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雲マイクロ物理過程と乱流混合との相互作用の計算科学的解明 

 
後藤俊幸（名古屋工業大学） 

 

概要 雲マイクロ物理プロセスを適切に取り込んだ雲マイクロ物理シミュレータを開発

した．約 1m3の立方体内で雲粒子数 227の大規模シミュレーションを実行し雲の初期成長

過程を解析した．雲粒子は小クラスターを構成し，そのクラスターが非一様に分布する

階層構造が見出された．この非均一な空間分布は雲粒子の慣性とともに増大し，雲粒子

集団のラグランジュ的特性時間が乱流のコルモゴロフ時間であることを見いだした．一

方，乱流場は高波数側から雲粒子により非等方な励起を受け，やがて巨視的な非等方性

に成長する新しい乱流励起過程を見出した．微小雲粒子生成を水分子レベルから解明す

る時間反転対称性をもち，高速かつエネルギー保存性に優れた分子動力学アルゴリズム

(FT法)を開発した．さらに水分子のもつ電荷によるクーロン相互作用をオーダーNで取

り込む多重極展開スキームを FT法に組み込こんだコードの開発にも成功した．数 10ナ

ノメートルの水滴の衝突シミュレーションに応用し水滴成長の解析が可能になった． 

 

 

1. 研究の目的と意義 

目的 

地球温暖化や気候変動の問題を考える上で極め

て重要な要素でありかつ多くの謎に包まれている

のが雲である．雲の分布によって地球のアルベド

が変化し地球の熱収支に大きな影響を与えるので，

雲物理の解明と予測は地球環境問題におけるグラ

ンドチャレンジ的な問題である．雲中を航空機が

通過する際に大きく揺れることからもわかるよう

に，雲中には乱流が存在し，これが雲粒子の衝突，

合体，成長，降雨の促進などと深くかかわってい

る．しかし，その重要さにも関わらず雲の発生，

成長，移動，降雨，消滅などや乱流との相互作用

の理解が十分ではない．  

本研究においては，雲の発生と成長の初期段階

における乱流混合と雲粒子の相互作用などをはじ

めとする雲マイクロ物理素過程の解明にむけての

基礎計算技術を，ペタスケールコンピューティン

グによる解析を視野に入れ，計算機科学の最新の

知見を取り込みながら開発することを目的とする．

もとより，すべてを解明することは大きな困難を

伴うので，雲微物理と呼ばれる雲粒子生成，乱流

による水蒸気混合，凝結，雲粒子の集団運動まで

を視野に入れる．1ｍ3 程度までの領域を念頭にお

き，乱流状態にある空気塊がどのように雲粒子を

形成するのか，雲粒子同士の衝突や合体が乱流と

重力の作用によりどの程度促進されるのか，それ

らの空間分布などを大規模並列計算によって解析

を行う．さらに，これまで手の付けられてこなか

った雲発生のごく初期におけるナノスケール雲粒

子（水滴）の生成・衝突・蒸発などの相変化にか

かる素過程を分子レベルから解明する高速かつ高

精度な分子動力学計算手法の開発を行い，これを

現象の解明に応用する．  

乱流と雲粒子，雲粒子同士の相互作用，乾燥空

気と湿潤空気の乱流混合を正しく解析するために

は，乱流の間欠性による高渦度領域の微細構造（約

数 100μm）までを解析するオイラー的数値計算

と，109 個以上の数μm の粒子運動を追跡するラ

グランジュ的数値計算法が要求される．また，ナ

ノスケール水滴生成と成長・合体の分子レベルか

らの解明においても，構造を持った水分子集団の

分子動力学に特化した高速かつ高精度な計算手法

が必要である．そして，これらの数値計算をきわ

めて大きな並列計算機上で，むらなく効率よく実

行させるための計算技術を開発する必要がある．

そのため，ペタスケールコンピューティングに向

けて流体方程式専用の3次元FFTや高精度差分計

算法，時間反転対称性やエネルギー保存性に優れ

た計算法を，計算機科学の専門家の協力を得てプ

ロセッサアーキテクチャの詳細まで考慮に入れて

開発することを目的とする． 
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意義 

雲の生成から消滅までには多くの物理過程が存

在し，そのスケールは 10 ㎞から数μm まで 10 桁

以上にわたる．また，雲粒子の生成における分子

レベルでの素過程までを含めるとさらにそのスケ

ール領域は広がる．その重要さにも関わらず実験

的，観測上の様々な制限から雲に関するデータは

十分でなく，雲物理の基本的解明ができていない． 

ペタスケールコンピューティングでは数 m か

ら数μm 程度までの現象を対象とした雲の物理過

程を再現できる雲マイクロ物理シミュレータを構

築する．これにより雲を計算機内に作り出すこと

ができる．雲発生の詳細が直接シミュレーション

によって明らかにされることは，これまで観測や

実験では得られなかったデータや知見をもたらし，

さらに大きなスケールでの雲物理解明と予測のた

めの物理モデルの構築に大変役に立つ． 

大規模計算の観点からは，2 種類の計算方式（連

続体計算と粒子計算）が同時進行で動くことにな

り，きわめて多数のノードを持つ計算機の効率的

な利用法，あるいは異なる種類の計算機の同時的

使用が求められる．連続体部分について，流体方

程式専用に３次元 FFT を開発することは，他の分

野への応用も可能であるので大変重要である．ま

た，雲粒子の相互作用や流体と雲粒子の相互作用

は物理空間で記述されるので，高精度差分解法は

雲物理解明には欠かせない数値計算法であり，ス

ケーラビリティーのよいコードを開発することは

ペタスケールマシンの利用に当たって重要である． 

さらに，質点ではなく構造も持つ水分子にも適

用できる高速な分子動力学計算手法の確立は，水

分子の巨大集団としての微小な水滴形成・消滅の

分子レベルからの解明だけでなく，氷を含めて水

が関与するあらゆる現象の分子レベルからの解明

においても強力かつ有用な手段となりえる． 

 

2. 当拠点公募型共同研究として実施した意義 

(1) 共同研究を実施した大学名と研究体制 

名古屋大学 

研究体制 

後藤俊幸 
名古屋工業大学 創
成シミュレーション

工学専攻  

総括 
Navier-Stokes用大規模並

列化 3次元 FFTの開発，乱
流スカラー輸送ハイブリッ
ドコード開発 

雲粒子モデルの開発 

尾形修司 

名古屋工業大学 創

成シミュレーション
工学専攻  

水分子大規模集団の分子動

力学計算手法を大規模並列
計算機に向けて開発 

渡邊威 
名古屋工業大学 創
成シミュレーション

工学専攻  

Navier-Stokesのオイラ

ー・ラグランジュコード，
ハイブリッドコード開発 
雲粒子モデルの開発 

松尾啓志 
名古屋工業大学 
情報基盤センター長      センター長 

大規模並列計算における通
信部分の高速化技法の開発 

石井克哉 
名古屋大学情報基盤
センター 大規模計
算支援環境研究部門 

大規模並列計算における高

精度差分コード開発 

小林亮 
名古屋工業大学 創
成シミュレーション
工学専攻 

水分子大規模集団の分子動
力学計算手法を大規模並列
計算機に向けて開発 

石原卓 
名古屋大学大学院 
工学研究科計算理工

学専攻 

Navier-Stokesのオイラ
ー・ラグランジュハイブリ

ッドコード開発 

(2) 共同研究分野 

超大規数値計算系応用分野  

 

(3) 当公募型共同研究ならではという事項など 

本研究では，まず第 1 に大型並列計算機が十分

使える環境が必須であり，「京」と同様のアーキテ

クチャでコード開発を行うことが肝心と考える．

名古屋大学情報基盤センターにある Fujitsu FX1

はその条件を満たしている．高効率なスキームと

プログラム開発にはマシンの特徴を十分に考慮す

ることが必要不可欠であるのでセンターとの共同

作業が欠かせない．極めて多数のプロセッサー間

の通信については計算機科学の専門家の協力が必

要である．また，雲のマイクロ物理過程は多階層

にわたるものであり，分子動力学(MD)の知識と経

験をもとにした雲粒子形成や合体の MD シミュレ

ーションとそこからのより巨視的なサイズへの接

合としての数理モデル化や数値的接合が必要であ

る．雲マイクロ物理解明においては，これらすべ

ての要素を取り入れた研究チームを構成し研究開

発する必要があり，この目的達成のためには本拠

点公募型共同研究はより適したものになっている．

また．研究対象は異なっても，共通する数理モデ

リングや大規模並列計算のための最新の知識につ

いて情報交換ができるという点で，この公募に応

募することは大いに意義のあることである． 
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3. 研究成果の詳細と当初計画の達成状況 

(1) 研究成果の詳細について 

今年度前半の研究成果は大きく分けて 2 つある．

その第 1は，雲粒子集団と乱流輸送との相互作用

を解析するためのスペクトル法による乱流スカラ

ー輸送コードの連続体部分についてMPIとOpen MP

によりさらなる高速化を行ったこと，ハイブリッ

ド乱流スカラー輸送コード(速度場にはスペクト

ル法，スカラー場には結合コンパクト差分法を用

いる)に雲粒子動力学部分を実装して，2種類の計

算手法による雲マイクロ物理過程のシミュレーシ

ョン実行が可能になったことである．第２は，露

点付近での凝結・蒸発による雲粒子の生成・消滅

をミクロスコピックな視点で解明するため，ナノ

スケールオーダーの水滴（雲粒子）の分子動力学

のための大規模スパコンに適した並列計算プログ

ラムを開発し，これを応用してナノスケール水滴

の衝突シミュレーションを行ったことである． 

後半では，前半に開発された雲マイクロ物理シ

ミュレーションを 25.6㎝ 3の立方体領域(格子点

数 1283)における小規模計算から 102.4㎝ 3の立方

体領域（格子点数 10243）へと拡大して大規模シミ

ュレーションを行い，雲成長の極初期過程での

様々なデータを取得し解析を始めたことが重要な

成果としてあげられる．雲粒子の衝突過程を取り

入れるプロトタイプのプログラムを作成したこと，

高シュミット数の乱流スカラー輸送現象をさらに

高解像度で実行し，波数空間で遠拡散領域におけ

るスカラー揺らぎスペクトルをハイブリッドコー

ドを駆使して解析したこと．さらに、水分子間の

クーロン相互作用を取り入れるため多重極展開法

を用いたコードを開発し水分子集団の分子動力学

の高速計算法と融合させることに成功したことも

重要な成果である． 

 

【１】雲粒子と乱流輸送 

層積雲中の乱流により輸送される希薄な雲粒子

の運動・成長を考える．雨の降らない雲を考える

ため，ミリメートル以上の水滴や氷の成長，降雨

は考えない．浮力にはブシネスク近似を用い，乱

流場はNavier-Stokes方程式，連続の式，熱と水蒸

気の方程式で与えられるとする．雲粒子は半径

Rj(t)の球でRj
2に比例する緩和時間j(t)を持ち，

流体と雲粒子の相対速度に比例した粘性抵抗と重

力を受けて運動するものとする．また，雲粒子半

径は，周囲の水蒸気の過飽和度S に応じて，凝結

(S>0)による成長または蒸発(S<0)による縮小を受

け，雲粒子の衝突は当面ないと仮定する． 

 

[1-1] 乱流輸送方程式ソルバーの MPI+Open MP に

よる高速化 

スペクトル乱流スカラー輸送コード，ハイブリ

ッド乱流スカラー輸送コードの両方，および両者

に共通の 3 次元 FFT はこれまで MPI と自動並列の

併用で開発してきた（論文[1])．「京」などの大規

模並列計算機上で実行することを念頭に置き，こ

れらのコードを MPI と Open MP による高速化を

Fujitsu FX1 上で行った．コード全体は乱流輸送

部分と雲粒子動力学部分からなるが，まず，乱流

輸送部分について変更を行った． 

（１）粒子を含まないスペクトル法による乱流ス

カラー輸送コードにおいては，5123 の格子点数で

16ノードの場合に約 1.18 倍の高速化がはかられ

た．512 ノード，2048 コアでも問題なく稼働する

ことを確認した.  

（２）粒子を含まない乱流スカラー輸送ハイブリ

ッドコードにおいては，約 2.8 倍という大きな高

速化を達成した．3 次元分割したノード上で，結

合コンパクト差分法において用いられる連立方程

式解法部分の MPI+OpenMP化が大きく寄与した． 

 

［1-2］ハイブリッドコードによる高シュミット数

のスカラー揺らぎのスペクトル 

雲粒子はその半径が数μｍから数 100μｍまで

幅広く分布する．この雲粒子半径分布を予測する

には，乱流混合による雲粒子を取り巻く温度場や

水蒸気場のゆらぎの微細構造が正しく解像される

必要がある．一方，乱流混合においては，非線形

性（レイノルズ数）の強さに応じてスカラー場の 

散逸界面構造はいくらでも小さい構造をとるよう 
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になり（間欠性），数 100μｍ程度の厚さの複雑な

界面を持つようになるため，乱流スカラー場の微

細構造を十分な精度で解像する必要がある． 

高シュミット数（Sc=/=分子動粘性係数/分子

拡散係数）における粘性・移流領域から遠拡散領

域でのスペクトル E(k)を求める問題は高速化さ

れたハイブリッド乱流スカラー輸送コードの試金

石である． E(k)=CB (/)
-1/2k-1f(kB)であるこ

とが理論的に導かれている．とはそれぞれ乱流

の単位質量あたりのエネルギー散逸率とスカラー

散逸率であり，CB は普遍定数と考えられている無

次元数であり f(x)は遠拡散領域（x➝∞）で急速

に減衰する関数である．乱流レイノルズ数（R）

が 42 の定常乱流で，Sc=200,1000 で速度場には

Nv=2563，スカラー場には N=2048
3の格子点数で乱

流スカラー方程式を長時間積分（巨視的渦時間で

72 以上）し CB=5.7を得た．この値は実験値や他の

数値計算結果よりも大きい．低波数側でのスカラ

ー揺らぎの励起の仕方によって CBが変化すること

は，CB が非普遍的であることを意味する.さらに，

遠拡散領域でのスカラースペクトルを求めるため

に世界最大の格子点数 40963 に拡大して計算を行

った．その結果，図１に示すように、遠拡散波数

領域の深いところまで指数的減衰であることがわ

かった．さらに，乱流場のストレインの確率密度

関数の非正規性と結び付けることにより指数的減

衰は乱流場の間欠性によることを明らかにした． 

これらの高解像度と長時間積分による解析はハイ

ブリッドコードの高速化により初めて達成できた

ものである．  

 

［1-3］雲粒子分布と乱流場のラグランジュ相関 

雲粒子は半径の 2 乗に比例した特性時間pを持

つ．一方，雲乱流における最小渦（半径数 100μ

ｍ程度）の特性時間はコルモゴロフ時間で与え

られ，両者の比はストークス数 St=p/と呼ばれ

る．ストークス数が大きいほど粒子の慣性の効果

は大きくなる． 

ハイブリッド乱流スカラー輸送コードに粒子追

跡プログラムを新たに実装し，粒子半径をパラメ

ータとして（10,20,100μｍ）200万個の粒子を定

常乱流中に分散させた．その結果，Stが大きくな

るにつれ，分布が非一様になることがわかった．

渦度が大きいところでは粒子はその慣性により渦

中心から周辺に追いやられ，ストレインの大きい

ところに局在するようになる．そこで，流体と共

に移動して渦度やストレインがどれほど同じよう

な値を維持するかを示すラグランジュ的自己相関

関数を計算した．その結果，相関関数の特性時間

がコルモゴロフ時間であることがわかった．  

 

［1-4］雲粒子の成長とレイノルズ数の影響 

乱流スカラー輸送スペクトルコードを用いて雲

の初期成長過程を解析した．H24 年度前半では，

それまでの(25.6)3 の立方体領域を(102.4 ㎝)3 に

拡大した試験的な計算を行ったが，後半ではこの

計算を本格的に推し進め，いくつかの条件のもと

で乱流レイノルズ数の大小による乱流と雲粒子の

相互作用の変化を解析した．立方体内に厚さ 1/3

の水平な過飽和水蒸気相を考え，この中に初期半

径 10～20μm の雲粒子を 3 千万個(225)から最大で

約 1億 3千万個(227)ランダムに分散させた．雲粒

子密度は 1cm3あたり約 31 から 125 個で，後者は

観測値と同程度であり，これを一定に保ってレイ

ノルズ数と過飽和度を変化させ，雲粒子半径の平

均値，半径分布，空間分布，乱流の非等方性や運

動エネルギースペクトルへの寄与等を解析した．

初期過飽和度は，雲粒子集団が一様に分散して平

衡状態になったと仮定した時，過飽和（雲粒子は

太る）か未飽和（痩せる）になるよう設定し，レ

イノルズ数は R=92,252の 2種類を主に解析した． 

 

図１．遠拡散領域におけるスカラースペクトルｋ

E(k)の指数的減衰．R=42． 
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図２は，平均雲粒子密度 125/cm3, 乱流レイノ 

ルズ数 R=252, 格子点数 N=10243 で計算した

乱流中の雲の初期成長を示したものである．雲粒

子が平均として成長するように初期条件を設定し

た場合であり， 227個の雲粒子からランダムに 10

万個選び、半径 20μm 以上のものを半径に応じて

グレーから白に可視化してある．左から 時刻 1, 5, 

10 秒である．雲粒子集団は時間経過とともに成長

し，乱流により領域全体に分散していくが，やが

て重力の作用により平均として沈降が卓越するよ

うになる．興味深いのは，雲粒子集団が小さなク

ラスターを構成し，それらがさらに大きな集団を

作って乱流中に非一様に分布する階層構造を持つ

ことである．これは低レイノルズ数のときには見

られなかった特徴であり，今後乱流中の渦度やス

トレイン分布の間欠性との関連性を解析していく．

雲粒子の空間分布の非一様性は動径分布関数  

       

によって表される．ここで G(R)は半径が R と

R+dR の間の球殻内に含まれる雲粒子の数であり，

nd は平均雲粒子密度である．図３は，g(R)の時間

変化を示したものである．時刻 t=0 では，雲粒子

は中央の 1/3 の厚さの層内に一様に分布している

ので層内にある R については g(R)=一定である.

時間経過とともにべき的にふるまうことがわかる．

べき的分布は，雲粒子分布がフラクタル的である

ことを示唆している．図４は，平均雲粒子密度が

31/cm3 の場合の平均雲粒子半径の分布におけるレ

イノルズ数の影響を比較したものである．雲粒子 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

分布はレイノルズ数が大きいほど広くなる傾向に 

ある．また，レイノルズ数が大きい方が雲粒子半 

径の成長は速いように見える．しかし，これは雲

粒子数密度や過飽和水蒸気分布によっては同程度

になることもあり，今後さらに解析する必要があ

     

図２．乱流中の雲粒子の成長. 左から 時刻 1, 5, 10 秒. 雲粒子数 227個からランダムに 10 万個取り出し，半径が

20μm 以上ものを半径に応じてグレーから白に可視化．雲粒子集団は下降しつつも，空間内にクラスターを作って

成長．平均雲粒子密度 125/cm3, 乱流レイノルズ数 R=252, 格子点数 N=10243.  

 
図３．動径分布関数の時間変化．べき的振る舞いを示

す．R=252． 

 
図４．雲粒子半径分布におけるレイノルズ数の効果．

赤： R=92，青： R=252． 

 

 
図５．乱流エネルギースペクトル k5/3E(k)の時間変化，

赤：雲粒子あり，青：雲粒子なし．格子点数 10243, 雲

粒子数 Np=225，R=252． 
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る．これまでの結果からわかることは，拡散過程

による雲粒子半径の成長は 10μm 以上ではかなり

遅いということであり，雲粒子の衝突が重要であ

ることを示唆している．拡散過程は雲粒子の縮小

や蒸発において支配的となる． 

雲粒子が乱流に及ぼす影響をみることは重要で

ある．水蒸気の凝結あるいは雲粒子の蒸発により

浮力が生じ，これにより鉛直方向の速度場が励起

される．このため，速度場の非等方性が小さいス

ケ―ルで発生し，これが次第に巨視的なスケール

にまで伝搬する．図５は減衰乱流の運動エネルギ

ースペクトルに k5/3をかけた k5/3E(k)を，雲粒子が

ない場合とある場合についてプロットしたもので

ある．雲粒子がある場合，初期時刻には低波数側

でコルモゴロフスペクトル(水平)となっている．

時間の経過とともに高波数側から減衰が鈍くなり，

それが低波数側に伝搬することが確認できる．高

レイノルズ数での非等方なスペクトルについても

解析が行われた． 

 

【２】ナノスケール雲粒子の分子動力学 

[2-1] 水分子クラスターの分子動力学 

ナノスケールにおける超微細な水滴(雲)粒子の

凝結や蒸発，衝突，氷からの融解などを解析する

ため，100 万分子数レベルでの水分子クラスター

同士の衝突シミュレーションのための動力学アル

ゴリズムを開発した．有限時間ステップにおいて 

も時間反転対称性があり，既存のアルゴリズムに

くらべて計算ステップ数が少なくシンプルな剛体

分子動力学アルゴリズム，Fast Time-reversible

（FT）法を考案した．図６に示すとおり，様々な

計算機について，FT法が既存の計算法に比べて高

速であること，またエネルギー保存性にも優れて

いることを実証した(論文[2])．特に，エネルギー

保存の観点からこれまで最良とされてきた複雑な

シンプレクティック法では，5fs 程度以上の比較

的長い時間ステップにおいてエネルギー保存性が

急に悪化するのに対して，FT法では悪化の度合い

が少ない利点があることが分かった．我々のシミ

ュレーションの対象系は，多数の水分子から成っ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ているが，個々の水分子中では水素原子と酸素原

子との間で電荷移動が顕著である．このため，多

数の原子が持つクーロン電荷間の相互作用力を高

速に計算することが必要である．このことから

我々は，設定した誤差の範囲内でクーロン力をオ

ーダーN の計算量で求められる高速多重極法（図

７参照）を，上記の時間発展アルゴリズム FT法と

融合させることに成功した．名古屋大学のFujitsu 

FX1を含め様々なスパコン上において最大 2048並

列まで水分子のクラスターに関するシミュレーシ

ョンを試行し，コードがオーダーN で計算時間が

十分に実用に耐える程度に短いこと，使用するメ

モリー量がスパコン「京」においても実行可能で

ある程度に少ないこと等を実証した． 

 

[2-2] ナノ水滴の衝突・合体 

上記手法を用いて，温度 300Kでそれぞれが 24万

の水分子(直径約 45ナノメートル) からなる 2つ

のナノ水滴の衝突の分子動力学シミュレーション

を行った．図８は FX1を 512ノード利用で 100時

 
図６. 開発した Fast Time-reversible 法(FT1,FT2)と

既存計算法との計算時間に関する比較． 

 
図７. 分子間に働く相互クーロン力に関するオーダ

ーNの高速多重極計算法の概要 
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間程度，440ps(11万ステップ)まで計算したとき

のナノ水滴の衝突・合体の様子である．現在，氷

の場合を含めて様々なデータを解析している． 

 

(2) 当初計画の達成状況について 

雲マイクロ物理シミュレータが一応の完成をみ

た．乱流スカラー輸送部分のコードの MPI+OpenMP

による詳細な並列化も済み，昨年度よりも 1 段と

計算速度が加速した．当初の目標は達成できたと

考えている． 高シュミット数（Sc1=1000）への高

効率な乱流スカラーハイブリッドコードの応用は,

空間格子点数 40963，巨視的渦開店時間で約 10 ま

での時間積分により遠拡散領域でのスカラー揺ら

ぎスペクトルを解析でき目的を達成した．雲粒子

の動力学ソルバー部分，雲粒子と乱流場との結合

部分については，現在 MPI+OpenMP 化を進めている．

スペクトルコードを用いて，空間格子点数 10243，

R=252，雲粒子数 227雲粒子数密度 125/cm3の大

規模シミュレーションを実行した．雲粒子成長

と空間分布や雲粒子のマイクロ物理過程を通し

ての乱流への影響を解析できるようになった．

現在，膨大な計算データを整理している状況で

ある．同様の計算をスカラーハイブリッドコー

ドでも行う準備が整い，さらに乱流と希薄高分

子との相互作用解析にも応用され興味ある結果

が得られた（論文［3］）．以上から，当初の計画

を十分達成できたと考えている． 

水分子集団の動力学については，当初目標と

していた高精度かつ高速な剛体水分子系の動力学

アルゴリズムを開発すること，これとオーダーN

で計算する高速多重極法とを融合してスパコンに

適したオーダーN の高度並列化シミュレーション

コードを開発するという目標はほぼ達成できた． 

4. 今後の展望 

【１】雲粒子と乱流輸送 

スペクトルコード，ハイブリッドコードいずれ

においても高速化は重要であるので，コード全体

の MPI+OpenMP並列化，通信の隠ぺいによる加速が

必要になると考えている． 

拡散過程のみでの雲粒子成長には限界があり，

雲粒子間衝突の影響を取り入れる必要がある．衝

突コードのプロトタイプはできているが，効率に

問題があるので，雲粒子のグルーピング等による

計算の高速化を取り入れる予定である． 

大規模計算を行うに当たり，雲マイクロ物理と

乱流輸送においてより適切な初期条件を探る必要

があるので，中規模での計算によるデータ同化等

を通して観測・実験との整合性を図る．これらを

通して，浮力項の乱流場への影響，揺らぎの非等

方性，雲粒子半径分布，空間分布の揺らぎと雲粒

子動径分布関数などの計算を行い，具体的な雲マ

イクロ物理過程のシミュレーションによる現象解

明を行う予定である． 

乱流輸送現象そのものの解析も重要である．巨

視的なスケールで異なるスカラー揺らぎの注入を

受ける 2 つのスカラー場 12を同じ乱流場に

より輸送させ，慣性移流領域と呼ばれる小さいス

ケールにおける構造関数<|(x+r)-(x)|p>∝ rp

のスケーリング指数p を計算する．スケーリング

指数が乱流速度場と同様に普遍的かどうかを確か

めることは極めて重要であり，乱流理論に大きな

インパクトを与えるだろうと期待している． 

 

【２】ナノスケール雲粒子の分子動力学 

現在，複数の水および氷クラスターの合体ダイ

ナミックスに関連する様々なシミュレーションを

   
      (a)                            (b)                               (c) 

図８.２個の微小水滴（それぞれ直径 45nm，300K，合計 48 万分子）の合体過程に関するシミュレーショ

ン．(a) t=0, (b)t=120[ps], (c) t=440 [ps] 
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行っている．これは雲生成が，水の固化近傍の状

態でも起きることから，水滴同士，水滴と氷塊，

氷塊同士の場合で，融合ダイナミックスにどのよ

うな違いがあるかを明らかにする為である．特に，

氷の表面には，融点以下の温度であっても擬似表

層水(quasi-liquid layer)と呼ばれる薄い液体層

があることが実験から知られている．最近，表面

測定技術の発展により，この擬似表層水が，氷内

部に存在する転移芯が表面に至る地点の近傍で優

位に生じていること等，様々な興味深い原子スケ

ールでの解析結果が報告されている．我々は，今

回開発した水分子集合に対するシミュレーション

コードを用いて，螺旋転移を導入した微細な氷の

融解過程に関する大規模なシミュレーションを行

っている．これまでに，転移を含んだ氷に関する

このような大規模シミュレーションの例は無い． 

 本共同研究の成果であるオーダーN の分子シミ

ュレーションコードは高い汎用性を持ち，様々な

大規模な分子系に適用できる．上記の，氷に含ま

れる転移の構造と氷の融解との関連性に関する大

規模なシミュレーションは，今回の学際的なグル

ープによる共同研究を通じて新しい研究テーマの

構築に発展しつつある好例といえよう． 
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