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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(𝐵𝐵 + 1) − 𝐷𝐷𝐵𝐵"(𝐵𝐵 + 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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