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§１ 研究実施の概要 
 

（１）実施概要 

  本プロジェクトでは、大規模計算の実行において多くの時間を占め高速化のニーズが高い固有

値計算を対象として、ポストペタスケール規模のハードウェア性能を十分に引き出すことのできる

「超並列固有値解析エンジン」を開発した。そのために、アーキテクチャの持つ細粒度・大粒度の

超並列性を活用する階層型並列アルゴリズムの構築、高性能実装と性能最適化の技術開発、性

能評価モデルの設計を行った。 

 具体的には、疎行列向け超並列固有値解析エンジン z-Pares、密行列向け超並列固有値エ

ンジン EigenExa の開発および実アプリケーションへの適用技術の開発を行った。この目的

の実現のため、4 つの課題：1)階層化による超並列化技術の開発、2)共通基盤技術の開発、

3)高性能利用技術の開発、4)ソフトウェア技術の開発、を設定した。その遂行のために、

櫻井グループ（筑波大）、今村グループ（理研 AICS）、張グループ（名古屋大）、山本グルー

プ（電通大）、藏増グループ（筑波大/理研 AICS）、星グループ（鳥取大）の６つのグループ

を構成した。櫻井グループ、今村グループが主に疎・密双方の固有値解析エンジンの理論

整備およびソフトウェア開発を進めた。また、張グループ、山本グループは両固有値エン

ジンの共通基盤技術の開発を進め、z-Pares、EigenExa の高性能化を支援した。また、藏増

グループ、星グループはそれぞれ実アプリケーションへ適用する際の高性能利用技術の開

発を支援した。 

 本課題を通じて達成された基礎研究の成果として、階層性を利用したポストペタスケー

ル向け固有値計算アルゴリズムおよびその計算基盤技術の開発が挙げられる。また、これ

らの基礎研究を基に科学技術イノベーションに繋がるプロダクトとして、以下の成果物が

得られた： 

１．積分型疎行列固有値解析エンジン z-Pares 

２．新 1 ステップ型密行列固有値解析エンジン EigenExa 

３．各種物理科学分野および企業内の設計最適化における実応用技術 

 

 本課題を通じて、性質の大きく異なる疎行列・密行列それぞれに対応する固有値解析エ

ンジン z-Pares、EigenExa が完成し、素粒子物理、物性物理、原子核物理、振動解析、気

象予測など多岐に渡るアプリケーション分野に対する応用において、最大で京コンピュー

タの全ノードを利用した性能評価によって高い並列性能を発揮することが示された。 

 さらに、ポストペタスケール環境で想定されるメニーコアプロセッサや演算加速器に対

応するため、現行のメニーコア・演算加速器における高性能利用技術の開発も行い、性能

予測も併せて組み立てることで、本課題で開発した諸技術によりポストペタスケール環境

において超並列高速固有値計算が十分にフィージブルであることを示した。 

 加えて、固有値計算に関する数理・HPC・実アプリにまたがる分野横断的な国際会議を 2

回開催し、各分野の著名な研究者を招聘した。その他国際学会や研究拠点訪問も含めた地

道な国際交流活動により、本課題のアルゴリズム・ソフトウェアの国際的な知名度が高ま

り、日本の固有値・線形計算コミュニティのプレゼンスが大きく高まった。 

 また、企業での解析において固有値問題がボトルネックとなっており、本課題のソフト

ウェアがそれらの解決に資することから企業との共同研究が進行し、実運用での利用に近

づいている。このような取り組みを広めることで、本課題の成果の社会実装が推進できる

と考えられる。 

 ポストペタスケール規模のシミュレーションは、高性能なハードウェア開発は言うまも

なく、その性能を十分に引き出すためのコンパイラやミドルウェア、通信制御、計算アル

ゴリズム、現象モデリングなどの技術を結集して初めて到達できる。本プロジェクトの成

果はその一翼を担うものである。 

 本課題が遂行されたことによって、ポストペタスケールに資するシステム技術の主要な

階層の一つとして、固有値計算を中心とする数理アルゴリズム・ソフトウェア・ライブラ



 

 

リの開発が達成され、固有値計算がボトルネックとなっている実アプリケーションの今後

のポストペタスケールへの飛躍に大きく貢献したといえる。また、現状のアプリケーショ

ンの高速化にとどまらず、現状では固有値計算を利用していないアプリケーション分野に

対しても、高速固有値計算を基盤とした新しい解析手法の確立も期待される。 

 

（２）顕著な成果 

＜優れた基礎研究としての成果＞ 

１．階層性を利用しポストペタスケールで高い性能を発揮する積分型疎行列固有値計算アル

ゴリズム 

概要：（200 字程度） 

 従来の漸化式に基づくアルゴリズムと一線を画す独創的な積分型アルゴリズムの開

発を進め、ポストペタスケール計算に向けて高度化した。本アルゴリズムは 3 階層に

渡る階層的な構造を持っており、同様な階層構造が想定されるポストペタスケールの

アーキテクチャに適する。各種分野のアプリケーションにおける京での大規模計算に

おいて高い並列性能を発揮した。本課題での研究を通じてポストペタスケールにおけ

るアルゴリズム設計の方向性を示した。 

 

２．階層性を利用しポストペタスケールで高い性能を発揮する新しい１ステップ型密行列固有

値計算アルゴリズム 

概要：（200 字程度） 

大規模密行列固有値計算において顕著になる「メモリまたはネットワーク上のトラフ

ィック」や「通信オーバヘッド」による性能劣化を回避するため、旧来型 1ステップス

キームや、諸外国の新しいライブラリで導入されている 2ステップスキームに対してユ

ニークな新 1 ステップスキームを導入することで、ポストペタスケール規模で有効なア

ルゴリズム基盤を構築した。 

 

３．固有値解析アルゴリズムを支える各種線形計算基盤技術 

概要：（200 字程度） 

 疎・密行列ともに固有値解析アルゴリズムでは、QR 分解や線形ソルバなど、各種基本

線形計算が必要となり、それらのポストペタスケール向けの高度化が課題となってい

た。ポストペタ規模で重要となる通信回避や通信隠蔽、大規模問題の数値的不安定性

の回避を主眼に、これら基本線形計算の基盤技術を開発した。 

 

＜科学技術イノベーションに大きく寄与する成果＞ 

１．積分型疎行列固有値解析エンジン z-Pares 

概要：（200 字程度） 

 開発したアルゴリズムを実装するソフトウェアパッケージとして z-Pares を開発・公

開した。z-Pares を利用することで、実アプリケーション問題において、京コンピュー

タの数万ノード規模で高いスケーラビリティを達成した。ポストペタスケールスパコ

ンで利用が想定される数万ノード規模の計算で十分なスケーラビリティを発揮し、従

来解くことができなかった規模の計算を可能とし、科学技術イノベーションに貢献す

ることが期待される。 

 

２．新 1 ステップ型密行列固有値解析エンジン EigenExa 

概要：（200 字程度） 

 京コンピュータの全系を用いて 100 万次元行列の全ての固有値・固有ベクトルを計算

した。計算時間は 1 時間以内、実行時の計算性能は 1.7PFLOPS (理論ピーク性能の約

16%)に達した。これは世界最大規模であるとともに、本課題で開発している固有値ラ

イブラリがエクサスケールでの計算規模において Feasible であることを示した。密行



 

 

列固有値問題が現れる実アプリの性能の限界を拡大し、科学技術イノベーションに寄

与することが期待できる。 

 

３．企業の設計最適化における実応用技術 

概要：（200 字程度） 

 本課題で開発したアルゴリズムやソフトウェアをもとに企業における実際の製品開

発での問題に対する実応用技術の開発を行った。この開発を通じて、本課題の手法・

ソフトウェアの既存ソフトウェアに対する優位性が明らかになってきており、実運用

に向けた共同研究を開始した。このような取り組みは固有値計算がボトルネックとな

る自動車・航空機・造船などのさまざまな製造業の分野の解析技術に広く応用するこ

とが可能であり、今後国際競争力の強化に貢献することが期待される。 

 

 

§２ 研究実施体制 
（１）研究チームの体制について 

①櫻井グループ 

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

櫻井 鉄也 筑波大学大学院 システム情報系 教授 Ｈ23.4 ～ 

多田野 寛人 筑波大学大学院 システム情報系 助教 Ｈ23.4 ～ 

今倉 暁 筑波大学大学院 システム情報系 助教 Ｈ25.4 ～ 

二村 保徳 筑波大学大学院 システム情報系 

Ｄ1～、研究員

(H26.4～ )、 助

教（H26.10～） 

Ｈ23.4 ～ 

叶 秀彩 筑波大学大学院 システム情報系 研究員 Ｈ26.7 ～ 

前田 恭行 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
Ｍ1～D3 Ｈ23.4 ～ 

蘇 黎炯      
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
D1～3 Ｈ25.4 ～ 

矢野 貴大 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
Ｍ1～D1 Ｈ25.4 ～ 

諶 鴻佳 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
D1 Ｈ27.4 ～ 

小松 壮太 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
M1～2 Ｈ26.4 ～ 

長谷川 哲也 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
M1～2 Ｈ26.3 ～ 

季 凱陽 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
M1～2 Ｈ26.4 ～ 

松下 達也 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
M1 Ｈ27.4 ～ 

上田 俊也 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
M1 Ｈ27.4 ～ 

井上 雄登 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
M1 Ｈ27.4 ～ 

江口 慎子 
筑波大学システム情報エリア支援

室 
非常勤職員 H23..5 ～ 



 

 

佐久間 敬子 
筑波大学システム情報エリア支援

室 
非常勤職員 Ｈ26.4 ～ 

池上 努 
産業技術総合研究所 情報技術

研究部門 
研究員 Ｈ23.4 ～ 

岩田 潤一 
筑波大学 大学院数理物質科学

研究科 
助教 Ｈ23.4 ～ 

長嶋 雲兵 
産業技術総合研究所ナノシステム

研究部門 
主幹研究員 Ｈ23.4 ～ 

木村 欣司 京都大学大学院情報学研究科 特定准教授 Ｈ23.4 ～ 

中務 佑治 
東京大学大学院除法理工学系研

究科 
助教 Ｈ25.11～ 

白砂 渓 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

M2 H23.4 ～ H24.3 

先崎 健太 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
D2～3 H23.4 ～ H25.3 

山崎 育朗 
筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 
D～3 H23.4 ～ H25.3 

内藤 理大 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

M1～2 H23.4 ～ H25.3 

山本 和磨 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

M1～2 H23.4 ～ H25.3 

竹腰 開 筑波大学情報学群 情報科学類 学類 2 年 H24.4 ～ H25.3 

川上 大樹 筑波大学情報学群 情報科学類 学類 2 年 H24.4 ～ H25.3 

桑原 悠太 筑波大学情報学群 情報科学類 学類 2 年 H24.4 ～ H25.3 

祖平 明夫 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

M1～2 H24.4 ～ H26.3 

杜  磊 筑波大学大学院 システム情報系 研究員 H24.1 ～ H26.3 

桜井 佐佳恵 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

非常勤職員 H24.4 ～ H26.3 

崔 楚英 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

Ｄ2 H25.4 ～ H26.3 

陳 玉蕊 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

M2 H26.3 ～ H27.3 

西村 恒希 筑波大学大学院 システム情報工

学研究科 

M1～2 H25.4 ～ H27.3 

 

研究項目 

・階層的固有値計算アルゴリズムの理論構築と高性能化技術の開発とその性能モデルの構

築 

・GPU・メニーコア向け実装技術研究 

・ペタフロップス環境向け実装と実アプリケーションを用いた評価 

・ポストペタスケールに対応した高性能ソフトウェア群の開発 

 

 

②張グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

張 紹良 名古屋大学 教授 H23.4 ～ 



 

 

宮武 勇登 名古屋大学 助教 H27.4 ～ 

曽我部 知広 
名古屋大学(H27.3 まで愛知県立

大学大学院情報科学研究科) 
准教授 H23.4 ～  

高務 智法 名古屋大学 M1～2 H26.4 ～  

都築 啓 名古屋大学 M1～2 H26.4 ～  

成瀬 由基 名古屋大学 M1～2 H26.4 ～  

原 吉之介 名古屋大学 M1～2 H26.4 ～  

原田 あゆ 名古屋大学 M1～2 H26.4 ～  

吉田 延宏 名古屋大学 M1～2 H26.4 ～  

安冨祖 瞬 名古屋大学 M1 H27.4 ～  

井澤 明浩 名古屋大学 M1 H27.4 ～  

大澤 匡也 名古屋大学 M1 H27.4 ～  

片岡 勇貴 名古屋大学 M1 H27.4 ～  

長谷 陽平 名古屋大学 M1 H27.4 ～  

渡邉 雅俊 名古屋大学 M2 H23.4 ～ H24.3 

三森 浩平 名古屋大学 M2 H23.4 ～ H24.3 

服部 克洋 名古屋大学 M2 H24.4 ～ H25.3 

白 昊明 名古屋大学 M2 H24.4 ～ H25.3 

長谷 直哉 名古屋大学 M2 H24.4 ～ H25.3 

李 東珍 名古屋大学 M1～2 H24.4 ～ H26.3 

近藤 翔太郎 名古屋大学 M1～2 H24.4 ～ H26.3 

江 毅 名古屋大学 M1～2 H24.4 ～ H26.3 

柴田 敬太 名古屋大学 M2 H25.4 ～ H26.3 

棚橋 優 名古屋大学 M2 H25.4 ～ H26.3 

内藤 良平 名古屋大学 M2 H25.4 ～ H26.3 

古澤 賢 名古屋大学 M2 H25.4 ～ H26.3 

岩澤 宏紀 名古屋大学 M1 H25.4 ～ H26.3 

川出 静 名古屋大学 M1 H25.4 ～ H26.3 

宮田 考史 名古屋大学 助教 H23.4 ～ H27.3 

奥田 陽子 名古屋大学 M1～2 H25.4 ～ H27.3 

西澤 慶亮 名古屋大学 M1～2 H25.4 ～ H27.3 

 

研究項目 

・大規模固有値問題に対する基盤技術の数理的開発 

 

 

③今村グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

今村 俊幸 
理化学研究所(H24.9 まで電気通

信大学所属)  
チームリーダー H23.4 ～ 

畢 重科 理化学研究所 特別研究員 H24.10 ～ 

廣田 悠輔 理化学研究所 特別研究員 H25.4 ～ 

町田 昌彦 日本原子力研究開発機構 研究主幹 H24.10 ～ 

山田 進 日本原子力研究開発機構 研究副主幹 H24.10 ～ 

深谷 猛 理化学研究所・北海道大学 客 員 研 究 員 ・ H25.10 ～ 



 

 

助教 

松田 潤一 東京大学 Ｄ1～３ H25.4 ～ 

大瀧 嵩 電気通信大学 Ｍ1～２ H23.4 ～H25.3 

近藤 大貴 電気通信大学 Ｍ1～２ H23.4 ～H25.3 

佐々木 龍

三 
電気通信大学 Ｍ1～２ H23.4～H25.3 

田村 遼也 電気通信大学 Ｍ1～２ H23.4～H26.3 

吉田 剛啓 電気通信大学 Ｍ1～２ H23.4 ～H25.3 

林 熙龍 電気通信大学 Ｍ1～２ H24.4 ～H26.3 

白澤 孝仁 電気通信大学 Ｍ1～２ H24.4～H26.3 

岡田 和人 電気通信大学 Ｍ1～２ H24.4～H26.3 

 

研究項目 

・再帰的アルゴリズムに基づく行列変換法の研究 

・GPU・メニーコア向け実装技術研究 

・ペタフロップス環境での試験実装と実アプリを用いた評価 

・階層型並列環境に対応した高性能ソフトウェア群の開発 

 

 

④山本グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

山本 有作 電気通信大学 教授 H23.4 ～ 

工藤 周平 電気通信大学(H27.3 まで神戸大

学所属) 

研究生 H25.4 ～  

中村 聡 電気通信大学 B4～M1 H26.4 ～  

多貝 健志 電気通信大学 B4～M1 H26.4 ～ 

塩谷 明美 電気通信大学 B4 H27.7 ～ 

清藤 博暉 電気通信大学 B4 H27.7 ～  

深谷 猛 神戸大学 特命助教 
H24.4 ～

H25.9 

廣田 悠輔 神戸大学 D3 
H23.4 ～ 

H25.3 

新堂 敬隆 神戸大学 M1～2 
H23.4 ～ 

H25.3 

高橋 佑輔 神戸大学 M1～2 
H23.4 ～ 

H25.3  

張 瀾 神戸大学 M1～2 
H24.4 ～ 

H26.3  

長島 聖児 神戸大学 M1～2 
H25.4 ～ 

H27.3 

信原 貴也 神戸大学 M1～2 
H25.4 ～ 

H27.3 

郭 紫進 神戸大学 M1～2 H25.4 ～ 



 

 

H27.3  

松村 友花 神戸大学 M1～2 
H25.4 ～ 

H27.3  

山本 和輝 電気通信大学 B4 
H26.4 ～ 

H27.3  

 

研究項目 

・密行列向け固有値計算アルゴリズムの開発 

・性能モデリング・自動最適化技術の開発 

・実アプリを用いた評価 

 

 

⑤蔵増グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

藏増 嘉伸 筑波大学数理物質系 教授 H23.4 ～ 

石川 健一 広島大学大学院理学研究科 准教授 H23.4 ～ 

中村 宜文 理化学研究所計算科学研究機構 研究員 H23.4 ～ 

 

研究項目 

・疎行列向け固有値解析エンジンの性能を実アプリケーションで検証し、開発者へフィードバック 

・実アプリケーションにおいて固有値解析エンジンを高性能利用するための技術開発 

 

 

⑥星グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

星 健夫 鳥取大学 准教授 H23.4 ～ 

井町宏人 鳥取大学 D1 H26.4 ～  

横山誠也 鳥取大学 M1～2 H26.4 ～  

梶 貴美 鳥取大学 M1 H27.4 ～  

川居 佳史 鳥取大学 M2 H23.4 ～ H24.3  

秋山洋平 鳥取大学 M1～2  H24.4 ～ H26.3  

 

研究項目 

・物質科学分野実アプリケーションを想定したテストコードの作成と性能実証、および実アプリケー

ション開発者の立場からのフィードバック 

 
（２）国内外の研究者や産業界等との連携によるネットワーク形成の状況について 

 並列固有値計算に関する分野横断的な国際会議 EPASA2014 および EPASA2015 を開催し、

諸外国の著名な研究者らを招待講演にて招き、交流を深めた。また、学会や現地訪問を通

じて海外の数理・HPC・実アプリの各分野の研究者らとの交流を図った。具体的には、電子



 

 

状態計算コード NEMO5 を開発するパデュー大のグループ、PETSc/SLEPc を用いたフォトニッ

ク結晶のシミュレーションに携わる国立台湾大の Weicheng Wang 氏、線形計算分野で著名

なカリフォルニア大学デービス校の Zhaojun Bai 氏、米国サンディア国立研究所で耐故障

性に関する研究する Keita Teranishi 氏、Randomized algorithm による線形解法を研究す

るパリ大学の Marc Baboulin 氏、分散疎行列直接線形解法パッケージ MUMPS を開発する

Toulouse 大のグループ、スパコン Piz Diant を擁する ETH-CSCS にて電子状態計算コードを

開発するグループ。SLEPc を開発するバレンシア工科大の Jose E. Roman 氏、ドイツのエク

サコンピューティングプロジェクト SPPEXA の ESSEX のグループなどである。これらの国際

交流を通じて、基礎理論の強化が進み、またより幅広いアプリケーションへの展開が可能

になった。 

 

 



 

 

§３ 研究実施内容及び成果  
３．１ 階層的固有値計算アルゴリズムの開発および固有値解析エンジンの実装（筑

波大学大学 櫻井グループ） 

(1)研究実施内容及び成果 

 ポストペタスケールにおいて高性能を発揮する固有値解析エンジンを開発するために、

階層的な並列構造をもつ超並列計算機で高い性能を発揮できる疎行列向けの固有値計算ア

ルゴリズムを開発する。これに基づいて疎行列固有値計算アルゴリズムの実装と実アプリ

を用いた評価を行い、各種の高性能化技術を開発する。これらの技術を用いて、高性能な

固有値解析エンジンを実装する。 

 本研究のベースとなる櫻井-杉浦法は、従来よく用いられてきた解法とはその原理が大き

く異なる。解法の設計段階から演算量よりも通信回数の削減と通信範囲の局所化を重視し

ており、スーパーコンピュータなどの分散並列環境に適している。その反面、解法の特性

なども未知の部分が多く、その理論基盤の構築や頑強性のための各種の手法の開発なども

必要であった。近年ではその並列性能の高さが海外でも認識され、本方法を利用する研究

者も増えつつある。櫻井-杉浦法は、世界に先駆けて我々が提案した独自性の高い方法であ

り、積分型の固有値解法という我が国発の新しい研究領域が形成されつつある。 

 既存の固有値解法の多くは、そのアルゴリズムが漸化関係によって記述され、計算のス

テップを進めるときに、各ステップでの計算結果の通信が発生する。ポストペタスケール

規模での並列計算を想定したとき、この通信が大きなボトルネックとなり、ハードウェア

性能を十分に引き出すことができなくなる。櫻井-杉浦法は、漸化関係を用いないアルゴリ

ズムを用いており、分散ノード間での通信を大幅に低減することができる。このアルゴリ

ズムをもとに、領域ごとの並列性、積分点ごとの並列性、内部で現れる線形計算の並列性

による階層的な並列構造を持つ固有値解法を設計した。これにより、高い同時並列性を実

現し、通信を最下層の線形計算部分に局所化することが可能となった。 

 以下において、まず得られた成果について示した後、実施方法や開発ソフトウェアの性

能評価結果などについて述べる。 

 

実施成果 

 本グループの主要な成果は「疎行列向け固有値解析エンジン」である。 

「公開済みソフトウェア」 

1. z-Pares 

機能： 

疎行列向け固有値解法。実/複素・標準/一般固有値問題の指定領域内の固有値・固有ベクトル

を求める。 

特徴： 

 階層的な並列化が可能。行列の格納形式に依存しない。 

実行可能環境： 

 Fortran90・MPI が動作するワークステーション・スーパーコンピュータ 

潜在的ユーザ： 

 並列化を必要とする規模の固有値問題の現れるアプリケーションの開発者および固有値解法の

研究者 

エクサスケールへの貢献度： 

 z-Pares は階層的な MPI コミュニケータ定義によって階層的並列性をソフトウェアとして記述して

いる。ユーザは最下層の線形ソルバを自在に取り替えることができるため、最下層の密粒度並列

化については、ポストペタ時代に主流となりうる、メニーコア CPU や演算加速器に対応可能とな

る。 

 

2. 並列ライブラリ SLEPc 向けコード CISS 



 

 

機能： 

 疎行列向け固有値解法。実/複素・標準/一般固有値問題の指定領域内の固有値・固有ベクト

ルを求める。 

特徴： 

 SLEPc に実装されているたの固有値解法とシームレスに比較できる。PETSc に組み込まれてい

る各種の分散並列線形計算機能を容易に利用できる。 

実行可能環境： 

 PETSc と SLEPc が動作するワークステーション・スーパーコンピュータ 

潜在的ユーザ： 

 並列化を必要とする規模の固有値問題の現れるアプリケーションの開発者および固有値解法の

研究者 

エクサスケールへの貢献度： 

 SLEPc のベースとなる PETSc では GPU への対応が進んでおり、SLEPc に組み込まれた CISS か

らも GPU を利用できる。そのため、CISS から PETSc 開発者コミュニティの演算加速器活用ノウハウ

に容易にアクセスすることができるため、今後のポストペタスケールへの発展性が期待できる。 

 

 

2) 大規模固有値解析ソフトウェアの高度利用技術についても併せて開発を進め、以下のアルゴリ

ズム・実装技術を得た 

 ・負荷分散のための固有値分布推定アルゴリズム 

 SS法の計算量は領域内部の固有値数に依存するため、複素平面上に複数の領域を設定する場

合には、それぞれの領域内部の固有値数をなるべく一定にするような領域配置が、最上位層にお

ける並列負荷分散に対して重要である。その負荷分散を達成するため、固有値分布の確率的推

定法を開発した。 

 

 ・省メモリアルゴリズム 

 実アプリで必要な情報が固有ベクトルではなく、固有値のみの場合において、メモリ要求量を大

幅に減らすことのできる一連のアルゴリズムを開発した。エクサスケールでは演算性能に対する主

記憶容量の減少が想定されるため、省メモリアルゴリズムが効果を発揮すると想定される。 

 

 ・演算加速器クラスタで性能を発揮する実装技術 

 ポストペタスケール環境では、最下層または中位層の並列化において複数のメニーコアや演算

加速器を使用するという状況が想定される。本課題では本来主に疎行列を想定したアルゴリズム

であるところの SS 法の疎粒度並列性を生かし、密行列問題でも性能を発揮できるアルゴリズム構

成を考案、性能評価し、査読付き国際会議論文に発表した。現在の実装では最下層が 1 ノード内

の複数 GPU となっているが、今後、行列行列積が計算主要部になる形でアルゴリズム全体を組み

立てることで、最下層に演算加速器を複数搭載するノードを複数用いた実装を開発し、ポストペタ

でのさらなる展開に繋げる。 

 疎行列計算においても、分散線形直接ソルバ SuperLU_DIST や、分散並列科学技術計算フレー

ムワーク PETSc において GPU 対応が進んでおり、本課題を通してそれらの関係者と連携を深めた。

今後もさらなる連携により、ポストペタ実環境での高い実行性能の達成に向けた研究と高可搬ソフ

トウェア開発を進めていく。 

 

 

3) 大規模固有値解析の応用分野への適用技術 

 大規模疎行列固有値解析の実アプリへの応用においては、最下層の線形ソルバとして適

したアルゴリズムがアプリの行列データ構造や条件数に強く依存するため、アプリごとに

適した線形の開発が必要になる。本課題では実空間密度汎関数計算コード RSDFT の行列の

性質に着目し、新たに線形ソルバ Shifted Block CGrQ 法を開発し、これまでにない規模の



 

 

バンド構造計算を達成した。さらにそのソルバは殻模型計算による原子核シミュレーショ

ンにも有用であることがわかり、これまでにない 150 億次元の固有値密度計算を達成した。

また振動解析で現れる固有値問題の行列は実対称行列であり、実数の積分と疎行列直接線

形解法を組み合わせた手法を構成することで、既存手法を上回る性能を得ることができた。

また、この手法は、まったく別分野ではあるものの同様な固有値問題が現れる Order-N 密

度汎関数法コード CONQUEST においても有用であることがわかり、これまでにない規模の固

有値計算を達成できた。このように、各アプリに対して適した線形ソルバについての研究

成果を分野横断的に応用することができ、横串的な成果を得ることができた。 

 

 

成果の位置づけや類似研究との比較 

 

＜成果の位置づけ＞ 

 本課題で 2 つの大きなプロダクトである z-Pares と EigenExa のうち、疎行列を扱う

z-Pares の理論基盤構築・設計・開発を行った。 

 

＜類似研究＞ 

 SS 法と同じく数値周回積分に基づく疎行列固有値計算アルゴリズムとして米国マサチュ

ーセッツ大で 2009 年に提案された FEAST がある。FEAST は開発者の精力的な広報によって

米国・欧州を中心に広く認知され、その階層的な疎粒度並列性が評価されたことで、多く

の分野で使われつつある。SS法と FEAST は解法として類似点が多いが、SS法は高次複素モ

ーメントの利用しているため、同じ数の固有値を求めるにあたっては、最下層の線形方程

式の求解コストが、SS 法の方が少ないという優れた特徴がある。本課題発足当初は、応用

数理学会（SIAM）等の国際学会では数値周回積分による固有値解法といえば FEAST という

印象を持たれていたが、本課題の支援による国際交流活動が功を奏し、SS 法の存在が広く

認知され始め、国際学会等での授賞や招待講演に繋がった。 

 

ユーザ開拓・国際協力 

 疎行列固有値解析エンジンの実アプリへの可用性を高めるため、諸外国でのユーザ開

拓・国際協力関係強化を推進した。具体的には、電子状態計算コード NEMO5 を開発するパ

デュー大のグループ、PETSc/SLEPc を用いたフォトニック結晶のシミュレーションに携わる

国立台湾大の Weicheng Wang 氏、スパコン Piz Diant を擁する ETH-CSCS にて電子状態計算

コードを開発するグループ。これらの国際交流を通じて、幅広いアプリケーションへの展

開が可能になった。 

 

スケーラビリティの評価 

 開発手法は、アルゴリズムレベルでの階層性によって高いスケーラビリティが期待され

る。以下において実問題でのスケーラビリティの評価結果を示す。 

 自動車部品の振動解析における 1,600 万次元の一般化固有値問題に対する z-Pares の並

列性能を測定した。実験環境として京コンピュータを用いた。実験結果を図 S-1 に示す。

並列性能は 200 ノードから 38,400 ノードで計測した。200 ノードでは 42,199 秒、38,400

ノードでは 435 秒となった。数万ノード規模での高いスケーラビリティが確認できた。ポ

ストペタスケールスパコンで利用が想定される数万ノード規模の計算で十分なスケーラビ

リティが期待できることを示すことができた。階層性を導入したことによって、最下層の

みに限定した GPU/MIC 対応可能であり、最下層レベルで十分な性能を発揮するライブラリ

と組み合わせることにより、ポストペタスケール環境での高い性能が期待できる。 

 



 

 

 
図 S-1：自動車部品の振動解析で現れる固有値問題における z-Pares の並列性能 

 

演算加速器への対応 

 z-Pares を演算加速器向けに拡張し、10,000 次元の密行列固有値問題に対して、並列性

能を測定した。演算加速器として Intel Xeon Phi 7110P（以下 MIC）および NVIDIA M2090

（以下 GPU）を用いた。CPU（Intel Xeon E5-2670v2）と MIC の実験は筑波大学の COMA、GPU

の実験は筑波大学の HA-PACS を用いた。線形ソルバとして CPU/MIC では Intel MKL、GPU で

は MAGMA を用いた。実験結果を図 S-2 に示す。本実験では最下層の線形ソルバのみを取り

替えることで、MIC や GPU での実行に対応し、計算が加速されることが確認できた。ポスト

ペタスケールにおいては、最下層にメニーコア CPU や演算加速器の導入が想定され、z-Pares

がそのような計算環境に対応できることを示した。MIC や GPU に対する線形ソルバは現在発

展途上であり、今後高性能化が進むことで、z-Pares 全体が高性能化できると考えられる。 

 

 
図 S-2：CPU および演算加速器における 10,000 次元密行列の計算における z-Pares の

性能評価 

 

 本実験では中位層の並列性のみ用いているが、最上位の並列性も利用可能であり、さらなる並

列化ができる。また、最下層においては、複数の分散 MIC/GPU に対応した線形ソルバの開発を

進めており、これによってポストペタ環境における大並列実行を可能にする。 

 

大規模問題への適用性 

 以下の大規模実問題において、性能を評価した。 

1) 格子量子色力学（QCD）の計算 

 格子量子色力学（QCD）の計算において現れる 4つの規模の異なる非対称固有値問題に対

して、z-Pares の性能評価を行った。実験環境として京コンピュータを用いた。実験結果を

表 S-1 に示す。最大で 10億次元の問題を京 16,384 ノードを用いて 33,154 秒で求解し、本
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アプリケーションにおいて、これまでにない規模の固有値計算を達成した。計算精度の面

でも解析解との比較により十分な性能を持つことが確認できた。詳細は藏増グループの欄

に記載する。本実験では、最下層の並列性のみを用いている。最下層の並列性はアプリケ

ーション固有の並列性に依存しており、このレベルの並列化のチューニングがこれまでア

プリ開発者によって行われてきた。z-Pares の利用により、さらに高位の並列性が与えられ

ることによって、最下層の並列度を下げながら、トータルの並列度を高めることが可能に

なり、最下層での通信ボトルネックが解消され、全体で高い並列性能を発揮することが期

待される。このような並列化戦略はポストペタ環境において重要であり、QCD 以外の幅広い

アプリにおいても展開可能である。 

 

表 S-1：QCD における 4 種類の規模の固有値計算の結果 

格子サイズ 83x16 243x48 483x96 964 

行列サイズ 98 万 796 万 1 億 2740 万 10 億 1922 万 

ノード数 16 256 2048 16384 

経過時間[sec] 423 8210 18048 33154 

 

2) 殻模型計算による原子核シミュレーション 

 殻模型計算コード KShell で現れる標準固有値問題に対して、固有値密度の計算を行った。
58Niを対象とし、行列サイズは150億次元である。実験環境として京2,304ノードを用いた。

線形ソルバとして固有値密度計算向けに省メモリ・省コスト化した Shifted Block CGrQ 法

を用いた。本アプリケーションでは固有値密度は Level Density と呼ばれ、それ自身が物

理的関心の対象である。図 S-3 に固有値密度計算の結果を示す。実線・点線で示されてい

るものが計算した固有値密度であり、マーカーで示されているものが先行研究で報告され

ている観測値である。本数値実験により計算値と先行研究の観測値が十分一致することが

わかった。当初、固有値密度計算は負荷分散のために用いることを想定していたが、固有

値密度そのものがアプリケーションにおいて関心がある場合があり、その計算法が有用と

なることが、アプリケーション研究者らとの連携を通じてわかった。 

 

 
図 S-3：殻模型計算コード KShell における 150 億次元問題の固有値密度計算 

 

 

実際の物理シミュレーションへの展開 

1)実空間密度汎関数法によるバンド構造計算 

 実空間密度汎関数法（RSDFT）によるバンド構造計算を行った。対象とした系はシリコン

ナノワイヤ 9,924 原子系、行列サイズは 872 万次元である。波数 k に応じて行列の異なる

21 通りの標準固有値問題を求解した。実験環境として京コンピュータ 3,457 ノードを用い

た。線形ソルバとして Shifted Block CGrQ 法を用いた。横軸の波数 kに対して、求めた固



 

 

有値の軌跡を図 S-4 に示す。櫻井・杉浦法によってバンドギャップ付近の固有値のみ効率

的に求めている。計算時間は約 12時間となった。本計算はバンド構造計算としては、これ

まで行うことができなかった規模の計算である。 

 

 
図 S-4：RSDFT におけるバンド構造計算の結果 

 

2) Order-N 密度汎関数計算における電子密度計算 

 Order-N DFT コード CONQUEST における 20万原子系の一般化固有値問題に対し z-Pares を 

適用し、電子密度を求めた。行列サイズは 778,292 次元である。実験環境として筑波大学

の COMA を用いた。線形ソルバとして分散並列疎行列直接解法パッケージ MUMPS を用いた。

強スケーリングの並列性能を図 S-5 に示す。4ノードでは 2,245 秒であったが、256 ノード

で 90 秒となり、大幅な高速化が達成できた。本実験により CONQUEST においてこれまでに

ない規模の固有値計算を達成した。 

 
 

図 S-5：Order-N DFT コード CONQUEST における固有値問題に対する z-Pares の並

列性能 
パラメータ最適化 

 SS 法の計算量は領域内部の固有値数に依存するため、複素平面上に複数の領域を設定す

る場合には、それぞれの領域内部の固有値数をなるべく一定にするような領域配置が、最

上位層における並列負荷分散に対して重要である。その負荷分散を達成するため、固有値

分布（固有値密度）の確率的推定法を開発した。 

 実アプリケーションである RSDFT において固有値密度計算を行った。対象とした系はシ
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リコンナノワイヤ 107,292 原子系、行列サイズは,6,470 万次元である。実験環境として京

コンピュータ 10,800 ノードを用いた。計算時間は 11,890 秒となった。線形ソルバとして

固有値密度計算向けに省メモリ・省コスト化した Shifted Block CGrQ 法を用いた。固有値

密度の計算結果を図 S-6 に示す。本原子系は SC11 において Gordon Bell Prize を受賞した

論文で扱われた系である。SC11 の論文において京 55,296 ノードで固有値計算の SCF 反復に

1回あたり 5,456 秒要したことから、この超大規模問題において、本固有値密度計算は固有

値計算そのものに対し十分に小さい計算負荷で行うことができるといえる。そのため本課

題で開発した固有値密度計算は、固有値計算における負荷分散のためのプロファイリング

として有用であることがわかった。 

 

 
図 S-6：RSDFT Si10 万原子系における固有値密度計算の結果 

 

高可搬なソフトウェアの開発 

 広く用いられている大規模並列科学技術計算向けフレームワークとして PETSc があるが、

その拡張として大規模疎行列に対する固有値計算フレームワーク SLEPc がある。その SLEPc

の開発者と連携し、櫻井・杉浦法を実装したソルバ CISS を開発し、SLEPc に組み込んだ。

CISS の組み込みにより既存の SLEPc ユーザであるナノシミュレーションソフトウェア

NEMO5 を開発している Purdue 大の研究者や、3 次元フォトニック結晶のシミュレーション

の研究を行っている国立台湾大学の研究者との連携が可能となった。図 S-7 に櫻井・杉浦

法で計算したフォトニック結晶のバンド構造を示す（行列サイズは 20 万次元）。PETSc/SLEPc

は Cray のスーパーコンピュータや、京を始めとするペタスケール環境向けのオープンペタ

スケールライブラリに登録されており、多くの超並列環境において即座に利用できる。 



 

 

 
図 S-7：フォトニック単立方格子結晶のバンド構造（20 万次元） 

 

非線形固有値問題への拡張 

 非線形固有値問題は量子ドットシミュレーションや構造物の制振制御などで現れ、大規

模並列ソフトウェアが求められている。リニアコライダーのシミュレーションで現れる非

線形固有値問題（固有値の平方根の項が含まれる）に櫻井・杉浦法の強スケーリング並列

性能の評価を行った。実験結果を。実験環境として米国ローレンス・バークレイ国立研究

所の Cray-XT4 を用いた。線形ソルバとして分散並列疎行列直接解法パッケージ

SuperLU_DIST を用いた。表 S-2 に実験結果を示す。本実験により櫻井・杉浦法が非線形固

有値問題においても並列性能が高く有用であることを示した。 

 

表 S-2：リニアコライダー−で現れる非線形固有値問題に対する櫻井・杉浦法の並列性能 

#cores 256 512 1024 2048 

Time [sec] 2513 1273 661 334 

Speedup - 1.97 3.80 7.52 

 

３．２ ポストペタスケール環境向け再帰的階層化固有値アルゴリズムのための実装技

術研究（電気通信大学（平成２３年４月～２４年９月）・理化学研究所（平成２４年１

０月～）、今村グループ）  

(1)研究実施内容及び成果 

 

本サブテーマの目的は、本研究の中核の１つとなるポストペタスケールに対応し

た再帰的アルゴリズムに基づく密行列向けアルゴリズムを山本グループと共同開発

するとともに、既存システム上（「京」コンピュータや GPU・メニーコアを利用した

ペタスケールシステム）での実装技術を整理し本研究プロジェクト全体で利用可能

な共通開発基盤の構築を実施することにある。また、同開発基盤を用いたソフトウ

ェアの性能評価を行う。最終的に蓄積された高性能ソフトウェア群の公開整備を通

して本 CREST で要請される「エクサスケール」への貢献が達成されると認識してい

る。 

 

本サブテーマの主な研究項目は以下の４点になる。 

１：再帰的アルゴリズムに基づく行列変換法の研究 

２：GPU・メニーコア向け実装技術研究 

３：ペタフロップス環境での性能評価 

４：階層型並列環境に対応した高性能ソフトウェア群の開発 



 

 

以下それぞれの項目についての実施内容及び特筆すべき成果を示す。 

 

１：再帰的アルゴリズムに基づく行列変換法の研究 

密行列の固有値計算を分散並列計算機やアクセラレータ搭載のクラスタなどで実

行する際に、「メモリまたはネットワーク上のトラフィック」や「通信オーバヘッド」

による性能劣化が大きな問題であることは従来研究や既存ソフトウェアの利用実績

から明らかであった。本研究では、既存システム上での再帰的アルゴリズムに基づ

くコードの試作とそのネットワーク利用特性を調査し、超並列環境での適応可能性

について調査するとともに、メモリや通信のボトルネックを解消するアルゴリズム

開発を山本グループと共同（理論面と実装面とを両者で分担）で実施した。 

密行列の固有値計算は基本的に、１）密行列の帯行列などへの基本変換、２）変

化後の行列の固有値計算、３）固有ベクトルへの逆変換、の３段階をとる。競合す

る多くの研究グループと同様に、ポストペタスケール環境において密行列の固有値

計算の重要な前処理となるハウスホルダーの三重対角化をブロック三重対角化とし

て構成する方法を採用することをまず検討した。ブロック三重対角化は更なる変換

により帯行列化操作と同値になるため、第二段階の固有値計算には従来型とは異な

る帯行列を対象とするアルゴリズムが必要となる。本研究では、帯行列向けの分割

統治法を採用し、複数回の逆変換を避ける方法を採用する。 

これらの、アルゴリズム採用に当たっては世界的に主要な数値ライブラリ

(ScaLAPACK, ELPA, PLASMA)の状況も加味して実施した。最終的に採用したアルゴリ

ズムは図 I-1 の様になっている、現在世界で進行中の固有値ライブラリ開発は緑（旧

来の１ステップスキーム）もしくは青線（２ステップスキーム）の方式をとってい

るのに対して、我々の方式は赤線でありユニークな新１ステップスキーム方式をと

っている。 

 
図 I-1: 代表的な固有値ライブラリが採用する密固有値計算のスキーム 

 

更に、CA(Communication Avoiding)と呼ばれる通信回避アルゴリズムや

CH(Communication Hiding), SA(Synchronization Avoiding)などのデータ移動や同

期数に関する最適化の調査を実施すると共に、１）のハウスホルダー基本変換にお

いて演算順序や通信順序の変更を行うことによる通信回避技術の提案を行っている。

また、３）の逆変換において非同期集団通信関数を利用することにより通信の隠蔽

が可能なアルゴリズムも提案している。 



 

 

 

２：GPU・メニーコア向け実装技術研究 

ポストペタスケール環境におけるプロセッサ構成要素に近いと考えられる GPU と

メニーコアについて、線形計算の基盤となる密行列 BLAS や疎行列ベクトル積(spMV)

の高性能実装手法を開発した。密行列 BLAS の SYMV と GEMV については CUDA GPU 上

のスレッド形状などのパラメタを調整し、メモリバンド幅で律速されるカーネルの

最高性能を出すことのできるものをライブラリ化しオープンソースソフトウェア

ASPEN.K2としてリリースしている。ASPEN.K2では特に固有値計算に必要となるSYMV

に注力したチューニングを施しており、既存の CUDA-BLAS である CUBLAS や MAGMA, 

KBLAS と比較しても高い性能を記録する。ASPEN.K2 は研究分担者らが本 CREST 以外

のプロジェクトで開発を進めていた 1GPU 上の固有値ソルバ EigenG に使用されてい

る。CPU ではメモリ律速のために性能向上が難しい行列ベクトル積部分(SYMV カーネ

ル)が加速されるため、GPU 単体の高い性能と相まって CPU 単体の固有値ソルバの計

算に比べて 2.5～3 倍の速度向上が成された。特に、SYMV カーネルの比重が高いハ

ウスホルダー基本変換において類似研究である MAGMA よりも 30%程度高速であるこ

とが示されている。 

本項目では BLAS よりも上位の数値解法にあたる「帯行列一般化固有値問題」をメ

ニーコアの代表格である Intel MIC プロセッサに実装する研究も実施した。MIC プ

ロセッサを使用した計算は BLAS3 の DGEMM へのオフロードが基本となるが、CPU と

MIC を併用するスケジューリングにより実行効率を上げる実装を行っている。本実

装は MIC プロセッサの効率的な利用を目指した実験的なものであるが、将来的には

API や例外処理、計算精度の確認作業を経て公開する予定である。 

 

３：ペタフロップス環境での性能評価 

項目 1）で議論してきたアルゴリズムをペタスケール級スパコンに実装し性能評

価しポストペタスケール時代の計算環境に展開する道筋を作ることが本項目の目的

である。平成 24 年度まで今村グループのプロジェクト参加メンバーでは Eigen-K

という名称で並列固有値ライブラリ開発を進めてきた。京コンピュータさらにはポ

ストペタスケール計算機向けに拡張するという意味で EigenExa と名称を変え平成

25年 8月 1日より理化学研究所計算科学研究機構からソースコード公開を開始した。

公開以降は京コンピュータをはじめとして国内外のスーパコンピュータ上でのテス

トと性能評価を実施している。報告書執筆時点で動作確認されているアーキテクチ

ャは 

 

 １．京コンピュータ（富士通 PRIMEHPC FX10 ならびに FX100 も含む） 

 ２．インテル x86 系クラスタシステム 

 ３．IBM Blue Gene/Q システム 

 ４．NEC SX-ACE システム 

 

である。これまでの移植経験から大方のクラスタシステムで動作する、もしくは修

正は軽微なものと考えている。性能評価は京コンピュータの全系（663,552 プロセ

ッサ）を用いて 100 万次元行列の全ての固有値・固有ベクトルを計算したものが最

大規模のものになる。計算時間は 1 時間以内、実行時の計算性能は 1.7PFLOPS (理

論ピーク性能の約 16%)に達する。この規模の計算は当然、世界最大規模であるとと

もに、本プロジェクトで開発している固有値ライブラリがエクサスケールでの計算

規模において（100 万次元の固有値計算をターゲットサイズとして）Feasible であ

るとの示唆をするものであり、今後のエクサスケール計算機環境にそのまま、また

は、何らかの修正を加えた形で EigenExa を提供し続けられる見通しが立ったといえ

る。また、アルゴリズムの有効性、ハードウェアの長時間耐久性なども同時に測定



 

 

することができたと考えられる。 

更に、東京大学情報基盤センターの「大規模 HPC チャレンジ」サービスに採択さ

れ、Fujitsu PRIMEHPC FX10 システム 4800 ノードを 24時間使用して EigenExa の詳

細な性能測定を実施した。EigenExa に収録されている新規アルゴリズム採用ソルバ

（五重対角化版）eigen_sx と従来アルゴリズム採用ソルバ eigen_s の演算時間と通

信時間を詳細にプロファイリングし、主要な計算部分に対して特徴（compute 

intensive か memory access intensive, communication intensive など）を調べ上

げて、既存システムから、将来登場する実システムでの性能予測に役立てる試みも

実施した。富士通が PRIMEHPC FX10 の後継機として販売している PRIMEHPC FX100

は、プロセッサコア数、メモリバンド幅、ネットワークスループットにおいて増強

されているが、大方の計算機としての構成は京コンピュータや FX10 と大きな違いは

ない。現時点と同規模システムでの導入前事前性能予測を可能にするために、京コ

ンピュータや FX10 で得られた性能測定データとアルゴリズム上の線形計算のパタ

ーンから精密な性能モデルを立て、諸性能パラメタを FX100 相当システムでの数値

（但し、測定値ではなくカタログや論文で示された数値）に置き換えて、ポストペ

タスケール級のシステムにおける EigenExa の振る舞いを予測した。速報的な予測結

果からは数万から数十万次元規模の問題を扱う場合にはノード内の性能向上がネッ

トワークの性能向上を上回るため、高並列実行では通信オーバヘッドが顕著になる

という妥当な結果が導かれた。今後は研究項目１）で推進している通信削減や隠蔽

技術を取り込んだ実装を進めていくべきとの重要な示唆を得るに至っている。 

現在公開中の EigenExa は国内外から 800 件近いダウンロードの記録がある。今村

グループが技術協力する関係で認識できる範囲では、以下の国内 8 アプリケーショ

ン 

1.東京大学工学研究科押山研究室の密度汎関数法電子状態計算ソフト RSDFT 

2.東京大学生産技術研究所の第一原理擬ポテンシャルバンド計算ソフトウェア

PHASE 

3.大阪大学タンパク質研究所中村研究室の生体高分子解析ソフトウェア

Platypus-QM/MM 

4.鳥取大学星研究室の電子構造計算コード ELSES 

5.理化学研究所計算科学研究機構中島チームの計算化学ソフトウェア NTChem 

6.理化学研究所計算科学研究機構三好チームのアンサンブルデータ同化ソフトウェ

ア LETKF 

7.理化学研究所計算科学研究機構小野チームの POD 画像データ圧縮アルゴリズム 

8.東京大学物性研究所坂下達哉研究員の固有値計算インターフェイス Rokko 

で使用されている。 

 

４：階層型並列環境に対応した高性能ソフトウェア群の開発 

本項目は本研究全体のゴールであるポストペタスケール計算機環境を想定したソ

フトウェア作成のための各種共通基盤の構築を行うものである。共通基盤的な側面

として、固有値計算に特化しないが固有値計算に必要不可欠な基礎基盤的な役割を

なすアルゴリズムについて理論的側面も含めて高性能計算の側面からの研究を進め

る。研究計画班全体での高性能ソフトウェア群の開発土台となる基盤部分の構築を

実施する。 

電気通信大学山本グループと連携して、超並列環境下での固有値ソルバの柔軟な

利用形態の要望などをまとめ、縦長行列（複数ベクトル群）の直交化に関する通信

回避が可能なアルゴリズムに対して、理論面と実装面からの研究を実施した。 

縦長行列の直交化について近年 TSQR と呼ばれる手法を元に、分散並列アルゴリズ

ムにおいて通信回避する CAQR アルゴリズムが注目されてきた。アメリカの UC バー

クレー校の Demmel 氏らを中心にして、通信に関して理論的な解析が進み、CAQR が



 

 

分散並列環境で最有力なアルゴリズムであると信じられていた。一方、従来型の

HouseholderQR やグラムシュミットの直交化法に基づく方法(古典グラムシュミッ

トCGS, 修正グラムシュミットMGSなど)やグラム行列のコレスキー分解を元にする

CholesyQR 法が存在している。その中でも CholeskyQR は通信量や計算時間の面で有

利な側面を持つものの計算精度に不安定性の問題があった。本研究で,CholeskyQR

を複数回実施する CholeskyQR2 を考案し、通信コストは２倍になるものの精度面の

不安を解消した（計算精度の解析と保証は山本グループの成果である）。 

東京大学情報基盤センターの「大規模 HPC チャレンジ」サービスで、従来型の

HouseholderQR と TSQR, CAQR の詳細な性能測定を通じて、行列サイズによって CAQR

の性能面での優位性が従来型の HouseholderQR と逆転する可能性が見いだされた。

更に TSQR や HouseholderQR, CholeskyQR2 の性能モデリングならびに性能測定を実

施することで、「ある条件下では、先駆的なアルゴリズムの最有力と信じられていた

TSQR よりも、HouseholderQR や CholeskyQR(CholeskyQR2)が優位な場合がある」と

の解析結果が得られた。また、TSQR 分解はハウスホルダー変換のブロック化（ブロ

ックリフレクター構成法）に強く関連する内容として注目されている。今後、TSQR

型の手法と CholeskyQR 型の手法を選択的に利用した通信回避型ブロックリフレク

ター構成アルゴリズムへと展開され EigenExa に組み込まれることが期待されてい

る。 

 

 

３．３ 疎行列向け固有値解析エンジンのための共通基盤技術の開発（名古屋大学 張グル

ープ）  

(1)研究実施内容及び成果 

 

[当グループの位置付け] 

計算科学に現れる様々な超大規模固有値問題をポストペタスケールの超並列環境で

高効率的に解くには，階層的な構造を持つアルゴリズムが必要不可欠である．当グループ

は，非対称や非標準，非線形の困難な問題における領域分割・周回積分・線形方程式求

解の各階層に対して，数理的手法重視の高速アルゴリズムの開発を目的としている． 

なお，当グループは共通基盤技術（基礎研究）の開発を主としているため，エクサスケ

ールへの貢献度は，原理的に見えにくいものとなっている．つまり，レーシングカーに例え

るならば，本研究は超高速な車のエンジンを構成する様々な部品の高性能化に資する研

究として位置付けられるためである．（それぞれの部品の性能向上がエンジン性能の向上

に非線形的に寄与すると期待される．） 

 

[研究実施方法] 

固有値解析エンジンにおける２つのエンジン（疎行列用固有値解法，密行列用固有値

解法）のロバスト化・高速化に資する研究を実施した． 

具体的には，疎行列用固有値問題の基本的な解法としてＳＳ法に焦点を当て，ＳＳ法の

部分問題である線形方程式に着目し，その線形方程式に対するロバスト・高速解法の開

発を行った．当グループでは多種多様な実問題に柔軟に対応できる性能を固有値解析

エンジンに付加するべく，線形方程式の解法を総合的に開発したことが特長的である．  

  

[研究実施内容・成果] 

ロバストな高性能線形計算手法の開発として，以下の成果が挙げられる． 

     

① 非対称線形方程式のロバストな数値解法の開発 

Sonneveld空間という巧妙な線形部分空間を利用した解法である IDR(s)法が国際

的に著名である．これは，20 世紀のトップテンアルゴリズムとして知られるクリロフ部分



 

 

空間法（線形部分空間の一種）の空間構造を包含した新型の解法であり，実用上も

理論上も興味深い．当グループでは IDR(s)法の数値安定性をさらに向上するべく，

残差ノルムに準ずる概念である疑似残差ノルムに着目し，疑似残差ノルムの最小化

技法の開発することで，滑らかな収束性を有する解法の開発（QMRIDR(s)法）を行っ

た．これは，SS 法の部分問題に現れる複数の線形方程式系の中で，比較的解きにく

い方程式であれば，QMRIDR(s)法を用いるという選択肢を与える成果である． 

 

② 複数の右辺ベクトルを有する非対称線形方程式のロバストな数値解法の開発 

①で着目した IDR(s)法は１本の非対称線形方程式に対する数値解法である．非

対称固有値問題に対する SS法では，その部分問題として複数の右辺ベクトルに対す

る線形方程式系も高速・高精度に解く必要がある．そこで，IDR(s)法で使用される

Sonneveld 部分空間を拡張した Block Sonneveld 部分空間を構築し，構築された部

分空間上で近似解行列を得る Block IDR(s)法を提案した．Block IDR(s)法は，ロバ

ストかつ並列環境に適した高速アルゴリズムであるため，非対称固有値問題に対する

SS 法のロバスト性・高速性に寄与する成果である． 

 

③ 非対称シフト線形方程式系の高速解法の開発 

非対称固有値問題における SS 法では，部分問題として非対称シフト線形方程式と

よばれる複数の特殊な n 本の線形方程式系を高速に解く需要がある．本研究では，

①や②で着目した IDR(s)法に関して Sonneveld 部分空間のシフト不変性が成立す

ることを明らかにした． IDR(s)法による求解のためには通常 n 種類の Sonneveld 部

分空間を生成する必要があるが，この不変性を利用することで原理的に 1 種類の生

成で済むという理論を構築し，その理論を基に解法（Shifted IDR(s)法）を開発した．

この原理により，計算の主要部である部分空間生成の個所が n 倍高速になるという意

味で，高速な解法である． 

一方，シフト線形方程式の負のシフト量が固有値に近いときには，収束の遅さが他

のシフト量の場合と比べて目立つ．したがって，比較的解きにくい際は，問題を適切

に変換（シフト線形方程式の係数行列の固有値分布を変更）した上で①，②の成果

を併用することにより，ロバストに求解できると期待される． 

 

④ 複素対称一般化シフト線形方程式 

実対称一般化固有値問題に対する SS 法では，部分問題として複素対称一般化シ

フト線形方程式といわれる特殊な線形方程式系を高速に解く需要がある．シフト線形

方程式の解法では，③のように Sonneveld 部分空間（クリロフ部分空間）のシフト不変

性が有用であるが，一般化シフト線形方程式を基に Sonneveld 部分空間（クリロフ部

分空間）を生成すると，シフト不変性が一般に成り立たないことが問題である．そこで，

研究実施内容として，一般化シフト線形方程式を，それと等価なシフト線形方程式に

帰着した上で，複素対称性という特長を活かした解法を開発した．実問題に対して適

用した結果，本解法は複素対称線形方程式用の著名な解法である Block COCG 法と

比較して４０倍程度高速であることが分かった． 

 

⑤ 単位円周上の固有値問題に対する SS 法の拡張  

SS 法は指定された閉曲線内の固有値・固有ベクトルを効率よく求めることができる

解法である．すなわち，単連結領域内の固有値・固有ベクトルを求める解法である．

本研究では，より多様な領域である多重連結領域に対しても適用できるよう SS 法を拡

張した．応用例として，単位円周上の固有値問題に対して細いドーナツ型の領域を

考えることにより，効率よく固有値・固有ベクトルが抽出できることを検証した． 

 

 



 

 

３．４ 密行列向け固有値解析エンジンのための共通基盤技術の開発（電気通信大学 山本

グループ） 

(1)研究実施内容及び成果 

 

３．４．１ 密行列向け固有値計算アルゴリズムの開発 

 ポストペタスケールマシン上での固有値計算に向けて，量子化学計算などで現れる中規

模密行列向けに最適化した超並列固有値計算アルゴリズムと，密行列・疎行列の両方で

部品として重要な役割を果たす QR 分解（直交化）アルゴリズムを開発した。以下，それぞ

れについて述べる。 

 

(1.1) 中規模密行列向けの超並列固有値計算アルゴリズム 

実対称密行列の固有値問題は様々な科学技術計算で重要な役割を果たす線形計算

であり， ScaLAPACK をはじめとして様々な超並列向けライブラリが開発されている。しか

し，そのほとんどは，弱スケーリングでの性能，つまり，ノード数に比例して問題サイズを大

きくしていった場合の並列性能に重点が置かれている。一方，量子化学や第一分子動力

学などでは，行列は 1 万元程度と中規模だが，時間発展などの繰り返し計算を数万回に

わたって行うタイプの問題も存在する。このような問題を高速化するには，行列サイズを固

定してノード数を増やしていった場合の並列性能，すなわち強スケーリングの性能が重要

となる。ScaLAPACK はこの規模の問題に対する並列性能が低く，たとえば「京」上ではノ

ード数を数百以上にしても，ほとんど実行時間が減少しない。 

そこで本グループでは，強スケーリング性能の向上を目標として，ブロックヤコビ法に基

づく超並列固有値ソルバの開発を行った。ブロックヤコビ法は，行列をブロックに分割し，

複数の非対角ブロックを同時に消去しつつ，行列を対角行列に近づけていく手法である。

ScaLAPACK などで使われている 3 重対角化に基づく方法に比べ，計算量は数倍多いも

のの，通信が大粒度であり，演算パターンが単純であるという特徴を持つ。そのため，通信

オーバーヘッドが実行時間の多くを占める強スケーリングの環境では，3 重対角化法に比

べて有利となる可能性がある。 

そこで，ブロックヤコビ法を MPI を用いて実装し，通信の最適化とノード内での性能最適

化を行った。さらに，非対角ブロックの消去順序について，ブロック化ソート順序と名付けた

収束性の高い新開発の順序を採用した。「京」上で 1 万ノードまでを使って性能評価を行

ったところ，た。我々が開発したブロックヤコビ法では，1 万元の問題に対して 1 万ノードま

で順調な加速が見られた。一方，ScaLAPACK では，100 ノードを越えるとほとんど加速が

見られず，600 ノード以上ではかえって遅くなる傾向が見られた。その結果，最短の実行時

間は，ScaLAPACK の 7.85 秒に対し，ブロックヤコビ法は 2.68 秒となり，強スケーリングの

環境下では後者が有望であることが示された。ブロックヤコビ法は，通信の大粒度性に加

えて演算の大部分を Level-3 BLAS で実行可能という特徴も持っており，ポストペタスケー

ルマシンに適した解法だと考えられる。 

 なお，本プログラムについては，「京」向けの更なる最適化を行った上で，公開の予定で

ある。 

 

 (1.2) 大粒度並列性を持つ QR 分解アルゴリズム 

 縦長行列のQR分解は，密行列・疎行列両方の固有値計算アルゴリズムで重要な役割を

果たす処理である。密行列固有値計算では，前処理である行列の帯行列化においてピボ

ットブロックの QR分解が必要となる。また，疎行列固有値計算では，CIRR法における固有

ベクトル抽出計算中の特異値分解，およびレゾルベント計算のためのブロッククリロフ部分

空間法において QR 分解が必要となる。そこで，縦長行列の QR 分解について，理論と実

装の両面から研究を行った。 

 まず，理論面では，CholeskyQR2 と呼ばれる新しい大粒度並列 QR 分解アルゴリズムの

理論誤差解析を行った。CholeskyQR2 は，計算のすべてが level-3 BLAS で構成されてお



 

 

り，かつ，アルゴリズム全体での通信が reduce，broadcast 各 1 回のみという優れたアルゴリ

ズムであり，ポストペタスケールマシンに最適である。しかし，このアルゴリズムについて，精

度や安定性の面での詳細な解析は行われておらず，実際の使用には不安があった。 

そこで本グループでは，CholeskyQR2 に対する詳しい誤差解析を行った。その結果，条

件数が 10^8 以下の行列に対しては CholeskyQR2 は安定に適用でき，誤差も従来法に比

べて概ね低いことが示された。同アルゴリズムは今村グループにより「京」上の並列実装が

行われ，1 万ノード規模での高い並列性能が確認されている。 

 一方，主に条件数が 10^8 以上の行列への適用に向けて，Langou，Demmel らにより提案

された TSQR アルゴリズムの並列実装を行った。本アルゴリズムは，並列性能の面では

CholeskyQR2 より劣るが，任意の行列に対して安定に計算を行える利点を持つ。本実装

について「京」および東大情報基盤センターの FX10 上で性能評価を行い，良好な加速を

確認した。また，本プログラムを，実アプリである RSDFT に組み込み，評価を行った（東京

大学 片桐孝洋准教授との共同研究）。 

 

３．４．２ 性能モデリング・自動チューニング技術の開発 

ポストペタスケール向け固有値解法の開発は，ペタスケールの計算機を利用して行う。

そのため，精度の高い性能モデルを構築し，性能予測や性能ボトルネックの検出に役立

てることが不可欠である。また，固有値計算においては，同じ問題に対して複数のアルゴリ

ズムやアルゴリズム中のパラメータが存在し，それらを問題サイズや計算機環境において

自動最適化することが，高性能実行のために不可欠となる。そこで，性能モデリングと自動

チューニングに関する研究を行った。以下，それぞれについて述べる。 

 

(1.1) 性能モデリング技術の開発 

 密行列固有値ソルバのうち，演算時間の主要部分を占める 3 重対角化の部分について，

性能モデルを構築した。本モデルは，1 ノードでの演算性能の実測値と，複数ノードでの

通信性能の実測値に基づき，複数ノードでの 3 重対角化の実行時間を予測する。「京」上

で本モデルの精度を評価したところ，行列サイズが十分大きい場合、3 重対角化処理中の

大部分の演算については，10%程度の誤差で実行時間を予測できるという結果が得られた。

また，EigenExa で使われている 5 重対角化処理についても，同様の手法に基づき，性能

モデルを構築した。両方の性能モデルを用いて「京」上での性能予測を行ったところ，5 重

対角化に基づくEigenExaの方が高速であるという結果が得られた。これは実測結果と合致

する。 

また，QR 分解についても，特に高い数値的安定性を持つハウスホルダー法と TSQR 法

の２つについて，性能モデリングを行った。その結果，TSQR 法は（行列の横幅の 3 乗）×

log_2（ノード数）で実行時間が増える部分を持ち，横幅が大きな行列に対しては，従来の

ハウスホルダー法よりも遅くなる場合があることを見出した。これは実測によっても確認され

ている。一方が他方より高速になる条件も導出しており，これは，今後のポストペタスケー

ルマシンにおいて，自動チューニングに役立つ知見であると考えられる。 

線形計算の性能モデリングに関する研究は多いが，その多くはアルゴリズムの理論的振

る舞いを調べるためのモデルであり，本研究のように，計算パターンの違いによる実効性

能の違いを含めた精密なモデリングを行っている例は少ない。本研究は，精密なモデリン

グによる高精度な性能予測という点で，優位に立つと考えられる。 

 

(1.2) 自動チューニング技術の開発 

固有値問題における各種性能パラメータの自動最適化に向け，自動チューニング数理

基盤ライブラリ ATMathCoreLib の適用を行った。ATMathCoreLib では，プログラムの性能

を性能パラメータの関数としてモデル化するが，モデルにおける基底関数の決め方が最

適化の効率を大きく左右する。そこで，密行列固有値解法とほぼ同じプログラムの構造を

持つ特異値分解について，プログラムの構造に基づく基底関数の適切な選び方を提案し，



 

 

これによりパラメータの最適化が効率的に行えることを示した。本結果は，ポストペタスケー

ルマシン上での固有値計算において，問題サイズや計算機環境に応じて最適な手法を自

動選択するために直接役立つ。 

 

 

３．５ 基礎科学分野実問題における高性能利用技術の開発（筑波大学 藏増グループ） 

(1)研究実施内容及び成果 

 

 本グループでは、櫻井グループが中心となって開発する疎行列向け固有値解析エンジ

ンの性能を実アプリケーションを用いて検証し、問題点や改良点を開発者へフィードバック

すると同時に、実アプリケーションにおける固有値解析エンジンの高性能利用のための技

術開発を行うことを目的とする。実アプリケーションとしては、基礎科学分野における格子

QCD を主眼とする。 

 計算科学において広汎に現れる問題の一つとして、大規模疎行列の固有値の効率的求

解があり、格子 QCD も例外ではない。格子 QCD 計算では Wilson-Dirac 方程式と呼ばれ

る 大 規 模 疎 行 列 線 形 方 程 式 を 解 く 必 要 が あ り 、 行 列 の 次 元 は

N=Lx×Ly×Lz×Lt×3×4(格子点数と内部自由度の積)で表され、現在の最先端のシミュレ

ーションにおいては O(109)次元程度である。各行は 51 個の非ゼロ要素しか持たない非エ

ルミートの疎行列である。櫻井グループで開発中の大規模疎行列向け超並列固有値解析

エンジン z-Pares は、複素周回積分法を応用したものであり、ターゲットとなる固有値の周り

に離散化された積分点を配置し、領域内の固有値とそれに対応する固有ベクトルを求める。

格子QCD計算で必要とされる固有値は、原点近傍の数個から数十個に限定される場合が

殆どであり、z-Pares の応用に適した例となっている。 

 本グループの目標は、z-Pares の格子 QCD 計算への応用であり、具体的には、現在の

最先端の格子 QCD 計算で用いられている 2+1 フレーバーQCD の物理点での 964 格子サ

イズの配位(モンテカルロサンプル)に対して、「京」を用いて固有値・固有ベクトル対の計算

を行うことである。図 K-1 は、問題サイズ 964 の自由な(相互作用なし)Wilson フェルミオンを

用いたテスト計算の結果である。この場合、固有値は解析的に求めることが可能であり、

z-Pares を用いて数値的に求めた固有値との比較を行うことが可能である。κ はフェルミオ

ン質量を表すパラメータであり、Wilson-Dirac 行列の性質をコントロールする。緑＊シンボ

ルと青＊シンボルは原点を中心とした円上の離散化された 32 個の積分点であり、超並列

固有値解析エンジンでは、この円内の固有値と対応する固有ベクトルを求めることができる。

解析的に求めた固有値は黒×シンボルで、他方 z-Pares を用いて数値的に求めた固有値

は赤丸で表されており、両者を比較すると周回積分の領域内で一致していることがわかる。

z-Pares によって求められた、固有値・固有ベクトル対の相対精度は 5×10−4 程度である。

図 K-2 は、実際の格子 QCD 計算で用いられている 2+1 フレーバーQCD の物理点での

964 格子サイズの固有値計算の結果である。原点まわりの周回積分の領域内に 4 個の固有

値が存在していることがわかる。この場合も、得られた固有値・固有ベクトル対の相対精度

は 5×10−4 程度である。 

 以上より、本グループでは、「京」上において現在の最先端の格子 QCD 計算で用いられ

ている 2+1 フレーバーQCD の配位を用いて z-Pares の有効性を検証し、実問題における

O(109)次元の行列の固有値・固有ベクトル対の求解に成功した。今後の課題としては、積

分点でのshifted Wilson-Dirac方程式の解法の更なる高度化およびアルゴリズムパラメータ

の最適化が挙げられる。また、GPU クラスタや MIC クラスタなど異なるアーキテクチャへの

計算機への利用拡張も重要である。 

 



 

 

 
 

図 K-1：複素平面における原点近傍の自由な(相互作用なし)Wilson-Dirac 行列の固有値。

問題サイズは 964、κ は Wilson-Dirac 行列の性質をコントロールするパラメータ。緑＊シン

ボルと青＊シンボルは原点を中心とした円上の離散化された積分点。黒×シンボルは解

析的に求められた固有値、赤丸は z-Pares によって数値的に求められた固有値を表す。 

 

 
 

図 K-2：複素平面における原点近傍の 2+1 フレーバーQCD Wilson-Dirac 行列の固有値。

問題サイズは 964、κ および cSW は Wilson-Dirac 行列の性質をコントロールするパラメー

タ。緑＊シンボルと青＊シンボルは原点を中心とした円上の離散化された積分点。赤丸は

z-Pares によって数値的に求められた固有値。 

 

 



 

 

３．６ 物質科学分野実問題における高性能利用技術の開発（鳥取大学 星グループ） 

(1)研究実施内容及び成果 

 

(1-a) 疎行列型ソルバ・密行列型ソルバの高性能利用技術開発 

 物質科学分野、特に大規模量子物質シミュレーション(電子状態計算)への応用を目的と

して、CREST チーム内共同研究を基礎とした疎行列型ソルバ・密行列型ソルバについての

高 性 能 利 用 技 術 開 発 を 行 っ た 。 得 ら れ た ソ ル バ は 、 独 自 開 発 シ ミ ュ レ ー タ ー

ELSES(http://www.elses.jp/)に実装した。密行列ソルバについては、ミニアプリ・ミドルウェ

アとして公開した((６)成果展開事例①実用化に向けての展開[7])。 

 疎行列ソルバ・密行列ソルバは、物質科学分野では、相補的に用いられるものであり、応

用研究・産業利用波及が可能となった((1-b)項目参照)。 

 疎行列型ソルバとしては、シフト型線形方程式における反復(クリロフ部分空間)解法を基

盤とするオーダーN(O(N))型ソルバを開発した。物質科学実問題をもちいたベンチマーク

を行った。京上にて、1 億原子(世界最大、100 ナノメートルスケール、行列次元 M=約 4 億

次元)系計算までが達成され、京全ノードにいたるまでの、高い強スケーリング性が得られ

た(図 1(a))。疎行列型ソルバは、数理的に設定項目が多いため、これらを自動設定する利

用者技術にもとりくみ、産業利用が可能となった((1-b)項目を参照)。また、基盤的数理アル

ゴリズム研究についての受賞(受賞欄[9])もある。 

 密行列ソルバとしては、量子物質シミュレーションでもっとも標準的な実対称一般化固有

値問題を対象とした、複合化ソルバを開発した。具体的には、今村グループで開発された

EigenExa、ヨーロッパで開発された ELPA、ScaLAPACK、の 3 種の複合型ソルバを複合化

した。物質科学実問題をもちいたベンチマークを行った。京 1 万ノードまで用いて、行列次

元 M=43 万次元でのベンチマークを行った(図 H-1(b))。最も上部の（最も遅い）データが従

来ソルバ(ScaLAPACK)であり、他が複合型ソルバである。最速となった複合型ソルバは、

EigenExa と ELPA を複合化したソルバであり、従来ソルバより約 4.3 倍高速となった。さらに、

世界最大となる M=100 万次元の一般化固有値問題ベンチマークを行い、京全ノードを用

いて 2 時間弱(6,051 秒)で完了した。 

 
図 H-1 京における強スケーリングベンチマーク。(a) 疎行列型（オーダーN）ソルバのベン

チマーク(原著論文[65])。京全体にいたるまでの、約 1 億原子系(世界最大、100 ナノメート

ルスケール、行列次元 M=約 4 億)計算。(b) 複合化密行列型ソルバのベンチマーク(原著

論文[85])。行列次元 M=約 43 万。最も上部の（最も遅い）データが従来ソルバ

(ScaLAPACK)であり、他が複合型ソルバ。最速複合型ソルバ(EigenExa と ELPA を複合化)

は、従来ソルバより約 4.3 倍高速。 

 

 



 

 

(1-b) 物質科学分野での応用研究、ポスト京および産業利用への展望 

 (1-a)で得られたソルバは、独自開発シミュレーターELSES(http://www.elses.jp/)に実装

されることで、物質科学分野での応用研究にもちいられ、産業利用へと波及している。産業

プロセスにあらわれる物質は、乱れ(disorder)が大きい非理想構造系である。こうした非理

想大規模系が扱えるようになることで、スパコン産業利用の促進が期待できる。 

 現状における主な応用研究を説明する。下記にとりあげた電子波は、大行列固有値ソル

バの結果（固有ベクトルの１つ）から計算されるものである；(1) 新しい超強度材料であるナ

ノ多結晶ダイヤモンド(愛媛大入舩教授ら:2012 年住友電工が商品化)の形成過程を目的と

して、sp2-sp3 ナノ複合カーボン固体研究をおこなった。大規模系計算によりナノドメイン形

状可視化解析が可能となった。図 H-2(a)に、ドメイン境界部分に現れる特徴的電子波を示

す。 (2) 有機デバイス材料における量子電気伝導計算。有機デバイス材料は、ウェアラブ

ルデバイスなど産業への期待が大きく、対応する大規模計算を行った。一部は、住友化学

との共同研究である。H27 年度より、京一般利用プロジェクトがスタートしている（（６）成果

展開事例①実用化に向けての展開[8]）。図 2(b)に、量子電気伝導計算にあらわれる、準

局在 π 電子波を示した。有機高分子デバイス材料における実験と整合する結果を得てお

り、プレス発表(プレス発表[3])が行われた。(3) (1)(2)以外にも、電池関連物質研究(トヨタと

の共同研究)(原著論文[35])がある。 

 

 
図 H-2 成果物ソルバを利用した、物質科学研究。(a) sp2-sp3 ナノ複合カーボン固体シミ

ュレーション（原著論文[52]）。ドメイン境界部分に現れる、特徴的電子波の可視化。(b) 有

機高分子デバイス材料(poly-(phenylene–ethynylene))シミュレーション(国内ポスター発表

[H4]；プレス発表[3];国際会議招待講演[57])量子（波束）ダイナミクスに現れる特徴的準局

在 π 電子波の可視化。 

 

 展望としては、(1)ポスト京プロジェクト、(2)京産業利用、の 2 点をあげられる。 

(1) ポスト京プロジェクトとしては、重点課題 6,7 分野への参加（星（鳥取大））がある（（６）成

果展開事例①実用化に向けての展開[9,10]）。これらは、本プロジェクト成果物ソルバ

を実装した独自量子物質シミュレーターELSES を基礎とした発展である。 

(2) 京産業利用としては、特に化学系メーカーとの共同研究が進行中（詳細は非公開）。 
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https://github.com/LennMars/EigenKernel/


 

 

中。 

7. 本プロジェクト成果物ソルバ（密行列型・疎行列型;上記の「EigenKernel」を含む）を実装した量

子物質シミューター「ELSES」を基盤として、H27 年度京一般利用プロジェクト「有機デバイス材

料系の 100 ナノスケール電子状態計算」 (hp150144;星(鳥取大)が代表)へ、発展した。 

8. 本プロジェクト成果物ソルバ（密行列型・疎行列型;上記の「EigenKernel」を含む）を実装した量

子物質シミューター「ELSES」を基盤として、ポスト「京」プロジェクト重点課題 6「革新的クリーン

エネルギーシステムの実用化」 (H27-,サブ課題「膜・界面のナノレベルからの設計」,星(鳥取

大)が参加者)へ、発展した。 

9. 本プロジェクト成果物ソルバ（密行列型・疎行列型;上記の「EigenKernel」を含む）を実装した量

子物質シミューター「ELSES」を基盤として、ポスト「京」プロジェクト重点課題 7「次世代の産業

を支える新機能デバイス・高性能材料の創成」(H27-,サブ課題「共通基盤シミュレーション手

法」内「基盤的超並列計算アルゴリズム」班, 星(鳥取大)が班長。他に櫻井(筑波大)・山本(電

通大)がメンバー) へ、発展した。 

10. JST-ASTEP「ナノスケール材料向け超大規模電子構造計算プログラムの実用化研究開発」 

[平成 23-25 年度]星健夫らによって本プロジェクトで開発した大行列数理ソルバ（論文[1-4]）

を基礎とした、超大規模超並列ナノ物質量子シミュレーターELSES(http://www.elses.jp)の、

産業利用にむけたプロジェクト。 

 

②社会還元的な展開活動 

 

1. 大行列数理アルゴリズム研究に利用されることを目的として、物質科学分野実問題に起因す

る疎行列データライブラリ「ELSES matrix library」を公開した( http://www.elses.jp/matrix/ )。 

 

 

§５ 研究期間中の活動 
 

５．１ 主なワークショップ、シンポジウム、アウトリーチ等の活動 

 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2012 年 5 月

27-28 日 

大規模シミュレーション

と数理アルゴリズム,  

東京大学工

学部(東京) 

35 人 星健夫を代表世話人とし

て、表題のニーズ・シーズ型

研究会を開催した。 ニーズ

側講演(３講演；当プロジェク

トメンバー以外)では実アプ

リケーション(物理・化学分

野)に含まれる数理的問題

を提示し、シーズ側講演(３

講演；当プロジェクトメンバ

ー)では大行列数理アルゴリ

ズムのレビューと最新解法を

紹介した。 

2012 年 12 月

4 日 

「産業における応用数

理」研究会 

筑波大学 

東京キャン

パス 

50 人 企業における大規模計算の

ニーズについて企業研究者

に講演して頂いた。 

2013年 9月 9

日 

日本応用数理学会 正

会員主催 OS「ペタスケー

ル環境における固有値

アクロス福

岡 

30 人 日本応用数理学会 年会の

正会員主催オーガナイズド

セッション 

http://www.elses.jp/matrix/


 

 

解法」 

2013 年 5月

30 日 

CREST セミナー 筑波大学 15 人 応用分野の研究者である

筑波大学の Bogdan Enescu

先生に講演して頂いた。 

2013 年 4月

15 日 

CREST セミナー 筑波大学 15 人 応用分野の研究者である

日本原子力研究開発機構 

システム計算科学センタ

ーの永井佑紀先生に講演

して頂いた。 

2014 年 3 月

7-9 日 

EPASA2014 つくば国際

会議場 

84 人 国際ワークショップ 

2014 年 3 月

10 日 

Current Topics in 

Nano Simulations 

(CT-NanoSim2014) 

筑波大学 30 人 EPASA2014 のサテライトワー

クショップ 

2015 年 9月

14-16 日 

EPASA2015 つくば国際

会議場 

56 人 国際ワークショップ 

2015 年 9月

17 日 

Current Topics in 

Nano Simulations 

(CT-NanoSim2015) 

筑波大学 15 人 EPASA2015 のサテライトワ

ークショップ 

 

 

§６ 最後に 

 
 本課題を通じて大規模並列固有値解析アルゴリズムの理論基盤構築が達成され、さらに

それに基づいた分散並列ソフトウェア開発・公開を行うことができた。性質の大きく異な

る疎行列・密行列それぞれに対応する固有値解析エンジン z-Pares、EigenExa が完成し、

素粒子物理、物性物理、原子核物理、振動解析、気象予測など多岐に渡るアプリケーショ

ン分野に対する応用において、最大で京コンピュータの全ノードを利用した性能評価によ

って高い並列性能を発揮することが示された。 

 さらに、ポストペタスケール環境で想定されるメニーコアプロセッサや演算加速器に対

応するため、現行のメニーコア・演算加速器における高性能利用技術の開発も行い、性能

予測も併せて組み立てることで、本課題で開発した諸技術によりポストペタスケール環境

において超並列高速固有値計算が十分にフィージブルであることを示した。 

 加えて、固有値計算に関する数理・HPC・実アプリにまたがる分野横断的な国際会議を 2

回開催し、各分野の著名な研究者を招聘した。その他国際学会や研究拠点訪問も含めた地

道な国際交流活動により、本課題のアルゴリズム・ソフトウェアの国際的な知名度が高ま

り、日本の固有値・線形計算コミュニティのプレゼンスが大きく高まった。 

 また、企業での解析において固有値問題がボトルネックとなっており、本課題のソフト

ウェアがそれらの解決に資することから企業との共同研究が進行し、実運用での利用に近

づいている。このような取り組みを広めることで、本課題の成果の社会実装が推進できる

と考えられる。 
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