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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、次世代スパコンに向けた固有値計算ソフトウェアの高性能化のために日

独の協力の下、非線形固有値問題への拡張、耐故障技術の開発、ブロックやシフトなどの性質

を利用した疎行列線形ソルバの開発、統計的手法を利用した効率的なパラメータ推定法の開

発および実アプリケーションに対する高性能実装技術の開発を行った。さらに開発ソフトウェア

の産業分野での応用を目指し、構造解析分野で広く用いられている統合ソフトウェアへの組み

込みを進めた。 

本プロジェクトにおいて、これまで大規模疎行列を対象として超並列固有値解析エンジンの

開発を進めてきた。次世代のスパコンを想定したより大並列な環境においては、耐故障技術、よ

り性能の高い疎行列線形ソルバ、効率的なパラメータ推定法が課題となっている。一方、ドイツ

の ESSEX チームは SPPEXA 領域において、エクサスケールを対象とした疎行列向けのソフトウ

ェアを開発している。ESSEX においても、先に挙げた課題に取り組んでおり、エクサスケールに

向けて取り組むべき課題には共通性が高い。 

これらの課題は、これまで日本とドイツで独立に開発を進めてきたが、本プロジェクを通して互

いに協力して開発にあたることで双方のソフトウェアの開発が大きく加速された。 

本研究プロジェクトを通じて達成された成果として、以下が挙げられる。 

１．疎行列向け階層型固有値解析エンジン z-Pares の高性能化 

２．実アプリケーションに対する高性能実用化技術 

３．開発技術のデータ解析や AI 技術への展開 

 

疎行列向け階層型固有値解析エンジン z-Pares の高性能化に関しては、ドイツグループの

開発するエクサスケール環境ライブラリとの融合に関して研究を進めた。また、非線形固有値

問題に対する高速・高精度な Sakurai-Sugiura 法を新規提案した。実アプリケーションに対する

高性能実用化技術に対しては、企業の研究者と協力し、自動車部品の振動解析で現れる固

有値問題求解の高速化に取り組み、企業で用いられているソフトウェアに対して z-Pares の優

位性を示した。また、本プロジェクトで開発を進めてきた固有値解析エンジンの基盤技術である

並列行列計算法の技術をデータ解析や AI 技術へ展開し、部分特異値計算、非線形 NMF 型

ディープラーニング計算、テンソルネットワーク計算などの高速化手法の開発を進めた。 

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でもなく、

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考える。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． 

概要： 

超並列固有値解法である Sakurai-Sugiura 法について特に非線形固有値問題に対して理論

整備を行い、またそれに基づき高速・高安定な新規解法として Communication-Avoiding 

Arnoldi 法を利用した新しい Sakurai-Sugiura 法を開発した。さらに非線形固有値問題向けに

開発ソフトウェア z-Pares の拡張を行い、非線形固有値問題への展開を進めた。 
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２． 

概要：  

物理分野の研究者と協力して、非線形固有値問題を基盤とした物理量計算法の開発を進め

た。また、問題の特性に合わせた高性能実装技術を開発し、筑波大学と東京大学が共同運

用する Oakforest-PACS の 2048 ノードを利用して 1 万原子 BN-CNT の計算を行った。本研

究成果はスーパーコンピューティングのトップカンファレンスである SC17 のテクニカルペーパ

ーに採択された。 

 

 

＜科学技術イノベーションに大きく寄与する成果＞ 

１． 

概要： 

ドイツで開発しているハイブリッド並列向け反復解法ツールキットである PHIST を z-Pares のカ

ーネルとして利用した実装を行い、MPI 並列化で高いスケーラビリティが得られることを

確認した。これにより z-Pares がハイブリッドな並列環境においても高性能実行可能

となり、様々なアーキテクチャに対応できる。 

 

２． 

概要： 

本研究プロジェクトで開発を進める z-Pares の産業応用の展開として、自動車・船舶・航空機

などの開発に用いる構造解析のデファクト・スタンダードの統合ソフトウェアから利用できるよう

に連携機能の実装を行った。また、実際の大規模モデルにおいて従来手法と比較して高い

性能を達成することが出来た。 

 

 

§２ 研究実施体制 
（１）研究チームの体制について 

 

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 H28.4～ 

多田野 寛人 
筑波大学大学院 シス

テム情報系 

助教 H28.4～ 

今倉 暁 
筑波大学大学院 シス

テム情報系 

助教 H28.4～ 

二村 保徳 
筑波大学大学院 シス

テム情報系 

助教 H28.4～ 

叶 秀彩 
筑波大学大学院 シス

テム情報系 
研究員 

H28.4～ 

矢野 貴大 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
D3 

H28.4～ 

諶 鴻佳 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
D3 

H28.4～ 

荒井 亮祐 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H28.4～ 
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木村 宇任 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H28.4～ 

関川 悠太 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H28.4～ 

王 家潤 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H28.4～ 

池上 努 
産業技術総合研究所 情

報技術研究部門 
研究員 

H28.4～ 

中務 佑治 
東京大学大学院 情報

理工学系研究科 
助教 

H28.4～ 

今村 俊幸 理化学研究所 チームリーダー H28.4～ 

深谷 猛 
理化学研究所・ 

北海道大学 
客員研究員・助教 

H28.4～ 

稲川 裕太 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M1 

H28.8～ 

廣田 悠輔 理化学研究所 特別研究員 H28.9～ 

山田 悠加 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M1 

H29.4～ 

松田 萌望 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H29.5～ 

松下 達也 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H28.4～H29.3 

上田 俊也 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H28.4～H29.3 

井上 雄登 
筑波大学大学院 シス

テム情報工学研究科 
M2 

H28.4～H29.3 

 

 

研究項目 

 疎行列向け階層型固有値解析エンジン z-Paresの高性能化 

 実アプリケーションに対する高性能実用化技術 

 開発技術のデータ解析や AI 技術への展開 

 
（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 

 

開発したソフトウェアの応用に関して以下の研究機関との連携を行った。 

 材料分野：NIMS、ロンドン大学、日本原子力研究開発機構 

 振動・構造解析分野：アイシンAW、鹿島建設、東京大学地震研究所 

 

また、基礎理論整備および実装技術に関しては以下の研究機関との連携を行った。 

 大連理工大学、オックスフォード大学、バレンシア工科大学、米サンディア国立

研究所、テネシー大学 
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§３ 研究実施内容及び成果  
 

本プロジェクトでは、次世代スパコンに向けた固有値計算ソフトウェアの高性能化のために日独

の協力の下、非線形固有値問題への拡張、耐故障技術の開発、ブロックやシフトなどの性質を利

用した疎行列線形ソルバの開発、統計的手法を利用した効率的なパラメータ推定法の開発および

実アプリケーションに対する高性能実装技術の開発を行った。さらに開発ソフトウェアの産業分野

での応用を目指し、構造解析分野で広く用いられている統合ソフトウェアへの組み込みを進めた。 

具体的には、日独連携のもとで、以下の項目に対して取り組んだ。 

１．疎行列向け階層型固有値解析エンジン z-Paresの高性能化 

２．実アプリケーションに対する高性能実用化技術 

３．開発技術のデータ解析や AI 技術への展開 

各項目に対する主な実施内容は以下の通りである。 

 

１．疎行列向け階層型固有値解析エンジン z-Pares の高性能化 

1-a) ドイツグループの開発するエクサスケール環境ライブラリとの融合 

Sakurai-Sugiura 法の計算主要部である線形方程式のソルバとして Block BiCGSTAB 法をド

イツグループが開発する PHISTを用いて実装し性能評価を行った。PHISTが提供する疎行列

-密行列積やブロック型 AXPY、ブロック型内積のルーチンを用いることで Block BiCGSTAB

を実装し、中規模とテスト行列に対し、MPI並列化で高いスケーラビリティが得られること

を確認した（図 1-a-1）。さらに、実装した Block BiCGSTABを z-Paresから呼び出すことで、

固有値計算全体を PHISTを通じて実行できるようにし、テスト問題で性能評価を行った（図

1-a-2）。 

 

   
 これらの性能評価を基に、日独で協力してソフトウェアの実装を進めた。実装にあたっ

ては、ドイツから 2 名の研究員を 3 週間受け入れ共同で進めた。また、日本から実装担当

図 1-a-2：z-Pares と PHIST を組み合わせたテスト問題での固有対の残差 

図 1-a-1：中規模問題での PHISTを用いた BiCGSTAB法の並列性能

（Friedrich-Alexander Universität Erlangen-Nürnberg の Emmy Cluster 上での実験） 
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者をドイツへ派遣する予定である。これらの連携によって、エクサスケールに向けた高性

能ソフトウェアの開発を進め、グランドチャレンジ規模の大規模問題への適用を行う。 

 

1-b) 固有値解析エンジンの非線形固有値問題への展開 

超並列固有値解析エンジン z-Pares の非線形固有値問題への展開として、基盤解法であ

る Sakurai-Sugiura 法をベースとして非線形固有値解法の開発・高性能化を進めた。周回

積分を利用した高並列な非線形固有値解法として、SS-H法および Beyn法が知られているが、

SS-H法は精度面で、Beyn法は計算コストの面でそれぞれ問題がある。これに対して本研究

プロジェクトでは、両解法の理論的関係性の解析に基づき、communication-avoiding 

Arnoldi法を利用した新しい Sakurai-Sugiura法（SS-CAA法）を開発した。 

 開発した、SS-CAA 法は SS-H 法と同程度の計算コストかつ Beyn 法と同程度の計算精度を

持ち高い並列性を発揮する結果が得られている（図 1-b-1）。本成果は国際会議で発表し、

現在論文投稿中である。 

 
 

1-c) 耐障害技術の開発 

 米サンディア国立研究所およびテネシー大学と連携して、Sakurai-Sugiura 法の耐障害技

術の開発を進めた。Sakurai-Sugiura法は、1:積分点毎の大規模連立一次方程式の求解、2:

周回積分による複素モーメント計算、3:小規模固有値問題の求解、の 3 つのステップから

なり、ステップ 1 が計算コストの主要部であり、使用メモリも最も大きい。このため、ス

テップ 1で障害が発生する確率が高い。 

 ある積分点での計算の際にソフトエラーが発生した場合、その連立一次方程式の解には

誤差が生じる。その誤差は周回積分により伝搬するため、全ての固有対は誤差を含み正し

い結果を得ることができないことが予想される。これに対して、本プロジェクトでは、連

立一次方程式の解に含まれる誤差の周回積分による伝搬を部分空間の性質に着目して解析

を行った。その結果として、生成される部分空間はソフトエラーに依存する誤差を含むも

のの、高次の複素モーメントを利用することで生成される部分空間が情報的冗長性を持ち、

(a) 近似固有対の精度 

(b) 計算時間            (c)スケーラビリティ 

図 1-b-1： SS-CAA 法の計算精度と計算時間、スケーラビリティ 
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誤差の持つ次元は部分空間の次元に対して小さく抑えられることを示した。この誤差解析

結果は、ソフトエラーにより発生した連立一次方程式の解の誤差の大きさによらず、単に

部分空間サイズを少し大きく取ることで正しい固有対を計算できることを意味する。 

 この誤差解析に基づき、Sakurai-Sugiura法の耐障害戦略を提案した。具体的には、アル

ゴリズムの各ステップで異なる耐障害戦略を適用する。計算コストが大きく並列性の高い

ステップ 1 に対しては、誤差解析に基づき、予め部分空間サイズを大きくすることで耐障

害性を実現する。ステップ２は計算コストが極めて小さいため、チェックポイント・リス

タートを利用する。また、ステップ３は計算コストが比較的小さく並列性が必ずしも高く

ないため、冗長計算により耐障害性を実現する。 

 ある積分点の連立一次方程式の解に直接誤差を混入する単純な障害モデルを用い、提案

した耐障害戦略の有効性について検証を行った。その結果として、障害発生時においても

同程度の精度で固有対を計算できることが示された（図 1-c-1）。 

 

 
また、代表的なソフトエラーであるビットフリップを実際の計算中に人工的に発生させ

る現実的な故障モデルを開発し、Sakurai-Sugiura法の障害発生時の性能を評価した。この

結果として、連立一次方程式の解に直接誤差を混入する単純な障害モデルの場合と比較し

て、解法がよりロバストであり、複数の連立一次方程式に大きく誤差が混入した場合に対

してもよい精度の固有対が得られる結果が示された（図1-c-2）。 

 

 
 

２．実アプリケーションに対する高性能実用化技術 

2-a) 自動車部品の振動解析に対する実用化技術の開発 

 密度汎関数法を用いたナノシミュレーションにおいて固有値解析が現れる。CREST課題に

おいて、物質材料研究機構とロンドン大学が開発した密度汎関数法コード CONQUESTにおけ

る固有値問題に求解の高速化に取り組んだ。図 2-a-1 に示すように、大規模系の実験に対

して筑波大学の並列クラスタ COMAにおいて、4ノードから 256ノードで 2,245 秒から 90秒

図 1-c-2 左：各連立一次方程式の残差、右：得られた固有対の残差 

図 1-c-1：障害の有無による固有対の精度変化 
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と、約 25 倍の高速化を果たした。この成果が発展した結果、これまでに例のない 20 万原

子規模の系の固有値計算を達成した。このように z-Pares の要素技術は構造解析以外の分

野でも高い性能を発揮し、本課題が達成されれば幅広い波及効果が期待される。 

 

図 2-a-1 物性物理分野の問題に対する適用事例 

 

オートマティックトランスミッション（AT）の開発製造における世界シェアトップのア

イシン AW社との共同研究では、京コンピュータを用いた実験において、96ノードから 6912

ノードで 11,617 秒から 378 秒と、約 30 倍の高速化を確認した。対象としたモデルは実際

の製品となっている AT の音響解析における約 1700 万自由度のモデルである。また本研究

では京コンピュータだけでなく、全 393ノードのクラスタである筑波大学の COMAを用いて

性能評価も行った。最終的に京コンピュータ 6912 ノードを用いてアイシン AW 社の単体サ

ーバーにおける既存ソフトウェアの 58 倍、COMA を用いて 77 倍の速度向上が得られた（図

2-a-2）。本成果は国際会議査読付き Proceedingsに採録され学術的な成果ともなった。 

 

2-b) 複素バンド構造計算に対する実用化技術の開発 

 複素バンド構造計算から現れる大規模非線形固有値問題に対し、Sakurai-Sugiura法の実

用化技術開発と性能評価を行なった。本非線形固有値問題では、円環領域内の固有値が必

図 2-a-2：自動車部品の振動解析で現れる固有値問題に対する z-Paresと従来ソフ

トウェアとの比較（Proposal approch が z-Pares） 
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Fig. 4 Parallel scalability of the Sakurai–Sugiura method on the K computer

Fig. 5 Comparison of computational time

Comparing the computational time between our currently use computer with com-

mercial software and the K computer with the Sakurai–Sugiura method, the reduc-

tion ratio is 98.3 %. Furthermore, comparing the computational time between our

currently used computer with commercial software and COMA with the Sakurai–

Sugiura method, the reduction ratio is 98.7 %.
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要であるが、Sakura-Sugiura 法が周回積分型の解法であることを利用し、多重連結領域の

積分として、計算の効率化を計った。また、この非線形固有値問題の特殊な対称性を考慮

した上で、線形方程式求解に双共役勾配法を用い、円環の外周部分の方程式求解過程の副

産物として、内周部分の方程式の解を与えることで、計算量を削減する方法を提案した。

さらに、問題の特性に合わせた Sakurai-Sugiura法の新たな 3階層（Top layer, Middle layer, 

Bottom layer）の並列構造を定義し、それぞれの階層におけるスケーラビリティを確認し

た。実験では最大で Oakforest-PACS 2048 ノードを用い、提案手法が大規模並列計算環境

で高い性能を発揮することを確認した（図 2-a-2）。 

 本研究成果をまとめた論文が、スーパーコンピューティングのトップカンファレンスで

ある SC17の Technical Paperとして採択された。 
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図 2-a-2：複素バンド構造計算で現れる非線形固有値問題に対する Sakurai-Sugiura法のス

ケーラビリティ 

 

 

３．開発技術のデータ解析や AI 技術への展開 

 超並列固有値解析エンジンおよびその基盤技術として本プロジェクトで開発を行ってきた各種の

並列行列計算手法を発展させ、新しい分野の計算の高速・高並列化を進めた。 

 

・部分特異値分解 

 固有値解析と同様に幅広い応用を持つ行列計算に特異値分解がある。本プロジェクトで開発し

ている超並列固有値解析エンジンを直接利用した超並列な部分特異対計算法の開発を進めた。 

 

・非線形 NMF 型 DNN 計算法 

 近年、画像認識等で注目される深層ニューラルネットワーク（DNN）計算では、確率的勾配降下

法に基づく誤差逆伝搬法が広く用いられる。これに対して、本プロジェクトで開発している各種並

列行列計算法を流用し、非線形非負値行列因子分解（非線形 NMF）に基づく新しい DNN 計算法

の開発を進めた。 

 

・テンソルネットワーク計算 

 近年、素粒子物理学分野において、モンテカルロ法に代わる新たな計算手法としてテンソルネッ

トワーク計算が注目されている。テンソルネットワーク計算の計算コストの主要部は高階テンソルの

近似および縮約計算であり、本プロジェクトで開発している各種並列行列計算法を基盤としてポス

ト京萌芽課題においてテンソルネットワーク計算の高速化手法の開発を進めた。 
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Learning and Computing (ICMLC 2017). 

[5] Xiucai Ye, Excellent Oral Presentation Award from International Conference on Machine 

Learning and Computing (ICMLC 2016). 

 

   ②マスコミ（新聞・ＴＶ等）報道 



 

 - １５ - 

 

   ③その他 

 

(６)成果展開事例 

 

① 実用化に向けての展開 

 

特になし 

 

②社会還元的な展開活動 

 

本 研 究 プ ロ ジ ェ ク ト で 開 発 し た ソ フ ト ウ ェ ア z-Pares を イ ン タ ー ネ ッ ト （ URL ：

http://zpares.cs.tsukuba.ac.jp/）で公開している。 

 

§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 

2018 年 3 月

5-6 日 

EPASA2018 つくば国際

会議場 

未定 大規模固有値解法の理論と

応用に関する国際会議 

 

 


