


 
 

   

 
 

 

 
 

 

 

 

 

 

 
 

  

 
 

 

 

 
 

 

 



 

― 非断熱遷移を引き起こす円錐交差の取り扱いについて ― 
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分子に光が照射されて生成する電子が高いエネルギーを持った電子励起状態においては，一般

に，複数の電子状態のポテンシャルエネルギー曲面(PES)が接近する．とくに，ポテンシャル面

が交差してできる円錐交差の領域では，原子核がある電子状態から別の電子状態のポテンシャル

面上を動くようになる非断熱遷移が起き，化学反応の機構や速度を大きく変化させる．そこで本

稿では，電子励起状態を経由する化学反応の理論解析の鍵となる円錐交差の理論的取り扱いにつ

いて概説する．特に円錐交差の分子構造が正しく求められているかを，円錐交差における幾何位

相効果に基づいて確認する方法について実際の計算例を交えて議論する．  

分子に近赤外から可視・紫外領域の光を照射すると，分子内の電子が高いエネルギーを持った

電子励起状態が生成する．電子励起状態においては，化学反応中の原子核の運動を決定づける断

熱ポテンシャルエネルギー曲面(PES)の形状は，電子基底状態とは異なった物となる．このため，

適切な波長・波形・強度を持った光を用いて特定の電子励起状態を選択的に生成することで，電

子基底状態では起こりにくい化学反応を，別の反応機構によって効率良く進行させることが可能

である[1,2]．この様に，分子への光照射が引き金になって起こる反応を光化学反応という． 

光化学反応では，分子が電子励起状態において構造

変化をする過程で，関連する電子状態間のポテンシャ

ルエネルギー差が非常に狭い領域に到達することがあ

る．この様な領域では，電子と原子核との相互作用（振

電相互作用または非断熱相互作用）が他の領域に比べ

て強い．このため，電子エネルギーと原子核のエネル

ギーの間に交換が起こり，電子状態が光の吸収・発光

をともなわないで変化する．この原子核の動きによっ

て誘起される過程を非断熱遷移という（これに対して，

原子核がゆっくり動く極限の過程は断熱過程と呼ばれ，

原子核は同一の断熱電子状態上を動く）[2,3]． 非断熱

遷移は電子状態間のエネルギー間隔が狭くなるほど起

こりやすくなり，図 1 に示す PES の交差点である円錐

交差の分子構造は最も非断熱遷移が起こる確率が高い

構造であるといえる．円錐交差における非断熱遷移は，

多くの光化学反応においてその反応経路を分岐させ，

電子基底状態とは異なった反応機構をとる原因となっ

ている[4]．このため，円錐交差の構造を探索してその

エネルギーや電子状態間の非断熱結合の強さを求めることは，光化学反応の反応機構を理論的に

解析する上での中心的な課題の一つとなっている[5]．そこで本稿では，筆者らの最近の研究[6]
を例に，非断熱遷移を引き起こす円錐交差の理論的取り扱いおよびその役割について概説する． 

 
 

図 1：円錐交差と非断熱遷移の概

念図．断熱ポテンシャルエネルギ

ー曲線 V1 と V2 の値が等しくなる

円錐交差 R*において V1と V2の間

の非断熱相互作用が非常に強くな

り，分子は光を出さずに V2 から

V1へと非断熱遷移する． 

［共同研究成果］
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2. �������������������� 

円錐交差の構造探索は，MOLPRO[7]などの電子励起状態における量子化学計算を得意とする計

算パッケージに実装されている構造最適化ルーチン[8,9]を用いて実行することが可能である．ま

た近年，大野・前田らによって開発された化学反応経路自動探索プログラム GRRM1[10]により，

電子励起状態の安定な分子構造を出発点として円錐交差を系統的に自動探索することも可能にな

ってきた[11]．これらのプログラムによって求められた構造が円錐交差の構造に正しく収束して

いるかどうかは，全電子の確率的空間分布を特徴付ける関数である断熱電子波動関数{Ψn}の円錐

交差近傍における符号変化（幾何学的位相あるいはベリー位相効果）に着目することで確認する

ことができる[8,9]．本節では幾何学的位相効果の確認による円錐交差の同定法について概説する． 

2.1 �������������������������� 

まず，円錐交差が核配置 R*に存在し，2 つの断熱電子波動関数{Ψ1 (r,R), Ψ2 (r,R) }で特徴付けら

れる 2 準位の M 原子分子系を考える（M は任意の整数）．ここで，r と R はそれぞれ電子と原子

核の座標ベクトルである．この時，これらの断熱電子波動関数が，電子がどの分子軌道に収まっ

ているかを示す電子配置を特徴付ける N 個の透熱電子波動関数の組{ψi (r,R); i = 1,2,…N} を用い

て[9] 

Ψn�r, R�= � Cn, i�R�ψi(r, R)
N

i = 1
  

と展開できるとする．ここで Cn,i (R) は ψi (r,R)の展開係数であり，|Cn,i (R)|2 が ψi (r,R)の重みを表

す．なお，分子が円錐交差 R*で非断熱遷移を起こすとき，その確率は R* 近傍のポテンシャルエ

ネルギー曲面(PES) の形状と 2 つの状態の非断熱結合強度を特徴付ける 2 つの 3 × M 次元(3M 次

元) のベクトル（非断熱結合ベクトル）によって決まる．1 つ目は，円錐交差に関与する 2 つの

PES の傾きの差を表す g ベクトルである．2 つ目は，円錐交差に関与する 2 状態の非断熱結合強

度を表す h ベクトルである．円錐交差近傍において 2 つの透熱電子波動関数{ψa (r,R), ψb (r,R)} が
{Ψ1 (r,R), Ψ2 (r,R) }の主要な成分になっているとき，g ベクトルと h ベクトルはそれぞれ次の様に

書くことができる． 

 ���� = 
1
2

 ��ψa� �R H (r,R) �ψa� - �ψb� �RH (r, R) �ψb��  

 � ��� = �ψa� �R H (r,R) �ψb� 

ここで，H (r, R)とR  はそれぞれ，系の全エネルギーを表すハミルトニアン演算子と 3M 次元の

全ての原子座標についての微分を行う微分演算子である（ ( , )HR r R はグラジエント）．また，

(2)式と(3)式では全電子座標についての積分を行っているため，g ベクトルと h ベクトルが核座標

R のみに依存する 3M 次元のベクトルになっていることに注意されたい． 

 さて，円錐交差 R* 近傍で R* を含む閉ループを考え，それに沿って得られる断熱電子波動関数

の符号を調べると，閉ループを 1 周した際にその符号が反転することが知られている[5,8,9]．こ

のように，量子力学においては，ハミルトニアンがゆっくり断熱的に変化して元に戻っても，対

応する波動関数の位相が元に戻らない場合があり，この効果は幾何学的位相効果とよばれている．

R*が円錐交差の場合もその一例である．R* を含む閉ループを定義する際は，次の様に規格直交基 

                                                  
1 GRRM に関しては，東北大学サイバーサイエンスセンターで利用可能である．詳細については，

http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/application/grrm11.html を参照のこと． 

(3)

(1)

(2)
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底 （  , ） を構造最適化の過程で得られる R* における g ベクトルと h ベクトルから作ると便

利である[8,9]． 

x = 
g
g

 

 

y = 
h
h  

ここで g� は h ベクトルに垂直になるように変換した g ベクトルであり，以下の式で定義される． 

g = g – y · g  y 

 と  を用いることで，円錐交差 R* を中心とする半径 ρの円状ループ 

  x (ρ, θ) = ρcosθ 

  y (ρ, θ) = ρsinθ 

を定義することができる．このループに沿って断熱電子波動関数{Ψn}の符号を調べると，2π回転

した際にその符号が反転する，すなわち Ψn (ρ, θ) = −Ψn (ρ, θ + 2π) なる関係が成立する． 

2.2 実際に計算するときの注意点 

 幾何学的位相効果を利用した円錐交差の確認を行う際には，以下の 3 点に気をつける必要があ

る2．  

第 1 に，量子化学計算パッケージで主に使用される単位系は原子単位系と呼ばれるものであり，

化学や物性物理の研究において日常的に使われる単位とは異なっていることに注意が必要である．

原子単位系においてはエネルギーの単位はHartree，長さの単位はBohrで表され，1 Hartree ~ 27.211 
eV, 1 Bohr ~ 0.529 Å である．非断熱結合ベクトルは力の次元を持っているため，その各成分の値

は Hartree/Bohr で出力される．このため，非断熱結合ベクトルから規格直交基底（  , ）を作る

場合，そのノルムは 1 Hartree/Bohr となる．一方，構造最適化後の構造は量子化学計算パッケー

ジ利用者の便宜を図って Å 単位で出力されることが多いので，ループ上の構造を求める際には適

宜単位換算を行う必要がある3． 

第 2 に，閉ループ（x, y）に沿って展開係数{Cn,i (R)}の値を調べていく際には，その値が連続的

に変化していくことを確認する必要がある．これは，断熱電子波動関数{Ψn}の符号が反転しても

分子の総エネルギーは変化しないため， {Cn,i (R)}の値の連続性を考慮しないで多くの量子化学計

算パッケージが{Ψn}の符号を決めていることに起因する． {Cn,i (R)} の符号が角度 θにおいて急

に反転した場合には，次の様な対応をとると良い．なお，符号が反転する前の角度を θ’ とする． 

(1) Jmol 等の可視化ソフトウエアを使って電子の確率的な空間分布を特徴付ける関数である分

子軌道を角度 θ’と θにおいて可視化し，その位相（符号）が反転していないか確認する．反

転していた場合はその軌道が関与する電子配置の係数{Cn,i (R)}の符号を反転させて補正する． 

                                                  
2 ここでは MOLPRO を使用して計算を行う場合について特に述べるが，他の量子化学計算パッケージ

(例えば GAMESS や MOLCAS)を使用する場合でも要点は同じである． 
3 閉ループ（x, y）に沿って展開係数{Cn,i (R)}の値を調べる場合には, Bash や Perl などのスクリプト言

語を使って自動的に閉ループ（x, y）上の分子構造を作成して計算を実行するようにすると効率が良い．

なお，MOLPRO においては，ユーザーが任意のベクトル型配列や do ループをインプットファイル内

に作成して計算を自動化させることができるので，この機能を使うのも有効である． 

(4)

(5)

(6)

(7)
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(2) 分子軌道の位相が反転していない場合，{Ψn}全体の符号が反転している可能性が高い．  

そこで，{Cn,i (R)} の符号が反転する前後の{Ψn}の重なり積分 

�Ψn�ρ, θ'�|Ψn�ρ, θ��� � Cn, i
* �ρ, θ'�Cn, i(ρ, θ)

N

i = 1

 

を計算する．ここで C*
n,i は Cn,i の複素共役を表す．重なり積分がほぼ −1 になっていれば θ’ 

から θで{Ψn}の符号が反転していることが確認される．この場合，全電子配置の係数{Cn,i (R)}
の符号を反転させて補正する． 

以上の確認作業を円滑に行うためには，すべての電子配置{ψi (r,R)}に関してその展開係数{Cn,i 
(R)}を出力するように，量子化学計算パッケージの出力オプションを設定するとともに，分子軌

道の出力形式を正準軌道4に指定するとよい．また，計算の際に 1 つ前の θにおける断熱電子波動

関数を初期値として読み込ませると，{Ψn}の不連続な変化を少なくするとともに，計算効率の向

上を図ることができる5． 

 第 3 に，分子中の 1 つ 1 つの電子の運動がそれぞれ独立ではなく，1 つの電子が他の電子に近

づくとお互いに避け合うように相関運動して安定化する「電子相関」の効果をいかに取り込むか

である．電子励起状態においては，(1) 式に示すようにいくつもの電子配置が系全体の断熱電子

波動関数に寄与している場合が多い．これらの電子配置の中でそのエネルギー準位が近接してい

るもの同士の相互作用による安定化効果を「静的電子相関」効果[12]，それ以外の安定化効果を

「動的電子相関」効果と便宜上呼び分けることにする． 

円錐交差においては 2 つの断熱電子状態間のエネルギー差がゼロであるため，これらの断熱電

子状態を記述する波動関数{Ψ1 (r,R), Ψ2 (r,R) }に寄与する電子配置{ψi (r,R)}のエネルギー準位も

非常に近接したものになる．このため，静的電子相関が非常に大きくなり，その効率の良い取り

込みが円錐交差の構造を精度良く計算するための出発点となる．このため，静的電子相関に主要

な寄与を示すと考えられる幾つかの電子配置の重ね合わせ(多配置展開)で断熱電子波動関数{Ψn}
を近似する多配置 Self consistent field (SCF)法[13,14]が頻繁に用いられる．多配置 SCF 法は静的電

子相関を重点的に取り込むため，動的電子相関の考慮は不十分になる傾向がある[12,14]．この動

的電子相関の欠如を改善し円錐交差のエネルギーを定量的に算出するために，多配置 SCF 法によ

って得られた円錐交差の構造における断熱電子波動関数とエネルギーを 0 次近似とするエネルギ

ー補正がしばしば行われる[6,15]．代表的な補正法として，動的電子相関の根源である多配置展開

に漏れた電子配置の寄与を摂動展開してその 2 次の項までを考慮する 2 次の多参照摂動法[16-18]
などがある．一般に，多配置 SCF 法で求めた円錐交差の構造において多配置摂動法などを用いた

エネルギー補正を行うと，円錐交差を構成する 2 つの断熱電子状態のエネルギー差がゼロではな

くなる．これは動的電子相関の効果により円錐交差の分子構造が変化する[19]ことに起因する．

このため，多配置 SCF 法によって得られた円錐交差のエネルギー補正を行う場合には，次の 2 点

について最低限確認する必要がある． 

(1) 補正後の 2 状態のエネルギーの平均が多配置 SCF 法によって得られた円錐交差のエネルギ

ーと十分に近いこと． 

(2) 2 つの断熱電子状態のエネルギー差が十分に小さいこと． 

                                                  
4 正準軌道は幾つかある分子軌道の形式のひとつである．詳細については文献[20]を参照のこと． 
5 MOLPRO や Gaussian などの量子化学計算パッケージは，計算結果をバイナリファイルとして保存し

ておく機能を備えている場合が多い．それらから波動関数を読み込ませればよい． 

(8)
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3.��������������������������円錐交差�

本節では，グラフェンやカーボンナノチューブなどのナノカーボンにおける主要な構造欠陥生

成機構の一つであるStone-Wales 転位(SW転位)の電子励起状態経由の反応経路に関与する円錐交

差[6]を例に，円錐交差の構造最適化と幾何学的位相効果の確認について述べる．  
SW 転位とは図 2 に示すようにナノカーボンが持つ 4 つの六員環の中心の C1＝C2 二重結合が

段階的に 90 度回転して五員環と七員環を 2 つずつ形成する反応である．この反応を制御すること

はナノカーボンのバンドギャップ調節につながるので，筆者らは，図 2 に示すように，C-C 結合

の開裂と形成が段階的に起きる多段階反応経路について調べた． SW 転位を再現できる最小の分

子であるピレン(図 2 左端)をモデルとし，とくに，電子基底(S0) 状態及び第 1・第 2 一重項電子励

起（S1・S2）状態における反応経路を探索した．  
本研究では，幾つかの電子状態のエネルギーの加重平均を最小化する多状態の多配置 SCF 法で

ある State-averaged complete active space SCF 法(SA-CASSCF 法)[21,22]を用いて反応物（ピレン，

図 2 左端）と生成物（アズピレン，図 2 右端），及び図 3 に示す中間体や 2 つの円錐交差の分子構

造を求めた．また，SA-CASSCF 法の波動関数を 0 次近似とする 2 次の多参照摂動法である

multistate complete active space self-consistent field second-order perturbation theory (MS-CASPT2)法
[23]を用いて動的電子相関の効果を取り込み，求めた構造における分子のエネルギーを補正した．

SA-CASSCF 法において考慮する電子配置としては，最安定電子配置とこの配置において電子が

収容されている分子軌道 (被占有軌道) のうちエネルギーが高い順に 3 個と，電子が収容されて

いない分子軌道(空軌道)のうちエネルギーが低い者から順に 3 個の計 6 軌道（これが活性空間

active space である）の中に含まれる 6 つの電子が取り得る全ての励起配置を考慮した

（[6,6]-SA-CASSCF 法）．なお，以上の計算では S0から S2までの 3 状態を考慮し，ガウス型関数

の線形結合（ガウス型基底関数 6-31G(2d,p)）を用いて分子軌道の形を表現した．以上の計算には

量子化学計算パッケージ MOLPRO2010.1[7]を使用した． 
図 4 にピレンにおける多段階 SW 転位(図 2)の反応経路に沿った PES と見いだした円錐交差を

示す．この反応機構において，円錐交差が重要な役割を果たしていることがわかる。つまり，図

図 3: ピレンにおける非断熱 Stone-Wales 転位に関与する(a)S0 状態の中間体および (b), (c)
S1/S0状態間の 2 つの円錐交差の構造．z = 0 に位置する分子平面からのずれを斜体字で示す．

(b) 円錐交差 1 (c) 円錐交差 2 (a) 中間体 

図 2: グラフェンやカーボンナノチューブにおける Stone-Wales 転位の反応機構の多段階反応

経路．赤い矢印が原子の動きを表す．なお，反応サイトだけを抜き出していることに注意． 
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図 6: 円錐交差 1･2 において大きな寄与を示す電子配置．赤い矢印が電子 1 個を表す.

3b に示す円錐交差 1 はピレンと図 3a に示す中

間体の間に位置し，図 3c に示す円錐交差 2 は中

間体とアズピレンの間に位置することがわかる．

光励起により S1 状態から反応が開始した場合，

円錐交差 1 で S0 状態に非断熱遷移すると S0 状

態から反応が始まった場合と同じ反応障壁

(9.54 eV)で反応が進行する．一方，円錐交差 1
で非断熱遷移が起きず，S1状態上で反応が進行

した場合，分子は 14.56 eV もの反応障壁を越え

なくてはならない．このため，この反応経路は

エネルギー的に圧倒的に不利である．また図 5
で示された円錐交差 1の R1

* における非断熱結

合ベクトル{g(R1
*), h(R1

*)}を見ると，どちらの

非断熱結合ベクトルも SW 転位の反応座標であ

る C1=C2 結合の回転方向に大きな成分を持つ

ことがわかる．これは SW 転位が進行すると，

円錐交差 1 における非断熱遷移も起こりやすい

ことを示している．以上より，S1状態から始ま

る SW 転位では，円錐交差 1 において S1状態か

ら S0 状態へ非断熱遷移する反応経路の方が S1

状態に分子が留まったまま反応する経路より優

勢だと考えられる． 
この節の最後に，得られた交差点が真の円

錐交差点か，つまり，幾何学的位相効果の調

べ方について説明する．まず，円錐交差 1 の 
R1

* におけるこれら 2 つの非断熱結合ベクト

ル{g(R1
*), h(R1

*)}から(4)-(6)式を用いて規格

直交基底（���  ,���）を作り，円形ループ (ρ = 0.05 
Bohr) を R1

*を中心として(7)式にしたがって

構築した．円錐交差 1 と 2 において大きく寄

与する電子配置(図 6)のSA-CASSCF法におけ

る係数{Cn,i}を図 7 に示す．ここでケット|…〉
内の数字はすべての電子配置を生み出す活性

空間内の 6 つの分子軌道の電子占有数を表し

ている．例えば図 6 に示すように |222000〉 は
電子が最高占有軌道 (HOMO)占有軌道以下

におさまった電子基底配置を表し，|221100〉

(a) h ベクトル (b) g ベクトル

図 5: 円錐交差の R1
* における非断熱結合

ベクトル：(a) h ベクトル，(b) g ベクトル．

ど ち ら の 非 断 熱 結 合 ベ ク ト ル も

Stone-Wales 転位の反応座標である C1=C2
結合の回転方向に大きな成分を持つことが

わかる．

図 4：ピレンの Stone-Wales 転位における

多段階機構のポテンシャルエネルギー曲

線 ． 図 中 に 示 し た エ ネ ル ギ ー 値 は

MS-CASPT2 法で求めたものである．なお，

円錐交差におけるエネルギーは S1 状態と

S0 状態のエネルギーの平均を示している

ことに注意．S1 状態から反応が開始した場

合，円錐交差 1 で S0 状態に非断熱遷移す

ると S0 状態から反応が始まった場合と同

じ反応障壁(9.54 eV)で反応が進行する． 
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場合，円錐交差 1 で S0状態に非断熱遷移すると

S0状態から反応が始まった場合と同じ反応障壁

(9.54 eV)で反応が進行する．一方，円錐交差 1
で非断熱遷移が起きず，S1状態上で反応が進行

した場合，分子は 14.56 eV もの反応障壁を越え

なくてはならない．このため，この反応経路は

エネルギー的に圧倒的に不利である．また図 5
で示された円錐交差 1の R1

* における非断熱結

合ベクトル{g(R1
*), h(R1

*)}を見ると，どちらの

非断熱結合ベクトルも SW 転位の反応座標であ

る C1=C2 結合の回転方向に大きな成分を持つ

ことがわかる．これは SW 転位が進行すると，

円錐交差 1 における非断熱遷移も起こりやすい

ことを示している．以上より，S1状態から始ま

る SW 転位では，円錐交差 1 において S1状態か

ら S0 状態へ非断熱遷移する反応経路の方が S1

状態に分子が留まったまま反応する経路より優

勢だと考えられる． 
この節の最後に，得られた交差点が真の円

錐交差点か，つまり，幾何学的位相効果の調

べ方について説明する．まず，円錐交差 1 の 
R1

* におけるこれら 2 つの非断熱結合ベクト

ル{g(R1
*), h(R1

*)}から(4)-(6)式を用いて規格

直交基底（  , ）を作り，円形ループ (ρ = 0.05 
Bohr) を R1

*を中心として(7)式にしたがって

構築した．円錐交差 1 と 2 において大きく寄

与する電子配置(図 6)のSA-CASSCF法におけ

る係数{Cn,i}を図 7 に示す．ここでケット|…
内の数字はすべての電子配置を生み出す活性

空間内の 6 つの分子軌道の電子占有数を表し

ている．例えば図 6 に示すように |222000  は
電子が最高占有軌道 (HOMO)占有軌道以下

におさまった電子基底配置を表し，|221100  
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図 5: 円錐交差の R1
* における非断熱結合

ベクトル：(a) h ベクトル，(b) g ベクトル．

ど ち ら の 非 断 熱 結 合 ベ ク ト ル も

Stone-Wales 転位の反応座標である C1=C2
結合の回転方向に大きな成分を持つことが

わかる．

図 4：ピレンの Stone-Wales 転位における

多段階機構のポテンシャルエネルギー曲

線 ． 図 中 に 示 し た エ ネ ル ギ ー 値 は

MS-CASPT2 法で求めたものである．なお，

円錐交差におけるエネルギーは S1 状態と

S0 状態のエネルギーの平均を示している

ことに注意．S1 状態から反応が開始した場

合，円錐交差 1 で S0 状態に非断熱遷移す

ると S0 状態から反応が始まった場合と同

じ反応障壁(9.54 eV)で反応が進行する． 
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はHOMO から最低空軌道 (LUMO) への 1電子励起配置を表す．図 7aの左パネルに示すように，

円錐交差 1 を中心とする円形ループを一周することで，S0 状態における|221100〉 の係数が−0.66
から 0.66 に変化していることが分かる．同じように，図 7a の右パネルに示す|222000〉 の係数も

−0.94 から 0.94 へ変化している．同様の手続きで，円錐交差 2(図 7b)においても, S0状態と S1状態

の 4 つの主配置係数の符号反転を確認した．このことから，構造最適化された円錐交差 1・2 は

S0 状態と S1状態の PES が交差して形成される円錐交差であることが確かめられた．  
 また，SA-CASSCF 法で求めた円錐交差 1 と 2 のエネルギーはそれぞれ 9.51 eV と 8.75 eV であ

った．一方，MS-CASPT2 法で動的電子相関の効果を取り込んで補正した円錐交差 1 における S0

状態と S1状態のエネルギーは 9.12 eV と 9.38 eV であり，その平均エネルギーは 9.25 eV (図 4)で
あった．同様に，円錐交差 2 における MS-CASPT2 法で求めた S0状態と S1状態のエネルギーは

8.75 eV と 8.92 eV であり，その平均エネルギーは 8.84 eV (図 4)であった．これら 2 つの円錐交差

における S1状態と S0状態の MS-CASPT2 法によるエネルギーの平均は SA-CASSCF 法によるエネ

ルギーと非常に近い．また MS-CASPT2 法で求められた S1状態と S0状態のエネルギー差は円錐交

差 1 で 0.26 eV, 円錐交差 2 で 0.18 eV と十分に小さい．このことから，今回 SA-CASCCF 法で求

められた円錐交差 1 と 2 の構造は MS-CASPT2 法で求めた場合の構造と定性的には大きな差が無

いと考えられる． 
 

図 7：S1/S0断熱状態間の円錐交差 1・2 における幾何学的位相効果．SA-CASSCF 法の各円錐交

差における 4つの主配置{ψi; i = 1,2,3,4}の係数{Cn,i (R); i = 1,2,3,4}を閉ループの角度 θの関数と

して示す．ここで，円錐交差 1 では{ψ1 , ψ2 , ψ3 , ψ4 } = �|222000〉,|221100〉, |221010〉, |211110〉�，
円錐交差 2 では{ψ1 , ψ2 , ψ3 , ψ4 } = �|222000〉,|221100〉, |220200〉, |212100〉�である．なお，ρ = 0.05 
Bohr を計算に用いた． 
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4. �� 

本稿では，光化学反応の理論解析の鍵となる円錐交差の役割と理論的取り扱いについて概説した．

円錐交差における非断熱遷移により，電子基底状態とは異なった機構で化学反応を進行させるこ

とができる．円錐交差の構造が正しく求められているかは，円錐交差における幾何学的位相効果

を確認することとで確認できる．また，動的電子相関によって円錐交差の構造は変化しうるので，

慎重な取り扱いが必要である． 

�� 

本稿に掲載した結果の一部はサイバーサイエンスセンターの並列コンピュータを用いて得られ

た．また，MOLPRO の並列化とその運用に当たっては，山下毅氏（共同利用支援係）から多大な技術的

支援をいただきました．これらの支援･協力にこの場を借りて感謝いたします． 
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海底圧力観測データから海底鉛直変位を検出するための海洋モデルの開発 

稲津大祐*・日野亮太・藤本博己 

東北大学大学院理学研究科 地震・噴火予知研究観測センター 

*現在 独立行政法人 防災科学技術研究所 

 

東北大学サイバーサイエンスセンターのスーパーコンピュータシステム SX-9 を利用し、現場海

底圧力観測データから cm スケールの海底鉛直変位を検出するために有効な全球海洋シミュレー

ションモデルを開発してきた。開発した海洋モデルは、2011 年東北地方太平洋沖地震の発生直前

の約２日間にゆっくりと進行した数 cm の海底鉛直変位を、現場海底圧力観測データから明瞭に

検出することに奏功した。 

 

１．はじめに 

 

印加される圧力によって周波数が変化する水晶振動子を組み込んだセンサーを搭載した自律型

ゲージ[1]を用いることで、海底において圧力を連続的に観測できる。この海底圧力の観測方法は、

海洋物理学および測地学といった地球物理学的観測に用いられてきた[2, 3]。得られた海底圧力観

測データ（pB(t)）には、諸々の地球物理学・非地球物理学的シグナルが含まれる。 

)()( tpptp BrefB Δ+= , 

)()()()()()()( ttptptptptptp DAOTCB ε+Δ+Δ+Δ+Δ+Δ=Δ . 

ここで ΔpB(t)は水深に相当する圧力 prefからの圧力偏差である。添え字の C、T、O、A、D はそれ

ぞれ、海底鉛直変位、潮汐、非潮汐海洋変動、大気圧、測器ドリフトを表す。ε(t)はそれらからの

残差である。我々はこれらのうち地殻変動に関係する海底鉛直変位のシグナルを抽出したい。特

に、超巨大地震に関係し得るマグニチュード７クラスの地震を反映する cm スケールの海底鉛直

変位を正確に抽出したい[4]。地殻変動は、地震時にほぼ瞬間的に変位するものと、非地震性のゆ

っくりとしたものに分けられる。特に、ゆっくりとした地殻変動を抽出するためには、変動の時

間スケールが重なる海洋変動を正確に見積もり、除去する必要がある。 

我々はこの目的のために、東北大学サイバーサイエンスセンターのスーパーコンピュータシス

テム SX-9 を利用し、海洋起源の海底圧力変動を現実的に表現できる海洋シミュレーションモデル

を開発してきた[5]。本稿では、開発した海洋モデルについて簡単に記述し、そのモデルを現場海

底圧力データの解析に適用することで、2011 年東北地方太平洋沖地震に関係するゆっくりとした

数 cm の海底鉛直変位を明瞭に抽出できたことを報告する。海底ケーブル等を利用した海底圧力

リアルタイムモニタリングシステムへの適用についても言及しておく。本稿の技術的詳細につい

ては学会誌で公表済である[6]。 

 

 

［共同研究成果］
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図３：（a）震源位置を含む海底圧力観測点配置と（b, c）本震時（69 日目）を含む 30 日間の海底

圧力偏差時系列。（b）では、潮汐だけを補正した時系列に、モデルで推定される海洋変動成分

を重ねたものを表示した。（c）では、潮汐に加え、推定された海洋変動成分を差し引いた時系

列を表示した。（b, c）において、本震時の数百 hPa の変位は枠に入るよう縮めて表示した。 

 

前震や本震といった地震時の瞬間的な変位は、ゆっくりとした海洋変動と変動の時間スケール

が異なるため、その特定・検出は比較的容易であるが、前震から本震にかけて見られたゆっくり

とした変位は、海洋変動成分の補正無しには明確に指摘することはできない（図３b, c）。このよ

うに、本共同研究で開発してきた海洋モデルの適用によって、海底のゆっくりとした鉛直変位が

実際に検出できる一例を示すことができた。現在、東北沖地震の発生に至る過程[15]や発生後進展

する余効変動[16]について、精力的に研究が行われてきているが、震源近傍で取得されたデータを

用いることで、より詳細な調査が可能となるだろう。 
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４．まとめと展望 

 

本稿では、東北大学サイバーサイエンスセンターとの共同研究で開発した海洋モデルとその利

用例について報告した。この海洋モデルは、現場海底圧力観測データから cm スケールのゆっく

りとした海底鉛直変位を検出するために開発された。結果として、2011 年東北地方太平洋沖地震

の発生２日前から進行した数 cm のゆっくりとした海底鉛直変位を明瞭に検出できた。 

巨大地震および津波発生ポテンシャルのある領域は、基本的に陸から遠い海溝に近い海底にあ

る。こうした海底の変動や津波をリアルタイムでモニタリングするための海底観測網は、これま

でも主に日本沖合で構築されてきた [17] が、海洋研究開発機構の DONET[18, 19] や

NEPTUNE-Canada[20]などの最新の大規模な海底ケーブルシステムでも実用的に運用されるよう

になった。この他のリアルタイムモニタリングシステムとして、海上ブイを経由し海底圧力デー

タを転送する NOAA の DART[21]、および、港湾空港研究所の NOWPHAS[22]も、より信頼度の

高い早期津波警報の観点で重要な役割を果たしている。東日本大震災を受け、今後、防災科学技

術研究所が主導となり、日本海構沿いでより広範囲な海底観測網が構築される予定である（図４）

[23, 24]。こうした海底圧力観測網は、早期津波警報のための沖合津波観測を主目的とするが、本

稿で示したように観測点直下の海底鉛直変位も計測している。我々が開発してきた海洋モデルは

全球海洋をカバーしており、これらのオンラインデータへの利用が可能である。 

 

図４：海底ケーブルによる海底観測網の例。左図は海洋研究開発機構の DONET と DONET2[18]、

右図は防災科学技術研究所で設置予定の海底ケーブルシステム[24]をそれぞれ示す。 
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前述したように、現在の気象再解析データの公開タイミングの制限で、オンラインモニタリン

グデータに対し、約２日遅れで海洋変動の補正が可能となっている。気象予報データを利用しモ

デルを駆動すれば、まさに現時点での海洋変動の予測が行われ、リアルタイムデータへの利用ま

で現実的になる。たとえば、気象庁の全球数値気象予報モデル GPV（GSM）は、最長 192 時間後

の予報まで利用可能であり、十分実用的と期待できる[25]。今後、開発してきたモデルをオンライ

ンモニタリングデータに即座に適用できるシステムに組み込む必要がある。将来の海溝型巨大地

震に関係し地殻が変形するならば、それをできるだけ早い段階で検知できるようになることを期

待する。 
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MPI による数値タービンの大規模並列計算手法の開発 
笹尾泰洋 1，山本悟 2，三宅哲 2，岡崎健志 2 

1 帝京大学理工学部航空宇宙工学科笹尾研究室 
2 東北大学大学院情報科学研究科山本・古澤研究室 

 
 東北大学大学院情報科学研究科山本・古澤研究室にて開発された，蒸気タービン内部流動解析プロ

グラムである「数値タービン」コードについて，NEC の協力を得て，移動境界問題に対応した MPI による

大規模並列計算手法の開発を行った．13 流路-13 並列における並列化率は 99.2%，27 流路-27 並列に

おける並列化率は 97.3%を達成した．並列計算の逐次計算に対する加速率は，13 並列において 11.3，

27 並列において 16.0 となった． 
 

 蒸気タービンは，高温高圧の水蒸気から運動エネルギーを取り出すためのターボ機械の一種である．

蒸気タービンの多くは，図 1 に示すような翼列と呼ばれる周方向と回転軸方向に配置された翼の集合に

よって構成されており，特に，周方向には周期性の強い流れ場が形成されることが知られている．そこで，

ターボ機械に関する多くの解析的研究においては，翼列全体を解析対象とするのではなく，周期境界条

件を活用し，周方向の一部分を対象とした流動解析が行われている． 
 しかし，現実の蒸気タービンにおいては，入口より供給される蒸気流量は周方向に対して不均一であり，

加えて，蒸気タービンの下流に配置される排気室の形状や，失速といった様々な要因によって，周方向

に著しく不均一な流れ場が形成されていることが知られている．そこで，蒸気タービンの更なる性能向上

を目指し，全周を対象とした大規模流動解析による流れ場の把握に対する関心が高まっている． 
 蒸気タービンの大まかな流路形状は，周期的に配置された翼列によって決定される．よって，翼列間の

1 流路(ブロック)を 1 プロセッサ毎に割り当てて計算することを考えた場合，ほぼ完全な負荷分散が可能で

あり，MPI による並列計算においては極めて高い台数効果が期待できる．我々の研究グループにおける

既往の研究では，周方向 1 流路，軸方向 6 流路から構成される計 6 流路の計算格子に周期境界条件を

適用し，MPI による並列計算を行うことで，90%以上の並列化率が達成されている．しかしながら，周方向

複数流路において並列計算を行う場合，動翼(図 1b の赤い翼列)は静翼(同じく青)に対して回転運動して

いるため，移動境界面におけるデータの送受信先は時々刻々と変化することになる．よって，ターボ機械

の大規模並列計算において高い加速率と並列化率を達成するためには，移動境界におけるデータの送

受信をいかに高速に行うかが課題となる． 
 そこで，本研究では NEC の協力を得て，MPI を用いた移動境界に適用できる数値タービンの並列化手

法の開発に取り組んだ．移動境界面に属するブロック間においては，MPI_BCAST 関数を用いて，1 流路

対多流路間でのデータ通信アルゴリズムを作成し，その性能と問題点について評価した． 
 

a. 計算格子の俯瞰図 b. 翼列と流路 
図 1. 計算格子の全体像と 1 プロセッサが担当する計算領域の比較 

 数値タービンにおいては，凝縮を伴う圧縮性流れの基礎方程式として，蒸気の相変化を考慮した蒸気

の質量保存式，運動量保存式，エネルギー保存式，液滴の質量保存式，液滴の数密度保存式，乱流運

動エネルギーおよびその比散逸率からなる式を解く．本研究で取り扱う気液二相流は液滴の質量分率が

［共同研究成果］
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十分に小さい均質流を仮定する(< 0.1)．湿り蒸気の状態方程式および音速の式は石坂らにより定式化

された式より算出する[1]．凝縮による液滴の質量生成率は古典凝縮論に基づき，凝縮核生成と液滴の成

長による質量増加の和で表される．本研究ではさらに，液滴の成長を液滴の数密度を関数にした式で近

似する[1]．凝縮核生成率は Frenkel[2]の式より，液滴の成長率は，Gyarmathy[3]のモデルより算出した．数

値解法として，空間差分には Roe の流束差分離法[4]および 4 次精度 Compact MUSCL TVD スキーム[5]

を用いた．粘性項には 2 次精度中心差分を用い，乱流モデルには SST モデル[6]を用いた．時間積分に

は LU-SGS 法[7]を用いた． 
 

 ターボ機械の翼列は，回転機械の物理的な制約上，周方向に対して相似性の強い構造を採用してい

る場合が殆どである．数値タービンにおいては，図 2b に示すように，翼と翼に囲まれた空間(流路)を１つ

の計算領域(ブロック)と定義し，計算対象となる翼枚数に助走区間を加えた数だけブロックを確保する．

表 1 は逐次計算と並列計算における配列構造とループ構造の概要である．逐次計算においては，1 つの

3 次元配列(I,J,K)を I 方向にブロック数と等しい数だけ分割し，各ブロックの計算領域として割り当ててい

る．ループ構造からも明らかなように，基礎方程式はブロック毎に閉じており，隣接するブロックとのデータ

のやり取りは陽的に処理される．よって，並列計算を行う場合においても，計算領域をブロック単位で分

割し，各 RANK において個別に管理・計算を行う限りにおいては，逐次計算と並列計算の間に解の不一

致は生じない．なお，並列計算におけるデータ通信は，境界条件に関するサブルーチンが CALL される

段階で行う． 
 過去の数値タービンの並列化に関する研究においては，1 ブロックを複数領域に分割し，OpenMP を用

いた並列計算した例について報告している．山本らは，領域分割計算においても陰解法の依存関係を

考慮するために，パイプライン法を用いた LU-SGS 法の並列化手法を提案した[8][9]．しかし，本研究にお

いては，移動境界における並列化アルゴリズムの複雑化を避けるために，領域分割計算は行わないもの

とした． 
 

表 1．逐次計算と並列計算における配列構造の違い 

 
 

DO L=1, N 

DO I=IS(L), IT(L) 

DO J=JS, JT 

DO K=KS, KT 

WW(I, J, K) = W(I, J, K)  

CONTINUE 

 

 

LRANK0=MYRANK 

DO I=IS(LRANK0), IT(LRANK0) 

   DO J=JS, JT 

    DO K=KS, KT 

      WW(I, J, K) = W(I, J, K)  

CONTINUE 

 

a. 逐次計算の場合 b. MPI による並列計算の場合 
 

 表 2 は数値タービンにおいて考慮されている，主な境界条件の一覧である．ターボ機械の形状は様々

であり，また考慮する現象や機械的構造も大きく異なるため，表に挙げる境界条件の他にも適宜追加され

る境界条件が存在するが，ここでは割愛する． 
 これらの代表的な5 つの境界条件は，他ブロックとのデータの送受信の有無によって，2 つに大別できる．

先ず，他ブロックとのデータ交換を必要としない種類の境界条件について述べる．流入-流出境界条件は，

蒸気タービンの入口と出口に適用される境界条件である．圧縮性流れの数値解析では，計算領域の入

口において全温と全圧を，出口において静圧を境界条件として固定する手法が一般的に用いられており，

数値タービンにおいても同様の境界条件が適用されている．図 2a は，静翼面を青，動翼面を赤，翼端壁
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を緑，シーリング部前後のキャビティ入口を黄色と水色に着色した図である．壁面境界条件は，図 2a の赤，

青および緑に着色された境界面に適用され，個体壁面上に展開された計算格子が保有すべき値は，計

算条件に基づいた代数的な計算や，ブロック内部の計算格子からの外挿によって与える．壁面境界条件

は，各ブロック内において完結しているため，他ブロックとのデータの送受信は必要としない．一方，蒸気

タービンの内部においては，蒸気の一部は翼列を通過せず，翼列と構造体の間に施されたシーリングを

通過する．この様な流れは一般に漏れ流れ(Leak Flow)と呼ばれており，図 2a における，吸込境界(水色)
や吐出境界(黄色)において近似的に考慮される．シーリングを通過する蒸気は翼に対して仕事をしない

ため，漏れ流れを計算に取り入れることは，蒸気タービンの性能を正しく評価する上で重要である．上流

のブロックにおいて発生した漏れ流れは，シーリングを通過し下流のブロックへと流入するため，本来であ

れば，漏れに関与するブロック間において流量やエンタルピ等に関するデータの送受信が必要となる．

ただし，本研究においては，漏れ量を主流流量の 1.0%と定義し，代数的に漏れ量を算出することで，本

境界条件をデータの送受信の対象外とした．漏れ流れを考慮しない解析においては，漏れ流れ境界面

には壁面境界条件やすべり境界条件が適用されることが多い． 
 次に，他ブロックとのデータの交換を必要とする境界条件について述べる．図 2b は，計算格子番号の

定義の概略図であり，数値タービンにおいては，軸方向格子番号を I，周方向格子番号を J，半径方向格

子番号を K と定義している．周期境界条件は，図 2c, 2d に示すように，周方向に隣り合うブロックとの間に

適用される境界条件であり，周期境界面から流出した蒸気は，隣接する周期境界面に流入するというの

が基本原則である．数値タービンにおいては，周期境界面上の計算格子は，隣接するブロックの計算格

子と空間的に重なり合うように作成されている．よって，それぞれのブロックの計算を担当しているプロセッ

サを調べ，MPI_SENDRECV を用いてシフト通信を行うことで，周期境界条件に必要なデータの送受信

は完了する．周期境界条件は JK 面に適用される境界条件である． 
 移動境界条件は，流れ方向に隣接するブロック間に適用される境界条件であり，図 2e において着色さ

れた円盤状の領域が適用範囲となる．動翼は常に旋回しているため，隣接するブロックは時々刻々と変

化する点が，周期境界条件と大きく異なる点である．また，静翼列と動翼列の翼枚数比(周方向に並んだ

翼の数の比)は，蒸気タービン毎に固有の値を持ち，さらに，静動翼列の各段落によっても変化する．す

なわち，データ送受信の対象となるブロックを一意に決定できない点が，並列化を行う上で課題となる．

移動境界条件においては，移動境界面上に存在する格子点の情報を配列に列挙し，対面する移動境界

面上の格子点に対して相対位置を評価した上で，情報の交換が行われる．しかしながら，移動境界面上

の全ての格子点について検索を行うと演算量が膨大となる．そこで，移動境界面上の計算格子は，回転

軸に対して同心円状に配置され，K 方向の格子番号が同じであれば，回転軸からの距離も等しくなるよう

に設計されている．よって，周方向の位置に関してのみ検索を行えば，情報の交換対象となる隣接格子

点を容易に知ることができる． 
 周期境界に適用するデータの送受方法に関しては次節において詳細に述べる． 

 
表 2．数値タービンにおいて考慮される主な境界条件 

他ブロックとデータを 
交換しない境界条件 

1. 流入-流出境界条件(JK 面)： 蒸気タービンに流入する気体の状態や，入

口-出口における圧力比などを設定する． 
2. 壁面境界条件(IK 面)： 翼面および内周壁，外周壁など壁面上における流

体の状態を決定する． 
3. 漏れ流れ境界条件(IJ 面)： 翼端漏れ流れを代数的に近似計算する． 

他ブロックとデータを 
交換する境界条件 

4. 周期境界条件(JK 面)： 周方向に隣り合うブロック間に適用する境界条件．

周方向のブロックの相対位置は変化しないため，常に同じブロックがデータの

送受信対象となる． 
5. 移動境界条件(JK 面)： 軸方向(流れ方向)に隣り合うブロック間に適用する

境界条件．動翼列は静翼列に対して相対運動しているため，周方向複数流路

を考慮する場合には，データの送受信対象が時々刻々と変化する． 
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a. 壁面に適用される境界条件 b. 計算格子番号の定義(1 ブロック) 

 
c. 周期境界条件(翼列間) 

 
d. 周期境界条件(助走区間) 

 
e. 移動境界条件 

図 2．数値タービンにおいて考慮される主な境界条件の概略図 
 

 動翼列は周方向に絶えず移動し，翼枚数比は蒸気タービンや段落毎に固有の値を持つため，移動境

界においてデータの送受信対象となるブロックは一意に決定することはできない．そこで，図 3 に示すよう

に，周方向に並ぶブロック(静翼列，動翼列および助走区間)をコミュニケータにおける１グループと定義し，

移動境界処理を行うプロセッサ間の通信を限定することを考える． 
 例えば，上流側のブロックから下流側のブロックに対しデータ通信を行う場合，上流側の 1 プロセスと下

流側の全プロセスとを 1 つのコミュニケータグループと定義する(図 3 右図)．次に上流側の 1 プロセスから

下流側の他プロセスへ MPI_BCAST(Broad Cast)通信を行う．これによって，任意のプロセスが保有する

移動境界面上の情報は，移動境界面を共有する対面側の全プロセスに対して送信される．一方，下流側

から上流側へデータ通信を行う場合も，下流側の 1 プロセスから上流側の全プロセスに対し MPI_BCAST
を用いた通信を行う．よって，上流側の流路数を M，下流側の流路数を N とした場合，1 つの移動境界面

における MPI_BCAST は，M×N 回だけ CALL されることになる． 
 

図 3．移動境界面におけるコミュニケータのグループ分けの概略図 
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 数値タービンの MPI による並列化は，逐次計算の場合とバイナリレベルで計算結果が一致することを確

認しながら，段階的に行った．図 4 は本研究に用いた計算格子の俯瞰図である．図 4a は，静動翼列 3 段

6 流路と助走区間 7 流路の計 13 ブロックから構成される計算格子であり，図 4b は，初段静翼列のみ周方

向 3 ブロック，他流路は周方向 2 ブロックの計 27 ブロックから構成される計算格子である．翼列間流路に

おける格子点数が31x31x31点であるのに対し，助走区間の格子点数は16x31x31点であるため，並列計

算を行う場合には，RANK 間にロード・インバランスが発生する．本共同研究における計算は，全て東北

大学サイバーサイエンスセンターSX-9 上にて行った．13 ブロックを対象とした計算においては 1 node (1, 
4, 7, 13 CPU)を用い，27 ブロックにおいては，1 node (1, 8, 16CPU)および 2 node (27 CPU)を用いて計算

を行った． 
 表 3 は並列数に対する加速率の比較である．加速率は，逐次計算に必要とされた計算時間を，並列計

算に必要とされた計算時間で除した値である．13 流路-13 並列の場合における加速率は 11.9，並列化率

は 99.2%に達したのに対し，27 流路-27 並列の場合においては，加速率は 16.0，並列化率は 97.3%とな

った．また，13 流路，27 流路ともに，1 プロセッサが複数流路の計算を行った場合には，加速率の著しい

悪化が見られた． 
 表 4 は 27 流路に対して並列計算を行った場合の，各サブルーチンのロードバランスと加速率の比較で

ある．オレンジ色に着色されたサブルーチンは，MPI によるデータ通信を含むサブルーチンである．

Explicit，Implicit2，Result，Viscous といった，計算負荷の高いサブルーチンについては，プロセッサ数に

応じた高い加速率が得られたものの，データ通信に関するサブルーチンは，ほとんど加速率の向上が得

られていないことがわかる．これは，移動境界における BCAST 通信に多くの時間を要したためである． 
 図 5 は 27 流路について並列計算した場合における，通信時間が計算時間に占める割合の比較である．

全プロセッサが 2 ブロック以上の計算を行う 8 並列の場合と，各プロセッサが 1 ブロックずつ計算を行う 27
並列においては，データ通信が全計算時間に占める割合は 10%に満たないことがわかる．一方，プロセ

ッサ間のロード・インバランスが顕著に表れる 16 並列においては，データ通信に要した時間が IDLE 時間

(データ通信待ち時間)も含めて全体の 6 割以上にも及び，データ通信が処理速度のボトルネックとなって

いることがわかる．以上より，BCAST 通信を頻繁に行う本並列化手法においては，プロセッサ間のロード

バランスが可能な限り均一になるように，計算領域を分配することが，極めて重要であるといえる． 
 

a. 単流路 13 ブロック b. 複数流路 27 ブロック 
図 4. 計算格子 

 
表 3. 並列数による加速率の比較 

 逐次計算(1 並列) 4 並列 7 並列 13 並列 
13 流路 1.0 3.2 6.3 11.9 
 逐次計算(1 並列) 8 並列 16 並列 27 並列 
27 流路 1.0 5.8 6.6 16.0 
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表 4. ランク 0 が要した各サブルーチンの計算時間(CPU-time [sec])と加速率の比較 
 並列数 (27 流路) 

 
subroutine 

1 8 16 27 
[sec] 加速率 [sec] 加速率 [sec] 加速率 [sec] 加速率

MAIN_LOOP 184.37 (1.0) 31.92 (5.8) 27.76 (6.6) 11.54  (16.0)
explicit 94.29 (1.0) 15.30 (6.2) 6.76 (13.9) 6.67  (14.1)
implicit2 49.62 (1.0) 5.27 (9.4) 1.56 (31.7) 1.54  (32.2)
result 13.56 (1.0) 1.52 (8.9) 0.51 (26.4) 0.51  (26.7)
viscous 9.27 (1.0) 1.06 (8.7) 0.35 (26.6) 0.35  (26.6)
tbmdl2 8.32 (1.0) 0.93 (9.0) 0.31 (26.9) 0.31  (26.8)
mpisub_read_grid 8.04 (1.0) 5.89 (1.4) 7.35 (1.1) 5.84  (1.4)
mpisub_comm_bundperi 0.00 (0.0) 0.88 (0.0) 16.21 (0.0) 0.03  (0.0)
bundslid 7.99 (1.0) 0.64 (12.5) 0.21 (37.7) 0.21  (38.0)
main 0.59 (1.0) 0.55 (1.1) 0.52 (1.1) 0.54  (1.1)
mpisub_output_restart 0.33 (1.0) 0.34 (1.0) 0.31 (1.1) 0.29  (1.1)
bundwall 0.19 (1.0) 0.02 (8.1) 0.01 (20.7) 0.01  (20.7)
bundperi 0.12 (1.0) 0.03 (4.6) 0.01 (9.7) 0.01  (10.5)
init 0.06 (1.0) 0.01 (7.4) 0.00 (14.8) 0.00  (14.8)
metric 0.04 (1.0) 0.01 (8.0) 0.00 (20.0) 0.00  (20.0)
initmp 0.04 (1.0) 0.03 (1.2) 0.01 (2.6) 0.01  (2.6)
boundlhs 0.04 (1.0) 0.00 (8.8) 0.00 (17.5) 0.00  (17.5)
boundrhs 0.04 (1.0) 0.00 (8.8) 0.00 (17.5) 0.00  (17.5)
mpisub_read_figure 0.03 (1.0) 0.03 (1.0) 0.02 (1.6) 0.02  (1.7)
bundstrm 0.02 (1.0) 0.01 (1.4) 0.01 (2.9) 0.01  (2.9)
mpisub_final 0.02 (1.0) 0.14 (0.1) 0.24 (0.1) 0.39  (0.1)
mpisub_init 0.02 (1.0) 0.10 (0.2) 0.15 (0.1) 1.11  (0.0)
mpisub_comm_bundslid_theta 0.01 (1.0) 5.08 (0.0) 0.64 (0.0) 0.57  (0.0)
outigs 0.01 (1.0) 0.00 (6.5) 0.00 (13.0) 0.00  (13.0)
mpisub_read_init 0.01 (1.0) 0.01 (0.9) 0.01 (0.9) 0.01  (0.9)
mpisub.allocate_distributed_arrays 0.01 (1.0) 0.01 (1.4) 0.01 (0.8) 0.01  (1.1)
mpisub_comm_bundslid 0.01 (1.0) 0.01 (0.8) 0.01 (1.1) 0.01  (0.8)
bundmain 0.01 (1.0) 0.01 (1.0) 0.01 (1.0) 0.01  (1.0)

※オレンジ：データ通信を含むサブルーチン，ピンク：ファイル入出力を含むサブルーチン 
 

 
図 5. 各並列数において通信時間が計算時間に占める割合(27 流路) 
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 MPI を用いて数値タービンの並列化を行い，加速率と並列化率を評価した．移動境界問題の並列化に

関しては，移動境界面に属する１つの RANK から，その他の RANK に対する BCAST を用いて実装した．

13 流路-13 並列の場合における加速率は 11.9，並列化率は 99.2%，27 流路-27 並列の場合においては，

加速率は 16.0，並列化率は 97.3%を達成した． 
 

 本研究における数値タービンの並列化は，NEC および東北大学サイバーサイエンスセンターの全面的

な技術協力の元，行いました．ご協力頂きました団体ならびに皆様に対し，厚く御礼申し上げます． 
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program stest1
  implicit none
  real x,y
  x = 5.0
  y = 100.0
  call subr(x,y,10)
  print *,x,y
end program stest1

subroutine subr(x,y,n) 
  implicit none 
  real x,y 
  integer n 
  x = n 
  y = y*x 
end subroutine subr 

プログラム領域 
プログラム領域 

メインプログラム サブルーチン 
実
行
の
流
れ
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program stest1
  implicit none
  real x,y
  x = 5.0
  y = 100.0
  call subr
  print *,x,y
end program stest1

subroutine subr
  implicit none
  real x,y
  x = 10.0
  y = 25.0
end subroutine subr

プログラム領域

データ領域
x    5.0

y  100.0

プログラム領域

データ領域
x   10.0

y   25.0

メインプログラム サブルーチン

参
照

参
照

参
照
で
き
な
い
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program stest2
  implicit none
  real x,y
  x = 5.0
  y = 100.0
  call subr(x,y)
  print *,x,y
end program stest2

subroutine subr(a,b)
  implicit none
  real a,b
  print *,a,b
  b = a+25.0
end subroutine subr

プログラム領域

データ領域
x    5.0

y  100.0

プログラム領域

データ領域
a    5.0

b  100.0

メインプログラム サブルーチン

数値を直接代入

送
り
返
せ
な
い

こ
ち
ら
へ
代
入 	
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program stest3
  implicit none
  real x,y
  x = 5.0
  call subr(x,y)
  print *,x,y
end program stest3

subroutine subr(a,b)
  implicit none
  real a,b
  print *,a,b
  b = a+25.0
end subroutine subr

プログラム領域

データ領域
x    5.0

y   30.0

プログラム領域

データ領域
a  xのアドレス

b  yのアドレス

メインプログラム サブルーチン

変数 x,y のアドレスを送る

間接アドレスで送る

参
照
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program stest5
  use global
  implicit none
  xaxis = 5.0
  yaxis = 100.0
  call subr
  print *,xaxis,yaxis
end program stest5

subroutine subr
  use global
  implicit none
  print *,xaxis,yaxis
  yaxis = 25.0
end subroutine subr

プログラム領域

データ領域
xaxis     5.0

yaxis    25.0

プログラム領域

メインプログラム サブルーチン

module global

参
照

参
照
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共同研究支援係 

共同利用支援係 

スーパーコンピューティング研究部 

 

 

 大規模科学計算システムのホームページを初めて利用する人にも、分かりやすいホームページ

にするために、平成 24 年 6 月からコンテンツ・デザインを、全面的に見直しました。是非、ご覧

いただき今後の利用にご活用ください。 

なお、ホームページアドレスは  http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/ です。 

 

 

１．コンテンツの構成 
 従来のページは、コンテンツタイトルが羅列されている、ページ階層が深すぎる等の理由で目

的の情報を探しにくいというご意見がありました。そこで今回は、センターを利用する際に必要

な情報をすぐ直観的に探し出せるように、コンテンツ構成を全面的に見直しました。トップペー

ジは、閲覧頻度の高いコンテンツタイトルをグループ分けしたレイアウトとし（図１）、サブペー

ジで詳細な情報を提供する構成にしました。また、各ページにおいてアイコンを活用し、分かり

やすく親しみやすいページになるよう心がけました。 

 

「トップページのコンテンツタイトル」 

○ スーパーコンピュータ（SX-9） 

○ 並列コンピュータ（Express5800） 

○ アプリケーションサービス 

○ 共同研究 

○ 利用案内・申請方法 

（学術(一般)利用、民間企業利用、 

各種申請用紙） 

○ 講習会案内 

○ 利用相談 

○ 成果報告 

○ センター施設利用 

 

 

２．主な変更点 
・コンテンツタイトルを文字だけでなく、直感的に分かるようにアイコン化し、さらにスマート

フォン等でもタッチしやすいサイズに調整しました。 

 

・スーパーコンピュータ、並列コンピュータの利用ガイドを、HTML 形式でも閲覧できるようにし

ました。従来の PDF ファイルの利用ガイドも、引き続きご利用出来ます。 

 

・学術(一般)利用と民間企業利用で、利用制度が異なりますので、別ページとしました。 

 

・講習会で使用した資料と、サンプルプログラムをダウンロード出来るようにしました。 

 

・利用者の方から頂いたご質問を FAQ 形式で掲載しました。 

図１トップページのコンテンツアイコン  
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[報  告] 
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小松 一彦 

スーパーコンピューティング研究部 
 
 
東北大学では，2012年7月30日から31日にかけて，入学を希望・考慮されている皆さんや市民

の方々に，日頃の教育・研究活動や大学施設を広く一般に公開し，東北大学への興味・関心を深

めてもらえるよう，オープンキャンパスを開催いたしました．当センターでは，全国の研究者の

大規模科学技術計算を支えるスーパーコンピュータや並列コンピュータ，東北のネットワークを

支えるネットワーク機器，大規模計算機の歴史を辿ることができるコンピュータ博物館を公開し

ました．また，ネットワーク研究部，スーパーコンピューティング研究部，先端情報技術研究部

の研究活動や最新の研究成果の紹介を行いました． 

近年のスーパーコンピュータへの関心の高まりもあり，若い学生達だけでなく一般の方も訪れ，

今年度は1000人以上の方々にご来場いただきました．見学者の方達には，スーパーコンピュータ

の用途や重要性の説明を行い，スーパーコンピュータがどのように科学技術の発展を支えている

か，そして，それらの科学技術がどのように私達の生活に活かされているかを知っていただきま

した．また，普段なかなか見ることが難しいスーパーコンピュータや並列コンピュータをガラス

越しではなく直接見学することで，そのサイズの大きさ，空気を流すためのファンの音の大きさ，

コンピュータを冷却するための冷風などを肌身で感じていただきました．スーパーコンピュータ

を少しでも身近に感じていただく良い機会になったと思います．また，博物館の展示では，歴史

的な価値のある歴代のスーパーコンピュータや昔のコンピュータの部品など，コンピュータの進

化について興味深く見学していただきました．研究開発部の展示では，研究室の研究活動に関す

る話だけでなく，大学生活や大学での講義，入試対策などについても話をして，大学院生や学生

と交流しておりました．来年度のオープンキャンパスも一般に公開する予定ですので，みなさま

のお越しをお待ちしております． 
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[展示室便り⑥] 
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 今回は、日本電気（株）製のスーパーコンピュータ SX シリーズです。センターで使用し

たスーパーコンピュータ（以下スパコン）は、このシリーズの SX-1、SX-2、SX-3R、SX-4、

SX-7(1986 年〜2007 年)です。これらの

計算機はベクトルマシンといわれ当時

のメインフレームのコンピュータの 40

〜100 倍の演算性能を有しました。表１

「スーパーコンピュータの変遷」は、セ

ンターで導入したスパコンの約 20 年間

の演算処理能力と主記憶容量を表しス

パコンの驚異的な性能向上がお分かりい

ただけると思います。 

 利用形態は、SX-1、SX-2N は前回紹介した ACOS システムのバックエンドプロセッサと

してバッチ処理でサービスを行いました。SX-3R からは オペレーティングシステム(OS)

が UNIX となり、利用者の方は会話処理で直接スパコンを利用することができるようにな

りました。展示品 1 は SX-7、 SX-4 筐体の一部分（ふ線筐体）で CPU とメモリが組み込

まれているところです。ここでは、スパコン筐体内での CPU、メモリ、各種のケーブルが

実装されていた状態を見ることが出来ます。ミニモックアップは 1 台（1 ノード）の全景を

現しています。SX-7 は 7 ノード導入され、1 ノードは 32 個の CPU と 256GB のメモリで

構成されていました。 

 

機種 演算性能 GFLOPS メモリ容量 GB

SX-1   1986-1988年 0.6  0.1 

SX-2N  1989-1993年 1.1  0.3 

SX-3R  1994-1997年 25.6  4.0 

SX-4   1998-2002年 256.0  32.0 

SX-7   2003-2007年 2119.0  1920.0 

  表 1 スーパーコンピュータの変遷 

展示品 1 SX-7 筐体（左）、SX-4 筐体(中)、ミニモックアップ（右 2 枚） 
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 展示品２は各スパコンの 1CPU です。SX-2N、SX-3R、SX-4、SX-7 と大きさを比較し易

いよう並べてみました。SX-3R まではバイポーラテクノロジ、SX-4 からは CMOS テクノ

ロジが採用されました。１CPU の演算性能は、1.14GFLOS、6.4GFLOPS、２GFLOPS、

8.83GFLOPS です。 

 展示品３は SX-4、SX-7 のメモリカード（ユ

ニット）です。各ボードの記憶容量は、256MB

と２GB です。年代と共に集積度が上がってきま

す。 

 展示品 4は「高速化推進研究活動報告」です。

報告書では、プログラムの高速化技法や利用者プ

ログラムの高速化事例が紹介されています。

2001 年から発行され、現在は第 5 号までありま

す。この報告書作成の経緯は、初号作成時、当時

の根元義章センター長が「高速化推進研究活動報

告の刊行にあたって」の中で以下のように書かれ

ています。 

 
 本センターが1998年1月に導入したスーパーコンピュータSX-4/128H4はベクトル型スー

パーコンピュータとしては、当時世界最大の演算処理能力を有しており、メモリ共有機構

やベクトル処理機構、コンパイラの自動並列化や自動ベクトル化等で世界的にも優れた特

徴を有していた。しかし、大学の利用者は、より規模の大きい3次元シミュレーションを行

うことを切望しており、計算方法プログラミングを工夫する必要があった。そこで導入決

定直後の1997年9月より利用者、本センター、日本電気（株）の3者により高速化推進のた

めの研究会を立ち上げ、約3年にわたって共同研究を進めてきた。本報告はその成果をまと

めたものである。 

 

展示品２ 左から順に SX-2N、SX-3R、SX-4、SX-7 の１CPU 

展示品 3 SX-4、SX-7 のメモリカード

展示品 4 高速化推進活動報告 
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[Web 版大規模科学計算システムニュース]より 

 大規模科学計算システムニュースに掲載された記事の一部を転載しています。 http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/tayori/ 

 

������������ム ������ ��ー�ス�������������� 

 

 GRRM は、2002 年に東北大学（教授：大野公一、修士１年：前田理、当時）で制作が開始され、

その後開発が進められて、2011 年には GRRM11（開発者： 前田理、長田有人、諸熊奎冶、大野公

一）として広く利用されるようになりました。GRRM には、以下のような特長があります。 

 

・g09 や g03 プログラムなどを用いた非経験的量子化学計算に基づいて、各化学式で表される構

造や反応経路を自動的に探索します。 

・平衡構造から出発して、その周囲に存在する反応経路を、ポテンシャルの非調和下方歪みを検

出して、系統的に調べ上げる超球面探索アルゴリズムが搭載されており、従来不可能であった５

原子以上の反応経路自動探索を行うことができます。 

 

2012 年 8 月 7 日（火）よりサービスを開始しますのでご利用下さい。 

 

サービス開始日  ：   2012 年 8 月 7 日 （火） 

ホスト名        ：   gen (並列コンピュータ) 

バージョン    ：   11.01 

 

利用方法についての詳細は開発元 Web ページ、および当センターの GRRM11 紹介 Web ページをご

参照下さい。 

 

【開発者 Web ページ】 

http://grrm.chem.tohoku.ac.jp/SRPS/GRRM.HTM 

 

【当センターGRRM11 紹介 Web ページ】 

http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/grrm11.html 

 

                                            （共同利用支援係） 
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■2012 年 8 月 26 日にスーパーコンピュータ用のコンパイラ、ライブラリを下記のバージョンへ

アップデートします。 

 

FORTRAN90/SX    Rev.451 

C++/SX          Rev.093 

MPI ライブラリ   library 8.0.16 

■コンパイル方法は下記となります。 

なお、コンパイルコマンドに変更はありません。 

Fortran コマンド名：sxf90 

C/C++コマンド名：sxcc 

オプションの説明は、man コマンドでも参照できます。 

 

MPI を利用する場合 

Fortran コマンド名:sxmpif90 

C/C++コマンド名:sxmpicc 

オプションの説明は、man コマンドでも参照できます。 

 

■FORTRAN90/SX 

詳細についてはリリースメモをご覧ください。 

Rev451 リリースメモ 

 

■C++/SX について 

C++/SX の新機能等については下記資料をご覧ください。 

Rev093 リリースメモ 

Rev.093: 新機能のご紹介 

互換性留意事項説明 

C/C++言語プリプロセッサ利用の手引 

 

■MPI/SX について 

MPI-2.2 使用をサポートしました。 

主な新規機能および機能強化は下記のとおりです。 

 

・集団通信新規手続き 

    MPI_REDUCE_SCATTER_BLOCK （全プロセス同一サイズの REDUCE_SCATTER） 

    MPI_REDUCE_LOCAL         （自プロセス内リダクション演算実行） 

    MPI_OP_COMMUTATIVE       （リダクション操作の可換性問合せ） 
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・集団通信機能強化 

    下記手続きで MPI_IN_PLACE 引数をサポート。 

    MPI_ALLTOALL 

    MPI_ALLTOALLV 

    MPI_ALLTOALLW 

    MPI_EXSCAN 

 

・プロセストポロジー新規手続き 

    Distributed Graph トポロジー生成および問合せ手続きの追加。 

    MPI_DIST_GRAPH_CREATE 

    MPI_DIST_GRAPH_CREATE_ADJACENT 

    MPI_DIST_GRAPH_NEIGHBORS 

    MPI_DIST_GRAPH_NEIGHBORS_COUNT 

 

・新規データ型 

    C99 規格の新規データ型および MPI_Aint、MPI_Offset 型に対応した MPI データ型の追加。 

 

・MPI トレース機能強化 

 

詳細につきましては下記のリリースメモをご覧ください。 

MPI リリースメモ 

 

                            （共同利用支援係、共同研究支援係） 
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  Marc/Mentat のバージョンを MSC.Marc2012/Mentat2012 として運用を始めましたのでお知ら

せ致します。Mentat2012 では新 GUI を採用しています。従来の Classic GUI は mentat.classic

というコマンドでご利用できます。また旧バージョンは暫定的に run_marc.2010、mentat.2010 

というコマンドでご利用できます。 

 

2012 年 8 月 27 日（月）よりサービスを開始しておりますのでご利用ください。 

 

サービス開始日  ：   2012 年 8 月 27 日 （月） 

ホスト名        ：   gen.isc.tohoku.ac.jp (並列コンピュータ) 

 

—  57  —［Web 版大規模科学計算システムニュース］より



▼ MSC.Marc2012/Mentat2012 

バージョン ： 2012 

起動コマンド： run_marc, mentat, mentat.classic 

 

新機能の概要、機能の詳細、実行方法についてはマニュアル[1-3]、センターHP、および開発元

HP をご覧ください。 

マニュアル  ： PDF 形式マニュアルを gen 上で提供しています。 

          並列コンピュータ gen.isc.tohoku.ac.jp にログインし、 

        acroread コマンドでご覧ください。各マニュアルは、 

        gen.isc.tohoku.ac.jp の以下のディレクトリにあります。 

 

gen: /usr/ap/MSC2012/mentat2012/doc/ 

 [1] marc_2012_doc_release.pdf   : Release Guide(2012 英語) 

 [2] marc_2012_doc_user.pdf   : User's Guide(2012 英語) 

 [3] marc_2012_doc_release_jpn.pdf   : リリースガイド(2012 日本語) 

英文マニュアル 

 [4] vola.pdf         :  Volume A：Theory and User Information 

 [5] volb.pdf         :  Volume B：Element Library 

 [6] volc.pdf         :  Volume C：Program Input 

 [7] vold.pdf         :  Volume D：User Subroutines and Special Routines 

 [8] vole.pdf         :  Volume E：Demonstration Problems 

 

和文マニュアル(2003 版) 

gen: /usr/ap/MSC2012/mentat2012/doc/japanese/ 

 [1] vola.pdf      : A 編 理論およびユーザー情報 

 [2] volb.pdf      : B 編 要素ライブラリ 

 [3] volc.pdf      : C 編 プログラム入力 

 [4] vold.pdf      : D 編 ユーザーサブルーチンおよび特別ルーチン 

 [5] vole.pdf      : E 編 例題集 

 [6] marc_ug.pdf      : ユーザーガイド 

 [7] mt_help_ref.pdf  : Mentat 2003 ヘルプリファレンス 

 [8] xsec_adden.pdf   : ドキュメント補足資料 

 

センターHP 

 http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/application/marc_mentat.html 

 

開発元 HP 

 http://www.mscsoftware.co.jp/products/marc/index.php 

                                                                  (共同利用支援係) 
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東北大学オープンキャンパスで展示した研究紹介ポスターをホームページでも閲覧できるよう

に掲載致しました。計算機を利用したユーザの研究紹介を大規模科学計算システムトップページ

の「成果報告」項目、または下記のリンクよりご覧ください。 

 

「成果報告」→「スーパーコンピュータを用いた成果」 

http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/report/super.html 

 

                                                               (共同研究支援係) 
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 次回の利用負担金請求（平成 24 年 7 月 1 日から 9月 30 日までの利用分）は 10 月初旬に行

います。負担金の支払費目の指定に関して、これまで shiharai コマンドで指定頂いておりま

したが、今年度より廃止いたしました。学内の方については事前に費目の指定は必要ありま

せん（請求金額確定後、センター会計係より各部局の会計担当を通して照会いたします）。 

学外の方については、特に支払費目名の入った利用負担金請求書を希望する場合や請求書

の適要欄等について不明な点がある場合は会計係（022-795-3405）へご連絡くださるようお

願いいたします。また、その他負担金に関することで不明な点がある場合は、共同利用支援

係（022-795-6251）へご連絡くださるようお願いします。 

 

     （共同利用支援係，会計係） 
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 サイバーサイエンスセンターでは利用者の方のスーパーコンピュータやアプリケーションの利

用をサポートするため、センターの講習会で使用したテキスト・演習資料・サンプルデータを公

開しております。 
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 講習会資料のダウンロードページへは、大規模科学計算システムのトップページの「講習会案

内」のリンク、または下記のリンクよりご覧下さい。 

 

http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/guide/archives.html     

 

                                          （共同利用支援係，共同研究支援係） 
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 サイバーサイエンスセンターでは利用者の方のご質問を元にFAQページを作成いたしました。シ

ステムの利用に関してご不明な点がありましたらこちらのページをご一読下さい。 

 

 FAQページへは、大規模科学計算システムのトップページ右上のリンク、または下記のリンクよ

りご覧下さい。 

 

http://www.ss.isc.tohoku.ac.jp/faq/ 

 

                     （スーパーコンピューティング研究部，共同利用支援係，共同研究支援係） 
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 分散コンピュータ博物館に所蔵されている展示品や資料を、ウェブページから閲覧できるWeb 

Galley のページを新設いたしました。 

 

 分散コンピュータ博物館のホームページへは、サイバーサイエンスセンタートップページのリ

ンク、または下記のリンクよりご覧下さい。 

 

http://www.isc.tohoku.ac.jp/museum/ 

 

                                               （共同利用支援係） 
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 次のような内容の投稿のうち、当センターで適当と判定したものを掲載します。その際に原稿の修

正をお願いすることもありますのであらかじめご了承ください。 

・一般利用者の方々が関心をもたれる事項に関する論説 

・センターの計算機を利用して行った研究論文の概要 

・プログラミングの実例と解説  

・センターに対する意見、要望 

・利用者相互の情報交換 

 

������������������ 

(1)原稿は横書きです。 

(2)術語以外は、「常用漢字」を用い、かなは「現代かなづかい」を用いるものとします。 

(3)学術あるいは技術に関する原稿の場合、200字～400字程度のアブストラクトをつけてください。 

(4)参考文献は通し番号を付し末尾に一括記載し、本文中の該当箇所に引用番号を記入ください。 

 ・雑誌：著者,タイトル,雑誌名,巻,号,ページ,発行年 

 ・書籍：著者,書名,ページ,発行所,発行年 
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原稿のファイル形式はWordを標準としますが、PDFでの提出も可能です。サイズ*は以下を参照し 

てください。ファイルは電子メールで提出してください。 

－Wordの場合－  

 ・用紙サイズ：A4 

 ・余白：上＝30mm 下＝25mm 左右＝25mm 綴じ代＝0 

 ・標準の文字数（45文字47行）  

＜文字サイズ等の目安＞ 

 ・表題＝ゴシック体14pt中央 ・副題＝明朝体12pt中央 

 ・氏名＝明朝体10.5pt中央 

 ・所属＝明朝体10.5pt中央 

 ・本文＝明朝体10.5pt 

 ・章・見出し番号＝ゴシック体11pt～12pt 

  *余白サイズ、文字数、文字サイズは目安とお考えください。 
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(1)執筆者には、希望があれば別刷50部を進呈します。50部を超える分については、著者の実費 

負担とします。別刷の希望部数等は投稿の際に申し出てください。 

 (2)投稿予定の原稿が15ページを超す場合は以下まで前もってご連絡ください。 

(3)初回の校正は、執筆者が行って、誤植の防止をはかるものとします。 

(4)原稿の提出先は次のとおりです。 

東北大学サイバーサイエンスセンター内 情報部情報基盤課共同利用支援係 

e-mail uketuke@isc.tohoku.ac.jp 

TEL 022-795-3406  
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今回の SENAC では，センターが利用者の先生方と取り組んでいる共同研究の中から３件の成果

報告をしていただきました．共同研究では，「ここの部分が計算のボトルネックになっているので

こうするとプログラムがこれくらい速くなりそうだ」といったプログラムを構成する部分的な計

算コードを中心に検討を進めることが多いわけですが，SENAC の記事としてその計算全体のもつ

意味を拝見させていただくと，改めてスーパーコンピュータシミュレーション技術がもたらす成

果の学術的・社会的影響の大きさを感じることができ，センタースタッフとしてほんの少しでも

貢献できたことを大変うれしく思います． 

9 月 28 日に理研の「京」の共用が開始され，併せて，「京」とサイバーサイエンスセンターを含

む９大学の情報基盤センターのスーパーコンピュータ群を統一的な利用者 ID で利用できる HPCI

システムが稼働し始めました．これにより，全国の幅広い分野の研究者や技術者が，我が国の多

様なスーパーコンピュータ計算資源を効率よく利用できる環境と支援体制がより強化されました．

HPCIシステムによりスーパーコンピュータシミュレーション技術に基づく計算科学がより一層進

展し，世界をリードする成果が数多く生み出されることを期待したいと思います．（H.K） 

 

 

今年の仙台は猛暑が 9月まで続きましたが，10 月に入ると例年と同じ時期に金木犀が香り始め

ました．今号が発行される頃には，青葉山の木々も色づいてくると思います. 

摂南大学の田口先生に，前号に引き続き Fortran プログラミングに関する資料を執筆いただき

ました。センター職員にも参考になるとたいへん好評です．Fortran に関する資料の１つとして，

お近くのみなさまにも紹介いただければ幸いです.（K.S） 
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