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研究成果の概要（和文）：分子構造最適化のためにFPGAを用いた量子アニーリングシミュレータのアーキテクチ
ャを考案し、その高速化手法がGPUにも適用可能であることを明らかにした。さらにスパースなイジングモデル
を使用することで計算量を削減し， 高並列な処理が行えるアーキテクチャーを考案した。さらに、複数のFPGA
を用いて量子ビットを分割するアーキテクチャを考案し、問題サイズを大規模化できることを実証した。これら
の研究は分子構造の最適化手法に有用であると示された。また、FPGAやCPU、GPUを組み合わせた大規模な量子化
学シミュレータのヘテロジニアスアクセラレータを開発し、従来方法と比較して最大100倍の高速化を達成し
た。

研究成果の概要（英文）：We developed an architecture for a quantum annealing simulator using FPGA 
for molecular structure optimization, and revealed that this acceleration method can also be applied
 to GPUs. Furthermore, by using a sparse Ising model, we reduced the amount of computation and 
created an architecture that can handle high parallel processing. In addition, we devised an 
architecture that divides quantum bits using multiple FPGAs, and demonstrated that the problem size 
can be scaled up. These studies have been shown to be for molecular structure optimization methods. 
Moreover, we developed a heterogeneous accelerator for large-scale quantum chemistry simulators 
combining FPGAs, CPUs, and GPUs, achieving up to 100 times faster speed compared to conventional 
methods.

研究分野： 高性能計算
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の学術的は、分子構造最適化のための量子アニーリングシミュレータのアーキテクチャとその高速化手法
に関する新たな知見を提供した点にある．FPGA、CPU、GPUを組み合わせたヘテロジニアスアクセラレータの開発
は、量子化学シミュレーションのパフォーマンスを大幅に向上させ、大規模なシミュレーションが必要な産業で
の時間とコストの削減が期待できる。さらに，社会的には，この新手法は薬物設計や新素材開発など様々な分野
で応用可能で、大規模シミュレーションが必要な産業における効率化に貢献することが期待できる。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
従来の材料開発は，図 1 に示すように，人間が経験に基づき材料の組
成の候補を挙げ，その候補に対して製造と性能評価を行うことを繰り
返して，性能の良い材料を探索していく.この方法では，材料の製造と
性能評価に時間とコストがかかるため，多くの組成の候補を試すこと
ができない.また，組成の候補は人間の経験に基づき選択されるため，
必ずしも良い候補が選択される保証がない. 
一方，計算材料科学では，計算機シミュレーション(量子化学シミュレ
ーションなど)により材料の性能を予測し，性能が良さそうな材料の
みに限定して実際に製造して評価を行う.量子化学シミュレーション
は，原子中の電子の状態をシュレーディンガー方程式に従って求める
ための計算である.計算機シミュレーションにより，性能が良さそう
な材料をスクリーニングしておくことにより，時間がかかる製造・評
価の回数を減らし，性能が良い材料を早く効率的に見つけ出すことを
目的としている.しかしながら，その計算機シミュレーションは計算
量が膨大であり，スーパーコンピュータ等の高性能な計算機を用いて
も⻑い計算時間がかかる，例えば，原子が数 100 個程度の小さい系で
も 1 週間以上かかる場合もある. 
 
２．研究の目的 
この問題を解決するために，本研究では，高性能計算のアクセラレータとして注目が高まりつつ
あるFPGA(再構成可能集積回路)に着目する.FPGAとは，
図 2 に示すように，プログラムで回路構成を変更できる
集積回路であり，産業界ではこれまで組み込み応用で用
いられてきた.FPGA では，応用に適する無駄のない回路
を構成できるため，CPU と比較して高速化・低消費電力
化が期待できる.近年は FPGA の大規模化・高性能化が進
んでいる(図 2). そこで本研究では，「FPGA を用いて計
算材料科学の計算機シミュレーションの大規模化・高速
化は可能か」を学術的「問い」として設定する.具体的に
は以下の 2 点を検討する. 1 分子構造の最適化のための
FPGA(再構成可能集積回路)を活用した大規模な量子ア
ニーリングシミュレータの構成.構造最適化により探索空
間の大幅な削減が期待できる.   
 
３．研究の方法 
材料の性質は分子構造に大きく影響を受ける.例えば，系のエネルギーが小さい分子構造 の方
が，エネルギーが高い系よりも出現確率が高いなどである.そのため，最適な分子構造 を最適化
問題として定式化して計算するアプローチが注目されている．しかしながら，その最適化問題の
サイズは原子数の増加に比例して指数関数的に増大するため，計算機上で現実的に扱えるのは
簡単な分子のみである.近年，大規模な組合せ最適化問題に対する効率的なアプローチとして，
量子アニーリング が注目を集めている.図 3 に量子アニーリングを用いた組合せ最適化の概要
を示す.量子アリーリングでは，0/1 の値を持つスピンがお互いに相互作用を持ちながら存在し
ている系を 考える.各スピンは，量子の重ね合わせにより複数の状態を取り得る.最適化問題と
して見ると，スピンは最適化の変数に対応し，系のハミルトニアン(エネルギーに対応)を最適化 
の目的関数とみなす.系にかける磁場の報告を水平方向から垂直報告にゆっくりと変えた場 合
に，ハミルトニアンが最小になるようにスピンの状態が変化し，最終段階ではスピンの状 態は
一通りに確定する.現在，世界初の商用の量子アニーラとして D-Waveでのサービスが 提供され
たが，スピン数が 2048 であり小規模な問題しか直接的には実現できない.この問題を解決する
ために FPGA を用いた量子アリーリングシミュレーション（図 3）を中心として，以下の項目に
関して研究を行う. 
(1) スピン数を FPGA 数に比例して増やせるスケーラブルなアーキテクチャ：各スピン間には
相互作用があるため，FPGA 間でデータ転送を最小化としながらも並列性を最大限に活用できる
アーキテクチャの考案が重要となる. 
(2) 分子構造の最適化に特化した高効率なアーキテクチャ：最適化問題としてみなした場合に
は，必ずしも全てのスピン間で相互作用を考える必要 はない.スピン間の相互作用は計算量の
増加，ハードウェア量の増加を引き起こすため， 分子構造の最適化に特化した専用の効率的な
アーキテクチャを考案する. 
 



 

 

大規模な量子化学計算を高速に行うためのアクセラレータを目的とする.大規模な量子化学計算
において最も時間がかかる処理は「一般化固有値問題」である.そこで本研究では，大規模な「一
般化固有値問題」の高速化に注力して研究を進める. 図 5に「一般化固有値問題」の代表的な
解法の処理の流れを示す.本研究では，全ての固有値・固有ベクトルを求めるためのアルゴリズ
ムを対象としている.「一般化固有値問題」の処理では，コレスキー分解，Householder変換，分
割統治法などの処理が必要となる.それぞれの処理毎に処理の性質が異なるため，本研究では，
図 6に示すように FPGA，CPU，GPUを組み合わせたヘテロジニアスアーキテクチャを計算プラッ
トフォームとする.CPUは粒度が大きく並列性が低く複雑な計算に適する.GPUは異なる大量のデ
ータに対して同一の浮動小数点演算の加算・乗算などを行う並列処理に適する.FPGAは，様々な
タイプの処理に対応できるが，CPU や GPUと比較して動作周波数が低い(最大 350MHz程度)，外
部メモリと FPGAとのデータ転送幅が GPUと比較すると狭いといった問題を考慮して設計するこ
とが重要となる.本研究では，固有値計算の要素処理の特性を考慮して，FPGA，CPU，GPUに最適
に割り当てる設計手法を研究する.また，大規模な量子化学計算にスケーラブルに対応するため
に，図 7 に示すように FPGA を光結合で接続し，さらに FPGA 間の通信を高速に行うためにデー
タ圧縮を活用した高速なデータ通信機構を研究する.これにより,従来の CPU/GPU を用いた並列
処理プラットフォームで問題となっていたノード間の転送ボトルネックの解消を目指す. 
 
４．研究成果 
分子構造の最適化のために，全結合のイジングモデルを対象して FPGAを用いてスピン数を拡張
できる量子アニーリングシュミレーターのアーキテクチャを考案した． 
複数の FPGA を用いて量子ビットを分割することにより処理速度を落とさずに，問題サイズ(量
子ビット数)大規模化な問題を扱えるアーキテクチャを考案し評価を行った. 提案のアーキテ
クチャでは，量子重ね合わせを仮想的にシミュレーションするためのトロッタースライス数も，
複数 FPGA を用いることで拡張することができる.トロッタースライス数を増やすことで，良い
解を早く得ることができることが確かめられた. グラフベンチマーク(グラフカット問題)を用
いて評価を行ったところ，最適化のクオリティとして D-wave 社の量子アニーラーとほぼ遜色な
い結果を得ることができた.さらなる解のクオリティを向上するための方法として，量子 アニ
ーリングの初期状態を変更しながら複数回の探索を行うことにより，単一の量子アニーリング
よりも解のクオリティを向上する方法を検討した.また，それらの方法はマルチコア CPUまたは，
GPUなどの並列処理デバイスで実装することにより，より簡便に高速な量子アニーリングを利用
できる環境を構築した（文献①）. 



 

 

 
量子アニーリングの計算量を大幅に削減するために，スパースなイジングモデルの場合に計算
量を大幅に削減できるアーキクテチャを考案した（文献②）． 
全結合のイジングモデルは汎用性は高いが計算量が莫大となる問題があった. この問題を解決
するために，量子ビット間の結合がスパースであるスパースイジングモデルを対象として高速
化を可能とするアーキテクチャを考案した．本アーキテクチャでは，量子ビット間の相互結合を
直接 FPGA上のネットワークで実現することにより，超並列処理を可能とするアーキテクチャで
ある. 量子ビットごとに処理要素(PE)を用意しているためハードウェア量が多いという課題を
解決するために，複数の量子ビットを同一の PE に割り当てるなどの対応を検討した.複数の量
子ビットの値を PE への入力とするために，複数入力を制御するチャネルを開発し，入力数に依
存せずに同じハードウェアを使えるように直列で入力を受け付ける構成とした.それにより実装
できる量子ビット数は数倍以上に向上した.また，このアーキテクチャでは，応用ごとに異なる
回路を生成する必要があるため，そのような回路をイジングモデルから自動生成する，設計環境
の開発も合わせて行った. 応用問題がイジングモデルで与えられた場合に，そのグラフ構造を
解析し，並列に実行されるノードを異なる PEに割り当てるようにクラスタリングを行うアルゴ
リズムを開発した. 本アーキテクチャは脳シミュレーションなどの量子アニーリング以外の応
用でも有用であることを明らかにしている．また，テンソルネットワークを用いたゲート型量子
計算について HBM(High-Bandwidth Memory)内蔵の FPGA を用いたアーキテクチャを考案した. 
FPGAは小規模な行列が得意であることに注目して，FPGAおよび GPUを組み合わせることにより
効率の良い処理を実現した(文献③).  
 
FPGA,CPU,GPU を組み合わせた大規模な量子化学シミュレータのためのヘテロジニアスアクセラ
レータを構成した．本研究では量子化学計算において問題となる大規模な「一般化固有値問題」
の高速化に注力して研究を進め，固有値計算において，計算量が多い処理として，コレスキー分
解，Householder変換，分割統治法のアルゴリズムを検討し，各処理に適する計算リソースを検
討した. コレスキー分解は規則的かつ演算密度が高い処理であるため FPGA に適する. 
Householder 変換は行列掛け算であるため GPU に適する. 分割統治法は直接的な計算が多いた
め CPU に適する.この検討結果に基づき実装を行った. コレスキー分解に関しては FPGA を複数
用いることにより行列のサイズを拡張できるアーキテクチャを確立した.その結果 CPUでの処理
と比較して 10倍以上の高速化を達成した. Householder変換に関しては CUDAライブラリを用い
て実装を行った. 分割統治法に関しては CPU の実装方法として提供されているライブラリーを
用いて実装を行った. またこれらの処理を統合したヘテロジニアスアクセラレータを構築し評
価を行ったところ CPUのみの処理と比べ 10 倍を超える性能向上を達成できる見通しを得た. ま
た，触媒生成において反応が生じやすい分子パラメータを効率よく探索するために，量子アニー
リング，シミュレーテッドアニーリング, Particle Swam Optimization, GeneticAlgorithm, 
Surrogate Optimizationなどの種々の組合せ最適化手法を活用したシステムを構築した. 単一
分子の運動パラメータを制御し基盤に反応させる簡単なシミュレーションによる評価では，ラ
ンダムサーチと比較して最大で 10 倍程度の高速化を達成している. 
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