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1. はじめに

近年の計算機能力の向上は目を見張るものがあり、現在の家庭用計算機は–世代前
の大型計算機に近い性能を発揮するに至る。 この発展は計算機内部の中央演算装置
(CPU)設計時における微細加工技術、 いわゆるナノスケールプロセッシングの発展に
よるところが大きい 1。 このようにナノスケールは、 近年の工業用デバイス産業にお
いて最重要キーワードの–つであると言える。また同様に、微細観察技術においても
大いなる発展が見られる 2。現在では原子間力顕微鏡や透過型電子顕微鏡などを用い
て、 腐食や疲労、破壊などの現象をナノスケールで確認することが可能である。だが
方、デバイスの微細化がナノスケールに達すると、 Hall-Petch 則 3などに代表され
るマクロスケールモデルが成り立たないことがわかってきた。 この事実は、ナノスケ
-j物質の物性はマクロな視点からの議論だけではなく、 ミクロな視点、つまり原子
レベルからの議論が必須であるということを示唆している。
系のサイズの小ささのため、 ナノスケール系の物性に原子レベルの現象が現れる。

言い換えると、ナノスケール系においては原子レベルの挙動とマクロレベルの挙動の
間に強い相関があるということである。例えば、原子レベルで発生した化学反応の影
響は、マクロレベルでは熱伝播という形で現れる。系のサイズが大きい場合は原子レ
ベルの影響は伝播の過程で平均化されるため、現象が単純化される。それ故、単純な
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形で表されるマクロスケールモデルでも現象を記述することが可能である。しかしナ
ノスケール系では、平均化される前に系全体の現象として現れるため、原子レベルの
影響を無視することができない。ナノスケール系の物理現象を完全に記述するために
は、単純なマクロスケールモデルだけではなく原子レベルにおける解析を併せて行う
必要がある。

ナノスケール物質を解析する方法の–つとして、計算機を用いた原子レベルのシミ
ュレーション解析が挙げられる。計算機シミュレーションを行うことで、原子スケー
ルの現象を短い時間スケールで動的に追うことが可能であり、ナノスケール物質の物
理的性質のメカニズムを解明するための有用な方法となりうる。また、近年の計算機
性能の向上により対象系のサイズ拡大・解析時間の削減がなされたことから、新しい
ナノデバイスの開発や性能予測などに対する強力な手法として期待されている。しか
し計算機性能が向上したとはいえ、 現在の計算機で扱える計算自由度は 1O 億程度で
あり、 ナノスケール系全体を原子描写して取り扱うことは困難である。
上記の問題を解決する方法の–つとして、ハイブリッドシミュレーション法が挙げ
られる 4\tilde 6。ハイブリッドシミュレーション法では、解析対象の系をいくつかの領域に
分割し、 それぞれの領域に適した計算方法、 例えば古典分子動力学計算 $7_{\text{、}}$ タイトバ
インディング計算 $8_{\text{、}}$ 第–原理計算 9などを適用することで、計算精度を保ちつつ計
算速度の向上を実現する。 また、 上記の原子レベルでの解析手法と、連続体近似計算
を接続するハイブリッドシミュレーション法も提案されている 10。
本研究では特に原子 $-$連続体ハイブリッドシミュレーション法に着目する。ハイブ
リッドシミュレーション法で用いられる連続体近似手法は、有限要素法 $11_{\text{、}}$ 準連続体
法 12などがあるが、本研究では Rudd らによって開発された比較的新しい手法である
直視化粒子法 (Coarse-Grained Particle Method) を採用する 13。粗御化粒子法では、
解析する系の内部に仮想的な粒子 (以後 CG粒子と呼ぶ) を導入し、原子変位のフォ
ノンを熱統計平均操作によって $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子の変位にくりこむ (以後 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 変換と呼ぶ) こ

とで CG 粒子同士の相互作用を得る。 CG 変換の過程において、数学的近似はなく第
原理的であることから、粗鋼化粒子法は有限要素法や準連続体法と比較して短波長
の波の記述がよいという特徴を持つ。 また、 CG 変換において幻視化の比率を
$\mathrm{C}\mathrm{G}:\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}=1:1_{\text{、}}$ つまり $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子位置を原子位置と–致させた場合、 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子間ポテン
シャルは自動的にフォノン近似された原子間ポテンシャルと–致するため、古典 MD
法に代表される原子シミュレーションとのハイブリッド化に適している。
粗視化粒子法は原子シミュレーション法とのハイブリッド化に適した手法である
方、 オリジナルの表記では 2つの制限を持つ。 -つは、オリジナルの CG 変換には
原子数規模サイズの対称行列の逆行列計算が含まれるため原子数の 3乗オーダーの
計算が必要であり、サイズの大きいシステムにそのまま適用することが難しいことで
ある。 もう –つは、 CG 変換によって得られる粗視索粒子系 (以下 CG 系と呼ぶ) ポ
テンシャルは $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子の平衡位置からの変位の関数として表されるため、系の移動や
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変形に対応できないことである。本研究では、オリジナルの粗視化粒子法に修正を施
し制限を克服した新しい手法の開発を行う。そして新しい粗視化粒子法と古典分子動
力学法とのハイブリッドシミュレーション法の開発を行う。開発したハイブリッドシ
ミュレーション法を用いた解析例から、計算精度、計算時間の両面からの優位性を議
論する。

2. オリジナル粗視化粒子法
Rudd らによって開発された粗視化粒子法は、原子のフォノンを系に適宜配置した

$\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子に熱統計平均を用いてくりこむことで粗視化を行う手法である。 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 変換す
る過程で全く近似がなく第–原理的であることから、粗視化粒子法は長波長の波だけ
ではなく短波長の波を含む力学特性の記述がよいという特徴を持つ 13。

まず、 原子系における調和近似をした原子系の全エネルギー Eatom を考える。

$E_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}= \sum_{a}^{N_{b\mathrm{m}}}.\sum_{f}^{\alpha \mathrm{c}s}\frac{p_{(a,r)}^{2}}{2m_{\alpha}}+\sum_{a}^{N_{\mathrm{t}\mathrm{o}m}N}.\sum_{\beta}^{\iota \mathrm{n}m}\sum_{r}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}\alpha}\sum_{s}^{\mathrm{C}8}\frac{1}{2}u_{(\alpha,r)}D_{(\alpha,r\lambda(\beta,s)}u_{(\beta,s)}$ (1)

$\text{ここで}u_{(\alpha,r)}\equiv x_{\{\alpha,r)}-x_{(a,r)}^{(0)}\text{と}p_{(\alpha,r)}\text{は},$ $\text{それぞれ原子}\alpha \text{の平衡位置}x_{(\alpha,r)^{\text{からの変位と運}}^{}(0)}$

動量の r 方向成分 (r:x,y,z)を表す。 m\alpha は原子 a の質量、 N。m は原子数、 $D_{(\alpha,r).(\beta,s)}\text{は原}$

子系の動力学マトリクスの成分を表す $14_{\text{。}}$

次に CG 変換を施した CG 系を考える。 CG 変換を行うに際し、他の粗視化手法と
同様に系をいくつかの領域に分割し、各領域に $\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子を設定する。原子系と同様に、

$\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子 $\mathrm{i}$ についての平衡位置 $X(0$からの変位の $\mathrm{r}$ 方向成分を $U_{(i,r)}\equiv X_{(i,r)}-X_{(i.r)^{\text{、}}^{}(0)}$ 速

度を $\dot{U}_{(i,r)}$ と定義する。ここで原子と $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子を結びつける次のような関係を仮定する。

$U_{(i,r)}= \sum_{\alpha}^{N_{*\mathrm{r}\mathrm{m}}}\sum_{s}^{u\cdot \mathrm{s}}f_{\langle\lambda\langle\alpha,s)}i,ru_{(a.s)}$ (2)

$\dot{U}_{(i_{J})}=\sum_{\alpha}^{N_{\mathrm{t}\mathrm{o}m}}..\sum_{s}^{\mathrm{s}\epsilon \mathrm{s}}f_{(i.r).(\alpha.s)}p_{(\alpha,s)}/m_{\alpha}$ (3)

式 (2),(3)中の $f_{(jr),(a.s)}$, は、 原子と $\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子を関係づける 3 $N_{\mathrm{C}\mathrm{O}}\cross 3N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}$ の重みマトリクス

の要素を表す。 $N_{\mathrm{C}\mathrm{G}}$ は $\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子数である。

式 (2),(3)から $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子を固定する束縛 $\Delta$ をデルタ関数を用いて
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$\Delta\equiv\prod_{i}^{h_{\mathrm{C}\mathrm{G}}’}\prod_{r}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}\delta(U_{(i,r)}-\sum_{\alpha}^{N_{*\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}}\sum_{s}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}f_{(i,r),(\alpha,s)}u_{(\alpha,s)})\delta(\dot{U}_{(i,r)^{-}}\sum_{\alpha}^{N_{\mathrm{d}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}\mathrm{a}}\sum_{s}^{\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}f_{(i.r).(a.s)^{\frac{p_{(\alpha.s)}}{m_{\alpha}})}}$ (4)

と定義し、 その束縛を与えたカノニカルアンサンブルを考えることで、 CG 系のエネ
ルギーは次のように定義される。

$E_{\mathrm{C}\mathrm{G}} \equiv\frac{1}{Z}(\prod_{\alpha}^{N_{\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}}.\prod_{r}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\epsilon \mathrm{s}}\int\int du_{(a.r)}dp_{(\alpha},r))E_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}\exp(-\frac{E_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}}{\mathrm{k}_{\mathrm{B}}T})\Delta$ (5)

ここで $\mathrm{Z}$ は $E_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}$の分配関数を表す。 つまり式 (5)は、 原子系の全てのフォノンモード

を考慮したうえで $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子変位を固定した式である。
次に、 重みマトリクス $\mathrm{f}$ について考える。 $\mathrm{f}$ は各 CG 粒子に関係する原子の重みの

合計が 1 になるという条件下で自由に定義できる。 ここでは有限要素法における

$3N_{\mathrm{C}\mathrm{C}}\mathrm{x}3N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}$ の形状マトリクス $\mathrm{N}$ から $\mathrm{f}$ を導く方法を紹介する。 $\mathrm{N}$ を用いた原子と

$\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子の変位の関係式は、次のように表される。

$u_{\langle a,r)}= \sum_{i}^{N_{\mathbb{C}\mathrm{G}^{l}}}\sum_{s}^{\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}[\mathrm{N}^{\mathrm{t}}]_{a,\prime\lambda(i,s)}U_{(i,s)}$ (6)

ここで $\mathrm{t}$ は行列の転置を表す。 式 (2)を式 (6)に代入し両辺左側から $\mathrm{N}$ を乗算すると、
次の関係式が得られる。

$\sum_{\beta}^{N_{*\mathrm{t}\omega \mathrm{m}}}\sum_{s}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\epsilon \mathrm{s}}N_{(i,s),(\beta,s)}u_{(\beta,s)}=\sum_{j}^{N_{\mathrm{C}\mathrm{C}}}\sum_{s}^{\mathrm{a}\mathrm{s}}\sum_{\beta}^{\Phi \mathrm{m}}\sum_{t}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\epsilon \mathrm{s}}[\mathrm{N}\mathrm{N}^{\mathrm{t}}\iota_{i,r),(j,s)}f_{(j,s).(\beta,\mathfrak{l})}u_{(\beta,t)}\mathrm{x}\cdot N.$ $(7\rangle$

Mt は対称行列なので逆行列をもつ。 これより f と N の関係は次のように得られる。

$f_{(i,r).(\alpha,s)}= \sum_{j}^{N_{*\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}^{l}}}\sum_{t}^{\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}[(\mathrm{N}\mathrm{N}_{\mathrm{t}})^{-1}1_{i_{\Gamma}\mathrm{t}\mathrm{r}_{j.\prime})},.N_{(j,t\lambda(\alpha,s)}$ (8)

式 (5)について、 デルタ関数をフーリエ表示に変換し Gauss 積分を施すことにより、

$E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}$は解析的に以下のように導かれる。

$E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}=E_{\mathrm{i}\mathrm{n}\mathrm{t}}+ \frac{1}{2}\sum_{i}^{N_{\mathrm{C}0}}\sum_{j}^{N_{\mathrm{C}\mathrm{Q}l}}\sum_{r}^{\mathrm{x}\epsilon\epsilon \mathrm{a}}\sum_{s}^{\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}(\dot{U}_{(i,r)}M_{(\lambda(j,s)}\dot{U}_{(j,s)}+U_{(i.r)}K_{(i,r\lambda(j.s)}U_{(j.s)})i,r$ $(9\rangle$

ここで $E_{\mathrm{i}\mathrm{n}\mathrm{t}}\equiv 3(N_{\mathrm{a}\iota\circ \mathrm{m}}-N_{\mathrm{C}\mathrm{C}})k_{\mathrm{B}}T$である。式 (9)中の $\mathrm{K}$ と $\mathrm{M}$ はそれぞれ $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系の剛性マト

リクスと質量マトリクスで、 $3N_{\mathrm{C}\mathrm{G}}\mathrm{x}3N_{\mathrm{C}\mathrm{G}}$ の対称マトリクスである。それぞれ f を用い

て次のように表される。

$K_{(i,r),(.j,s)}=\#\mathrm{f}\mathrm{D}^{-1}\mathrm{f}^{1})^{-1}]_{(i,r),(j,s)}$ (10)
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$M_{(i,r),(j,s)}=\#\mathrm{f}\mathrm{m}^{-1}\mathrm{f}^{\mathrm{t}})^{-1}]_{(i,r),(j,s)}$ (11)

式 (11)中の $\mathrm{m}$ は原子系の質量マトリクスで、 3 $N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}\cross 3N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}$ の対角行列である。 $\mathrm{m}$ の対

角要素は $m_{(\alpha,r),(a,r)}=m_{a}$ で、 それ以外の要素は $0$ となる。 式 (9)の第 2項には温度 $T$ は

含まれていない。それは式 (5)からの変換の過程で温度の項が解析的に消えたためであ
り、 式 (9)には原子系のフォノンモードを通して有限温度の効果が含まれている。

$\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子 $\mathrm{i}$ の運動量を

$P_{1t,r)} \equiv\frac{\partial E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}}{\partial\dot{U}_{\{l,r)}}=\sum_{j}^{N_{\mathrm{C}\mathrm{O}}}\sum_{s}^{\mathrm{a})(\epsilon \mathrm{s}}M_{(i,r\#(j,s)}\dot{U}_{(j.s)}$ (12)

と定義すると、 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系のハミルトニアン $H_{\mathrm{C}\mathrm{G}}\equiv E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}-E_{\mathrm{i}\mathrm{n}\mathrm{t}}$ は次のようになる。

$H_{\mathrm{C}\mathrm{G}}= \frac{1}{2}\sum_{i}^{N_{(\mathrm{o}}}..\sum_{j}^{N_{\mathrm{c}\cdot(j}\mathrm{a}}’\sum_{r}^{\epsilon s\mathrm{a}}‘\sum_{s}^{\mathrm{x}\epsilon \mathrm{s}}(P_{(i,r)}[\mathrm{M}^{-1}]_{j,r\downarrow(j}.{}_{s)}P_{(j,s)}+U_{(i.r)}K_{(\iota’,r\lambda \mathrm{t}j,s)}U_{(j_{s})},)$ (13)

式 (10)から、 K を求めるには D-1の計算が必要となるが、 周期境界条件または自由境
界条件を課した系では Dは固有値にゼロを含むために逆行列を持たない。この問題を
避けるために、例えば $\mathrm{D}$の対角要素に微少値 $\chi$ を加えて逆行列演算を可能にするとい
う方法がある。

$K_{(i,r\}(j,s)}= \#\mathrm{f}(\mathrm{D}+\chi \mathrm{I})^{-\iota}\mathrm{f}^{\mathrm{t}}\int^{1}]_{i,r),(j,s)}$ (14)

ここで I は $3N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\text{。}\mathrm{m}}\cross 3N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\text{。}\mathrm{m}}$の単位行列を表す。その他、 原子を–つ選び位置を固定する

等の方法もあるが、本研究では前者の方法を選択し、剛性マトリクスの計算には式 (14)
を用いている。
原子系のフォノンモードを統計的にくりこむことによって $\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子の変位を定義し

た結果、 CG 粒子間相互作用は長距離となる。隣接原子のみと相互作用する系、 例え
ばバネモデルなどに対して $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系への変換を施した場合でも、やはり $C\mathrm{G}$ 粒子間相互

作用は長距離となる。 1次元ばねモデルについてのフォノン分散解析と弾性波伝播解
析の結果、粗視化粒子法は有限要素法よりもよい結果が得られている 13。これはフォ
ノンモードを全て取り入れることに関係する $\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子間の長距離相互作用が重要であ
ることを示している。

3. 粗視化粒子法の修正とハイブリッド化
本章では始めにオリジナル粗視化粒子法の制限を克服するための修正法を示し、次
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に修正された粗掴化粒子法と古典分子動力学法とのハイブリッド化について説明す
る。

3.1. 粗視化粒子法の修正
前章で示したオリジナルの粗感化粒子法には、現実的な系に適用するうえで 2つの

制限がある。-つは、$\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系の剛性マトリクス式 (14)中に含まれる動力学マトリクス $\mathrm{D}$

の逆行列計算は $o(N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}3)$の計算コストがかかるため、原子数の大きな系に対して粗電

化粒子法を適用することが難しいことである。 $\mathrm{D}$の逆行列計算にかかる計算コストを
削減する方法として、ここでは $\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子間ポテンシャルにカットオフ距離を導入する。
この方法では、系全体に対して $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 変換を行わず、代わりにカットオフ距離に応じた
サイズのスーパーセルを考え (以後は仮想系と呼ぶ) 、

$\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子間相互作用をカットオ
フ距離内に限定する。設定した仮想系に対して $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 変換を行い仮想系の剛性マトリク
ス値のテーブルを作成し、得られた剛性マトリクスをオリジナル系に適用する、 とい

う手順を踏む。仮想系に含まれる原子数はオリジナルの系の原子数に比べて格段に少
ないため、計算コストを大幅に削減することが可能となる。カットオフ距離を導入す
ることで計算精度の低下が見られるが、仮想系のサイズの拡大とともに計算精度は向
上するので、計算精度と計算速度のバランスを考えて仮想系のサイズを決定するとよ
い。

もう –つの制限は、 オリジナル粗視化粒子法における $C\mathrm{G}$ 県ハミルトニアンは CG
粒子変位を変数とする関数であるため、平衡位置自身が変化するような大規模変形を
表すことができないことである。 ここでは、 CG ポテンシャル (式 (13)第 2項) に含

まれる変数を $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子変位ベクトル $U_{(i.r|}\equiv X_{(i,,.)}-X_{(i.,.)}(0)$から $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子相対位置ベクト

ル $R_{(i,j\}r}\equiv X_{(j,r)}-X_{(i.r)}$へ変換することで、 この制限の克服を試みる。 原子系を成す動

力学マトリクス $\mathrm{D}$は原子間ポテンシャルから得られる。 $\mathrm{D}$ には、任意の行の要素の和
は $0$ で、 特に対角要素以外の要素の和が対角要素に $-1$ を乗算した値と–致する、 つ

ま $\text{り}$

. $D_{(a.r),(\alpha,s)}=- \sum_{\beta\neq\alpha}D_{(\alpha,r\}.(\beta,s)}$. となる性質がある。そして、式 (14)から得られる $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系の

剛性マトリクス K についても原子系と同様の性質、 つまり

$K_{(i,r),(i,s\}}=- \sum_{j*i}K_{(j,r\rangle.(j,s1}$
$(15\rangle$

という性質がある。 これは、 系の平行移動を意味するベクトル $\mathrm{C}$ を考えると、 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒
子変位が $\mathrm{U}$ の時の CG 系ポテンシャルの値と、 CG 粒子変位 $\mathrm{U}$ に $\mathrm{C}$ を付与した時の
$\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系ポテンシャルの値が–致することを意味する :
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$E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}$

pot
$= \frac{1}{2}\sum_{i}^{N_{\mathrm{C}\mathrm{C}\prime}}\sum_{j}^{N_{\mathrm{C}\circ \mathrm{a}}}\sum_{r}^{)\zeta \mathrm{e}\mathrm{s}}\sum_{s}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}U_{(i.r)}K_{(i,r),(_{j,S})}\prime U_{(j,s)}$

$= \frac{1}{2}\sum_{i}^{N_{\mathrm{C}\mathrm{G}}N}\sum_{j}^{((\mathrm{i}}.\sum_{r}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{o}\epsilon}\sum_{s}^{\mathrm{a}\mathrm{x}*\mathrm{s}}(U_{(i_{\}r)}+C_{r})K_{(i,r),(j,s)}(U_{(j,s\rangle}+C_{s})$

(16)

式 (16)を用いると、 CG 系ポテンシャルは次のように変形できる。

$E_{\mathrm{c}\mathrm{c}^{\mathrm{p}\mathrm{o}\mathrm{t}}}=- \sum_{i}^{NN}\sum_{\dot{\text{ノ}}\neq i}^{\alpha j}\sum_{r}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\epsilon*}\sum_{s}^{*\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}(\mathrm{c}\mathrm{C}\mathrm{k}_{(i,r)(j,s)}R_{(i,j).r}-R_{(i,j),r}((0)\langle 0$

)$)R_{(i,j\lambda}-sR_{(i,j)_{S}}$

, (17)

ここで $R_{(i.j),r}(0)$は平衡状態における $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子相対位置ベクトル値を表す。式 (17)より、

変数変換を行った $E_{\mathrm{c}\mathrm{c}^{\mu \mathrm{t}}}$ は $R_{(t,j),r}$ の関数となり、 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系の移動や線形の範囲内での系の

膨張を扱うことが可能となる。

仮想系の剛性マトリクスを計算する際、周期境界条件を用いてバルク系を仮定する。
それ故、表面 (系内部の空洞なども含む) を持つ系に対して得られた仮想系の剛性マ
トリクスを適用すると、 表面から非物理的な破壊が生じるなどの不具合が発生する。
表面に配置された粒子には、粒子を固定するべき 「梁」 の役割を持つ粒子が存在しな
いため、表面付近の粒子面が滑る方向にエネルギーが低い状態がある。これが表面粒
子が崩れる原因となっている。この問題を解決するため、系の局所的回転角度を動的
に計算し、系のポテンシャル計算の際に回転補正を行うことを考える。 局所的回転補
正を導入することで、表面粒子面の滑りを防ぐ効果が期待できる。 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子 $i_{\text{、}}i$ を含
む局所的領域の角度を初期の参照軸に回転して戻すための回転行列を $\mathrm{Q}^{(i,j)}$ とすると、

回転補正後の $\mathrm{C}\mathrm{G}$粒子 $i$ , $i$ 間距離 $R_{(i,j),r}’$ は $R_{(i,j),r}’\equiv Q^{(i,j)}r,sR_{(i_{\dot{\ovalbox{\tt\small REJECT}}}).s}\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}$

, と記述できる。 これ

より局所的回転補正を導入した $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系ポテンシャルは

$E_{\mathrm{c}\mathrm{c}^{\propto)}}|=- \sum_{j}^{N_{\mathrm{C}(j}N}\sum_{j\cdot i}^{\mathrm{c}\mathrm{c}^{\backslash \mathrm{a}},}\sum_{r}^{\mathrm{x}\epsilon \mathrm{s}}\sum_{s}^{\mathrm{a}\mathrm{x}*\mathrm{s}}(R_{(i,j)r}’-R_{(i_{\dot{\text{ノ}}}).r},(0))\kappa_{(i,\downarrow(j,s)}(’.(0))R_{(i,j)_{S}}^{t},-R_{\{i,\dot{\text{ノ}})_{S}}$

, (18)

となる。

以上の修正により、オリジナル粗視化粒子法では扱いが難しいサイズの系に対して
も適用可能となる。 図 1は、 サイズ (x,y)\sim (1400, $1200\rangle \mathrm{A}_{\text{、}^{。}}$ 粒子数 128164個からなる
中央部に切り欠きを含む 2次元アルゴン系に対し、横方向に微小な引張応力を与え構

造緩和を行った時の $\mathrm{x}\mathrm{x}$ 方向の内部応力分布 $\sigma_{\mathrm{A}\mathrm{v}}$ と、粗視化比率 $C\mathrm{G}:\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}=1:36$ の CG

変換を施した系に対し同様の処置を行った時の内部応力分布を比較した結果である。
CG 系の結果は、応力が集中する切り欠き先端部を含め原子系の結果とよい–致を見
せていることがわかる。 また構造緩和に必要とする計算時間を比較すると、 CG 系は
原子系に比べ約 60倍の計算速度向上が見られた。 これより、 修正を行った粗視化粒

52



原子系

$\mathrm{y}$

$\mathrm{L}\mathrm{x}$ 0.0 $..-:.:::_{-}^{^{\circ_{\mathrm{x}\mathrm{x}}}}--’..\cdot.(\mathrm{N}l\mathrm{m})$

$- 0.25$

図 1: 切り欠き系に対し $\mathrm{x}$方向に 1%引き延ばした時の応力分布。系
のサイズは (x,y)\sim$(1400,1200)$A で、 切り欠きのサイズは幅 $30\mathrm{A}_{\text{、}}$ 深
さ $900\mathrm{A}$。原子系での原子数は 128164個、 $C\mathrm{G}$ 系での $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子数は
3555個。

子法は計算精度と計算速度を両立できることが示された。

3.2. 粗視化粒子 $-$分子動力学ハイブリッド化

粗視化粒子法において原子位置に CG 粒子を配置する、 つまり注視化比率を
$C\mathrm{G}:\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}=1:1$ にすると、 得られる剛性マトリクスは原子系の動力学マトリクスと完
全に–致する。それ故に、 CG 系と原子系との接続は非常に容易である。そこで最初
に、解析を行う系に対し $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子を定義する。その際、原子レベルの解析を行いたい
領域を選択し、 クラスター領域と定義する。 クラスター領域とその周辺においては、
粗視化比率を $\mathrm{C}\mathrm{G}:\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}=1:1$ とし $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子位置と原子位置を–致させる。 今、 いくつ

かのクラスター領域を含んだ $C\mathrm{G}$ 系、つまり粗視化粒子/分子動力学ハイブリッド系の

ハミルトニアン $H(\mathrm{r}_{*1\dagger},\mathrm{p}_{\mathrm{a}11})$ を次のように定義する。

$H(\mathrm{r}_{\mathrm{a}11},\mathrm{p}_{\mathrm{a}11})\equiv H_{\mathrm{C}\mathrm{O}}^{*\}8\mathrm{t}\cdot \mathrm{m}}(\mathrm{r}_{\mathrm{d}1},\mathrm{p}_{\mathrm{a}\mathrm{l}1})$

$+ \sum_{\mathrm{d}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\sigma}\{E_{\mathrm{M}\mathrm{D}}^{\mathrm{c}\mathrm{l}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}_{\mathrm{G}}\mathrm{r}}(\mathrm{r}_{\mathrm{c}\mathrm{l}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{c}\mathrm{r}})-E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{c}1\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}}(\mathrm{r}_{\mathrm{c}1\iota \mathrm{r}\mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}})\}$

(19)

ここで” $\mathrm{P}_{*11}$ はそれぞれ系全体の粒子位置ベクトルと運動量ベクトル、 $\mathrm{r}_{\mathrm{d}\mathrm{u}\epsilon \mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}}$ ,

$\mathrm{P}_{\mathrm{c}\mathrm{l}\mathrm{u}\mathrm{s}\downarrow \mathrm{S}\mathrm{f}}$はそれぞれクラスター領域の粒子位置ベクトルと運動量ベクトルを表す。
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$H_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{s}\mathrm{y}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{e}\mathrm{m}}\equiv E_{\mathrm{k}\mathrm{i}\mathfrak{n}}(\mathrm{p}_{\mathrm{a}11})+E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{s}\mathrm{y}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{e}\mathfrak{m}}(\mathrm{r}_{\mathrm{a}11})$ は系全体の CG ハミルトニアンで、 $E_{\mathrm{k}\mathrm{i}\mathrm{n}}$ は系の運動エネ

ルギー、 ECsyGstem は系全体の CG ポテンシャルエネルギーである。 $E_{\mathrm{M}\mathrm{D}}^{\mathrm{c}\mathrm{l}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{e}\mathrm{r}_{\text{、}}}$ $\mathrm{E}_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{d}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{e}\mathrm{r}}\text{はそれ}$

ぞれクラスター領域の原子系ポテンシャルエネルギーと $\mathrm{C}\mathrm{G}$ ポテンシャルエネルギー
を表す。以後、原子系ポテンシャルを用いて解析する原子クラスターを $\mathrm{M}\mathrm{D}$ クラスタ

$-\text{、}\mathrm{C}\mathrm{G}$ ポテンシャルを用いて解析する原子クラスターを $\mathrm{C}\mathrm{G}$ クラスターとする。 式
(19)の第 2項は、CG 系の–部を原子系にするためのエネルギー補正項となる。式 (19)
より、 クラスター内部に属する粒子同士の相互作用は E鑑 t$\circ$r

、 クラスター外部に属す
る粒子同士の相互作用、クラスター内部に属する粒子とクラスター外部に属する粒子

との相互作用は $\mathrm{E}_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{8\Psi 1\mathrm{e}\mathrm{m}}$ にて表される。

しかし式 (19)をそのまま用いると、 本来バルク中に属するクラスター領域をそのま
まの状態で計算するためクラスター表面において表面効果が生じ、クラスター領域の
接続部付近で CG 領域との不整合が発生してしまう。 この問題を防ぐため、尾形によ
って開発された buffered.cluster 法を用いる 16。 buffered-cluster 法では、 クラスタ
ー表面に発生する表面効果を最小化するため、 式 (19)第 2項の計算の際にクラスター
の周囲に仮想粒子 (以下 buffer 粒子と呼ぶ) を配置する。 buffer 粒子を考慮したと
きのハイブリッド系ハミルトニアンは次のようになる。

$H(\mathrm{r}_{\mathrm{a}11},\mathrm{p}_{\mathrm{a}11})\equiv H_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{S)}\alpha\epsilon \mathrm{m}(\mathrm{r}_{\mathrm{a}11},\bm{1}_{\mathrm{a}11})$

$+ \sum_{\mathrm{c}11\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}\mathrm{r}}\{E_{\mathrm{b}\mathbb{I})}^{\mathrm{d}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}*r(\mathrm{r}_{\mathrm{d}\mathrm{u}s\mathrm{t}\mathrm{e}\mathrm{r}},\mathrm{r}_{\mathrm{b}\mathrm{u}\mathrm{f}\mathrm{f}\mathrm{e}\mathrm{r}}^{\mathrm{m}})-E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{d}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}}(\mathrm{r}_{\mathrm{d}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}},\mathrm{r}_{\mathrm{b}\mathrm{u}\mathrm{f}\mathrm{f}\cdot \mathrm{r}}^{\mathrm{C}\mathrm{G})\}}}$

(20)

ここで $\mathrm{r}_{\mathrm{b}\mathrm{u}\mathrm{f}\mathrm{f}\mathrm{e}\mathrm{r}^{\text{、}}^{}\mathrm{M}\mathrm{D}}\mathrm{r}_{\mathrm{b}\mathrm{u}\Uparrow\dot{\cdot}\Gamma}^{\mathrm{c}\mathrm{c}}$はそれぞれ原子系と $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 系の buffer粒子位置ベクトルを表す。

4. 粗鹸化粒子 $-$分子動力学ハイブリッドシミュレーション法

の応用例

前章で提案した直視化粒子-分子動力学ハイブリッド化法の応用として、 アルゴン
薄板の弾性波伝播解析を行う。 弾性波伝播解析を行うため、 サイズ
$(\mathrm{x},\mathrm{y},\mathrm{z})\sim(110,55,16)\mathrm{A}_{\text{、}^{}l}$ 原子数 2000個のアルゴン薄板系を準備する。板の片面から約
$30\mathrm{A}^{\mathrm{Q}}$ の領域を原子クラスター領域とし、 残りを $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 領域とする。 $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 領域において、
$\mathrm{C}\mathrm{G}$ 領域と原子クラスターの境界 (以後 $\mathrm{C}\mathrm{G}/\mathrm{M}\mathrm{D}$ 境界と呼ぶ) から約 $20\mathrm{A}$ の領域は粗
粉化比率 $\mathrm{C}\mathrm{G}:\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}=1:1_{\text{、}}$ つまり $\mathrm{C}\mathrm{G}$ 粒子と原子を–致させ、 残りの領域については
粗視化比率 $\mathrm{C}\mathrm{G}:\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}=1:4$ とする。この結果、原子クラスター領域の原子数は 888個、
$\mathrm{C}\mathrm{G}$ 領域の粒子数は 882個月なり、 ハイブリッド系に含まれる総粒子数は 1770個と
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図 2:3 次元アルゴン薄板の弾性波伝播解析 (弾性波発生から
$4\mathrm{p}\mathrm{s}.6\mathrm{p}\mathrm{s}.8\mathrm{p}\mathrm{s}$ 後)。右列は粗視化粒子-分子動力学ハイブリッド化法を用い
て解析した結果で、 左列は通常の分子動力学法を用いて解析した結果を
表す。ハイブリッド系中の細い破線は右から粗視化比率変化面、 $\mathrm{C}\mathrm{G}/\mathrm{M}\mathrm{D}$

境界を表す。 粒子の色は局所粒子数密度、系中の太い破線は弾性波の先
端部を表す。

なる。 次に yz 面中央部に微小変位を与え、 発生した弾性波の振る舞いを粗視化粒子-
分子動力学ハイブリッド化法を用いて観察する。薄板中の弾性波の記述には、各粒子
の初期位置からの距離

$)\phi’ 1\equiv|\mathrm{r}_{i}-\mathrm{r}_{f}^{(0)}|$ (21)

を用いる。 また系全体を原子で扱った通常の原子系についても同様の解析を行い、 ハ

イブリッド系と原子系の弾性波伝播の比較を行う。
図 2に、 弾性波発生後 $4\mathrm{p}\mathrm{s},6\mathrm{p}\mathrm{s},8\mathrm{p}\mathrm{s}$ の弾性波伝播のスナップショットを示す。ハイ

55



ブリッド系の図中の細い破線は $C\mathrm{G}/\mathrm{M}\mathrm{D}$ 境界を表す。原子系の図中の破線は、ハイブ
リッド系における $\mathrm{C}\mathrm{G}/\mathrm{M}\mathrm{D}$ 境界と内部で面戸化比率が変化する境界、それぞれに対応
する位置を表す。血中の太い破線は進行する弾性波の先頭を表す。結果より、ハイブ
リッド系の弾性波は $C\mathrm{G}/\mathrm{M}\mathrm{D}$ 境界、粗視化比率が変化する境界においても弾性波に不
可解な事象は見られず、原子系のそれとほぼ–致していることがわかる。計算速度に
ついては、本解析において原子系とハイブリッド系でほとんど違いが見られなかった。
本解析の粗漏化領域における粗病識比率が $\mathrm{C}\mathrm{G}:\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}=1:4$ と小さかったことに加え、
系全体に対してクラスター領域が占める割合が大きいことから、ハイブリッドシミュ
レーション法におけるクラスター領域の計算重複、buffer原子の余剰計算の影響が大
きくなったことが原因と思われる。よって、心計化比率の拡大、 クラスター領域の適
切な選択を行うことにより計算速度の向上が期待できる。

5. まとめ
本研究では、新しい粗豪化法の–つである粗智慮粒子法について、応用性を高める
ための修正を行った。オリジナルの粗視化粒子法には、計算時間過多、平行移動不可
という 2つの問題があった。計算時間の問題に対しては、仮想系の導入によるカット
オフ距離を設定することで計算時間を大幅に削減することができた。平行移動の問題
に対しては、 幻視化粒子ポテンシャルの変数を幻視化点の平衡状態からの変位から、
粗視化点間距離に変換することで解決した。仮想系の導入により表面を持つ系が非物
理的な破壊を起こすという新たな問題が発生したが、 これに対しては局所的回転補正
を粗視化ポテンシャルに導入することで解決した。これらの修正を施した修正粗視化
粒子法について、 2次元アルゴン系を用いて計算精度の検証を行った結果、 内部応力
解析では計算精度の保持を確認できたと同時に、 計算速度の大幅な向上が見られた。
次に、 修正粗視化粒子法と原子系とを接続した粗視化粒子-分子動力学ハイブリッ
ドシミュレーション法の開発を行った。ハイブリッド化には buffered-cluster 法を用
いた。 計算精度検証の結果、固視化粒子系-原子系接続境界、粗視化比率変化境界と
もに精度が保たれていることを確認した。 開発した粗油化粒子・分子動力学ハイブリ
ッド化法の応用例として、アルゴン薄板系における弾性波の伝播解析を行った。原子
クラスター領域で発生した弾性波が、粗訓化粒子系-原子系接続境界、着着化比率変
化境界を問題なく伝播することが確認できた。 また、 原子系の結果と比較した結果、
よい精度で伝播していることがわかった。
今回の研究によって、粗視化粒子 $-$分子動力学ハイブリッドシミュレーション法の

大きな汎用性を示すことができた。ハイブリッドシミュレーション法を用いた今後の
発展として、材料設計への応用、原子スケールから見た材料の破壊現象の機構解明な
どが挙げられる。 また、本手法と流体理論との接続を行うことで、実機環境により近
い環境を模擬したシミュレーションが可能となり、実用材料開発において産業界に大
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きな貢献ができると期待される。
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