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 本稿は 2022 年 S1 タームに実施された大学院工学系研究科電気系工学専攻修士実験「MPI に

よる並列プログラミング入門 」について紹介する。修士実験は同専攻の修士課程（1年）の学

生が 2人または 3人が 1 組となって，1 ターム（約 2ヶ月）のうちに，各教員が提供する課題

に基づき実習を行うもので，原則として受講者の専門とは異なる分野の課題を選択することと

なっている。 

 科学技術シミュレーションにおいて大規模並列システムが広く使用されるようになったが，

そのためには，並列計算プログラミングに関する知識と経験が必須である。本実験では，分散

並列システムにおいて広く使用されている MPI（Message Passing Interface）による並列プロ

グラミングについて講義，実習を行う。実習では情報基盤センターの Wisteria/BDEC-01 スーパ

ーコンピュータのシミュレーションノード群（Odyssey）を使用する。Wisteria/BDEC-01 は昨

年度導入されたシステムであり，昨年度に引き続き，本年度も本実験で使用した。 

 本年度は 2 組，5 名の受講者があり，新型コロナウイルス感染症拡大防止のため，Zoom を用

いてオンラインで実施した。下記内容について座学及び演習を行なった： 

 

• Wisteria/BDEC-01 へのログイン 

• MPI 並列プログラミング 

• SPMD（Single Program Multiple Data）型パラダイムの習得 

• MPI プログラムによる数値積分 

 

 - 1 - 

学生実験でのスパコンの活用：分子回転状態の計算 

長 谷 川 宗 良 

東京大学大学院総合文化研究科/先進科学研究機構 

 

１．はじめに 

 近年，適切に制御された高強度の光を気相分子へ照射することによって，分子の回転状態を極

めて高い状態へ励起させることができるようになってきた[1]。Superrotor と呼ばれるこのよう

な回転高励起状態は，新奇な物性が発現すると期待され，例えば，Cl2 分子の回転の遠心力によ

る化学結合の切断[2]，O2分子の巨視的な磁化の誘起[3]，キラル分子（酸化プロピレン）の選択

的な回転運動の制御[4]などが実験的に示され，また PH3分子の回転運動に由来するキラリティ

の誘起が理論的に提案されている[5]。また，このような回転高励起状態では，振動と回転の相

互作用が顕著になり回転エネルギー準位は摂動展開ではうまく表現できないと考えられ，回転エ

ネルギー準位構造の解明も求められている。回転エネルギー準位を計算によって求めるには，回

転ハミルトニアンを適切な基底関数を用いて行列として表現し，対角化することによってその固

有値として回転エネルギーを得ることができる。もしくは，数値的に微分方程式（シュレディン

ガー方程式）を解くことによって回転エネルギーを得ることができる。 

 教養学部統合自然科学科では４年生の夏学期に，学生が各研究室において最先端の研究を行う

という科目（物質科学実験 III）がある。先に述べた分子回転に対する問題意識のもと，私の研

究室へ配属された学生に二原子分子の回転エネルギー準位を数値的に計算する課題を行っても

らった。その際にスパコンを利用させていただいたため，本稿はその報告としてまとめたもので

ある。 

 

２．計算方法 

 計算においては振動と回転の両自由度を考慮した以下のハミルトニアンを用いた。 
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ここで，µは二原子分子の換算質量，r は核間距離，V(r)は分子振動のポテンシャルエネルギー，

𝑱𝑱+"は回転角運動量の二乗の演算子を表す。ハミルトニアンの第一項は，それぞれ分子振動の運動

エネルギーを表し，第三項は分子回転によるエネルギーであり，回転運動に伴う遠心力ポテンシ

ャルとみなすことができる。第三項の分母にある核間距離 rが，分子の平衡核間距離 reに等しい

とすると，いわゆる剛体回転近似となり回転エネルギーは，BeJ(J+1)という規則的なエネルギー

準位構造を示す。ここで，Beは分子構造により決まる回転定数，J	=	0,	1,	2,…は回転量子数である。

しかし現実の分子は剛体でなく，また第三項は回転の励起に伴い寄与が増加するため剛体回転近

似は破綻する。 

 今回の計算では，個々の Jに対する式(1)のハミルトニアンを用いたシュレディンガー方程式 

𝐻𝐻"𝜓𝜓 = 𝐸𝐸𝐸𝐸       (2)            

を，（位置座標の固有関数を基底関数に選んで）空間的にグリッドを切り，微分演算子は各グリ

ッドにおける波動関数の差分で近似し数値的に解いた。ここで，𝜓𝜓は振動・回転の波動関数，Eは
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求めるべき振動・回転エネルギーである。回転量子数 J を変化させ，対応するハミルトニアン𝐻𝐻"

に対して振動エネルギーを求めることによって，振動・回転エネルギーを得た。 

 

３．スパコンの活用と計算結果 

 今回の講義（実験）では，時間のある時に（コード作成から始めて）計算を進めてもらい，毎

週木曜日に報告会を実施していた。４月に始まり 6 月中には，市販の PCで計算を進められるま

でになった。市販の PCを用いて計算を行なったところ，J	=	100を超えたあたりから計算時間が

数時間以上かかることが分かり夏学期の講義期間中の計算終了が見込めなくなった。このため，

情報基盤センターのスーパーコンピューターWisteria-O システムを利用することとした。その結果，

数日間かかった計算時間が数分程度で済み回転状態のエネルギーの計算を夏学期中に終わらせる見

通しがたった。 

 具体的な計算では N2分子をモデルにしたモースポテンシャルを用い，J	=	100までの振動・回転エ

ネルギー準位の計算を行なった。モースポテンシャルは，𝑉𝑉(𝑟𝑟) = 𝐷𝐷/1 − 𝑒𝑒()(%(%")2
"
によって与えられ

る関数であり，任意の J に対して振動・回転のエネルギーを v, J によって表すことができる[6]。このため，

数値計算の結果の妥当性を評価できる。ここで，D は結合解離エネルギー，aは分子振動の振動数に

関係する定数，v は振動量子数である。そこで，スパコンを用いた数値計算から得られた回転エネルギ

ーを，各振動状態 v に対する厳密解，𝐸𝐸, = 𝐵𝐵𝐵𝐵(𝐽𝐽 + 1) − 𝐷𝐷𝐽𝐽"(𝐽𝐽 + 1)"を用いて当てはめたところ数値計

算と解析的な式の間に良い一致が得られた。スパコンを用いて二原子分子の振動・回転エネルギーを

高速に計算し，計算結果の妥当性を確認したところで夏学期の講義期間が終了となった。 

 

４．まとめと展望 

 今回のスパコンの利用に当たっては，市販の PC では計算時間の関係から実施困難であった回転高

励起状態におけるエネルギー準位の計算を行うということで，夏学期途中に申請し使用させていただい

た。そして，すぐに計算結果を得ることができ分子のエネルギー準位を知るという教育目的を達成できた。

今回は一ヶ月程度しか使用しなかったが，解析的な式が得られない三原子分子の回転高励起状態の

エネルギー準位の計算を行うなど，最先端の研究を教育現場で実施することが可能になると思われる。

学生がもっとスパコンを利用して活用してくれると良いと思う。 

 最後に今回の講義に参加し計算を実施してくれた大橋祐哉さんとスパコンを利用させていた

だいた情報基盤センターのみなさまに感謝申し上げます。 
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