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没入型 �次元仮想現実体感システム����と���を用いた
ナノテク用新材料の電子状態の可視化

林 亮子 �� 堀井 洋 �� 井口 寧 �� 川添 良幸 �� 堀口 進 �����

�� 北陸先端科学技術大学院大学 情報科学研究科
�� 北陸先端科学技術大学院大学 知識科学研究科

�� 北陸先端科学技術大学院大学 情報科学センター
�� 東北大学 金属材料研究所

�� 東北大学 大学院 情報科学研究科

本稿は，ナノテク用新材料設計を支援するため，可視化ソフトウェア ���を用いて電子状態を可視化し，

没入型 �次元仮想現実体感システム ����に出力した事例を報告する．����は立方体型のスクリーン

を持ち，ユーザが内部に入って投影された立体視画像を見て，さらに視点制御やオブジェクト制御するこ

とで，仮想現実への高い没入感を得る装置である．可視化ソフトウェア ���は，この ����に可視化画

像を出力することができる．そこで，���を用いてシミュレーション結果として得られる電子状態の可視

化画像を ����に出力した．大規模データでは，可視化画像は多数のポリゴンで構成されるオブジェクト

となり，対話処理の操作性が問題となる．いくつかのタイプの可視化を行なった結果，効果的な可視化の

ためには，データの中で注目すべき数値を自動決定する必要があることがわかった．
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� はじめに

近年の大規模科学技術計算のプラットフォームは

並列計算機に完全に置き換えられ，数十～数万個の

プロセッサ要素を使用した並列大規模数値シミュレー

ションが現実のものとなっている．しかし，大規模

シミュレーションで得られる結果は大量のデータで

あり，データ解析の実行，さらにデータの意味する

ものを認識することが困難である．そこで本稿では，

ナノテクノロジー分野での大規模シミュレーション

結果データを前提とし，可視化を行なった結果を報

告する．複雑な大規模データの可視化では，可視化

した画像の内部の情報を見ることが有効であると考

えられるため，没入型 �次元仮想現実体感システム

����への可視化出力を行なう．

近年の科学技術計算の大規模化に伴なって，得ら

1

研究会Temp
テキストボックス
社団法人 情報処理学会　研究報告IPSJ SIG Technical Report

研究会Temp
テキストボックス
2004－HPC－99　（19）

研究会Temp
テキストボックス
2004／7／31

研究会Temp
テキストボックス
－109－



れたデータの可視化やその自動処理，データマイニ

ングは注目されている．$�����と $���� は 2������

3��� 4��	 のデータから得たたんぱく質分子の構造

を����に出力した 516．彼らの扱ったデータは大変

複雑であったので，リアルタイムでの対話処理は不

可能であった．�����らは材料設計シミュレーショ

ンの大規模データの可視化で，階層構造を利用し，注

目している領域のみを詳細に描画して残りの空間を

省略することで，可視化の高速化を行なった 576．ま

た，#�� ���らは，流体力学計算の分野で，注目

すべき現象の自動抽出を行なった 5�6．しかし，大規

模データの可視化手法および自動処理は扱う実問題

への依存性が高く，まだ研究段階である．

本稿の構成は以下の通りである．第 7節では，本稿

で利用した没入型 �次元仮想現実体感システム����

の概要を示す．第 �節では，本稿で可視化するデー

タを生成した第一原理シミュレーションプログラム

#+$4+586を紹介する．本稿では，科学技術分野で

広く使われている可視化ソフトウェア ���596 を用

いて可視化画像を作成する．第 8節は���によって

作成した可視化プログラムの概要と，可視化画像を

����に出力した例を示し，����を用いた可視化

における問題点をまとめる．第 9節はまとめである．

� 没入型 �次元仮想現実体感シス
テム����

����はイリノイ大学で開発された仮想現実体感

システムであり，立方体型の立体スクリーンとホス

ト計算機で構成される．立体スクリーン中には �3

マウス，液晶シャッタ眼鏡およびそれらの位置と方

向を検出するトラッキングシステムが設置されてい

る．それらの機能を利用すれば，ユーザは ����中

に表示した立体視グラフィックス中を自由に移動で

き，さらに，可視化オブジェクトをマウスで制御す

ることができる．さらに，可視化ソフトウェア ���

で作成した画像は，����出力用モジュールを利用

して，����に出力可能である．

����は画像を投影するスクリーンを立方体状に

組み合わせたブースを持つ．北陸先端科学技術大学

院大学の����の外観を図 1に示す．����のスク

リーンは最大で :面であるが，北陸先端科学技術大

学院大学で現有する ����は，前面，左右面，床面

の 8面のスクリーンを有し，各スクリーンに画像を

投影するための，8台のプロジェクタがある．なお，

前面，左右面は透過スクリーンである．

図 1; 没入型 �次元仮想空間体感システム ����

����には，立体視用眼鏡と �3マウスが備えら

れている．����は，右目用画像と左目用画像を投

影でき，高速で液晶シャッタを切り換えてそれぞれの

目のための画像のみが見えるようにする液晶シャッタ

眼鏡 �����������を使用すれば，立体視が可能であ

る．さらに，図 7に示すように，����内部には 1台

の �����������があり，つる部分にセンサが取りつ

けてあって，それを装着したユーザの頭の位置と向

きの :自由度のデータを取得する．そして，ユーザか

ら正確な立体に見えるように，表示するステレオ画

像をリアルタイムで更新する．����内では，ユー

ザは実際に動くことによって視点を変えることがで

きるが，����内にはさらに �3 マウス-�<3 が

備えられており，ウオークスルーのように視点を変

え，表示されているオブジェクトを制御することが

できる．-�<3は，図 �のように，トラックボール

と �つのボタンがある．

����のホスト計算機は高性能グラフィックスシ

ステム �&� +��= �7>>である．+��= �7>>の詳細は

表 1に示す．+��= �7>>では，����を使用するた

めに必要な３次元ステレオコンピュータ・グラフィッ

クス生成，および位置センサ情報に基づく位置および

視点の移動処理を行なう．また，高品質のコンピュー

タ・グラフィックスをリアルタイムで作成するため，

グラフィックス作成専用のパイプラインハードウェア

である ��,������������ グラフィックスパイプライン

を使用している．

� 全電子混合基底法第一原理計算

プログラム��	
�
全電子混合基底法第一原理計算プログラム

#+$4+は，電子にはたらくポテンシャルの形状に

近似を行なわない，フルポテンシャルの方法による

7
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表 1; �&� +��= �7>>システム諸元

プロセッサ （$�2� �17>>> 8>>$
�� ?$4レベル２キャッシュ）×４個

メモリ 8&4� 共有メモリ

グラフィックス ��,������������ パイプライン×２個，

79:$4 #�=���� $����� ������ $������×４個，

7(������ !�� ��� ���������×２個

ソフトウェア ・���@ :)9 �!"����! -��	������� ��"�������� ��� -���!���� �� �����

・���@ 2��������

・���@ � ��� ����A�BB ��� ����

その他，-���! #��� ���� + ��&C等を利用可能である．

図 7; ����の立体眼鏡 �����������

図 �; ����の �3マウス-�<3

第一原理計算プログラムである．近年広く用いられ

ている多くの第一原理計算プログラムでは，価電子

の固有状態のみを扱う擬ポテンシャル法を用いて高

速に計算が行なわれている．しかし，擬ポテンシャル

法では，芯電子状態と価電子状態の間の結合を無視

しているので，超微細構造や芯電子状態の歪みなど

を扱うことができない．さらに，小さいクラスターや

高圧下，高速原子衝突などのシミュレーションにおい

て，原子間距離が小さくなった場合は，擬ポテンシャ

ルの有効性が問題となる．そこで，そのような問題

に対しては，全ての電子の固有状態を扱う全電子法

が有効であると考えられている．しかし，全電子法

は計算量が大きいために開発例が少なく，#+$4+

プログラムはパッケージ化などの整備が行なわれた

数少ないプログラムの 1つである．

#+$4+プログラムは，1DD>年代初めから，東北

大学 金属材料研究所 川添教授グループによって開発

され，構造最適化，第一原理分子動力学法といった標

準的な機能に加え，現在では時間依存シュレーディン

ガー方程式などの特徴的な機能を持つようになってき

ている．#+$4+は平成 1>～17年度に原子力研究所

の計算科学技術ソフトウェア研究開発 E一般Fプロジェ

クトの課題として採択され，パッケージ化されて日立

東日本ソリューションズによって商品化されている．

この#+$4+を用いて，燃料電池への応用が期待さ

れる水素吸蔵過程をはじめとする，ナノテクシミュ

レーションが実行されている．また，#+$4+プログ

ラムは最大1>&' �のネットワーク�� ����<�#を利

用したナノテクノロジー �2<E������� 2��"��� <��(

���	F上で超分散化されており，将来的には，&��3

の基盤ソフトウェア整備の成果を利用して，&��3

利用環境への拡張も可能である．

� 電子状態の可視化

��� ���を用いた電荷密度の可視化プロ
グラム

可視化すべき重要な物理量はいくつかあるが，本

稿では，まず電荷密度を可視化する．#+$4+では，

指定したレベル，指定したスピン量子数の電子によ

る全電荷密度を出力する．電荷密度は，データ形式の

観点から見ると，計算する対象となる空間の格子点

上のスカラーデータである．科学技術分野で広く使

われている可視化ソフトウェア���を用いて，この

�
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全体図　　　　　　　　　　　　　拡大図　　　　　　　　　　　　　切断図

図 8; 半透明等値面の重ね合わせ，コンター図，等値ボリュームによる表現

全体図　　　　　　　　　　　　　拡大図　　　　　　　　　　　　　切断図

図 9; ボリュームレンダリング（レイトレーシング法）による表現

電荷密度を可視化するプログラム群を開発した．こ

れらのプログラムは，データの形式さえ同じであれ

ば，どのような物質のデータであっても可視化でき

る．以下は，メタン �
�の電荷密度を例に，これま

で開発したプログラムによる可視化画像を示す．メ

タンはテトラポッドのように，中心に炭素原子があ

る正 8面体の構造を持ち，正 8 面体の各頂点に相当

する位置に水素原子がある．電荷密度データは単精

度で D:�個であり，データ量は約 �$バイトである．

1) 半透明等値面の重ね合わせ，コンター図，等値

ボリュームによる表現

図 8にこのプログラムを利用した可視化例を示

す．この可視化表現は，断面などを用いずに内部

構造を把握することを目的として実装した．半

透明等値面を複数重ねているため，内部構造の

概略が外側からでもわかり，およその構造把握

が可能である．この例では，半透明等値面を 8枚

重ね，さらに内側の構造を，コンター図と等値

ボリュームにして 1つずつ作成した．コンター

図と等値ボリュームにした理由は，等値面を透

かした上で明確に見るためである．コンター図

と等値ボリュームは半透明にできないため，切

断図との組み合わせによって，内部構造を見る

ことができる．

これらの図からわかるように，各等値面を明瞭

に見るためには，半透明等値面の重ね合わせは，

8～9枚程度が限界である．この表現は多くの面

を描画し，描画処理に時間がかかるため，静止

画に適している．一方，等値面を１つにして描

画処理を軽減し，操作性を向上させることがで

きる．また，この表現では輪郭が明確であるた

め，立体視画像が作成でき，����などの立体

表示デバイスへの出力が可能である．

7) ボリュームレンダリング（レイトレーシング法）

による表現

図 9にこのプログラムを利用した可視化例を示

す．この可視化表現は，断面などを用いずに内

部構造を把握することを目的として実装したが，

8
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図 :; 半透明等値面と断面図の組み合わせ

実際には透明度と厚みの関係 E透明度が高い場合

に厚みを薄くすると，等値面の存在がわかりに

くいFの調整が困難であったため，断面を併用し

ないと内部構造が見えない．この表現は，電荷

密度値ごとに透明度を設定できるため，内部構

造の把握もしやすい．ただし全体に淡い表現と

なるため，多くの面の重ね合わせは難しい．ま

た，輪郭が明確でないことから立体視が困難で

あり，����などの立体表示デバイスへの出力

ができない．

�) 半透明等値面と断面図の組み合わせ

図 :にこのプログラムを利用した可視化例を示

す．この表現は等値面で概形を理解し，ユーザ

が等値面を移動して見ることで詳細な理解を得

る．等値面は１つにして描画処理を軽減し，操

作性を向上させている．

��� は，さらに没入型 � 次元 �� 体感システム

���� をサポートしており，出力部分を����専用

のモジュールに置き換えるだけで，没入型 �次元��

体感システム ����への出力が可能である．����

を利用することで，物質の内部構造への理解を深め

ることができる．図 Gに可視化画像を ����に出力

した例を示す．この例は操作性を向上させるため，図

8の半透明等値面の重ね合わせによる可視化で，等

値面を 1つだけにしている．しかし，その状況でも

対話処理のための-�<3 データの更新周期を小さ

くするとハングアップしてしまうため，更新周期を

図 G; 可視化画像の ����への出力例

>)9秒程度にする必要があった．この程度の大きさの

更新周期では，微妙な視点位置の調整が困難である．

今回利用した電荷密度データは D:�個，つまり約 �$

バイトのデータであり，可視化画像中の描画オブジェ

クトのポリゴン数も多いため，描画に時間がかかる

ことがその理由であると考えられる．

��� 可視化プログラムの発展

8)1で示した可視化結果から，いくつかの問題が明

らかになったため，それらを解決するための今後の

課題を以下に挙げる．

可視化するべき数値の自動抽出 8)1で述べたように，

視覚的な問題と����における操作性の問題か

ら，多くの等値面やコンター図は描けないこと

がわかった．現在は等値面やコンター図を試行

錯誤により決定しているが，特にデータサイズ

が大きくなると操作性が悪くなり，見落しが起

こることも考えられる．そのため，等値面やコ

ンター図を作成すべき，適切な数値の自動抽出

を行なう必要がある．ここで適切な数値とは，領

域内での分布が急変している数値と考えられる

ため，画像処理分野におけるエッジ抽出や特徴

量の議論が応用できると考えられる．

簡略化オブジェクト 現在の可視化画像では，描画に

時間がかかることから対話処理が困難である．そ

こで重要度の低い部分は簡略化したオブジェク

トで表現できる機能があると，描画処理時間を

軽減できると考えられる．

対話処理クローズアップ 大規模データでは，細部の

情報が埋もれてしまう．そこで，データを階層的

に処理して複数スケールのデータを生成し，対
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話処理によって可視化に使用するデータを選択

して，注目した領域をクローズアップする機能

を実装すると，描画処理時間の軽減と細部情報

の可視化が両立できると考えられる．

��� ���の���	表示機能の発展

����は可視化画像内部に入れるのが大きな特徴

なので，内部に入ることを前提とした可視化画像を

作成する．����への表示を前提とした可視化では，

以下のような機能が必要であると考えられる．

� 材料設計では，可視化結果を回転して見ること

が多い．�3マウスで可視化画像を回転させるこ

とも可能ではあるが，現状では操作性に問題が

あるので，自動回転機能が必要である．

� ナノテクシミュレーションの計算結果として，電

子状態，原子位置をはじめとする種々の物理量

が得られるため，�3 マウスのボタン操作によ

り，表示する物理量の種類を変える．

� 特にグラフィックス内部にいるとき，ユーザは

現在自分が空間のどこにいるのかわからなくな

りやすいので，可視化画像中でのユーザの存在

位置を，常時あるいは必要なときにグラフィック

ス表示する．

� 全体の可視化だけでなく細部を見たい場合に対

応するため，対話的なクローズアップ機能を追

加する．

これらは，����で特に必要な機能であるが，����

以外のプラットフォームでの，通常の���でも利用

可能でかつ可視化に有効である．これらの機能を実

現するためには，少なくとも，以下のような���モ

ジュールが必要である．

1) �3マウスによる ���の制御（ボタン信号と位

置情報の出力）

7) 可視化オブジェクトのセレクタ

�) 可視化画像の回転アニメーション

8) 現在位置表示

上記の内 1)� 7)� および �) の機能または一部機能を実

現する ���モジュールを（株）ケイ・ジー・ティー

に開発委託し，納入済みなので，今後はそれらを利

用した可視化プログラムを実装する予定である．

� まとめ

本稿では，没入型 � 次元仮想現実体感システム

���� と可視化ソフトウェア ��� を用いた，ナノ

テク用新材料の電子状態の可視化を行なった結果を

報告した．まず電荷密度を可視化し，いくつかの可

視化プログラムを開発した．その結果，���による

可視化プログラム，および ���の ����表示機能

に関するいくつかの問題点が明らかになった．

シミュレーション結果の大規模データを扱うため

には，ある程度の自動化機能が必要である．今後は，

自動化をキーワードに可視化プログラムを発展させ

る予定である．
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