
スーパーコンピューティングニュース� Vol.�21,�Special�Issue�1,��2019-  5  -



スーパーコンピューティングニュース� Vol.�21,�Special�Issue�1,��2019-  6  -



π

κ

低分解能 
実験構造 高分解能構造 

(天然構造) 

自
由

エ
ネ

ル
ギ

ー
 

構
造

精
密

化
の

サ
イ

ク
ル

 

初期構造選択と 
短時間MD 

による構造探索 

初期構造選択と 
短時間MD 

による構造探索 

初期構造選択と 
短時間MD 

による構造探索 

確率分布 

1 サイクル目 
 → ΔI1を計算 

2サイクル目  
→ ΔI2を計算 

Nサイクル目 → ΔINを計

シミュレーションと実験値の 
誤差が小さくなる様に 

構造探索(修正)していくことで 
散乱強度を再現する 

高分解能の天然構造を復元 

3サイクル目  
→ ΔI3を計算 

誤差: ΔI = | Iobs - IMD 
 (シミュレーションと実験値の差

誤差:大 誤差:小

←
Δ
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(ΔI1 >ΔI2 >ΔI3 > … >ΔIN)
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