
汎化性能を探るべく、スロッシング現象のみを学習したものを用いて様々な問題を計算

■ ダムブレイク問題における圧力の推定精度検証

■ 静水圧問題／三角形状タンク内の自由振動問題（Lambの流れ）への応用例

⇒ 限られたデータを学習した代理モデルを用いて、異なるダイナミクスや壁境界を伴う問題

    に適用できることを示した

• 沿岸RC構造物の塩害（飛来塩分の付着）は予測困難な社会インフラ課題。沖縄沿岸15年・暴露

671セットの実証データを保有 [4]

• 飛来塩分をParticleworksのLBM＋MPS連成で解析（雨掛かり効果で精度向上 [3]）。風場結

合・粒子付着を含み、GNS-WPの実応用検証に適した複合物理課題。TSUBAME4.0で高解像度

化し適用性を検証

MPS

x20学習Δt x10x5

グラフニューラルネットワークを用いた3次元粒子法代理モデルの研究開発
小野寺 直幸*1、檜垣 岳史*2、崎原 康平*3、下川辺 隆史*4、今任 嘉幸*1、南 将平*1、笠原 巧*1、西郷 伊織*1、小野 嘉己*1、加瀬 啓之*1、田邊 優希*2、豊田 颯太*3、金子 弘樹*4、丹 愛彦*5

*1 プロメテック・ソフトウェア *2 大阪公立大学 *3 琉球大学 *4 東京大学 *5 NVIDIA

1. 研究の目的・意義

粒子法シミュレーションは、自動車・機械・建設など幅広い産業分野で、自由表面流れや大変形

を伴う流体現象の解析に活用されている。設計最適化や不確かさ定量化では多数ケースの系統的

なシミュレーションが必要となるが、粒子法の計算コストが実用上の大きな障壁となっている。

近年、GNNを用いた代理モデルが粒子法の高速化に有望な成果を示している。檜垣らのGNS-

WP [1] は、ある時刻の粒子配置・速度から次時刻を予測する時間発展型の代理モデルであり、複

雑な境界形状でも高精度を確保しつつGPUで効率的に推論する。さらに、少ない学習データで多

様な形状に汎化できる [2]。

本研究は、粒子法×GNNのAI代理モデルにより計算コストを大幅に削減し、産業応用を加速す

る。Particleworksで大規模3D学習データを生成して複雑形状（STL）への適用性を検証し、学

習・深層学習にTSUBAME4.0、推論基盤構築にmdxを活用する。代理モデルによるリアルタイム

予測はデジタルツイン実現の基盤技術となりうる。

2. 研究計画 FY2026～

FY2026（初年度）：3次元GNS-WP代理モデルの構築と基礎検証

■ 3次元GNS-WPアーキテクチャの研究開発（大阪公立大学）

– 境界・移動境界の汎化 → スカラー場(温度)予測 → 物質輸送へ拡張

■ 飛来塩分付着シミュレーションの高精度化と実験検証（琉球大学）

– LBM+MPS連成（PW解析）をTSUBAME4.0で高解像度化、暴露試験データと照合

■ 実応用課題へのGNS-WP適用性 基礎検証（琉球大学・大阪公立大学）

– 飛来塩分を対象に複合物理現象への適用性・技術課題を抽出

■ 学習データ生成と推論サービス検証（プロメテック・東京大学・NVIDIA）

– Particleworksで3D教師データ生成、mdxで推論精度検証

ロードマップ：FY2026 構築・基礎検証 → FY2027 飛来塩分等への本格適用・スカラー場拡張

→ FY2028～ HPCI産業利用・富岳NEXT・産業CAEコンソーシアム

3. GNS-WPのアーキテクチャ

• GNS（Graph Network Simulator）は、粒子法の時間発展をデータ駆動で学習する代理モデル

• GNS-WPは、これに壁境界の明示的表現と圧力推定機構を導入した拡張

• 複雑な境界形状でも高精度を確保し、自由表面・壁面近傍の圧力を再現

4. 学習データ生成エンジン（Particleworks）

5. GNS-WPの計算速度

6. GNS-WPの汎化性能

7. 応用課題：飛来塩分輸送
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GNSの概要：流体粒子＝ノード、粒子間相互作用＝エッジ（連結半径 R_G 内を近傍とする）、Encoder（潜在グラフ生成）
→Processor（メッセージパッシングをM回）→Decoderで次状態（加速度等）を予測し、粒子法との誤差を最小化して学習

• GPUで高速動作する3次元粒子法（MPS）ソルバ。STL複雑形状・移動境界に対応

• GNS-WPの3D教師データ生成エンジンとして、3Dアーキテクチャ検証と飛来塩分解析の両方

を支え、大規模な3D教師データを系統生成する

• 生成した3D教師データはmdx上での推論精度検証にも活用

• GNS-WPは学習データの10倍の時間刻みでも精度を維持し、計算ステップ数を大幅に削減 [1]

• 各ステップの推論もGPUで高速 → MPS直接計算に対して大幅な高速化を実現

• リアルタイム予測・多数ケース計算が可能になり、設計最適化やデジタルツインへ展開

MPSに対するGNS-WPの最小二乗誤差：

学習時Δt=0.001の20倍程度までであれば、
MPSと遜色ない精度で圧力を推定できた

モデル ソフトウェア 時間刻み幅 [s] CFL数 [−] CPU*1計算時間 [s] GPU*2計算時間 [s]

MPS GNU Fortran11.4.0 0.0001 0.09 2727.92 N/A

GNS-WP
PyTorch 2.2.1
on Python 3.8
(CUDA 12.3)

0.0001 0.09 3803.22 105.36

0.0005 0.45 805.73 21.06

0.0010 0.90 433.77 11.19

0.0020 1.80 193.23 5.60

0.0050 4.48 77.40 2.32

0.0100 8.90 43.00 1.05

*1 13th Gen Intel(R) Core i9–13900
*2 NVIDIA(R) GeForce RTX 4080

x 
1

/1
4

x 1/34

1秒間のスロッシングシミュレーションに要した計算時間

時間刻み幅を大きく取ることで計算時間を約1/14に、GPUを使えば約1/487に短縮

8. まとめ・期待される成果

• 粒子法×GNNの3次元代理モデルで計算コストを大幅削減し、産業応用を加速

• GNS-WPの3次元拡張・スカラー場予測・複合物理への適用性を確立

• 学際連携（粒子法・代理モデル・社会基盤・HPC）とGPUスパコンで、デジタルツイン基盤技

術を構築

𝑖
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ノード エッジ

GNS-WP

社会基盤への展開（沿岸RC構造物への解析など）GNSによる学習

粒子法シミュレーション
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