
スーパーコンピューティングへの招待
スパコンへの数学・スパコンへの算数
「行列・ベクトル」を勉強しよう！

中島 研吾
東京大学情報基盤センター

2024年10月
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⚫ 第3の科学：計算科学

⚫ スーパーコンピュータとは

⚫ シミュレーションと連立一次方程式

⚫ 行列とベクトル

⚫ 数値線形代数とその実用例



中島研吾（1962年岡山県出身）
1969年（小学校1年）アポロ11号月着陸，

当時の小学生（男子）の人気職業は，プロ野球選手，宇宙飛行士，パイロット，

新幹線運転手，医者（野口英世の伝記の影響）など

航空宇宙への夢絶ちがたく，工学部航空学科（航空工学専修）へ進学したが，
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自然科学：実験＋理論

自然科学：「実験（Experiment）」と「理論（Theory）」 ⇒ 2本の柱
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第3の科学：計算科学（1990年代）

スーパーコンピュータ（スパコン）によるシミュレーションに基づく「計算科学」

「第3の科学」，「科学の3本目の柱」
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• サイエンスから計算機まで幅広い知識と経験が必要
（SMASH）

– Science 科学，現象

– Modeling 微分方程式，計算モデル

– Algorithm 数学アルゴリズム（手法・原理）

– Software プログラム

– Hardware 計算機本体

• 各階層は独立した専門分野：大学の「学科」

• 一人で全てやるには限界がある

– 協力が大切：Collaboration，Co-Design

– 協力のためには「自分の専門外についてのある程度の知識」
がなければならない

計算科学（第3の科学）：スパコンによるシミュレーション
に必要なこと：SMASH
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全地球大気・海洋シミュレーション（気候・気象）
東大大気海洋研究所，東大理学系研究科等

NICAM: 
Semi-Unstructured Grid

COCO: Tri-Polar FDM

ppOpen-MATH/MP
Coupler

•Grid Transformation

• Multi-Ensemble

•IO

•Pre- and post-process

•Fault tolerance

•M×N Post-Peta-Scale
System
-System S/W
-ArchitectureOcean Model

Atmospheric
Model-1

NICAM-
Agrid
NICAM-
ZMgrid

Regional Ocean Model
Non Hydrostatic Model

J-cup

MIROC-A

COCO
Regional COCO
Matsumura-
model

MIROC-A: 
FDM/Structured Grid

Atmospheric
Model-2

App. A

App. B

1. Data-packing 

into a buffer

2. Send-data extraction from 

the buffer, and data sending

3. Data-packing after the 

interpolation process

4. Data extraction 

from the buffer

* Also applicable to full coupling, 

multiple applications

ひまわり SST (1時間毎) モデル SST（6時間毎）

〔画像提供：佐藤正樹教授・
羽角博康教授（東大・大気海洋研）〕
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地震シミュレーション・地殻変動
東大地震研究所，東大理学系研究科等

a) Earthquake wave propagation

-7 km

0 km

c) Resident evacuation

b) City response simulation

Shinjuku

Two million agents evacuating to nearest safe site

Tokyo station

Ikebukuro

Shibuya

Shinbashi

Ueno

Earthquake Post earthquake

90秒間の同化→予測計算

○使用データ(K-NET, KiK-net 446点) (a) 同化波動場 (b) 予測波動場

応答スペクトル予測結果

都心の長周期地震動予測結果

〔画像提供：古村孝志教授・
市村強教授（東大・地震研）〕

〔画像提供：
安藤亮輔准教授
（東大・理学系）〕
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ものづくり分野（流体シミュレーション，構造解析など）
様々な大学・研究機関・企業

〔画像提供：日本自動車工業会（JAMA）〕

〔画像提供：奥田洋司教授（東京大学新領域創成科学専攻）〕
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材料科学・物性科学・分子科学
東大工，阪大基礎工, 物質・材料研究機構 他 様々な大学・研究機関

Source:Nature
Source:Nature

Sample of the topological insulator (SmB6)

Battery with graphene ball

→ 45% more capacity

5times faster charging

SAIT (Samsung)

Several kinds of allotropes

Conductor
Topological 

insulator
Source:Telescope magazine

A new material which has special properties

Inside:insulation Outside:Conduction

Source : The electronic properties of graphene

electron

electron

〔画像提供：松林研究室（阪大）〕

〔画像提供：Gerhard Wellein教授（FAU，Germany）〕

〔画像提供： 山田研究室(東大工), 館山グループ （物材機構) 〕

ポリマーの相溶性判定のための全原子自由エネルギー計算

DFT-MDによる蓄電池用新型
電解液のミクロ物性解明

高濃度水系電解液

全固体電池の電極-電解質
界面のDFTミクロ解析

Chem. Mater. 2020

Macromolecules 2020

Nature Energy 2016

高濃度消火性電解液
Nature Energy 2018

ディラック電子系・トポロジカル絶縁体のtight-binding計算

逐次伸張

モノマーごとの
相互作用考慮
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バイオインフォマティックス：ゲノム解析
東大新領域創成科学研究科 等

〔画像提供：
  森下真一教授（東京大学新領域創成科学研究科）〕

A C G T

長さ 100～150 塩基のDNA 断片を 10～20億本収集（ヒト1人当たり）
接尾辞配列（suffix array）, Burrows-Wheeler 変換等が活用される

標準ヒトゲノム
（hg19/38）

Nature Genetics 2018

Microbiome 2019

ヒト個人ゲノムはどのよ
うに再解読するか？

新たに発見された疾患を引き起こすDNA

の繰返し配列伸長異常：様々な動的計画
法，de Bruijn グラフ探索等が活用

ヒト腸内細菌叢から
発見された

多様なプラスミド・
ファージ配列の全貌



16

バイオインフォマティックス：医療画像処理
東大病院等

Nomura Y, J Supercomput. 20 Jan 2020 (Epub ahead)

深層学習自動チューニング
プラットフォーム

開発中のソフトウェア

頭部造影MR画像の転移性脳腫瘍検出
村田, JAMIT2018

検出結果例
左：元画像、右：検出結果(マゼンダ)

造影MR画像の肝結節性病変検出

検出結果例
（肝細胞がん、左：元画像、右：検出結果）

●:検出、●:過検出、●:未検出

Takenaga T, CARS 2018

脳梗塞症例

頭部救急CT画像の異常検知

（左：元画像、右：異常度マップ）

Sato D, SPIE MI 2018

強調画像例

胸部X線画像の異常強調

（左：元画像、右：強調結果、矢印：肺腫瘤）

花岡, MAIAMI 2019, JSAIMI 2020

胸部X線写真の肺腫瘤検出

学習ジョブ数と評価値(partial AUC)の最大値
との関係

上：元画像、下：検出結果
（黄、緑丸：病変領域）

Bayesian 
optimization

学習・評価
Hyper-parameter 1

学習・評価

学習・評価

Reedbush-H/L
GPUクラスタ

Hyper-parameter N

評価値
ジョブ投入モジュール(Xcrypt)
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ゲリラ豪雨予測のリアルタイム実証実験 （理化学研究所）

全体のワークフロー

August 2019 November 2019

Very stable!

Bug
• MPI communicator
Optimization
• Obs pre-processing
• Visualization
• NWP model setting

D
a
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s
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s
t

計算性能の向上。上段はデータ同化、下段は30分予報にかかった時間(秒)。
(左)2019年8月、(右)2018年11月。

PAWR
Obs

SCALE
Forecast

FT=0min FT=10min FT=20min

dBZ

2019年8月24日の事例ついてのテスト結果。(上)レーダー観測と(下)SCALE-
LETKFによる予報で得られたレーダー反射強度(dBZ)を示す。

PAWR
Obs

SCALE-
LETKF
Analysis

15:30:00 15:40:00 15:50:00

dBZ

2019年8月24日の事例ついてのテスト結果。(上)レーダー観測と(下)SCALE-
LETKFによる解析で得られたレーダー反射強度(dBZ)を示す。

〔画像提供：三好建正博士
（理化学研究所）〕
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「COVID-19」対応臨時公募採択課題
全国9国立大学等のスパコンによる課題
全14のうち6課題が東大システムを利用（2020年度）
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課題名 代表者（所属）
使用シス
テム

新型コロナウイルスの主要プロテアーゼに関するフ
ラグメント分子軌道計算

望月祐志
（立教大学）

OFP
COVID-19治療の候補薬: chloroquine、
hydroxychloroquine、azithromycinの催不整脈リ
スクの評価ならびにその低減策に関する研究

久田 俊明（株式会社UT-
Heart研究所 / 東大）

新型コロナウィルス表面のタンパク質動的構造予測
杉田 有治
（理化学研究所）

計算機解析によるSARS-CoV-2増殖阻害化合物の
探索

星野 忠次
（千葉大学）

OBCX
室内環境におけるウイルス飛沫感染の予測とその
対策：富岳大規模解析に向けたケーススタディ

坪倉 誠
（神戸大学）

Spreading of polydisperse droplets in a turbulent 

puff of saturated exhaled air

Marco Edoardo Rosti

（OIST）
〔資料提供：坪倉誠教授（神戸大学）〕

〔資料提供：望月祐志教授（立教大学）〕

Thr25-11.88
7.41

-3.36
-6.76

Asn142

-4.91
13.38
-5.98
-9.99

His41
-4.82
9.32

-3.14
-8.50

TOTAL ES EX CT DI

-185.55 -147.05 101.64 -34.86 -105.28

Met165
-10.03
13.55
-4.41

-10.88

Asp187

Glu166

Asp187Glu166

-47.70
5.45

-3.70
-8.38

-32.70
0.38

-0.80
-2.09

中央：全体図
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スーパーコンピュータ（スパコン）とは？
• CPU（Central Processing Unit，中央演算装置）

– 21世紀以降：マルチコア化，メニィコア化：省電力

– 並列処理，並列計算：PC，スマホも同様

• GPU（Graphic Processing Unit）

– 描画用途⇒高いデータ転送能力を計算に利用

– 数千～数万のコアを有する「メニィコア」

• マルチコア・メニィコアCPU（+GPU）を高速ネット
ワークで接続した並列計算機（Parallel 

Computer）が「スパコン」
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CPU

Core
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GPU

Manycore

C C C C

C C C C

C C C C

C C C C

・・・・・・・・・

GPU

Manycore

C C C C

C C C C

C C C C

C C C C

・・・・・・・・・

GPU

Manycore

C C C C

C C C C
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・・・・・・・・・

GPU

Manycore
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C C C C

C C C C

C C C C

・・・・・・・・・

GPU

Manycore

C C C C

C C C C

C C C C

C C C C

・・・・・・・・・

CPU

コア（Core）

CPU

Core

Core

CPU

Core

Core

Core

Core

シングルコア
1 cores/CPU

Single

デュアルコア
2 cores/CPU

Dual

クァドコア
4 cores/CPU

Quad



Engineering
Earth/Space
Material
Energy/Physics
Info. Sci. : System
Info. Sci. : Algorithms
Info. Sci. : AI
Education
Industry
Bio
Bioinformatics
Social Sci. & Economics
Data

           
           
        
              
                   
                       
               
        
        
   
             
                       
    

           
           
        
              
                   
                       
               
        
        
   
             
                       
    

2023年度分野別計算資源利用割合
■汎用CPU，■GPU
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OBCX

CascadeLake
2023年9月末退役

Odyssey

A64FX

Aquarius

A100

工学・ものつくり

地球科学・宇宙科学

材料科学

エネルギー・物理学

情報科学：システム

情報科学：アルゴリズム

情報科学：AI

教育

産業利用

生物科学・生体力学

バイオインフォマティクス

社会科学・経済学

データ科学・データ同化

情報科学：
AI

工学・
ものつくり

地球科学・
宇宙科学

材料科学

エネルギー・
物理学

生物科学・
生体力学

バイオ
インフォマ
ティクス

エネルギー・
物理学 地球科学・

宇宙科学

材
料
科
学

工学・
ものつくり

材料科学

工学・
ものつくり

工学・
ものつくり

材料科学

エネルギー・
物理学 エネルギー・

物理学

工学・
ものつくり

地球科学・
宇宙科学

バイオインフォ
マティクス

生物科学・
生体力学

データ科学・
データ同化



スーパーコンピュータ（スパコン）の性能
• FLOPS値（Floating Point Operations per Second，浮動小数点演算）

– 1秒当たりの（倍精度）実数演算性能

– 106 FLOPS= 1 Mega FLOPS = 1 MFLOPS （百万）
– 109 FLOPS= 1 Giga FLOPS = 1 GFLOPS （十億）

– 1012 FLOPS= 1 Tera FLOPS = 1 TFLOPS （兆）
– 1015 FLOPS= 1 Peta FLOPS = 1 PFLOPS （千兆）   「京」： 10 PFLOPS

– 1018 FLOPS= 1 Exa FLOPS = 1 EFLOPS （百京） 富岳： 442 PFLOPS

23

• 東大センターの「Wisteria/BDEC-01（Odyssey）
（シミュレーションノード群）」（富岳と同じ）
– Fujitsu/Arm A64FX，1コア性能は70.4GFLOPS

• 1秒間に704億回の倍精度実数演算

– 1CPU（1ノード）：48コア
• 3,379.2 GFLOPS= 3.379 TFLOPS

– 3兆3,792億回

– 全システム：7,680 CPU（ノード）
• 25.95 PFLOPS： 2京5,952兆2,600億回

0 1 2 3

4 5 6 7

8 9 10 11

H
B

M
2

0 1 2 3

4 5 6 7

8 9 10 11H
B

M
2

CMG#0

CMG#1

0 1 2 3

4 5 6 7

8 9 10 11

0 1 2 3

4 5 6 7

8 9 10 11
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2
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B
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2

TofuD コントローラ PCIe コントローラ



スーパーコンピュータは何をするのか？
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• 大量の計算

– Odyssey： 25.95 PFLOPS：     2京5,952兆回（世界40位，日本4位）

– 富岳：       537.21 PFLOPS：  53京7,210兆回（世界4位，日本1位）

– Frontier： 1,679.82 PFLOPS： 167京9,820兆回（世界1位）（=1.678 EFLOPS）

• Frontier（Oakridge国立研究所，USA）はEFLOPS（=1018）を超えた世界初めてのシステム
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⚫ 第3の科学：計算科学

⚫ スーパーコンピュータとは

⚫ シミュレーションと連立一次方程式

⚫ 行列とベクトル

⚫ 様々な利用分野

⚫ 数値線形代数とその実用例



様々な自然現象を記述する偏微分方程式
Partial Differential Equation: PDE

• 2階の偏微分方程式で記述される現象は多い：熱，流れ，変形

• 楕円型
– 定常熱伝導，ポアソン・ラプラス方程式

– ヘルムホルツ方程式

• 放物型
– 非定常熱伝導方程式

• 双曲型
– 波動方程式

– 非定常移流方程式
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感染症の数理モデル：SIRモデル：常微分方程式
感受性保持者（Susceptible）・感染者（Infected）・免疫保持者（Recovered）/隔
離者 （Removed）

 感染率

 回復率（隔離率）
– 1/は平均感染期間

( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )

dS
t S t I t

dt

dI
t S t I t I t

dt

dR
t I t

dt



 



= −

= −

=
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偏微分方程式の解法

• 非線形方程式，複雑形状
等⇒解析解は存在しない

• 空間を，メッシュ，格子，
粒子（mesh, grid, particle）

に分割し，計算機を使用
して数値的に解くのが一
般的

有限要素法
Finite Element Method
FEM

有限体積法
Finite Volume Method
FVM

境界要素法
Boundary Element Method
BEM

差分法
Finite Difference Method
FDM

個別要素法
Discrete Element Method
DEM
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偏微分方程式の数値解法⇒連立一次方程式
• 偏微分方程式の数値解法等による計算科学シミュレーション
は，一般に，最終的に大規模連立一次方程式 Ax=bを解くこ
とに帰着される（未知数：数百万～数億，数十億以上）。

– 重要かつ時間がかかる

– 計算時間全体の90%以上を占めることもある

• 高速に安定に求解することが非常に重要
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偏微分方程式の数値解法⇒連立一次方程式
• 偏微分方程式の数値解法等による計算科学シミュレーション
は，一般に，最終的に大規模連立一次方程式 Ax=bを解くこ
とに帰着される（未知数：数百万～数億，数十億以上）。

– 重要かつ時間がかかる

– 計算時間全体の90%以上を占めることもある

• 高速に安定に求解することが非常に重要

• 鶴亀算：鶴と亀の合計が10匹，足の数の合計が28本

– 鶴と亀は何匹ずつ？

– 鶴は2本足：x1匹，亀は4本足： x2匹 ⇒ 二元一次方程式

30
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• 連立一次方程式は「行列（Matrix）」と「ベクトル」で表すと
わかりやすい

• 最近の高校数学では「行列」を教えない学校も多いようだ

• 大学レベル以上の物理を学ぶには「行列」，「ベクトル」は
必須なのだが・・・

32



スーパーコンピュータは何をするのか？

33

• 大量の計算

– Odyssey： 25.95 PFLOPS：     2京5,952兆回（世界40位，日本4位）

– 富岳：       537.21 PFLOPS：  53京7,210兆回（世界4位，日本1位）

– Frontier： 1,679.82 PFLOPS： 167京9,820兆回（世界1位）

• 連立一次方程式求解（巨大な鶴亀算），固有値計算など，「行列・ベクトル」に関
わる演算が主流

• 探索等も行列・ベクトル演算（一次変換）が関わっている

• 機械学習，AIの計算も行列・ベクトル演算

• 量子コンピュータの計算も実は行列・ベクトル演算



行列とベクトル（1/3）

• 行列（Matrix），ベクトル（Vector）

• 「行列・ベクトル」は筆者が高校生だった約40年前は高2の数学（数Ⅱ）で勉
強，その魅力に取り憑かれた

• 下記のような未知数n個のn元一次方程式を考える（xi：未知数，aij：係数（既
知），bj：右辺（既知），1≦i,j≦n）：

• 「行列」とは，数や記号や式などを「行（Row）」と「列（Column）」に沿って矩
形状に配列したものである

11 1 12 2 1 1

21 1 22 2 2 2

1 1 2 2

n n

n n

n n nn n n

a x a x a x b

a x a x a x b

a x a x a x b

+ + + =

+ + + =

+ + + =

L

L

M

L
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行列とベクトル（2/3）：連立一次方程式

• ベクトルは，n個の変数の組で，上記の連立一次方程式の未知数xi，右
辺bjをまとめて，未知数ベクトル，右辺ベクトルとして扱うことができる。

• ここで下記のように係数行列（Coefficient Matrix）：A，右辺ベクトル：b，
未知数ベクトル：xを定義すると，前頁の連立一次方程式は行列とベク
トルの積によってAx=bと表すことができる。

11 12 1 1 1

21 22 2 2 2

1 2

n

n

n n nn n n

a a a x b

a a a x b

a a a x b

     
     
     =
     
     
     

L

L

M M O M M M

L

A x b
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行列とベクトルの演算

• 行列ベクトル積 1

221 22 23 24 2

3

4

21 1 22 2 23 3 24 4 2

xa a a a y

xa a a a y

xa a a a y

xa a a a y

a x a x a x a x y

    
    
    =
    
    

    

 +  +  +  =

23

a a a a b b b b c c c c

a a a a b b b b c c c c

a a a a b b b b c c c c

a a a a b b b b c c c c

     
     
     =
     
     
     

第2行

第3列
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• 行列・行列積

第2行



行列とベクトル（3/3）：
単位行列・逆行列

• 対角成分（aii）が全て1，他の成分が全て0とな
るような行列を「単位行列（Identity Matrix）」と
呼ぶ

– 任意のベクトルに単位行列を乗じてもベクトルは不
変である。

– 単位行列はIと書かれることが多い

• AX=Iが成立するとき行列XはAの逆行列（
Inverse Matrix）A-1であると言う。

– 逆行列は一般の数値演算における逆数に相当する
。
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鶴亀算を「逆行列」を使って解く

• 鶴と亀の合計が10匹，足の数の合計が28本，鶴と亀は何匹ずつ？

• 鶴は2本足：x1匹，亀は4本足： x2匹

• 逆行列の公式

1 2

1 2

10

2 4 28

x x

x x

+ =

+ =
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A b x

単位行列
計算量多い（N個の未知数に対して
O(N3)の演算），Nが増えると大変
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行列の応用：ベクトルの回転（二次元）
行列をかける処理：一次変換（線形変換）

40
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一次変換（線形変換）とニューラルネットワーク

=Wx y

w11

w21w31 w12

w22

w32 w13

w23
w33

w14

w24

w34

入力ベクトル
x

出力ベクトル
y

重み
W

• 人工知能で使用される「ニューラルネットワーク」の計算の基本は，
パラメータと重みのかけ算の足し合わせ⇒一次変換（線形変換）

1

1

2

2

3

3

4

11 12 13 14

21 22 23 24

31 32 33 34

,

x
y

x
y

x
y

x

w w w w

w w w w

w w w w

 
  
  = =
  
    

 

 
 

=
 
  

x y

W
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量子コンピュータでやっている計算も実は
一次変換（線形変換）

42
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有限要素法
Finite-Element Method (FEM)

• 偏微分方程式の解法として広く知られている

– elements (meshes，要素) & nodes (vertices，節点)

• 以下の二次元熱伝導問題を考える:

– 16節点，9要素（四角形）

– 一様な熱伝導率 (=1)

– 一様な体積発熱 (Q=1)

– 節点1で温度固定：T=0

– 周囲断熱
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3分でわかる有限要素法
44



ガラーキン法：Galerkin FEM

• 各要素にガラーキン法を適用:
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[N] : 形状関数（内挿関数）

• 偏微分方程式に対して，グリーンの定
理を適用し，以下の「弱形式」を導く

       
 

  0=+























+








−





dVNQ

dV
y

N

y

N

x

N

x

N

V

T

TT

V



1

1

2 3

4 5 6

7 8 9

2 3 4

5 6 7 8

9 10 11 12

13 14 15 16

45

3分でわかる有限要素法



Element Matrix：要素マトリクス

• 各要素において積分を実行し，要素マトリクスを得る
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全体マトリクス⇒連立一次方程式⇒解く
各要素方程式を足し込む⇒全体マトリクス，連立一次方程式
境界条件 (ここでは=0)を適用，連立一次方程式を解く

1

1

2 3

4 5 6

7 8 9

2 3 4

5 6 7 8

9 10 11 12

13 14 15 16





























































=





















































































































































=

16

15

14

13

12

11

10

9

8

7

6

5

4

3

2

1

16

15

14

13

12

11

10

9

8

7

6

5

4

3

2

1

}{}]{[

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

F

DXXX

XDXXXX

XDXXXX

XDXX

XXDXXX

XXXXDXXXX

XXXXDXXXX

XXXDXX

XXDXXX

XXXXDXXXX

XXXXDXXXX

XXXDXX

XXDX

XXXXDX

XXXXDX

XXXD

FK

47

3分でわかる有限要素法



計算結果
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3分でわかる有限要素法



数値線形代数：Numerical Linear Algebra

• 連立一次方程式を計算機を使って解くことを研究する学問

– 巨大な「鶴亀算」の解法に関する研究

– 様々な分野のシミュレーションに役に立つ（と思う）

• 直接法（Direct Method）

– 「逆行列」を求める方法⇒大規模問題では時間がかかる

• 反復法（Iterative Method）

– 繰り返しにより，正解に近づける

– 大規模問題，並列計算機向け
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反復法とは・・・

適当な初期解 x(0)から始めて，繰り返し計算によって真の解に収束
(converge)させていく (1) (2), ,Lx x
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共役勾配法（Conjugate 

Gradient，CG）：反復法
未知数がN個の場合N回以内に収束
することが理論的に証明されている

Compute r(0)= b-[A]x(0)

for i= 1, 2, …

z(i-1)= r(i-1)

i-1= r
(i-1) z(i-1)

if i=1

p(1)= z(0)

else

i-1= i-1/i-2
p(i)= z(i-1) + i-1 p(i-1)

endif

q(i)= [A]p(i)

i  = i-1/p
(i)q(i)

x(i)= x(i-1) + ip
(i)

r(i)= r(i-1) - iq
(i)

check convergence |r|

end

• 行列ベクトル積
• ベクトル内積
• ベクトル定数倍の加減

x(i) ：ベクトル
i ：スカラー
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二酸化炭素地下貯留シミュレーション
三次元多相流れ＋物質移動

〔画像提供：
山本肇博士（大成建設）〕

Injection 

Well

10km

(a) Tokyo Bay Model 
–Large scale hydro-geological model–

Yamamoto et al. (2009)

30 million DoF

※DOF: degrees of freedom 

Injector

Producer

Injector

Supercritical 
CO2

Caprock (Low permeable seal)

Native Groundwater (Brine)

Injection Well

Local-scale 
Model

Reservoir

(c) SPE 10 Model
–Highly heterogeneous reservoir model–

(b) DDC (Diffusion-Dissolution-Convection)
–Highly non linear process model–

Christie and Blunt (2001)
Qi et al. (2009)
Audigane et al.(2011)

CO2 behavior
(No upscaling)

Original 
Reservior Model

Yamamoto et al. (2013)

3.3 million DoF

6 million DoF
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実用事例：
CO2地下貯留
シミュレーション

• CO2を地下水（1km以深，超臨界状態（Supercritical 
State））に貯留⇒温暖化ガス削減に寄与
– 大成建設，海洋研究開発機構，NEC，東大情報基盤センター，
米国立Lawrence Berkeley研究所による共同研究・協力

– 2010年度地盤工学会地盤環境賞受賞

• Science

– 地下深部における超臨界状態のCO2の挙動

• Modeling・Algorithm・Software

– 三次元多相流れ（液体・気体）＋三次元物質移動方程式
• 非線形性強い，長期間（1,000年単位）の計算必要

– TOUGH2：有限体積法による多相流れ・物質移動・化学反応
シミュレータ（地下水）（米国立Lawrence Berkeley研究所）

• 計算時間の90％以上が連立一次方程式求解（巨大な鶴亀算）

– 高速連立一次方程式ソルバー（東大情報基盤センター）
• 並列前処理付き反復法（BiCGSTAB）：共役勾配法と類似した解法

• Hardware

– 地球シミュレータ（海洋研究開発機構，NEC），FX10（東大）
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1,000年分の
計算時間履歴
未知数：3千万
105タイムステップ
（1ステップ3日）

〔画像提供：山本肇博士（大成建設）〕 55



大規模計算結果
連立一次方程式解法の影響大
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–Large scale hydro-geological model–
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(b) DDC (Diffusion-Dissolution-Convection)
–Highly non linear process model–
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Tokyo Bay Model (10 million grid blocks)
1 time steps

• 約3千万自由度
• 前処理付BiCGSTAB法
• Fujitsu FX10（Oakleaf-FX）

✓ 最大2万コア
• 1タイムステップの計算時間，
全105ステップ（1,000年）

〔画像提供：山本肇博士（大成建設）〕

オリジナル：計算時間
遅い，コア数増えると
却って性能低下

新手法：計算効率2-3倍向上（行列格納
方法），並列時通信方法・性能低下回避



大規模計算結果
連立一次方程式解法の影響大

57

Injection 

Well

10km

(a) Tokyo Bay Model 
–Large scale hydro-geological model–

Yamamoto et al. (2009)

30 million DoF

※DOF: degrees of freedom 

Injector

Producer

Injector

Supercritical 
CO2

Caprock (Low permeable seal)

Native Groundwater (Brine)

Injection Well

Local-scale 
Model

Reservoir

(c) SPE 10 Model
–Highly heterogeneous reservoir model–

(b) DDC (Diffusion-Dissolution-Convection)
–Highly non linear process model–

Christie and Blunt (2001)
Qi et al. (2009)
Audigane et al.(2011)

CO2 behavior
(No upscaling)

Original 
Reservior Model

Yamamoto et al. (2013)

3.3 million DoF

6 million DoF

0.1

1

10

100

1000

10000

10 100 1000 10000

C
al

cu
la

ti
o

n
 T

im
e

 (
se

c)

Number of Processors

Tokyo Bay Model (10 million grid blocks)
1 time steps

全体を24時間以内で終わらせるため
には1タイムステップ0.80以内にする必
要があった（Odysseyでは同じCPU数
で数分の1の計算時間）

〔画像提供：山本肇博士（大成建設）〕

講演者が開発
した手法⇒

• 約3千万自由度
• 前処理付BiCGSTAB法
• Fujitsu FX10（Oakleaf-FX）

✓ 最大2万コア
• 1タイムステップの計算時間，
全105ステップ（1,000年）



Thank you for watching

まとめ

•第3の科学：計算科学，シミュレーション

•偏微分方程式の数値解法等による計算科学シミュレーションは，一般
に，最終的に大規模連立一次方程式 Ax=b を解くことに帰着される。

• 重要かつ時間がかかる

• 計算時間全体の90%以上を占めることもある

•数値線形代数（Numerical Linear Algebra）

• 連立一次方程式を計算機を使って解くことを研究する学問

•高速な連立一次方程式解法によって，計算科学による新たな科学的発
見の促進，加速が期待される

• CO2地下貯留シミュレーションの事例

• 数学，応用数学の計算科学への貢献

•「行列・ベクトル」を勉強しよう！
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