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データ構造AoSとSoAに着目した性能評価

Performance Evaluation of Incompressible Fluid Simulation on GPUs focused on the
Data Structures of AoS and SoA
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Computational fluid dynamics codes make use of large arrays to represent multi-dimensional vector fields.
On GPUs, memory accesses can be optimized using the memory coalescing technique, however, due to
the three-dimensional nature of most CFD problems, it is impossible to arrange all memory accesses into
continuous blocks. In this study, we evaluate the performance of using AoS and SoA to represent multi-
dimensional vector fields in an in-house incompressible fluid simulation code on multi-GPUs, and estimate
the influence of these data structures on different operations within the simulation.
Key Words : CFD, HPC, GPU accelerated simulation, SoA and AoS

1. はじめに
数値流体力学（CFD）は，微分方程式の数値解法を
用いて流体の支配方程式を解き，流体の動きを解明す
る方法であり，風洞実験とともに様々な分野で大きな
役割を持つ方法として知られている．
近年，GPUの性能向上，および開発・実行環境の整備
に伴い，GPUを用いた CFDシミュレーションは増加し
ている．しかし，不適切な実装手法を使えば，GPUの性
能を十分に生かせない恐れがある．数値流体力学問題に
は速度などのベクトル場が多く存在し，ベクトル場の表
現はプログラムのメモリー参照に大きな影響を与え，シ
ミュレーションの性能に非常に重要だといえる．本研究
は，ベクトル場の Array of Structures (AoS)と Structure
of Arrays (SoA)表現に着目し，それらのデータ構造の
GPUを用いた CFDシミュレーションへの影響を評価
する．

2. 非圧縮性流体シミュレーションの基礎
(1) 支配方程式
空気，水などの非圧縮性流体に対し，運動量保存を
表すナビエストークス方程式は

∂u
∂t
+ u∇ · u = −∇p +

1
Re
∇2u (1)

となる．
質量保存を表す連続の式は

∇ · u = 0 (2)

となる．

(2) 数値計算法
本研究では，圧力・速度連成法である fractional step

（FS）法 [1]を用いる．FS法は，1つの ∆tでの時間積
分を 2段階に分け．第 1段階は，圧力の影響のない「擬
似的な速度」を求める．

u∗ = u + ∆t(−u∇ · u + 1
Re
∇2u) (3)

第 2段階は，擬似的な速度場に圧力を加える「projec-
tion」操作を行う．

unext = u∗ − ∆t∇p (4)

式 (4)に (2)を代入すると，圧力のポアソン方程式を
導ける．

∇2 p =
∇ · u∗
∆t

(5)

したがって，コロケート格子において，1つの ∆tで
の時間積分は，下記の流れになる．

Algorithm 1: FS time integration over ∆t on collo-
cated grid

1 Calculate u∗;
2 Interpolation u∗ from grid points to grid faces;
3 Calculate ∇ · u∗ using face values;
4 Solve Poisson equation;
5 Project p on both grid points and faces;
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図–1 AoS（上）と SoA（下）

3. ベクトル場の SoAと AoS表現
前述のように，FS法には速度，擬似的な速度，およ
び座標などのベクトル場が存在している．ベクトル場
は多次元であるが，メモリーは 1次元のアドレスで管
理される．多次元ベクトル場のデータ構造は，メモリー
での並び方により，AoSと SoAに分けられる（図-1）．
速度ベクトル u = [u, v,w]を例として，AoSと SoA
の構造を説明する．AoSは，1つの計算格子の u, v,w各
成分を連続の要素で保存し，これを「structure」と呼ぶ．
各格子の structureは連続に配置され，AoSになる．SoA
は，u, v,wをそれぞれ 1つの配列で保持し，u配列には
各計算格子の u成分を連続に配置している．u, v,w 3つ
の配列は SoAになる．
表-1には，FS法各ステップが参照するデータの種類
を示す．すべてのステップは，ベクトルとスカラー 2種
類の変数をメモリーから読み出す．ポアソン方程式を
用いた圧力の計算は，圧力場の値を変更するため，ス
カラー変数をメモリーに書き戻す．そのほかのステッ
プは速度場，すなわちベクトル変数をメモリーに書き
戻す．

表–1 一般座標系における FS法が参照するデータの種類
READ WRITE

calculate u∗ vector, scalar vector
interpolate u∗ vector, scalar vector
poisson eq. vector, scalar scalar

project p at grid point vector, scalar vector
project p at grid face vector, scalar vector

4. GPUでのメモリー参照
(1) GPU並列の仕組み

GPUは，大量の演算コアを持ち、多数のスレッドを
同時に実行する．GPUのスレッドは並列処理の最小単
位であるが，命令スケジューリングの最小単位はWarp
である．Warpは 32スレッドで構成され，それらのス
レッドは常に同一命令を実行する．

GPUでのメモリー参照を効率的に行うには，下記の
2つの点が重要である [3]：
a) Coalescedメモリー参照

Warpがメモリー参照命令を実行するとき，32スレッ
ドの参照先アドレスが連続であれば，その 32回のメモ
リー参照を 1回に coalescingでき，性能を大きく向上
できる．
b) メモリー参照の局所性
関連性の強いデータをメモリーの中で互いに近くに
配置すると，GPUのキャッシュを活用でき，メモリー
へのアクセスを回避し，性能を向上できる．

(2) AoSと SoAへのメモリー参照
前述の coalescedメモリー参照と局所性を考えると，

AoS と SoA へのメモリー参照は表-2 に示した特徴が
ある．
ここで，下記の命令を例としてそれらの特徴を説明
する．1つのスレッドは，1つの計算格子の速度各成分
を読み，それに基づき計算を行う．
GPU kernel start

i = thread_id

read u@grid_i /* command#1 */

read v@grid_i /* command#2 */

read w@grid_i /* command#3 */

/* do some calculation */

GPU kernel end

図-2には，それら命令のメモリー参照のパターンを
示す．ここで，便利のために，Warpのスレッド数を 3
とし，青色の部分はスレッド 1∼3が参照するメモリー
である．

表–2 AoSと SoAへのメモリー参照
data structure coalescing locality

AoS not coalesced local
SoA coalesced not local

図–2 メモリー参照のパターン

AoSの場合，成分 uのメモリーは連続でないため，そ
のWarpの命令ごとのメモリー参照は coalescedではな
い．その一方，格子 1∼3のデータは連続に配置されて
いるので，その 3つの命令は比較的に小さい範囲に参
照している．

SoAの場合，各成分はそれぞれ連続のメモリーに配
置されているため，その Warp の各メモリー参照命令
は coalescingできる．しかし，同じ格子の各成分はメモ
リーの中に散在しているため，キャッシュのメリットを
引き出すことが難しい．

(3) GPU間通信のメモリー参照
GPU 1基のメモリーはおおむね十数 GBであり，大
規模シミュレーションの場合ではメモリー不足の恐れ
がある．計算負荷を複数の GPUに分散するために，本
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図–3 領域分割と Halo

研究は計算領域を x軸に沿って分割し，1つのサブ領域
を 1基の GPUに割り当てる．
ステンシル計算において，ある格子点の計算には隣
接する格子点の情報が必要であるため，分割されたサ
ブ領域の両端にHaloと呼ばれる部分がある．Halo部の
データは，本GPUの計算に必要であるが，Haloの計算
は隣のGPUが担当している．したがって，GPUの間で
は，Halo部分のデータを交換する必要がある．図-3に
は，GPU#2のサブ領域と Haloを示している．

Halo SEND RECEIVE

a GPU#1 GPU#2
b GPU#2 GPU#1
c GPU#2 GPU#3
d GPU#3 GPU#2

表–3 Haloの送信と受信

前述のデータ構造により，GPU間通信のためのバッ
ファーが異なる点には注意が必要となる．速度場を例と
してバッファーのメモリーレイアウトを説明する．図-
4には，各 Haloに対応しているバッファーのレイアウ
トを示している．AoS の場合，バッファーは Halo と
同じく，速度場を保持するメモリーの両端に位置する．
それに対し，SoAの場合，速度の各成分はそれぞれ各
自のバッファーを持ち，同じ Haloに対応しているバッ
ファーが，3セグメントに分けられ，メモリーの中に散
在する．したがって，AoSの場合では，2回の SENDと
2回の RECEIVEが必要であり，SoAの場合では SEND
と RECEIVE各 6回が必要となる．その一方，Haloの
サイズはデータ構造にかかわらず，一定であるため，通
信量には差がない．

図–4 バッファーのレイアウト

5. 実験による性能評価
(1) 実験環境と問題設定
性能評価の数値実験として，風車 2基の風況解析を
行う [2]．全計算格子数は約 9千万であり，無次元時刻
T = 10まで時間積分を計算する．そのシミュレーショ
ンは，九州大学スーパーコンピューター ITOのサブシ
ステム Bの 1ノードで行う．システムの諸元は表-4に
示す．プログラムは，NVidia HPC SDK（NVHPC）が
提供した OpenMPI環境を用いてコンパイルし，4つの
プロセス（GPU 4基）で実行する．

表–4 ITOサブシステム Bの 1ノード

CPU Intel Xeon Gold 6140 18 core ×2
GPU NVIDIA Tesla P100 ×4

performance
CPU: 2649.6 GFLOPS/node

GPU: 5.3 TFLOPS/GPU

memory
DDR4: 384 GB/node
HBM2: 16 GB/GPU

CPU-GPU connect PCIe Gen.3 ×16 (16 GB/s)
GPU interconnect NVLink (20 GB/s ×1or2)

(2) 実行時間の内訳
表-5には，実行時間の中でアルゴリズム 1に示した
各ステップに対応するカーネルの割合を示す．

表–5 実行時間の内訳
AoS SoA

time(s) ratio time(s) ratio

total GPU time 2115 1519
calculate u∗ 574 27.1% 335 22.1%

interpolate u∗ 367 17.4% 131 8.6%
poisson eq. 341 16.2% 346 22.8%

project p at grid 94 4.4% 97 6.4%
project p at face 203 9.6% 102 6.7%

SoAは AoSと比べて実行時間の約 1/4を削減し，擬
似速度の計算，内挿，および格子面での projectionでは
大きな性能改善を示している．その一方，ポアソン方
程式の計算と格子点での projectionでは，大きな変化が
ないことも明らかとなった．
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6. 議論
前述のように，SoAはメモリー参照を coalescingで
き，シミュレーション性能の大きな改善を示している
一方，ポアソン方程式の計算など，性能に変化のない
カーネルも存在している．ここで，その原因について
議論する．

SoAと AoSは，スカラー場のデータ構造に影響を及
ぼさないため，スカラー場へのメモリー参照が比較的
多いカーネルでは，SoAの効果を引き出しにくいと考
えられる．また，メモリー参照と比べて，計算のほう
が比較的に多いカーネルでは，メモリー参照の性能が
改善されても，全体の性能には大きな違いがないこと
も推察される．
したがって，ここでは「V/S」と「B/F」という 2つ
の値を定義する．V/Sはカーネルの中で，ベクトル場
に対するメモリー参照とスカラー場に対するメモリー
参照の比であり，B/Fはカーネルのメモリー参照の byte
数と浮動小数点演算数の比である．

表–6 V/S，B/F，および性能の比
V/S B/F perf. SoA/AoS

calculate u∗ 8.25 1.43 1.71
interpolate u∗ 5 14 2.82
poisson eq. 1.2 4.51 0.99

project p at grid 1.5 8 0.97
project p at face 2 8 1.99

図–5 V/S，B/F，および性能の比

表-6 と図-5 には，表-5 に示した各カーネルの V/S，
B/F，および SoA と AoS の性能の比を示す．図-5 に，
青色の棒は各カーネルに対応し，棒の長さが SoA と
AoSの性能の比を表し，棒の位置が V/Sと B/Fの値に
対応する．表-6と図-5に，V/Sと B/Fの小さいカーネ
ルは SoAと AoSの性能がほぼ同じであり，V/Sまたは
B/Fの大きいカーネルは SoAが AoSよりいい性能を引
き出せる傾向を示している．

7. 結論
本研究はマルチGPUを用いた非圧縮性流体シミュレー
ションのコードに基づき，ベクトル場のAoSと SoA表
現を実装し，その性能評価を行った．

図–6 AoSoAでの速度場のメモリーレイアウト

SoAと AoSはそれぞれ異なるメモリー参照のパター
ンを持ち，どちらも GPUメモリー参照の coalescingと
局所性という 2つの重要な点を同時に確保するのが困難
であるが，シミュレーション全体としての性能は，SoA
がAoSを大きく上回り，coalescedメモリー参照が優先
であることを示した．
その一方，各カーネルの特徴により，SoAのカーネ
ルごとの性能が異なる．V/SまたはB/Fの高いカーネル
では SoAが大きな改善を示し，V/Sと B/Fの低いカー
ネルではその効果を引き出しにくい傾向がある．

8. 展望
本研究では，V/SとB/Fなどを計算するとき，WRITE

（書き戻し）とREAD（読み出し）を区別せず，どちらも
1回のメモリー参照とする．しかし，実際には，WRITE
の性能が READを大きく下回る可能性も低くない．し
たがって，カーネルのメモリー参照特徴をさらに詳し
く研究するには，WRITEと READの性能の違いを考
慮する必要がある．
また，メモリー参照の coalescingと局所性は，GPUに
おけるメモリー参照の性能に非常に重要な点であるが，
本研究が対象としている SoAとAoSがその両方を同時
に確保するのは難しい．それに対し，Array of Structures
of Arrays (AoSoA)[4][5]が提案された．図-6に示したよ
うに，ベクトル場を等長のセグメントに分け，1つのセ
グメントを 1つの SoAに保存し，複数の SoAが連続に
並び，AoSoAになる．AoSoAは coalescingと局所性両
方を活用するポテンシャルを持つと考えられ，AoSoA
によるベクトル場の表現を実装し，その性能を評価す
ることが本研究の将来の課題となっている．
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数値計算ライブラリの自動チューニングにおける 
XAI適用の試み 

An Adaptation of XAI to Auto-tuning for Numerical Calculation Library 
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We explain an adaptation of Explainable AI (XAI) to auto-tuning problem for parameter tuning on a 
PICCG solver, which is one of preconditioned sparse iterative solvers. Result from SHAP, which is an 
XAI tool, indicates that predicted execution time for the solver from AI output can be well-explained in 
our experiment. 
Key Words : Explainable AI, Auto-tuning, PICCG Solver 

1． はじめに 
人工知能（AI）が出力する答えを検証が不十分なまま利

用することで，社会的な問題を引き起こすことが懸念さ

れている．またAI出力結果については，WEB等の公知で

入手可能な文書から生成されたものがあるため，自動生

成された文章等は，真実が出力される保証はない． 
以上のAIの現状では，AIの出力に対して，人間がなん

らかの検証を事前に行わなくてはならない．しかしAIモ
デルからの莫大な出力を，すべて人間が確認することは

現実的ではない．つまるところ，このAI出力の検証工程の

自動化や，検証工数の削減手法が必須となる．そのため，

AIモデルを構築する際のコストを減らす研究開発がされ

ている． 
一方，我々は数値計算分野での性能チューニング工数

の削減を目的として，ソフトウェア自動チューニング

（Software Auto-tuning, AT）技術[1]へのAI適用を行ってき

た．ここでのAT技術は，単にモデル上のパラメタ調整を

する技術ではない．AT技術は，高性能コード生成も行う

性能チューニングの総合的技術であり，コンパイラ最適

化やアルゴリズム選択などの上位の最適化対象も取り扱

う．ここでは，性能パラメタ調整の観点にのみ着目する． 
本研究では，疎行列反復解法上に現れる性能パラメタ

チューニング事例を例題として，AIを適用したAT機能を

実現した場合における，AIが出力する予測時間に関する

説明性について検証を行う． 

2． XAIツール 
(1) 概要 

AI出力の説明性を高めることで「信頼されるAI」を実

現するためのツール（Explainable AI (XAI)ツール）がいく

つか提案されている．さらにこのXAIツールは，いくつか

はオープンソース化がなされており，容易に利用可能で

ある．以下に代表的なXAIツールを説明する． 
 
(2) LIME 
幅広い学習済みモデルに適用できるXAIツールの1つと

し て ， LIME (Local Interpretable Model-agnostic 
explanations)[2] が知られている． 

LIMEはLocal surrogate model であり，ブラックボック

スモデルの個々の予測を説明するために用いられる解釈

可能なモデルである．分類器が特定の予測を行った理由

を，人間が理解できるように提示する機能を持っている．

それぞれの特徴がどの程度，分類に貢献しているか調べ

ることにより，分類器の予測結果を説明することができ

る．分類器の予測結果を用いるため，任意の分類器に適用

できるのが特徴である． 
LIMEは個別の事例を説明するのに使われる「局所説明

ツール」である． 
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(3) SHAP 
LIMEに加えて良く利用されるXAIツールとして，SHAP 

(SHapley Additive exPlanations) [3] が知られている．SHAP
は，協力ゲーム理論のシャープレイ値（Shapley Value）を

機械学習に応用したものである．そのため，採用されてい

る評価基準に，理論的な妥当性がある．シャープレイ値の

計算は，厳密にすると計算量が高い．そのため，近似的に

シャープレイ値を算出する手法が研究されており，SHAP
で利用されている． 

SHAPは全体的な傾向を説明するのに使われる，大域説

明ツールである． 

3． 不完全コレスキー分解前処理付CG法（PICCG
法） 

(1) 概要 

不 完 全 コ レ ス キ ー 分 解 (Incomplete Cholesky 

Decomposition, IC) は，疎な対称行列𝐴を係数とする連

立一次方程式 𝐴𝑥 = 𝑏 (𝐴 ∈ ℝ × , 𝑥, 𝑏 ∈ ℝ ) のような連

立1次方程式を解く反復法の1つである共役勾配法

(Conjugate Gradient (CG) Method) の前処理として活

用される．IC分解前処理付きのCG法は，PICCG法と呼ばれ

る． 

ICを用いて行列𝐴 を，以下の式(1)の分解をすることを

考える． 

 𝐴 = 𝑈 𝐷 𝑈 + 𝑅 (𝑈,𝐷 ∈ ℝ × )               …(1) 

 

ここで，𝑈:上三角行列，𝐷:対角行列，𝑅: 𝐴とIC分解後の 𝑈 𝐷 𝑈との差の行列，とする．このとき，行列の要素値が

0であった𝐴の要素が，分解行列𝑈において，非ゼロ要素と

なる場合がある．これを，fill-inと呼ぶ． 

基本的なIC分解は，fill-inをすべて棄却する実装にな

っている．つまり，全て要素を0要素として扱う．このこ

とで，分解後の行列の非ゼロ要素を少なく保ち，メモリ量

と計算量を減らすことを狙う．しかし反面，𝐴と𝑈 𝐷 𝑈の
差が大きく異なる場合は，うまく機能しないかもしれな

い．すなわち，前処理行列として機能しなくなることがあ

る． 

 

(2) 閾値付きIC分解前処理とアルゴリズム 

ここでは，閾値付きIC分解について説明する． 

式(1)の行列分解過程で，分解行列𝑈の非ゼロ要素に

ついて，fill-inレベルを持つようにする．Fill-inレベ

ルとは，非零要素をどこまで許容するかのレベルであ

る．通常，行当たりや対角要素当たりを対象として，行

列や扱う問題対象の特性を考慮し，このレベルを定義

することが多い． 

本研究では，東京大学情報基盤センターの河合によ

る実装[4]を利用する．この実装では，最大fill-inレベ

ル(𝑚)，および閾値(𝑡)を設定する． 

最大fill-inレベルでは，指定以下のレベルのfill-

inに対して，閾値より小さいfill-in対象の要素値を0

とみなして，閾値以上のfill-inを許容する．このこと

で，IC分解前処理と同程度以上の収束性と，より少ない

非ゼロ要素数の行列に分解することで，メモリ量を低

く抑えつつ高速化を狙うものである．つまり，最大

fill-inレベルを増やせば，一般的に，反復回数は減る．

しかし，行列が密に近づき演算量が増えるため，反復回

数の削減と演算量の増加のトレードオフがある．つま

りは，これらは性能チューニングパラメタになる．著者

らが扱っている問題では経験的に，最大fill-inレベル

2が最適であるが，当然，扱う問題の性質に依存する． 

以上のアルゴリズムの概略を，図-1に記載する．ここ

で，𝑎𝑖,j:𝐴の𝑖,𝑗要素，𝑑𝑖,𝑖:𝐷の𝑖,𝑖要素，𝑢𝑖,j:𝑈の𝑖,𝑗要素，𝑓𝑖,j:𝑢𝑖,jのfill-inレベル，𝑡:0とみなす閾値，𝑚:最大

fill-inレベルである． 

 

 

4． 適用事例と分析 

(1) 計算機環境 

AIの教師データを取得するため，名古屋大学情報基盤

センター設置のスーパーコンピュータ「不老」TypeⅠサブ

システム[5]を利用した．また，機械学習は，「不老」Type

Ⅱサブシステム[5]のGPUを利用した． 

Pythonはver. 3.6.13, Tensorflowは ver. 2.4.1, 

SHAPは ver. 0.39.0を利用している． 

 

(2) PICCG法の実行時間を予想するモデル 

Tensorflowを使用し，以下の入力と出力を設定する． 

 入力： 

I. 係数行列の特徴画像（山田ら[6]の手法により

作成） 

II. 最大 fill-in レベル，閾値 

 出力：閾値付きICCG法の計算時間 

畳み込み層、プーリング層:2層、全結合層:3層のCNNを

作成した．モデルの概要を図-2に示す． 

学習設定として，エポック数は200，バッチサイズは256，

活性化関数はReLU，最適化はAdam法，損失関数は平均二乗

誤差とした． 

 

(3) データセットの作成 

差分格子によってメッシュ分割された三次元領域にお

いて定常熱伝導方程式を解くアプリケーション（P3D）[6]

 
図-1 閾値付き IC 前処理の概要 

𝑑𝑖 ,𝑗 = 𝑎𝑖 ,𝑗 − 𝑢𝑖 ,𝑘𝑑𝑖 ,𝑖𝑢𝑘 ,𝑗𝑖−1
𝑘=1  

𝑓𝑖 ,𝑗 = 0, 𝑎𝑖 ,𝑗 ≠ 0𝑓𝑖 ,𝑘 + 𝑓𝑘 ,𝑖 + 1, 𝑒𝑙𝑠𝑒  

𝑢𝑖 ,𝑗 = 𝑑𝑖 ,𝑗−1(𝑎𝑖,𝑗 − 𝑢𝑖 ,𝑘𝑑𝑖 ,𝑖𝑢𝑘 ,𝑗𝑖−1
𝑘=1 ), 𝑓𝑖 ,𝑗 ≤ 𝑚 ∧ |𝑢𝑖 ,𝑗 | ≥ 𝑡0, 𝑒𝑙𝑠𝑒  
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を対象にし，有限体積法に基づき非構造格子型のデータ

として考慮したデータを利用する[7]．ここで，熱伝導率𝜆の分布（𝜆 ≦𝜆 ）の問題空間であり，熱伝導率が𝜆 の層

の中に，伝導率𝜆 の層を入れ込んだものである．この𝜆 の

値が小さくなると，生成される係数行列の条件数が大き

くなっていく．つまり悪性問題に近づき，反復解法では解

きにくい問題になるので，問題の性質を𝜆 で制御できる

特徴を持つ． 

 

 

教師データは，「不老」TypeIサブシステムで以下の条

件で計算時間を計測して取得する． 

 係数行列 

 サイズ：4096×4096, 32768×32768, 262144×

262144 【3種類】 

 各サイズ条件数を変えた（伝導率𝜆 を変化） 

【90種類】 

 最大fill-inレベル：0, 1, 2 【3種類】 

 閾値：0.001～0.02(0.001間隔) 【199種類】 

以上から教師データ総数は，各サイズで【41,073個】と

なる．また，テストデータ総数，は各サイズで【10,269個】

となる． 

各サイズ，に閾値付きICCG法の実行時間を予測する回

帰モデルを作成する． 

 

(4) SHAPによる説明結果 

まず，図-3によるテストデータ（実測実行時間）と，AI

モデルによる予測結果（予測実行時間）の平均絶対誤差は

0.000526であり，5%以下の誤差であったため，モデル生成

は妥当である．かつ，本テストデータの範囲において，AI

によるATが，誤差5%で実現できたことも意味している． 

次に，この生成したAIモデルが，妥当な回答をしている

か，SHAPの説明により検証する．図-3に，SHAPによる問題

サイズ32768×32768の説明結果を示す． 

図-3の説明から，以下の解釈ができる． 

 閾値が一定以下になると，閾値が小さいほど実行

時間が短くなる傾向がある 

 Fill-inレベル2の場合，閾値が0.075以下におい

て，実行時間が短くなっていく傾向がある 

以上のSHAPにより説明された傾向は，対象アルゴリズ

ムの知見を使ったものではないことに注意する．しかし

この傾向は，閾値付きIC前処理のICCG法のアルゴリズム

上，および，今回のテストデータの実測実行時間の分布傾

向から妥当な解釈であった．したがって，生成したAIモデ

ルが妥当であることを示している． 

 

5． おわりに 

本研究では，説明可能なAI（XAI）のツールとして，SHAP

を利用して，疎行列反復解法に現れる性能パラメタチュ

ーニングにAIを活用する自動チューニング（AT）機能を開

発する場合の説明可能性について，事例をもとに結果を

検証した． 

検証結果から，SHAPを利用した本事例の説明について

は，妥当に説明されていることを確認した．また，本稿で

は説明していないが，SHAPにより妥当な解説がされてい

ないことを発見し，原因を解析した．その結果，説明変数

を定式化する際に，あるテクニックを適用したところ，解

の精度と，SHAPによる妥当な説明が可能となる事例も発

見した．本件については，当日報告する予定である． 

今後の課題として，さらに多くの事例解析を行い，XAI

ツールが数値計算処理におけるAT機能にも有効であるこ

とを示していく必要がある．加えて，XAIツールからの説

明に基づき，有効となる説明変数の追加や削減を自動で

行い，AT機能の性能向上に寄与する仕組みの研究開発も

必要である． 
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図-2 モデルの概要 

 

 
図-3 問題サイズ 32768×32768 の説明結果 
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Recently, GPU-based quantum simulators have attracted considerable interest in the development of 

quantum chemical methods. NVIDIA's cuQuantum is a representative of such simulators. In this paper, 

we present the fully relativistic calculations for the spin-orbit splitting of 2p1/2 - 2p3/2 in boron-isoelectric 

systems using the Bayesian Phase Difference Estimation (BPDE) method with cuQuantum on the Flow 

type II supercomputer at Nagoya University. 

Key Words: Quantum computer, cuQuantum, Relativistic quantum chemical calculation, Spin-orbit 

splitting, Bayesian estimation, Flow supercomputer 

1． はじめに 

量子コンピュータ[1]は，量子力学の原理を利用して高

速な計算を可能にする新しい計算機で，ゲート型とアニ

ーラ型に大別できますが，多分野の問題を扱える汎用性

の面では前者の方が高い潜在力を持っています[2]．とり

わけ，化学反応や物質の性質を理論的に予測する量子化

学計算はゲート型量子コンピュータの重要な応用分野と

して期待されており，世界中で研究開発が活発に行われ

ています[3-5]．しかし，現在のNISQ(Noisy Intermediate-

Scale Quantum)段階の実機は，ノイズの影響が非常に大き

いため，開発のプラットフォームとしては実機ではなく，

量子ビット群の動作を模した量子シミュレータが使われ

ることが多いです．また，多くの場合，量子化学計算で最

終的に議論される値は全エネルギーではなく，エネルギ

ー差であることから，エネルギー差を直接算定するアプ

ローチが有効と考えられ，杉﨑らが提案したベイズ推定

を援用して2状態間のエネルギー差を直接算定する位相

差推定(BPDE)[6]は有望な手法の一つです．一方，近年，

計算機科学の高性能計算(HPC)の立場からも膨大なテン

ソル演算を処理する量子シミュレータに関心が持たれ，

特にGPUによる加速を得るNVIDIAのcuQuantum SDK[7]

が注目を集めています．いずれにせよ，「量子コンピュー

タ＋HPC」が新しい学際領域として認知され，両分野の研

究者のコラボレーションの重要性も高まっています． 

こうした中，量子化学分野とHPC分野の研究者の混成

チームである私たちは，4成分の相対論的量子化学計算に

BPDEを適用し，B原子ならびに等電子系の原子イオン

(Lr98+まで)の2p1/2－2p3/2のスピン軌道相互作用による分

裂エネルギーを高い精度で系統的に評価することに成功

しました．実際の計算は，NVIDIAのV100を積む名古屋大

学のスーパーコンピュータ「不老」 Type II上でcuQuantum

を用いて実行しました．計算スキームと計算結果の詳細

はarXivで既に公開[8]されていますので，本稿ではポイン

トを要約しつつ，HPC的な側面を補完する形でまとめた

いと思います． 
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2． 計算手法 

今回の計算では周期表[9]を貫き，Z＝5のB原子から

Z=103のLr98+イオンまで同じ基準で扱うことを意図する

ため，Dirac方程式の4成分ハミルトニアンではCoulomb項

だけでなく，伝達遅延に関するBreit補正も含めています．

大成分にはユニバーサル基底(α0 = 0.01 and β= 1.80)を用

いて，動力学的バランスによって小成分の基底を生成し

ました．2p軌道のj=1/2とj=3/2のスピン軌道分裂の模式図

を図-1に示します．従って，BPDEで対象とする2状態は 

2P1/2 = |(1s1/2)2(2s1/2)2(2p1/2)1⟩    (1) 

2P3/2 = |(1s1/2)2(2s1/2)2(2p3/2)1⟩    (2) 

になります．Dirac-Hartree-Fockは，2p軌道の1電子を除い

た状態で解いて空の2p軌道を静電的に原子価領域に引き

込むと共に，対称性も保持しています． 

量子コンピュータによる相対論的な計算は，文献[10]が

先駆的でした．全エネルギーを直接位相差推定するタイ

プのアルゴリズムでSbH分子のスピン軌道分裂を評価し

ていましたが，重原子が変わる場合には難点がありそう

です．今回のBPDEではエネルギー差を直接求めるため，

Zが5から103まで大きく変化しても精度を一貫して保て

る点でより優れています． 

 OpenFermion[11]とCirq[12]を使った活性軌道空間の

Jordan-Wigner変換のマッピングで，10量子ビット{1s, 2s, 

2p}，または18量子ビット{1s, 2s, 2p, 3s, 3p}としました．

後者では，動径方向の電子相関が考慮されます．本来であ

れば，d型基底関数を導入して軌道をさらに増やし，角度

方向の電子相関も取り入れるべきですが，j=1/2とj=3/2の

状態のエネルギー差の評価では「影響の相殺」が期待され

ます(特にZが大きく高価数のイオン)． 

 NVIDIA cuQuantum SDK[7]は，GPUを用いた量子回路シ

ミュレータ向けのソフトウエア開発キットです[13]．GPU

は数値演算性能が高く，メモリアクセスも高速であるこ

とから，ステートベクトルシミュレーションを大きく高

速化します．今回は，Cirqのシミュレーターバックエンド

として用いられるqsim[14]にて，cuStateVecライブラリを

使用しています．GPU利用により，現在の量子コンピュー

タの実機で実現できるよりも深く(ゲート数が多い)かつ

広い(量子ビット数が多い)量子回路のシミュレーション

を，現実的な時間で行うことが可能です．状態ベクトルだ

けでなく，テンソルネットワークにも対応しています．今

回は行っていませんが，複数GPUを用いた分散処理もサ

ポートしており，将来のより広い軌道空間での計算でも

威力を発揮するものと期待されます． 

今回の計算の実行環境は，「不老」 Type IIスーパーコ

ンピュータ(Intel Xeon Gold-6230 & NVIDA A100)に加え，

杉﨑が管理するGPU無しのワークステーション (Intel 

Xeon Gold-6134)も使いました(Pythonスクリプトの調製の

都合)．なお，Xeonに関しては後出しますが，両者でほぼ

同等の性能になります． 

3． 結果と考察 

図-2の(a)に，18量子ビットでBreit補正まで含めて計算

したスピン軌道分裂値をプロットしました．緑丸は実験

値ですが，全域に渡ってきわめて良好な対応を示してい

ることが見てとれます．個別の値では，B原子の計算値

12.5287±0.9813 cm-1に対して実験値は15.287 cm-1で，今回

の活性軌道空間の制約の中ではリーズナブルな差と思わ

れます．Z=29のCu24+では，計算値が190942±246 cm-1に対

して実験値[15]が191280 cm-1で，相対的誤差は有意に減少

します．さらに，Z=74のW69+では各々11800183±44 cm-1

と11802000 cm-1となり，対応はきわめて良いです．Zが大
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2s1/2

2p1/2

2p3/2

図-1. 5電子系原子のスピン軌道分裂. 

図-2. (a) 計算されたスピン軌道分裂値. 

(b) 量子ビット数と Breit項の影響評価. 
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きくなると，相対論効果が支配的になるとも言えます．全

域での実験値との平均二乗誤差は605.3 cm-1となりました． 

図-2の(b)は，量子ビット数・軌道空間の設定とBreit項の

影響を比の形で図示したものです．Breit項を含めた方は

過小評価傾向ですが，赤丸で示す18量子ビット計算で誤

差が明らかに小さくなり，今回の計算スキームの妥当性

を示しています．Zが大きくなると，この傾向はより明確

になります． 

最後に計算時間についてです．表-1に，杉﨑のワークス

テーションと「不老」 Type IIでの計算時間をまとめまし

た．加速はワークステーションと「不老」のCPU+GPUの

場合との比で示しています(Xeon間でそれほど差がない

ため)．量子ビット数が増えるほどGPU加速は顕著になり，

18量子ビットでの加速は42.7倍に達しました．Z=5から

Z=103までを尽くすには，ワークステーションでは1年程

度はかかるところでしたが，GPUスーパーコンピュータ

を使うことで，約1週間で済みました．これは，インパク

トのある事実で，量子シミュレータを使った研究の実施

判断にも影響を与えるものです． 

4． まとめと今後 

本稿では，cuQuantumを使った相対論的なBPDE計算に

よってB原子と等電子系イオンのスピン軌道分裂のエネ

ルギーをBPDEによって高精度で系統的に評価した成果

を紹介しました．CPUに比してのGPUによる加速は最大

(18量子ビットの場合)で42.7倍となり，高いパフォーマン

スを示しました． 

将来のFTQC(Fault-Tolerant Quantum Computer)を睨んだ

今後の応用展開の方向としては，計算の報告例が未だほ

とんど無い遷移金属原子を含む小型分子の扱いが挙げら

れます．これらの系では，スピンの異なる状態がエネルギ

ー的に近接するためにBPDEを使うメリットが活きると

思われます． 
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表-1. 計算時間の比較(単位は秒). 加速は

WS と GPU使用の場合の比で算出した. 

#Qubits WS Flow

CPU CPU  & GPU Acc.

8 628 731 177 3.55

10 2197 2267 588 3.74

16 73452 4830 15.2

18 387328 9081 42.7
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