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 for Large-scale Simulation

（財）高度情報科学技術研究機構
計算科学技術部

　　飯塚　幹夫、南　一生、中村　壽

　近年の地球シミュレータなどの高性能スーパーコンピュータの発達により、高速演算による
大規模シミュレーションが可能になり、計算科学を利用した新発見や新技術開発への挑戦が始
まっている。　一方、将来へ向かう次世代スーパーコンピュータ開発では、プロセッサはマルチ
コア等に複雑化し、しかもその数は数十万にも及ぶものと予想される。このため、膨大な並列
処理が要求され、従来のような応用ソフトウェエアの並列化、演算性能向上技術では、対応が
相当に難しくなるものと予想される。そのため、次世代のペタフロップス級スーパーコン
ピュータの効果的な利用と新しい発見や新技術を開発しやすくするために、応用ソフトウェア
の新しい高速最適化技術が課題となっている。本稿では、財団で現在取り組んでいる高速最適
化技術の研究開発について紹介する。

１．まえがき

　計算科学の推進を目的として、先端的な計
算資源を利用する大規模シミュレーションに
関わる幅広い高度ソフトウェア技術の研究を
進めている。近年、単体プロセッサの性能向
上の限界からスーパーコンピュータのプロ
セッサ数は急増し、かつプロセッサもマルチ
コア化が進み、応用ソフトウェアの超並列計
算機への対応が課題となっている。またメモ
リの性能向上のスピードは遅くメモリ・
ウォール問題は深刻化する一方であり、応用
ソフトウェアの性能向上のためますます高度
な技術が要求されるようになっている。
　このような背景のもと、次世代大規模計算
資源を利用したペタフロップス級ハイエンド
コンピューティングの効果的な利用と高度な
計算科学技術の発展のために、高速最適化技
術の研究開発に取り組んでいる。大規模並列
科学技術計算コードは１０万行を超える大規模

複雑なものもあり、次世代大規模計算資源の
利用において、これまでのようにコード局部
をもぐら叩き的にチューニングする方法では
局部的な最適化は達成できても、充分な高速
化の達成は困難である。本稿では、このよう
なこれまでのコードチューニングの問題を克
服することを目的に進めているコード全体を
大局的に俯瞰し物理的、数学的、アルゴリズ
ム的、体系的にアプローチする高速化技術と
その体系化の研究開発について紹介する。

２．大規模シミュレーションのための高速最

適化技術の重要性と課題

　計算科学（Computational Science）は、
数学的モデルとその数値的解法を構築し、計
算機を駆使して科学技術上の問題を解決する
ものである。計算科学は科学の第３の形態と
見なされ実験・観測と理論の間を補間するも
のと考えられている。計算科学への期待は高
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いものの、計算資源の制限から１９９０年代後半ま
で、計算科学は実験・観測と理論の補助的手段
であるとの考えが一般的であった。一方１９９０年
代に航空宇宙研究所の数値風洞（１６６プロセッ
サ、理論ピーク性能０．２８Tflops）、米国ASCIプ
ロジェクト（１９９５年に開始、２００４年に理論ピーク
性能１００Tflopsを目指した）等の並列スーパーコ
ンピュータの開発が進んだ。２００２年には地球シ
ミュレータが登場し、その高い実効性能により応
用ソフトウェアでの安定したテラフロプス級の大
規模シミュレーションが可能となった。地球シミュ
レータ上では、地球科学の応用ソフトウェアだけ
でなく、ナノ（カーボンナノチューブ）・バイオ系、
物理系（高温超伝導体を用いたテラヘルツ発
振）、工学系の応用ソフトウェアも高性能で実行
可能であることが分かった。そのため、大規模
計算資源を利用した大規模シミュレーションによ
る新発見や新技術開発への期待が高まった。
　計算科学技術の発展に寄与しているのは
スーパーコンピュータの性能向上である。
CRAY-2（１９８５）とBlue Gene/ L（２００５）を
比較すると、この２０年間で性能向上は理論
ピーク性能で約１９０万倍にも達する（図－１）。

我が国では、次世代スーパーコンピュータの
開発は５つの国家基幹技術の１つとして取り
上げられ、２０１２年には１０Pflops級のスーパー
コンピュータの稼動が予定されている。この
ようなスーパーコンピュータの性能を効果的
に用い、高い実効性能で応用ソフトウェアを
実行し、逸早く新発見に繋がるデータを得る
こと、また新技術開発のための問題解決の解
へ短時間で到達することが、今後の我が国の
科学技術で優位性を保つために有効である。
そのため、大規模シミュレーションでの高速
性の重要性は明らかである。
　一方、ムーアの法則の限界から単一プロ
セッサの性能は頭打ちとなり、スーパーコン
ピュータのプロセッサ数はますます増加し、
消費電力の問題からプロセッサはマルチコ
ア、メニーコアとなる傾向である。またメモ
リ性能の向上は遅く、メモリの階層構造はま
すます複雑になっていく（共有や部分共有
キャッシュ等）傾向である。このような増え
続ける並列性と悪化するメモリ・ウォール問
題は、応用ソフトウェアの高速化を以前にも
増して難しくしている。従って、増え続ける

図－１　スーパーコンピュータの２０年間の性能向上
（CRAY-２とBlue　Gene／Lの比較）
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並列性の要求に応える超並列計算技術とメモ
リ・ウォール問題を克服する最適なデータ配
置技術は、大規模シミュレーションにおける
高速最適化の大きな課題となっている。ま
た、図－２に示すように、高速化での障害と
なるアルゴリズム上のボトルネックの発見、
分析、性能高速化指針作成に有効な、高性能
計算機を対象とした演算性能推定技術は、高
速計算機の効率的な利用、さらにはその設
計、開発にも寄与する重要なものである。今
後、ますますアーキテクチャが複雑化してい
く傾向にある高性能計算機に対して、こうし
た高度な性能推定法を開発していくことは高速
最適化技術のもうひとつの重要な課題である。

　以上のような背景の下、我々が進めている
高速最適化技術の研究開発について、以下に
紹介する。
３．大規模シミュレーションのための高速最

適化技術の研究開発

３．１　これまでの高速化最適化技術の課題

　これまでの高速化技術は、例えば図－３に
概略的に示すように、計算機アーキテクチャ
の発展とともにソフトウェアシステムエンジ
ニアや多くのユーザによって、長年の経験を
基に蓄積されたものであり、それなりに効果
をもたらして来た。しかし、その現状を仔細
に見れば、単体性能の向上であれ、並列性能
の向上であれ、サブルーチンやループでの最

図－２　高速最適化技術の効果

図－３　これまでの高速化技術の分類
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適化である。つまり、プログラムレベルの局
所的な並列性とデータの局所性を利用する部
分的な最適化であることがわかる。また、並
列性能の向上においては、物理、工学分野の
シミュレーション研究者により大局的に並列
性のある並列手法が、例えば領域分割法、粒
子分割法、エネルギー分割法等が、発見、開
発された。しかし、これらの手法の並列性を
複数組み合わせ、かつソフトウェアの全体か
ら部分的な階層でのいろいろな並列性との組
み合わせによる高速化、全体性能面から見た
バランスによるソフトウェア全体での高速最
適化等での高度化は十分ではなかった。ま
た、スカラー型計算機向き、ベクトル型計算
機向きで異なる最適化の方法を採ってきてお
り全体での統一性の追及も不足していた。
　このように、これまでの高速化技術は、
個々の技術は優れたものであったが、局所的
で個別的という側面が強かった。従って、こ
れまで長年をかけて蓄積された高速化技術・
知識は、十分に生かされず、断片的個別的な
高速化技術の活用で、コードレベルでもぐら
叩き的に最適化が行なわれることが多かった。
　しかし、今後登場すると予想される数万～
数百万のマルチコア、メニーコアプロッセか
らなるペタスケール、エクサスケールのスー
パーコンピュータが要求する超並列性、メモ
リ・ウォール問題に対応するには、これまで
の高速最適化技術では不十分である。

３．２　本研究での高速最適化技術の研究開発

　本研究では、応用ソフトウェアに関し、そ
の出発点となる物理・数学モデル、またその解
析手法、数理アルゴリズム、さらにプログラ
ム表現、データ特性などまでを対象として、
利用する計算機のアーキテクチャと対比させ
つつ、局所的かつ全体的、または階層的に数
値処理プロセスを仔細に分析し、そこに顕
在、潜在する複数の並列性、データの局所性
を見付だし、これらを効果的に組み合わせて

利用し、ソフトウェア全体の性能を高めてい
くという観点に立って、統合的な次世代むけ
の高速最適化技術の研究開発を進めている。
また、これと相補的な関係にある性能に関す
る定量的な評価技術の研究開発も進めている。

（１）　統合的な高速化技術

　応用ソフトウェアの高速化とは、簡単に言
えば、其々のプロセッサの休止状態を極力少
なくなるように、かつできるだけ多くのプロ
セッサを使えるようにし、ソフトウェアの演
算性能を向上させ、結果として利用する計算
機資源の経済効果を高めることである。この
ために、対象とするソフトウェアのプログラ
ムを改良または再構築、さらには性能効率の
高いソフトウェア設計指針を作り出すことで
ある。このように目標は単純明快であるが、
複雑化するスーパーコンピュータと大規模な
計算科学技術用応用ソフトウェアを対象に、
具体的に性能をどのように高めるかは至極難
しい問題である。
　高速化の基本は、スカラー型、ベクトル型
計算機であれ、まずプロセッサに十分なデー
タを供給し、プロセッサの作動に休止状態を
作らないこと。また、並列する数多くのプロ
セッサを通信させながら、同時並行的に計算
処理させて、与えられたプロセッサの能力を
極力使い切ることである。そのためには、プ
ロセッサ数が数千以下の比較的に小、中規模
の並列処理の場合には、まず既存コードの顕
在する並列性、データの局所性を最大限に利
用することが目標とされる。例えば、ループ
添字について依存性がなく十分な並列性があ
れば、ベクトル型計算機ではベクトル処理が
有効になり、スカラー型計算ではループ内の
演算について十分な並列性があれば、命令レ
ベルの並列処理により、高速化が図れる。ま
た、スカラー型、ベクトル型計算機いずれで
も、ロード・ストアと演算の比を改善させ、
データの局所性を高めることで、結果的に高
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速化に繋がる。さらに、スカラー型計算機で
は、データのキャッシュブロック化により
データの局所性を向上させ高速化が図れる。
　しかし、今後、出現するマルチコアやメ
ニーコアなどプロセッサ数が数万から十万程
度に及ぶ次世代型スーパーコンピュータを考
えた場合、高速化においては、従来型の並列
性の利用、データの局所性の改良のみでは不
十分になると予想される。
　プロセッサ数が増加し超並列になると、プ
ロセッサ間の通信量が増大し、その負荷が演
算性能を減じ、また小さい非並列部もその影
を増し演算性能を減じるため、大規模な並列
性への配慮が非常に重要となる。このため、
超並列において、高い演算性能を達成するた
めには、対象となる応用ソフトウェアの顕在する
並列性は勿論の事、これまでに気づかれていな
い潜在的な並列性などを明らかにし、データの
局所性と効果的に組み合わせるなど統合的な
並列処理スキームを考えていく必要がある。
　具体的には、プログラム全体にわたる既存
の並列性の効果的な利用に加え、潜在的な並
列性の発見、非並列部（遂次処理）の回避と
低減、さらにデータの局所性の発見と利用
が、枢要である。このため、ソフトウェアに

関する総合的分析の視点として、背景となる
物理・数学モデル、またそれらに対応する数
理手法とアルゴリズム、加えてプログラム表
現などを取り入れた。また、根本的に性能を
向上させるため、物理・数学モデル、離散化
モデルのレベルで大局的にコードを改造する
ことを視野に、応用ソフトウェアをそれらの
観点も含めて計算カーネルへ分解し、統合す
る分析方法を導入した（図－４）。このよう
に、本研究では、ソフトウェアの背景にある
物理・数学モデル、解析手法にまで立ち返る
方法を取りいれた。
　また、物理・数学モデルから計算機の各レ
ベルにおいて、複数の並列性と局所性がある
（図－５）。　これらを総合的に分析し組み合
わせて統合的に利用することで応用ソフト
ウェアの並列度を大幅に高め、またデータの
局所性を大幅に改善することができると考えた。
　さらに、本研究では、これまでに蓄積され
た計算科学技術の知識をさらに発展させるた
め、従来の技術を、並列性の発見と統合的利
用、データの局所性の発見とその統合的利用
という観点から再構成することが有効であろ
うと考えた（図－６）。このような単純な視点
の導入で、応用ソフトウェアの分析と発見さ

図－４　統合的高速化技術－１
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図－５　統合的高速化技術－２

れた並列性、データの局所性の統合的利用が
容易となると期待される。

（２）　性能推定法の開発

　科学技術分野の応用ソフトウェアの並列効
率、演算性能の評価と推定は、従来、ソフト
ウェアの複雑さと大規模計算の実施に経験が
必要であることから、通常、比較的小規模な
問題、少数プロセッサで全体を丸ごと測定し
た限定的な性能データに基づく実験近似式に
より行なわれてきた。しかし、一般に科学技
術応用ソフトウェアは、計算負荷の集中する
多数の計算処理ブロック（計算カーネル）か

ら構成され、問題規模と利用プロセッサ数ま
たそれらの変化量に依存して、並列効率、演
算性能は変化する。従って、従来のような限
定的性能データに基づく方法のみでは、数万
から数十万プロセッサなどの次世代型スー
パーコンピュータでの大規模シミュレーショ
ンの性能を推定することは困難である。
　本研究においては、プログラム全体を計算
カーネル群に分解し、計算カーネル毎の並列
性能、演算性能をモデリングし、それらを統
合し、ソフトウェア全体の性能推定を行う方
法を採用した。具体的には、まず対象となる
ソフトウェアを、物理、数学モデル、数値解

図－６　統合的高速化技術－３
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析法とその処理フローの観点からおおまかな
ブロックに分割する。次に、計算負荷の分布
測定を行い、負荷の高いブロックをさらに物
理数学モデル、数値解析法とその処理フロー
の観点からさらに小さなブロックに分割して
いく。その小ブロックの中から、計算負荷の
高い順に計算カーネル群を抽出する。計算
カーネルの並列化率、通信オーバーヘッド、
単体性能を計測し、物理数学モデル、数値解
析法の知識を援用しモデル化する。そして、
システム全体性能はこれら計算カーネル群全
体の総合的性能としてモデル化する。性能モデ
ル式は、並列オーバーヘッドの影響を加えてア
ムダールの法則を拡張し、計算カーネル群から
なる応用ソフトウェアの全体性能に対し、解への

到達時間（time to solution）、加速率、並列化
率や実効効率について以下のように作成した。
　つぎに、具体的な研究成果について説明す
る。

４．高速最適化技術の適用例

　文部科学省次世代IT基盤構築のための研
究開発「戦略的革新シミュレーションソフト
ウェアの研究開発」（平成１７年から１９年）に
おいて開発された、代表的な２つのコード、
マルチフィジックス流体コード、Frontflow/ 

Blue（FFB：有限要素法）とナノ物質・材料
シミュレーションコードPHASE（密度汎関
数法による平面波モデル）を対象に本高速最
適化技術の適用例を紹介する。
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（１）　統合的高速化の結果例

　FFB：従来、高速最適化プログラミングは
スカラー計算機とベクトル計算機でそれぞれ
異なるものであった。しかし、本研究では、
ループに内在する独立変数、命令など多重の
並列性を統合的に利用し、スカラー計算機と
ベクトル計算機について、完全に同一のプロ
グラミングでありながら、両型の計算機で共
に２～３倍以上の高速化を達成することがで
きる技術を開発した（図－７）。
　並列性の利用、データの局所性の向上は、
スカラー型計算機であれ、ベクトル型計算機
であれ高速化の要である。具体的には、Do

ループの添字変数の回帰参照の削除による並
列性の確保及びループアンローリング等によ
る並列性の拡大により、スカラー型、ベクト
ル型計算機で並列性の利用度が向上する。さ
らに、演算/ロード・ストア比を向上し、デー
タの並び替えでメモリ参照の時間的、空間的
な局所性を向上させ、さらに無駄なデータの
ストアやロードを削除すれば、実効的なデー
タの供給性が向上し、プロセッサの性能が向
上する。FFBでの性能向上は、このような並

列性の統合的利用、データの局所性の統合的
な最適化によりもたらされたものである。
　PHASE：ソフトウェアにおいて徹底的に
非並列部を削減することは、並列性向上にお
いて重要である。問題の規模や利用するプロ
セッサ数の増大により、ソフトウェア内の非
並列部の負荷が徐々に顕在化する。この現象
は、ある程度並列最適化されたコードで小中
規模の計算機環境では目立たず、むしろ、大
規模計算資源で、高並列での問題を取り扱う
ときにその重要性が明らかになることがあ
る。

　PHASEの場合、原子数とプロセッサ数を
増加させて性能データを分析することによ
り、原子についてのループ内で、原子に関す
る非並列計算があることが分かった。原子数
が少なく少数プロセッサの時は、その計算量
は性能に対して問題にならないが、原子数、
プロセッサ数を増やすと性能に対する影響が
無視できなくなる。第一原理計算では、原子
近傍のポテンシャルを偽ポテンシャルで表
し、計算量を激減させる方法を取ることが多

図－７　FFBに対する統合的高速化技術の応用例
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く、PAHSEでも同様である。PHASEではエ
ネルギーレベルに関しても並列化している。
各エネルギーレベルの計算には全原子の偽ポ
テンシャルに関する情報が必要なため、各エ
ネルギーレベルの計算を担当する各プロセサ
は全原子に関するループを持つことになる。
ところが、この全原子に関して計算される情
報が、各エネルギーレベルで共通に必要なた
め、エネルギーレベルで並列化しただけで
は、この原子に関する計算が冗長に計算され
非並列計算となる。つまり、各プロセサで全
原子に関する同じ計算をするという無駄を生
じていたのである。
　我々は、この原子に関する計算が並列に計
算できるという原子並列性を発見した。しか
し、原子を各プロセッサに振り分けて計算さ
せると、その計算結果を全プロセッサが全プ
ロセッサへ通信し、また受信するという（グ
ローバル通信）非常に通信負荷が高い処理が
必要となる。
　そこで、各プロセッサに割り当てられてら
れた原子に関する計算情報を各プロセッサ間
でいわゆる「バケツリレー」的に隣へ渡す（隣
接通信）方式を取り、通信負荷を低減した。

これは、データのアクセス距離の短縮化でも
あり、ある意味では局所性の向上とも考えら
れる。PHASEの性能向上は、新しい並列性
の発見、かつ通信方式の変換による実効的な
データ局所化の例である（図－８）。

（２）　性能推定の結果例

　計算カーネル群へのコードの分解、また各
計算カーネルの大規模・高並列での性能デー
タの取得、さらに処理時間、並列性能、単体
演算性能、通信負荷などを分析し、その結果
をもとに、計算量、通信性、性能等を推定す
る数理モデルを構築した。以下、構築例を紹
介する。

　FFB：本コードは乱流の非定常で複雑な動
きを正確に予測する方法として、Large 

eddy simulation（LES）の実用化を目指して
いる。FFBは有限要素法を用いた流体計算
用プログラムである。有限要素法には全体剛
性マトリクスを構築する計算法と全体構成マ
トリクスを構成せずに要素剛性マトリクスの
みで計算を進めるエレメント・バイ・エレメ
ント法がある。FFBは後者の方法を採用し

図－８　PHASEに対する統合的高速化技術の応用例
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ている。FFBでは、速度場の計算、圧力場の
計算が主である。速度場の計算ソルバーとし
て、BCGSTABとヤコビ法が使用され、圧力
場では、BCGSTABとABMAC法が使用され
る。FFBでは、要素毎にマトリクス・ベクト
ル積を計算した後、要素毎の節点データをグ
ローバルな節点データに足し込む処理が主要

な計算である。
　FFBのブロック化された計算カーネル群
の中から（A）圧力に関する計算、（B）フラッ
クスの計算、（C）移流拡散項の計算、（D）節
点ベクトルの計算、（E）内積計算の５つの
カーネルを主要計算カーネルとして特定し
た。性能データ測定は、１プロセッサ当た

図－９　FFBに対するペタスケールシミュレーションでの性能推定

図－１０　PHASEに対するペタスケールシミュレーションでの性能推定
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り、３０万要素程度の規模で、弱スケーリング
（各プロセッサの要素数を一定に固定）にて、
２／４／８／１６／３２／６４／１２８／２５６／５１２／１０２４／２０４８
のプロセッサ数で、地球シミュレータを使っ
て性能データを計測した。この性能データと
物理数学モデル、解析モデルを組み合わせ
て、３（２）のモデル式を元に性能推定モデル
を構築した。この性能推定モデルを使い
５００，０００プロセッサまでの実効効率を推定し
た例を図－９に示す。FFBは工学コードで
あるため、問題の複雑化、精度向上での性能
が問題となる。そこで弱スケーリングでの性
能推定を実施し、並列化効率５０％のラインま
での実効効率を計算した。

　PHASE：本ソフトウェアは、方程式を解
くために物理量を関数展開する基底として、
局在基底ではなく平面波基底を用いることに
より、分子から固体まで多くの物質に対して
比較的精度良く電子状態計算を求めることが
できる。PHASEの計算処理は、まず初期値
設定後、波動関数をKhon-Sham方程式を固
有値問題として解き更新し、その後電荷密度
を更新し、電荷密度分布を反復計算にて求め
る。その後、原子に働く力を計算し、原子位
置を更新し、原子に働く力がゼロとなりエネ
ルギーが最低となる安定結晶構造が得られる
まで反復計算を行う。
　PHASEの主要計算カーネルとして、ブ
ロック化された計算カーネル群の中から、
（A）波動関数の直交化計算、　（B）原子に働
く力の計算、（C）非局所項の計算、（D）残差
ベクトルの計算、（E）修正ベクトル計算の５
つのカーネルを特定した。性能データ測定
は、原子数５１２～８，０００、プロセッサ数１２８～
４，０９６と地球シミュレータの全計算資源を
使った大規模、高並列シミュレーションで実
施した。この大規模性能測定データと物理数
学モデル、解析モデルを組み合わせ、３（２）
で示した式を元に性能推定モデルを構築し

た。この性能推定モデルを使い６０，０００プロ
セッサまでの推定実効効率を求めた例を図－
１０に示す。原子数をパラメータとし、並列化
効率５０%のラインまでの実効効率を推定した
ものである。

　今回、構築した性能推定技術により、FFB

とPHASEについて、ペタスケールレべルの
問題規模、プロセッサ数での性能を試験的に
推定した。今後、本結果をより大規模な問題
とプロセッサ数での実測データにて検討、検
証し、その結果を元にモデルの精度向上、本
性能推定技術の高度化を進める予定である。
また、他の応用ソフトウェアについても適用
を拡大する予定である。

５．まとめ

　ペタスケールの大規模シミュレーションを
見据えた科学技術応用ソフトウェアの高速最
適化技術の研究について概要を紹介した。本
高速最適化技術をFFBとPHASEに適用しそ
の効果を確認した。今後、適用する応用ソフ
トウェアの範囲を拡大するとともに、使用す
るスーパーコンピュータの範囲も拡大し、高
速最適化技術の高度化を進める予定である。
大規模計算科学は、従来の計算機能力では扱
えない研究開発課題について、高速演算性が
解の到達時間を早め、パラメータの探索空
間、さらにシミュレーションの時間空間を拡
大することにより、新発見や新技術開発を可
能にする有効な手段として認識されている。
よって、高速最適化技術の重要性は今後より
一層増していく。かつ、高速最適化技術は、
物理・数学モデルからスーパーコンピュータ
までを総合的に理解、駆使するものであり、
幅広い知識と経験さらに技術を必要とする分
野である。しかも、IT技術の進展を俯瞰すれ
ば、組み込みソフトウェアなど多方面に高度
な応用性を潜在的に有している分野でもあ
る。本稿が多くの若手のみならず熟練の研究
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者、技術者の目に留まり、優秀な人材がこの
分野に集い活躍されれば幸いである。
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