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研究成果の概要（和文）：本研究ではメニーコア計算機用を対象に、量子多体モデルのシミュレーション手法である密
度行列繰り込み群法と厳密対角化法の並列化・高速化を実施した。特に、モデルの物理的性質と計算機のネットワーク
アーキテクチャを考慮して、高速な通信手法を提案しその有効性を確認した。また、開発したコードを実際の物理問題
に適用し、それらの物理的性質についての議論を行った。

研究成果の概要（英文）：In this research, we have developed the parallelization strategy and the speedup t
echnique for the simulation code of the many-body quantum system. Especially, we propose the communication
 algorithm in consideration of the network architecture of the many-core machines and the property of the 
quantum system, and then, we demonstrated that the algorithm can realize the high performance communicatio
ns. Moreover, we simulate the real quantum problems using our developing codes and discussed the property 
of the problem by using the simulation results.
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１．研究開始当初の背景 
（１）超伝導体や強磁性体等の高性能機能材
料群は、現在日本が目指している低炭素社会
の実現の大きなカギとして大きな注目を集
めている。しかし、現在のところ、これら物
質群の機能発現機構はわかっていないため、
材料設計を行うためには、計算機を利用して
電子相関の効果を考慮した量子多体系モデ
ルをシミュレーションする必要がある。しか
し、量子多体系モデルはその問題サイズの増
加に伴って計算量やメモリ量が指数関数的
に増加するため、逐次計算機や小規模の並列
計算機では現実的なモデルサイズのシミュ
レーションは困難であり、大規模な並列計算
機の利用が強く望まれていた。 
 
（２）計算機の進歩は目覚ましく、その規
模は現在では数万個のコアを持つ並列計算
機も出現し、２０１２年には理化学研究所
が中心になり開発を進めてきた数十万個の
コアを有する京スパコンが稼働した。しか
し、これまでの並列計算機はプロセッサ内
のコアが数個のマルチコアプロセッサであ
ったが、京スパコンを超える超大規模並列
計算機では十数個～数十個のコアで構成さ
れるメニーコアプロセッサになると考えら
れている。そのため、研究開発当時までに
開発された並列計算方法の多くはそのまま
では超大規模並列計算機の性能を有効に利
用することができなかった。そのため、計
算機の大規模化に伴い、計算量をこれまで
以上に均一に分割することや、通信を適切
に行うなど、大規模並列計算機の構成を考
慮した並列化を実施することが必要になっ
てきた。しかし、このような並列化は一般
の計算機ユーザーには困難である。そのた
め、超大規模な並列計算機の性能を有効に
利用できる並列アプリケーションの開発が
望まれていた。 
 
２．研究の目的 
（１）これまでに、電子相関のある量子モデ
ル用のアプリケーションとして厳密対角化
法および並列密度行列繰り込み群（ＤＭＲＧ
法）を開発し、実際に並列計算機の性能を有
効に利用したシミュレーションを可能にし
てきている。しかしながら、これまでに開発
した並列計算コードは一世代前の並列計算
機で利用しているシングルコアのプロセッ
サで構成された並列計算機を想定している
ため、そのままでは今後主流になると考えら
れているメニーコアプロセッサの並列計算
機では効率的な並列計算は困難であると考
えられる。そこで、これまで開発してきた並
列化コードを基にメニーコアのプロセッサ
用のアルゴリズムを研究開発することを目
的とした。 
 
（２）より詳細な物性を調べるためには、量
子状態の動的な振舞いや時間発展をシミュ

レーションする必要がある。しかし、大規模
な２次元モデルに対しては、精度や計算時間
の問題から、ほとんど実施されていない。そ
のため、本研究での成果を利用して開発した
並列計算アルゴリズムを利用して大規模な
２次元モデルの動的な振舞い等をシミュレ
ーションする。これにより、高精度での大規
模２次元モデルシミュレーションが可能に
なり、理論物理学者と協力して量子多体系の
量子状態を調べることを目的とした。 
 
３．研究の方法 
（１）一般にアプリケーションの並列化では、
計算量の最も多い演算を重点的に並列化す
ることが重要である。厳密対角化法およびＤ
ＭＲＧ法では、量子多体モデルのエネルギー
を表現する疎行列（ハミルトニアン）の固有
値を反復法で計算する演算部分の計算量が
多く、特にハミルトニアンとベクトルの掛け
算部分が最も演算量の多い。そこで、この掛
け算部分を中心に並列化・高速化を実施する。 
 
（２）並列計算機ではネットワークを経由し
て通信を行うが、ネットワークの性能はコア
数の増加に比例して向上おらず、コア数が増
加するにつれて、コアあたりの帯域が小さく
なる。そのため、メニーコアプロセッサで構
成された並列計算機では、これまでの並列計
算機と比較し、通信が性能低下の原因になる
と考えられる。そのため、モデルの物理的性
質および計算機のネットワークの構造を考
慮して、高速通信手法を提案する。 
 
（３）開発した並列厳密対角化法および並列
ＤＭＲＧ法を利用して、より詳細な量子物性
を調査する。この際、（２）で開発した通信
手法を組み込み、実際の問題に対して、提案
した通信方法の有効性および頑強性を調査
する。 
 
４．研究成果 
（１）ＤＭＲＧ法において計算量が最も大き
い演算はハミルトニアンの固有値計算であ
り、この固有値計算において最も重要な演算
ではハミルトニアン（疎行列）とベクトルの
掛け算である。そこで、この掛け算を中心に
並列化・高速化を実施した。この際に、対象
とする量子多体問題特有の対称性を利用し
てハミルトニアンを分割すると、非零要素の
分布が規則的になる。このことから、ハミル
トニアンとベクトルの掛け算を3つの疎行列
と密行列の掛け算の和に変換することがで
き、密行列を均等に分割することで均等な計
算量に分解することができる。この 3つの掛
け算の密行列の要素の配置は異なるため、全
プロセス間で同時に通信を行う all-to-all
通信が必要になる。しかし、この all-to-all
通信はマルチコアやメニーコアで構成され
た並列計算機には向いておらず、非常に多く
の通信時間がかかることが指摘されている
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（図１(a)）。そこで、問題の物理的性質を考
慮してデータを分割することにより、全プロ
セス間での all-to-all 通信を必要としない
通信方法を見出し、実際に並列数を増加させ
ると高速化するが、逆に遅くなるケースもあ
った（図 1(b)）。そこで、この通信方法では、
プロセスをいくつかのグループに分けて、グ
ループごとに通信を行っていることに着目
し、通信を行っていないグループでは、演算
を行うことができることから、通信と演算を
同時に実行することができることを見出し
た。実際、この方法により、図 1のように 1024
コアまで並列化の効果が得られることを確
認した（図 1(c)）。 

(a) 通常の all-to-all 通信を利用 
 

(b) 全プロセス間での all-to-all 通信を利
用しない方法 

(c) 通信と演算を同時に実行する方法 
 

図 1 東京大学 T2K マシンを用いて 2次元量
子モデルを DMRG 法でシミュレーション
した際の経過時間 

 
 

（２）代表的な量子多体モデルの 1つである
ハバードモデルに対する厳密対角化法の並
列化はすでに提案されている。しかしハバー
ドモデルを拡張した多軌道のハバードクラ
スタモデルに対してはこれまでの並列化手
法は適用できない。そこで、ストレートフォ
ワードに並列化を拡張した方法（方法１）と、
モデルの物理的性質を考慮してハミルトニ
アンを適切に分割することで、（１）で提案
した通信手法を適用する方法（方法２）を開
発した。各方法の掛け算部分の通信時間と演
算時間を図 2に示す。その結果、方法２の演
算時間は短いが通信時間が多いが、方法２で
は通信時間が非常に短いことを確認した。 

(a) 通信時間 
 

 (b) 演算時間 
 

図 2 ハミルトニアンとベクトルの掛け算 1
回あたりの通信時間と演算時間 

 
（３）ＤＭＲＧ法を並列化することで、準２
次元（梯子型）の量子多体モデルを直接計算
することが可能になった。この並列計算コー
ドを利用し、2-leg（2×20 サイト）ハバード
モデルの超流動相関を計算し、結果を図 3に
示す。この結果から、超流動相関を強くする
ためには2パターンの閉じ込めポテンシャル
の強さとクーロン反発力の強さの兼ね合い
（図 3 の状態 I と III）があり、両者を同時
にチューニングする必要があることを示し
た。この結果は、固体では量子相関の発達に
対しクーロン反発力等の物質の本質的パラ
メータが主要な役割を果たすが、フェルミ原
子ガスのような閉じ込めが必要な系では閉
じ込めの影響も物性に重要な役割を果たす
ことを示唆している。 
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(a) 超流動相関 
 
 
 
 
 
 

(b) 粒子分布 
 
図 3：(a)は閉じ込めポテンシャル Vとクーロ
ン反発力 U を変化させた際の 7 番目と 14 番
目のサイトの超流動相関を示している。(b)
は(a)の I, II, III 内の粒子分布の傾向を示
している。 
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