の長さが重要であること、気泡生成を伴う流れでは、渦が発
生する場所が後方にずれ、その結果円柱にかかる渦からの反作用が消えることなどを明らかにした。

研究成果の概要（英文）：The behavior of complex fluids, which contains polymers or bubbles, was 
investigated by molecular dynamics simulations. We have studied the Kalman vortexes occurring at the
 rear of the cylinder and found that the vortexes become blurred for fluid with polymers. This 
phenomenon did not occur when the length of the polymer was short, indicating that the length of the
 polymer was important. In a flow with bubble formation, the position of the vortex generation 
shifted to the rear and the reaction from the vortexes on the cylinder disappears. These findings 
can only be obtained by studying the molecular scale by molecular dynamics methods.

研究分野： 統計力学

キーワード： 分子動力学法　複雑流体　ハイパフォーマンスコンピューティング

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
流体は、ごく微量の不純物が混ざるだけでその物性を大きく変えることが知られている。工学応用上、その振る
舞いを理解することは非常に重要であるが、不純物と流体を構成する分子との相互作用がミクロスケールである
のに対し、結果として現れる流れがマクロスケールであることから、解析が難しかった。本研究は大規模シミュ
レーションによりそのスケール差を克服することに成功し、複雑流体の性質について新たな知見を与えた。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 

 

(1) 気泡や高分子などの不純物を含む液体は、その量がごく微量であってもマクロな性質が大
きく変化する。その振る舞いを知ることは工学応用上、極めて重要であるが、不純物と溶媒分子
が相互作用するミクロなスケールと、媒質を連続な場とみなせるマクロな流れのスケールには
大きな乖離があり、ミクロな変化がマクロに及ぼす影響を統一的に理解することは困難であっ
た。 

 

(2) ミクロな変化がマクロに及ぼす影響を調べるのに、原子スケールから現象を解像する分子
動力学シミュレーションが有力であるが、複雑流体を再現するには数億～一兆原子規模の大規
模シミュレーションが必要となる。このような計算にはスーパーコンピュータの利用が必須と
なるが、2000 年代後半より CPU の動作周波数は向上しておらず、計算性能の向上はおもにコ
アの増加と SIMD 幅の増加によって担われてきた。「京」の次の国策スーパーコンピュータは、
「京」に比べて、さらに SIMD 幅が広がることが予想されており、その広い SIMD 幅を有効に
活用するアルゴリズムやアプリケーションの開発が必要であった。 

 

２．研究の目的 

 

(1) 大規模な分子動力学シミュレーションを行うことで、高分子や気泡などを含む複雑流体を
原子スケールから解像し、その影響を詳細に解析する。そもそもこのような複雑流体を分子動力
学法で再現できるかどうかもチャレンジングであり、シミュレーション、解析手法を確立させる。 

 

(2) 超幅広 SIMD 時代に備えるため、大きなビット数を持つレジスタを有効活用する数値計算
アルゴリズムを開発する。分子動力学法においては、データ構造と SIMD 化効率、そしてキャ
ッシュ効率が複雑に関係しており、その関係を明らかにする。 

 

３．研究の方法 

 
(1) 大規模な分子動力学計算により、複雑な流体の振る舞いを原子スケールから解像する。特
に、円柱周りの流れに着目し、高分子の添加や気泡生成が渦形成にどのように影響するか調べる。 
 
(2) 古典分子動力学法で広く用いられている Lennard-Jones ポテンシャルに着目し、その力の
計算を効果的に行う SIMD 化の実装を調べる。特に、データ構造と効率の関係について明らかに
し、今後の幅広 SIMDアーキテクチャに備える。 
 
(3) 大きなビット長を持つレジスタを活用するアルゴリズムを開発する。特にビット演算は、理
想的にはレジスタのビット長に比例した性能向上が見込めるため、ビット演算を駆使した乱数
生成アルゴリズムを考案、実装する。 
 
４．研究成果 
 

(1) 高分子液体におけるカルマン渦の解析 

 

流れの中に円柱があると、その後方にカルマン渦と呼ばれる、周期的な渦の放出が起きる。この

流れは理想的にはレイノルズ数で記述されるが、液体に高分子を添加すると、長さのスケールが

複数になるため、レイノルズだけでは記述できない複雑流体となる。実験的に、高分子を添加す

ると(a) カルマン渦がぼやける、(b) 放出周波数が低下する、(c) 高分子の鎖長が短い場合は

そのような影響を受けないことがわかっているが、流れの中で高分子がどのような状態になっ

ているかは不明であった。そこで、分子動力学シミュレーションを行うことで、高分子がカルマ

ン渦形成に与える影響について調べた。その結果、実験で見られた (a) カルマン渦のぼやけ、 

(b) 放出周波数の低下、(c)高分子の鎖長依存性を定性的によく再現することができた。さらに、

流れ場の中での高分子の振る舞いを調べるために慣性半径を評価したところ、短鎖長の高分子

は、流れの全域にわたってほぼ球形分子として振る舞っていたのに対し、長鎖長の高分子はせん

断により引き延ばされ、渦に巻き込まれており、その戻ろうとする力が渦を抑制しているメカニ

ズムが明らかとなった[1]。 

 

(2) キャビテーションによる流れへの影響 

 

船のスクリューなど、液体中で物体が運動すると、物体表面で圧力が低下することで気泡が生成、

消滅する場合がある。これはキャビテーションと呼ばれ、騒音や金属の壊食等の問題を引き起こ

す。流体モデルでは気泡生成の瞬間は扱うことができないため、生成後の気泡の成長を追うこと



になるが、分子動力学計算であれば、系が自発的に相転移を引き起こすため、自然なモデル化が

可能となる。我々は、気液相転移を起こす粒子モデルにおいて円柱周りの流れを解析した。その

結果、温度や流速を調整することで、円柱の後方で気泡が生成する条件を見出した。円柱後方で

気泡が生成することで渦の発生個所が後方にずれ、さらに渦からの周期的な反作用が円柱に作

用しなくなることがわかった。本研究により、気泡をモデル化せずに、系が自発的に相転移を引

き起こす条件において、相転移がマクロな流れに明確な影響を与えることを示すことができた

[2]。 

 

(3) AVX2, AVX-512 を用いた Lennard-Jonesポテンシャルの SIMD ベクトル化 

 

分子動力学シミュレーションでは力の計算がホットスポットであり、この力の計算をいかに効

率よく計算するかが計算全体の性能に強く影響する。我々は古典分子動力学計算で広く用いら

れている Lennard-Jonesポテンシャルについて、Intelの x86アーキテクチャの ISAである AVX2, 

AVX-512 を用いた SIMD 化の検討を行った。その結果、データ構造を問わず SIMD 化は行えるこ

と、しかし、Array of Structure と呼ばれるデータ構造を採用した方が高い性能が得られるこ

とを見出した[3]。特に、3 次元系において、パディングを入れて 4 成分、さらに運動量も含め

た原子あたり 8 成分とするデータ構造を採用すると、データ転送、およびキャッシュラインの効

率から有利であることがわかった。さらに、同じ命令セットを実装している CPU であっても、

XeonPhiでは AVX-512を利用したほうが高速であったのに対し、Xeon(Skylake)では AVX2を利用

したほうが高速であることがわかった。本研究により、どのような実装が高速であるかは CPUご

とに異なることが明らかとなり、プログラマの負担はますます大きくなっていることがわかっ

た。今後は中間言語を採用するなど、なんらかの対応が必要になると予想される。 

 

(4) 任意の確率で独立にビットが立っているビット列の高速生成 

 

近年のコンピュータは多階層化しており、それぞれ異なる並列化パラダイムが要求される。スー

パーコンピュータやクラスタ等ではマルチノード計算を行うためにプロセス並列が必要となり、

CPU内でもマルチコア化されているため、スレッド並列が必要になる。さらに、SIMD レジスタを

使うためにはデータ並列が必要となる。そんな中、「究極の並列化」はビット演算である。ビッ

ト演算は、ビットごとに独立な計算を実行するため、たとえば 64 ビットレジスタであれば 64個

の計算を同時に実行することができる。今後、レジスタのビット数が増えることが予想されてお

り、ビット演算による計算の加速の重要性も増すことが期待される。そこで我々はビット演算を

利用した「各ビットが任意の確率で独立に 1」となるビット列を高速に生成するアルゴリズムを

考案、実装した(図 1)。単純に実装する場合は、32ビットであれば 32回の乱数生成が必要とな

るが、有限桁近似法と、立つビット数が少ない場合に効果的なアルゴリズムを組み合わせること

で、高々7 回までの乱数生成で、任意の確率のビット列を再現できることを示した。このランダ

ムビット列生成アルゴリズムを、Directed Percolation のマルチスピンコーディング実装に応

用し、スカラー実装に対して最大 14倍の高速化に成功した(図 2)[4]。 

 

図 1:ランダムビット列の生成方

法 

 

Binomial-Shuffle法：二項分布で

立てるビット数を決めてから、立

てる位置を後で決める(シャッフ

ルする)。 

Poisson-OR法：1 ビットだけラン

ダムな位置に1を持つビット列を、

ポアソン分布により決めた数だ

け論理和(OR)を取ることで目的

のビット列を生成する。 

有限桁法：確率が二進法で有限桁

数で表現できる場合、その桁数の

数だけ乱数生成を行うことでビ

ット列を生成できる。 

 



 

図 2：Directed-Percolation のマル

チスピンコーディング実装。臨界点

上での時間発展にかかった時間。ス

カラー実装 (Scalar)、有限桁法

+Binomial-Shuffle (BS)法による、

有限桁法+Poisson-OR (PO)法によ

る補正それぞれについて、32 ビット、

64 ビットの場合を表示。最大で 14

倍の高速化に成功している。 
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