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極低温超臨界状態における同軸噴流の３次元数値解析 
 

武藤 大貴 1)，坪井 伸幸 2) 

1) 九州工業大学大学院 工学府 機械知能工学専攻 
2)  九州工業大学大学院 工学研究院 機械知能工学研究系 

 

1．はじめに 

液体ロケットエンジン、特に酸素と水素を推進剤

として利用するエンジンでは、燃料の混合に同軸型

の噴射器が広く使用されている。同軸噴射器は、図

1 に示すように、内側噴射口から極低温の液体酸素

(LOX)を低速で、外側環状噴射口からはガス状の水

素(GH2)を高速で噴射する。内側と外側噴流の間の速

度差によって微粒化・混合を行い、高圧力下で燃焼

させることで高い推力を得る。同軸噴射器における

混合と燃焼は、噴射器の作動条件や設計パラメータ

に対して敏感であり、これらは噴射器における保炎、

またエンジンで最も深刻な課題の 1 つである燃焼振

動の発生に関わってくる[1]。 

 液体ロケットエンジンにおける噴流の大きな特徴

が、圧力が噴射燃料の臨界点を超えた超臨界圧力に

達することである。超臨界圧下では流体の表面張力

が消失し、噴流には液滴や微粒化は観察されず、混

合は気体のような乱流混合に支配される[2]。また超

臨界圧下においては、流体は理想気体として扱えず

熱力学的状態量の変化に非理想性が現れ、これが噴

流の不安定性や温度分布に影響を与える[3], [4]。同

軸噴流・火炎の構造は、このような温度や圧力、ま

た噴流速度比といった噴射条件で決まるが、これら

に加えて噴射口の出口形状も大きな影響を持つ。こ

こで重要な形状パラメータとして、図 1 に示す LOX

ポストリセスに着目する。リセスとは、内側噴射口

を噴射器面からオフセットした形状のことで、実用

のロケットエンジンでも内側噴射口直径と同程度の

長さのリセスを設けることにより燃焼の安定性を向

上することが経験的に知られている。これまでの研

究[5]–[7]から、リセスの付与により混合や燃焼が促

進されること、さらに内側噴流に大規模な振動が現

れることが示唆されている一方で、リセスによる効

果が得られなかったとする報告も見られる[8]。エン

ジン噴射器における混合と燃焼状態の正確な予測・

制御には、噴流の流れ場の物理や噴射器形状の効果

の理解が必要である。 

液体ロケットエンジン同軸噴射器の混合において

は、高圧・極低温という環境のため実験による定量

データの取得が困難であることもあり、その背景に

ある物理の理解は未だ十分でない。 本研究は、超臨

界圧力下の極低温の同軸噴流について、数値シミュ

レーションにより噴流のダイナミクスや混合につい

て理解することを目的としている。本稿では、リセ

ス形状の噴流への効果に着目して、ハイブリッド

LES/RANS シミュレーションを実施した結果につい

て紹介する。 

 

2．数値解析法 

基礎方程式は 3 次元圧縮性 Navier-Stokes 方程式で

ある。対流項の空間離散化は AUSM 系スキームの一

種である SLAU[9]で評価し、高次精度化として

図１：同軸噴流の流れ場の模式図。 

図２：計算領域。 
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MUSCL 法に van Albada limiter を使用して 3 次精度

とした。時間積分は LU-SGS 陰解法[10]を使用し、

内部反復により時間精度を確保している。本計算の

特徴の１つが、超臨界流体の物性を評価するための

状態方程式として、Soave-Redlich-Kwong(SRK)状態

方程式[11]を採用している点である。SRK 状態方程

式は以下のように書かれる。 

� � ��
� � � �

�����
�� � �� 

� � �� � ����� � ������ � ���������� � �� ���⁄ �� �⁄ ���� 
 
ここで�は圧力、�は温度、�は体積、�は偏心因子、

�はガス定数、添字 ��は臨界点である。また

� � ������������� ���⁄ 、� � ����������� ���⁄ である。

超臨界圧下の噴流は、微粒化は観察されず定性的に

も定量的にも気体噴流として整理できることがこれ

までに示されている。したがって同軸噴流は極低温

と常温の流体からなる高密度比の気体単相の流れと

して取り扱っている。超臨界流体の流れの数値計算

手法や近年の動向については寺島ら[12]を参考にさ

れたい。 

乱流の取り扱いとして、LES と RANS を組み合わ

せたハイブリッド LES/RANS 法を採用した。本計算

の同軸噴流は、チャンバ、内側・外側噴射口、リセ

ス領域から成る。ここで、LES による壁面近傍の乱

流構造の解像は大きな格子点数と計算コストを必要

とする。そのため、ハイブリッド LES/RANS 法によ

り、壁面近傍の乱流は解像せずモデル化した RANS

計算を、壁から離れた領域では LES 計算を行った。

本手法では、壁近傍の RANS 領域は Spalart-Allmaras

モデル[13]により乱流粘性を予測し、壁から離れた

領域では陽的な SGS モデルを使用しない Implicit 

LES(ILES)[14]を行っている。RANS 領域と LES 領域

の境界は DDES[15]の考え方を採用して、RANS 領域

から LES 領域へ滑らかに乱流粘性を減衰させてい

る。  

数値シミュレーションを、Flushed ケース（リセス

なし）、Recessed ケース（リセスあり）で行った。図

2 に本解析の計算領域の模式図を示す。Recessed ケ

ースでは、今回はリセス長さを内側噴射口直径の 2

倍とした。計算格子は、チャンバ部、内側噴射器、

外側環状噴射器からなる。格子点数は、チャンバ部

で格子点数は流れ方向に 451 点、周方向に 155 点、

半径方向に 209 点で、噴射器上流も含めた全体の格

子点数は Flushed ケースで 1650 万点程度である。壁

面上における半径方向の最小格子は、y+≈1 の位置に

格子点を置いている。噴射器壁は断熱非すべり壁と

し、流入部には擾乱は与えていない。作動流体は、

内側・外側噴流ともに窒素で、内側噴射口から高密

度の低温窒素が噴射され、外側噴射口からガス状の

常温窒素が噴射される。計算条件は、内側噴流の密

度、温度、速度はそれぞれ 522 kg/m3、122 K、30 m/s、

外側噴流が 56 kg/m3、300 K、130 m/s である。内側

噴流のレイノルズ数は内側噴射口直径を基準として

1.9�105、外側噴流は外側環状噴射口の外側直径を基

準として 4.8�105 である。チャンバ部の温度と圧力

は，外側噴流と同じ 300 K、5 MPa とした。なお、

窒素の臨界圧力、密度、温度はそれぞれ、3.4 MPa、

313.3 kg/m3、126.2 K である。チャンバ圧力は窒素の

臨界圧 3.4 MPa を超えた超臨界圧力となっている。 

 

  

(a) Flushed (a) Recessed 

図３：密度の瞬間場。密度は�∗ � �� � ���������� � �����で無次元化している。 

－ 4－



 

3．計算結果 

 図 3 に瞬間の密度分布を示す。密度分布には低温

高密度の内側噴流の構造が示されており、内側噴射

口ポスト背後から発生した渦構造より噴流の表面が

巻き上げられ、また渦構造による周囲流体の巻き込

みと渦の崩壊により混合が進んでいく。リセスの有

無について着目すると、密度場からは大きな噴流構

造の違いは見られないが、Recessed ケースにおいて

下流の中心軸近傍で内側噴流がよく混合されている

ように見える。図 4 に、中心軸状の平均密度・温度

分布を示す。内側噴射口の近傍では、噴射密度の保

たれる内側噴流のコア領域が見られ、下流にいくに

つれて混合により密度低下・温度上昇が起こる。リ

セスの有無によりコア領域で大きな差異はないもの

の、下流(x/D>6)において Recessed ケースで密度低下

や温度上昇が若干大きくなっており、リセスにより

混合の促進が得られていることを示している。 

図 5 には圧力の等値面を示している。Flushed ケー

スでは、噴射器面（チャンバ入り口）から

Kelvin-Helmholtz 不安定性に起因する軸対称の渦輪

構造が放出され、これが下流にいくにつれて崩壊し

ていく様子が見られる。一方でRecessedケースでは、

より大規模な渦構造が現れていることが分かる。こ

の渦構造は、噴射器面近傍では Flushed ケースと同

じように軸対称に近い構造を持っているが、下流で

は散発的に傾いた渦輪あるいはヘリカル状の渦輪を

形成する。図 6 には半径方向速度変動のパワースペ

クトルを示している。速度変動は、図 5 に示してい

る点で取得した。ポストのすぐ背後である Probe 1

では、58 kHz 程度のピークが見られる。これはポス

ト背後から周期的に放出される渦構造の周波数であ

る。外側混合層に位置する Probe 2 では、Flushed ケ

ースではせん断層不安定から形成された渦構造の周

波数である 110 kHz のピークが見られるが、一方

Recessed ケースでは、46 kHz 程度の低周波数のピー

クが現れている。これは、図 5 で見られた大規模渦

構造の周波数であるものと考えられる。この低周波

ピークは下流の中心軸上でも見られる。これについ

ては、噴射器面における速度分布において、リセス

の付与により壁近傍の境界層速度勾配が変化したこ

とが大規模な渦輪構造として現れたものと考えてい

る。また、リセスによる大規模構造の発生は、燃焼

実験[7]でも見られるとともに、安定性解析からは壁

で流れが閉じ込められることによる絶対不安定の励

起が示唆されている[16]。大規模構造の生成やそれ

と混合との関連については、継続して調査を行って

いる。 

 

4．まとめ 

 本研究は、超臨界圧・極低温における同軸噴流の

(a) Flushed (a) Recessed 

図５：圧力の当値面。温度で色付けしている（青：122 K、 白：300 K）。 

図４：中心軸上平均密度・温度分布。横軸 x/D は内

側噴射口出口からの距離。温度はで�∗ � ����� �
�������� � ���� 無次元化している。 
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構造と混合を理解することを目的としており、本稿

では、同軸噴流と、それにリセスを付与した場合の

数値シミュレーションを行った結果を紹介した。数

値解析手法には、状態方程式として実在気体型の状

態方程式を使用し、ハイブリッド ILES/RANS 法に

よる乱流計算を行った。数値シミュレーションによ

り同軸噴流の混合構造や渦構造を可視化、調査し、

またリセスの付与により混合が促進されること、大

規模な渦構造が形成されることを示した。現在は、

外側・内側噴流の運動量流束比を変化させるなどさ

らなる噴射条件で計算を実施しており、噴流構造や

混合、また形状効果について理解を進めている。 
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(a) Probe 1: x/D=0.5、y/D=0.5。 (b) Probe 2: xout/D=2.0、y/D=1.25。 (c) Probe 3: x/D=5.0、y/D=0.0。 

図６：半径方向速度変動 v’のパワースペクトル。x/Dは内側噴射口からの距離を、xout/Dは外側噴射口からの距離を表す。
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1. Introduction 

Polyatomic systems are complex because there exist 

many degrees of freedom to characterize the system. 

Biomolecular systems are particularly interesting 

polyatomic systems because of their medical importance. 

Such systems are characterized by an ensemble of 

structures (conformational ensemble), by which we want 

to realize the system in 3N dimensional space (where N 

is number of atoms present in the system). The 

free-energy landscape (3N dimensional) is rugged with 

many local minima (deep and shallow) and pinholes. 

This ruggedness of free-energy landscape is a crucial 

bottleneck to quantitatively characterize a system. 

Therefore, we need efficient methods to sample 

conformations of the system such that the system can be 

described with sufficient accuracy.  

Any typical sampling method designed to obtain 

free-energy landscape suffer due to the ruggedness of 

energy landscape. In other words during the course of 

sampling the system may be trapped in a local minimum 

or basin. Therefore we need to come out of the basins 

and get in the basin not once, but many times if we are 

interested in computing thermodynamic quantities. 

Fortunately, a whole bunch of techniques have been 

proposed to overcome local basin problem, one of which 

is adaptive umbrella sampling (AUS) [1].  

Suppose we want to compute an ensemble of 

configuration related to a physical process, e.g. binding 

between two molecules – a process that samples between 

two extreme scenarios including bound and unbound 

states. Because such a process can be a rare event 

kinetically, we need to bias the system to sample 

between two such states. In AUS, we add a bias to the 

potential energy of the system in such a way that the 

resulting energy landscape is free from ruggedness. The 

bias is function of collective reaction-coordinate (λ) 

realizing the process that we want to sample. For 

example, λ may indicate inter-molecular distance (Fig. 

1). In AUS, more specifically we add a bias, which is 

negative of the potential of mean force (PMF) along λ, 

leading to modified energy, 

  (1) 

where, r denotes a configuration (3N-dimensional 

vector), and E is potential energy calculated by empirical 

force-field equations, T is temperature, R is universal gas 

constant and Pc is canonical probability distribution of λ 

at T. If we sample our system using equation (1) for 

sufficiently long time and generate a trajectory 

(time-sequence) of λ, the observed probability 

distribution of λ (Pobs(λ,T)) is uniform [2]. However, note 

that, if we know the canonical probability distribution in 

advance, we could compute PMF directly 

( ), which has ample of 

information to understand conformational details of an 

ensemble. The word ‘adaptive’ in AUS refers that the 

method aims to iteratively update canonical distribution 

function from an initial guess such that observed 

probability distribution converges to a uniform function 

along λ. The necessary update formula is, 

 (2), 

where λ is the given iteration step. 

One of the difficulty of AUS method is that it is still 

computationally expensive, as many iterations are 

required for convergence (uniformity of Pobs(λ,T)). 

Moreover, in many cases of simulation the method fails 
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Fig. 1. a) Schematic diagram of reaction coordinate (λ) used in VAUS. Top cartoon suggests λ based on distances within 

one molecule, while bottom cartoon suggests λ between two molecules (currently used). b) Ace-Ala5-NMe peptides 

system, dimerization of two peptides was studied. c) PDZ-GluR2 system as a more realistic example. PDZ is shown in 

green and GluR2 peptide is shown in magenta color. 

 

because of the sensitivity of the biasing function, and 

artificial ruggedness is introduced in the landscape due to 

wrong guess of the canonical distribution function and 

insufficient sampling in an iterative step. To resolve this, 

method Virtual-system coupled adaptive umbrella 

sampling (VAUS) is proposed previously [3], and herein 

improvements of VAUS will be discussed. 

 

2. Theory: 

2.1. Virtual-system coupled adaptive umbrella 

sampling: 

In VAUS, we simulate the molecular system (i.e., real 

system) by coupling it to a virtual system. The virtual 

system is defined by an array of virtual states. A virtual 

state (vk) is defined along reaction coordinate λ and 

bounded by λk,min and λk,max. Two virtual states are 

overlapping in  if they are consecutive (i.e. vk and vk±1), 

but non-overlapping otherwise (e.g. vk and vk±2). A 

construction is shown in Fig. 2. Two extreme limits of  

( and ) denote the 

conformational space in which we are interested. During 

simulation the real molecular system is confined to a 

virtual state for a predetermined steps of integration (fint), 

after which transition between two consecutive virtual 

states (vl and vk) are possible based on a probabilistic 

criteria. After fint steps instantaneous value of λ of the 

real molecular system is checked to be in the overlapping 

region of virtual states. If this is true, then the total 

coupled system (real + virtual) transitions from current 

virtual state to the allowed virtual state (vl to vk). In this 

way, one effectively samples more in a given window of 

 covering wider conformational variety. Therefore, the 

biasing function is more trained. The theory and actual 

procedures of VAUS is detailed elsewhere [2]. In 

summary, we use a modified version of equation 1 and 2 

as given below, 

 (3), and 

(4), 

where, probability distributions are jointly parameterized 

by λ and vk. 

 Although VAUS was successful in a previous case 
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Fig. 2: Virtual-states used in a) Ala-pentapeptide 

simulation (see Fig. 1b) and b) PDZ-GluR2 simulation 

(see Fig. 1c). 

aimed to sample between bound and unbound states of a 

dimerization process [3], we found that the method 

failsto converge in many cases. For example, when we 

aim to sample a dimerization process of two molecules 

with large conformational variety owing to their 

flexibility. One such generic system composed of two 

peptides where each one is Ace-(Ala)5-NMe (where Ace 

and NMe are acetyl and N-methyl groups) with no 

significant conformational preference of the peptide 

chain. The simulations with VAUS method becomes very 

computationally demanding due to 1) sensitivity of the 

biasing forces, 2) finite sampling in each iteration, 3) 

transition between two virtual states may bring about 

abrupt change in biasing forces due to mismatch of 

probability distribution in the overlapping regions and 4) 

initial guess of bias is not trained over sufficient 

conformational space. To solve these problems, recently 

we improved VAUS method, which are briefly discussed 

below. 

2.2. Markov approximated observed probability 

distribution calculation: 

Typically observed probability distribution is 

calculated from the λ values recorded during the 

simulation by using number of counts in bins along λ. 

This disregards time-sequence of λ. To use 

time-sequence information we first discretize sampling 

space of λ by using definitions of the bins along λ, then 

we calculate bin-to-bin transition counts from the 

recorded trajectory of λ. This gives us a transition 

probability matrix for transitions between bins for a 

particular virtual state, which is referred as intra-virtual 

state transition probability matrix. In a similar way, one 

can look at trajectory of λ as a sequence of virtual states, 

because during the simulation total system transitions 

from one virtual state to other. Therefore, one can 

calculate transition probability matrix between virtual 

states, which is referred as inter-virtual state transition 

probability matrix. Such transition probability matrices 

can be used to calculate Markov approximated 

equilibrium counts in each bin, which is free from 

artifacts of short simulation trajectories. Correspondingly 

the biasing functions become better trained. 

2.3. Iterative polynomial fitting to the observed 

probability distributions: 

In VAUS we calculate observed probability 

distributions jointly parameterized by λ and vk, which 

means that for each virtual state a certain piece of 

probability distributions is obtained. Typically such 

pieces of probability distributions are parameterized by 

n-order polynomials, which require considerable manual 

intervention. However, pieces of distributions may not 
 

 

Fig. 1. a) Schematic diagram of reaction coordinate (λ) used in VAUS. Top cartoon suggests λ based on distances within 

one molecule, while bottom cartoon suggests λ between two molecules (currently used). b) Ace-Ala5-NMe peptides 

system, dimerization of two peptides was studied. c) PDZ-GluR2 system as a more realistic example. PDZ is shown in 

green and GluR2 peptide is shown in magenta color. 

 

because of the sensitivity of the biasing function, and 

artificial ruggedness is introduced in the landscape due to 

wrong guess of the canonical distribution function and 

insufficient sampling in an iterative step. To resolve this, 

method Virtual-system coupled adaptive umbrella 

sampling (VAUS) is proposed previously [3], and herein 

improvements of VAUS will be discussed. 

 

2. Theory: 

2.1. Virtual-system coupled adaptive umbrella 

sampling: 

In VAUS, we simulate the molecular system (i.e., real 

system) by coupling it to a virtual system. The virtual 

system is defined by an array of virtual states. A virtual 

state (vk) is defined along reaction coordinate λ and 

bounded by λk,min and λk,max. Two virtual states are 

overlapping in  if they are consecutive (i.e. vk and vk±1), 

but non-overlapping otherwise (e.g. vk and vk±2). A 

construction is shown in Fig. 2. Two extreme limits of  

( and ) denote the 

conformational space in which we are interested. During 

simulation the real molecular system is confined to a 

virtual state for a predetermined steps of integration (fint), 

after which transition between two consecutive virtual 

states (vl and vk) are possible based on a probabilistic 

criteria. After fint steps instantaneous value of λ of the 

real molecular system is checked to be in the overlapping 

region of virtual states. If this is true, then the total 

coupled system (real + virtual) transitions from current 

virtual state to the allowed virtual state (vl to vk). In this 

way, one effectively samples more in a given window of 

 covering wider conformational variety. Therefore, the 

biasing function is more trained. The theory and actual 

procedures of VAUS is detailed elsewhere [2]. In 

summary, we use a modified version of equation 1 and 2 

as given below, 

 (3), and 

(4), 

where, probability distributions are jointly parameterized 

by λ and vk. 

 Although VAUS was successful in a previous case 
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match smoothly in the overlapping regions. For this we 

invented iterative automatic polynomial fitting. In this 

approach, n-order polynomials are used to fit a piece of 

probability distribution with varying polynomial order 

from 2 to 10 and finding best order that minimizes fitting 

error. Such an initial fitting uses data from adjacent 

virtual states (±1 or ±2). Next these fitting parameters are 

used to reproduce distribution data, which again fitted by 

polynomials. This process is iterated until we get smooth 

matching of distributions in the overlapping region. Such 

technical improvement greatly alleviates abrupt change 

of forces due to virtual state transitions during 

simulations. 

2.4 De-sensitization of biasing forces: 

The update formula in equation 4 needs to be 

differentiated because we need forces to follow equations 

of motion. When each term is parameterized by a 

polynomial, the equation can be viewed as perturbing 

equation in which canonical distribution is modified by 

observed distribution in each iterative step. If there is 

error in current simulation then that will be reflected in 

polynomial parameterizing observed distribution, making 

simulation sensitive to the estimation of polynomial 

coefficients. To de-sensitize the bias a scaling factor is 

multiplied to those coefficients. We have used a scaling 

factor of 0.5. 

2.5 Initial seed of conformations: 

To initiate VAUS, the set of starting conformations 

should be exhaustively distributed in the configuration 

space. For this, the system box was split to many 

rectangular grids and one of the peptide chains was fixed 

in space and let the other peptide chain diffuse to 

different grids. We developed an algorithm to traverse all 

grids by a path most efficiently by combining 

enumerations of depth-first search. The diffusing peptide 

chain was allowed to follow the path by an advanced 

steered molecular dynamics. The break points in the path 

are approximately centers of grids, and the 

conformations that reach those break points were used to 

the initiate canonical simulation under VAUS. This way a 

large conformational ensemble was retrieved in the first 

canonical iterative step. 

 

3. Results: 
3.1. Binding between Ace-(Ala)5-NMe peptides by 

VAUS: 

We have used this improved version of VAUS 

procedure to simulate binding between two 

Ace-(Ala)5-NMe peptides. The simulation involves a box 

with two peptide chains in explicit water. The system is 

equilibrated by usual NPT and NVT simulations. The use 

of grid-based initialization is not used in VAUS 

simulation. To compare the effectiveness of grid-based 

initialization in another iterative simulation of VAUS, 

221 initial conformations were used which sample 

exhaustively binding and unbinding poses. The iterative 

simulations were rerun many times in order to improve 

our method. Namely, Markov approximated probability 

distribution calculation and automatic iterative fitting 

method need to be tested properly. For this, a large 

GPU-cluster machine was required. We have used Osaka 

University Cybermedia center GPU computing facility 

for such an advanced method development. We tested 

our method to compute potential of mean force along the 

reaction coordinate for the above Ala-pentapeptide 

binding (Fig. 3). 

In our simulation designing a collective reaction 

coordinate is of prime importance. The current reaction 

coordinate properly envisions a binding process, because 

it is based on inter-peptide distance. The reaction 

coordinate is the distance between geometric centers of 

the sets of atoms from peptide chains. However, one 

must be careful in selecting atoms in peptide chains. 

After a number of trial-and-error we use Cα and carbonyl 

O-atom of each Ala-residue to define set of atoms in a 

peptide chain. 

3.2. Active site remodeling during β-sheet 

augmentation reaction: 

To test our method for binding of a larger biomolecular  
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Fig. 3. Final PMF as obtained from Ala-pentapeptide 

dimerization study. 

 

complex, we are currently simulating a β-sheet 

augmentation reaction occurring in a protein-peptide 

binding. The protein contains PDZ domain (87 

amino-acid residues) that binds a small 5-residue peptide 

from C-terminal of GluR2 receptor protein. The 

interaction interface consists of β-sheet formed by two 

β-strands from PDZ domain and one β-strand from 

5-residue peptide.  We are interested in how the 

interactions remodel itself and forms a stable complex. 

The VAUS simulation is used with the reaction 

coordinate defining inter-molecular distance between 

two interfaces. The C-peptide fragment is allowed to 

diffuse out from the interface up to 10 Å. The whole 

system with water molecules and ions is composed of 

18851 atoms, which is large compared to other systems 

treated by AUS or multicanonical molecular dynamics 

simulation. 

The simulation is currently under operation. However, 

thanks to the computing facility of Osaka University 

Cybermedia center, we could parameterize initial 

simulation details and protocol of our method. 

 

5．Conclusion 

We developed a new method to simulate binding event 

between two molecules. Presently we performed 

Ala-pentapeptide dimerization to demonstrate capability 

of our method. We are performing the binding simulation 

in much larger biomolecular system. The ongoing 

simulation will provide valuable insight about binding 

mechanism and putative conformations related to loosely 

bound states for PDZ domain and C-terminal fragment 

from GluR2 receptor. 
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differentiated because we need forces to follow equations 
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polynomial parameterizing observed distribution, making 

simulation sensitive to the estimation of polynomial 
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To initiate VAUS, the set of starting conformations 
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rectangular grids and one of the peptide chains was fixed 

in space and let the other peptide chain diffuse to 

different grids. We developed an algorithm to traverse all 

grids by a path most efficiently by combining 

enumerations of depth-first search. The diffusing peptide 

chain was allowed to follow the path by an advanced 

steered molecular dynamics. The break points in the path 

are approximately centers of grids, and the 

conformations that reach those break points were used to 

the initiate canonical simulation under VAUS. This way a 

large conformational ensemble was retrieved in the first 

canonical iterative step. 

 

3. Results: 
3.1. Binding between Ace-(Ala)5-NMe peptides by 

VAUS: 

We have used this improved version of VAUS 

procedure to simulate binding between two 

Ace-(Ala)5-NMe peptides. The simulation involves a box 

with two peptide chains in explicit water. The system is 

equilibrated by usual NPT and NVT simulations. The use 

of grid-based initialization is not used in VAUS 

simulation. To compare the effectiveness of grid-based 

initialization in another iterative simulation of VAUS, 

221 initial conformations were used which sample 

exhaustively binding and unbinding poses. The iterative 

simulations were rerun many times in order to improve 

our method. Namely, Markov approximated probability 

distribution calculation and automatic iterative fitting 

method need to be tested properly. For this, a large 

GPU-cluster machine was required. We have used Osaka 

University Cybermedia center GPU computing facility 

for such an advanced method development. We tested 
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binding (Fig. 3). 

In our simulation designing a collective reaction 

coordinate is of prime importance. The current reaction 

coordinate properly envisions a binding process, because 

it is based on inter-peptide distance. The reaction 

coordinate is the distance between geometric centers of 

the sets of atoms from peptide chains. However, one 

must be careful in selecting atoms in peptide chains. 

After a number of trial-and-error we use Cα and carbonyl 

O-atom of each Ala-residue to define set of atoms in a 

peptide chain. 

3.2. Active site remodeling during β-sheet 

augmentation reaction: 
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1．はじめに 

太陽を起源とする太陽風プラズマは地球の磁場と

相互作用することで、磁気圏と呼ばれる領域を作り、

様々な電磁気現象を宇宙空間だけで無く、地上を含

む人類の生活圏に影響を与えています。このような

宇宙環境の変動を宇宙天気と呼んでいます。宇宙天

気現象がまとめたものが図 1 になります。例えば、

大規模な太陽フレアが起きた場合、磁気圏と太陽風

プラズマが相互作用することでオーロラが生成さ

れ、その中で流れる電流による誘導電流が地上の送

電線に流れることで、停電、電子機器の誤作動など

が引き起こされます（過去にアメリカ、スウェーデ

ンで実際に停電が起きています）。太陽活動を入力だ

とすると、磁気圏という関数を通り、その結果とし

てこのような現象が生成されていると理解できま

す。そのため、磁気圏を理解することが、宇宙天気

の物理的な理解につながります。 

地球磁気圏は地磁気の勢力範囲であるために目に

は見えませんが、非常に大きく、太陽と反対方向に

60 万 km を超えて広がっています。その磁気圏中で

は、小さな現象では~10 m、大きいものでは~108 m

スケールで様々な現象が起きており、マルチスケー

ル環境となっています。そのため、探査機を利用し

たその場観測だけでは、そこで起きる現象を完全に

理解できません。そのため、この分野では数値シミ

ュレーションが非常に大きな役割を果たしてきてい

ます。近年では、複数探査機による同時観測や観測

機器の精度向上により、従来の数値シミュレーショ

ンでは対応できない現象が確認されており、更には

そのような現象が磁気圏全体に影響を与えていると

考えられてきています。そのため、真の磁気圏、宇

宙天気の理解のためにより高解像度な数値シミュレ

ーションが求められています。 

ミクロスケールを含む宇宙プラズマの振る舞いを

調べる場合、無衝突ボルツマン方程式であるブラソ

フ方程式やプラズマ粒子の運動を解く粒子法を用い

てシミュレーションを行いますが、地球磁気圏のよ

うなマクロな領域では磁気流体力学（MHD）近似が

よく成り立つため、MHD シミュレーションを利用

して、太陽風プラズマと磁気圏の相互作用といった

 

図 1：ジオスペースにおける代表的な宇宙天気現象（情報通信研究機構提供） 
－ 12－ － 13－



 

グローバルな宇宙天気を調べています。地球磁気圏

における MHD 近似が成り立つ限界の空間スケール

は約 50 km ですが、計算機資源の制限により、2,000 

km程度の解像度が広く用いられており、最新のHPC

プロジェクトにより約 600 km の解像度での計算が

限定的に実行されているのが現状です。つまり、

MHD 近似が成り立つ 10 倍程度の解像度を利用した

計算が行われているに過ぎず、我々が今までに見て

きた数値シミュレーション結果は、現実の構造とは

異なっている可能性があります。実際に 600 km 解像

度シミュレーションの結果は、2,000 km 解像度の結

果と比べて、磁気圏がダイナミックに変化する様子

が示されています。そこで、HPCI 課題の一つとして

SX-ACE を用いて、MHD 近似に近い 100km 解像度

でシミュレーションを行っています。 

 

2．MHD シミュレーションモデル 

宇宙プラズマの密度はとても低いために、その平

均自由行程が非常に長くなります。例えば、太陽プ

ラズマの平均自由行程は１天文単位（太陽と地球間

の距離）にも達します。そのため、宇宙プラズマは

基本的に衝突が無いと見なされます。その無衝突プ

ラズマ（宇宙プラズマ）の振る舞いは以下の Vlasov

（無衝突 Boltzmann）方程式によって記述されます。 
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ここで E

、 B


、 rと v はそれぞれ電場、磁場、距

離、速度を表します。また、 ),,( tvrf ss


は位置－速度

位相空間における 7 次元分布関数であり、 s はイオ

ンや電子など種類を示します。 sq は電荷を sm は質

量を表します。Vlasov 方程式は 7 次元を扱うため、

グローバルな領域を解く際に、非常に大きい計算サ

イズとなってしまいます。そこで、Vlasov 方程式(1)

の 0 次、1 次、2 次のモーメントをとり、運動論的効

果を無視することで、速度位相空間を平均化するこ

とで、下記のような MHD 方程式が得られます。 
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上から、連続の式、運動方程式、圧力変化の式（エ

ネルギーの式）、最後が磁場の誘導方程式です。簡単

に言えば、電磁場を考慮した流体力学方程式と呼べ

ます。詳細は参考文献(1)をご参照ください。 

MHD 方程式を解く数値計算法としては、Modified 

Leap Frog (MLF)法を使用しています(2)。この手法で

は最初の 1 回を two step Lax-Wendroff 法で解き、続

く （l － 1）回を Leap Frog 法で解き、その一連の

手続きを繰り返します。l の値は数値的に安定の範囲

で大きい方が望ましいので、2 次精度の中心空間差

分を採用するとき、数値精度の線形計算と予備的シ

ミュレーションから l = 8 に選んでいます．MLF 法

は、two step Lax-Wendroff 法の数値的安定化効果を

一部取り入れて、Leap Frog 法の数値的減衰と分散の

小さい効果をより多く取り入れた、数値的減衰と分

散にバランスの良くとれた一種の組み合わせ計算方

法です。今まで様々な計算機上で、この手法による

計算の性能評価を行ってきたこともあり、MLF 法を

用いることで、過去の結果と比較できる利点もあり

ます。 

並列化には MPI を使用して 3 次元領域分割を用い

ています。SX-ACE では MHD コードを利用したベ

ンチマークの結果により、ベクトル長が長くなる 2

次元領域分割を用いた方が、性能が高くなりますが、

3 次元領域分割において、各次元の計算サイズを調

整することで同様の性能を出すことが可能となって

います。 
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3．性能測定 

本稿で紹介している MHD シミュレーションです

が、これまでに様々な計算機システム上で計算を行

っており、また性能測定も行ってきています。今回

SX-ACE を利用するに当たって、東北大学の江川先

生と磯部研究員にご協力をいただき（H27 年 JHPCN

課題として）、前述のように MHD シミュレーション

コードを SX-ACE に対して最適化を行いました。図

2 に最適化結果を載せていますが、最終的には weak 

scaling において 1024 プロセス（256 ノード）を用い

て、44.5%の実行効率と 99.997%の並列化効率を達成

しています。これまでの MHD シミュレーションの

性能評価と今回の結果を比べた結果を表 1 に示して

います。実行効率では他のシステムと比べてかなり

高い値を達成しており、ノード当たりの実効性能を

見てみると、京コンピュータなどを大幅に超える性

能を示していることが分かります。HPCI 課題として

SX-ACE を利用しており、利用コストについては議

論できませんが、いわゆるスーパーコンピュータを

利用して計算を行っている身としては、MHD シミ

ュレーションにとって、非常に研究（計算）が進む

計算機と言えます。 

 

4．シミュレーション結果 

現在、SX-ACE を 256 ノード（1024 コア）用いて、

6000×4000×4000 のシミュレーションボックスを

解像度 0.015 RE（1 RE = 6371 km：地球半径）で計算

を行っています。太陽から吹いてくるプラズマであ

る太陽風は磁場（IMF：惑星間空間磁場）も引き連

れており、その磁場の向きによって地球磁気圏の構

造は大きく変化します。図 3 に IMF が北向き、南向

きの場合の計算結果を載せます。図は赤道面のプラ

ズマ温度、プラズマの動き、磁場強度を示していま

す。 

IMF が北向きの計算結果では、磁気圏の側面に沿

って渦構造（A）が見えています。地球磁気圏では

磁気圏内への太陽風プラズマ流入経路として、磁気

圏側面での渦構造によるミキシングが考えられてお

り(3)、実際に地球磁気圏探査衛星が渦構造を観測し

ています。しかしながら、空間構造把握や変動の時

空間分離は探査機の観測からは難しく、数値シミュ

レーションでの再現が期待されていますが、今まで

北向き IMF印加時のグローバル磁気圏計算において

ほとんど渦形成の報告はありません。しかし、今回

の計算のような、大規模で高解像度な計算では、そ

の構造が見えてきています。 

また、南向きの IMF を印加した場合は、これまで

もグローバル磁気圏計算では渦構造が現れやすいこ

とが分かっていました。今回の計算でも渦構造（B）

がきれいに見えます。地球のプラズマ対流構造から、

従来この渦は太陽と地球を結ぶ線に対称に現れてい

ましたが、ここでは片方にしか現れていません。こ

れも観測ではありましたが、計算では、見えていま

せんでした。今回の計算から、ごく小さいプラズマ

対流が片側だけで渦構造を作っていることが分かっ

ています。 
 

 

図 2：SX-ACE における MHD コードの性能 
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表 1:様々な計算機システム上での MHD コードの性能

CPU Rmax
[TFlops]

Rpeak
[TFlops]

Rpeak
/CPU

[GFlops]
実行効率

[%]
CPU 

architecture

SX-ACE 256 65.50 29.20 114.0 45 Vector

K 2768 4194.30 914.12 27.9 22 SPARC64 VIIIfx

FX10 4800 1135.41 234.59 48.9 21 SPARC64 IXfx

FX100 512 576.72 91.49 178.7 17 SPARC64 XIfx

CX400 2952 510.11 104.23 35.3 20 Xeon (SB)

HA8000 1930 500.26 83.42 43.2 17 Xeon (IB)

XC30-HSW 32 16.49 1.37 42.8 8 Xeon (HSW)

SR16000/L2 672 25.27 5.38 8.0 21 POWER6

Xeon Phi 5120 1 1.00 0.08 84.0 8.4 Knights Corner

Tesla K20X 1 1.31 0.15 153.3 11.7 Kepler
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5．まとめ 

太陽と地球の間には目には見えませんが、プラズ

マや磁場が相互作用し、様々な現象が起きています。

このような現象を宇宙天気と呼んでいますが、目に

見えるものだとオーロラも宇宙天気の一つとなりま

す。このようにオーロラから太陽と地球の間の現象

を繋げて研究を行わなければならないので、探査機

による観測などでは、限界が有り、数値シミュレー

ションが大きな役割を果たしています。このような

大きな領域を高精細に解く必要があるため、スーパ

ーコンピュータが利用されてきており、現在は

SX-ACE を利用して計算を行っています。 

SX-ACE は今では世界的に珍しくなったベクトル

機ですが、前機種など（SX-9、SX-8）に比べ、実行

効率が昔のベクトル機に近くなっているため、シミュ

レーションを効率的に進めることができています。そ

の結果として、二例ほど紹介しましたが、これまでに

見たことが無い計算結果を得られています。 

シミュレーション屋としては、速く計算できれば

どんな計算機システムでも構わないので、現在も

SPARC 系や x86 系も利用しています。このような状

況でも SX-ACE のように実利用時に大規模で高速に

計算ができる計算機（理論性能だけ高い計算機は好

ましくない）であれば、ベクトル機の優位性もある

ように思います。効率の良く研究を進めるためにも、

次世代ベクトル機にも同様の特徴が引き継がれるこ

とを祈っています。 

参考文献 

(1) R. O. Dendy，Plasma Dynamics，Oxford University 

Press，1990. 

(2) T. Ogino, R. J. Walker, M. Ashour-Abdalla, A global 

magnetohydrodynamic simulation of the 

magnetopause when the interplanetary magnetic 

field is northward, IEEE Trans. Plasma Sci.20, 

817.828, 1992. 

(3) H. Hasegawa, M. Fujimoto, T.-D. Phan, H. Rème, A. 

Balogh, M. W. Dunlop, C. Hashimoto & R. 

TanDokoro, Transport of solar wind into Earth's 

magnetosphere through rolled-up Kelvin–Helmholtz 

vortices, Nature 430, 755-758,  

doi:10.1038/nature02799, 2004. 

図 3：磁気圏シミュレーション結果（赤道面におけるプラズマ温度とプラズマの動き） 
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スーパーコンピューターを活用した材料設計第一原理計算の実際 
 

川添 良幸 
東北大学 未来科学技術共同研究センター  

 

1． はじめに 

スーパーコンピューター（以下、スパコン）の歴

史は、1976 年にロスアラモス研究所に納入された

ベクトル計算機 Cray-1 に始まる。クロック周波数

80MHz の単一 CPU で、ピーク性能 160MFLOPS を

達成した。1981 年に筆者はマックスプランク研究

所で原子核理論の研究用に使い、当時の国産機に比

べ、その絶対的速さに驚いたことを鮮明に覚えてい

る。その 6 年後に、マルチプロセッサで 800MFLOPS

の Cray X-MP が投入された。その後、日米の数社

がスパコンを作り始め、クロック周波数と CPU 台数

の増大で、ムーアの法則（1 年半で 2 倍の性能向上）

が現在に至るまで継続している。日本の計算機メー

カのベクトル計算機による寄与には素晴らしいも

のがあり、ドンガラ氏の世界トップ 500 レポートに

一番から相当数が登場した時期もあった。残念なが

ら、米国との経済摩擦に端を発して独自の CPU を

継続的に作れなくなり衰退した。「京」１台が短期

間トップになるレベルでは如何ともしがたい。さら

に、この 10 年程はクロック周波数は上がらず、CPU

が主メモリーを共有するノードとその中のコアと

複雑な構造になることが性能向上の主要因を占め、

本稿で示す第一原理計算分野の実効性能が上がら

ない状態になっていることは利用者である我々に

とって大問題である。初期の国産スパコンの様に

我々利用者の意見を十分に取り込んで独自開発す

ることなく、カタログ性能のみで判断される現状に

問題がある。 

HPCI では、従来からの大規模ユーザの分布を基

盤にして５戦略分野を設定しているが、第一原理計

算は主として「予測する生命科学・医療および創薬

基盤」と「新物質・エネルギー創成分野」に関係し

ている。防災・減災に資する地球変動予測と次世代

ものづくり分野は、構造計算や流体計算のための有

限要素法、そして、物質と宇宙の起源と構造では大

規模データ保存・処理も重要になる。特に、第一原

理計算で多用される密度汎関数理論（以下

DFT=Density Functional Theory）は、1964 年にコー

ン教授によって開発された電子多体系の理論で、構

築されて 200 年近いナビエ・ストークス方程式に比

べれば、未だ 50 年の歴史しかない発展途上の理論

である。(1)さらに量子力学の基礎に関係する困難な

問題を含むために正しい理解がなされず、特に電子

の交換相関相互作用汎関数ExcがDFTとしては与え

られていないために、実験値に合うパラメータによ

り単にスパコンを使って実験的・工業的に興味のあ

る対象物に適用される様になりつつあり、とても本

来の第一原理計算とは呼べる状態ではないことに

気がついてさえいない現状は嘆かわしい。 

 

2．本当の第一原理計算 

新物質・新材料・新薬を実験以前に設計し、開

発時間の短縮と経費の削減を達成する手段として

第一原理計算が期待されている。第一原理(first 

principles、ab initio）計算法というのは、電子及び

原子核の質量や電荷等の物理の基本的定数以外は

パラメータを用いずに、量子力学の基本方程式で

あるシュレディンガー方程式（相対論的にはディ

ラック方程式）を解くことである。電子多体問題

は 3 体問題でも難しい位なので、現実系に対して

は極めて困難な数値計算となる。これは量子力学

のはじめの頃に、ディラックが「必要な方程式は

全て分かった。後は解くだけである」と言ったに

も関わらず、今でも「解けていない」程の難問題

である。具体的には求めたい物理量ごとに定式化

とプログラミングが必要である。例えば基底状態

の磁気モーメントを求める場合には DFT は Exc に

依らずに相当の高精度計算結果を与える。しかし、
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バンドギャップを求めようとすると DFT は理論的

に対応出来ず、最低でも GW 近似計算が必須であ

る。超微細構造定数や NMR 化学シフトを算定しよ

うとすれば、芯電子状態が効くので擬ポテンシャ

ル法では対応出来ず、全電子法が必要となる。こ

の様に、求めたい物理量に対応した近似レベルを

使うことが有限速度のスパコンによって行う第一

原理計算法を理想的な手法とする。 

   最近では、市販の第一原理シミュレーション計算

ソフトウェアが高度化し、ユーザーフレンドリー

なため、自分ではプログラムを作成せず、利用す

るだけという数値計算屋が多くなった。その場合

でも、次の節の問題点は正しく理解して活用する

ようにして欲しい。そうでないと、いつになって

も実験先行の材料設計・開発体制のままで、理論

設計を基盤にする様になるパラダイムシフトを起

こすことは出来ない。 

 

3．適切な近似レベル 

   材料・物質の理論的取り扱いには、モデル計算と

呼ばれる極めて単純化した手法もあり、代表的な例

がハバード模型である。物理量そのものを対象とし

ているために分かり易い。最近では、数値計算によ

り具体的な対象物を扱うことにも多用されている。

しかし、電子の多体系はそう簡単にモデル化出来る

程単純ではない。我々は、原子や小さい分子に対し

て知られているフント則（縮退した基底状態ではス

ピン最大状態が基底状態）が従来の 2 準位模型では

本質的な間違いの上での説明であったことを明ら

かにした。(2)これはハバード模型の場合にも適用出

来る。2 準位に対して同じ空間波動関数を適用する

ことは本質的に間違っている。系の全ハミルトニア

ンを解けば、ハバード模型の扱う 2 準位のエネルギ

ー差の多くは空間波動関数の違いから発現してい

ることが分かる。t と U の様な分かり易いパラメー

タで説明出来る程、電子多体系は単純ではない。も

ちろん、物理量を分かり易く導出出来る理論体系は

望ましく、新たな取り組みが大事であるが、現在ま

でのところ、この様な「都合の良い」理論はない。 

量子化学や物性物理の教科書では、水素分子を最

初の例題として採り上げる。（3）そこに登場するのが

ハイトラー・ロンドン模型(以下 HL)で、各水素原

子の 1s 電子状態をパウリの排他律が成立するよう

に重ね合わせで水素分子の状態を構成する。「電子

雲が重なって分子状態が出来る」と言い、電子とい

う実体が雲だと喩えで教えてしまう。実は観測の問

題であり、電子は質量が極めて小さいため光を当て

ると影響を受ける。しかしその範囲は限られていて、

その近くにいるとは言えるので、その辺りを雲と呼

ぶ。表 1 に示す様に、HL では、原子から分子が構

成される時、運動エネルギーT が下がりポテンシャ

ルエネルギーVが上昇するが、全エネルギーE=T+V

は低下して安定化する。しかし、実は、これは「自

然の摂理に反する」安定化である。2つの電子は負

の電荷を持つ粒子であり、近寄ることで安定化は出

来ない。系の安定化要因は原子核と電子の間の引力

相互作用であり、図 1に示すように電子が原子核に

近づいて（V が下がって）安定化する。電子はより

高速に運動するようになり T は上昇する。クーロン

相互作用する多体系の必要条件であるビリアル定

理（平衡状態では 2T+V=0）により、T の上昇は V

の低下のちょうど半分になる。 

図１．水素分子は、孤立した 2 つの水素原子が各々

電子を原子核に引き寄せてポテンシャルを下げる

ことで安定化する。電子雲の重なりは斥力で安定化

には逆に働く要因である。 
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原子 1 個と言え、水素原子以外は多体電子系であ

り厳密な意味では容易に解ける系ではないが、ハー

マン・スキルマン法等で相当の精度の数値計算が可

能である。その原子の電子状態を使い、分子や結晶

の量子力学計算をするのがハートリー・フォック法

を基本とする分子軌道法である。原子に対する近似

以外はパラメータを使わないので、第一原理計算本

来の計算法であり、高精度計算が可能である。とは

言っても、精度を上げるためには原子数の 10 乗と 

いうレベルの計算量になってしまい、小さい原子系

に限られる。 

   DFT は縮退のない基底状態に対する電子多体系

の厳密な理論であり、多体問題の難しさは全て交換

相関汎関数 Excに込められている。対象電子以外の

電子は環境（衣）として扱い、n 電子系の波動関数

を 3 次元で記述出来るため、多数の原子を含む系へ

の適用が容易である。実際の数値計算には何らかの

Exc を具体的に「与える」必要がある。コーン教授

は一様分布電子系を想定した局所密度近似

（LDA=Local Density Approximation）を提案し成功

している。直ぐに一般化勾配法 GGA が考案され、

現在に至るまでこれらが DFT での標準となっている。 

表１．1s 軌道のみを仮定する HL 模型や分子軌道法

(MO)はパウリ原理を満たし全エネルギーが低下す

るので一見正しそうであるが、T と V を別々に算定

すると、運動エネルギーを下げる（電子雲を広げる）

という方策であることが分かり、自然の摂理に反し

ている。ハートリー・フォック法(HF)はビリアル定

理を満たし、正しく分子構築理由を表現する。拡散

モンテカルロ法(DMC)によれば、実験値も絶対値で

精密に再現できる。 

 

DFT は基底状態の理論なのだが、実験は基本的に

励起状態を経由する。そのため、例えば、半導体の

発光波数を決めるバンドギャップは荷電子帯の最

上位準位から伝導電子帯の最下位準位の間のエネ

ルギー差として求められる。基底状態の理論の DFT

ではこれが出来ない。しかし、入力に設定した準位

数だけ対角化した後でエネルギー準位が得られる

ので、本当は意味のない伝導電子帯の最下位準位を

使う。すると実験値より遙かに小さな値になってし

まう。これはしょうがないことなのだが、ここで理

論の適用範囲を逸脱し、どうせ分からないパラメー

タなのだからと Excをいじり、現象論的に実験値を

再現する。LDA+U やハイブリッド汎関数である。

計算量は O(n6)と増大するが、GW 近似によって伝

導電子帯の最下位準位のエネルギーを求める方が

理論的には好ましい。最近ではファンデルワールス

力の計算を Excによってパラメータ化するケースが

見られるが、ファンデルワールス力は双極子励起状

態間の相互作用であり、Excとは無関係である。我々

は 独 自 の 全 電 子 第 一 原 理 計 算 プ ロ グ ラ ム

TOMBO(TOhoku Mixed Basis Orbitals Ab Initio

Simulation Package)(3)に時間依存 DFT（TDDFT）を

適用してこの問題解決に当たっている。 

 この様に第一原理計算は手法自体が未完であり、

今後とも開発を継続しなければならない。計算機の

進歩に合わせ、原子数を増やして実験的に興味ある

物質に適用する。そのために並列化に膨大な時間を

かける。もちろん、これも取り組まなければならな

い重要な課題であるが、DFT 自体の問題を解決し

てこそ初めて大規模系への適用の意義がある。 

 

4．具体的例題 

4.1 イオン液体による瓦礫からの希少元素抽出 

 東日本大震災の被害として大量の瓦礫が発生し

た。この中には電子基板の様な有用元素が多量に含

まれている場合があり、その抽出方策が東北発素材

技術先導プロジェクト・希少元素高効率抽出領域

（リーダー中村崇教授）として検討されている。特
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にイオン液体を活用する抽出法に集中した研究を

推進中である。その中で我々は理論計算を担当し、 

実験家との共同で有用イオン液体の探索業務に当

たっている。(５)  

   イオン液体は実験室系では有用な物性を有する

が、瓦礫処理の様な環境では直ぐに水蒸気を吸って

劣化してしまう。我々は実験家との共同で、疎水性

のイオン液体の探索とその理由を明らかにした。正

負のイオンの組み合わせは膨大であり、実験のみで

は迅速な開発が困難である。 

イオン液体は極めて粘度が高く、その温度依存性

も大きい。網羅的にイオン液体の粘度を測定するこ

とは実験のみでは困難な作業となる。特に親水性の

場合には純粋なイオン液体ではなく水の混入した

物質に対する測定になりかねない。そこで、我々は

第一原理計算、古典分子動力学、及び流体計算を組

み合わせて理論的に粘度を算定する定式化を行い、

種々のイオン液体に適用している。図 3 に親水性 

(IBr)及び疎水性イオン液体(IFT2) （イオン液体分

子 10 対の系）に対する水分依存性のシミュレーシ

ョン計算結果を示す。 
最終目的である希少元素の抽出に関しては、主と

して負イオンに各種リガンドを付加したイオン液

体を対象とした実験・理論的取り組みを行っている。

特に、実験的に困難とされて来たロジウム（Rh）の

高効率抽出剤探索を集中的に行っている。 

 

4.2 ペンタグラフェン 

   実験的には見つかっていない新物質を第一原理

シミュレーション計算によって設計した例題とし

てペンタグラフェンを取り上げる。（６）炭素の作る

安定構造にはダイヤモンドとグラファイトがある

と長年教科書に書かれて来た。しかし、1985 年、

炭素のナノ構造体である C60フラーレンが見つかっ

てこの概念が崩れ、その後、ナノチューブ、グラフ

ェン（グラファイトの１層分の 2 次元構造体）と進

展してきた。グラフェンに関する研究が盛んになさ

れ、理論の論文数もうなぎ登りである。フラーレン

がサッカーボールの縫い目の重なり位置に原子が

ある構造であり、五員環は隣り合うことがないこと

から IPR (=Isolated Pentagon Rule)が成り立つと信じ

られる様になった。炭素ナノ構造体を扱う教科書に

も IPR が登場する。しかし、人間が作る規則には限

界がある。我々は五員環のみで構成されるペンタグ

ラフェンが安定構造であることを理論的に証明し、

IPR の破綻を示した。図 4 に 3 次元プリンターで作

成したペンタグラフェンの模型を示す。 

ペンタグラフェンは特徴的な興味ある物性を示

す。その一つが負のポアソン比である。通常の物質

のポアソン比は正で、ある方向に引っ張れば、体積

保存のため、それに直交する 2 方向は縮む。ペンタ

グラフェンでは、五角形という幾何学が優先し、2

次元面内の一方向に伸び縮みさせると、その垂直方

向も同様に伸び縮みする。もちろん、3 次元的には

図２．a) [Br]-負イオンを取り囲む水分子（紫は正で

黄色は負電荷を表す）。 

b) [NTF2]-負イオンを取り囲む水分子（黄色は正で

シアンは負電荷を表す）。白、灰色、青、赤、茶色、

緑、黄色の球は、それぞれ水素、炭素、窒素、酸素、

臭素、フッ素、硫黄原子を表す。 

 

図３. IBr 及び ITF2の粘性の水分依存性の計算結果
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厚さが減ったり増えたりして補填している。 

   我々が第一原理計算によって提案する実験的に

は見つかっていない物質が存在するはずである、と

言い張れる理由は、エネルギー的、動的、熱的な安

定性をシミュレーション計算で確認できるからで

ある。特に、物質の動的安定性を格子振動計算で確

認する方法は、我々の定式化と最初の論文で示され、

その後、一般化した。（7）実験結果がある場合には、

その説明、解析という立場であるが、第一原理計算

には予言能力があり、今回の様な新規構造体を実験

家に提案することが出来る。（さらに厳密には、ク

ーロン力で相互作用する粒子からなる多体系の必

要条件であるビリアル定理及びカスプ条件も確認

する。）現在、数グループで実験的な合成が試みら

れている。筆者は原子核・素粒子理論で博士課程を

修了したが、そこでは明らかに理論先行で、実験は

理論家の予言の確認に当たる。それに比べ、物性物

理、量子化学、バイオ系では、理論は実験の説明と

いう立場が通常であり、何とか抜本的なパラダイム

シフトを実現したい。 

   ペンタグラフェンは完全に 2 次元ではなく、1.3

Åの「厚み」を持つ「薄膜」である。タイルの敷き

詰め問題では三角、四角、六角形のみが可能で、正

五角形では隙間が出来てしまう。それがちょっと厚

みを持たせれば敷き詰め可能になる、というのは幾

何学的にも興味を持たれ、さらには建築やデザイン

でもペンタグラフェン（構造）が注目される様にな

った。 

  

5.処理効率 

我々が研究対象としている問題に対して、SX-ACE

の処理効率をノード数の関数として、第一原理シミ

ュレーション計算で標準的に用いられている

VASP(Viena Ab Initio Simulation Package)コード（８）

を用いて確認した。 

1-Butyl-3-methylimidazolium bis (trifluoro- 

methylsulfonyl) amide ([BMIM]+ [NTF2]-)イオン液体

を具体的対象とした。[BMIM]+ [NTF2]-の 10 単位を

含む単位胞内で原子構造を最適化した。それには

25 回の原子位置移動のサイクルが必要となった。

計算対象の全原子数は 400 個(水素=150,炭素=100,

窒素=30,酸素=40,フッ素=60,硫黄=20)であり、DFT

計算としては大規模系に分類される。原子数が多い

のでΓ点のみで計算し、標準的なパラメータ設定と

して電子の交換相関相互作用に PBEのGGA近似を

用いた。電子系の収束には共役勾配(CG=Conjugate 

Gradient)法を用いた。ノード内の全 4 コアを用いて、

同一問題に対して、1 ノードから 128 ノードまで計

算を実行した。25 回で原子の最適構造を得るまで

の時間をノード数（コア数＝ノード数×4）の関数

として図 5 に示す。 

SX-ACE 用にチューニングしたコードであるが、

DFT 計算の特性から最適な並列度は 16 ノードに留

まる。特に問題にすべきはターンアラウンド時間が

16 ノード以上では短縮せず、128 ノードを使った場

合には数倍に跳ね上がる。これはノード間通信が増

大するからであり、明らかに資源の無駄使いとなる。

この例では、16 ノードを使うのが最適ということ

になる。 
図 6 に、図 5 に示した計算のターンアラウンド時

間を示す。ウォールクロックから算定したので利用

状況によるが、およそ図 1 の 4 分の 1 になっており、

ノード内でコアごとの均一処理がなされたことが

分かる。 

図４．3D プリンターで作成したペンタグラフェン

の模型。金属の質感があり、「実物」を手に取って

みると五角形構造がよく分かる。 
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  図 7 に、１から 128 ノードを使った計算におけ

るノードごとに使った最大メモリーサイズを示す。

1 ノードの場合の約 6.5GB が、4 ノードでは各ノー

ドで半減する。ただし、全体としては倍増している。

それ以上のノードを使う計算を実行するとノード

ごとのメモリーサイズが増え始め、128 ノードでは

20GB を超える。これは全体では 3TB に近い単一ノ

ードの 500 倍のメモリー量を使ったことになる。並

列処理の問題として、このように膨大な（分散処理

するための）メモリー量の発生がある。メモリーが

低価格したと言ってもこのレベルの量になるとや

はり高価であり、ネットワーク系も含め、計算実行

に当たっては資源の無駄遣いにならないことを意

識すべきである。他の問題として、SX-ACE の 1 ノ

ードのメモリーは 64GB なので、これ以上のメモリ

ー量が必要になると、物理的にもメモリー不足にな

って計算が実行できなくなる（システムが数 GB 使

うので実際はもっと少ない）。これは深刻な問題で、

高精度の DFT 計算が扱える原子数は限定されてし

まう。 

 DFTの計算時間はO(n3, n=電子数)で増えるので、

1ノードのメモリー64GBを最大限に使う計算は（手

法で異なるが、必要メモリー量を O(n2）とすると、

この例題から算定して、3 倍の原子数（1200 個）が

可能であるが、ターンアラウンド時間は 10 日程に

なる。もちろん並列化効率が上がるので、より多く

図５．ノード数の関数として同一計算を実行した場

合のノードごとの計算時間を示す。1 ノードに比

べ、16 ノードでは各ノードが約 10 分の 1 の計算時

間になり、並列化が有効に効いている。400 原子を

含むこの系では 16 ノードが最適ということにな

る。 

 

図６．ノード数の関数として、ターンアラウンド時

間を示す。4 コア構成の 1 ノードなので理想的には

図 5 の 4 分の 1 の時間になるはずである。待ち時間

の意味でも 16 ノードが最適であり、それ以上は資

源の無駄使いと言える。他の利用者にも多大の迷惑

をかけるので、自分のジョブの最適な実行を確認し

ながら計算すべきである。 

 

図７．ノードごとに使った最大メモリーサイズを示

す。1 ノードで実行した場合の約 6.5GB が、4 ノー

ドでは各ノードで半減（全体としては倍増）するが、

それ以上のノードを使うとノードごとのメモリー

サイズが増え始め、128 ノードでは 20GB を超える

（全体では 3TB に近い）。SX-ACE では最大使っ

ても 1 ノードで 64GB なので、これ以上は物理的に

もメモリー不足になって実行できなくなる。 
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のノードを効率良く使えるようになる。とは言って

もそんなには変わらない。 
図 8 は総資源利用量である。1 利用者としてはタ

ーンアラウンド時間が短ければ嬉しい。その意味で、

この問題では 16 ノードが最適である。しかし、高

価なスパコンは他人数でシェアして活用するのが

基本である。この図の示すことは、多数の利用者が

待ち状態にある場合には 1 ノードによる実行が全

体としては最も好ましいことになる。極論すれば、

ノードをバラバラに使う、となると高価なノード間

接続が不要になり、スパコンのコストは大幅に削減

出来る。 

 

6.まとめと今後の課題 

大規模数値計算の 2 つの代表と言われるのは第

一原理計算と流体計算である。スパコンの進展によ

り流体計算はメッシュ数が膨大に取れるようにな

り、計算精度は上がったがメッシュ作成が大問題に

なっているという程の長い歴史を有する「枯れた」

手法である。一方、第一原理計算は名前に反して現

象論に走っている。実験値の説明は可能でも、未知

の材料・物質の設計には問題がある。さらに、クー

ロン相互作用の特徴として要素ごとの切り分けが

出来ず、多数のノード・コアを使っても効率向上が

難しい。細線化とコア数増大によるカタログ性能向

上のみでは、実験家が興味を持つ対象を扱う「有用

な」計算を行おうとすると、今後とも第一原理計算

は現象論に走らざるを得なくなる。Power6 で達成

した 5GHｚの上を行く高速クロックの計算機の開

発により、第一原理計算の抜本的進展可能性を期待

する、しかし、科学技術専用機の開発は経費上無理

で結局、金融関係に適した計算機を使わざるを得な

い。原理的に高精度計算が可能で、しかも並列計算

効率の良い第一原理計算手法の開発を継続しなけ

ればならない。 
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資料１ 

図 1から 4までのグラフの元データ 

No. of Nodes No. of Cores Total CPU time (sec) CPU time per node (sec) 

1 4 155655 155655 

4 16 167308 41827 

16 64 252329 15770 

32 128 587922 18372 

64 256 1800429 28131 

128 512 16108900 125850 

256 1024 294096428 1148814 

 

No. of Nodes No. of Cores 
Total available 

Memory (GB) 
Total Used Memory (GB) 

Memory size 

per node (GB)

1 4 60 6.25 6.25

4 16 240 13.25 3.31

16 64 960 67.50 4.21

32 128 1920 210.00 6.56

64 256 3840 724.00 11.31

128 512 7680 2760.07 21.56

256 1024 15360 11408.03 44.56
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研究報告  

 
※「研究報告」では、利用者様が大阪大学サイバーメディアセンターの大規模計算機システムを、どのように利用して

おられるのか報告いただいております。今回は、特に活用いただいている方々から頂いた研究報告を掲載します。 
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歯茎摩擦音/s/の空力音響シミュレーションと実験による検証 
 

吉永 司(1)   野崎 一徳(2)   和田 成生(1)  

(1) 大阪大学 大学院基礎工学研究科 機能創成専攻 

(2) 大阪大学 歯学部附属病院 医療情報室 

 

1．はじめに 

歯茎摩擦音/s/とは、日本語のシを除くサ行を発音

する際に発生する子音であり、口腔内の空気のジェ

ット流により発生する空力音である。このジェット

流は、舌と歯茎の間に形成された狭窄流路から発生

し、前歯および唇に当たることにより音になると言

われている[1]。この時、発生する音は 4 kHz 以上の

高周波数帯のブロードバンドノイズとなる。歯茎摩

擦音/s/の発音メカニズムについて、口腔内の空気の

流れをモデリングすることにより調べられてきた

[2-4]。 

また、乱流の数値計算手法の一つであるラージエ

ディ―シミュレーション(LES)を用いて、口腔内に発

生する流れと音源の関係性について調べられてきた

[5-7]。中でも、Nozaki ら[6]は、前歯に衝突した流れ

の乱れの増加が音源の強度を増幅することを示して

いる。しかし、これらの研究では音源の強度及び分

布のみを示しており、その音源からどのような音が

発生するのかということは示していない。空力音の

数値計算による予測は、低マッハ数の単純な流れで

あっても格子解像度に大きく影響を受けるため、難

しいことが知られている[8]。つまり、空力音の数値

計算において、予測した流れ及び音を実験により検

証することが必要である。 

そこで本研究では、歯茎摩擦音/s/の口腔単純形状

モデルにおいて発生する流れ及び音を数値計算によ

り予測し、その結果を実験により検証した。この時、

数値計算には 3 種類の格子解像度を持つ計算格子を

用い、計算精度に対する格子数及び格子解像度の影

響を調べた。この検証により、子音の発音シミュレ

ーションにおいて必要となる格子数及び格子解像度

を見積もることができる。 

 

2．方法 

2.1 口腔単純形状モデル 

口腔単純形状モデルは咽頭、狭窄流路、上下前歯、

口唇を摸擬した矩形流路により構成されている。図

１に単純形状モデルの形状を示す。断面積と鉛直方

向の長さは歯科用コーンビーム CT により計測した

歯茎摩擦音/s/発音時の口腔形状[9]を参考に決定し

た。 

図１：歯茎摩擦音/s/発音時の口腔単純形状モデル 

 
2.2 数値計算手法 

予備計算において、呼気流量 400 cm3/s を上記のモ

デルに流入すると、最大平均流速は狭窄流路の中央

において約 50 m/s となった。この時、流れ場のレイ

ノルズ数(Re = Ud/)及びマッハ数(M = U/c)は、狭窄

流路の高さ d = 1.25 mm、動粘性係数 = 1.5x10-5 

m2/s、音速 c = 344 m/s より 4167 及び 0.145 と見積

もられた。モデル内の流れのマッハ数は十分低いた

め(  << 1)、発生する音は流れに影響を与えないと

仮定し、本研究では非圧縮流体を仮定した流れ場の

計算と音響計算を別々に行った。まず、モデル内の

流れ場を LES により計算し、その流れ場の流速変動

からライトヒルの音響アナロジーにより音場を周波

数領域で計算した[10]。この時、流速変動値は各格

子点において離散フーリエ変換により周波数領域に

変換した。これらの計算は有限要素法を用いたソフ

トウェア FrontFlow/blue ver. 8.1[11]により行った。こ

のソフトウェアではベクトル計算機向けの最適化オ 
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プションがあり、大阪大学サイバーメディアセンタ

ーの SX-ACE においてベクトル化率 99.5%で非常に

高速に計算を行うことができる。 

本研究では全格子数が 1 千万、3 千万、4.5 千万と

なる 3 つの計算条件を設定した。格子はすべて六面

体一次要素である。表 1 に 3 つの格子における計算

条件を示す。1 千万格子では隣接する格子幅の変化

率が大きく、壁面付近の最小格子幅は 3 千万格子の

最小格子幅に比べて小さくなっている。また、3 千

万及び 4.5 千万格子では実験でのモデル形状をでき

るだけ再現するため、狭窄流路入口の角を半径 0.1 

mm 丸めた。4.5 千万格子では最小格子幅が他の条件

と比べて小さいため、時間刻み幅も小さくなってい

る。すべての計算において、呼気流量 400 cm3/s とな

るように一定流速を入口に与え、壁面はすべりなし

境界、出口は圧力一定とした。また、音響計算にお

いては壁面を剛壁、入口出口を Non-reflection 境界条

件と設定した。 

 
2.3 実験方法 

単純形状モデルは 3D プリンタ (Z printer, 3D 

systems)により作製し、コンプレッサ(YC-4RS, 山崎)

から流量 400 cm3/s を流入して音を発生させた。この

時、上前歯から鉛直下向きに 1.5 mm の位置におい

て水平方向の流速分布を計測した。また、モデルか

ら発生する音をモデル出口から 20 mm の位置にお

いて計測した。この時、流速と音はサンプリング周

波数 100 kHz と 44.1 kHz で 1 秒間記録した。流速に

関しては、平均値と変動値の二乗平均平方根(RMS)

を計算し、音は高速フーリエ変換(FFT)によりスペク

トルを計算し、シミュレーション結果と比較した。 

 

3. 結果と考察 

モデルの狭窄流路から口唇までの、矢状正中面に

おける流速の瞬時値の分布を図 2 に示す。1 千万格

子では狭窄流路において流れが大きく乱れ、狭窄か

ら出たジェット流は上下前歯面近傍を流れている様

子がわかる。それに対し、3 千万、4.5 千万格子では

狭窄流路で流れは乱れず、上前歯付近で旋回流が発

生し、1 千万格子と比べて前歯出口のジェット流の

向きが変化している様子がわかる。この流れの違い

は狭窄流路入口の角の丸めが影響していると考えら

れる。2.2 節で述べたように、実験でのモデル形状に

できるだけ合わせるために 3 千万と 4.5 千万におい

て狭窄の入口に半径 0.1 mm の丸みを持たせており、

この丸みが狭窄流路での流れの状態を変化させたと

考えられる。 

図 2：モデル矢状正中断面における流速の瞬時値の分布 

 

上前歯下方 1.5 mm における流速分布を図 3 に示

す。この時、横軸は下前歯面からの距離を表してい

る。また、実験の記録時間 1 秒間に対してシミュレ

ーション時間が短いため、実験の流速の平均値と

RMS 値を 0.004 秒ごとに計算し、1 秒間の標準偏差

をエラーバーとして示している。実験における平均 

－ 34－



 

図 3：下前歯 1.5 mm 下方における流速分布 

 

流速の最大値は 1 mm から 1.4 mm まで分布し、3 千

万及び 4.5 千万格子の結果はその結果と一致した。

それに対し、1 千万格子における最大値は 0.8 mm の

位置に現れ、実験に比べて壁面近傍にあることが分

る。この最大値の位置の違いは、前歯から出てくる

ジェット流の向きの違いを表しており、狭窄流路の

流れの状態の違いが原因だと考えられる。また、格

子数を 3 千万から 4.5 千万まで増やすことにより、

1.5 mm から 2.5 mm のジェット流の剥離領域におけ

る RMS 値が減少した。この傾向は、同じく剥離領

域における格子解像度を増加させた結果と一致して

いる[8]。また、1 千万格子はジェットの主流の位置

の影響で、剥離領域の RMS 値は小さく見積もられ

た。しかし、すべての計算条件において 0 mm から

1.5 mm におけるジェット主流領域においては RMS

値が大きく見積もられており、さらに壁面付近の格

子幅を小さくする必要があると考えられる。 

モデル遠方 20 mmにおける音の周波数スペクトル

を図 4 に示す。1 千万及び 4.5 千万格子により計算し

たスペクトルは実験結果と似た傾向を示したのに対

し、3 千万格子により計算したスペクトルは 1000 Hz 

から 2500 Hz にかけて約 10 dB 小さく、3000 Hz にお 

図 4：モデル遠方 20 mm における音圧スペクトル 

 

いて約 10 dB 大きく見積もられている。これまでの

シミュレーションにおいて、前歯出口におけるジェ

ット流の流速変動が音源の発生に大きく寄与するこ

とが分っており[6-7]、3 千万格子においてジェット

流の剥離領域の変動値(図 3b)を上手く見積もれなか

ったことがこの原因と考えられる。つまり、前歯出

口の格子解像度を十分高くして、ジェット流の剥離

領域の変動値を上手く見積もることが、歯茎摩擦音

/s/のスペクトルを予測する上で重要であると示唆さ

れた。ただし、1 千万及び 4.5 千万格子においても

ジェット主流の RMS 値は大きく見積もられており、

今後これらの値が音の特性に与える影響をさらに調

べる必要がある。 
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SC15 出展報告

伊達 進 (准教授)1 阿部洋丈 (招へい准教授)1 木戸善之(講師) 1 松本晢 (特任研究員)2    寺前勇希 3 

    応用情報システム研究部門 1 情報メディア教育研究部門 2  情報推進部情報基盤課 3 

 

  2015 年 11 月に米国テキサス州オースティンにて

開催された国際会議/展示会 SC15 において、当セン

ターの概要、研究内容、および事業内容を紹介する

ための展示ブースの出展を行った。本稿ではその展

示内容や当日の様子等について報告する。 

 

1. はじめに 
  大阪大学サイバーメディアセンターでは、例年、

米国で開催される国際会議 SC において展示ブース

を出展する活動を継続している。SC とは、The 

International Conference for High Performance 

Computing, Networking, Storage, and Analysis という正

式名称を持つ、IEEE Computer Society および ACM 

SIGARCH によって開催されている国際会議であり、

ハイパフォーマンスコンピューティング(HPC)分野

におけるトップレベル会議の一つである。それと同

時に、SC は HPC に関する最新機器や最先端技術の

国際見本市でもある。そのため、北米を中心とした

研究者や技術者に限らず、欧州、アジアの研究者や

技術者が集う最大級の国際会議／展示会となってお

り、ここ数年では登録者数は 1 万人を超える数字が

記録されている。当センターによる展示ブースの出

展は、2000 年の初出展から数え、今回で 16 回目と

なる。 

  2015 年の SC（通称 SC15 は、米国テキサス州オー

スティン市にある Austin Convention Center にて、11

月 16 日から 21 日までの期間に開催された。会場で

あるオースティンコンベンションセンターは、昨年

開催されたニューオリンズのコンベンションセン

ターと比較し、小規模な会場 (とはいえ、1 万人を

超える SC の参加者を収容できるほどの規模である

ので、国内のコンベンション施設とは比較にならな

い大きさであるが。) である。会場の利便性は非常

に高く、コンビニ、スーパーマーケット、レストラ

ン、バーなどがコンベンションセンターを囲むよう

に位置している。そのため、昨年度のニューオーリ

ンズでは展示会場を抜け出すのが億劫になるくらい

歩かなければならなかったのであるが、今年度は展

示中の昼食などで困ることはなく、展示者も慣れな

い食生活で苦しむことなく、本センターの展示によ

り一層注力できたようである。 

 なお、オースティンでの SC の開催は、2008 年度

に続いて 2 度目となり、本センターのオースティン

での展示も 2 度目である。徐々に大規模化傾向にあ

る国際会議・展示会 SC を収容できるコンベンショ

ンセンターを持つ都市が米国でも数少なく、調整も

難しい事情があるようであり、来年 2016 年度も開催

経験のあるソルトレーク(2012 年度に開催)での開催

となるようである。 

 

2. 展示内容 
  本年は、以下に紹介する当センターおよび情報推

進部の教職員 6 名(招へい教員１名を含む)、関連研

究部門に配属されている大学院生 4 名、および、昨

年度末まで関連研究部門に在籍していた東京大学大

学院生 1 名という構成で展示ブースの運営に望んだ。

展示者の記念撮影風景を図 1 に示す。なお、記念撮

影では、他ブースでの展示活動に従事していた本セ

ンターの招へい教員の方にも入っていただいた。 

 ブース展示は、11 月 16 日から 19 日までの 4 日間

行われた。その間の当ブースへの来訪者数は、ID

バッジの読み取り数で数えて 399 名であった。2014

年度の 406 名に比べて 7 名減少しているが、この数

は誤差の範囲と考える。むしろ、今年度も昨年度同

様の 400 名程度の方に本センターの概要、事業内容、

研究活動について紹介・報告できたことによって、

今年度の SC でのアウトリーチ活動もよい結果を残

せたと考えている。さらにいえば、バッジの読み取

りは、本センターの展示ポスターを 2 枚以上見てい

ただいた方を原則的に行っているため、1 枚ポス
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ターを見て帰られた方、挨拶にお越しになられた方

などはカウントされていない。そのため、ブースに

来訪していただいた方の実際数は、2 割程度多かっ

たと展示者一同考えている。 

 

 

 

図 1: SC2015 での記念撮影. 

 

  以下、SC15 にて大阪大学サイバーメディアセン

ターの出展ブースで行った展示内容について紹介す

る。（括弧内は担当者名。順不同、敬称略）。 

 

(1) About US: Cybermedia Center, Osaka University 

(寺前) 

 本ポスターでは、当センターに関する概略（所在

地、ミッション、研究部門構成など）についての紹

介を行った。 

 来訪者からは、大阪の所在地や、センターで運用

しているスーパーコンピュータについての質問が

あった。また、学内だけでなく学外に対しても、施

設・サービスを提供しているという点について、驚

く方が多かった。 

 

図 2: 展示の様子 1. 

 

(2) Large-scale Computing and Visualization Systems 

at the Cybermedia Center (寺前、伊達) 

 本ポスターでは、規模計算機システムおよび大規

模可視化システムの構成や利用状況についての紹介

を行った。 

 ブース来訪者からは、プロセッサやファイルシス

テムについての質問の他、大規模可視化対応 PC ク

ラスタシステムに搭載している「GPU」に関する質

問が多く寄せられた。多くは、「GPU をどのように

使っているのか？」もしくは「どのくらい使われて

いるのか？」といった質問であったが、来訪者自身

からコンパイラやアプリケーションの紹介を受ける

こともあった。  

 全国共同利用施設としては、地に足ついた、利用

者にとって使いやすいシステムを提供していく必要

があるが、年々様々な技術が登場し、取捨選択が難

しくなっていると感じる。今回のブース展示は技術

動向を調査する非常によい機会となった。得られた

知見を、今後のシステム運用・構築に、生かしてい

きたい。 

応用情報システム研究部門  

  スタッフ  ：伊達 進、 木戸善之  

  招へい教員 ：阿部洋丈  

         (筑波大学: 招へい准教授) 

   大学院生：   Dashdavaa Khureltulga 

          高橋慧智 

                  山田拓哉 

         清水雅治 

                  Baatarsuren Munkhdorj (東大) 

 情報メディア教育研究部門   

  スタッフ  ：松本 哲(特任助教) 

                  繁田浩功(特任研究員) 

 情報推進部基盤課      

  技術職員  ：寺前勇希 
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図 3: 展示の様子 2. 

 

(3) Architecture of SDN-enhanced MPI Framework (高

橋、 Munkhdorj)  

 本ポスターでは、当センターの応用情報システム

研 究 部 門 で 研 究 開 発 に 取 り 組 ん で い る

SDN-enhanced MPI (Software Defined Networking 

enhanced Message Passing Interface) フレーム

ワークのアーキテクチャについて紹介した。

SDN-enhanced MPI の目標は、MPI を使用した並列

分散アプリケーションの通信特性を抽出・解析し、

コンピュータクラスタのネットワークをアプリケー

ションの通信特性に応じて動的に制御することであ

る。 

 来訪者の方々の多くは、実際にスーパーコン

ピュータを運用・使用する立場の方であったため、

本研究で提案しているシステムのノード数に対する

スケーラビリティや、実際の MPI アプリケーション

での性能改善など、実用性について問われる場面が

多かった。ネットワーク技術の背景を持つ方からは、

SDN のようなクラウドから発展してきたネット

ワーク技術と、スーパーコンピュータで用いられて

いる高性能ネットワーク技術を結ぶ橋となる研究と

して期待している、と激励をいただいた。 

 例年に比べ、本研究に興味を持ち、深い質問や議

論をしてくださった方が多かった印象を受けた。来

年度展示では、定量的な実験結果や発刊済みの論文

を持ち込み、来訪者の方々とより深い議論ができる

ように準備したい。 

 

図 4: 展示の様子 3. 

 

(4) Topology-aware and scalable reliability method for 

SDN MPI_Bcast (Dashdavaa) 

 本ポスターでは Software Defined Network を応用

した高速な MPI_Bcast の信頼性向上手法について

説明した。この信頼性向上手法はトポロジを考慮す

ることにより低遅延の通信をデータ配信を確保する

ために行っている。  

  ポスター発表には、高校生から本格的に研究者、

大規模計算機や高速ネットワークに関連する企業を

している人までの幅広い知識の来客があった。特に、

本ポスターに興味を持ってくれた来訪者たちは実際

に Software Defined Networking を企業のサービス

や研究に使っていたようであり、どのようなスイッ

チを使っているか、スイッチでのパケット複製オー

バーヘッドなどのような技術的な議論をすることが

でき有意義であった。 

 また、本 SC のブース展示でも SDN に関わってい

る研究者、企業家と連携を作りたい来訪者たちも数

多くいた。例えば、実際に運営で SDN を使っている

Fabriscale のシニアソフトウェアエンジニアの

Cyrille Verrier 氏、SDN プロジェクトをし始めている

Istituto Nazionale di Fisica Nucleare (INFN)のコン

ピュータセンター長の Giuseppe Andronico 氏と議論

することもできたこともまた有意義であった。 
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図 5: 展示の様子 4. 

 

(5) Indoor evacuation system with smartphones toward 

the secure evacuation from a blackouted building  

(山田) 

  災害はしばしば大規模な停電を引き起こす。停電

した建造物からの避難は通路の暗さ、避難誘導灯の

見えづらさなどのために通常時以上に困難であり、

停電時の迅速な避難を支援するシステムが必要とさ

れている。本研究では、スマートフォンの位置を基

に避難者の場所を推定し、スマートフォン内蔵のラ

イトを用いて周辺を照らすと同時に避難すべき方向

を指示することで停電時の避難を支援するシステム

を提案している。 

  幾人かの来訪者から、着眼点、提案手法がユニー

クで面白いとのコメントを頂いた。また、想定して

いる災害とはどのようなものかという質問があり、

私が今まで地震、津波といった日本で多く発生する

災害しか意識していなかったことに気付かされた。

更に、スマートフォンの屋内位置推定手法について、

来訪者の方とのディスカッションを通し、建造物へ

設置するアンカーノード数削減につながるアイディ

アを得ることができた。 

  SC での展示を通し、私の研究の今後の発展へと繋

がりうる点を知ることができた。得た知見を今後の

研究活動へ活かしてゆきたい。 

 
図 6: 展示の様子 5. 

 

(6) Does SDN technology make HPC guys happy? – 

R&D and empirical studies towards HPC with 

enhanced network controllability- (阿部) 

 <ポスターの概要：１段落> 

  情報通信研究機構(NICT)と本学が共同で実施して

いる、Software Defined Networking (SDN) 技術の 

HPC 領域への応用に関する研究プロジェクトの全

体像と成果概要を紹介するポスターを作成し展示を

行った。 

  HPC において、Ethernet ベースの SDN 技術であ

る OpenFlow を用いるという我々試みは、HPC の主

流派から見ればある意味「異端」であり、あまり興

味を示さない来場者も居た。しかし、「ネットワーク 

のコントローラビリティは従来の HPC の概念を大

きく変えるポテンシャルを持ち得る」という我々の

メッセージを冷静に汲み取ることが出来た来場者は

総じて熱心に我々の説明に耳を傾けてくれたことが

印象的であった。また、とある発展途上国からの来

場者は、コストパフォーマンスに優れた Ethernet 

ベースの技術を使って性能向上を目指しているとい

う点に感銘を受けた様子であった。 

 SC での展示となると、とかくアメリカの大学や研

究機関を意識しがちである。しかし、実際には多種

多様なバックグラウンドを持つ研究者や来場者が集

まっており、世界に向けたアウトリーチ活動として

の効果もあることを今回特に実感した。 
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図 7: 展示の様子 6. 

 

(7) Mechanism for Handling Network and Virtualized 

Computational Resources on SDN-enhanced Job 

Management System (清水) 

  本ポスターでは、当センターの応用情報システム

研 究 部 門 で 研 究 開 発 に 取 り 組 ん で い る

SDN-enhanced JMS (Software-Defined Networking 

Job Management System) フレームワークについ

て紹介した。SDN-enhanced JMS フレームワークの

目標は、クラスタにおける計算ノードの使用状況及

び計算ノード間のネットワークの使用状況を考慮す

る、高効率かつ柔軟なジョブ管理システムの実現で

ある。 

  来場者からは、SDN-enhanced JMS におけるネット

ワーク制御機能のオーバーヘッドについてや、

SDN-enhanced JMS を導入する際にどのような機器

が必要になるか等の質問を頂いた。JMS に関する研

究では、クラスタ内のネットワークに焦点を当てた

ものは少なく、興味を持ってくださる来場者が多

かった。 

  HPC 分野に関する深い知識を有する来場者が多

く、議論を交わすことにより HPC 分野に関する見識

が深まった。今回得た見識を元に研究を進め、来年

のポスター発表の際にさらに深い議論を行いたい。 

 

 

図 8: 展示の様子 7. 

 

3.  NDM2015 & 他ブースでの活動 
 本年度のSCでは本センターのブース展示以外にも

研究成果報告が行われたので報告する。 

 

NDM2015 

  SC15 の併設ワークショップである The 5th 

International Workshop on Network-aware Data 

Management (NDM2015)に、2014 年度末までサイ

バーメディアセンター応用情報システム研究部門に

在籍していた、Baatarsuren Munkhdorj 君を筆頭著者

として投稿していた論文“Design and Implementation 

of Control Sequence Generator for SDN-enhanced MPI”

が採録されたことから、Baatarsuren Munkhdorj 君が

口頭発表を行った（図 9）。 

 

図 9: NDM2015 ワークショップでの様子. 

 以下、同氏の発表後の感想について記す。 

 “発表では、会場から2つの質問があった。一つ目

は、MPIプログラムとネットワークコントローラ間の
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同期に関する質問であり、通知パケットを送信する

ことによるレイテンシーについてであった。2つ目は、

ネットワークフローのscalabilityに関する質問であ

り、今回の提案手法ではネットワークフローの

scalabilityを評価したかどうか、また今後の予定につ

いて質問された。今回、自身にとって初めての国際

ワークショップであり、貴重な経験となった。発表

準備の中で一番時間がかかったのは、話の流れとロ

ジックを整理することだった。直前までかなり緊張

していたが、発表の時は落ち着いて自分の言葉で話

すことができた。発表の時注意したことは、「解決

した問題について相手に質問して考えさせること」と

いう指導教員のアドバイスだった。” 

 

NICT ブースでの成果報告 

  情報通信研究機構（NICT）のブースでは、委託付

き共同研究「マルチストリームデータ流通管理技術」

のポスター展示、デモンストレーション、ブースプ

レゼンテーションを行った（図 10）。ポスター展示

で は 、 研 究 で の 4 つ の 研 究 、「 SDN-MPI 」

「SDN-Visualization」「SDN-JMS」「SDN-Virtual Cluster」

のそれぞれの概要やサマリーを紹介し、詳細につい

ては大阪大学サイバーメディアセンターや奈良先端

科学技術大学院大学など共同研究先のブースへ聴衆

を誘導した。 

 

 

図 10: NICT ブースの様子. 

 

 NICT でのブースでは主に「SDN-Visualization」の

説 明 を 行 い 、 デ モ ン ス ト レ ー シ ョ ン で は

「SDN-Visualization」にて開発したタイルドディス

プレイミドルウェアを用いて行った。異なる解像度

のタイルドディスプレイにて画面共有を行う際、解

像度の低いタイルドディスプレイへの配送は、ネッ

トワーク帯域を必要以上に使用してしまう。そのた

めトランスコーダを用い、動的に最適な解像度へ落

とすことで、ネットワーク帯域を有効活用できる。

開発したタイルドディスプレイミドルウェアでは、

SDN 技術を用いタイルドディスプレイへの画面ス

トリームをトランスコーダへと経路変更し、解像度

最適化を行った後、タイルドディスプレイへと転送

する。デモンストレーションでのネットワーク環境

においては JGN-X/RISE のネットワーク回線を使用

した。また、うめきた産学連携拠点 VisLab オフィス

に設置したタイルドディスプレイ、産業総合研究所

つくばに設置したタイルドディスプレイと、SC 会場

間での画面共有環境を構築したが、ネットワークの

ケーブルカット障害や、ミドルウェアのデバッグな

どに時間を取られ、ミドルウェアの一部の機能の展

示しかできなかった。ミドルウェア開発は仮想環境

で開発、テストが行われていたが、実機環境で一部

機能が動作しなかった。そのバグフィックスに手間

取り、不完全なデモンストレーションとなったが、

次回、このような広域環境でのデモンストレーショ

ンを行う際は、事前準備を万全にしたい。 

NICT ブースでのプレゼンテーションは、松本特

任助教が“Enhancement HPC using SDN”の題目で、ポ

スター展示と同様に、「SDN-MPI」「SDN-Visualization」

「SDN-JMS」「SDN-Virtual Cluster」のそれぞれの概

要についての説明とともに、SDN 技術を用いた HPC

への貢献や研究の重要性をアピールした（図 11）。

十数名が参加し、聴いていただいた。その後、数名

の方は研究内容に興味を持っていただき、ポスター

展示やデモンストレーションに誘導した。 

SDN 技術の特筆すべき点は、ネットワーク管理の

一点集中もしくは自動制御、障害検知および障害回

避等の柔軟なネットワーク構築にある。SDN 技術を

用いた HPC 事例について研究発表を行ってきたが、

SDN は HPC のみならず様々な基盤技術として適用

する可能性を秘めている。サイバーメディアセン

ターとしては、HPC 運用やネットワーク基盤を運用す

る義務があり、こうした柔軟なネットワーク技術の研
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究で得られた知見は、業務でも活かされると考えら

れる。 

 

図 11: NICT ブースで発表を行う松本特任助教. 

 

NEC ブースでの事業・研究紹介 

 さらに、日本電気株式会社(NEC)の依頼により、

応用情報システム研究部門から伊達准教授

が、”Towards Flexible Supercomputing”と題して、

NEC の設置ブースにおいて、本センターの紹介とと

もに、本センターの大規模計算機を活用した研究活

動や、事例紹介を行うブースプレゼンテーションを

行った。具体的には、ユーザシステム仮想化技術

ExpEther を活用した、ユーザからの計算資源要求

に柔軟に対応可能な本センターの大規模可視化対応

PC クラスタシステムの実運用事例とともに、

Software-Defined Networking (SDN) を活用した

High-Performance Computing (HPC) の実現にむ

けた研究紹介がなされている。また、本センターの

大規模計算機事業と可視化事業を紹介するポスター

についても設置した(図 12)。 

 
図 12: NEC ブースでの本センターに関する展示. 

 

4. おわりに 
 今年度の展示においても、大阪大学サイバーメ

ディアセンターの大規模計算機および可視化事業を

はじめとし、サイバーメディアセンターの高性能計

算・ネットワーキングに関する研究成果を欧米を中

心とした 400 名弱の来訪者にアウトリーチすること

ができた。その一方で、「このような研究成果をもっ

とアピールするべきだ。」「英語での広報をもっと行

うべきだ」などの国際的なアウトリーチ活動に尽力

すべきだとの激励も数多くいただいた。国内におけ

る JHPCN、HPCI を中核とした研究活動とともに、国

際的な研究活動を積極的に推進していくことにより、

大阪大学サイバーメディアセンターのプレゼンス向

上とともに、情報公開、アウトリーチ活動にも引き

続き尽力していきたいと考える。 
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 当センターでは次回の SC16 においても展示を行

うことを計画している。関係各位には更なるご支援

とご協力をお願いしたい。 

当日展示したポスターの PDF や、その他の写真な

ど、ここで紹介しきれなかった内容については 

下記ウェブページに掲載されています。こちらも

ぜひご覧ください： 

 

http://sc.cmc.osaka-u.ac.jp/ 
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第 21 回スーパーコンピューティングコンテスト(SuperCon2015)報告および 

第 22 回スーパーコンピューティングコンテスト(SuperCon2016)告知 
 

大阪大学サイバーメディアセンター准教授  吉野 元 

 

 

1. Supercon2015 

  昨年 2015 年 8 月 17 日から 21 日までの 5 日間に

わたって、 高校生･高専生を対象とする「スーパー

コンピューティングコンテスト(SuperCon2015)」が

開催されました。 東日本から 10 チーム、西日本か

ら 10 チームが予選を通過し、本戦に進みました。 

 このコンテストは、 2 名又は 3 名を 1 チームとす

る高校生･高専生の参加者たちが、与えられた課題を

解くプログラムを 3 日間に渡って作成し、 最終日に

スーパーコンピュータで実行して、 解答の正確さや

計算の速さを競うもので、 そのレベルの高さから、 

別名「電脳甲子園」とも呼ばれています。 過去の出

場者が大学進学後に国際大学対抗プログラミングコ

ンテストで活躍するなど、 次世代の情報科学を担う

若手育成にも貢献しており、 2008 年度の文部科学

大臣賞も受賞しています。  

  1995 年の第 1 回から 2005 年の第 11 回までは東京

工業大学 (東工大 )学術国際情報センター (Global 

Scientific Information and Computing Center:GSIC)の

単独主催でしたが、 2006 年の第 12 回からは大阪大

学(阪大)(Cybemedia Center:CMC)も共同主催してい

ます。 予選に参加したチームの中から、富士川以東

50Hz 地域からは 10 チームが、 60Hz 地域からはや

はり 10 チームが参加します。 東工大と阪大の二つ

の会場で同時に開催した年は、wiki やポリコムなど

で相互に交流し、 開会式･表彰式などもポリコムを

使って二元中継で行ってきました。 このコンテスト

は 5 日間にも渡る合宿型で、 実際にスーパーコン

ピュータを高校生･高専生が使うことができるとい

う、 世界的にも大変ユニークなものです。 原則と

して毎年交互に両大学のスーパーコンピュータを使

います。 2007, 2011 年は阪大 CMC の SX-8R が、 

2009 年は SX-9 が使われました。一昨年 2014 年は、

東工大 GSIC の TUBAME 2.5 が使われました。そし

て昨年 2015 年は、更新されたばかりの阪大 CMC の

SX-ACE が使われました。 

2 予選 

  2015 年の予選課題は 6 月 1 日に下記の SuperCon 

web に公表されました。この予選課題を解くプログ

ラムを作成し、 6 月 19 日正午までにプログラムを

含む必要書類を添付してメールで申し込んでもらい

ました。 2015 年は 65 チームが予選に参加し、本選

への選出は非常に狭き門となりました。 予選問題は、 

スーパーコンピュータを使わなくても学校や家庭に

ある普通のパソコンでも解けるような課題が出題さ

れます。 例えば、 2015 年の予選課題は、無線中継

機と通信しながら動いている複数のロボットの現在

位置を、それぞれのロボットが受信している電波の

特徴から割り出すというものでした。これも含め、

過去の予選課題、 本選課題は SuperCon web に全て

掲載されています。 また、 参加者が 2 名以上集ま

らない人のために、 希望者には「認定証」も発行し

ています。 予選課題を正確に解くプログラムが書け

たら、「スーパーコン 1 級」が認定されます。 問題

のレベルに応じて 2 級と 3 級もあります。 

3 本選 

 本選の初日は開会式で参加チームの紹介、 本選

課題の発表、 攻略法の解説がありました。本戦課題

は阪大の作成チームによる「化学振動のパターンを

見つけよう」というものでした。ベロウソフ・ジャ

ボチンスキー反応に代表される綺麗な振動パターン

を示す化学反応がありますが、これをセルオートマ

トンでモデル化したものです。特に SX-ACE のベク

トル計算機としての特徴を活かす問題になるよう心

がけました。実際の本戦では、課題に取り組む前に、

SX-ACE を利用するためのオリエンテーションとベ
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クトル計算についての講義が行われ、 チームごとに

本選課題を解くためのプログラム設計に入りました。 

そして、本選 2 日目から 4 日目の午前中まではチー

ムごとにプログラムを作成しました。 この間コンテ

スト OB を含む大学生･大学院生がチューターとし

てバグ取りなどを手伝いました。 ただし、課題その

ものに関する助言はしません。 最終日の成果発表会、 

表彰式の後には懇親会も行われました。 高校生･高

専生の参加者たちと、 両大学の教員、 学生チュー

ターたちが、 プログラミングや大学について語らう

大切な時間となっています。  

4  SuperCon 2016 の告知 

  2016 年は 8 月 22 日から 26 日までの 5 日間での開

催を予定しています。 予選課題は 6 月 1 日に公表

予定で、 課題提出〆切は 6 月 17 日正午です。 使

用するスパコンは、東工大の TSUBAME2.5 の予定で

す。 本年もチャレンジする高校生･高専生、引率の

先生方など参加者の皆さんに喜んでいただけるよう

様々な工夫を凝らそうと関係者一同考えています。 

本稿が皆様のお目に触れるときには既にスケジュー

ルが進行しているかもしれませんが、もしも可能な

ら ば み な さ ま も お 知 り 合 い の 高 校 生 に 

SuperCon2016 というものがあり、大変に楽しい行事

であることを呼びかけてください．また、来年以降、

すなわち SuperCon2017 以降への参加、お申し込み

をご検討頂ければ幸いです。 

5  Web 

http://www.gsic.titech.ac.jp/supercon/ が

コンテストページです。 ぜひ一度御覧ください。 
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大規模計算機システム利用者講習会等の紹介 
 

大阪大学サイバーメディアセンター准教授  降籏 大介 

 

 

1. 概要 

  サイバーメディアセンターの関係者は、導入し

ている大規模計算機システムを如何にしたらユーザ

により有効活用してもらえるかを日々考えています。

その一環として、マニュアル等の充実、ユーザから

の質問をメールなどで受け付ける仕組みの構築、

FAQ の整備検討などを行っておりますが、その中で

も重要と位置づけているのがここで紹介する講習会

です。講習会は大規模システムの開発や管理などを

行っている関係者とユーザが直接やりとり出来る場

でもありお互いに大変貴重な機会なため、講習会講

師だけでない関係者も立ち会うことがしばしばです。

そして、その講習会の内容は、スーパーコンピュー

タの OS としての Unix 環境についてのものやそ

のハードウェアについての概要説明からはじまり、

ユーザにとって重要な並列計算の概要から各種プロ

グラミング技法の詳細や専門家用の特殊なソフトウ

ェアについてのものに至るまで、ユーザの要望に沿

ったものとなっていると考えております。次ページ

に掲載しております表を参照していただきますとわ

かりますが、大規模計算機の利用者だけではなく、

学生、教員、研究者を幅広く対象として年に 14～15

回開催しております．さらにサイバーメディアセン

ター大規模計算機システムの web では、より詳細

な情報を掲載しておりますので、ぜひご閲覧くださ

い。 

 

2. 多忙な方も参加しやすく 

近年、学生も研究者も大変に多忙です．これをう

けて、サイバーメディアセンターの講習会は原則と

して 年に 2 回、ほぼ同じ内容の講習会を開催するよ

うに工夫しています。時期としては毎年、6 月頃と

10 月頃に集中的に開催しています。これは、学期始

めや学期末を外して欲しい、あまり年度の後ろ側だ

と学生の研究開始に間に合わないなどのユーザの声

を反映したもので、なるべく多くのユーザが参加で

きるようにと配慮した結果です。また、Gaussian な

どの講師を確保しにくい研究者用専門ソフトウェア

の講習会については、東北大学と協力してテレビ会

議システムを用いることで講師を確保し、講習会を

開催しています。こうした努力の甲斐あってか各講

習会ともに一定数のユーザの参加をいただいており、

ユーザの皆様に役立てていただいていると考えてい

ます。 

 

3. 初学者にも優しく 

こうした講習会は敷居が高いと思われがちですが、

先に述べたように 1 年間におおよそ 15 回程度の講

習会を開催しておりますうち、おおよそ 1/4 は初学

者が対象の内容のものです。具体的には、Unix の簡

単な操作方法についてや、スパコンハードウェアの

概要説明、並列計算の概念のみの説明などからなり

ます。スーパーコンピュータを使うユーザというと

こうした知識やプログラミング技法について大変な

プロフェッショナルばかりかとよく思われがちです

が、どなたにも「初めての時」はあるものですし、

細かい技術についてはマニュアルが有っても、基礎

的な概念や手法についてはどこにも記載が無いとい

うことも珍しくないのです。サイバーメディアセン

ターはこうした点を補い、より広い分野・方面の方

にユーザとしてシステムを使ってもらうべく、常に

初学者に優しくありたいと考えてこのような構成に

しています。 

 

4. プロフェッショナルな方も 

もちろん、サイバーメディアセンターはプロフェ

ッショナルなユーザへの支援も怠らず、専門的な内

容についても講習会を計画、実施しています。並列
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計算のプログラミング技法 MPI についての講習会

はもちろんのことスーパーコンピュータや大規模並

列計算機が活躍の場である言語  HPF (High 

Performance Fortran) についての専門家による講習

会、そして、AVS, Gaussian といった専門分野に特

化したソフトウェアの講習会も行っています。一部

の講習会は、大規模計算機システムの開発そのもの

を行っている会社から技術者を講師として招き、非

常に微細な部分に至るまで技術的な話を聞くことが

出来る機会としています。 

 

5. ぜひご参加され、そしてフィードバックを 

講習会の情報については、サイバーメディアセン

ターの web である 

http://www.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/lecture_event/lecture/ 

にて常に公開しております。随時更新しております

ので、ぜひ頻繁にご覧になり、ご興味のある会に積

極的にご参加ください．皆様のご参加を常に歓迎い

たします。 

  また、このように、様々な工夫と努力のうえに行

われている講習会ですが、大規模計算機システムの

ユーザの使い方は日々変わっていくものですから、

講習会もそれにあわせて変化、進歩していく必要が

あります。しかし、それにはユーザの方々の意見が

なにより重要です。そのフィードバックの先に、よ

り良い講習会の実現が有ります。ユーザの皆様にお

かれましては、遠慮をせずに、いつでも構いません

ので、講習会についての要望をぜひサイバーメディ

アセンターまでお聞かせください。 
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講習会名 開催日時 講師 開催場所

1 スパコンに通じる並列プログラミングの基礎
6月6日（月）

13：30 - １5：00
サイバーメディアセンター

　降旗 大介 准教授
サイバーメディアセンター本館

サイバーメディアコモンズ

2
スーパーコンピュータ概要 と
スーパーコンピュータ利用入門

6月10日（金）
13:30 - 17:30

サイバーメディアセンター
　吉野 元 准教授
　木戸 善之 講師

　情報基盤課 技術職員

サイバーメディアセンター本館

3 SX-ACE 高速化技法の基礎
6月16日（木）
13:30 - 17:30

日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

4 並列コンピュータ高速化技法の基礎
6月17日（金）
13:30 - 16:30

日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

5 SX-ACE 並列プログラミング入門(MPI)
6月23日（木）
10:00 - 16:30

日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

6 SX-ACE 並列プログラミング入門(HPF)
6月24日（金）
13:30 - 16:30

日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

7 スパコンに通じる並列プログラミングの基礎
9月開催

予定
サイバーメディアセンター

降旗 大介 准教授
サイバーメディアセンター本館

8
スーパーコンピュータ概要 と
スーパーコンピュータ利用入門

9月開催
予定

サイバーメディアセンター
　吉野 元 准教授
　木戸 善之 講師

　情報基盤課 技術職員

サイバーメディアセンター本館

9 SX-ACE 高速化技法の基礎
9月開催

予定
日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

10 並列コンピュータ高速化技法の基礎
9月開催

予定
日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

11 SX-ACE 並列プログラミング入門(MPI)
9月開催

予定
日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

12 SX-ACE 並列プログラミング入門(HPF)
9月開催

予定
日本電気(株) サイバーメディアセンター本館

13 AVS可視化処理入門
9月開催

予定
サイバネットシステム(株) サイバーメディアセンター本館

14 AVS可視化処理応用
9月開催

予定
サイバネットシステム(株) サイバーメディアセンター本館

講習会名 開催日時 開催機関 受講場所

15 Gaussian講習会（配信）
8月開催

予定
東北大学 サイバーメディアセンター本館

テレビ会議システムによる講習会

2016年度 大規模計算機システム利用講習会
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2015 年度大規模計算機システム利用講習会 アンケート集計結果 

 

講習会名 開催日時 申込者数 受講者数 学内 学外

スパコンに通じる並列プログラミングの基礎(6/2)
6月2日(火)

13:30 - 15:00
32 28 28 0

スーパーコンピュータ概要とスーパーコンピュータ利用入門(6/16)
6月16日(火)

13:00 - 17:00
10 7 7 0

SX-ACE 高速化技法の基礎(6/18)
6月18日(木)

13:00 - 16:00
9 6 5 1

並列コンピュータ高速化技法の基礎(6/23)
6月23日(火)

13:00 - 16:00
5 5 5 0

SX-ACE 並列プログラミング入門(MPI)(6/25)
6月25日(木)

10:00 - 16:00
8 8 6 2

SX-ACE 並列プログラミング入門(HPF)(6/30)
6月30日(火)

13:00 - 16:00
4 3 2 1

Gaussian講習会(8/28)
8月28日（金）

13:00 - 17:00
7 6 6 0

スパコンに通じる並列プログラミングの基礎(9/1)
9月1日(火)

13:30 - 15:00
31 23 23 0

スーパーコンピュータ概要とスーパーコンピュータ利用入門(9/15)
9月15日(火)

13:30 - 17:00
13 10 10 0

SX-ACE 高速化技法の基礎(9/17)
9月17日(木)
13:30 - 16:00

9 7 6 1

並列コンピュータ高速化技法の基礎(9/25)
9月25日(金)

13:30 - 16:00
6 3 3 0

SX-ACE 並列プログラミング入門(MPI)(9/29)
9月29日(火)
10:00 - 16:00

4 2 1 1

SX-ACE 並列プログラミング入門(HPF)(9/30)
9月30日(水)

13:30 - 16:00
3 1 1 0

AVS可視化処理入門(10/8)
10月8日（木）

10:00 - 16:00
10 7 3 4

AVS可視化処理応用(10/9)
10月9日（金）

10:00 - 16:00
6 5 3 2

合計 157 121 109 12
 

 

学内 108

学外 12

受講者内訳

教員 24 技術職員 0

事務職員 0

⼤学院⽣

57

学部学⽣

16

研究⽣ 5

研究員 13
その他 5

受講者職種

 
 

－ 70－



◆今回の講習会についてどのようにお知りになりましたか。（複数回答可） 

 

講習会名
CMC
HP

メーリング
リスト

大阪大学
HP

掲示板
（ICHO)

掲示板
（KOAN)

教員
から

知人
から

その他

スパコンに通じる並列プログラミングの基礎(6/2) 2 19 0 0 2 6 0 1

スーパーコンピュータ概要と

スーパーコンピュータ利用入門(6/16)
4 1 0 0 0 1 1 0

SX-ACE 高速化技法の基礎(6/18) 3 1 0 0 0 2 0 0

並列コンピュータ高速化技法の基礎(6/23) 2 0 0 0 0 3 0 0

SX-ACE 並列プログラミング入門(MPI)(6/25) 3 0 0 0 0 4 0 0

SX-ACE 並列プログラミング入門(HPF)(6/30) 1 1 0 0 0 0 0 1

Gaussian講習会(8/28) 4 0 2 0 0 1 0 0

スパコンに通じる並列プログラミングの基礎(9/1) 1 9 2 0 2 3 2 3

スーパーコンピュータ概要と

スーパーコンピュータ利用入門(9/15)
3 3 1 0 1 4 1 0

SX-ACE 高速化技法の基礎(9/17) 1 1 0 1 2 4 1 0

並列コンピュータ高速化技法の基礎(9/25) 1 0 0 0 1 2 1 0

SX-ACE 並列プログラミング入門(MPI)(9/29) 0 0 0 0 0 1 0 1

SX-ACE 並列プログラミング入門(HPF)(9/30) 0 1 0 0 0 0 0 0

AVS可視化処理入門(10/8) 2 0 0 0 0 4 2 0

AVS可視化処理応用(10/9) 2 0 0 0 0 2 2 0

合計 29 36 5 1 8 37 10 6
 

 

 0 5 10 15 20 25 30 35 40

学内掲⽰板（ICHO)
⼤阪⼤学HP

その他
学内掲⽰板（KOAN)

知⼈から
CMCホームページ
メーリングリスト

教員から
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◆今回の講習会の開催日は適当でしたか。 

 

◆今回の講習会の時間は適当でしたか。 
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SX-ACE 並列プログラミング⼊⾨(MPI)(6/25)

SX-ACE 並列プログラミング⼊⾨(HPF)(6/30)

Gaussian講習会(8/28)

スパコンに通じる並列プログラミングの基礎(9/1)
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SX-ACE ⾼速化技法の基礎(9/17)

並列コンピュータ⾼速化技法の基礎(9/25)

SX-ACE 並列プログラミング⼊⾨(MPI)(9/29)
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◆会場の大きさ、場所は適当でしたか。 

 

◆今回の講習会の内容はどうでしたか。 
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◆今回の講習会で取り扱った内容量はどうでしたか。 

 

 

◆今回の講習会での講師の進め方はどうでしたか。 
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◆今回の講習会の満足度は？ 

 

◆今回の講習会の資料はどうでしたか。 
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SX-ACE ⾼速化技法の基礎(9/17)
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◆今回の講習会は皆さんの今後の研究・業務・勉学に役立つと思いますか。 

 

◆他の情報基盤センター等も含め、これまでにスーパーコンピュータを利用したことがありますか。 
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◆サイバーメディアセンターの大規模計算機システムの利用を希望されますか。 

 

 
 

 

利⽤している

20

利⽤したい 40検討中 39

直接申請 2

HPCI応募 0
利⽤

しない 12
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2016 年度「HPCI(High Performance Computing Infrastructure)利用」の活動状況 

 

HPCI システムは、個別の計算資源提供機関ごとに分断されがちな全国の幅広いハイ

パフォーマンスコンピューティング（HPC）ユーザ層が全国の HPC リソースを効率よく

利用できる体制と仕組みを整備し提供することを目的として構築され、2012 年 10 月よ

り運用開始しました。北海道大学、東北大学、筑波大学、東京大学、東京工業大学、名

古屋大学、京都大学、大阪大学、九州大学の各情報基盤センター、及び理化学研究所、

海洋研究開発機構、統計数理研究所が資源提供機関となり、「京」を始めとする計算機

資源や、共有ストレージ、ネットワーク、認証基盤、可視化装置等といったシステムを、

中立・公正で科学的・技術的・社会的根拠に基づき配分・提供しています。 

 

■大阪大学計算機資源を利用する採択課題一覧 

 2016 年度公募で採択された課題（利用期間 2016 年 4 月～2017 年 3 月） 

 

利用枠 利用資源 研究課題名
課題責任者
所属機関

京以外
一般課題

SX-ACE 酸化自由エネルギーの第一原理計算による光合成系の構造解析 東北大学

京以外
一般課題

SX-ACE First-principles Studies of Ferroelectric Oxide Surfaces and Interfaces University Malaya

京以外
一般課題

SX-ACE 星形成と惑星形成分野を横断する大規模数値シミュレーション 九州大学

京以外
一般課題

SX-ACE 極低温遷臨界・超臨界状態における同軸噴流の大規模数値解析 九州工業大学

京以外
一般課題

SX-ACE 星形成と惑星形成分野を横断する大規模数値シミュレーション 九州大学

京以外
一般課題

SX-ACE 高シュミット数のスカラーが形成する密度成層流体の流れ 京都大学

京以外
産業利用課題
（実証利用）

大規模可視化対応
PCクラスタ

新薬開発を加速する「京」インシリコ創薬基盤の構築 バイオグリッドセンター関西
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2016 年度「学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点」の活動状況 

 

「学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点」は、北海道大学、東北大学、東京大学、

東京工業大学、名古屋大学、京都大学、大阪大学、九州大学にそれぞれ附置するスーパー

コンピュータを持つ 8 つの共同利用の施設を構成拠点とし、東京大学情報基盤センターが

その中核拠点として機能する「ネットワーク型」共同利用・共同研究拠点として、文部科

学省の認可を受け、2010 年 4 月より本格的に活動を開始しました。 

本ネットワーク型拠点の目的は、超大規模計算機と大容量のストレージおよびネットワ

ークなどの情報基盤を用いて、地球環境、エネルギー、物質材料、ゲノム情報、Web データ、

学術情報、センサーネットワークからの時系列データ、映像データ、プログラム解析、そ

の他情報処理一般の分野における、これまでに解決や解明が極めて困難とされてきたいわ

ゆるグランドチャレンジ的な問題について、学際的な共同利用・共同研究を実施すること

により、我が国の学術・研究基盤の更なる高度化と恒常的な発展に資することにあります。

本ネットワーク型拠点には上記の分野における多数の先導的研究者が在籍しており、これ

らの研究者との共同研究によって、研究テーマの一層の発展が期待できます。 

2016 年度の課題募集には合計 47 件の応募があり、東京大学情報基盤センターで開催され

た課題審査委員会及び運営委員会にて審議され、39 課題が採択されました。このうち 6 課

題が大阪大学を利用することとなっています。 

 

 

課題代表者 研究課題名 
課題代表者 

所属機関 
利用大学 

若谷 彰良 
分散メモリ型スーパーコンピュータにおける直接法と 

反復法の並列化行列解法の研究 
甲南大学 東大、京大、阪大

冨永 哲雄 
PM-2 次元散乱パターン RMC 法による SPring-8 実験からの 

3 次元構造モデル構築の HPC 利用スキーム構築 
JSR 株式会社 北大、名大、阪大

萩田 克美 高分子材料系の粗視化 MD の次世代大規模 HPC 利用の基盤的研究 防衛大学校 
北大、東大、名大、

阪大、九大 

森 伸也 次世代トランジスタの量子輸送シミュレーションに関する研究 大阪大学 阪大 

柏崎 礼生 
耐災害性・耐障害性の自己検証機能を具備した広域分散仮想化基盤

に関する研究とその実践的運用 
大阪大学 

北大、東北大、 

京大、阪大、九大

渡場 康弘 
Toward a resilient software defined infrastructure to support 

disaster management applications 

奈良先端科学技術
大学院大学 

阪大 
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2016 年度 大規模計算機システム公募型利用制度の活動状況 

 

大阪大学サイバーメディアセンターでは、大規模計算機システムを活用する研究開発

の育成・高度化支援の観点から、本センターが参画する「ネットワーク型」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）の目的を踏まえつつ、今後の発展が見込まれる萌芽的な研

究課題や本センターの大規模計算機システムを最大限活用することで成果が見込まれ

る研究課題を公募しています。 

本センターが設置する大規模計算機システム公募型利用制度は、今後の発展が見込ま

れる萌芽的な研究課題を募集する(1)若手・女性研究者支援萌芽枠、大規模計算機シス

テムを最大限活用することで成果が見込まれる研究課題を募集する(2)大規模 HPC 支

援枠から構成されます。 

 

■2016 年度公募型利用制度 採択課題一覧（利用期間 2016 年 4 月～2017 年 3 月） 

 

利用枠 利用資源 研究課題名 代表者所属機関

若手・女性研究者
支援萌芽枠

大規模可視化対応
PCクラスタ

固液界面における和周波発生分光スペクトルの
第一原理シミュレーション

大阪大学
基礎工学研究科

若手・女性研究者
支援萌芽枠

大規模可視化対応
PCクラスタ

鼻咽腔閉鎖時における流路トポロジー変化が
呼気に及ぼす影響

大阪大学
歯学部附属病院

若手・女性研究者
支援萌芽枠

大規模可視化対応
PCクラスタ

キロテスラ級磁場下における
超高強度レーザープラズマ相互作用の物理

大阪大学
レーザーエネルギー学

研究センター

大規模HPC支援枠 SX-ACE 格子量子色力学を使った高密度物質の研究
佐賀大学

工学系研究科

大規模HPC支援枠
大規模可視化対応

PCクラスタ
初期宇宙における銀河形成と巨大ブラックホール形成

大阪大学
理学研究科
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大規模計算機システム Ｑ＆Ａ 

 

2015 年度に当センターに寄せられた質問を掲載しております。 

同等の内容を下記の Web ページでも閲覧いただけます。 

http://www.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/faq/ 

 

 

Ｑ．年度途中で資源(ノード時間)の追加は可能でしょうか？ 

Ａ．はい。可能です。 

資源追加の申請につきましては、以下の利用者管理 WEB システムから申請頂いております。 

 

利用者管理システム(要認証) 

https://zenkoku-web.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/saibed/ 

 

申請手順につきましては、以下のページにまとめておりますので、ご参照ください。 

 

一般利用(学術利用) 資源追加申請 

http://www.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/service/basic_resourceadd/ 

 

 

Ｑ．ユーザ間でファイルを転送することは可能でしょうか？ 

Ａ．サイバーメディアセンターの大規模計算機システムでは、フロントエンドからの SFTP、SSH、SCP

等は使用できません。ローカルとフロントエンド間の SFTP は可能ですので、ご自身の端末を経由し

ていただき、転送していただきますよう、お願いいたします。 

 

 

Ｑ．GROMACS を使用することは可能でしょうか？ 

Ａ．はい。可能です。 

現在、VCC（大規模可視化対応 PC クラスタシステム）で提供しております。 

利用方法については下記をご参照くださいませ。 

http://www.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/system/manual/vcc/gromacs/ 

 

なお、SX-ACE で GROMACS を利用することはできません。導入予定も今のところありません。 

ご理解のほど、お願いいたします。 

 

 

Ｑ．SX-ACE で共有ライブラリを使用することはできますか？ 

Ａ．SX では so 形式(Dynamic Shared Object)には対応しておらず、全て静的リンク用のオブジェクトと

なり、オブジェクトコードのファイルのまま取り扱うか、sxar コマンドでアーカイビング(*.a)形

式にして使用する必要があります。 
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Ｑ．リトルエンディアンで書き込みのなされたファイルを読み込んでプログラムを実行することは可能

でしょうか？ 

Ａ．はい。F_UFMTENDIAN 環境変数を指定することで可能です。 

ジョブスクリプトの中で、以下のように指定くださいませ。 

  #PBS -v F_UFMTENDIAN=［装置番号］   

※ご注意 

当センターで採用しておりますスケジューラ(NQSII)の仕様で、「setenv」で環境変数を指定す

ると、マスターノードにのみ有効に働き、スレーブノードには反映されません。（マルチノード

ジョブの場合です。シングルノードジョブの場合ですと setenv でも問題なく動作します。）  

 

 

Ｑ．HCC で MPI ジョブを実行すると「/opt/intel/impi/4.1.3/bin/mpirun: line 274:  7046 セグメン

テーション違反です」というエラーが表示されます 

Ａ．MPI 実行時のコマンドとして「mpirun」を指定されているため、エラーが表示されております。HCC

にて MPI をご利用いただく場合は「mpiexec」コマンドをご利用くださいませ。 

  

以下のページに、HCC で MPI を使用する際のスクリプト例を記載しております。 

ご一読くださいませ。 

 

MPI 利用方法（HCC） 

http://www.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/system/manual/hcc/mpi/ 

 

 

Ｑ．ジョブ投入時に Request could not be routed.Request deleted.というエラーが表示されます 

Ａ．投入したジョブクラスに誤りがある可能性があります。ジョブクラスの指定をご確認ください。 

http://www.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/system/jobclass/ 

 

 

Ｑ．SX-ACE で MPI を利用した際に表示される実行性能情報(MPIPROGINF)の見方を教えてください 

Ａ．出力される情報はマニュアル「MPI/SX 利用の手引き」の「2.13.6 MPI プログラム実行性能情報」

をご覧ください。(要認証) 

https://portal.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/secure/manual/SXACE/J/MPISX.pdf  

 

※ご注意 

ノード間を MPI、ノード内は OpenMP で並列化して実行した場合、ユーザ時間：UserTime やシステ

ム時間：SysTime として出力される情報は、プロセス単位の CPU 時間となります。したがって、

各コアの実行時間を積算した値が表示され、RealTime:経過時間よりも長い時間が出力されること

がありますので、ご注意ください。 
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Ｑ．計算機のメンテナンス前後に投入したジョブはどのような挙動になるのでしょうか？ 

Ａ．ジョブの投入時間と経過時間の指定により、実行されるタイミングがやや異なりますが、基本的に

は正しく実行されます。 

※共有利用の場合は、他の利用者の投入状況によって、待ち時間が発生する場合がございます。 

 

 

 

 

 

(1)メンテナンス前にジョブを投入した場合 

投入したジョブの実行終了予定時刻が、メンテナンス開始時刻を超えていた場合、メンテナン

ス終了後まで実行されません。実行終了予定時刻は、「投入時間」とジョブスクリプトに記載し

た「経過時間の指定(elapstime_req)」から算出します。 

例えば、ジョブスクリプトに「elapstime_req=5:00:00」と記載したジョブを、13:00 に投入し

た場合、実行終了予定時刻は 18:00 となります。※共有利用の場合は、上記に関わらず、他の

利用者の投入状況によって実行されない場合がございます。 

 

(2)ジョブの実行終了予定時刻がメンテナンス開始時刻を超えていない場合 

正常に実行されます。(メンテナンスの終了を待たずに実行可能です) 

  

(3)ジョブの実行終了予定時刻がメンテナンス開始時刻を超えている場合 

前述の通り、メンテナンス終了後まで実行されません。投入されたジョブは QUE 状態のまま受

け付けられ、メンテナンス終了後に実行されます。ただし、「経過時間の指定(elapstime_req)」

を調整し、実行終了予定時刻がメンテナンス時刻を超えないようにして、再投入することで、

実行できる可能性があります。もしお急ぎの場合は、お試しください。 
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(4)メンテナンス計画前に、メンテナンス開始時刻を超えるジョブを実行している場合 

占有利用等で、長時間のジョブを実行されている方が対象となります。メンテナンス開始まで

は正常に実行されます。メンテナンス中は、計算を実行できませんので、停止をお願いするこ

とがございますが、ご了承ください。このケースに該当している場合、こちらからご連絡いた

します。 

  

(5)メンテナンス中にジョブを投入した場合 

メンテナンス終了後まで実行されません。 

投入されたジョブは QUE 状態のまま受け付けられ、メンテナンス終了後に実行されます。 

  

(6)メンテナンス後にジョブを投入した場合 

正常に実行されます。 
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・規程関係 

 
大阪大学サイバーメディアセンター大規模計算機
システム利用規程 
 

第１条 この規程は、大阪大学サイバーメディアセンター(以下

「センター」という。)が管理・運用する全国共同利用のスー

パーコンピュータシステム及びワークステーションシステム

(以下「大規模計算機システム」という。)の利用に関し必要な

事項を定めるものとする。 

 

第２条 大規模計算機システムは、学術研究及び教育等のため

に利用することができるものとする。 

 

第３条 大規模計算機システムを利用することのできる者は、

次の各号のいずれかに該当する者とする。 

(1) 大学、短期大学、高等専門学校又は大学共同利用機関の教

員(非常勤講師を含む。)及びこれに準ずる者 

(2) 大学院の学生及びこれに準ずる者 

(3) 学術研究及び学術振興を目的とする国又は地方公共団体が

所轄する機関に所属し、専ら研究に従事する者 

(4) 学術研究及び学術振興を目的とする機関(前号に該当する

機関を除く。)で、センターの長(以下「センター長」とい

う。)が認めた機関に所属し、専ら研究に従事する者 

(5) 科学研究費補助金の交付を受けて学術研究を行う者 

(6) 第１号、第３号又は第４号の者が所属する機関との共同 

研究に参画している民間企業等に所属し、専ら研究に従事す

る者 

(7) 日本国内に法人格を有する民間企業等に所属する者(前号

に該当する者を除く。)で、別に定める審査に基づきセンタ

ー長が認めた者 

(8) 前各号のほか、特にセンター長が適当と認めた者 

 

第４条 大規模計算機システムを利用しようとする者は、所定

の申請を行い、センター長の承認を受けなければならない。

ただし、前条第６条の者は、この限りでない。 

２ 前項の申請は、大規模計算機システム利用の成果が公開で

きるものでなければならない。 

 

第５条 センター長は、前条第１項による申請を受理し、適当 

と認めたときは、これを承認し、利用者番号を与えるものと 

する。 

２ 前項の利用者番号の有効期間は、１年以内とする。ただし、

当該会計年度を超えることはできない。 

 

第６条 大規模計算機システムの利用につき承認された者(以

下「利用者」という。)は、申請書の記載内容に変更を生じた

場合は、速やかに所定の手続きを行わなければならない。 

 

第７条 利用者は、第５条第１項に規定する利用者番号を当該

申請に係る目的以外に使用し、又は他人に使用させてはなら

ない。 

 

第８条 利用者は、当該申請に係る利用を終了又は中止したと 

きは、速やかにその旨をセンター長に届け出るとともに、そ

の利用の結果又は経過を所定の報告書によりセンター長に

報告しなければならない。 

２ 前項の規定にかかわらず、センター長が必要と認めた場合

は、報告書の提出を求めることができる。 

３ 提出された報告書は、原則として公開とし、センターの広

報等の用に供することができるものとする。ただし、利用者

があらかじめ申し出たときは、３年を超えない範囲で公開の

延期を認めることがある。 

 

第９条 利用者は、研究の成果を論文等により公表するときは、

当該論文等に大規模計算機システムを利用した旨を明記しな

ければならない。 

 

第１０条 利用者は、当該利用に係る経費の一部を負担しなけ

ればならない。 

 

第１１条 前条の利用経費の負担額は、国立大学法人大阪大学

諸料金規則に定めるところによる。 

 

第１２条 前条の規定にかかわらず、次の各号に掲げる場合に

ついては、利用経費の負担を要しない。 

(1) センターの責に帰すべき誤計算があったとき。 

(2) センターが必要とする研究開発等のため、センター長 

が特に承認したとき。 

 

第１３条 利用経費の負担は、次の各号に掲げる方法によるも

のとする。 

(1) 学内経費(科学研究費補助金を除く。)の場合にあっては、

当該予算の振替による。 

(2) 前号以外の場合にあっては、本学が発する請求書の指定す

る銀行口座への振込による。 

 

第１４条 センターは、利用者が大規模計算機システムを利用

したことにより被った損害その他の大規模計算機システムに

関連して被った損害について、一切の責任及び負担を負わな

い。 

 

第１５条 センターは、大規模計算機システムの障害その他や

むを得ない事情があるときは、利用者への予告なしに大 

規模計算機システムを停止することができる。 

 

第１６条 センター長は、この規程又はこの規程に基づく定め

に違反した者その他大規模計算機システムの運営に重大な支

障を生じさせた者があるときは、利用の承認を取り消し、又

は一定期間大規模計算機システムの利用を停止させることが

ある。 

 

第１７条 この規程に定めるもののほか、大規模計算機システ

ムの利用に関し必要な事項は、センター長が定める。 

 

附 則 

１ この規程は、平成１２年４月１日から施行する。 

２ 大阪大学大型計算機センターの利用に関する暫定措置を定

める規程(昭和４３年９月１８日制定)は、廃止する。 

３ この規程施行前に大阪大学大型計算機センターの利用に関

する暫定措置を定める規程に基づき、平成１２年度の利用承
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認を受けた利用者にあっては、この規程に基づき利用の登録

があったものとみなす。 

 

附 則 

この改正は、平成１３年１月６日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成１３年４月１日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成１４年４月１日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成１４年６月１９日から施行し、平成１４年４

月１日から適用する。 

附 則 

この改正は、平成1５年４月１日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成１６年４月１日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成１８年２月１５日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成１９年９月２８日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成２０年４月１６日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成２３年４月１日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成２４年５月１０日から施行する。 

附 則 

この改正は、平成２５年４月１日から施行する。 
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（Ａ）占有

（B）共有

基本負担額

10万円

50万円

100万円

150万円

200万円

250万円

300万円

400万円

500万円

備考

１ 負担額は上記負担額で算出した合計額に、消費税（8％）を加えて得た額とする。

２ 登録時の利用期限または年度を越えて利用はできない。

３ ディスク容量は1申請単位で500GBを割り当てる。ただし、他のディスク容量と合算できない。

４

５

６

７

（Ａ）占有

（B）共有

基本負担額

10万円

50万円

100万円

150万円

200万円

備考

１ 負担額は上記負担額で算出した合計額に、消費税（8％）を加えて得た額とする。

２ 登録時の利用期限または年度を越えて利用はできない。

３ ディスク容量は1申請単位で500GBを割り当てる。ただし、他のディスク容量と合算できない。

４

５

６

７

35,000ノード時間

52,500ノード時間

（B）は年度の途中でコースの変更はできない。新たにコースを追加する場合は申請を受け付ける。

（A）の2ノード以上の基本負担額は、1ノードを基準に比例するものとする。

125,100ノード時間

156,300ノード時間

コース

（２）大規模可視化対応ＰＣクラスタの負担額

70,000ノード時間

5,700ノード時間

28,500ノード時間

59,700ノード時間

89,500ノード時間

（A）は資源提供状況により10ノード以上3か月単位の申請を受け付ける場合がある。
その場合の月額の負担額は、1ノード年の基本負担額の1/10とする。

196,100ノード時間

272,800ノード時間

369,400ノード時間

185,000円／年

基本負担額 占有ノード数

1ノード

利用可能ノード時間

（A）は占有ノード数を追加する場合のみ変更申請を受け付ける。

基本負担額 占有ノード数

320,000円／年 1ノード

コース

利用可能ノード時間

3,500ノード時間

17,500ノード時間

大規模計算機システム利用負担額一覧

大阪大学サイバーメディアセンター大規模計算機システム利用規程第１１条の規定に基づく負担額

（A）は占有ノード数を追加する場合のみ変更申請を受け付ける。

（A）の2ノード以上の基本負担額は、1ノードを基準に比例するものとする。

（A）は資源提供状況により10ノード以上3か月単位の申請を受け付ける場合がある。
その場合の月額の負担額は、1ノード年の基本負担額の1/10とする。

（B）は年度の途中でコースの変更はできない。新たにコースを追加する場合は申請を受け付ける。

（１）スーパーコンピュータ（SX-ACE）の負担額
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備考
１ 負担額は上記負担額で算出した合計額に、消費税（8％）を加えて得た額とする。
２ 登録時の利用期限または年度を越えて利用はできない。
３ 年度の途中は追加申請のみ受け付ける。

10,000円／年 1TB

（３）ディスク容量追加の負担額
基本負担額 提供単位
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大阪大学サイバーメディアセンター大規模計算
機システム利用相談員内規 
 
第１条  大阪大学サイバーメディアセンター（以下「センター」

という。）は、センターが管理・運用する全国共同利用のス

ーパーコンピュータシステム及びワークステーション（以下

「大規模計算機システム」という。）の共同利用の効果を高

め学術研究の発展に資するため、大規模計算機システム利用

相談及び指導活動を行う。 

２  前項の目的のため、センターに利用相談員（以下「相談員」

という。）及び利用指導員（以下「指導員」という。）を置く。 

 

第２条  相談員は、共同利用有資格者の中から高性能計算機シ

ステム委員会が候補者を推せんし、センター長が委嘱する。 

 

第３条  相談員の任期は、当該委嘱する日の属する年度の末日

までとする。ただし、再任を妨げない。 

 

第４条  相談員は、電子メール等を利用しオンラインで、第１

条第１項のセンター利用相談活動を行うものとする。 

 

第５条  相談員には、センター利用相談及び指導の必要上、計

算機利用のために特定の番号を与えることができる。 

２  前項に係る利用経費の負担額は免除する。 

 

第６条  センターは、相談員に対し相談及び指導上必要な資料

もしくは情報を提供するものとする。 

 
第７条  相談員には、第５条第１項の目的以外においても、一 

定量の大規模計算機システム使用にかかるジョブ優先処理等

の特典を与えることができる。 
 
第８条  この内規に定めるもののほか、必要な事項については、

高性能計算機システム委員会で検討後、教授会の議を経てセ

ンター長が別に定めるものとする。 
 

附  則 
この内規は、平成１２年１１月３０日から施行し、平成１２

年４月１日から適用する。 
 
附  則 

この改正は、平成１９年９月２８日から施行する。 
附 則 

この改正は、平成２２年９月１６日から施行し、平成２２年

７月２２日から適用する。 
附 則 

この改正は、平成２５年４月１日から施行する。 
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・附表 

 

大規模計算機システム ホスト一覧 

 

サーバ名 ホスト名 

ログインサーバ login.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp 

ファイル転送サーバ ftp.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp 

 

※スーパーコンピュータなどの演算システムへは、ログインサーバ経由での接続となります。 

（ホスト一覧表には明記していません） 

 

スーパーコンピュータＳＸ－ＡＣＥのジョブクラス一覧 

 

利用方法 ジョブクラス 利用可能 

経過時間 

利用可能 

最大 core 数 

利用可能 

最大メモリ 

同時利用 

可能ノード数

共有利用 ACE 24 時間 1024core 

(4core×256 ノード）

15TB 

(60GB×256 ノード) 

256 ノード 

DBG 20 分 32core 

（4core×8 ノード）

480GB 

（60GB×8 ノード） 

8 ノード 

INT 60 分 4core 60GB 1 ノード 

占有利用 myACE 無制限 4core×占有ノード数 60GB×占有ノード数 占有ノード数

 

大規模可視化対応ＰＣクラスタ（ＶＣＣ）のジョブクラス一覧 

 

利用方法 ジョブクラス 利用可能 

経過時間 

利用可能 

最大 core 数 

利用可能 

最大メモリ 

同時利用 

可能ノード数

共有利用 VCC 120 時間 640core 

(20core×32 ノード） 

1920GB 

(60GB×32 ノード) 

32 ノード 

336 時間 40core 

(20core×2 ノード） 

120GB 

(60GB×2 ノード) 

2 ノード 

共有利用 

(GPU 利用) 

GVC 120 時間 180core 

(20core×9 ノード） 

540GB 

(60GB×9 ノード) 

9 ノード 

占有利用 myVCC 無制限 20core×占有ノード数 60GB×占有ノード数 占有ノード 

占有利用 

(GPU 利用) 

myGVC 無制限 20core×占有ノード数 60GB×占有ノード数 占有ノード 
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汎用コンクラスタ（ＨＣＣ）のジョブクラス一覧 

 

利用方法 ジョブクラス 利用可能 

経過時間 

利用可能 

最大 CPU 数 

利用可能 

最大メモリ 

同時利用 

可能ノード数

共有利用 

のみ 

H-single 最大 300 時間程度 2CPU 

(2CPU×1 ノード） 

4GB 

(4GB×1 ノード) 

1 ノード 

H-small 最大 300 時間程度 32CPU 

(2CPU×16 ノード） 

64GB 

(4GB×16 ノード) 

2～16 ノード 

H-large 最大 300 時間程度 128CPU 

(2CPU×64 ノード） 

256GB 

(4GB×64 ノード) 

17～64 ノード

H-mem+ 最大 300 時間程度 64CPU 

(2CPU×32 ノード） 

384GB 

(12GB×32 ノード) 

1～32 ノード 

DBG-single 1 時間 2CPU 

(2CPU×1 ノード) 

4GB 

(4GB×1 ノード) 

1 ノード 

DBG-small 1 時間 4CPU 

(2CPU×2 ノード） 

8GB 

(4GB×2 ノード) 

2 ノード 

DBG-large 1 時間 4CPU 

(2CPU×2 ノード） 

8GB 

(4GB×2 ノード) 

2 ノード 

 

 

※CPU 数、主記憶の最大値は、［ノード毎の最大値］×［同時利用可能ノード数の最大値］で算出

した値です。 
 

※汎用コンクラスタ（ＨＣＣ）は、月に 1,2 回メンテナンスによりサービスが停止します。 
メンテナンス日を跨いでジョブを実行することはできませんので、経過時間の制限(elapstim_req)
は決まった値ではなく、ジョブを投入した日から次メンテナンス日までが経過時間の制限となり

ます。 
 
※ジョブクラス一覧表は 2016 年 4 月時点のものになります。利用状況により変更することがあり

ますが、ご了承ください。 
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大規模計算機システムを利用して行った研究･開発等の記事の募集について 

 
センターでは、大規模計算機システムを利用して研究したことを主体とする内容の  
広報誌「サイバーメディア HPC ジャーナル」を発行しています。この広報誌に掲載  
する次の内容の記事を募集しますので、皆さんのご投稿をお待ちしています。  

 
1. 随筆 
2. 大規模計算機システムを利用して行った研究・開発の紹介 
3. プログラムの実例と解説 
4. その他、広報誌に掲載するにふさわしいもの 

 
＊投稿いただいた方には、掲載した広報誌 5 部を進呈いたします。 
 
【原稿の執筆および提出方法】 
１． 原稿の執筆は、以下の書式設定で作成をお願いします。 
  ・ベージ設定（Microsoft Word2010 の設定です。） 

   ・用紙サイズ A4 縦 
・１ページの文字数と行数：行数 40、行送り 18.2pt、1 頁 2 段書き 
・フォント 本文 MS 明朝 10Point 

題名 MS ゴシック 14Point、半角英数  Times New Roman 
執筆者氏名 MS 明朝 10Point、なお、姓と名の間及び機関と研究科と専攻名の間は 
半角スペースを入れる。 

・余白   上 20mm、下 20mm、左右 20mm、印刷形式：標準 
・その他  セクションの開始位置：次のページから開始 

用紙の端からの距離：ヘッダ 15mm、フッタ 17.5mm 
垂直方向の配置：上寄せ 

・文字等の設定 
・年は西暦で記述する。 

      ・数字、英字は半角（書式：Times New Roman）、数字英字を括弧で閉じる場合は、括弧も同様に

半角 
     ・文字、漢字は全角、文字漢字を括弧で閉じる場合は、括弧も同様に全角 
       ・日本語文中の句読点は半角の“，” “．”を使用せず、全て全角の“、” “。”とする。 
２． Microsoft Word 以外の日本語ワープロソフト及び、その他の文書作成ソフトで作成された原稿を投稿さ

れる場合は、PDF ファイルに変換してください。 
３． 原稿は、電子メールにて以下のアドレスにお送りください。 

zyosui-kikaku-soumu@office.osaka-u.ac.jp 
なお、送信の際、件名を「HPC ジャーナル原稿」と入力くださるよう、お願いします。 

４． 電子メールの容量が 5MB を超える場合は、CD-R 等の電子媒体に記録のうえ、以下の送付先にお送り

ください。 
  【原稿の送付先】 

〒５６７－００４７ 
 大阪府茨木市美穂ヶ丘５－１ 大阪大学情報推進部情報企画課総務係 
  

【注意事項】 
１． お送りいただいた原稿を掲載する際、原稿の修正をお願いすることがありますのでご了承ください。 
２． 提出いただいた原稿は、サイバーメディアセンターのホームページにて公開いたしますので、ご了承

ください。 
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・開館時間（吹田本館）

・サービス時間

（注）障害の発生等により、予告なしにサービスを中止することがあります。
      計画停電・定期保守によりサービスを停止する場合は、ホームページでお知らせします。

・大規模計算機システムURL

　大規模計算機システムホームページ

　大規模計算機システムポータル
 （スーパーコンピュータ等についての情報を提供

　 しています。マニュアルの閲覧、パスワード

　 の変更等が行えます。）

・利用相談

　情報推進部情報企画課
　会計係（本館1Ｆ）

　電話　06-6879-8980,8981
   zyosui-kikaku-kaikei@office.osaka-u.ac.jp

   情報推進部情報基盤課

   研究系システム班（本館1F）
   電話　06-6879-8808,8812
   system@cmc.osaka-u.ac.jp

   情報推進部情報基盤課

   研究系システム班（本館1F）
   電話　06-6879-8812,8813
   system@cmc.osaka-u.ac.jp

大規模計算機システム利用案内（サービス内容・サービス時間等）

主なサービス内容 係・連絡先等 月～金 土・日・祝日

　利用案内、受付
　　利用案内、利用申請、利用負担金、
　　利用講習会受付、
　　計算機マニュアル・図書の閲覧、貸出

　 http://www.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/

　 E-mail: hpc-support@hpc.cmc.osaka-u.ac.jp

    スーパーコンピュータ、PCクラスタ等 　オンラインサービス　24時間365日（注）

　利用方法の問い合わせ
　　スーパーコンピュータ、PCクラスタ等の

　　利用方法

閉

館

　利用負担金に係る会計事務（請求及び収納）

　センター見学の申込、広報

 8:30～12:00

13:00～17:15

　情報推進部情報企画課
　総務係（本館1Ｆ）

　電話　06-6879-8804
   zyosui-kikaku-soumu@office.osaka-u.ac.jp

　プログラム、センターの利用に関する
　質問・相談

　に質問・相談をお寄せください。

　 https://portal.hpc.cmc.osaka-u.ac.jp/

 ※お問い合わせの際には、利用者番号をお申し出ください。

　利用相談を電子メールで受付けます。
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