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 ６．共同研究の成果 

 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、実験で観測される散乱パターンから、

3 次元空間構造を推定する技法の開発を目指している。 
 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。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。散乱ピークのみではなく、観測した散乱パターンの情報を多く活用して逆問題として 3 次元構

造解析を行う技法（K. Hagita et.al. JPCM 19 (2007) 335217. K. Hagita and T. Teramoto: PRE 77 
(2008) 056704 1-8.）の進展の要望が高い。共同研究者の竹中らのグループでは、Fddd 構造などを

形成すると考えられるトリブロックエラストマーの系に関して、その構造的特徴を詳しく調べるた

めに、CT 撮影の要領で 360 度方向からの連続的な 2 次元散乱パターンの観測を行っている。(M. 
Takenaka et.al.: Macromolecules 42 (2009) 5266. M. Takenaka: private communication.) 
 まず、基礎的な検討として、Fddd 構造や DG 構造などの共連結構造の太さやゆがみ、欠陥など

の空間的な特徴に応じて、2 次元散乱パターンがどのように変化するか、実際に、360 度方向から

のパターンを観測した実験結果の特徴が、どのような場合に一致しうるかを検討することとした。 
 そのために、本年度は、これらの構造解析に用いるプログラムコードの新スパコン Hitachi 
SR16000M1 への対応と最適化の作業を実施した。2 次元散乱パターンから逆問題として構造を推定

するプログラム（2 次元パターン RMC 法）と、安定な共連結構造を評価するプログラム（スペクト

ル法[T. Teramoto and Y. Nishiura: JJIAM 27 (2010) 175-190]）を具体的に検討した。 
 2 次元パターン RMC 法のプログラムは、実質的には散乱パターンの計算がメインである。RMC
（逆モンテカルロ法）は、ランダムな配置から Simulated Annealing の要領で、散乱パターンに一

致する 3 次元配置を推定する方法である。従来の 1 次元散乱プロファイルを扱う場合に比べて、2
次元散乱パターンを扱う方法では、散乱パターンの計算が極度に大きい。MPI を利用した並列プロ

グラムであるが、Hitachi SR16000M1 の特性に合わせたチューニングが不十分である。「キャッシ 
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（研究成果のつづき） 
ュヒット率を向上させるための integer 化（サイズ半減）や配列の転置、*SOPTION UNROLL に

よるロードストアの軽減などを実施し、数割の性能向上を得た。昨年度までの検討では、2 周期以

上の多周期の場合、1 つの軸に対して等角度刻みで得た 2 次元パターンからの RMC 解析を試みた

が再構成は出来なかった。今年度は、2 つ軸について等角度刻みとした場合を扱った。45 度刻み（0°、

45°、90°、135°方向）の都合 7 つの 2 次元散乱パターンから 2 周期のダブルジャイロイド構造

が、概ね再構成できることを確かめた。さらに収束させ、再構成の正否をベッチ数などで確かめる

予定である。また、30 度刻み、20 度刻み、15 度刻みの場合は、計算を補充し、同様に検討する。 
 スペクトル法のプログラムでは、Cahn-Hilliard 方程式に従う密度場について安定構造を求める

ものであるとともに、元のリアプノフ関数を評価することにより, 与えた構造がランダムなノイズ

に対してどの程度安定であるかを評価することができる。今回対象の実験で扱っていると考えられ

ている構造（ダブル Fddd 構造）を扱う場合、512 x 512 x 512 のセルを扱う必要がある。各セルに

対して、正規乱数を必要とするため、乱数生成の負荷が最も大きく、並列化による高速化が欠かせ

ない。まず、プログラム全体に対して、インライン化と OpenMP 指示文による並列化で乱数以外の

部位を高速化した。次に、正規乱数生成の並列化を行った。一様乱数から正規乱数の生成は、三角

関数と対数を用いて変換する Box Muller 法を用いた。一様乱数の生成にメルセンヌ・ツイスターを

並列に用い独立な乱数を作るために、Dynamic Creator で評価したマスク値を 64 組分プログラム

にハードコードした。!$OMP PARALLEL 文中で、スレッド数（OMP_GET_MAX_THREADS()）
と、自スレッド番号（OMP_GET_THREAD_NUM()）を取得する MPI ライクなプログラムコード

とすることで高速化した。これにより、大幅な高速化（100 倍以上）を実現し、大規模系の検討が

可能になった。今後は、ダブル Fddd 構造の安定構造を評価し、それを用いて、2 次元パターン RMC
法の実現可能性を検討する。その結果を受けて、実験データの精査を行い、実際に実験データから

の 2 次元パターン RMC 法による再構成に挑戦する予定である。 
 さらに、構造の変化を調べる場合、可視化による確認が欠かせないことから、計算プログラムの

最適化とともに、可視化環境を整備した。新アプリサーバ malt3 にて、（コンソール画面をなしの）

バッチ処理で AVS/Express を動作させ、3 次元 VR ファイル（gfa 形式）を作成する仕組みを構築

した。具体的には、Xvfb の動作制御と、バッチ処理用の v ファイル作成について、スクリプト作成

を行った。これにより、北大外からの利用において、計算結果の確認の効率化を図ることができた。 
 本年度の検討では、プログラムコードの最適化作業と新スパコンの系統的な利用開始などが遅れ

たことから、プロダクトランに関して全体的な進捗が遅れる結果となった。そのため、申請書で目

標としたモデル構造に対する 2 次元散乱パターン（360 度回転）などの評価検討を完了させること

ができなかった。現在、上記のように高速化したプログラムなどを用いて、プロダクトランを実施

ししているところである。なお、大規模計算技術に関する検討は概ね完了したことから、2 年間に

渡った本プログラム「北海道大学情報基盤センター共同研究」での実施を終了することとした。プ

ロダクトランに関しては、引き続いて、「学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点 公募型共同

研究」の枠組みにて、北大スパコンなどを利用し、「北海道大学情報基盤センター共同研究」で得ら

れた成果品を活用し、本研究を継続していく。 
 
研究成果の論文・学会発表 
 
・ 萩田、寺本：「ダブルジャイロイド状の粒子群に関する２次元散乱パターンのリバースモンテカ

ルロ解析による構造再構成３」、高分子学会 (2011.05)  

 


