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概要 当研究チームでは、マルチスケール・マルチフィジックス心臓シミュレータを開発

している。これは有限要素法で内部構造まで再現した心筋細胞モデルを心臓モデルの各

要素に割り当て、均質化法に基づきその力学特性を定義し、両者を連成させ同時に解く

ことで、細胞レベルのメカニズムと心室の拍動・血液拍出の巨視的現象の関連を明らか

にするという世界に類を見ないものである。本共同研究プロジェクトにおいては、均質

化法理論に基づいた 66 万心筋細胞のマルチスケールシミュレーションを次世代スーパ

ーコンピュータで実行するために必要な技術開発、問題点抽出をする。これまでに、6144

コアでの実行および良好なスケーラビリティの達成、心筋細胞用ソルバ・前処理手法の

開発、ハイブリッド並列のコーディング、性能分析と問題点抽出を行っている。

1. 研究の目的と意義

「ヒトゲノムプロジェクト」の完成をうけて、

生命科学の焦点は遺伝情報の解明からタンパク、

細胞内小器官、細胞、組織、臓器、そして個体と

いう多階層に亘る複雑な生命現象の理解へと移行

しつつある。第三の実験(in-silico 実験)として期

待されている計算機シミュレーションにおいても、

マルチスケール解析の重要性が増している。当研

究チームが開発を進める UT-Heart は、細胞イオン

チャンネルや収縮タンパクの数理モデルから出発

し有限要素法でモデル化された心室の収縮、血液

の拍出に至る現象を一貫して再現できる国際的に

も突出したし心臓シミュレータである。一方、有

限要素法に基づく心筋細胞も並行して開発してお

り、今後これを組み込むことで、世界でも前例の

ないシームレスなマルチスケール・マルチフィジ

ックス心臓シミュレータの完成を目指している。

UT-Heart の両心室・心房（マクロモデル）は約

66 万個の有限要素から構成され、各々の力学的特

性は細胞のミクロモデルを均質化して定められる。

従って原理的にはマクロモデルと 66万個のミクロ

モデルを連成させた巨大な非線形方程式を刻々解

く均質化解析に帰着する。当研究チームはこのシ

ミュレーションをペタフロップス級の次世代スパ

コンで実現することを目標とし、その準備を理論

開発と実装技術の両面から進めている。現在のと

ころ 10万自由度のミクロモデルからなるマルチス

ケール解析に対し、心臓の１拍動に対する計算時

間が１～２日になるものと予測している。本公募

型共同研究においては，計算科学分野の研究者と

の密接な協力によって，大規模化に対応した様々

な最適化を特に重点的に実施する。

この心臓シミュレータを完成することにより、

近年の分子生物学の進歩により集積されつつある

遺伝子、分子レベルの膨大な知見とマクロな臨床

医学との間のギャップを埋めることが可能となり、

新たな医学が創出されると共に、医療や創薬への

画期的な貢献ができる。

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大学名

東京大学

(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

ペタフロップス級スパコンでの実行に向けた準
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備を計算科学分野の研究者との密接な協力によ

って実施する。

3. 研究成果の詳細

本章では、まず第1回シンポジウムおよびSuper

Computing 2010 (SC10)で発表したマルチスケール

心臓シミュレータの概要とスケーラビリティにつ

いて述べる。次に、シミュレータの負荷不均衡に

関する分析の現状報告を行う。

3.1. マルチスケール心臓シミュレータの概要

マルチスケール心臓シミュレータでは、有限要

素法で内部構造まで再現した心筋細胞モデル(ミ

クロモデル)を心臓モデル(マクロモデル)の各有

限要素に割り当て(Fig. 1)、均質化法に基づきその

力学特性を定義し、両者を連成させ同時に解く。

これにより、細胞下レベルのメカニズムが心臓の

拍動、血液の拍出などの巨視的現象にどのような

影響を及ぼすか、また逆にその結果として定まる

心臓全体としての運動が各心筋細胞にどのような

環境をもたらすかを明らかにする。

マルチスケール解析は、各時刻での非線形方程

式を線形化し、Newton-Raphson 法で反復的に解く

問題に帰着する。行列の構成を Fig. 2 に示す。図

の右上が解くべき全体の行列を表している。
kWA

は各ミクロモデル k の変位増分 kw に対応し、A

は通常の有限要素法で得られる行列で、マクロモ

デルの変位増分 u に対応する。なお以降、上線

をつけた記号はマクロモデルを示すものとする。

kC はミクロモデル・マクロモデル連成を表す。こ

のうち、ミクロモデルに対応する自由度が非常に

大きいため巨大な行列方程式となるが、その一方

で、ミクロモデルの未知数は互いに直接の関与は

ない。このような方程式をブロック LU 分解によ

って解くために、Schur complement を計算する

必要がある。この Schur complement の計算には、

各ミクロモデルにおいて 9 成分の特性変位モード

k を利用する。 k は
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により求められる。ただし、 kG はマクロ変位勾配

テンソルの 9 成分に対応する９個のベクトルから

なる行列であり、 kkk BGC  を満たす。 kB はマ

クロモデルにおける勾配-変位マトリクスである。

そして全体の Schur complement S は
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となる。上記を踏まえ、Newton-Raphson 反復中の

線型方程式の解法は下記のようになる。
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3. nkuBww kkkk  1,

1.のミクロモデルの変位増分を求める箇所が計算

の大部分を占めるが、これはミクロモデルごとに

独立に解くことが可能なため、良好なスケーラビ

リティを期待できる。

次に並列計算のフローを Fig. 3 に示す。

Newton-Raphson の ル ー プ 内 に お け る

Macro->Micro 通信および Micro->Macro 通信に

はさまれた箇所がミクロモデルの計算であり、そ

れぞれの MPI プロセスが独立に計算可能な箇所

である。procedure Micro Solver では完全 LU 分

解した行列を前処理行列としてGMRES法により

ミクロモデルの変位増分および特性変位モードを

求める。実際には LU 分解と特性変位モードの計

算は 10 time step ごと、かつ Newton-Raphson

法の最初の反復のみで行い、それぞれの結果を使

い 続 け る 。 こ の よ う な 近 似 を 行 っ て も

Newton-Raphson反復において収束解を厳密に求

めているので問題はない。

最後に MPI プロセスの割り当てについて述べる。

全ての MPI プロセスは 1 個以上のミクロモデルの

計算を担当するが、マクロモデルの計算も行うマ

クロ・ミクロ担当とミクロモデルのみ計算を行う

ミクロ担当が存在する。実際には前者は MPI rank

0-63、後者が残りである。マクロ・ミクロ担当は

マクロモデル(流体・心筋の計算)を行い、Fig. 3

の Macro->Micro 通信により、ミクロモデルの計

算に必要なデータ(マクロモデルの変位情報など)

をマクロ・ミクロ担当およびミクロ担当のプロセ

スに送信する。逆に Micro->Macro 通信では各ミ

クロモデルの計算結果(Schur complement など)

を送信する。

3.2. 東大 T2K スパコン 6144 コアでの計算性能

本節では、マルチスケール心臓シミュレーショ

ンのスケーラビリティ確認のために行った東大

T2K スパコンでの計算結果を述べる。

計算環境として、東京大学の T2K オープンスパ

コン 6144 コアを使用し, Flat MPI で実行した。

Numa policy は default とした。また、計算の time

step は心臓の弛緩期から開始し、1.5 拍分に相当

する 600 ステップの計算を行った。220 ステップ

付近から歪の大きな収縮期が開始する。

Table 1は細胞数(ミクロモデル数)とシミュレー

ションの自由度(NDOF)についてまとめたもので
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Fig. 3 マルチスケールシミュレーションのアルゴリズム
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ある。

Table 1 細胞数および自由度

Number of cells 6,144

NDOF per cell 26,121

Total NDOF of cells 1.6 x 108

NDOF of the organ 46,165

Total NDOF of a heart 1.6 x 108

まず、スケーラビリティの測定では 1 プロセス

が担当する細胞の数を 1 から 4 個まで変更した。

例えば 1536core での実行では各 MPI プロセスは

細胞を 4 個、6144core ではそれぞれ 1 個を計算す

る。Fig.4 は 1536core を 1 としたときの速度向上

率である。6144core まで良好なスケーラビリティ

を示している。

次に、6144core 使用時におけるミクロモデル

(Fig. 3 の 2 つの通信で挟まれた部分)とマクロモ

デルの累積計算時間の推移を Fig.5 に示す。これ

まで述べてきたように、ミクロモデルの計算が大

部分(96%以上)を占めていることがわかる。

最後にミクロモデルの計算時間の内訳を Fig.6

に示す。これは time step 200 から 250 までの変

位増分計算(LU 分解+GMRES)、特性変位モード

計算、行列アセンブルそれぞれの計算時間を表し

ている。LU 分解を行うステップでは LU 分解の

時間が大部分を占める一方、非 LU 分解ステップ

では GMRES の時間が、特に収縮期が始まる time

step 220 以降で大きな割合を占めるようになる。

3.3. ミクロモデル計算の負荷不均衡

前節で述べたように、速度向上率としては、現

状のマルチスケール心臓シミュレータで良好なス

ケーラビリティが得られている。しかし速度向上

率の基準とした 1536 コアの計算においてミクロ

モデル(細胞)間の計算時間不均衡が見られる。次

世代スパコン上でより大規模な並列計算を行う場

合、そのばらつきはさらに大きくなると考えられ、

効率の良い高速なシミュレーションを実行するに

は、そのばらつきの原因を特定し、対策を施すこ

とが必須である。本節では、ミクロモデル計算時

間のばらつきの分析について現状報告を行う。な

お、分析は T2K オープンスパコン(東京大学)の

4,096 コア・4,096 細胞を用いた計算により行った。

細胞が割り当てられた要素を Fig.7 に示す。これ

は心基部側から心室を見た図であるが、左心室自

由壁と中隔の一部に細胞を割り当てている。

Fig. 4 速度向上率

Fig. 5 ミクロモデル、マクロモデルおよび全

体の計算時間推移

Fig. 6 ミクロモデル計算中の 3種の計算時間
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3.3.1.ミクロモデル計算時間のばらつきの概

要

我々は、上述の 6144core 計算の段階から、マク

ロ・ミクロ担当プロセスとミクロ担当プロセスを

比べた場合、同一の計算を行っている筈のミクロ

モデルの計算時間が前者において大となる傾向に

あることを確認していた。今回の分析はその傾向

を確認することから開始した。

Fig.8 は time step ごとのミクロモデル計算時

間をプロセス種別で、すなわちミクロ担当プロセ

スとマクロ・ミクロ担当プロセスに分けてプロッ

トしたものである。赤の点がミクロ担当プロセス、

緑の点がマクロ・ミクロ担当プロセスを表す。た

だし計算時間に大きな差がある３グループ、すな

わち、非LU分解time stepでの弛緩期(～time step

220)、興奮期(time step 220～)およびLU分解time

step に着目したグラフとした(それぞれ上・中・

下段)。上段の弛緩期の非LU分解 time step では、

マクロ・ミクロ担当プロセスが計算時間のばらつ

きを大きくしている箇所が存在する。一方、中段

の興奮期の非LU分解 time stepではプロセス種別

間で顕著な差は無い。下段の LU 分解 time step で

は 1 つのプロセスだけ計算時間が大きくなってい

る。これは rank 0 のプロセスである。

これらの結果から、弛緩期・非 LU分解 time step

でのばらつきの一因としてマクロ・ミクロ担当プ

ロセスがばらつきを大きくしていると考えられる。

一方、収縮期・非 LU 分解 time step であるが、こ

のばらつきの主たる要因はマクロ･ミクロ担当プ

ロセスとは異なると考えられる。そこで、弛緩期

と収縮期での計算時間の違いを考えると、収縮期

では心臓壁の運動により歪が増大して行列の性質

Fig. 7 細胞が割り当てられたマクロモデル心筋要素

Fig. 8 MPI プロセス種類ごとのミクロモ

デル計算時間



学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点 第 2 回シンポジウム 講演予稿 2011 年 1 月

6

が悪化し、それにより GMRES の収束に要する反復

回数ひいては計算時間が増大すると考えられる。

ところが心臓の特徴として、心臓壁の内側の歪が

大きくなる傾向にある。したがって、ミクロモデ

ルの心室に占める空間的位置の違いにより、ばら

つきが発生しているのではないかと考えた。

そこで、今回の分析では以下の要因によるばら

つきの発生を調査・確認する。

 MPI プロセス種別

 ミクロモデルの空間的位置の違い

3.3.2. MPI プロセス種別による負荷不均衡

弛緩期・非 LU 分解 time step における計算時間

は、GMRES によるものが支配的である。一方で、

弛緩期ではミクロモデル間の運動に差がないため、

GMRES 反復数の差は少なく、負荷不均衡の原因は

数理モデルやアルゴリズムよりも計算機システム

によるものではないかと考えた。ここで Fig.3 で

述べたアルゴリズムを見ると、10 time step ごと

に行う LU分解結果を前処理行列として、GMRES の

反復処理中に前進後退代入をしている。T2K スパ

コンは ccNUMA つまり、CPU ソケットとメモリの距

離に差がつけられているが、仮に LU 分解結果が置

かれたメモリが、それを使用する MPI プロセスが

置かれた CPU ソケットのローカルメモリでない場

合、メモリ参照時間が増大すると考えられる。

そこで実際に LU 分解結果を格納する配列を初

期化したときと GMRES 実行時における、各 MPI プ

ロセスが存在する CPU ソケットを調査した。その

結果、

 全 236 time step の計算で、マクロ・ミクロ担

当プロセスが GMRES 試行回数の 20%、ミクロ担

当プロセスが 3%の割合で LU 分解結果が置かれ

たメモリと離れた CPU ソケットで実行していた

 計算時間が他と比較して大きくなっているプロ

セスは、上記の MPI プロセスのソケット移動を

起こしていた

このようなソケット移動が起きた原因のひとつ

として NUMA policy を default 値で計算を実行し

ていたことが考えられる。そこで numactl で

—physcpubindと—membindを設定し、MPI プロセス

を CPU コアに固定し、必ずローカル(一番近い)メ

モリを使用する計算を行った。弛緩期の非 LU 分解

time stepにおける計算時間をFig.9に示す。Fig.8

上段と比較するとばらつきが抑えられていること

がわかる。なお各ステップの 16.6s 付近に離れて

存在するマクロ・ミクロ担当プロセスは rank0 で

ある。このグラフの範囲では rank0 が NUMA policy

default のときよりもばらつきを大きくしている

箇所もあるが、他の time step ではこのような影

響は無かった。

しかしながら、Fig.10 に示す LU 分解 time step

では rank0 の計算時間が bind 無しよりも、最大で

50 秒ほど伸びていることがわかる。また他の time

step でも rank 0 の計算時間が増大していた。こ

Fig. 9 CPU とメモリの bind 時での弛緩期・非 LU 分

解 step におけるミクロモデル計算時間

Fig. 10 CPU とメモリの bind 時での LU 分解 step

におけるミクロモデル計算時間
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のようなrank 0の挙動によりシミュレーションの

全実行時間、ミクロモデルの計算時間は bind あり

/なしでほぼ変化がなかった。つまり、弛緩期・非

LU分解 time step ではばらつきが減少したが rank

0 の伸びにより相殺された形となった。

このrank 0の計算時間が大きくなる現象につい

ては、

 bind あり/なしに関わらず発生する

 256 コア、1024 コアの計算(いずれも 1 細胞/1

プロセス)では現れなかった

という点が確認できた。つまりこの問題は並列度

を増やしていくことで顕在化したものであり、将

来のより大規模な並列計算においても現れ、更に

より大きな問題点になりうる可能性がある。今後

はこの原因と対策を考える必要がある。

3.3.3.ミクロモデルの心室に占める空間的位

置による負荷不均衡

ミクロモデルの心室に占める空間的位置と負荷

の関連を調べるために、非 LU分解 time step の弛

緩期・興奮期における GMRES 実行時間と、

Green-Lagrange歪テンソルの大きさの分布を確認

した。歪テンソルの大きさには主ひずみの二乗和

の平方根をとったものを用いた。計算結果にはCPU

とメモリの bind を行ったときのものを使用した。

Fig.11 は分布を可視化したものである。弛緩期

では計算時間大の領域と歪の大きい領域は比較的

一致しているが、計算時間の差は小さい(6.2～

8.7s)。興奮期のデータ 2つに関しては、心室壁の

内側(endo 側)の歪が高くなっているものの、計算

時間との相関は見られない。

今回の分析では、弛緩期における歪と計算時間

の相関が確認できたが、興奮期においては確認で

きなかった。弛緩期の小さい計算時間のばらつき

を解消しても効果は小さく、今後は興奮期におけ

るばらつきの分析に力を入れる必要がある。

3.4. まとめと今後の予定

step 208

step 228 step 232

step 208

step 228 step 232

Fig. 11 GMRES 計算時間と Green-Laglange 歪の大きさの分布. 弛緩期:step208, 収縮期:step228, 232. 各 step と

も左が計算時間, 右が歪の大きさ.
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マルチスケール心臓シミュレータのミクロモデ

ル計算の負荷不均衡について分析を行い、以下の

ことがわかった。

 MPI プロセスの種別(マクロ・ミクロ担当プロセ

ス、ミクロ担当プロセス)によるばらつきは、プ

ロセスの CPU ソケット移動に起因する GMRES 計

算時間の増大によるもの

 rank 0 の計算時間が並列度に伴い増大

 興奮期における GMRES 計算時間と歪の大きさの

関連を調査したが、相関は見られず

今後の予定としてはrank 0の計算増大の原因究明

とその対策、興奮期における計算時間増大への対

策を行っていく。

4. これまでの進捗状況と今後の展望

今年度の課題として以下 3 点を挙げた。

1. 10-20 万自由度の心筋細胞用ソルバの開発

・強力な前処理手法の開発

2. ハイブリッド並列化の試行

・1 細胞の計算をスレッド並列高速化

3. ペタスケールシミュレーションを目指した問

題点抽出・最適化

これに対し進捗状況は下記のとおりで、概ね計画

通りに進行している。

1. LU分解結果を前処理行列に利用することで収

束性向上

2. 1 細胞 1 スレッドのハイブリッド並列化は完

成

3. rank 0 の増大、興奮期の計算時間のばらつき

を継続して分析、対策する必要がある

今後の展望として、ハイブリッド並列化作業と性

能分析を継続して行っていく。
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