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俯瞰講義の俯瞰
宇宙の成立ちと物質の起源

物質の理解物質の応用

序論・物質の科学史
第1回（家） 第2-3回（村山）

第4回（浅井）

第5回（永原）

第13回（岡部）

第6回（家）

第7回（田中）

第8回（飯本）

第9回（石坂）

第10回（福島）

第11回（川崎）

第12回（堂免）

宇宙
物質

社会

宇宙
　素粒子
　　太陽系

原子・分子
　結晶　物性

計算科学

ソフトマター
　放射線
超伝導

レアメタル
人工光合成
　発光ダイオード
　　半導体人工物質
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コンピューターといえば…

iPhoneなどのスマホ？

http://www.apple.com

演算性能
FLOPS＝ Floating operations
per Second

ENIAC (1946)

Electronic Numerical Integrator

and Computer

From Wikipedia

115.2G FLOPS 300 FLOPS
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Top500
＊出典：The TOP500 list http://www.top500.org

世界で一番速い計算機の演算性
能の変遷

昨年のトップ５ (2014.11)

注意すべきは…
• 一位は中国の天河 II：

33.9PFLOPS = 33.9× 1015FLOPS ≃ 3× 105iphones

• コア数は、3× 106. 超並列計算機.

• 最先端の科学計算では、この超並列計算機を使いこなす必要がある.
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Outline

1 計算科学とは

2 もっとも単純な例

3 物質科学へ向けて

4 計算科学の新たな方向性ーマテリアルズ・インフォマティクスー
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計算科学とは

計算科学とは

自然科学の第三の手法：コンピューターを使って行う科学
1 解析的には取り扱えない問題へのアプローチ： 非常に速いそろばんと
しての役割
• 複雑な問題やモデルの計算が可能
• 近似による影響を排除

2 現実に実行困難な状況へのアプローチ：理想極限としての計算機実験
• 実験では観測できない量の計算
• ありえない実験環境を計算機の中で実現
• 理論的法則の検証
• 新たな物質探索、製薬へのヒント
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計算科学とは

–自然科学の 3つの方法–

Landau’s triangle

Journal of Research of NIST (2002) 107 261

福島孝治 (東大総合文化) 学術俯瞰講義ー宇宙・物質・社会 2015 年 6 月 23 日 7 / 34

＊
Arno Laesecke (2002) 
Through Measurement to 
Knowledge: The Inaugural 
Lecture of Heike Kamerlingh 
Onnes (1882), Journal of 
Research of the National 
Institute of Standards and 
Technology, Vol. 107(3): 
261-277, p.275 Fig.1 http://
www.nist.gov/nvl/
jresv107.cfm
Reprinted courtesy of the 
National Institute of 
Standards and Technology, 
U.S. Department of 
Commerce. Not 
Copyrightable in the United 
States.



計算科学とは

計測からはじまる…

Heike Kamerlingh Onnes (1853-1926)

• 1908: ヘリウムの液化 (4.2K)

• 1911: 超伝導の発見
• 1913: ノーベル賞

教授就任講演

Door meten tot weten
(英訳：Through measurement to knowledge)

(和訳：計測から知識へ)

計測
測ること，
見ること

=⇒

知識
知ること
理解すること
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計算科学とは

そもそも、どうしてコンピュータで科学できるのか?

あまりに漠然とした問いだが…

自然科学の基本法則の多くが数式を用いた数学的表現を持っているから,
数値を定量的に計算できる

• Newtonの法則、Maxwell方程式, Schrödinger方程式...

• 素粒子物理、宇宙物理、物性物理、ソフトマター…様々な分野で使わ
れている.

反例：マーフィーの法則 偉大な経験則の集合体
• 失敗する余地があるなら、失敗する
• 落としたトーストがバターを塗った面を下にして着地する確率は、
カーペットの値段に比例する

• 洗車しはじめると雨が降る

よく当たるような気がする法則だけど、これらは定量的な検証できない
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計算科学とは

計算ができれば…

Donald Ervin Knuth (1938-)

数学者、計算科学者

• The Art of Computer Programing

• TeXの開発者

Donald Knuth wrote:

It has often been said that a person
does not really understand something
until after teaching it to someone
else. Actually a person does not
really understand something until
after teaching it to a computer, i.e.,
expressing it as an algorithm.

福島孝治 (東大総合文化) 学術俯瞰講義ー宇宙・物質・社会 2015 年 6 月 23 日 10 / 34
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もっとも単純な例
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もっとも単純な例

未来予想図

問い
物理学の視点で，すぐ未来の予想をしてみたい．

すぐ先の時間で何が起きるのかを知りたい．

そのときに，何ができて，何が問題で，コンピューターは
どんな役割を担えるのか？

もっとも素朴で簡単な例は。。。
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もっとも単純な例

蹴ったボールの行方–力学の復習–

• 質量mのボールを地面との角度 θ
の方向に速度 v0で蹴り出す．

• 重力加速度の大きさ:

g ≃ 9.8m/s2

• 蹴った後，時間経過を予想する
• もしもこのボールに働く力が重力
だけだったら, 放物運動になる．

簡単な投げ上げ問題

x

y

θ
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もっとも単純な例

まずは，運動学的アプローチ–Newton力学以前–

• 位置ベクトル：x(t)

• 速度ベクトル：v(t) =
dx(t)

dt
= lim

∆t→0

x(t+∆t)− x(t)

∆t

• 今の時刻 t秒の位置 x(t)を知っていて，少しだけ未来 t+∆t秒後の位
置は，[移動距離]=[速さ]X[時間]だから，

x(t+∆t) = x(t) + v(t)∆t

• もう少しだけ未来 t+ 2∆t秒後の予測には，

x(t+2∆t) = x(t+∆t) + v(t+∆t)∆t = x(t)+ v(t)∆t+ v(t+∆t)∆t

少し未来の速度が必要で，そのためには今の加速度 a(t)が必要．

v(t+∆t) = v(t) + a(t)∆t

• さらに，もう少し未来 t+ 3∆t秒後を知るには，今の超加速度，超超
加速度が必要．つまり，今をものすごく正確に知る必要がある．

…しかし…
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もっとも単純な例

Newton力学の教え

Newtonの第二法則によれば，超加速度
はいらない．
Newtonの運動方程式

m
dv

dt
= ma = F (1)

dx

dt
= v (2)

を解けばよい．ボールに働く力が重力し
かないとすると，

答え
x(t) = (v0t cos θ, v0t sin θ − 1

2gt
2)

• 質量に依存しない
• どんなボールもこの式に従うのだ!

運動方程式を解いた結果
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もっとも単純な例

計算機によるシミュレーション

• 一般の運動方程式に対して，積分の形でとける．

v(t+∆t) = v(t) +

∫ t+∆t

t

F (t′)

m
dt′

≃ v(t) +
F (t)

m
∆t

(3)

x(t+∆t) = x(t) +

∫ t+∆t

t
v(t′)dt′

≃ x(t) + v(t)∆t

(4)

• 時間の刻み幅∆tが十分小さいと
すると，

上のように近似できる
• ∆tが小さい方が精度が高い
• でも，∆tが小さいと計算時間が
かかる

• そろばんでやろうものなら，
大変．

原理的にこれで予言ができる！

∆tステップ進む

t

x(t)   
v(t)

x(t)

t∆

t+ t∆

x(          )t+ t∆
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もっとも単純な例

コンピューターにできることとできないこと

• Newton力学の偉いところ:
• ボールの初期条件とボールに働くすべての力を与えてくれたら，その後の
ボールの未来を知る運動学的原理を与えている．

• その初期条件やすべての力はわからないときには，モデル化が必要．
• コンピューターの役割:

• “モデル”をコンピューターが与えることはできないが，結果を見たとき
にモデルの良し悪しはわかるかもしれない．

• ただ，与えられると “原理的”には，時間刻み的に未来を知ることはで
きる．

• 精度はその時間刻み∆tに依存する．
• 正確に未来を予想するためには:

• 正しい “モデル” 例えば、コンピュータは正しい力を知らない！
• 細かな時間刻み　　　 計算機パワーでなんとかできる？！

• 正しいモデルを目指して、複雑になればなるほど，また，精度を上げるために
時間刻みを細かくすればするほど，大量の計算が必要となる．
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物質科学へ向けて

Outline

1 計算科学とは

2 もっとも単純な例

3 物質科学へ向けて

4 計算科学の新たな方向性ーマテリアルズ・インフォマティクスー
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物質科学へ向けて

物性科学へ向けて

問い: 物理学の視点で，計算機の仮想空間に、原子や分子
を入れて、温度を下げると何が起きるか予想をしてみたい．

すぐに思いつく疑問
1 何個の原子や分子を入れるとよい？

• ズバリ、アボガドロ数。。。それは無理。
• でも、できるだけ多くかな。実は、数が多くないと、液体ー固体相転移な
どは起きないことがわかっている。

2 それらの初期条件や境界条件はどうする？

• 何か決めないといけない！ラプラスの悪魔問題。

3 原子の間の力は？

• これはモデルの問題。慎重かつ大胆に。

4 どのくらいの時間、眺めているとよい？

• 時間刻みをミクロな現象の時間スケール 10−12 − 10−15 秒とすると、１秒
はとてもとても長い。
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物質科学へ向けて

時間はつながれているもの。。。

• 過去から未来へ。。。そして，知りたいのは未来．
• 超並列計算機をどのように使うか?

• 時間分割ではだめ．

• そもそも時々刻々追跡する必要があるのか？(現
実逃避モード)

• 十分に時間が経った状況を考える
• 安定状態の回りでもゆらぐ
• それらの滞在時間の割合を知るのでもよいか？

• 未来を知るかわりに。。。

• 確率の導入=⇒統計力学の考え方
• 時間軌跡からの開放

軌跡から確率分布
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物質科学へ向けて

統計力学的確率集団の導入

• (マルコフ連鎖)モンテカルロ法
• 分子動力学法

アルダー転移
• 液体に圧力を加えたり、低温にし
たときに固体に相転移する。

• 固化に本質的に重要なのは、引力
か斥力か？

• 分子動力学法 (1957–)

• 斥力しかない剛体球で、液体ー固
体相転移の発見！

B.J.Alder and T.E.Wainwright, Phys.
Rev. 127, 359 (1962).

剛体球の分子動力学法

福島孝治 (東大総合文化) 学術俯瞰講義ー宇宙・物質・社会 2015 年 6 月 23 日 21 / 34

Reprinted figure with permission from B.J. Alder and 
T.E. Wainwright, Physical Review 127:359-361, 1962. 
Copyright 1962 by the American Physical Society.
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRev.127.359
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物質科学へ向けて

力は難しい！！

原子間に働く（古典的）力
• 静電相互作用 (長距離相互作用)

• van der Waals相互作用
• 水素結合
• 疎水相互作用

例：静電相互作用 (クーロン力)
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物質科学へ向けて

古典力学から量子力学へ

原子核間に及ぼしあう力は、核間距離だけでなく「電子状態」に依存する
さらに、二体間だけで決まらないこともある。三体問題。

第一原理分子動力学計算 (1985-)

1 バンド計算を行い、電子状態

2 その電子状態から、核間に働く力
を計算

3 その力を元に、（古典的）分子動
力学計算

この方法を使えば、原理的に「力」
の計算は正しい. ただし、その計算
はとても大変。

K computerで３万原子の計算

Miyazaki et al,

J. Chem. Theory Comput., 2014, 10 (12),

pp 5419.
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Reprinted with permission from Arita et al. (2014), Journal of 
Chemical Theory and Computation 10(12):5419-5425. 
Copyright 2014 American Chemical Society.
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計算科学の新たな方向性ーマテリアルズ・インフォマティクスー
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計算科学の新たな方向性ーマテリアルズ・インフォマティクスー

ビッグデータ時代到来！

福島孝治 (東大総合文化) 学術俯瞰講義ー宇宙・物質・社会 2015 年 6 月 23 日 25 / 34

『最強のスキル「統計学」
必須のツール「ビッグデータ」』

別冊宝島2056、
宝島社、2013年08月27日

http://tkj.jp/book/?cd=20205601

データサイエンティスト養成読本
編集部

『データサイエンティスト養成読本』
技術評論社、2013年8月8日

http://gihyo.jp/
book/2013/978-4-7741-5896-9



計算科学の新たな方向性ーマテリアルズ・インフォマティクスー

ビッグデータ時代到来！

Science, Feb. 2011

ビッグデータ時代におけるアカデ
ミアの挑戦～アカデミッククラウド
に関する検討会 提言～
文部科学省 (2012年７月)
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Science, 
vol.331(6018, 11 February 2011)

http://www.sciencemag.org/
content/331/6018.toc

出典：http://www.mext.go.jp/b_menu/shingi/chousa/
shinkou/027/gaiyou/1323376.htm
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マテリアルズ・インフォマティクス？！

物質科学+計算科学+情報科学
＝Materials Informatics

MIの目的
• 実験データをうまくまとめて、物
性予測をしたい！

• 様々な物質のデータから、新たな
新物質予測をしたい！
• 高い転移温度の超伝導物質
• 熱伝導率の低い物質
• 保磁力の大きな磁石

既存アプローチの困難さ
• 実験的探索の困難さ
• 理論的予言能力の低さ
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マテリアルズ・インフォマティクス？！ (cont.)

高温超伝導物質探索

• 新物質がそんなにポンポンできる
わけではない．

• 深い洞察と弛まない試行錯誤．

せめて、候補の絞り込みだけで
もインフォマティクスの知見で
できないか？
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マテリアルズ・インフォマティクス？！

理論的な困難さ
“One of the continuing scandals in the physical sciences is that it remains
in general impossible to predict the structure of even the simplest
crystalline solids from a knowledge of their chemical composition.”

– John Maddox, Nature 335, 201 (1988)

困難の原因は？？
1 バンド計算をするためには、結晶構造を与える必要があるが、どの結
晶構造が安定なのかがわからない。

2 原子間に働く量子力学的な力の計算が難しい

3 力がわからないと安定な構造はわからないのは当然!
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The metallization and superconductivity of dense hydrogen sulfide

Yinwei Li, Jian Hao, Hanyu Liu, Yanling Li and Yanming Ma

Journal of Chemical Physics 140, 174712 (2014)

Reproduced with permission from Li et al. (2014) The metallization and superconductivity of dense 
hydrogen sulfide, Journal of Chemical Physics 140:174712. Copyright 2014, AIP Publishing LLC. 
http://dx.doi.org/10.1063/1.4874158 
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Conventional superconductivity at 190 K at high pressures

A.P. Drozdov, M. I. Eremets, and I. A. Troyan

arXiv:1412.0460 (Submitted on 1 Dec. 2014)

＊Courtesy Mikhail Eremets
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What superconducts in sulfur hydrides under pressure and why
N. Bernstein, C. Stephen Hellberg, M. D. Johannes, I. I. Mazin, and M. J. Mehl
Physical Review B 91:06511 (27 Feb. 2015)

3H2S → 2H3S ＋ S

N. Bernstein etal., Physical 
Review B, vol.91, 06511, 
2015. Copyright 2015 by 
the American Physical 
Society.
http://dx.doi.org/10.1103/
PhysRevB.91.060511
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現状では、なかなかうまくいっているようには見えない
• 既存の方法で手詰まり感があるところに、何か打出の小槌 (インフォ
マティクス)をもってくるといいことがあるかも？！という発想

• 物質科学の専門家＋情報科学の専門家では、この問題は打開できない
と思う

MIを成功させるために必要な人材は

• 情報科学のわかる物質科学の研究者
• 物質科学のわかる情報科学の研究者

ではないだろうか?

この問題に限らないことだが、
• ◯◯科学のわかる△△科学の研究者

深く専門を追求することは大事だけど、俯瞰する能力はもっと大事。

• 研究者だけでなくて，社会人にも望まれる能力
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まとめ

• 物性科学の分野で計算科学的なアプローチがどんな感じできそうなの
かを概観

• 計算科学は、実験ではない！だから、どんなこともできそうだけど、
どんなこともできるわけではない。

• 計算機があれば、何でもできる？
• 計算機では、結局、こんなことしかできない？
• 新しいことをするためには、新しい方法を考えないといけないことは、
他の自然科学と全く変わらない。
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