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研究成果の概要（和文）：異種プログラム間の連成計算を実行する際，データの透過性を保持したまま，データ移動，
データ変換を支援するMediator ver2(Med2)を開発した．Med2ではFDM，FEM，粒子等のシミュレーションで用いられる
異なった離散表現に対し，それぞれの表現間の相関を有効に活用し，物理量の対応付を行うほか，物理量の意味変換の
機能を持つ．
オリジナルプログラムから連成プログラムへ容易に移行できるように，Med2ではSPMDおよびMaster-Workerアプリケー
ションに対応したAPIを提供している．簡単な粒子-格子計算およびOpenFMOの連成計算に適用して，Med2の機能と性能
を検証した．

研究成果の概要（英文）：A middleware system called a Mediator ver.2(Med2) has been developed which provide
s high-level transparency in transferring and transforming data between heterogeneous application componen
ts. The Med2 focuses on a data-handling specification that correlates different discrete points in FDM, FE
M, and particle simulations. It supports a variety of techniques for semantically transforming the physica
l values associated with the correlated points. 

To facilitate easier usage and minimize customization of original programs, the Med2 provides two types of
 API, which (1) construct association between Med2 processes and application processes in SPMD and Master-
Worker, (2) register different kinds of discrete points, search the correlated discrete points and determi
ne processes with which communication is required. The prototype system has been applied to particle-mesh 
coupled simulation and OpenFMO program.
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
計算科学シミュレーション対象は，系を構成
する要素として均一な部分系だけではなく，
境界や複数の異なる部分系の集団から構成
される複雑系であり，全系を総括的に取り扱
う手法として，例えば分子動力学とモンテカ
ルロ法，構造力学と流体力学など，空間・時
間スケールの異なる複数のシミュレーショ
ン手法を有機的に結合した「連成シミュレー
ション」の重要性が急速に高まっている． 
 
これらの連成シミュレーションにおいて研
究開始当初，共通に顕在化している問題を調
査したところ以下の３点が明確になった． 
(a) 従来の連成手法では，アプリケーション

コード内においてデータ交換とデータ変
換が渾然一体となったプログラムコード
が開発されてきたため，アプリケーショ
ン自身に関するコード改良・デバッグ・
機能追加等の観点で，メインテナンス性
が著しく低下する傾向にある． 

(b) 固有のアプリケーション・ペア（例えば，
流体計算と構造解析のみ）に特化された
連成計算の利用は稀であり，例えば同一
の流体計算コードを粒子シミュレーショ
ンとカップルさせる場合，流体と電磁気
コードの連成を必要とする計算科学問題，
等の多対多の疎結合が必要とされるが，
従来の手法ではレーションコード自体の
独立性を最大限に保った疎結合プログラ
ミングが非常に困難である． 

(c) 空間・時間スケールの異なる複数のシミ
ュレーション手法を結合する手段は一意
ではない場合が多く，研究の進展により
新たな数理モデルを導入する際，「シミュ
レーション・アプリケーション相互の間
のデータ変換」をアプリケーション・プ
ログラム内部に（データ転送と渾然一体
に）コーディングされるプログラミング
スタイルが多いため，新たな数理モデル
に基づく「データ変換」の導入を困難に
している． 
 

２．研究の目的 
 上述の「研究の背景」で列記した問題点を
克服するため，本研究では，MPI 等のメッセ
ージ交換型の通信ライブラリの上位に位置
するミドルウェア層として「シミュレーショ
ン・アプリケーション相互の間のデータ変換
機能」を有するレイヤを構築し，従来アプリ
ケーションコード内で顕にコーディングさ
れてきたデータ転送と変換が渾然一体とな
ったプログラミング環境を改め，シミュレー
ションコード自体の独立性・保守性を最大限
に保ったまま，きわめて可塑性に富んだ連成
シミュレーションコード開発環境をコード
開発者に提供することを目的とする． 
 
 更に，開発したミドルウェアの機能実証お
よび性能試験として，研究代表者がこれまで

に開発した大規模な高精度分子シミュレー
ション計算ソフトウエアおよび流体と音場
の連成計算コードをこの連成プラットフォ
ームに展開し，複数のシミュレーションエン
ジンを高度に連成させたシミュレーション
を実行することにより，本研究により開発さ
れる連成シミュレーションミドルウェアの
有用性を示すことが第二の目的である． 
 
３．研究の方法 
 本研究では粒子モデルと連続体モデルな
ど，離散化手法の異なる連成計算において，
境界面のデータを交換する際に必須となる
数値補間技術や，波数空間と実空間の表現変
換，各種の統計平均手法といった「アプリケ
ーション間で同一の“意味”を持つ物理デー
タのセマンティック変換」をアプリケーショ
ンエンジン本体に内蔵するのではなく，アプ
リケーション間を繋ぐ通信ミドルウェアの
上位階層に位置付けたミドルウェアとする
部分に大きな特徴がある（図‐1(a),(b)）．
更に，セマンティック変換をプラグインとし
て実装し，そのプロトコルを公開することに
より，今後必要となる中間物理量の変換機能
をユーザが新たな数理モデルから容易に機
能追加できる点で，非常にオープンな仕様に
基づいた実装を目指した． 
 

 

 

 

 
図 1. 離散化手法の異なるアプリ間の連成計
算の例,(a) 溶液計算-分子構造計算，(b)有
限要素-分子動力学計算 
 
離散化手法が異なるアプリケーション間に
おける境界面のデータ変換機能としては，球
内相関，最近接格子およびそれらの重み付平
均を採用し，物理量のデータ変換の機能とし
ては，FFT による波数-実変換，時間領域の平
均操作を基本機能とし，他の変換機能をアド
オンという形で追加可能なプログラム実装
とした（コード名：Mediator2）． 
 
研究前半にはこれらの機能を有するミドル
ウェアを MPI の上位階層に構築し，研究後半
においてはファイル交換による連成計算の



アプリ・ペアにおいても同様の機能を提供す
る必要が生じたため，同期型ファイル転送ラ
イブラリ(Strage Based Communication , コ
ード名：SBC2)として通信層を MPI 以外にも
拡張した． 
 

図 2.   連成ミドルウェアとソフトウェア階層 

 

 

４．研究成果 
 
（１） 概要 
研究期間の前半では，離散化手法が異なるア
プリケーション間における境界面のデータ
変換機能を有し，データ転送を MPI または上
記の SBC により行うミドルウェアを作成し，
簡単な粒子シミュレーションと格子シミュ
レーションを例に挙げ，ミドルウェアの機能
検証を行うと同時に，連成前の状態からそれ
ぞれのプログラムの変更箇所が明確になる
ようにサンプルプログラムとして公開した． 
 

 
図 3. 連 成 ミ ド ル ウ ェ ア に よ る
Mesh-Particle プログラムの結合例 
 
まず FDMを例に格子法のプログラム構造と今
回作成した SBC関数の挿入箇所をデータの送
受信を明記して示す．（図４） 
 
赤文字で記した行が連成前のプログラムに
新に挿入した部分であり，SBC を DEX に変更

するだけで MPI通信によるデータ転送を行う
ことも可能である．新に挿入したそれぞれの
関数について，その役割を以下にまとめた． 
 
SBC_Init: SBCのAPI内部の初期処理を行
う． 
SBC_Get:ファイルの受信，この例では粒
子プログラムから粒子の座標を受信してい
る． 
SBC_Put: ファイルの送信，この例では粒
子プログラムへ格子情報を送信している． 
 

 
図４．連成計算用に変更した FDM 計算コード
の例 
 
SBC_Finalize:SBC 関数の終了処理を行っ
ている． 
 
以上のようにプログラム開発者が，アプリ
ケーションプログラムを連成コードとして
変更する際，データ交換とデータ変換を明示
的に分離した形で記述できる． 
 
（２） 異種データの変換機能の実装 
まずデータ交換が行われる異種離散点の位
置 関 係 を 表 す 相 関 関 係 と し て 、
dex_register_correlationというAPI関数を
作成した．これを用いて、矩形内相関，球内



相関，第一近接，最近接という代表的な４種
類の相関関係を指定できる．以下では，離散
点上のデータが変換される側を変換元，変換
後のデータを離散点上のデータに設定する
側 を 変 換 先 と 呼 ぶ こ と に す る ． 次 に
dex_register_quantumというAPI関数を作成
し，これを用いて，複数シミュレーションで
設定した異種離散点の情報（例えば，粒子法，
有限差分法や有限要素法などの離散点の形
式，離散点の空間次元，離散点の数，有限要
素法の場合は要素数と要素の属性数，離散点
のインデックス，離散点の座標，有限要素法
の場合は要素のインデックス，面要素を構成
する離散点のインデックス，離散点の属性）
を登録する仕様とした． 
 
相関関係の指定，異種離散点の登録と相関探
索により得られた相関表をもとに，変換元の
離散点上のデータから変換先の離散点上の
データに変換を行う機能が必要であり，これ
を dex_vsend, dex_vreceive という API 関数
を用いて実装した．このとき，同一の物理量
でありながら，変換元の物理データの表現か
ら，変換先の物理データの表現に変換するプ
ロセスが必要であり，データのセマンティッ
ク変換と呼ぶことにした．相関関係を有する
離散点上のデータ変換として，ビルドイン関
数，または，ユーザ定義による変換関数を用
いることが可能である．以下では，相関関係
に対応したビルドイン関数とユーザ定義に
よる変換関数についてまとめた． 
 
・矩形領域の重み付けデータ変換 
粒子点とその粒子点の矩形領域内のメッシ
ュ点において，メッシュ点上の空間分布に対
する体積和が粒子上の数になる保存モデル
を記述したデータ変換であり，粒子点の矩形
領域とメッシュ点の占有領域の重なった領
域の体積を用いて，メッシュ点上のデータに
重み付けを行う．矩形領域内に存在する全メ
ッシュ点上の重み付けたデータの総和を求
め，変換先の粒子上のデータとする．このタ
イプの変換は粒子-等間隔 FDM 連成計算等で
特に重要である． 
 
・球内相関の重み付けデータ変換 
粒子点とその粒子点を中心とする半径 rの球
内のメッシュ点において，メッシュ点上の空
間分布に対する体積和が，粒子上の物理量に
なる保存モデルを記述するための変換であ
り，粒子-FEM 連成計算等で特に重要である． 
 
・ユーザ定義によるデータ変換 
上記に加え，ユーザの定義した変換関数をシ
ェ ア ー ド ラ イ ブ ラ リ と し て 登 録 し ，
Mediator2 実行時に動的にリンクしてデータ
変換を行うため，dex_uload 関数を実装した． 
 
（３）動作検証に必要なログ情報 
DEX_LOGOPTION という環境変数に A-Z 等のア

ルファベットを列記することで，以下の内容
のログ情報を取得することが可能になる． 
A:API 呼び出しの開始と終了 
B:API 呼び出しに対する Mediator2 の処理
の開始と終了ログ 
C:Mediator2 の特定 API のログ情報 
D:離散点の概略情報 
E: 離散点の詳細情報 
F: 相関関数のログ情報 
J:プロセス管理情報 
S: SBC の処理シーケンス情報 
 
（４）OpenFMO 計算による実証実験 
我々の研究室ではオープンな仕様に基づく
FMO プログラムを開発しており（開発代表：
稲富博士），本プログラムコードは計算負荷
の重い２電子積分の並列性および各フラグ
メントを分散並列する際の２階層の並列性
を持つ．これまでに，上位階層の並列化を RPC
により実現した研究[6]，京コンピュータ上
に移植し性能評価を行った成果がある [4]. 
 
今回，各フラグメントを分散並列するプロセ
スを，各プロセス間での連成計算として扱い，
Mediator2 により中間物理量を相互に交換す
るプログラムモデルを構築し，連成ミドルウ
ェアの適用範囲の検証を行った． 
 

図 5. OpenFMO コードの実行プロセス 
 
開発した連成ミドルウェアは SPMD コードは
勿論，OpenFMO のように Master-Worker 型の
プログラムにおいても，Worker 間における物
理量の交換を実行することが可能であるこ
とを示した．また分子科学的な成果としては，
Sp2 混成軌道による結合を含む大型の化合物
に OpenFMO を適用し，全エネルギーを RHF 法
と比較し，さらに計算時間を評価した．計算
対象は CnHn+2 で表される不飽和炭化水素であ
り側鎖構造を持たない直鎖状分子，およびベ
ンゼン環が直鎖状に結合したものとした(．
分子に含まれる炭素原子数 nC，分割数 Nf，フ
ラグメント内炭素原子数 nfC，およびフラグメ
ントへの分割パターン，フラグメント電子密
度，これらすべての値はミドルウェアを通じ
てデータ交換を行っている． 
 
適応例として４ノードの PC クラスタ（Xeon 
E5-2630,主記憶 128GB,10Gb Ether）上で実行
した C512H514 におけるフラグメントサイズの
変化に対するRHF 法計算とFMO法計算との全



エネルギー差とそれぞれの実行時間の関係
を図６に示す．１フラグメント中の炭素数 32
程度では RHF 法とのエネルギー差が
0.5kcal/mol 以下となり，OpenFMO による２
階層の並列計算が，単純な１階層の RHF 並列
計算の実行時間よりも短く，性能と計算精度
を考える際，１フラグメントの分子サイズの
選択が重要であることが解った． 

 
図６．フラグメントサイズの変化に対する
RHF 法計算と FMO法計算との全エネルギー差
とそれぞれの実行時間 
 
以上より本研究成果をまとめると以下のよ
うになる．(a)データ交換とデータ変換を分
離した形で MPI（またはストレージ経由）に
よるデータ交換をコード中に記述すること
が可能であることが解った．(b)この際，個々
のオリジナルコードの変更部分を極力少な
くするための API を提示した． 
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