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超大規模超並列電子状態計算を中核とした物理・数理・HPC の融合研究 
 

星健夫（鳥取大学, JST-CREST(PostPeta)） 
 

概要	  
並行している「京」利用プロジェクトなどと連携し、独自開発の超大規模

超並列電子状態計算コード(ELSES)を当座の対象として、物理分野（ニー

ズ）と数理・HPC 分野（シーズ）の融合研究を行った。主な成果は下記で

ある；(1)超大規模超並列計算：「京」全コアでの 1 億原子(世界最大、１０

０ナノスケール)電子状態計算が初めて実現され、高い並列効率(strong 
scaling)を得た。(2) 中規模計算：ナノ構造研究者での需要が高い中規模計

算(FX10 での 1000 コア計算を想定)を対象に、「準最速」計算手法（最速性

を多少犠牲にしても、簡単に使えることを優先させる手法）を開発した。(3)
新数理ソルバー：電子物性に重要な内部固有値問題に対して、シルベスタ

慣性定理にもとづく新しい数理ソルバーを提案した。(5)ナノ物質応用研

究：手法の特徴を生かし、ナノ複合カーボン、アモルファス状共役高分子、

電池関連物質(イオン液体・リチウム系)、の研究研究を行った。今後の展望

として、量子電気伝導などへの理論拡張を目指しつつ、100 ナノスケール系

の各種デバイス研究へとつなげていきたい。 
 
 

1. 研究の目的と意義	 
	 電子１つ１つを「波」としてあつかう量子物質

計算（電子状態計算）は、量子力学にもとづく盤

石な微視的理論基盤をもつ。ナノ物質系での応用

は、材料・物理・化学・電気・機械など、従来学

問分野を超えて広く普及している。理工学・産業

にあらわれる種々の問題を解決するには、電子状

態計算を基盤とするボトムアップ型アプローチと

しての大規模系計算が必須となる。 
	 近年筆者らは、計算科学と計算機科学の融合と

して、超大規模超並列電子状態計算コード ELSES
（注 1）の開発と応用に取り組んでいる。 
	 本プロジェクトの概要を図 1 に示した。本プロ

ジェクトは、産業応用まで含めた Application 分野

と Algorithm 分野と Architecture 分野の垂直統合

(co-design)プロジェクトである。アイディアの根源

は、「行列生成＋大行列数理ソルバー＋物理量計

算」（の繰り返し）を一体と考え、アルゴリズムを

最適デザインする点にある。個々の技術は汎用な

ものであり、他分野実アプリへの「水平的」波及

も期待できる。 
	 特に今年度は、ナノ物質応用研究としては世界

最大となる、１億原子(100 ナノスケール)電子状態

計算が達成されている(図 2)[5] (注２)。こうした計

算は、「オンリーワン」としての意義をもっている。	  
	 計算手法は、超並列オーダーN	 (O(N))型計算で

ある(注３)(図 3(a))。中核となるのは数種類の革新

的大行列数理(クリロフ部分空間)ソルバー(注 4)で
あり、金属・半導体など幅広い物質に適用できる。

こ れ ら は 、 第 一 原 理 に も と づ く モ デ ル 化

(tight-binding 型, TB 型)理論を用いている。 
	 応用研究としては、sp2-sp3 ナノ複合カーボン固

体・アモルファス状共役高分子・電池関連物質(イ
オン液体, リチウム系固体)、に注力している。 
 

	 

図 1:本プロジェクトの概要。	 
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図 2:「京」での 103,219,200(約１億,世界最

大)電子状態計算における並列効率(strong	 

scaling)	 [5]。全コア(663,552 コア)までの

計算。利用コア数 P=32,768 を基準とした並列

効率αが、P=98,304 でα=0.98、P=294,912 で

α=0.90、P=663,552（「京」全コア）でα=0.73、

であった。物質は、ナノ多結晶ダイヤモンド

研究における、sp2-sp3 ナノ複合カーボン固

体。	 

	 

	 本プロジェクトでは、以下をテーマとして取り

組んだ。当初計画案での項目番号(i)~(iv)との対応

を付して、項目をあげる。各項目詳細は「3. 研究

成果の詳細」で述べる。 
(A) 超大規模超並列計算(「京」も含めて)(注 5)	 

(B) 中規模計算での「準最速」計算(FX10 での 1000

コア計算を中心に)	 

(C) 独自開発疎行列ソルバーアルゴリズムの比

較・実装・最適化(当初計画案での(i))	 

(D) FX10「ランクディレクトリ」機能と分割 XML フ

ァイルを基盤とした、最適な並列化ファイル

I/O 機構(当初計画案での(iii))	 

(E) 新数理ソルバー研究(当初計画案での(iv))	 

(F) ナノ物質応用研究(当初計画案での(ii))	 

(G) その他（行列データベース公開など）	 

テーマ(A)(B)は、テーマ(C)が予想以上によかった

ために達成された発展的テーマである。テーマ(G)

は、プロジェクト進展とともに発生した発展的テ

ーマである。中間報告(2013 年 12 月)以降に発展が

大きかったのは、テーマ(E)[14][15]である。	 

	 

図 3(a)オーダーN(O(N))スケーリング(注

2)。物質はアモルファス状共役高分子

(aCP)(poly-(9,9	 dioctyl	 fluorene)	 (注 4)。

(b)aCP における波動関数の例[5]。最高占有

(HOMO)波動関数(上段)、最低非占有(LUMO)

波動関数（下段）、分子式（右上）。	 

	 

(注 1)	 ELSES	 (	 =	 Extra	 Large-Scale	 Electronic	 

Structure	 calculation)：	 http://www.elses.jp/	 

(注 2)	 シリコン単結晶では、5,000 万原子系が 100

ナノメートル立方領域に相当するため、本研究で

は 5,000 万以上の原子系を「100 ナノスケール」と

呼ぶ。	 

(注 3)	 オーダーN	 (O(N))法とは、計算時間が原子

数 N に比例する手法の総称である。同様に、O(Nk)

法(kは自然数)は、計算時間が原子数 Nの k乗に比

例する手法をさす。通常の電子状態計算は、O(N3)

あるいはより高次の計算量がかかる。そのため原

子数を 10 倍にすると計算時間が 1000 倍以上に増

加し、計算機が高速になっても大規模系への発展

が難しい。一方、オーダーN 法では計算量は 10 倍
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にしか増えない(図３(a)参照)。	 

(注 4)	 図 2,図 3(a)では、一般化シフト型線形方程

式((zS-H)x=b,図 1 参照)に対する多重アーノルデ

ィ(multiple	 Arnoldi)法を用いている；Takeo	 

Hoshi,	 Susumu	 Yamamoto,	 Takeo	 Fujiwara,	 

Tomohiro	 Sogabe,	 Shao-Liang	 Zhang,	 “An	 order-N	 

electronic	 structure	 theory	 with	 generalized	 

eigenvalue	 equations	 and	 its	 application	 to	 a	 

ten-million-atom	 system”,	 J.	 Phys.:	 Condens.	 

Matter	 24,	 165502	 (2012).	 

(注 5)	 「京」での計算は、提案番号 hp120170,	 

hp120280,	 hp130052 を通じて行われた。	 

	 

	 

2. 当拠点公募型共同研究として実施した意義	 
(1)	 共同研究を実施した拠点名および役割分担	 

拠点名：東京大学(計算機：Oakleaf-FX)	 

役割分担：	 

(a) 大規模電子状態計算コード ELSES の超並

列化・データベース構築（テーマ

(A)-(D),(G)）・・・・星健夫（鳥取大、

代表）、井町宏人(東大)、秋山洋平・山﨑

渓太（鳥取大）	 

(b) 次世代大規模電子状態にむけた新しいア

ルゴリズム研究および関連する数理的研

究（テーマ(E)）・・・曽我部知広(愛知県

立大,副代表)、	 宮田考史・張紹良(名古

屋大)、星健夫(鳥取大,	 代表)	 

(c) ナノ物質応用研究（テーマ(F)）・・・西

野信也（東大）、山元進（東京工科大）星

健夫(鳥取大,	 代表)	 

	 

(2)	 共同研究分野	 

	 	 超大規模数値計算系応用分野	 

	 

(3)	 当公募型共同研究ならではという事項など	 

(a) 応用（電子状態計算）分野研究者と数理・

HPC 分野研究者の融合チームであり、基

盤的数理研究から超並列化、実用研究ま

で、全てを垂直統合したプログジェクト

が実施できた。	 

(b) 実施マシン(富士通 FX10)は「京」との親

和性が高く、「京」向けのソフト開発を行

う目的として、理想的であった。例えば、

ランクディレクトリ機能を用いた入出力

ファイル(XML形式)の並列化(テーマ(D))

は本研究の大規模計算にとって必須であ

ったが、これは	 FX10 上でのソフト開発

の貢献が非常に大きい。	 

	 

	 

3. 研究成果の詳細と当初計画の達成状況	 
(1) 研究成果の詳細について	 

	 「1.	 研究の目的と意義」にあげたテーマ

(A)-(G)を順番に説明する。	 

(A) 超大規模超並列計算	 

	 テーマ(C)(アルゴリズムの比較・実

装・最適化)を FX10 で行い、その成果と

知見を基礎に、「京」全コア計算での 1 億

原子(世界最大,100ナノスケール)電子状

態計算を行い、高い並列効率(strong	 

scaling)を得た[5](図２)。昨年度(注 6)

の 10 倍の原子数であり、テーマ(C)を基

礎としたコード発展による大きな成果と

言える。	 

	 

(B) 中規模計算での「準最速」計算(FX10 での

1000 コア計算を中心に)	 

	 ナノ物質研究対象は多岐にわたるため、

テーマ(A)のような世界最大規模の計算

だけでなく、中規模計算(1000 コア程度)
が重要であり、これをターゲットとして

「準最速」計算手法を開発した。 
	 「準最速」計算とは、最速性を多少犠

牲にしても、簡単に使えることを優先さ

せる手法である。電子状態計算のユーザ

ーには、手法や計算機の非専門家（例え

ば、実験系研究者や企業系研究者）も想

定される。そのため、使いやすい「準最

速」計算への需要が極めて高い。 
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	 結果を図 4 に示した。厳密な最速計算

である「micro-cell」法と、「準最速」（一

部を計算である「one-cell」法を比較し

た。両者の結果は数学的に等価であり、

計算時間は変わっても計算結果は全く変

わらない。「micro-cell」法は厳密な O(N)

計算であり最速であるが、設定項目が多

く、非専門家には利用が難しい。一方、

「one-cell」法では一部の計算を O(N2)

で行うため計算コスト・メモリコストが

増えるが、設定項目が少なく、非専門家

でも容易に扱える。	 

	 図 4 に示した計算(1000 コア程度・1 万

原子程度)では、両者の違いは実用上ない

に等しく、「準最速」計算法が有用である

ことが分かった。特に、スパコンユーザ

ー人口を増やすという意味で、「準最速」

計算法は必須である。	 

	 

	 

図 4:中規模計算における「準最速」計算手

法の研究。FX10 における並列効率(最大 1152

コアまで)。物質は液体カーボン 13824 原子

系。厳密な最速計算(厳密な O(N)計算)であ

る「micro-cell」法と、「準最速」（一部を

(O(N2)にした)計算である「one-cell」法の

比較。	 

	 

(C) 独自開発疎行列ソルバーアルゴリズムの

比較・実装・最適化	 

	 昨年度までに開発した、疎行列ソルバ

ーアルゴリズム（一般化シフト型線形方

程式にたいするクリロフ部分空間法）を

比較・実装・最適化した。これら成果が

テーマ(A)(B)へと発展していった。具体

的には、(a)演算コスト・(b)通信コスト・

(c)メモリコスト・(d)ファイル IO コス

ト・(e)ロードバランス・(f)人的コスト

（「手間」）、の競合が論点とった。	 

	 本年度は量子分子動力学を行うことを

想定し、多重アーノルディ法(注 4)が上

記にあげた論点から総合的に見て良いア

ルゴリズムであり、これにしぼる結論と

なった。	 

	 コード発展は、計算コストとメモリコ

ストのバランスの調整を中心に行った。

計算内容は数学的に等価であるため、計

算結果を全く変えず、計算コスト・メモ

リコストだけを変える。特にメインメモ

リ容量の限界を回避するために、同じ量

を封数回（冗長に）計算することで、メ

モリコストの節約を図ったワークフロー

を構築している（「省メモリ型ワークフロ

ー」）(注 7)。こうしたワークフローはキ

ャッシュメモリの効率的活用という点か

らも有用であり、次世代のスパコンにお

いても重要となろう。	 

	 

(D) FX10「ランクディレクトリ」機能と分割

XML ファイルを基盤とした、最適な並列

化ファイル I/O 機構	 

	 分割 XML ファイルを基盤とした、最適

な並列化ファイル IO 取り組んだ。XML フ

ァイルにおける記述の例として、原子１

個の座標データは下記のようなものであ

る；	 

<atom	 element="C">	 

	 <position	 unit="angstrom">	 1.0d0	 

0.0d0	 0.0d0	 </position>	 

</atom>	 
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	 XML パーサーとしては、代表的なオブ

ジェクト型(DOM)・ストリーム型(SAX)、

の実装と最適化を行った。特に、10 万原

子以上では、原子構造データが大きすぎ

るため SAX 型でないと実用的でなくなる

ため、原子構造データについては SAX の

みとした。DOM,	 SAX 以外のパーサーも検

討したが、差し迫った課題でないと判断

し、実装はしなかった。	 

	 分割 XML ファイルを用いて、FX10(およ

び「京」)の「ランクディレクトリ」機構

を基盤とした最適な並列化ファイル I/O

機構を実現した。共有すべきデータ(例え

ば総原子数・分割情報)をファイルサイズ

の小さいファイルにいれこれを共通に読

み込むファイルとすることで、利便性と

高速性の両立がはかれた。	 

	 並列効率は「ノード数＝分割ファイル

数」のときが最高であるが、上記以外の

場合でも稼動するような実装とした。	 

	 

(E) 新数理ソルバー研究	 

	 電子物性研究（光学特性や量子電気伝導）

を想定して、内部固有値問題を対象とした、

新しい数理ソルバー研究を行った(図 5)。	 

	 内部固有値問題とは、一部の（最低でも

最高でもない）固有値や対応する固有ベク

トルを計算する問題である。大行列計算で

は全固有値・固有ベクトルを計算すること

が（計算コストの点から）困難になり、こ

のような計算法が重要になってくる。特に

電子物性研究（光学特性や電気伝導）には、

一部の（フェルミレベルと呼ばれる固有値

やその近傍の）固有値・固有ベクトルだけ

の高精度計算が必要になる場合が多いため、

大きな需要がある。	 

	 本研究では、k 番目の固有値・固有ベク

トル(k は与えられた自然数)を計算する、

という「順番指定型」問題を対象に、手法

研究を行った。	 

	 結果を図 5 に示した[7]。シルベスタ慣性

定理を使うことで、繰り返し型計算により

k 番目の固有値を求めるアルゴリズムであ

る。図では 3 つの手法を比較しながら、収

束までの繰り返し回数を比較している[7]。

固有ベクトル計算についての手法開発も行

っている[10]。	 

	 

図 5:	 内部固有値問題に対する、新しい数理ソ

ルバー計算[7]。目的解に辿り着くまでの収束

の振る舞いを、３種類の手法で比較。	 

	 また、大規模電子状態計算に関連する数

理的研究もあわせて行った；	 (a) 大規模シ

フト非対称線形方程式に対す Restarted	 

shifted	 GMRES 法の改良	 [2]。(b) k-3 重対

角 Toeplitz 行列の逆行列について、任意成

分を容易に算出できる方法を提案[3]。(c) 
電子状態計算(表面グリーン関数計算)に現

れる特殊な固有値問題に対しする、高精度

なアルゴリズム開発[4]。	 

	 

(F) ナノ物質応用研究	 

	 手法の特徴を生かした、ナノ物質応用

研究として、以下の３課題を行った。	 

(i)超強度材料であるナノ多結晶ダイヤ

モンドを対象とした sp2-sp3 ナノ複合カ

ーボン固体のドメイン境界解析,(ii)オ

プトエレクトロニクスの基礎材料である

アモルファス状共役高分子系(poly-(9,9	 

dioctyl	 fluorine))に出現する局在した

π電子波動関数[15]、(iii)電池関連物質

研究(イオン液体分子[1](図 6)およびリ

チウム固体系[14])	 (注 8)。	 

	 これらは年度後半からスタートしたも

のが多く、中間報告書と本最終報告書の

主な差異である。	 
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図 6:	 論文[1]で取り上げた、電池関連物質

で あ る イ オ ン 液 体 分 子 の 原 子 構 造

(N-methyl-N-propylpiperidinium	 bis	 

trifluoromethanesulfonyl	 imide,	 

PP13-TFSI)	 。	 

	 

(G) その他（行列データベース公開など）	 

	 研究に進展にしたがって、物理と数理

の接点としてのデータベースや擬似（ミ

ニ）アプリの必要性が認識されてきたた

め、疎行列データベース(最大 100 万次元

まで)[23]・固有値問題むけ擬似（ミニ）

アプリ[24]を公開した	 

	 

(2)	 当初計画の達成状況について	 

	 (1)であげたテーマ(A)-(G)のうち当初計画は

(C)-(F)	 であるが全て達成され、発展テーマとし

て(A)(B)(G)となった。特に(C)(アルゴリズムの実

装と最適化)は当初予想以上に達成され、テーマ

(A)(B)へと発展した。	 

	 結果として、昨年度の 10 倍となる 1 億原子(100

ナノスケール,	 世界最大)計算が「京」コンピュー

タで達成され、全コア計算に至るまでの強スケー

リング性が示せたことは、当初目的を遥かに超え

る成果と考えている。	 

	 	 

	 (注 6)	 Takeo	 Hoshi,	 Yohei	 Akiyama,	 Tatsunori	 

Tanaka	 and	 Takahisa	 Ohno,	 “Ten-million-atom	 

electronic	 structure	 calculations	 on	 the	 K	 

computer	 with	 a	 massively	 parallel	 order-N	 

theory”,	 J.	 Phys.	 Soc.	 Jpn.	 82,	 023710,	 4pp	 

(2013)	 

(注 7)通常の（密行列型固有値問題）計算では、

計算コストが O(N3)でありメモリコストは	 O(N2)

であるため、非常に大きな系(N→∞)では計算コス

トがボトルネックになることが多い。しかし本研

究のオーダーN 法では、計算コスト・メモリコス

トともに O(N)のため、どちらがボトルネックにな

るかはケースバイケースである。	 

(注 8)	 電池関連物質研究[14]は、山崎久嗣(トヨ

タ自動車)を共著者とする、産学連携研究である。	 

	 

4. 今後の展望	 
	 アモルファス状共役高分子系など 100 ナノスケ

ール実デバイスを目標とした応用研究を行うと同

時に、理論拡張（計算できる物理量を増やす）こ

とを目指したい。理論拡張としては特に、ナノエ

レクトロニクスの基礎である量子電気伝導計算

（非平衡グリーン関数理論）（図 7）の超大規模超

並列計算に注力したい（注 9）。	 

	 

（注 9）量子電気伝導（非平衡グリーン関数）計

算コードは自作しているが、超大規模・超並列計

算には対応していない：Hiroshi	 Shinaoka,	 Takeo	 

Hoshi	 and	 Takeo	 Fujiwara,	 “Ill-Contact	 

Effects	 of	 d-Orbital	 Channels	 in	 

Nanometer-Scale	 Conductor”,	 J.	 Phys.	 Soc.	 Jpn.	 

77,114712,	 (2008)	 

	 

	 

図 7:	 量子電気伝導計算の例(注 9)。金属ナノワイ

ヤ系における、電流-電圧(I-V)曲線。	 
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