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計算科学：第三の科学計算科学：第三の科学

第三の科学
− 実験できない領域

素粒子科学 Quantum chromodynamics（量子色力学）
クオークの質量

宇宙物理学
宇宙の成り立ち

地球温暖化 予測
このまま進むとどうなるか

− 第一原理的手法を使用すれば，実験不可能なことでも，シミュレー
ションによって解明される，であろうことが明らかになりつつある。
バイオ，ナノテクノロジー
現在の計算機リソースでは不可能なものも多い：例えば，AMD 
Opteron×1024クラスタの10,000倍規模の計算機必要など

− 実験，観測の検証。それでも実験より手軽に実施可能である。
流体シミュレーション、構造設計

自動車、ビル設計、飛行機・ロケットの設計
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代表的な計算科学の手法代表的な計算科学の手法

粒子計算
− 個々の粒子の相互作用を計算する
− 宇宙：重力

Fij = G mi mj / r2

− 分子シミュレーション：Van der Waals forces
分子動力学

２体（或いはそれ以上）の原子間ポテンシャルの下に、古典
力学におけるニュートン方程式を解いて、系の静的、動的安
定構造や、動的過程（ダイナミクス）を解析する手法。

Fi = ∑Fij F = m a
V = v+aΔt
p = p+vΔt

各ステップで
運動方程式
を解く 6

代表的な計算科学の手法代表的な計算科学の手法

連続体シミュレーション
− 偏微分方程式を解く
− 離散化

本来連続体である対象を要素の集合体によって近似する。

− 有限要素法
計算対象の構造に外力が加わって変形する場合等を解析する際、対象
の構造をメッシュで区切り（有限数の小さな要素で区切る）、各々の
要素内で成り立つ連立一次方程式を作成する（未知数は変位、速度、
圧力など）。次に、各要素における方程式を全解析領域分足し合わせ
ることで大きな連立一次方程式（マトリクス方程式）を作成し、解を
求める。

− 境界要素法
解くべき対象である偏微分方程式を、境界上の積分方程式の問題に置
き換えて解く手法。

− 流体計算
ナビエーストークス方程式
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代表的な計算科学の手法代表的な計算科学の手法

第一原理計算
− 量子力学の基本方程式であるシュレデンガー方程式を
解いて、原子レベルのシミュレーションを行う方法
「既存の実験結果（事実）を含めて経験的パラメーター等を一
切用いない」という強いものから、「実験結果に依らない」と
する比較的緩い解釈まである。

− 量子化学：分子軌道法（MO)
− 密度汎関数法（DFT計算）

− 原理的にはどのような現象でも解けるはずであるが、
膨大な計算量を必要とする
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計算機はどのくらい早くなったか計算機はどのくらい早くなったか

能力はどうやって計るのか？
− １秒あたりの演算可能回数
− Top500

マイクロプロセッサの発展
− クロックスピードにほぼ比例して早くなる

スーパーコンピュータは並列処理の時代へ
− 単一プロセッサでは限界！
− スーパーコンピュータは並列処理により早くなってい
る
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いろいろなマイクロプロセッサ（１）いろいろなマイクロプロセッサ（１）

マイコン（４ビットマイコン）

− ４００４(世界初、1971年、750KHz)
８ビットマイコン

− ８００８(1972年、500KHz、インテル)
− ８０８０(1974年、2MHz、インテル)
− ｚ８０(1976年、10?MHz、ザイログ)
− MC6800（1974年、1MHz、モトローラ）
− MC6809

16ビットマイコン
− ８０８６（1978年、インテル）

IBM PC/MS-DOS
− ８０２８６(1982年、インテル）
− MC68000 （1979年、モトローラ）

UNIX

８ビット、１６ビットとは、バスの幅、メモリ空間のビット幅のこと。 10

いろいろなマイクロプロセッサ（２）いろいろなマイクロプロセッサ（２）

３２ビットプロセッサ
− 80386 (1985年）、80486 (1989年、40MHz～)
− MC68020(1984年）、MC68030 (1987年)

仮想記憶

− Pentium (1995年,100MHz～200MHz)
− Pentium II (1998年,300MHz～)

SSE/MMX
− Pentium III (1997年、900MHz～)

1GHzを超える
− Pentium 4 (2000年、～3.2GHz)
− AMD K9, AMD Athlon

64ビットプロセッサ
− Itanium(2000), Itanium II (2001)
− AMD Opteron (2003)

３０年間で、1MHzから1GHz、1000倍の進歩
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高速化とは高速化とは

コンピュータの高速化
− デバイス
− 計算機アーキテクチャ

計算機アーキテクチャの高速化の本質は、いろい
ろな処理を同時にやること
− CPUの中
− チップの中
− チップ間
− コンピュータ間

パイプライン、
スーパスカラ

マルチ・コア

共有メモリ
並列コンピュータ

分散メモリ並列コンピュータ
グリッド 12

プロセッサ研究開発の動向プロセッサ研究開発の動向

さらなる高速化、高性能化へ

− クロックの高速化、製造プロセスの微細化
いまでは3GHz, 数年のうちに10GHzか
インテルの戦略の転換 ⇒ マルチコア

プロセスは90nm ⇒65nm , 将来的には45nm
量子的な限界？

− アーキテクチャの改良
スーパーパイプライン、スーパースカラ、VLIW…
キャッシュの多段化、マイクロプロセッサでもL3
キャッシュ

マルチスレッド化、Intel Hyperthreading、複数の
プログラムを同時に処理

マルチコア：１つのチップに複数のCPU
インテル® Pentium® プロセッサ
エクストリーム・エディションのダイ
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計算機ハードウェアの歴史計算機ハードウェアの歴史

1.5年に2倍の割合で処理速度が増加している（Moore’s 
Law）

1983年：1 GFLOPS，1996年：1 TFLOPS，2002年：36 
GFLOPS
− MFLOPS: Millions of FLoating Point OPerationS.（1秒間に106回の浮
動小数点処理）

− GFLOPS： 109回， TFLOPS： 1012回， PFLOPS： 1015回
− 2010年頃にはPFLOPS（Peta FLOPS）マシンが登場すると言われて
いる。

「地球シミュレータ」はピーク性能 40 TFLOPS

2005年にはIBM BlueGene/L（367 TFLOPS）が完成

15

計算機ハードウェア発達の歴史計算機ハードウェア発達の歴史

http://www.es.jamstec.go.jp/
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計算機の進歩計算機の進歩

個々のプロセッサ
− ベクトルプロセッサ ⇒ 10年前はこのタイプが多かった

一つのプロセッサで行列演算を効率的にできる

− スカラープロセッサ：Pentium, Power，Alpha，Itanium

並列計算機のアーキテクチャの種類
− 分散メモリ型並列計算機
− SMP（Symmetrical Multi Processor）：共有メモリ型並列計算機
− SMPクラスタ型並列計算機（「Constellation」とも言う）

並列計算機の別の分類
− PCクラスタ
− 専用並列計算機
− 専用機・・・GRAPE等：ブラックホールのシミュレーション
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並列処理と分散処理並列処理と分散処理

並列処理(parallel processing)とは、複数のプロセッサを用
いて、処理を高速化する技術
− HPC(High Performance Computing)

数値シミュレーションなど

− HTC (High Throughput Computing)
大量のデータ処理

分散処理(distributed processing)は、もちろん、複数のプロ
セッサを用いるため処理を高速化することもあるが、本質
的にはいろいろな場所で行う様々な処理、あるいは機能を
結合し、機能分担させることが目的であり、必ずしも高速
化だけが目的ではない

− 分散オブジェクト技術
− RMI , J2EE, Jini… 18

共有メモリ型計算機共有メモリ型計算機

CPU CPU CPU CPU

ＭＥＭ

BUS

複数のCPUが一つのメモリ
にアクセスするシステム。

それぞれのCPUで実行さ
れているプログラム（スレッド
）は、メモリ上のデータにお互
いにアクセスすることで、デ
ータを交換し、動作する。

大規模サーバ
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分散メモリ型計算機分散メモリ型計算機

CPU CPU

CPU CPU

MEM

MEM MEM

MEM

Network

CPUとメモリという一つの計
算機システムが、ネットワーク
で結合されているシステム

それぞれの計算機で実行
されているプログラムはネット
ワークを通じて、データ（メッ
セージ）を交換し、動作する

超並列（MPP：Massively 
Parallel Processing)コンピュ
ータ
クラスタ計算機
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並列処理の利点並列処理の利点

計算能力が増える。
− １つのＣＰＵよりも多数のＣＰＵ。

メモリの読み出し能力（バンド幅）が増える。
− それぞれのＣＰＵがここのメモリを読み出すことがで
きる。

ディスク等、入出力のバンド幅が増える。
− それぞれのＣＰＵが並列にディスクを読み出すことが
できる。

キャッシュメモリが効果的に利用できる。
− 単一のプロセッサではキャッシュに載らないデータで
も、処理単位が小さくなることによって、キャッシュ
を効果的に使うことができる。

低コスト
− マイクロプロセッサをつかえば。

クラスタ技術

CPU CPU CPU CPU

ＭＥＭ

BUS

CPU CPU

CPU CPU

MEM

MEM MEM

MEM

Network
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並列処理の簡並列処理の簡単な例単な例

for(i=0;i<1000; i++)
S += A[i]

1 2 3 4 1000

+ S

1 2 1000250 251 500 501 750 751

+ + + +

+ S

逐次計算

並列計算

プロセッサ１ プロセッサ２ プロセッサ３ プロセッサ４
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スーパーコンピュータの速さはどうやって測るのかスーパーコンピュータの速さはどうやって測るのか

演算速度
− 個々プロセッサの演算速度ｘ台数

Top500 List
− 世界のコンピュータの速度を決める基準になっている
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TOPTOP 500 List 500 List 
http://www.top500.org/http://www.top500.org/

LINPACKと言われるベンチマークテストを実施する。
− 密行列を係数とする連立一次方程式を解く
− ベクトル機でもスカラー機でも性能が出やすい
− 例えば地球シミュレータはピーク性能40TFLOPS（設計値）に対し
て35 TFLOPS以上の性能が出ている。

実際のアプリケーションではこれほどの性能は出ない
− 差分法，スペクトル法系の手法：ピーク性能の60%程度

AFES on the Earth Simulator： 26 TFLOPS（ピーク性能の65%）
− 有限要素法

GeoFEM on the Earth Simulator （512ノード）：10 TFLOPS（30%）
スカラー機ではこれほど出ない：5%～10%

24http://www.top500.org/
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クラスタコンピューティングクラスタコンピューティング

PCやネットワークなど、汎用（コモデティ）の部品を
組み合わせて、並列システムを構成する技術
− PCが急激に進歩した！
− ネットワークも早くなっている！
− 安価に、個人レベルでも並列システムを作れる！
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http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/PACS-CS/
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PACSPACS--CSCS
Parallel Array Computer System for Computational SciencesParallel Array Computer System for Computational Sciences

計算科学計算センターで７月から稼動

国内で開発
されたスパコンと
しては、２位

Peak 14.34TF
Linpack 10.35TF

34位(2006/6)
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http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/PACS-CS/

32

http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/PACS-CS/
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http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/PACS-CS/
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地球シミュレータ地球シミュレータ

性能 40TFlops
地球環境問題
大気循環モデル
細かくシミュレーション
20kmメッシュ、
地殻シミュレーション
最近では産業応用も

http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/ccs/workshops/
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http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/ccs/workshops/
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http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/ccs/workshops/
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これをシミュレーションするには、複雑なモデル、膨大な計算
能力が必要

http://www.ccs.tsukuba.ac.jp/ccs/workshops/
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これからの計算科学の課題これからの計算科学の課題

計算を細かくやっても限界があることがある
− 天気予報はあたるか？ カオスの問題
− バタフライエフェクト：ある場所で蝶がはばたいただ
けで地球の反対で台風が起こる！？

− アンサンブル計算

計算精度の問題
− 現在は64ビットの浮動小数点という形式を使っている
− -1.79769×10308～1.79769×10308

まだまだ性能が足りない
− 「京速計算機プロジェクト」
− 10PFlopsのスパコンの開発を目指す
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アンサンブル予報アンサンブル予報
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グリッドコンピューティングとはグリッドコンピューティングとは

グリッド技術とは広域の高速ネットワーク上において、
「安全に」大量のデータ、計算資源、貴重な装置等を共有
し、協調作業、資源の有効活用するネットワーク基盤技術
（ソフトウエア、ネットワーク、ハードウエア）と、これ
を活用する応用技術

E-mail
www, ….
データの交換

従来のインターネット技術

計算資源の
シームレスな共有
（CPU,Storage, ...)

Grid: 
電力網(Power Grid) 
のように計算資源
を使いたい

計算資源の仮想化

グリッド


