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研究成果の概要（和文）： 
電磁界問題，量子化学計算，数値流体計算の大規模数値シミュレーションに向けて，大規
模行列計算に向けた高速化，高精度化，安定化を実現し，従来手法では解きにくい問題に
対する新たな求解アルゴリズムを提案した．さらに，そのようなシミュレーションを支援
するために，応用問題の特性に応じたデータ構造を決定する自動チューニング技術，ジョ
ブスケジューラによる最適な計算機資源割当て方式，任意高精度線形代数演算パッケージ
も開発した． 
 
研究成果の概要（英文）： 
New linear solvers, eigenvalue solvers and modified algorithms that realize to compute 
fast with high accuracy and stability were proposed. These were developed to solve 
large-scale numerical simulations, such as electromagnetic problems, computational 
quantum chemistry problems and computational fluid dynamics problems. Further, in 
order to support large-scale numerical simulations, new technologies and libraries 
such as auto-tuning technologies to decide data structure depending on application 
problems’ characteristics, job scheduling strategies to assign optimal computational 
resources and free library for arbitrary/higher precision linear algebra were developed. 
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１．研究開始当初の背景 
文部科学省による国家プロジェクト「次世

代スーパーコンピュータ開発プロジェクト」
に対しては，計算科学のアプリケーション
（応用問題）分野の研究者や技術者からも大
きな期待が集まっており，2011 年の完成後
には国内外で未踏の規模の数値シミュレー
ションが展開される．ところが一方で，この
プロジェクトで開発されるのは，スーパーコ
ンピュータ（スパコン）本体と一部分の基本
的ソフトウェアのみ（従来から用意されてい
る線形ライブラリの改良までしか含まれて
いない）であり，両者のバランスが悪い状況
となる．このスパコンは，従来のものよりも
二桁大きなプロセッサ数を有する超並列計
算機となるが，その性能を余すことなく十分
に発揮させるためには，応用問題の特性に応
じて，超並列計算における最適な求解アルゴ
リズムを用いることと，そもそも，そのよう
なスパコン利用への円滑な移行を支援する
ための様々な計算機（マルチプラットフォー
ム）でジョブ実行可能な基盤ソフトウェアの
開発が非常に重要である． 

以上が当研究課題申請時の背景である． 
 
２．研究の目的 
本研究では，前節で述べた現状を問題視し，

アプリケーション領域，求解アルゴリズム分
野，基盤システム開発のコンピュータ科学分
野の研究者が集う学際フレームワークを形
成し，実際の大規模数値シミュレーションに
対する有用な求解アルゴリズムの開発と，最
適な計算性能を得るための基盤ミドルウェ
ア開発を目的として研究を実施した． 
 
３．研究の方法 
本研究は，次の３グループから構成される

学際研究であり，定期開催の会合等（公開と
非公開の両方）にて互いの要求要件などの意
見交換を行いながら研究を進めた． 
(1) アプリケーショングループ： 
様々な数値シミュレーションを実施する

グループ．大規模電磁界問題，量子化学計算，
数値流体計算を取り上げ，各々のテーマにお
いては，求解アルゴリズム選択，計算実行環
境，離散化手法，数理モデリング，高精度計
算について研究を進めてきた． 
(2) 求解アルゴリズムグループ： 
従来のアルゴリズムでは解きにくい問題

に対する新アルゴリズムを開発するグルー
プ．数学的側面とアーキテクチャ的側面から，
大規模問題求解に向けた高速化，高精度化，
安定化を実現するよう，また，従来のアルゴ
リズムでは解きにくい問題の求解に対する
新たなアルゴリズムを提案した． 
(3) 基盤システム開発グループ： 

求解アルゴリズムの特性の分析評価と計
算効率向上のための解決方法について研究
開発するグループ．ソルバ―利用や計算機シ
ステム利用を支援する観点からの研究とミ
ドルウェア開発，さらには，アプリケーショ
ン領域で生じたニーズに応えるような研究
開発も実施した． 
 
４．研究成果 
 前節で述べた学際研究により，研究分野を
超えて相互の研究開発成果の活用や意見交
換を実施した．また，一般公開のワークショ
ップやホームページにて研究成果を公開し
た．以下に，研究成果の概要を述べる． 
(1) アプリケーショングループにおける研
究成果： 
大規模電磁界数値シミュレーション分野

では，シミュレーションを援用する電気機器
設計の支援ソフトウェア作成を目的として，
並列化進化型アルゴリズム（EA）に基づく位
相最適化計算の基礎研究を実施した．位相最
適化は，設計領域内の各セル（例えば，有限
要素）の材料配置を推定し，機器の概形を導
出する算法である．本問題は，各セルにおけ
る材料の ON-OFF を二進表示するため，整数
計画問題となる．そこで，離散問題を容易に
取り扱える EA を導入する．その際，良質な
解を高速に得ることを目的として，設計領域
の解像度を段階的に向上させる多段式 EA を
開発した．次に，多段式 EA を PC クラスタへ
並列実装し，磁気シールドや埋込磁石構造回
転機等の実機へ適用可能な電気機器の位相
最適化ソフトウェアを構築した． 
また，アプリケーション領域の研究では，

単に物理現象の解析に留まらず，その現象解
析の中で必要が生じた計算手法についても
研究を行った．量子化学計算では，そこで扱
う問題を半正定値計画法への置き換えを行
い，高精度を要求する大規模な内点法を適用
した． 数値流体計算では，非計算部分を有
する計算空間に対する効率的な計算方法を
検討した．反復解法を適用する場合には，計
算時間が異なることなどを考慮し，サブドメ
インごとに最適な解法を選択するなどであ
る．また，離散化後の格子モデル，計算機ア
ーキテクチャ，（数値計算ライブラリ利用を
中心とした）ソルバ―に跨る計算効率につい
ても分析した．これらの取り組みは，基盤シ
ステム開発にも大きく貢献した． 
(2) 求解アルゴリズムグループにおける研
究成果： 
近年に提案され，国内外で注目されている

Induced Dimension Reduction (s) method（帰
納的次元縮小(s)法，IDR(s)法）の長所と応
用問題分野で従来から利用されてきた積型
反復解法（特に一般化積型解法，GPBiCG 法）



の長所を結びつけ，高速，かつロバストなア
ルゴリズムの開発を進めてきた．ここで開発
されたアルゴリズムにより，丸め誤差の影響
を数学的に制御し，高速，かつ精度の良い近
似解を得ることができる．そして，計算効率
の向上に関しては，逐次計算および並列計算
の両面で研究を進めた．その結果，新しい前
処理として Eisenstat Symmetric SOR(m)前
処理を考案し，その有効性を実証した．また，
並列化に関しては，行列ベクトル積のプロセ
ッサへの均等配分に注目し，行列の非零要素
のブロック単位の均等法を考案した．新しい
反復法である GPBiCGSafe 法も考案し，その
有効性を数値実験で明らかにした． 

さらに，本科研費研究以外で作成された科
学技術計算ソフトウェア（大規模計算向け固
有値ソルバー）の性能を測定し，性能向上の
問題点をキャッシュ，メモリ，マルチコアの
観点から明らかにし，その結果を次世代計算
機向け数値計算ライブラリ開発やシミュレ
ーション開発領域の研究者と情報共有する
よう研究を進めてきた．また，大規模疎行列
向き反復解法ライブラリを用いて，体系的に
求解アルゴリズムの性能を評価する中で，顕
在化した従来手法の問題点やライブラリ作
成における盲点などを見出し，それらの分析，
および，改善手法を提案した． 
(3) 基盤システム開発グループにおける研
究成果： 

スパコンの性能を余すことなく十分に発
揮させるために，応用問題の特性に応じ超並
列計算における最適な求解アルゴリズムを
用いることと，スパコン利用を円滑にするこ
とを支援する基盤ソフトウェアの開発が重
要である．本科研費研究の中では，特に基盤
ソフトウェアの観点から，応用問題の特性に
応じて最適なデータ構造を決定する自動チ
ューニング（AT）の研究を以下の観点から行
った： 

1) 固有値問題の求解における性能を 
決定するベクトル（枢軸ベクトル）の 
分散配置方式 

2) 連立一次方程式の求解時の主演算と 
なる疎行列‐ベクトル積での疎行列 
データ構造の実行時変換方式 

また，性能情報 DB で AT 結果を共通化する
ことで，スパコンシステムに依存しないで高
性能を達成するシステム構築法の事例とな
る．さらには，数多くの求解アルゴリズムを
用いて，数多くの連立一次方程式を解かせ，
そこで産出（算出）される求解品質（計算速
度，計算精度や安定性）を示すデータを体系
的に分析するシステムも整備した． 

スーパーコンピュータに代表される大規
模化・多様化する計算機システムであるが，
これら計算機資源を効率的に使用すること
は重要な課題である．計算機のアーキテクチ

ャを巨視的に捉えた場合，計算資源割当ての
ツールの一つとしてジョブスケジューラが
ある．ジョブスケジューラは，スケジューリ
ングアルゴリズムやポリシーに従って同時
かつ非同期に要求されるリソースを分配す
るが，実際には空き資源があってもジョブが
割り当てられなかったり，ジョブが効率よく
実行されていなかったりする．このため，本
研究では，システム利用効率を向上させるこ
とを目的として，ジョブスケジューラに関す
る研究を行った．一方，計算機のアーキテク
チャを微視的に捉えた場合，様々なプロセッ
サアーキテクチャに対する利用環境の整備
も必要である．その一つとして，任意高精度
線形代数演算パッケージ MPACK を開発し，本
研究の中で多くの機能を付け加えた．サポー
トされるルーチンや高精度演算ライブラリ
が増えただけでなく，NVIDIA C2050 GPU を用
いて行列-行列演算を理論性能値のほぼ限界
まで最適化した．高精度計算をコモディティ
化する方向で研究開発を進めた．これらのプ
ログラムはオープンソースとして公開し，こ
れを元にした研究成果も他研究者からいく
つか発表された．ここでの高精度演算は量子
化学計算や大規模固有値問題求解にも貢献
している．さらには，ジョブ実行の支援環境
からソルバ―選択などのエンドユーザ利用
支援環境を備えたシステムの一つとして
V-Sphere/SPHERE があり，本科研費研究の中
でも取り組まれた．このシステム開発におい
ては，上述の数値流体計算がターゲットアプ
リケーションであり，自動チューニングライ
ブラリの実装に向けての検討も進めた． 
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