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§1.はじめに

計算機の発達により,解析的に解けない問題 (ほとんどの場合がそうである)に対しても近

似なしに計算が実行できるようになり,種々の分野で計算機が活用されるようになってきた｡

多粒子系の粒子間相互作用をきめ,このモデル物質の物性を計算機によって厳密に求める｡こ

れを計算機実験 (ComputerExperiment),あるいは計算機シミュレーション(Computer

Simulation)という｡これは又別の立場から,ComputerModelingofMatterといっても

良い｡この方法は,計算される系の粒子 (分子,原子 )数が有限であることを除けば,与えら

れた相互作用の系に対 して全く近似のない結果を与えるので,近似理論の良否を調べることも

できる｡又計算機実験で得られた結果が,しばしば常識的な予想と異なり,これらが物理現象

の本質をさぐる手掛りを与える事にもなる訳である｡

計算機実験は,研究手段として,理論,実験的アプローチに加えて,いわば第 3の手段とし

て考えられてきている｡これらの異った研究手段は互に相補的に重要な役割を果してきた事は

いう迄もない｡

さて,計算機実験の利点を要約すると以下のようになろう｡

(1)与えられた相互作用をもつモデル物質の物性的諸性質が正確に分る｡従ってこれらの結果

と実験とを直接比較することから,現実の物質の相互作用に関する知見を得ることができる｡

(2)従来の近似理論では扱えないような,系のミクロな性質に関する繊細な情報が得 られる｡

例えばある物理量に対 して相互作用のどの部分が主として効いているかなど｡

(3Xl)と関連して,近似理論の検討,ひいてはその改良の手助けとなる｡

(4現実の物質に不可避な欠陥,不純物,余分な相互作用を除去したいわば理想的な条件下で

の物質の性質を知 り得る｡

(5)実験室では行えないような高温,高圧等の極限状態の物性を知 り得る,などである｡この

他にも,計算機実験は実験に比して価格がはるかに低い等といった事などもあげられよう｡

計算機は,108倍程度の倍率をもった顕微鏡の特性と,時間の進みを10ー13程度にゆっくりさ

せるスローモーションカメラの特性とを合わせて持つ高精能の装置であるといっても良く,計

算機実験は,この文明の利器を最大に利用 しているものの一つであろう｡計算機実験の歴史は:,

- 312 -



計算機実験一固体･液掛こおける大型計算の現状と問題点一

電子計算機の発展と共に歩んできた事はいう迄もなかろう｡電子計算機の歴史は,素子の開発

段階に応じて,第 1世代 (1951-1960,真空管 ),第2世代 (1960-1965,トランジスタ),

第 3世代 (1965-1971,IC),第3.5世代 (1971-現在,LSI)という風に分けられ,堤

在は既に第4世代 (VLSi)の入口の時代にさしかかっているともいわれている｡計算機実験

は既に第1世代の始め頃から現われ,古典液体論の研究が精力的に行われてきた｡古典液体論の

研究は,古くはVanderWaalsの理論に始まり,Kirkwoodを中心 とする理論的研究が行わ

れたが,いずれも密度の低い領域でしか適用されないものであり,固一液相転移等を正しく取

り扱う事は出来なかった｡これらは,液体の問題のむづかしさを物語っているものである｡計

算機実験による古典液体論の研究は,Metropolis,Rosenbluth(1953,1954)によるモンテ

カルロ法による剛体球系の状態方程式の計算に始まり,Alder,Wainwright(1957),および

Wood,Jacobson(1957)らによる剛体球系の分子動力学,モンテカルロ計算を継て,今日に

至る迄多くの計算が行われてきた｡これらの結果として,短距離斥力形の分子間相互作用の系

の固･液相転移の性質が解明されるに至った｡一方 Fermiら(1955)は1次元の非線型格子の

分子動力学による計算機実験を行い,今日のソリトン研究の足場を築いた｡これらの計算機実

験の結果は,常識的な予想と全く違 う新しい現象を発見し,その後の物理学の発展に大きく寄

与したことは特筆すべきであろう｡尚ここでは問題を国典液体及び関連する分野に限定し,ソ

リトンの研究には触れない｡又連続体モデルでないものも対象外とした｡

§2.分子動力学法とモンテカルロ法

多粒子系の運動状態を計算機によってシミュレー トする方法は,各粒子の運動方程式を積分

して時間発展を求めていく ｢分子動力学 (MolecularDynamics)法｣と乱数を用いて粒子配

置が平衡統計力学で要請される分布 (カノニカル分布など)に従うように行う ｢モンテカルロ

(MonteCarlo)法｣とがある｡モンテカルロ法によって求められるものは,平衡状態の性質

に限られ,一方分子動力学法では,平衡状態の量ばかりでなく,拡散係数など輸送係数,時間

を含む相関関数など非平衡状態の物性迄も扱う事ができる｡これらの計算方法の概略を以下に

のべよう｡

2･1 分子動力学法とは

粒子間相互作用が中心力 2体ポテンシァル¢(ヤ)で与えられる同一十粒子 (N個 )から成る古

典系を考える｡系の全ポテンシァルエネルギーを¢とすると,周期境界条件を考慮し,又,〟

個の粒子は 1辺が上の立方体にあるとして (実箱 ),
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1〟 〟

¢=-∑∑∑¢(ヮi,j-i)
2 乙=1)=1才

(j≠i if言-o)

かi,,言-げ了 L7117jl

とかくことができる｡ここで言は実箱の周期性をあらわす (完-首が実箱 ).

従って, 乙番目の粒子に働 く力 か 1,

→ 〟

Fi--∑ ▽i¢(ギi,)言 )
(j≠ L if言-o)

(2.1)

(2.2)

(2.3)

∂ → ∂ → ∂ → → → →

で与えられるo但し ▽ -- i+- j+- k (i,j,kは J,γ,Z方向の単
乙 ∂x乙 ∂y乙 ∂Z乙

位ベクトル)｡位相空間における粒子の軌跡はニュー トンの運動方程式を解いて得られる｡
→ ----◆

時刻 tにおける粒子の座標を r乙(i)(i-1,2,･･･N),速度 をui(i)としよう｡時刻 t.(≡
-)

i+Ai),L (i-Ai)における粒子の座標 r乙(i+)軌 これをt-tのまわりでテーラー展

開して,それぞれ(』と)の2次迄とると,
=E

- - drL(i)
ra(t士)- r乙(i)± -

dZ
At+-
2

となる｡従って,両式の和と差を作 り,

~→ → -チ
ri(t.)+ r乙(L)-2r乙(i)+

u/i,＼Lノ →
を得る. .. - vi(i),

1 d27i(i)

d≠2
(Ai)2

d27i(i)

d≠2

==岩

rL(i.)- ri(i_)-2聖 土建 (At)
→ ･.･.･一斗

d≠

dア乙(i) - ′1､ d27乙(i) ヌi-(i)
dt ▼ uいり' dt2 7n

(At)2

=E

≡ ai(i)であるから,上式から,

→ -う → →
ri(i.)-2rL(i)- r乙(L)+ a乙(i)(At)2

･→ -→ ー
ui(i)-〔ri(i.)- r乙(上)〕/(2Ai)

(2.4)

(2.5)

(2.6)

を得る｡ (2.7)式から,時刻 t+Atにおける粒子の座標は,それ以前の時刻 t,および t-
==芦】 E

Atの座標によって完全に決まることが分る｡臥 加速度 ai(i)は ri(i)(i-1,2,･･･N)の関
数である事に注意したい｡従って,初期値17L(0)ト およびGi(0)tを与えれば, (2.7)
(2.8)式より,任意の時刻 t-n(At)(n-1,2,- )の座標と速度が求まる.尚初期条件と
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N )

して ∑7nV乙(0)-0ととる｡体系の温度Tは
i=1

T-⊥ 芸拍 2
3NkBi=l

(2.9)

を用いて求められる｡ 通常のシミュレーションではミクロカノニカルな体系がとられ,このと
〟 →

き,系の体積V,粒子数N,全運動量 ∑7nVi,全エネルギーが保存する｡
i=1

明らかにLはNl/3k比例する｡1辺がLの立方体のシミュレーションから得られる正しい情

報は相関距離がおよそL/2位迄のところに限られる.従ってNを大きくとるとより多くの情報

が得られる事は明らかである｡又〟を大きくすると統計精度も増す｡しかしながら, (2.1)-

(2.3)式から分るように,相互作用の計算に必要な時間は,単純なや り方だと〃 2に比例して長

くなる｡短距離相互作用の場合,〃が大きい計算では,時間(Cーpu)を短くする為bookkeeping

法という方法がとられる｡これを用いると,〃が増えてもcpuが〟 2に比例 して長くなるとい

うことはない｡勿論〃 1以上の割合で長 くなることはいう迄でなかろう｡

差分式 (2.7),(2.8)式にある時間メッシュ』とは,小さい程よい精度の結果が得られるが,

物理時間が短くなるので,全エネルギーの保存がどの精度で成 り立っかを見極めて適当な大き

さにとる事になる｡

2･2 モンテカルロ法とは

モンテカルロ法の計算は平衡状態の物理量 (熱力学量 )に限定されるが,次のような長所を

もっている｡

(1)粒子に働 くカの計算を必要としないので,ニュー トンの運動方程式のようなものを必要と

しない｡従って力学法則が未定義な問題のシミュレーションも可能となる｡

(2) カノニカル集団(温度が一定 )のシミニレーションが容易に行える｡

(3)多体力等複雑な相互作用の系にも比較的容易に拡張できる｡

さて,カノニカル集団 (体積V,粒子数N,温度T)のモンテカルロ法について簡単にのべ

よう｡ N粒子をそれぞれ7N-(71,72,-･7N)という位置にみつける確率をP(チ ,V,T)

とすると,

p(7N,V,T)-exp(-P¢)/N/QN

QN-NB/vdP exp(-po,
であるo但しJ9-1/kBT｡従って,物理量 F(7N)の平均値は,

<F>-Ivd7NF(7N)p(7N,V,T) (2.12)

で与えられる｡(2.10)一･(2.12)式はいずれも厳密な式である｡ (2.12)式をモンテカルロ法
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を用いて計算する方法を以下に簡単にのべよう｡

時刻 tにおける系の状態を 矛 (i)と記する｡N個の粒子の1つ (例えばj番目の粒子 )を

選び り からランダムにArjだけ変位させ,この状態を7k(i)-(rl,r2,･･･r)+Arj,･-TN)
→ → -う-う → -う →

と記す｡7N(i)→ 7'Nに伴うポテンシァルエネルギーの変化量をAE-E(t7万))-E((7Ni)
とし,(1)もLAE<0であれば7万(i)を次のステップ(時刻 )の状態7N(i+1)として採用
する｡(2)もLAE>0であれば,p-exp(-PAE)を計算し,一様乱数 {(0≦(≦1)と比

較し,p>(なら(1)と同じであるが,p<(ならアk(i)は採用せず,元の状態 アN(i)を7N

(i+1)として採用する｡この操作をくり返 していく事から,7"(o),7N(1),･･･7N(n)･-

の鎖 (マルコフ鎖 )が得られる｡モンテカルロ法の計算では,時間のユニットが定まらない｡

ここでは便宜上 t-0,1,2,･･･n,-･とした. (2.12)式の値はステップについての平均値でおき

かえ,
a

<F>-∑F(-7N(i))/(n-,a+1) (2.13)
乙=7n →

から求めるo 尚n,7nは適当なステップで, n>7nとするoランダムな変位 Ar,は出来るだけ
→ --ナ →

微少な変位をとる事が望ましい(連続体モデル)o例えばAr,-♂(卜 2E)ととるo尚f-

(fl,E2,E3)で fi(i-1,2,3)は一様乱数,∂は正の定数であって,変位の最大巾を与え̀

る｡

§5.国内･外における大型計算の現状

計算機実験は有限な粒子系について計算する訳であるから,統計上の理由や,表面 (周期境

界条件 )の影響をできる限り小さくするには,粒子数を大きくとる事が望ましい｡一方,粒子

数を大きくすれば当然計算時間 (cpu)が長くなり,コス トがかかる｡利用出来る計算機資源

が限られていて, 1つの研究テーマに可能なcpuは最大数十時間-100時間程度に制約されて

いるのが現状であろう｡このような事情を考慮して,効率的な計算機使用を考えなければなら

ない｡シミュレーションの1ステップに要するcpu(秒)と何ステップ計算するかが重要な因

子となる｡前者の値を7n秒,後者の値をnステップとすると,今仮 りに,利用できる計算機の

cpuが最大-30時間だと仮定すれば,この計算機資源を用いて可能なシミュレーションの回

数は,

30×3600sec
(3.1)

nX 7n SeC

となる｡温度,圧力 (又は密度 )を変えた時の物性の変化を調べる研究では,この値は少くと

も10回位は要するので,nX7n～104という値となる｡従って,a-10,000ステップととれ
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ば,7n-1(sec)ということになるし,n-5,000ステップととれば,7n-2(sec)という

事になろう｡これらは,現在の計算機事情を考慮した場合の大型計算の実際上の制約の目安を

与えるものである｡

限られた計算機資源で,nを大きくするか,それとも7n(従って粒子数N)を大きくするか,

大きく分けてこの2通りのや り方がある｡前者は,時間相関等d)計算に向いている反面,体系

が小さい理由により,位置の長距離相関の計算や,体系内部に生ずる大きなゆらぎの考察には

不利である｡ 7n(従ってN)を大きくとった場合の事情はこれと相補的な関係にある｡つまり,

時間相関等の計算には不利だが,長距離位置相関等の計算に向いているといえよう｡

問題は,nと7nの両方を大きくしなければならない場合である｡相転移近傍,相平衡 (二相

共存 )等の問題がこれにあてはまる｡相転移近傍では一般にゆらぎが大きくなる｡又時間変化

が複雑で,相平衡を得るのに,転移点から離れた場合に比べて非常に長い時間かかる｡従って,

粒子数Ⅳをかなり大きくとり,長時間計算を余儀なくされる事になる｡他の問題は,クーロン

相互作用のような長距離相互作用の場合である｡この場合,計算時間は短距離相互作用に比し

てかなり長くなる｡従って,イオン系の計算機実験では粒子数をさ程大きくする事は出来ない｡

表 1に,最近行われた計算機実験で,大型計算といえるもの (目安としてn･7n≧104)をあ

げた｡勿論これが全てという訳でない｡他にも,例えばJ.P･Hansen(仏 )のグループによる

一成分 ･二成分プラズマの分子動力学による計算等がある｡彼等の計算では,〟-250の粒子

Table 1

TJLbleI. LArBeJCAl●col叩utAtlondIllJbtlBtlc■lphyBIcBJlttcelH5●
1- hlCbA(叫 .1- 1n81trun)･.m(CPUIT日 eCOndoper.tep)も104･

Ref.no. subject tbdel CDmPuter thtlotl Year TloteB

(1) Heltlq A80111ttl Coulonblc tX l975 11-1024,6400;2-DKCl

(2) LAtbb血 trAn81tloれ Coulomblc IBM370/195 tn(.tJSA 1975 tl.･10000;2-DcIABelc&141ectrortBItL.8.7

(3) Solld-1lquld Softcore lK 1978 N-1920;
lnterEAct

(4) Solld-1lquld Softcore tt200 J人! 1981 !1-1600;nI7800jA-2.1
lrLterfACe

(5) Mtltln8iGl48B Coulomblc IBM360/195 UK 1978 N-512事Pl.2;KCl
tr■nAEormAtlon

(6) GlAAJtrAn+ltloTt Softcor■ ‡もH370/185 UK 1979 11-4000‡

(7) Meltln8 LJ, SC tn.UK 1980 Z4-2688.3200;2-a

(8) cL-̂Bt Colllotnblc UŜ 1978 N.256

(9) Sup…lonlcCAF2 Coulombic H190｡H200 JAr 1980 ll-9日 24･.

(10) SuperlonlcSrC12 Coulonblc tX 1979 N-324;

(ll) 0-人8t Coulonblc H200 J人で 1981 か108｡2561n15000;m.5.46
1982

RemArk8I W一mmberofpArticleo
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系で104-105ステップの計算が行われている(文献12参照)｡表1では,主として固一液相転

移,超イオン導電体の分子動力学の文献を中心にあげた｡

(1),(2日 5)のクーロン系の計算は,いわゆるparticle-particle/particle-M｡sh法といわれ

る計算法を用い,荷電子場におけるポアソンの方程式を数値的に解く方法によっている｡一方

(8)-(ll)のクーロン系では,Ewald法による計算法を用いている｡前者の方法は,空間を細かい

グリッド(点)の集合として考え,各点の静電ポテンシァルをポアソンの方程式を用いて計算

するが,この方法ではグリッドの細かさによって結果の精度が決まり,計算機の主記憶 (メモ

リー)の大きさの制約から,粒子数を大きくした場合の3次元の計算は今の所行われていない｡

(2)の10,000粒子系は,筆者の知る限り最も大きい粒子系である｡この分子動力学から,定積比

熱Cvの臨界指数aを求めているoよく知られているように,aはCv～巨｢α;E…(T-Tt)/

Tiで定義され,i-転移点Tiにおける臨界現象をあらわす基本量の一つであるoこれ位粒子数

が大きいと,表面 (周期境界条件 )の影響がかな9小さくなり,domainの大きさや,構造等

もはっきりするo又2体分布関数g(7)の7のかなり大きい所迄の情報を得ることができ,こ

れをフ-リェ変換して得られる

S(k)のkの小さい所もかなり精

度良く求まる｡図1に計算結果

の一例を示すo尚Ti-3･1Kで

ある｡Tiに近づくにつれ,微結

晶domainの大きさがだんだん

小さくなっていくのが分る｡

(3),(4胆 ソフトコアモデルの

固相一液相共存 (界面 )の計算

である｡ これらは,相平衡点を

直接分子動力学法で求める事を

試みたものである｡従来は,固

相,液相のギプス自由エネルギ

ーを別々に計算 し,これらを等

置する事から相平衡点を求めて

いた｡このような間接的な方法

ではなく,直接相平衡点を求め

ると共に,固 ･液界面の物性を

Fig･1LE-db耶 イ- P 飢 Ch 柁 Vk 叩 血ethmtAchthehJZL払 t'aALi血Ltk血 y:
lOJ●ckdron如 J･Th rtLA cur咽 t一蹴 E O叫 榊 亡dthf血 相 丞im如 血 血 tA):045K;
tBH･90J(こIQ 2lSIK.IfDけ 30K_

Fig.1
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知る方法としてこれらの研究は重要である｡更に(4)では,平衡温度から少 し下げた時に界面が

どう移動 していくか,つまり結晶化速度に関する考察も行っている｡図2に,平衡温度におけ

る密度プロファイルを示す｡これらの実験から,二相共存の分子動力学が一応可能となった｡

(抄
Fig.2 DensityprorIIesareshownTorthen'nT0-7･0･Timejn-eTValsoyerwhichaverageswcrctakenaJt
(a)1802-2R00.(b)280213800.(C)5802-6800 and(d)6802-7800timesleps･

Fig･2
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しかし,界面がやや不安定であったり,相平衡点の値の精度にも若干問題が残っているo (義

2参照 )0 (4)の分子動力学は粒子数〃-1600について,平衡温度については,7800ステップ

の計算が行われている｡これだけに必要なcpuは約5時間である(FACOMM-200)oこの

ような実験では,平衡状態を得るのにかなり長いステップの計算が必要であるo

(6個,過冷液体一非晶固体間のいわゆるガラス転移を考察したもので,〟-4000というかな

り大きな粒子数を用いている｡この実験で,ソフ トコアモデルのガラス転移近傍での比熱の異

常性が初めて求められた｡小数粒子系川 -256)の実験からは比熱の異常性をみつける事は

困難であった｡比熱はエネルギーのゆらぎに関連した量であり,系の大きさに敏感な量である

と考えられる｡粒子数を大きくした場合の長所の1つとして,熱力学量の値が比較的′腰 のス

テップの粒子配置を用いて(平均値)も精度良い値が得られるので,緩和過程 (ガラスは非平衡

状態 )を問題にするのに都合が良い｡

(7胆,(3日4)と関連 した問題があるが,2次元の融解を扱ったものであるoLennard-Jones

(LJ )系の融解 ･凝固をN-2688の粒子

数を用いて分子動力学を行っている｡この

実験から,2次元L-J系の固相一液相相

平衡 (共存)が得られていて,等温曲線 (圧

力 vs.密度)の折れ曲がりが得られている

(図 3参照)｡いわゆるVzmderwaals

ループ(S字型曲線 )は存在しないと結論

している｡これは2次元系の特殊性と考え

られるが,注目すべき事に,小数粒子系の

実験の結果ではS字型曲線がおこる｡従っ

てこのような結論は粒子数を大きくして初

めて得られる貴重な結果である｡図3にも

あるように,相平衡状態では平衡に達する

のにかなり長い時間要することが分る｡こ

れは,(4)の所でも触れたように,ゆらぎの

成長の問題と関連 し,物理現象として興味

のある事である｡3次元で同じような分子

動力学を行うには,単純に粒子数を2次元

の場合の3/2乗倍して見積るとおよそ14万

QO 1∞ 1伍 llO

GENS･TY柑
120
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Fig.3
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個となる｡これでは現在の最高速度計算機を用いても実施は極めて困難であろう｡ しかしなが

ら,この数年内に,我が国の計算機事情も,ベクタープロセッサ機能を中心に処理能力がかな

り向上する事が期待されているので,近い内にこうした粒子系の大型計算も可能となるかも知

れない｡

(8)～(ll)はいわゆる超イオン導電体といわれる,ある種のイオン結晶に関する計算機実験であ

る｡(9)はモンテカルロ法による計算で,これ以外は全て分子動力学法による計算である｡これ

らの計算では,クーロンエネルギーの計算はEwald法を用いている｡Ewaldの方法を用いる

と, クーロンエネルギーは次のようにかくことができる｡

Vc-VIP+V2C+V3C

vIC三 豊,$1ZiZ,ちTZ,
erfc(aギi,,-?)

Tl'7,日l'
-う

()≠ i if n-0)

N

V2C--∑za2a打~1/2 ,g二1

1 〟 〟

V30= 言蒜 至 1,91ZLZ,蕊

exp(-a)17L2
･cos(37･7ij)

(3.4)

(3.5)

_→ 2万_→
ギi,jnは(2.2)式で与えられる｡ Zは電荷の大きさをあらわす｡- k は逆格子ベク トルを

i L
あらわす.計算機実験では,実箱 (a-0に相当 )が単位胞に相当する｡ (3.3)-(3.5)式の

パラメーターαは,Ewald法で導入されたパラメーターで,長さの逆数の次元をもつので,上α

をパラメータと考えた方が便利である｡このα上のとり方によって, (3.3)式の∑と(3.5)式-う･Tt,

の∑の収束の仕方が異 ってくる｡全体として最 も計算時間が短 くてすむように適当なパラメ-

/1- 1. >
タの値を定める｡ よく用いられる方法は (3･3)の nは各 (i,j)の組について1つですみ(a

-Oを含 めて ), (3.5)の了の和はかなり大きい所,例えばI言I-～30,迄 とる事が可能とな
==岩コ

るようにαLの値を設定する｡ (3.5)の kの和の値は,系を網目格子に分割 し,この網目格子

点の可能な全ての相対座標 7Ljについてあらかじめ計算 し表 にしておく事が多いoポテンシァ

ルエネルギーの計算は,この場合,粒子数の2乗に比例 した演算を要 し,この点が短距離相互

作用と異なる｡粒子数が少し大きくなるとcpuが非常に長 くなる｡従って同じcpuを使った

場合,クーロン系のシミュレーションでは短距離相互作用のシミュレーションの場合に比べて

かな り小さい粒子数 をとらざるを得ないことになる｡(8)～(ll)の超イオン導電体の研究は典型的
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な物質についての計算機実験の実例である｡こ

れらの実験により,伝導イオンの分布,拡散係

数等基礎物性が求められ,イオン伝導 (拡散 )

の機構 もかなり明確にされてきた次第である｡

特に伝導イオンの連動したジャンプ運動の存在

が明確になった事は注目に値する｡図4に,こ

の運動の様子を示す (文献11)0

分子間相互作用と物性の相互関連は重要な問

題であるので,今後の問題として喚起 したい｡

T llOOO

Fig.4.Correlatedjumps
ofAgions:1十2す3+4十
5う･6十7etc.

Fig.4

§4.今後の問題

計算機実験の最大の魅力は,何といっても厳密な解が得られ,ミクロな分子レベルの正確な

情報が得られる事である｡ この長所を生かし,純理論的研究,実験的研究と相補的な新しい研

究手段として今世紀半ば頃から発展 してきた比較的新しい学問研究のアプローチといえよう｡

この基本的な構図 (理論,実験,計算機実験の3本の柱)はこれから増々確立されてゆくもの

と思われる｡

計算機は過去4半世紀の間に驚異的な性能の発展をとげてきた｡これは,主としてハードウェ

ア(計算機素子等 )技術の向上による所が大きい｡今後勘 ハー ドウェア技術の向上はもとよ

り,ソフトウェア技術の強力な進展が期待されているし,又そうなってほしい｡最近の高速計

算機の方向として,ベクタープロセッサ機能をもった超高速計算機 (いわゆるスーパーコンピ

ューター )が注目されている｡例えば,Crayl(パイプライ方式ベクタープロセッサ計算機,

米国,1976年)は,演算速度が最高80(×2)MFL6ps(MFL-opsとは1秒間に浮動小数点

演算を100万回行う単位をいう),平均で約30MFL6psである｡この速度は,実に,世界最

初の計数型真空管コンピュータENIAC(1945)の約16000倍の速さに相当するし,現在の京

都大学大型計算機センターで稼動しているFACOM M-200型大型計算機と比較しても,平均

速度で約7倍の速さである｡我が国でも,東京大学大型計算機センターでは,1983年秋に国産

初のスーパーコンピュータ(日立 )の導入を計画 している｡ これによると,最大速度は上記

Cray-1の2倍程度の演算速度を目標としており,主記憶 (メモリ)の大きさも大巾に増やさ

れるようである｡京都大学でもスーパーコンピュータの導入計画があると聞いているので,今

後2-3年の間に,我々の計算機環境もかなり変化するものと思われる｡

- 322-



計算機実験-固体 ･液体における大型計算の現状と問題点-

ベクタープロセッサには色々の制約があって,計算速度はかなりプログラムの書き方に依存

したものとなるようで,ベクトル処理の機能を最大に発揮するためのプログラムの工夫が重要

になってこよう｡これ等は,今後の大型計算の一つの方向を示唆している｡最高速度の実現は

大きな研究課題であるが,近い将来スーパーコンピュータの最高速度はM-200(H)の100倍

程度の規模になろう｡これは,我が国の計算機の過去20年間の高速化に匹敵するものである｡

スーパーコンピューターの出現により,コンピュータ物性も新しい時代を迎える事が大いに期

待される｡

計算機実験は,ここでのべた分野以外にも勿論色々応用する事ができる｡例えば,開放系(罪

線型一非平衡 )の分子動力学,モンテカルロ計算等があげられよう｡量子系のモンテカルロ計

算はグリーン関数の方法を用いて,基底状態 (T-0)の厳密解の計算がいくつか行われてい

る｡例として,粒子数N-64,L-J系の基底状態の計算 (CDC6600を用いて,約30時間の

cpuを必要)がある｡量子系のシミニレーション(有限温度を含め)はこれからの重要な研究

課題である｡

最後に,計算機ユーザーの立場から2,3触れておきたい｡計算機実験を行 うには,大型計算

機 (高温 メモリーサイズが大きい)の長時間のcpuを必要とする事はこれ迄のべて来た通り

である｡現在,我々は主として名古屋大学プラズマ研究所のFACOM M-200機を用いて計算

を行っている｡他に,京都大学大型計算機センターの同型機をも用いている｡前者は, 毎年,

上田教授 (京大 ･工 )を代表者とする研究グループが共同研究として計算機の利用申請を行

い,幸いここ数年続いて利用が認められているものである｡ プラズマ研究所の場合は,承認さ

れたcpuの範囲内で負担金なしで利用出来るので,大型計算のほとんどはこの計算機を用いて

行っているのが実状で,これに負う所は誠に大きいといわねばならない｡この計算機の利用が

今後も引継いて可能になる事を希望しているが,その保障は必ずしもない｡計算機利用が年々

増え,プラズマ固有の計算機利用が増えていく現状から推測すれば,統計力学関係の研究に計

算機利用の配分が少くとも今迄以上になることを望むのは非常に困難である事は十分予測され

る｡

一方,東大センター,京大センターを始めとする全国共同利用大型計算機の方は,使用時間

に比例した負担金が課せられ,我々のような大型計算では,この料金が非常に高額になり,十

分な予算がないと出来ない｡又1-job当りの時間制限があり,長時間計算が行いづらい難点

がある｡しかし,既に,本大学 (金沢大学 )と京大センターとの間には専用回線が結ばれてい

て,更に七大学大型計算機センターはネットワークで結ばれているので,この点では,利用の

し易さはプラズマ研究所に比べて格段に良いので,可能な限り大型計算機センターを使用して
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いる｡

これ らの問題点の他に,今後の問題点として,次の点を指適しておきたい｡計算機実験で得

られたデーター(各時刻における粒子の座標,速度等 )は,以後の解折に用いる為,保存 して

おく必要があるが,この量は通常何+MB(メガバイト)にも達する｡計算中は,これらのデー

ターは磁気ディスク(補助記憶装置 )に格納できるが,使用が許される磁気ディスクの容量に

きつい制約がある現在,計算終了後は磁気テープに移す事が余儀なくされる現状である｡遠隔

地から投入したJOB(RemoteEntryJOB)の場合,回線のデータ転送速度が十分でない為,

ホストコンピュータの磁気ディスクに蓄えられたこれら大量のデーターを端末計算機に移送す

る事は実際上不可能であるので,わざわざ出向いて(出張 して )データーを磁気テープに移す

事を実行 している｡今後,計算機補助記憶装置がもっと利用し易 くなる事を期待する｡同時に,

光通信を軸とした新 しい通信技術の開発にカを注ぎ,回線速度の著しい向上を進められる事を

期待する｡

以上,計算機ユーザーの立場から,現状の問題点のいくつかを指適 した｡これらの問題はソ

フトの面とハー ドの面の両方があり,技術的に可能なもの,今後の技術開発に待たなければな

らないものも含まれている事を断っておきたい｡

分子動力学,モンテカルロ計算のプログラム,並びにデーターの公開の問題については触れ

ることが出来なかったが,これらは近い将来考えていかなければならない問題である｡
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