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はじめに

　近年、原子分子等の微小な世界の現象を人
類の技術に利用するナノテクノロジーが急速
に発展してきている。特に、カーボンナノチ
ューブ（以降、ナノチューブ）及びカーボン
フラーレン類（以降、フラーレン）はナノテ
クノロジの基本材であり、従来の材料にはな
い多くの優れた性質を持ち、多彩な応用分野
があることが分かってきた。
　ナノチューブ及びフラーレン類の研究開発
には様々なアプローチが取り組まれている
が、これらの構造安定、電子状態の性質が実
験に先駆けて理論で解明された経緯から、こ
の分野では計算機科学手法が威力を発揮して
いる。
　我々は、世界最大、最速の地球シミュレー
タを利用して、大規模並列シミュレーション
ソフトウエアを開発し、カーボン類の熱・機
械基本特性、熱安定性、新素材開発などを評
価するナノシミュレーションを実施した。こ
れまで、いくつかユニークな結果を得ること
ができたのでここに紹介する。
Keywords：地球シミュレータ、大規模並列
シミュレーション、カーボンナノチューブ

１．導入

　ナノチューブやフラーレンを使った、電解
放出、水素吸蔵、カーボン結合などの多くの

応用例が報告されており、ナノ炭素材は新し
い時代を築く技術であると期待されている。
　しかし、これらのテクノロジを効果的に産
業に導入するためには、計算機シミュレーショ
ンによる詳細な設計が必要となる。
　我々は地球シミュレータ向けに分子動力学
量子計算並列ソフトウエアを開発した。このソ
フトウエアは原子群が非対称に配置されても
大規模なシミュレーションに適しており、地
球シミュレータで高速及び大規模シミュレー
ションに適している。現在、量子現象を扱え
る大規模シミュレーションは、１０の４乗ほど
の多量の粒子（原子）系の振る舞いを把握す
ることができる性能を有している。
　最近の研究として、ナノチューブの熱伝導 （1）、
ピーポッド （3，4）（ナノチューブの中空部にフラ
ーレンを内包させたもので、その形がソラマ
メ煮に似ていることからこの英語名がつい
た）の形成プロセス、高温下のスーパーダイ
ヤモンド構造の安定性 （1）、マッカイ構造の硬
さ （2）、ナノダイヤモンドの創製 （5，6）などのテー
マを実施した。
　我々の目的は、ナノスケールにおける物理
現象、ナノ炭素類の特性の解釈を明確化して、
大規模シミュレーションを用いてナノ構造か
ら新材料をデザインする指導原理を確立する
ことである。
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２．研究活動

　ナノチューブの大規模シミュレーション研
究を地球シミュレータで実施するにあたり、
我々は「カーボンナノチューブ　シミュレー
ション研究会」なるコンソーシャムを実験、
理論、計算機技術の専門家と組織して、意見
交換をしながら、研究を進めている。主なメン
バーは、遠藤ファイバー、遠藤電池で有名な
遠藤守信教授（信州大学）、理論のパイオニア
斎藤理一郎教授（東北大学）、斎藤晋教授（東
京工業大学）、フラーレンの存在を実験に先駆
け理論で予測した大澤映二先生（豊橋技大名
誉教授）、ナノチューブの物理では世界的権威
トマネク教授（米国ミシガン州立大）といっ
たカーボンナノチューブ及びフラーレン分野
では世界をリードしている研究者から成り立
ち、重要なテーマを議論しながら選び、その
大規模シミュレーションを地球シミュレータ
を利用して進めている。このうちRISTは主
に、大規模シミュレーション等に係わる計算
科学の役目を担い、地球シミュレータを十二
分に発揮する高度な並列ソフトウエアの開発
を行っている。

３．研究内容

３．１　熱伝導のシミュレーション （1）

　はじめに、計算手法を簡単に述べる。
　強結合分子動力学（以降、MD）シミュレー
ションは原子レベルの構造体の動的振る舞い
を研究するのに適している。４つの原子の軌
道（s，px，py，pz）を基底に電子波動の計
算も行い、近接原子と相互作用するモデルで
ある。計算量を軽減するために炭素系に特化
しており、局所密度近似して得たグラファイ
トシート、バルクダイヤモンド、２炭素原子
などの電子構造を大局的に再現するようにパ
ラメータを導入していて、計算の高速化が図
られている。
　原子に作用する力を決めるアルゴリズム
は、粒子ごとに独立に電荷密度を求めること

ができるため、並列計算に対して高い適応性
があり、この実装は大規模並列シミュレーシ
ョンを行うMD計算性能に強力な優位性を与
えている。
　ダイヤモンドは強固なsp3ボンドを持つた
めに、高い熱伝導率をもつ物質のひとつであ
る。ダイヤモンドの熱伝導率は３３２０［W/m．K］
であり、銅にくらべて約８倍高いため、更に
強固なsp2ボンドにより結合するナノチュー
ブは、非常に高い熱伝導率が期待されている。
しかし、実験でこの値を調べることは、ナノ
スケールの実験となるゆえに、技術的に難し
く、またその精度も問題となる。そこで、我々
は理論的に熱伝導の大規模シミュレーション
を通じて求め、産業界、科学界の標準的な値
を提供することにした。従来のシミュレーショ
ンでは原子数はたかだか数百から千程度であ
ったが、我々は最大４万粒子のナノチューブ
の熱伝導について大規模シミュレーションに
より求めた。

　シミュレーションの結果、数百ナノメート
ルのナノチューブの熱伝導率は長さ依存性が
あることが分かった。熱伝導は熱を運ぶ格子
振動が散乱せずに進める距離（平均自由行程）

図（1）　ナノチューブの熱伝導率の長さ依存性
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に支配されるが、ナノチューブの平均自由行
程が長いために、試料の長さに熱伝導率が依
存していると考えられる。しかしその依存性
は３次元構造のものとは大きく異なり、図
（１）では１次元的なべき乗を示すことがナノ
チューブの特徴と言える。今後、熱伝導のナ
ノチューブ構造がもつ螺旋度に対する依存
性、温度依存性、同位体効果などさらに評価
を進め、高い熱伝導率をもつナノチューブの
発見とメカニズム研究を進めている。

３．２　スーパーダイヤモンドの安定化のシミュ

レーション （１）

　スーパーダイヤモンド構想の安定性に関し
て大規模シミュレーションを行った。この構
造は、ダイヤモンド構造の格子間をカーボン
ナノチューブ結んでいて、ナノチューブの原
子溶接構造体といえる。sp2ボンドの高い構造
的安定性から考えて、ダイヤモンド構造は非
常に硬いと予想できる。我々は融点から沸点
までの詳細な力学特性の研究を行った。
　シミュレーションはマクスウェル分布に基
づいたランダムな原子速度を与えた後、徐々に
温度を上昇させた。シミュレーションの結果、
スーパーダイヤモンドはフラーレンの融点よ
り高い３０００K以上でも安定性を保った。この様
な熱に強いナノ構造体の研究も進めている。
（図（２）参照）

３．３　ジャングルジム構造 （２）

　スーパーダイヤモンド構造がナノチューブ
の原子溶接ならば、ジャングルジム構造はフ
ラーレンの原子溶接構造体である。
　正のガウス曲率を持ったsp2ボンドのカー
ボン構造体の研究例は幾つかあるが、負のガ
ウス曲率をもった（ジュバルタイツ）ものは
ほとんどない。なぜなら、現実に作り上げる
ことが困難であったからである。
　しかし最近、ジュバルタイツの研究が進み、
正のガウス曲率がクラスター構造を作り易い
一方、ジュバルタイツは３次元構造を作り易
いことが分かり、顕著な性質も得られてきた。
第一原理計算により、図（３）の様なジャングル
ジム構造の性質は、硬さがダイヤモンドの
２５％、重さが２０％、そしてバンドギャップが
０．５eVと半導体的であることが示された。硬
く、軽く、電気を流すことができることから、
電子デバイスとしての応用が期待できる。

図（２）　３０００Ｋのダイヤモンド構造

３．４　ピーポット生成過程のシミュレーショ

ン （3，4）

　ナノチューブの中心の中空部にフラーレン
が入ったピーポッドに対して、安定性のシミ
ュレーションを行った。初期状態では、ナノ
チューブには欠陥があり、端は開いたままの
状態とした。９個のフラーレンが１２nmのナ
ノチューブの中で１５ps（ピコ秒間）運動する

図（３）　ジャングルジム構造
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様子を観察した。この間、フラーレンは欠陥、
ナノチューブの端に近づいても外部には出て
行かず、ナノチューブも破壊されないことが
示させた。このシミュレーションの結果は、
ナノリアクター（ナノスケールの化学反応器）
に役立つと期待できる。（図（４）参照）

４．コードの性能最適化 （1）

　地球シミュレータは、世界で最高速並列計
算機であり、各ノードは８ギガフロップス（１
秒間に８０億回の計算処理）の演算性能をもつ
８つのベクトルプロセッサから構成され、１６
ギガバイトの分散共有メモリを持つ。トータ
ルプロセッサ数は５１２０で、約４０テラフロップ
ス（１秒間に４０兆回の計算）の演算性能と１０
テラバイトの主記憶量を誇る。
　RISTは数年前から、東大計算機センタの超
並列計算機SR8000を利用して大規模シミュ
レーション研究を進め、数１００並列までは良好
な性能が得られていた。そこで地球シミュレー
タでは、数１０００並列で性能が得られるように
９９．９％以上の並列化効率と高いベクトル性能
を目標に大規模ソフトウエアの開発を行った。
　大規模シミュレーションでは、原子数４．８
万、１万ステップのナノチューブ熱伝導の計
算により性能を測定した。最終的に４３５ノード
（３４８０プロセッサ）を使い７．０５テラフロップス
のトータル性能が得られた。これは４３５ノード
を使った地球シミュレータの最高演算速度の
２５．３％に達する。この４．８万粒子、１万ステッ
プの計算量は８９ペタフロップ（８９京回の計算
量）に相当し、４３５ノードを使った場合約３．５
時間で計算可能となる。（図（６）参照）

３．５　ナノダイヤ創製 （5，6）

　ナノダイヤモンドは、小さく、硬く、安定
であることから吹き付け剤、ナノ研磨などに
役立つと期待されている。ナノダイヤは環境
の違いにより表面が丸みを帯びた構造体に変
化することが分かってきた。しかしそのメカ
ニズムは良く分かっていない。原型を保つた
めには、�高圧力下である、�低圧力下では
水素原子があること、などが有力とされてい
たが、これら以外の条件下でも安定であるこ
とが最近、確認された。我々は、電荷に着目
し、第一原理計算を行い、電子注入によりナ
ノダイヤが原型をとどめることをしました。
この結果は、圧力、水素原子に無関係であり、
実験事実を再現している。（図（５）参照）

図（４）　１５ps後のピーポットの構造

図（５）　再結合によるオニオン構造 図（６）　地球シミュレータ上での演算速度
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５．まとめ

　我々は世界最高性能の地球シミュレータを
用いて、カーボンナノチューブ、フラーレン
に関する特性推定、及び新物質創製の大規模
シミュレーションを世界最初に行い、また世
界最高速の演算速度で大規模シミュレーショ
ンを実施し、計算科学により新物質設計、評
価が可能なことを示すことができた。今後は、
こうした研究テーマを広げ、厳しい国際競争
にある我が国のナノ、バイオ分野に戦略的優
位性の優位性を保つために、大規模シミュレー
ション技術を確立したい。また、物理学、化
学及び計算科学、大学、企業など、いろいろ
な分野や組織間の垣根を越えた新しい形の研
究スタイルの実験モデルを作って行きたい。
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