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研究成果の概要（和文）：量子系、二成分流体系、音と流体の連性系に対して、マルチスケール表現を利用した
並列計算を実施し、双曲型を除く偏微分方程式系に対して、時間と空間のマルチスケール表現による効率化が可
能であることを確認した。しかし、分子動力学系など常微分方程式で表現される多体系の動力学に関しては、
Parallel-in-Time法による時間並列計算の収束性が悪く、応用可能な範囲が少ないこともわかった。そこで、自
己駆動粒子系を対象にした時間並列計算により収束性の性質について検証し、問題点を明らかにした。

研究成果の概要（英文）：Parallel computations by the use of multi-scale descriptions for quantum 
systems, two-phase fluids, and sound/fluid complex systems have been executed.  Through these 
studies, it was established that the space-time parallel method is effective to systems described by
 non-parabolic partial differential equations.  On the other hand, it was also revealed that systems
 under ordinary differential equations are difficult to be parallelized by the parallel-in-time 
method.  This is because convergence property is poor and an application area is narrow.  In this 
study, we demonstrated the poor convergence in self-propelled particle systems when we parallelize 
them with the parallel-in-time method.

研究分野： 非線形動力学
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１．研究開始当初の背景 
	 
	 大規模な並列計算機が広く利用出来るよう
になったが、マルチコア・メニーコアの	 CPU	 
では計算コア単体での性能の伸びが鈍化して
いるため、十分な演算性能を引き出すために
は、大規模な並列化を実施せざるを得ないと
いう問題がある。これに対して、2001	 年に
提案された‘Parareal’アルゴリズムを利用
して時間方向という新たな並列化軸を導入す
ると、小規模シミュレーションでも効果的に
並列化が可能であることがわかり、その後、
時空間マルチグリッド法として発展してい
る。さらに	 最近になって、Parareal	 アルゴ
リズムをミクロ・マクロ結合系などのマルチ
スケールシミュレーションに応用する、とい
うアイデアが提出されている。マルチスケー
ルシミュレーションとは、多階層に渡る複雑
な物理現象を扱うために、スケールに応じた
表現を組み合わせてシミュレーションを構成
する手法で、時間・空間スケールに応じた適
切な記述	 (マルチスケールモデリング)	 によ
り、複雑な動力学の再現が可能であるという
考え方に基づいている。データ点数の多い詳
細な表現から、粗視化した表現、あるいは、
解析的モデルに近い表現まで階層的にシミュ
レーションを構成することにより、	 単に複
雑な問題の表現が可能になるというだけでな
く、大規模化したシミュレーションの可視化
や結果の解析に対してもメリットがあると考
えられる。すでに研究代表者の高見らは、時
間並列化アルゴリズムの高性能実装を目的と
して	 identity	 Parareal	 法を開発し、バケ
ツリレー通信を使って効率的な並列計算がで
きることを示した。この手法はシミュレーシ
ョンで多用される陽的な時間発展計算に広く
適用でき、パイプライン転送のnon-blocking
化により通信を大幅に高速化することが可能
になった。さらに、計算機分野でのこれらの
成果を受けて、この方法を異なる時間スケー
ルを持つマルチスケール系に適用するための
予備的な研究結果を、本研究課題の研究分担
者	 (下川、小林)	 との共同名で、非線形動力
学分野の国際会議で発表している。	 
	 
２．研究の目的 
	 
	 本研究課題では、Parareal	 アルゴリズム
に基づくマルチスケールシミュレーションを
構成することを考える。時空間マルチグリッ
ド法からの拡張としてマルチスケールシミュ
レーションを構成する方法を確立し、その有
効性を明らかにする。時空間マルチグリッド
法は、すでに様々な問題に対して応用段階に
あり、このスケール差を大きくしたものとし
てマルチスケール表現を取り入れることで、
シミュレーションの安定性の向上に寄与する
ことを示す。単一スケール表現によるシミュ
レーション結果と、マルチスケール表現によ
る結果を比較することによって検証作業を行

う。このために、研究代表者と研究分担者が
研究して来た非線形動力学の問題を具体的な
例として導入し、	 これらを扱うシミュレー
ションプログラムを開発し、現象の再現、計
算の安定性、並列化の効率などの観点から評
価を実施する。	 	 
	 
３．研究の方法 
	 
	 本研究課題では、量子・古典結合系の動力
学、二成分流体実験の時系列解析、流体と音
との相互作用を研究対象とする。これらの数
値計算に対して、時空間マルチグリッド計算
に基づくマルチスケールシミュレーションの
構成法を確立し、検証および評価を行う。ま
ず、研究代表者は、時空間マルチグリッド計
算、時空間マルチスケール計算を記述するた
めのAPI開発、および、量子・古典結合系の
数値計算を実施する。研究分担者の下川は、
二成分流体実験を実施し、その時系列解析を
実施する。研究分担者の小林は、楽器と音の
相互作用系に対して、シミュレーションプロ
グラムの開発と、APIを使ったマルチスケー
ルプログラムへの拡張を実施する。これら分
担者の結果を受けて、改めて代表者は、並列
計算機上で時間並列マルチスケール計算の効
果について定量的な評価を実施する。	 
	 
４．研究成果	 
	 
	 本研究の準備期間を含めた研究期間の中で、
量子系の動力学、流体系における複雑な動力
学、楽器における非圧縮流体の動力学の研究
を実施し、マルチスケール表現を利用して効
率的な並列計算を実施してきた。これら偏微
分方程式でモデル化される系のうち、双曲型
を除く偏微分方程式系に対して、時間と空間
のマルチスケール表現による効率化が可能で
あることが確定しつつある。これは、この研
究、および、時間並列計算に関連する他の研
究による成果である。しかし、分子動力学系
など常微分方程式で表現される多体系の動力
学に関しては、表面上は Parareal 法による時
間並列計算が適用できるが、収束性が非常に
悪く、応用可能な範囲が少ないこともわかっ
てきた。そこで本研究の研究成果の一例とし
て、粒子系の動力学を対象にして通常の計算
法による高速化の結果と、時間並列計算にお
ける収束性の検証結果を報告する。	 
	 数値計算の対象とした系は、ここ数年様々
な分野で注目を集めている自己駆動粒子系
(ミクロな系ではアクティブマターとも呼ば
れる)である。このような系のうち、1987 年に
Reynolds によって提案された BOID モデルは、
シンプルなルールによる相互作用ながら、鳥
や魚などの群れを再現することが知られてお
り、現在では GPU を利用して 106 個体程度ま
での大規模な高速計算が実施されている。	 
	 最初にまず、この BOID モデルを対象として、
106 個体程度までの計算が可能なプログラム



を構成した。各個体間で考慮する相互作用は、
周りの個体に集まろうとする cohesion、周り
の速度に合わせようとする alignment、およ
び、衝突を避ける separation の 3 つの力のみ
であり、全体の個体数を𝑁として、相互作用の
計算には𝑂(𝑁$)の計算量が必要である。実際
には、遠く離れた個体間の相互作用は考慮さ
れないため、各個体を cell に分配して近傍リ
ストを管理することで、計算量が𝑂(𝑁)となる
ように構成することができる。図	 1によると、
効率化を実施しない場合には BOID 数に対し
て𝑁$に比例する傾きだったものが、効率化に
よって高速化され、𝑁の傾きになっているこ
とがわかる。また、設定する cell の大きさに
もよるが、106個体の系で 1 ステップの計算に
約 1秒かかっていることがわかる。	 
	 次に、時間方向の並列計算アルゴリズムを
導入するために、近似的な計算方法を導入す
る。一つ目の方法は、時間粗視化によるもの
で、常微分方程式を積分する時の時間刻みを
大きく取ることで計算量を落とす方法である。
ここでは、元の計算より 10 倍大きい時間刻み
を利用した近似計算による時間並列化の収束
性を調べた。その結果は図 2 に示した通り、
時間並列計算の繰り返し数𝑚を増やしても、
軌道誤差が収束する様子が見られず、時間並
列計算の実施が困難であることがわかる。同
様にして、近傍リストの作成回数を削減する
ことで高速化した近似計算を導入し、時間並
列計算の収束性を調べた。これによる結果は
図 3に示す通りで、時間粗視化に比べると幾
分誤差の増加がゆるやかであるが、やはり収
束したとは言い難い誤差の状況である。	 
	 これらの結果は、粒子系の時間並列計算は
偏微分方程式系に比べて困難な場合が多いと
いう結果を裏付けるものであり、特に、気体
や液体状態の分子動力学計算と同じく、カオ

ス的な運動を対象とする場合には、近似計算
の設定が困難であることを示している。この
ような場合には、個々の軌道誤差を収束性の
判断基準とすること自体を再考する必要があ
り、粒子の密度表現にたいして近似時間発展
計算を導入するなど、力学変数の記述方法を
変更して偏微分方程式系に書き直し、時間並
列計算を導入していくなどの新しい方法を構
築する必要があると考えられる。以上の通り、
時間並列計算の効率化は、マルチスケール表
現との連携が重要であることが示唆される結
果となった。	 
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