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研究目的： ２次元散乱パターンから３次元構造モデルを構築する

PM-２次元散乱パターン２次元散乱パターン２次元散乱パターン２次元散乱パターンRMC法法法法
・2007年の２次元散乱パターンRMC法の
改良版
・改良点は、散乱パターンの計算法

→ 高精度化・高速化。

末端変性SBRと未変性SBRで一軸伸長におけるフ
ィラー一次凝集体の変形モードが大きく異なる
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課題例：延伸したゴム配合物の異方的２次元散乱パターン（SPring-8）

今年度の検討目標

・PM-2DpRMCコードのチューニング
演算効率の向上
時間方向並列化
アクセラレータ（GPU, Phi）利用検討

・大規模3D-FFTの効率的な実行
名古屋大学 FX100, CX400+Phi

北海道大学 SR-16000

大阪大学 SX-ACE

・遠隔可視化装置の利用
名古屋大学 利用環境整備，３次元可視化

・実験データの実証検証
検証用モデル系の検討
延伸ゴム試料への適用検討

将来目標

歪み200%時散乱パターン

構造
推定

SPri-ng-8 J-PARC/MLF

・国内スパコンのマルチプラットフォーム対応
プロダクトランに最良の計算機検討
北大クラウドの利用

・大規模系に向けた更なる高速化
SMP/MPI，GPGPU，XeonPhi

・統合解析環境の産学共同利用
高速化済PM-2DRMCコード
遠隔可視化環境
SPring-8/JASRI, J-PARC/CROSSによる支援

・人工知能との連動
3次元構造情報のデータ解析
逆問題推定


