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研究成果の概要（和文）：Matrix Product State(MPS)法のシミュレーションプログラムの開発に際し、多数の
行列演算が必要となるが、ただ単に並列化するだけでなく、行列の性質を利用し、行列に対する近似を行う
Randomized SVDの評価を行い、速度が2倍になり、さらに近似の導入に伴う計算精度の問題はないことを学会で
発表し、テンソルくりこみ群法にこのRandomized SVDを適用した論文を出版した。また、厳密対角化法やMPSの
シミュレーションプログラムも含まれており、共同開発を行っているALPSプロジェクトのライブラリに関する論
文も出版された。

研究成果の概要（英文）：When developing a simulation program for the Matrix Product State (MPS) 
method, very large number of matrix operations are required. We need not only mere parallelization, 
but using the property of the matrix to evaluate.
We evaluated Randomized SVD, which approximates the matrix, and presented at the conference that 
there was no problem with the calculation accuracy due to the introduction of the approximation, and
 the paper that applied this Randomized SVD to the tensor renormalization group method was 
published. In addition, the paper of ALPS project , which we co-develop worldwide which contains 
diagonalization method and MPS programs, was also published.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
近年の高並列なスーパーコンピューター上では、並列計算を効率よく行うために計算方法に近似を入れることが
ある。その近似が量子格子模型のシミュレーションの場合に精度の問題がないことを確認し、計算速度もこれま
での手法の2倍以上になることがわかった。これは、量子格子模型のシミュレーション手法であるテンソルネッ
トワーク法に広くつかうことのできる手法である。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
研究開始当初、数万ノードかつ数十万計算ユニットをもつ超並列スーパーコンピューター上で
効率よく計算するためには、計算機科学としてのアルゴリズムや実装の工夫が必要であること
が明白であった。ところで、本研究でターゲットとする量子格子模型のシミュレーションプログ
ラムは、大規模かつ大量の行列演算が必要となるが、基本的なアルゴリズムが日進月歩のため、
並列化の考慮がされていないことが多いだけでなく、利用する行列の演算が微分方程式の解法
の際に利用される行列解法とは性質が少し異なり、近年の計算機科学の発展の結果を直接適用
することが難しいケースが見受けられた。そのため、超並列スーパーコンピューターで効率のよ
いアルゴリズムとその実装の両方が必要であるという背景で、研究を開始した。 
２．研究の目的 
本研究の目的は、第一に、今後さらに並列度が上がると予測されている、数万ノードかつ数十万
計算ユニットをもつ超並列スーパーコンピューター上で性能を発揮できる、汎用かつ高速に実
行可能な量子格子模型のシミュレーションプログラムを開発し、オープンソースプログラムと
して広く一般に公開することである。高速に実行するためには、単に並列化を実装するだけでな
く、計算内容を見直して、超並列スーパーコンピューターに適した数値計算アルゴリズムへの考
慮も当然必要となる。 
本研究の成果となるプログラムは、計算物性物理の専門家や当該分野を志望する学部学生や大
学院生だけでなく、異分野の研究者のリファレンスとなりうる高品質なソフトウェアの開発を
主眼とする。第二に、当該ソフトウェアを利用し、多彩な物性を示すフラストレート系のシミュ
レーションを行うことで、フラストレーション系の物性の解明につなげることを目的とする。 
３．研究の方法 
本研究では、厳密対角化法および Matrix Product State(MPS) 法のシミュレーションプログラ
ムを開発し、そのプログラムを MPI/OpenMP ハイブリッド並列化を行い、GPGPU への最適化を行
う。その後、複数 GPU システムのスーパーコンピューターへの発展させていく予定であった。
しかしながら、現状のアルゴリズムは並列化にボトルネックがあることがわかり、超並列で効率
よく計算を行うにはアルゴリズムの変更が必要となり、そちらの検討を先行させた。その結果、
残念ながら計算量のオーダーの削減にはつながらないが、並列性能の向上につながる
Randomized SVD のテンソルネットワークへの導入の検討・評価を行うこととなった。 
上記開発に並行して、ソフトウェアの公開だけでなく、実際に他の理論家や実験家、学生等によ
る開発ソフトウェアの利用を促進することも同程度に重要であるため、少人数のチュートリア
ル等も並行して開催し、開発へのフィードバックを受けつつ開発を進めた。 
４．研究成果 
Matrix Product State(MPS)法のシミュレーションプログラムの開発に際し、多数の行列演算が
必要となるが、ただ単に並列化するだけでなく、行列の性質を利用し、行列に対する近似を行う
ことで計算量自体の削減をはかる可能性のある手法があることがわかり、そちらを先に行うこ
ととなった。例えばテンソルネットワークの計算においては大規模な次元削減を行うために特
異値分解(SVD)の計算が多用されるが、計算量は削減されないが、並列化効率の上昇につながる
Randomized SVD の評価を行い、MPS 法の計算に出てくる行列の範囲内では近似の導入に伴う計

算精度の問題はなく、既存のクリロフ部分空間法による実装(ARPACK)よりも速度も 2 倍以上に
なることを確認し、本成果を学会で発表した[1]。 
また、MPS とは類似する手法であるテンソルくりこみ群法にこの Randomized SVD を適用した論
文を出版した。また、厳密対角化法や MPS のシミュレーションプログラムも含まれており、共同
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[1] Randomized SVD(rSVD)の速度向上効果
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開発を行っている ALPS プロジェクトのライブラリに関する論文も出版された。 
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