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剛体円盤分子動力学シミュレーションにおける
大規模計算と高速化の手法

九州大学理学研究科物理学専攻,犠部雅晴1

(1998年11月30日受理)

Event-Driven法による剛体円盤系の分子動力学シミュレーションの単純かつ汎用な高速アルゴリズムを

開発した.このアルゴリズムによる1イベント当りの計算量は粒子数Nに対してlogN程度であり,その

係数も旧来の最も速いといわれているアルゴリズムより小さい.実際に,2500粒子系のシミュレーションを

行い,Alplla500互換機で約50MillionCollisionEvents/CPUHourの計算速度を実現した,また,今回開発

したアルゴリズムの無限空間系への拡張も提案する.

1 はじめに

コンピューターの演算能力の向上により,90年代に入ると ｢グランドチャレンジング問題｣と

呼ばれる科学技術上の様々な大規模問題を現実的に解 くという段階に入ってきた.

ところが大規模問題の場合,いくらコンピューターというハードウェアの進歩があっても,その

進歩には限界があり,実際にシミュレーションをするにはその問題に適したアルゴリズムすなわち

ソフトウェアの開発が不可欠となる.たとえば,系を構成する要素 Ⅳに対して,演算量が Ⅳ 2で増

えていくようなアルゴリズムは大規模計算に適さない.よって大規模シミュレーションを行う際,

最も注意を払う点はアルゴリズムの演算量をいかにして減らすかということであり,それが重要な

ポイントとなる.

分子動力学法 (MolecularDynalTlics,以下MDと略す)は,AlderとwaillWriglltにより,1957年

に初めて論文 [1,2]で発表され,それ以降の一連の仕事がある[3,4,5,6,7]･AlderとwaillWright

は,粒子を剛体円盤 (3次元では剛体球)としてシミュレーションを行い液体一固体の相転移点近傍

では,このような反発力しかない粒子系でも結晶化し固液相転移を起こすという,当時の常識を打

ち破る事実を発見した.こjMま後のコンピューターシミュレーションの発展に大きな影響力を与え

ることとなった.

剛体円盤系では,各粒子間の衝突する時間を除けば各粒子は直線運動をし,よってダイナミクス

は衝突と直線運動の2つだけである.これは,時間的に離散的なイベントが次々と起こっていると見

なすことができるので,時間刻みを設定して微分方程式 (Newtollの運動方程式)を解 く必要がない.

時間刻みを設定して逐次差分方程式を解いていく一般によく知られてたMDをTime-Step-Driven

型 MD(TSDMD)と呼ぶことがある.これに対し,剛体円盤系のようにイベントを単位にしてシ

ミュレーションを進めていくタイプのMDシミュレーションを Event-Driven型MD(EDMD)と
呼ぶ.

剛体円盤系は,同様に反発力のみを持つ短距離相互作用するソフトコア系のMDシミュレーショ

ンと比べるとアルゴリズムが全 く異質であり,高速化には複雑で高度なアルゴリズムとデータ構造

の知識が必要である.

剛体円盤系の高速化のポイントは未来に起こるイベントのキューを考慮して,そのデータ構造を

いかにうまく取 り扱うかである.
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剛体円盤系の大規模計算を高速化するアルゴリズムの革新的なブレークスルーは,Rapaport

(1980日15】によってなされた.詳細は3節に譲るが,Rapaportの戦略は空間を小 さな長方形のセ

ルに分割するSubcellMethodを用い,イベントを粒子間の衝突によるCollisiollEvemtと粒子がサ

ブセルを横切るというCell-Crossi11gEventの2つとするものである.またそれぞれのイベントの

起こる時間を節 (node)として,2分探索木 (billarySearClltree)を作 り,最も短い時間で起こるイ

ベントを探索する計算量を0(logN)にした.しかし,Rapaportのアルゴリズムは非常に複雑でわ

かりずらく,コーディングの際に大きな困難を伴うのが欠点であった.そこで90年代に入ると,大

規模計算を行うため,Rapaportの戦略を発展させデータ構造をより単純にし効率性を上げるとい

うい くつかのアルゴリズムの提案があった[16,17,19,20,21].

上にあげたRapaport系列めアルゴリズムの最大の特徴は,CelLCrossingEvelltを考慮するこ

とである.しかし,Cell-CrossillgEvellt自体は単に仮想的に作ったサブセルを横切るというもの

であるので,物理的な意味は全 くない.よって,ある一定衝突回数のシミュレーションをする際

は,CelLCrossingEvelltは単なるオーバーコストであり,無駄な計算である.また,Cell-Crossing

EventはCollisiollEventに比例して増大するという性質を持つ.

そこで筆者は,Rapaportの戦略 (すなわち(〕elLCrossillgEventを考える)とは異なる戦略を基

にしたアルゴリズムを提案した.それは,Formet･al.[13]によって,TSDMDの短距離相互作用す
る系において開発されたExclusiveParticleG】･idMethodに着目したもので,筆者はこのアイデア

を剛体円盤系のEDMDに適用し,その拡張を試みた.そしてその計算量のオーダーを,Rapapol･t

系列のものと理論的に比較し考察した.その結果,Cell-CrossillgEventに対応する部分の計算量

オーダーがわずかではあるが,Rapaport系列のそれよりも優れている,すなわち高速であること

を示すことができた.また実際に筆者の提案した戦略を基にしてに2次元剛体円盤MDのプログ

ラムをコーデ ィングし,シミュレーションを行ったところ,それが過去の文献で公表されている効

率性よりもパフォーマンスのよいことがわかった.

Cell-CrossingEvelltを考えるRapaport系列のアルゴリズムに比べると筆者のアルゴリズムは,

通常のTSDMDでよく使われている高速化の手法,Lillked-CellMetllOdとNeigllbourListの概念

を拡張したものである.これは適度に単純でTSDMDをしている方にも受け入れやす く,剛体円

盤系でのアルゴリズムを高速化する際のコーディングの困難を緩和するものと思われる.

ソフトコア系,剛体円盤系を問わず,これまで無限に広がった系でのMDシミュレーションは,

C(,llVentionalSubcellMet･hodに基づいた高速化は不可能と思われてきた[17]･その最大の原因は,

系が空間が無限に広がっているがために,空間を小さなセル分割する際,無限のサブセルを用意し

なくてはならず,これはすなわち無限のサブセルのための配列を確保しなければならないことを意

味し,一方でコンピューターのメモリ資源は有限であるため,シミュレーションは原理的に不可能

となるからである.

しかしサブセルの多くは粒子を1つも含んでいないことに注目すると,実際に粒子の入っている

セルのみメモリ上に配列を確保してもセルの位置と粒子番号の情報が得られるので,これはなんら

かのアルゴリズム的な改良によりその困難を克服できる可能性が残されていることをほのめかし

ている.

筆者はこの間題に対し,無限のサブセルに必要な情報を有限の情報に圧縮するや り方を提案し,

さらに,高速に隣接セルの情報を引き出すがために,データ探索で一般的に使われているハッシュ

法を応用して改良を試みた結果,それが可能であることを示した.特に筆者が今回開発したLillked

CellMetllOdの延長線上にあるExtelldedExclusiveParticleGridMetllOdにはこの境界のない場

合は比較的容易に適用可能であることがわかった.この方法の詳細と具体的な適用例は,8.2節で

示すことにする.
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大規模EDMDが可能となれば,外場の導入や衝突別を変えることで極めて広範囲な分野での応用

が可能と思われる.これまでの代表的な研究の一例を上げると,平衡系相転移 (固体-液体転移,2次

元融解)[1,2,3,4,5,6,7,47],非平衡流体系(Rayleigh-B6nard対流系など)[24,25,26,27,28,29,

30,31,48],非平衡化学反応系[50],非平衡散逸系 (粉体系)[32,33,34,35,36,37,38,39,40,41,42],

ランダムディスクパッキングの問題[44,45],ガラス系 [43],ポリマ一系 [46,22],土星の輪の形成過

程 [17]などが EDMDで行われてきたが,高速なアルゴリズムと計算機の進歩により,これからさ

らに大規模な計算が可能になると思われ,剛体円盤系のシミュレーションの利用価値はこれからも

ますます増していくと期待される.

本論文の構成は,以下の通りである.まず,2節で剛体円盤分子動力学シミュレーションに必要

な基本的な式を紹介する.3節では,過去の文献で開発された高速化の手法を系統的に紹介する.4

節,5節では,今回開発した手法に関して紹介し,6節では,この開発した手法とRapap｡rt系列の

戦略の計算量を理論的に解析する.7節では,実際にシミュレーションした時の場合の計算時間を

過去の文献と比較し,8節では,新たに開発したアルゴリズムの適用範囲を調べるため,多分散系と

無限に広がった系への適用について説明する.最後に,9節でまとめる.

なお,以下の節では,簡略化のため2次元系すなわち,剛体円盤系に絞って話を進めるが,3次元

系 (剛体球系)-の拡張は容易に行うことが出来ることを付け加えておく.

2 剛体円盤分子動力学シミュレーション

剛体円盤系シミュレーションの特徴は,粒子速度の変化は衝突の瞬間だけ起こり,その瞬間を除

いては速度は変化しないということである.衝突前後の速度は,衝突前の2個の剛体円盤の速度と,
その衝突時の相対的位置だけで決まる.

2.1 剛体円盤のポテンシャル関数

以下に剛体円盤のポテンシャルを示す.

鮒 -(ou :≡;;',.
(1 )

(C,7]-Ji+0-])

O-iCま,粒子 iの半径を表す･剛体円盤i,jは,粒子間距離 ru･が O-ijになったとき衝突し,それ以
上の距離では等速直線運動をする.

これは,非現実的なポテンシャルかもしれないが,その簡単さゆえによく用いられる.また,解析

的な理論から得られる解の吟味に用いたり,摂動理論の出発点として使われる.

2･2 衝突に関する基本的な方程式(CollisionEventの計算)

剛体円盤の運動は,常微分方程式を数値的に解 く必要はなく,位置と速度の時間発展は代数方程

式を解 くことによりもとまる･ここでは,衝突前の粒子i,jの速度をV"vjとし,時刻 Icで衝突が起

こり,衝突後の速度をvi,vi.とする･

まず,位置座標の時間発展式は衝突が起こらない限り粒子は等速直線運動をするので,位置座標

rt(申 ま,次の式で書き表すことができる.
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ri(i)-ri(0)+vii (2)

ri(0)は,前回衝突したときの座標で,tは,前回衝突したときから現在までの時間である･このと

き,viは一定の値をとる.よって,位置座標は,次に衝突する時刻と衝突後の速度がわかれば決定

できる.

次に,衝突する時間の求め方であるが,相対位置,相対速度をそれぞれ,rtj- ri(0)-rj(0),

vij-Vt-Vjとし,bid-rij･Vijを定義する･衝突の瞬間は次の式が成 り立っているので,

lri(lc)-rj(lc)巨 C,1+C,i

ic-
-bid-1bt?i-VZj(rt?i-CrZj)

(3)

(4)

(2)式と(3)式から,

が導き出せる.

衝突後の速度は,運動量,エネルギー保存の法則を使って次の式が導き出せる.これを衝突則

(CollisiollRule)という.

V;-V1-.% (荒 'rij '5)

vi･-vj頂 (完嵩 )rij '6)

粉体系のような散逸のある系の場合には,この衝突則を反発係数rを使って書きなおせばよいだ

けである.

このように剛体円盤系のダイナミクスは極めて単純明快なものである.シミュレーションの際

は,系のすべて粒子ペアの衝突時間を計算し,最も短いものを探して系全体をその時間だけ進める.

これを繰り返すことにより,原理的にはシミュレーションは可能である.しかしこのやり方は,粒

子数の増大に伴い計算量が0(N2)で増大していき,大規模計算するのは通さないことがすぐにわ
かる.

そこで,いかにしてこのプロセスを演算量を少なくしてい くかが高速化のポイントとなるので

ある.

3 高速化の4つのカテゴリー

この節では,過去に提案された様々な高速化のためのアルゴリズムの手法を系統的に紹介する.

EDMDシミュレーションの高速化のテクニックは,次の4つのカテゴリーに分類される.

3.1 SubcellMethod,LinkedCellMethod,NeighbourIJist

まずは,いかにして考慮する粒子ペアの数を少なくするかである.粒子ペアはお互いの距離が短

い程,衝突時間が短くなるわけで,この性質に着目して考慮する粒子ペアはごく近傍の粒子のみを

考えるのが妥当であることがわかる.粒子ペアの数が削減できればその結果,計算すべき粒子間の
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衝突時間の量が削減でき,効率性が増す.これは,1粒子当たりに計算すべきイベントを出来るだ

け少なくすることに対応する.

Erpellbe｡ketal･[8]は,EDMDシミュレーションを行う際に,系を小さなセルに分割するやり方

を提案した(SubcellMetllOd).この時,小さなセルの一辺の長さは,粒子の直径よりも大きくとる.

系をサブセルに分割した際,粒子ペアは分割したセルに所属している粒子と隣接するセル (2次元

では8つ)に所属する粒子のみを考慮するとする(LinkedCellMethod(LCM)【10,11])･このセル
に分割するやり方は,計算量が0(N2)から0(N)となるため,分子動力学法を使って大規模計算
をする際,効率性を上げるための常套手段としてよく使われる手法である.

Erpellbecketal･[8】,Rapaport【15]は,EDMDシミュレーションをする際,このSubcellMethod
に基づいてアルゴリズムを発展させた.それは,系をセルに分割してLCMによりLillkListを製

作して,それに登録されている粒子ペアを考慮して衝突する時間を計算するだけでなく,今いる

サブセルから隣のサブセルへ移るまでの時間も計算しておき,それをイベントとして見なそうと

いうアイデアである.ーよってイベントは,CollisionEventとCelLCrossingEvelltの2つとなる.

Cell-CrossingEvemtが起こった場合は,イベントが起こる前に所属していたサブセルとの境界を

除き,イベントが起こった後に所属することになるサブセルに隣接するサブセル (3つ)との境界

を横切るまでの時間を計算し,それをイベントとする.EDMDの高速化は上記のやり方が標準的

であり,このアイデアを基にして最近のアルゴリズム開発も行われている【16,17,19,20,21]･

一方で,Verlet(1967)[9】により提案された Neighb('urList(NL)をEDMDに応用したやり方も

考えられる[50].

SIIlitlletal車997)【22】は,TSDMDの高速化の手法で一般に用いられているLCM+NLを用い
てポリマー系の計算をしておりこれもまた高い効率性を得ている.

筆者はこのLCM+NLの戦略を基に,それぞれ拡張を試みた(4節,5節).

3.2 EventList

この節では,説明をわか りやすくするため,前節で述べたSubcellMetllOdを使わない場合を考

える.2節の終わりでも述べたように,各イベント毎にすべての粒子ペアの衝突時間を計算してい

ては,N(N-1)/2回の衝突時間の計算を行わなくてはならない.それでは計算量が0(N2)となり
非効率的で大規模計算に適さないことがすぐにわかる.この困難を克服するために,粒子ペアの未

来に起こる衝突時間についてあらかじめリストに保存しておくことにする.そうすると,次のイベ

ントを計算する際には衝突に関与した粒子のみ衝突時間を計算しなおし,その他はリストに保存し

たものを使えば再計算の手間が省けるので計算量が0(N)となり,効率的な計算が実行可能とな
る･このような演算効率を上げるためにリストを作る方法は,歴史的に見ても早 くから用いられて

いた方法である[3].
リストに衝突時間を保存する際には,すべてのイベントを保存しておきリストを作成するや り

方が考えられる･すなわち粒子 iに対し,衝突する可能性のある粒子jが Nj個あるという場合,

NxNjの大きさの配列にイベントが保存される.このリストをMult.iple-Evellt,TilneListと呼ぶ

ことにする･Multiple-Eve.lt･TimeList･を使うと,Njがあらかじめわからないため､EvelltList,
のサイズの評価をしなくてはいけない.

Multiple-EventTimeListは,イベントを進めるたびに更新されるものである.この更新はなる

べ く最小にしたい.EventListをうまく削減することは,大幅な計算量の削減されることになる.

EvelltListの大きさを削減する方法としては,志田ら[17]は2Ⅳの大きさのリストに削減するや

り方を提案した･また,LubaclleVSky【161は,各粒子‖こ関与する最も小さな衝突時間のみをEvellt
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Listに保存しておくというや り方を提案し,リストの大きさⅣ に削減した.Allelletal･[14]も同

様のやり方をその著書のプログラムで表現している.このリストのことをSingle-EventTilTleList

と呼ぶことにする.Single-EvelltTimeListはMultiple-EvelltTimeListに比べて,大幅なメモ

リの節約となる.また,このようにデータ構造を単純なものにすると,3.3節で述べるEvelltList

Schedulillgを容易にし,効率性が増すというメリットがある.

さて,各粒子に関連した最小の衝突時間だけをEventListに残すというSingle-EventTimeList

のや り方は実は情報を削減しすぎており,EventListの更新の際,衝突に関連した粒子だけではな

く,さらに別の粒子に対してもイベント時間の再計算が必要であるという欠点がある.

Marilletal･【19]は,EventListに対してL(･calMillimaAlgorithm(LMA)という手法を提案し

た.これは,Multiple-EvelltTimeListを設けておき,実際にEventListSchedulingする際には,

各粒子iに関する最小のイベントのみをキュー一に入れるというやり方である.彼らの論文では,上

の2つのやり方と彼らが提案したLMAが比較され,LMAが演算効率の点で優れていることが示

されている.

なお,前節で述べたSubcellMethodを使って,EventListを製作する際は,Cell-CrossillgEvent

もCollisiollEventと対等に扱いリストに保存する.

3.3 EventListScheduling

さて,EvelltListが作成できたら次は,いかにしてこのリストから最も短い時間のイベントを効

率よく探索するかである.最も単純なやり方は,リスト内の時間を端から1つずつ比較していくや

り方である.これは線形探索法と呼ばれ,計算量は0(N)となる.
1980年,Rapapor申5】は,最小時間の探索方法として効率のよい方法として知られていた2分探

索木(BinarySearchTree:BST)[23]を用いるというブレークスルーにより,これまでのシミュレー

ションよりも大幅な効率性を持つアルゴリズムの開発に成功した.RapaportはSubcellMetllOd

を使い,CollisionEventとCelトCrossingEvel1tを考慮してMultiple-EventTilneList.を作成し,

それぞれのリストの要素を節 (node)として,]〕STを作成した.イベントが起こったときは,それ

ぞれCollisiollEventやCelLCrossimgEvelltに関連した粒子ペアもしくは粒子とセルについての2

つのCir｡ularListをたよりにイベントに関連した節の削除を行い,イベントに関連した粒子に対

しては再計算を行って新たな節を作 り,それらをBSTに挿入することによってBSTを作 り直し,

最小時間の探索を行う(BSTの最も左にある節が最小時間のイベントである).このやり方により,

1イベントにかかる計算量は平均で0(logN)となり2,大幅な計算量の削減を実現した.

しかし,Rapaportのアルゴリズムは非常に複雑であり,1つの節には,注目した粒子の番号と衝

突する粒子の番号もしくはCel1-Crossingするサブセルの記号を保存する整数配列J,BSTの節をつ

なぐ3つのポインタ整数配列と,不要になったイベントを削除するために必要なCircularListの 4

つのポインタ整数配列,さらにはイベントの起こる時間を保存する実数配列を必要とする.

イベントの後は,BSTの削除に伴う節の枝のつなぎ変えなどが煩雑なプロセスを伴い,アルゴリ

ズムの理解ならびにコード作成には大変な困難を要し,EDMDシミュレーションを使った研究の

遂行に大きな障壁となったことが想像に難 くない.

Rapaportのアルゴリズムの提案から10年以上後に,Lubachevskyl16]は,BSTの代わりにIln-

plicitHeapを使 う方法を提案した.

最近 (1995年)になってMan'nandCorderc【20]は,0(logN)で,高速に探索を行う様々なアル

ゴリズム(Colnplet,eBillarynlee,Implicit,Heap,BinarySearchTree,PairingHeap,SkewHeap,

2計算量に関する議論では,logの底はつねに2である

一･2 6 -
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Splaynee,BinaryPriorityQueue,Leftistnee,BinomialQueue,PriorityTree)に対して,網羅

的に実際にEDMDシミュレーションを行い,どれが最も剛体円盤系に適したアルゴリズムである

かを調べた.その結果,完全2分探索木 (CompleteBinaryTree:CBT)がすべての密度領域で最

も効率がよく,また粒子数増大に伴いほかの探索アルゴリズムより効率性がますます増すことを明

快に示した.

CBTは,EvelltListを横に一列に並べスポーツ大会でお馴染みのトーナメントを行うやり方で

ある.ここでは,簡単のためSingle-EventTimeListを例にとり説明する.EventListが作成さ

れた時点で,すぐ隣のリストとイベント時間を比較して小さいほうが勝者となりさらに上の階層

(level)に勝ちあがることが出来る.これを繰り返すことにより,〟-1回の対戦ののち最もイベン

ト時間の小さいイベントが根 (root)に残り勝者が判明することになる (CI汀 作成のための計算量

は,0(N))i

さてイベントが起こった後は,イベントに関連した粒子に対応するEventTiITleListに関しての

み変更されているため,先に作ったCBTが使える.よって,イベント時間の再計算が行われそれを

リストに挿入しなおし,再び最小時間イベントを探索するわけだが,先に作ったCBTを使ってリ

ストの更新のあった部分のみ,以前の勝者と対決しなおし,新しいEventListが勝利する限りは根

に向かって登 りつめればよいわけである.よって,計算量はいつも0(logN)以下ですんでしまう･

一方,RapaportのBSTは節のイベント時間が規則性を持っている場合など,最悪0(N)になる可

能性もあり,こういった点が CBTに比べ効率性が落ちる理由と考えられる.

CBTには,もう一つ決定的な利点がある.それはリストから節を作る際に,節の番号を保存する

配列を新しく作る必要がないからである.あらかじめ,2Ⅳ-1の整数配列を用意しておく.配列

Nから2N-1に粒子番号を並べておきそこに各粒子の最小時間を対応させるとする.節 nは,2n

と2n+1の子を持っており,すなわちnとn+1の勝者が入る上の階層の配列番号は 汚]で表現で

きる.よって,探索木をつなぐための無駄なポインタ配列を一切必要としないので,大変なメモリ

の節約になる.Single-EventTimeListを使 う場合には,節の挿入,削除に伴う枝の付け替えも行

う必要がなくアルゴリズムは大変単純化され,コーディングの困難も大幅に解消される.

RapaportのBSTとMarinandCorderoのCBTを比べると確かに理論的な計算量は0(logN)
で同じだが,実際にEDMDシミュレーションする上では定数係数が違い,単純さ,効率性,メモリ

容量すべての点で改善が施され,大幅なアドバンテージがあるといえる.

3･4 CoordinateUpdating

EvelltListの中で最小のイベント時間tminを探索できれば,後は系のダイナミクスをt･min進め

るだけである.イベントに関連した粒子は,そのイベントに即した処理を施し,イベントに関連し

なかった粒子はlmm だけ,等速直線運動させればよい.しかしイベントに関連しなかった粒子は

Nが大きいと膨大になり,この部分の計算量は0(N)となってしまう.局所的なイベントのため粒

子全体の配置を変更するというやり方は非効率的であり,ここをいかにしてうまく処理するかが効

率性を上げる際のポイントとなりうる.

Erpellbecketal･(1977)[8]は,イベントに関与した粒子のみを処理し,他の粒子はそのままにし

ておけば,効率性を上げることができるというアイデアを基にアルゴリズムを提案した.Smitllet

al･(1997)[22]の文献では,FalsePositioningというアルゴリズムとして紹介されている.これは衝

突の後に求めた速度を使って,進めた配置から粒子のダイナミクスを逆転させて,粒子配置を保存

しておき粒子の時刻を常にある時刻 (例えば,i-0)に戻しておくというや り方である.

これと別のやり方として,Rapaport(1980)[15]は,分割したサブセルに局所時間を割 り当てる方
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法を,また,Marinetal.(1993)[19]は,DelayedStateAlgorithm(DSA)という名前で,それぞれの
粒子に固有の時間を設けて衝突に関連した粒子のみ時間を進めるというやり方を提案している.し

かし,局所時間を使うことは次の衝突時間を計算する時に注意を要するので気をつけなくてはなら

ない.すなわち,系の今の時間まで粒子を進めたときの配置から次の衝突時間を計算しなくてはい

けないということである.計算終了時には,粒子毎の局所時間と系の今の時間の差の時間だけ各々

粒子を進めて初めて正しい粒子配置を得ることが出来る.

FalsePositioningは効率性の点で余分な計算の分,DelayedStateAlgorithmにやや劣ると思われ

るが実際には全体の計算量にはほとんど影響せず,効率は同じと見なせる.またFalsePositionimg

は,各粒子毎に局所時間の配列を新たに用意する必要がなくなるためメモリ容量を節約できるとい

う利点がある.

これらのやり方を使うと1イベント当たりのCoordinateUpdatingにかかる計算量が,0(N)か

ら0(1)になり大幅な効率化が実現できる.

4 ExtendedExclusiveParticleGridMethod

EventListを製作並びに更新する際,SubcellMetllOdを使わない場合は,EventListの製作には

〟(〟-1)/2,更新にはⅣ-1の粒子ペアの衝突時間の計算が必要であることは既に述べた.しかし,

実際に衝突を起こす粒子ペアは配置が極めて近傍のものに限られており,系全体の粒子ペアを考慮

にいれるのは全 くの無駄であり,それをなくすためSubcellMethodが使われる.SubcellMethod

を用いるとEventListの製作,更新にかかる計算量はそれぞれ,0(N),0(1)となる･
LCMは,粒子直径よりも大きな一辺で系を分割するやり方である.しかし,サブセル内に何個粒

子が入るかわからず,サブセル内粒子にはLi:LlkListを作らなくてはならず,実際にプログラムを

作成してみるとわかるが多少複雑になる.

筆者は,隣接粒子を最も効率よく探す方法として,ソフトコア(粉体)系MDで提案されたExclusive

ParticleGridMetllOdに注目して,そのアイデアを拡張することにより高速化を試みた.この方

法のアイデアの源泉は,BuchllOltzandP6scl〕_el(1993)[12],Forln,Ito,alldKohring(1993)[13]に
ある.

LCMの場合,通常は1つのサブセルに粒子を複数個入れ,ポインタもしくはLillkListを利用し

て考慮すべき近接粒子を特定し,力や衝突の計算をするが,このExclusiveParticleGridMetllOd

(EPGM)は1つのサブセルに 最大 1粒子だけ入れてお くという戦略である.

ここでは,EPGMにおけるサブセルのことをここでは,グリッドと呼ぶことにする.

この時のグリッドの一辺の長さは,

C,<lox<､ふ (7)

となるようにとる･(図1)･実際にプログラムを作成する場合は,一辺に入るグリッドの数ng諾,n9y

と長さIgx,lgyを次のようにして計算すればよい.

lox-INT(lJ(､乃C,))+1

19y-INT(ly/(､乃O-))+1

ngこ.｡-l;r/lox

n93,-ly/lgy
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図 1‥占有率 L,-0.70で,実際にEEPGM を使って格子にマッピングした時の粒子配置と占有さ

れた格子

この時,グリッドの総数は,ng- n.qこrX ngyとなる･

EPGMは,格子スピン系とのアナロジーで考えると,隣接セルが直接粒子に 1対 1対応するの

で,N+1準位potts型正方格子に粒子をマッピングしたとも言うことができる (粒子の入っていな

いセルには Oを入れるため).粒子の連続的でランダムな配置が格子にマッピングされるため,隣

接粒子の特定や取 り扱いが容易になる.

Forlnetal･【13]は,TSDMDの短距離相互作用する高密度のソフトコアモデル粉体系に対してこ

の方法適用し,ベクトル演算用に効率よく計算できるようなアルゴリズムを開発しているが,筆者

はこのアイデアを剛体円盤系のEDMDに適用し,その拡張を試みた.

まず高密度領域を考える.この場合は,EPGMのアイデアがそのまま使える.すなわち,糧子と

衝突する候補として正方形を形作る24個の近接格子を考慮し,それらのグリッド配列に登録され

ている粒子を探索し,その衝突時間を計算するだけである.この時のEPGMにおける考慮してい

る粒子が所属するグリッドと隣接する24のグリッドが形成する部分を,最小 (MIN.)のマスクと

呼ぶことにする.(MIN.と呼ぶのは,これが EDMDをする際に考えられる最小の大きさのマスク

となるからである･これより小さいマスクでは次の節で述べるNeigllbourListの時間を求める際

に､考慮している粒子とマスクの外にある粒子が重なる可能性が生じるため不適当である.)

EPGMにより高密度領域では,MIN.で近接グリッドには十分な数の粒子が入っており,これは

衝突を考慮する粒子ペアの候補としては十分であり最適化される.よって,本当に必要な粒子しか

登録してないため近接粒子の探索の効率が増し,その結果計算効率が増大する.

次に,低密度領域を考える.この場合,MIN.のマスク内にはほとんど衝突の候補となる粒子は登

録されていないことがすぐわかる.このような状況下では,登録粒子以外の粒子ペアが実は次の最

短時間で起こるイベントに関連していたという場合もありえるため,計算が途中で破綻する.
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そこで,筆者はEPGMのアイデアをさらに拡張することとした.計算の破綻を防ぐためにはよ

り大きな領域で粒子ペアの候補を探さなくてはいけない.通常,LCMでは粒子位置の大まかな登

録をすませ,その後に大まかな登録を参照しながら半径 rNL内にある粒子をNeighbourListに登

録するというプロセスを踏む.

しかし,EDMDの場合は連続ポテンシャルのようにきちんとした等方性を要求されるわけでは

ないので,候補となる粒子はおおまかな円で近似してよいことがわかる.幸い,既に粒子配置は格

子状のグリッドにマッピングされているのでこの性質を最大限に使わない手はない.

このようなことから,隣接粒子は格子状のグリッドを円で近似したマスクを考えればよいこと

がわかった.格子を円に近似するは,コンピューターの離散空間に連続の円を描 くアルゴリズム

(BresenhalTl,Michemer(1977))が利用できる.

このようにして,R-3からR-10までの円を生成して表示したのが図2である.図中では,MIN.

もあわせて表示してある.

隣接グリッド(マスク)の総数は,それぞれ MIN.(24),氏-3(36),4(68),5(96),6(136),7(176),

8(224),9(292),10(348)となる.

このマスクを拡張するやり方をExtendedExclusiveParticleGridMethod(EEPGM)と呼ぶこ
とにする.

EEPGMは,LCM+NLに比べ単純明快である.また,LCMのようにおおざっぱな隣接粒子と言

うのではなく,必要最小限のものしかとらないように簡単に調整できる.セルの大きさをどのくら

いにするか頭をなやます必要がなくなりノiラメーターの調整の困難もなく,プログラムもわかり

やすく,メモリも大幅に削減でき,演算回数も少なくてすむ.

また8.2節でも述べるが,EEPGMにハッシュ法を使うと,無限に広がる系にも高速な計算が簡

単に適用可能である.EEPGMには,LCMでは決して実現し得ない単純さがある.

実際にEEPGMを使ってコードを作成する時は,マスクの形があらかじめわかっているため,注

目しているグリットを中心にした相対的なポインタを配列に入れておき,ポインタ情報をもとに隣

接グリットを探索していけばよい.

5 NeighbourListandDynamicalUpperTimeCut-Off

前節で導入したEEPGMをイベント毎に更新して計算を進めても,すべての粒子ペアを考慮す

るよりははるかに効率がよいが,大規模計算には不十分である.そこで,EEPGMを基本にして次

なる効率化の戦略を考えることにする.

ここでは,NeigllbourList(NL)【9]の戦略を採用する.幸いなことにEEPGMはグリッド内に

粒子が最大 1つしか入っていない.ここで,このEEPGMの最大の特徴を利用する.すなわち,グ

リッドにマッピングした時点ですでにNeighbourListの登録が完了していると見なすことができ

る.なぜならNeigllbourListは,マスクの形のポインタを使って粒子があるのかないのかをグリッ

ド毎に判定していけばよいからである.

これを通常のLCM+NLのやり方と比較すると,まず LCMでサブセルに分割したのち粒子を

LinkListに保存する.そしてNLを製作する際は,半径 rNLの中に入る粒子をLinkListから探し

だし,NLに登録し直すという手続きを踏む.したがって,EEPGMが一回の操作でNLの登録が完

了するのに対し,LCM十NLは2度にわたるリストの作成という複雑な手続きを踏まなくてはなら

ず,プログラミングの際にも困難を伴う.よって,EEPGM(十NL)がプログラムの手間が省けシン

プルである.これはプログラミング,デバッグ,拡張などに余分な手間がかからないことを意味す

る.しかも空間を最小限に分割し,最小の隣接しか見ていないため効率がよいことが直感的にわか
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図 2･.最小隣接格子MIN.(左上)とR-3-10までの円の発生アルゴリズムから作成した隣接格

子のマスク.マスク内の実線は中心の格子の端から外枠までの最小距離を示している.

るであろう.

EEPGMでNLの登録が完了してしまったので,NLのメリットを最大限に使い,ある時間iNL内

はEEPGMのマスク内に所属する粒子のみから衝突時間を計算するとするとイベント毎のEEPGM

の計算量0(N)を0(1)に削減できる.これにより,大幅な計算量の削減が実現する.なお,時間
tNL,経過した後は,再びEEPGM を行って近接粒子のグリッド-の更新をしなおす.

ここでこのある時間INLをどのようにして決定するのかを考察する.iNLを決定する際は,採用

しているマスクよりも外にあるグリッドにマップされた粒子が,注目している粒子に衝突する可能

性が全くない時間でなくてはならない.この時間を適当に決めて,実際にシミュレーションしても

たいていうまくいかない.長すぎるtNLを用いると,たった 1つの粒子ペアのカウントミスが,シ

ミュレーション中に負の衝突時間を生じさせ,必ず途中で破綻する.よって,このために膨大な試

行錯誤を必要とする.

そこでこれらの困難を解決するため,以下のような手続きで tNLを決める.まずEEPGMの終

了した直後に,系内の最も速い速度で運動する粒子の速度を探索しその値を保存しておく(探索に

かかる計算量は,0(N)である).次に注目した粒子とマスク外からの粒子が,共に最大速度で運動
しており,さらにそれらの粒子が正面衝突すると仮定したときに費やす時間 tminを求める.ここ

で INL- t,mnとすると,i,nin内では系内でマスク外からの粒子が衝突するというイベントは決し

て起こり得ないことになる.これで衝突ペアの見落としは全 くなくなり,シミュレーションが破綻

することない･よって,i,ninの間はマスク内の粒子のみを考慮しさえすればよい.tmtnを求める際

には,マスク外の領域と中心のグリッドまでの最短距離rminが必要であるが,これは採用している

マスクの幾何学からすぐにわかる (図2).このとき最短距離rminから系内の最大粒子半径 cr,na;Cの

2倍を引いた距離を先に求めた最大速度 vmaLrの2倍で割れば tTnrnが求まることになる.
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表 1:各マスクにおける最短距離

rmin-(2crmax)
imin -

2vmax
(12)

平衡系においては,lminはシミュレーション中に大幅に変わることはまずないのでこの戟略は

うまく機能する.しかし非平衡系 (緩和過程や熱浴が存在している系)に通用しようとするととた

んに破綻してしまう.なぜなら系の最大速度を持つ粒子が時々刻々と変化するからである.しかし

これは,エネルギーの増加をともなうイベントごとに最大速度のチェックをし,その都度 l･,ninを更

新していくことで解決することが可能である.このチェックにかかる計算量は0(1)である.すな

わち,非平衡系シミュレーション中には iNLは次々と変わることとなる.これらの一連の手法を

DynamicalUpperTimeCu七一off(DUTC)と呼ぶことにする.

このDUTCの開発により,EEPGM(+NL)は非平衡系シミュレーションも適用可能となった.

なおマスクの大きさであるが,高密度の場合は,MIN.でもかなりの長時間EEPGMを更新せず

にすむが,低密度の場合はダイナミクス自体が速 く進むため,マスクが小さいと下手をするとイベ

ント毎にEEPGM を更新しなくてはいけなくなる.よって,これを回避するため低密度ではより

大きなマスクを使ってEEPGMの更新する回数を減らす.

各マスクで中心に属する粒子とマスクの外の粒子の最短距離r,ninを,表 1に示す.

6 計算量の解析

計算量は,アルゴリズムの性能を計る重要な尺度である.よって,この節では今回開発した方法

とこれまでの方法の計算量の解析をし比較検討して■みる.

Rapaport系列と筆者のアルゴリズムの最大の違いは,CelllCrossingEve11tを考えるかそれと

もNeighbourListの概念を使うかということに集約される.そこでこの点に特に注目し,実際に

AxNの粒子間衝突を計算する場合を考え,両者の計算量を定数係数 (kで示す)つきで見積もる

ことにする.なお,Ⅳはかなり大きな数だとする.

また,両者とも高速化の手法として,Single-EventTilTleList,CBT,DSAを使っているとする.

･Rapaport系列のアルゴリズム (LCM+CelトCrossillg)

- 初期ステップと最終ステップ (×1)

LCM- kLCMXN

イベントの計算 I kppx9×Nc〉(N+kpcx4×N

CBTの製作 一 転βrxⅣ

粒子の最終状態を得る - kUpDATEXN

一 計算ステップ (loop)

(AxN)×(kppx9×Nc+kcBTlogN)+(BxN)×(kpcx3+kcBTXlogN)
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〃｡は,LCMにより登録された1セルあたりに含まれる粒子の個数.ここで注意したいの

は,Cell-CrossingEventは,粒子衝突のイベントの何割かの頻度で起こるということであ

る.よって,AxNの衝突を計算したいときは,BxNの計算すなわち,かならず 0(N)の

CelトCrossillgEvelltを計算しなくてはならず,これは無視できない.

･筆者のアルゴリズム (EEPGM+DUTC)

- EEPGM更新ステップ (×C)

EEPGM- kEEPGM XN

イベントの計算 - kppxNg×N

最大速度の検索 - kMl′SXN

CBT- kcBTXN

粒子配置の更新 - kUpDATEXN,

一 計算ステップ (loop)

(AxN)x(kppxN9+kcBTXlogN)

となる･N.qは,採用したマスク内に存在する粒子数の平均値で,CはEEPGMの頻度でC～A
のオーダーの値である.

両者の係数を粒子数Nのオーダーでまとめて比較すると,

･Rapaport系列

(klL,CM +klppX9×Ncx(A+1)+kpcx(3×B+1)+kcBT+kUpDATE)×N+(Ax

klcBT十BxkcBT)×N xlogN

●EEPGM+DUTC

(kEEPGM +kppx2×Ng+kMVS+kcBT+kUpDATE)×CxN+(AxkcBT)×NxlogN

注目すべきは,Rapaport系列ではCelLCrossi11gEventにかかる計算量が,BxkcBTXNxlogN

とo(NlogN)に依存するということである.

こ2日ま,非常に大きな粒子系では,EEPGM+DUTCの戦略の方が効率がよいことを示している.

一九 比較的小さな粒子系では,CxNに関連するEEPGMの定数係数がRapaport系列のそれ

より大きいという可能性もありうる.実際にはこの違いはわずかであると思われ,定数を正確に見

積もるのは困難であるため,どちらが決定的に速いといった議論はここでは不可能である.ちなみ

に筆者の見積もった範囲では,Nの項の定数係数は,NcとNgの比率に強く依存し,Ng/Nc～4程

度で大体等しくなるようである.また,Cell-Crossillgにかかる計算は粒子数増大に対しても実際

には,シミュレーションが不可能なくらい相当大きな粒子系でないと違いは顕著にならないようで

ある.

7 実際の数値シミュレーション

実際にシミュレーションをする際には計算量のオーダーはさほどあてにならないのが現実であ

る.なぜなら粒子数が小さい時には,定数係数に強く依存するからである.またシミュレーション

の速さは,使用する計算機の能力による機種依存性,使用言語とコンパイラの性能,プログラマの

コーディングのよしあしで効率性は大きく変化する.
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計算機

Alderetal･[3]

小野ら[48]

Rapapor申5]

内藤 [49]

Rapaportl29]

LubaclleVSky[16]

Rapaport[30】

Marinetal車9]
S1-litlletal･[22]

磯部

IBM704

HITAC8800/8700

IBM370/168
HITAC-S810

IBM4381

VAX8550

IBM3090E

SUN690

DEC300/400

Alpha500互換機

粒子数 効率性 (Milliol10fCollisions/CPUHour)

∴

∴

㍉

∴

∴

表 2:過去のコードとその効率性

過去に作成されたコードとの完全な比較は到底実現不可能であるが,慣例的に作成されたコード

が手持ちの計算機を使って,1時間当たりにどれだけの粒子衝突を計算する能力があるのかが過去

の文献で紹介されており,この指標を使ってできるだけ多 くの文献を集めて,それぞれのコードの

効率性を比較してみることにした. (衷 2,図3左)

なお,系の密度によっても効率性は全 く異なってくるので,文献に記述されている最も高い数字

のみを掲載することにした.

表2でSITlitlletal車997)は,3次元ポリマー系のシミュレーションでアルゴリズムが違 うので,

筆者のコードとの単純な比較はできない.Marilletal.(1993)は,剛体円盤系でのシミュレーショ

ンを行ってお り,しかも,Marilletal.はその論文の中で過去に発表された主要な2つの高速アル

ゴ リズム,Rapaport(1980)とLtlbaclleVSky(199].)を基にしてコードを作成しており,それと彼ら

の提案したアルゴリズムを基にしたコードの直接の比較をしている.その結果,すべての密度領域

で彼らのコードの効率性が勝っていることを示している.よって,筆者が開発したコードはMarill

etal.の文献を参照して比較するのが妥当であると思われ,粒子数を等しくして計算してみた.効

率を比較するとマシンの性能を差し引いてみても高速であ り,筆者のコードは高いレベルの効率

性を実現していることがわかった.(ちなみに,粒子数 N-100では,効率は82.58であ りアナライ

ザーの解析によるとその44%が計算とは関係ないデバイスや出力関連のルーチンに時間を費やし

てお り,これは単純な実行時間のみで純粋なプログラムの効率を計算すること自体,もはや限界に

近づいていることを意味する.)

今回開発したコードで,実際に大規模計算した例を1つ挙げる.図3右は,非弾性剛体円盤 (粉

体)系の一様冷却過程 (HoITIOgelleOuSCoolillgProcess‥HCS)をシミュレーションし,その結果を

各粒子毎に速度ベクトルを表示したスナップシ;rツトである.

非弾性剛体円盤系は平衡系のシミュレーションとは異なり,衝突の際エネルギーの散逸が起こる.

よって,衝突別として粒子間相対速度の法線成分を反発係数r(-0.9)倍する.

シ ミュレーションは,粒子数をⅣ -160,000とし,粒子占有率をp-0.75,1粒子あた りの衝突

回数は,C/〟-100とした時の結果である.この大規模 EDMDシミュレーションから,系を一様

冷却する過程においては図3右で見られるように自発的に渦構造が出現することがわかった.

ちなみに,この計算に要したCPU時間は52分 (Alplla500互換機,LilltlX,g77),メモ リ容量は

15M程度であ り,今回のコードの開発によりこのような大規模計算が研究室のワークステーショ
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図 3:演算効率の粒子数依存性 (左)と実際のシミュレーションの例 (右)

ン程度でも十分計算可能となった3.

8 様々な系への応用

8.1 多分散系

直径の違う様々な剛体円盤粒子が共存するような系の場合を考える.Bucllholtzetal･[1L2日こも

記述されているように,EPGMは多分散の度合いに制限があったが,EEPGMは,このような系に

も制限なく容易に適用可能である.まず系の中の最も小さな粒子半径を基準にしてグリッドを作成

する.分散の大きな系ではより大きな階層のマスクを使って隣接グリッドをチェックすればよい.

このように,EEPGMはEPGMより広い応用範囲があるといえる.

8.2 無限に広がった系

無限に広がった系への適用例として,ここでは最も簡単な例として天井のない系 (上端開放系)

を考える.これは,一様な重力の下で系の底にエネルギー供給源があるような場合で,生じる状況

である.

EEPGMにより,系はグリッドに分割されており,グリッドには粒子 1個しか入っていない.と

ころが系の上端は開放されているため,グリッドは系の上端に向かって無限個存在することになる.

このことは,グリッドのための配列が無限個必要となることを意味し,シミュレーションが原理的

に実行不可能となる.

そこで,必要な配列の個数を有限にとどめ,なおかつ高速なシミュレーションを行うために,デー

3実際に筆者の研究室のワークステーションでも,250万粒子でのシミュレーションが可能であった
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タ探索でよく使われるハッシュ法を用いることを提案し,その適用を試みることにする.

●データの登録.

系の横の総グリッド数をNg;Cとする･また,横のグリッドのilldexをi9(1≦ig≦Ng.T)とし,

縦のグリッドのindexをjg(1≦jg_<cxD)とする･ここでグリッドの通し番号NG(ig,jg)を,

NG-N9X(j9-1)+ig (13)

とし,NGで粒子の入っているグリッドの最大の値をNG,na.Tとお くことにする.NG,na.T

は,粒子のあるグリッドで最大のjg･,na;rとその時の最大のig･,na.Tから組 (igma.T,jg,naX)より,

NG･,na.T-N9.T(jg,naX-1)+igma;rがわかる･
1≦NG≦NGmaxは,グリッドの 1次元配列そのものであり,配列内には粒子番号かOの

数列が並んでいる.これを,1次元 V･il･tualArrayと呼ぶ.この 1次元 VirtualArrayは,

j,naxが大きな数値である場合,配列内に大量の0が含まれる･この0は単に粒子が入ってい

ないという情報しかないにもかかわらず,直接メモリ使用量に関連してくるものなので,こ

こをなんとかしたい.そこで,VrituralArrayの情報を圧縮をすることとする.結局,必要
な情報は粒子番号とその粒子がいるグ十ノドのindexがわかってさえいればよい.よって,

A(N),BX(N),BY(N)という1次元整数配列を用意して0のグリッドを無視して端から順

につめてA(N)には粒子番号を,BX(N',I,BY(N)にはその時のグリッドのindexi9とj9を

それぞれ保存しておけばよいだけである･グリッド塙,i;)に粒子があるのかないのかを知
りたい時は,BX(N),BY(N)を頼りに(iL,i;)8･こ一致するものがあるかどうかを線形探索す
ればよい.ところが,これでは探索の際に0(N)の演算が必要なので非効率的である.

そこで高速な探索を実現させるため,探索を0(1)で実現できるアルゴリズムとして知られ

るハッシュ法を使うことにする.様々なハッシュ関数が考えられ依然として開発の余地を残

すが,ここでは以下のような最も単純なハッシュ関数を例にとって説明する[52].

まずハッシュ関数は,

k･=[些 己 ]+1L (14)

として V,irtualArrayを等分割し,通し番号 NGに対してキーkをそれぞれ求める.ここで

Lは分割する際の VirtualArrayの 1部分の大きさである (例えば,5-10).先に求めた

NGmaxより,k,nax- [幣 げ 決まる･ここで,新たに配列 C(k,na;r),D(kmax)を用意し,

VirtualArrayをLで分割した際,kがそれぞれ A(N)のどこから始まるのかをC(k)に,ま

たそれはどのくらいの大きさであるかをD(k)に記録しておく.

この場合,実際に必要な配列は,A(N),BX(N),BY(N),C(kmax),D(klnaX)であり有限に留

まる. またハッシュ法を用いるために使 う新たな配列は,C(kmax),D(kmax)のみであ り,

k,naこr<Nであるので,メモリ使用量は線形探索の場合よりもわずかに増加するだけである.

｡探索の過程

さて,ここでグリッドi;,か こ粒子は入っているのか?入っているとしたらその粒子番号は
何番か?ということが知りたいとする∴吏ず,Nb-NgX(i;-1)+射 こより,通し番号を計
算する.次に,先のハッシュ関数 (14)式を使ってk/を求める.このk'により,C(k'),D(k')

からBX,BYの探索範囲が [C(k')～C(Jt')+D(k/) - 1](≦L)のindexのみに限定される.
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BX,BYの探索の結果,グリッド塙,i.;)に等しいものがあればそのときのBX,BYのindex
sよりA(S)がわかり,そのA(S)がグリッド(i;,jL)に入っている粒子番号である･また探索
の結果,一致したものが見つからなければグリッドには粒子は入っていないことになる.

この手続きをふめば,高速シミュレーションは可能となる.線形探索が計算量0(N)であっ
たのに対し,ハッシュ法では探索はLの長さにしかよらないため計算量が 0(1)となるから

である.

他の境界条件についても一端 1次元の VirtualArrayを製作してしまえば後は基本的に同じ

手続きで計算可能である.従って,原理的にはどのような境界であろうと高速シミュレーショ

ンは可能であると思われる.ハッシュ関数は今回は最も簡単な等分配するものを用いたが,

粒子の入っているグリッドが偏っている場合などは明らかに不適当であるので改良の余地が

あるだろう.しかし,これはこれからの課題である.

このように,グリッド登録を基本としたEEPGMの戦略は,拡張が簡単であるというメリッ

トがある.アルゴリズム的に発展性があるということもアルゴリズムの評価の重要なポイン

トである.

8.3 低密度系

低密度系における問題点は,グリッドに割り当てる配列が粒子数に比べ圧倒的に多く膨大になる

という点である.これはメモリ容量の面から言って好ましくない.しかし,8.2節と同様にグリッ

ド配列を粒子数の大きさに圧縮し,ハッシュ法を用い補助的な配列を作成して近接グリッドの情報

を高速に引き出せば,効率性,メモリ使用量の点でも問題ない.

8.4 3次元系

もちろん3次元への拡張も容易である.この場合,隣接グリッドの数が2次元の場合と比べ多く

なるのでその分効率は落ちるであろう.

8.5 Time-StepDriven型分子動力学系

例えば,粒子半径crの数倍の半径でポテンシャルのカットオフを設けたソフトコアポテンシャル

系のシミュレーションなど-の適用を考える.

EEPGMの概念を使えば中心の粒子を決めたときの隣接する格子を形作るマスクは円を基本とし

ており､隣接粒子の等方性を満足する.よって,NeigllbourListを製作する際のカットオフ半径に

対応するRを選んで,EEPGMで粒子配置を格子にマッピングし,マッピング情報を下に力のカッ

トオフ半径に存在する粒子ペアを割り出し,力を計算することが可能であり,これはLCM+NLの

戦略よりも登録の過程が単純化され,しかも高速なシミュレーションが可能となると考えられる.

9 まとめ

本論文では,プログラムが簡潔でわかりやすく,なおかつ大規模計算に適した高速な剛体円盤系

のアルゴリズムを提案し,その紹介をした.このアルゴリズムは,既存の文献の効率性と比較して

も高速であり,世界最高速のレベルで効率よく粒子衝突を計算をする能力を持っていることがわ
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かった.また,様々な系-の応用も簡単に実現できることから汎用性もあり,アルゴリズムの評価

の指標である,単純性,効率性,汎用性の3つを満足するものであることがわかった.

計算するイベント数が同じであれば,粒子数増大による計算量の増加は,logⅣ程度で極めてゆ

るやかなものであり,研究室のワークステーション程度 (1998年現在)でも,数百万粒子(～106)荏

度であれば計算可能である.また,メモリーとハードディスク容量が許すならさらなる超大規模シ

ミュレーションももはや夢ではない.

剛体円盤 MDは理論的取 り扱いの基礎となり,大きな粒子系で長時間のシミュレーションが可

能になれば応用範囲が極めて広 く,理論の検証など様々な分野における研究にはかかせないツール

といえよう.

最後に,剛体円盤系とソフトコア系との違いについて言及する.

ソフトコア系でのTSDMDでは､LCM + :NLの戦略を使い高速なシミュレーションをするこ

とは手法として確立している.そこで,これらの高速化の手法をフルに使った,剛体円盤系とソフ

トコア系ではどちらのシミュレーションがより高速に系のダイナミクスを計算できるか,またそれ

らの系の特徴的な違いはなにかという疑問がわく.

この問いに答えるため,Rapapo叫31]はレイリーベナ-ル対流系において,実際に両者のプログ

ラムを走らせ,その効率性を比較してみせた.その結果3-4倍程度剛体円盤系の方が,ダイナミクス

に対する知見を速 く得るという事実を報告している.また,Slllitlletal.[46】の論文では,ポリマー

系では30-50倍も短い計算で同じダイナミクスが実現できるという報告もある.

剛体円盤系とソフトコア系のダイナミクスに質的な違いがあるかどうかの系統的な研究はおそら

くまだなされていないと思われる.というのもこれまでのシミュレーションは,粒子数が少ない場

合であったため,その違いなど誤差の範囲に隠れてしまっていた可能性があり,よく分からなかっ

たというのが現状であろう.

その意味で,今回紹介したアルゴリズムなどを使えば大規模計算が手軽に実現できるようにな

り,ようや く,これらの本質的な違いを議論できる研究が可能となる時代に入ったと言える.

なお,今回提案したアルゴリズムは,スカラーマシンでの最も威力を発揮するもので,並列計算

には対応してない.並列計算用アルゴリズムの開発はこれからの課題である.
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略語のまとめ

EDMD - Event-Driven型分子動力学法

TSDMD - Time-Step-Driven型分子動力学法

BST - BillarySearchTree(2分探索木)

CちT - CompleteBinaryTree(完全2分探索木)

LCM - LinkedCellMethod

NL- NeigllbotlrList

LMA - LocalMinimaAlgorithm
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DsA -DelayedStateAlgorithm

(E)EPGM - (Extended)ExclusiveParticleGridMethod

DUTC-DynamicalUpperTimeCut10ff
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