


Vol.21, No.1 号の発刊に当たって

京都大学学術情報メディアセンター　牛島 省

本号では，京都大学学術情報メディアセンターにおいて実施された 2021年度の共同研
究報告について特集いたします．2021年度は，12件の「若手・女性研究者奨励枠」と 2件
の「プログラム高度化共同研究」による共同研究が実施されました．
学術情報メディアセンターでは，スーパーコンピュータ共同研究制度として，「若手・女

性研究者奨励枠」，「大規模計算支援枠」，「プログラム高度化共同研究」という３種類の
研究支援事業を実施しています．課題募集は年度開始前後に行われます．また，年度途中
で追加募集が実施される場合があります．応募された課題の採否は，スーパーコンピュー
タ共同研究企画委員会にて審査されます．本共同研究制度への応募方法や申込み時期等の
詳細につきましては，http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ja/services/comp/support/kyodo/

をご参照下さい．
上記の共同研究制度のうち，「若手・女性研究者奨励枠」の応募資格は，(1) 40歳未満

の若手研究者 (学生を含む,性別は問わない)，あるいは，(2) 女性研究者 (年齢は問わな
い)，とされています．この「若手・女性研究者奨励枠」では，スーパーコンピュータを
利用することで学術的にインパクトがある成果を創出できる課題に対して，計算機利用負
担金の全額または一部を本センターが負担しています．さらに，「若手・女性研究者奨励
枠」は，JHPCN (学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点) の活動の一環と位置づけ
られており，優れた課題は，JHPCNの萌芽型共同研究へ推薦されます．推薦された課題
は，JHPCNシンポジウムにてポスター発表を行うことが可能となるなどの特典がありま
すので，是非この共同研究制度をご活用ください．
本号に掲載された 12件の「若手・女性研究者奨励枠」の研究成果報告では，複雑流体

および流体構造連成問題，プラズマ計算，各種の分子構造・分子動力学計算などに加え，
ニューラルネットワークや機械学習に関する課題など多様な研究が行われ，全国 7 大学の
若手・女性研究者の研究をサポートいたしました．なお，JHPCNの萌芽型共同研究には
9件の課題が採択されました．
「大規模計算支援枠」は，一定規模の計算資源を 2週間程度ご利用頂くことが可能な共
同研究制度で，利用負担金は本センターが全額負担するものです．2021年度は応募があり
ませんでしたが，大規模計算の実施を希望される方はご検討ください．
また，「プログラム高度化共同研究」では，京都大学のスーパーコンピュータをグルー

プコースまたは専用クラスタコースでご利用の研究者 (JHPCN および HPCI にて京都大
学のスーパーコンピュータを利用する研究者も含む) を対象に，プログラムの制御構造・
データ構造の改良による性能チューニングや並列化手法の改良，問題分割・負荷分散方式
などの改良による大規模計算プログラムの高度化・高性能化などを支援しています．2021

年度は，(1) 高密度領域まで適用可能なモンテカルロ法の開発と有限密度 2カラー QCD

の相図の決定，(2) 低メモリ・低コスト通信乱流大規模直接数値計算コードの高度化，と
いう 2件のプログラム高度化支援を行いました．これらの共同研究では，プロセス並列の
通信の効率化やスレッド並列計算の高度化などの検討を加え，応募者に満足いただける性
能向上を実現しました．
今後も皆様の研究，教育にご活用いただけるようにセンター教職員も尽力していきます

ので，ご利用・ご支援のほど、よろしくお願い申し上げます．
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新新ススーーパパーーココンンピピュューータタシシスステテムムのの紹紹介介  

深沢 圭一郎 
 

京都大学学術情報メディアセンター 
 
京都大学では、1969 年に FACOM230 をスーパ
ーコンピュータという名称ではなく汎用コンピュ

ータとして導入したことが、大規模計算機システム

導入の始まりになっています。当初はその時代のス

ーパーコンピュータの代表的な構成ということも

あり、ベクトル型 CPUを搭載したシステムが導入
されていましたが、2000 年に HPC2500 というス
カラ型CPU（SPARC64V）を初めて導入し、2007
年にはいわゆる T2Kスパコンとして 4ソケット構
成の x86型CPUを導入しています。その次のリプ
レイスでは、現在の構成に続くメニーコア型のシス

テムA、汎用型のシステムB、大規模共有メモリ型
のシステムCが始まっています。今回のリプレイス
においても、この考え方を踏襲し、メニーコア型か

つ高メモリバンド幅のシステムA、汎用型かつ高メ
モリサイズのシステムB、大規模共有メモリ型のシ
ステムCの導入を計画しました。更に機械学習向け
として小規模ですが、GPU といったアクセラレー
タを搭載したシステムの導入も計画しました。スト

レージシステムでは、今回はバーストバッファでは

なく、SSDで構成された高速アクセスが可能なスト
レージの導入も計画しました。このようなシステム

の導入を目指して、調達を行っていましたが、新型

コロナウイルス感染症に影響された半導体不足、ウ

クライナ危機による物価高や円安などにより、調達

時期が遅れてしまい、利用者の方には大変ご迷惑を

おかけしています。この記事を執筆時点（10月末）
では、新スパコンの契約が終わり、稼働に向けて全

力で準備をしているところです。 
この新スパコンですが、まとめると図1のような
システムになりました。システム A（Camphor3）
には新型 Xeonと高メモリバンド幅を持つHBM2e
を搭載したノードとなっており、ノード当たりの性

能は6TFLOPSに近い性能となっています。システ
ム全体では 1120 ノードとなっており理論性能は

5.8PFLOPS 程度ということになっています。見か
け上の性能はあまり前システム A と比べて向上し
ていませんが、HBM2eの効果により、これまでよ
り高い実行性能となるアプリケーションが多いと

考えています。 
システムB（Laurel3）ではシステムAと同じ新
型Xeonですが、DDR5を 512GB/ノード搭載した
システムです。システムAの 4倍のメモリサイズ、
DDR 系ということで低メモリアクセスレイテンシ
となっています。システム全体では370ノードとな
り、前システムBと比べてノード数が半分以下とな
っていますが、ノード当たりの性能が AVX-512 対
応やコア数増加により向上しており、2PFLOPSと
いう性能となっています。 
システム C（Cinnamon3）では、システム Bの
構成にメモリを2TB/ノードと増加させ、大規模共有
メモリシステムとしています。こちらは前回と同じ

で16ノードとなっています。 
今回新しく導入するシステムG（Gardenia）とし
て、NVIDIA A100（80GB）を4枚/ノード搭載し、
CPUはMilan世代の EPYC×2とDDR4 512GB
となっています。全体として 16 ノードと小規模で
すが、主として1ノード利用を想定しており、ノー
ド内GPUメモリが320GB（ノード内メインメモリ
は512GB）と多くあることで、ノード内で閉じる機
械学習向けシステムとしています。 
ストレージではHDDによる 40PBと SSDによ
る 4PB の容量を持つシステムを導入し、計算によ
るデータ出力だけでなく、様々なデータを集める場

所としての利用も想定しています。データ収集には

VMホスティングサーバを利用することができます。
今回の新システムとVMホスティングサーバとの間
は、物理的に直結するネットワーク構成を踏襲して

おり、これまでと同様に効率的にご利用いただける

環境となっています。 
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利用開始時期に関しては、情報環境機構の次期ス

パコンの Web ページ（https://www.iimc.kyoto-
u.ac.jp/ja/services/comp/supercomputer/other/com
ing_2022.html）を確認いただけると最新情報が公

開されていますが、現在はシステムAとSSDによ
る高速ストレージ以外を 2023年 1月頃に試験運用

を開始し、すべてのシステムの運用開始を 2023 年
7 月に予定しています。このように計算資源が無い

時期が長く続いてしまうため、クラウド資源の利用

を準備しています。新スパコンではクラウドバース

ティングと呼ばれる計算資源のクラウド環境への

拡張機能を持たせていました。これを利用し、2022
年の 11月中には本年度 7月まで利用いただいたス

パコンユーザのみなさまへクラウド環境による計

算機資源の提供を行う予定です。これ以外にも何ら

かの計算資源の提供や新システムのできる限りの

早期提供を考えています。 
これまではハードウェアの紹介でしたが、ジョブ

スケジューラやアプリケーションに関しても新ス

パコンでは変更があります。ジョブスケジューラで

は、前システムではPBS、その前はNQSと変更が
続いていますが、今回も変更がありSlurmと呼ばれ

るオープンソースのスケジューラになりました。

Slurm は世界で多く利用されているスケジューラ

となっています。これまでの京都大学のスパコンジ

ョブスケジューラで行えていたことは、Slurmでも
実現できるように準備していますので、一部スクリ

プト記述書式の変更が出るかもしれませんが、これ

までと同様の機能はカバーされています。 
一方でアプリケーションですが、近年のライセン

ス料の高騰に伴い、スパコン導入アプリケーション

の整理を行いました。できる限り削減をしないため

に、一部アプリケーションでは永続ライセンスへの

変更（サポートがなく、バージョンアップに制限あ

り）し、SASは導入を見送りました。SASに関して

は個人利用ライセンスのご購入や他センターのご

利用をお願いします。 
今回のリプレイスでは、世界的な様々な状況によ

り導入システムの資源削減や導入遅れなど現在も

ご迷惑をおかけしております。本来であれば、一部

システムの性能評価などをご報告したいところで

したが、実機が無いため、性能に関しては次号への

掲載を予定しています。利用者の期待に応えられる

システムを全力で準備していますので、運用開始ま

でお待ちください。リプレイスへのご理解ご協力ど

うぞよろしくお願いいたします。 

 
図1 新スーパーコンピュータシステム概要 
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αα××SSCC22002222KK  群群れれととススーーパパーーココンンピピュューータタにに関関すするるシシンンポポジジウウムム    

開開催催報報告告  

深沢 圭一郎 
 

京都大学学術情報メディアセンター 

 
11 αα××SSCC ととはは  

京都大学学術情報メディアセンターと九州大学

情報基盤研究開発センターでは「なにか×スパコン

（SC）」というテーマを掲げることにより、その「な

にか」の分野とスパコンの分野で新しい共同研究が

生まれることを期待したシンポジウムを年二回開

催しています。2018年から開催しており今回が8回

目の開催になります。様々な分野にコンピュータが

利用されている現在では、スパコンセンターのあり

方もこれまでとは変わる必要があります。そこで、

これまでのスパコン利用者だけでなく、新しい分野

にスパコンを使ってもらい、より良い成果やこれま

でにない成果の創出に繋がるきっかけ作りが必要

となると考え、シンポジウムを開催しています。 
今回は、2022年度の京都大学担当回として、「な

にか」を「群れ」としたα×SC2022K 群れとスー

パーコンピュータに関するシンポジウムを 2022 年

9 月 1 日 13 時 30 分～18 時 15 分に開催しました

（2022K の K は Kyoto の K です）。新型コロナウ

イルス感染症への対策として 2021 年度は一部講演

者のみ現地参加とし、基本的にはリモートでの参加

という形でしたが、2022 年度は現地参加も可能なハ

イブリッド開催としました。 
今回テーマを「群れ」とした理由は、筆者が研究

代表者として、京都大学研究支援 SPIRITS 2021-
2022年度「プラズマ粒子シミュレーションの応用に

よる野生ウマの行動数値実験モデルの確立」という

プロジェクトに採択されており、群れに関する研究

者と繋がりを持てたことによります（このプロジェ

クトとの共催としています）。また、九州大学情報基

盤研究開発センターとの共催でもあります。

SPIRITSとの共催のおかげで、昨年度に引き続き図

1 のようなポスターを作成することができ、広報に

活用できました。参加者は現地 12 名、リモートで

は48名となり、現地参加者は少ないですが、この 2
年程度の間にリモートでの参加が便利であり、会議

などへの通常の参加方法になってきている結果で

はないかと思われます。 
 

22 シシンンポポジジウウムムのの講講演演  

シンポジウムでは、4 名の研究者に「群れ」に関

連するご講演をいただき、最後に全体を通した総合

討論を行いました。シンポジウムの講演資料などは

 
図1 α×SC2022K のポスター 
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Webページで公開していますので、ご興味のある方

はご覧ください。 Web ページの URL は

https://sites.google.com/kyoto-u.ac.jp/sc2022k/ に

なります。リモートの開催風景は図2のような様子

でした。 
シンポジウムでは、まず、村上 久（京都工芸繊維

大学情報工学・人間科学系）助教に、「互いに動きを

読み合うこと＝相互予期」に基づく群れの自己組織

化に関してご講演をいただきました。村上先生は、

イグノーベル賞を 2021 年に受賞されており、相互

予期の研究はその受賞内容でもあります。続いて、

SPIRITS プロジェクトの共同研究者でもある前田 
玉青（京都大学大学院理学研究科生物科学専攻 博
士後期課程）さんが、ドローンによる観察が明らか

にするウマの重層社会という題目で講演をしまし

た。重層社会とは、ヒト社会のように、小さな群れ

が集合して高次の集団を作る社会であり、その様子

をドローンでの観測と定量的解析を行っていると

いうご講演でした。 
休憩を挟んだ後、後半では衛星の群れということ

で、小型 SAR 衛星コンステレーションのご講演を

上津原 正彦（株式会社QPS 研究所）開発部部長に

行っていただきました。QPS 研究所では2025年以

降に合成開口レーダー(SAR)を有する小型衛星 36
機でコンステレーションを構築計画しており、その

運用に関してご紹介いただきました。次に、高見 利
也（大分大学理工学部）教授による、動的モード分

解による群れの運動分析というご講演がありまし

た。動物や人の集団の動きを時空間の単位要素へ分

割する動的モード分解を利用した映像分析手法の

ご紹介がありました。 
総合討論では、シンポジウムの講演内容に関する

追加の議論やシンポジウムのテーマであるスパコ

ンをどう活用するか、自分の研究にどういう機能が

あれば使いやすいのかなどの議論を行いました。分

野が異なる群れに関係する研究者が集まった場で

したので、お互いの研究分野との比較など、群れに

関してこれまでに余りない視点からの議論もあり

ました。実際の群れを観測した後、解析する流れが

一般的ですが、近年のドローンやセンサなどを活用

し、定量的にデジタル解析が進んでいるために、今

後スパコンを利用した解析が力を発揮しそうな一

方で、使いやすさ（利用申請含む）には改善がまだ

まだ必要だとコメントをいただきました。 
 
33 シシンンポポジジウウムムをを終終ええてて  

今回は SPIRITS プロジェクトとの共催によるシ

ンポジウムの宣伝協力やハイブリッド開催により、

例年より参加者が多くなりました。他のシンポジウ

ムでも感じますが、総合討論や、質疑では会場にい

る関係者からの発言が多く、議論を活発に行いたい

場合は現地開催を強化する必要があると感じまし

た。また、現地参加者間で、共同研究が始まったと

の報告もあり、スパコンを基盤に異分野を上手く連

携させることを今後も目指していきます。 

 
図2 リモートでの開催風景（上津原さんのご講演時） 
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NNuummeerriiccaall  ssiimmuullaattiioonn  ooff  MMaarraannggoonnii  ccoonnvveeccttiioonn  iinn  aa  sshhaallllooww  rreeccttaanngguullaarr  

ccaavviittyy  wwiitthh  aa  lliinneeaarr  ssoolluuttaall  bboouunnddaarryy  ccoonnddiittiioonn  

ZHANG Jiangao 
 

Graduate School of Engineering Science, Osaka University 
 
 
11 IInnttrroodduuccttiioonn  

Marangoni convection usually occurs in a liquid 
layer with a free surface driven by the variation of 
free surface tension due to temperature gradients 
or concentration gradient. This convection has 
been of interest to researchers due to its rich 
dynamical features and its wide existence in 
nature and industrial processes, such as 
oceanography, droplets, thin-film coatings, and 
crystal growth. 

Numerous fruitful research findings on 
Marangoni convection have been reported [1-3]. 
However, most of the studies only considered the 
pure thermal Marangoni effect, while the solutal 
Marangoni convection plays an important role in 
coating and crystal growth. To the best of our 
knowledge, there are few works focused on the 
solutal Marangoni flow. It would be an interesting 
phenomenon to investigate since it occurs in some 
processes. In this work, we perform a series of 
three-dimensional numerical simulations to study 
pure solutal Marangoni convection in a shallow 
rectangular cavity to shed further light on flow 
characteristics and flow pattern transition. 

 
22 NNuummeerriiccaall  mmeetthhoodd  

We consider a cavity filled with fluid, as shown 
in Fig. 1. The top boundary is the free surface, 
while the other boundaries are the cavity walls. 
The Cartesian coordinate system is adopted. The 
length, width, and depth of the cavity are L, L, and 
0.1L, respectively. High and low concentration 

values, Ch and Cl, are set at the four boundary 
corners, and the linear solutal boundary condition 
is applied, as shown in Fig. 1(b). 

The governing equations of the fluid flow in the 
cavity are written in dimensionless forms: 
Continuity:             0= V             (1) 

Momentum:   VVVV 2+−=+

 P


  (2) 

Mass transport:   −=+

 21

Sc
V


  (3) 

The dimensionless concentrations is defined as  
= (C - Cl)/(Ch - Cl),  and P are the dimensionless 
time and pressure. Sc = D/ is the Schmidt number, 
where  is the dynamic viscosity and D is the 
diffusion coefficient of working fluid.  In this 
study, calculation has been performed for the fluid 
with Sc = 10.  

 
 

 

FFiigg..  11 The computational domain and the 
boundary conditions. 

(a) 3D view 

(b) top view 
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33 RReessuullttss  aanndd  ddiissccuussssiioonn  

When the Marangoni number is relatively small, 
the solutal Marangoni convection is steady state, 
which is called the basic flow hereafter. Figure 2 
shows the streamlines and the iso-concentration 
lines of the typical basic flow at Sc = 10. The 
surface fluid flows from the high concentration 
spot (A) to the low concentration spot (C) with a 
certain curvature, and then returns back near the 
bottom due to the mass conservation, as shown in 
the internal field of Fig. 2(a). The Schmidt number 
of the working fluid in the present study is much 
larger than unity. It means that the relative 
contribution of the advective mechanism is more 
dominant than that of the diffusion. Thus, the 
mass transfer is greatly sensitive to the flow region 
and the iso-concentration lines are drastically 
distorted on the free surface, as shown in Fig. 2(b). 
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(a) streamlines of the internal field (left) and 

boundaries (right) 
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(b) iso-concentration lines on the top free surface 
FFiigg..  22  A typical snapshot of the streamlines (a) and 
concentration field (b) of the basic flow.  

Figure 3 shows the concentration and velocity 
distributions along the AB and CD diagonals at 
different solutal Marangoni numbers. The 
positions of AB and CD lines are shown in Fig. 2(b). 
Large concentration drops appear near the 
boundary corners due to the low mass diffusivity 
so that the concentration gradient in the middle 
part of the cavity is smaller than that of the 

corners, as seen in Fig. 3(a). Also, as the solutal 
Marangoni number becomes larger, the 
concentration drops increase, and the solutal 
Marangoni effect enhances, resulting in a stronger 
fluid flow. Furthermore, every peak of the curves 
in Fig. 3(b) coincides with each vortex-center 
position.  

 

 
FFiigg..  33 Distributions of concentration  (a) and 
velocity U (b) along the diagonals on the free 
surface. 

 
44 CCoonncclluussiioonn  

The basic flow is steady state and the flow 
structure remains symmetric along the diagonals. 
Large concentration drops appear in the vicinity of 
the boundary corners so that the effect of solutal 
Marangoni in the middle part of the free surface is 
weaker than at the corners，which greatly affect 
the flow structure in the whole system. 

  
55 RReeffeerreennccee  

[1] M. K. Smith, Phys. Fluids, 2299 (1986) 3182. 
[2] L. Peng, et al., Int. J. Heat Mass Transf., 5500 
(2007) 872. 
[3] T. Yano, et al., Adv. Space Res., 6666 (2020) 2047. 

(b)  

(a)  

京都大学 学術情報メディアセンター 全国共同利用版［広報］ Vol.21 No.1（Dec.2022）− 7



高高効効率率有有機機系系太太陽陽電電池池のの実実現現にに向向けけたた光光機機能能性性分分子子のの構構造造とと  

電電子子物物性性のの相相関関解解明明  

東野	 智洋 
 

京都大学大学院工学研究科	 分子工学専攻 

 
 
11 緒緒言言  

ポルフィリンは400~450 nmにSoret帯と呼ばれ
る強い吸収と 550~600 nmにQ帯と呼ばれる中程
度の吸収をもち、増感色素として有望である。特

に、ポルフィリンにドナー・アクセプターを導入

したプッシュ−プル型色素は長波長領域での光捕

集能の改善に伴って光電変換効率が向上し、10%
を超える変換効率が達成されている[1]。また、ポ

ルフィリンに芳香環を縮環させて π共役系を拡張
することでも光捕集性能を向上させることができ、

実際に芳香環を直接縮環させた色素を用いること

で中程度の変換効率が達成されてきた[2]。さらに

我々は、メチレン鎖を介してチオフェン環を縮環

させた色素 T-iPr を開発し、高いエネルギー変換
効率を実現することに成功している（Figure 1）[3]。

また、ポルフィリン色素の末端に嵩高い置換基を

導入して電解液中のレドックス対が酸化チタン表

面に接近することを抑制することで、酸化チタン−

レドックス対間の逆電子移動を抑制でき、エネル

ギー変換効率の向上が可能であることを見出して

いる。そこで本研究では、ポルフィリン色素に嵩

高い置換基を導入した色素 T-Ph および T-tBuPh
を設計・合成した（Figure 2）。 

 

Figure 1. Methylene-bridged fused porphyrin dye T-iPr. 

 

Figure 2. Molecular structures of porphyrin dyes. 
 
22 結結果果とと考考察察  

22..11 ポポルルフフィィリリンン色色素素のの物物性性とと太太陽陽電電池池性性
能能評評価価  

ポルフィリン色素T-Ph, T-tBuPhのTHF中での
吸収スペクトルを Figure 3に示す。これら 2つの
色素間にはほとんど差がなく、色素末端に導入し

た置換基の嵩高さは光捕集特性に影響を与えない

ことがわかった。次に、色素増感太陽電池を作製

し、セル性能評価を行ったところ、色素として

T-Ph と T-tBuPh を用いたセルでの光電変換効率
はそれぞれ 7.36%、7.43%となった。これは、置換
基の嵩高さが増大することで酸化チタン−レドッ

クス対間の逆電子移動が抑制され、光電変換効率

の向上につながったと考えられる。 
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Figure 3. UV/vis absorption spectra of T-Ph (solid line) 
and T-tBuPh (dashed line) in THF. 

 
現在、光電変換効率の向上を目指し、色素増感

太陽電池セル作製条件の最適化を進めている。ま

た、嵩高さを増大させて逆電子移動を効果的に抑

制できるポルフィリン色素を設計・合成すること

で、さらなるエネルギー変換効率の向上が実現で

きると期待できる。 
 

22..22 理理論論計計算算  

ポルフィリン色素の最安定化構造およびそのフ

ロンティア軌道の電子構造について知見を得るた

めに、Gaussian09 プログラムを用いて密度汎関数
法 （ DFT ） に よ る 理 論 計 算 を 行 っ た
（B3LYP/6-31G(d)）。ポルフィリン色素 T-Ph, 
T-tBuPhのHOMO、LUMOの準位は同じであり、
それぞれ–4.57 eV, –2.67 eVであった。末端に導入
したフェニル基や t-ブチルフェニル基にはほとん
どHOMOやLUMOの分布が見られず、ポルフィ
リンの電子状態には影響を与えないことがわかっ

た（Figure 4）。このため、光捕集特性に違いが見
られなかったと考えられる 
また、T-tBuPhの t-ブチルフェニル基はT-Phに
おけるフェニル基より嵩高く、ポルフィリン色素

の横幅と同程度にまで張り出しているため、酸化

チタン上に吸着している色素の隙間を通ってレド

ックス対が酸化チタン表面に近づくことを抑制で

きると考えられる。その結果、酸化チタン−レドッ

クス対間での逆電子移動を抑制でき、T-tBuPh を
用いた場合に太陽電池性能の向上に繋がったと考

えられる。このように、本計算結果は実験結果の

理論的解釈の一助となった点で意義がある。 
 

 

Figure 4. Selected Kohn−Sham orbitals for (a) T-Ph, and 
(b) T-tBuPh obtained by DFT calculations with the 
B3LYP/6-31G(d) level. To simplify the calculations, 
octyl and octyloxy groups on the meso-aryl groups were 
replaced with methyl and methoxy groups, respectively. 
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界界面面分分光光のの分分子子動動力力学学シシミミュュレレーーシショョンン  

城塚 達也 
 

茨城大学工学部物質科学工学科 
 
 
 
11 ははじじめめにに  

埋もれた界面における電荷移動などの化学反応

は生体機能や触媒反応など様々な分野で重要であ

る．近年分光などの実験技術の向上により，その

分子レベルでの反応メカニズムが明らかになって

きた．理論計算の高精度化が求められている．し

かし，実験を解析できる高精度な計算手法は発展

途上である．そこで本研究では，第一原理計算を

用いて荷電した界面のモデリング手法を開発し、

その構造やダイナミクスを解析する．特に，本研

究では純水中のベンチマーク計算を行ったのち、

アモルファスシリカ・水界面などにおける構造や

ダイナミクスを調べる．  
 

22 手手法法  

まず、第一原理計算により水中の水分子の自己

解離のシミュレーションでプロトン移動の反応座

標を検討した．先行研究ではプロトン移動反応を

記述する反応座標は結合長や配位数などに限られ

ていたが、実験の pKaの定量的な再現だけでなく

遷移状態やプロトン移動後のイオン対の状態を定

性的にも再現することが困難であった．pKa だけ

でなく活性化自由エネルギーも実験と定量的に比

較できる計算手法が必要であるが，配位数はその

シンプルさ・扱いやすさから幅広い計算プログラ

ムパッケージで利用可能であるため，多くの計算

例がある．また，配位数にはパラメーター依存性

などの問題があるため新たな反応座標の開発が必

要であった．加えて，界面へなどの不均一系にお

いても応用できるものが望ましい．  
そこで，本研究ではアニオンとカチオンのイオ

ン間距離を反応座標に採用する．[1, 2] この座標

は均一系だけでなく不均一系でも利用可能である．

プログラムパッケージは cp2k を用いて，水中の

水分子の自己解離反応をシミュレーションした．

自由エネルギー曲面の計算ではアンブレラサンプ

リングを使用し、1 次元および 2 次元の平均力ポ

テンシャルを計算した．水の構造を再現するには

DFT汎関数の選定も重要である．そこで、本研究

では水256分子と revPBE-D3汎関数を用いた．

この汎関数では純水の動径分布関数をよく再現す

ることが知られており，水の pKa（pKw）もよく

再現することが期待されるためである．[3, 4] 続
いて，不均一系への応用例としてアモルファスシ

リカ・水界面に本手法を応用し、界面分光などの

実験で観測されたpKaと比較した．  
 

33 結結果果  

配位数とイオン間距離を反応座標に取った2次

元平均力ポテンシャル曲面を計算したところ，計

算された水分子の自己解離の pKaは 13.7 となり

実験値の14.0と良い一致を示した．本手法により

高精度（実験と定量的に比較できる）に反応自由

エネルギー曲面を計算できることがわかった．一

方で，活性化自由エネルギーは 20.9 kcal/mol と
なり実験値の23.9 kcal/mol を約3 kcal/mol過小

評価した．これは一般化勾配近似によるものだと

いうことが分かっており，ハートリーフォック交

換を加えて revPBE0-D3 汎関数などを用いるこ

となどよって制度を改善できることが示せた，化

学精度（約1 kcal/mol）が求められる計算の場合，

配位数だけでなくイオン間距離も加えて2次元の

平均力ポテンシャルを用いる必要があるとわかっ

10 − Academic Center for Computing and Media Studies, Kyoto University



た． 
続いて，アモルファスシリカ・水界面での計算

では，表面のシラノール基の密度が 4.9 OH/nm2

となり実験値と一致した．しかし，約1.5 nm2の

表面積を持つスラブではシラノール基の密度の標

準偏差が非常に大きいため，1 つのスラブを用い

る先行研究とは異なりいくつかのスラブの平均を

用いる必要があることも判明した．シラノール基

の界面となる角度は界面とほぼ平行となることも

判明し，先行研究と多少異なることもわかり今後

の界面分光で注意する必要があることが分かった．

計算で得られたシラノール基の pKaは 9.4（ケイ

酸水溶液）、 7.7 (isolated silanol), 6.9-10.4 
(geminal silanol), 5.4-12.6 (vicinal silanol) と

なり実験と良い一致を示した．本研究でも2次元

の平均力ポテンシャルを用いており実験を定量的

に再現したことから本手法の有効性を示すことが

できた． 
 
 
44 おおわわりりにに  

界面での脱プロトン化をシミュレーションする

ため配位数とイオン間距離による2次元の平均力

ポテンシャルを用いてpKaを計算する手法を構築

した．今後は，ディープラーニングを組み合わせ

ることにより計算コストを削減する予定である．

以上で計算した界面について，現在界面分光スペ

クトルの計算法の構築をしている．申請者の先行

研究[5-8]をさらに拡張し，分光スペクトルからわ

かる界面構造と光触媒反応メカニズムを議論する

予定である．最終的に，第一原理分子動力学（MD）

シミュレーションを用いて固液界面をシミュレー

ションし，界面分光の１つである和周波発生

（SFG）分光法を解析する． 
以上に加えて，表面における二酸化炭素の水素

化触媒のモデリング[9-10]も進めている．このよ

うな系に対しても本研究で開発した手法を応用し

ていく予定である． 
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三三次次元元的的ななMMHHDDププララズズママダダイイナナミミククススのの解解明明  
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11 ははじじめめにに  

地球を取り巻く宇宙環境は、太陽風ー磁気圏ー

電離圏（S-M-I）といった大きさや性質の異なる

領域が結合されている。それぞれの領域は独立し

たものではなく、磁場や電流を介して結ばれ、諸

現象があった際はもう片方の系へとその情報が伝

達されることで、物理ダイナミクスが進展する。

そのため、諸現象を包括的に理解することが重要

となる。 
本研究は、太陽風―磁気圏(S-M)領域において、

磁場の向きが北向きから南向きに不連続に変化す

る方向不連続面を持つ惑星間空間磁場

(Interplanetary Magnetic Field; IMF)が到達し

たときに生じる諸現象の再現と、そこで生じる物

理ダイナミクスの解明を目的にした。IMFが実際

にこのような状況になることは観測的にも確認さ

れている。 
S-M を複合的に再現できるのが数値シミュレ

ーションであるが、広い宇宙環境において各物理

量をグリッドごとに短いタイムスケールで計算す

るためには大規模な計算処理能力が必要になる。

そのため、スーパーコンピュータを利用し研究を

実施した。 
 
 

22 研研究究手手法法  

シミュレーションに関して、本研究では太陽風

から磁気圏までを磁気流体とし、磁気圏内部境界

と し て 薄 層 電 離 圏 を 採 用 し た

REPPU(Reproduce Plasma Universe)コード

(Tanaka, 2015[1])を用いた。このコードでは 50
もの物理量を解像度約 300×300×300 で計算、

および再現するため大規模な計算処理能力を必要

とするためスーパーコンピュータを用い計算した。

ジョブはハイブリッド並列を用い高速化を図って

いる。 
 
 

33 結結果果  

シミュレーション解析により、IMFの方向不連

続面は磁気圏の昼側から夜側に移動するまでに、

複数回の磁力線つなぎ代わり現象（リコネクショ

ン）を繰り返し、磁気圏の磁場構造やプラズマ分

布を大きく変化させているということが分かった。

太陽風にともない IMF が北向きから南向きに不

連続に変化することは、衛星磁場観測からも確認

されている。その IMF が地球磁気圏に到達した

とき、地球磁場による減速から北向き IMF と南

向き IMF は急速に近づきリコネクションを起こ

す（図１上）。先行研究で、北向き IMFと南向き

IMF がリコネクションを起こすことは示唆され

ていた（Maynard et al.,2002[2]; Samsonov et al., 
2018[3]）が、本研究のシミュレーションによって

それを再現した。さらに本研究では、このリコネ

クションにより変化した磁場構造が、夜側まで移

動する過程で複数回リコネクションが発生してい

ることを明らかにした（図１下）。すなわち、リコ

ネクションによる磁力線のつなぎ代わりによって、

IMFや地球起源の磁力線が複雑化し、大きく磁気

圏構造の変化をもたらすことが分かった（図２）。

このような磁力線構造変化は過去のシミュレーシ

ョンや地上・衛星観測では指摘されたことがない。

また本研究では、昼側におけるリコネクションや

高緯度側で発生するリコネクションがそれぞれ８

分間というタイムスケールで行われていることが

分かった。 

12 − Academic Center for Computing and Media Studies, Kyoto University



 

 
図１：IMF不連続面にともなうリコネクション、

ラインは磁力線を示し、背景の色はリコネクショ

ンの発生の目安となる磁気拡散を示す。 
（上図：IMF不連続面間で生じる、北向き IMF

と南向き IMFのリコネクション、 
下図：IMF不連続面と地球ローブ磁力線） 

 
図2：図１の概念図、ラインは磁力線を示す。 

 

44 おおわわりりにに  

本研究では、太陽風―磁気圏(S-M)領域におい

て、IMFの方向不連続面が磁気圏周辺に到達した

際に複数回のリコネクションが生じることを、シ

ミュレーションにより明らかにした。今後はこの

リコネクションにともない放出されるリコネクシ

ョンフローや磁気張力・磁気圧の時間変化につい

てその結果を可視化することで、発動しているダ

イナミクスの解明を行う。また、リコネクション

の継続時間が8分間というタイムスケールであっ

たことに対し、この数字がどの IMF状況下でも一

般的なものであるかを検証するため、IMFBy成分

や動圧といったリコネクション効率を変化させう

る物理パラメータの値を変え、細かくシミュレー

ションを行う。 
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11 IInnttrroodduuccttiioonn    

Orbitally shaken bioreactor (OSR) is one of the 
most frequently utilized bioreactor for the 
cultivation of stem cells, because they are 
manageable and easy-to-operate. However, the 
common OSR hardly meets the anticipated 
demands since cells migrate to the center and 
bottom of the tank due to the “Einstein's tea leaf 
paradox” [1,2]. It is well-known that the selection 
of a suitable bioreactor is especially important for 
biomedical and biotechnological development. 
Thus, a novel structure and geometry 
improvement of OSR is urgently developed. 

Nowadays, many researchers have made great 
efforts to facilitate the innovation of culture 
bioreactors for laboratory studies and industrial 
applications. Horiguchi et al. developed a novel 
disposable bioreactor with an O-shaped dish and 
an O-shaped bag, neither of which contains a 
central region. The cells, therefore, are prevented 
from gathering at the bottom center region. In 
their experiment study, the cell aggregates can 
grow in the newly designed tank with similar 
diameter to aggregates without the evidence of 
necrotic cores. Because the O-shaped bioreactor 
could provide sufficient oxygen to the cell 
aggregates [3]. Furthermore, Zhu et al. 
investigated the effect the ratio between the inner 
diameter and outer diameter on the flow field, 
mass transfer and shear stress in the hollow OSR 
using numerical simulation. They suggested that 
the diameter ratio should be kept lower to achieve 
high oxygen transfer rate [4]. However, the effects 

of cells behavior, shaking velocity and shaking 
radius still need for clarification. To this end, the 
numerical investigations on the OSR with a 
hollow wall are further carried out by 
investigating the oxygen supply ability, cells 
suspension amount and shear stress at various 
operational conditions.  

22 NNuummeerriiccaall  mmeetthhoodd  

The bioreactor rotates in an orbital manner. 
Therefore, the coordinates of the hollow vessel 
center is expressed as Eq. (1). The bioreactor 
which does not contain a central region is 
illustrated in FFiigguurree  11. The outer diameter of the 
tank is 84 mm and the tank height is 42 mm. The 
culture medium is assumed as water and its 
height keeps a fixed value 15 mm. The ratio of the 
inner diameter and outer diameter, shaking 
velocity (ω), and shaking radius (R) are the crucial 
variables, which play a key role in the hollow 
orbitally shaken bioreactor.    

 
FFiigg..  11 Numerical simulation domain and shaking 
trajectory. 

𝒓𝒓 = (
𝑥𝑥
𝑦𝑦
𝑧𝑧
) = (

𝑅𝑅 cos(𝜔𝜔𝜔𝜔)
−𝑅𝑅 sin(𝜔𝜔𝜔𝜔)

0
)                (1) 
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The governing equations for the liquid phase 
(air and water) are the Naiver Stokes equations. 
In the multi-phase configuration, continuous 
species transfer (CST) method that is analogous to 
the VOF model, can be used to catch the oxygen 
concentration (C) in each phase [5], written as: 
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕 + ∇ ∙ (𝐶𝐶𝒗𝒗) = ∇ ∙ (𝐷𝐷∇C) − ∇ ∙ (𝐷𝐷 𝐻𝐻−1

𝐻𝐻𝐻𝐻+(1−𝛼𝛼) 𝐶𝐶𝐶𝐶)         (2)  

The percentage of afloat particles can be 
expressed by a nondimensional parameter. Here, 
we introduce the suspension ratio PS defined as: 
PS=NS/NA                                                       (3) 
where NS is the number of floating particles, and 
NA is the total number of particles. 

The shear stress acting on the particles is an 
essential factor to qualify the condition of cell 
suspension culture. Applying Stokes’ 
approximation for flow around a sphere, the 
magnitude of shear stress over the surface of a 
spherical particle can be estimated in the following 
form: 

 |𝜏𝜏| = 2𝜇𝜇f|𝒗𝒗f−𝒗𝒗p|
𝑑𝑑p

                             (4) 

33 RReessuullttss  aanndd  ddiissccuussssiioonn  

The oxygen mass transfer capability including is 
a crucial factor in the design, optimization and 
scale-up of the cell culture process. The results 
calculated using Equation (2) for two 
configurations are given in FFiigguurree  22. Results 
present a conspicuous distinction between these 
two cases. It is evident that the highest oxygen 
concentration is observed at the gas-liquid 
interface in both bioreactors. However, it also 
should be noted that the concentration is relatively 
poorer (blue region) at the central region for the 
conventional bioreactor. This is because the 
absence of the inner wall makes it easier for the 
flow to become turbulent. Consequently, it can be 
stated that the new bioreactor design introduced 
here optimizes the culture condition, particularly 
enhancing the oxygen mass transfer. 

 
FFiigg..  22 Oxygen concentration distribution at a 
vertical cross section for the hollow bioreactor 
(upper panel) and conventional bioreactor (lower 
panel) 

To get a comprehensive understanding of the 
new bioreactor, the suspension ratio (PS) and shear 
stress (|τ|) are further quantitatively evaluated. 
It is found that the suspension ratio is greatly 
increased without the increasing of the shear 
stress, which is highly expected. 

44 CCoonncclluussiioonn  

Generally, the new bioreactor design developed 
here would offer a better process environment for 
sustaining adequate oxygen supply as well as 
suspension ability in the cell culture processing. 
This confirms that the bioreactor designed without 
an inner wall can be considered as a better 
candidate for iPS cell cultivation. 
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11 ははじじめめにに  

津波による防波堤の浸透・洗掘破壊や，豪雨によ

り発生した土石流や斜面崩壊，河川堤防の決壊など，

水と土の混相流による自然災害が多発している．水

と地盤に関する混相流計算には，FEM や MPM を

用いて地盤を連続体として扱うものが多い．一方，

浸透流によって地盤内で局所的に生じる内部侵食

の解析には，土粒子の挙動を直接表現する個別要素

法DEMを用いた数値解析が実施されている．本研

究では，豪雨による堤防決壊，津波による港湾構造

物の被災など，水と土砂礫が入り混じる固液混相流

による自然災害を再現し得る数値シミュレータの

開発を目指した． 
 
22 解解析析手手法法  

22..11 IISSPPHH 法法にによよるる流流体体解解析析  

水は非圧縮性流体として扱い，地盤の間隙率𝜀𝜀𝜀𝜀を介

して，地表流と浸透流を統一的に記述した Darcy-
Brinkman 型の統一方程式を採用し，これを ISPH
法によって解く． 

𝐶𝐶𝐶𝐶𝑟𝑟𝑟𝑟(𝜀𝜀𝜀𝜀)
𝜀𝜀𝜀𝜀

𝐷𝐷𝐷𝐷𝒗𝒗𝒗𝒗�𝑓𝑓𝑓𝑓
𝐷𝐷𝐷𝐷𝐷𝐷𝐷𝐷

= −
1
𝜌𝜌𝜌𝜌𝑓𝑓𝑓𝑓
𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻 + 𝒈𝒈𝒈𝒈 + 𝜈𝜈𝜈𝜈𝐸𝐸𝐸𝐸(𝜀𝜀𝜀𝜀)𝛻𝛻𝛻𝛻2𝒗𝒗𝒗𝒗�𝑓𝑓𝑓𝑓  

�−𝑎𝑎𝑎𝑎
(𝜀𝜀𝜀𝜀)𝜀𝜀𝜀𝜀𝒗𝒗𝒗𝒗𝑟𝑟𝑟𝑟 − 𝑏𝑏𝑏𝑏(𝜀𝜀𝜀𝜀)𝜀𝜀𝜀𝜀2|𝒗𝒗𝒗𝒗𝑟𝑟𝑟𝑟|𝒗𝒗𝒗𝒗𝑟𝑟𝑟𝑟 (𝜀𝜀𝜀𝜀 < 0.8)

−𝑐𝑐𝑐𝑐(𝜀𝜀𝜀𝜀)|𝒗𝒗𝒗𝒗𝑟𝑟𝑟𝑟|𝒗𝒗𝒗𝒗𝑟𝑟𝑟𝑟                          (𝜀𝜀𝜀𝜀 ≥ 0.8)  

ここで𝛻𝛻𝛻𝛻, 𝒈𝒈𝒈𝒈, 𝜌𝜌𝜌𝜌𝑓𝑓𝑓𝑓, 𝒗𝒗𝒗𝒗𝑓𝑓𝑓𝑓, 𝒗𝒗𝒗𝒗𝑟𝑟𝑟𝑟, 𝐶𝐶𝐶𝐶𝑟𝑟𝑟𝑟はそれぞれ，圧力，重力加

速度，流体密度，流体速度，仮想質量係数，有効粘

性係数を表す．ここで，𝜀𝜀𝜀𝜀は地盤の間隙率を示し，計

算対象のSPH粒子の影響範囲に入るDEM粒子の総

体積から数値的に求める．間隙率を用いて，ダルシ

ー流速 𝒗𝒗𝒗𝒗�𝑓𝑓𝑓𝑓 = 𝜀𝜀𝜀𝜀𝒗𝒗𝒗𝒗𝑓𝑓𝑓𝑓及び地盤内の見かけの流体密度 
𝜌̅𝜌𝜌𝜌𝑓𝑓𝑓𝑓 = 𝜀𝜀𝜀𝜀𝜌𝜌𝜌𝜌𝑓𝑓𝑓𝑓を得る．また，𝑎𝑎𝑎𝑎, 𝑏𝑏𝑏𝑏, 𝑐𝑐𝑐𝑐, 𝜈𝜈𝜈𝜈𝐸𝐸𝐸𝐸は抵抗係数，粘性

係数を示す．式(1)は𝜀𝜀𝜀𝜀をパラメータとして，地表流と

浸透流の両方に対応する式であり，影響範囲内に土

粒子がない場合（𝜀𝜀𝜀𝜀 = 1）は通常のNavier-stokes 方程

式，土粒子が存在する場合（𝜀𝜀𝜀𝜀 < 1）は，右辺第 4 項

以降の抵抗力項が作用する拡張ダルシー則を解く． 
 
22..22 DDEEMM にによよるる地地盤盤のの変変形形解解析析  

土粒子の挙動は DEM で計算し，球もしくは複数

の球を剛体結合した要素で土粒子の形状を表現す

る．各粒子・計算ステップ毎に運動方程式を解くこ

とで捨石マウンドの変形を表現する． 

𝑚𝑚𝑚𝑚𝑠𝑠𝑠𝑠
𝑑𝑑𝑑𝑑𝒗𝒗𝒗𝒗𝑠𝑠𝑠𝑠
𝑑𝑑𝑑𝑑𝐷𝐷𝐷𝐷 = 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑠𝑠𝑠𝑠𝒈𝒈𝒈𝒈 − 𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝑉𝑉𝑉𝑉𝑠𝑠𝑠𝑠 + 𝒇𝒇𝒇𝒇𝑑𝑑𝑑𝑑 + �𝒇𝒇𝒇𝒇𝑐𝑐𝑐𝑐 

𝐼𝐼𝐼𝐼
𝑑𝑑𝑑𝑑𝝎𝝎𝝎𝝎𝒔𝒔𝒔𝒔

𝑑𝑑𝑑𝑑𝐷𝐷𝐷𝐷 = �𝒎𝒎𝒎𝒎𝑐𝑐𝑐𝑐 −𝒎𝒎𝒎𝒎𝑟𝑟𝑟𝑟 

ここで，𝑚𝑚𝑚𝑚𝑠𝑠𝑠𝑠, 𝑉𝑉𝑉𝑉𝑠𝑠𝑠𝑠, −𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝛻𝑉𝑉𝑉𝑉𝑠𝑠𝑠𝑠, 𝒇𝒇𝒇𝒇𝑑𝑑𝑑𝑑, 𝒇𝒇𝒇𝒇𝑐𝑐𝑐𝑐はそれぞれ DEM 粒子

の質量，体積，浮力，抗力，土粒子同士の接触力を

示す．接触力には，一般の DEM 解析に用いられる

バネ・ダッシュポットモデルを採用しているが詳細

は割愛する．流体との相互作用である抗力𝒇𝒇𝒇𝒇𝑑𝑑𝑑𝑑に関し

て，比較的大きな土粒子に対しては前報と同様に

Darcy 流速を用いた抗力を算出し，流体の抵抗力の

反作用として計算する．実際の現象では，大きな土

粒子同士の間隙に存在する小さな粒子は，その流失

しやすさが想定されるため，実流速を用いた抗力を

適用して，簡易的な半解像型連成を実施する方針と

した．土粒子の回転運動について，𝐼𝐼𝐼𝐼, 𝝎𝝎𝝎𝝎𝒔𝒔𝒔𝒔,𝒎𝒎𝒎𝒎𝑐𝑐𝑐𝑐,𝒎𝒎𝒎𝒎𝑟𝑟𝑟𝑟は

慣性モーメント，角速度，接線方向接触力によるト

ルク，回転摩擦を示す． 
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33 非非解解像像型型連連成成にによよるる防防波波堤堤崩崩壊壊解解析析  

上述の非解像型連成に基づいて，ISPH-DEM に

よる防波堤マウンドの浸透崩壊シミュレーション

を実施した．図-1に示す解析結果のように，非解像

型連成の場合は，捨石マウンドの変形を表現したが，

ケーソンを倒壊に至らしめる局所的な噴砂を再現

できなかった．そこで，Terzhagiの限界動水勾配に

基づく破壊判定を導入し，破壊されたDEM 粒子を

流失したと仮定し，その粒子の質量を減少させた場

合，ケーソン近傍で噴砂が生じ，ケーソンブロック

が転倒，防波堤マウンドの崩壊に至る，実験[1]と同じ

傾向を再現できた[2]（破壊判定を導入した計算につ

いては現在投稿中）． 

 

図-1 非解像型連成による防波堤浸透崩壊解析 

 
44 解解像像・・非非解解像像型型ハハイイブブリリッッドド連連成成  

地盤の局所的な破壊を精緻に再現するには，間隙

流を直接表現する解像型連成に基づく流体解析が

有効だが，現状の手法では計算規模，精度の点から

困難を極める．そこで，間隙内の複雑な流れを表現

する手法へと改良すべく，まずは SPH 法の従来の

勾配モデルを見直し，１次コンシステンシーを有す

る勾配モデルを適用することで，従来手法で不可能

だった負圧計算と，Karman 渦列のような複雑な流

れを表現出来る手法へと改良した．しかし，上述の

間隙内部の流れを直接表現する解像型連成解析は，

微視的なスケールの解析には有用であるものの，計

算対象領域が大きくなるに連れて莫大な計算コス

トが生じることが予想される．そのため，大小の粒

径の礫地盤内の局所的に大きな流速を持つ流れを

効率的に計算する「解像・非解像型ハイブリッド連

成手法」の開発を進めた． 

 

図-2 ハイブリッド連成による水-土粒子連成解析 

 
55 ままととめめとと今今後後のの課課題題  

本研究では，ISPH 法による流体解析と DEM に

よる地盤の変形解析を，非解像型，解像型，そして

それらハイブリッド法に基づく連成を行い，水-土混

相流シミュレータを開発した．現在，ハイブリッド

連成の高精度化と精度検証に取り組んでおり，今後，

これら連成手法の使い分けにより，地盤の内部侵食

を効率的に計算できる手法を目指す．また，均質化

法等の平均化手法と組み合わせることで，内部侵食

時の地盤の力学的特性を把握するマルチスケール

モデリングへの展開を目指す． 
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た．ここに記して謝意を表する． 
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超超音音波波キキャャビビテテーーシショョンンママルルチチババブブルル動動力力学学のの探探索索  

山本卓也 
 

東北大学大学院工学研究科金属フロンティア工学専攻 
 
11 緒緒言言  

液体中に超音波を照射すると、音響キャビテー

ションが生じ、キャビテーション気泡が大きく膨

張、圧縮するのを繰り返す。圧縮時には、気泡内

ぶが100 気圧以上、5000 K以上の温度になると

され、熱分解に伴う化学反応が進行することで材

料合成技術が開発されてきた[1]。また、このキャ

ビテーションによって、合成された無機化合物の

形態が変化することが知られている。このような

超音波処理プロセスはキャビテーション気泡の運

動や化学反応、音響流等が同時に発生することに

より、複雑な現象となるため未解明な現象が数多

く見受けられる。特に、複数気泡存在する条件で

は、クエンチングと呼ばれる反応が停止する現象

[2]が知られており、複数存在する気泡の運動によ

って反応が停止すると考えられているが、その気

泡運動までを詳細に解明できていない。 
本研究では、マルチバブル系における音響キャビ

テーション気泡の運動を解明するため、複数気泡存

在する条件において超音波を照射し、数値解析によ

ってその気泡運動を調査した。 
 

22 数数値値解解析析手手法法  

支配方程式として、圧縮性Navier-Stokes式、連
続式、energy 式を用い、気液混相流モデルの一つ
であるVolume of Fluid (VOF)法と連成して解いた。
VOF法には代数的に界面再構築を行う方法[3]を利
用し、計算負荷低減のため Adaptive Mesh 
Refinement (AMR)と組み合わせた。表面張力モ
デルとしてContinuum Surface Force (CSF)モデ
ル[4]を利用し、計算精度向上のために表面張力項
計算時にはLaplacianフィルタ[5]を導入した。詳細
な数値モデルに関しては既報[6]の通りである。 

計算領域は一辺400 µmからなる立方体領域で

あるとし、計算領域中央に直径20 µmの気泡を配

置し、その気泡の周囲に正多面体の頂点位置に気

泡を配置した。本計算では、正四面体、正六面体、

正八面体の三種類の配置で、気液の物性は空気と

水であるとした。中心気泡-周囲気泡間距離を 100, 
150 µmとし、音圧振幅を 0.5 – 0.9 atm.として計算
を行った。境界面で 20 kHz の超音波を照射し、気
泡振動を調査した。 

 
33 結結果果とと考考察察  

Figure 1 に様々な気泡配置の場合における中心

気泡半径の時間変化を示す。音圧振幅が 0.7 atm.
の場合の結果のみを示す。図中でTetra は正四面体、

Hexaは正六面体、Oktaは正八面体の配置であり、

それぞれ周囲気泡数は、4, 8, 6 個である。また、R
は中心気泡、周囲気泡間距離を表す。全ての条件

において、時間と共に気泡は膨張し、圧縮時に非

線形な振動を行う。また、周囲気泡数が増加する

に伴い、気泡膨張時の最大半径が増加し、非線形

振動時の振動振幅が増幅される。つまり、マルチ

バブル系においては、気泡の振動振幅が増幅され

る。 
 気泡の非線形振動の圧縮強度は最大気泡径に依

存することが報告されている[7]。このため、気泡

径が最大となる現象が重要となる。気泡径が最大

になる時刻における気泡の時間変化をFig. 2 に示

す。周囲気泡が先に圧縮し、中心気泡の圧縮が遅

れる。この圧縮の遅れによって気泡振動と超音波

振動の位相差がより大きくなり、マルチバブル系

において最大気泡径がより大きくなったと考えら

れる。 
気泡振動振幅増幅を定量化するために、新しい

変数を導入する。周囲気泡の影になることで音波伝
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播遅れが生じるので、カバー率と名付けた中心気泡

に対する投影面積と中心気泡の表面積の比を用い

て定量化する。カバー率 rcovは以下のように定義し
た。 

𝑟𝑟!"# =
4𝜋𝜋𝜋𝜋𝑅𝑅$%$$&'(

4𝜋𝜋𝑅𝑅( =
𝑛𝑛𝑅𝑅$%$$&'(

𝑅𝑅(  
(1) 

ここで、nは周囲気泡数、Rbubbleは周囲気泡の半径で
ある。以下の結果では、周囲気泡配置、周囲気泡数

が異なる場合においても、全てカバー率のみから評

価を行った。 
Figure 3 に最大気泡径とカバー率の関係性を示
す。Figure 3 (b)には単一気泡の場合との差を示す。
最大気泡径は音圧振幅と共に増加するが、カバー

率にも比例して増加する。このことから、気泡配

置や気泡間距離に寄らず、カバー率のみから気泡

振動振幅増幅を定量化することができた。 
 
44 結結言言  

本研究では数値解析を利用してマルチバブル系

における気泡振動を調査し、以下の知見を得ること

ができた。 
・ マルチバブル系では気泡振動振幅が大きくな

る。 
・ 周囲気泡の個数が大きくなり、周囲気泡との距

離が短くなると、気泡の振動振幅が大きくなる。 
・ 周囲気泡の投影面積比であるカバー率を利用

すると気泡振動増幅を整理でき、超音波振動

中の最大気泡径はカバー率に比例する。 
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Figure 1 Time variation of equivalent bubble radius at 
0.7 atm. in single- and multi-bubble systems. 

Figure 2 Time variation of cavitation bubble shape 
during their contraction half-period under the pressure 
amplitude of 0.9 atm. The distance between the center 
bubble and surrounding bubbles is 100 µm, and the 
bubble arrangement is regular hexahedron. Time is 
counted from the beginning of simulation. 

Figure 3 Relationship between the maximum 
equivalent radius of bubble and cover ratio at 
different pressure amplitudes: (a) minimum 
pressure and (b) difference in the minimum 
pressures between the multi-bubble and the 
single-bubble systems. 
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代数幾何的手法とランダム行列理論を用いた再帰的ニューラル
ネットワークによる時系列スパースモデリング

中野 直人 ∗

∗明治大学大学院先端数理科学研究科

1 背景
人工ニューラルネットワークは脳神経科学のネッ

トワークを模擬するために設計され，現代の機械学
習技術の重要な基盤となっている．深層学習で用い
られる前向きニューラネットワークがよく知られて
いるが，人工ニューロンの相互的な情報処理を真似た
構造の再帰的ニューラルネットワークは時系列解析
と相性が良いとされている．その中でも，人工ニュー
ロン同士の結合を学習しないランダムネットワーク
を用いたモデルは，集団的カオスダイナミクスやノ
イズによるカオス抑制といった豊かな動力学的特性
を持つ．さらに共通入力同期と呼ばれ，過去の履歴
に関わらず同じ入力の下で内部ノード状態の任意の
軌道が収束する現象が知られている．
これらの特徴からランダムネットワークは，学習

の負荷が低いこともあいまって，リアルタイムでの
情報処理へ応用されており，そのような枠組みの 1

つとして reservoir computing (RC)が用いられてい
る．ここ数十年，計算性能の向上や動作原理の解明
のために RC は多くの拡張がなされ，情報処理能力
もさまざま尺度で評価されてきた．しかし RC の計
算性能を最適化するための設計指針やそもそも RC

がうまく機能する理由について，今のところ十分な
理解は得られておらず，RC 自体の普遍的な記述が
必要とされている．

2 手法
RC のようにノード間の相互作用によって情報処
理を行うシステムに対しては，同じく多体間相互作
用に対する統計物理による記述が重要であることが
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図 1: Lorenz 方程式の数値解．左上の (x, y, z) の
3変数の系から右下の x 変数のみを観測し，RC に
よってアトラクタを再構成して (y, z) を推定する．

知られている [2]．本研究では RC の普遍的な性質
を導くためにランダムネットワークを経路積分の方
法を用いて解析した [3]. サイズ 500 のランダムネッ
トワークを確率分布のパラメータ座標ごとにそれぞ
れ 100 アンサンブル構成し，RC による時系列推定
タスクを学習する．性能評価はテストデータに対す
る平均二乗誤差 (MSE) の中央値と四分位範囲を用
いる．相空間において確率分布のパラメータを変え
て多アンサンブルの計算を行うため，スーパーコン
ピュータによる並列計算が威力を発揮する．

3 データ
ここではカオス時系列の代表例である Lorenz 方

程式 [1] の時系列データを用いる．Lorenz 方程式は
(x, y, z) の 3 変数の方程式で記述されるが（図 1左
上），観測可能な変数は x だけとする（図 1左下）．
観測が部分的な状況で，観測データから力学全体を
RC で再構成し，その他の変数（図 1右）を推定す
るタスクを行い，RC の性能を評価する．
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図 2: 十分時間発展させたガウシンアンネットワー
クのノード値に対する (上)ノード間平均と (下)分
散のアンサンブル平均．

4 結果
図 2 は十分時間発展させたガウシンアンネット
ワークのノード値に対する (上)ノード間平均と (下)

分散のアンサンブル平均の相図である．各パラメー
タ座標で N(J0/N, J2/N) に従うガウス分布に従う
ランダムネットワークを用いた．横軸は J0/J , 縦軸
は 1/J である．これにより，ランダムネットワーク
は，ノード平均が 0, 分散が 0 の秩序相，平均が正，
分散が 0 の偏極秩序相，平均が 0，分散が正のカオ
ス相に分かれることが示された．
さらに，時系列タスクの性能に対しては相転移が

確認され，相図で現れるネットワークの性質が大き
く異なる相分離曲線の近傍で最適な学習性能が得ら
れることがわかった．これを他の変数の推定タスク
や確率分布を対象とすることで（未掲），RC のカオ
スの縁に対する新たな知見を得ることができた．
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図 3: ガウシアンネットワークを用いた RC による
時系列推定タスクのテストデータに対する平均二乗
誤差の (上)アンサンブル中央値と (下)アンサンブ
ル四分位範囲．
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Wout ŷ(t) (t ∈
[105000, 200000]) Y

J0/J 1/J [0.1, 2.0]

0.02

(J0/J, 1/J) J0 J

ri(t = 0) 100

100 ( )

N 500 α 0.2 Win

[−1, 1] bj 0

3

1 2

3 (

ri(t)

)

( )

RC

1:

(N = 500, 100 )

2:

(N = 500, 100

)

3:

[1] J. Haruna, R. Toshio, and N. Nakano, arXiv
preprint arXiv:2112.01886 (2021).

[2] H. Sompolinsky, A. Crisanti, and H. J. Som-
mers, Phys. Rev. Lett. 61, 259 (1988).

[3] P. C. Martin, E. D. Siggia, and H. A. Rose,Phys.
Rev. A 8, 423 (1973).

[4] C. De Dominicis and L. Peliti, Phys. Rev. B 18,
353 (1978).

[5] H. K. Janssen, Zeitschrift fr Physik B Con-
densed Matter 23, 377 (1976)

京都大学 学術情報メディアセンター 全国共同利用版［広報］ Vol.21 No.1（Dec.2022）− 25



∗

∗

( ) ,

( )

.

1 .

, ,

[1, 2]

.

,

[3, 4].

, ,

. ,

. ,

,

[5].

,

,

.

2 .

dφ/dt = f(φ) , u = h1(φ)

∈ R
M .

u(t) u(t+∆t)

.

,

(

[5]).

,

.

3 .

3.1 .

N (Lorenz96 system) [6]

dxk

dt
= xk−1(xk+1−xk−2)−xk+f, for k = 1, . . . , N,

. , xN+k = xk (k = 1, . . . , N)

. ( ) 2

(N, f) = (8, 6) .

, 1 2

[7] [8].

(x1(t), . . . , x8(t))

{u}

.

,

.

.

3.2 .

,

( 1). ,

( 2).
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計計算算化化学学的的手手法法にによよるる様様々々なな界界面面にに対対すするるカカテテココーールル構構造造のの接接着着能能解解明明  

曽川 洋光 
 

関西大学化学生命工学部 
 
 
 
11 緒緒言言  

近年，環境負荷低減の観点から，バイオマスを活

用した高性能材料の開発が強く求められている。申

請者の研究グループでは，天然のイガイ接着タンパ

ク質の接着機構に学び 1)，海藻由来の多糖類である

アルギン酸（ALG）にドーパミン（DA）を化学修飾
したカテコール含有アルギン酸（ALGDA）を合成し，
これが乾燥条件下で良好な接着能を示すことを見

出している（図1）2)。ALGDAはとりわけマイカ基
板で最も良好な接着性を示し，次いでポリ塩化ビニ

ル（PVC）基板，アクリル（PMMA）基板の順に接
着強度が低下することも明らかとなっている。

ALGDA に置換したカテコール基とマイカ基板上の
水酸基は，水素結合を介して強く相互作用すること

で，接着強度が大きく向上したと考えられる。一方， 

 
Figure 1. Chemical structure of ALGDA and adhesive 
strength evaluated by tensile tests (experimental values). 

PVC基板と PMMA基板では，カルボン酸部位を有
する PMMAがALGDAのカテコール部分とより強
く相互作用することが予想されたが，実際の結果は

これに反したものとなった。そこで本研究では，PVC
や PMMA に対するカテコールの相互作用の大きさ
を見積もることで，実測との比較検討を行なった。 
 
22 実実験験  

第一に，PVCおよび PMMA六量体モデルに対し
て Gaussian 16を利用し，DFT法を用いた構造最適
化を行なった。PMMA六量体モデルの立体規則性に
ついては，計算を容易にするためシンジオタクチッ

ク構造を採用した。また，DA との相互作用を算出
す る た め ， N-(3,4-dihydroxyphenethyl)acetamide
（DAamide）をPVCおよびPMMA六量体モデル近傍
に配置した構造最適化を行なった。各ポリマーモデ

ルに対し，DAamideの配置位置をいくつか変えたもの
を初期座標として計算を実施し，最も安定なエネル

ギー値をとったものを最適化後構造とした。いずれ

の計算も汎関数および基底関数にはそれぞれ

ωB97X-D，6-31G(d,p)を使用した。 
 

33 結結果果・・考考察察  

  DFT 結果より算出したエネルギー値を表 1 に示
す。DAamideと各ポリマー六量体モデルのエネルギー
値の和を基準値とし，DAamideが各ポリマー鎖近傍に
配置された際のエネルギー値を求めたところ，PVC
および PMMA の各ポリマー六量体モデルで，エネ
ルギーの値はそれぞれ−94.9 kJ/mol および−63.3 
kJ/mol安定化されることが明らかとなった。つまり，
ALGDAにアミド結合を介して導入されたカテコー 
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ルユニットは，PMMA鎖よりも PVC鎖とより強く
相互作用することが計算科学的にも示された。

DAamideが各ポリマー六量体モデルと相互作用した

状態で再安定となった構造を図2に示す。PMMAで
は，主鎖上に位置するメチル基が立体障害として作

用することでDAamideの近接を防ぎ，結果としてより

相互作用しにくくなったものと推測される。加えて，

PVCではカテコール部分だけでなく，アミド結合部
分もポリマー近傍に近いコンフォメーションを取

っており，これが構造安定化に寄与している可能性

も示唆された。 
 
44 ままととめめとと今今後後のの展展望望  

本研究では，ALGDA の界面に依存した接着能に
関する知見を得るため，DAamide と PVC および
PMMA六量体モデルの相互作用をDFT計算から算
出した。その結果，DAamideは PVC とより相互作用
しやすいことが明らかとなり，実測の傾向を反映し

た結果が得られた。このことは，基板モデルと相互

作用する部位の構造安定化の度合いを見積もるこ

とで，接着強度の大きさをある程度予測できること

を示しているとも言える。ただし，界面での分子の

ふるまい・挙動は複雑なものであることから，今回

示したような単純な一分子同士の相互作用モデル

ではなく，分子動力学計算を用いた大規模シミュレ

ーションによる相互作用予測が必要であるとも考

えられる。これらの計算を実施することで，より正

確な界面接着強度の計算科学的予測が達成可能に

なると期待される。 
 

55 謝謝辞辞  

本共同研究制度(若手奨励枠)を活用させて頂きま
したことを，この場を借りて感謝致します。 

 
66 引引用用文文献献  

1. Y. Liu, K. Ai, L. Lu, Chem. Rev. 114, 5057–5115 
(2014). 

2. S. Inata, H. Sogawa, F. Sanda, Polym. Prepr. Jpn. 
70(2), 1Pc53 (2021). 
 

Table 1. Relative Energies estimated by DFT method 
combination ΔE (kJ/mol) 

DAamide + 6-mer model of PVC 0.0 
DAamide on 6-mer model of PVC –94.9 

DAamide + 6-mer model of PMMA 0.0 

DAamide on 6-mer model of PMMA –63.3 
a Calculated by the DFT method (ωB97X-D/6-31G*). 
The ΔE were relative values using DAamide + 6-mer 
model of PVC, and DAamide + 6-mer model of PMMA 
as standards for estimation the interaction of catechol 
unit, respectively. 
 
 

 

 
Figure 2. Optimized conformation of DAamide on a 6-mer 
model of PVC (top) and PMMA (bottom). Gray: carbon; 
white: hydrogen; red: oxygen; blue: nitrogen, and green: 
chloride. 
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高高密密度度領領域域ままでで適適用用可可能能ななモモンンテテカカルルロロ法法のの開開発発とと  

有有限限密密度度２２カカララーーQQCCDD のの相相図図のの決決定定  

伊藤 悦子 
 

理化学研究所 数理創造プログラム(iTHEMS) 
 

スーパーコンピュータ共同研究制度の「2021年度プログラム高度化」により、格子QCDの分野でよく用いられるラショナ

ルハイブリッドモンテカルロ (RHMC)法のコードの高速化を行なった。演算・通信の改良により12桁の精度を保ったまま、

約2.4倍の高速化に成功した。 

 
 
11 研研究究概概要要  

本共同研究の背景には、関連研究として 2018
年度から学際大規模情報基盤共同利用・共同研究

拠点(JHPCN)の公募型共同研究課題 「高密度領

域まで適用可能なモンテカルロ法の開発と有限密

度２カラーQCD の相図の決定」でシステム A を

利用していた事がある。 
JHPCN での研究課題では、原子核の中の物理

を記述するミクロな理論である量子色力学(QCD)
のゲージ対称性の自由度を一つ落とした「２カラ

ーQCD」の高密度領域で生じる超流動相の性質を

解明することが目標となっている。これは、現在

全くと言っていいほどわかっていない「中性子星

の内部の現象に新たな知見を得る」と期待されて

いる研究テーマである。 
これまでに、図 1 のように 2 カラーQCD の相

図の決定をおこなってきた。主な成果としては超

流動性の秩序変数であるダイクォーク凝縮を測定

し、超流動相の直接証拠を得た事や、その超流動

相は100MeV以下の低温で出現する事、またクォ

ークの閉じ込めは BCS 相でも引き続き起こるこ

となどが示された(文献[1],[2],[3])。つまり摂動論

的な描像ではない超流動相が広がっていることを

示しており、非摂動的な第一原理計算の重要性が

高まったと言える。今後、超流動相でのハドロン

のスペクトル、相互作用ポテンシャル、状態方程

式などの物理現象を調べるにあたって、コードの

高速化が急務となり、今回の共同研究に至った。 
 

 

図 1: 2 カラーQCD 相図 (T=0.79Tc と 0.39Tc
を調べた) 

 
22 計計算算ココーードドににつついいてて  

本研究は、いわゆる「格子 QCD」分野の第一

原理計算である。その計算手順は大きく２つであ

る。 
Step 1: モンテカルロ法を使い「ゲージ配位」

をサンプリングする 
Step 2: 生成した配位を使って物理量を測定す

る 
Step 1 で一旦生成された配位は保存しておく

事で、いつでも新しい物理量を測定するのに活用

でき、分野の財産となっている。実際に、国際的
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に公開・共有されている配位も存在する。 
我々の研究においてもJHPCNで獲得した計算

時間のほとんどを Step 1 の配位生成に利用して

おり、例えば 32^4 の格子サイズの配位生成は足

掛け３年に渡り行っている。このため、この部分

の計算コードを少しでも高速化することで、研究

に要する時間を大幅に縮減できる。 
配位生成のアルゴリズムは、ハイブリッドモン

テカルロアルゴリズムにラショナル近似を使った

「ラショナルハイブリッドモンテカルロ法

(RHMC)」を用いている。これは、現実の QCD
でも奇数個のクォークが存在する際に使われる手

法であり、非常に汎用性が高い。オリジナルのコ

ードはFortran で書かれ、創業数 6587 行、並列

化手法は分散メモリ型、MPI 並列化されていた。 
 

33 ププロロググララムムのの概概要要とと高高速速化化のの問問題題点点  

高速化の対象となる RHMC アルゴリズムのコー

ドは、以下で成り立っている。 
(1) ゲージ配位(バイナリーデータ)の読み込み 
(2) 乱数の生成 
(3) 行列の足し算・掛け算 
(4) マルチシフトソルバーによる逆行列の計算 
(5) ゲージ配位(バイナリーデータ)の書き出し 
また、MPI 並列に関しては、現在対象としている

計算は時空点が32^4の格子サイズであり、1core
あたり8x4x4x16の格子サイズの512MPI並列に

分割している。演算のほとんどが各 core の計算で

あり、時々通信を行なっている状況である。 
 計算で最も時間のかかっている部分は、(4)のマ

ルチシフトソルバーの部分である。また、この時

に何度も(3)の行列演算のライブラリーが呼ばれ

ている。また、(1),(2),(5)の部分は並列化されてお

らず効率が悪くなっているため、この辺りをMPI
化する改善も、当初は見込まれた。 
 基本的に物理学の研究者で構成されている

JHPCN の共同研究のメンバーでは、これ以上の

チューニングが難しかったため、このプログラム

高速化の共同研究制度を利用して、ヒューレッド

パッカードの方を紹介していただき、共同研究を

行うこととなった。 
 

44 高高速速化化のの実実行行  

44..11 共共同同研研究究のの組組織織  
ヒューレットパッカード(HPE)から伊藤泰善、 

原山卓也。JHPCN での研究組織から、飯田圭

(高知大) 石黒克也(高知大)、村上耕太郎(京

都大) 、伊藤悦子(理研)が参加した。基本的

には、HPE の二人が中心になって進めて、

JHPCN 側からの参加者は、時々進捗等を伺う

程度だった。  

44..22 ププロロググララムムのの構構造造のの特特徴徴  
HPEの方によるプログラム分析結果では、(i)

サブルーチンコールのネストの深さが大き

い(最大 15 段)、(ii)ループ構造の末端で呼

ばれるサブルーチン(ベクトル関連演算、MPI

関連)の粒度が小さい、(iii)MPI 関数は全て

同期型関数を使用している点が挙げられた。  

44..33 高高速速化化のの検検討討事事項項  
(4)のマルチシフトソルバーの演算はインラ

イン展開/ループ融合/スレッド並列化/BLAS 

ライブラリ置換、通信はインライン展開/非

同期関数化/複数要素化の組合せで高速化の

可能性を検討した。また、(3)のベクトル(行

列)の演算は、インライン展開/スレッド並列

化、通信はインライン展開/非同期関数化/演

算・通信オーバーラップの組合せで高速化の

可能性がある。そのほか、コンパイルオプシ

ョン、Hugepage、 Cray MPI 環境変数、rank

配置等での高速化の可能性がある。 

 一方で、並列化については、並列 I/O の適

用による性能向上は期待できず、既存の I/O 

を含むサブルーチンのデータコピー部分を

スレッド並列化することが、最小限の修正で

最大の効果をもたらすことがわかった。 

44..44 演演算算・・通通信信高高速速化化のの実実施施  

高速化にあたっての実施条件は以下のとおりで

ある。 
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この元で、まずは演算部分の高速化として、６

種類の演算高速化手法を組み合わせて、オリジナ

ル版(に PPN オプションを実行時に付与したも

の)に対して、どの程度性能が向上するかを調べた

結果が下の図２である。 

 

図2: 演算高速化性能評価結果のまとめ 
       (HPEからの報告書より抜粋) 

 
具体的には、左から「インライン展開」「ループ

融合」「スレッド並列化(omp2)」「演算・通信オー

バーラップ」「ループスケジューリング」「SIMD
化」をおこなっている。 
効果として最も効いたのは「演算・通信オーバ

ーラップ」の部分で、ここで13.8%の性能向上が

見られた。 
６種類の演算高速化を行うことで、合計すると

1.622 倍の性能向上があり、4.02[h]かかっていた

計算が2.48[h]となった。 
 
次に、通信部分の高速化についてまとめると、

こちらも６種類の高速化手法の組み合わせを行い、

オリジナル版(にPPN オプションを実行時に付与

したもの)に対して、どの程度性能が向上するかを

調べた結果が下の図3である。 

 
図3: 通信高速化性能評価結果のまとめ 
 
具体的には、左から「PPN(プロセッサー数の

明示的指定)オプション」「複数要素化」「アルゴリ

ズムの変更」「プロセスデコンポジション」「演算・

通信オーバーラップ」「サブルーチンマージ」を行

なっている。効果として最も効いたのは、「複素要

素化」の部分で、ここで8.1%の性能向上が見られ

た。 
これら６種類の通信高速化のみを行うと、合計

として1.265倍の性能向上があり、4.23[h]かかっ

ていた計算が3.32[h]となった。 
 
最後に、演算高速化と通信高速化の両方を組み

合わせた結果が以下の図4である。 

 

図4: 演算・通信高速化性能評価結果のまとめ 
 
具体的には、左から「PPN（通信）」「インライ

ン展開（演算）」「ループ融合（演算）」「SIMD 化

（通信）」「複素要素化＋アルゴリズムの変更（通

信）」「プロセスデコンポジション（通信）」「演算

通信オーバーラップ」「サブルーチンマージ（通信）」

を施している。全体を組み合わせた際は、SIMD
化が大きく性能向上に影響し、56.2%の効果を上

げた。 
これら全てを取り入れると、オリジナル版（に

PPN 適用）したbase コードと比較して、4.23[h]
から2.02[h]の実行時間の削減となり、2.088倍の

性能向上となった。 
 

55 ままととめめとと今今後後のの展展望望  

最終的に、本当のオリジナル版(PPN 適用なし)
のコード実行から比較して、2.424 倍の性能向上

が得られた。一方で実行結果は 12 桁以上の精度

で一致しており、計算精度をほとんど落とすこと

なく高速化ができた事になる。約 2.4 倍の高速化

というのは驚くべき成果である。おそらく物理の
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研究者のみではここまでのチューニングを行うこ

とはできなかったため、本共同研究ならではの成

果と言えるだろう。 
2022 年度は早速この高速化コードをシステム

Aで利用し、研究を進めている。また、このRHMC
コードは、格子 QCD 分野で標準的なコードの一

つとなっており、他のグループとも情報シェアが

可能なため、ここでの報告の情報が広く伝わるこ

とを期待する。 
 
参考文献 
[1]K.Iida, E.Itou, T.-G. Lee:  
PTEP 2021 (2021) 1, 013B05 
[2] K.Iida, E.Itou, T.-G. Lee: 
JHEP2001(2020)18 
[3] K.Ishiguro, K.Iida, E.Itou,  
PoS (LATTICE2021) 063 
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低低メメモモリリ・・低低ココスストト通通信信乱乱流流大大規規模模直直接接数数値値計計算算ココーードドのの高高度度化化	

山本 義暢 
 

山梨大学大学院総合研究部 
 
 
 
1 研研究究背背景景	

ノイマン型スーパーコンピュータの基礎を作っ

たフォン・ノイマンはその活用先として、乱流現象

解明へのブレイクスルーを想定していた。実際彼の

予測通り、1972 年には初めての乱流直接数値計算

(Direct Numerical Simulation, DNS)が行われ [1]、計

算機性能の発展に伴いその対象レイノルズ数の拡

張が試みられている(例えば、 [2], [3])。 
乱流の DNS においては周期境界条件が適用でき

る形状においては、フーリエスペクトル法の適用が

計算精度・効率の両面から最高のパフォーマンスを

与え、標準手法として確立している。このスペクト

ル法を流体計算に適用する場合、Navier-Stokes 式の

非線形項が主要演算部となり、一般には疑スペクト

ル法が適用される。疑スペクトル法では非線形項を

物理空間で計算し、フーリエ空間に戻して計算を行

う。そのため疑スペクトル法の計算コストは高速フ

ーリエ変換(Fast Fourier Transform, FFT)のコストと

同等となる。しかし FFT は並列効果を作るためには

領域分割軸の転置(all-to-all 通信を伴う)が必要とな

り、近年のノード間結合が疎結合の超並列計算機で

は通信コストが極めて高く、大規模化つまりは対象

Re 数の拡張において深刻な問題となっている（例え

ば、 [4], [3]）。ここでFFT の並列化効率は、MPI プ
ロセスあたりのメモリ量が大きいほど有利となる。

図1 は京都大学、名古屋大学及び東北大学の全国共

同利用施設として提供されているスーパーコンピ

ューにおける flat MPI を想定した場合の 1MPI プロ

セスあたりの理論演算速度(GFLOPS)とメモリ量

(GB)の経年変化を示している。京都大学と名古屋大

学は 2000 年初めまでは同機種(富士通 HPC2500)で
あったが、名古屋大学は富士通独自のスカラ並列機

(FX シリーズ;FX1, FX10, FX100 及び FX1000)を導入

しているのに対し、京都大学は x86 タイプのスカラ

並列機(T2K, Cray XE6, XC40, 及び 2023 年からは

DELL C6620)が導入されている。一方東北大学はベ

クトル並列機(SX シリーズ; SX-9, SX-ACE, SX-Aurora 
TSUBASA)が導入さているのが特徴である。  

 
 
 
 
 
 
 
 
(a) 理論演算速度/core 
 
 
 
 
 
 
 
 
(b)メモリ量/core 
図1 京大、名大、東北大におけるスーパーコン

ピュータにおける理論演算速度・メモリ量の変化, 
(a)演算速度/core、(b)メモリ量/core 

 
興味深いことに、図 1(a)に示すようにコア当たり

の演算速度は増加し続けているに対し、FX シリーズ

及び SX シリーズのメモリ量は減少傾向にあること

がわかる(図 1(b)参照)。一方京都大学のシステムは

演算性能を向上させつつ、メモリ量は一定に保たれ
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ていることが確認できる。つまり乱流の大規模DNS
においては、その優位性がFX 及び SX シリーズに対

してx86タイプとの差が縮小していることを示唆す

る。 
そこで本研究では京都大学学術情報メディアセン

ターのシステムA(Cray XC40)を対象とし、筆者らが

ベクトル並列計算機場上で開発してきた壁面乱流

場の大規模 DNS コード [5] [6]の移植評価及びその

高速化を試みる共同研究を実施した。 
 

2 DNSココーードドのの概概要要	

2.1	対対象象ととすするる流流動動場場	

 
 
 
 

 
図2 チャンネル流とその座標系 

 
本研究では図2に示す十分に発達したチャンネル

流を対象とする。本流動場では、主流方向(x)及びス

パン方向(y)に周期境界条件が適用でき、壁面(z=0, 
2h, h:チャンネル半値幅)においてno-slip 条件が適用

される。流れ場の支配方程式は非圧縮性流体の

Navier-Stokes 式と連続式であり、基本物理量は x, y, 
z 方向の速度𝑢𝑢�, ��, ��及び一定密度で除した圧力𝑝𝑝� と
なる。ここに上付き添え字~は瞬間値であることを

示している。流れ場の駆動力としては x方向に一定

の圧力勾配(Fx=u2/h, u:壁面摩擦速度)を課す。従っ

て流動場の支配パラメータであるレイノルズ数は、

壁面摩擦速度(u)とチャンネル半値幅(h)によって規

定される(Re=uh/, :動粘性係数)。 
本流動場は実際の工学現象で頻出する非一様乱

流のカノニカル流として知られており、1987 年に初

めての DNS [7]が行われた(x, y 方向にフーリエスペ

クトル法、z方向に Chebyshev-tau 法)。このチャン

ネル流のDNS は一様等方性のDNS [1], [2], [3]に比べ

時間積分長が大きくなり、計算コストはさらに増大

する。 
2.2	離離散散化化手手法法	

離散化手法としては、x, y 方向にフーリエスペクト

ル法を適用し、壁垂直方向(z)に2 次精度中心差分法

を適用する。時間積分はFractional step法に基づき、

圧力項に Euler 陰解法、その他の項に 2 次精度

Adams-Bashforth 法を適用する。波数空間での圧力

ポアソン方程式は、3 重対角行列解法(Tri-Diagonal 
Matrix Algorithm, TDMA)による直接解法が適用され

る。従って主要演算部は、x, y方向への 2 次元実フ

ーリエ変換/逆変換と z方向へのTDMA となる。FFT
について FFTW3.0 の逐次版を用い、コンパイラは

Cray コンパイラを使用した。 
2.3	領領域域分分割割方方法法	

 
 
 
 
 
 

図3  2 次元領域分割 
 
・従来方法  領域分割方法として、超並列計算に

対応できるように図 3(a)に示す y及び z方向への 2
次元領域分割を適用する。しかし y方向のFFT 及び

z方向へのTDMA は領域分割方向への演算となり、

従来の方法 [4], [8]では並列効果を作るために y 方

向 FFT 時には y→x への分割軸の変更(図 3(b)参照)
及び z方向TDMA 時には z→yへの分割軸の変更(図
3(c))を行う必要がある。つまり速度3 成分、非線形

項6項とすると1stepあたり、x→yへの転置を9回、

z→y, y→zの転置を 1 回、y→xへの転置を 9 回行う

ことになる。この転置は各領域分割コミュニケータ

内での all-to-all 通信(a2a)により行われる。従って乱

流の DNS における計算時間の大半はこの転置によ

る通信時間が占めることになる [4], [8]。 
・本手法  この転置コストを低減するために、z 方
向のTDMA に対し、shift 通信と x, y方向へのオーバ

ーラップによる並列化手法 [9]を適用し、z→y, y→z
の転置を回避する。一方 FFT 時の x→y, y→xへの転

置は必要となるが、この分割方向(xy_communicator、
図 3 参照)を直接結合ノードに割り当てることによ

り通信負荷を低減させる。Cray XC40 の Cray 
Aries+Dragonfly ネットワークシステムの場合は、4
ノードが直接結合ノードとなる。 
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.2.4	a2a通通信信のの低低減減化化	

本 DNS コードでは、FFT 時の x→y, y→xへの計 18
回の a2a が発生する。これを低減させるために、演

算と通信のオーバラップを導入している。具体的に

はx,	y方向FFTはz方向へ独立に行われることから、

z方向1 断面の a2a とその z 方向前後の FFT を同時

に実行し a2a 通信の低減を図っている。この実装は

OpenMP 機能を用いている。 
 
3 性性能能評評価価条条件件	

3.1 解解析析実実体体系系	

超大規模計算として想定している計算条件は x, y, z
方向に14400, 13824, 5760 格子であり、必要メモリ

量は約150TB を要する。システムA(camphor2)では

全 1920 ノード(メモリ量 160TB)で動作する規模で

あり、xy_communicator に 88 分割、z 方向 480 分

割、各 MPI プロセスに 3 つの OpenMP スレッドを

配置する（88x480x3=126,720 コア）。但しシステム

A ではこの体系での計測はできないため、簡易解析

対象として z方向に縮小した条件を設定した。なお

参考のため、本体系を対象とできる理化学研究所

「富岳」(Fugaku)東京大学情報基盤センター

Oakforest-PACS(OFP)での実行条件を表1 に示す。 
 

表1 実体系での実行条件 
system #node #mpi

_xy 
#mpi

_z 
# 

AP 
#core 

Camphor2 1920 88 480 3 126,720 
OFP 1920 88 480 3 126,720 

Fugaku 5760 192 480 3 276,480 
Fugaku 8640 144 720 4 414,720 
 
3.2 簡簡易易解解析析対対象象	

システム A(Cray XC40 8 ノード/528 コア)を対象と

して、x, y, z方向に 14400, 13824, 24 格子を適用す

る。領域分割は xy_communicator に88 分割、z 方向

に 2 分割とし各 MPI プロセスに 3 つの OpenMP ス

レッドを配置した(88x2x3=528 コア)。この場合、

xy_communicator 内の a2a は4 ノード間となり、直

接結合ノードでの実行を想定している。但し、シス

テムAの場合は実際のノード配置を指定することが

できないため、この4 ノードが直接結合ノードに配

置される場合とそうでない場合がランダムに発生

し、性能評価において大きな負担となった。 
 
4 性性能能評評価価結結果果	

表2 簡易体系での性能評価結果：camphor2 

 
表2 に簡易体系を用いて100step分の時間積分に

要した経過時間(wall-time)を示す。FFT と a2a のオ

ーバラップを用いた場合、18.4[s/step]を要する。ま

た FFT と a2a のオーバラップにより約 200 秒の時

間短縮効果が得られていることが確認できる。 
表 3 に理化学研究所「富岳」(Fugaku)東京大学情

報基盤センターOakforest-PACS(OFP)を用いた実体

系での測定結果を示す。 
 

表3 実体系での測定結果 
system #node #mpi

_xy 
#mpi

_z 
# 

AP 
s/step 

OFP 1920 88 480 3 18.1 
Fugaku 5760 192 480 3 4.8 
Fugaku 8640 144 720 4 3.2 

 
OFPとシステムAではネットワークシステムがこ

となるため超並列計算時の単純な比較には注意を

要するが、表 2 の簡易体系で見積もった 18[s/step]
とほぼ同等のであることが確認できる。理化学研究

所の「富岳」においては、8640 ノードで3.2[s/step]
演算速度：516[TFLOPS]での計算が可能であり、

5760 ノードとの比較により算出した並列化効率は

99%を超えている。「富岳」での実行効率は理論性能

の 1.8%程度であり、これを基に OFP での演算速度

を見積もると、約92[TFLOPS]となる。これは理論性

能の1.6%に相当する。なおOFPでは大規模 HPC チ
ャレンジにより 8192 ノードを使用しての評価も予

定していたが、新型コロナウイルス感染症拡大防止

によりキャンセルとなってしまった。 

FFT/a2aオ
ーバラップ 

#node #mpi
_xy 

#mpi
_z 

# 
AP 

elapse 
[s] 

あり 8 88 2 3 1842 
なし 8 88 2 3 2056 
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5 高高速速化化のの検検討討	

本DNS コードのさらなる高速化を目指し、非同期

型 a2a による a2a 時間の短縮、MPI プロセス配置の

手動設定等を検討したが、現段階で有効な結果は得

られなかった。この理由は実体系では z方向のMPI
プロセスを480程度(480ノード)用いるため、TDMA
の評価も重要となるが、簡易体系では高々2 ノード

であるため TDMA 部分について簡易体系となって

いないことが大きいと考えられる。またこれを評価

するにはかなりノード数を増やすことが必要であ

り、今回の検討規模（8 ノード）では困難であった。 
6 ままととめめとと今今後後のの課課題題	

本研究では、壁面乱流場の超並列大規模直接数値

コードにおける京都大学システムＡ(camphor2)で
の性能評価を実施した。従来乱流のDNS においては、

NEC/SX シリーズあるいは富士通/FX シリーズの適

用が有用であったが、コア当たりのメモリ量が小さ

く、コア当たりのメモリ量及び演算速度のバランス

に優れるXeon PhiベースのCamphor2との差が短縮

することが想定された(図 1 参照)。実際実コードを

用いた評価においてもCamphor2と同じXeon Phiを
用いる東京大学情報基盤センターOakforest-PACS に

おいては、理化学研究所「富岳」(FX1000 相当)に匹

敵する実行効率が得られることが確認できてた(表
3 参照)。京都大学の次期システム（DELL C6620）に

おいてはCamphor2と同等のコア当たりのメモリ量

が確保される予定であるため、本DNS コードが有効

に動作する可能性が高い。 
一方京都大学システムでは最大実行可能ノード

数がかなり小さく抑えられているため実際の

PRODUCTION RUN は実行できずまさに絵に描いた

餅となってしまうことが残念である(Camphor2 で

は全 1920 ノードに対し、最大ジョブは高々128 ノ

ードしか利用できない)。今後は本評価に基づき、さ

らなる大規模化と高速化を実現するための基本戦

略の策定、さらには実際の PRODUCTION RUN を実

行できる環境の模索も重要と考えられる。 
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シシスステテムム A運運転転状状況況  ( 2021年年 10月月 ～～ 2022年年 3月月 ) 

 
１１）） 保保守守作作業業にに伴伴ううササーービビスス休休止止おおよよびびシシスステテムムダダウウンン障障害害発発生生状状況況 

保守作業に伴うサービス休止  システムダウン障害発生状況 

保守開始日時 サービス再開日時 保守時間[h]  障害発生日時 サービス再開日時 ダウン時間[h] 

2022/12/02 9:00 2022/12/02 14:00 5.00   なし 

2022/03/05 6:00 2022/03/07 9:00 51.00        

2022/03/30 9:00 2021/03/31 24:00 39.00      

 
 
 
２２）） ササーービビスス状状況況 

 
サービス 
時間[h] 

ジョブ 

処理 
件数 

経過 
時間[h] 

占有 
時間[h] 

CPU 
時間[h] 

平均稼動 
ノード数 

ノード 
利用率 

10月 744.00 66,087 378,923 74,112,416 61,047,462 1794.3 80.3 % 

11月 720.00 58,052 340,178 66,744,907 60,079,010 1797.0 78.3 % 

12月 744.00 104,339 361,725 75,090,388 63,162,220 1798.1 82.8 % 

1月 744.00 87,189 320,878 73,046,361 54,796,703 1799.4 79.3 % 

2月 672.00 88,311 271,140 64,812,314 47,165,309 1798.1 79.6 % 

3月 654.00 97,807 207,969 62,517,789 45,850,338 1705.0 70.9 % 

計 4,278.00 501,785 1,880,812 416,324,175 332,101,042 1782.0 78.5 % 

 

 

 
 

l 占有時間 = 合計(経過時間×占有コア数) 

l 平均稼動ノード数 = 電源ON状態のノード数の月平均 (10分間隔のサンプリングデータより算出) 
l ノード利用率 = 稼動ノードに対するジョブが実行されているノードの割合  

0%
10%
20%
30%
40%
50%
60%
70%
80%
90%
100%

10月 11月 12月 1月 2月 3月

ノード利用率
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シシスステテムム B運運転転状状況況  ( 2021年年 10月月 ～～ 2022年年 3月月 ) 
 
１１）） 保保守守作作業業にに伴伴ううササーービビスス休休止止おおよよびびシシスステテムムダダウウンン障障害害発発生生状状況況 

保守作業に伴うサービス休止  システムダウン障害発生状況 

保守開始日時 サービス再開日時 保守時間[h]  障害発生日時 サービス再開日時 ダウン時間[h] 

2022/12/02 9:00 2022/12/02 14:00 5.00   なし 

2022/03/05 6:00 2022/03/07 9:00 51.00        

2022/03/30 9:00 2021/03/31 24:00 39.00       

           

 
 
２２）） ササーービビスス状状況況 

 
サービス 
時間[h] 

ジョブ 

処理 
件数 

経過 
時間[h] 

占有 
時間[h] 

CPU 
時間[h] 

平均稼動 
ノード数 

ノード 
利用率 

10月 744.00 109,110 509,050 13,358,964 10,408,289 807.9 66.7 % 

11月 720.00 135,180 921,764 13,768,690 11,345,109 807.8 67.3 % 

12月 744.00 95,017 652,116 14,258,013 11,249,362 807.8 70.3 % 

1月 744.00 136,636 809,456 14,688,547 11,116,104 807.9 71.8 % 

2月 672.00 153,039 634,854 13,198,992 10,890,750 808.0 70.3 % 

3月 654.00 101,477 355,201 12,944,393 10,920,315 787.9 66.1 % 

計 4,278.00 730,459 3,882,440 82,217,598 65,929,928 804.6 68.8 % 

 

 

 
 

l 占有時間 = 合計(経過時間×占有コア数) 

l 平均稼動ノード数 = 電源ON状態のノード数の月平均 (10分間隔のサンプリングデータより算出) 
l ノード利用率 = 稼動ノードに対するジョブが実行されているノードの割合  
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シシスステテムム C運運転転状状況況  ( 2021年年 10月月 ～～ 2022年年 3月月 ) 

 
１１）） 保保守守作作業業にに伴伴ううササーービビスス休休止止おおよよびびシシスステテムムダダウウンン障障害害発発生生状状況況 

保守作業に伴うサービス休止  システムダウン障害発生状況 

保守開始日時 サービス再開日時 保守時間[h]  障害発生日時 サービス再開日時 ダウン時間[h] 

2022/12/02 9:00 2022/12/02 14:00 5.00   なし 

2022/03/05 6:00 2022/03/07 9:00 51.00        

2022/03/30 9:00 2021/03/31 24:00 39.00      

 
 
 
２２）） ササーービビスス状状況況 

 
サービス 
時間[h] 

ジョブ 

処理 
件数 

経過 
時間[h] 

占有 
時間[h] 

CPU 
時間[h] 

平均稼動 
ノード数 

ノード 
利用率 

10月 744.00 6,017 22,211 368,371 207,114 16.0 60.8 % 

11月 720.00 8,581 28,686 383,286 262,904 16.0 67.3 % 

12月 744.00 2,550 43,474 341,437 213,482 16.0 58.2 % 

1月 744.00 2,554 39,770 250,922 153,604 16.0 53.8 % 

2月 672.00 1,403 31,093 426,882 300,515 16.0 59.6 % 

3月 654.00 3,936 31,659 321,845 167,326 15.8 55.9 % 

計 4,278.00 25,041 196,893 2,092,742 1,304,944 16.0 59.2 % 

 

 

 
 

l 占有時間 = 合計(経過時間×占有コア数) 

l 平均稼動ノード数 = 電源ON状態のノード数の月平均 (10分間隔のサンプリングデータより算出) 
l ノード利用率 = 稼動ノードに対するジョブが実行されているノードの割合 
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別表１　スーパーコンピュータシステム

コース タイプ セット システム バッチ システム資源
経過時間
（時間）

ストレージ
（TB)

無料
利用者数

エントリ - 基本 12,600 円/年 B 共有 最大0.5ノード相当((112コア、512GBメモリ)×0.5) 1 0.2 -

タイプA 基本 100,000 円/年 A 共有 最大2ノード相当((112コア、128GB高速メモリ)×2) 168 8.0 -

タイプB 基本 100,000 円/年 B 共有 最大2ノード相当((112コア、512GBメモリ)×2) 168 8.0 -

タイプC 基本 100,000 円/年 C 共有 最大1ノード相当((112コア、2048GBメモリ)×1) 168 8.0 -

タイプG 基本 100,000 円/年 G 共有 最大1GPU相当((16コア、128GBメモリ＋1GPU)×1) 168 8.0 -

タイプA0 最小/追加 80,000 円/年 準々優先 1ノード((112コア、128GB高速メモリ)×1) 168 6.4 2

タイプA1 最小/追加 200,000 円/年 優先 1ノード((112コア、128GB高速メモリ)×1) 336 16.0 4

タイプA2 最小/追加 240,000 円/年 準優先 2ノード((112コア、128GB高速メモリ)×2) 336 19.2 6

タイプA3 最小/追加 300,000 円/年 占有 1ノード((112コア、128GB高速メモリ)×1) 336 16.0 4

タイプB0 最小/追加 88,000 円/年 準々優先 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 168 6.4 2

タイプB1 最小/追加 220,000 円/年 優先 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 336 16.0 4

タイプB2 最小/追加 264,000 円/年 準優先 2ノード((112コア、512GBメモリ)×2) 336 19.2 6

タイプB3 最小/追加 330,000 円/年 占有 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 336 16.0 4

タイプC0 最小/追加 96,000 円/年 準々優先 1ノード((112コア、2048GBメモリ)×1) 168 6.4 2

タイプC1 最小/追加 240,000 円/年 優先 1ノード((112コア、2048GBメモリ)×1) 336 16.0 4

タイプG0 最小/追加 64,000 円/年 準々優先 1GPU((16コア、128GBメモリ＋1GPU)×1) 168 6.4 2

タイプG1 最小/追加 320,000 円/年 優先 2GPU((16コア、128GBメモリ＋1GPU)×2) 336 32.0 8

最小 80,000 円/週(7日） 8ノード((112コア、128GB高速メモリ)×8) - -

追加単位 20,000 円/週(7日） 2ノード((112コア、128GB高速メモリ)×2) - -

最小 88,000 円/週(7日） 8ノード((112コア、512GBメモリ)×8) - -

追加単位 22,000 円/週(7日） 2ノード((112コア、512GBメモリ)×2) - -

最小 660,000 円/年 2ノード((112コア、512GBメモリ)×2) 32.0 8

追加単位 330,000 円/年 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 16.0 4

10,000 円/年

10,000 円/年

5,000 円/年

20,000 円/年

備考
1． 利用負担額は、年度単位（大規模ジョブコースは週単位）で算定している。また、総額表示である。
　　パーソナルコース、グループコース又は専用クラスタコースを年度途中から利用を開始する場合及び年度途中で利用を終了する場合の
　　利用負担額は、上記表中の利用負担額を12で除した後、利用月数を乗じて算出するものとし、100円未満に端数が出た場合は、
　　10円単位を四捨五入するものとする。
　　なお、月途中から利用を開始する場合及び月途中で利用を終了する場合は、それぞれ1月の利用とする。

2． 大型計算機システムの全ての利用者は、上記表のサービスの他、次のサービスを受けることができる。
        1）　大判プリンタサービス
        2）　その他、大型計算機システムが提供するサービス、機器の利用

3． 上記表の大規模ジョブコース、ストレージコース、ライセンスサービスの申請には、スーパーコンピュータシステムの
    利用者であることが必要である。

4． 「共有」：　当該カテゴリのユーザ間で一定の計算資源を共有するベストエフォートのスケジューリングを行う。
    「準々優先」： 定常稼働状況において記載値の計算資源が確保されるようにベストエフォートのスケジューリングを行う。
    「準優先」： 定常稼働状況において記載値（以上）の計算資源が確保されるように準優先スケジューリングを行う。

   また、稼働状況によらず記載値の1/4の計算資源が確保されることを保証する。
    「優先」： 定常稼働状況において記載値（以上）の計算資源が確保されるように優先スケジューリングを行う。

また、稼働状況によらず記載値の1/2の計算資源が確保されることを保証する。
    「占有」： 稼働状況によらず記載値の計算資源が確保されることを保証する。

5． ストレージ容量はバックアップ領域（最大で総容量の1/2）を含む。

6． グループコース及び専用クラスタコースの利用者番号は、利用者あたり年額5,000円を負担することで追加できる。

7 ．機関・部局定額制度
    他機関又は学内における部局（『国立大学法人京都大学の組織に関する規程』第3章第2節から第11節で定める組織をいう。）　
    の組織が、その組織単位でグループコースサービスを利用申請する場合の利用負担額は、別表１に規定する1.5倍の額とする。
    なお、利用負担額が年額150万円未満の場合は100人、年額150万円を超える場合は、150万円毎に100人までの利用者を認める。
    ストレージは、1.5倍の容量とする。

8 ．スパコン連携サービス
    学術情報メディアセンターのスーパーコンピュータシステムと密な連携により、学内における部局の組織が計算サーバ等を設置する場
    下記の負担額を支払うものとする。

冷却方式

水冷 16,800 円/月

空冷 20,000 円/月
スパコン連携サービス

　水冷冷却方式の計算サーバ等の定格電力 1kWにつき

　空冷冷却方式の計算サーバ等の定格電力 1kWにつき

 ネットワークストレージ 　ネットワークストレージ容量1TBの追加につき

 ライセンスサービス 　可視化ソフトおよびプリポストウェアの1ライセンスにつき

区分 利用負担額 利用負担額算定単位

ストレージ

 大容量ストレージ 　大容量ストレージ容量10TBの追加につき

 高速ストレージ 　高速ストレージ容量2TBの追加につき

専用クラスタ タイプB B - -

区分

利用負担額

提供サービス

パーソナル

大規模ジョブ

タイプA A 占有 168

タイプB B 占有 168

A

グループ

G

C

B
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別表１　スーパーコンピュータシステム

コース タイプ セット システム バッチ システム資源
経過時間
（時間）

ストレージ
（TB)

無料
利用者数

エントリ - 基本 12,600 円/年 B 共有 最大0.5ノード相当((112コア、512GBメモリ)×0.5) 1 0.2 -

タイプA 基本 100,000 円/年 A 共有 最大2ノード相当((112コア、128GB高速メモリ)×2) 168 8.0 -

タイプB 基本 100,000 円/年 B 共有 最大2ノード相当((112コア、512GBメモリ)×2) 168 8.0 -

タイプC 基本 100,000 円/年 C 共有 最大1ノード相当((112コア、2048GBメモリ)×1) 168 8.0 -

タイプG 基本 100,000 円/年 G 共有 最大1GPU相当((16コア、128GBメモリ＋1GPU)×1) 168 8.0 -

タイプA0 最小/追加 80,000 円/年 準々優先 1ノード((112コア、128GB高速メモリ)×1) 168 6.4 2

タイプA1 最小/追加 200,000 円/年 優先 1ノード((112コア、128GB高速メモリ)×1) 336 16.0 4

タイプA2 最小/追加 240,000 円/年 準優先 2ノード((112コア、128GB高速メモリ)×2) 336 19.2 6

タイプA3 最小/追加 300,000 円/年 占有 1ノード((112コア、128GB高速メモリ)×1) 336 16.0 4

タイプB0 最小/追加 88,000 円/年 準々優先 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 168 6.4 2

タイプB1 最小/追加 220,000 円/年 優先 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 336 16.0 4

タイプB2 最小/追加 264,000 円/年 準優先 2ノード((112コア、512GBメモリ)×2) 336 19.2 6

タイプB3 最小/追加 330,000 円/年 占有 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 336 16.0 4

タイプC0 最小/追加 96,000 円/年 準々優先 1ノード((112コア、2048GBメモリ)×1) 168 6.4 2

タイプC1 最小/追加 240,000 円/年 優先 1ノード((112コア、2048GBメモリ)×1) 336 16.0 4

タイプG0 最小/追加 64,000 円/年 準々優先 1GPU((16コア、128GBメモリ＋1GPU)×1) 168 6.4 2

タイプG1 最小/追加 320,000 円/年 優先 2GPU((16コア、128GBメモリ＋1GPU)×2) 336 32.0 8

最小 80,000 円/週(7日） 8ノード((112コア、128GB高速メモリ)×8) - -

追加単位 20,000 円/週(7日） 2ノード((112コア、128GB高速メモリ)×2) - -

最小 88,000 円/週(7日） 8ノード((112コア、512GBメモリ)×8) - -

追加単位 22,000 円/週(7日） 2ノード((112コア、512GBメモリ)×2) - -

最小 660,000 円/年 2ノード((112コア、512GBメモリ)×2) 32.0 8

追加単位 330,000 円/年 1ノード((112コア、512GBメモリ)×1) 16.0 4

10,000 円/年

10,000 円/年

5,000 円/年

20,000 円/年

備考
1． 利用負担額は、年度単位（大規模ジョブコースは週単位）で算定している。また、総額表示である。
　　パーソナルコース、グループコース又は専用クラスタコースを年度途中から利用を開始する場合及び年度途中で利用を終了する場合の
　　利用負担額は、上記表中の利用負担額を12で除した後、利用月数を乗じて算出するものとし、100円未満に端数が出た場合は、
　　10円単位を四捨五入するものとする。
　　なお、月途中から利用を開始する場合及び月途中で利用を終了する場合は、それぞれ1月の利用とする。

2． 大型計算機システムの全ての利用者は、上記表のサービスの他、次のサービスを受けることができる。
        1）　大判プリンタサービス
        2）　その他、大型計算機システムが提供するサービス、機器の利用

3． 上記表の大規模ジョブコース、ストレージコース、ライセンスサービスの申請には、スーパーコンピュータシステムの
    利用者であることが必要である。

4． 「共有」：　当該カテゴリのユーザ間で一定の計算資源を共有するベストエフォートのスケジューリングを行う。
    「準々優先」： 定常稼働状況において記載値の計算資源が確保されるようにベストエフォートのスケジューリングを行う。
    「準優先」： 定常稼働状況において記載値（以上）の計算資源が確保されるように準優先スケジューリングを行う。

   また、稼働状況によらず記載値の1/4の計算資源が確保されることを保証する。
    「優先」： 定常稼働状況において記載値（以上）の計算資源が確保されるように優先スケジューリングを行う。

また、稼働状況によらず記載値の1/2の計算資源が確保されることを保証する。
    「占有」： 稼働状況によらず記載値の計算資源が確保されることを保証する。

5． ストレージ容量はバックアップ領域（最大で総容量の1/2）を含む。

6． グループコース及び専用クラスタコースの利用者番号は、利用者あたり年額5,000円を負担することで追加できる。

7 ．機関・部局定額制度
    他機関又は学内における部局（『国立大学法人京都大学の組織に関する規程』第3章第2節から第11節で定める組織をいう。）　
    の組織が、その組織単位でグループコースサービスを利用申請する場合の利用負担額は、別表１に規定する1.5倍の額とする。
    なお、利用負担額が年額150万円未満の場合は100人、年額150万円を超える場合は、150万円毎に100人までの利用者を認める。
    ストレージは、1.5倍の容量とする。

8 ．スパコン連携サービス
    学術情報メディアセンターのスーパーコンピュータシステムと密な連携により、学内における部局の組織が計算サーバ等を設置する場
    下記の負担額を支払うものとする。

冷却方式

水冷 16,800 円/月

空冷 20,000 円/月
スパコン連携サービス

　水冷冷却方式の計算サーバ等の定格電力 1kWにつき

　空冷冷却方式の計算サーバ等の定格電力 1kWにつき

 ネットワークストレージ 　ネットワークストレージ容量1TBの追加につき

 ライセンスサービス 　可視化ソフトおよびプリポストウェアの1ライセンスにつき

区分 利用負担額 利用負担額算定単位

ストレージ

 大容量ストレージ 　大容量ストレージ容量10TBの追加につき

 高速ストレージ 　高速ストレージ容量2TBの追加につき

専用クラスタ タイプB B - -

区分

利用負担額

提供サービス

パーソナル

大規模ジョブ

タイプA A 占有 168

タイプB B 占有 168

A

グループ

G

C

B

別表２　アカデミッククラウドシステム

利用負担額 単　　　位

36,000円／年  1仮想サーバにつき

備考

1．利用負担額は、総額表示である。
2．上記表の仮想サーバホスティングサービスを利用するには、
 　スーパーコンピュータシステムの利用者であること。
3．1仮想サーバに割当てるシステム資源は、CPU：2コア、メモリ：4GB、ディスク：100GBである。
4．仮想サーバホスティングサービスにおいて、下記の負担額を支払うことによりCPU、メモリ、
 　ディスクを増量することができる。

利用負担額 単　　　位

3,000円／年  2コアにつき(最大8コアまで)

3,000円／年  4GBにつき(最大64GBまで)

 6,000円／年  100GBにつき(最大1,000GBまで)

5．利用負担額は、当該年度(4月から翌年3月まで)の利用に対して年額として算定するが、
 　年度途中から利用を開始する場合及び申請時において年度途中で利用を終了することが
 　明らかな場合には月数に応じて減額する。

ディスク増量

区　　　分

仮想サーバ
ホスティングサービス

区　　　分

CPU増量

メモリ増量
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別表３　スーパーコンピュータシステム（民間機関利用）

システム
経過時間
（時間）

ストレージ
（TB)

無料
利用者数

336 19.2 6 円/年

336 28.8 9 円/年

336 38.4 12 円/年

336 19.2 6 円/年

336 28.8 9 円/年

336 38.4 12 円/年

備考

1．利用負担額は、年度単位で算定している。また、総額表示である。

   年度途中から利用を開始する場合及び年度途中で利用を終了する場合の利用負担額は、上記表中の利用負担額を12で除した後、

   利用月数を乗じて算出するものとし、100円未満に端数が出た場合は、10円単位を四捨五入するものとする。

   なお、月途中から利用を開始する場合及び月途中で利用を終了する場合は、それぞれ1月の利用とする。

2．ストレージ容量はバックアップ領域（最大で総容量の1/2）を含む。

2,112,000

B

2ノード((112コア、512GBメモリ)×2) 1,056,000

3ノード((112コア、512GBメモリ)×3) 1,584,000

4ノード((112コア、512GBメモリ)×4)

システム資源 利用負担額

A

2ノード((112コア、128GB高速メモリ)×2) 960,000

3ノード((112コア、128GB高速メモリ)×3) 1,440,000

4ノード((112コア、128GB高速メモリ)×4) 1,920,000
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――  ササーービビスス利利用用ののたためめのの資資料料一一覧覧  ―― 

 
1. ススーーパパーーココンンピピュューータタシシスステテムム・・ホホスストト一一覧覧 

 システム A：camphor.kudpc.kyoto-u.ac.jp 
 システム B・C：laurel. kudpc.kyoto-u.ac.jp 

 システム B（SAS 利用時）：sas.kudpc.kyoto-u.ac.jp 
※ ホストへの接続は SSH(Secure SHell) 鍵認証のみ、パスワード認証は不可 

 
2. 問問いい合合わわせせ先先 & リリンンクク集集 

 情報環境機構のホームページ 
http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ 

 
 学術情報メディアセンターのホームページ 

http://www.media.kyoto-u.ac.jp/ 
 

 スーパーコンピュータシステムに関する問い合わせ先 
 利用申請などに関する問い合わせ先 

【【情情報報環環境境支支援援セセンンタターー】】  
E-mail : zenkoku-kyo@media.kyoto-u.ac.jp / Tel : 075-753-7424  
URL: http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ja/services/comp/ 

 
 システムの利用など技術的な問い合わせ先 

【【ススーーパパーーココンンピピュューーテティィンンググ掛掛】】  
E-mail : consult@kudpc.kyoto-u.ac.jp 
URL: http://www.iimc.kyoto-u.ac.jp/ja/services/comp/contact.html 
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