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本研究では、高分子材料系で見られる共連結構造について部分的に欠陥が存在するような空間的

特徴が 2次元散乱パターンに与える影響を研究することを目的とした。 

高分子複合材料の系では、2 種の成分が互いに連続的なネットワークを形成し、ダブルジャイロ

イド(DG)構造や Fddd 構造などの数学的対称性を持った複雑なモルフォロジー（形状）を示すこと

が知られている。そのモルフォロジーが、力学的機能性に関係している。SPring-8などでの放射光

実験では、これらの対称性や形状を反映した、原子スケールからサブμm スケールまでの逆空間情

報の 2次元小角散乱パターンが観測できるようになった。これまでの研究では、計算量の問題から、

ピーク点のみに着目していたが、すべての情報を活用して逆問題として 3 次元構造解析を行う手法

「２次元パターン逆モンテカルロ法」（K. Hagita et.al. JPCM 19 (2007) 335217. K. Hagita and T. 

Teramoto: PRE 77 (2008) 056704 1-8.）の適用拡張が望まれている。現実的な問題を扱う場合、そ

の計算量は多大であり、現在では容易ではない。これらのことから、併せて、今後実施する多周期

構造の逆問題に関し、計算規模に関する評価を行った。さらに、複雑な 3 次元構造について、共同

研究者間で議論するために、3次元立体可視化に関する検討も行った。 

京大竹中グループのトリブロックエラストマーに対する X 線小角散乱実験（千々和、他： 第２

２回日本ゴム協会エラストマー討論会 講演要旨集(2010) P45-46）では、サンプルを 360 度回転さ

せることで、多数の X 線の入射線方向からの２次元散乱パターン（逆空間像）を観察している。多

方向の逆空間像から３次元実空間構造を推定することで、欠陥（図 1 の赤い部分には灰色の球が存

在していない。）や、歪みなどの構造的特徴に関する情報を、小角散乱パターンから得られる可能性

が期待される。 
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図 1 欠陥を含んだダブルジ 
ャイロイド構造 

（研究成果のつづき） 
 

本研究では、図１のように、ダブルジャイロイド(DG)構造や

Fddd 構造のモデル構造を界面の近似式を界面の条件式として、

その界面で区切られた一方の空間に粒径が一様の球を詰める分

子動力学シミュレーションで作成した。この近似式の閾値パラ

メータを変えることで、太さを調整することができる。作成し

たモデル構造から、任意の場所の粒子を取り除くことで欠陥を

作成した。本年度の研究では、モデル構造の系統的な作成方法

と、大規模な粒子から散乱パターンを、北大スパコン SR11000

を用いて計算する検討を行った。最大のケースとしては、DG

構造が 4周期分を扱い、524288粒子（219粒子）の系を扱った。

2 次元小角散乱パターンの定義は、（式１）構造因子の Ewald

球の qz=0面に対応するものである。 
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ここで、 は粒子数、 は i番目の粒子の座標、 は波数ベクトルである。実際の計算では、２つの粒

子間の距離ベクトルに対する分布関数を求め、フーリエ変換に相当する変換を行うことで、2 次元

散乱パターンを計算することができる。計算コストが、粒子数の 2 乗で増加するため、大規模系を

扱うためには、スパコンを利用し、効率的な計算を行う必要がある。それらのコード整備を行い、

プロダクトランが実行できる環境整備を行った。加えて、図 1に示すような複雑な 3 次元構造につ

いて共同研究者間で正確に議論するために、3 次元立体可視化の検討を行った。汎用可視化ソフト

AVS/Expressと北海道大学情報基盤センターの 3次元立体可視化装置を用いて、図 1のような、粒

子群（灰色）と粒子の濃度場で決めた等値面（黄色）の同時プロットをすることで、共連結な複雑

なネットワークの空間認知をよくすることがわかった。さらに、欠陥部分も表示することで議論中

の理解を促進する効果が得られた。 

今後（H23 年度）は、得られた３次元逆空間像から、物理的な拘束条件を課すことで逆推定問題

の情報量の補填を行っているリバースモンテカルロ(RMC)解析の有効性の検証と必要な改良につい

て検討する。本研究では、これまでの検討と同様に、粗視化粒子で構成されるダブルジャイロイド

(DG)構造を扱い、ある方向を軸として試料を回転させることで得られる多方向の２次元散乱パター

ンから構造推定する手法について検討した。また、得られた粒子凝集体の再構成の善し悪しの評価

について、立方格子状の場の変数に逆変換し、ベッチ数を評価する計算ホモロジーの方法で、Fddd

構造や DG 構造にあることを確かめる。ベッチ数では、空間ネットワークの欠陥の数などの評価も

可能であり、意図的に欠陥を含んだ場合の統計的検証も可能である。 
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