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まえがき
本マニュアルは，自動ブロック化・通信最適化ライブラリ�������（�������������

������ 	 � ! ����� ������ ��!������ � ��"
�
�）プロジェクト #�$において開発された，
密対称実数行列に関する標準固有値問題を解くためのライブラリ��������		
� %&� ��

'��� (�����
�� (�� !�
! ��	� )���� &����������� *の使用方法を説明したものです．
�������は，階層型メモリを要素計算機（+
������ 	 ����� �, +�）が有する並列計

算機上で高性能を達成する線形数値計算ライブラリです．具体的に �������は，安価な
+�を +�としてネットワーク網で繋げた +�クラスタはもちろんのこと，スーパーコン
ピュータ上でも高い性能を発揮するように設計された並列数値計算ライブラリです．
�������プロジェクトでは，以下に示す方針でライブラリ開発を進めています．

� 階層型メモリを有する計算機上で高性能な数値計算を実現するため，ブロック化ア
ルゴリズムを積極的に採用します．

� 低速なネットワーク環境でも高性能を達成するため，通信隠蔽アルゴリズムを積極
的に採用します．

� +�クラスタからスーパーコンピュータに至る幅広い並列実行環境に対応するため，
自動チューニング機能を搭載します．

� 自動チューニング機能の搭載により，ユーザーが指定するパラメタが従来のライブ
ラリに比べ格段に少なく，利用がしやすいです．さらに性質上，パラメタが少ない
ことによる性能低下が生じることがありません．

�������が提供する線形計算機能は，以下の機能を準備する予定です．

� 密行列用

� 連立一次方程式の直接解法

� 固有値問題における直接解法
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� 固有値問題における反復解法 　　

� 疎行列用

� 連立一次方程式の直接解法

� 連立一次方程式の反復解法

� 固有値問題における反復解法

本ライブラリは以下のような特長をもっています．

� インストール時，実行起動前，実行時のパラメタ最適化の枠組により，性能に関連
するパラメタを自動調整 %自動チューニング*します．

上記で述べた自動チューニングソフトウエア構成方式を，-���'%-
���.�
� �/ � �����

����� , ��/�
��� )������ , � ! '� ����� ������0���� ����
�，ファイバー* #�, �, �$� と呼
びます．-���'ソフトウエアアーキテクチャの機能の一部を実装したテストタイプとし
て，��������		
�は開発されました．
��������		
�はサブルーチン形式で使用します．-1'2'�3言語から呼び出すことが

可能です．
��������		
�リリース版αは，以下の処理に関して並列処理を行うことができます．

� 密対称実数行列について，相似変換による三重対角化

� 密対称実数行列について，任意の個数 %�個から全部*の固有値計算

� 密対称実数行列について，任意の個数 %�個から全部*の固有値および固有ベクトル
計算

� エルミート行列について，全固有値計算

� エルミート行列について，全固有値および全固有ベクトル計算

� 複数の実数ベクトルについて，それら全てを直交化する処理

なお本リリース版αは，多くのユーザに利用してもらうことで，ユーザビリティの改善，
バグの発見と修復，および新規開発事項への反映，を目的にリリースされるものです．
したがってマニュアルにおいての説明不備，低いコードのリーダビリティ，および突然
の仕様変更，などの問題が生じる可能性があることをご理解ください．
また何かお気づきの点がありましたら，お気軽に著作者までご一報くださいますようお

願い申し上げます．

� 特許出願申請済 �特願２００３－０２２７９２，平成１５年１月３０日�です．また �����ソフトウエア
アーキテクチャをもちいた自動チューニングソフトウエアを容易に実現するための専用言語��������	�
��	

を開発中です．��������	�
�に関する技術は，特許出願済です ��
．
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� はじめに
本ライブラリ��������		
�は，密対称実数標準固有値問題を解くために用いることが

できます．
密対称実数標準固有値問題を解くとは，係数行列� � ����，ここで � 4 ��，全固有

ベクトルを列ベクトルにもつ行列� � ����，全固有値を対角要素にもつ行列 5 � ����

としたとき，固有分解 � 4 �5�を行うことです．
また密対称実数標準固有値問題の解法を利用することで，エルミート行列 � � ����，

ここで � 4 ��，の全固有値と全固有ベクトルも求めることができます．
本ライブラリは，6����7��!�
法を利用した三重対角化を用いています．固有分解を完

全に行うには，得られた三重対角行列 � に対して全固有値を二分法，全固有ベクトルを
逆反復法で求め，6����7��!�
変換時に得られるスカラー，ベクトルを用いて全固有ベク
トルを 6����7��!�
逆変換します．
本ライブラリのマルチプロセッサ版は，8+�%メッセージ・パッシング・インタフェー
ス*��を用いているため，8+���が実装されている計算機上で動作します．

��� 提供されるライブラリ �サブルーチン�一覧

以下に，��������		
�リリース版αが提供する機能を説明します．

� 密対称実数行列用三重対角化ルーチン #一般版$ %����������
�*：
相似変換により三重対角化された行列が得られます．また，相似変換の際必要とな
る行列�の情報も得られます．

� 密対称実数行列用三重対角化ルーチン #特化版$ %����������
��*：
相似変換により三重対角化された行列が得られます．なお，相似変換の際必要となる
行列�の情報は，このルーチンでは得られません．しかし実行時間は，����������
�
ルーチンよりも高速となります．

� 密対称実数行列用固有値求解ルーチン %��������	���
��*：
密対称実数行列における，任意の個数の固有値を計算します．
なお本ルーチンでは，絶対値の最も大きい固有値から連続して�個求めることが
できます．

� 密対称実数行列用固有値および固有ベクトル求解ルーチン %��������	���
���
�*：
密対称実数行列における，任意の個数の固有値と固有ベクトルを計算します．
なお本ルーチンでは，固有ベクトルに関して対応する固有値を絶対値の大きい順

にソートし番号を付けたとき，連続する�個の固有値と固有ベクトルを求めること
ができます．この指定には，ソート後番号づけられた固有値についての開始番号と
終了番号を与えます．

� エルミート行列用全固有値求解ルーチン %�������
����
��*：
エルミート行列における，全固有値を計算します．
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� エルミート行列用全固有値および全固有ベクトル求解ルーチン %�������
����
���
�*：
エルミート行列における，全固有値と全固有ベクトルを計算します．

� 9
���(�7��!�直交化ルーチン %���������*：
入力した複数の実数ベクトルにおいて，直交化を行います．

��� ���	
���

�相似変換

本ライブラリ ��������		
� で利用するアルゴリズムは，以下に示す良く知られてい
る6����7��!�
相似変換を用いています．

#定理$ ベクトル � � �� が与えられるとすると，以下に示すベクトル � � �� とスカラ
	 � �が存在します： %
 � 	��� *� 4 %��� ���� ��� 
� :���� :*

� , ここで 
 4 �����������
 �

ベクトル � 4 %:� ���� :� ���� � 
� ����� ���� ��*
� , とスカラ 	 4 ��%
� ; �����
�*は 上記の

定理を満たします．また ������� 4 %����; 4 
*� ; ����� ; ��� ; ��� 4 
� ; 
� ; ������
� 4

�%
� ; �����
�* 4 ��	なので 	��� 4 � である
 
の符号はベクトル � の計算時の桁落
ちを防ぐ為に ����と同符号にとります．ここで変換 %
 �	��� *�を �%�*%�*と表記しま
す．この変換は要素 ��� ���� �� に作用しません．さらに変換 �%�*%�*に必要なベクトルと
スカラの組みを %�� 	*と表記します．
ここでは �%�* 4 � から 三重対角行列 �%� � �* 4 � への変換を考えます．�%�* 4


 � 	��� を行列 �に関する � ; �番目の反復に適用することで, 以下に示す式を得るこ
とができます：

�%� ; �* 4 �%�*�%�*�%�*

4 �%�*� 	�%�*��� � 	����%�*� 	�����%�*���

4 �%�*� ��� � ��� ; 	������

4 �%�*� ��� ; ���� � ��� 4 �%�*� �%�� � ��� *� ��� %�*

ここで � 4 	�%�*�, �� 4 	���%�*, � 4 	���．
いま � は対称なので � 4 � であり，以下の式を得ます．

�%� ; �* 4 �%�*� �%�� � ��� *� ��� %�*

ここで �番目の反復では，行列 ��������における列ベクトル ������が必要であることに
注意します．この列ベクトル ������ を枢軸ベクトルと呼びます．
以下に三重対角化アルゴリズムの概略をのせます．

� ������������ ���� ��� �
� �� ��� ��� �� �
� !���� �" � # � ������ �$
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�
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*;& 
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����
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���"

/%& �" +' ,�� ��- �� ( �� ) 1 ' 2 
���"

/*& 
����

このアルゴリズムでは， �< = ��< で枢軸ベクトルの転送， ��< = ��< で行列�ベクト
ル積 � 4 	�%�*�， ��< = ��< で内積計算 � 4 	���，そして ��< = �>< で行列更新
�%� ; �* 4 �%�*� �%�� � ��� *� ��� の各処理を行なっています．

��� サイクリック�サイクリック分散方式

三重対角化およびそれに基づく全固有値，全固有ベクトル計算の並列化には，行列�の
分散に関してサイクリック�サイクリック分散方式を仮定しています� ．
入力データは標準固有値問題 �� 4 �� における行列 � の要素です．この要素をサイ
クリック�サイクリック分散方式で各 +�に分散させ，それを入力データとします．
サイクリックサイクリック分散方式について，以下に具体的な説明を示しま す．まず

�8����個のプロセッサの一次元的な番号を 8
0� � とします．このとき
� ただしエルミート行列の解法では，データ分散をせず，逐次プログラムと同様のインタフェースを用い

て引き渡します．

�



8
0� � & <� %� $$$$� �8����)%

の範囲をとるものとします．また，�8���� に関して
�8���� ( ��
�� # ��
��

とし，さらに

�  ���? �  ����, このとき  ���? は �であってはならない，

�  ���� @  ���? は割り切れる,

こととします．ここで一次元的な番号 8
0� �から二次元的なプロセッサ番号 +������� ������-

への変換は，以下のサブプログラムで行なっています．

� ��� ���
 ���*��+8
0� �� ��
��� ������� ������-

���
�
� 8
0� �� ��
��� ������� ������

������ ( ��� ��+8
0� �� ��
��-

������ ( +8
0� � ) ��� ��+8
0� �� ��
��--@��
��

�
� ��


��

いま，二次元的なプロセッサ番号 +������� ������-が得られました．さて 行列  ×
 行列 �を �8����プロセッサに分配するには以下のように書きます %ただし実装はしや
すいが，あまり実行効率は良くない方法です*．
いま行列 � の 添字は :～�� � まで変化するとします．

�� �(<��)%

�� ( �A�+�-

�" +������ $
B$ ACD
�+�-- �.
�

�� =(<��)%

�" +������ $
B$ ACD
�+=-- �.
�

�+��� �A�+=-- ( � ) �


���"


����


���"


����

ここで，1A3�'%�*は第 �列を所有するプロセッサ群の二次元的な番号をもつ配列，
�1�%�*は第 �列を所有するプロセッサのローカルな添字番号をもつ配列です．このリス
トの作成方法は

�� �(<� �)%

�A�+�- ( �E��:�0�A�+����
��-

ACD
�+�- ( �E��:�0ACD
�+����
��-


����

B



です．関数 �E��:�0�A�+����
��-，�E��:�0ACD
�+����
��-は

���
�
� " ������ �E��:�0ACD
�+�� �8����-

���
�
� �� �8����

�E��:�0ACD
� ( ��� ��+�� �8����-

�
� ��


��

���
�
� " ������ �E��:�0�A�+�� �8����-

���
�
� �� �8����

�E��:�0�A� ( ��"����+�@�8����-

�
� ��


��

このような関数です．
第 �列を所有するプロセッサの二次元的な番号の求め方が分かれば，第 �列を有するプ

ロセッサの二次元的な番号も同様なので，列方向に関する所有情報は求める必要はありま
せん．

具体的に書くと +�8����(3 ��(/-

行列 � (+��=-���=(%�$$$�/

↓ +�- → +=-

�%%� �%*� �%/

�*%� �**� �*/

�/%� �/*� �//

ACD
�+�-� 所有者情報 +������� ������-

< � +<�<- +<�%- +<�<-

% � +%�<- +%�%- +%�<-

< � +<�<- +<�%- +<�<-

�A���+�-� 内部添字情報 +�����0�� �����0=-

< � +<�<- +<�<- +<�%-

< � +<�<- +<�<- +<�%-

% � +%�<- +%�<- +%�%-

�
 8
0� � � +������� ������-

< � +<� <-

% � +%� <-

* � +<� %-

/ � +%� %-

となります．ここで 所有者情報は 行列 ��� を所有している２次元的な +�番号を意味
します．また 内部添字情報は 行列 ���を代入するべきローカルな添字番号を示します．
例えば :番のプロセッサ %:, :*は，行列�の要素

�



�%%� �/%� �%/� �//

を所有していることが所有者情報からわかり，ローカルに代入すべき場所もそれぞれ

+<�<-� +%�<-� +<�%-� +%�%-

に代入すべきことが 内部添字情報から分かります．

� 自動チューニング項目
この章では，本ライブラリで実装されている自動チューニングについて説明します．

��� �����による自動チューニングの分類

-���'ソフトウエアアーキテクチャでは，自動チューニング処理を以下に示す �種の
処理に分類分けしています．

� インストール時自動チューニング：
ライブラリをインストールした時に行う自動チューニング

� 実行起動前自動チューニング：
ユーザが与えた基本情報 %プロセッサ台数，問題サイズなど*を指定した後に行う自
動チューニング

� 実行時自動チューニング：
ライブラリ実行時に行う自動チューニング

��������		
�リリース版αでは，-���'ソフトウエアアーキテクチャの機能の一部を
実装しています．具体的には，インストール時自動チューニング機能，および実行起動前
自動チューニング機能の一部を行うことができます� ．

��� ライブラリ構成

本ライブラリは，主に以下の �つの部分に分かれて構成されています．

�
 6����7��!�
三重対角化部

�
 二分法による固有値計算部

�
 逆反復法による固有ベクトル計算部

�
 6����7��!�
逆変換による固有ベクトル変換部

� 現在のバージョンでは，実行起動前自動チューニングは手動で行います �	章 �節「自動チューニング
の実行」を参照�．
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現在のバージョン %リリース版α*では，�
および �
の処理部において，自動チューニ
ング機能を搭載しています．
また現在のバージョンの固有値および固有ベクトル計算処理には用いていないものの，

D'分解などの線形計算に利用できる9
���(�7��!�法による直交化ルーチンが本ライブ
ラリに含まれています．この直交化ルーチンにも，自動チューニング機能を搭載しており
ます．

��� ���	
���

�三重対角化部の自動チューニング

6����7��!�
三重対角化部における自動チューニング項目は，以下の通りです．

� 行列�ベクトル積のループアンローリング

� 行列更新処理のループアンローリング

� 通信方式

行列�ベクトル積のループアンローリングは，行列�ベクトル積の演算ループをに関して，
最内側から数えて �番目のループを �,�,


,�B段展開したものをそれぞれ用意しており，こ
の段数を自動調整します．
行列更新処理のループアンローリングは，行列更新処理の演算ループをに関して，最内

側から数えて �番目のループを �,�,


,�B段展開したものをそれぞれ用意しており，この
段数を自動調整します．
通信方式は，三重対角化の際に必要となるベクトルに対するプロセッサ間加算処理に対

して，下記の �つの方法から最も早く計算できる方式を自動選択します．

� 二進木構造の通信を用いて実現する方式：
8+�ライブラリにある同期通信関数F�:0�
�5，F�:0	
��を使う方式．

� 8+�関数を用いる方式：
8+�ライブラリにあるF�:0����
� �
を使う方式．

��� ���	
���

�逆変換による固有ベクトル変換部

6����7��!�
逆変換による固有ベクトル変換部における自動チューニング項目は，以下
の通りです．

� 行列更新処理のループアンローリング

� 通信方式

行列更新処理の演算ループをに関して，最内側から数えて �番目のループを �,�,


,�B段
展開したものをそれぞれ用意しており，この段数を自動調整します．
通信方式は，必要となるベクトルの放送処理に対して，下記の �つの方法から最も速く

計算できる方式を自動選択します．

>



� 8+�関数を用いる方式：
8+�ライブラリにあるF�:0�����を使う方式．

� 同期通信を用いて二進木構造の通信を用いて実現する方式：
8+�ライブラリにある同期通信関数F�:0�
�5，F�:0	
��を使う方式．

� 非同期通信を用いて二進木構造の通信を用いて実現する方式：
8+�ライブラリにある同期通信関数F�:0�
�5，非同期通信関数F�:0:�
��を使う
方式．

��� ����������
�直交化ルーチン

9
���(�7��!�直交化ルーチンにおける自動チューニング項目は，以下の通りです．

� ブロック幅

� 枢軸 +�用の行列更新処理のループアンローリング

� 主行列更新処理のループアンローリング

9
���(�7��!�直交化ルーチンでは，ブロック化アルゴリズムを採用しており，このブ
ロック幅が通信性能と演算性能に影響します．このブロック幅に関して，�,�,�,�,�,B,C,�B

まで指定することができ，この幅を自動調整します．
枢軸+�用の行列更新処理に関して，最も外側，外側から �番目のループについて，そ

れぞれ �,�,�,�段 および �,�,�,�,�,B,C,�B段の，計 �	 C 4 ��通り展開したものを用意し
ており，この段数を自動調整します．
主行列更新処理に関しては枢軸+�用の行列更新処理と同様に，最も外側，外側から �

番目のループについて，それぞれ �,�,�,�段 および �,�,�,�,�,B,C,�B段の，計 � 	 C 4 ��

通り展開したものを用意しており，この段数を自動調整します．

� インストール方法

��� 手順

提供されているファイル������0�0��8.�$���$�Gを，解凍して展開してください．
例えば E3�Fでは，以下の手順で行います．

H �G�8 )� ������0�0��8.�$���$�G

H ��� �5" ������0�0��8.�$���

上記展開後，������0���8.�ディレクトリのなかにあるコマンド������0�������� を，
以下のように実行してください．

� なお��
�
���������は，
��コンパイラを利用する場合に特化されています．適宜，コンパイラコマ
ンドおよび最適化オプションを書き換えてから実行してください．

�:



H �� ������0���8.�

H $@������0�������

������0�������コマンドにより，全てのサンプルプログラム，および，静的ライブラ
リが生成されます．生成される静的ライブラリは，������0�������コマンドにより生成
されるディレクトリ������0���8.�@��� の下にある������$�です．

��� ディレクトリ構造

展開後の��������		
�リリース版αのディレクトリ構造は，以下のようになっています．

������0���8.�@ ))) ��		
�@ ))) ���@ ))) #$"

I

I00 ���@ ))) #$8�

I I00 #$8�"

I

I00 ���� �
@ ))) ������#$.

I

I00 �
���@ ))) F�'
"��


I I00 �������
��#$"

I

I00 �A�E�:!��

I00 J����� ��

I00 �
��F


I00 ������0�������

I00 ������0 ��������

I00 ��� )) ������$� +注：������0�������実行後生成-

ディレクトリ��		
�@は，本固有値ソルバのソースコードが入っているディレクトリです．
ディレクトリ���@は，��������		
�関連のドキュメントが入っているディレクトリです．
ディレクトリ���� �
@は，������に必要なインクルードファイルが入っているディレ
クトリです．
ディレクトリ�
���@は，利用のためのサンプルプログラムが入ってが入っているディレ
クトリです．これらのサンプルプログラムをコンパイルすることで，利用方法の確認，お
よびライブラリの起動確認ができます．
ディレクトリ���@は，静的ライブラリが設置されるディレクトリです．コマンド������0�������

実行後に生成されます．またコマンド������0 ��������実行後には，消去されます．

��



� サンプルプログラム

��� 対称実数密行列の固有値，固有ベクトルの求解

対称実数密行列の固有値，固有ベクトルを求めるためのサンプルプログラム
%�
���@�������
����	���
���
�$"*は，以下のとおりです．
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��

����� サンプルプログラムの説明

��������		
�を利用するには，以下のヘッダーファイル，および ����� 文を付加し
てください．
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����� 文における変数は，すべて整数変数とします．また設定する変数の意味は以下
のとおりです．

� �8����：利用するプロセッサ台数

� ����：自分のプロセッサ番号 %:,


,�8������*

� ��
��，��
��： �8���� ( ��
�� # ��
��となる値

� ��，��：利用する問題サイズを�とするとき，それぞれ，�� ( � @ ��
��，�� ( � @ ��
��，
となる値．

�B



� �
�����
：ライブラリリターン時にエラーコードが入る．値設定不要．

ライブラリコールは，以下の形式でおこないます．

���� ��������	���
���
�+�� �� 
��� L� ��� �
-

各引数の意味は以下のとおりです．

� � ： サイクリック�サイクリック分散された係数行列+<&D��5�)%� <&D��5�)%-

� � ： 係数行列の次元．整数変数．

� 
�� ：ブロック分散された，計算された固有値 +%&D��5�-

� L ： 列方向ブロック分散された，計算された固有ベクトル+%&�� %&D��5�)%-

� ��：要求する固有ベクトルに関する，対応する固有値の開始番号 %絶対値の大きい
ほうから数える*

� �
：要求する固有ベクトルに関する，対応する固有値の終了番号 %絶対値の大きい
ほうから数える*

��� エルミート行列の全固有値，全固有ベクトルの求解

エルミート行列の全固有値，全固有ベクトルを求めるためのサンプルプログラム
%�
���@�������
���
����
���
�$"*は，以下のとおりです．
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����� サンプルプログラムの説明

ヘッダーファイル，および ����� 文を，同様に付加してください．
ライブラリコールは，以下の形式でおこないます．

���� �������
����
���
�+��� �:� �� 
��� L-

各引数の意味は以下のとおりです．

� �� ： 分散されていない，エルミート行列の係数行列の実数部+%&�� %&�-

� �: ： 分散されていない，エルミート行列の係数行列の虚数部+%&�� %&�-

� � ： 係数行列の次元．整数変数．

� 
�� ：ブロック分散された，計算された固有値 +%&*#D��5�-

� L ： 列方向ブロック分散された，計算された固有ベクトル+%&*#�� %&*#D��5�)%-

��� ����������
�法による直交化

9
���(�7��!�法による直交化をするためのサンプルプログラム
%�
���@�������
�����$"*は，以下のとおりです．
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����� サンプルプログラムの説明

ヘッダーファイル，および ����� 文を，同様に付加してください．
ライブラリコールは，以下の形式でおこないます．

���� ������0���+L� �-

各引数の意味は以下のとおりです．

� L：列方向ブロック分散された，直交化すべきベクトルからなる行列+%&�� %&D��5�)%-．
なお，直交化済のベクトルもこの行列に上書きされる．

� � ： 係数行列の次元．整数変数．

� 実行例

��� 密対称実数行列の固有値・固有ベクトル計算に関するライブラリの
実行

以下に，密対称実数行列の固有値・固有ベクトル計算を行うテスト用プログラム
�������
����	���
���
�$"の実行例をのせます．
なおこの例での指定ファイル$��������	���
���
� %�
�
�節で説明*は以下の通りです．

)��� �!	 )� ��� �
 �� )������ �
��G
 %*9 )���� �
��G
 4%*

)� �
�����
%<< %*9 )� �
�����
%<<< %<<< )8���� �
�

以下に �+�を用いて，�::次元の -
� �行列の固有値と固有ベクトルを，固有値の絶
対値が大きいほうから数えて �:番目から B:番目までの固有値 ��個と，それに対応する
固有ベクトル ��個を求めた結果をのせます．
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��� エルミート行列の固有値・固有ベクトル計算に関するライブラリの
実行

以下に，エルミート行列の全固有値・全固有ベクトル計算を行うテスト用プログラム
�������
���
����
���
�$"の実行例をのせます．
なおこの例での指定ファイル$�������
����
���
� %�
�
�節で説明*は以下の通りです．

)��� F!	 )� ��� �
 �� )������ �
��G
 %*9 )���� �
��G
 4%*

)� �
�����
%<< %*9 )� �
�����
%<<< %<<< )8���� �
�

以下に �+�を用いた結果をのせます．
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��� ����������
�法による直交化に関するライブラリの実行

以下に，9
���(�7��!�法による直交化を行うテスト用プログラム
�������
�����$"の実行例をのせます．
なおこの例での指定ファイル$��������� %�
�
�節で説明* は以下の通りです．

)��� F!	 )� ��� �
 �� )������ �
��G
 %*9 )���� �
��G
 4%*

)� �
�����
%<< %*9 )� �
�����
%<<< %<<< )8���� �
�

以下に �+�を用いて，�::次元の乱数ベクトル �::個を直交化させる実行例をのせます．
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��� 自動チューニングの実行

����� 自動チューニングの指定方法と指定ファイルの内容

��������		
�における自動チューニングは，各ライブラリルーチン毎に決められた名
前をもつファイル %指定ファイル*で指示します．
以下に，各ライブラリルーチンと対応する指定ファイル名をのせます．

� 実数対称密行列用三重対角化ルーチン #一般版$ %����������
�*：
指定ファイル $����������
�

� 実数対称密行列用三重対角化ルーチン #特化版$ %����������
��*：
指定ファイル $����������
��

� 実数対称密行列用固有値求解ルーチン %��������	���
��*：
指定ファイル $��������		
����
��

� 実数対称密行列用固有値および固有ベクトル求解ルーチン %��������	���
���
�*：
指定ファイル $��������		
����
���
�

� エルミート行列用全固有値求解ルーチン %�������
����
��*：
指定ファイル $�������
����
��

� エルミート行列用全固有値および全固有ベクトル求解ルーチン %�������
����
���
�*：
指定ファイル $�������
����
���
�

� 9
���(�7��!�直交化ルーチン %���������*：
指定ファイル $���������

また指定ファイルに記述できる内容は，以下の通りです．なお指定ファイルには，以下
の記述を含め，最低 C:文字以上の空白を入れてください．

� )� ��� �


自動チューニングするかどうかの指定です．G���H, G �Hで指定し，実装されている
自動チューニング全てを行います．
また，全て自動チューニングしたい場合は G�H，6����7��!�
三重対角化部のみ自
動チューニングしたい場合は G�H，6����7��!�
逆変換による固有ベクトル計算部の
み自動チューニングしたい場合は G�H，および，9
���(�7��!�直交化ルーチンのみ
自動チューニングしたい場合は G�H，という指定もできます．

��



� )������ �
��G


自動チューニングする際の，開始する行列次元数を指定します．

� )���� �
��G


自動チューニングする際の，終了する行列次元数を指定します．

� )� �
�����
%<<

インストール時自動チューニングする際の，�,:::次元に満たない次元についての
増加サイズを指定します．

� )� �
�����
%<<<

インストール時自動チューニングする際の，�,:::次元を越える次元についての増
加サイズを指定します．

� )���

固有ベクトル計算の際の，直交化方式を指定します．ここで指定される直交化方式
は，固有ベクトルの精度および実行時間に影響を及ぼします．
リリース版αで提供されている直交化方式の種類は，以下の通りです．

� F!	 ：修正 9
���(�7��!�法による直交化です．最も精度が高い方法ですが，
並列性がなく，高速処理に向きません．実行時間にかかわらず精度を保証した
い場合に，指定を推奨します．

� �!	：古典9
���(�7��!�法による直交化です．精度が低い方法ですが，並列
性があり，高速処理に向いています．

� ��!	：古典9
���(�7��!�法と修正9
���(�7��!�法を混合した方法です．古
典9
���(�7��!�法を用いているため精度が低いのですが，単純な �9(に比
べて精度改善される場合があります．並列性があり，高速処理に向いています．

� :��!	 ：古典9
���(�7��!�法を �回行う直交化方式です．精度が低い方法で
すが，単純な �9(に比べ精度改善される場合があります．並列性があり，高
速処理に向いています．

� 	�!	：古典9
���(�7��!�法による直交化です．精度が低い方法であり，理論
上 �9(法よりも精度が悪くなります．この方式は比較検討などの数値実験の
用途以外，普通は指定してはいけません．

� D�A��：全く直交化をしない方法です．精度破綻する場合がありますが，並列
性が極めて高いので高速実行に向いています．精度はともかく高速に計算した
い場合のみ，指定が推奨されます．

� )8����

内部実行時間などの詳細情報を表示するかどうかを指定します．表示する場合 G���H,

しない場合 G �Hで指定します．

以下に，指定ファイルの記述例をのせます．

例 �：)� ��� �
 �
� )������ �
��G
 %<< )���� �
��G
 9<<<

)� �
�����
%<< %<< )� �
�����
%<<< %<<< )��� F!	 )8���� �
�

��



例 �の記述では，行列サイズ �::次元から �,:::次元までは �::刻みで，�,:::次元を越
える場合は �,:::刻みで，C,:::次元までの行列サイズをサンプル点にとり，自動チュー
ニングします．

例 �：)� ��� �
 �� )������ �
��G
 %<< )���� �
��G
 9<<<

)� �
�����
%<< %<< )� �
�����
%<<< %<<< )��� F!	 )8���� �
�

例 �の記述では，直交化方式に89(，ライブラリの内部実行時間を表示しつつ，ライ
ブラリを実行することを指定します．自動チューニングはしないことを指定します．

����� 自動生成されるファイルの説明

��������		
�リリース版αでは，6����7��!�
三重対角化部，6����7��!�
逆変換によ
る固有ベクトル計算部，9
���(�7��!�直交化処理，の �部分に自動チューニング機能が
付加されています．
自動チューニングをすると，最適化されたパラメタに関する情報を記述したファイルが

自動生成されます．これをパラメタ情報ファイルと呼びます．パラメタ情報ファイルは，
自動チューニング対象のライブラリルーチンごとに生成されます．
これらパラメタ情報ファイルは，以下に示す通りです．
6����7��!�
三重対角化部について：

� � ��� �
���$���

最適な行列更新のアンローリング段数，行列ベクトル積のアンローリング段数，通
信方式，に関するパラメタ保存用ファイル

� ���P8��	F$���

最適な行列更新のアンローリング段数に関する，最小二乗法による係数情報

� ���F���
��	F$���

最適な行列ベクトル積のアンローリング段数に関する，最小二乗法による係数情報

� ��������	F$���

最適な通信方式に関する，最小二乗法による係数情報

� � ��� �
�������$���

自動チューニングに関する，解析結果保存用ファイル

6����7��!�
逆変換による固有ベクトル計算部について：

� � ��� �
�:�$���

最適な行列更新のアンローリング段数，通信方式，に関するパラメタ保存用ファイル

� �:�J
��	F$���

最適な行列更新のアンローリング段数に関する，最小二乗法による係数情報

� �:������	F$���

最適な通信方式に関する，最小二乗法による係数情報

��



� � ��� �
�:�����$���

自動チューニングに関する，解析結果保存用ファイル

9
���(�7��!�直交化処理について：

� � ��� �
F!	�A$���

最適なブロック幅，アンローリング段数，に関するパラメタ保存用ファイル

� F!	�A���	F$���

最適なブロック幅に関する，最小二乗法による係数情報

� � ��� �
F!	�A����$���

自動チューニングに関する，解析結果保存用ファイル

なお最小二乗法に関する詳細な指定の変更は，���� �
@�������	F$.で指定可能です．

����� インストール時自動チューニングの実行

インストール時自動チューニングとは，ライブラリインストール時に行う最適化処理の
ことです．
前節で説明した，各ライブラリルーチンに対応する指定ファイルを用意し処理を指定し

たうえで，各ライブラリルーチンを呼び出すことでインストール時自動チューニングを行
います．
なおインストール時自動チューニングをすることで，前節で説明したパラメタ情報ファ
イルが自動生成されます．このファイルを参照することで，最適なパラメタが自動設定
されます．したがってインストール時自動チューニングは基本的に，ライブラリのインス
トール後 �回おこなえば十分です� ．

#実行例$

以下のように，$��������	���
���
�を設定した場合のインストール時自動チューニ
ングの実行例をのせます．

)��� F!	 )� ��� �
 �
� )������ �
��G
 %*9 )���� �
��G
 4%*

)� �
�����
%<< %*9 )� �
�����
%<<< %<<< )8���� �
�

上記のファイルを実行ディレクトリにおいたあと，以下のコマンドを実行します．

U �8�� � )�8 3 )���.��
"��
 ���
��"� �������
����	���
���
�

上記のコマンドを実行後，問題サイズなど入力を求めてくるので，以下のように入力しま
す．なお問題サイズ，求める固有値の開始番号，および終了番号については，$��������	���
���
�
ファイルの値が利用されるので，任意の数値で結構です．

� 利用するプロセッサ数を変えた場合，利用する通信網などのハードウエア構成を変えた場合，などもイ
ンストール時自動チューニングを再度実行する必要があります．

��
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入力後，以下のようなログが出力され，自動チューニングモードに入ります．
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自動チューニングが全て終了後，以下のようなファイルが自動生成されています．
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ここで，三重対角化ルーチンの自動チューニング結果 %最適パラメタ*を保存するパラ
メタ情報ファイル� ��� �
���$���の中身は，以下のとおりです．
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また，9
���(�7��!�直交化ルーチンの自動チューニングログを解析した結果を保存す
るファイル� ��� �
F!	�A����$���の中身は，以下のとおりです．
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����� 実行起動前自動チューニングの実行

実行起動前自動チューニングとは，問題サイズや係数行列の情報が固定された場合に行
う，インストール時自動チューニングよりも精度の高い最適化処理のことです．
リリース版αでは，実行起動前自動チューニング用のライブラリルーチンは存在しませ

ん．したがって，前節で説明した自動チューニング時に生成されたパラメタ情報ファイル
を手動で全て消去した上で，問題サイズを固定するような自動チューニング指定を行うこ
とでこの機能を実現します．
以下に実行起動前自動チューニングの例をのせます．
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例 �では，)������ �
��G
 と )���� �
��G
が ����次元で同一なので，����次元の
みパラメタを最適化します．この自動チューニングの後，実行時に ����次元を指定する
ことで，推定でない最適パラメタの設定がなされます．
このことにより，インストール時自動チューニングを用いて最適化した場合よりも高速

なライブラリ実行が期待できます．

� 今後の予定
��������		
�開発プロジェクトの今後の予定について，簡単に説明します．

� 実行起動前自動チューニング専用ルーチンの搭載：
本リリース版αでは，概説のとおり実行起動前自動チューニングは手動となってお
ります．専用ルーチンの開発，およびインストール時自動チューニングの最適パラ

��



メタ管理と統合，などを行い使いやすさの向上を目指します．また，固有ベクトル
計算の際の直交化方式の選択に関する実行起動前自動チューニングルーチンも搭載
予定です．

� ブロック化された三重対角化ルーチンの追加：
リリース版αでは，ブロック化アルゴリズムを用いた三重対角化ルーチンは搭載さ
れていません．+�クラスタなどの階層メモリを有する計算機では，ブロックアル
ゴリズムによる計算効率の改善を狙うしかありません．今後ブロックアルゴリズム
を実装し，さらに自動チューニング項目に追加する予定です．

� 自動チューニング手法の改良：
本リリース版αでは，評価関数として線形多項式を採用し，最小二乗法にてパラメ
タの最適化を行っております．このことから，パラメタ推定精度が十分でない場合
が生じます．今後さらに精度がよい評価関数を導入することで，パラメタ推定精度
の向上を目指します．

� 疎行列反復解法との融合：
本リリース版αでは，密行列に対する直接解法を相似変換として採用し，また固有
ベクトル計算には反復解法を採用しています．行列が疎行列の場合，全ての処理を
反復解法にするほうが効率が良いことが知られています．また行列が帯行列の場合，
帯行列用の相似変換を採用するほうが効率が良いことが知られています．このこと
から，入力行列の非零要素の形状を自動的に検知し，適切な解法を自動選択する自
動チューニング機能 %実行起動前，および実行時*の研究開発を行い，さらなる高速
化／ユーザビリティの改善，を狙います．

� 既存ライブラリとの融和：
今後，���(%����� �� ��
 ��	�"
� (�"�
�	
���*や �'+��Iといったパッケージ
と同様のインターフェースを用意する，および������内で自動チューニングする項
目として採用することで，さらなるユーザビリティや性能の向上を目指します．

おわりに
本マニュアルでは，��������		
�リリース版αの利用方法について説明しました．
������プロジェクトの今後の情報を入手されたい方は，.��8&@@���$���)���$���@を

ご参照ください．
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