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研究成果の概要（和文）：プラズマと物質の界面で起こる諸現象の理解には、分子動力学や二体衝突近似に代表
される原子レベルのシミュレーションが大変役に立つ。本研究では、それらのシミュレーションの実行に欠かせ
ない原子間の相互作用を表現するポテンシャルモデルの開発に取り組んだ。(1)ポテンシャル関数の数式から自
動的に計算コードを生成するメタコンパイラDAMAによってモデル開発のボトルネックを取り除き(特許第6738087
号)、(2)関数探索の教師データとなる密度汎関数理論コードをベクトルプロセッサ向けに高速化し、(3)さら
に、高エネルギー衝突領域の二原子間ポテンシャルを解析的に導出することに成功した。

研究成果の概要（英文）：Atomic level simulations such as molecular dynamics and binary collision 
approximation are very useful for understanding various phenomena in the interface between plasma 
and material. In this research, we tackled on the development of a interatomic potential model that 
is indispensable for executing those simulations. In particular, (1) the bottleneck of model 
development was removed by the meta-compiler DAMA that automatically generates the simlation code 
from the formula of the potential function, (2) the density  functional theory code which is used to
 generate the training data for searching potential function was turned to increase the speed on 
vector processors, and (3) we have succeeded in deriving analytically the interatomic potential for 
high-energy collision.  

研究分野：プラズマ物質相互作用

キーワード： ポテンシャル　力場　分子動力学　二体衝突近似　密度汎関数理論　プラズマ物質相互作用　プラズマ
壁相互作用　シミュレーション

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
現実にはポテンシャルモデルは限られた元素の組み合わせに対してしか整備されておらず、原子レベルシミュレ
ーションの普及の妨げの一因であった。本研究では元素に普遍的(Z-universal)なモデルの開発を提唱してお
り、それを具体的に行うフレームワームを提案した。特に研究開始時には想定していなかった二原子間の高エネ
ルギー衝突向けポテンシャルを単なるフィッティングではなく、高精度かつ解析的に導出した関数として提唱で
きたことは重要である。なぜならば、世界中で取り組まれているポテンシャル開発において、二体の斥力項とし
て汎用的に利用できるためである。核融合科学・プラズマ応用分野に留まらない貢献が期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 

 分子動力学(MD)や二体衝突近似(BCA)に代表される原子レベルのシミュレーション技術は，
核融合科学からプラズマ応用研究まで，プラズマと物質の相互作用が現れる現象の理解の助け
として大変期待されている．一方で，その活用が十分に進まない原因として，原子間の相互作用
を記述する相互作用ポテンシャルモデルが十分に整備されていない点が挙げられる．限られた
元素の組み合わせについてのみポテンシャルモデルが整備されているのが実情で，さらにその
精度に関してもばらつきが大きい．よって，実験で試料を変えるように，扱う元素を簡単に変え
てシミュレーションを行うということが簡単にはできないことが普及の妨げになっている． 

さらに特筆すべき状況として，プラズマと物質の相互作用では，プラズマから材料に入射する
粒子の運動エネルギーは 10eV から 100keV 程度であり，このような高エネルギーでの原子衝突
過程が重要である．一方で物性物理や理論化学の用途で開発されたポテンシャルモデルでは，エ
ネルギー的には負の領域に当たる原子の結合状態の再現に重点が置かれており，高エネルギー
領域の衝突は本来適用範囲外であるモデルも少なくない． 

 

２．研究の目的 

 このような状況において，プラズマ－物質相互作用研究で用いることを想定したポテンシャ
ルモデルの開発が必要である．特に，元素の種類に普遍的(Z-universal)なモデルであることと，
プラズマ照射特有の高エネルギー衝突のエネルギー領域でも良い予測精度(信頼性)を有するこ
との 2 点を目標とした．一方で，予測精度に言及した理想的なモデル開発は簡単に完了できるも
のではない．本研究では，これらの要求を満たすポテンシャルモデルの開発を現実的に短期間で
行えるような萌芽的フレームワークの開発を目的とする． 

 

３．研究の方法 

 ポテンシャルモデルの開発とは，原子間の相互作用を原子の相対位置座標の関数として表現
する関数形の探索である．原子間の相互作用は，本来，原子核間に働くクーロンポテンシャルの
斥力に加え，原子核周りの電子の量子力学的分布によって決まる．原子核の位置さえ決まれば，
少なくとも電子の基底状態の分布は一意に決まることが密度汎関数理論(DFT)から期待される．
しかし，実際上は数値計算によって数値的に得られるものであり，数式による表現としては得ら
れない．さらに電子密度の汎関数を積分して，原子核の相対位置座標だけを変数に持つ関数とし
て抽出することが必要となるが，ここも数値積分を行うことになる．よって，現実的には数学的
操作からポテンシャル関数を得ることは不可能に近い． 

実際の手段としては，機械学習を用いて近似的に関数形を探索することになる．図 1 を参考
に，主に次のような手順となる．(1)化学的性質を良く再現できそうな関数形を考案する．(2)次
に，関数形から数値シミュレーション用のプログラムコードを作成する．(3)DFT の結果を教師
データとして関数形の中に現れるパラメータを最適化する．(4)評価を行い，要求精度を満足す
る関数形が得られれば完成となるが，満足しない場合は関数形の考案(1)へ戻る．一つの元素の
組み合わせに対するポテンシャルモデルを得るまで，この試行錯誤を何度も繰り返すこととな
る．そして時間的なボトルネックの一つは，関数形を考案した後でそれをプログラムコードに修
正する部分である．それを加速するべくポテンシャル関数の数式をTeX形式で入力することで，
MD 計算用のプログラムコードを自動生成するメタコンパイラ DAMA を開発し，実用レベルの
ツールへと整備することを第一の目標とした． 

次に，教師データとなる原子配置とエネルギーおよび力のデータセットを高速に生成できる
DFT コードの開発も必要であった． 

 また，プラズマ－物質相互作用特有の
課題である高エネルギー衝突向けのポ
テンシャルの開発も重要な課題に位置
付けた．核融合分野や半導体分野におい
て BCA と呼ばれる計算手法において用
いられてきた Ziegler-Biersack-Littmark 

(ZBL)ポテンシャルを参考として，高エ
ネルギー衝突領域を対象として，かつ，
元素ユニバーサルなモデルを理論的に
導出することとした．BCA は原子のダイ
ナミクスを二体衝突のみに限定した計
算手法であるが，ここで開発したポテン
シャルは，MD 用のポテンシャルにおけ
る斥力を表現する二体項としても利用
することができる． 
 

 

図 1.自動コード生成により時間の掛かるプログラ

ミング作業が無くなり試行回数が向上． 



 

 

４．研究成果 
 考案したポテンシャルの数式からコードを自動生成するメタコンパイラ DAMA については，
研究開始当初にはプロトタイプを作っていた段階だが，本研究期間中に実用に向けた整備を行
った．特に，本研究期間中に特許を取得した[伊藤篤史, 自然科学研究機構, "数式処理方法", 特
許第 6738087 号, 2020 年 7 月 21 日]． 

 考案した関数形に対するパラメータ最適化のための教師データや，最終的な精度の評価のた
めのテストデータとして，DFT によって計算した原子配置とエネルギーおよび力のデータセッ
トを用いる．この DFT 計算のコストを下げることは現実的な課題である．本研究では DFT 計算
に OpenMX コードを利用する．OpenMX は国産コードの中では非常に高いシェアを持つオープ
ンソースコードであり，筆者も開発に協力してきた．ところで，本コードは主にスカラー型のプ
ロセッサを対象としたコードとなっていた．一方で，プラズマ分野におけるフラッグシップスー
パーコンピュータとして，核融合科学研究所のプラズマシミュレータが 2020 年 6 月より稼働を
開始したが，本機が NEC 社製のベクトルプロセッサ SX-Aurora TSUBASA を主演算装置として
いた．そこで，本研究において OpenMX コードのベクトル型スーパーコンピュータ向けのチュ
ーニングを行った．結果として，従来コードに対して 3 倍の計算速度を達成した．現行のスカラ
ー型プロセッサを代表する Intel 社製の Skylake と比較して，理論演算性能に対する実演算性能
において約 1.3 倍高速に計算できるようになった．プラズマ分野における DFT 計算の普及に役
立つと期待できる． 

 プラズマ－物質相互作用特有の課題である高エネルギー衝突向けのポテンシャルの開発とし
て，ZBL ポテンシャルを参考に，ReGenerated ZBL(ReGZ)ポテンシャルを開発した． 

DFT の考え方に基づけば，エネルギー𝐸[𝜌]は電子密度𝜌の汎関数である．ここで，原子番号𝑍1

および𝑍2の二原子がそれぞれ独立に存在するときの球対称電子密度を𝜌𝑍1
および𝜌𝑍2

，二原子が
有限距離𝑅の距離にあるときの電子密度を𝜌dimerとするとき，相互作用ポテンシャルエネルギー
𝑈(𝑅)は次のように定義できる． 

𝑈(𝑅) =  𝐸[𝜌dimer] − 𝐸[𝜌𝑍1
] − 𝐸[𝜌𝑍2

] +
𝑍1𝑍2

𝑅
. 

その上で，Thomas-Fermi ポテンシャルの枠組みではポテンシャル関数が 

𝑈(𝑅) =
𝑍1𝑍2

𝑅
𝛷(𝑅), 

と記述できると考える．すなわち，電子分布に依存する部分を，電子によるスクリーニング関数
𝛷(𝑅)として置き換えることを要請している．言い換えれば，二原子間の高エネルギー衝突向け
のポテンシャルの開発は，適切なスクリーニング関数の考案である． 
 これまで最も良く使われている ZBL ポテンシャルは，スクリーニング関数としてたった 4 項
の指数関数の線形結合である．必要なパラメータは指数関数の肩に乗る係数と，線形結合の係数
の 8 つである．これらのパラメータの決定では，ランダムに選ばれた 256 種類の元素の組み合わ
せに対して，Thomas-Fermi-Dirac DFT の算出値と合うようにフィッティングを行っている．当時
の計算機リソースの観点から教師データとなる数値計算精度も低く，全ての元素の組み合わせ
を準備できない問題もあるものの，機械学習的なポテンシャルモデル開発の走りともいえる研
究であった． 
 さて，我々はまず，現在のコンピュータリソースから高精度な教師データを全ての元素ペアに
対して準備した．このとき，高エネルギー衝突のように非常に原子核同士が接近する場合には，
内殻部分を擬ポテンシャル近似する DFT の処方箋が使えない．そこで，二極座標系と対数グリ
ッドを組み合わせた高精度な二原子系 DFT コードを開発した． 
 次に，関数形の考案とパラメータの最適化では，Z-universal なモデルとしてできるだけ少ない
パラメータでの記述を模索した．元素の数を𝑁𝑧 ≤ 118としたとき，二原子の組み合わせは
𝑁𝑧

2~104だけ存在する．もし，各組に対して個別にパラメータを決めた場合，パラメータの数は
𝑁𝑧

2のオーダーになってしまう．汎用モデルとしては些か多く，計算コード場も使い勝手が悪い．
特に MD の斥力項として用いるには，より少ないパラメータ数が望まれる．ZBL ポテンシャル
が普及したのは，8つという少ないパラメータ数にある．そこで，本研究ではパラメータ数が高々
𝑁𝑧のオーダーとなるモデルを目指した． 
 そこで，二原子間のポテンシャルエネルギーを教師データとしてフィッティングすることは

せず，先に独立した単原子状態での球対称電子密度𝜌𝑍(𝑟)を次の線形結合関数で近似することに

した． 

𝜌𝑍(𝑟) = ∑
𝐴𝑍,𝑖

4𝜋(𝑛𝑍,𝑖 + 2)!
(

2

𝑎𝑍,𝑖

)

3

(
2𝑟

𝑎𝑍,𝑖
)

𝑛𝑍,𝑖

exp (−
2𝑟

𝑎𝑍,𝑖
)

𝐿𝑍

𝑖=1

. 

パラメータ𝐴𝑍,𝑖, 𝑛𝑍,𝑖, 𝑎𝑍,𝑖は単原子状態を球対称 DFT で解いて得られた球対称電子密度に対して

フィッティングして求める．項数𝐿𝑍は経験的に数項で済む．このときのパラメータ数は，元素の

種類のオーダー𝑂(𝑁𝑧)である．次に，得られた電子密度を Thomas-Fermi-Dirac DFT に代入してエ

ネルギーを積分して得る．ここで，積分に数値計算を用いず，解析的に行えることを見出した点

が本研究の最大の強みである．これにより，二原子間のポテンシャル関数におけるスクリーニン



 

 

グ関数𝛷(𝑅)が次のように得られた． 

𝛷(𝑅) = ∑ ∑ ∑ 𝛼𝑘𝑖𝑠 (
2𝑅

𝑎𝑍𝑘,𝑖
)

𝑠

exp (−
2𝑅

𝑎𝑍𝑘,𝑖
)

𝑛𝑍𝑘
+1

𝑠=0

𝐿𝑍𝑘

𝑖=1

2

𝑘=1

 

ここでパラメータ𝛼𝑘𝑖𝑠は，用いた 2 種類の原子の球対称電子密度の近似で用いたパラメータ𝐴𝑍,𝑖, 

𝑛𝑍,𝑖, 𝑎𝑍,𝑖の組み合わせから一意に決まることが示される．ただし，非常に長い数式となるので具
体的な数式はここでは割愛する．ともかくも，任意の二元素で構成される二原子間のポテンシャ
ル関数が，たかだかオーダー𝑂(𝑁𝑧)個のパラメータで記述することができた． 
 さて，Thomas-Fermi-Dirac DFT から算出した二原子間の相互作用エネルギーの数値計算データ
は，ZBL ポテンシャルにとっては教師データとして用いたが，本研究の ReGZ ポテンシャルに
おいては検証用のテストデータになる．図 2 に数値計算データ，ZBL ポテンシャル，ReGZ ポテ
ンシャルを示す．どの元素の組み合わせに対しても，数値計算データと ReGZ ポテンシャルが非
常によく一致していることが分かる．一方で ZBL ポテンシャルとは，原子間距離𝑅が 1 Bohr か
ら 4 Bohr の範囲でずれていることがわかる．この領域はプラズマ照射下で起こる原子衝突にお
いて強く影響する部分である．このことからも，ZBL ポテンシャルから ReGZ ポテンシャルへ
置き換えることが有意義であると示唆される． 

 さて，本研究において，メタコンパイラ DAMA を中心としたポテンシャル開発フレームワー
クを開発し，その「骨格」となる二原子間ポテンシャルモデルを解析的な関数形として提案する
ことができた．骨格の意味するところは，ここで求めた高エネルギー衝突向けの二原子間ポテン
シャルは，MD 用ポテンシャルの斥力項として採用することができるためである．実際に，機械
学習を利用した MD 用ポテンシャル開発は各所で行われているものの，斥力項の扱いは研究分
野によっては重要視されていない．一方で，機械学習においては一般的に，パラメータを決定す
るイタレーションにおいて，影響度の大きい項から順番に決定されていく．ポテンシャルモデル
において最も大きな値を取る影響度の大きい項は二体の斥力項である．よって，斥力項の関数形
の決定が，周辺との多体相互作用を表す引力項の形状を作用する．その斥力項を高精度かつ解析
的な関数として提案できたことの意義は大きい．今回の萌芽的研究から端を発して，ポテンシャ
ルモデル開発がさらに発展し，プラズマ核融合からプラズマ応用分野にまたがって原子レベル
シミュレーションの普及に貢献できることが期待される。もっと言えば ReGZ ポテンシャルが
より広い分野におけるポテンシャル開発の骨格として貢献できることも期待できる。 

 

  

 

図 2． (a) H-H 二量体, (b) H-C 二量体, (c) C-C 二量体に関するスクリーニング関数

𝛷(𝑅)．円で示された点列は数値積分によるリファレンスデータ，実線と点線はそれぞ

れ ReGZ ポテンシャルと ZBL ポテンシャルである． 
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