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研究成果の概要（和文）：本研究は，固有値問題を高速高精度に解くための数値解法の開発に取り組み，次の結果が得
られた：(1) 反復型の数値解法を機械的に導出可能なフレームワークの構築 (2) フレームワークを用いて，既存のJac
obi-Davidson法やその変種の再導出 (3) 再導出の知見を元にした新解法の導出 (4) 実問題に特化した高速高精度アル
ゴリズムの開発．

研究成果の概要（英文）：This research aims to develop fast and accurate numerical methods to solve 
eigenvalue problems. The results obtained in this research are as follows: (1) A framework to derive 
iterative methods (2) Rederivations of the existing Jacobi-Davidson method and its variants using the 
framework (3) New methods to improve the issues clarified in the rederivations (4) Fast and accurate 
algorithms for practical needs in eigenvalue computations.

研究分野：計算科学
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１．研究開始当初の背景 
 
行列の固有値問題は主要な工学問題の 1つ
であり，構造解析や流体解析，電子状態計算
やネットワーク解析など，多様な応用分野に
現れる．固有値解法の研究は歴史が古く，
1950 年代から国内外で数多くの研究成果が
発表されているが，数値解法に対する需要も
時代とともに複雑化・多様化している．特に，
計算機の発達に伴い，扱う行列の規模が著し
く増大したことの影響を受け，多大な計算時
間を要する大規模問題を高速かつ高精度に
解くための数値解法が求められている． 
 
２．研究の目的 
 
固有値問題の高速高精度な数値解法の開
発を目的とし，次の研究を行うことを目標と
した． 
 
(1) 反復法のフレームワーク 
 反復法は，計算に必要なメモリ使用量が少
なく，大規模問題に適した性質を備えている．
また，一定の手順を反復することで徐々に精
度の良い固有対を構築する点が特徴であり，
解法の速さは，近似固有対を構築するための
部分空間に依存する．この部分空間の生成次
第で様々な解法が提案されているが，比較的
近年提案された Jacobi-Davidson法は，電磁
流体力学の難解な固有値問題を高速に解い
た実績から注目を集め，数値解法の研究分野
はもちろんのこと，応用分野からも有力な数
値解法として注目されている． 

Jacobi-Davidson 法の特徴は，修正方程式
と呼ばれる線形方程式を近似的に解くこと
により部分空間を生成することである．本手
法は，近似固有ベクトルと真の固有ベクトル
の（近似的な）差分を探索することに対応し，
解法の速さを決定する要である． 
本研究は，修正方程式の導出過程を踏まえ，
方程式に内在するパラメータおよび方程式
の近似解計算について複数の手法を用意し，
これらの組合せによって，反復法を機械的に
導出可能なフレームワークを整備する． 
 
(2) 既存解法の再導出 
 (1) のフレームワークを利用することで，
Jacobi-Davidson 法やその変種を再導出する．
これにより，修正方程式の計算手法の側面か
ら，既存解法の特徴を明らかにし，改良点を
見いだす． 
 
(3) 新解法の導出と計算機への実装 
 (2) の結果を踏まえ，既存解法の性質を改
良するために必要な修正方程式の計算手法
を構築し，新たな反復法を導出する．また，
新解法を計算機上で実装し，その収束性を数
値的に確認するとともに，既存解法との比較
を行う． 
 

３．研究の方法 
 
 本研究は，数値解法の導出に加え，数値実
験を行って収束の振る舞いを調べながら，改
良に取り組んだ．また，既存解法と新解法の
性能比較を数値的に行った． 
 
４．研究成果 
 
 本研究の主要な成果は次の通りである：
(1)～(3)は，それぞれ研究の目的に対応した
結果であり，これらに加え，(4)当初の研究
目的にはない結果，が得られた． 
 
(1) 反復法のフレームワーク 
 修正方程式におけるパラメータ選択につ
いて，主に 2つの計算手法を提案した．これ
らは，固有値のニーズによって，適宜選択す
ることを想定した．また，パラメータ計算部
分の結果を再利用することで，修正方程式の
近似解を効率良く計算する手法を提案した．
以上の組合せにより，反復法を機械的に導出
可能なフレームワークを構築した．これらは，
次の(2)で得られた知見を元に独自の改良を
実装した結果であり，最終的に(3)新解法の
導出へと至った． 
 
(2) 既存解法の再導出 
 (1)のフレームワーク上で既存解法の特徴
を整理し，改良点を見出した．具体的には，
パラメータ計算と修正方程式の近似解計算
における共通部分を見出し，既存解法と同程
度の計算量で，収束を加速するパラメータの
設定および修正方程式の近似解計算を同時
に達成する手法を提案した．これらは，(1)
で述べたように，フレームワーク上で実装し，
次の(3)新解法の導出へと至った． 
 
(3) 新解法の導出と計算機への実装 
 (1)，(2)の結果を用いて，外部固有値およ
び内部固有値の計算について，それぞれ新解
法を導出した．数値実験の結果，両解法は
Jacobi-Davidson 法や既存の変種に比べて，
少ない反復回数で精度の良い近似解へ到達
し，少ない計算時間を示した． 
  
以下は，当初の研究目的にはないが，固有
値計算の研究進展に伴い，関連して得られた
結果である． 
 
(4) 実問題に特化したアルゴリズム 
 
実問題の特徴を活用し，その問題に特化し
たアルゴリズムの開発を行った．特に，ナノ
デバイスの設計に現れる難解な固有値問題
に対して，高精度な固有値計算アルゴリズム
を開発した．実問題に対する数値実験の結果，
提案法は物理的な要請を満たす解を計算可
能であることを数値的に示した． 
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