


 

 



[巻頭言] 

 

   情報科学の研究推進における超高速コンピューティングの役割 

 

                              情報科学研究科 研究科長 
                                     徳山 豪 
  
情報科学と最先端のコンピュータは切っても切り離せない関係にあり、私が所属する情報科学

研究科は、コンピュータインフラストラクチャの基盤技術においての研究開発の担い手であると

同時に、ヘビーな利用者でもあります。組織的な側面では、サイバーサイエンスセンターから協

力講座としての参画をいただいて、ハイパフォーマンスコンピューティングや超高速ネットワー

ク関係の研究の核となっていただいております。一方で利用者としては、機関（部局）単位で利

用負担金を支払う制度を活用して、本研究科から 103 名の研究者が現在サイバーサイエンスセン

ターの利用登録をしており、スーパーコンピュータ及び並列コンピュータでのデータ処理や計算

機実験を実施しています。科学シミュレーションや、アルゴリズムやシステムの計算機実験など

の教育研究はもちろん、毎日数億と発信される Twitter データの解析や、東北メディカルメガバ

ンクのゲノムデータ解析、交通情報解析、更には深層学習に代表される機械学習など、研究科が

取り組んでいる学術の推進や、実社会の重要な問題解決における研究活動には、巨大計算が日常

的に要求され、スーパーコンピュータの力は必要不可欠であります。 
実際、計算機の高速化と情報科学の最先端技術は相互に刺激しあって発展し、世の中のいろい

ろな難問を解決していきます。私自身の専門はアルゴリズム理論ですが、1990 年代には、データ

数 n に対して 10000 log2 n の計算時間の理論保証を持つ新しい探索アルゴリズムを開発しても、

それは理論だけで実用システムでは活用されませんでした。なぜならデータ数が十万程度だと、

10000 log2 n は十万より大きいので、自明な逐次探索より効率性は上がらず、ただでさえ複雑な

理論的アルゴリズムを用いるメリットがなかったからです。しかし、計算機が進歩し、テラサイ

ズ、つまり 10 の 12 乗のデータを扱えるようになると、この方法は自明な探索より 200 万倍以上

速くなり、ペタサイズだと、20 億倍の効率化になります。つまり、計算機の能力が向上すると、

より理論的に高度なアルゴリズムが活躍する、逆にそのような高度なアルゴリズムが計算機の更

なる高速化を支えるという相互作用で、情報社会の大変革を推進しているわけです。 
スーパーコンピュータというと、事業種分けの時の蓮舫氏の『世界一になる必要の理由は何で

すか？二位じゃダメなんでしょうか？』という発言で、世界最高速への挑戦がともかく注目され

ました。オリンピックの百メートル走や自動車の F1 レースと同じで、もちろん技術者にとって

は一位か二位かは大きな違いがあり、当時この発言に奮起した研究者たちが京コンピュータを世

界最高速にして留飲を下げたのでした。  
しかし、ビッグデータや IoT を使って第四次産業革命を推進する時代には、汎用的な高速計算

が必須の要請となっています。このような時代のスーパーコンピュータは、広く世の中一般のユ

ーザが、自由自在に活用してそれぞれの課題を解いていくのに使われないといけません。利用者

の立場からしますと、レーシングサーキットでしか走れず、トップレーサ―しか運転できない車
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のようなスーパーコンピュータは困るわけで、「より使いやすく、実用上重要な問題が効率よく解

ける」ことが、世界最高速を競うコンテストでのベンチマークテストに特化する計算機を構築す

るよりも重要だと思いますし、世の中の期待でもあります。その点で、サイバーサイエンスセン

ターのスーパーコンピュータは汎用性が高く使いやすく、また、サポート体制も整備されていて、

世の中の動向にあったシステム構築をしており、大いに感謝しております。 
 一方で技術革新は日進月歩であり、脳神経回路網の計算機構としての実現や、量子計算、量子

アニーリング、スピントロニクス、分子コンピューティングなど、新たな科学を取り入れた計算

機がどんどん出現し実用化されるのがこれからの 10 年間であると予想しております。それに追

従するだけでなく、世界をリードするような画期的な計算システムが東北大学から出現する、そ

れが待望されるところです。 
情報科学研究科を核として 2017 年度に開始したデータサイエンス国際共同大学院では、この

ような技術革新を目指して情報科学を開拓し、ビッグデータを利活用して社会を推進する人材の

育成を目標にしております。一方でその教育において、世界最高水準の高速計算の利用が大きな

基盤インフラストラクチャとなっており、今後とも Win-Win の協力関係を強化しつつ、サイバ

ーサイエンスセンターにおける超高速コンピューティングの維持及び躍進に大きく期待しており

ます。 
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近年，X 線自由電子レーザー（XFEL）が生み出す高強度のフェムト秒 X 線パルスが利用できる

ようになり，物質科学に新たなイノベーションをもたらす光として期待されている。たとえば，

時間分解 X 線回折や化学反応の実時間追跡など様々な実験が行われるようになってきた。高強度

の X 線に試料が曝されると，内殻イオン化に続いて起こるオージェ効果によって数フェムト秒の

オーダーで多価イオンが生成し，クーロン爆発によって試料が損傷を受ける。一瞬にして電子を

剥ぎ取られ多価イオン化した分子のクーロン爆発実験で測定される解離イオンの運動エネルギー

分布や解離イオン間の角度相関は，分子の瞬間的な幾何構造の情報を有しており，分子イメージ

ングへの応用などの研究も始まっている。クーロン爆発過程の理解やそれを利用した分子イメー

ジング法の確立，さらには放射線損傷の機構解明を目指して，我々は内殻イオン化からオージェ

崩壊による正電荷の発生と生成した電子励起状態からの電子緩和をモデル化し，原子核の動きを

半経験的電子状態計算法である密度汎関数強束縛法で評価する高速の動力学シミュレーション法

を開発した。本稿では，この動力学モデルを解説し，5-ヨードウラシルの実験結果との比較を紹介

する。 
 

1. はじめに 

X 線の位相を揃えてレーザー発振する X 線自由電子レーザー（X-ray Free Electron Laser）[1]の
実用化により，X 線波長領域の強力なコヒーレント光源が実現している。電子ビームを相対論的

な速度まで加速し，アンジュレータを通過させることにより，フェムト秒のパルス幅と高いピー

ク輝度をもつ可干渉性を有する X 線を発生させることができる。米国 SLAC 国立加速器研究所の

Linac Coherent Light Source (LCLS) [2]，日本の SPring-8 Angstrom Compact Free Electron Laser 
(SACLA) [3]，ヨーロッパの複数施設[4]の光源が稼働中であり，そのほかの国でも建設が進められ

ている。放射光より数桁高い輝度の XFEL パルス[1]を使うと，非結晶試料からでも X 線回折像が

得られ，単一分子レベルでの構造が決定できると期待されている。時間分解の X 線回折も進んで

おり[5]，高エネルギーのポンプ‐XFEL プローブ分光のスキームを使って[6-9]，化学反応等フェ

ムト秒オーダーの動力学を原子スケールの分解能で実時間測定する道が拓けつつある[10]。 
しかしながら，高強度の X 線に試料が曝されると，内殻イオン化に続いて起こる一連のオージ

ェ崩壊によって数フェムト秒のオーダーで多価イオンが生成し，クーロン爆発によって試料が損

傷を受ける。たとえば，ヨウ素などの重原子は XFEL に敏感に反応し，X 線光子を吸って内殻軌

道に 1 つの正孔ができると，原子内で連続的なオージェ崩壊（オージェカスケード）が引き起こ

される。その後，重原子に局在した正電荷が速やかに分子全体に行き渡り[11, 12]，分子オージェ

崩壊によって多重イオン化が進行する。その結果，ヨードメタン CH3I などでは，+10 価に至る多

価イオンが容易に生成し[11]，分子中の原子が正電荷を帯びてばらばらに飛散し（クーロン爆発），

解離イオンが生成する。数個の X 線光子を吸収すると，このようなイオン化過程が繰り返され，

数十価のカチオンまでも生成する[12]。したがって，構造だけでなく，X 線回折に重要な寄与をす

［共同研究成果］
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る内殻の電子状態も大きく変化しうる。XFEL を使った時間分解 X 線回折が直面するこのような

問題を克服する 1 つの方法として，10 fs 程度の超短 XFEL パルスを利用することが提案された。

2000 年，Neutze らはモデル計算により，フェムト秒オーダーの超短パルスを使うことで放射線損

傷が測定に及ぼす影響を回避し得ることを予見し，X 線超短パルスを使った測定の端緒となった

[13]。現在では，構造や電子状態の大きな変化が起こる前に X 線の回折信号を取得する diffract-
before-destroy scheme が提案，応用されている[14]。個別の測定結果の解釈においても試料の放射

線損傷過程の理論的解明は極めて重要である。 

図 1 XFEL によるヨードメタン CH3I のクーロン爆発過程。X 線領域の光子を吸収したヨウ素原

子の内殻イオン化後，原子内での連続的な原子オージェ過程が起こる（オージェカスケード）。発

生した正電荷が分子全体に広がる間に，さらに分子オージェ過程で電子が放出される。この間，

原子核は電子緩和やクーロン反発により大きな運動エネルギーを獲得し，クーロン爆発に至る。

X 線強度が高くなるにつれて複数の光子を吸収しながらオージェカスケードを繰り返し，+20 価

を越えるような超多価の親イオンもできる。一般に，親イオンの価数が高くなるにつれて，大き

な運動エネルギーをもった解離イオンが生成する。 
 
一方，XFEL によるクーロン爆発自体の研究も，解離イオンの運動量を利用した分子イメージン

グ法の確立や放射線損傷の機構解明に寄与するものとして注目されている。同一分子から放出さ

れたイオンを捉えるコインシデンス計測によって，分子の幾

何構造を反映すると考えられる放出イオン間の角度などが

測定できる。以上のような状況から，X 線光子の吸収に始ま

る内殻イオン化からオージェカスケードによる多重イオン

化の全過程における電子や原子核の動きを理論的に予想す

ることが求められている。しかしながら，そのためには無数

の電子配置の関与やそれに伴う原子核の様々な動きを考慮

する必要があり，その第一原理的な追跡は容易ではない（第

4 節参照）。数原子以上からなる分子のクーロン爆発の追跡

と，解離イオンの運動量分布の第一原理的な再現あるいは予

言は，達成しなければならない大きな課題になっている。 
そこで，我々は，内殻イオン化後の多重イオン化過程を時

間と共に正電荷が 1 つ 1 つ上昇していく逐次イオン化モデル

の導入によって記述し，イオン化に際して生成した電子励起

状態からの電子緩和の効果を原子核への余剰運動量注入に

よってモデル化する高速動力学シミュレーション法を開発

してきた[15, 16]。このようなモデルのもとで電荷が上昇して

いく分子の電子状態と原子核の動きを，密度汎関数（Density 
functional theory: DFT）法に基づく半経験的電子状態計算法で

ある密度汎関数強束縛（Density-functional based tight-binding: 
DFTB）法[17, 18]によって評価し，正電荷間の反発だけでな

'

図 2 5-ヨードウラシルの構造。

クーロン爆発に際して放出され

る原子イオンの運動量の方向は，

それらの間の安定構造における

角度を反映する。たとえば，図の

ヨウ素と酸素の放出イオン間の

角度は安定構造の中心からの角

度'を反映する。1 つの分子から

放出される複数のイオンの運動

量はコインシデンス計測によっ

て決定できる。文献[15]より改変

して転載。 
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く化学結合の効果も計算負荷をかけないで適切に組み込めるようにした。これらによって，様々

な正電荷をもたらす多重イオン化とそれらのクーロン爆発に対して実験と比較しうる統計サンプ

リングが可能となり，解離イオンの運動量分布（運動エネルギー分布）や角度分布を実験と比較

することができるようになった[15, 16]。本稿では，開発したシミュレーション法を概説し，放射

線増感剤として使われる 5-ヨードウラシルなどを対象に，解離イオンの運動量分布や角度相関を

求め，その有用性を実験結果[15, 19]と比較しながら検証した[15]。開発した動力学モデルの骨子

と実験結果との比較を以下に報告する。 
 

2. クーロン爆発の動力学モデル 

重原子含有分子が XFEL によってクーロン爆発に至る過程は，次の 3 つから構成される。 
(i) ヨウ素のような X 線に敏感に反応する重原子の X 線内殻イオン化とその後の原子オージェ

カスケードによるイオン化の進行。 
(ii) 重原子に局在した正電荷の分子全体への移動とさら

なるオージェ崩壊による多重イオン化。 
(iii) イオン化の進行に際して生成する電子励起状態から

の電子緩和（振動エネルギーへの転換）。 
過程(i)が引き金となり，(ii)や(iii)の過程を伴いながら，最終

的に原子イオン（あるいは分子イオン）が解離種（フラグメ

ント）として放出される。 
ヨードメタン CH3I を標的とした SACLA の実験[11]では，

光子エネルギー5.5 keV，パルス長約 10 fs，ピークフルエン

スが平均 26 J m−2（ピーク光強度 I ~ 3×1017 Wcm−2）の

XFEL パルスによって，+10 価程度の電荷を持つ親イオンが

最も多く生成した（このような多価の親イオンは最終的に

はクーロン爆発する）。ヨウ素原子が 3 光子を吸収すると

+20 価を越える親イオンまで生成する（最大で+22 程度）

[16]。同様のパルスに対して，ジヨードメタン CH2I2 も+10
価を持つ親イオンが最も多く生成し，やはり+20 価を越え

る親イオンまで生成する[16]。2 つのヨウ素原子が独立に X
線光子を吸収するため，+10 価を越える親イオンの相対量

は CH3I の場合より多くなる。このように，親イオンの正電

荷 Qfin（≤ 22）は広い分布をもち，Qfinが大きいほど，大き

な運動エネルギーを持つ解離イオンが放出される。 
ヨウ素含有分子の正電荷 Q(t)は，時間 t の関数と見なせ

る。ヨウ素原子が X 線光子を吸収して内殻イオン化が起こ

った時刻を t = 0 とすると，オージェカスケードによって

Q(t)が上昇し，最終電荷 Qfinに達すると考える。これまで，

電荷上昇の時間スケールを導入した次式が提案されてき

た[11, 15]。 

 /
fin( ) 1 tQ t Q e                 (1) 

はパルス長とオージェ崩壊の寿命の両者の効果を含んで

いる。オージェカスケードは超高速で起こり，実験的・理

論的にはおおよそ 10 fs のオーダーと見積もられている

図 3 光子エネルギー5.5 keV，パ

ルス長 10 fs，平均ピークフルエン

ス 26 J m−2 の XFEL パルスをヨ

ードメタンCH3Iに照射した際に生

成する親イオンの電荷 Qfinの分布。

図 4 ヨウ素含有分子の XFEL パ

ルスによる内殻イオン化後の電荷

上昇モデル。はオージェカスケー

ドの時間スケールを特徴づけるパ

ラメーターである。逐次垂直イオ

ン化モデルでは，分子の電荷 Q(t)
が整数値になったところでイオン

化したと仮定して，分子の電子数

を 1 つ減らした電子状態に瞬時に

スイッチさせる。 
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[12, 20]。ヨウ素原子に局在して生成した正電荷は分子全体に移動していくが，この時間スケール

 Mはより短いことが示唆されている。たとえば，5-ヨードウラシルでは，点電荷古典クーロンモ

デル（次節参照）を使った実験結果の解析から， Mが 2 fs 程度と見積もられている[15, 19]。 
  我々が開発した動力学モデルは，以上の物理的考察に基づき，以下の 3 点を骨子としている[15, 
16]。 

(i) 逐次垂直イオン化モデル 

まず，生成した Q(t)の電荷が一瞬にして分子全体に広がると仮定する。つまり，(1)式に沿って

Q(t)が増加し，たとえば，Q(t) = 3 のように整数電荷になった時刻 t で分子をその構造を保ったま

ま 2 価から 3 価にイオン化させる。Q(t) = Qfinになるまでこの手続きを繰り返す。 

(ii) 密度汎関数強束縛（DFTB）法による動力学 

 逐次垂直イオン化モデルに従って多重イオン化する分子の構造は，電子の脱離や電荷を帯びた

原子間のクーロン反発で，初期構造から大きく膨張していく。この動力学過程における原子核の

動きには，半経験的電子状態計算法である DFTB 法を使う。この方法は，高速ながらも DFT 法に

近い精度で計算でき，化学結合やクーロン反発の効果を取り入れることができる。 
DFTB 法では，系の電子密度を中性原子で構成される電荷の偏りがない参照系の電子密度 0と

電子密度揺らぎの和で表す。つぎに，の汎関数である DFT 法のエネルギーを 0の近傍での
多項式として展開する。1 次の項は 0 となり，系のエネルギーは参照系の Kohn-Sham ハミルトニ

アンと原子間反発から得られる 0 次の主要項，およびに依存する 2 次以上の補正項に分けられ

る。電荷の偏りを無視して 0 次解を評価する手法は Non-self-consistent-charge (Non-SCC) DFTB 法

とよばれている。強束縛近似（化学の用語では LCAO）に基づいて，参照系の Kohn-Sham 軌道を

原子軌道の線形結合で表すと，Kohn-Sham 方程式は原子軌道間の行列要素からなる永年方程式に

帰着される。DFTB 法は，これらの行列要素を事前に DFT 法で見積もられたパラメーターにして，

計算の高速化を図っている。一方，系のエネルギーに対して 2 次の補正項も考慮する手法は Self-
consistent-charge DFTB (SCC-DFTB) 法[17]とよばれている。SCC-DFTB 法では，電荷とエネルギ

ーを自己無撞着的に求める。それでもパラメーターを使用しない DFT 法と比べればはるかに低負

荷であり，異核分子や極性分子の電荷分布を適切に記述できる。したがって，電荷の分布が重要

となるクーロン爆発を扱う本研究では，Slater-Koster パラメーターセット halorg-0-1 [18]と組み合

わせた SCC-DFTB 法を使う。以上の DFTB 法については，SENAC の既報でも解説している[21]。 
クーロン爆発に至る動力学過程においては，内殻空孔状態に加えて，その後のオージェ崩壊に

よって価電子の励起状態も生成する。価電子の励起状態は有効電子温度 Teで特徴づけられるフェ

ルミ-ディラック統計に従って分布すると考えられる。本モデルでは，複数の励起状態を経由する

非断熱的なダイナミクスを追跡するのではなく，フェルミ-ディラック分布で平均化された SCC-
DFTB 法の 1 つのポテンシャル上の動きで評価する。その際，励起状態の分布を適切に与える有

効電子温度 Te をパラメーターとして導入する。一方，多重イオン化が始まる 2p 空孔状態などの

内殻空孔状態は無視している（DFTB 法には内殻空孔状態は含まれていない）。内殻空孔状態の寿

命は 2 ~ 3 fs 程度と短く[20]，かつ数 fs で価電子励起状態への電子緩和が進むので，最終的に生成

する解離イオンの運動エネルギーに与える影響は相対的には小さいと考えられる。 

(iii) 逐次イオン化に際する余剰振動エネルギーの発生  

分子は垂直イオン化に際して様々な電子励起状態に分布することになり，そのポテンシャル形

状の違いを有効電子温度の導入によって平均化することを説明した。いろいろな電子励起状態に

ある分子は，非断熱遷移によって複数のポテンシャル面を乗り移り，電子緩和を経て余剰の振動

エネルギーを獲得する。ここでは，+n の電荷をもつ段階で獲得する余剰エネルギー nE をパラメ

—  6  — SENAC Vol. 51, No. 1（2018. 1）



ーターとして，この過程を次のような現象論的モデルで扱う。まず，Q(t)が整数値に達して垂直イ

オン化した瞬間に，原子核の運動エネルギーにその電荷の状態で最終的に獲得すると思われるエ

ネルギーを追加してしまう。具体的には，各イオン化段階で原子核 j の運動量 jp を新たな運動量

jp に変える。 

                                  j j jp p p                                        (2) 

ここで，Δ jp は運動量ベクトルの変化量である。Δ jp の方向の選び方としてはランダムにとるこ

とも考えられるが，ここでは，結合軸方向に沿って原子同士が及ぼす力を考慮した結合軸反跳モ

デルを採用する。たとえば，CO2分子の C 原子の 1s 軌道に空孔ができると全対称伸縮振動が誘起

され，O の 1s 軌道に空孔ができると逆対称伸縮振動が誘起されることが知られている[22]。これ

に倣って，このモデルでは，原子 A と B それぞれに対して，化学結合 A-B に沿った方向に正規分

布に従った大きさをもつ変化量 AΔ (A-B)p と BΔ (A-B)p を考える。さらに両者の間に，孤立した二

原子分子 AB に対して成立する次の運動量保存則が近似的に成り立つとする[15, 16]。 

                                A BΔ (A-B) + Δ (A-B) = 0p p 
                             (3) 

(3)式をすべての結合に適用して，1 つの原子 j に対する BΔ = Δ ( -B)j jp p j 
を求める。最終的なΔ jp

の絶対値は，原子核の運動エネルギーの総和が nE だけ増えるようにスケールし直す。 
 

3. 5-ヨードウラシルへの適用 

本節では，開発した動力学モデルを放射線増感剤として知られる 5-ヨードウラシルに適用した

結果を紹介する。CH3I の実験と同じ XFEL パルス（光子エネルギー5.5 keV，パルス長 10 fs，ピー

クフルエンス 26 J m−2）を 5-ヨードウラシルに照射した際に得られた原子様の解離イオンの運

動エネルギー分布を図 5 に示す[15, 19]。これらは様々な電荷を持つ親イオンが解離して生成した

ものである。質量から予想されるように，最も重いヨウ素イオンの運動エネルギーが最も小さい。 

図 5 XFEL パルスによってクーロン爆発した 5-ヨードウラシルの解離原子イオン運動量分布。青

線は SCC-DFTB 法に基づいた本モデルの計算結果，赤破線は点電荷古典クーロンモデルによる結

果を示している。実験では，最も重いヨウ素イオンの運動エネルギーは小さいが，最も軽い H+の

運動エネルギーのピーク値は N+や O+と大きな違いはない。N+や O+の運動エネルギーはそれらよ

り軽い C+の運動エネルギーよりピーク値で比べると 2 倍ほど大きく，運動エネルギーが質量だけ

では決まっていないことを示している。また，(e)の運動量分布は，主要な電荷 q が+1 から+4 まで

のヨウ素イオンの和である。文献[15]より改変して転載。 
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一方，最も軽いプロトン H+の運動エネルギーのピークは窒素イオン N+や酸素イオン O+のピーク

と大差なく，また，N+や O+のほうがそれより軽い炭素イオン C+より高い運動エネルギーを有し

ており，解離イオンの運動エネルギーが質量だけで決まっていないことがわかる。 
図 5 の実験の運動エネルギー分布を再現するため，第 2 節で説明した動力学モデルを使ったシ

ミュレーションを行った。初期状態は中性分子の電子基底状態とし，温度 T = 300 K で SCC-DFTB
法に基づいた古典トラジェクトリーを走らせた。トラジェクトリーからランダムに初期の原子核

の位置と速度を選び出し，その時刻を最初に X 線光子を吸収した時刻 t = 0 として，最終電荷 Qfin

でクーロン爆発に至る動力学シミュレーションを始めた。統計平均を取るため，各最終電荷に対

して，1000 本の動力学計算を行った。その際，5-ヨードウラシルに対する Qfin の分布は，ヨウ素

原子を同じように 1 つ有する CH3I の分布 P(Qfin)と同じとした（図 3）。物理的な考察[11, 20]から，

電荷上昇の時間スケール = 10 fs，電子温度 Te = 6 eV，n 番目のイオンの段階で獲得する余剰エネ

ルギーを n に関わらず nE  = 6 eV とした。図 5 の青線が SCC-DFTB 動力学モデルから得られた

結果である。各イオンの広いエネルギー領域で実験値と一致している。 
注目すべきは，シミュレーションの結果も N+や O+の運動エネルギーがそれより軽い C+より高

いことである。ウラシル環の外側に位置する O+は，環内の C+より早く放出される。実験やシミュ

レーションの結果は，クーロン爆発の早い段階で放出されるほど，大きなクーロン反発によって

高い運動エネルギーを得ることを示している（同じ電荷を持ったイオンであれば，早く放出され

たものほど高い運動エネルギーをもつ）。後から放出されるイオンは，先に放出されたイオンの正

電荷分だけ弱くなったクーロン反発の環境にあり，運動エネルギーは小さくなる。これは超多価

分子イオンのクーロン爆発の一般則と考えられる。ただ 1 種類の原子からなる C60 分子のクーロ

ン爆発でも，早く放出される高エネルギーの炭素イオンと後から放出されるものと大きく分ける

と 2 成分あることがわかっている（C60の場合，前者はクーロン反発による解離，後者は統計的解

離と見なすこともできる）[23, 24]。 
N+はウラシル環内に位置するが，その外側はすぐに放出される軽い H+である。したがって，N+

は C+よりも平均的には早く放出され，そのため C+より大きな運動エネルギーをもつことになる。

逆に，C+はその外側の重いヨウ素や酸素のために遅れて放出されることになり，クーロン反発エ

ネルギーが低下した環境の中で放出されるので，N+や O+よりも小さな運動エネルギーをもつとも

いえる。H+は環の外にあり，しかも軽いので，他の相対的に重い原子からなる分子の残りの部分

から 10 fs もかからずに大きく離れていく。一方，そのような短い時間 t = では，(1)式から，Q(t)
は Qfin の 63%の電荷にしか達していない。そのため，H+の運動エネルギーはそれよりずっと重い

N+や O+と同程度になっている。 
図 5 には，原子を点電荷で扱い，その電荷間のクーロン反発だけを取り入れた古典動力学モデ

ルの結果も示している（赤破線）。この点電荷古典クーロンモデルの場合も，(1)式を使って各原子

の電荷を上昇させている。点電荷古典クーロンモデルには化学結合の効果は全く入っていないの

で，点電荷間の反発だけでイオンの放出のタイミングが決まり，イオンの質量が軽くなるにつれ

てより大きな運動エネルギーを持つ傾向が顕著になる。ほぼ同じ質量をもつ C+，N+，O+の運動エ

ネルギーのピークは 20 eV あたりにある。これらのシミュレーションの結果から，クーロン爆発

過程にも分子構造の影響や化学結合の効果が残っており，それらを適切に取り込むことが重要で

あることがわかる。 
図 6 は，各イオンのヨウ素イオンに対する放出角の分布である[15, 19]。2 つの放出イオン間の

角度は次式で定義されている。 

                                    A B

A B

cos
p p
p p





 
                                   (4) 

(4)式の Ap と Bp の一方をヨウ素イオン Iq+の運動量ベクトルにし，もう一方をコインシデンス実
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験で得られた相手の運動量ベクトルとして分布をとっている。SCC-DFTB 法に基づいた動力学シ

ミュレーションの H+，N+，O+の角度のピークは実験結果とほぼ一致している。これらのピーク

は，図 2 に示された安定構造におけるヨウ素原子と各原子との角度'の値に対応しており（安定

構造における角度のおおよその領域を，図 6 では縦帯で示してある），2 つの放出イオン間の角度

分布が分子の幾何構造の直接的な情報をもっていることがわかる。つまり，XFEL を使った超高速

のクーロン爆発を利用すれば，時々刻々変化する反応中の分子の瞬間的な構造の情報が得られる。 

図 6 XFEL パルスによってクーロン爆発した 5-ヨードウラシルの解離原子イオンのヨウ素イオ

ンに対する角度分布。青線は SCC-DFTB 法に基づいた本モデルの計算結果である。(4)式で定義さ

れている角度の分布のピークは，図 2 の安定構造におけるヨウ素原子と他の原子との角度'（縦

帯の領域）と相関している。H+，N+，O+のピークは'と一致しているが，C+の場合は明瞭なピー

クはない。 
 
このように XFEL 誘起のクーロン爆発は時間分解分子イメージングの新たな方法としての可能

性を有している。しかし，構造を反映する放出イオン間の角度分布は 2 体の相関なので，1 体の物

理量である運動エネルギーの場合に比べて，実験結果を高い精度で理論的に再現することは容易

ではない。実際，図 6 の実験と理論の結果では，ピークの幅など微細な構造が異なっている。ま

た，C+は明確なピークを示しておらず，遅い段階で放出されるイオンの角度分布から分子構造の

情報を得ることが容易でないことがわかる。どのようにすれば実験で得られた解離イオンの運動

エネルギー分布や角度分布からその瞬間の分子構造を抽出できるかに答えるには，より第一原理

的な方法からの理解がまず必要になる。 
 

4. XFEL によるオージェ崩壊とクーロン爆発に対する第一原理手法開発の現状 

これまで説明してきたように，Ｘ線が物質に照射されると，主に重元素の内殻準位からのイオ

ン化が起こり，続いてオージェ崩壊を繰り返し，さらにカスケード状に分岐しながら崩壊する。

また，オージェ崩壊と競合する蛍光 X 線を放出してより安定な状態に移る過程も起こる[25, 26]。
これら一連の過程は，多数の電子の放出を伴い，試料は最終的に正電荷間の斥力によって速やか

にクーロン爆発する。特に強力な FEL 光源の下ではＸ線光子の吸収が複数回起こり，オージェ崩

壊が何段階も生じて，数 10 価もの多価イオンを生じる場合もある[12, 20]。このような連続状態を
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含む高エネルギー過程の計算は，基底状態付近の低エネルギー状態の高精度計算に特化してきた

従来の量子化学的手法では極めて困難である。このような過程を半経験的・現象論的に記述する

のが第 2 節で説明した動力学モデルであった。 
これに対して，近年，第一原理的に計算する手法が開発され[12, 27-29]，実験結果と比較し得る

結果を挙げつつある。Son らは，波動関数を数値グリッドで表して[30, 31]，ハートリー-フォック

-スレイター方程式[32]を解くことにより，任意の内殻占有状態に対する数値波動関数を高速に計

算する手法を開発した[27]。モンテカルロ法[33]と結びつけて，上述のカスケード状の動力学を再

現する方法を提唱した。XATOM と名付けられたこのプログラムは，最初，原子に適用され，イオ

ン収率や運動エネルギー分布などの実験結果の解釈に使われた[20, 28]。特筆すべきことは，個々

の過程を on-the-fly で第一原理計算し，全ての崩壊カスケード分岐をバイアス無く統計的に探査し

た結果，個々の電子状態計算は平均場近似の範疇でありながら，いくつかの観測量において定量

的にも満足しうる結果が得られていることである。彼らは次いで，この手法で得られた数値的（原

子）波動関数を基底関数とした分子の計算法（XMOLECULE）を開発し[29]，CH3I 分子などの内

殻イオン化からクーロン爆発に至る一連の放射線損傷過程の計算を実現している[12]。 
このような第一原理計算の結果を実験結果と照合することによって，直接観測が難しい反応の

電子・原子核動力学の情報などを得ることができ，多くの系への適用が期待される。しかしなが

ら，XATOM/XMOLECULE においても，さらに取り込むべき効果が残っている。分子のクーロン

爆発は電子励起状態からの原子核動力学であるため，核運動に伴って電子状態の非断熱遷移[34] 
を経由していくはずであるが，電子状態に関して単参照の XATOM/XMOLECULE にはこの効果は

顕に入らない。また，高強度Ｘ線のもとでは，イオン化の速さがオージェ崩壊の速さを上回る現

象も観測されており，オージェ崩壊より短い時間スケールを扱わなければならないことが示唆さ

れている[35]。これに対して，XATOM/XMOLECULE は静的な平均場計算の時系列上の組み合わ

せであるため，過渡状態を含めた真の実時間ダイナミクスを扱えない[36]。これらは複数の電子状

態が同時に関与する現象であり，対応できる計算手法をうまく開発できたとしても，相当の計算

コストの増大を伴ってしまう。オージェカスケードからクーロン爆発に至る全過程の包括的な理

解には，計算負荷が低く大きな分子にも適用できる半経験的手法から，計算負荷が高くともより

多くの物理過程を正確に記述できる第一原理手法まで，複数の理論手法が必要である。クーロン

爆発の実験データから分子の幾何構造を決定する分子イメージング法の確立も，それらの相補的

な組み合わせによって初めて可能になるはずである。 
 

5. おわりに 

本稿では，XFEL 誘起のクーロン爆発をシミュレーションする動力学モデルについて解説し，そ

の 5-ヨードウラシル分子への適用結果を紹介した。開発した動力学モデルでは，内殻イオン化か

らオージェ崩壊による正電荷の発生と生成した電子励起状態からの電子緩和をモデル化し，原子

核の動きを半経験的電子状態計算法である SCC-DFTB 法で評価した。SCC-DFTB 法では，大きな

計算コストをかけることなく，化学結合の効果と分子中の電荷分布を適切に記述できる。そのた

め，得られた結果は測定された解離イオンの運動エネルギー分布や解離イオン間の角度分布をう

まく再現した。シミュレーションと実験結果の比較から，クーロン爆発の早い段階で分子から放

出される位置にある原子ほど，高い運動エネルギーをもって原子イオンとして放出されることが

わかった。つまり，運動エネルギーがクーロン爆発の時系列を反映している。また，解離イオン

間の角度分布も分子の幾何構造を反映しており，これらの測定量から逆に分子の構造を推定する

方法，つまり，分子イメージング法の実現はもはや夢ではない。理論面からの今後の寄与として

は，大きな分子にも適用できる半経験的手法からより正確な第一原理手法まで様々な理論手法の

開発と相補的な利用をさらに進めることが重要である。 
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本研究では DFTB 法を使って，分子の動きを評価した。その計算の一部は，東北大学サイバー

サイエンスセンターの並列コンピューターにおいて，DFTB+ 1.2.2 プログラムを用いて実行した。

並列化効率などについては，SENAC に報告している[21]。すでに DFTB+は Ver. 1.2 から 1.3 にア

ップデートされており，下記の機能などが新たに追加されている。 
(1) 電子エネルギーを電荷揺らぎに関して 3 次まで展開した DFTB3 が使える[37, 38]。 
(2) 分子間力の分散力補正の方法が増えた。従来の Lennard-Jones と Slater-Kirkwood に加え，   

DFTB3 用に最適化した DFT-D3[39]という補正が選べる。 
(3) 線形応答時間依存 DFTB 法による励起状態計算が可能になった[40]。 
(4) 構造最適化アルゴリズムの種類や力場計算用の数値微分法の種類が増えた。 

2017 年 6 月にリリースされた DFTB+の最新版 Ver. 17.1 は，内容的には 1.3 とほとんど変わりは無

いが，誰でも登録なしで入手できるフリーソフトになっており，ワークステーションなどにも簡

単に移植できるようになっている。 
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[共同研究成果]

ベクトル型スーパーコンピュータを用いた
八木・宇田アンテナアレーの高利得化

今野 佳祐 †, 陳 強 †

東北大学大学院工学研究科 通信工学専攻 †

1 まえがき

電磁波を用いた無線電力伝送に関する研究は 20世紀初頭から行われており，長い歴史がある

[1]-[3]．無線電力伝送は，近傍界を用いたものと遠方界を用いたものに大別される．近傍界を用い

た無線電力伝送は高効率だが伝送距離が短く，遠方界を用いた無線電力伝送は低効率だが伝送距

離が長いという特徴がある．また，近傍界を用いた無線電力伝送では送受電アンテナ間の整合が

重要な一方，遠方界を用いた無線電力伝送ではアンテナの高利得化が重要になる．近傍界を用い

た無線電力伝送は，マサチューセッツ工科大学のグループの研究により，非常に高い効率で電力

伝送可能なことが実証されて以来，盛んに研究されている [4]．その一方で，遠方界を用いた無線

電力伝送は，宇宙太陽光利用システムなどの送受電システムとしての応用が古くから期待されて

いた [5]-[7]．

遠方界を用いた無線電力伝送では，アンテナの高利得化を図るために，アレーアンテナが用い

られる．例えば，宇宙太陽光利用システムでは，太陽電池で発電した電力を地上に送電するため

に，数億素子規模のアレーアンテナが利用されることが想定されており，その給電分布の研究 [8]

や数値解析法の研究 [9], [10]がこれまでに行われてきた．一般に，アンテナの利得はその大きさと

トレードオフの関係にあるので，高利得のアンテナは大型のアンテナになる．その一方で，アン

テナの大きさが無制限に許容されることは実用上まれであり，限られた空間で利得が最大のアン

テナを実現することが求められる．

本報告では，遠方界を用いた無線電力伝送用のアレーアンテナの高速な設計法を提案する．提

案法は，アレーアンテナの大きさを制約条件とし，最大の指向性利得を有するアンテナを実現する

ことができる．アンテナ素子は八木・宇田アンテナとし，アレーアンテナが 0.2 m × 0.2 m ×0.2 

m の立方体に収まるように設計する．設計したアレーアンテナを遠方界無線電力伝送システムの

受信アンテナとして用い，1 素子当たりの受信電力を明らかにすることで，整流回路の設計指針を

得る．

2 設計法

設計する八木･宇田アレーアンテナの構造を図 1 に示す．動作周波数は 2.45 GHz であり，波長

はおよそ 12cm であるから，放射器，導波器，反射器の素子長はいずれも 6cm 前後となる．一般
的に，反射器は半波長以上の長さとなるから，0.2 m × 0.2 m ×0.2 m の立方体にアレーアンテナ

全体を収めるためには，E 面 (図 1 の yz 面) の八木・宇田アンテナ素子数は高々3 素子が限界であ
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図 1: 4× 3素子の八木・宇田アレーアンテナ.

る．その一方で，H面 (図 1の xz面)の八木・宇田アンテナ素子数は素子間距離次第で自由に変え

られるが，素子同士が近接しすぎると開口効率が低下したり，素子間相互結合によってインピー

ダンスの不整合が生じるという問題がある．したがって，限られた寸法内で最大の開口効率が実

現でき，素子間相互結合の影響もなるべく低減できる構造が望ましい．そこで本報告は，立方体

の両側面と内部にそれぞれ 2素子，合計 4素子の八木・宇田アンテナ素子が等間隔で配置された

構造を考える．アンテナの素子間隔は 0.2/3 m(≈ 0.67λ)であり，一般的なアレーアンテナの素子

間隔 (0.5λ ∼ 1λ)の範囲に収まる．また，両側面に配置したアンテナの開口は立方体の内部だけで

なく外部にも存在するので，立方体の内部にアンテナを配置するという制約を満たしつつ，立方

体の側面積から算出される開口を上回る実効開口を持たせることが可能になる．八木・宇田アン

テナ 1素子あたりの導波器は 4本，放射器と反射器はそれぞれ 1本とした．

このような構造を持つ 4× 3素子の八木・宇田アレーアンテナは，全ての八木・宇田アンテナ素子

が同一であるならば，導波器，放射器および反射器の素子長に関するパラメータが l1, l2, l3, l4, l5, l6

の 6つ，それらの素子間距離が d1, d2, d3, d4, d5の 5つある．したがって，4× 3素子の八木・宇

田アレーアンテナの設計は，これら 11変数の最適化問題と捉えることができる．このような多変

数のアンテナ構造の最適化問題は，アンテナ構造の候補が変数に対して指数関数的に増加するの

に加え，アンテナ性能を求めるのに Full-waveの数値解析を何度も繰り返し解く必要があるため，

現実的に解くのが非常に困難である．したがって，このような最適化問題を解くには何らかの高

速化が必要である．本報告では，最適化アルゴリズムは用いずに総当たりの数値計算を行う一方，

電磁界数値解析はベクトル型スーパーコンピュータ SX-ACEで高速化して実行する．

本アンテナは遠方界を用いた無線電力伝送用のアンテナであるため，最適化のための目的関数は指

向性利得とし，その最大化を行うこととする．八木・宇田アンテナ素子の導波器，放射器，反射器の素

子長とそれらの素子間隔は，離散的な値の候補から選ぶこととし，素子長は0.02, 0.03, 0.04, 0.05, 0.06

mの 5通り，素子間隔は 0.01, 0.02, 0.03 mの 3通りとした．一般的な八木・宇田アンテナの素子長

は半波長前後，素子間隔は 1/4波長前後なので，このような素子長と素子間隔の候補の与え方は

妥当である．その一方で，56 ∗ 35 = 3, 796, 875とおよそ 400万通りに上る素子長と素子間隔の組

—  15  —ベクトル型スーパーコンピュータを用いた八木・宇田アンテナアレーの
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Eθ on E-plane (yz-plane), 
f=2.45 GHz, a=0.001 m, 
l1=0.06 m, l4=0.04 m, 
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d1=d2=d3=d4=d5=0.03 m
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図 2: 最適化した 4× 3素子の八木・宇田アレーアンテナの指向性利得.

み合わせに対応したアレーアンテナを高速に数値解析するため，Richmondのモーメント法 [11],

[12]の自己・相互インピーダンス行列の数値計算部分をベクトル化したのに加え，アンテナの電流

分布を求める部分にベクトル演算向きの共役勾配法を用いた [13]-[15]．素子長と素子間隔の値は逐

次的に更新し，指向性利得が最大となるような素子長・素子間隔を最終的に出力する．

3 数値計算結果

最適化した 4× 3素子の八木・宇田アレーアンテナの指向性利得を図 2に示す．数値計算結果の

妥当性を示すため，商用の電磁界シミュレータである FEKOで同じモデルを数値解析して得られ

た指向性利得も示す．指向性利得の最大値は約 17.6 dBi(FEKO)，18.3 dBi(My code)であった．

指向性利得から計算した実効開口効率は約 194%であり，効率が 100%を超えていることから，八

木・宇田アンテナを側面に配置して開口を立方体の外にまで広げた効果が見られる．各素子の動

作インピーダンスは，実部が 29～40，虚部が-14～-18程度の範囲内に収まった．各素子の動作イ

ンピーダンスがこの範囲に収まっていれば，整流回路を適切に設計することでアンテナ-整流回路

間の整合を保つことが可能である．

ベクトル型スーパーコンピュータ SX-ACEを用いて数値計算を実行するのに要した時間は，1
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図 3: 遠方界無線電力伝送システムの一例.

ノード (4 並列) で合計 174,897 秒，ベクトル演算率は 99.3%であった．数値計算 1 回当たりの時間

は 0.04 秒ほどと非常に短いものの，400 万回近い電磁界数値解析を実行したため，設計にはおよ

そ 50 時間を要した．市販のパソコンだとこの数十倍～数百倍の時間がかかってしまうので，多変

数のアンテナの最適化問題において，ベクトル型スーパーコンピュータは強力な高速化ツールに

成り得ることが分かる．

4 受信電力

無線電力伝送システムには，受信側にアンテナと整流回路からなるレクテナを配置する．レク

テナは，アンテナで受信した高周波電力を整流回路で直流電力に変換することができる．整流回

路は非線形素子であるダイオードを含むので，整流回路の整流効率は，周波数だけでなくその入

力電力の関数にもなる．したがって，高い整流効率を実現するためには，レクテナが受信する電

力を予め見積もっておく必要がある．

そこで実際の遠方界無線電力伝送システムを想定し，設計したアレーアンテナの各素子の受信

電力を求める．図 3に，遠方界無線電力伝送システムの一例を示す．この図に示す系は，2017 年 

9月に電子情報通信学会の無線電力伝送研究会が主催した無線電力伝送コンテストで実際に用い

られたものである．送信アンテナは SCHWARZBECK USL9143 であり，受信アンテナは本報告

で設計した 4 × 3 素子の八木・宇田アレーアンテナである．送受信アンテナ間距離は 1m, 送信電

力は 30W である．

フリスの伝達公式から，送受電アンテナ間での不整合を無視すれば，受信電力 Prは以下の式で

表される．

Pr =
(

λ

4πr

)2

GrGtPt (1)
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ここで，λは波長，rは送受信アンテナ間距離，Gr は受信アンテナの絶対利得， Gtは送信アン

テナの絶対利得，Ptは送信電力である．(1)式に Gr = (101.83)/12 = 5.63, Gt = 100.523 = 3.33,

Pt = 30, λ = 0.122, r = 1を代入すると，Pr ≈ 53 mWを得る．この値が 1素子当たりの受信電

力であり，この入力電力を目安として整流回路の設計をすればよいことが分かった．

5 まとめ

本報告では, 遠方界を用いた無線電力伝送システム用の受信アンテナの高速設計法を提案した．

提案手法は，素子間相互結合を厳密に評価しながらアレーアンテナを設計する手法であり，反復

法とベクトル型スーパーコンピュータを併用することによって高速化を実現している．一定の容

積に収まるという条件下で，八木・宇田アンテナ素子からなる 12素子アレーの設計を行った結果，

200%近い開口効率が得られた．遠方界無線電力伝送システムを構築し，素子当たりの受信電力を

見積もり，整流回路設計のための指針を得た．
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乱流の生成とその維持機構に関する研究 
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1. はじめに 

私たちは様々な乱流に囲まれて暮らしている．空気や水の流れそのものは直接には見えないが，

木枯らしに揺れる木々や工場の煙突からもくもくとはき出される煙，海岸に繰り返し打ち寄せて

は砕け散る波頭を通して複雑で込み入った流れを日常的に目にしている．また屋内においても，

洗濯機やぐつぐつと沸騰した鍋の中で洗濯物やうどんがくるくると踊るさまを通して，激しく波

打ち複雑に渦を巻いている流れを知ることができる．このような複雑で不規則な乱流は，激しい

変動がもたらす強い混合作用を有するため工学的にも大いに利用されており，冷却や内燃機関に

おける燃焼効率の向上などの直接的な寄与ばかりでなく，自動車の排気ガスや工場の煤煙といっ

た汚染物質の大気拡散を促進する間接的な側面もある．その一方で，管内流や流体中を物体が移

動する場合には摩擦抵抗の大幅な増大をもたらす．特に大型の旅客機ともなると，摩擦抵抗の割

合は全抵抗の約半分にも達してしまう[1]．摩擦抵抗を減らし燃費の大幅な改善を図るには，旅客

機の後退翼面上に発達する 3次元境界層の遷移過程を把握する必要があり，その物理を知らなけ

れば空力性能に優れた翼型を設計することは難しい[2]．また，管内を流れる乱流を抑制して圧力

損失を回復させようとするのであれば，アクチュエータを駆動させるなどして乱流のエネルギー

伝達機構に働きかけ，乱流の制御維持システムを破壊する必要がある．流れを制御するための手

法はこれまでにも様々なものが提案されている[3]が，その多くは吹き降ろしのある個所では壁面

から噴流を噴射し，逆に吹き上げがある個所では吸い込みをかけるといった対処療法的な方策で

ある．このことは，遷移過程を含む乱流についての知識が未だ十分ではないことを示唆している． 

一般に，層流から乱流への遷移の初期段階は線形安定論による流れの安定性問題として扱われ，

基本流に対する固有モードの撹乱を求める固有値問題に帰着される[4]．一方，発達した乱流の統

計的な性質は，Kolmogorovらの乱流理論によって説明される[5]．しかし，これらの数学的な理

論が対象とするのは，振幅の非常に小さい撹乱でありまた Reynolds数（Re数）の非常に大きい

極限の状態であって，乱流の生い立ちを含む物理的な機構の詳細は未だ詳らかではない．近年の

コンピュータ技術の目覚ましい発展とともに，これまで統計的にしか扱うことのできなかった乱

流運動を直接解析することが可能になりつつあるが，現在までのところその平均的な描像を得る

のが精一杯で詳細な解析まで行うには至っていない． 

このような背景のもと，3次元境界層の不安定化機構の解明と乱流の初生に関わる現象の捕捉

という 2つのテーマについて，東北大学サイバーサイエンスセンターとの共同研究課題として実

施する機会を得た．本稿では，その内容について報告する．  

 

2. 3 次元境界層の不安定化機構 

2.1 研究背景と問題設定 

一般に，音速付近で飛行するジェット機の主翼には，翼に流入する気流速度を低下させ臨界マ

ッハ数に達しにくくする目的で後退翼が採用されている．しかし後退翼においては，外部流の方

［共同研究成果］
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向と翼面上の圧力勾配の方向が異なるため，翼の前縁及び後縁付近で横流れが生じて境界層が 3
次元化し，乱流遷移が早まるなどの欠点もある．3 次元境界層を対象とした研究はこれまでにも

理論や計算，実験など様々な方法で行われてきたが，Re 数の他にも翼型や後退角などパラメータ

が多いことから，しばしば形状の単純な後退円柱で代用されてきた．特に，一定の角速度で回転

する円板上の流れは，流れの方向と最大圧力勾配の方向が異なることから航空機の後退翼と同様

に 3 次元化して本質的に同じ遷移過程をたどること，またその速度分布が Navier-Stokes 方程式の

厳密解であり相似解となることから，3 次元境界層の代表例として研究が行われてきた． 

 一定角速度Ωで回転する円板上の速度分布は，  

����� =
��
��	�			����� =

��
��	 

と無次元化でき，層流境界層厚さ 

� = ��� 

が半径方向位置 r によらない自己相似な速度分

布（von Kármán flow）となる．また，円板表面

からの無次元高さは 

� = ���� =
�
� 

で与えられ，壁面垂直方向の速度成分と圧力は 

���� = �
√�� 		�			�

��� = �
��� 

と一定の値をとる．ここでρは流体の密度，νは動粘性係数である．このとき， 

�� = ���� =
�
� 

で定義される Re数は，回転円板中心からの無次元距離に一致する． 
 これまでこのような回転円板上に形成される流れ場を対象として，様々な実験や理論解析が行

われ，3 次元境界層の安定性について調べられてきた．例えば，流れ場の可視化や熱線流速計に

よる計測結果から，遷移領域では横流れ不安定性により周方向に並んだ 28～32 本程度の定在的な

縦渦が現れることが知られている[6]．これは，平板表面のわずかな凹凸が流れ場を汚染し，その

結果として臨界 Re 数の低い移流不安定性が支配的となって境界層内に含まれていた速度変動が

増幅されためである．回転円板上の流れは，このような移流不安定性のほかに全体不安定性も存

在することがわかっているが，実験では両者を切り分けて議論することができない．このため，

表面粗さの影響を受けない理論解析や数値計算によって，臨界 Re 数や増幅率，不安定波数を調

べる試みが数多くなされてきた．古典的な線形安定性解析では，しばしば並行流近似が用いられ，

流れの局所的な不安定性を調べることで系全体の不安定性（全体不安定性）を推測することが行

われる．回転円板流れも自己相似な速度分布を持つことから，並行流近似のもとで流れ場の安定

性が調べられてきた[7]が，その妥当性に疑義があること[8][9]に加え，予測された局所的な絶対不

安定性と系の全体不安定性の関係についても断片的にしかわかっていない[10][11][12]．一方数値

計算では，計算負荷抑制の観点から，周方向に周期境界条件を課すことで扇形の狭い範囲に計算

領域を縮小して設定せざるを得ないのが現状である．解像可能な波数が全周分割数の整数倍に限

定されるため，周方向の不安定波数（実験で観測された縦渦の本数に対応）の正確な値を知るこ

とができない，異なる波数間の非線形干渉が限定的にしか扱えないなどの問題があった． 
 そこで本研究では，実際の流れ場にできるだけ近い条件のもとで全体不安定性とその臨界波数

について調べるため，東北大学のスーパーコンピュータ SX-ACE を用いて回転円板流れの全周計

算を試みた． 

 
 

図 1 回転円板上の速度分布 
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z
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2.2 計算方法 
支配方程式である 3 次元 Navier-Stokes 方程式と連続の式 

��
�� � �� � �� � �� � � � �� � ��� � 1

�� �
�� � ���  � � � � �� 

を差分法で解いた．ここで，U = (U,V,W)は基本流の半径方向，周方向，壁面垂直方向の速度成分

であり，u = (u,v,w)は各軸方向の速度変動成分である．外力 f は，流入及び流出境界における速

度変動の非物理的な反射を抑制するために設けた緩衝領域で作用する減衰力である．圧力場と速

度場のカップリングには MAC 法を用い，空間微分項の離散化には式 3 次精度上流差分

(Kawamura- Kuwahara スキーム) を，その他の項には 4 次精度中心差分を用いた．時間進行には

2 次精度 Crank-Nicolson 法を用いた．計算領域として Re 数が 220 から 752 までの領域を確保し，

流入（Re = 220～249）及び流出境界（Re = 621～752）には速度変動を滑らかに減衰させるため

の緩衝領域を設けた．計算方法の詳細は既報[13]を参照されたい． 
流れ場に導入する撹乱は，全体不安定性が発現するとされる臨界 Re 数 583[14]近傍 570～590

の領域において，0.016T（T は回転周期）の間だけ，正味の質量流束が零で最大振幅がその位置

の周方向速度に等しくなるような壁面垂直方向速度をランダムに与えた．攪乱を与えた瞬間を時

刻 t = 0 とした．回転円板の回転数は 1rad/s である．計算格子は壁面近傍に集中させた不等間隔格

子とし，格子点数は 533×4,609×63 点とした．計算は SX-ACE の 64 ノードを使用して行い，円板

1 回転あたりおよそ 2 週間の計算時間を要した．計算は約 7.7 回転分行ったので，計算終了までに

はおよそ 1 か月半かかったことになる． 

2.3 全体不安定性と縦渦構造 
図 2 は，撹乱を導入してから 7 回転後の流れ場の様子である．図中の色は，回転円板表面から

z = 1.3 の高さにおける周方向速度変動成分の大きさの対数値 log|v|を表しており，図は緩衝領域を

除いた Re = 250～620 までの有効計算領域のみ表示してある．外周寄りの領域には，ほぼ一定の

間隔で円板の回転と同期した定在的ならせん状のパターンが見られることから，本計算でも実験

で観測された横流れ不安定性による縦渦の存在を確認することができる．なお，ここでは周方向

の速度変動成分の絶対値|v|を対数表示しているので，らせん状のパターン 2 本が縦渦 1 本に対応

していることに注意されたい．また，図中のらせんの本数を数えてみると全周で 162 本あること

から，都合 81 本の縦渦が形成されていることがわかる．Imayama ら[15]は，本計算と同じ z = 1.3
の高さにおいて熱線流速計による詳細な計測を行い，これら定在渦の振幅は周方向に微妙に異な

るものの，乱流に遷移する位置は個々の渦の強さではなく Re 数によって規定されることを報告

した．図 2 の結果をよく見ると，本計算においても速度変動の強さ，すなわち縦渦の強さが周方

向に微妙に変化しており，大きさもまちまちな 15 の小領域単位で変化していることも見て取るこ

とができる．このことは速度変動の周方向の揺らぎが円板の表面粗さとは無関係に起こりうるこ

とを示唆しており，波長が一定の変動しか想定することができない安定論や，周期境界を用いる

ことで周方向に強い周期性が要請される従来の数値計算では原理的に捉えることができず，全周

計算を行うことで今回初めて明らかになったことのひとつである． 
周方向速度変動成分の乱れ強さ vrms を図 3 に示す．Re = 580 付近から導入されたランダムな撹

乱は下流へと流下するが，全体不安定領域に達すると増幅に転じ，7 回転後にはほぼ定常状態に

達した．本研究では全体不安定性による撹乱の増幅過程に主眼を置いているため，有効計算領域

の下流端は完全発達した乱流が現れる Re = 650 よりも上流の Re = 620 の位置に設定している．し

たがって，定常状態に達していても計算領域内で乱流遷移が完了することはない．なお，回転初

期の t = 0.5～1.0 において，Re 数が 550 までの領域で一時的に導入した撹乱とは別の孤立撹乱が

増幅しながら流下する様子が見られたが，これは壁面から短時間噴流を噴射した際の圧力変動が

上流境界で反射し，緩衝領域で十分に減衰しきれなかったものがノイズとして計算領域にしみだ

してしまったためである．その乱れ強さは全体不安定性で増幅する撹乱のそれと比べて小さく，

結果には影響しない． 
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図 4 は，t = 7，Re = 600 における周方向速度変動成分の周波数解析結果である．図から波数 81
付近に最大のピークがあり，またその高調波成分にもピークがあることがわかる．Lingwood [7]
は，並行流近似にもとづいた線形安定性解析の結果から群速度が零となる位置を絶対不安定性の

臨界 Re 数（= 507）として求め，その臨界波数が 68 であることを報告している．最も不安定とな

る波数は，むろん Re 数に依存した値である．しかし ，撹乱の初期振幅が同じであれば中立安定

点の Re 数が低いものほど早く成長することになるため， 先行研究の多くは線形安定論の枠組み

の中で得られたこの臨界波数 68 に着目してきた．これに対して，回転円板全周を計算領域とした

本研究の結果は，従来考えられてきた波数よりも高い波数帯域に全体不安定性により増幅されや

すい波数が存在していることを示しており，現象の解明には大規模計算が必要不可欠であること

が改めて認識される結果となった． 
  

 

 
 

図 2 周方向速度変動成分で見る流動パターン（z = 1.3） 
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図 3 導入した撹乱の時空間成長（log(vrms), z = 1.3） 

 
 

図 4 周方向速度変動成分のパワースペクトル（z = 1.3） 
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3. 乱流の初生に関わる現象の補足 

3.1 研究背景と問題設定 
 境界層の乱流遷移は，境界層内部に含まれる乱れが増幅され互いに非線形干渉を起こした結果

である．その遷移のきっかけとなる乱れの種がどこから来るのかということは，長い間研究者た

ちの論争の的であった．これは，実際に境界層内で観測される不安定波動の波長や位相速度とい

ったスケールが，乱れの元と考えられた主流に含まれる速度変動や音波などの外乱のそれと必ず

しも一致しないためである．この問題は受容性（receptivity）の問題として知られ，理論解析や風

洞実験により様々に研究が行われ．多くの知見が蓄積されてきた[16]．現在では，翼の前縁のよ

うに速度や圧力の空間変化が激しく流れの非平行性の無視できない領域で波長のマッチングが行

われ，境界層中に乱れの種として取り込まれることが研究者の共通した認識となっている．さら

に，壁面曲率が不連続となる箇所でも受容性が高くなること，受容される乱れの振幅は外乱の大

きさに比例し，その後の遷移の道筋は初期振幅の大小によって粘性型不安定波動

（Tollmien-Schlichting 波，T-S 波）の線形増幅に始まるタイプと撹乱の過渡増幅にともなうストリ

ーク不安定タイプ（バイパス遷移）に大別されること，そしてそれぞれが全く異なる遷移形態を

とることもよく知られた事実である．前者の粘性型不安定波動の増幅過程（modal growth）につ

いては，すでに述べたように基本流に対する固有モードの撹乱を求める固有値問題に帰着される．

非線形性が極めて強い後者の過程）については，理論的には固有関数の非直交性による過渡増幅

機構（non-modal growth）として理解され，縦渦の生成とストリーク構造の形成及び不安定化を経

て乱流に遷移する．ストリーク構造は流れ方向に低速領域と高速領域が交互に並んだ縞状の配置

をとり，バイパス遷移過程だけでなく乱流境界層の壁面近くに現れる特徴的な流体構造である．

ストリーク構造には，Varicose モード（対称）と Sinuous モード（反対称）と呼ばれる不安定性が

あるが，通常は Sinuous 不安定性が支配的となってストリークの崩壊が起こり，層流境界層中に

孤立した乱流領域（乱流斑点）が次々に生成され乱流遷移が進展する[17][18]．このように乱れの

受容から乱流遷移に至る過程について多くの知見が報告されているが，いずれの遷移過程をたど

って乱流に遷移するにせよ乱流の誕生は非線形作用が卓越した現象であり，その詳細については

詳らかでないことが多い． 
 そこで本課題では，平板層流境界層中に励起した低速ストリークに対して壁面から短時間噴流

を噴射し，下流で乱流に遷移する場合としない場合の流れ場の様子を詳細に比較することで，乱

流の初生に関わる構造の特定を試みた．計算は，東北大学の並列コンピュータ LX 406Re-2 を用

い，噴射条件を様々に変えて計算を行った． 

3.2 計算方法 
 支配方程式は 3 次元 Navier-Stokes 方程式と連続の式であり，速度や圧力などの変数は一様流速

度及び流入部層流境界層の排除厚さを用いて無次元化して計算を行った．差分法の計算アルゴリ

ズムには MAC 法を用い，時間進行には 2 次精度 Crank-Nicolson 半陰解法，空間微分項の離散化

には移流項にのみ 3 次精度上流差分法である Kawamura-Kuwahara スキームを，その他の項には 2
次精度中心差分法を用いた． 
 計算は平板層流境界層中にストリークを励起するための予備計算と，生成されたストリークに

対して噴流を噴射して境界層の不安定化を促す主計算に分けて行った．いずれの場合においても，

計算領域は線形安定論により予測される不安定領域内に設定し，撹乱が増幅されやすい環境を与

えた．座標系の原点は流入部スパン方向中央の壁面上とし，流れ方向を x，壁面垂直方向を y，ス

パン方向を zとした．予備計算の領域の大きさは (x, y, z) ∈ ([0, 400], [0, 30], [-20, 20]) であり，流

入境界は平板前縁から 177 離れた位置（排除厚さにもとづく Re数で 530）にあるものとした．ま

た．計算格子には壁面近傍を密にした不等間隔格子を用い，2,380×114×280 の格子点数を用いて

計算を行った．1 ケースあたりの演算時間は，Open MP による 24 並列で 11,200 ステップ計算し

て約 4.5 日であった． 
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 Andersson ら[19]の報告によれば，スパン方向の波数が 0.45 となるとき過渡増幅が最大となる．

そこで，噴流噴射位置（x = 100）でこの最適波数の間隔と等しくなるように，その上流 x = 50 の

位置に一辺が 1×1×2 の直方体を 4 個スパン方向に 10 おきに並べ，層流境界層中にストリーク構

造を励起した．主計算の計算領域はその下流 x = 60 からとし，予備計算の結果を初期速度分布及

び流入境界条件として与えた．噴流は 2×2 の小孔から壁面垂直方向に無次元時間 15 の間だけ一

様噴射させるものとし，その噴射速度 vjet を変えながら乱流遷移が起こる下限の値を探った．以

下では，低速ストリークの中心で噴流を噴射した結果について紹介する．なお，噴射速度が最大

の場合であっても，噴射位置と流入境界は十分に離れていることは確認済みである． 

3.3 乱流のはじまりに関わる渦構造 
 物体列から 50 だけ下流 x = 100 の yz 断面における，予備計算で得られた基本流となるストリー

クを含む速度分布を図 5 に示す．物体下流 z = 0 付近には周囲より速度が低下した領域（低速スト

リーク）が見られ，またその両側 z = ±1～2 にかけて周囲より速度が速い領域（高速ストリーク）

が見られることから，ストリーク構造が形成されていることが確認できる． 
 図 6 は，この低速ストリークに対して，壁面から一様流速度の 13%及び 16%の強さで噴流を噴

射した場合の流れ場の様子を比べたものである．渦構造は速度勾配テンソルの第 2 不変量である

Q 値の等値面で可視化し，局所的な流れ方向の渦度成分の強弱に応じてその表面を着色した．低

速ストリークに対して噴流を噴射した直後の t = 30 の時刻では，噴流の強弱によらず噴射孔周囲

に首飾り状の渦が，またその下流側には Varicose モードが刺激されて形成されたヘアピン状の渦

が見られ，互いによく似た構造が生成されている．どちらのケースにおいても，時間が進むにつ

れてその上流側に新たなヘアピン渦が生成される様子が見られたが，その後の様子は全く異なっ

たものとなった．噴射速度が小さい 13%のケースでは，生成されたヘアピン渦は粘性により散逸

しながら流れ去ってしまい，後には流れ方向に伸びた縦渦が残されるばかりで乱流に遷移するこ

とはなかった． 
 これに対して噴射速度を一様流の 16%まで大きくすると，初期に形成されるヘアピン渦の位置

が高くなり，境界層の速度勾配によりすぐに伸長されて次々に新しいヘアピン渦が誕生する様子

 
図 5 流れ方向速度分布（x = 100） 
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が見られた．これらのヘアピン渦は，13%のケースと同様下流に流れ去ってしまい，乱流遷移の

直接の引き金とはならなかった．しかし，その過程で時刻 t = 200 で見られるような流れ方向に長

く伸びた複数の縦渦対が生き残り，初期に形成され壁面近くの低速領域に取り残されていた上流

側の縦渦群と干渉し，さらに複雑な構造を生み出す原動力となることがわかった．そこで時刻 t = 
200 前後の渦構造の変化を細かく見てみると，x = 205 付近に見られる流れ方向に傾いたハの字状

の横渦対がその内側の縦渦対とつなぎ替えを起こし，新たにヘアピン渦を形成しながら複雑化が

進展することから，この横渦対が乱流のはじまりに関わる鍵となる構造の 1 つであることがわか

った．時刻 t = 350 の流れ場を見ると，複雑に絡み合った無数の渦構造が見られ，この時刻では境

界層はすでに乱流状態にあるものと考えられる．詳細については，現在解析を行っているところ

である． 
  

 
 

 
 

(a) vjet = 0.13                     (b)  vjet = 0.16 
 

図 6 次項に続く 
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(a) vjet = 0.13                     (b)  vjet = 0.16 

 
図 6 Q = 0.0015 の等値面で可視した渦構造の比較：t = 30 (1), 100 (2), 200 (3), 275 (4), 350 (5) 

（局所縦渦成分ωxが正の領域を赤，負の領域を青色付けして表示） 
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巨大津波発生直後のきめ細かな津波情報や、迅速な被害情報の推計・把握と配信を通じて被災

地を支援し、災害に対するレジリエンス（回復力）の向上と我が国の国土強靱化に資する、リア

ルタイム津波浸水被害予測システムを構築した。スーパーコンピュータ SX-ACE の活用により、

沿岸部 10ｍメッシュ分解能でのリアルタイム津波浸水予測（浸水する範囲と深さの予測）を可能

とし、浸水域内人口および建物被害予測を、地震発生から 20 分以内を目安に完了することに成功

した。本システムは、内閣府の津波浸水被害予測システムとして採用され、2017 年 11 月より運

用を開始した。 

1. はじめに 

巨大災害後の災害対応や救援活動において最も重要なことの一つは被害の全容把握である。地

震や津波災害といった巨大災害の発生直後は、激甚な被害を受けた地域からの情報が断片的とな

り、被害全容の把握がきわめて困難になるとともに、被災地の救援活動や復旧活動も難航する。

2011 年東北地方太平洋沖地震津波の被災地は広大であり、発災直後には、激甚な被災地がどこに

あるかを把握することさえ困難であると同時に、現地調査期間や人的資源の制約により被害全容

を把握するにはきわめて長い時間を要した[1]。この教訓を踏まえ、効果的な災害対応、被災地の

救援のためには、津波高さの予測だけでなく浸水範囲・被害の迅速かつきめ細かな予測が必要で

ある。 
本研究は、最先端のシミュレーション・センシング・ICT を統合し、津波発生直後のきめ細か

な津波情報や、迅速な被害情報の推計・把握と配信を通じて被災地を支援し、災害に対するレジ

リエンス(回復力)の向上とわが国の国土強靱化に資する、リアルタイム津波浸水被害予測システ

ムを構築することを目標とした。本稿では、災害科学国際研究所、サイバーサイエンスセンター、

理学研究科との共同および産学連携により、この課題の解決にむけて構築したリアルタイム津波

浸水被害予測システムについて報告する。 

2. リアルタイム津波浸水被害予測 

津波の伝播・陸上遡上の予測には、その領域（沖合・沿岸および浅海域の伝播、陸上での遡上）

と分解能（空間・時間）に応じて数値モデルを使い分ける必要がある。いずれにせよ、支配方程

式を差分法により離散化する方法が一般的である。長波理論の差分法に基づく津波数値計算の場

合、 座標系と支配方程式を、再現する津波の対象（遠地/近地、 外洋伝播／遡上）に応じて適切

に選択する必要がある。2011 年東北地方太平洋沖地震津波の場合、日本近海の津波の再現には直

交座標系による非線形長波理論式を、 太平洋全体への外洋伝播を含めた津波を再現する場合には

球面座標系による分散波理論式および線形長波理論式が必要である。いずれにせよ、正確な津波

の予測・再現には、方程式系の適切な選択、津波初期水位分布（断層運動による海底地盤変動）、

詳細な海底・陸上地形の情報と計算の分解能、土地利用状況等による陸上の津波抵抗則の適切な

モデル化等が重要な要件となる。 

［共同研究成果］
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津波浸水被害の予測をリアルタイムで行うための課題は 3 つに大別される[2]。 
1 点目は、津波の発生予測である。津波数値計算の初期条件には、断層破壊の具合的なメカニ

ズムに関連した断層モデルや津波発生時の初期水位分布の情報が必要で、特に地震学・測地学の

研究者との連携が必要になる。近年、GEONET をはじめとする衛星測位（GNSS）技術の発展を

背景とした新しい地震・地殻変動観測が普及しており、津波発生モデルの精度向上に期待が持て

る。また、特に我が国太平洋側には、日本海溝海底地震津波観測網（S-net）や地震・津波観測監

視システム（DONET）をはじめとして、非常に高密度な津波観測網が整備されつつある。また、

これらの観測網の充実を背景として、全く新しい津波発生予測構築手法が提案されており、我が

国の津波予測技術の革新が進みつつある。本システムでは、地震情報の取得に、気象庁の緊急地

震速報と GEONET の地殻変動観測情報を用いたリアルタイム断層モデル推定法 RAPiD[3]および

国土地理院の REGARD[4]による解を即時に取得し、津波波源モデルの計算過程を自動化した。 
2 点目は、津波の浸水予測である。一般的な非線形長波理論に基づく数値モデルでは従来の

ワークステーションで計算できるが、リアルタイムでの予測は技術的に困難であったが、High 
Performance Computing Infrastructure（HPCI）の普及が課題解決の追い風になっている。例えば、

京コンピュータを利用した大規模高速計算の技術による津波計算の実績も蓄積されている[5]。一

方、ほとんどのスパコンの運用体制では災害時の即時的な予測を行うための運用を行うことは難

しい。筆者らの研究グループは、津波の予測計算の高速化を、東北大学サイバーサイエンスセン

ターのベクトル型スーパーコンピュータ SX-ACE の独自運用（ディザスターモード：地震発生時

に所要の計算リソースを即座にアサインする）により実現し、いつ地震が発生してもスパコンの

パフォーマンスを確保している。図 1 のように、10 分以内に津波の発生（断層モデル）を予測、

10m メッシュという高分解能の浸水計算を、10 分以内に完了することを具体的な目標として実証

に成功している[6]。また、東北大学の津波解析プログラムは、SX-ACE の高いメモリバンド幅お

よびベクトル化効率の恩恵により、計算効率が非常に高いことも確認することができた。 
上記の成果を踏まえ、本システムは、南海トラフ地震の発生を想定して、鹿児島県から静岡県

までの 6,000km の海岸線を予測対象領域として（図 2）、内閣府の津波浸水被害予測システムの構

築・運用を開始した。計算領域が広大であることから、内閣府システムとしては津波被害の概略

を迅速に把握することを最優先事項として、沿岸部 30m メッシュの分解能で運用を行う。 
 

 

図 1 東北大のスパコン SX-ACE による 3 時間分の浸水予測計算（10m メッシュ）のパフォーマン

ス（高知市で実施）[6]。システムの運用には、東北大・大阪大のスパコンを用いて冗長性を確保

する。比較しているのは京コンピュータによるパフォーマンス[5]。 
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図 2 リアルタイム津波浸水被害システムの予測領域。（左：予測領域（90m メッシュまで表示）、

右：浸水予測を行う 30m メッシュの領域構成（高知県の例）。 
 

3 点目は、被害の予測である。津波の浸水域は、湾の構造や建物の密度などによって左右され

る。量的な被害予測を行うためには、木造建築物と鉄筋コンクリート造などの建物がどれくらい

の津波で破壊されるのか量的に解析する必要がある。そのために、東日本大震災での被害調査デ

ータから津波被害関数を構築した（図 3）。 
図 4 に高知県で実証した津波浸水被害予測結果（南海トラフ想定地震 Mw8.7 の例）を示す。国

勢調査が綿密に行われている日本では、人口分布および建物の位置と場所を正確に把握できるた

め、これらの情報を組み込むことで 10m 区画まで細分化した浸水予測結果から建物被害地図の作

成が可能になった。建物の位置と場所を正確に把握し、津波被害関数から得られる流失率を求め

ることで、細分化した浸水予測結果から建物被害の量的な予測が可能になった。 

 
図 3 2011 年東日本大震災における被害データから得られた津波被害関数の例[1]。浸水域内建物被

害（流失）棟数の推定に利用する。 
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図 4 リアルタイム津波浸水被害予測システムの出力結果例（左上：津波の浸水開始時間、右上：

浸水深分布、左下：浸水域内人口分布、右下：建物被害（流失）棟数分布） 

3. おわりに 

東日本大震災の教訓を踏まえ、スーパーコンピュータ SX-ACE を利用したリアルタイム津波浸

水被害予測システムを構築した。本研究は、本学災害科学国際研究所、サイバーサイエンスセン

ター、理学研究科との共同、大阪大学サイバーメディアセンターおよび産学連携により、取り組

んだ研究成果であり、地震情報自動取得と津波の発生予測（10 分以内）、津波伝播・浸水・被害

予測（10 分以内）、結果の図化・配信を 10m メッシュで行うという目標をたて、現在では、さら

に改良を進め、地震発生から 3 時間分の津波浸水予測を 5 分程度で行うことが可能になり、東北

大学・大阪大学の SX-ACE で 30 分以内の全国津波浸水予測が可能となった。東北大学の津波浸

水予測プログラムを SX-ACE に最適化し、京コンピュータよりも優れた計算性能を達成した。こ

の成果が高く評価され、平成 29 年 3 月に内閣府津波浸水被害推計システムとして採用され、平成

29 年 11 月から運用が開始されることとなった。今後は、日本全体での予測領域の拡大や、様々

な主体・ユーザのニーズに対応した予測情報・活用技術の研究を進めていく。 
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概要

パラメータを用いずに物質の電子構造を調べる第１原理電子構造計算法は、物性物理学の分野にお

ける非常に強力な研究手法であり、最近では理論研究者のみならず広く実験研究者にも使われるよう

になってきた。本稿では密度汎関数法に基礎をおく第１原理電子構造計算コード VASP のスーパー
コンピュータ SX-ACE向けの最適化と、並列コンピュータ LX 406Re-2での実行結果の比較につい
て述べる。

1 はじめに

物性理論の精密化とスーパーコンピュータの演算性能の飛躍的向上に伴い、密度汎関数法（Density

Function Theory, DFT）[1] に基礎をおく第１原理電子構造計算法は物質科学の分野において頻繁に

使用される研究ツールとなってきた。この方法は物質の物理的・化学的特性を調べるための非常に強

力な手段を提供してくれる。通常の意味での経験的パラメータを用いないため、たとえば経験的理論

が未だ存在していない特殊な環境下における物質の物理的・化学的特性をも予測できる。現在では、

WIEN2k、CASTEP、VASP[2] などのさまざまな先進的な DFT コードが入手可能である。Vienna

Ab-initio Simulation Package (VASP)は、平面波を基底とする DFTの枠組みにおける第１原理電子構

造計算コードである [3, 4, 5]。原子の内殻は、PAW 法（Projector augmented-wave method）で記述

し、DFTハミルトニアンの対角化に効率的なアルゴリズムが採用されている。ここでは物質科学の分野

でユーザーが非常に多い第１原理計算コード VASPに焦点をあてる。

高性能科学技術計算の追求は、近年の並列計算機の隆盛をもたらした。現在用いられている DFTコー

ドの大部分が、多数の計算ノードから構成される大規模並列計算機での実行を前提にプログラムされてい

る。しかしながらメモリの閾値や大規模な並列化におけるオーバーヘッドのために、単純に計算ノード数

を増加させてもそれに比例した速度向上を得ることはできない。この問題に対する一つの解は、各計算

ノードに搭載されているプロセッサあたりの性能を高めることである [6, 7]。

SX-ACE は NEC 製のベクトル型スーパーコンピュータである [8, 9]。4 コアを有するベクトルプロ

セッサは、コアの演算性能とメモリバンド幅のバランスの取れたシステムとして設計されている。ただ

し、その高い演算性能を引き出すためには、コンパイラの最適化を促進させるためのコード修正が必要で
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ある。本稿では VASP.5.4.1（vasp.5.4.1.24Jun15.tar.gz）を対象とし、SX-ACE環境への移植作業およ

び、SX-ACE 向けコンパイラに対応したコード修正、およびコードのベクトル高速化について述べる。

また、FFTライブラリは付属の Furthライブラリのソースコードをコンパイルして使用した。

2 SX-ACE用コンパイラ向け移植作業とベクトル高速化

2.1 SX-ACE用コンパイラの仕様

SX-ACE 用のコンパイラとして、NEC 製の FORTRAN90/SX（ISO/IEC 1539-1:1997 準拠の For-

tran90/95コンパイラ）、NEC Fortran2003（ISC/IEC 1539-1:2004準拠の Fortran2003コンパイラ）、

および、C++/SX（ISO/IEC 1539-1:2004準拠の C,C++コンパイラ）が利用可能である。

今回移植の対象とした VASP.5.4.1 は一部 Fortran2003 規格を使用したソースコードがあるが、現時

点では FORTRAN90/SXコンパイラの自動ベクトル化/最適化機能が Fortran2003コンパイラよりも優

れているため、本稿では前者のコンパイラの利用を仮定する。Fortran2003 機能を利用するためのオプ

ションを指示することにより、FORTRAN90/SX（rev.534）コンパイラでも VASP.5.4.1をコンパイル

することが可能である。また、C,C++コンパイラとして C++/SX（rev.112）コンパイラを使用する。

2.2 FORTRAN90/SX向けのコード修正

2.2.1 変数定義部の修正

FORTRAN90/SXコンパイラでは、変数の定義部で組込関数を利用できないため、リスト 1に示す 3

つのソースコードについて、変数の定義部では型宣言だけを行い、実行部で値を代入するように修正を

行った。

リスト 1 変数定義部

[src/vdwforcefield.F]
（6047 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の C M P L Xを使用できない
　 COMPLEX(q) :: zdumm0=CMPLX (0._q),zdumm1=CMPLX (1._q),zdummM1=CMPLX(-1._q)

（7824 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の S Q R Tを使用できない
　 REAL(q),PARAMETER :: two_over_sqrtPI =2._q/SQRT(PI),four_over_sqrtPI =2* two_over_sqrtPI

[src/bse_te.F]
（137 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の R E A Lを使用できない
　 REAL(mq),PRIVATE , PARAMETER :: HARTREE = 2._mq*REAL(Rytoev ,mq)

[/src/dmatrix.F]
（1321 行 目 ） 定 義 部 で 組 込 関 数 の S Q R Tを使用できない
　 REAL(q), PARAMETER :: SQPi54 =4._q*SQRT(PI/5._q),SQPi52 =2._q*SQRT(PI/5._q),

　 mSQPi52 =-2._q*SQRT(PI/5._q),SQPi15 =6._q*SQRT(PI/15),
　 mSQPi15 =-6._q*SQRT(PI/15)

　 関 連 し て D A T A文で定義される配列 X I X J 2 Y L Mも実行部で値を代入する

2.2.2 WRITE文の修正

FORTRAN90/SXコンパイラの仕様に基づき、リスト 2に示す 2つのソースコードについて、WRITE

文中で/=を使用する行のコメントアウトと、WRITE文の直後のカンマを削除した。
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リスト 2 WRITE文

[/src/gridq.F]
（337 行 目 ） W R I T E文中で /=を 使 用 で き な い
　 WRITE (0,*) GRID%MPLWV /= SIZE(C,1)

[src/minimax.F]
（182 行 目 ） W R I T E文の直後のカンマ（ ,） が 文 法 エ ラ ー
　 IF ( INU >= 0 ) WRITE(*,’(" Number of grid points forced to ",I4)’), NNU　

2.2.3 変数の二重定義の修正

変数が二重定義されており、FORTRAN90/SXコンパイラではコンパイル時にエラーとなるため、定

義部分の片方をコメントアウトした。

リスト 3 変数の二重定義

[src/base.F]
（169 行 目 か ら190 行 目 ） d i p o l が 2 重 定 義 で エ ラ ー に な る の で 、 定 義 部 分 を コ メ ン ト ア ウ ト

2.2.4 外部関数呼出しの修正

関数 volumeを呼び出しているが、他ソースコードで定義されていないためコンパイル時にエラーとな

る。実際の利用はないようなので呼び出し部分をコメントアウトした。

リスト 4 外部関数呼出

[vasp .5.4.1/ src/subdftd3.F]
（724 行 目 ） 外 部 関 数 volume を リ ン ク で き な い
　 実 際 の 利 用 は な い よ う な の で 、 コ メ ン ト ア ウ ト

2.3 FORTRAN90/SX向け高速化

2.3.1 関数 raneのインライン展開

SX-ACE向けの簡易性能解析情報ツールである、FTRACEを用いたプロファイリングにより、関数

raneが多数回呼び出されおり、この呼び出しオーバーヘッドのコスト割合が高いことが分かった。この

オーバヘッドを削減するために、関数 raneのインライン展開を試みた。

インライン展開を行うにはコンパイルオプションに-piを指定することで同一ファイル内のインライン

展開が行われる。複数ファイル間のインライン展開を行うには -pi のサブオプション expin に対象ソー

スコード名もしくは対象ソースコードの保存されたディレクトリ名を指定する。-piオプションの記述内

容についてはリスト 8に示す。

関数 raneではインライン展開を阻害する SAVE属性の利用があったため、変数を新たなmoduleを定

義して変数の値を保持させることに変更した。リスト 5に関数 raneのインライン展開を促進するために

修正を行ったソースコードを示す。呼び出し側ではこの module を利用する宣言と変数の初期化を行う

ことで、インライン展開が可能となり、呼び出しオーバヘッドの削減を行うことが出来た。

リスト 5 インライン展開による高速化

[vasp .5.4.1/ src/random.F]
　 関 数 r a n eの定義において、インライン展開を阻害する S A V E属性の利用を m o d u l eに変更する。
　 module i c a l l mを設定し、 i c a l lの値を保持させる。
　 同 じ く イ ン ラ イ ン 展 開 を 阻 害 す る D A T A文を代入文に変更する。

[vasp .5.4.1/ src/main.F]
　 i c a l lの値を保持するために、 u s e i c a l l mの記述と i c a l l =0で 初 期 化 。
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2.3.2 コンパイラ指示行によるベクトル高速化

ソースコード中の直後の DO ループに依存性がないことを示す、インテルコンパイラ向けの指示行

（!DIR$ IVDEP）が記述されている箇所に、FORTRAN90/SXコンパイラ向けの同種の指示行（!CDIR

NODEP）を挿入することで、コンパイラによる DOループのベクトル化が行われるようにした（リスト

6）。

リスト 6 コンパイル指示行によるベクトル化

[vasp .5.4.1/ src/fft3dlib.F]
　 !DIR$ I V D E Pが指定されているループ箇所（ 5 7箇所）に
　 !CDIR N O D E Pを記述してベクトル化する。

2.4 SX-ACE向けMakefile

VASPに付属のMakefileの動作は、.F90の拡張子を持つソースコードからプリプロセッサがオプショ

ンに従って.f90のソースコードを生成し、このソースコードをコンパイルする、という流れでオブジェク

トファイルを生成する。

SX-ACE向け高速化では、ファイル間のインライン展開を行うことで、関数・サブルーチン呼び出し

の部分が DOループ内で展開され、ベクトル化が促進されることがある。そのため make時はコンパイ

ル時間を短縮するために、最適化オプションを最低レベルの-C ssafeとして.f90のソースコードを生成し

た後に、リスト 8に示すスクリプトファイルで相互ファイル間のインライン展開の指定と、最大の最適

化オプション-C hoptを指定してコンパイルとリンクを行った。

リスト 7 SX-ACE向け makefile.includeと src/makefile

[vasp .5.4.1/ makfile.inclued]
CPP_OPTIONS=-DMPI -DHOST =\"NECSX\" -DMPI -DPGF90 -Davoidalloc -DscaLAPACK -Duse_collective\

-USX -Dpro_loop -DMPI_BLOCK =80000
CPP = sxcpp -P $(FUFFIX)$(SUFFIX)$(CPP_OPTIONS)
FC = sxmpif90
FCL = sxmpif90
FFLAGS = -f5 -f2003
OFLAG = -Cssafe
BLAS = -lblas
LAPACK = -llapack
BLACS = -lblacsF90init -lblacs -lblacsF90init
SCALAPACK = -lscalapack -lblacsF90init -lblacs -lblacsF90init -llapack -lblas
OBJECTS = fft3dfurth.o fftmpi.o fftmpi_map.o fft3dlib.o
OBJECTS_O1 += fft3dfurth.o fftmpi.o
OBJECTS_O2 += fft3dlib.o
CC_LIB = sxcc
CFLAGS_LIB =
FFLAGS_LIB = -Cvopt

[vasp .5.4.1/ src/makefile] sxmpif90 の 最 適 化 オ プ シ ョ ン と 拡 張 自 由 形 式 の オ プ シ ョ ン に 変 更
OFLAG_1=-Cssafe -f5
OFLAG_2=-Cssafe -f5
OFLAG_3=-Cssafe -f5
OFLAG_4=

fft3dlib.f90と vdw_nl.f90については、インライン展開のネスト数が 3を超えた場合、コンパイラの

最適化に要するメモリ不足により、コンパイル途中で処理が中断した。また force.f90と fock.f90につい

ては最適化オプションのレベルによって計算結果が異なることが分かった。このため、これらのファイル

に対しては他のファイルとは異なるオプションを指定してコンパイルを行っている。
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リスト 8 sxmake.sh

（ v a s p _ s t dをコンパイル・リンク）
cd ./build/std
rm -f *.o *.F vasp
sxmpif90 -Chopt -f5 -f2003 -c -pi nest=5 line =1000 expin =./ ./*. f90
sxmpif90 -Chopt -f5 -f2003 -c -pi nest=3 line =1000 expin =./ fft3dlib.f90
sxmpif90 -Chopt -f5 -f2003 -c -pi nest=3 line =1000 expin =./ vdw_nl.f90
sxmpif90 -f5 -f2003 -c -pi nest=5 line =1000 expin =./ force.f90
sxmpif90 -f5 -f2003 -c -pi nest=5 line =1000 expin =./ fock.f90

sxmpif90 -o vasp base.o mpi.o smart_allocate.o xml.o constant.o jacobi.o main_mpi.o ... \
　 （ そ の 他 必 要 な オ ブ ジ ェ ク ト フ ァ イ ル ）
... fft3dfurth.o fftmpi.o fftmpi_map.o fft3dlib.o main.o \
-Llib -ldmy -lscalapack -lblacsF90init -lblacs -lblacsF90init -llapack -lblas -llapack -lblas

cp ./vasp ../../ bin/vasp_std

3 計算結果の比較

3.1 対象としたベンチマークファイル

ベンチマークファイルとして、スウェーデンのリンショーピン大学（Linköping University）国立

スーパーコンピューティングセンターのペーター博士（Peter Larsson, PhD）が、Cray XC-40（通称

Beskow）において VASP のベンチマーク用に設定した系を用いる。*1 対象として GaAsBi-512 と呼ば

れる系を使用した。これは、GaAs（格子定数 5.6537 Å）の 1 つの As のみを Bi で置換したものであ

る。この系を表現するインプットファイルを用いて、SX-ACE と当センターの並列コンピュータ LX

406Re-2（Intel R⃝Xeon E5-2695v2）との計算結果を比較した。LX 406Re-2 向けのコンパイルに使用

した makefile.include は vasp.5.4.1.24Jun15.tar.gz に同梱のものを使用し、Intel R⃝コンパイラおよび
MKLライブラリ（インテル R⃝Parallel Studio XE 2016）を用いてコンパイルとリンクを行った。

インプットファイルの 1つである、計算条件のキーワードを指定するファイル、INCARファイルの共

通パラメータは以下の通りである。

リスト 9 INCARファイルの共通パラメータ

SYSTEM=GaAs ! 系 の 名 前
ISTART =0 ! 始 め か ら 計 算
ICHARG =2 ! 原 子 位 置 か ら 電 荷 密 度 を 推 測
PREC=Accurate ! 計 算 精 度 の 設 定
ENCUT =313 ! カ ッ ト オ フ エ ネ ル ギ ー [eV]
ISPIN=1 ! ス ピ ン は 考 慮 し な い
ISMEAR=-5
ALGO=fast
LCHARG =. FALSE.
LWAVE=.FALSE.
LREAL=Auto
NELMIN =1
NELM =20
EDIFF=1E-4
NBANDS =1536

3.1.1 SX-ACEでの計算結果

SX-ACEは 1ノードあたり 1CPUと 64GBの主記憶を搭載し、1CPUは 4コアで構成される。1ノー

ドの理論演算性能は 276GFLPOS、メモリバンド幅は 256GB/secである。

SX-ACEでの実行時に INCARに記載した並列化パラメータは以下の通りである。1ノードあたり 4

プロセス、32ノードを用いて合計 128プロセスで実行を行った。

*1 https://www.nsc.liu.se/~pla/blog/2015/01/13/vaspstudy-crayxc40/
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リスト 10 SX-ACEでの並列化に関するパラメータ

NCORE=4
KPAR=4
NSIM=1
NPAR =32

SX-ACEの実行時にはゼロ割演算の警告を抑制するために、リスト 11に示す環境変数をバッチリクエ

ストのスクリプトファイル内に追記した。

リスト 11 実行時環境変数

#PBS -v F_ERROPT1="252,253,0,0,2,2,2,2"

リスト 12 SX-ACEでの実行結果（OUTCARファイルの抜粋）

total drift: -0.000019 -0.000019 0.000000
----------------------------------------------------

FREE ENERGIE OF THE ION -ELECTRON SYSTEM (eV)
---------------------------------------------------
free energy TOTEN = -2110.33769038 eV

energy without entropy= -2110.33769038 energy(sigma ->0) = -2110.33769038

Total CPU time used (sec): 930.070
User time (sec): 929.570

System time (sec): 0.500
Elapsed time (sec): 933.133
（ イ タ レ ー シ ョ ン 回 数 は20 回 ）

3.1.2 LX 406Re-2での計算結果

LX 406Re-2は 1ノードあたり 2CPUと 128GBの主記憶を搭載し、1CPUは 12コアで構成される。

1ノードの理論演算性能は 460.8GFLOPS、メモリバンド幅は 119.4GB/secである。

LX 406Re-2での実行時に INCARに記載した並列化パラメータは内容は以下の通りである。1ノード

あたり 24プロセス、8ノードを用いて合計 192プロセスで実行を行った。

リスト 13 LX 406Re-2での並列化に関するパラメータ

NCORE =24
KPAR=4
NSIM =24
NPAR=2

リスト 14 LX406での実行結果（OUTCARファイルの抜粋）

total drift: -0.000019 -0.000019 -0.000000
----------------------------------------------------

FREE ENERGIE OF THE ION -ELECTRON SYSTEM (eV)
---------------------------------------------------
free energy TOTEN = -2110.32291858 eV

energy without entropy= -2110.32291858 energy(sigma ->0) = -2110.32291858

Total CPU time used (sec): 1003.195
User time (sec): 1001.277

System time (sec): 1.919
Elapsed time (sec): 1010.096
（ イ タ レ ー シ ョ ン 回 数 は13 回 ）

SX-ACEと LX 406Re-2でそれぞれ実行した結果、イタレーション回数はそれぞれ 20回、13回と差

異があったが、最終的な系のエネルギーの値は小数点第一位まで一致する結果が得られた。
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4 VASP実行オブジェクトの提供

サイバーサイエンスセンターでは VASPのソフトウェアライセンスを保有する利用者に、VASP.5.4.1

の SX-ACE向けバイナリと LX 406Re-2向けバイナリを提供しています。利用方法については共同利用

支援係（連絡先は本誌の表紙内側を参照）までお問合せください。

5 まとめ

本稿では VASP.5.4.1 の SX-ACE 向け移植方法と高速化について述べた。当センターでは SX-ACE

は最大で 1,024ノード（2,048プロセス並列）で、60TBメモリを利用した実行が可能である。SX-ACE

で大規模な分子モデルの解析を行っていただき、利用者の研究ツールとしてご活用いただければ幸いで

ある。
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概要 
東北大学サイバーサイエンスセンターで提供している大規模科学計算システムにおいて、

実利用プログラムの性能状況をとらえるため、また性能改善の指標とするため、利用者プ

ログラムの特性分析を実施した。41本の利用者プログラムを対象とし、プログラムが要求

する B/F(Bytes/Flop)値から、性能のボトルネックとなる箇所を演算器律速、ADBバンド幅

律速およびメモリバンド幅律速に分類し傾向を分析した。その結果、メモリバンド幅律速

のプログラムが約 7割を占めることがわかった。 

 
 

1  はじめに 

東北大学サイバーサイエンスセンター（以下、

本センター）の大規模科学計算システムは、日本

電気株式会社（以下、NEC）製ベクトル型スーパー

コンピュータ SX-ACE を主力計算機として運用し、

全国の研究者へサービスを提供している。また本

センターでは 1999 年より、プログラムの高精度

化、大規模化の支援を目的とした共同研究制度を

実施している。利用者、計算機科学を専門とする

センター教員、技術職員、およびベンダー技術者

が連携して利用者プログラムの高速化に取り組ん

でいる。これらの高速化支援活動の取り組みの中

で、プログラムの性能分析や高速化に関する個々

の事例については多数報告してきた。本稿では、

利用者プログラム 41本について、性能状況をとら

え性能改善の指標とするため特性分析を行ったの

で報告する。  

2  運用状況 

2.1 大規模利用課題の動向 

図 1 に 1999 年から本センターで取り組んでい

るセンター独自の共同研究、学際大規模情報基盤

共同利用・共同研究拠点（JHPCN）課題および革新

的ハイパフォーマンス・コンピューティング・イ

ンフラ（HPCI）課題採択数の推移を示す。本セン

ター独自の共同研究は恒常的に年 10 課題ほど実

施されていることに加え、近年では JHPCN、HPCI 

を介した共同研究数が増加している。これは、セ

ンターとの共同研究を通して利用者プログラムが

高度化・大規模化し、 JHPCN、HPCI 採択課題へと

ステップアップした結果だと考えることができ、

我々の継続的な高速化支援活動が一定の成果を挙

げていることが分かる。 
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図１ 共同研究課題採択数 

 

2.2 利用ノード数の動向 
図 2に、SX-ACEの利用ノード数と利用ノード時

間の分布を示す。SX-ACEは、2015年から運用を開

始し、利用者はプログラムに応じて最大 1,024 ノ

ードの計算資源を最大 1 ヶ月まで利用できる運用

を行っている。動向分析の対象は、比較的新規利

用が多い層であるセンターの共同研究課題の利用

者とした。 

利用ノード数は、システム導入当初は 1ノード

および 32 ノードまでの利用がほとんどであった

が、期間を追うごとに 33-256ノードを利用した割

合が高くなっており、利用者プログラムの並列化

が進んでいる。これは、これまで我々が取り組ん

できた利用者プログラムへの高速化支援によると

ころが大きいと考えられる。また、利用者プログ

ラムの大規模並列化促進を目的に、利用ノード数

が多いほど割安となる単価設定を行っていること

も、高並列化を促進する一因と考えられる。 

 

図 2 利用ノード数の割合（共同研究課題） 

 

3 利用者プログラムの特性分析 

本章では、演算性能とメモリアクセス性能の面

からプログラム性能のボトルネックとなる箇所に

ついて、利用者プログラムを対象にして分析する。

性能分析にあたり、対象とするスーパーコンピュ

ータ SX-ACEの諸元について述べる。 

 

3.1 SX-ACE のアーキテクチャ 
表 1にスーパーコンピュータ SX-ACEの諸元を、

図 3に CPUコア構成をそれぞれ示す。1ノードは 1

つの CPU とメインメモリから構成される。1 CPU

は 4つのコアを搭載し 256 GFLOPS(64 GFLOPS×4)

のベクトル演算性能を持ち、メインメモリは 64  

GB、ADB(Assignable Data Buffer)は各コアで 1 MB 

搭載している。また、SX-ACEでは、冗長なメモリ

アクセスを抑止するために MSHR(Miss Status 

Handling Register)を新たに実装している。以上

のような構成により、高メモリバンド幅を必要と

するプログラムで高い実効性能を達成することを

特徴としている。しかしながら、CPU の演算性能

が向上している一方で、半導体チップへの実装に

は制約があることからメモリバンド幅の性能向上

は難しくなっている。このためメモリバンド幅と

演算性能の比である B/F(Bytes/Flop)値は減少傾

向にある。図 4 は本センターで提供してきたスー

パーコンピュータの B/F値を示している。1998年

に導入した SX-4は B/F性能値が 8であるが、2015

年に導入した現行機種 SX-ACEの B/F性能値は 1で

あり、代を重ねるごとに減少していることがわか

る。 

 

表 1 SX-ACEの諸元 
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図 3 CPUコア構成 

 

 

図 4 歴代スーパーコンピュータの B/F値 

 
3.2 Prog B/F と Actual B/F 

B/F値は1演算(Flop)に必要なデータ量(Bytes)

を示す指標である。プログラムによって要求され

る B/F 値は異なり、実行する計算機の B/F 性能値

より小さければ、演算器へ十分なバンド幅でのデ

ータ供給が可能であり、CPU の演算性能を引き出

すことができる。逆に大きければ、演算性能に見

合ったバンド幅でのデータ供給をできず実効性能

が低下する要因となる。プログラムの要求する B/F

値と計算機の B/F 性能値を比較することで、性能

を律速している箇所が CPU の演算性能にあるか、

メモリのデータ転送性能にあるかを推定すること

ができる。 

プログラムが要求する B/F値は Prog B/Fと定義

され、プログラム上（ベクトルロード命令）のメ

モリアクセス要素数をカウントすることで算出さ

れる。一方、Actual B/Fは、実際にメモリから CPU

に転送されたデータ量をもとに算出される（図 5）。 

また、SX-ACEの B/F性能値はつぎのとおりであ

る。メモリと CPUの間は 256 GB/secのメモリバン

ド幅性能を備える。4 コアすべてが同時にメモリ

アクセスした場合、各コアで利用可能なメモリバ

ンド幅は平均 64 GB/sec となり、メモリと CPU 間

の B/F 性能値は 1 となる。一方、ADB と各コアの

間はそれぞれ 256 GB/secのバンド幅性能を備えて

いるため、CPU全体での B/F性能値は 4となる。 

表 2は Prog B/Fと Actual B/Fの 2つの指標を、

SX-ACEの B/F性能値とそれぞれ比較し性能決定要

因を分類したもので、図 6は横軸を Prog B/F、縦

軸を Actual B/Fとし、要因ごとに色分けして示し

ている。青色領域は演算器律速、緑色領域は ADB

バンド幅律速、赤色領域はメモリバンド幅律速と

分類される。 

 

 

図 5 SX-ACEのメモリアクセス 

 

表 2 性能決定要因の分類表 

 
 

 
図 6 性能決定要因の分類図 

 

3.3 分析結果 
本センターの SX-ACE で実行されている利用者

プログラム 41本を分析対象とした。表 3は利用分

野とそのプログラム数である。 

 まず、図 7に各プログラムの Prog B/Fと Actual 

B/F の測定値をグラフにて示す。Prog B/F を降順

に並べている。Prog B/F は最大 9.2、最小 0.1、

平均 3.2 であり、その分散は大きいものの、全体

的に高いメモリバンド幅を必要とするプログラム
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が多いといえる。一方、Actual B/F は最大 10.3、

最小 0.0、平均 2.4 であった。Prog B/F と比較す

ると、75 %のプログラムで、Prog B/Fよりも Actual 

B/Fの方が小さいことが明らかになった。これは、

ADBや MSHRが効果的に機能することによって、無

駄・冗長なメモリアクセスを削減できているため

と考えられる。残り 25%のプログラムでは、Actual 

B/Fの方がProg B/Fよりも大きな値を示している。

これは、ADB のデータ管理に関係していると考え

られる。データはライン単位で ADB に読み込まれ

るために、実際にはアクセスされない余分なデー

タも読み込まれる。ADB にヒットしない場合は、

メモリから読み込まれる余分なデータ量が増える

ために、Actual B/F が Prog B/F よりも大きくな

るといえる。 

表 3 利用分野とプログラム数 

図 7 Prog B/Fと Actual B/Fの測定値 

 次に、性能決定要因の分類にもとづき利用者プ

ログラムを分類した結果の分布を、図 8 に示す。

最も多いのはメモリバンド幅律速（赤色領域）の

プログラム 28本で、全体の 70%を占める。次いで、

演算器律速（青色領域）が 11本で 25%、残り 2本

が ADBバンド幅律速（緑色領域）となった。 

演算器律速領域（青色領域）は、メモリバンド

幅および ADB バンド幅ともにデータ転送性能は十

分余裕があり、理論的には CPU のピーク演算性能

を引き出せている。ADB バンド幅律速領域（緑色

領域）は、無駄・冗長なメモリアクセスが少なく、

ADBが効果的に機能したデータ転送ができている。 

メモリバンド幅律速のプログラムは、さらに

Prog B/F <=Actual B/Fの 9本、Prog B/F>Actual 

B/Fの 19本に分けられる（図 9）。前者は、Actual 

B/F が相対的に大きい領域で、ストライドアクセ

スやリストアクセス等でメモリロードが頻発し、

メモリアクセス数が大きくなっていると考えられ

る（橙色領域）。後者は、ADBの効果を確認できる

領域で、Actual B/F値が相対的に小さくなるほど

ADB のヒット率が高く効果が大きい（黄色領域）。 

全体を分析した結果、メモリバンド幅律速のプ

ログラムが 70%と大部分を占め、本センターの利

用者プログラムにはメモリバンド幅性能を求める

プログラムが多いことがわかった。しかし、ベク

トル化率やベクトル長等、改善の余地が残されて

いるプログラムも存在していると考えられるため、

個々のプログラムのさらなる分析が必要である。 

また、Prog B/F と Actual B/F の 2 つの値から、

プログラム性能のボトルネックとなる要因を比較

的簡単に見積もることが可能なため、プログラム

の初期性能分析や性能改善の指標として活用でき

ることがわかった。 
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図 8 利用者プログラムの分布 

図 9 メモリバンド幅律速領域 

 

4 まとめ 

本稿では、本センターの利用者プログラムを対

象に Prog B/F と Actual B/F の測定を行い、本セ

ンターにおける利用者プログラムの特性を分析し

た。これらの分析結果により、利用者プログラム

の求める性能が定量的に明らかになり、メモリバ

ンド幅律速のプログラムが多いことがわかった。

今後も引き続き動向を分析し、プログラムチュー

ニングのツールとして、また利用者のニーズに応

えられるシステム設計、運用設計に活用していき

たい。 
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概要 
東北大学サイバーサイエンスセンターでは，大規模科学計算システムを最大限活用する

ために計算科学者と本センターの計算機科学者が連携しながら，プログラムの高速化技法

の研究・開発に取り組んでいる．本稿では，慶應義塾大学の研究グループが研究・開発し

ている反応・相変化を伴う多分散系混相流シミュレーションコードのベクトル型スーパー

コンピュータ SX-ACE における高速化について紹介する.スーパーコンピュータを利用する

ことで，ワークステーションでの実行よりも圧倒的に大規模なモデルを高速に解析するこ

とが可能となり，粉塵爆発現象に対する安全防護技術の発展に貢献することが期待される. 

 

 
 

図 1 スーパーコンピュータ SX-ACE 
 

［大学 ICT推進協議会　2017 年度年次大会論文集より］

—  47  —SENAC Vol. 51, No. 1（2018. 1）



1  はじめに 

東北大学サイバーサイエンスセンター(以下，本

センター)は，全国共同利用機関として大規模科学

計算システムの運用と，本システムを最大限に活

用可能なコードの高速化技法や新しいシミュレー

ション技術の研究・開発に取り組んでいる．本セ

ンターでは 1997 年からさまざまな分野における

実アプリケーションの高速化支援を計算科学分野

の利用者との共同研究を通じて行っている[1]．ま

た，センター独自の共同研究に加え，全国の情報

基盤センター等と連携して，学際大規模情報基盤

共同利用・共同研究拠点(JHPCN)や革新的ハイパフ

ォーマンス・コンピューティング・インフラ(HPCI)

を構成し，多様なニーズに応える計算環境の提供

も行っている．以上のように本センターでは，利

用者である計算科学者と本センターの計算機科学

の専門家が密接に連携しながら，科学・工学の恒

常的な進歩を支える共同研究，利用者コードの高

速化支援活動を推進している． 

本稿では，慶應義塾大学の研究グループが研

究・開発している反応相変化を伴う多分散系混相

流シミュレーションコードの高速化について紹介

する．  
 

2  スーパーコンピュータ SX-ACE 

本センターに導入されているスーパーコンピュ

ータ SX-ACE を図１に，諸元を表 1に示す．SX-ACE

の CPU はこれまでのベクトルプロセッサと同様に，

高ベクトル演算性能と高メモリバンド幅を継承し

ている．また，CPU は 4 コアで構成され最大ベク

トル演算性能は 256 GFLOPS である．各コアには容

量が 1,024 KB の ADB(Assignable Data Buffer)が

搭載され，ADB とコア間のメモリバンド幅は

256GB/sec を有する．データが ADB 経由でアクセ

スされる場合は， データ転送速度と計算速度の比

である B/F 値が 4 Bytes/FLOP となり，メモリ負荷

の高いアプリケーションでも高い実行効率で実行

可能となっている．また，単一コアで演算を実行

する場合には，CPU-メモリ間の 256 GB/sec のメモ

リバンド幅をそのコアで占有して利用でき，4 

Bytes/FLOPでの実行が可能となっている． SX-ACE

は高ベクトル演算性能と，高データ供給性能によ

り，高い実行性能を達成することができる． 

本センターの SX-ACE は 2,560 ノードで構成さ

れている．各ノード間は最大 4 GB/sec×2(双方向)

で接続された 2 段ファットツリーネットワークで

構成され，システム全体の性能は 706.6 TFLOPS と

なっている．利用者には，1 ジョブあたり最大

1,024ノードの大規模な実行環境を提供している． 

 

表 1 SX-ACE の諸元 

CPUあたり コア数 4個
理論最大演算性能 276GFLOPS
最大ベクトル演算性能 256GGLOPS
ADB 1,024KB×4
メモリバンド幅(コア-ADB間） 256GB/s×4
メモリバンド幅(CPU-メモリ間） 256GB/s

ノードあたり CPU数 1個
メモリ容量 64GB

システムあたり ノード数 2,560ノード
CPU数 2,560個
メモリ容量 160TB
理論最大演算性能 706.6TFLOPS
最大ベクトル演算性能 655.4TFLOPS

 

3  反応・相変化を伴う多分散系混相流シ

ミュレーションコード 

本コードでシミュレーションを行っている粉

塵爆発とは，可燃性の固体粒子が一定条件下で空

気中に浮遊している状態で，何らかの現象により

発火し爆発する現象のことである．工場等のもの

つくり現場において，大規模な爆発を伴う火災が

発生する危険がある.この爆発を伴う火災は，工場

内で発生した大量の粉塵が浮遊・堆積し，静電気

などにより発生した火花に引火することが原因で

発生する.また，この火災で生じる衝撃波により堆

積していた粉塵が舞い上がりさらに大規模な火災

に発展する． 

慶應義塾大学の研究グループでは，粉塵爆発現

象について，粉塵からの可燃性ガスの揮発及び炭

素個体の燃焼や気相燃焼，揮発ガス・既燃ガス・

空気の混合を考慮しシミュレーションを行ってい

る．また，爆発に伴って生じる衝撃波，爆風によ

る粉塵の巻き上げについて解明するため，シミュ

レーションコードの開発に取り組んでいる． 
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4  コードの高速化 

4.1 SX-ACEにおける初期性能 

 慶應義塾大学の研究グループが開発したプログ

ラムの初期性能解析結果を表 2 に示す．性能解析

には SX-ACE の簡易性能解析ツール FTRACE を用い

た．また，測定データのグリッドサイズは 1,901

×161 である． 

初期性能解析の結果に基づき，全体の実行時間

に対して約 90%を占めているサブルーチン A～Cに

ついて高速化を行うことを検討する．また，将来

の大規模並列実行を見据え，コードの並列化も検

討する． 
 

表 2 初期性能解析 

サブルーチン名 実行時間 ベクトル
化率

ベクトル
長

subroutine A 8039.993 91.75 21.9
subroutine B 2314.420 82.60 18.8
subroutine C 1164.311 13.23 12.3
other subroutines 1850.370 - -
total 13397.172 88.92 26.2  

 
以下では，本コードに適用した高速化について

述べる． 
 

4.2 サブルーチン A，B 

表 2からサブルーチン A，Bはベクトル長が非常

に短いことが分かる．ベクトルプロセッサは複数

のデータに対して一括で演算を行うことができ，

最内ループの反復(イテレーション)回数であるベ

クトル長が長いほど演算の効率が高くなる．

SX-ACEではベクトル長を 256の時に演算効率が最

大になる． 

サブルーチン A，Bの内部を詳細に解析したとこ

ろ，両サブルーチンは同様のループ構造となって

おり，非効率なベクトル化が行われている箇所が

あった(図 2)．このループの反復回数は 10であり，

ベクトル化されているものの，SX-ACE の理想のベ

クトル長より非常に短く，ベクトル化の恩恵を受

けていない． 

 
図 2 サブルーチン A,B のオリジナルコード 

 
両サブルーチンの最内ループは 3 重ループの最

内ループとなっているため，最内ループの外側の

ループでベクトル化することで性能の改善が期待

できる．今回は図 3のように unroll 指示行を挿入

し，最内ループを展開，最内ループの外側のルー

プでベクトル化することで性能改善を試みる． 

 

 
図 3 サブルーチン A,B の高速化後のコード 

 
 高速化後の性能を表 3 に示す．指示行を挿入す

ることでベクトル長がサブルーチンAで21.9から

225.9 に，サブルーチン Bで 18.8 から 250.9 まで

大きく改善され，サブルーチン Aで約 44 倍，サブ

ルーチン Bで約 17 倍の性能向上を得た． 

 
表 3 高速化の効果 

実行時間
[sec]

before 8039.993 91.75   21.9
after 182.020 99.18 225.9
before 2314.420 82.60   18.8
after 136.431 99.97 250.9

subroutine A

subroutine B

加速
率

44.17

16.96

ベクトル
化率

ベクトル
長
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4.3 サブルーチン C 

 表 2 からサブルーチン C はベクトル化率が低

く，ベクトル長が短いことが分かる．サブルー

チン C の内部を詳細に解析したところ，ループ

内に依存関係があり，最内ループがベクトル化

されていないことが分かった(図 4）．また，最

内ループは外側のループ毎にループ長が異なり，

かつそのループ長は短い．外側ループのループ

長が長いため，外側ループを最内ループに移動

することで性能改善が期待できる． 

 
図 4 サブルーチン Cのオリジナルコード 

 
そこで，ループの一部を分割し，最内ループの

ループ長のうち最大になるものを検索する．次に，

最内ループの終端を検索した最大ループ長に変更

し，ループ間の依存関係を解消する．最大ループ

長に満たないループはマスクにより処理を行わな

いようにしている．依存関係が解消したため，ル

ープ交換を行い，外側のループを最内側ループに

移動することでループ長を長く確保し，ベクトル

化率を高めた(図 5)．さらに，ベクトルプロセッ

サに搭載されている ADB を有効に活用できるよう

に最内ループのブロック化を行う． SX-ACE は１

命令で 256 要素を同時に演算できるため，ブロッ

ク長は 256 とした(図 6）． 

 

図 5 サブルーチン Cのベクトル化後のコード 

 
図 6 サブルーチン Cの高速化後のコード 

 
 高速化後の性能を表 4 に示す．高速化によりベ

クトル化率が 12.23%から 98.91%に改善し，ベクト

ル長が 12.3 から 151.3 に伸びることで，サブルー

チン単体で約 6 倍の性能改善を得ることができた． 

 
表 4 サブルーチン Cの高速化の効果 

実行時間
[sec]

before 1164.311 13.23 12.3
after 190.607 98.91 151.3

加速率

6.11

ベクトル
化率

ベクトル
長
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 以上の高速化を適用後のコード全体の性能を表

5 に示す．シングルコア実行で高速化前に比較し

約 17 倍の性能改善を得ることができた． 

 

表 5 高速化後の性能 

実行時間
[sec]

加速率

before 13397.172
after 790.884

16.94
 

 
4.4 並列化 

本コードはベクトル化を行うことでシングルコ

アでの性能を高めてきた．さらなる性能の向上の

ためには，ネットワークに接続される複数のノー

ドを利用し，多数のコアで計算をする並列化を検

討する必要がある．並列化にはノード内のコア毎

にプロセスを処理する MPI(Message Passing 

Interface)並列を行う Flat MPI を用いた． 
本コードの計算領域は1,901×161の2次元空間

で，この空間中に粒子が存在する．この 2 次元空

間中の熱や圧力等の計算後，粒子の相互作用の計

算を行う．並列化をするにあたり，計算領域を分

割し分割後の各領域に MPI のプロセスを割り当て，

各領域の熱や圧力等と存在する粒子に対して相互

作用の計算を行うように並列化を行った． 

図 7 に並列化後の性能を示す．2 次元分割を行

うと計算の初期で粒子が存在しない領域が多数存

在し，プロセス間のインバランスが大きくなるた

め，計算領域を x方向(1,901)での 1次元分割とす

る．高速化後のシングルコア実行に比較し，64 プ

ロセス実行で約 9 倍の性能改善を得るにとどまっ

た．実行後，時間が経過すると，各領域に存在す

る粒子数に偏りが発生し，プロセス間のインバラ

ンスにより，性能向上が抑制されていると考えら

える．今後，さらなる高速化のため，多数の粒子

が存在する領域をさらに細かく分割することや，

ノード内の並列化に OpenMP を用いた Hybrid MPI

などの検討が必要である． 

 
図 7 並列化性能 

5  まとめ 

本稿では反応・相変化を伴う多分散系混相流シ

ミュレーションコードに，本センターが今までに

取り組んできた高速化支援で得られた高速化技法

を適用し高速化を行った事例について紹介した．

本センターの提供しているスーパーコンピュータ

SX-ACE の性能を最大限に引き出すためには，ベク

トル化率を高く保つ必要がある．また，SX-ACE は

従前のベクトル型スーパーコンピュータより，さ

らにノードを多数接続することで性能の向上を図

る構成となっている．従って，今後の高速化支援

においては，シングルコアでの高速化に加え，複

数のノードのコアを利用する並列化を行うことで

性能を引き出していくことが重要となる． 

本コードは，高速化により数時間程度を要する

シミュレーションを数分程度で計算することが可

能となった．今後，さらなる大規模なモデルでシ

ミュレーションを行うことで安全防護技術の発展

に貢献していきたい． 
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概要

学術系の無線 LANローミング基盤である eduroamは，世界 89か国，国内 189機関 (2017年 9月現在, 前年末

より +28機関)に成長した．初等・中等教育機関や，市街地の公衆無線 LANへの導入も進められており，デジタ

ル時代の教育・研究を支える基盤としての重要性が高まってきている．本報告では，世界規模の巨大な通信事業と

して，また，教育インフラのひとつとして eduroamを捉え，現在の開発状況を紹介する．世界で展開が進んでいる

次世代ホットスポット (NGH)と eduroamを連携する仕組みを開発し，City Wi-Fi Roaming トライアルに参加

することで，その有効性を確認した．

1 はじめに

国際的な学術無線 LAN ローミング基盤である

eduroam (エデュローム) は，世界の大学や研究所

等において，キャンパス無線 LAN の相互利用を実現

する．日本では，eduroam JP の名称で 2006 年に実

証実験的なサービスが始まり，2016年 4月からは国立

情報学研究所 (NII)の正式サービスとして運用されて

いる [1]．

eduroamは当初，主に大学等でキャンパス無線LAN

の相互利用を実現するためのシステムとして開発・導

入が進められていた．近年では，[2, 3] で既報のよう

に，市街地でのサービス提供が増加し，初等・中等教

育機関への導入も進められるようになり，社会全体に

おける教育・研究を支える基盤としての様相を呈して

きている．

本報告では，教育インフラのひとつとして eduroam

を捉え，現在の開発状況を紹介する．特に，世界で

展開が進んでいる次世代ホットスポット (NGH) と

eduroamを連携させることによって，ネットワーク利

用環境が大幅に改善される可能性がある．その実現を

目指して，2017 年の City Wi-Fi Roaming トライア
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図 1 eduroam JP参加機関数の推移

ルに参加したので，概要と成果を示す．

2 教育・研究の基盤としての無線 LANシス
テム

2017年 9月時点で，eduroamは世界 89か国 (地域)

に普及し，国内では前年末より 28 機関増となる 189

機関が参加するに至った．図 1に国内の参加機関数の

推移を示す．国内には約 1,200の高等教育機関がある

ことから，普及率で見ると 16%弱であるが，7大学や

主要私立大学にはほぼ導入されており，eduroamは重

要な教育・研究基盤として認識されていると言える．

［大学 ICT推進協議会　2017 年度年次大会論文集より］
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2015 年度年次大会 [2] 等で既報のとおり，大学の

キャンパス内に留まらず，市街地や博物館等の施設，

空港・鉄道駅，大学関係者の出入りの多い病院などで

の eduroam サービスの提供も，世界各地でよく見ら

れるようになった．特に，北欧各地の空港や，欧州原

子核研究機構 (CERN) の最寄りのジュネーブ空港は，

Twitter や Facebook でもしばしば話題に上るほど好

評である．国内でも，世界的に早い 2010年に，関東地

区の市街地で eduroamサービスが開始された [4]．現

在もカフェや貸会議施設等で利用可能となっており，

教職員・学生から好評を得ている．

キャンパス外での eduroamサービスは，単に利用場

所の増加のみならず，学習・研究活動にも影響を与え

る可能性が高い．例えば，興味ある文献などを出張先

で見つけた際に，個人契約の携帯電話のテザリングで

大きなファイルをダウンロードすることは，学生はも

ちろんのこと，研究者でも躊躇することが多いと思わ

れる．思い立った時にすぐに学術リソースにアクセス

できる環境を提供することは，教育・研究の支援の観点

でも有用なものと考えられる．学外での調査等の多い

研究者にとっては，特に有効であろう．収集したデー

タを最寄りのカフェで整理し，大学の計算サーバを用

いてその場で解析するといったことも可能となる．

なお，市街地やカフェ等店舗では無償で利用できる

公衆無線 LAN，通称「フリーWi-Fi」が提供されてい

ることがある．現在のフリーWi-Fiは暗号化のない接

続方式が一般的であり，偽基地局に誘導されやすいと

いうセキュリティ上の問題が大きい．最近では，盗聴

を防ぐための VPNサービスを契約し，容易に利用で

きるようになったが，偽基地局への接続は避けられな

いため，セキュリティの観点で十分な対策ではない．

一方，eduroamが採用している 1X認証では，正規の

運用者が設置した基地局でなければ利用者認証を成功

させることができず，認証に失敗すると端末は IP ア

ドレスの取得さえできないことから，偽基地局への対

策も可能である．すなわち，市街地における eduroam

サービスは，端末を偽基地局から守り，暗号化により

無線通信を保護するといった，セキュリティ面での利

点も大きい．

学術利用に限らない，一般市民向けの公衆無線 LAN

について見ると，世界の様々な都市において，フリー

Wi-Fi が提供されている．従来，フリー Wi-Fi は買

い物客や観光客が主な対象であったが，最近の幾つ

かのプロジェクトでは，住民へのネットワークアク

セスの提供も目的のひとつに積極的に挙げられてお

り，電気や水道のように，行政が提供すべきインフラ

としての側面が打ち出されている．ニューヨークの

LinkNYC [5]では，高速無線 LAN基地局と大型デジ

タルサイネージ, 公衆電話, USB 充電端子を備え，ギ

ガビット対応のバックボーン回線を持つキオスク端末

が多数，主要な通りに並べられている．LinkNYCは，

ニューヨーク市政府が中心となって，様々な企業が参

画して作られているが，観光客ばかりではなく，地元

市民へのネットワーク提供も主な目的のひとつとして

掲げられている．特に，自宅にネットワーク回線を引

けない層にネットワークアクセス手段を提供すること

の福祉的効果も，期待されている．

欧州では，2020 年までに EU 全域の町村にフリー

Wi-Fi を展開するプロジェクト，WiFi4EU が立ち上

がった [6]．このプロジェクトでは，居住地や収入の額

に関わらずネットワーク利用を可能とすることがうた

われており，これにより公共サービスへのアクセス手

段を確保するとともに，デジタル時代の社会福祉に貢

献することが志向されている．

以上のように，公衆無線 LAN についても，公共性

の高いインフラとしての重要性が高まり，学校に限ら

ない教育活動・文化活動への貢献は小さくないと考え

られる．

3 次世代ホットスポットと eduroamの連携

3.1 フリーWi-Fiのセキュア化動向

利用者が無償利用できる，いわゆる「フリーWi-Fi」

は，観光地を中心に国内でも広く展開されている．し

かしながら，前章に述べたように，現在の多くのフ

リーWi-Fiには盗聴と偽基地局の問題がある．

幾つかの国では，フリーWi-Fiにおいても，暗号化

のない SSID(Service Set Identifier)に加えて，1X認

証用の SSID が併設されていることがある．例えば，

シンガポールにはWireless@SG というフリーWi-Fi

サービスがあり，暗号化無しの SSID=“Wireless@SG”

に加えて，1X認証対応の SSID=“Wireless@SGx”が

吹かれている．このサービスでは，通信事業者 4社が

認証連携しており，一か所で取得したアカウントがど

の事業者の基地局でも利用できる．ニューヨークやサ

ンフランシスコ，サンノゼなどの都市では，1X認証を

ベースとした新しいシステム「Passpoint」(次節参照)

が導入されている．

一方，日本国内のフリー Wi-Fi は，暗号化無しの

SSID にキャプティブポータルを組み合わせたシステ

ムが一般的であり，セキュア化が進んでいない状況に
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ある．

3.2 次世代ホットスポット (NGH)の動向

世界のWi-Fi業界の動向を見ると，2014年頃より北

米を中心に，次世代ホットスポット (NGH, Next Gen-

eration Hotspot) の導入が活発化してきた．NGH

は，Wi-Fiの業界団体であるWireless Broadband Al-

liance (WBA) とWi-Fi Allianceが共同で推進してき

た規格である．NGH では，端末の認証と接続を自動

化し，認証情報を業者間で相互利用 (ローミング)でき

るようにすることで，公衆無線 LAN の利便性を携帯

電話並みに高め，また，携帯電話とのシームレスな共

存を図ることが志向されている．端末の自動認証・接

続には，IEEE802.11u(以下 802.11u) と IEEE802.1X

を組み合わせた，Hotspot 2.0と呼ばれる仕様が用いら

れる．Hotspot 2.0とオンラインサインアップ (OSU)

などの機能をまとめて，Wi-Fi Allianceの認証を取得

したものは，Passpoint と呼ばれる．サンフランシス

コなどのフリーWi-Fiや，無線 LAN事業者が提供す

る公衆無線 LANサービスなどで，Passpointが導入さ

れている．ニューヨークの LinkNYCでも，Passpoint

が併設されており，一度の利用者登録のみで，以降は

セキュアなフリーWi-Fiが自動接続で利用できる．

Hotspot 2.0 を利用した自動接続において，後半の

部分は eduroam が採用している 1X 認証と同じもの

である．前半の 802.11uの部分で自動接続が実現され

る．従来の 1X認証では接続先の基地局の SSIDを端

末に登録しておく必要があるが，Hotspot 2.0 ではこ

れに代わって，利用者が契約している通信事業者のプ

ロファイルが登録される．基地局側にも通信事業者の

プロファイルが登録されており，SSIDを問わず，合致

するプロファイルが存在する基地局に対して，1X認証

による接続が試行される仕組みである．フリーWi-Fi

で用いられる SSIDは，しばしば場所のオーナーなど

の広告を兼ねているため，統一されたものを使うこと

は難しい．Hotspot 2.0では，SSIDに依存しない接続

を実現したことにより，異なる場所でも端末の再設定

無しにシームレスな利用が可能となる．

日本国内では，2016 年時点で，携帯電話や公衆無

線 LANの事業者に NGHを推進する動きが見られな

かった．また，フリーWi-Fiのセキュリティ問題が指

摘されているにも関わらず，セキュアな接続手段の導

入が進んでいなかった．このような状況の下，国内の

公衆無線 LANのセキュア化と NGH導入を推進する

目的で，本稿第一著者が発起人・幹事となって，2017

年 1月に「セキュア公衆無線 LANローミング研究会

(NGHSIG)」を発足させた [7]．

3.3 NGH連携による市街地 eduroamサービスの拡充

eduroamでは，セキュリティ確保の観点から，ウェブ

認証の利用が禁止されている．また，利便性確保の観

点から，原則として SSID=“eduroam”を使うことが

求められている．これらの制約により，ウェブ認証を

基本とする現行の公衆無線 LAN システムと eduroam

を認証連携させることは，不可能であった．もし将来，

市街地のフリーWi-Fi に Hotspot 2.0(NGH) が導入

されると，セキュリティ及び利便性の問題が解決され，

eduroam サービスの市街地展開が容易になる可能性

がある．

eduroam における従来の市街地 (キャンパス外) 展

開では，SSIDとして “eduroam”を基地局に追加し，

必要に応じてアクセス回線も用意する必要があった．

公衆無線 LANの基地局は，既に複数の事業者の SSID

が相乗りしていることが多く，追加の SSID を吹く

余裕がない，高額な運用経費が必要になるといった

問題があり，eduroam サービスの展開は容易ではな

かった．

Hotspot 2.0の場合，SSIDは任意となるが，802.11u

の部分で eduroam 用のプロファイルが必要となる．

802.11u では，ローミング・コンソーシアムを示す

NAI realm (NAI: Network Access Identifier)が必要

となるが，GÉANT(eduroamの国際運用の中心機関)

において，“eduroam.org” が既に予約されている．た

だし，認証方式などの細かい設定は確立されたものが

なく，開発や検証が必要である．

フリーWi-Fiは，個々の店舗や商店街組合，自治体

など，基地局設置場所のオーナーの負担や，広告収入

によって運営されており，ビジネスが局所的に閉じて

いることが多い．そのため，認証連携により無線 LAN

システムを利用させてもらうのに，経費がそれほどか

からなくて済む可能性が高い．実際に，次章で述べる

City Wi-Fi Roamingトライアルでは，都市のフリー

Wi-Fiが世界各国の携帯電話会社に無償でサービスを

提供するモデルが模索されている．フリーWi-Fiを提

供する側にとっては，利用者が匿名よりも，個人に紐

付けされたアカウントの方が，ネットワーク提供の責

任を問われにくいという利点がある．また，既存のア

カウントを利用できるため，サインアップや本人確認

の手間が省けることも利点になる．
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4 City Wi-Fi Roamingトライアルにおける
実証実験

4.1 WBA City Wi-Fi Roaming

City Wi-Fi Roamingは，WBAが主催し，世界各地

の都市で提供される公衆無線 LANを NGH基盤で結

ぶことにより，ひとつのアカウントで相互利用 (ロー

ミング) できる環境を構築しようとする，世界規模の

トライアル (プロジェクト) である．2016 年にニュー

ヨーク，サンフランシスコ，サンノゼ，シンガポール

を結ぶ第 1回が開催された．第 2回目となる 2017年

は，6 月 20 日のWorld Wi-Fi Day を起点として，8

月末までの期間，20 程度の都市を結んで開催された

(図 2) [8]．本トライアルは，世界の通信事業者と共に

認証連携の実証実験を行う，大変良い機会であると考

えられた．

我々は，セキュア公衆無線 LAN ローミング研究会

として，主に以下の目的をもってトライアルに参加し

た [9]．

• WBA及び世界の通信事業者との接点を作り，今

後の様々な活動の足がかりとする．

• 研究会で構築中の NGHテストベッドシステムを

世界の NGH基盤に接続することにより，認証連

携の実証実験や，Hotspot 2.0 の技術に関する情

報収集・交換を行う．

• 国内の事業者に参加を呼びかけ，Hotspot

2.0/NGH の啓発と接続支援を行う．

• 多数のローミング・コンソーシアムを結んで，世
界規模のローミング基盤を実現するための，イン

ターローミングの認証連携アーキテクチャを開発

する．eduroam と govroam を扱える仕組みを考

案し，世界の NGH基盤の上で実証実験システム

を構築，評価する．

4.2 NGHテストベッドと JP hub

研究会では，NGHの国内基盤を構築するために，認

証連携の中心となる JP hubを立ち上げ，これに幾つ

かの機関のサーバを接続して，NGH テストベッドを

構築した．システムの概要を図 3に示す．

執筆時点の仕様では，NGH テストベッドに接続さ

れたすべての SP(Service Provider, 無線アクセスを

提供する機関) と IdP(Identity Provider, アカウント

情報を提供し認証処理を行う機関) は，相互利用が可

能となっている．

図 2 WBA City Wi-Fi Roaming ( c©Wireless

Broadband Alliance / World Wi-Fi Day 2017)

JP hub
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図 3 JP hubと NGHテストベッド

4.3 eduroam-NGH連携の技術的課題

通常，ひとつの通信事業者はひとつないし少数のレ

ルム (realm)を利用しており，認証連携では，ユーザ

名の後ろに@とレルム名を付けたものがユーザ ID と

して用いられる．認証連携ネットワークは，RADIUS

プロキシが相互接続されたものであり，利用者端末か

ら送られてきた認証要求をレルムを頼りにルーティン

グ (経路制御)して，利用者の IdP(ホーム IdPと呼ば

れる)まで転送する．

事業者間のローミングにおいて，SP ではレルムを

見ることによって，ローミング契約のある事業者の利

用者かどうかを判断できる．例えば，端末から送られ

てきたユーザ ID に boingo.com というレルムが含ま

れていれば，米 Boingo社の利用者であることが判る．

レルムが domru.ru であれば，露 ER Telecom 社だ

—  55  —デジタル時代の教育・研究を支える基盤としての eduroam と次世代
ホットスポット



と判る．一方，eduroam では，レルムを見ただけで

は eduroam の利用者であると判断するのが難しい．

eduroamは巨大なローミングコンソーシアムであり，

世界中の参加機関のレルムが存在するが，機械的に判

断できる共通の文字列がレルムに含まれているわけで

はない．例えば，SPで tohoku.ac.jp というレルムを

見たとき，ac.jp が日本の大学関係のレルムだという

事前知識がなければ，認証要求を eduroam のプロキ

シに転送するという判断ができない．

eduroamをベースに開発された，政府関係機関向け

のローミング基盤である govroam [3]でも，同様の問

題がある．膨大な数のレルムとコンソーシアムの対応

表をすべての SPが持ち，常に最新の情報にアップデー

トすることは，現実的ではない．そのため，eduroam

や govroam を NGH 基盤に接続しようとすると，認

証要求を正しいコンソーシアムのプロキシに転送する

ための，効率的な仕組みが必要となる．

そこで，以上の問題に対処できるような，イン

ターローミングを実現するアーキテクチャを開発し，

TNC17 Mobility Dayで発表した [10]. 図 4にシステ

ムの全体構成を示す．各国には eduroamや govroam，

その他のローミング基盤 (図中の XXroam)が存在し，

それぞれに世界規模で接続されたコンソーシアムが

あると仮定する．eduroam や govroam のレルムは，

DNS ドメイン名に対応するように設計されているこ

とから，ccTLD (country code Top Level Domain)

ごとにルーティングを分散処理することを考える．各

国に代表となるプロキシ (以下，代表プロキシ) を 1台

用意し，他のコンソーシアムと同様に，世界で水平に

認証連携した Hub layer を設ける．代表プロキシは，

当該国内のすべてのコンソーシアムとレルムの対応表

を持ち，適当な間隔で更新しているものとする．国内

では図 3の JP hubがこの役割を担う．

例えば，日本国内では，すべての ac.jp レルムは

eduroamに所属しているとみなせるため，該当する機

関のレルムをひとつの正規表現でまとめることができ

る．go.jpについては，eduroamの対象機関と政府関

係機関が混在しているため，個別のレルムを対応表に

登録する必要がある (注: 日本はまだ govroamに加盟

していない)．また，kek.jpのように，汎用 JPドメイ

ンを使用している所は，執筆時点で 10機関である．

このアーキテクチャでは，レルムの対応表が各国に

分散されるため，スケーラビリティの問題が軽減さ

れる．SP 側で利用者のコンソーシアムを知ることは

依然として困難であるが，IdP側は認証要求のパケッ

UK NL BE JP

NGH
hub

govroam

NGH hub operators

UK NL BE US
UK NL BE US JP

UK NL BE US JP

XXroam

NGH
hubNGH

hub All AuthN requests with .jp
realms except the known 
operators’.

Federation-level
Hub layer

図 4 インターローミング・アーキテクチャ

トに含まれる Operator-Name属性値を調べることに

よって，ローミング契約のある SPかどうかを判断し，

認証処理の可否を決めることが可能である．

4.4 実証実験

2017 年 5 月頭に City Wi-Fi Roaming のキックオ

フの遠隔ミーティングがあり，参加機関・都市の募集

と NGH基盤への接続作業が開始された．世界の 4つ

の NGH hubオペレータのうち，前年のプロジェクト

で実績のあるGlobalReach Technology社 (以下，GR

社)をパートナーに選び，GR社の hubに JP hubを

接続して，これにより世界の NGH基盤への接続を果

たした．

最終的には，40 程度の携帯電話会社が 3GPP ネッ

トワークを介した EAP-SIM 認証を提供し，約 20 の

都市が参加表明を行った．我々は国内の NGH基盤と

eduroam の，ふたつのコンソーシアムについて，こ

れらのアカウントを供給する立場に加えて，参加する

事業者を募って国内数か所に基地局を立てる計画を立

てた．

当初，末尾が .jp のすべてのレルムについて，認証

要求を JP hubに集約できるように，NGH hubオペ

レータに依頼した．研究会では nghsig.jp というレル

ムを使用するが，これも .jp に含まれる．ただし，既

知の事業者のレルムや，eduroam/govroam が含まれ

ることのない co.jp, ne.jp などのレルムは除外した．

しかしながら，NGH hubオペレータ側で正規表現を

用いたレルム・マッチングがすぐには実装できないと

いうことで，以下の 3種類を固定レルムとして転送し

てもらうように計画変更せざるを得なかった．

• tohoku.eduroam.jp

(東北大学の eduroam実験用アカウント)

• tohoku.nghsig.jp

(NGHSIG, 東北大学用アカウント)
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• wwd.nghsig.jp

(NGHSIG, World Wi-Fi Day配布用 (デモ)アカ

ウント)

基地局については，まず東北大学サイバーサイエン

スセンターの実験室に Hotspot 2.0対応のものを一基

設置して，屋外からも利用できるようにした．一般に，

大学等の既存の eduroam 基地局及びネットワーク回

線は，教育・研究目的の利用に限定されていることか

ら，一般利用者のローミング利用を受け入れることは

困難である．そのため，上流のネットワーク回線には

NIIより実験用として借りたものを用いた．基地局の

ベンダより協力の申し出があり，追加で東京にも基地

局を設置することができた．この他，7月上旬に 3か

所程度の基地局設置を予定したが，基地局の入手や現

場の調整が大幅に遅れたことから，一般に公開できた

のは 8月に入ってからであった．最終的には，仙台 1，

東京 2, 京都 2の計 5か所でサービスを提供できたが，

京都の 1か所は旅館であり，eduroamを提供する国内

初の宿泊施設となった．

4.5 接続試験と評価

最初に，GR社が提供する Passpoint OSU (Online

Sign-Up) を利用して Passpoint プロファイルを取得

し，iPhoneや Androidスマートフォンから無線 LAN

が利用できるかどうかを試した．iPhone では概ね良

好に自動接続が可能であったが，Android 6系はプロ

ファイルが読み込めなかったり，プロファイルが入っ

ても自動接続しなかったりなど，トラブルが多発した．

基地局のファームウェアにもバグが多いことが判明し

た．デバイスの実装や相性の問題が多いことはWBA

でも把握しており，執筆時点でもテストと改良が続け

られている．

スマートフォンを用いた EAP-SIM 認証について

は，AT&T等の SIMを用いて，正常に認証・接続が可

能なことを確認した．City Wi-Fi Roamingの参加都

市では，観光客が自国の携帯電話の SIMを使い，現地

で利用登録なしに，無償かつセキュアに公衆無線 LAN

を利用できる．これは，観光客誘致の視点でも，ネッ

トワークの不正利用防止の観点でも，大きな利点であ

ると考えられている．

Wi-Fiプロバイダとの認証連携については，著者が

契約している Boingoの Passpointプロファイルを利

用して，国内の基地局で正常に認証・接続できること

を確認した．

国外からの接続試験は，以下のように行った．ただ

し，Passpoint プロファイルを作成するシステムを期

間内に用意できなかったことから，RADIUS のテス

トコマンドや，端末上で 1X認証の手動設定を利用し

て，認証連携の部分のみを評価した．まず，GR社か

らの認証テストが正常なことを確認した．次に，ER

Telecomの担当者にテストを依頼して，ロシアからも

正常に認証が通ることを確認した．

海外のフリーWi-Fiでの接続試験を行うために，参

加都市に在住あるいは訪問予定の人をボランティア

として募集したが，期間内に適切な人が現れなかっ

た．そのため，著者自らが旅行を計画し，イギリス

のバーミンガム及びリーズにて，接続試験を行った．

もし Passpoint が利用できるなら，利用者が現地の

SSID を知らなくても自動接続されるはずである．し

かし，今回はプロファイルを用意できなかったため，

City Wi-Fi Roaming に対応した基地局を現地で探

し出すのに苦労した．どの事業者が提供しているフ

リー Wi-Fi が該当するかも不明で，ウェブでもこの

情報を得られなかったことから，それらしい商店街

などを歩き回って探すしかなかった．結局，両市とも

SSID=“#Passpoint”を吹いている基地局が該当のも

のであると判明した．その後，iPhoneと Androidの

両端末で，手動で 1X認証の設定を行い，自前のアカ

ウントで正常に認証・接続できることを確認した．

NGH hub オペレータにおいて，すべての .jp レル

ムを転送できるようにするため，正規表現に対応し

たシステムが開発中である．この開発が完了すれば，

国内のすべての eduroam アカウントが利用できるよ

うになる．また，日本以外の国でも，代表プロキシを

設置すれば，容易に eduroam-NGH 連携が実現でき

るようになる．一方，現行の eduroamのルールでは，

Hotspot 2.0対応システムの実装方法や，eduroam以

外の SSID の利用についての規定がないため，今後，

GÉANT の eduroam コミュニティでも調整を進める

必要がある．

5 むすび

eduroamは世界各地において市街地や空港・駅，病

院，博物館などに導入が進み，キャンパス無線 LAN

の枠を越えて，社会における教育・研究を支える基盤

として認識されるようになってきた．一方，近年では

公衆無線 LANのセキュア化が進められるようになり，

既に一部のフリーWi-Fiには 1X認証や次世代ホット

スポット (NGH) が導入されている．本報告では，セ

キュア化されたフリーWi-Fiと eduroamを連携する
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ことで，教育・研究基盤がさらに強化される可能性を

示した．また，その実現に向けて参加した City Wi-Fi

Roaming トライアルの概要と，実証実験の成果を紹

介した．

Hotspot 2.0 仕様による自動接続については，端末

側・基地局側とも，まだ実装上の不具合が多い．その

改善動向を見ながら，eduroam-NGH連携方式を洗練

し，実用化していくことが，今後の課題である．

本研究の一部は，平成 29 年度国立情報学研究所公

募型共同研究の助成を受けた．
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［報　告］

 
[報 告] 

  

SC17 報告 

 

東北大学サイバーサイエンスセンター・スーパーコンピューティング研究部 
江川隆輔 

 

2017 年 11 月 12 日〜17 日に米国コロラド州デンバー市のコロラドコンベンションセ

ンターにおいて，International Conference for High Performance Computing, 

Networking, Storage and Analysis (SC17)が開催されました．SC は高性能計算とその

関連技術に関する国際会議で，今年度で27回目を迎えます．今年は世界各国から12,753

人の研究者，システム開発者・ベンダーが集い，当該分野に関する最新の成果発表や技

術紹介があり，将来のエクサフロップスレベルのシステムとアプリケーション開発に関

して活発な議論がされました．サイバーサイエンスセンターは，本学の高性能計算に関

する研究成果の発信を目的に，流体科学研究所，金属材料研究所，メディカルメガバン

クと連携し展示会に参加しました．展示ブースでは，本センターのシステム紹介，将来

の高性能システムのための研究開発に関する展示・成果発表を行いました．また，JST 

CRESTの展示ブースに於いてもスーパーコンピューティング研究部の研究成果の一部を

発表しました．例年同様，展示ブースに多くの訪問者を迎え，広く当センターの活動を

アピールしただけでなく，大変有意義な議論と情報交換を行う事ができました． 

 

 
            東北大学展示ブース          会場にそびえ立つ熊 
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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.cc.tohoku.ac.jp/tayori/ 

 

利用負担金額の表示コマンドについて (No.251) 

 

本センター大規模科学計算システムでは、利用者の利用額とプロジェクトごとに集計した負担額、

請求情報を表示するためのコマンドとして ukakin, pkakin があります。また、利用者のジャーナル

情報とプロジェクトごとに集計したジャーナル情報を CSV 形式で出力するコマンド ulist, plist が

あります。これらのコマンドは、並列コンピュータ(front.cc.tohoku.ac.jp)にログインして使用し

ます。 
 

コマンド名 機  能 

ukakin 利用者ごとの利用額を各システム、月ごとに表示 

pkakin プロジェクトごとに集計した負担額、請求情報を表示 

ulist 利用者ごとのジャーナルを CSV 形式で出力 

plist プロジェクトごとに集計したジャーナルを CSV 形式で出力 

 

いずれも、前日までご利用いただいた金額を表示します。コマンド使用例は大規模科学計算システ

ムウェブページをご覧ください。 
 

 負担金の確認 

  http://www.ss.cc.tohoku.ac.jp/utilize/academic.html#負担金の確認 

                                                             (共同利用支援係) 
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― SENAC 執筆要項 ― 
 

１．お寄せいただきたい投稿内容 

 サイバーサイエンスセンターでは、研究者・技術者・学生等の方々からの原稿を募集しております。 

以下の内容で募集しておりますので、皆さまのご投稿をお待ちしております。なお、一般投稿いただ

いた方には、謝礼として負担金の一部を免除いたします。 
 
・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 

 

２．執筆にあたってご注意いただく事項 

(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 

 

３．原稿の提出方法 

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。 

 

４．その他 

(1)執筆者には、希望により本誌*（10部以内の希望部数）と本誌PDF版を進呈します。 

*2014年末で、別刷の進呈は終了しました。 

 (2)一般投稿を頂いた方には謝礼として、負担金の一部を免除いたします。免除額は概ね1ページ 

1万円を目安とします。詳細は共同利用支援係までお問い合わせください。 

 (3)投稿予定の原稿が15ページを超す場合は共同利用支援係まで前もってご連絡ください。 

(4)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。 

(5)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@cc.tohoku.ac.jp 

TEL    022-795-3406  
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スタッフ便り  

新年，明けましておめでとうございます．サイバーサイエンスセンターがある青葉山にも冬が訪れ，

時折白一面の雪化粧が見られるようになりました．そんな寒い中，サイバーサイエンスセンターのス

ーパーコンピュータは計算需要が逼迫するこの時期を乗り越えるべく，必死でがんばってくれていま

す．本年も日本の科学技術・産業・社会を支える重要な基盤として，皆様の研究開発活動を支援でき

るよう取り組んでまいります．どうぞよろしくお願いいたします． 
仙台市営地下鉄東西線が開通して早 2 年強経ちますが，「青葉山」駅に近いサイバーサイエンスセ

ンター周りも大きく変わってきています．サイバーサイエンスセンター向かいの青葉山新キャンパス

に農学部・農学研究科などが移転したり，新しい建物が今も建設されています．人の流れも駅中心に

変わり，駅からキャンパスバスが運行されています．青葉山キャンパスにお越しの際には，ぜひサイ

バーサイエンスセンターにもお立ち寄りください．スーパーコンピュータなどの見学が随時できます．

皆様のお越しをお待ちしております．(K.K)  

 

 青葉山キャンパスには，平成 10 年 4 月から 2 年間，薬学部に勤務していたことがあります．その

頃の私は，体重も増えてきたので，昼には薬学部内にあったテニスコートでテニスをしたり，青葉山

キャンパス内を歩いたりしていたように記憶しています．行先は，宮教大の向こうのゴルフ練習場

だったり，時には薬用植物園の中だったり，いろいろ足を延ばしていました．当時はクマの出没など

全然なかったので，何の心配もなく季節を楽しみながら歩いていました． 
平成 29 年 7 月に異動してくるとキャンパスの様子は大きく様変わりをしていました．サイバー

サイエンスセンターの屋上から見る景色は新キャンパスを一望し，いくつもの新しい建物が立ち並ん

でいました．建物内に入ってみると大きな空間があったり，凝ったデザインのテーブルや椅子が置か

れていたりしています． 
地下鉄も便利で，東京へ出張しようとすると片平キャンパスから仙台駅に歩くよりも，青葉山駅か

ら地下鉄を利用した方が早く，汗もかかずに仙台駅に着いてしまいます． 
ただ，ちょっとだけ残念だなあと感じていることがあります．青葉山コモンズ（農学分館）は，す

ごく立派なんだけれども，もっと学生さんが利用してくれればいいのに～．就職した後に始めたスポ

ーツですが，若いころはよく野球をやっていたので，やっぱりグランドがあるといいなあ～．(T.O) 
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