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Abstract

Lattice Quantum Chromodynamics (QCD) is one of the scientific fields which require most large-scale muneri-

cal simulations. In this talk, I explain fundamental aspects and algorithms of lattice QCD, and how its large-scale

simulation is performed on massively parallel computers with an example at KEK.

1. はじめに

　 格子量子色力学 (Quantum Chromodynamics, QCD)

は 、 大規 模計算を可能に す る 計算機 の 発展と 歩調を合

わ せ て 進展し て き た 。 こ の 講演 で は 、 格子QCDシミ ュ

レ ー ショ ン の 原理と ア ル ゴリ ズム を概説し 、 KEK で 行っ

て い る JLQCD Collaboration の プロ ジェ ク トを例と し

て 、 大規 模シミ ュ レ ー ショ ン が ど の よう に 行わ れ て い

る か を紹介す る 。

2. 格子QCDの原理

　 原子核を構成す る 陽子や中性子は 、 ク ォ ー ク と 呼ばれ

る 素粒子が 、 強い 相互作用に よっ て 束縛さ れ て 出来て

い る 。 量子色力学 (QCD) は こ の 強い 相互作用を記 述す

る 理論で あ る が 、 解析的に 扱 う こ と は 難し い 。 陽子や中

性子な ど (ハド ロ ン と 呼ぶ ) が 示す 多彩な 性質を QCD

に 基 づ い て 理解す る に は 、 数値的に 計算を行う 方法が

必要で あ る 。 格子QCD は こ れ を可能に す る 一般的枠組

を与え 、 広範に 研究 が 行わ れ て い る [1]。

格子QCD は 、 4次元 Euclid空間 上に 定義 さ れ た 場

の 理論で あ り 、 経路積分法を用い て 量子化さ れ る 。 こ れ

に よっ て 統計力学 系と 同じ 形と な る た め 、 Monte Carlo

法に よっ て 数値的な 計算が 可能と な る 。 まず 時空間 を 4

次元の 有限格子で 近似し 、 各格子点 (サイト) に ク ォ ー

ク 場を、 サイトと サイトを結ぶ リ ン ク 上に ゲー ジ場 (グ

ル ー オ ン 場)を表す リ ン ク 変数を配す る 。 ク ォ ー ク は カ

ラ ー 自由度 (R,G,B)を持つ と 考え 、 こ の 3次元空間 内

で の 回転に よっ て 相互作用を記 述す る 。 リ ン ク 変数は

3 × 3複素行列で 、 ユ ニタリ ー 群 SU(3) に 属し 、 サイ

トと 方向 (x, y, z, t) に よっ て ラ ベル さ れ る 。 ク ォ ー ク 場

は 、 カ ラ ー 自由度に 加え て スピノー ル (スピン ↑, ↓ と

粒子・ 反粒子を表す )4成分を持つ の で 、 3 × 4 = 12 の

自由度を各サイトで 持つ 。

　 経路積分法で は ク ォ ー ク 場は 反交換 す る グラ スマ

ン 数と し て 扱 わ れ る が 、 こ の よう な 数を計算機 上で 扱

う の は 難し い 。 従っ て 、 ク ォ ー ク 場を手で 積分し て し ま

い 、 伝播関 数の 形で 扱 う 。 こ れ は ク ォ ー ク の 相関 を表す

グリ ー ン 関 数で あ り 、 ク ォ ー ク 場を含 む 物理量は こ の

伝播関 数を用い て 表す こ と が で き る 。 例え ば、 ク ォ ー

ク の 伝播関 数を組み 合わ せ て ハド ロ ン の 相関 関 数を構

成し 、 そ の 時間 方向へ の 伝播の 振る 舞い を調べ る こ と

に よっ て 、 ハド ロ ン の 質量な ど を求 め る こ と が で き る 。

ク ォ ー ク の 作用は 、 格子間 隔 a → 0 の 連続極限で

QCD と 一致す る も の で あ れ ばよい 。 こ こ で は も っ と も

単純な 構造を持つ 、 Wilson作用を考え る 。 ク ォ ー ク の 伝

播関 数は 、 つ ぎ の よう な 線形方程式を解い て 得ら れ る 。

∑
y
K[U ]x,yvy = bx, (1)

K[U ]x,y = δx,y − κ
∑

µ
(1 − γµ)Uµ(x)δx+µ̂,y

+(1 + γµ)U †
µ
(x − µ̂)δx−µ̂,y (2)

こ こ で Uµ(x) ∈SU(3) は リ ン ク (x, µ) 上の リ ン ク 変数、

x, y は サイト、 µ = x, y, z, t は 方向を表わ し 、 µ̂ は µ-

方向の 単位ベク トル で あ る 。 格子間 隔 a = 1 と お い た 。

γµ は 4× 4 の 行列で γ-行列と 呼ばれ 、 ク ォ ー ク の スピ

ノー ル 構造を規 定す る 。 κ は ク ォ ー ク の 質量に 関 係し た

パラ メ ター で あ る 。 Eq. (1) に お い て 、 b は あ る 与え ら

れ た ベク トル (サイト × カ ラ ー ×スピノー ル の 自由度

を持つ )、 v が 解で あ る 。 こ の 方程式は 巨 大連立線型方

程式で あ り 、 K[U ]x,y は 疎行列で あ る た め 、 共役勾配法

な ど に よっ て 解を求 め る 。

3. 格子QCDシミュレーション

　 格子QCDシミ ュ レ ー ショ ン は 、 通常次の よう な 手順

に 沿 っ て 行わ れ る 。

(1) リンク変数の配位の生成

リ ン ク 変数 Uµ(x) の 生成は 、 通常 Hybrid Monte Carlo

法と い う ア ル ゴリ ズム を用い て 行う 。 あ る リ ン ク 変数

の 配位 (全て の リ ン ク 変数が あ る 数値を持っ た よう な 状

態) か ら 出発し 、 分子動力学 的に リ ン ク 変数を発展さ せ

て ゆ く こ と に よっ て 、 統計的に 独立な 配位を作っ て 行

く 。 こ の 手法で は 、 ク ォ ー ク が 真空に お い て 対生成・ 対
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消滅をく り 返す 、 真空偏極の 効果を取り 入れ る こ と が

で き る 。 真空偏極の 効果を計算す る 際に は 、 ク ォ ー ク

の 伝播関 数を求 め る の と 同じ 計算を、 発展の 各ステッ

プで 行う こ と が 必要と な る 。

(2) クォーク伝播関数の計算

前節で 述べ た よう に 、 ク ォ ー ク の 伝播関 数を求 め る こ

と は 巨 大な 線型方程式を解く こ と に 対応 す る 。 リ ン ク

変数の 配位を生成す る 際に も 各ステップで 同じ こ と が

必要で あ り 、 結局こ の 解法が 、 計算時間 の 大部分を占

め る 場合が 多い 。 従っ て 、 共役勾配法な ど の 逐次解法

の ア ル ゴリ ズム を改良す る こ と は 、 シミ ュ レ ー ショ ン

時間 の 短縮に 直結す る 。

(3) 物理量の計算

ク ォ ー ク の 伝播関 数が 求 まれ ば、 そ れ ら を組み 合わ せ

て 種々 の 物理量が 計算で き る 。 例え ばハド ロ ン の 質量、

ハド ロ ン 崩壊過程の 崩壊定数や形状因 子な ど を計算し 、

そ の 統計誤差、 系統誤差の 見積り を行う 。 素粒子物理

で は 、 KEK で 行わ れ て い る Bファ ク トリ ー 実験な ど の

高エ ネル ギ ー 衝突実験に 関 係す る ハド ロ ン の 遷移 確率

の 計算が 重要で あ る 。 こ れ ら は 標準理論を検証し 新し

い 物理を探す た め に 、 高精度の 値が 必要と さ れ て い る 。

格子 QCD を並列計算機 で 扱 う 場合に は 、 格子を

分割 し 、 各部分格子を各ノー ド に 配す る 。 現在行わ れ

て い る 格子は 164–244程度の サイズの も の が 多い た め 、

O(1000) 以 上の 並列ノー ド で 計算す る 場合に は 、 各ノー

ド 上の 部分格子は 各方向に 数個程度と な る 。 Eq. (2) が

示す よう に 、 と な り 合う サイトで の 相互作用が あ る た

め 、 演 算性能に 加え て 通信性能が 重要な 要素と な る 。

3. KEKのプロジェクト

　 実際の 大規 模シミ ュ レ ー ショ ン の 例と し て 、 高エ ネ

ル ギ ー 加速器 研究 機 構 (KEK) の スー パー コン ピュ ー タ

システム を用い て 我々 が 行っ て い る 、 JLQCD Collab-

oration の プロ ジェ ク ト [2]を紹介す る 。 国内で は 他に 、

筑波大学 で 大規 模な 研究 プロ ジェ ク トが 行わ れ て い る 。

最近の 格子 QCD の 大き な 発展と し て 、 格子上で の

カ イラ ル 対称性の 理解が 進ん だこ と が あ る 。 カ イラ ル

対称性と は 、 ク ォ ー ク の 質量が 非常に 軽い 場合に 成り

立つ 対称性で あ り 、 現実世界で は こ の 対称性が 自発的

に 破れ る こ と に よっ て 、 陽子や中性子の 持つ 大部分の

質量が 生じ る と 説明さ れ る 。 し か し な が ら 格子上で こ

の 対称性を持つ 理論を構成す る こ と は 長い 間 困難で あ っ

た 。 最近理論的な 理解が 進み 、 そ の よう な 理論が 提唱

さ れ た が 、 こ の 理論に 従っ て シミ ュ レ ー ショ ン を行う

に は 従来の 100倍以 上の 計算力が 必要と な る 。 KEK な

ど の 最新鋭 スー パー コン ピュ ー タの 導入に 加え 、 ア ル

ゴリ ズム な ど の 改良を経て 、 我々 は こ の 理論 (オ ー バー

ラ ップ・ フェ ル ミ オ ン と 呼ばれ る )を用い た プロ ジェ ク

トを実行中で あ る [2]。 こ の 場合に も 、 基 本的な 演 算は

Eq. (2) と 同じ 演 算子か ら 構成さ れ る 。

KEK で は 、 スー パー コン ピュ ー タシステム と し て 、

日立 SR11000 (理論演 算性能 2.15TFlops, 総メ モ リ 容

量 512GB)、 IBM System Blue Gene (理論演 算性能

57.3TFlops, 総メ モ リ 容量 5.12TB) か ら な る 複合シス

テム を 2006年より 運 用し て い る [3]。 こ の システム は 、

素粒子・ 原子核物理、 物性物理、 加速器 な ど の シミ ュ

レ ー ショ ン に 利用さ れ て い る が [4]、 計算時間 の 大き な

部分を格子 QCD が 占め て い る 。

以 下で は 、 Blue Gene で 行っ て い る 計算に つ い て 紹

介す る 。 Blue Gene システム は 10 ラ ック か ら な り 、 1

ラ ック は 1024ノー ド (2048プロ セッサコア ) か ら 構成

さ れ る 。 各ノー ド は 4MB の L3 キ ャ ッシュ を持ち 、 こ

れ を 2 つ の プロ セッサが 共有し て い る 。 ネットワ ー ク

の 単位は 1/2 ラ ック で 、 8× 8× 8 の トー ラ ス型で あ り 、

1ノー ド 内の 2プロ セッサも 二つ の ノー ド の よう に 扱

う こ と が 出来る た め 、 8 × 8 × 8 × 2 の 4次元的トポ ロ

ジー と な る 。 格子サイズは 163 × 16を用い た 。 い く つ

も の パラ メ ター で 並列に 計算を進め る の が 効率的で あ

り 、 必要と な る 演 算量、 格子サイズ、 結果を得る まで

の 時間 な ど を考慮し て 1/2 ラ ック また は 1 ラ ック 毎に 、

一つ の 格子で の シミ ュ レ ー ショ ン を行っ て い る 。

Blue Gene で の 高速化は 、 各プロ セッサの 倍精度

複素数演 算をダブル FPU に よっ て 高速化す る こ と と 、

ノー ド 間 の 通信を最適化す る こ と に よっ て 行う 。 こ れ

ら を最適化す る こ と に よっ て 、 最も 単純な Eq. (2) の

タイプの 線型問題に 対し て 、 オ ン キ ャ ッシュ の 場合に は

ピー ク 性能の 30%近く の 性能を得る こ と が で き た [6]。

実際の プロ ジェ ク トで は 15%程度の 性能で 計算を行っ

て お り 、 今後も 改良を続け て ゆ く 。 物理的な 結果に つ い

て も 成果が 出始め て い る [2]。

リ ン ク 変数の 配位を一度作っ て し まう と 、 そ れ を用い

て 種々 の 計算が 可能で あ る 。 こ の た め 、 配位デー タの 共有

化を進め る た め の 国際的組織、 ILDG(International Lat-

tice DataGrid) が 活 動を行っ て い る 。 国内で も JLDG

と い う 組織を立ち 上げ 、 配位デー タを ILDG に 提供す

る と 同時に 、 高速ネットワ ー ク SINET3 を通じ た 遠 隔

サイト間 で の 高速な デー タ転送や 、 そ の 効率的運 用の

た め の システム の 開発な ど を行っ て い る [5]。
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