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研究成果の概要（和文）： 

 本課題では，メニーコアプロセッサの性能を引き出す固有値計算アルゴリズムの開発を目的

として研究を行った．本研究の主な成果は次の通りである． 

(1) マルチコア／メニーコア向け固有値計算アルゴリズムの実装と性能評価 

(2) AllReduce 型ハウスホルダーQR 分解法の誤差解析 

(3) 高い並列性を持つベクトル逐次添加型直交化アルゴリズムの開発 

(4) Totally Nonnegative 帯ヘッセンベルグ行列向けの高精度固有値計算アルゴリズムの開発 

 
研究成果の概要（英文）： 
 The objective of this research is to develop efficient algorithms for computing 
eigenvalues on many-core processors. The achievements of this research can be summarized 
as follows: 
(1) Implementation and performance evaluation of an eigenvalue computation algorithm 

designed for multi-core/many-core processors 
(2) Error analysis of the AllReduce algorithm for Householder QR decomposition 
(3) A new highly parallel algorithm for incremental orthogonalization 
(4) A new algorithm for computing the eigenvalues of a totally nonnegative band 

Hessenberg matrix with high relative accuracy 
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１．研究開始当初の背景 
 

マイクロプロセッサの動作周波数向上は

飽和しつつあり，更なる性能向上にはチップ
レベルでの並列処理が必須となっていた．当
時は１チップに 4個程度の計算コアを集積す
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る方式が主流であったが，高性能が要求され
る科学技術計算においては，百コア以上を集
積するメニーコアプロセッサが有力視され
ていた． 

一方，第一原理分子動力学法，量子化学計
算，構造解析などの分野では，計算の大規模
化・複雑化に伴い，ますます大規模な固有値
問題を解くことが求められていた． 
 
２．研究の目的 
 

メニーコアプロセッサの性能を最大限に
引き出す新しい固有値計算アルゴリズムの
開発を目的とする． 
 
３．研究の方法 
 
 メニーコアプロセッサの性能を引き出す
には，計算の並列性を高めることと，データ
参照の局所性の向上によってメモリアクセ
スのネックを削減することの両方が重要と
なる．本研究では，並列性とデータ参照の局
所性に優れた行列乗算を中心的な演算とし
て用いてアルゴリズムを再構成することで，
この課題を解決する．また，構築したアルゴ
リズムに対して収束性や計算精度を数学的
に保証することで，より信頼性の高いアルゴ
リズムを実現する． 
 
４．研究成果 
 

本研究の主な成果は次の通りである． 
 

(1) マルチコア／メニーコア向け固有値計
算アルゴリズムの実装と性能評価 

 
マルチコア／メニーコアプロセッサ向け

に対称密行列固有値計算のアルゴリズムを
実装し，性能評価を行った．本アルゴリズム
は演算のほとんどを行列乗算で行うことが
できるため，マルチコアプロセッサにおける
メモリアクセス競合の影響を受けにくく，従
来のアルゴリズムに比べて性能向上を達成
しやすいという特徴を持つ．4～24 個のコア
を持つ計算機上で評価を行った結果，本アル
ゴリズムは従来の LAPACK に比べて最大 3,6
倍の性能を達成できることが示された．本ア
ルゴリズムを富士通 HX600（T2K スーパーコ
ンピュータ相当）の 1ノード（16 コア）で実
行したときの計算時間を図 1に示す．行列サ
イズは 9,000 である．メモリアクセス競合の
影響が低減されたため，16コアまで順調に計
算が加速していることがわかる． 
 
(2) AllReduce型ハウスホルダーQR分解法の

誤差解析 
 

 行列乗算に基づく対称密行列固有値計算
では，QR 分解が計算の部品として重要な役割
を果たす．この QR 分解は、精度の観点から，
ハウスホルダー法を用いて行う必要がある
が，従来のハウスホルダー法は並列粒度が小
さく，コア数を増やした場合の性能ネックに
なることが予想されている．これに対し，
2007年にAllReduce型と呼ばれる新しい大粒
度のハウスホルダーQR 分解の手法が提案さ
れている．そこで，この手法に対して理論誤
差解析を行った．その結果，この手法は従来
のハウスホルダーQR 分解と同等以上の精度
を持つことを明らかにした． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 1 富士通 HX600 上での計算時間 
 
(3) 高い並列性を持つベクトル逐次添加型

直交化アルゴリズムの開発\ 
 
逆反復法による固有ベクトルの計算では，

固有値が密集する場合，固有ベクトルの直交
化という処理が必要である．また，最新の MR3

アルゴリズムにおいても，固有値間の相対ギ
ャップが小さい場合には，直交化が必要にな
ることがある．これらの直交化は，従来，修
正グラム・シュミット法を用いて行われてき
たが，直交精度が十分でなく，また計算が逐
次的であるという問題点があった．これに対
して本研究では，コンパクト WY 表現という
技法を用いることにより，高い直交精度を持
ち，かつ並列化可能な直交化手法を開発した．
また，本手法を逆反復法による固有ベクトル
計算に適用し，有効性を確認した．             
 
(4) Totally Nonnegaive 帯ヘッセンベルグ

行列向けの高精度固有値計算アルゴリ
ズムの開発 

 
 メニーコア向けの固有値計算アルゴリズ
ムでは，入力の密行列をまず帯行列に変換す
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るため，帯行列の固有値計算法が重要である．
本研究では，帯行列の特殊な場合である帯ヘ
ッセンベルグ行列に対する固有値計算法を
開発した．本手法は，行列が totally 
nonnegtive という性質を持つ場合には必ず
収束し，かつ，全固有値を小さい相対誤差で
計算できるという特徴を持つ．また，本手法
の収束を加速するための原点シフトの導入
法も提案した． 
本手法は，今後，一般の帯行列への拡張が期
待される． 
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