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§１．研究実施体制  

 

（１）櫻井グループ 

① 研究代表者：櫻井 鉄也 （筑波大学大学院システム情報工学研究科、教授） 

② 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 

・ 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 

 

（２）張グループ 

① 主たる共同研究者：張 紹良 （名古屋大学大学院工学研究科、教授） 

② 研究項目 

・ ロバストな高性能線形計算手法 

 

（３）今村グループ 

① 主たる共同研究者：今村 俊幸 （理化学研究所計算科学研究機構、チームリーダー） 

② 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 

① 主たる共同研究者：山本 有作 （神戸大学大学院システム情報学研究科、教授） 

② 研究項目 

・ 密行列向け固有値計算アルゴリズムの開発 
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・ 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）藏増グループ 

① 主たる共同研究者：藏増 嘉伸 （筑波大学大学院数理物質系、准教授） 

② 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を用いて検証し、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 

① 主たる共同研究者：星 健夫 （鳥取大学大学院工学研究科、准教授） 

② 研究項目 

・ 本プロジェクトで開発される固有値解析エンジン（特に密行列向けエンジン）が多くの実ア

プリケーションから利用されることを目的とした、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・下方展開可能性の検証・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 
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§２．研究実施内容  

 

 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エ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」を開発する。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う。 

 平成 24年度は、以下の研究を実施した。 

 

ⅰ） 階層的な並列構造を持つ固有値計算アルゴリズムとその高性能ソフトウェアの開発 

 密行列向けの再帰的アルゴリズムに基づく行列変換法の開発のために、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

三重対角として構成する方法について研究を実施した。また、自動チューニングを採用し通信オ

ーバヘッドを削減するため非同期集団通信の実装法研究を実施した。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、高並列環境に共通する多倍長高性能ソフトウェア

群の構成要素の調査を実施・検討した。 

 疎行列向けとして、統計的な固有値密度推定法を利用して高性能利用のために必要な各種の

パラメータを推定する方法を提案した 1)。この方法をソフトウェアに組み込むことで、従来、最適化

のために方法に対する知識が求められた複数のパラメータの設定を自動化することが可能となり、

利用性が向上した。この方法の幅広い問題での有効性検証のために、その設計図の役割を果た

すMATLAB版をWebで公開するとともに、海外の研究機関を含む外部の研究グループに配布

してフィードバックを得た。固有値エンジンを多様なアプリケーションに組み込むことを想定し、

Reverse Communication Interface (RCI) を備えた FORTRAN90版のソフトウェアを「京」上

で実装した。開発したソフトウェアの公開に向けて整備を進め、複数のアプリケーション開発者に

配布するための準備を行っている。また、標準固有値問題での高性能化のために、ii)で開発した

ブロックシフト法を利用し、「京」上で実空間密度汎関数法によるバンド図計算を対象として高性能

実装法の開発を行った。 

 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縦長行列の QR 分解に

ついて、並列向きとされるTSQRアルゴリズムをベースとして、MPI並列・スレッド並列のハイブリッ

ド並列プログラムを開発した。東大 T2K および「京」上での性能評価を行ったところ、アルゴリズム

中の逐次部分である、特殊な構造を持つ小行列の QR分解の FLOPS値が低く、性能ボトルネッ

クとなることが判明した。今後、この部分についてチューニングを行い、性能向上を図るとともに、

密行列・疎行列固有値計算アルゴリズムへの組み込みを行う。 

 

ⅱ）シフト線形方程式のための数値解法を利用した高速化 

 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
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層に対して、非対称線形シフト方程式の解法である GMRES法に対して Look Back技法を導入

し、よりロバストで並列環境に適した高速アルゴリズムを開発した。また、非対称な固有値問題の指

定された絶対値のニーズに対しては、疎行列向けの解法をベースとして収束評価を行い、より高

効率なアルゴリズムの開発を行った。 

 

ⅲ） GPU・メニーコア向け実装技術の開発 

 GPU・メニーコア向け実装技術の開発のため、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BLASの特に対称行

列とベクトルとの積(SYMV 計算)の高性能実装手法を開発した 17)。また、HA-PACS や「京」を利

用した格子 QCD 計算のカーネル部分のチューニングおよび通信の高度化を行った。QR 分解を

取り入れたブロック版 BiCGSTAB 法を「京」において実装してその効果を確認した後、更なる実

効性能の向上を図っている。 

 

ⅳ） マルチコアプロセッサを対象とした性能予測モデルの構築 

 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。ただし、行列ベクトル積など一部

の演算については予測誤差が大きいため、今後、その原因を調査する。 

 

ⅴ） 実アプリケーションによる高性能利用技術の開発 

 「京」向けに開発した Eigen-K の性能評価を実施した。基本アルゴリズムや強スケーリング特性

結果が得られている。また、「京」に移植した際に確認された通信オーバヘッドとなる部分の改良を

進めた。実空間密度汎関数法コード RSDFT や PHASE などの実アプリｰションへの応用で、開

発した固有値コードが利用され高性能を達成している。開発した TSQR アルゴリズムのプログラム

を実アプリｰションである RSDFT に組み込んで評価を行うため、組み込みに向けコードの整備を

行った。開発した疎行列向けコードと実空間密度汎関数法を組み合わせ、これまで従来のコード

では計算量の大きさから実施できなかったシリコンナノワイヤー1 万原子のバンド図計算を「京」上

で行い、実用的に計算が可能であることを検証した。開発したシフト方程式解法の応用として、超

大規模超並列ナノ物質量子シミュレーターELSES に実装し、「京」でのベンチマークを行った。

1000万原子系（シリコン単結晶で 70nm立方領域に相当）の計算を、産業利用が期待されるナノ

物質（sp2-sp3 ナノ複合カーボン固体など）を対象に行った 13)。98,304 コア計算までの計算を行

った。 
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