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６．共同研究の成果 

    下欄には，当該研究期間内に実施した共同研究の成果について，その具体的内容，意義，重要性等を，共同研究 

申請書に記載した「研究目的」と「研究計画・方法」に照らし，800字～1,000字で，できるだけ分かりやすく 

記載願います。文章の他に，研究成果を端的に表す図表を貼り付けても構いません。なお、研究成果の論文・学会  

発表等を行った実績（発表等の予定を含む。）があれば、あわせて記載して下さい。 

 本共同研究では、高分子材料の 2 次元小角散乱パターンに対する PM-2DpRMC 解析の国際共同研

究の実施を念頭に、スパコン・HPC 環境などのインフラ活用可能性を検討した。特に、計算科学研

究者と実験研究者とが密接にデータや結果を交換・共有しながら実施する共同研究での活用を検討

した。また、今後のアカデミックでの HPC クラウドシステムの利活用の実務調査を念頭においた。

また、本共同研究下で、早期に、PM-2DpRMC 解析の予備的計算を実現し、その結果を H28 JHPCN

課題（jh160024 JSR 株式会社 冨永博士代表）に展開し、相補的に研究・開発を進めた。 

放射光・中性子実験施設では、高分子材料中のナノ粒子の挙動を、逆空間構造の一部に対応する 2

次元散乱パターンの変化として観察することができる。逆問題推定として、ナノ粒子の 3 次元構造

や動きを評価する方法として、代表者は PM-2DpRMC 解析を開発し、適用事例の積み増しをしてい

る。この PM-2DpRMC 法は、この数年の萩田―大宮先生の議論をベースにし、スパース FFT を活

用したアルゴリズムレベルで超高速化したことで実現が可能となったものである。H28 年度の

JHPCN 課題（jh160024 JSR 株式会社 冨永博士代表）では、名大情報基盤センターの遠隔可視化

システムを利用し、共通の計算ワークスペースによる協働体制の確立と成果の創出を目指した。 

本研究課題では、国外との共同研究の円滑な実施において、AWS などの商用を含むクラウドシス

テムの利用や、JHPCN 等の日本国内スパコンの利用などが、共通のワークスペースとして、実現性・

実効性を評価した。JHPCN 課題公募の国際共同研究課題としての提案可能性を模索することも念頭

においた。（現状、計算資源活用で科学成果を量産には経過時間の短縮が課題で、時期尚早と判断。） 
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（研究成果のつづき） 

 

「データサイエンスクラウド 2L サーバ」と「Amazon S3 互換ストレージ 2TB」をテスト環境

として利用し、複数事例の効率的なデータ解析の手順／手間などを検討した。 

研究代表者(萩田)と ESPCI Narita 先生らとの共同研究として、2013 年の Severine Rose 博士の

学位論文や出版済み論文（Rose et. al., Soft Matter 11 (2015) 5905）等の実験結果について、

PM-2DpRMC 解析の予備的な計算を実施した。これらの散乱実験では、ゲル中のシリカ粒子の挙動

について、シリカ粒子濃度やゲル化条件などを制御して、興味深い２次元散乱パターンが得られて

いる。その結果に対して、予備的な解析を実施した結果の一例を、図１に示す。これらの作業を通

じて、PM-2DpRMC コードのマイナーなバグの修正、高速化、データフローの見直しを実施した。 

 システム利用面では、インターネット接続環境が向上していることから、パリ ESPCI からの北大

クラウドシステムの利用（ログイン／コマンド実行）やファイル転送において、何ら課題はなかっ

た。S3 ストレージの利用（ファイル転送）では、S3cmd を利用したファイル操作、CloudBerry を

用いた FTP 的利用を行った。結果としては、役割分担と作業効率の観点では、HPC クラウドの利

用は、データ共有が主たる利用となった。これは、ソフトウェア自身やスパコンシステムの利用法

が、実験研究者が利用する視点では、まだ煩雑すぎるためや、計算時間がかかりすぎるためと考え

られる。PM-2DpRMC 法の解析は、規模依存はあるが、最新の Intel サーバで１～数週間の計算を

要する。MPI での分散高速化などを進めることで、経過時間の短縮が今後の課題である。ソフトウ

ェア公開に向けては、データフローやユーザービリティを考慮して準備する必要があると認識した。

今後も、一定の計算能力も必要であることから HPC クラウドシステムと連携した SaaS（Service as 

a Service）の方向で、公開化を検討していきたい。 

 本共同研究の検討に付随して、AWS や Rescale などの商用 HPC クラウドシステムの実務的な利

用のノウハウ形成と普及として、大宮先生の多大な協力の下、2017 年 1 月 24 日に、北海道大学東

京オフィスにて、「LAMMPS のクラウド活用勉強会」を開催した。本勉強会の開催の準備として、

AWS や Rescale での種々の計算の実施や各システムでの利用ノウハウの蓄積も実現できた。 

 

 

図 1 予備計算の結果。延伸中のゲル中のナノ粒子由来の 2 次元散乱パターン[S. Rose, et. al., Soft 

Matter 11 (2015) 5905]と、逆問題推定したナノ粒子のスナップショット（0%, 100%, 200%延伸） 

 


