




スーパーコンピュータシステム ジョブクラス制限値 
 
Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム（Wisteria-O） ジョブクラス制限値（2022 年 8 月 2 日） 

キュー名※１ 
ノード数※２ 

（最大コア数） 

制限時間 

（経過時間） 

メモリー容量 

（ＧiＢ）※３ 
一般申込 

公募制度 

による申込 

debug-o 1 ～ 144 (6,912)     30 分 28 ○ ○ 

short-o 1 ～ 72 (3,456)    8 時間 28 ○ ○ 

(regular-o) 
small-o 
medium-o 
large-o 
x-large-o 

 
1 ～ 

145 ～ 
577 ～ 

1,153 ～ 

 
144 
576 

1,152 
2,304 

 
(6,912) 

(27,648) 
(55,296) 

(110,592) 

  
  48 時間 
 〃  
 〃  
  24 時間 

 
28 
〃 
〃 
〃 

 
○ 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 
○ 

priority-o 1 ～ 288 (13,824)   48 時間 28 ○ ○ 
challenge-o 1 ～ 7,680 (368,640) 24 時間 28 ★ ★ 

(interactive-o) ※４ 
interactive-o_n1 
interactive-o_n12 

 
 

2 ～ 

 
1 

12 

 
(48) 

(576) 

  
   2 時間 
    10 分 

 
28 
〃 

 
○ 
○ 

 
○ 
○ 

prepost  1 (56) 6 時間 340 ○ ○ 
prepost1_n1 ～ 
prepost4_n1 

 1 (56) 1～6 時間 340 ○ ○ 

prepost1_n4 1 ～ 4 (224) 1～6 時間 340 ○ ○ 

prepost1_n8 1 ～ 8 (448) 1～6 時間 340 ○ ○ 
★  審査による課題選定の上，月１回の一定期間のみ利用可能（原則として月末処理日前日の朝～翌日朝） 
※１ キューの指定(〝#PJM  -L “rscgrp=キュー名” ″) は，regular-o，debug-o，short-o を小文字で指定する 
    regular-o キューはノード数の指定（〝#PJM  -L “node=ノード数” ″）でノード数別のキューに投入される 
※２ トークンの消費係数は 1 ノード当り 1.00。ただし priority-o は優先利用ノード群のためトークン消費係数は 1.50 
※３ １ノード当りの利用者が利用可能なメモリー容量 
※４ インタラクティブジョブの起動は次のとおり （トークン消費なし） 

pjsub --interact –g グループ名 -L “rscgrp=interactive-o,node=ノード数” 

 

 
Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム（Wisteria-A） ジョブクラス制限値（2021 年 5 月 14 日） 

キュー名※１ 
ノード数・GPU 数※２ 

（最大 GPU 数） 

制限時間 

（経過時間） 

メモリー 

容量（ＧiＢ） 

※３ 

一般申込 
公募制度 

による申込 

GPU 

専有申込 
ノード固定 

debug-a  1 ノード (8)     30 分 448 ○ ○ ○ ○ 

short-a 1 ～ 2 ノード (16) 2 時間 448 ○ ○ ○ ○ 

(regular-a) 
small-a 
medium-a 
large-a 

 
1 ～ 
3 ～ 
5 ～ 

 
2 ノード 
4 ノード 
8 ノード 

 
(16) 
(32) 
(64) 

 
  48 時間 

〃  
  24 時間 

 
448 
〃 

  〃 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

share-debug 1, 2, 4 GPU     30 分 56 ○ ○ ○ ○ 

share-short 1, 2, 4 GPU 2 時間 56 ○ ○ ○ ○ 

(share) 
share-1 
share-2 
share-4 

 
1 GPU 
2 GPU 
4 GPU 

 
  48 時間 

〃  
  24 時間 

 
  56 
  〃 
  〃 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

challenge-a 1 ～ 39 ノード (312)   24 時間 448 ★ ★ ★ ★ 

任意 
 〃 

1, 2, 4 GPU 
1 ノード    (8) 

任意 ※４ 

〃 
56 
448 

× 
× 

× 
× 

○ 
× 

× 
○ 

interactive-a ※５ 
share-interactive 

 
1 ノード 
1 GPU 

(8) 
    10 分 

〃 
448 
56 

○ 
○ 

○ 
○ 

○ 
○ 

○ 
○ 

★  審査による課題選定の上，月１回の一定期間のみ利用可能（原則として月末処理日前日の朝～翌日朝） 
※１ キューの指定(〝#PJM  -L “rscgrp=キュー名” ″) は，regular-a，debug-a，short-a を小文字で指定する 
    regular-a キューはノード数の指定（〝#PJM  -L “node=ノード数” ″）でノード数別のキューに投入される 
※２ トークンの消費係数は 1GPU 当り 3.00 
※３ １ノード当りもしくは 1GPU 当りの利用者が利用可能なメモリー容量 
※４ 申込ノード数の合計以内ならば，キュー名・制限時間（原則 48 時間以内）は相談の上，任意に設定可能 
※５ インタラクティブジョブの起動は次のとおり （トークン消費なし） 

pjsub --interact –g グループ名 -L “rscgrp=interactive-a,node=ノード数” 
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大規模共通ストレージシステム 利用負担金表 

 

大規模共通ストレージシステム(第１世代、Ipomoea-01) 利用負担金表（2022 年 6 月 1 日） 

区分 負担金額（税込） 

一般申込 

【大学・公共機関等 7,200 円, 企業 8,640 円】（1TB の場合，年額） 

（ディスク容量ごとの負担金額は下表参照, 利用期間は 1 ヶ月単位で設定可） 

ユーザ ID 登録数    制限なし 

 

並列ファイルシステム ディスク容量 大学・公共機関等 企業 

1 TB 7,200 円/年 8,640 円/年 

[10 TB まで 1 TB 追加当たり] [4,200 円/年] [5,040 円/年] 

10 TB 45,000 円/年 54,000 円/年 

[100 TB まで 1 TB 追加当たり] [3,000 円/年] [3,600 円/年] 

100 TB 315,000 円/年 378,000 円/年 

[1,000 TB まで 1 TB 追加当たり] [2,400 円/年] [2,880 円/年] 

1,000 TB 2,475,000 円/年 2,970,000 円/年 

[以降 1 TB 追加当たり] [2,100 円/年] [2,520 円/年] 

 

※ 東京大学情報基盤センターのスーパーコンピュータシステムのいずれかにユーザ ID（教育利

用，講習会を除く）を有する場合，利用者ごとにディスク容量 5 TB を無償で付与し、グループごと

に登録されているシステム（トークン移行先のシステムを除く）で付与されているディスク容量の

15%を無償で付与する。いずれも申込不要。 

ディスク容量追加 

申込時点のディスク容量に応じて，1 TB 追加当たりの負担金額は下表参照 

（無償で付与されたディスク容量は「申込時点のディスク容量」に含まない） 

 

申込時点のディスク容量 大学・公共機関等 企業 

1 TB 未満 7,200 円/年 8,640 円/年  

1 TB 以上    10 TB 未満 4,200 円/年 5,040 円/年  

10 TB 以上   100 TB 未満 3,000 円/年 3,600 円/年  

100 TB 以上 1,000 TB 未満 2,400 円/年 2,880 円/年  

1,000 TB 以上 2,100 円/年 2,520 円/年  
 

※利用期間については利用開始月から当該年度のサービス終了月までとし，年度を超えないものとする。利用期間の指定があ

る場合は利用終了月までとする。 

※ディスク容量は利用期間内に限り有効とし，利用終了後に残存しているデータは削除するものとする。 

※ディスク容量追加の負担金額は追加単位額に追加する資源量および利用期間を乗じたものとする。 

※ファイル，ディレクトリの総数制限についてはディスク容量に比例した値を別途定めるものとする。 
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センターから 

サービス休止等のお知らせ 
 

2024 年 9月下旬からの計算機及びストレージシステムのサービス予定は以下のとおりです。 

 
Wisteria/BDEC-01スーパーコンピュータシステム  
 
○ Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 
   

9月 27日（金） 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

10月 25日（金） 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

11月 22日（金） 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

・ Wisteria/BDEC-01 システムは，原則 24 時間サービスを行っています。  

ただし，月末処理日  (原則として毎月最終金曜日)  はサービスを停止します。 

 
○ Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム 大規模 HPC チャレンジ のお知らせ（*） 

大規模 HPC チャレンジ 実施期間 
  

 9 月 26日 (木) 8:30  ～   9 月 27日 (金) 9:00まで 

 10 月 24日 (木) 8:30  ～  10 月 25日 (金) 9:00まで 

 11 月 21日 (木) 8:30  ～  11 月 22日 (金) 9:00まで 

  

・上記期間中，Wisteria/BDEC-01 の debug-o/a, short-o/a, regular-o/a, priority-o, interactive-o/a, prepost, share,  

share-debug, share-short, share-interactive, ノード固定，GPU専有及び講義用キューのサービスを休止します。 

ログインノードは通常どおり利用できます。 

 

 
大規模共通ストレージシステム（Ipomoea-01）  
 
○ Ipomoea-01 サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 
   

9月 27日 (金)～ 9/27(金)9:00 ～ 9/30(月)17:00 までサービス休止 月末処理、空調機メンテナンス、柏キャンパ

スにおける特別高圧受変電設備点検・二次変

電設備点検 

9月 30日 (月)  

  

   

・ Ipomoea-01は，原則 24 時間サービスを行っています。  

ただし，月末処理等実施のためサービスを停止する場合もあります。 

・ Ipomoea-01サービス休止期間中においては，他システムからのIpomoea-01 ストレージへのアクセスも行うことはできません。  

 

【注意事項】 

・ サービス休止等の計画は原稿作成時の予定です。やむを得ずサービスを変更したり，休止したりする場合がありますので，最新の情報

は login 時のメッセージ及びスーパーコンピューティング部門の Web ページの運用スケジュール (https://www.cc.u-

tokyo.ac.jp/supercomputer/schedule.php) をご確認ください。 

・ 平日の9:00～17:00以外，休日 (土・日・祝日等) は，システム障害等でサービスが停止した場合，運転を継続できない場合がありま

す。その場合は，その時間をもってサービスを中止しますのでご了承ください。 

* Wisteria/BDEC-01における大規模HPCチャレンジについて、新型コロナウイルス感染症の状況次第で実施時間・実施条件の変更や、中

止となる可能性があります。詳細はWebページ(https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/hpc/)をご覧ください。 
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システム変更等のお知らせ 
(2024.7.1 － 2024.8.31 変更) 

 
1. ハードウェア 

 
1.1 Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム    … なし 
 
1.2 Ipomoea-01 大規模共通ストレージシステム     … なし 

 
2. ソフトウェア 

 
2.1 Red Hat Enterprise Linux 8 (Wisteria/BDEC-01)  
 
 Odyssey 

FEFS T01941-01 (2024.7.26) 
 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、 
またはドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
2.2 Red Hat Enterprise Linux 8 (Ipomoea-01)     … なし 

 
3. その他 

 
3.1  Wisteria/BDEC-01 における set_quotaコマンドの修正について (2024.7.26) 
 

ログインノードにおいて、グループ管理者ユーザが set_quota コマンドを実行した際に sudo パスワ

ードを要求される不具合を修正しました。 
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スーパーコンピュータシステム「⼤規模 HPC チャレンジ」課題募集のお知らせ 

 
 Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステムでは、「⼤規模HPC チャレンジ」を実施しています。「⼤規模HPC
チャレンジ」は、スーパーコンピュータシステムがもつ最⼤規模のノード数を、最⼤24 時間・1 研究グループで計算資
源の専有利⽤ができる公募型プロジェクトです。採択条件等については、以下をご覧ください。皆様からの課題応募を
お待ちしております。 
 
1. 提供資源 
  以下のスーパーコンピュータシステムのノードを最⼤24 時間専有利⽤することができます。 
  （今後の状況次第で変更となる可能性があります） 
  
 Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステムのシミュレーションノード群（Odyssey）6,144 ノード

（294,912 コア）、データ・学習ノード群（Aquarius）36 ノード（GPU 288 基） 
 
 

2. 利⽤案内 
 1 ヶ⽉に 1 回、原則として⽉末処理前⽇の 9:00〜翌 9:00 までの最⼤ 24 時間、提供資源を専有利⽤することが

可能です。 
 課題は公募制とし、現ユーザーに限定せず、広く課題を募集します。個⼈、及びグループによる応募が可能です

が、各⽉に1 グループの採⽤（*）を原則とします。 
 本制度により得られた成果については公開して頂きます。成果公開には東京⼤学情報基盤センターのスーパー

コンピュータシステムを利⽤し、「⼤規模 HPC チャレンジ」制度によって実施した旨を明記していただきます。
また、「スーパーコンピューティングニュース」や広報誌等への成果報告記事の執筆などを⾏っていただきます。 

 センターの主催、共催するセミナー、ワークショップ等でご発表いただく場合があります。 
 利⽤料⾦は無料です。 

  
* Wisteria/BDEC-01 においては各⽉Odyssey で1 件、Aquarius で1 件、最⼤2 件まで受⼊可能、ただし1 グループ

でOdyssey、Aquarius 両⽅利⽤することも可能 
 
 

3. 実施⽇程 

2024 年度の今後の「⼤規模HPC チャレンジ」実施⽇程は表1 のとおりです。 
 

表1. 2024 年度 Wisteria/BDEC-01 ⼤規模HPC チャレンジ実施⽇程 
実施⽇時 募集締切 審査 採択通知 

第 
3 
回 

2024 年12 ⽉19 ⽇(⽊) 9:00 〜 12 ⽉20 ⽇(⾦) 9:00 
2024 年 
11 ⽉18 ⽇(⽉) 
17:00【締切】 

11 ⽉下旬 12 ⽉上旬 
2025 年 1 ⽉23 ⽇(⽊) 9:00 〜  1 ⽉24 ⽇(⾦) 9:00 
2025 年 2 ⽉20 ⽇(⽊) 9:00 〜  2 ⽉21 ⽇(⾦) 9:00 
2025 年 3 ⽉27 ⽇(⽊) 9:00 〜  3 ⽉28 ⽇(⾦) 9:00 

 
 メンテナンス等の都合により募集スケジュールが変更となることがあります。最新情報はWeb Page1をご覧く

ださい。 
 年複数回を申し込むことも可能ですが、申込状況によりご希望に添えない場合もありますのであらかじめご了

承ください。また、⼀回の申し込みで利⽤可能なのは⼀回のみです。 
 表に掲載されている以外の⽇程でも募集を⾏うことがあります。最新情報はWeb Page1をご覧ください。 

 
                                                  
1「⼤規模 HPC チャレンジ」 

https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/hpc/ 

システム変更等のお知らせ 
(2024.7.1 － 2024.8.31 変更) 

 
1. ハードウェア 

 
1.1 Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム    … なし 
 
1.2 Ipomoea-01 大規模共通ストレージシステム     … なし 

 
2. ソフトウェア 

 
2.1 Red Hat Enterprise Linux 8 (Wisteria/BDEC-01)  
 
 Odyssey 

FEFS T01941-01 (2024.7.26) 
 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、 
またはドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
2.2 Red Hat Enterprise Linux 8 (Ipomoea-01)     … なし 

 
3. その他 

 
3.1  Wisteria/BDEC-01 における set_quotaコマンドの修正について (2024.7.26) 
 

ログインノードにおいて、グループ管理者ユーザが set_quota コマンドを実行した際に sudo パスワ

ードを要求される不具合を修正しました。 
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4. 研究対象 

 「⼤規模 HPC チャレンジ」では、提供する最⼤ノードを使⽤する⼤規模計算を実施する研究に限定します。申込
者及び研究グループのメンバーは、国内外の並列計算機を利⽤した⼤規模計算の実績があることを前提とし、以下の
ような「High-Performance Computing」に関連した幅広い分野の研究を対象としています。 
 
 ⼤規模シミュレーション 
 ⼤規模データ処理 
 ⼤規模ベンチマーク、演算・通信システム性能評価 
 その他、⼤規模計算に関係するソフトウェア実⾏ 

 
 
5. 利⽤資格 

 利⽤資格は、申込書を基に、東京⼤学情報基盤センタースーパーコンピューティング研究部⾨の教職員、及び、外
部委員により構成される審査委員会において審査されます。現ユーザーである必要はありません。 
 なお、申込者は「国内の⼤学、公共機関に所属する研究者、及び⺠間企業に所属する者」とします。 

 
 
6. 採択基準、審査⽅法 

 応募課題は、以下の基準により、東京⼤学情報基盤センタースーパーコンピューティング研究部⾨の教職員、及び、
外部委員より構成される審査委員会により採択課題を選考し、できるだけ速やかに公表を⾏う予定です。 

 
  主な採択基準 

A) 計算・結果の詳細を論⽂等も含めて公表できること。 
B) 計算結果が科学的に有⽤、あるいは社会的なインパクトがあると考えられること。 
C) システムごとに決められたノード数（Odyssey︓4,096 ノード、Aquarius︓36 ノード）以上の利⽤を⽬標

としていること。 
D) 計画に実現性があり、短期間で効果を⽰すことが可能であること（⼀回の使⽤時間は最⼤24 時間です）。 
E) 本システムの運⽤、ユーザーにとって有⽤な情報を提供すること。 
 
※ 項⽬A) 〜 D)は、必須となります。項⽬E)は必須ではありませんが、申込書に該当する記述がある場合、加

点評価される場合があります。 
※ 最⼤利⽤可能ノード数︓Odyssey︓6,144 ノード、Aquarius︓36 ノード 
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7. 利⽤申込 
 募集要項、スーパーコンピュータシステム利⽤規程等をよくお読みの上、申込書及び研究グループメンバー情報に
必要事項をご記⼊ください。ご記⼊頂いた申込書及び研究グループメンバー情報、論⽂は以下の提出先まで、電⼦メ
ールにてお送りください。書類のご提出はPDF 形式（研究グループメンバーの情報はエクセル）にてお願いいたし
ます。 
申込書に必要な項⽬・提出書類は以下の通りです。 

1. 申込年⽉⽇ 
2. 利⽤希望時期 
3. 申込者情報（⽒名、所属、職名、連絡先住所、E-mail、電話） 
4. 研究課題名（和⽂、英⽂）、概要 
5. 研究課題の内容、⽬標 
6. 申込者、研究グループメンバーの当該分野における研究業績のうち、⼤規模計算機利⽤の実績として代表的な

論⽂1 編の別刷り 
7. プログラム情報、利⽤スケジュール等 
8. 要望事項、特記事項 
9. 研究グループメンバーの情報 

 
 
8. 問い合わせ先 

 申込等ご不明な点は、電⼦メールでお問い合わせください。 
（電話でのお問い合わせはご遠慮ください。なお、詳細は本センターWeb Page1でもご案内しておりますので、
あわせてご覧ください）。 

 
  【 提出先 】 

E-Mail ︓ koubo@cc.u-tokyo.ac.jp 
東京⼤学 情報システム部 情報戦略課 研究⽀援チーム 

 
  【 問い合わせ先 】 

E-Mail ︓uketsuke@cc.u-tokyo.ac.jp 
東京⼤学 情報システム部 情報戦略課 研究⽀援チーム 
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研究成果の登録のお願い

情報戦略課研究支援チーム
情報基盤センタースーパーコンピューティング部門

研究成果の登録は、本センターのスーパーコンピュータシステムを利用して得られた研究成
果のうち、論文、口頭発表、著書、受賞情報についてご報告いただくものです。研究成果の登録
は、本センタースーパーコンピューティング部門の サイト（ ）
から「研究成果登録」に進んでください。なお、ご報告いただいた内容は、研究成果データベー
スへの登録、本センター発行の広報誌及び ページに掲載させていただきますので、ご了承
ください。

研究成果は、東京大学におけるスーパーコンピュータシステムの整備・拡充につながるものと
なりますので、利用者の皆様には何卒ご協力くださいますようお願い申し上げます。

① 「研究成果」
→「研究成果の取扱い」

をクリック

② 「研究成果の取扱い」ページ下
部の「研究成果の登録につい
て」→「研究成果登録のページ」
をクリック

③ 「アカウント名 利用者番号 」
及び「メールアドレス」を入力
し、登録したい業績を選択

④ 「ログイン」をクリックし、
成果登録ページで研究成果の
登録をお願いいたします
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1．Wisteria/BDEC-01スーパーコンピュータシステム（Odyssey） ジョブ処理状況　（RedHat Enterprise Linux 8）
平均ﾉｰﾄﾞ ﾉｰﾄﾞ

年月 利用数 利用率

(ノード)

2024年4月

5月

6月

7月

2023年7月

8月

9月

10月

11月

12月

2024年1月

2月

3月

合計

・試運転は、2021年5月14日より開始。正式サービスは、2021年8月2日より開始 ・ノード利用数：　インタラクティブおよびバッチジョブの経過時間を1ノードが100%動作したと仮定した場合の利用ノード数。

・接続時間：　ログイン時間の累計   計算式＝1ヶ月のインタラクティブおよびバッチジョブ経過時間合計÷1ヶ月の稼動時間

・ログイン（実CPU）：　コア時間単位 ・ノード利用率：　サービスノードに対する利用比率。　計算式＝ノード利用数÷サービスノード数×100

・2023年7月分は合計に含まない

処理件数
接続時間

[時間]

ファイル使用量 [GiB]

バッチジョブ

6・7月のジョブ統計

ログイン
（実CPU）

演算時間 [ノード時間] （経過時間）

ログイン プリポスト
インタラクティブ

ジョブ バッチジョブ プリポスト
インタラクティブ

ジョブ

登録者数 実利用者数

年
月 月 月 月 月 月 月 月 月

年
月 月 月

ノード利用率
利用率 ％

月

年
月 月 月 月 月 月 月 月 月

年
月 月 月

月別利用状況

ログイン件数

インタラクティブ件数

バッチジョブ件数

演算時間 バッチ経過

演算時間 ノード時間

ス
ー
パ
ー
コ
ン
ピ
ュ
ー
テ
ィ
ン
グ
ニ
ュ
ー
ス
�

V
ol.�26,�N

o.5　
2024
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2．Wisteria/BDEC-01スーパーコンピュータシステム（Aquarius） ジョブ処理状況　（RedHat Enterprise Linux 8）
平均GPU

年月 利用数 利用率

2024年4月

5月

6月

7月

2023年7月

8月

9月

10月

11月

12月

2024年1月

2月

3月

合計

・試運転は、2021年5月14日より開始。正式サービスは、2021年8月2日より開始 ・GPU利用数：　インタラクティブおよびバッチジョブの経過時間を1GPUが100%動作したと仮定した場合の利用GPU数。

・登録者数、実利用者数、ログイン件数、接続時間、ファイル使用量、   計算式＝1ヶ月のインタラクティブおよびバッチジョブ経過時間合計÷1ヶ月の稼動時間

  ログイン（実CPU）はWisteira/BDEC-01(Odyssey) と共通。 ・GPU利用率：　サービスGPUに対する利用比率。　計算式＝GPU利用数÷サービスGPU数×100

・2023年7月分は合計に含まない

処理件数 演算時間 [GPU時間](経過時間)

インタラクティブ
ジョブ バッチジョブ

インタラクティブ
ジョブ

バッチジョブ

年
月 月 月 月 月 月 月 月 月

年
月 月 月

月別利用状況

インタラクティブ件数

バッチジョブ件数

演算時間 バッチ経過

演算時間 時間

年
月 月 月 月 月 月 月 月 月

年
月 月 月

利用率
利用率 ％

月

ス
ー
パ
ー
コ
ン
ピ
ュ
ー
テ
ィ
ン
グ
ニ
ュ
ー
ス
�
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3．Ipomoea-01大規模共通ストレージシステム使用状況

2024年4月

5月

6月

7月

2023年7月

8月

9月

10月

11月

12月

2024年1月

2月

3月

合計

・接続時間：　ログイン時間の累計

・ログイン（実CPU）：　コア時間単位

・使用率：　実効容量にに対する使用比率。 計算式=ファイル使用量÷実効容量×100

・2023年7月分は合計に含まない

年月 ログイン数登録者数 実利用者数
接続時間

[時間]

ファイル使用量 [GiB]
ログイン
（実CPU）

使用率 実効容量

年
月 月 月 月 月 月 月 月 月

年
月 月 月

使用率（ ）使用量（ ）
月別利用状況

使用率

ス
ー
パ
ー
コ
ン
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ュ
ー
テ
ィ
ン
グ
ニ
ュ
ー
ス
�
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第 47回 ASE研究会 

中 島 研 吾

東京大学情報基盤センター

東京大学情報基盤センターASE 研究会（Advanced Supercomputing Environment）は内外からの

講演者をお招きして不定期に開催している。第 47 回 ASE 研究会（2024 年 7 月 30 日）は，Keita 

Teranishi 博士 （Group Leader, Senior Scientist, Programming Systems, Oak Ridge National Laboratory 

(ORNL)，USA）をお招きして，プログラミング環境，性能評価等の話題を中心とした研究会を実

施した。 

表 1 にプログラムを示す。会議は現地開催（柏 II キャンパス），オンラインのハイブリッドで

開催され，65 名の参加申込みがあり，現地参加者は講演者も含め 16 名，オンラインで 27 名の

参加者があった。 

Teranishi博士の講演は，プログラミング言語 Juliaとその Accelerator版である JACCを積
極的に High-Performance Computingに活用していこうとする試みに関するものであり，特に
Fortranユーザーには Julia/JACCは使いやすいはずなので，是非試してみてほしいということ
であった。Teranishi 博士の講演スライドは下記から入手できるので，Fortran ユーザーは是非
お読みいただきたい： 

https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/ase/47/Teranishi.pdf 

 

また，本研究会の模様は録画されており，東大情報基盤センターの YouTubeチャンネル3から

視聴することができる。 
 

表 1 第 47 回 ASE 研究会プログラム 
16:00 - 16:05  Welcome 

16:05 - 16:45 
Keita Teranishi (Oak Ridge National Laboratory (ORNL)，USA) 
JACC: Leveraging Performance Portability with the Just-in-Time Julia Language  

16:45 - 17:10 
Yohei Miki (The University of Tokyo) 
Performance evaluation of N-body codes on NVIDIA/AMD/Intel GPUs 

17:10 - 17:35 
Shinji Sumimoto (The University of Tokyo) 
Hierarchical, Hybrid, Heterogeneous Center-wide Computing using WaitIO 

17:35 - 17:40  Closing 
 

1   https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/ase/47/47.php 
2   https://www.ornl.gov/staff-profile/keita-teranishi 
3   https://www.youtube.com/watch?v=pLBRLkV7fX8 
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グラフ表現学習のためのグラフゲート機構付き多層パーセプ

トロンの提案と有限要素法のサロゲートモデルとしての応用 

中井 優，奥田 洋司 

東京大学 

 

１．はじめに 

 グラフのノードやエッジに対する表現学習や分類・回帰を行うニューラルネットワークは

Graph Neural Network (GNN) と呼ばれ，近年盛んに研究開発が行われている。多くの GNN は GCN1

などのグラフ畳み込み層を積み重ねることにより構成される。これらのグラフ畳み込み層は，情

報の伝播を近傍ノードに限定することで，グラフの構造を反映したノード間の相互作用を反映し，

特徴量を更新することができる。より広範なノードの作用を考慮して特徴量を抽出するには，よ

り多くのグラフ畳み込み層を積み重ねることが必要である。他方で，GCN などのグラフ畳み込み

層では，総数を増やすことにより性能低下を生じてしまう過平滑化 (over-smoothing)2 と呼ば

れる問題が発生することが知られていた。この現象は，各ノードの特徴ベクトルが定常ベクトル

に収束してしまうことにより，ノードの見分けが付かなくなってしまうことが原因であるとされ

ている3。この問題によって従来の GNN モデルは，一定以上遠くのノードの情報を考慮すること

ができず，それにより精度も頭打ちとなってしまう課題を抱えていた。 

 過平滑化を解決するための手段はこれまでいくつかの研究で提案されてきた。初期の試みとし

て Residual Connection4を導入する手法が提案されたが，この手法は過平滑化の始まるタイミン

グを遅らせることはできるものの，その発生を防止することはできないことが Huang らにより指

摘されている5。同じく Huang らによる DropEdge では入力グラフのエッジをランダムに切り落と

すことにより汎化性能の獲得を目指すアプローチが，JKNet6では各層の出力を集約して最終層に

渡すことにより異なるスケールの特徴を抽出するアプローチが提案された。これら 2つのアプロ

ーチは一定の効果を示すものの，層数が深くなることにより性能低下に対する抑制効果が低下し

 
1 Kipf, T., & Welling, M. (2017). Semi- Supervised Classification with Graph 

Convolutional Networks. In Proceedings of the 5th International Conference on 

Learning Representations. 
2 Li, Q., Han, Z., & Wu, X.M. (2018). Deeper Insights into Graph Convolutional 

Networks for Semi- Supervised Learning. In Proceedings of the 32nd AAAI Conference on 

Artificial Intelligence (pp. 3538–3545). AAAI Press. 
3 Wang, G., Ying, R., Huang, J., & Leskovec, J. (2019). Improving Graph Attention 

Networks with Large Margin-based Constraints. CoRR, abs/1910.11945. 
4 He, K., Zhang, X., Ren, S., & Sun, J. (2016). Deep Residual Learning for Image 

Recognition. 2016 IEEE Conference on Computer Vision and Pattern Recognition (CVPR), 

770-778. 
5 Huang, W., Rong, Y., Xu, T., Sun, F., & Huang, J. (2020). Tackling Over-Smoothing 

for General Graph Convolutional Networks. CoRR, abs/2008.09864. 
6 Xu, K., Li, C., Tian, Y., Sonobe, T., Kawarabayashi, K., & Jegelka, S. (2018). 

Representation Learning on Graphs with Jumping Knowledge Networks. CoRR, 

abs/1806.03536. 
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てしまうことが指摘されている7。このように過平滑化を解決するための様々なアプローチが提

案されてきたものの，いまだに本質的な問題解決には至っていない。 

 過平滑化によって十分に離れたノードの情報を考慮することができない課題は，特に大規模な

グラフを対象とするタスクにおいて大きな障壁となる。その一例として，有限要素法 (FEM) に

よる応力計算のサロゲートモデルへの応用例が挙げられる。 

 FEM とは，構造解析などにおいて利用される数値解析手法の 1 つである。FEM の計算量は節点

数や要素数の増加に伴い増加するため，サロゲートモデルを構築・利用することで計算の高速化

を目指す研究が過去に行われてきた。Amir et al. (2021) はメッシュデータとその各節点に対

して FEA 計算により求めた全体剛性マトリクスに基づく特徴量を入力として与え，複数層の GCN

によって FEM 計算における平衡方程式を求解する手法を提案した8。この研究では，離れたノー

ドの影響を加味するためには GCN の層数を増やす必要がある一方で，8層を超えたあたりからい

わゆる過平滑化を起こして性能低下を生じてしまうという問題があった。そこで，同研究では全

ノードの特徴量から PCAによりグローバルな特徴を抽出することで，離れたノードの影響を考慮

できるようにするアプローチを採用した。他方で，この方法はノードの位相的な情報を無視した

情報の伝播を行なってしまう。 

 本研究は，この過平滑化の問題を根本的に解決するための新たな手段を提供することを目的と

する。過平滑化を生じることなく多層化を達成することによって高い精度を達成し，大規模なグ

ラフの効果的な特徴表現を可能にすることを目指した。さらに，この大規模なグラフの処理にお

ける優位性を活用して，FEMにおける応力計算を高い再現性で実現することを目指した。また本

研究では，後述の考察において過平滑化の要因と考えられる GNN の構造的な問題を指摘し，本研

究が提案する新しいモデル構造がその問題の解消に成功していることを定式的に裏付けた。 

 本研究における実験の結果，提案手法は GNN のノード分類のベンチマークにおいて最も高い精

度を達成し，State-of-the-Art を記録した。また FEM のサロゲートモデルとしても高い有効瀬

尾を確認した。さらに，本研究における実験の結果は，提案手法が過平滑化の問題を克服して，

層数に対して単調に精度が向上することを定量的に裏付けた。 

 

２．関連研究 

 Transformer9をベースとする手法が，深層学習の多くの分野で高い性能を発揮している。CNN

や RNNなどの対象とするドメインに対してその特徴を抽出するのに有効なinductive bias10を与

 
7 Chen, M., Wei, Z., Huang, Z., Ding, B., & Li, Y. (2020). Simple and Deep Graph 

Convolutional Networks. CoRR, abs/2007.02133. 
8 Amir, H., Koichi, S., Tsuguchika, T., & Hiroshi, O. (2021). Surrogate Model for 

Structural Analysis Simulation using Graph Convolutional Network (Unrefereed Workshop 

Manuscript). Fujitsu Ltd., Fujitsu Ltd., Fujitsu Ltd., The University of Tokyo. 
9 Vaswani, A., Shazeer, N., Parmar, N., Uszkoreit, J., Jones, L., Gomez, A., Kaiser, 

L., & Polosukhin, I. (2017). Attention is All you Need. In NIPS (pp. 5998-6008). 
10 Battaglia, P., Hamrick, J., Bapst, V., Sanchez-Gonzalez, A., Zambaldi, V., 

Malinowski, M., Tacchetti, A., Raposo, D., Santoro, A., Faulkner, R., Gülçehre, Ç., 

Song, H., Ballard, A., Gilmer, J., Dahl, G., Vaswani, A., Allen, K., Nash, C., 

Langston, V., Dyer, C., Heess, N., Wierstra, D., Kohli, P., Botvinick, M., Vinyals, 

O., Li, Y., & Pascanu, R. (2018). Relational inductive biases, deep learning, and 

graph networks. CoRR, abs/1806.01261. 
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えるネットワークを直接利用するアプローチから，Transformer や gMLP11のように MLPをベース

として付加的にゲートの機構を利用するアプローチへのある種のパラダイムシフトとも捉える

ことができる。当初は Transformer に利用された Multi-Head Self Attention の持つ inductive 

bias がこの性能向上に寄与したと考えられ，実際 GNN の分野においても Graph Transformer 

Networks12などの Multi-Head Self Attention を利用した手法が提案された。他方で，この手法

の性能向上は特定のタスクに限定された。gMLP を提案した Liu らは，この Transformer や gMLP

の優位性は，Multi-Head Self Attention の与える inductive bias ではなく，MLPとそれに対す

るゲートの機構にあることを指摘した。 

 本研究においては，これらのゲートの役割を「対象ドメインに有効な inductive bias を与え

ること」と再定義し，MLP に対してグラフに有効な inductive bias を持つゲート機構を付加し

た新たなネットワーク構造を提案した。 

 

３．提案手法 

本論文では，MLPをベースとして，Graph Gating Unit (GGU) と名付けた GCN によるゲート構

造を付加した新しいネットワークである，Graph Gating Multi-Layer Perceptron (g2-MLP) を

提案した。 

提案手法のアーキテクチャは，GCN ではなく Feedforward Neural Network (FNN) の積み重ね

である Multi-Layer Perceptron (MLP) をベースとする。各層は第 1図に示すような，各ノード

の特徴を独立に 2層の FNN と勾配消失・爆発を抑制するための Residual Connection からなる基

本構造と，ノード間の相互作用を考慮するための GGU から構成される。GGU では，1 層の GCN の

入出力の要素積を計算することで，GCN によるゲーティング構造を実現している。GCN はグラフ

の構造を反映しながらノード間の相互作用を考慮した表現学習を行うことができるため，このゲ

ート構造によりグラフに有効な特徴を抽出することを図っている。 

 

 

第 1図:1 層の g2-MLPのネットワーク構造。 

 

第 1図で示した構造を複数層積み重ねた構造を，新たに g2-MLPと名付けて提案した。 

４．数値実験 

 
11 Li, Q., Han, Z., & Wu, X.M. (2018). Deeper Insights into Graph Convolutional 

Networks for Semi- Supervised Learning. In Proceedings of the 32nd AAAI Conference on 

Artificial Intelligence (pp. 3538–3545). AAAI Press. 
12 Yun, S., Jeong, M., Kim, R., Kang, J., & Kim, H. (2019). Graph Transformer 

Networks. In NeurIPS (pp. 11960-11970). 
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本研究では，PPIデータセット13と新たに作成した FEMデータセットを用いて，既存手法と g2-

MLP の性能を比較した。PPI データセットはノード分類の代表的なデータセットであり，タンパ

ク質から構成される 24 のヒト組織について，タンパク質の特徴量を入力として各タンパク質に

おける 121 の遺伝子オントロジーを予測するタスクである。本研究において新規に作成したデー

タセットである FEMデータセットは，複数の節点から構成される 229の有限要素メッシュについ

て，各節点の座標情報を入力として，各節点における応力を予測するタスクである。 

PPIデータセットでは，比較対象とした全ての手法においてその分類精度が論文中で示されて

いたため，提案手法による実験の結果と，各論文で提示されている結果との間で精度の比較を行

った。なお評価指標としては，先行研究に合わせて Micro-F1値を採用した。FEMデータセットで

は，比較対象のモデルとして GCN と GAT14のそれぞれのモデルについて，学習・推論を行った。

評価指標としては，回帰のタスクであることから平均二乗誤差を採用した。 

 

４．結果 

 第 1 表に示すように，提案手法である g2-MLPは 99.71%の最高精度を達成して，State-of-the-

Art を更新することに成功した。既存手法の多くが 5層から 9層で高い精度を発揮しているのに

対して，本手法は 20層の構造で最も高い精度を達成した。 

 

第 1 表: PPIデータセットにおける精度の比較 

 

 

さらに次の第 2表で示すように，g2-MLPは FEMデータセットでも最も高い精度を示した。 

 

第 2表: FEMデータセットにおける精度の比較 

 

 
13 Hamilton, W., Ying, R., & Leskovec, J. (2017). Inductive Representation Learning on 

Large Graphs. CoRR, abs/1706.02216. 
14 Veličković, P., Cucurull, G., Casanova, A., Romero, A., Liù, P., & Bengio, Y. 

(2017). Graph Attention Networks. In ICLR 2018. 
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テストデータの 1つについて，各モデルによる応力の予測結果を第 2図に図示した。 

 

 

第 3図: 左から GCN, GAT, FEM (正解データ), g2-MLPによるミーゼス応力の推論結果 

 

g2-MLP の推論結果では，他のモデルと比較してもより高い再現性で FEM の計算結果を近似で

きていることが定性的に確認できる。例えば，GCN や GATには予測することのできていないフィ

レット部分外側やその裏側における応力を予測できていることが確認された。 

 

５．考察 

層数を変えた時の各モデルの分類精度の変化を第 4図にプロットした。 

 

 

第 4図: PPIデータセットにおける層数と精度の関係 

 

GAT や GCN では 4 から 8 層で精度が低下するのに対して，g2-MLP は 20 層に至るまで層数に対

して単調に精度を向上することが確認できる。この結果から，g2-MLP は確かに過平滑化の問題

を解消できていると結論付けられる。 

このように g2-MLPが過平滑化の問題を解消することができたのは，GCN と g2-MLPの構造上の

違いが理由であると考察した。1次元の入力ベクトル𝒙𝒙を GCN と g2-MLPのそれぞれに入力した時

の特徴ベクトルの更新の様子は，グラフの形状に依存するある行列を𝐻𝐻として，第 5図のように
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表される。 

 

 

第 5図: GCN と g2-MLPにおける入力特徴ベクトルの更新の様子 

 

 左側の GCN の計算からは，𝐻𝐻!𝒙𝒙という出力が得られるが，このベクトルは十分大きい𝑛𝑛に対し

て行列𝐻𝐻の絶対値最大固有値に対応するある固有ベクトルに収束することが線形代数のべき乗

法によって示される。すなわち，層数を増やすことにより入力はその特徴に依存しないベクトル

に収束し，入力時の情報を失ってしまうことになる。他方で右の g2-MLPにおいては，行列𝐻𝐻はゲ

ート内部にあるため𝐻𝐻!を生じず，出力においても入力特徴の情報を失うことなく変換を行うこ

とができる。 

 このように g2-MLP は，定式的に過平滑化の原因と考えられる特徴更新の問題を原理的に解消

し，確かに過平滑化を起こさずに層数に対して精度を向上できることを定量的に確認することが

できた。 

 

６．結論・課題 

 本研究では，過平滑化の問題を解消して高い精度を達成するため，また GNN における大規模な

グラフの処理を可能にするための手法として，g2-MLPと名付けた手法を提案した。g2-MLPは PPI

ベンチマークにおいて既存手法を上回る精度を達成し，State-of-the-Art を更新することに成

功した。また g2-MLP は従来の GNN モデルの構造的問題を解消し，分野の課題であった過平滑化

の問題を根本から解消して多層化を実現することに成功した。これらの結果は，今後 GNN モデル

の利用・開発において本手法が新たなベースラインとなりうる可能性を示唆する。また FEMのサ

ロゲートモデルとしても，高い有効性が確認できた。 

 今回はノード分類に焦点をおいて研究を行ったが，グラフそのものを分類するグラフ分類への

応用には，研究の余地があると考えられる。いくつかのグラフ分類の実験における g2-MLP の推

論結果では，ノード分類ほど高い効果を確認することはできなかった。このようなタスクにおい

ては，g2-MLPのより適切な利用方法を画策していく必要があると考えられる。 
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環境と結合したキタエフ模型における磁場効果 

福 井 毅 勇 

東京大学工学系研究科物理工学専攻 

 

１．はじめに 

 本研究では、量子スピン液体状態を厳密な基底状態として持つ Kitaev 模型が外部環境と結合

した際に生じる、新たな量子スピン液体状態に対する磁場の効果を明らかにする [1]。通常の磁

性体では、熱力学第 3 法則に従い絶対零度でエントロピーをゼロにするために、低温で磁気秩序

状態への相転移が起こる。ところが、フラストレーションの大きな量子スピン系では、量子スピ

ン液体と呼ばれる非自明な非磁性状態をとることでエントロピーの解放を実現する場合がある。

量子スピン液体とは、強いフラストレーションと量子力学的な揺らぎによって磁気秩序相への相

転移が妨げられた、従来型の対称性の自発的破れが存在しない特殊な基底状態である。一部の量

子スピン液体では、トポロジカル秩序と呼ばれる非従来型の秩序が存在し、それに付随する分数

励起を用いることにより外乱に対して強固なトポロジカル量子計算を実現できるため、純粋科

学だけでなく応用面からも注目を集めている。2006 年に提案された Kitaev模型 [2]は、2 次元ハ

ニカム格子上で定義された量子スピン模型であり、ボンドに依存する異方的な相互作用（Kitaev

型相互作用）による強いフラストレーションを持つにもかかわらず、基底状態が厳密に求まり、

さらに、その基底状態が量子スピン液体状態となる。2 次元以上の模型で、基底状態が量子スピ

ン液体状態であることを厳密に示すことができる模型は非常に稀である。2009 年に、この模型

に現れる特徴的な Kitaev 型相互作用が一部のスピン軌道 Mott 絶縁体と呼ばれる物質群において

実現することが指摘されてから [3]、理論と実験の双方からの精力的な研究により候補物質が多

く発見され、その物性が解明されてきた。 

 このように、精力的に研究されてきた Kitaev 模型であるが、外部環境との結合の効果はあまり

明らかにされていない。トポロジカル量子計算の応用を見据えると、実際の量子デバイスにおい

ては量子状態の読み出し・書き込みや基盤の効果等によって不可避的に外部環境との結合が重要

になるため、環境との相互作用による散逸の効果の解明は重要である。環境と相互作用する開放

量子系の理論的な取り扱いは一般には困難だが、計算手法の 1 つとして散逸の効果を取り入れた

有効ハミルトニアンを用いる方法が知られており、そこでは有効ハミルトニアンが非エルミー

トとなる。非エルミート系の物理は、最近ではトポロジーの観点からも注目を集めており、エル

ミート系では現れない相転移やトポロジカル相の実現が様々な系において精力的に調べられて

いる。なかでも興味深い例の 1 つとして、量子スピン液体を基底状態に持つ Kitaev 模型におけ

る非エルミート効果が提案された。環境と結合した Kitaev 模型の非エルミート有効模型では、相

互作用の結合定数が複素数に拡張される。通常の Kitaev 模型のギャップレス相では、量子スピン

液体状態における分数励起である遍歴Majorana粒子の分散が Dirac点を持つが、非エルミートの

場合は Dirac点が Fermiアークで繋がった 2 つの例外点に分裂し、例外スピン液体と呼ばれる非

エルミート系固有の新たなスピン液体状態が現れる [4]。一方、エルミートな Kitaev 模型では、

磁場の効果が摂動論を用いて議論されており、Majorana 励起が Dirac 的な分散を持つギャップレ

ス相では、磁場により Dirac点にギャップが開き、トポロジカルに非自明な状態になることが示
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されている [1]。しかし、非エルミートな場合について、これらの磁場の効果は明らかにされて

いない。 

 そこで本研究では、非エルミート Kitaev 模型におけるこれらの磁場の効果を摂動論を用いて

調べる [1]。非エルミート模型特有の複素エネルギー固有値に対する磁場の効果をギャップの大

きさ、例外点のトポロジー、表皮効果の観点から総合的に明らかにするのが本研究の目的である。 

 

２．模型 

本研究では、磁場中の Kitaev 模型に対する散逸の効果を非エルミート有効相互作用として取

り入れる。模型の模式図を第 1図に示す。磁場中の Kitaev 模型のハミルトニアンは、3 次摂動の

範囲で 

𝐻𝐻! = − $ 𝐽𝐽"𝜎𝜎#
"𝜎𝜎$

" − ℎ( $ 𝜎𝜎#
"𝜎𝜎$%𝜎𝜎&'

((#,$,&**!,#,$(#,$*!

 

である。𝐽𝐽"	(𝜇𝜇	 = 	𝑥𝑥, 𝑦𝑦, 𝑧𝑧)は Kitaev 模型の磁気相互作用、ℎ(は 3 次摂動による有効磁場である。こ

こで、環境との結合の効果を Lindblad 方程式で取り扱うことを考えるが、量子ジャンプが起きな

い範囲内の有効ハニルトニアンとして、ゼロ磁場の先行研究 [4]を参考に、 

𝐻𝐻+,, = 𝐻𝐻! −
i
2 $ 𝛾𝛾"𝜎𝜎#

"𝜎𝜎$
"

(#,$*!

           

= − $ 𝐺𝐺"𝜎𝜎#
"𝜎𝜎$

" − ℎ( $ 𝜎𝜎#
"𝜎𝜎$%𝜎𝜎&'

((#,$,&**!,#,$(#,$*!

 

という静的な非エルミート有効ハミルトニアンが導出できる。ここで、𝐺𝐺" = 𝐽𝐽" + i𝛾𝛾" = |𝐺𝐺"|e-.!

は散逸の効果を取り入れた複素結合定数であ

る。ここで、スピンを Majorana 粒子を用いて

表現すると、基底状態がフラックスフリー状態

であるという仮定を用いて、 

𝐻𝐻+,, = i $ 𝐺𝐺"𝑐𝑐#𝑐𝑐$ − iℎ( $𝑐𝑐#𝑐𝑐$
{#,$}(#,$*!

 

という自由 Majorana 粒子のハミルトニアンに

還元される。第 2項の和は、第 1図の破線矢印

のようにとる。 

 

３．結果 1: 臨界有効磁場 

 まずは、Majorana粒子の分散関係にギャップ

が開く磁場である臨界有効磁場ℎ(1の数値的な

見積もりを行った。磁場によってギャップが開

く様子の典型例を第 2図に示す。上記のハミル

トニアンを Fourier 変換すると、副格子が 2 つ

あることに対応して、Majorana Bloch ハミルト

ニアンが 2 次の正方行列となる。その固有値は 

𝐸𝐸±(𝐤𝐤) = ±<𝜀𝜀(𝐤𝐤)𝜀𝜀(−𝐤𝐤) + Δ(𝐤𝐤)3 

第 1図: 模型の模式図 

外部環境と結合した Kitaev模型。Kitaev模型は 2次元

ハニカム格子上に定義され、青、緑、赤色のボンド上で

量子スピンの x, y, z成分がそれぞれ相互作用している。

γμ（μ = x, y, z）は外部環境との結合定数。水色とピンク

色の破線矢印は 3次摂動によって現れるMajorana粒子

間の次近接ホッピングの向きを表す。右のオレンジ色

の矢印は、一様磁場 hの向きを表す。 
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で与えられる。ハミルトニアンが非エルミートであることに対応して、この固有値は複素数であ

る。第 2図では、この複素エネルギー固有値の絶対値を左図の 3D図で示し、左図の底面と右図

に複素固有値の実部を示している。白線と青線は、複素エネルギーの実部がゼロとなる Fermiア

ークと虚部がゼロとなる i-Fermiアークをそれぞれ表している。図から見て取れる通り、ℎ(1 = 0.0

とℎ(1 = 0.5の場合にはギャップレスにな

っており、ℎ(1 = 1.0ではギャップが開い

ている。非エルミートの場合は有限の有

効磁場で Majorana 粒子の分散にギャッ

プが開くことが分かる。実際に、ギャッ

プが開く臨界有効磁場を数値的に見積

もるとℎ(1 ≅ 0.78である。 

 この臨界有効磁場ℎ(1の値は系のパラ

メータに依存する。そこで、ℎ(1の値を数

値的に見積もったものを第 3 図に示す。

図では、𝐺𝐺4と𝐺𝐺5の値を固定し、複素𝐺𝐺6平

面においてℎ(1をプロットした。計算にお

いては各𝐺𝐺6について並列化を行い、

500 × 500 kメッシュを用いた。ギャッ

プの判定は、|𝐸𝐸±(𝐤𝐤)|7の最小値が5.0 ×

1087を超えるかどうかを基準にしてい

る。これは、少々緩い判定基準であるが、

第 2 図に見て取れるようにギャップが

閉じている例外点において分散関係が

波数のルートで立ち上がっている上に、

磁場によって位置が変化するため、数値

的にギャップを検出するのが非常に大

変であるからである。図から、一般に非

エルミートな場合には有限の有効磁場

で系にギャップが開くことが分かる。こ

れは、無限小の磁場で Majorana 粒子の

分散関係にギャップが開くエルミートな場合とは対照的である。さらに、白く塗られた領域は 5.0

までギャップが開かない領域である。この領域の起源を理解するために、我々は、3 次摂動の範

囲内で、ギャップが磁場によって開かない領域の解析解を導出した。この解析解を青、緑、赤色

の線で図に書き入れている。白く塗られた領域は、これらの解析解の近傍に現れており、解析解

で示されるギャップの開かない領域に近づくにつれて臨界有効磁場が発散していくために白い

領域が現れていることが理解できる。解析解の表式やその導出はスーパーコンピュータとは関連

が薄いため、ここでは議論しないが、詳細は原論文 [1]を参照されたい。 

 

4．結果 2: 磁場誘起トポロジカル転移 

 この系におけるギャップが閉じている点は、非エルミート系の文脈で例外点と呼ばれ、系の複

第 2図: Majorana粒子の分散関係の有効磁場依存性 

系のパラメータは𝐺𝐺! = 2.0,𝐺𝐺" = 1.0, 𝐺𝐺# = 2.5e$%/'。左の 3D

図は複素エネルギー固有値の絶対値、左図の底面と右図は

実部を示している。白線と青線は、フェルミアークと i-フェ

ルミアークをそれぞれ表す。 
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されている [1]。しかし、非エルミートな場合について、これらの磁場の効果は明らかにされて

いない。 

 そこで本研究では、非エルミート Kitaev 模型におけるこれらの磁場の効果を摂動論を用いて

調べる [1]。非エルミート模型特有の複素エネルギー固有値に対する磁場の効果をギャップの大

きさ、例外点のトポロジー、表皮効果の観点から総合的に明らかにするのが本研究の目的である。 

 

２．模型 

本研究では、磁場中の Kitaev 模型に対する散逸の効果を非エルミート有効相互作用として取

り入れる。模型の模式図を第 1図に示す。磁場中の Kitaev 模型のハミルトニアンは、3 次摂動の

範囲で 

𝐻𝐻! = − $ 𝐽𝐽"𝜎𝜎#
"𝜎𝜎$

" − ℎ( $ 𝜎𝜎#
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である。𝐽𝐽"	(𝜇𝜇	 = 	𝑥𝑥, 𝑦𝑦, 𝑧𝑧)は Kitaev 模型の磁気相互作用、ℎ(は 3 次摂動による有効磁場である。こ

こで、環境との結合の効果を Lindblad 方程式で取り扱うことを考えるが、量子ジャンプが起きな
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という静的な非エルミート有効ハミルトニアンが導出できる。ここで、𝐺𝐺" = 𝐽𝐽" + i𝛾𝛾" = |𝐺𝐺"|e-.!
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という自由 Majorana 粒子のハミルトニアンに

還元される。第 2項の和は、第 1図の破線矢印

のようにとる。 

 

３．結果 1: 臨界有効磁場 

 まずは、Majorana粒子の分散関係にギャップ

が開く磁場である臨界有効磁場ℎ(1の数値的な

見積もりを行った。磁場によってギャップが開

く様子の典型例を第 2図に示す。上記のハミル

トニアンを Fourier 変換すると、副格子が 2 つ

あることに対応して、Majorana Bloch ハミルト

ニアンが 2 次の正方行列となる。その固有値は 

𝐸𝐸±(𝐤𝐤) = ±<𝜀𝜀(𝐤𝐤)𝜀𝜀(−𝐤𝐤) + Δ(𝐤𝐤)3 

第 1図: 模型の模式図 

外部環境と結合した Kitaev模型。Kitaev模型は 2次元

ハニカム格子上に定義され、青、緑、赤色のボンド上で

量子スピンの x, y, z成分がそれぞれ相互作用している。

γμ（μ = x, y, z）は外部環境との結合定数。水色とピンク

色の破線矢印は 3次摂動によって現れるMajorana粒子

間の次近接ホッピングの向きを表す。右のオレンジ色

の矢印は、一様磁場 hの向きを表す。 
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数の固有ベクトルが縮退する点であり、今の場合は、複素エネルギー固有値𝐸𝐸±(𝐤𝐤) =

±<𝜀𝜀(𝐤𝐤)𝜀𝜀(−𝐤𝐤) + Δ(𝐤𝐤)3のゼロ点に対応する。よって、例外点は複素エネルギー固有値の位相の特

異点となっているため、各例外点について、 

𝑊𝑊 = H
d𝐤𝐤
2𝜋𝜋i ∇𝐤𝐤ln	det[𝐻𝐻(𝐤𝐤) − 𝐸𝐸(𝐤𝐤:;)] 

として例外点周りを反時計回りに 1 周する線積分に

よって巻き付き数を定義することができる。ここで、

𝐻𝐻(𝐤𝐤)は Majorana Bloch ハミルトニアン、𝐸𝐸(𝐤𝐤:;)は例

外点𝐤𝐤:;におけるエネルギー固有値である。この定義

にそって例外点の巻き付き数を計算すると、第 3 図

の B 相の青、緑、赤色の線上以外の領域において、

磁場印加によってギャップが開くまでは例外点は巻

き付き数 𝑊𝑊 = ±1をとる。青、緑、赤色の線上におい

て、黒点以外のパラメータにおいては磁場によって

ギャップが開くことがないため、磁場に依らず各例

外点が巻き付き数 𝑊𝑊 = ±1をもつ。さらに、黒点で示

されたパラメータにおいては、𝑊𝑊 = ±1をもつ例外点

に加え、𝜀𝜀(𝐤𝐤) = 𝜀𝜀(−𝐤𝐤) = 0を満たす例外点は、ゼロ磁

場で𝑊𝑊 = ±2をもち、磁場を印加するとある磁場で

𝑊𝑊 = 0へと例外点の巻き付き数のトポロジカル転移

が起きることを見出した。また、トポロジカル転移が

起きる有効磁場の値の解析的表式を導出した。これ

は、磁場の印加によって例外点の巻き付き数が変化

するトポロジカル転移の数少ない例となっている。 

 

5．結果 3:非エルミート表皮効果 

 ここまでの結果は、系に周期境界条件を課して

Fourier 変換を行った表示による計算であったが、こ

こでは端のある系を考え、数値対角化による計算を

行う。具体的には、系の上下にジグザグ開放端を設け、

横方向には周期性を課したまま Fourier 変換を行い、

縦方向には開放境界条件を課して対角化計算を行う。

この計算には、スーパーコンピュータによる計算が

重要であることに言及しておく。理由は主に 2 つあ

り、下で述べる端状態の局在方向が入れ替わる波数

点の位置は系のサイズを大きくとらないと収束しな

いこと、そして、非エルミート表皮効果が起きる場合は、精度の担保のために倍精度を超えて 4

倍精度の計算を行う必要があることである。非エルミート表皮効果は非エルミート系特有の現象

であり、系に開放境界条件を課した際にマクロな数の固有状態が系の端に局在する。これにより、

第 3図: 複素𝐺𝐺!平面における臨界有効磁場 

𝐺𝐺!と𝐺𝐺"を図中の値に固定している。灰色の領域

はゼロ磁場ですでにギャップが開いている A

相、白い領域は 5.0 までギャップが開かなかっ

た領域。青、緑、赤色の線はギャップが開かな

い領域の解析解を示している。黒色の点は

𝜀𝜀(𝐤𝐤) = 𝜀𝜀(−𝐤𝐤) = 0が同じ波数で満たされるパラ

メータ。 
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系の端から局在長を超える程度の系の内部において、固有ベクトルの精度が著しく悪くなってし

まい、倍精度を超えた精度が必要になる。4倍精度の対角化は、必要なメモリも計算時間も倍精

度の時より大きく増大するため、スーパーコンピュータにおける実行が必要不可欠である。本研

究では、4倍精度の対角化計算コードして公開されている QEISPACK [5]を用いた。 

 先行研究 [4]において、ゼロ磁場の場合に非エルミート表皮効果が起きる条件が調べられてい

る。そこで、本研究においては、ゼロ磁場で表皮効果が起きる場合と起きない場合のそれぞれに

ついて、磁場印加の効果を調べた。まず、ゼロ磁場で表皮効果が起きない場合では、磁場の印加

とともに表皮効果が誘起されることを数値的に明らかにした。これは磁場の印加とともに、系の

ポイントギャップトポロジーが変化し、開放境界条件のスペクトルが複素エネルギー平面におい

て有限の面積を囲むように変形することで理解できる。次に、ゼロ磁場ですでに表皮効果が起き

るパラメータにおける磁場によるスペクトルと波動関数の平均位置の変化を第 4図に示す。ここ

では、𝐺𝐺4 = 2.0e-</>, 𝐺𝐺5 = 1.0e-</?, 𝐺𝐺6 = 2.5にパラメータを固定している。𝑥𝑥方向に周期境界条件を

課し、4倍精度対角化計算により得られた複素スペクトルの絶対値の波数𝑘𝑘4依存性をプロットし

ている。𝑦𝑦方向に開放境界条件を課した場合の結果について、波動関数の平均位置 

𝑚𝑚S = $ 𝑚𝑚|𝜓𝜓(𝑘𝑘4 , 𝑚𝑚)|3
@

ABC

 

をカラープロットで示している。ここで、𝑚𝑚は𝑦𝑦方向のサイト位置を示す離散座標である。また、

𝑦𝑦方向にも周期境界条件を課した結果を灰色で示す。また、下のパネルには両方向に周期境界条

件を課して計算した複素エネルギーの実部の等高線プロットを示している。灰色の点線は、上の

パネルの周期境界条件の結果に現れる例外点と下のパネルの対応する例外点を繋いでいる。開放

境界条件の結果のみに現れているゼロエネルギー付近のモードは端状態（正確に言うと、エルミ

ート極限の端状態に接続する状態）を示している。まず、(a)のゼロ磁場の場合には、開放境界条

第 4図: 磁場の印加による開放系のスペクトルと波動関数の平均位置の変化 

𝐺𝐺!と𝐺𝐺"を固定している。灰色の領域はゼロ磁場ですでにギャップが開いている A相、白い領域は 5.0までギャ

ップが開かなかった領域。青、緑、赤色の線はギャップが開かない領域の解析解を示している。黒色の点は𝜀𝜀(𝐤𝐤) =

𝜀𝜀(−𝐤𝐤) = 0が同じ波数で満たされるパラメータ。 
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起きる有効磁場の値の解析的表式を導出した。これ

は、磁場の印加によって例外点の巻き付き数が変化

するトポロジカル転移の数少ない例となっている。 
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 ここまでの結果は、系に周期境界条件を課して

Fourier 変換を行った表示による計算であったが、こ

こでは端のある系を考え、数値対角化による計算を

行う。具体的には、系の上下にジグザグ開放端を設け、

横方向には周期性を課したまま Fourier 変換を行い、

縦方向には開放境界条件を課して対角化計算を行う。

この計算には、スーパーコンピュータによる計算が

重要であることに言及しておく。理由は主に 2 つあ

り、下で述べる端状態の局在方向が入れ替わる波数

点の位置は系のサイズを大きくとらないと収束しな

いこと、そして、非エルミート表皮効果が起きる場合は、精度の担保のために倍精度を超えて 4

倍精度の計算を行う必要があることである。非エルミート表皮効果は非エルミート系特有の現象

であり、系に開放境界条件を課した際にマクロな数の固有状態が系の端に局在する。これにより、
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件の全ての固有値が𝑘𝑘4 = 𝜋𝜋を境に赤色と青色になっており、これは、ゼロ磁場ですでに非エルミ

ート表皮効果が起きているために全てのモードが系の両端に局在していることを示している。有

限の磁場の場合には、バルクのモードの局在は大きく変化しないが、端状態の局在方向がある波

数で切り替わっていることが分かり、サイズ依存性を注意深く調べてみると、この波数は灰色の

点線で示されている周期境界条件のスペクトルの例外点に対応していることが分かる。これは、

エルミートな場合の 3 次元 Weyl半金属の表面に現れる表面 Fermiアーク状態に類似している。

エルミートな 3 次元 Weyl 半金属では、バルクのスペクトルに現れる Weyl 点の 2 次元波数空間

への射影をつなぐように表面 Fermiアークが存在し、磁場中で電子の表面モードがこの Fermiア

ークの終端で反対側の表面モードに切り替わる。本研究の結果は、これの非エルミートかつ 2 次

元版となっており、2 次元非エルミート系と 3 次元エルミート Weyl 系の対応の一例を与えてい

る。 

 

6．まとめ 

 本研究では、非エルミート Kitaev 模型に対する磁場の効果を摂動論の範囲で明らかにした。特

に、エルミートな場合とは異なり、例外点(=今の場合はギャップレス点）が有限の磁場でギャッ

プアウトされること、特に、磁場の強さによらずギャップが開かないパラメータ領域が存在する

ことを明らかにした。また、このような領域の特定のパラメータにおいては、磁場によって例外

点の巻き付き数が変化するトポロジカル転移が起きることを見出した。さらに、開放境界条件を

課した計算においては、ゼロ磁場で非エルミート表皮効果が起きないパラメータにおいては磁場

の印加により表皮効果が誘起されること、ゼロ磁場で表皮効果が起きる場合は、表面モードの局

在方向がバルクのスペクトルの例外点に対応する波数で切り替わるという現象を明らかにした。

特に最後の表皮効果の計算においては、マクロな数の波動関数が系の端に局在してしまうために、

倍精度計算では十分な精度で計算が行えないため、4倍精度以上の精度が必要であり、メモリの

観点からも計算時間の観点からもスーパーコンピュータにおける計算が重要な役割を果たした。

本研究の結果は、散逸が強い場合のギャップレス量子スピン液体の新たな安定化機構を示唆して

おり、また、散逸によって系の表面状態を制御できる可能性も示している。本研究は、開放量子

系における量子スピン液体の物理の新展開の扉を開くものであり、今後は、3 次元量子スピン液

体や Kitaev 量子スピン液体以外の量子スピン液体における散逸がもたらす興味深い現象の探索

を続けたい。 
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課した計算においては、ゼロ磁場で非エルミート表皮効果が起きないパラメータにおいては磁場

の印加により表皮効果が誘起されること、ゼロ磁場で表皮効果が起きる場合は、表面モードの局

在方向がバルクのスペクトルの例外点に対応する波数で切り替わるという現象を明らかにした。

特に最後の表皮効果の計算においては、マクロな数の波動関数が系の端に局在してしまうために、

倍精度計算では十分な精度で計算が行えないため、4倍精度以上の精度が必要であり、メモリの

観点からも計算時間の観点からもスーパーコンピュータにおける計算が重要な役割を果たした。

本研究の結果は、散逸が強い場合のギャップレス量子スピン液体の新たな安定化機構を示唆して

おり、また、散逸によって系の表面状態を制御できる可能性も示している。本研究は、開放量子

系における量子スピン液体の物理の新展開の扉を開くものであり、今後は、3 次元量子スピン液

体や Kitaev 量子スピン液体以外の量子スピン液体における散逸がもたらす興味深い現象の探索

を続けたい。 
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𝑖𝑖 𝑗𝑗 𝐡𝐡𝑖𝑖𝑖𝑖

𝐡𝐡𝑖𝑖𝑖𝑖 = (𝐫𝐫𝑖𝑖 − 𝐫𝐫𝑖𝑖) {1
2 𝐅𝐅𝑖𝑖𝑖𝑖 ⋅ (𝐯𝐯𝑖𝑖 + 𝐯𝐯𝑖𝑖)} ,     𝐡𝐡 = ∑ 𝐡𝐡𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖<𝑖𝑖         

𝐡𝐡 𝐅𝐅𝑖𝑖𝑖𝑖

𝑖𝑖 𝑗𝑗 𝐫𝐫𝑖𝑖 𝐫𝐫𝑖𝑖 𝐯𝐯𝑖𝑖 𝐯𝐯𝑖𝑖

𝑖𝑖 𝑗𝑗

𝛼𝛼 𝛽𝛽, 1, … , 𝛼𝛼(𝛽𝛽), … , 𝑁𝑁r)

𝐡𝐡𝛼𝛼,𝛽𝛽 = ∑ ∑ 𝐡𝐡𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖∈𝛽𝛽𝑖𝑖∈𝛼𝛼

𝛬𝛬𝛼𝛼,𝛽𝛽 = ∫ ⟨𝐡𝐡𝛼𝛼,𝛽𝛽(𝑡𝑡) ⋅ 𝐡𝐡𝛼𝛼,𝛽𝛽(0)⟩𝑑𝑑𝑡𝑡 ∞
0

𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛽𝛽

𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛽𝛽 = 1
3(𝑉𝑉𝛼𝛼+𝑉𝑉𝛽𝛽)𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇2 ∫ ⟨𝐡𝐡𝛼𝛼,𝛽𝛽(𝑡𝑡) ⋅ 𝐡𝐡𝛼𝛼,𝛽𝛽(0)⟩𝑑𝑑𝑡𝑡∞

0 = 𝛬𝛬𝛼𝛼,𝛽𝛽
3(𝑉𝑉𝛼𝛼+𝑉𝑉𝛽𝛽)𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇2 

𝑉𝑉𝛼𝛼 𝑉𝑉𝛽𝛽 𝛼𝛼 𝛽𝛽 𝑘𝑘𝐵𝐵 𝑇𝑇

A 9 Å 
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5 × 10) initial conditions, from each of which we performed con

(𝛼𝛼, 𝛽𝛽)
𝑟𝑟min(𝛼𝛼, 𝛽𝛽) ≤ 6 Å

〈𝑟𝑟min(𝛼𝛼, 𝛽𝛽)〉 ≤ 6( Å

𝜋𝜋

(𝛼𝛼, 𝛽𝛽)
∈ 𝛼𝛼

∈ 𝛽𝛽 is less than 3.0 Å and the angle X H…Y or Y H…X falls within the range of 145∘

∘ 𝜋𝜋

between two aromatic rings was required to be within 7.0 Å. Any residue pairs not 

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�26,�No.5　2024-  25  -



labeled as “ bonding”, “𝜋𝜋 stacking”, or “electrostatic” were classified as 

“hydrophobic interactions”.

．

𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛽𝛽

𝛼𝛼 𝛽𝛽

𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛼𝛼 (1, … , 𝛼𝛼 , … , 𝑁𝑁𝑟𝑟) 𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛼𝛼+1 (1, … , 𝛼𝛼, … , 𝑁𝑁𝑟𝑟 − 1)

𝑉𝑉𝛼𝛼 (𝑉𝑉𝛼𝛼 𝑉𝑉𝛽𝛽) 𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛼𝛼

2.5 × 10−2

– –

10−5 10−3 – –

𝜋𝜋
λ7,11 = 4.9 × 10−3 λ7,11 = 1.5 × 10−3

λ11,18 = 1.5 × 10−3 𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛽𝛽

10−7 10−2 – – 𝜆𝜆𝛼𝛼,𝛽𝛽

5.9 × 10−4 – –
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Specifically, the thermal conductivities for individual residues, denoted as λ(α,α),

– – bonded residue pairs, λ(α,α+1)

– –

ceptions: λ =2.4×10 , λ =1.3×10

λ =2.1×10

This suggests their potential roles as critical “shortcuts” in the thermal 

．

Selective Heat Current Analysis of α

–

–

–

Deniz, E.; Valiño Borau, L.; Löffler, J. G.; Eberl, K. B.; Gulzar, A.; Wolf, S.; 
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ＳＣニュース

東京大学生産技術研究所

１．
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Acceleration of hydrogen/air turbulent non-premixed

flame large eddy simulation using physics-informed

neural network



２．

Parameter  Value 

Fuel composition  50:50 (H2/N2, %vol) 

Jet Reynolds number  10,000 

Inlet velocity (m.s-1)  34.8 

Fuel inlet diameter (mm)  8 
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2.2. Large Eddy Simulation



Boundary plane  V  p  Nb 

fuel inlet  fV  zG  500 

air inlet  fV  zG  500 

hull  nS  zG  500 

outlet  zG  fV  500 

𝜕𝜕𝑡𝑡𝜌𝜌 + ∇ ⋅ (𝜌𝜌𝑽𝑽) = 0
𝜌𝜌𝜕𝜕𝑡𝑡𝑽𝑽 + 𝜌𝜌𝑽𝑽 ⋅ ∇𝑽𝑽 = −∇𝑝𝑝 + ∇ ⋅ 𝜏𝜏𝑖𝑖𝑖𝑖

𝜌𝜌𝜕𝜕𝑡𝑡𝑌𝑌𝑘𝑘 + 𝜌𝜌𝑽𝑽 ⋅ ∇𝑌𝑌𝑘𝑘 = 𝜌𝜌𝐷𝐷𝑘𝑘∇2𝑌𝑌𝑘𝑘 + 𝜔𝜔�̇�𝑘,      𝑘𝑘 = 1, … . 𝑁𝑁
𝜌𝜌𝑐𝑐𝑃𝑃𝜕𝜕𝑡𝑡𝑇𝑇 + 𝜌𝜌𝑐𝑐𝑃𝑃𝑽𝑽 ⋅ ∇𝑇𝑇 = 𝐷𝐷𝑡𝑡𝑝𝑝 + 𝜆𝜆∇2𝑇𝑇 − ∇𝑇𝑇 ⋅ ∑𝑐𝑐𝑃𝑃,𝑘𝑘hk𝐽𝐽𝑘𝑘 − ∑ℎ𝑘𝑘�̇�𝜔𝑘𝑘

such as density ρ, viscosity μ, species diffusion coefficient D

, and thermal conductivity λ are approximated as function of 
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ϕ

𝐿𝐿𝑟𝑟𝑌𝑌 =
1
𝑁𝑁𝑟𝑟
∑[𝜌𝜌𝜕𝜕𝑡𝑡𝑌𝑌𝑘𝑘 + 𝜌𝜌𝑉𝑉 ⋅ ∇2𝑌𝑌𝑘𝑘 − 𝜌𝜌𝐷𝐷𝑘𝑘∇2𝑌𝑌𝑘𝑘 − �̇�𝜔𝑘𝑘]2

𝐿𝐿𝑏𝑏
𝜙𝜙,𝑧𝑧𝐺𝐺 = 1

𝑁𝑁𝑏𝑏,𝑧𝑧𝑧𝑧
∑|𝜕𝜕𝑛𝑛𝜙𝜙𝑝𝑝 − 0|2

ϕ
∂

𝐿𝐿𝐶𝐶 =
1
𝑁𝑁𝐶𝐶
∑|𝜙𝜙𝑃𝑃 − 𝜙𝜙𝐶𝐶|2

ϕ

ϕ
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３．

𝜖𝜖𝜙𝜙 = 1
𝑁𝑁𝑑𝑑
∑ |𝜙𝜙𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃−𝜙𝜙𝑑𝑑|

𝜙𝜙𝑑𝑑
× 100%
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3.2. PINN Prediction

3.3. Simulation speed comparison



．
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１．

user’s historical news click sequence to construct this user’s representation), which 

U1’s reading list contains only an orange news article, but at the moment, there 

models merely consider U1’s reading history, it is difficult to make recommendations 

example, extracting a Global News Graph from user U3 and U2’s clicks, we may find that 
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２．
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𝑢𝑢 𝐻𝐻𝑢𝑢 = [𝑑𝑑1, 𝑑𝑑2, … , 𝑑𝑑𝐻𝐻]
𝐻𝐻 𝑑𝑑𝑖𝑖

𝑇𝑇𝑖𝑖 = [𝑤𝑤1, 𝑤𝑤2, … , 𝑤𝑤𝑇𝑇] 𝑇𝑇
𝐸𝐸𝑖𝑖 = [𝑒𝑒1, 𝑒𝑒2, … , 𝑒𝑒𝐸𝐸] 𝐸𝐸

𝑠𝑠𝑢𝑢,𝑐𝑐 𝑑𝑑𝑐𝑐

𝑢𝑢

ℎ𝑙𝑙𝑙𝑙

ℎ𝑙𝑙𝑙𝑙

𝐿𝐿ℎ𝑖𝑖𝑖𝑖 𝐻𝐻𝑢𝑢 𝑢𝑢

𝐿𝐿

The Global News Graph is used to summarize users’ 

𝐺𝐺𝑙𝑙 = 𝑉𝑉𝑙𝑙 + 𝐸𝐸𝑙𝑙 𝑉𝑉𝑙𝑙 𝐸𝐸𝑙𝑙

respectively. To construct this graph, we collect the edges from each user’s reading 

(𝑣𝑣𝑖𝑖, 𝑣𝑣𝑗𝑗)
𝑣𝑣𝑗𝑗 𝑣𝑣𝑖𝑖
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𝐺𝐺𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 = (𝑉𝑉𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 , 𝐸𝐸𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 )
graph to capture a global perspective on a specific user’s interests. For each news 

𝐻𝐻𝑠𝑠 𝑢𝑢
𝑀𝑀𝑛𝑛

𝑛𝑛𝑘𝑘
𝐻𝐻𝑠𝑠

𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑠𝑠𝑠𝑠𝑢𝑢𝑢𝑢

３．

], jointly modeling users’ long

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�26,�No.5　2024-  40  -



represent each user’s diverse and multi
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mation from other users’ interactions. In contrast, GLORY, even with simply 

–

Conference (WWW ’18). International World Wide Web Conferences Steering Committee, 

’19). Association for Computing Machinery, New York, NY, USA, 2576–

–
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–

–

–

2020 (WWW ’20). Association for Computing Machinery, New York, NY, USA, 2863–

–
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教育利用報告「実践的シミュレーションソフトウェア開発演習」

小 川 秀 人

東京大学大学院工学研究科機械工学専攻非常勤講師

１．はじめに

「実践的シミュレーション開発演習」は 年に開始し本年度で 年目となる。本科目はス

ーパーコンピューターを用いた計算流体力学 と分子動力

学 のシミュレーションソフトウェアを開発する実践的なスキルを身

に着けることを目標としている。そのため，シミュレーション技術等を専門とする生産技術研究

所の教員と，ソフトウェア開発技術を専門とする民間企業の非常勤講師が連携して講義および演

習を担当している。筆者は開始当初から本科目を担当してきた居駒幹夫青山大学教授の講義を引

き継いで本年度より本科目を担当した。本稿では本科目の概要と本年度の実施報告およびソフト

ウェア工学観点での考察を述べる。

２．本科目の内容と構成

スーパーコンピューターを用いたシミュレーションソフトウェア開発の実践には， や

に代表されるシミュレーション技術やスーパーコンピューターの知識に加えて，ソフトウェア開

発の知見も必要である。本科目はガイダンスを含め全 回の演習科目であり，ハイパフォーマ

ンスコンピューティングに関する講義とコーディングの基礎演習， および に関する講義，

または どちらかのシミュレータをグループで開発する応用演習からなる。

ソフトウェア開発の観点では，信頼性や保守性を考慮したソフトウェア設計や実装・テストの

手法，プロジェクトマネジメント手法などを解説し，基礎演習と応用演習でそれらを実践するこ

とが求められる。表 に本科目で習得するソフトウェア開発の手法と利用する開発環境を示す。

応用演習では，講師が配布するサンプルソースコードを基に受講生が作成した 図面のレビ

ューや，グループで開発するシミュレータの設計図面のレビュー，グループで作成したソースコ

ードのレビュー，グループ単位での最終成果報告と，複数回の報告・レビューを実施する。これ

により，各種手法を習得できるよう構成している．より詳細な内容や経緯は，書籍 論文

および過去のスーパーコンピューティングニュース 等を参照されたい。

表 本科目で習得する主なソフトウェア開発手法の例

分類 手法等 環境 ツール等

ソフトウェア設計 オブジェクト指向設計

クラス図，シーケンス図

ソフトウェア実装 オブジェクト指向実装

並列プログラミング

構成管理 分散リポジトリ ，

プロジェクトマネジメント チケット管理

チームコミュニケーション －
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３． 年度の実施報告

本年度の受講者数は 名で修了者は 名であった。応用演習

では修了生 名は同一グループで シミュレーションを作成し

た。図 に修了者によるシミュレーション結果の例を示す。さら

に，彼らは アンサンブルの実装などの独自の工夫も加えて

おり，シミュレーションソフトウェア開発という目標に対して

一定の成果が得られたと考える。一方で， 名での分担開発とな

り，プロジェクト管理等のチーム開発に有用な手法や環境につ

いて，必要性や利点の実感が難しかったと思われる。

４．ソフトウェア工学的視点での考察

表 に によるソフトウェア工学の知識体系である

の知識領域に対し，本科目で扱った領域に〇をつけ

た。各領域を深堀はしていないが，領域の約半数に言及している。

本科目で幅広い領域に触れることで、受講生が今後，大規模で高

性能なシミュレーションソフトウェアを開発する際の有用な知

識を得る基礎となることが期待される。

しかし，シミュレーションに特化した一層の改善の余地もあ

る。例えば，シミュレータは正しい期待結果を予め知ることがで

きないため，古典的なテスト手法では扱いが難しい。今年度はそ

の問題に対処する先進的なテスト設計手法に言及したが，それを

演習に反映するに至らなかった。同様の事項は他の領域にもある

と考えられ，より実践的な演習に向けて検討していきたい。

５．おわりに

筆者はソフトウェア工学の専門家として本科目に参画した。よ

り実践的な演習科目となるよう今後も改善を続けたい。

参 考 文 献

  佐藤文俊 加藤千幸編 “ソフトウェア開発入門：シミュ

レーションソフト設計理論からプロジェクト管理まで”

東大出版 年

  居駒幹夫 高橋英男 他 “非情報系の学生を対象としたソフトウェア開発演習の設計と改

善” 情報処理学会研究報告 年 月

  居駒幹夫 “教育利用報告「実践的シミュレーションソフトウェア開発演習” スーパーコ

ンピューティングニュース 年 月

  “ ” 年 月

表 と本科目の対応

の領域 本科目

要求

アーキテクチャ

設計 〇

構築 〇

テスト 〇

運用

保守

構成管理 〇

マネジメント 〇

プロセス

モデルと手法 〇

品質 〇

セキュリティ

専門職

経済

計算基礎 〇

数学基礎

工学基礎

で新設予定の領域

図 応用演習の結果表示例
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開催日 内容 人数 満足度※

大学・研究機関教職員

企業の方

学部学生

大学院生

その他

合計

大学・研究機関教職員

企業の方

学部学生

大学院生

その他

合計

大学・研究機関教職員

企業の方

学部学生

大学院生

その他

合計

※「満足度」は講習会参加後に提出されたアンケート（「参加した満足度」の項目）から、その平均値を算出している。1 不満 ←→ 満足 5 の5段階評価。

¹　https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/226/

²　https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/227/

³　https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/228/

2024年度　お試しアカウント付き並列プログラミング講習会　開催状況

区分

第226回 2024年6月11日

「GPUプログラミング入門」¹

山崎 一哉

事前登録者

参加者

第228回 2024年7月22日

「OpenACCとMPIによるマルチGPUプログラミング入門」³

星野 哲也

事前登録者

参加者

第227回
2024年6月17日
　 　　　 24日

「第11回 GPUミニキャンプ」²

下川辺 隆史

事前登録者

参加者
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第 226回お試しアカウント付き並列プログラミング講習

「GPUプログラミング入門」

山崎一哉

東京大学情報基盤センター

本稿は，2024 年 6 月 11 日にオンライン会議システム Zoom を用いて開催された『第 226 回

お試しアカウント付き並列プログラミング講習会：GPU プログラミング入門 』の開催報告で

ある。

本講習会では，GPUを用いるために必須である，GPUの特性やプログラミング手法に関する

講義および実習を行った。対象 GPUとしては主に NVIDIA社の GPUを，GPU向けの並列化プ

ログラミング環境としては主に OpenACCを用いた。講義では，GPU を活用するうえで必要と

なる並列計算の基礎から始め，GPU の構造や，GPU 向けのプログラムを作成する方法，GPU

プログラミングを行う上で役に立つツールの使用方法，CPUGPU 間のデータ転送の最適化を

適用するまでの手順を紹介した。実習では拡散方程式のカーネルなど，HPCにおいて利用され

る基本的な計算問題を題材として，OpenACCによる指示文を挿入してプログラムを GPU化す

る作業を，順を追って解説した。

本講習会は 2021年 5月 14日より運用を開始したWisteria/BDEC01のAquariusノードを用い

て実習を行なった。Aquariusノードには 8基の A100 GPUが搭載されているが，講習会受講者

が利用できるのは 4 基までである。受講者には 1 ヶ月有効なアカウントが与えられ，1 ノード

30分までのジョブが実行可能である。合計 26名の事前登録者があり，21名（学生：9名, 研究

機関：5名，企業：7名）が受講した。

本センターは筑波大学計算科学研究センターと共同で，次期スーパーコンピュータシステム

Miyabi2を 2025年 1月に運用開始する予定である。Miyabiには，1120基の NVIDIA GH200 Grace 

Hopper  Superchip が含まれている。GH200 は CPU と GPU とを密に結合した製品であり，

CPUGPU 間のデータ転送が高速である。そのため，従来は非常に重要であったデータ転送の

最適化という工程を省いても，プログラムが GPU上で高い性能を発揮できると見込まれている。

そこで，Miyabi の運用開始後には，本講習会の内容に加えて GH200 の特性にも焦点を当てた

講習会を開催し，より容易にプログラムを GPU化する手法を紹介する予定である。

1  https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/226/
https://www.jcahpc.jp/supercomputer/miyabi.html
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第 227 回お試しアカウント付き並列プログラミング講習会 

「第 11 回 GPU ミニキャンプ」 

下川辺 隆史 

東京大学情報基盤センター 

 

 2024 年 6 月 17 日（月）、24 日（月）の 2週にわたり、第 227 回お試しアカウント付き並列プ

ログラミング講習会「第 11 回 GPU ミニキャンプ」が開催されました。本イベントは、東京大

学浅野キャンパス情報基盤センターの現地会場とオンラインでのハイブリッドとして開催され

ました。現地会場およびオンラインにて各自の Slack と Zoom を立ち上げて参加しました。 

 本講習会では、既存の CPU シミュレーションコードを GPU 化する方や、既存の単体 GPU コー

ドを複数 GPU コードにする方などを対象に、東京大学情報基盤センターに設置されたスーパー

コンピュータ Wisteria/BDEC-01 を活用した実践を行いました。ミニキャンプは参加者がコード

やデータセットを持ち込み、各自のペースで GPU 化や GPU 利用効率向上などを実践する形で進

行します。情報基盤センター教員に加えて、GPU のスペシャリストがメンターとして参加し、

受講者はコードの GPU 化や利用率向上の作業を進めるにあたり随時相談することができます。 

 東京大学情報基盤センターと筑波大学計算科学研究センターが共同で運営する最先端共同

HPC 基盤施設（JCAHPC）では、Oakforest-PACS システム（OFP）の後継機種 Miyabi（OFP-II）

を 2025 年 1 月に運用開始予定です。本講習会は、GPU を搭載した Miyabi への移植に向けた GPU

ミニキャンプ第 6弾で、今後同じような GPU ミニキャンプを Miyabi 運用開始まで数ヶ月に一度

の頻度で開催予定です。 

 本講習会は、JCAHPC、東京工業大学学術国際情報センター、名古屋大学情報基盤センター、

九州大学情報基盤研究開発センター・データ駆動イノベーション推進本部データ分析支援部門、

エヌビディア合同会社、PCクラスタコンソーシアム（実用アプリケーション部会）の共催、プ

ロメテック・ソフトウェア株式会社の後援で開催され、下記の皆様にメンターとしてご協力い

ただきました（敬称略）。 

• 丹 愛彦：エヌビディア合同会社 HPCソリューションアーキテクト 

• 佐々木 邦暢：エヌビディア合同会社 シニアソリューションアーキテクト 

• 五十木 秀一：エヌビディア合同会社 シニアソリューションアーキテクト 

• Kazuaki Matsumura：NVIDIA Corporation, HPC Compiler Engineer 

• 今任嘉幸：プロメテック・ソフトウェア株式会社 テクニカルマネージャ 

• 阿部光平：プロメテック・ソフトウェア株式会社 エンジニア 

• 迎 祐樹：富士通株式会社 システムエンジニア 

• 額田 彰：筑波大学 計算科学研究センター 教授 

• 小林諒平：筑波大学 計算科学研究センター 助教 

• 大島聡史：九州大学 情報基盤研究開発センター 准教授 

• 三木洋平：東京大学 情報基盤センター 助教 

• 山崎一哉：東京大学 情報基盤センター 助教 
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 本講習会のスケジュールは表 1 の通りです。本講習会では、まず座学を行い、その後はメン

ターと相談をしながら各チームで作業を進めていきました。本ミニキャンプでは、これまでと

同様に、各チームでの実践時間を多く取るため、講習会１日目と 2日目を 1週間空けて開催し

ました。講習会開催日に挟まれた中日は原則各チームで実践し、ベストエフォートで Slack を

用いてメンターによる対応を行いました。 

 図１は講習会最後に撮影した集合写真です。受講者には実習で使用した Wisteria/BDEC-01 

を受講後も利用できるお試しアカウントが与えられます。 

 

表１ スケジュール 

日付 時間 内容 

6 月 17 日 10:00 - 10:30 Wisteria/BDEC-01使い方講座 

 10:30 – 11:00 自己紹介と目標設定など 

 11:00 – 16:50 実践（適宜自由に休憩） 

 16:50 – 17:00 事務連絡・終了 

6 月 18日–23日  各チームで実践 

6 月 24 日 10:00 – 10:30 事務連絡・情報交換 

 10:30 – 16:00 実施（適宜自由に休憩） 

 16:00 – 16:50 実施内容の紹介 

 16:50 – 17:00 事務連絡・終了 

 

 

図 1 講習会の集合写真 

 

 今回の講習会では、合計 6チーム 11名が参加しました。参加者の内訳は、大学・研究機関教
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職員：4名、大学院学生：3名、学部学生：4名でした。参加チームは、それぞれ下記の課題に

ついて取り組みました。 

• 圧縮性境界層乱流 LES コードの高速化、マルチ GPU 化 

• 密度汎関数理論に基づく第一原理電子状態計算ソフトウェアOpenMXのGPU化とボトル

ネック検証 

• マルチ GPU を用いた機械学習 

• OpenFOAM のキャビティ問題用ソルバ icoFoam を Aquarius で実行 

• MHD シミュレーションコードの CUDA を用いた高速化 

• FMO プログラム ABINIT-MP の GPU 対応 

 

 講習会終了後に実施したアンケートの質問項目と回答の人数分布は表 2 の通りです。アンケ

ートの自由回答を見ると、ハイブリッド開催を期待する声が多数ありました。運営コストを考

え、オンライン開催の回を一部設けながら、ハイブリッド開催を中心とする予定です。また、

技術情報をまとめた記事を提供することや講習会日に合わせてセミナーを開催することなどを

望む意見もあり、これらを何かしらの形で提供できないか検討していきたいと考えています。 

 

 表２ アンケート集計結果の人数分布と平均 

 あり なし 

並列プログラミング経験 5 1 

GPU プログラミング経験 5 1 

 オンライン

が良い 

現地開催が

良い 

ハイブリッド

開催がよい 

どの開催形

式でもよい 

オンラインと現地開催 0 0 6 0 

 評点 1 2 3 4 5 平均 

講習会時間 短い <-> 長い   6   3.0 

講習会講義内容（プレゼン） 簡単 <-> 難 1  5   2.7 

配布資料内容 簡単 <-> 難   6   3.0 

サンプルプログラム内容 簡単 <-> 難   6   3.0 

満足度 不満 <-> 満足   1  5 4.7 
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原 稿 募 集

本誌では利用者の皆様からの原稿を募集しています。以下の執筆要項に基づいて投稿して
ください。

執 筆 要 項

  内容は、本センターのスーパーコンピュータシステムの利用者にとって有意義な情報の
提供となる原稿とします。

  掲載可否については当編集委員会で決定させていただきます。
  掲載可とした投稿原稿に対して、加除訂正を行うことがあります。
  原稿枚数には特に指定はありませんが、シリーズに分割することもあります。
  プログラムの実例が大量になる場合（概ね 頁を超える）は、本文には一部のみを記述

し、投稿者の ページ等に全体を掲載し、その を引用するようにしてくださ
い。

  原稿は横書きにしてください。
  原稿は、 サイズで、ページの余白は上下 、左右 、ヘッダー 、フッ

ター に設定してください。詳しくは原稿様式をご参照ください。 形式（フォ
ント埋め込み）の完全原稿を電子メールにて までご提出願
います。

  採用された原稿は、本センターの ページに掲載いたします。
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