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S%�ĴÎ¢��i�V

R@ķŁğĵƁ��ķßCĳ^%i�Vņ¼ĥĴ
Īńžä
Ƃ�S%ĳS%.ĪńĴ±%±ÉķS%�Ĵ;
ŃķîıķS%�ķVģĳĤńž

C1,3u1 +C1,4u2 +C1,5u7 =α1

C2,2u1 +C2,3u2 +C2,4u3 +C2,5u8 =α 2

C16,1u10 +C16,2u15 +C16,3u16 +C16,4u17 +C16,5u22 =α16

①の差分点について

②の差分点について

⑯の差分点について

・・・・・・・・・・

・・・・・・・・・・

�Ñĳîí�ķS%�ģIBĪńķĳîí�ķÎ¢i�VĴĵńžä
ĩĮģİĲ�ķ^%i�VĸŽS%.ĶŁŃ��ķŁğĵÎ¢�
�i�Vņ¼ĥ	ĶT�Ĩīń	ģĳĤńž

Ax = b
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RķŁğĵÎ¢��i�Vņ¯Ġńž Ax = b
A = I−B
(I−B)x = b
x = Bx +b

x0,x1,x2,x3
x(m+1) = Bx(m ) + b

limm→∝ x
(m+1) = B limm→∝ x

(m ) + b

・・・①
óņ5ķŁğĶpĤ�Īžúäĸ/�µ'ž ・・・②

čņČĶ��ĩg�Īńž

・・・③

Ďņ�ĮĪŬŐŠŵķ'ƃĚĚĚĚĚĚĚĚĚĚŹŹŹ
ņ¯Ġńž ・・・④

ħħĳďķ�ÊķzØņ3ŅĹĐķŁğĶĵń

・・・⑤

zØŬŐŠŵņĉĴġĦĹĐĸđķ~Ķĵń x = Bx +b ・・・⑥

đĸĎĴ�ĥ9�ĴĵńžıļŃÎ¢��i�VƃČņ¼ĥ	ĸďņ
�ĮĪŬŐŠŵķ'ƃĚĚĚĚĚĚĚĚĚĚŹŹŹĚņ¹ıĦń	ĶT�Īńžx0,x1,x2,x3
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x(m+1) = Bx(m ) + bďņ¼ĥĮľķ1]�ĶıĞĲÂlĪń ・・・④
óĸ�)ŽóķP»¸¨ĸ�ĲëĳĵĞ·¨fĳĝńĴ�LĪńž

¼ĥĻĤi�V Ax = k ・・・⑦

A = D−E− FóņēķŁğĶGXžöĸóķP»a
%ķĽķµ'ž÷ĸóķ�®��»
µ'ķ£6ņGĠĮµ'žøĸóķ�
®��»µ'ķ£6ņGĠĮµ'ž

・・・⑧

ēņĒĶ��ĩĔņ\ń

Dx = (E+ F)x + k ・・・⑨

Ĕņďķ1]�ĶĪńĴĕņ\ńžä
ħķ1]�ņ�ŰœŨ�ĴĞğžä
 ��ĶĸĖķ½§�Ĵĵńžä
��ĪĻĤĸåćçìæ��ķ¼ņ\
ńĮľĶåćæ��ķ¼ĩĢ��ĩĵ
Ğ�ĳĝńž

x(m+1) = D−1(E+ F)x(m ) +D−1k
・・・⑩

aiixi
(m+1) = − aij x j

(m ) + kj
j=1
j≠i

n

∑

xi
(m+1) = −

aij
aii

⎛
⎝⎜

⎞
⎠⎟
x j
(m ) + ki

aiij=1
j≠i

n

∑
・・・⑪

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　

	

71]�

ĔņėķŁğĶGXĪńž (D−E)x = Fx + k

(D−E)x(m+1) = Fx(m ) + k

aiixi
(m+1) = − aij x j

(m+1)

j=1

i−1

∑ − aij x j
(m ) + kj

j=1+1

n

∑

・・・⑫

ėņďķ1]�ĶĪńĴĘņ\ńžä
!
!
ħķ1]�ņ�ŎŊřŹŖŉşŵ�ĴĞğžä

!
!
!
 ��Ķĸęķ½§�Ĵĵńžä
��ĪĻĤĸåćçìæ��ķ¼ņ\ńĮľ
Ķåćçìæ��ķ��»µ'ņ��ĩĲĞ
ń�ĳĝńåŴōŶŸřķ��æžä

!
5@ķŁğĶèäĆņL®ĪńķĶĆéìķ�ņ
0�ĪńœźşňŸőĸ�@ķŁğĵ0�
Ö�ĴĵŃèŴōŶŸřå>T0�æģ��ĩ
ĲĞńž

・・・⑬

・・・⑭

x(i) = a(i)* x(i −1)+ b(i)
do i=1,n

ŴōŶŸřģĝńĴèäĆĶı
ĞĲĸ�IÖ�ģĝŃ�
'#�ģĳĤĵĞž
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ŰœŨ�ŀŎŊřŹŖŉşŵ�ĸůŝŗűķ½§ÞUņGoĩĲĿ2uĪń	ģfJ�
Ķ¿lĨŅĲĞńžä
ŎŊřŹŖŉşŵ�ŌŴŘŢŵķ½§ÞUĸ*ŭźŘķŁğĶŴōŶŸřķĮľĶ�'
.ĳĤĵĞžä
ĬħĳåăæķťŉŦźūŶźŸ�ŀåĄæķĀ÷öéôüóõû�ņ�Ğŵźū!ķŴōŶŸř
ĶŁń�IÖ�ņĵĥĪěä
�IÖ�ņĵĥĪ	ĳ*>Ä®ķŁğĶťźšŊŋŇķ�'½§�}ņ�ĞâÍĶ
½§4°ĴĵńžļĮ�'.ĬķĿķĶĿ��4°ž

71]�

(a)オリジナルスイープ (b)ハイパープレーンスイープ (c)RED-BLACKスイープ

計算順序(スイープ順序)
参照関係 hľķťŉŧźūŶźŸ!ĸ

ŴōŶŸřģĵĞžä
ťŉŦźūŶźŸÕķĽĶŴ
ōŶŸřģ��ž

ãĴÜķƁıķŵźūĶ"}
aĪńžä
ĬŅĭŅķŵźū!ĸŴōŶ
ŸřģĵĞž
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f (x) = 1
2
(x,Ax)− (b,x)

f (x) = 1
2

aij xix j −
j=1

n

∑
i=1

n

∑ bix j
i=1

n

∑
∂ f (x)
∂xk

= 1
2

aikxi
i=1

n

∑ + 1
2

akjx j
j=1

n

∑ − bk

∂ f (x)
∂xk

= akixi
i=1

n

∑ − bk = 0

��-Ò�åõù�æ

Čķí�ķÖfņ¯Ġńžä
ħķÖfķqQ�=àņ¼ĥĮľĶąåĉæķ
^%ņ3ŃëĴġĥžä
čŁŃČķqQ�=àņ¼ĥ	ģĂĉòăķ¼
ņ\ń	Ĵ9¥ĳĝńħĴģ%Ģńžä
!
�¾Ĵ9~ĵ	ņH��ķŬŐŠŵĳµğžä
ČĴ9¥ĵÖfĴĩĲĎņ¯Ġńžä
Ďņa%ĳ�¾ĪńĴďķŁğĶĵńžä
!
!
!
ďņĉĳ�^%ĪńĴĐĶĵńžä
µ'óķP�`ņ�ĞſĴġĥħĴĶŁŃđ
ģ\łŅńžä
đĸÎ¢��i�VĒķa%¶�ĳĝńžä

!
ĩĮģİĲĎķqQ�=àņ¼ĥ	ģÎ¢
��i�VĒņ¼ĥħĴĴĵńž

f (x) = 1
2
ax2 − bx ・・・①

・・・②

・・・③

・・④

・・⑤

・・・⑥

f '(x) = ax − b = 0

Ax = b ・・・⑦
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õù�ŇŵŔŴŚŮķDtXņR@Ķ�
Īžä
ħķ�Ķ´ĜĵŇŵŔŴŚŮķ��X
ģĝńžä

!
ĎVķąåĉæģqQ�ģ\łŅńŁğĶ
ĉĆķ'ņ�ľĲµĥžä
!
ĈĆäĸ�SŬŐŠŵĳĝŃ
ĞĶ��ĩ�
��¢ĳĝńħĴģ¿lĨŅĲĞńžä
!
ĩĮģİĲ�SŬŐŠŵĸþ�ķÎ¢�
�i�VĶĸþ�ĩĢIBĩĵĞžä
!
õù�ņ�ğĴþ�ķÎ¢��i�Vĸ
âĜþ>ķ1]ĳ2uĪńžä
!
ļĮóķAr�ģ¬ÓĩĲĞńĢOÚ
ĩĲĞŅĹ2uģÍĥĵń`Æņbıžä
!
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M = UTU

!x = Ux
AU−1!x = b

U−TAU−1!x = U−Tb = !b
U−TAU−1 = !A

A ≈M
A ≈ UTU

U−TAU−1 ≈ U−T (UTU)U−1 = I

!A = U−TAU−1

!A!x = !b

*#�Ĥ��-Ò�åõù�æ
óĶËĞ��P�µ'ñýņ¯ĠœŶřŏź%
¼ĪńŻČVżžä
ħħĳčķŁğĵĉķĤeĠņµğžä
!
ħŅņ�İĲĿĴķóĉòăņGXĪńŻĎďVżä
!
!
!
ħħĳĐĳĤeĠĮóķ`ÆņĽĲĽńžä

!
!
ýĸđņ�ĮĪķĳČŁŃĒņ�ĮĪžä

!
ĐĶĒņÐ�ĪńĴēņĽĮĩĤeĠĮó
ķ`Æĸ/�µ'ĶËĞħĴģ%Ģńžä
!
ĩĮģİĲĔĶŁİĲĤeĠĮµ'óķA
r�ĸìķ;ŃĶOÚĩĲĞńĿķĴ¯Ġł
Ņńä
!
ĤeĠĮµ'ĴŬŐŠŵĶPĪńÎ¢��
i�Vƃĕķ2uĸkĞĿķĴsZĳĤńž

・・・①

・・・②
・・・③
・・④
・・⑤

・・・⑥
・・・⑦

・⑧

・・⑨

・・・⑩
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*#�Ĥ��-Ò�åõù�æ
�K�œŶřŏź%¼ĶŁń*#�õù�ŇŵŔŴŚŮķDtXņ�@Ķ
�Īžä
�K�œŶřŏź%¼ĸ�ķµ'¸¨ķ�ķĽņ½§Īńžä
ſ¸¨ĶPĪńŪňŵŉŸĸ½§ĩĵĞžä
½§ĸµ'ŬŐŠŵ¡ŹŬŐŠŵřōų¡ŹŬŐŠŵķ<Ź!¡ŹÙ§ĳ}a
ĨŅńžä
Ç«ĳ�ĩĮ*#�Ñ%ĸ*Ï��Ź[Ì��ĳ½§ĨŅńž
1.ICCG法のアルゴリズム

ステップ1:　　　 αk = (ri
k •(LLT )−1ri

k )/(Api
k • pi

k )

ステップ2: 　　　 xi
k+ 1 = xi

k +αk pi
k

ステップ3: 　　　 ri
k+ 1 = ri

k − αkApi
k

ステップ4: 　　　 β k = (ri
k+1 •(LLT ) −1ri

k+1 ) /(ri
k•(LLT ) −1ri

k )

ステップ5: 　　　 pi
k+ 1 = (LLT )−1 ri

k+1 + β k pi
k
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ŇūŴŒźŗŲŸķ`°qÐ.ķřŞŝū

1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�!�T!
�p

őƁŪż&
¼�

!
ß�!'!

!
*�T§&
1���A!

!
ßT§'�&
B°!

!
Bxĵĺ&
šŸƁũſŔ!
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1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�!�T!
�p

őƁŪż&
¼�

!
ß�!'!

!
*�T§&
1���A!

!
ßT§'�&
B°!

!
Bxĵĺ&
šŸƁũſŔ!
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�!�T�p!
(��uË�pƀűžŢœ�T�p)

(1)ŗƁŧĺuËŊ�pĨ��Ĺ�Ĳį��űžŢœ(¹ /É�)Ĺ�$&
(2)ŗƁŧĺBlÔĺB�&
(3)ŲžŔźŵŞƁśŗƁŧĺÁr&
(4)��űžŢœĺ������DŊ\b!
(5)¹ űžŢœ|ĺ¹ �T\b(Û�!/@��!/Í��!ĘNĹ}�/N**2Ĺ}��)&
(6)É�űžŢœ|ĺÉ��T\b&(ŔžƁŬżÉ�ƀØaÉ�ĘØaÜĹ}�&ØaÉ�/
��Ĺ}�Ę�)

1.

Čăĉčò

đēĄô

��éçé

đēĄó

đēĄõ

đēĄö

��é

��êçé

��êà
à

É�é

đēĄø

đēĄ÷à

õýżƁŲ

õýżƁŲ

��3

���à
���D

űžŢœéà
ėâ¹ ã

űžŢœêà
ėâ¹ ãà!!
ėâÉ�ã

űžŢœë

BlÔà
ƀśŕƁź
ŮŻŤō

� ƀÉ�
�T

� ƀÉ�
³�ņ

@��!

Í��!

ØaÉ�

üääëĹ}�

üĹ}�

ØaÜĹ}�

(1)¹ ƀÉ�űžŢœĹĳĝĴ������DƀŗƁťōſŔĺ¼�Ŋĝ0�ĺ¹ ƀÉ
�űžŢœŊ¼�Ĩ�ĸŇ�Þĺ¹ ƀÉ�űžŢœŊőƁŪżĺ�±ĶĨĴ�ĝ�Ī&
(2)�!�T�pĺ¤qĠŅQį3Ý´wĹEĪŇ�>TĺV6Ŋ�ĹşƁŖŢŦ3ÝB
lĹĘŀįß�!BlĹőƁŪżĶĸŇ¹ ƀÉ�őƁŪżŊ�ĝ�Īà

őƁŪż¼�2.

őƁà
Ūż

Ė

Ė
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LM+MSD法における測定区間毎のスケーラビリティ

1.0

10.0

128 256 512 1024
並列数

スケ
ーラ
ビリ
ティ

全体
evolve_WFs_in_subspace
m_ES_Vnonlocal_W

betar_dot_WFs

modified_gram_schmidt

m_XC_cal_potential
m_FFT_WF

��������
������	�
������
�
��������
��������
������

űžŢœ|ĺBlÔĶśŕƁźŮŻŤō¼�(�) 
→Poĺ¼�ĻŘűżƁšſ|ƀÕf|�ĺ¼�ġ;ĝ 
→ŘűżƁšſƀÕfĻ«ęĸ7Yĵ2ļňŇįłyĨĝ¼�ġĵĢĸĝ
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�'�`%vŹâ�'.

1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�!�T!
�p

őƁŪż&
¼�

!
ß�!'!

!
*�T§&
1���A!

!
ßT§'�&
B°!

!
Bxĵĺ&
šŸƁũſŔ!
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ŇūŴŒźŗŲŸņâ�'`ņÀ�ĪńĮľĶĸƄ

!(�ĸ�!JŊQŇ�!'Z�Ŋ`�ĪŇà
!Û�!Í�ŊmF'ĪŇà
!É�lÔŊmF'ĪŇà
!žƁŧŎſŬźſśŊ�ħĸĝ

!
q(ķ�'�`%vķŪŋźŚä
ġŁĺâ�'.ķřŞŝūĳä

ŇūŴŒźŗŲŸķâ�'×NĪń¸?ņä
�Ğ$Ī	ģÓ¸ä
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" Û�!ÍġzĲĴĝĸĝĠƌzĲĴĝŇ7/Ĺ3ÝĸĝĠƌ 
" ØaÉ�lÔġÄß�!lĹķňģŅĝĺ$/Ŋ+łŇĠƌ 
" <5É�lÔġÄß�!lĹķňģŅĝ9<ĪŇĠƌà
" žƁŧŎſŬźſśġÄß�!lĹU'ĨĸĝĠƌ

ĦňŅĺ¼�ġÐ²

Äß�!Ŋ�^Ĩį7/ĺ�W�−űžŢœ|Ĺ��Ŋ¼�ĪŇ
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ストロングスケール測定

��ķ=àº�ņ�LĶĩĲ�LĪń
i�žä
!
ħħĳĸîĊîĊìëģ��ķ=àº�žä

!
ƁŤźš%+ĳĸƀŤźšĝĮŃķ=àº
�ĸîĊîĊïĴĵńžä
!
ìëŤźš%+ĳĸƀŤźšĝĮŃķ=à
º�ĸíĊíĊíĴĵńžä
!
=àņƀ á�ŅĹ³Ğķĳ�Lĸ{
ĳĝńžä
!
�'nķc,ĸ¹ĠĶĥĞžä

!
!

ƀŤźš

ƁŤźš

ìëŤźš
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ウィークスケーリング測定

ìūŷśŝŕĝĮŃķ=àº�ņ�LĶĩĲ
�LĪńi�žä
ħħĳĸîĊîĊïģìūŷśŝŕĝĮŃķ=
àº�žä
ƁŤźš%+ĳĸ��ķ=àº�ĸ
îĊîĊìëĴĵńžä
ìëŤźš%+ĳĸ��ķ=àº�ĸ
ðĊîĊíïĴĵńžä
=àņ·f�ń_¸ģ�Lĸ�Ûĳĝ
ńžä
Įįĩ�'nķc,ģ¹ĠmĞžä
!

ƀŤźš

ƁŤźš

ìëŤźš
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" Û�!ÍġzĲĴĝĸĝĠƌzĲĴĝŇ7/Ĺ3ÝĸĝĠƌ 
" ØaÉ�lÔġÄß�!lĹķňģŅĝĺ$/Ŋ+łŇĠƌ 
" <5É�lÔġÄß�!lĹķňģŅĝ9<ĪŇĠƌà
" žƁŧŎſŬźſśġÄß�!lĹU'ĨĸĝĠƌ

ĦňŅĺ¼�ġÐ²

Äß�!Ŋ�^Ĩį7/ĺ�W�−űžŢœ|Ĺ��Ŋ¼�ĪŇ

ĬķĮľĶ
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śŦžſŔ 
śŕƁż

B 
lÔ

ŏōƁœśŕƁż

1ŲžŝŢŘĺ3Ýĺ<ĢħŊşƁŖŢŦ3Ýĺ<ĢħĹ/ŉĬŇ
�!f

" şƁŖŢŦ3ÝŊ�łŇ 
" ƇŲžŝŢŘĺ3Ý´wġşƁŖŢŦ3ÝĶ0�JĶĸŇŀĵĻĘśŦžſŔś
ŕƁŻſŔĵBlÔƀžƁŧŎſŬźſśƀØaÉ�lÔƀ<5É�lÔŊ
�Aƀ¼�ĪŇ(100ĠŅf��!ŀĵ) 

" �ºŃŏōƁœśŕƁŻſŔĵĵĢňļĸğªĝà
" �ºĺ�Aƀ¼�ĵ3Ýġnňļ·�ĪŇ 
" 3ÝĸĤňļ�!JŊ�ĥĴŏōƁœśŕƁŻſŔĵ<´w�!ĺ_&Ŋ�
AĪŇ

ストロングスケールとウィークスケーリング測定を使う
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B 
lÔ

�!f
ØaÉ�lÔ

ØalÔĺ$/Ķ9<ĨĸĝĠ�¿çà
É�ĺ��h�ġUĝĶØaÉ�lÔġ9<ĪŇç

<5É�lÔ

<5É�lÔĺ$/Ļ�©Ĺ9<ĪŇçà
É�ÑƀÉ�4fŊ�¿ĪŇ�ĵ9<ĺ$/Ŋ³tłŇç

<´w�!ĺŏōƁœśŕƁŻſŔ¼�

" ����.§ĸB�8Ŋ��Ĩ100�J/1000�J/f)�JĶ{×ŊÈĲ
ĴĵĢŇİĤßĝ�!Jĵ�!T§Ŋ�¿ĪŇ(ŏōƁœśŕƁŻſŔ�A). 

" ŏōƁœśŕƁŻſŔġÚĨĝŃĺŃĜŇġ�oŇİĤ�AĨįĝ. ÚĨĝ7/
Ļƅ� lÔŊŶťż'ĨĴB�ĶŶťżĶĺ�¨Ŋ¼�ĪŇ.

¹ ĺűžŢœ|ĹBiÛ�!Íĺ¼�

É�lÔĺ¼�

� lÔġ9<ĨĸĝĠ�¿Ɔ� l
Ôġ9<ĪňļÛ�!ÍġzĲĴĝŇ� lÔ
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/�`°:�¦�L

1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�!�T!
�p

őƁŪż&
¼�

!
ß�!'!

!
*�T§&
1���A!

!
ßT§'�&
B°!

!
Bxĵĺ&
šŸƁũſŔ!
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őƁŪżĺ ņ�ĨĶT§1��ĺ½

½§ōźţŵķ&Ń$ĩċ½§ōźţŵņ�¢ĵŞřŠūŷő
ųŮĴĩĲ&Ń$Īêä
!
`°:�¦ķÁµċ&Ń$ĩĮŞřŠ�Fņ��ĩ~Ĝĵ`
°:�¦ņÁµĪńêä
!
`°:�¦ķÀ�Ź�LċÁµªwņÀ�ĩ`°:�¦ķ
xņ¦LĪńêä
!
�yÔ¹¡Ńċ`°:�¦ņMjĩĮE8ķœźš��ĶY
ÝĪń�yņ�Ğ$ĪêĬŅł�yņMjĩĮE8ķ�yÔ
ņ¹¡ńêĬŅłņÀ�ĩq©�Ķd�Īńxņ�LĪńžä
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SPARC64TM# VIIで実装した!
技術を拡張

SPARC64™!VIIIfx!
新規技術

➔���������� �����	
��
�����
��
������ ����

演算器

メモリ

レジスタ

ÿúûõ

�&Ff�à
ŽŚśş]M

CPU

ùþôæòôö

科学技術計算を高速で処理
するための拡張命令セット

ĂúÿúûþòôĀ 演算器演算器 ・・
・・

レジスタレジスタ・・
・・

コア

共有キャッシュ

ハードウェア!
バリア同期

ŝœşà
ŒŷŢřŸ

	ĺ7/ĺôþāT§ßÊ'[®
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¦@z�p6�ğ6VÛßāėĠćĞø

1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�!�T!
�p

őƁŪż#
¼�

!
ß�!'!

!
*�T§#
1���A!

!
ßT§'�#
B°!

!
Bxĵĺ#
šŸƁũſŔ!

ßT§'�B°

ß�!'ĺE�ŊBiĨįŗƁŧĹEĨĴ�
AĨį*�T§1��ŊB°ĪŇà#!
»¹ƀŲžŔźŴſŔƀťŬŢŔ�sĵĜņ�
sHf�ĹĻ<Ģĸ�sĶĸŇ

BxĵĺšŸƁũſŔ

ìŀĵBiħňįŗƁŧŊħŅĹBxĹÅĬĴ��ĶĨĴ
šŸƁũſŔĪŇàà
(1)�A!
ƀBx�ĵ�!T§/*�T§Ŋ�AĪŇ.#
(2)3Ý��ĝ�Ĩ!
ƀ�!T§/*�T§ĺĭňĮňĹĳĝĴ#
ė3Ý�Ŋ�ĝ�Ī.#
(3)3Ý�·�!
ƀ�ĝ�ħňį3Ý�ĺ·���A#
ƀ·��ĺB°
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ŲžŔźŵuËŊ���ĹŁĴ
�·Ŋ%ĤŇţƁżƆà
!
÷ĎĐĒĐăčñè-Ľ÷ĎĐĒĐăčïïġEÃƆà
!
ŲžřƁŚŷ2Ľ�ĨåżƁŲå�
GĹ�¯ħňŇŲžŔźŵĺuË
ĺ.µ'ŊĞƆà
!
Ě	ěŲžŰŋŎżťƁşĹERĨ
į&�·pV6Ń¯�.§Ɔà
!
ŲžŔźŵuË·pdcţƁżƆ

Ä´ªÂº¿À¼
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fk = Rk+1→k fk+1
fk−1 = Rk→k−1 fk
fk−2 = Rk−1→k−2 fk−1

f1 = R2→1 f2

A1u1 = f1

uk = Rk−1→kuk−1
rk = fk − Akuk
Akuk = rk

uk+1 = Rk→k+1uk
rk+1 = fk+1 − Ak+1uk+1
Ak+1uk+1 = rk+1#Ö±Ô

KÒ±Ô

zI¹ 

Æ·~·

¶·°§µ³íaÓ×�P�

¶·°§µ³¨ēěāøĚĂĆZÞçé�l�WIi>§
í�ÏđĞāēĠ÷ăþąĐĝøęĕ©

ĂŘŎœżųżšŔŻŢŧ

ŰŋŎſŔŻŢŧ

ŗƁŜŔŻŢŧ

µ³ßïěúĚÿĕ§
§ÄÄí�ÏAu = f
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ïĐĚùĠüĘĞßT�ß�Q¨S�©

âéã ¹�ĺśşƁŦĶśŦŢŲĹ��à
!
âêã ¥ņÇĨżƁŲĹ��à
!
âëã ČĈëďŘűżƁšſĹ��à
!
âìã ųŎŨśh1ĺżƁŲĵŠŏſ
ŘŎœżĶ��à

!
âíã #Ö±ÔżƁšſĶ��à
!
âîã ŠŏſŘŎœżOĺÆ·~·
Ķ��à

!
âïã Ųźśh1ĺżƁŲĵŌŢŲŘ
ŎœżĶ��à

!
âðã KÒ±ÔĶ��à
!
âñã zI¹ Ķ��à
!
âéèãŌŢŲŘŎœż�ĺÆ·~·
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ïĐĚùĠüĘĞßT�ß�Q¨g�©

âéã ĐďĐĊëŊÁrĺ¤q#Ö±Ô��Ķ"jà
âêã ŰŋŎſŔŻŢŧĠŅŗƁŜŔŻŢŧľĺ
±Ô��Ŋ�¿Ĩįà

âëã ČéĊåČêĊåČëĊĻČéåČêåČëĹ¤/à
!

âíã ĭĺ
ėĉčĒćĐďâKÒ±ÔãåĐćđĉĆâzI¹
 ƄåďđĉčĔƃÆ·~·ãĶ�¿à

!
!
!
âîã ĐďĐĊëĺżƁŲuËÁrà
âïã ČëĊåČêĊåČéĊĺƉÐżƁŲuË

 call rprj3(r(ir(k)),m1(k),m2(k),m3(k),r(ir(j)),m1(j),m2(j),m3(j),k)

 subroutine rprj3( r,m1k,m2k,m3k,s,m1j,m2j,m3j,k )

k

j

rprj3:制限補間

m1,m2,m3はプロセス分散されている

mi(1,k),mi(2,k),mi(3,k)

do  k = lt,1,-1
          do  ax = 1,3
            mi(ax,k) = ・・
            mip(ax,k) = ・・
         enddo
 enddo

setup

lt=lt_default=9

 call rprj3(r(ir(k)),m1(k),m2(k),m3(k),r(ir(j)),m1(j),m2(j),m3(j),k)

 subroutine rprj3( r,m1k,m2k,m3k,s,m1j,m2j,m3j,k )

k

j

rprj3:制限補間

m1,m2,m3はプロセス分散されている

mi(1,k),mi(2,k),mi(3,k)

do  k = lt,1,-1
          do  ax = 1,3
            mi(ax,k) = ・・
            mip(ax,k) = ・・
         enddo
 enddo

setup

lt=lt_default=9

 call rprj3(r(ir(k)),m1(k),m2(k),m3(k),r(ir(j)),m1(j),m2(j),m3(j),k)

 subroutine rprj3( r,m1k,m2k,m3k,s,m1j,m2j,m3j,k )

k

j

rprj3:制限補間

m1,m2,m3はプロセス分散されている

mi(1,k),mi(2,k),mi(3,k)

do  k = lt,1,-1
          do  ax = 1,3
            mi(ax,k) = ・・
            mip(ax,k) = ・・
         enddo
 enddo

setup

lt=lt_default=9

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　

�	

ïĐĚùĠüĘĞßT�ß�Q¨g�©

âéã ďđĉčĔĺżƁŲuËÁrà
âêã čëåčêåčéĺƉÐżƁŲuËà
âëã čéåčêåčëĻČéåČêåČëĹ¤/

âéã ĐćđĉĆĺżƁŲuËÁrà
âêã čëåčêåčéĺƉÐżƁŲuËà
âëã čéåčêåčëĻČéåČêåČëĹ¤/
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ïĐĚùĠüĘĞßT�ß�Q¨g�©

âéã ĉčĒćĐďĺżƁŲuËÁrà
âêã ČČëåČČêåČČéĺƉÐżƁŲuËà
âëã ČČéåČČêåČČëĻČéåČêåČëĹ¤/

!
âéã �²ƊŘűżƁšſĶŃ��ÑĻ
ČéåČêåČëĺ<ĢħĹ�>ĨĴĝŇƆà

!
âêã ČéåČêåČëĺ�$ĻķĞĸĲĴĝŇĠƌà
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ĄĠĀ��ß�Q

âéã ČéĺC¸ƀA¦ƀ,�ĹĳĝĴÁĿŇ
âéã đćĒēďŘűżƁšſĵÎ!ƋČĉėĠŅ
��ħňĴĝŇ

âéã đćĒēďĺ¾NÍĹŚŷſŲĪŇ
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âéã đćĒēď�ĺÎ!ƋČĉŊÁĿį¤
qƅŲžŝś�$ħňĴĝŇ�
ġ"j

ĄĠĀ��ß�Q
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þùĠęČĚăðß�Q
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ůƁœT§}ƈá

�%/&-/+",#%�+-,)1-/�%3%,1�!
�����������������������������������������������������������������������������������������
��������..*)#"1)-,���.%/&-/+",#%�+-,)1-/0�
�����������������������������������������������������������������������������������������!
��������*".0%$�0������������� ������ ���������������������� ������ ���������
����������������������������������������������������������������������������
��������
�����������
	��
�	�
������������	��������
��	��������������������	����..*)#"1)-,�
����������������������������������������������������������������������������
��������
���������������	����������������	�����������
��		���������������
����/-#%00������	�
��������
���	�������������
�	������������	��������������	���������������
����/-#%00��������
��������
���	���������	����������������	���������������������������
�	����/-#%00������
�
��������
����
���������

���������������		
���������������������������������/-#%00��������!
���������������������%+�1(/-2'(.21����%+�1(/-2'(.21�
��������*".0%$�0����!#().���� ������������������������ �������
�������������������������������������������������������������
��������
�����������������������������
�����������������������..*)#"1)-,�
�������������������������������������������������������������
��������
�����������������	�����������
������������������������/-#%00������	�
��������
���	�������������
	�	��������
������������������������/-#%00��������
��������
���	������������
�����������
���
�	�������������
����/-#%00������
�
��������
����
������������
��
��������
����������������
������/-#%00�������


4532
��+"�6)*(!"% 
� *!(*&�'� 6&('",(*6�6� *!(*&�'� 6
6666�������������������������������������������������������������������������������������
66666666�*(� ++6�
6666�������������������������������������������������������������������������������������

6666666666666�%�)+ ��+�666666�+ *�+�6666�0+, &�+�666666666��%%
6666����������������������������������������������������������
6666666666666666��	���66666�		�����6666666������666666666666�6666�%%6�
66666666666666666������666666����
��6666666������6666666666���6666* +"�6�
66666666666666666���	��666666���	���6666666������6666666666���6666"', *)6�
66666666666666666
�����666666	
�����6666666������6666666666���6666)+"'.6�
66666666666666666��
���666666���
���6666666������6666666666���6666*)*#	6�

��������������������������������������������������������������������������������������������������
��������������������������������������������������������������������������������������������������
���6)*(!"% 

�������������������������������������������������������������������������������������
66666666�*(� ++6�
6666�������������������������������������������������������������������������������������

6666666666666�%�)+ ��+�666666��",�+�666666666�0, 666666666��%%6�6666666��
�6666666
���
�6666�
�����
�666���
��0, ��
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666������6666666�����
666666666����66666666�����666666666
���6666666666��6666666666�
666666666	���6666�%%6�
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666������6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"��(&&�*�'$�
66666666666666666������6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"��(&&�+"1 �
66666666666666666����
�6666666������6
���	������666666666		��666666666666�666666666666�666666666666�666666666		��6666&)"�"* �.�
66666666666666666���
�6666666������66�
����	�
�666666666		��666666666����6666666666��6666666666�
6666666666���6666&)"�+ '��
66666666666666666������6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�!"'�%"1 �
66666666666666666������6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�"'",�
66666666666666666�����6666666������6666666������666666666		��666666666		��666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�/�",�
66666666666666666������6666666�����	666666�	���66666666666��66666666666��666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"��%%* �-� �
66666666666666666�����	6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"���**" *�
66666666666666666������6666666������666666�������666666666666666666666666666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"����+,�
66666666666666666������6666666������666666�������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�* �-� �

6666666666666�%�)+ ��+�666666��",�+�666666666�0, 666666666��%%6�6666666��
�6666666
���
�6666�
�����
�666���
��0, ��
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666������6666666������666666666����666666666	
	�666666666����6666666666���6666666666���666666666�	��6666* +"�6�
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666������6666666������6
���	������666666666��
�666666666666�666666666666�666666666666�666666666��
�6666&)"�"* �.�
66666666666666666�����6666666������66�	���
�

666666666��
�6666666666
��6666666666���6666666666���6666666666��6666&)"�+ '��
66666666666666666����	�6666666������6666666������666666666��
�666666666��
�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�/�",�

�²��ĺćċăďđlÔà
��ĵéïđćą

âéã ƊŲžŝśĺ�AƆŏōƁœśŕƁŻſŔ�A

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　



��

þùĠęČĚăðß�Q

�%/&-/+",#%�+-,)1-/�%3%,1�!
���������������������������������������������������������������������������������������
��������..*)#"1)-,���.%/&-/+",#%�+-,)1-/0�
�����������������������������������������������������������������������������������������!
��������*".0%$�0������������� ������ ���������������������� ������ ���������
����������������������������������������������������������������������������
���������������������	����������������	�������
�		�������������������������..*)#"1)-,�
����������������������������������������������������������������������������
�������������������������

������������	�������������
���������������������/-#%00������	�
�����������������������������������������	�����������	��

���������������	����/-#%00��������
����������������������������	�����������	��	����������������������������
����/-#%00��������
��������������������������������������������!!
���������������������%+�1(/-2'(.21����%+�1(/-2'(.21�
��������*".0%$�0����!#().���� ������������������������ �������
�������������������������������������������������������������
�������������������������������������
����������������
������..*)#"1)-,�
�������������������������������������������������������������
�������������������������	�����������
����	�������������	�����/-#%00������	�
��������������������������	�����������
�����������������������/-#%00��������
�������������������������	���������
�����	�����������	�
����/-#%00��������
��������������������������������������������

	�4532
��+"�6)*(!"% 
� *!(*&�'� 6&('",(*6�6� *!(*&�'� 6
6666�������������������������������������������������������������������������������������
66666666�*(� ++6�
6666�������������������������������������������������������������������������������������

6666666666666�%�)+ ��+�666666�+ *�+�6666�0+, &�+�666666666��%%
6666����������������������������������������������������������
6666666666666666	������66666	������6666666��	���666666666666�6666�%%6�
6666666666666666�����		66666��������6666666������6666666666���6666* +"�6�
66666666666666666	�����666666	��	���6666666������6666666666
��6666"', *)6�
6666666666666666���	�

666666�������6666666������6666666666���6666)+"'.6�
66666666666666666	�
��	666666�������6666666������6666666666
��6666*)*#	6�

��������������������������������������������������������������������������������������������������
��������������������������������������������������������������������������������������������������
���6)*(!"% 
�������������������������������������������������������������������������������������
66666666�*(� ++6�
6666�������������������������������������������������������������������������������������

6666666666666�%�)+ ��+�666666��",�+�666666666�0, 666666666��%%6�6666666��
�6666666
���
�6666�
�����
�666���
��0, ��
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666��
�6666666������666666666����66666666��	�66666666���
666666666��	�666666666��

666666666����6666�%%6�
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666������6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"��(&&�*�'$�
66666666666666666������6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"��(&&�+"1 �
66666666666666666������6666666������6
���	������666666666�
��666666666666�666666666666�666666666666�666666666�
��6666&)"�"* �.�
66666666666666666��
	�6666666������66�	��
	���	666666666����666666666	��666666666��	�666666666��

6666666666���6666&)"�+ '��
66666666666666666����	�6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�!"'�%"1 �
66666666666666666���

�6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�"'",�
66666666666666666����	�6666666������6666666������666666666�
��666666666�
��666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�/�",�
66666666666666666����
	6666666�����
666666�	���66666666666��66666666666��666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"��%%* �-� �
66666666666666666������6666666������6666666������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"���**" *�
66666666666666666������6666666������666666�������666666666666666666666666666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"����+,�
66666666666666666������6666666������666666�������666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�* �-� �

6666666666666�%�)+ ��+�666666��",�+�666666666�0, 666666666��%%6�6666666��
�6666666
���
�6666�
�����
�666���
��0, ��
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666����
6666666������666666666����666666666����666666666
	��6666666666���6666666666��666666666	
��6666* +"�6�
6666�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
66666666666666666����

6666666������6
���	������666666666	��666666666666�666666666666�666666666666�666666666	��6666&)"�"* �.�
66666666666666666���
	6666666������66�����������666666666	��666666666�	��6666666666���6666666666��6666666666
��6666&)"�+ '��
66666666666666666�����
6666666������6666666������666666666	��666666666	��666666666666�666666666666�666666666666�6666&)"�/�",�

6666666666666�%�)+ ��+�666666��",�+�666666666�0, 666666666��%%6�6666666��
�6666666
���
�6666�
�����
�666���
��0, ��

ŲžŝśĺžƁŧà
ŎſŬźſśĻà
��ĨĴĝĸĝà
ůƁœT§}ƈá

�²��ĺćċăďđlÔà
��ĵìèđćą

âéã ƊŲžŝśĺ�AƆŏōƁœśŕƁŻſŔ�A

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　

��

þùĠęČĚăðß�Q

ŏōƁœśŕƁŻſŔĵƊŲžŝśĠŅëêŲžŝśĵ��ĵéïđćą
ĠŅìèđćąľBlÔġ9<Ɔ£êçí�ĺ9<Ɔà
!
�²ƊŘűżƁšſŃ0vĺ�1Ɔà
!
ĨĠĨůƁœT§}ĻĘƈƂĵ:ŉŅīƆà
!
ƇŲžŝśĺ� Ñġ0ĩĸŅBlÔġKĽŇ�ĵůƁœT§
}Ń¬ıŇĻīƌà
!
Árĺ¤qŏōƁœśŕƁż�AĵĜĲįġëêŲžŝśĵĻ�
�ĺŎşŽƁřŹſ4fġêçí�Ĺ»AħňĴĝį�ġ"jƆà
!
śŕƁźŮŻŤōĶĨĴĻª=ĵĜŇ�ġ�ĠĲįƆà
!
ŀįžƁŧŎſŬźſśŃª=ĵĜŇĦĶġ�ĠĲįƆà
!
�!'ĺ¶�ĵĻ3ÝĸĨƆ

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　



��

�!�T�pâ¤qã

���à
���D

BlÔà
ƀśŕƁź
ŮŻŤō

� ƀÉ
��T

� ƀÉ
�³�ņ

@��!ª= üĹ}�

őƁà
Ūż

Ė

Ėª=

ª=

ª=

#Ö±Ô

KÒ±Ô

zI¹ 

¢k~·

@��!

@��!

@��!

üĹ}�

üĹ}�

üĹ}�

Ė

Ė

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　

��

���������
	���

��űžŢœA ��űžŢœB

��űžŢœC ��űžŢœD

A
B

C D

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　



��

� 

<5É�

<5É�

ØaÉ�

ØaÉ�

1000Proc.

8000Proc. dk[Y"

dk[Y"

�%

���������
	����
���������������

km^RlahlY
I)�

,	�.I)�

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　

�	

��@z�ß§
ĒąěĈĂ÷

2014年4月17日　CMSI計算科学技術 特論Ｂ　



49

1 QdiVmXglF`m^STQI���IfYe]\3
4QdiVmXglI����+5

2 0��-I��

3 ��,	H:=N�<G,	WRZ6,	��I#!

4 bj_m^H:=N��,	I#!

5 /�,	H:=N�<G,	WRZ6,	��I#!

6 km^RlahlYI#!
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£,��ÒëÚÇÝ��æ�_Ì��Ý�q�ÞXê-&ÆéĢ§
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ďěß�BoĢ§
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subroutine m_es_vnonlocal_w(ik,iksnl,ispin,switch_of_eko_part) !
  |  +-call tstatc0_begin!
  |  | loop_ntyp: do it = 1, ntyp !
  |  |  | loop_natm : do ia = 1, natm ---------原子数のループ!
  |  |  |  +-call calc_phase!
  |  |  |  |  T-do lmt2 = 1, ilmt(it) !
  |  |  |  |  +-call vnonlocal_w_part_sum_over_lmt1!
  |  |  |  |  |  +-call add_vnlph_l_without_eko_part!
  |  |  |  |  |  |  subroutine add_vnlph_l_without_eko_part() !
  |  |  |  |  |  |  |  T-if(kimg == 1) then !
  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do ib = 1, np_e  ---------エネルギーバンド並列部                                              !
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do i = 1, iba(ik) !
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  V-end do !
  |  |  |  |  |  |  |  |  V-end do !
  |  |  |  |  |  |  |  +-else !
  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do ib = 1, np_e  ---------エネルギーバンド並列部!
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do i = 1, iba(ik) !
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  V-end do !
  |  |  |  |  |  |  |  |  V-enddo !
  |  |  |  |  |  |  |  V-end if !
  |  |  |  |  |  |  end subroutine add_vnlph_l_without_eko_part !
  |  |  |  |  V-end do !
  |  |  |  V-end do loop_natm !
  |  |  V-end do loop_ntyp !
end subroutine m_es_vnonlocal_w !
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