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研究成果の概要（和文）：近年のスーパーコンピュータは大規模並列計算が主流である。これに対応して原子核
構造研究を飛躍的に進めるため、大規模並列向けの原子核殻模型計算プログラム「KSHELL」を開発した。このプ
ログラムは、単一ノードのパソコンでも効率的に動作する。このプログラム用に使いやすいユーザーインターフ
ェースを用意し、実験研究者を含む原子核研究者向けに広く公開している。原子核殻模型計算では、固有値問題
を解く手法として通常ランチョス法が採用されるが、KSHELLではそれに加えてブロックランチョス法と櫻井杉浦
法を実装されるなど多くの機能が実装されている。

研究成果の概要（英文）：In order to use recent massive parallel computers efficiently, I developed a
 nuclear shell-model calculation code "KSHELL" for massive parallel computation. This code runs 
efficiently also on a single node. It is equipped with a user-friendly interface and is openly 
distributed via the internet for nuclear-physics researchers including experimentalists. For solving
 an eigenvalue problem in nuclear shell-model calculations, I implemented thick-restart 
block-Lanczos and Sakurai-Sugiura methods in addition to the conventional Lanczos method.

研究分野： 原子核理論

キーワード： 原子核殻模型　大規模並列計算　不安定核　クリロフ部分空間法
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１．研究開始当初の背景 
原子核構造の理論研究における有力な手

段の一つとして、原子核殻模型計算が知られ
ている。理化学研究所の RI ビームファクト
リ加速器施設において不安定核構造の実験
研究がさかんに行われている中で、殻模型計
算による理論研究の重要性はますます増し
ていた。 
原子核殻模型計算において量子多体問題

を解くことは、巨大な次元をもつハミルトニ
アン行列の固有値問題を数値的に解くこと
に帰着される。このハミルトニアン行列は疎
行列なので、ランチョス法という効率の良い
計算手法が知られている。当時いくつか公開
された殻模型計算コードも存在したが、並列
計算環境に対応した公開コードはなかった。
しかしながら、対角化すべきハミルトニアン
行列の次元は活性粒子数の増加に伴って爆
発的に増加するため、適用範囲が限られてき
た。一方、近年のスーパーコンピューターの
発展は、大規模並列化によって支えられてお
り、殻模型計算コードの大規模並列化は急務
であった。 
 
２．研究の目的 
近年の大規模並列計算機を有効活用でき

るような原子核殻原子核殻模型計算のソフ
トウェア開発と、それに基づいた新たな手法
の開発を目的とする。まず、旧来型手法であ
る殻模型対角化コードの大規模並列化をお
こなう。開発されたコードをベースにした新
たな計算手法の開発をめざし、原子核対角化
計算では不可能な領域への適応を可能にす
る。 
 
３．研究の方法 
原子核殻模型計算では、巨大な疎行列とな

るハミルトニアン行列の固有値問題をラン
チョス法によって解くことによって原子核
の構造を求めることができる。しかしながら、
取り扱うべきハミルトニアン行列の次元（M
スキーム配位と呼ばれる量子多体基底の取
りうる数に相当）が莫大になることが常に困
難としてつきまとう。本研究では、莫大な数
のMスキーム配位を一粒子軌道占有数で分類
し、これを並列に扱うことによって、大規模
並列計算ソフトウェアを開発する。さらに、
標準的に使われるランチョス法以外のアル
ゴリズムも検討し、大規模並列計算時代にお
ける新たな殻模型計算パッケージの開発を
おこなう。 
具体的な並列計算の実装方法は、ハミルト

ニアン行列を，縦・横でプロセスの数だけの
ブロック行列に分割し、各ブロックを各計算
ノードで分担する。メモリー容量節減の観点
から、すべての行列要素をメモリーに陽には
保存せず、ランチョス法アルゴリズム内の行
列・ベクトル積で必要となる分だけをオンザ
フライで生成するアルゴリズムを採用する。 
 さらに、開発されたコードを用いて大規模

殻模型計算を実行し、これまで計算が困難で
あった中重核領域のエキゾチックな核構造
を明らかにする。 
 
４．研究成果 
近年のスーパーコンピューターは大規模

並列化され、ソフトウェアに要求される並列
数は大きくなる一方である。大規模並列計算
機に対応したランチョス法によるMスキーム
原子核殻模型計算プログラムの作成と、その
プログラムの並列効率の向上を図った。 

プログラム開発における進展は、開発解指
示はハミルトニアン行列の行方向のみを分
割して並列計算をおこなっていたが、これを
列方向にも分割して、並列計算するようアル
ゴリズムの修正をおこなった。この修正によ
り、並列効率が大きく向上し、7000 コア程度
までの良好な並列効率を達成した。下図は、
ランチョス法においてボトルネックとなる
行列・ベクトル積 1回にかかった時間を、さ
まざまな並列度で計測したものであり、スト
ロングスケーリングと呼ばれる。 

 横軸に CPU コア数、縦軸に行列積にかかる
計算時間の逆数をとったものである。黒丸が
京計算機、白抜きの三角形が東京大学 FX10
スーパーコンピューター、青ひし形が筑波大
学 COMA スーパーコンピューター上で計測し
た計算時間を示す。pf 殻模型空間でのニッケ
ル 56 原子核の計算であり、およそ１０億次
元の行列の固有値問題を解くことに相当し
ている。CPU 数を増やしていくと、それに比
例して計算時間が短縮されていることが見
て取れる。実際に、FX10 を 8192 コア用いた
計算により、前述のニッケル５６の基底状態
の計算を 145 秒でおこなうことができた。 
 
本プログラムを「KSHELL」と名づけ、イン

ターネット上で広く公開している。使いやす
いユーザーインターフェースを用意し、バッ
チスクリプトの生成に対話型インターフェ
ースを設けることや、遷移確率などを直接計
算することにより、初学者にも使いやすいソ
フトウェアを実現している。さらに、マニュ
アルを日英版両方用意し、その使い方を紹介
する講習会をおこなった。実験研究者を含む
多数からの問い合わせを受けており、研究者



コミュニティにおいて知名度を得つつある。 
さらに、１粒子分光学的因子や２粒子分光

学的因子、ベータ崩壊の研究に必要なフェル
ミ遷移・ガモフテラー遷移・第一禁止遷移の
遷移行列要素、ニュートリノレス二重ベータ
崩壊核行列要素など様ざまな物理量の期待
値を計算できるようなコード実装をおこな
った。これらの物理量は、エキゾチックな原
子核構造の解明や、元素合成過程の理解につ
ながる重要なものである。 
 
実際に、このコードは最先端の中重核構造

の理論研究にも使われて着実に成果につな
がっている。たとえば、カルシウム同位体の
E1 励起研究に用いられており、微視的な理解
を可能とした。 
また、中性子過剰領域におけるクロム・鉄

の高スピン状態の原子核殻模型計算による
解明がおこなわれた。この状態は変形の様態
について議論があったがプロレート変形で
あることを示した。また、硫黄４４原子核に
おけるイラスト４＋励起状態が、K アイソマ
ーになっていることを示すために、本プログ
ラムを用いた解析がおこなわれた。 
 
殻模型計算における固有値問題を解く手

法としてランチョス法を採用するのが標準
的であったが、Thick-restart Block Lanczos
法を実装し、計算の効率化を図った。32本の
ベクトルをまとめてブロック化し、行列・ベ
クトル積を同時に実行することにより、pf 殻
を模型空間とするクロム 48 の殻模型計算の
例では、行列ーベクトル積１回あたりの速度
を 4.6 倍(Intel CPU)、9.5 倍(京コンピュー
タ)に高速化した。このブロック化されたコ
ードは、櫻井杉浦法をベースとした確率的な
固有値密度推定法と組み合わすことにより、
ニッケル 58 の準位密度のパリティ平衡問題
の解決につながった。 
  

さらに、ランチョス強度関数法の機能を追加
し、E1、E2、M1、ガモフテラー、スピン双極
子など様々な型の励起を取り扱えるような
コード拡張を行った。これにより、元素合成
r 過程の原子核の電子捕獲反応の計算が可能
となるなど、適応領域を大きく広げている。
加えて、カルシウム４８のニュートリノレス
二重ベータ崩壊の核行列要素計算の成功に
もつながった。 
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