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内容梗概

本論文は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 対話的操作を 可能に す る た め の タスク実行支

援 フ レ ー ム ワ ー クを 導入した 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドの 構築に つ い て 論じ た も の

で あ る 。 広域 に 分散した 計算機 の 資源を 用い て 構築さ れ る グリ ッドは パ ラ メ ー タスィ ー プ

型シミ ュ レ ー ショ ン の よ う な、 高スル ー プ ット計算に 適して い る 。 高スル ー プ ット計算に

よ る シミ ュ レ ー ショ ン を 実行した い 要求 が 高ま る 一 方で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 知識

や 経験に 基 づ い て プ ロ グラ ム の 実行を 柔軟に 変更で き る 仕組みも ま た 求 め ら れ て い る 。

本論文で は 、 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドに お け る 現状と 問題意 識を 把握 す る と と

も に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン 実施の 必要性に つ い て

システム 構築の 観 点か ら 議 論す る 。 そ して 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 知識や 経験に 基 づ い

て プ ロ グラ ム の 実行制御や パ ラ メ ー タの 変更を 可能に す る た め の タスク実行支援 フ レ ー ム

ワ ー クを 提案 す る 。 提案 す る フ レ ー ム ワ ー クで は 、 ま ず 、 タスク実行の 依 存関 係を 考慮し

て タスクフ ロ ー システム に 着目し、 実行途中に プ ロ グラ ム に 与え る パ ラ メ ー タの 変更を 可

能に す る タスクフ ロ ー 差分実行機 構を 提案 す る 。 次に 、 大量タスクの 実行を 考慮して 、 特

定の タスクを 優先的に 実行す る こ と を 可能に す る 機 構を 提案 す る 。 こ れ ら に よ り 、 シミ ュ

レ ー ショ ン 実施者の 知識や 経験に 基 づ い た シミ ュ レ ー ショ ン を 実現で き る よ う に なる 。

本論文で 提案 す る 技術の 有効性を 検証す る た め に 、 タン パ ク質立体構造予測と マ ル チエー

ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題を 取り 上げ 、 そ れ ぞ れ の グリ ッド環 境を 構

築した 。 タン パ ク質立体構造予測向け グリ ッド環 境で は 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構に よ

り 立体構造予測結果が 改善さ れ る こ と を 確 認した 。 ま た 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー

ショ ン に よ る 託児所配置問題向け グリ ッド環 境で は 、 特定の タスクを 優先的に 実行す る こ

と を 可能に す る 機 構に よ り 最適解の 探索に か か る 時間 が 改善さ れ る こ と を 確 認した 。

∗ 奈良先端科学技術大学院 大学 情報科学研究 科 情報システム 学専攻 博士論文, NAIST-IS-DT0161004,

2006年 9月 14日.
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以 上の 取り 組みか ら 、 本論文で 提案 す る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに よ っ て シミ ュ

レ ー ショ ン 実施者の 対話的操作に 基 づ い た 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドを 構築す る こ

と に 寄 与で き る 。

キー ワ ー ド

グリ ッド, 高スル ー プ ット計算, タスク実行支援 , 継続的改善, 対話的動作
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Studies on the Task Control Support Framework in

Grid for High Throughput Computing∗

Hiroshi ARIKAWA

Abstract

This thesis describes the Grid for high throughput computing with decision making sup-

port framework. Recently, Grid that is one of the distributed computing systems can

aggregate large amounts of computing power, and it enables virtual organizations to share

geographically distributed resources. Grid is suitable for high throughput computing. Sci-

entists and engineers are being watched to do simulation for high throughput computing

using Grid environment. However, task control based on the experience in the user is diffi-

cult at present. The purpose of this study is to construct the computing grid for the high

throughput computing with decision making support framework.

I discuss the concept of the Grid for high throughput computing and conventional Grid

technology. From a practical point of view, the important task are user interaction mech-

anism. Scientists and engineers have to do execution applications for a simulation by

trial-and-error process. I propose the task control support framework based on knowledge

and experience which the user has. Proposed framework is composed of flexible taskflow

mechanism and priority based task submitting mechanism. Flexible taskflow mechanism

enables to change the parameter under execution of the process and to restart the process.

Priority based task submitting mechanism has the function which gives priority to the

execution of the specific task.

I apply the task control support framework to protein structure prediction system. By

using proposed framework, scientists of protein structure prediction could be easily to

obtain the suitable result by the continual improvement. Also, I had implemented a multi-

agent based day care center allocation problem system using the task control support

∗ Doctor Thesis, Department of Information Systems, Graduate School of Information Science, Nara

Institute of Science and Technology, NAIST-IS-DT0161004, September 14, 2006.
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framework. By using priority based task submitting mechanism, economists and policical

scientists could search the optimum result quickly.

By applying the task control support framework by this thesis, I can conclude that

proposed mechanisms are functionally linked the interaction-based Grid for high through-

put computing. This indicates that this work contributes to a grid for high throughput

computing.

Keywords:

Grid, High Throughput Computing, Task Control Support, Continual Improvement, Inter-

action Process
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第1章

序論

1.1. グリ ッドに よ る 問題解決環 境の 構築

1.1.1 複雑な問題に 対す る シミ ュ レ ー ショ ン に よ る 挑戦

コン ピ ュ ー タが 登場した こ ろ か ら 、 研究 者や 技術者は コン ピ ュ ー タに よ る シミ ュ レ ー ショ

ン に 興味を 持っ て お り 、 シミ ュ レ ー ショ ン に よ っ て 様々 な問題解決を 行っ て き た 。

世界に お け る 高性能計算システム の 動向を 調査す る 目的で 、 年に 2度、 世界中の 高性能

計算システム の 上位 500システム の 番付を 作成して い る TOP500 プ ロ ジェクト1 が あ る 。

TOP500 プ ロ ジェクトで は 高性能計算システム の 番付作成時に プ ロ セッサの 種類や 利用さ

れ て い る 分野など 高性能計算に 関 係す る 様々 な情報を 収集し、 統計情報と して 公開して い

る 。 2004年 11月に お け る 高性能計算システム の 分野別利用動向の 統計 (図 1.1) に よ る と 、

地球 物理学、 気 象予測、 自動車開発、 ナノ テクノ ロ ジー を 含 む 半導体材料開発と い っ た 科

学技術分野で 積極的に 使わ れ て い る こ と が 伺え る 。 ま た 、 金融、 情報システム 、 コン ピ ュ ー

タグラ フ ィ ックスの 映 画へ の 応用など 、 科学技術以 外の 分野で 高性能計算システム が 必要

だ と 叫ば れ る よ う に なっ た 。 い ま や 、 科学技術に 限定さ れ る こ と なく 、 産業界の あ ら ゆ る

分野で シミ ュ レ ー ショ ン が 用い ら れ る 時代と なっ た 。

日本国内に お い て も 様々 な観 点か ら シミ ュ レ ー ショ ン の 可能性に つ い て 研究 開発が 行わ れ

て い る 。 バ イ オサイ エン ス、 医 学、 薬学と 情報技術の 融合を 実現す る た め の 研究 プ ロ ジェク

トで あ る バ イ オグリ ッド・ プ ロ ジェクト2 [1]、 ナノ テクノ ロ ジー と 情報技術の 融合を 実現す る

1 http://www.top500.org
2 http://www.biogrid.jp
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出典: TOP500 November,2004

図 1.1 高性能計算システム の 分野別動向

た め の 研究 プ ロ ジェクトで あ る 超高速コン ピ ュ ー タ網形成プ ロ ジェクトNAREGI(National

Research Grid Initiative)3 [2]、 地球 変動予測の シミ ュ レ ー ショ ン を 行う た め の 研究 プ ロ ジェ

クトで あ る 地球 シミ ュ レ ー タ4 は 代表的な研究 開発プ ロ ジェクトで あ る 。 こ れ ら の プ ロ ジェ

クトで は 、 大規 模、 マ ル チスケー ル 、 マ ル チフ ィ ジクスを キー ワ ー ドと す る シミ ュ レ ー ショ

ン 環 境の 実現を 目標と して 掲げ て い る 。 具 体的に は 、 実験に よ る 研究 開発の 限界に 対して

シミ ュ レ ー ショ ン を 中心と す る 情報技術で 支援 し、 新た な研究 開発手法を 提案 す る こ と で

あ る 。

こ の こ と か ら 、 い か に 速く 計算す る か 、 い か に 大量の 計算を 処理す る か と い っ た シミ ュ

レ ー ショ ン 実施者の 要求 は と ど ま る こ と を 知ら ない 。

3 http://www.naregi.org
4 TOP500 ラ ン キン グに お い て 2002年 6月か ら 2004年 6月ま で 世界最速の コン ピ ュ ー タの 地位 を 保っ て

い た
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1.1. グリ ッドに よ る 問題解決環 境の 構築

1.1.2 グリ ッド技術を 利用した 問題解決環 境へ の 期 待

学術研究 や 製品開発に お け る シミ ュ レ ー ショ ン は 、 そ れ に 携わ る 研究 者や 技術者の ツー

ル で あ る 。 と こ ろ で 、 計算機 を 駆 使して 複雑な問題に 挑戦す る た め に は 、 情報技術の 知識

が 不可欠で あ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 多く は 、 複雑な問題に 挑戦す る た め の 知識に

は 長け て い る が 、 コン ピ ュ ー タの 取り 扱 い や シミ ュ レ ー ショ ン ツー ル を 使い こ なす 知識が

長け て い る と は 限ら ない 。 こ の よ う な状況を 考慮に 入れ た シミ ュ レ ー ショ ン 実施環 境を 問

題解決環 境 (Problem Solving Environment; PSE) と 呼ぶ 。

問題解決環 境は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が シミ ュ レ ー ショ ン に 専念で き る よ う した 計算

機 環 境の こ と で あ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に は 、 あ る 問題を 解く た め に 特化した ユ ー

ザイ ン ター フ ェイ スを 提供す る 。 一 方、 計算機 環 境は 問題を 解く た め に 必要な機 能と 処理

能力を 準備す る 。 近年、 問題を 解く た め に 必要な機 能と 処理能力を 提供す る も の と して 、

グリ ッドが 注目さ れ て い る 。

グリ ッド [3] と は 、 広域 ネットワ ー クに 接続さ れ た 計算資源を 仮想化し、 必要に 応じ て

計算資源を 仮想計算機 や 仮想組織と い う 形で 提供す る も の で あ る 。 こ こ で い う 計算資源と

は パ ー ソナル コン ピ ュ ー タや スー パ ー コン ピ ュ ー タと い っ た 汎用的な計算機 だ け で は なく 、

デー タベ ー ス、 セン サ、 実験装置など が 含 ま れ る 。 現在で は あ ら ゆ る 装置が 何ら か の 手段を

通じ て イ ン ター ネットに 接続で き る こ と か ら 、 イ ン ター ネットに 接続で き る 装置を 計算資

源と と ら え る こ と が で き る 。 グリ ッドが 普及 した 背景に は 、 20世紀 末に 登場した イ ン ター

ネットの 高帯域 化が 進ん だ こ と 、 浮動小数点演 算処理能力が ギガオー ダの プ ロ セッサを 搭

載した パ ー ソナル コン ピ ュ ー タが 増加した こ と 、 ソフ トウ ェア 技術の 発展に よ る 質の 高い

オー プ ン ソー スソフ トウ ェア が 流通した こ と が 挙げ ら れ る 。 こ れ に よ り 、 大規 模な並列分

散処理環 境を 安 価で 構築で き る よ う に なっ た 。

グリ ッドと い う 言葉を 提唱し、 グリ ッドの 牽引 役と して 第一 線で 活躍して い る 米国ア ル

ゴン ヌ国立研究 所兼シカゴ大学教授の Ian Foster博士は 、 以 下の 項目を 満た した も の が グ

リ ッドで あ る と 文献 [4] で 述べ て い る 。

1. 集中管 理さ れ て い ない 分散した 資源の コー ディ ネー ト

2. オー プ ン スタン ダー ドなプ ロ トコル や イ ン ター フ ェイ スの 利用

3. 単純に は 得ら れ ない 質の 高い サー ビ スの 提供

World Wide Web(WWW) に よ る 情報の 公開や 共有、 File Transfer Protocol(FTP) を 利

用した フ ァ イ ル の 交換 、 電子メ ー ル に よ る 意 思疎通は 主と して 人間 の 情報交換 を 目的と し
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て 、 イ ン ター ネットに 接続さ れ て い る 計算機 を 利用して 行う 。 グリ ッドの 登場は 、 科学技術

シミ ュ レ ー ショ ン や 大容量デー タの 検索と い っ た 大規 模計算処理、 特殊な望遠鏡や 顕微鏡

か ら 得ら れ る 情報の リ ア ル タイ ム 加工と い っ た 、 計算機 資源の 連携動作を 可能に した 。 特

に 、 グリ ッドが 社会的に 印 象づ け た の は 、 我々 が 普段利用して い る パ ー ソナル コン ピ ュ ー

タが 大規 模計算処理の 一 プ ロ セッサと して 連携動作す る こ と で 科学技術シミ ュ レ ー ショ ン

の 可能性を 見出した こ と で あ る 。 こ の よ う に 、 グリ ッドは イ ン ター ネット上に 存在す る 計

算資源を 必要なと き に 必要なだ け 使え る 枠組みと して 注目さ れ て い る こ と が 、 こ こ 数年に

お け る 問題解決環 境の 構築事例で 明ら か に なっ て い る 。

日本に お け る 構築事例と して は 、 例え ば 、 気 象予報ア プ リ ケー ショ ン の グリ ッド環 境へ

の 適用 [5] や 、 皮膚画像を 利用した 皮膚状態解析エン ジン の グリ ッド環 境へ の 適用 [6]など

が あ る 。

ま た 、 グリ ッドの 概念を 生み出した 米国で は 、 グリ ッドに よ る 問題解決環 境の 構築は 国家

戦略の ひ と つ と して 捉え ら れ て い る 。 例え ば 、 高エネル ギー 物理学、 化学、 物質化学、 気 象な

ど の 研究 開発を 促進さ せ る た め の DOE Science Grid5 や 、 National Aeronautics and Space

Admistration(NASA)が 中心と なっ て 航空宇 宙関 係の 研究 開発の た め に 構築した Information

Power Grid6 など が あ る 。 ま た 、 欧州で は 、 グリ ッド向け ア プ リ ケー ショ ン ツー ル キット

の 研究 開発プ ロ ジェクトと して 、 The GridLab Project7 が 存在す る 。

こ の よ う に 、 グリ ッドは 問題解決環 境を 構築す る た め の 基 盤技術と して 注目さ れ て い る

が 、 注目の 過程に お い て 、 グリ ッドの 長所が よ り 明確 に なっ て き た 。 と り わ け グリ ッドの

構成要素で あ る ハ ー ドウ ェア に よ る と こ ろ が 大き い 。 スー パ ー コン ピ ュ ー タや PCクラ ス

タの システム 構成は 、 ノ ー ドの 追加が 困難で あ る が 、 す べ て の ノ ー ドの プ ロ セッサ処理能

力が 同一 で あ る と と も に 、 ノ ー ド間 通信が 同一 速度で あ る 。 一 方、 グリ ッドの システム 構

成は ノ ー ドの 追加が 容易 だ が 、 様々 なプ ロ セッサ処理能力を 有す る ノ ー ドで 構成さ れ る と

と も に 、 ノ ー ド間 の 通信速度が ノ ー ドご と に 異 なる 。 こ の 違い か ら 、 グリ ッドの 処理能力

は ノ ー ドの 数が 同じ 場合に は スー パ ー コン ピ ュ ー タや PCクラ スタに 比べ て 劣る が 、 容易

に ノ ー ドの 数を 増加さ せ る こ と が で き る た め 、 単純な処理の 並列化に お い て は 、 時に スー

パ ー コン ピ ュ ー タや PCクラ スタを 超え る 性能を 発揮 す る 。 グリ ッドで は 、 大規 模連立一

次方程式の 並列解法の よ う に ノ ー ド間 で 相互に デー タの 交換 を 必要す る 処理は 不得意 だ が 、

パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ や パ ター ン マ ッチン グと い っ た ノ ー ド間 で デー タの 交換 が 不要な処

理は 得意 と す る 。 こ の よ う な特徴か ら 、 パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ や パ ター ン マ ッチン グなど 、

5 http://www.doesciencegrid.org
6 http://wwww.ipg.nasa.gov
7 http://www.gridlab.org
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1.2. 研究 の 目的

プ ロ セッサの 台数が 確 保で き ない と 処理時間 が 短縮で き ない 課題に 対して グリ ッド技術が

使わ れ る よ う に なっ た 。

1.1.3 大量タスク実行に よ る 問題解決環 境構築の 課題

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 問題解決環 境を 必要と す る 理由は 、 シミ ュ レ ー ショ ン に よ っ て

何ら か の 結果を 得る た め で あ る 。 例え ば 、 グリ ッド技術に よ る 医 薬開発や 生体機 能解明の

支援 は 、 創薬に お け る 生産プ ロ セスの 短縮に 寄 与す る 。 ナノ オー ダの 分子挙動シミ ュ レ ー

ショ ン の グリ ッド技術に よ る 支援 は 物質科学や 材料科学の 基 盤研究 の 推進と 、 半導体材料

や 新素材の 開発に 対す る 開発期 間 の 短縮に 関 係が あ る 。 ま た 、 自然科学分野以 外の 例と し

て は 金融業界が 挙げ ら れ る 。 金融業界で は 、 顧客 か ら 預っ た 資産を 確 実に 運 用す る た め に 、

多種多様な金融商品の リ スク計算と 日々 蓄積さ れ る 膨大な金融市場動向デー タの 統計処理

を 行わ なけ れ ば なら ない 。 そ の 処理を こ なす た め に グリ ッド技術が 使わ れ て い る 。 こ れ ら

の シミ ュ レ ー ショ ン は パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ に も と づ く 最適解探索手法が 土台と なっ て い

る 。 グリ ッド技術の 普及 に よ っ て 大量タスクの 実行が 可能に なっ た た め 、 全探索に 近い か

た ち で の 解探索手法が 現実的な手法に なっ た 。

大量タスクに よ る シミ ュ レ ー ショ ン が 現実的なも の に なっ た と は い え 、 大量タスク実行

に よ る 問題解決環 境を グリ ッド技術を 用い て 構築す る 際に 考慮す べ き 課題が あ る 。 例え ば 、

複雑なシミ ュ レ ー ショ ン に なる ほ ど 、 複数の プ ロ グラ ム を 有機 的に 実行して 問題解決の 糸

口を 発見す る こ と が 望ま れ る 。 具 体的に は パ ラ メ ー タの 変更や 異 なる プ ロ グラ ム の 利用が

考え ら れ る 。 ま た 、 既 存の グリ ッドミ ドル ウ ェア で 構成した 問題解決環 境で は 、 シミ ュ レ ー

ショ ン を 実施す る に 必要な計算機 資源の 提供と 、 必要最低限の 操作イ ン ター フ ェイ スを 提

供して い る に 過ぎ ない 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実施と グ

リ ッドミ ドル ウ ェア と の 間 に は 隔 た り が あ る 。 こ の 隔 た り に よ っ て シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者は 問題解決の 糸口を 探す こ と の ほ か に 、 操作イ ン ター フ ェイ スを 駆 使す る と い っ た 労力

が 必要に なる 。

1.2. 研究 の 目的

学術研究 や 製品開発に お け る 競争の 激化に お い て 、 問題解決環 境の 処理能力を 高め る こ

と が 要求 さ れ て い る 。 従来、 計算機 環 境そ の も の の 処理能力を 高め る こ と で 対応して き た

が 、 限界に 達して い る 。
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シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 解か なけ れ ば なら ない 問題に 対して 、 解決の 糸口を 発見す る

こ と が 目標で あ る 。 目標を 達成す る た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に よ る

操作を 問題解決環 境に 取り 込む 必要が あ る と 考え た 。

本論文は 、 高スル ー プ ット計算向け グリ ッド環 境に お け る 大量タスク実行に 適した 問題

解決環 境の 構築を 目的と して 、 タスク実行の 観 点か ら シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に

よ る 操作と 大量タスク実行を 連携さ せ る フ レ ー ム ワ ー クを 提案 す る 。 そ して 、 シミ ュ レ ー

ショ ン 実施者の 意 思決定に 着目す る こ と に よ る 効果や 将来展望に つ い て 論じ る 。

1.2.1 本研究 が も た ら す 効果

今日に お い て 、 グリ ッドは 科学技術計算等の シミ ュ レ ー ショ ン を 中心に 、 様々 なか た ち

で 広く 利用さ れ て い る 。 本論文で は 、 グリ ッドの 能力を 十分に 生か す こ と が 可能で あ る 高

スル ー プ ット計算に 焦点を 絞っ た 。 従っ て 、 高スル ー プ ット計算向け グリ ッド環 境の 構築

に お い て 本研究 の 成果は 寄 与で き る 。

ま た 、 本論文で は 適用例と して タン パ ク質立体構造予測と マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー

ショ ン に よ る 託児所配置問題を 取り 上げ る 。 タン パ ク質立体構造予測で は 、 複数の プ ロ グ

ラ ム を 使っ て シミ ュ レ ー ショ ン す る 場合を 想定して い る 。 ま た 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ

レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題で は 、 大量タスク実行を 想定して い る 。 い ず れ も 、 本論

文で 提案 す る フ レ ー ム ワ ー クが シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 寄 与す る こ と を 示す 。

ま た 、 問題解決環 境を 構築す る 上で シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定が 大切で あ る こ と

を 示す 。

1.3. 本論文の 構成

本論文は 以 下の 章で 構成さ れ る 。

第 2章で は 、 関 連研究 と して 既 存の グリ ッドミ ドル ウ ェア に つ い て 概説す る と と も に 、 本

研究 の 位 置付け を 示す 。

第 3章で は 、 利用者の 意 思決定と 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドの 関 係に つ い て 論じ

る 。 ま ず 、 高スル ー プ ット計算の 概略を 説明す る 。 そ して 、 高スル ー プ ット計算と シミ ュ

レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定と の 関 係、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定が 高スル ー プ ッ

ト計算に も た ら す 効果に つ い て 述べ る 。 最後に 、 意 思決定を 考慮に い れ た 問題解決環 境の

構築に つ い て タスク実行の 観 点か ら 解決策を 示す 。
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1.3. 本論文の 構成

第 4章で は 、 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドに お け る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに

つ い て 説明す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の シミ ュ レ ー ショ ン 実施に お け る 動作を 分析す る

と と も に 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クの 必要性を 示す 。 次に 、 タスク実行支援 フ レ ー

ム ワ ー クの 全体像、 構成要素に つ い て 説明す る 。 最後に 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー ク

に 導入した タスクフ ロ ー 差分実行機 構と パ ラ メ ー タリ スト優先実行機 構に つ い て 説明す る 。

第 5章で は 、 高スル ー プ ット計算に お け る デスクトップ 計算機 の 利用に つ い て 論じ る 。 デ

スクトップ グリ ッド環 境に 高スル ー プ ット計算を 適用す る に は 、 ノ ー ド選抜が 必要で あ る

こ と を 示す 。 そ して 、 高スル ー プ ット計算に 適した ノ ー ド選抜手法を 提案 す る 。

第 6章と 第 7章で は 、 第 4章で 提案 す る フ レ ー ム ワ ー クを 適用した 問題解決環 境構築の 事

例を 述べ る と と も に 、 本論文で 提案 す る フ レ ー ム ワ ー クの 有用性を 示す 。 第 6章で は 、 タ

ン パ ク質立体構造予測を 取り 上げ 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 導入す る こ と に よ る

シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善に つ い て 論じ る 。 特に 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構の 効果に

つ い て 示す 。 第 7章で は 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題を

取り 上げ 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 導入す る こ と に よ る パ ラ メ ー タの 探索時間 の

改善に つ い て 論じ る 。 特に 、 パ ラ メ ー タリ スト優先実行機 構の 効果に つ い て 示す 。

最後に 、 第 8章で 研究 の 総括 を 行う 。 本研究 で 得ら れ た 知見を 述べ る と と も に 、 問題解

決環 境構築に お け る 新た な研究 方針を 提示す る 。

7





第2章

関 連研究

2.1. は じ め に

製品開発や 学術研究 を 円 滑に 進め る べ く 、 近年で は 、 様々 なか た ち の 問題解決環 境の 構

築が 行わ れ て い る 。 本章で は 、 グリ ッドを 中心と す る 問題解決環 境を 構築す る た め の 技術

に つ い て 概説す る 。

2.2. タスク管 理ミ ドル ウ ェア

2.2.1 複数拠点を 接続す る た め の ミ ドル ウ ェア

Globus Toolkit

グリ ッドコン ピ ュ ー ティ ン グの 先導役を 担っ た 技術で あ る Globus Toolkit[7] は Foster ら

に よ っ て 開発さ れ た ミ ドル ウ ェア で あ る 。 現在に お け る グリ ッド技術の 標準化作業は Globus

の ア ー キテクチャ を 基 礎と して 議 論さ れ て い る 。

複数の 拠点の コン ピ ュ ー タを ネットタスクで 結ぶ こ と で 大規 模計算を 行う 枠組みは 、 Smarr

と Catlett に よ る Metacomputing[8] や 、 DeFanti ら に よ る I-WAY[9] が 提案 さ れ て い る が 、

Globus で は 、 仮想組織 (Virtual Organization) を 構成す る こ と を 目的と して 、 イ ン ター ネッ

トの よ う な広域 ネットタスクを 意 識して ミ ドル ウ ェア が 設計さ れ て い る 。 具 体的に は 、 スー

パ ー コン ピ ュ ー タと い っ た 大型計算機 や PCクラ スタなど の 計算機 群に 対して 計算機 資源の 統

一 的な利用を 可能す る た め に 公開鍵暗 号基 盤に よ る 認証環 境 (Grid Security Infrastructure;
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第 2章 関 連研究

GSI) を 提供して い る こ と 、 GSI に 基 づ い た タスクの 割 り 当て と デー タ転送を 可能に して い

る こ と 、 1 つ の デー タ転送に 対して 複数の コネクショ ン を 張る (パ ラ レ ル デー タ転送) 機 能

や 複数の 独立した 計算機 に 分散転送す る (ストラ イ ピ ン グ転送) 機 能など を も っ た 転送技術

を 提供して い る こ と 、 各計算機 の 状態を 収集す る 機 能を 提供して い る こ と が 挙げ ら れ る 。

PUNCH

Kapadia ら は 大学内に あ る コン ピ ュ ー タを 利用した 分散計算システム と して Purdue Uni-

versity Network-Computing Hubs(PUNCH)[10] を 設計、 実装して い る 。

PUNCH で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン ツー ル そ の も の の 特徴、 お よ び シミ ュ レ ー ショ ン ツー ル

実行時の 特徴を 利用者の 要求 と して と ら え 、 必要な計算機 資源を 提供す る Demand-based

Computing System を 実現して い る 。 ま た 、 Web ブ ラ ウ ザか ら 計算機 環 境へ ア クセスす る

仕組みを 設け て い る 。

UNICORE

ヨ ー ロ ッパ に お け る 広域 分散計算資源に 対す る タスク管 理ミ ドル ウ ェア と して は 、 Fujitsu

Labs Europe が 中心と なっ て UNICORE[11] が 開発さ れ 、 EUROGRID1 で 採用さ れ て い る 。

UNICORE は 研究 者お よ び 技術者の た め に 、 イ ン ター ネットを 通じ て 広域 分散さ れ て い

る スー パ ー コン ピ ュ ー タの リ ソー スを シー ム レ スに ア クセスす る た め の 枠組みを 提供して

い る 。 特に 、 イ ン ター ネットを 経由して 遠隔 地か ら 計算リ ソー スに ア クセスさ れ る こ と を

考慮し、 Secure Socket Layer(SSL) プ ロ トコル を 利用して Gateway と 呼ば れ る モ ジュ ー ル

に 接続す る 方式を 採用して い る と と も に 、 フ ァ イ ア ウ ォー ル と の 親和性を 図っ て い る 。 ま

た 、 PCクラ スタ専用タスク管 理ミ ドル ウ ェア と の 仲介を 図る た め の モ ジュ ー ル を 提供す る

こ と で 、 各拠点の 管 理ポ リ シー に した が っ た タスク割 り 当て を 可能に して い る 。

2.2.2 計算機 の 遊休 状態を 積極的に 利用す る 技術

BOINC

SETI@home[12]や Folding@homeの 成功に よ り 、 遊休 状態の 計算機 を 大量に 利用す る こ と

で 解を 探索す る 研究 が 数多く 現れ て き た 。 そ こ で 、 SETI@homeの 開発に 携わ っ た Anderson

1 http://www.eurogrid.org
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ら は SETI@homeに 似た シミ ュ レ ー ショ ン を 実現す る た め の 障壁を 低く す る た め に 、 Berkeley

Open Infrastructure for Network Computing (BOINC)[13] を 設計、 実装した 。

BOINC で は 、 遊休 状態の 計算機 を 積極的に 利用す る 目的か ら 、 Work Unit と 呼ば れ る 概

念を 導入し、 1台あ た り の タスク実行に か か る 時間 を 数分程度に 抑え て い る 。 悪 意 あ る 参

加者か ら の 信頼で き ない 結果を 排除す る 目的で 、 あ え て 冗長なタスク割 り 当て を 行い 、 多

数決に よ る 結果の 正当性保証を 実現して い る 。 ま た 、 イ ン ター フ ェイ スの 共通化に よ る プ

ロ グラ ミ ン グの 容易 さ 実現して い る 。 こ れ に よ り 、 大規 模な解空間 を 持つ 問題の 中で も 微

小分割 可能で あ れ ば BOINC に よ っ て 容易 に グリ ッド環 境に 適用可能に なっ た 。

Condor

1988年に University of Wisconsin-Madison の Livny ら が 開発した Condor[14] は 、 研究 室

内に あ る 計算機 の 遊休 状態を 有効利用す る た め の タスク管 理ミ ドル ウ ェア で あ る 。 Condor

の ミ ドル ウ ェア を 導入した 計算機 の 所有者は 、 他計算機 の 遊休 状態を 利用す る こ と が 可能

に なる 。 見方を 変え る と 、 計算機 環 境全体と して プ ロ セッサ能力を 共有す る こ と が 可能に

なる 。

Condor で は 、 異 なる ア ー キテクチャ の 計算機 を サポ ー トす る た め に 仮想的な計算資源

プ ー ル と して Condor Pool を 提案 して い る 。 Condor Pool に 対して タスクを 投入す る と 、 そ

の 時点で 遊休 状態の 計算機 に タスクが 割 り 当て ら れ る 仕組みで あ る 。 ま た 、 計算機 の 遊休

状態は 、 計算機 の 所有者に よ る 操作が ない 場合、 か つ 特定の タスクが プ ロ セッサを 占有し

て い ない 場合と して い る 。

複数計算機 に よ る プ ロ セッサ能力の 共有化を 可能に して い る も の の 、 計算機 所有者の 作

業を 第一 と す る ポ リ シー を 掲げ て い る た め 、 実行中タスクを 停止す る 場合が あ る 。 こ れ に

対して 、 Condor で は チェックポ イ ン ティ ン グ機 能と タスクマ イ グレ ー ショ ン に よ る 機 能に

よ る タスク実行の 継続可能性と リ スター ト機 能に よ る 他遊休 計算機 で の タスク実行を 可能

に して い る 。

XtremWeb

イ ン ター ネット上で の 大規 模分散処理を 目的と して 大量タスクを 大規 模に 実行で き る ミ

ドル ウ ェア と して XtremWeb[15] が 提案 さ れ て い る 。

XtremWeb の タスク割 り 当て は そ の 時点で 遊休 状態の 計算機 に タスクが 割 り 当て ら れ る

仕組みで あ り 、 Condor と 同様の 振る 舞い で あ る 。 Condor で は 1台の サー バ で 資源情報の
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収集と タスク割 り 当て を 行う が 、 XtremWeb で は 複数の サー バ に 分散で き る た め 資源と タ

スクの 増加に よ る 負荷へ の 対応が 可能に なる と こ ろ が 違い で あ る 。 ま た 、 イ ン ター ネット

上の 大規 模分散処理を 実現す る た め に 、 Java に よ る 実行基 盤を 採用して い る こ と も 特徴で

あ る 。

2.2.3 PCクラ スタ専用ミ ドル ウ ェア

Portable Batch System

複数の システム 利用者に よ る バ ッチ処理に 対して 、 計算機 資源を 効率的な利用す る た め

に 米国航空宇 宙局 (NASA) で は Portable Batch System(PBS)[16] が 開発さ れ た 。 現在で は

主に PCクラ スタ向け の タスク管 理ミ ドル ウ ェア と して 利用さ れ て い る 。

PBS で は UNIX の シェル スクリ プ トで 記 述さ れ た も の を タスク定義 フ ァ イ ル と して 利用

で き る こ と が 特徴で あ る 。 シェル スクリ プ トの コメ ン ト行に 必要と す る 計算機 の 台数、 タ

スクの 優先度を 定義 す る こ と が で き る 。

ま た 、 PBS で は 、 タスク割 り 当て に 関 して 複数の タスクキュ ー を 定義 で き る 。 同時利用

可能なプ ロ セッサの 台数を 基 準に クラ ス分け が で き る の で 、 例え ば 、 長時間 の タスク実行を

必要と す る 利用者と 短期 間 の タスク実行を 必要と す る 利用者の クラ ス分け 、 タスク間 通信

が 密の 処理を 実行す る 利用者と バ ッチ処理を 専用と す る 利用者の クラ ス分け が 可能で あ る 。

SCore

1992年か ら 2002年 3月ま で 通商産業省 (現:経済産業省) の 1 プ ロ ジェクトで あ っ た 新情

報処理開発機 構が 開発した SCore は コモ ディ ティ な計算機 を 用い て 並列計算専用機 を 構築

す る た め の ミ ドル ウ ェア で あ る [17]。

特別なハ ー ドウ ェア を 必要と せ ず す べ て 市販の 計算機 、 ネットタスク機 器 を 用い て PC

クラ スタを 構築す る 手法と して は Beowulf System[18, 19] も あ る が 、 SCore は 主に 並列処

理の た め の ソフ トウ ェア 技術の 向上を 目標と して 開発さ れ た 。 既 存OSカー ネル に 対して 、

OS の カー ネル を 介さ ない で 通信す る ユ ー ザレ ベ ル 通信や プ ロ セッサに よ る デー タコピ ー を

介さ ない で 通信す る ゼロ コピ ー 通信を も つ PM通信ラ イ ブ ラ リ [20] の 導入や 、 同時刻に 全

計算機 が プ ロ セスを 切替え 、 か つ 同一 ア プ リ ケー ショ ン が 実行さ れ る スケジュ ー リ ン グ手

法で あ る ギャ ン グスケジュ ー リ ン グ [21] が 導入さ れ て い る 。 プ ロ セッサ間 で デー タを 交換

しなが ら 処理す る 形態の プ ロ グラ ム 実行に 強力で あ る 。
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2.3. ア プ リ ケー ショ ン 実行支援

なお 、 SCore単体で は タスク管 理ミ ドル ウ ェア は 存在しない た め 、 SCore向け に 改良を

施した PBS を イ ン ストー ル す る こ と で 大量タスク実行が 可能に なる 。

2.3. ア プ リ ケー ショ ン 実行支援

2.3.1 グリ ッドポ ー タル

GPDK

Globus を 用い て グリ ッド環 境を 構築した 場合、 Globus で は 原則と して コマ ン ドラ イ ン

で の 操作を 要求 す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る コマ ン ドラ イ ン で の タスク実行は 操

作面で 負担が 大き い 。 そ こ で 、 Web ブ ラ ウ ザを 中心と した ユ ー ザ操作環 境を 構築す る こ と

で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作面で の 負担を 緩 和さ せ る 技術と して グリ ッドポ ー タル

が あ る 。

多く の グリ ッドポ ー タル で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン に 特化した 独自の 操作体系を 実現す べ

く 、 Perl/CGI、 Java Server Pages(JSP)、 PHP と い っ た Webシステム 開発用言語を 用い て

ア プ リ ケー ショ ン 依 存なグリ ッドポ ー タル を 構築して い る 。 こ れ に よ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン

実施者の 操作面で の 負担を 緩 和さ せ て い る が 、 グリ ッドポ ー タル を 構築す る 側が 負担を 強

い ら れ る こ と は 否め ない 。 ま た 、 グリ ッドポ ー タル 構築の た め に シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は

Webシステム 開発用言語に 精通しなけ れ ば なら ない 。 こ の 負担を 軽減す る た め に Novotny

は The Grid Portal Development Kit(GPDK)[22] を 提案 して い る 。

GPDK は Java ベ ー スの グリ ッドポ ー タル 構築キットで 、 Globus を プ ロ グラ ミ ン グ言語

Java を 使っ て ア クセスす る Java Commodity Grid Kit(Java CoG)[23] を 利用して タスク実

行命令、 計算結果回収命令を 容易 に して い る 。 ま た 、 JSP と の 親和性が 高い こ と が 特徴で

あ る 。

GridSpeed

GPDK で は タスク実行や デー タ転送に 必要なラ イ ブ ラ リ を 提供して い る だ け に 過ぎ ず 、

Perl、 JSP と い っ た Web ポ ー タル 開発言語の 知識が 必要で あ る 。 こ れ に 対し、 鈴村ら は

GridSpeed[24] を 提案 し、 グリ ッドポ ー タル 構築負担の 低減化を 図っ て い る 。

GridSpeed で は 、 単一 タスクや パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ 型タスクと い っ た 複数の タスク実

行に 対応した ポ ー タル の 生成を 可能に す る と と も に 、 Globus や Condor と い っ た 様々 なミ

13



第 2章 関 連研究

ドル ウ ェア 、 scp、 GridFTP と い っ た 複数の プ ロ トコル が 使わ れ て い る グリ ッド環 境で も

ポ ー タル が 作成で き る 特徴を 有す る 。

PCT4G

ユ ー ザフ レ ン ドリ ー なグリ ッドポ ー タル が 数多く 構築さ れ て い る が 、 す べ て の 計算ノ ー

ドへ の ア プ リ ケー ショ ン の イ ン ストー ル 作業は 問題解決環 境を 管 理す る 者の 負担と なり 、

依 然と して 高い 。 そ こ で 、 こ れ ら の 作業を 自動化す る こ と で 管 理者の 負担を 緩 和さ せ る も

の と して 、 白砂ら は PCT4G[25] を 開発した 。

PCT4G は Web フ ロ ン トエン ド、 ポ ー タル バ ックエン ド、 デー タマ ネー ジャ の 3層構造

の システム で あ り 、 ア プ リ ケー ショ ン の イ ン ストー ル 機 能、 ア プ リ ケー ショ ン を 最新状態

に 保つ 機 能、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 開発した ア プ リ ケー ショ ン を グリ ッドで 即座に 利

用で き る た め の ポ ー タル 作成機 能を 提供して い る 。

2.3.2 タスクフ ロ ー システム

Gridbus Workflow

複雑なシミ ュ レ ー ショ ン の 実施を 必要と す る 昨今に お い て 、 複数の シミ ュ レ ー ショ ン プ

ロ グラ ム を 組み合わ せ て シミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る こ と が 一 般的に なっ て い る 。 適切な

順序で シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム を 実行す る た め の フ レ ー ム ワ ー クと して タスクフ ロ ー

システム が あ る 。 Yu ら は Gridbus Toolkit[26]向け の タスクフ ロ ー システム と して Gridbus

Workflow と して [27] を 提案 して い る 。

Gridbus Workflow で は プ ロ グラ ム 実行と デー タ転送の 作業を 明確 に 分け て い る こ と 、 ま

た 、 XML ベ ー スの タスクフ ロ ー 記 述言語を 独自に 定義 して い る こ と が 特徴で あ る 。

Grid Application Definition Language

Fraunhofer Resource Grid(FhRG) で 用い ら れ て い る タスクフ ロ ー システム で は 、 Grid

Application Definition Language (GADL)[28] を 提案 して い る 。

GADL で は 、 並行動作、 分散状態、 資源の 概念を 表現可能に す る た め に 、 高度な数学的

検証能力を も つ 非同期 並行システム の 記 述言語で あ る Petri Net[29] を 採用して い る 。 Petri

Net に よ り 事象と 条件に よ る 二部有向グラ フ を も つ タスクフ ロ ー を 表現で き る こ と が 特徴

で あ る 。 ま た 、 タスクフ ロ ー は XML に 基 づ い て 記 述さ れ る 。
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DAGMan

Condor に お い て 依 存関 係を も つ 複数の タスクを 実行す る た め に DAGMan[30] と 呼ば れ

る タスクフ ロ ー システム が あ る 。

DAGMan で は 非循環 有向グラ フ (Directed Acyclic Graph) に 基 づ い た 依 存関 係を も つ タ

スク群の 実行を 適切に 行う た め に 、 タスク間 の 親子関 係を 明確 に 定義 す る と こ ろ が 特徴で あ

る 。 こ の と き 、 DAGMan で は 独自の 書式で タスク間 の 親子関 係を 記 述す る 。 ま た 、 Condor

は 異 なる ハ ー ドウ ェア ア ー キテクチャ の 計算機 で ひ と つ の 仮想的な計算機 資源を 提供して

い る た め 、 DAGMan で は ハ ー ドウ ェア 依 存の ア プ リ ケー ショ ン に 対して も 適切に 割 り 当て

る こ と が 可能で あ る 。

2.4. ア プ リ ケー ショ ン 開発向け ミ ドル ウ ェア

Ninf

グリ ッドの よ う に 広域 分散環 境下で の 分散並列処理環 境で は 、 計算速度に 対す る 通信速

度の 比率が 低い こ と か ら 、 非常に 大量な乱数値に 対して 特定の 演 算を 行う も の 、 特定の パ

ラ メ ー タを 走査しなが ら 計算す る も の と い っ た 、 粗粒度で の 並列実行に 適して い る 。 一 方

で 、 並列実行プ ロ グラ ム を 記 述す る た め に は 、 メ ッセー ジパ ッシン グに 基 づ い た ラ イ ブ ラ

リ を 利用す る 、 独自の 通信ラ イ ブ ラ リ を 実装した も の を 利用す る の い ず れ か を 選択せ ね ば

なら ず 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は プ ロ グラ ム を 実装す る 際に 負担を 強い ら れ る 。 こ の よ

う な状況か ら 、 中田ら は 広域 分散並列計算に 適した 分散計算の 枠組みと して Ninf[31] を 設

計、 実装した 。

Ninf で は 計算を 粗粒度な要素ル ー チン に 分割 して ネットタスク上に 分散した 計算機 に 配

置し、 そ れ ら の 間 に デー タフ ロ ー を 構成す る こ と で 計算を 行う 。 要素ル ー チン は ラ イ ブ ラ

リ の か た ち で 提供さ れ る 。 膨大なソフ トウ ェア 資産を も つ シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 特に

通信部分の 実装を 考慮す る 必要が ない た め 、 粗粒度な並列実行プ ロ グラ ム を 記 述す る 際の

負担が 軽減で き る 。 デー タフ ロ ー の 依 存関 係を 考慮した タスクの 割 り 当て 、 トラ ン ザクショ

ン 呼び 出しの 失敗に よ る 他ノ ー ドへ の タスク割 り 当て を Ninf側の メ タサー バ が 実現可能に

して い る こ と 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者と の イ ン タラ クショ ン を 可能に す る た め に コー ル

バ ック機 能が 付加さ れ て い る こ と が 特徴で あ る 。

Globus と の 親和性を 図る こ と で 広域 分散計算に 対応した Ninf-G[32] や 、 Globus と の 親

和性を 維 持しつ つ も 実行プ ロ グラ ム 起 動時間 の 短縮と 通信効率の 向上を 可能に した Ninf-
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G2[33]、 Condor の チェックポ イ ン ティ ン グ機 能を 利用す る こ と で 耐故障性を 可能に した

Ninf-C[34] と して 拡張さ れ て い る 。

NetSolve

Ninf 以 外の グリ ッド向け RPCシステム と して は 、 Casanova と Dongarra ら に よ っ て 開

発さ れ た NetSolve[35] が あ る 。 Ninf と 同様、 プ ロ グラ マ に 対して 要素ル ー チン に 分割 さ れ

た ラ イ ブ ラ リ を 提供して い る 。

NetSolve は 、 計算を 依 頼す る 側で あ る Client、 計算を 実施す る 側で あ る Server、 利用可

能な Server情報の 管 理と タスク実行時の Server選択を 行う Agent で 構成さ れ る 。 Agent で

は 、 Server の 利用状況に 応じ て 要素ル ー チン の 実行先を 適切に 切替え る 機 能を 有す る 。 こ

れ に よ り 、 タスク実行の 負荷分散を 軽減す る 。

NetSolve で は 、 C言語、 FORTRAN、 Mathematica、 Matlab、 Octave等の プ ロ グラ ミ ン

グ言語か ら 利用で き る ラ イ ブ ラ リ を 有して い る こ と 、 引 数の 内容は 異 なる が 同じ リ クエス

トを 複数実行して 結果を 得る Request Farming 機 能を 有して い る こ と が 特徴で あ る 。

OmniRPC

Ninf や NetSolve で は NAT技術を 用い て 構成さ れ た PCクラ スタや フ ァ イ ア ウ ォー ル 内

の PCクラ スタに 対して 外部か ら ア クセスす る こ と が で き ない 。 ま た 、 認証技術の 未対応

が 問題で あ る 。 そ こ で 、 佐藤ら は クラ スタか ら グリ ッドま で シー ム レ スな並列プ ロ グラ ミ

ン グを 可能に す る OmniRPC[36] を 設計、 実装した 。

OmniRPC の 特徴は 、 パ ラ メ ー タ検索など の 並列ア プ リ ケー ショ ン に お い て 大量の デー

タ転送や 再計算が 必要な場合に 再利用す る た め に 自動初期 化実行モ ジュ ー ル 機 能を 提供し

て い る こ と 、 複数拠点に あ る PCクラ スタの ノ ー ドを す べ て リ モ ー トホ ストと して 取り 扱

え る 機 能を 提供して い る こ と 、 プ ラ イ ベ ー トア ドレ スを 用い て 構成さ れ た PCクラ スタで

あ っ て も 広域 分散計算ミ ドル ウ ェア と して 利用で き る こ と 、 プ ロ キシ機 能に よ っ て フ ァ イ

ア ウ ォー ル 超え が 可能に なっ た こ と が 挙げ ら れ る 。
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2.5. 統合環 境構築ミ ドル ウ ェア

NAREGI Grid Middleware

国立情報学研究 所グリ ッド研究 開発推進拠点NAREGI で は 、 日本に お け る グリ ッド技術

を 用い た 大規 模計算環 境構築の 研究 と して 、 実運 用に 耐え る 品質で の グリ ッドミ ドル ウ ェ

ア の 開発 [2] と 、 最先端の ナノ サイ エン ス研究 を 推進す る た め の グリ ッド向け ア プ リ ケー

ショ ン の 開発を 行っ て い る 。

そ の 成果物で あ る グリ ッド基 盤ソフ トウ ェア NAREGI Grid Middleware[37, 38] は ナノ

サイ エン スや 分子科学分野の シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に 対して システム に 依 存しない 使い

や す い 計算機 環 境の 提供、 マ ル チフ ィ ジクス、 マ ル チスケー ル に 対応した 異 機 種計算資源

の 利用と 複数シミ ュ レ ー ショ ン と の 連携動作を 実現す る こ と を 目標と して い る 。 NAREGI

Grid Middleware は 、 既 存の ミ ドル ウ ェア で あ る Globus や UNICORE と の 連携を 可能に す

る モ ジュ ー ル の 提供、 GridRPC や GridMPI と い っ た グリ ッド向け プ ロ グラ ミ ン グ環 境の

提供、 タスクフ ロ ー システム の 提供、 各拠点の 認証ポ リ シー を 吸 収した 統一 認証基 盤の 提

供、 を 実現して い る 。

Triana

Taylor ら は 既 存の グリ ッドミ ドル ウ ェア を 使わ ない で グリ ッド環 境を 構築す る た め の 枠

組みと して Triana[39] を 開発した 。

Triana は 、 Peer-to-Peer 基 盤システム で あ る JXTA と Webサー ビ スを ベ ー スに 、 Grid

Application Prototype Interface(GAP) と 呼ば れ る イ ン ター フ ェイ スを 提供し、 ひ と つ の グ

リ ッド基 盤を 構築して い る 。 タスク割 り 当て に お け る 計算機 と の 通信は JXTA の フ レ ー ク

タスクを 利用して お り 、 Globus や Condor と い っ た ミ ドル ウ ェア を 使っ て い ない 。

Triana で は 独自の タスクフ ロ ー システム を 有して い る 。 Triana で は 高速フ ー リ エ変換 や 数

学関 数の タスクが あ ら か じ め 準備さ れ て い る た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る た め の プ ロ

グラ ム 作成が 不要で あ る 。 ま た 、 Triana GUIと 呼ば れ る タスクフ ロ ー 記 述用ユ ー ザイ ン ター

フ ェイ スで 記 述さ れ た タスクフ ロ ー デー タは The Workflow Management Coalition(WfMC)

で 定義 さ れ た BPEL4WS (Business Process Execution Language for Web Services)[40] に

準拠した フ ォー マ ットで 出力さ れ る 。
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CyberGRIP

シミ ュ レ ー ショ ン 技術の 発展に よ り 、 製品開発期 間 の 短縮や 実機 実験回数の 低減と い っ

た 製品開発に か か る コストの 削減、 マ ー ケティ ン グ戦略立案 の た め の デー タ分析計算と 未

来予測を 可能に す る 。 しか しなが ら 、 こ れ ら の シミ ュ レ ー ショ ン に は そ れ 相応の 計算機 能

力を 準備しなけ れ ば なら ない 問題点が あ る 。 こ の 問題点に 対し、 富士通研究 所で は 企 業内

の 事務用計算機 の プ ロ セッサ使用状況に 注目し、 事務用計算機 を 有効活用す る 枠組みと し

て CyberGRIP[41] を 開発した 。

CyberGRIP で は Organic Job Controller(OJC) と 呼ば れ る タスク実行制御モ ジュ ー ル を

中心に システム が 構成さ れ る 。 OJC で は 依 存関 係を も つ タスクの 実行が 可能で あ る 。 ま た 、

大量タスク実行を 重視して お り 、 パ ラ メ ー タ設定ミ スの 軽減を 図る た め に 、 タスクの 再実

行を 行う た め の イ ン ター フ ェイ スが 準備さ れ て い る こ と 、 動的タスク制御機 能と 呼ば れ る

タスクの 実行結果に 基 づ く タスク投入制御が 実現さ れ て い る 。 こ れ に よ り 、 大量タスク実

行に お け る パ ラ メ ー タ設定ミ スの 低減と 無駄なタスク実行を 削減で き る た め 、 シミ ュ レ ー

ショ ン 実行時間 の 削減が 可能に なっ た [42] と 報告さ れ て い る 。

2.6. グリ ッド技術に よ る 問題解決環 境構築事例

近年で は 、 様々 な分野で グリ ッド技術を 用い た 問題解決環 境の 構築が 行わ れ て い る 。 本

節で は 、 グリ ッド基 盤技術、 グリ ッド用イ ン ター フ ェイ ス、 統合環 境を 用い た 問題解決環

境の 構築に つ い て 特徴の あ る 事例を 示す 。

タン パ ク質立体構造予測

Uk ら は 経験的エネル ギ関 数に よ る 生体高分子システム モ デリ ン グパ ッケー ジCHARMM

(Chemistry at HARvard Macromolecular Mechanics) を United Device社の MetaProcessor

を 用い た デスクトップ グリ ッド環 境に 展開した [43]。

ま た 、 Krishnan は バ イ オイ ン フ ォマ ティ クスで 最も 広く 使わ れ る BLAST と 呼ば れ る ア

プ リ ケー ショ ン の 並列実行ア プ リ ケー ショ ン と して GridBLAST を 実装した [44]。 BLAST

は DNA塩基 配列も しく は ア ミ ノ 酸配列の シー ケン ス断片を も つ デー タベ ー スか ら 、 類似し

た シー ケン ス断片を 検索す る も の で あ り 、 検索作業の 並列化に よ っ て 類似度の 高い シー ケン

ス断片の 発見に か か る 時間 が 削減で き る 。 こ れ に 対し、 GridBLAST で は 、 Globus Toolkit

を 用い て 類似度検索部分を 並列実行可能に し、 高スル ー プ ット計算を 実現して い る 。
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高精度分子シミ ュ レ ー ショ ン の グリ ッド技術の 適用

ナノ マ テリ ア ル 、 生体高分子と い っ た ナノ スケー ル の 領域 に お い て 、 分子レ ベ ル で の 大

規 模シミ ュ レ ー ショ ン は 必要で あ る が 、 Globusなど の ミ ドル ウ ェア を 用い て グリ ッド環 境

し、 分子レ ベ ル の 大規 模シミ ュ レ ー ショ ン を 実現す る の は 一 般の 自然科学者に と っ て ハ ー

ドル の 高い 内容で あ る 。

池上ら は 複数の サイ トに 散在す る 計算機 を 用い た 分子レ ベ ル で の 大規 模シミ ュ レ ー ショ

ン を 可能に す る こ と を 目的と して 、 GON ラ イ ブ ラ リ を 開発した [45]。 提案 す る GON ラ イ

ブ ラ リ は 、 GridRPC ベ ー スの 実装で 、 バ ッチキュ ー システム を 模した API、 シミ ュ レ ー ショ

ン で 使う フ ァ イ ル の 自動転送機 能、 シミ ュ レ ー ショ ン 途中で の パ ラ メ ー タ変更を 可能に す

る 機 能を 提供して い る こ と が 特徴で あ る 。

ボ ラ ン ティ ア コン ピ ュ ー ティ ン グ

イ ン ター ネットに 接続さ れ て い る 計算機 の 遊休 状態を 利用す る グリ ッド技術の う ち 、 遊

休 状態の 時間 を 自主的に 提供す る 枠組みを ボ ラ ン ティ ア コン ピ ュ ー ティ ン グと 呼ぶ 。

プ エル トリ コの ア レ シボ 電波望遠鏡の か ら の デー タを イ ン ター ネットに 接続して い る パ ー

ソナル コン ピ ュ ー タで 手分け して 解析し、 地球 外知的生命体探査を 行う SETI@home プ ロ

ジェクト2 [12] は ボ ラ ン ティ ア コン ピ ュ ー ティ ン グの 代表例で あ る 。 他に も RSA社が 主催

す る 暗 号解読コン テストへ の 参加プ ロ ジェクト distributed.net3 、 メ ル セン ネ素数の 発見

4 や 、 タン パ ク質立体構造予測5 が 有名で あ る 。 最近で は 気 象予測、 創薬シミ ュ レ ー ショ ン 、

ラ イ フ サイ エン ス、 金融工学など に も 適用して い る 。

distributed.net の 1997年 10月 22日の プ レ ス6 で は 、 の べ 50万台の 様々 な処理能力を 有

す る 計算機 の 遊休 状態を 250日間 利用して 、 RC5-32 56bit の 暗 号鍵解読を 解い た 、 と 報告

さ れ て い る 。 こ れ は 当時主流で あ っ た Intel社製 Pentium 200MHz の プ ロ セッサ能力を 例

に 台数換 算す る と 約 26000台分の 計算機 7 が 得ら れ た こ と に なる 。 言い 替え る と 、 約 26000

プ ロ セッサが 搭載さ れ て い る 並列計算機 が イ ン ター ネットに 接続さ れ た 計算機 に よ っ て 作

り 出さ れ た こ と に なる 。

2 http://setiathome.ssl.berkeley.edu
3 http://www.distributed.net
4 http://mersenne.org
5 http://predictor.scripps.edu
6 http://www.distributed.net/pressroom/56-announce.html
7 同様に IBM社、 Motorola社、 Apple社が 共同開発した PowerPC 604e/200MHz の プ ロ セッサ能力を 例

に 台数換 算す る と 約 11000台分の 計算機 が 得ら れ た こ と に なる
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こ れ ら の 事例の 成功か ら 、 近年で は ボ ラ ン ティ ア コン ピ ュ ー ティ ン グの 商用化に つ い て

も 検討さ れ て い る 。 例え ば 、 cell computing[46] が 2002年 12月か ら 2003年 4月の 約 4ヶ 月

に わ た っ て 行わ れ た 大規 模実証実験で は 、 12000台を 超え る 計算機 の 遊休 状態を 利用した

こ と 、 そ れ ら に よ っ て 得ら れ た ピ ー ク時性能は 3Tflops を 超え た と 報告さ れ て い る 8 。

distributed.net の 事例や cell computing の 大規 模実証実験の 成果は 、 従来、 有限時間 で

は 解く こ と が 困難と さ れ て い た 問題が 大量の 計算機 を 利用す る こ と で 有限時間 内に 解け る

よ う に なっ た こ と を 証明した 。 す なわ ち 、 高スル ー プ ット計算に よ る シミ ュ レ ー ショ ン の

可能性を 示唆した 。

皮膚診断サー ビ スへ の 応用

化粧品の 販売に お い て は 、 顧客 が 求 め る 商品を 販売す る こ と が 第一 と 考え ら れ て い る 。

具 体的に は 、 顧客 の 肌に あ っ た 化粧品を 販売す る こ と が 求 め ら れ て い る 。 こ の と き 、 販売

員 は 顧客 の 肌状態を 判断しなけ れ ば なら ない 。 そ こ で 、 平石ら は グリ ッド技術を 適用した

肌状態診断システム Skin-Expert[6] を 開発し、 販売員 に よ る 顧客 の 肌診断を サポ ー トして

い る 。

Skin-Expert で は 、 カメ ラ 付き 携帯電話を ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スと した システム 構成に

なっ て い る 。 携帯電話で 顧客 の 肌画像を 撮影 す る と と も に 肌画像を グリ ッドシステム に 転

送す る 。 転送さ れ た 画像は グリ ッド技術で 構築さ れ た 肌状態診断システム で 解析さ れ 、 結

果を 携帯電話に 転送す る 。 Skin-Expert の グリ ッド適用に よ っ て 、 10万件の 診断要求 が 同

時に 到着して も 1時間 半で 処理す る こ と が 可能に なっ た 。

金融分野に お け る グリ ッドの 支援

今日、 資産運 用の た め に 株式など 投機 性の 高い 金融商品を 保有す る 場合こ と も 少なく な

い 。 投機 性の 高い 金融商品ほ ど そ れ に よ っ て 生じ る リ スクも 高い た め 、 リ スク回避を 考慮

した 資産運 用が 求 め ら れ る 。 状況が 時々 刻々 と 変化す る 金融市場に お い て 、 様々 な情報を

駆 使しなが ら リ スク回避策を 講じ る た め に は 、 大規 模なシミ ュ レ ー ショ ン が 必要に なる 。

こ れ に 対し、 IBM東京基 礎研究 所で は 、 金融グリ ッド・ マ ネー ジャ ー [47] と 呼ば れ る ミ

ドル ウ ェア を 開発し、 金融工学に お け る グリ ッド技術を 展開して い る 。 金融グリ ッド・ マ

ネー ジャ ー は 、 暗 号化技術の 導入に よ る 機 密情報の 隠 匿、 異 機 種環 境に お け る 計算結果の

保証、 デッドラ イ ン スケジュ ー リ ン グの 適用に よ る 指定時刻ま で の 結果出力を 可能に して

8 http://www.cellcomputing.jp/example/test6.html
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い る 。

政策立案 支援 に お け る グリ ッド応用

経済学、 政治学など の 社会科学の 研究 分野で は 様々 な実証研究 が 行わ れ て い る が 、 人間

の 行動に 基 づ い た 研究 分野で あ る こ と か ら 、 実験的な研究 が で き ない 。 ま た 、 国や 地方公

共団体で は 様々 な政策を 打ち 出して い る が 、 こ れ ら が 及 ぼ す 影 響に つ い て 実験的な見地か

ら 議 論さ れ て い ない た め 、 効果が わ か ら ない ま ま 政策が 実施さ れ て い る 現状が あ る 。

こ れ に 対し、 鵜 飼ら は 政策立案 支援 向け 大規 模社会シミ ュ レ ー ショ ン を 実現す る た め に 、

グリ ッドの 枠組みを 積極的に 利用した 環 境整備に 関 す る 研究 を 開始した [48]。 鵜 飼ら の 研

究 で は 、 政策上重要と なる シミ ュ レ ー ショ ン 手法を 社会科学の 立場か ら 研究 す る と と も に 、

既 存の グリ ッドミ ドル ウ ェア を 使っ て 社会シミ ュ レ ー ショ ン を 実現す る プ ロ グラ ム の 開発

を 行っ て い る 。 こ の 研究 を と お して 政策変数の 変化に よ る 社会の 振舞い を コン ピ ュ ー タに

よ っ て 推測で き る こ と を 目指して い る 。

2.7. 関 連研究 の 分類と 本研究 の 位 置付け

本節で は 、 先に 述べ た 関 連研究 に つ い て グリ ッドの プ ロ トコル ア ー キテクチャ に 分類す

る と と も に 、 本研究 の 位 置づ け を 示す 。

2.7.1 グリ ッドプ ロ トコル ア ー キテクチャ

本論文で は 、 Foster ら が 文献 [49] で 提唱した グリ ッドの プ ロ トコル ア ー キテクチャ (図

2.1) に した が っ て 関 連研究 を 分類す る 。

• Fabric層

プ ロ セッサ、 ストレ ー ジ、 ネットタスクと い っ た 物理的資源と そ れ を コン トロ ー ル す

る オペ レ ー ティ ン グシステム で 構成さ れ た 部分を 規 定す る 。

• Connectivity層

計算資源に ア クセスす る 際の 認証方法を 規 定す る 。

• Resource層

複数の 計算資源を 仮想化す る 仕組みを 規 定す る 。
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図 2.1 グリ ッドプ ロ トコル ア ー キテクチャ

• Collective層

計算資源に 対して タスク割 り 当て や デー タ転送の 仕組みを 規 定す る 。 ま た 、 タスクや

計算資源を 管 理す る 仕組みを 規 定す る 。

• Application層

仮想的な計算環 境で 実行す る プ ロ グラ ム 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 可視化す る プ ロ グ

ラ ム など の 記 述方法を 規 定す る 。

2.7.2 関 連研究 の 分類

本章で 紹介した Globusなど の 複数拠点を 接続す る ミ ドル ウ ェア 、 Condor と い っ た 計算機

の 遊休 状態を 積極的に 利用す る 技術、 PBS と い っ た PCクラ スタ専用ミ ドル ウ ェア 、 GPDK

など の グリ ッドポ ー タル 、 Gridbus Workflow と い っ た タスクフ ロ ー システム 、 Ninfなど の

ア プ リ ケー ショ ン 開発向け ミ ドル ウ ェア 、 NAREGI Grid Middleware と い っ た 統合環 境構

築ミ ドル ウ ェア と グリ ッドプ ロ トコル ア ー キテクチャ の 関 係、 お よ び 本研究 の 位 置づ け を

図 2.2 に 示す 。
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図 2.2 関 連研究 と グリ ッドプ ロ トコル ア ー キテクチャ の 関 係

複数拠点を 接続す る ミ ドル ウ ェア は 、 計算資源の 仮想化と 異 なる 拠点の 計算機 を 利用す

る た め の 認証技術が 中心なの で Resource層、 Connectivity層、 Fabric層に ま た が っ て い る 。

計算機 の 遊休 状態を 積極的に 利用す る 技術は 、 遊休 状態の 計算機 を 仮想的な 1 つ の 計算

機 と して みせ る 技術と 遊休 状態の 計算機 に 対して 適切に タスクを 割 り 当て る 技術が 中心な

の で Collective層と Resource層に ま た が っ て い る 。

PCクラ スタ専用ミ ドル ウ ェア は 、 ひ と つ の 並列計算機 を 構築す る 目的か ら Fabric層に

位 置す る 。

グリ ッドポ ー タル と タスクフ ロ ー システム は 、 ア プ リ ケー ショ ン を 適切に 操作す る 目的

が 含 ま れ て い る こ と 、 適切な計算機 へ の タスク割 り 当て と 結果の 可視化を 支援 す る 目的か

ら 、 Collective層に 位 置す る 。

ア プ リ ケー ショ ン 開発向け ミ ドル ウ ェア は 、 仮想化さ れ た 計算資源上で 動作す る プ ロ グ

ラ ム を 実装す る た め の ラ イ ブ ラ リ と い う 側面が 強い た め 、 Application層と Resource層と

の 関 係を も つ 部分に 位 置す る 。
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統合環 境構築ミ ドル ウ ェア は 、 他の グリ ッドミ ドル ウ ェア と の 連携を 図る た め の 意 識が

強い た め 、 Collective層、 Resource層、 Collective層に ま た が っ て い る 。

図2.2に よ る 分類か ら 、 グリ ッドに 関 す る 研究 の 中核 を なす 部分が Collective層と Resource

層で あ る こ と が わ か る 。 多く の ミ ドル ウ ェア で は 、 複数の 計算機 を ソフ トウ ェア に よ っ て ひ

と つ の 仮想的な計算機 と して 提供す る こ と に 注力して い る た め 、 Collective層と Resource

層で の 研究 開発が 盛ん で あ る こ と が 伺え る 。

2.7.3 本研究 の 位 置付け

図 2.2 に 示した よ う に 、 グリ ッドに よ る 問題解決環 境の 構築に お い て は Appication層を

中心と して Application層と Connectivity層に 注目した 場合、 Application層と Resource層

に 注目した 場合、 Application層と Collective層に 注目した 場合の 3方式が あ る 。 以 下で は 、

3方式に つ い て ア プ リ ケー ショ ン の 実装方針の 違い に よ る 問題解決環 境の 構築指針に つ い

て 議 論す る 。

• Application層と Connectivity層に 注目した 場合

Application層と Connectivity層に 注目した 場合に つ い て 、 基 盤面で は こ れ に 相当す

る 技術は ない 。 応用面で ボ ラ ン ティ ア コン ピ ュ ー ティ ン グに 適用さ れ て い る 。 ボ ラ ン

ティ ア コン ピ ュ ー ティ ン グで は 、 そ れ 専用の 計算が で き れ ば よ い た め Collective層や

Resource層の 技術を 持ち 込む こ と を 考え なく て よ い 。

一 方で 、 適切なタスク割 り 当て や デー タ転送を 行う た め に は シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グ

ラ ム に Collective層や Resource層の 技術を 盛り 込ま なけ れ ば なら ない 。 Application

層と Connectivity層に 注目した 場合で は 、 計算資源を 熟知した プ ロ グラ ム 開発が 必

要に なる た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に 問題解決環 境を 構築した 経験が なけ れ ば 難

しい 。

• Application層と Resource層に 注目した 場合

Application層と Resource層に 注目した 場合に つ い て 、 Ninfなど ア プ リ ケー ショ ン 開

発向け ミ ドル ウ ェア の 研究 が 相当す る 。 ま た 、 応用面で は 、 高精度分子シミ ュ レ ー

ショ ン 用ラ イ ブ ラ リ で あ る GON ラ イ ブ ラ リ が 相当す る 。 大規 模並列計算環 境を 意 識

した プ ロ グラ ミ ン グモ デル の 提案 が 主で あ る 。

仮想的な大規 模並列分散計算環 境を 意 識した シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム の 開発が 可

能に なる も の の 、 シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム に 対して タスク割 り 当て や デー タ転送
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と い っ た Collective層の 機 能を 独自に 組み入れ なけ れ ば なら ない 課題は 残さ れ て い る 。

• Application層と Collective層に 注目した 場合

Application層と Collective層に 注目した 場合に つ い て 、 既 存の タスク割 り 当て 技術

を 利用す る 方針で シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム を 開発す る た め 、 プ ロ グラ ム 内に タス

ク割 り 当て 機 能を 組み込む 必要が ない 。

高スル ー プ ット計算の よ う に 複数の 計算機 に 複製配置した プ ロ グラ ム に 対して 大量の

パ ラ メ ー タを 分散投入し、 演 算結果を 得る と い っ た 戦略の 場合、 シミ ュ レ ー ショ ン プ

ロ グラ ム に タスク割 り 当て 機 能を 組み込む 必要が ない た め 、 プ ロ グラ ム 実装時の コス

トを 大幅に 削減で き る 。 但し、 武宮 ら が 文献 [5] で Globus で の タスク起 動時間 の 遅延

に つ い て 指摘して い る よ う に 、 ミ ドル ウ ェア に よ る タスク起 動時間 の コストが 発生す

る た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 時間 の 短縮を 優先す る 場合に は 、 ミ ドル ウ ェア に よ る タス

ク起 動の コストを 十分に 検討しなけ れ ば なら ない 。

こ れ ら の 比較 結果か ら 、 Fabric層に 近い 層を 意 識す る か 否か で シミ ュ レ ー ショ ン 用プ ロ

グラ ム の 実装方法が 異 なる こ と が い え る 。 こ の よ う な状況下で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

が シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善を す る た め の 方法を 考え る 。

Application層と Connectivity層に 注目した 場合と Application層と Resource層に 注目し

た 場合で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は グリ ッド環 境に 適した 大量タスク実行の た め に シ

ミ ュ レ ー ショ ン 用プ ロ グラ ム の 改良を 必要と す る 。 具 体的に は 、 計算機 環 境に 適す る よ う

に 依 存関 係に 基 づ く 計算を 実施す る プ ロ グラ ム の 実装と 大量タスク実行を す る プ ロ グラ ム

の 実装を しなけ れ ば なら ない 。 した が っ て 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善を 考え た 場合、 シ

ミ ュ レ ー ショ ン 用プ ロ グラ ム に 改善す る た め の コー ドを 埋め 込む 必要が あ る 。

一 方、 Application層と Collective層に 注目した 場合で は 、 依 存関 係に 基 づ く ア プ リ ケー

ショ ン の 実行を 可能に す る 機 能や 大量タスク実行を 可能に す る 機 能が 既 に 提供さ れ て い る

た め 、 グリ ッドミ ドル ウ ェア を 利用す る た め の 知識が 必要に なる だ け で よ い 。 シミ ュ レ ー

ショ ン 結果の 改善は プ ロ グラ ム 実行操作と パ ラ メ ー タ変更を 適切に 行う 仕組みを 提供す れ

ば よ い 。

本論文で は 、 単一 の 計算機 で 実行で き る プ ロ グラ ム を 改良す る こ と なく 、 複数拠点の 計

算機 を 積極的に 利用す る こ と を 着目した 。 Application層と Collective層の 2層に 注目し、

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定を 円 滑に 行う た め の フ レ ー ム ワ ー クに つ い て 、 システ

ム 構築の 観 点か ら 研究 を 進め た こ と が 、 関 連研究 と の 違い で あ る 。
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2.8. ま と め

グリ ッドに よ る 問題解決環 境の 構築を 行う た め の ミ ドル ウ ェア は 、 計算機 に よ り 近い も

の か ら シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に 近い も の ま で 様々 なか た ち で 提供さ れ て い る 。

す べ て の ミ ドル ウ ェア に 共通す る こ と と して 、 ミ ドル ウ ェア は ア プ リ ケー ショ ン レ ベ ル

で 実現さ れ て い る こ と で あ る 。 イ ン ター ネットの よ う な広域 通信を 可能と す る 技術の 上に

成り 立っ て お り 、 特別なハ ー ドウ ェア を 要求 しない 。 ま た 、 ミ ドル ウ ェア は よ り 簡 単に 利

用す る こ と 、 も しく は よ り 速く 解を 得る こ と に 注力さ れ て い る 。 シミ ュ レ ー ショ ン を 行い

なが ら パ ラ メ ー タを 変更す る と い っ た 、 試行錯誤動作に よ る シミ ュ レ ー ショ ン の 実施を 既

存の ミ ドル ウ ェア で 実現す る の は 困難で あ る 。

以 降の 章で は 、 Collective層と Application層の 2層に 注目し、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

の 意 思決定を 円 滑に 行う た め の フ レ ー ム ワ ー クに つ い て 、 タスク管 理を 中心と した システ

ム 構築の 観 点か ら 論じ る 。
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シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定と 高スル ー

プ ット計算向け グリ ッド

3.1. 高スル ー プ ット計算と は

製品開発や 学術研究 に お い て 、 グリ ッド技術を 利用した 問題解決環 境の 構築が 進め ら れ

て い る 。 そ の 過程に お い て 、 グリ ッドの 長所が 明確 に なっ て き た 。 シミ ュ レ ー ショ ン を 主

と す る コン ピ ュ ー ティ ン グ・ グリ ッドに お い て は 、 パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ 、 モ ン テカル ロ

法に よ る シミ ュ レ ー ショ ン に 対して 積極的に 使わ れ て い る 。 こ れ ら の シミ ュ レ ー ショ ン 手

法の 特徴は 、

1. 計算対象が も つ 解の 空間 (解空間 ) が 容易 に 分割 で き る こ と 、

2. 分割 した 解空間 が 並列に 実行で き る こ と 、

3. 並列実行中の プ ロ グラ ム 間 で デー タの 交換 が 殆ん ど 行わ れ ない こ と 、

で あ る 。 こ の よ う な特徴を も つ 計算手法を 総称して 「 高スル ー プ ット計算」 と 呼ぶ 。 よ り

具 体的に は 、 以 下 3種類の ア プ リ ケー ショ ン が 高スル ー プ ット計算と さ れ て い る 。

• デー タ並列ア プ リ ケー ショ ン

あ る 問題の 解空間 が 分割 可能で 、 分割 さ れ た 空間 が 他の 空間 に 影 響を 及 ぼ す こ と が な

い タイ プ の ア プ リ ケー ショ ン 。
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図 3.1 高スル ー プ ット計算に お け る 解候補と 解探索の 関 係

• パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ ア プ リ ケー ショ ン

あ る 問題の 解を 見つ け る 際、 入力と なる パ ラ メ ー タを 考え ら れ る あ ら ゆ る 範囲 で 準備

し、 ひ と つ ず つ 実行す る タイ プ の ア プ リ ケー ショ ン 。

• 確 率論的ア プ リ ケー ショ ン

あ る 問題の 解が 確 率分布と 関 係が あ り 、 入力と なる パ ラ メ ー タに あ る 確 率分布も しく

は 乱数を 使い 、 統計的に 十分な数の 計算を 繰り 返す こ と で 、 解が 得ら れ る タイ プ の ア

プ リ ケー ショ ン 。

一 般的に 高スル ー プ ット計算は 、 解候補が 複数存在す る 問題に 適用さ れ る 。 解 x は 評価

関 数 f(x) の パ ラ メ ー タで あ り 、 ひ と つ の 評価値を も つ (図 3.1)。 解候補す べ て を 評価関 数

に あ て は め 、 評価値が 最大と なる 解を みつ け る 極め て 単純なア ル ゴリ ズム で 最適解を 探索

す る 。

高スル ー プ ット計算は 演 繹的な解法で は なく 、 帰 納的な解法で あ る こ と が 特徴で あ る 。

例え ば 、 最適値を 探す 問題を 考え る 。 高スル ー プ ット計算の 場合の 演 算は 、 条件式に 解候

補を ひ と つ ず つ 当て は め る 方法が 採用さ れ る 。 解候補の 数を 大量に 準備す る こ と で 、 演 繹

的な手法に 比べ て よ り 精度の 高い 最適値を 導出す る こ と が 可能に なる 。

高スル ー プ ット計算は しば し驚異 的並列 (embarassingly parallel)計算と 呼ば れ る よ う に 、

一 連の 計算処理を 完 全に 独立な部分に 分割 して 個々 の プ ロ セッサで 並列実行で き る 特徴を

有す る 。 同一 処理能力を 有す る プ ロ セッサが 複数存在した 計算機 環 境に お い て は 、 プ ロ セッ

サの 数だ け 処理時間 の 大幅な短縮が 見込め る 。 ま た 、 異 なる 処理能力を 有す る プ ロ セッサ
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が 複数存在した 計算機 環 境で は 、 処理能力に 応じ て タスクの 割 り 当て 数を 変更す る こ と で

処理時間 の 大幅な短縮が 見込め る 。

3.2. 意 思決定に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン 実施の 必要性

3.2.1 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 意 思と は

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 、「 シミ ュ レ ー ショ ン に よ っ て 問題を 解決す る 」 こ と が 目標で

あ る 。 例え ば 、 シミ ュ レ ー ショ ン に ふさ わ しい プ ロ グラ ム を 選択す る こ と 、 プ ロ グラ ム を 計

算機 で 実行す る こ と 、 計算した 結果を 解析して 問題が 解決で き る か 確 認す る こ と 、 と い っ

た 行動を 起 こ す 。 そ して 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施中に 様々 なこ と 考え なが ら 、 シミ ュ レ ー

ショ ン 結果を 得た り 、 結果の 改善を 図る 。

こ の よ う に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 問題解決の 糸口を みつ け る た め に は 様々 な行動

に 基 づ い て シミ ュ レ ー ショ ン を 行っ て い る 。 本論文で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思

と 意 思決定に つ い て 次の よ う に 定義 す る 。

• 意 思

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ っ て 問題解決の 糸口を 見つ け る た め に 必要と さ れ る 複数

の 行動

• 意 思決定

問題解決の 糸口を 見つ け る た め の 複数の 行動か ら ひ と つ の 行動を 決定す る 行為

シミ ュ レ ー ショ ン の 実施に あ た り 想定さ れ る 場面と 具 体的な意 思決定に つ い て 示す 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 実施前

解く べ き 問題に 合う シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム の 選択、 プ ロ グラ ム に 与え る パ ラ

メ ー タの 検討が 行わ れ る 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 実施中

途中結果を 確 認して 、 シミ ュ レ ー ショ ン を 継続す べ き か ど う か 、 パ ラ メ ー タを 変更し

て 再実行を 試みる か 判断す る 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 終了時

次に 行う シミ ュ レ ー ショ ン の 準備を す る 。
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図 3.2 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 動作の 内訳

ま た 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施中、 想定した 結果が 得ら れ ない 場合は 以 下に 示す 意 思決定

が 行わ れ る 。

• 大量タスク実行を 行う 場合

大量タスク実行で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン で 用い る プ ロ グラ ム は 1種類で あ る が 、 プ ロ

グラ ム に 異 なる パ ラ メ ー タを 与え て 実行す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は ど の よ う な

種類の パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を ど れ だ け 用意 す る べ き か 決定す る と と も に 、 特定の

パ ラ メ ー タの 組み合わ せ に 絞っ た タスク実行を 行う か の 決定を す る 。

• タスク実行に 依 存関 係が あ る 場合

依 存関 係の あ る タスク実行で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 最初か ら シミ ュ レ ー ショ

ン しなお す か 、 途中結果を 使っ て 再計算しなお す か の 選択を す る 。
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3.2.2 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 動作の 内訳

図 3.2 は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 問題解決を 行う 際に と る 動作を 分類した も の で あ る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 、「 問題を 解決す る 」 と い う 目的を 達成す る た め に 、 実施者が 考

え た 数理モ デル を コン ピ ュ ー タで 演 算し、 有益 な情報を 見出そ う と 試みる 。 こ の と き 、 シ

ミ ュ レ ー ショ ン 実行の 動作は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者か ら 計算機 環 境へ の 伝達が 、 シミ ュ

レ ー ショ ン 結果確 認の 動作は 計算機 環 境か ら シミ ュ レ ー ショ ン 実施者へ の 伝達が 発生して

い る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 継続的な作業を 考え る と シミ ュ レ ー ショ ン 実施者と 計算

機 環 境と の 間 に 対話的な動作が 発生す る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実行の 動作お よ び シミ ュ レ ー ショ ン 結果確 認の 動作そ れ ぞ れ に お け る

具 体的な意 思決定動作を 以 下に 示す 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 実行

シミ ュ レ ー ショ ン を 開始す る 時点で 発生す る 動作で あ る 。 コン ピ ュ ー タを 駆 使して シ

ミ ュ レ ー ショ ン を 行う と い う こ と は 、 プ ロ グラ ム を 実行す る こ と で あ る 。 よ り 具 体的

に は 、 プ ロ グラ ム の 選定、 入力デー タの 準備、 プ ロ グラ ム に 与え る パ ラ メ ー タを 設定

す る こ と 、 プ ロ グラ ム の 実行順序の 決定、 プ ロ グラ ム 実行操作、 が 動作要素に なる 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 結果確 認

シミ ュ レ ー ショ ン が 完 了した 後に 発生す る 動作で あ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン を 実施して

得ら れ る も の は 、 一 般的に 結果は 数値も しく は 文字列で 構成さ れ た デー タで あ る 。 出

力さ れ た シミ ュ レ ー ショ ン 結果は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 判断で き る 状態で は ない

場合が 多い た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 分析を 行い や す く す る 操作が 必要に なる 。

そ の た め 、 計算結果を 回収す る こ と 、 可視化処理を 行う こ と 、 結果確 認を 行う こ と 、

が 動作要素に なる 。

3.2.3 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実行制御の 必要性

現在で は 、 様々 な分野で グリ ッド技術が 注目さ れ 、 グリ ッド技術を 用い た 問題解決環 境

が 構築さ れ て い る 。 計算機 の 性能向上や グリ ッド基 盤技術の 改良に よ っ て 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施時間 が よ り 短縮さ れ る 状況に なっ て き た が 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 希 望す る 作

業と グリ ッドミ ドル ウ ェア の 操作体系に 差が あ る た め 、 依 然と して シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者の グリ ッド環 境利用に お け る 負担は 大き い 。 こ こ で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 希 望

す る シミ ュ レ ー ショ ン 実行制御に つ い て 以 下に 示す 。

31



第 3章 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定と 高スル ー プ ット計算向け グリ ッド

パ ラ メ ー タを 変化さ せ た シミ ュ レ ー ショ ン の 実施

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に と っ て 、 問題解決環 境を 利用す る こ と は 、 シミ ュ レ ー ショ ン

に よ っ て 得ら れ た 結果か ら 問題解決の 糸口を 発見す る こ と で あ る 。 問題解決の 糸口を 発見

す る た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実行を 何度も 繰り 返す こ と が 大切で あ る 。

例え ば 、 量子化学計算分野の シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 途中結果を 検討して シミ ュ レ ー

ショ ン の 妥当性を 判断す る 作業が 一 般的に 行わ れ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 結果に 妥当性が 得

ら れ なか っ た と 判断した ら 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 実行中の シミ ュ レ ー ショ ン を 途中

で 放棄す る 意 思決定を 下す と と も に 、 パ ラ メ ー タを 変更して 再実行す る 操作を 行う 。 ま た 、

シミ ュ レ ー ショ ン の 妥当性を 判断す る も う 一 つ の 方法と して 、 パ ラ メ ー タを 変え て 複数の

シミ ュ レ ー ショ ン を 同時並行で 実施す る 。

こ れ に 対して 、 池上ら が 開発した 高精度分子シミ ュ レ ー ショ ン 用ラ イ ブ ラ リ で あ る GON

ラ イ ブ ラ リ [45] で は 、 途中結果を 得ら れ る 機 構を 導入して い る 。 こ れ に よ り 、 シミ ュ レ ー

ショ ン 実施者の 意 思決定に よ っ て 実行中の シミ ュ レ ー ショ ン を 放棄す る 、 も しく は パ ラ メ ー

タを 変更して 再実行す る と い っ た 動作が 可能に なる 。

こ の よ う に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は あ る ひ と つ の シミ ュ レ ー ショ ン 実施に 対して 希

望す る 結果が 得ら れ る ま で 改善す る 動作を 要求 して い る 。 そ の た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者に よ る パ ラ メ ー タの 値を 修正す る 行動に 対して 、 問題解決システム 側で 実行中タ

スクの 放棄と 、 パ ラ メ ー タの 値を 変更した タスクを 再実行で き る こ と が 求 め ら れ る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 管 理と 再利用

量子化学計算の 分野で 最も 使わ れ る シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム Gaussianで は 、 Gaussian

固有の キー ワ ー ドや 分子構造など の 情報を 多様に 変化さ せ る 計算を 行う 。 こ の と き 、 異 な

る 利用者が 同一 の 計算を 実行す る ケー スが 多い 。 Gaussian に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果の

取得に は 長時間 を 要す る た め 、 既 に 計算さ れ た 結果が あ る 場合は 再利用さ れ る 。 同一 パ ラ

メ ー タの シミ ュ レ ー ショ ン に 対して 重複実行す る の は シミ ュ レ ー ショ ン 時間 と 計算機 資源

の 無駄づ か い で あ る 。

こ の 状況を 改善す る に は 、 問題解決システム 側で 再利用を 考慮した シミ ュ レ ー ショ ン 結

果の 管 理が 求 め ら れ る 。 具 体的に は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は パ ラ メ ー タの 値を キー と し

て シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 検索す る の で 、 パ ラ メ ー タの 値と シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 対に

した 管 理が 必要に なる 。

32



3.2. 意 思決定に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン 実施の 必要性

図 3.3 タスクフ ロ ー の 例

試行錯誤に よ る シミ ュ レ ー ショ ン の 実施

パ ラ メ ー タを 変化さ せ た シミ ュ レ ー ショ ン の 実施と シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 管 理と 再利

用に つ い て は 、 主に 単一 タスクに お け る シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 要求 で あ る 。

一 方で 、 解く べ き 問題が 複雑に なる ほ ど 問題解決の た め の 行動も 複雑に なる 。 様々 なプ

ロ グラ ム を 有機 的に 利用して 問題解決の 糸口を 発見す る こ と に なる 。 上島ら は 多種多様な

シミ ュ レ ー ショ ン の 実施と 出力さ れ た 計算結果の 膨大さ か ら 問題解決の 糸口と なる 結論を

導出す る た め の 再現性が 困難に なっ て い る こ と を 示唆して い る [50]。 こ の 課題を 解決す る

た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施時に 与え る 各種パ ラ メ ー タの 履歴や プ ロ グラ ム 実行の ト

レ ー スが で き る こ と が 望ま しい と 提言して い る 。

例え ば 、 図 3.3 の よ う なタスクフ ロ ー を 考え る 。 図 3.3 は 、 領域 B で 囲 ま れ た タスクフ

ロ ー 全体に 対して 、 領域 A で 囲 ま れ た 大量タスク実行と 単一 タスク実行の 間 に 依 存関 係が

あ る 場合の 単純なモ デル で あ る 。 図 3.3 の よ う なシミ ュ レ ー ショ ン が 行わ れ る 場合に お い

て 、 問題解決の 糸口を 発見す る た め に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 大量タスクの 実行に お

い て は 想定した パ ラ メ ー タの 組を 確 認す る 行為 、 依 存関 係の タスク実行に お い て は タスク

の 実行状況を 確 認す る 行為 を と る 。 ま た 、 各タスクに お い て 想像ど お り の 結果が 得ら れ て

い る か 確 認し、 想定外の 結果が 得ら れ た 場合に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン を 放棄す る 行為 を と っ

た の ち 、 現在よ り も 前の タスクの パ ラ メ ー タを 変更し、 シミ ュ レ ー ショ ン を 継続す る 行為

を と る 。

こ の よ う に 、 問題解決システム で は 、 複雑なタスク実行を 行う よ う なシミ ュ レ ー ショ ン

に お い て も シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ っ て 試行錯誤を 可能に した シミ ュ レ ー ショ ン を 実

現す る こ と が 求 め ら れ て い る 。 具 体的に は 、 タスクフ ロ ー を 構成す る よ う なシミ ュ レ ー ショ
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図 3.4 グリ ッドシステム の 構成

ン の 実施時に タスクフ ロ ー と 連携して 途中結果を 確 認で き る こ と と 途中結果の 確 認に 基 づ

い て 動作中の プ ロ グラ ム を 放棄し、 パ ラ メ ー タ修正を した タスクの 位 置か ら シミ ュ レ ー ショ

ン が 再実行で き る こ と が 問題解決システム に 求 め ら れ る 。

3.3. 高スル ー プ ット計算向け システム 構築の 現状と 問題点

近年で は 様々 なグリ ッド技術を 駆 使して 問題解決システム が 構築さ れ て い る 。 問題解決

の 糸口を 発見す る た め の シミ ュ レ ー ショ ン 環 境を 既 存の グリ ッド技術だ け で 実現す る こ と

は 難しい 。 特に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実行制御が 困難で あ る 。

本論文で は 、 図 3.4 の よ う に 計算機 システム 側の 要素技術を 「 バ ックエン ド」、 シミ ュ レ ー

ショ ン 実施者側の 要素技術を 「 フ ロ ン トエン ド」 に 分類し、 高スル ー プ ット計算向け 問題

解決システム を 構築す る 上で の 問題点を 示す 。

3.3.1 フ ロ ン トエン ドに お け る 問題点

フ ロ ン トエン ドは 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者と グリ ッドミ ドル ウ ェア と の 間 を 取り 持つ 。

問題解決の 糸口を 発見す る よ う なシミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ
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ン 実施者は フ ロ ン トエン ドと 密に 接す る こ と に なる 。

グリ ッドポ ー タル の 場合、 単一 タスクを 繰り 返す よ う なシミ ュ レ ー ショ ン の イ ン ター フ ェ

イ スと して 適して い る 。 と こ ろ が 、 依 存関 係の あ る 複数の タスクを 実行す る シミ ュ レ ー ショ

ン の 場合は 想定さ れ て い ない 。 ま た 、 Web ブ ラ ウ ザを 介して シミ ュ レ ー ショ ン 実行お よ び

放棄の 操作を 行う こ と に なる た め 、 途中結果を 確 認しなが ら パ ラ メ ー タの 値を 変更して シ

ミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る 場合に は 、 高度なWeb プ ロ グラ ミ ン グが 要求 さ れ る 。

ワ ー クフ ロ ー システム の 場合、 処理の 依 存関 係を 記 述す る こ と と 、 そ れ に 基 づ い た プ ロ

グラ ム 実行を 可能に す る 機 能は 有して い る 。 依 存関 係に 基 づ く プ ロ グラ ム 実行に 忠実で あ

り 、 ワ ー クフ ロ ー に よ る 実行順序の トレ ー スを す る こ と は 想定して い ない た め 、 現在実行

中の タスクと 途中結果の 確 認は で き ない 。 ま た 、 途中結果を 再利用す る と と も に 、 プ ロ グ

ラ ム に 与え る の パ ラ メ ー タを 修正して 、 ワ ー クフ ロ ー の 途中か ら 実行す る こ と が で き ない 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 基 づ い て シミ ュ レ ー ショ ン が 実施す る 環 境を フ ロ

ン トエン ドで 支援 す る た め に は 、 以 下の 機 能を 追加しなけ れ ば なら ない 。

• シミ ュ レ ー ショ ン の 進捗状況を 確 認す る 機 能

複数拠点の 計算機 を 利用す る 問題解決システム で は 、 各拠点で グリ ッド環 境の 管 理ポ

リ シや 利用ポ リ シが 異 なる 。 す べ て の 拠点で ミ ドル ウ ェア が 統一 さ れ て い ない こ と を

想定し、 複数の グリ ッドミ ドル ウ ェア に 対応した タスク実行状況を 取得す る 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 途中で パ ラ メ ー タの 値を 変更す る と シミ ュ レ ー ショ ン 実行に 反映 さ

れ る 機 能

依 存関 係の タスクを 実行す る 場合、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思に 基 づ い て タスク

の パ ラ メ ー タが 変更さ れ る と 、 実行中の タスクを 中断し、 変更さ れ た タスクの 位 置か

ら 再実行す る 。

• パ ラ メ ー タ変更に 対して シミ ュ レ ー ショ ン 途中結果を 再利用で き る 機 能

パ ラ メ ー タ変更が 発生した 場合、 ど の 結果を 利用す る か を 検知し、 途中結果を 使っ て

シミ ュ レ ー ショ ン を 再開す る 。

3.3.2 バ ックエン ドに お け る 問題点

各拠点の 計算機 は 、 PBS や SCoreなど を 利用して 構築さ れ た PCクラ スタや 、 Condor や

XtremWeb を 利用して 事務処理用計算機 の 遊休 状態を 利用した も の が 考え ら れ る 。 こ の よ

う に 、 各拠点ご と に タスク管 理ポ リ シが 存在し、 各拠点の ポ リ シに した が っ て タスクが 実
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行さ れ る 。 こ れ を 受け 、 Globus や UNICOREなど の ミ ドル ウ ェア は 、 各拠点で の 異 なる ポ

リ シを 吸 収し、 ひ と つ の 仮想的な計算機 と して 提供す る 。

大量タスク実行を 考慮に 入れ 、 か つ パ ラ メ ー タを 変化さ せ て シミ ュ レ ー ショ ン を 行う 場

合に は 、 タスク管 理ミ ドル ウ ェア は 一 つ に ま と め た い が 、 現実問題と して 、 タスクは グロ ー

バ ル なタスク管 理ミ ドル ウ ェア と ロ ー カル なタスク管 理ミ ドル ウ ェア の 2ヶ 所で 管 理さ れ

る 。 ま た 、 タスク管 理ミ ドル ウ ェア は タスク管 理ミ ドル ウ ェア は 優先度の あ る なしに 関 わ

ら ず 待ち 行列に 基 づ い て タスクが 管 理さ れ る 。 タスク管 理ミ ドル ウ ェア の 階層化は タスク

の 待ち 行列が 多段に なる こ と か ら 、 タスクが ど の 計算機 で 実行さ れ て い る か 確 認す る こ と

を 難しく して い る 。 こ の た め 、 階層化さ れ た タスク管 理ミ ドル ウ ェア の 下で は 、 タスク管

理お よ び 実行さ れ た タスクか ら 出力さ れ る 結果の 一 元化は 困難で あ る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 管 理に つ い て 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 最終結果を 得る こ と が 重要

で あ る と の 認識か ら 、 結果が 得ら れ れ ば よ い と い う 考え 方に 基 づ い て 問題解決システム が

構築さ れ る 。 そ の た め 、 タスク管 理と は 別の 仕組みで シミ ュ レ ー ショ ン 結果が 管 理さ れ て

い る 。 ま た 、 タスクご と で は なく 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施ご と に 結果が 管 理さ れ て い る 。

した が っ て 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 基 づ い て シミ ュ レ ー ショ ン が 実施す

る 環 境を バ ックエン ドで 支援 す る た め に は 、 以 下の 機 能を 追加しなけ れ ば なら ない 。

• 階層化さ れ た タスク管 理ミ ドル ウ ェア に 対して タスク管 理を 一 元化す る 機 能

大量タスク実行で あ れ ば あ る パ ラ メ ー タの 値を も つ タスクが 、 ま た 、 依 存関 係の あ る

タスク実行に お い て 並行処理が 可能なタスクが 、 ど の 拠点の 計算機 で 実行さ れ て い る

か 把握 しや す く す る 。

• 一 元化さ れ た タスク管 理の も と で タスク実行と 実行中タスクの 放棄を 実現す る 機 能

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ っ て 、 あ る 特定の パ ラ メ ー タの 値を も つ タスクの 実行や

放棄を 容易 に す る 。

• 一 元化さ れ た タスク管 理の も と で タスクの 実行結果を 管 理す る 機 能

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思に よ っ て シミ ュ レ ー ショ ン の 途中か ら 再実行さ れ る こ

と を 想定し、 タスクと パ ラ メ ー タの 値に 関 連づ け て シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 管 理す る 。

3.3.3 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 要求 実現に 向け た 解決策

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は シミ ュ レ ー ショ ン の 実施中に 改善点を みつ け だ し、 即座に 反

映 した い 。 つ ま り 、 パ ラ メ ー タを 変化さ せ た シミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る こ と 、 シミ ュ レ ー
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ショ ン 結果の 管 理と 再利用を 可能に す る こ と 、 試行錯誤に よ っ て シミ ュ レ ー ショ ン 結果を

改善で き る こ と が シミ ュ レ ー ショ ン 実施に お け る 対話的動作に なる 。

グリ ッド環 境に お い て シミ ュ レ ー ショ ン の 対話的動作を 実現す る た め に は 、 タスクの 実

行制御が 欠か せ ない 。 と こ ろ が 、 タスク実行制御方法の 現状は グリ ッドミ ドル ウ ェア に お

け る フ ロ ン トエン ドと バ ックエン ドに お け る そ れ ぞ れ の 問題点で 示した よ う に 、 グリ ッド

ミ ドル ウ ェア の 制約を 受け る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は グリ ッドミ ドル ウ ェア の 操作上

の 制約を 受け なが ら タスク実行を 行い 、 試行錯誤に 基 づ い た シミ ュ レ ー ショ ン を 実施して

い る 。

試行錯誤に よ る シミ ュ レ ー ショ ン を 希 望す る シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 既 存の グリ ッド

ミ ドル ウ ェア を 意 識す る こ と なく シミ ュ レ ー ショ ン が 実施で き る た め に は 、 グリ ッド環 境

で の タスク実行操作を 軽減さ せ る べ き だ と 考え た 。 こ れ に よ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

は 問題解決の 糸口を 発見す る 行為 に よ り 多く の 時間 を 割 く こ と が で き る 。

本論文で は 、 タスク実行制御に 関 わ る 操作を システム 側で 担当し、 シミ ュ レ ー ショ ン 実

施者が なる べ く 少ない タスク実行制御の 操作工数で シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 継続的改善を

可能に す る こ と に 注目す る 。 具 体的な解決策を 以 下に 示す 。

• タスクフ ロ ー 情報の 修正と 連動した シミ ュ レ ー ショ ン 実施

複雑なシミ ュ レ ー ショ ン に なる ほ ど タスクフ ロ ー に 基 づ い て 実行さ れ る 。 既 存の グ

リ ッドミ ドル ウ ェア で は 、 タスクフ ロ ー 情報を 一 旦タスク情報に 分解し、 タスクご と

に 実行さ れ る 。 そ の た め 、 タスクフ ロ ー 情報を 変更した い 場合は 、 タスクフ ロ ー 情

報と タスクの 実行状況を 対照す る 作業が 必要に なる 。 ま た 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施中

に 、 タスク情報の 修正を 実施す る た め に は 、 実行中タスクの 放棄操作、 タスクの 再実

行操作を グリ ッド環 境に 対して 行わ なけ れ ば なら ない 。

こ れ ら の 負担を 軽減す る た め に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施中に タスクフ ロ ー の 情報、 そ

の 中で も パ ラ メ ー タの 値変更と い っ た 情報を 修正す る こ と で 、 タスク実行に 反映 す る

仕組みを 設け る 。

こ れ に よ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は タスクフ ロ ー 情報の 修正だ け で よ く 、 タスク

実行や 放棄の 作業を 軽減で き る 。

• 解候補と して 可能性の 高い パ ラ メ ー タを も つ タスクの 優先実行

高スル ー プ ット計算の よ う に 大量の タスクを 実行す る 場合、 パ ラ メ ー タリ ストに 基

づ い て タスクが 実行さ れ る 。 タスクフ ロ ー に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン と 同様、 試行錯

誤に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン を 行う 場合、 パ ラ メ ー タリ ストと 実行済みの パ ラ メ ー タ
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を 対照す る 作業が 必要に なる 。 ま た 、 大量タスク実行で は グリ ッド環 境に 対して す べ

て の タスクを 投入す る か た ち に なる 。 グリ ッド環 境の タスク管 理ミ ドル ウ ェア は タス

クの 実行を 管 理す る だ け で あ り 、 ど の パ ラ メ ー タを 有す る タスクを 実行した か を 管 理

して い ない 。 した が っ て 、 あ る 特定の パ ラ メ ー タを 設定した タスクを 放棄す る た め に

は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が パ ラ メ ー タの 実行状況を 把握 しなけ れ ば なら ない 。

こ れ ら の 負担を 軽減す る た め に 、 パ ラ メ ー タリ ストと タスク実行と が 連携した 仕組み

を 設け る 。 ま た 、 解探索に か か る 時間 を 短縮す る た め に 、 パ ラ メ ー タリ ストの 上位 に

特定の パ ラ メ ー タを 並べ る 仕組みを 設け る 。

こ れ に よ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が パ ラ メ ー タリ ストの 修正、 パ ラ メ ー タと タス

ク実行の 関 連づ け を 把握 す る 手間 が 軽減で き る 。 そ して 、 大量タスク実行に よ る 解探

索に か か る 時間 が 短縮で き る 。

3.4. ま と め

本章で は 、 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドの 現状と 利用者の 意 思決定と 高スル ー プ ッ

ト計算向け グリ ッドの 構築に お け る 課題を 論じ た 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は パ ラ メ ー タを 変化さ せ て シミ ュ レ ー ショ ン を 実施した い こ と 、

シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 再利用した い こ と 、 試行錯誤に よ る シミ ュ レ ー ショ ン の 実施を 要

求 して い る こ と を 示した 。 そ して 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実行

制御の 必要性と 実現す る た め の 課題に つ い て 、 フ ロ ン トエン ドと バ ックエン ドそ れ ぞ れ の

側面か ら 示した 。 フ ロ ン トエン ドで は 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 進捗状況の 確 認、 パ ラ メ ー タ

の 値変更と 連動して シミ ュ レ ー ショ ン 実行に 反映 す る 機 能、 途中結果を 再利用で き る 機 能

を 、 バ ックエン ドで は 、 タスク管 理の 一 元化、 一 元化さ れ た タスクの 実行と 放棄の 機 能、 一

元化さ れ た タスク管 理の も と で の 実行結果の 管 理機 能が 必要で あ る こ と を 示した 。

最後に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 要求 実現に 向け た 解決策を 示し、 解決す べ き 課題を

明確 に した 。 既 存の グリ ッドミ ドル ウ ェア に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 継続的改善に お

い て 、 現状は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は タスク実行制御の 操作で 対応して い る 。 した が っ

て 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスク実行制御の 操作工数を 軽減し、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施時間 の う ち 、 よ り 多く の 時間 を 問題解決の 糸口を 発見す る こ と に 利用さ れ る こ と を

目指して い る こ と 、 ま た 、 そ の 具 体的な内容を 示した 。
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高スル ー プ ット計算向け グリ ッドに お け る タス

ク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クの 提案

4.1. ユ ー ザの 経験や 知識に 基 づ く 操作環 境の 必要性

産業製品の 設計お よ び 開発の 現場に お い て 、 複雑な物理現象や 工学現象を 解決す る こ と

の 重要性が 増して い る 。 解析的な解法に よ っ て 複雑な物理現象や 工学現象を 解決す る こ と

は 困難で あ り 、 コン ピ ュ ー タ・ シミ ュ レ ー ショ ン を 援 用した 解法が 主流で あ る 。 ま た 、 自然

科学お よ び 工学の 分野で 発展した コン ピ ュ ー タ・ シミ ュ レ ー ショ ン は 金融産業、 企 業経営 、

経済お よ び 政治の 現場、 い わ ゆ る 社会科学の 分野で も 徐々 に 使わ れ る よ う に なっ て き た 。

コン ピ ュ ー タ・ シミ ュ レ ー ショ ン に よ る 問題解決が 欠か せ ない 一 方で 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者が 計算機 に 対して 専門的な知識を 有して い る と は 限ら ない 。 そ こ で 、 シミ ュ レ ー

ショ ン 実施者が 計算機 環 境を 意 識す る こ と なく シミ ュ レ ー ショ ン に 専念す る た め の 環 境と

して 問題解決環 境が あ る 。 問題解決環 境は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 計算機 環 境と 対話す

る こ と を 前提と して 、 計算機 に 対す る 専門的知識を 有す る 必要が なく て も シミ ュ レ ー ショ

ン に 従事で き る こ と が 可能に なる 。

従来に お け る 問題解決環 境の 構築は 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実施に 必要な計算機 の 操作を

情報技術で 補い 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施時の 負担を 緩 和さ せ る こ と が 目的で あ る 。 こ の 考

え 方は 現在で も 変わ ら ない 。

高スル ー プ ット計算に よ る シミ ュ レ ー ショ ン を 必要と す る 現場で は す べ て の タスク実行

が 完 了す る ま で に は 非常に 長い 時間 を 要す る た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 意 思決定に

基 づ い た シミ ュ レ ー ショ ン を 実施した い 。 と こ ろ が 、 既 存技術で は 、 以 下の よ う な問題を
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抱え て い る た め に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン が 実現

で き ない 。

1. フ ロ ン トエン ドで は シミ ュ レ ー ショ ン の 進捗状況を 確 認す る 機 能と パ ラ メ ー タ変更に

対して シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 再利用で き る 機 能が 提供さ れ て い ない こ と 。

2. バ ックエン ドで は 複数の タスク管 理ミ ドル ウ ェア が 動作して お り 、 タスク管 理の 一 元

化が で き て い ない こ と 。

3. 各タスク管 理ミ ドル ウ ェア は タスク実行を す る の みで あ る 。 ど の パ ラ メ ー タを 実行し

た か と い う 管 理は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 行わ なけ れ ば なら ない 。

そ の た め 、 従来の 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドは 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 知識

と 経験と 関 係なく 、 最適解の 探索の た め に 無駄と 考え ら れ る よ う なタスクの 実行も 行わ な

け れ ば なら なか っ た 。

本章で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 要求 を 満た す た め の 方法と して 、 高スル ー プ ット

計算向け グリ ッドに お け る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 提案 す る 。

4.2. タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クの 提案

4.2.1 タスク実行を 支援 す る 層の 導入

既 存技術に よ っ て 構築さ れ る 問題解決システム は 、 図 4.1左側に 示す よ う に 、 グリ ッド

基 盤側は バ ックエン ドが 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作は フ ロ ン トエン ドが 担当す る 。

こ の モ デル で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 途中で の パ ラ メ ー タ変更と 実行中の タスクへ の 反映

に お い て 、 実行中タスクの 停止、 パ ラ メ ー タ変更作業、 タスクの 再実行作業と い っ た 作業

を シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 操作しなけ れ ば なら ない 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 大量タ

スクを 含 む シミ ュ レ ー ショ ン の 繰り 返しに お い て 操作上の 負担を 強い ら れ る 。

大量タスク実行の よ う に 、 タスク間 で 通信が 殆ん ど 発生しない よ う な場合は 大量の 計算

機 を 利用す る こ と が 望ま しく 、 か つ 試行錯誤に 基 づ い た 大量タスク実行に よ る シミ ュ レ ー

ショ ン を 実施す る 場合に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者か ら 見て タスクひ と つ ひ と つ の パ ラ

メ ー タの 変更が 容易 で なけ れ ば なら ない 。 と こ ろ が 、 こ の モ デル で は 特定の グリ ッドミ ド

ル ウ ェア に 依 存した か た ち で 問題解決システム を 構築す る こ と が 前提で あ る 。

計算機 台数の 規 模拡大を 考慮す る た め に は 、 NAREGI Grid Middleware の よ う に グリ ッ

ドミ ドル ウ ェア の 操作面で の 統合化を 実現す る か 、 中田ら が 提案 した Jojo[51] と 呼ば れ る
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図 4.1 グリ ッド技術を 用い た 問題解決システム と シミ ュ レ ー ショ ン 実施者と の 関 係 (左: 既

存技術に よ る モ デル , 右 : 実施者の 要求 モ デル )

ミ ドル ウ ェア の よ う に シミ ュ レ ー ショ ン 実施者側が 階層的なグリ ッド環 境に 合わ せ て タス

ク管 理の 統一 化を 実現す る 機 構を ア プ リ ケー ショ ン 側に 追加す る 方法が 考え ら れ る 。 い ず

れ も シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 自主的に タスク管 理を しなけ れ ば なら ない 問題を 含 ん で い

る の で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 負担を 軽減す る た め の 解決策で は ない 。

本論文で は 、 既 存グリ ッドシステム を 活用す る こ と を 前提に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

の 意 思決定に 基 づ く 問題解決システム の 構築を 実現す る 。 そ の た め に は 、 フ ロ ン トエン ド

と バ ックエン ドと の 間 に タスク実行を 支援 す る 層を 導入し (図 4.1 右 側)、 問題解決システム

側で タスク管 理の 一 元化を 実現す る と と も に 、 タスクと 計算結果の 関 連付け を 容易 に す る 。

タスク実行を 支援 す る 層を 導入す る 理由は 以 下の と お り で あ る 。

• バ ックエン ド側の メ リ ット

バ ックエン ド側に つ い て は 、 複数の タスク管 理ミ ドル ウ ェア の 操作上の 違い を 吸 収す

る こ と が 可能で あ る 。 (タスク実行に つ い て 例え ば 、 Globus Toolkit で あ れ ば globus-

job-run だ が 、 Condor で は condor submit が 使わ れ る 。 ) 統一 的なタスク実行コマ ン

ドに 置き 換 え る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 1 つ の 実行コマ ン ドで 操作す る こ

と が で き る よ う に なる 。

• フ ロ ン トエン ド側の メ リ ット

フ ロ ン トエン ド側に つ い て は 、 タスク管 理の 統一 化が 可能に なる 。 従来、 タスク実行

と 計算結果の 関 連付け 、 お よ び タスク実行と パ ラ メ ー タの 関 連付け は シミ ュ レ ー ショ
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ン 実施者が 手動で 行わ なけ れ ば なら なか っ た 。 支援 層を 導入す る こ と で タスク実行と

計算結果、 タスク実行と パ ラ メ ー タの 関 係づ け が 容易 に なる 。 ま た 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者の 操作が タスク情報の 修正だ け に なる 。

4.2.2 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー ク

本論文で は 、 図 4.1 右 側に 示す よ う なモ デル を 実現す る た め に 、 タスク実行支援 フ レ ー

ム ワ ー クを 提案 す る 。

ま ず 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クの 全体像を 図 4.2 に 示す 。 タスク実行支援 フ レ ー ム

ワ ー クは 、 グリ ッドミ ドル ウ ェア で 構成さ れ た グリ ッド環 境を 1 つ の モ ジュ ー ル と 考え る 。

本論文で は 、 グリ ッド環 境側を 下位 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者側を 上位 と し、 グリ ッド環

境よ り 上位 に 対して 、 プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 、 計算結果解析モ ジュ ー ル 、 システム 状

況監 視モ ジュ ー ル 、 ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スの 4 つ の モ ジュ ー ル で 構成す る 。 こ れ ら の モ

ジュ ー ル は ISO9000 に お い て 継続的改善を 実現す る た め の 具 体的なモ デル で あ る PDCAサ

イ クル に 基 づ い て 配置した 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに お け る 動作要素と そ れ に 対応す る モ ジュ ー ル の 関 係を

図 4.3 に 示す 。 破線で 囲 ま れ た 部分は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 動作と 直接の 関 係は ない

が 、 統一 した タスク管 理の 実現と シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 確 認動作の 促進に 必要なた め 追

加した 。

次に 、 各モ ジュ ー ル の 特徴に つ い て 説明す る 。

• ユ ー ザイ ン ター フ ェイ ス

ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スは シミ ュ レ ー ショ ン 実施者と グリ ッド環 境と の 架け 橋の 役目

を す る モ ジュ ー ル で あ る 。 PDCAサイ クル に お け る Action に 相当す る 。

ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スで は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 動作要素と して 、 プ ロ グラ

ム の 選定、 入力デー タの 準備、 入力パ ラ メ ー タの 設定、 プ ロ グラ ム 実行順序の 決定、

結果確 認、 処理状況確 認、 を 担当す る 。

ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スは 主と して 、 プ ロ グラ ム 実行の た め の 操作イ ン ター フ ェイ

ス、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実行状況を 把握 す る た め の イ ン ター フ ェイ ス、 計算結果を 出

力す る た め の イ ン ター フ ェイ スで 構成さ れ る 。

• プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル

プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作に 基 づ い て プ ロ グラ ム の
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図 4.2 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クの 全体像

図 4.3 動作要素と 対応モ ジュ ー ル と の 関 係
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実行お よ び 停止を 行う モ ジュ ー ル で あ る 。 PDCAサイ クル に お け る Plan に 相当す る 。

プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 動作要素と して 、 シミ ュ

レ ー ショ ン 実施者に お け る プ ロ グラ ム 実行順序の 決定お よ び プ ロ グラ ム 実行を 担当

す る 。

グリ ッドミ ドル ウ ェア は 基 本的に コマ ン ド入力に よ る 操作が 必要で あ る が 、 コマ ン ド

入力に よ る 操作は 複雑で あ る 。 ま た 、 採用す る グリ ッドミ ドル ウ ェア に よ っ て コマ ン

ドの 名前が 異 なる 。 そ こ で 、 プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者が 必要で あ ろ う 操作と グリ ッドミ ドル ウ ェア の コマ ン ド体系と の 間 を 関 連づ け る こ

と で 統一 的な操作を 可能に す る 。

• 計算結果解析モ ジュ ー ル

計算結果解析モ ジュ ー ル は プ ロ グラ ム 実行結果と して 出力さ れ る デー タを 回収し、 シ

ミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 意 思決定を す る た め に 必要な形式へ と デー タを 変換 す る モ

ジュ ー ル で あ る 。 PDCAサイ クル に お け る Check に 相当す る 。

計算結果解析モ ジュ ー ル で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 動作要素と して 、 計算結果

の 回収お よ び 可視化処理を 担当す る 。

高スル ー プ ット計算の 場合、 大量の プ ロ グラ ム 実行が 行わ れ る た め 、 プ ロ グラ ム 実行

結果が 大量に 出力さ れ る 。 プ ロ グラ ム 実行結果を 回収す る 際は 、 出力さ れ た 結果と 入

力パ ラ メ ー タと の 関 連づ け を 行う 。 ま た 、 実行結果の 可視化処理を 前も っ て 行い 、 シ

ミ ュ レ ー ショ ン 実施者か ら の 結果確 認要求 に 応じ て 可視化情報を 提示す る 。

• システム 状況監 視モ ジュ ー ル

システム 状況監 視モ ジュ ー ル で は 、 グリ ッド環 境の 負荷情報お よ び プ ロ グラ ム 実行状

況を 把握 す る モ ジュ ー ル で あ る 。 PDCAサイ クル と 直接の 関 わ り は ない が 、 シミ ュ

レ ー ショ ン 実施者の 動作や 他の モ ジュ ー ル と の 連携の た め に 設け た 。

計算結果解析モ ジュ ー ル で は 、 PDCAサイ クル に 直接関 わ ら ない が 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者の 動作要素に 準じ た も の と して 、 処理状況の 把握 を 担当す る 。

ま ず 、 シミ ュ レ ー ショ ン は 長時間 の 実行を 余儀 なく さ れ る 。 本フ レ ー ム ワ ー クで は 、

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 意 思決定が 必要で あ る が 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は

常に 端末の 前に い る わ け で は ない 。 次に 、 高スル ー プ ット計算で は 大量の プ ロ グラ ム

を 実行す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に よ っ て 再実行を した と き 、 そ の 時

点で 実行中の プ ロ グラ ム を 停止さ せ る 作業が 必要に なる 。 プ ロ グラ ム の 停止作業に
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図 4.4 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに よ る システム 構成

は 、 大量の プ ロ グラ ム 実行を 把握 して い る こ と が 要求 さ れ る 。 こ の よ う な理由か ら 、

シミ ュ レ ー ショ ン の 実行が ど こ ま で 処理が 進行して い る か 確 認で き なけ れ ば なら な

い 。 よ っ て 、 システム 状況監 視モ ジュ ー ル を 導入す る 。

提案 す る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 基 づ い て 構築した 問題解決システム の 構成は

図 4.4 の よ う に なる 。
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表 4.1 タスク一 覧

No. プ ロ グラ ム パ ラ メ ー タ

1 preprocess -a 120 -b 512 -c 1024

2 mkparam 1024

3 main1 1 128

4 main2 -d 16

5 postprocess output.dat
図 4.5 タスク実行順

4.2.3 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに お け る タスクの 管 理

提案 す る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 複数拠点の グリ ッド環 境を 利用す る た め 、

複数の タスク管 理ミ ドル ウ ェア を 包含 す る よ う なタスク管 理を 実現す る 。 こ こ で は 、 各拠

点の タスク管 理ミ ドル ウ ェア に ア クセスす る た め の 仕組みに つ い て 説明す る 。

タスク情報お よ び タスクフ ロ ー 情報の 定義

複数の グリ ッドミ ドル ウ ェア が 採用さ れ て い る 環 境に お い て 、 統一 した タスク管 理を 行

う た め に は 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで タスクの 管 理を 行う 必要が あ る 。 こ こ で は 、

例と して 表 4.1 に 示した タスクを 図 4.5 に 示す 順番に 実行す る 際の タスク管 理に つ い て 説明

す る 。

ま ず 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに お け る タスク情報と タスクフ ロ ー 情報に つ い て

以 下に 示す 。

• タスク情報

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 、 図 4.7 に 示す デー タ構造を も つ タスク情報を 作成す る 。

タスク情報は 、 {タスク番号, プ ロ グラ ム , パ ラ メ ー タ, 次タスク番号 } の 4 つ 組の 情

報を も つ 。 具 体的に は 、

1行目: タスク識別番号

2行目: プ ロ グラ ム (1タスクに 対して エン トリ ー は 1 つ の み)

3行目: パ ラ メ ー タ (複数あ る 場合は スペ ー スで 区切る )

4行目: 次に 実行す る タスクの 番号 (複数あ る 場合は スペ ー スで 区切る )
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5行目: (空行)

の 順番に タスクに 関 す る 情報が 記 述さ れ る 。

以 下は タスク識別子 1 に 関 す る タスク情報の 記 述例で あ る 。 (なお 、 左側に 示す 数字

は 行番号を 意 味す る 。 )

1: 1

2: preprocess

3: -a 120 -b 512 -c 1024

4: 2

5:

• タスクフ ロ ー 情報

プ ロ グラ ム の 実行順序を 示す タスクフ ロ ー 情報に つ い て 、 タスク実行支援 フ レ ー ム

ワ ー クに お け る タスクフ ロ ー で は 、 各タスクに お け る 前後の タスクの 依 存関 係が 一 意

に 定ま る 点に 注目し、 DAG形式を 採用した 。 した が っ て 、 タスク実行支援 フ レ ー ム

ワ ー クに お け る タスクフ ロ ー 情報は 、 次に 実行す べ き タスクの 識別子を 各タスク情報

の 4行目に 記 述す る 。 ま た 、 タスクフ ロ ー 全体は 図 4.6 の よ う に 示さ れ る 。

タスクフ ロ ー 情報の 具 体的な記 述方法を 以 下に 示す 。

– 次に 実行す る タスクが 1 つ の 場合

タスク情報の 4行目に 次に 実行す る タスク識別子を 記 述す る 。 タスク識別子 1 に

お け る 例を 以 下に 示す 。

1: 1

2: preprocess

3: -a 120 -b 512 -c 1024

4: 2

5:

– 次に 実行す る タスクが 複数あ る 場合

図 4.5 に お い て は 、 タスク識別子 2 が タスク識別子 3 お よ び 4 を 実行す る 場合に

相当す る 。 タスクフ ロ ー 情報を 意 味す る 4行目に は 次に 実行す る タスク識別子

の 番号を 記 述す る 。 各タスク識別子は スペ ー スで 区切ら れ る 。
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表 4.2 デー タベ ー ス操作イ ン ター フ ェイ ス

イ ン ター フ ェイ ス 操作結果

insert new id(タスクフ ロ ー 番号,
タスク情報登録 デー タベ ー ス登録

タスク番号,値)

タスク情報修正 modify id(タスクフ ロ ー 番号, タスク番号, 値) デー タベ ー ス修正

タスクフ ロ ー 情報
get record(タスクフ ロ ー 番号) タスクフ ロ ー 情報

取得

タスクフ ロ ー 実行
check id(タスクフ ロ ー 番号) タスクフ ロ ー 情報

状況取得

1: 2

2: mkparam

3: 1024

4: 3 4

5:

– 最終タスクの 場合

図 4.5 に お い て は 、 タスク識別子 5 が 相当す る 。 最終タスクの 場合、 タスクフ

ロ ー 情報を 意 味す る 4行目は 空行に す る 。

1: 5

2: postprocess

3: output.dat

4:

5:

タスク情報と タスクフ ロ ー 情報の 管 理

タスクの 管 理は システム 状況監 視モ ジュ ー ル で 行わ れ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ っ

て 入力さ れ た タスクフ ロ ー デー タは タスク毎に タスク情報格 納デー タベ ー スに 登録さ れ る 。

各タスクの 情報は 図 4.7 に 示す よ う に 、 {タスクフ ロ ー 番号, タスク番号, プ ロ グラ ム , パ

ラ メ ー タ, 次タスク番号, タスクの 実行状態, タスク実行先, 実行先か ら 発行さ れ た タスク

ID} の 8 つ 組の 情報で 構成さ れ る 。

48



4.2. タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クの 提案

1: 1

2: preprocess

3: -a 120 -b 512 -c 1024

4: 2

5:

6: 2

7: mkparam

8: 1024

9: 3 4

10:

11: 3

12: main1

13: 1 128

14: 5

15:

16: 4

17: main2

18: -d 16

19: 5

20:

21: 5

22: postprocess

23: output.dat

24:

25:

図 4.6 タスクフ ロ ー 記 述例 (左側は 行番号を 意 味す る 。 )
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図 4.7 タスク情報格 納デー タベ ー スへ の 変換

こ の う ち 、 タスク番号、 プ ロ グラ ム 、 パ ラ メ ー タ、 次タスク番号の 4 つ の 情報に つ い て

は 、 ユ ー ザが 定義 した タスク情報を 書き 込む 。 ま た 、 タスクフ ロ ー 番号、 に つ い て は 、 シ

ステム 状況監 視モ ジュ ー ル が 適切な値を 書き 込む 。 最後に 、 タスクの 実行状態、 タスク実

行先、 実行先か ら 発行さ れ た タスク ID の 3 つ の 情報に つ い て は 、 タスクが 実行さ れ た 段

階で プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル か ら そ れ ぞ れ の 値を 取得し、 システム 状況監 視モ ジュ ー ル

が 書き 込む 。

システム 状況監 視モ ジュ ー ル は タスクフ ロ ー デー タが タスク格 納デー タベ ー スに 登録さ

れ た 時点で 、 タスクフ ロ ー 番号を シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に 提示す る 。

タスク情報格 納デー タベ ー スは PostgreSQL と い っ た リ レ ー ショ ナル デー タベ ー スシス

テム を 用い て 構築さ れ る 。 タスク情報格 納デー タベ ー スを 操作す る た め の イ ン ター フ ェイ

スを 表 4.2 に 示す 。 デー タベ ー ス操作イ ン ター フ ェイ スは タスク情報の 登録、 タスク情報

の 修正、 タスクフ ロ ー 情報の 取得、 タスクフ ロ ー 実行状況の 確 認の 4 つ の イ ン ター フ ェイ

スで 構成さ れ る 。
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タスクの 実行方針

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クは 複数拠点の 計算機 を 積極的に 利用す る 方針で あ る た め 、

図 4.2 に 示した よ う に 、 タスクの 計算機 へ の 割 り 当て は 既 存の グリ ッドミ ドル ウ ェア が も

つ 機 能を 利用す る 。 した が っ て 、 各拠点の タスク管 理ミ ドル ウ ェア の タスク実行ポ リ シの

も と で タスクが 実行さ れ る 。 各拠点の タスク管 理ミ ドル ウ ェア は タスク実行支援 フ レ ー ム

ワ ー クと 独立して 動作す る 。

こ こ で 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに お け る タスク実行の 振る 舞い を 考え る 。 タス

ク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 各拠点の タスク管 理ミ ドル ウ ェア に タスクの 実行を 依 頼

して い る こ と に なる 。 言い 換 え れ ば 、 タスク実行の 権限を 委 譲して い る と い え る 。 こ の と

き 、 タスクフ ロ ー に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン 実施の 場合、 各タスク管 理ミ ドル ウ ェア に 依

頼す る 方法が 問題に なる 。 考え ら れ る 解決策と して は 、

• タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに お い て 、 タスクフ ロ ー 情報を タスク情報に 変換 す

る と と も に 、 そ の 情報を 保持して お き 、 適切な拠点に タスクを 割 り 当て る 。 (逐次実

行型)

• タスクフ ロ ー 情報に あ る タスクの 実行を す べ て を タスク管 理ミ ドル ウ ェア に 丸 投げ す

る 。 (要求 駆 動型)

が 挙げ ら れ る 。 い ず れ の 場合も 、 タスクの 放棄、 再実行の 作業を シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

が 要求 した 段階で 対応す る こ と が 可能で あ る 。 前者の 場合は タスクご と に 対応す る こ と に

対して 、 後者の 場合は タスクフ ロ ー ご と に 対応す る こ と に なる 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 流れ に 注目して い る た め タス

クフ ロ ー に 基 づ い た 実施が 必要に なる こ と 、 タスクの 実行場所選択は 既 存の グリ ッドミ ド

ル ウ ェア に 任せ た ほ う が 適切な計算機 を 選択で き る こ と に 注目し、 後者の 要求 駆 動型を 採

用す る 。

タスクの 実行お よ び 停止

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 複数の グリ ッドミ ドル ウ ェア を 利用す る こ と を 想

定して い る 。 そ こ で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 統一 的なタスク実行の 操作を 実現す る た

め に 、 表 4.3 に 示す 操作コマ ン ドを 設け た 。 タスク操作、 タスクフ ロ ー 操作を 担当す る ユ ー

ザイ ン ター フ ェイ スを 実装す る 際、 こ れ ら の 操作コマ ン ドを 利用す る 。

操作コマ ン ドを 利用した タスク実行お よ び タスク停止の 操作の 流れ を 以 下に 示す (図4.8)。
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表 4.3 操作コマ ン ド一 覧

タスクフ ロ ー タスク識別子
コマ ン ド 内容

識別子の 有無 の 有無

接続お よ び 終了

HELO × × 接続確 立要求

QUIT × × 接続終了

タスク操作

RUN ○ ○ タスク実行

STOP ○ ○ タスク強制終了

PAUSE ○ ○ タスク一 時停止

タスクフ ロ ー 操作

SUBMIT ○ × タスクフ ロ ー 情報の 投入

DELETE ○ × タスクフ ロ ー 情報の 破棄

FINJOB ○ × 終了タスク情報の 提示

STATWK ○ × 全タスク実行状況の 提示

STATFL ○ × タスクフ ロ ー 進行状況の 提示

そ の 他

HELP × × ヘ ル プ メ ッセー ジ要求

1. シミ ュ レ ー ショ ン を 開始す る 際の 準備

(a) シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スを 通じ て タスクフ ロ ー デー

タを 投入す る 。 こ の と き 、 タスクフ ロ ー デー タは ftp や scpなど の 転送ツー ル を

利用す る 。

(b) SUBMITコマ ン ドを 用い て タスクフ ロ ー 情報を 投入す る 。

(c) システム 状況監 視モ ジュ ー ル か ら 出力さ れ た タスクフ ロ ー 番号を 受け と る 。

2. タスク実行操作が 行わ れ る と き

(a) シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 、 RUNコマ ン ドを 用い て 該当す る タスクフ ロ ー 番号

の 実行命令を プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル に 依 頼す る 。
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図 4.8 タスク実行お よ び タスク停止の 動作の 流れ

(b) プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル は 、 システム 状況把握 モ ジュ ー ル に 対して 、 該当す

る タスクフ ロ ー 番号の タスク情報を す べ て 受け と る 。

(c) プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル は タスクの 実行順序に した が っ て 実行さ れ る 。 タス

クを 実行した 段階で 得ら れ る タスク実行先と 実行先が 発行した ID を システム 情

報把握 モ ジュ ー ル に 送り 、 タスク情報格 納デー タベ ー スを 更新す る 。

3. タスク停止操作が 行わ れ る と き

(a) シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 、 STOPコマ ン ドを 用い て 該当す る タスクフ ロ ー 番

号の 停止操作を プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル に 依 頼す る 。

(b) プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル は 、 システム 状況把握 モ ジュ ー ル に 対して 、 該当す

る タスクフ ロ ー 番号の タスク情報を す べ て 受け と る 。

(c) プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル は タスク情報か ら 、 未実行の タスクと 実行中の タス

クを 取り 出し、 該当す る グリ ッド環 境に 対して タスク停止操作の コマ ン ドを 発
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呼し、 該当す る タスクの 停止処理を 行う 。 停止処理の の ち 、 システム 情報把握

モ ジュ ー ル に 対して タスクの 実行状態を 未実行に 修正す る 命令を なげ る 。

タスク投入スクリ プ トの 作成

既 存の タスク管 理ミ ドル ウ ェア は そ れ に 適した タスク投入スクリ プ トを 準備す る 必要が

あ る 。 原則と して シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が タスク投入スクリ プ トを 記 述し、 そ れ を 投入

す る こ と で タスクの 実行が 開始さ れ る 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 タスク情報か ら 、 既 存の タスク管 理ミ ドル ウ ェア

に 適した タスク投入スクリ プ トを 生成す る 。 具 体的な例と して 、 PCクラ スタの タスク管

理ミ ドル ウ ェア で あ る OpenPBS の 場合と デスクトップ グリ ッドの タスク管 理ミ ドル ウ ェ

ア で あ る Condor の 場合に つ い て 示す 。

• OpenPBS の 場合

PCクラ スタ向け タスク管 理ミ ドル ウ ェア と して 有名なも の と して は 、 OpenPBS、

PBS Pro、 Sun Grid Engine と あ る 。 こ こ で は OpenPBS を 例に 説明す る が 、 Sun Grid

Engine で も 同様の タスク投入スクリ プ トを 実現で き る 。

PCクラ スタ向け タスク管 理ミ ドル ウ ェア で は 、 クラ スタ内で 閉じ て い る た め 、 分散

した 計算結果を 回収す る 枠組みを あ ら か じ め 準備して お く 。 例え ば 、 Network File

System(NFS) や GSI-SFS[52]など の 共有フ ァ イ ル システム を 用い る こ と で 、 各クラ ス

タノ ー ドか ら の ア クセスが 可能に なる 。

タスク投入スクリ プ トを 図 4.9 に 示す 。 PCクラ スタ向け タスク管 理ミ ドル ウ ェア は

シェル スクリ プ トの 書式に 基 づ い て 記 述さ れ る 。

PCクラ スタ向け タスク管 理ミ ドル ウ ェア に は 各タスク実行が 終了した こ と を 表現す

る 機 能が ない 。 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 ど の タスクが 完 了した か を 把握

す る 必要が あ る た め 、 streport と 呼ば れ る プ ロ グラ ム を 用い て 、 明示的に タスク実

行を 確 認す る 。 図 4.9 に 示す よ う に 、 streport は システム 状況把握 モ ジュ ー ル が 動

作して い る サー バ 名と タスク番号が 引 数で あ り 、 システム 状況把握 モ ジュ ー ル に 対し

て タスク実行が 完 了した こ と を 通知を す る 。

タスクの 実行は プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル に お い て qsub と い う コマ ン ドを 、 同様に

タスクの 停止は qdel を 発呼す る 。

• Condor の 場合
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Condor の 場合、 特殊なタスク実行スクリ プ トが 必要に なる 。 各タスクに 対して 図 4.10

に 示す よ う なタスク投入スクリ プ トを 作成す る 。

Condor で は OpenPBS と は 異 なり タスク管 理サー バ と 計算ノ ー ドと の 双方で 必要な

デー タを 転送で き る 機 能を も っ て い る た め 、 計算結果を 回収す る 枠組みを 設け る 必要

は ない 。 そ の 代わ り 、 should transfer files、 when to transfer output、

transfer input files、 transfer output files の 4種類の 設定語を 使っ て 、 双方

で 転送す る デー タを 記 述す る 。 (図 4.10 の 例で は 、 各タスクの 実行が 完 了す る と 実行

結果が 戻っ て く る 設定に なっ て い る 。 )

Condor に お い て 各タスク実行が 終了した こ と を 確 認す る 場合は 、 (1) 実行状況の ロ

グを 確 認す る 方法、 (2) transfer output files に 書か れ て い る フ ァ イ ル が 出力さ れ

て い る か 確 認す る 方法が 考え ら れ る 。 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 フ ァ イ ル

が 出力さ れ て い る か を 確 認す る 後者の 方法を 用い る 。

タスクの 実行は プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル に お い て condor submit と い う コマ ン ド

を 、 同様に タスクの 停止は condor rm を 発呼す る 。

大量タスク実行の 単一 タスク化

高スル ー プ ット計算で は 大量の タスク実行が 行わ れ る 。 パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ 型シミ ュ

レ ー ショ ン の 場合、 想定さ れ る パ ラ メ ー タの 組を ひ と つ ず つ 実行す る た め に は 、 タスク投

入スクリ プ トを パ ラ メ ー タの 数だ け 作成す る こ と に なる 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の タス

ク投入準備の 手間 が 増え る 。 大量タスク実行の 場合、 パ ラ メ ー タを 記 述した リ スト、 い わ

ゆ る パ ラ メ ー タリ ストを 作成し、 こ れ に 基 づ い て パ ラ メ ー タご と の タスク実行を 行う こ と

で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の タスク投入準備の 手間 を 軽減す る 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 タスク実行の 際に 用い ら れ る プ ロ グラ ム が 1種類

で あ る こ と に 着目し、 大量タスクは 特殊な単一 タスクと して 取り 扱 う 。 大量タスク実行を

単一 タスクと して 取り 扱 う た め に 、 付録A.1 に 示す 大量タスク実行スクリ プ トを 用い る 。

大量タスク実行スクリ プ トは 、 大量タスク実行を す る た め の プ ロ グラ ム 名と パ ラ メ ー タ

リ ストを 引 数と す る 。 付録A.1 の スクリ プ トの 場合、 以 下の よ う に 実行す る 。

submitter.pl <プ ロ グラ ム > <パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル >

大量タスク実行スクリ プ トを タスク情報に 記 述す る 例を 以 下に 示す 。 例で は 、 大量タス
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#!/bin/sh

./calculateVersion4 250 750 -1 -1 2000 2500 2 2 4000 4000 1000 \\
4000 4000 1000 100 0.7 output_250-750_-1_-1_2000_2500_2_2_\\
4000_4000_1000_4000_4000_1000_100_0.7.dat

sleep 5

./streport statistics 3

図 4.9 OpenPBS に お け る ジョ ブ 投入用スクリ プ ト作成例

UNIVERSE = vanilla
Executable = calculateVersion4
Log=calcv4-62.log
Output = calcv4-62.out
Error = calcv4-62.err

Arguments = 250 750 -1 -1 2000 2500 2 2 4000 4000 1000 4000 4000 \\
1000 100 0.7 output_250-750_-1_-1_2000_2500_2_2_4000_4000_1000_\\
4000_4000_1000_100_0.7.dat

should_transfer_files = YES
when_to_transfer_output = ON_EXIT

transfer_input_files = AGE.txt, C18.txt, ED.txt, HI.txt, parameter.txt, \\
WORK.txt
transfer_output_files = output_250-750_-1_-1_2000_2500_2_2_4000_4000_\\
1000_4000_4000_1000_100_0.7.dat

Queue

図 4.10 Condor に お け る ジョ ブ 投入用スクリ プ ト作成例

0 1000 1000 1000 -1 -1 2 2 1000 1000 1000 4000 4000 4000 100 0.7
0 2000 1000 1000 -1 -1 2 2 1000 1000 1000 4000 4000 1000 100 0.7
0 3000 1000 1000 -1 -1 2 2 1500 4000 1000 4000 4000 1000 100 0.7
0 4000 1000 1000 -1 -1 2 2 2500 2500 1000 4000 4000 1000 100 0.7

図 4.11 パ ラ メ ー タリ スト例
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ク実行を 必要と す る プ ロ グラ ム を match、 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル を taskparam.lst と し

た 場合で あ る 。

1: 5

2: submitter.pl

3: match taskparam.lst

4: 6

5:

こ こ で 、 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル で あ る taskparam.lst の 例を 図 4.11 に 示す 。 1回の タ

スク実行に 必要なパ ラ メ ー タの 組は 1行で 記 述す る 。 した が っ て 、 定義 さ れ て い る 行数分

が タスク実行数と なる 。

4.2.4 タスクフ ロ ー 差分実行機 構に よ る 柔軟なシミ ュ レ ー ショ ン 実行制御

シミ ュ レ ー ショ ン が 複雑なほ ど 複数の 処理が 行わ れ る 。 そ の た め 、 タスク間 に 依 存関 係

が 発生す る 。 タスク実行に 依 存関 係を も つ よ う なシミ ュ レ ー ショ ン の 場合、 一 般的に タス

クフ ロ ー に 基 づ い て 実行さ れ る 。 タスクフ ロ ー に 基 づ い て 実行す る た め に 必要で あ る タス

クフ ロ ー システム で は 、 タスクフ ロ ー に 記 述さ れ た と お り に 実行す る 。

こ こ で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 継続的改善を 実現す る こ と を 考え る 。 シミ ュ レ ー ショ

ン 結果の 継続的改善は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が タスク実行に よ っ て 得ら れ た 結果を 検

討し、 パ ラ メ ー タの 設定を 変更す る か 否か を 判断す る こ と で あ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者が パ ラ メ ー タ設定を 変更す る と 判断した 場合、 パ ラ メ ー タ設定を 変更した タスクの 再実

行を 行う 。 同様に 、 タスクフ ロ ー に 基 づ い て ひ と と お り 終え た シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 検

討し、 あ る タスクの パ ラ メ ー タの み変更した シミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る 例も 考え ら れ る 。

こ の と き 、 既 存の タスクフ ロ ー システム で は 、 タスクフ ロ ー に 記 述さ れ た と お り に プ ロ

グラ ム が 実行さ れ る た め 、 パ ラ メ ー タ設定を 変更す る 判断を した 場合、 該当す る タスクの

パ ラ メ ー タを 変更し、 か つ 、 タスクフ ロ ー の 先頭か ら 実行しなお す こ と に なる 。

例え ば 、 図 4.5 に 示す DAG形式の タスクフ ロ ー に お い て 、 タスク番号 4 の 設定を 変更し

た と す る 。 既 存の タスクフ ロ ー システム で は 、 タスク番号 4 の 設定を 変更す る こ と は 可能

で あ る が 、

1. タスクフ ロ ー に 基 づ い た シミ ュ レ ー ショ ン 実行を 停止す る

2. タスク番号 4 の 設定を 変更した タスクフ ロ ー を 記 述す る
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3. 記 述し直した タスクフ ロ ー を タスクフ ロ ー システム に 投入し、 タスクフ ロ ー の 先頭か

ら 実行す る

と い う 手順を 踏む 。 こ の 結果、 既 に シミ ュ レ ー ショ ン 結果が 得ら れ て い る 分ま で 実行す る

こ と に なる 。 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 継続的な改善を 考え た 場合、 タスクフ ロ ー の 先頭か

ら シミ ュ レ ー ショ ン が 実行さ れ る の は タスク実行の 柔軟性に 欠け る 。 シミ ュ レ ー ショ ン の

再実行で は 、 1 つ の タスク実行が 長時間 に なる ほ ど 、 重複した タスク実行は 無駄で あ る 。

そ こ で 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行に お い て 、 タスクフ ロ ー の 適切な位 置か ら タスク実

行を 可能に す る た め に 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 PDCAサイ クル に お け る

Action と Plan の 動作に 着目し、 タスクフ ロ ー の 情報修正を す る だ け で タスクフ ロ ー に よ

る 再実行を 可能に す る 機 構を 提案 す る 。 こ れ を タスクフ ロ ー 差分実行機 構と 呼ぶ 。

タスクフ ロ ー 差分実行機 構は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ っ て 修正さ れ た タスクフ ロ ー

の 情報か ら 、 修正箇所か ら の タスクフ ロ ー を 作成す る 。 そ して 、 修正箇所か ら の タスクフ

ロ ー デー タに 基 づ い て シミ ュ レ ー ショ ン の 実行が 再開さ れ る 。 こ の と き 、 修正前の タスクフ

ロ ー に よ る シミ ュ レ ー ショ ン の 停止、 修正タスクフ ロ ー デー タに よ る シミ ュ レ ー ショ ン の

再開動作が 発生す る が 、 こ れ ら の 動作は タスクフ ロ ー 差分実行機 構が 担当す る 。 タスクフ

ロ ー 差分実行機 構に よ っ て 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は タスクフ ロ ー の 修正に 注力で き る 。

図 4.5 に 示す よ う なタスクフ ロ ー を 用い た 先ほ ど の 例の 場合、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は

1. タスク番号 4 の 設定を 変更す る

だ け で よ い 。 そ れ 以 外の 操作、 す なわ ち タスクフ ロ ー に 基 づ い た シミ ュ レ ー ショ ン 実行を

停止す る 操作、 記 述しなお した タスクフ ロ ー を タスクフ ロ ー システム に 投入す る 操作、 適

切な位 置か ら タスクフ ロ ー に 基 づ い て 実行す る 操作は タスクフ ロ ー 差分実行機 構が 支援 す

る 。 ま た 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構に よ っ て 作成さ れ る タスクフ ロ ー は 、 一 つ 前の 実行

結果を 利用す る た め 、 S → 4 → 5 → F と なり 、 タスク実行数が 低減で き る 。

タスクフ ロ ー 差分実行機 構の 処理の 流れ を 説明す る (図 4.12)。 タスクフ ロ ー 差分実行機

構は 既 に タスクフ ロ ー に よ る 実行が なさ れ て い る 状況で 動作す る 。 パ ラ メ ー タの 修正が 必

要に なっ た と き 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スを 利用して タスクフ

ロ ー デー タを 修正す る 。 こ の デー タを 修正タスクフ ロ ー デー タと 呼ぶ 。

1. シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 修正タスクフ ロ ー デー タを プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル に 送

信す る 。

2. プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル が 修正タスクフ ロ ー デー タを 受信した 時点で 、 修正前の タ

スクフ ロ ー の 進捗状況を システム 状況監 視モ ジュ ー ル に 問い 合わ せ る 。
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User
System
Statistics
Module

Application
Execution
Module

1 2 3 4S F

(3)  return the progress of workflow

(2)  inquire the progress of workflow1 2 3 4S F

(1)  resubmit the workflow

Computing
Nodes

(4)  revise the workflow

2 3 4S F

(5)  execute works 
        in order of the revised workflow

revised workflow

2

2

2

a work on standby

a work with changed parameters

a finished work

1 2 3 4S F

1 2 3 4S F

resubmit workflow from user

progress of workflow

図 4.12 タスクフ ロ ー 差分実行機 構の 処理手順
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表 4.4 プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 内の プ ロ グラ ム イ ン ター フ ェイ ス

イ ン ター フ ェイ ス 返り 値

再実行: 1
タスクフ ロ ー 受付 selector(タスクフ ロ ー 番号)

そ れ 以 外: 0

再実行: 1
タスクフ ロ ー 確 認 diff wf(タスクフ ロ ー 番号)

そ れ 以 外: 0

タスクフ ロ ー
差分タスクフ ロ ー 作成 make wf(タスクフ ロ ー 番号)

フ ァ イ ル

成功: 1
タスクフ ロ ー 放棄 task abort(タスクフ ロ ー 番号)

失敗: 0

成功: 1
タスクフ ロ ー 割 り 当て task dispatch(タスクフ ロ ー 番号)

失敗: 0

優先パ ラ メ ー タリ スト 優先パ ラ メ ー タ
modify plist(優先パ ラ メ ー タ情報)

作成 リ ストフ ァ イ ル

3. システム 状況監 視モ ジュ ー ル は プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル か ら の 問い 合わ せ に 対し

て 、 問い 合わ せ 時点で の タスクフ ロ ー の 進捗状況 (進捗タスクフ ロ ー デー タ) を 回答

す る 。

4. プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル で は 、 システム 状況監 視モ ジュ ー ル か ら 受け 取っ た 進捗タ

スクフ ロ ー デー タと 修正タスクフ ロ ー デー タと を 対照し、 新た に 実行す る タスクフ

ロ ー を 作成す る 。 こ の と き で き た タスクフ ロ ー を 差分タスクフ ロ ー デー タと 呼ぶ 。

5. 前の タスクフ ロ ー に 基 づ い て 実行して い る タスクを 放棄す る と と も に 、 差分タスクフ

ロ ー デー タに 基 づ く タスクの 実行を 始め る 。

プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 内で の タスクフ ロ ー 差分実行機 構の 振る 舞い に つ い て 説明す

る 。 図 4.13 は タスクフ ロ ー 差分実行機 構の プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 内で の 流れ を プ ロ グ

ラ ム イ ン ター フ ェイ スと 対応づ け た も の で あ る 。 ま た 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構で 用い

ら れ る プ ロ グラ ム イ ン ター フ ェイ スを 表 4.4 に 示す 。

1. シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は タスク実行支援 モ ジュ ー ル に 対して タスクフ ロ ー を 投入す

る 。 タスクフ ロ ー が プ ロ グラ ム 実行支援 モ ジュ ー ル に 送ら れ る と 、 selector() に 処

理が 移 る 。
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図 4.13 タスク差分実行機 構の プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 内で の 流れ

2. selector() で は タスクフ ロ ー 番号か ら 動作中の タスクフ ロ ー で あ る か を 確 認す る 。

タスクフ ロ ー の 再実行で あ る こ と を 確 認す る と 、 diff wf() に 処理が 移 る 。

3. 実行中の タスクフ ロ ー 情報を 確 認す る た め に 、 diff wf()は システム 状況把握 モ ジュ ー

ル の get record() を 呼び だ し、 タスク実行情報を 取得す る 。

4. 取得した タスク実行情報を 使っ て 、 diff wf() の 内部で task abort() を 呼び だ し、

グリ ッドミ ドル ウ ェア 側の タスク管 理ミ ドル ウ ェア に 投入さ れ て い る す べ て の タス

クを 放棄す る 。 (実行完 了した タスクは タスク管 理ミ ドル ウ ェア の 情報か ら は 削除さ

れ て い る の で 、 実質的に は 実行中と 実行待ち の タスクが キャ ン セル さ れ る 。 )
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図 4.14 差分タスクフ ロ ー 実行機 構に お け る タスク情報の デー タ構造

5. make wf() に 処理が 移 り 、 差分タスクフ ロ ー 情報を 作成す る 。 差分タスクフ ロ ー 情報

の 作成手順を 以 下に 示す 。

(a) シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 修正した タスクフ ロ ー デー タの タスク情報を 図 4.14

に 示す デー タ構造で 保持す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 修正した タスクフ ロ ー

デー タは 、 タスクの 実行把握 情報は 存在しない た め 、 タスクの 実行把握 情報の

欄は 空欄に す る 。

(b) システム 状況把握 モ ジュ ー ル が 保持して い る タスク情報格 納デー タベ ー スか ら

タスクフ ロ ー 番号に も と づ く す べ て の タスク情報を 取得す る 。 取得した タスク

情報は 修正した タスクフ ロ ー デー タの タスク情報と 同様に 、 図 4.14 に 示す デー

タ構造で 保持す る 。

(c) タスク情報格 納デー タベ ー スか ら 取得した タスク情報を も と に 実行中の タスク

位 置を 検知す る (図 4.15-a)。 具 体的に は 、 タスク番号の 小さ い 順に 図 4.14 に 示す

デー タ構造の status の 項目で 実行中の 状態 (running の 値) を も つ タスクを 探す 。

(d) タスク情報格 納デー タベ ー スか ら 取得した タスク情報と シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者に よ っ て 投入さ れ た 修正タスクフ ロ ー デー タと の 比較 を 行う (図 4.15-b)。 タ

スク番号ご と に プ ロ グラ ム 名お よ び パ ラ メ ー タの 項目を 比較 し、 修正さ れ た タ

スク情報の タスク番号を 検知す る 。

(e) タスク情報格 納デー タベ ー スか ら 取得した タスク情報に シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者が 修正した タスク情報を 上書き す る (図 4.15-c)。

(f) 実行中の タスク位 置の 情報 (5c. で 得ら れ た 情報) と 修正さ れ た タスク位 置の 情報

(5d. で 得ら れ た 情報) を 利用して 差分タスクフ ロ ー デー タを 作成す る (図 4.15-d)。
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図 4.15 差分タスクフ ロ ー の 作成

i. 実行中の タスク位 置が 修正さ れ た タスク位 置よ り も 前に あ る 場合、 実行中

の タスク位 置か ら の タスクフ ロ ー デー タを 作成す る 。

ii. 実行中の タスク位 置が 修正さ れ た タスク位 置よ り も 後ろ に あ る 場合、 修正

さ れ た タスク位 置か ら の タスクフ ロ ー デー タを 作成す る 。

6. make wf() の 内部で task dispatch() を 呼び だ し、 ロ ー カル の タスク管 理ミ ドル ウ ェ

ア に 対して 差分タスクフ ロ ー 情報に 記 述さ れ て い る す べ て の タスク情報を 投入す る 。

7. make wf() の 内部で modify id() を 呼び だ し、 タスク情報格 納デー タベ ー スに 登録さ

れ て い る タスク情報を 更新す る 。 タスク情報の 更新に つ い て 、 差分タスクフ ロ ー と し

て 出力さ れ た タスク情報の 実行状態は 次の よ う に 取り 扱 う 。 先頭の タスク以 外の タス

クは wait状態と して 更新す る 。 先頭の タスクは running状態と して 更新す る 。
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タスクフ ロ ー 差分実行機 構の 導入に よ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は タスクの 情報修正

を 施した タスクフ ロ ー 情報を 投入す る だ け で よ い 。 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 継続的な改善

動作の 面で 、 操作工数が 低減さ れ る 。

4.2.5 大量タスク実行に お け る タスク優先実行制御

パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル に 基 づ い た 大量タスク実行の 場合、 記 述さ れ て い る 順に 実行

さ れ る 。 タスクの 実行順序が 固定化さ れ て しま う た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 出力順は

リ ストの 記 述順に 影 響を 受け る 。 そ れ ゆ え に 大量タスク実行に お い て は 次の よ う な問題が

生じ る 。

• 高スル ー プ ット計算の う ち 、 デー タ並列計算や パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ 型計算の よ う に

全探索が 必要な計算の 場合、 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル が シー ケン シャ ル に 定義 さ れ

て い る と 、 他の パ ラ メ ー タの 計算結果を 見る こ と が で き ない 。

• 分子シミ ュ レ ー ショ ン の 例で は パ ラ メ ー タを 変更して 複数の シミ ュ レ ー ショ ン を 実施

し、 様子を 見る こ と が 頻繁に 行わ れ る 。 こ れ を 満た す た め に は 大量タスク実行の 放棄

と パ ラ メ ー タ変更に よ る 再実行の 繰り 返しを 頻繁に 行う こ と に なる 。 こ の と き 、 重複

した パ ラ メ ー タで タスク実行して しま う の で 、 計算機 資源を 無駄に 利用す る 。

そ こ で 、 既 に 得ら れ た 計算結果を 利用した シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 基 づ く

シミ ュ レ ー ショ ン 実施を 行う た め に 、 パ ラ メ ー タリ ストの 順序を 変更し、 特定の パ ラ メ ー

タの 組を 優先実行す る 機 能を プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル に 追加す る 。

こ の 機 能は 、 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル に 記 述さ れ て い る 順序を 変更し、 あ る 特定の 値

を も つ パ ラ メ ー タの 組を 優先して 実行す る も の で あ る 。

パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル の 実行順序を 変更す る 機 能の 動作の 流れ を 具 体例を 示しなが

ら 説明す る 。 具 体例と して 、 図 4.17 に 示す パ ラ メ ー タリ ストを 用い る 。 こ れ を 初期 パ ラ メ ー

タリ ストと す る 。

1. ま ず 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 随時出力さ れ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 確 認し、 優

先実行さ せ た い パ ラ メ ー タの 値を 決定して も ら う 。 優先実行さ せ た い パ ラ メ ー タの 値

が 決定した ら 、 そ の 値を 操作イ ン ター フ ェイ スに 入力す る 。

入力さ れ た 値は 操作イ ン ター フ ェイ スに よ っ て 図 4.19 に 示す デー タを 出力す る 。 優先

実行さ せ た い パ ラ メ ー タを 示す デー タは CSV の 書式で 、 第 1番目が パ ラ メ ー タの 位
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図 4.16 パ ラ メ ー タリ ストの 更新手順

置を 、 第 2番目が そ の 値を 示す 。 ア スタリ スクで 記 述さ れ て い る パ ラ メ ー タの 位 置は

ど の 値で も 構わ ない こ と を 意 味す る 。 図 4.19 の 例で は 、 7番目と 8番目の 引 数が 4000

の 値を も つ リ ストを 優先す る 意 味で あ る 。

2. プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル は 、 優先実行さ せ た い パ ラ メ ー タの 値を 受け と る と 、 次の

操作を 行う 。

(a) 実行し終え た パ ラ メ ー タリ ストを 除い た パ ラ メ ー タリ ストを 作成す る (図 4.16-

(1))。 こ れ を 差分パ ラ メ ー タリ ストと 呼ぶ 。 こ の 操作は 、 同一 パ ラ メ ー タリ スト

の 重複実行を 避け る た め に 行う 。

付録A.1に 掲載す る 大量タスク実行用スクリ プ トで は 、 submitdat.batと い う フ ァ

イ ル に 実行し終え た パ ラ メ ー タリ ストが 記 述さ れ る 。 こ の フ ァ イ ル に 書か れ て

い る パ ラ メ ー タを パ ラ メ ー タリ ストか ら 抜き 出す 。

(b) 差分パ ラ メ ー タリ ストか ら 、 優先実行さ せ た い パ ラ メ ー タの 値を も つ パ ラ メ ー

タリ ストと そ う で ない パ ラ メ ー タリ ストと 分離す る (図 4.16-(2))。 前者を 優先パ

ラ メ ー タリ スト、 後者を 非優先パ ラ メ ー タリ ストと 呼ぶ 。

差分パ ラ メ ー タリ ストの 先頭か ら 順に 、 優先実行さ せ た い パ ラ メ ー タの 値を 持っ

て い る か 比較 す る 。 比較 した 結果、 優先パ ラ メ ー タリ ストで あ れ ば 、 優先パ ラ

メ ー タリ ストフ ァ イ ル と して 一 時的に 出力す る 。 ま た 、 非優先パ ラ メ ー タリ ス

トで あ れ ば 、 非優先パ ラ メ ー タリ ストと して 一 時的に 出力す る 。
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1: 1000 1000 -1 -1 2500 3000 2500 2500
2: 3000 2500 -1 -1 2500 2000 2500 2500
3: 4000 1000 4000 1000 2500 2000 4000 4000
4: -1 -1 1000 1000 4000 2500 2500 2500
5: 1000 1000 -1 -1 1500 4000 2500 2500
6: -1 -1 4000 4000 1500 4000 4000 1000
7: 4000 4000 -1 -1 2500 4000 2500 2500
8: 1000 1000 -1 -1 4000 1000 2500 2500
9: 4000 4000 -1 -1 2500 4000 4000 1000
10: 1500 4000 1500 4000 2000 2500 4000 4000
11: 4000 4000 4000 4000 2500 4000 4000 4000
12: 2500 2500 -1 -1 1000 1000 4000 4000
13: -1 -1 3000 2500 2500 3000 4000 1000
14: 1500 4000 -1 -1 1000 1000 2500 2500
15: -1 -1 2500 2500 1000 1000 4000 1000
16: -1 -1 3000 2500 2500 4000 4000 1000
17: -1 -1 4000 1000 1000 1000 2000 4000
18: -1 -1 2000 2500 4000 2500 2500 2500
19: 4000 1000 -1 -1 3000 2500 2000 4000
20: 4000 1000 -1 -1 1000 1000 2000 4000

図 4.17 優先タスクリ スト作成前 (上位 20行, 左端は 行番号)

1: 1500 4000 1500 4000 2000 2500 4000 4000
2: 4000 4000 4000 4000 2500 4000 4000 4000
3: 2500 2500 -1 -1 1000 1000 4000 4000
4: 2000 2500 -1 -1 2500 2000 4000 4000
5: 1000 1000 -1 -1 3000 2500 4000 4000
6: 1000 1000 1000 1000 2500 4000 4000 4000
7: 2500 2500 2500 2500 4000 4000 4000 4000
8: 1500 4000 -1 -1 3000 2500 4000 4000
9: 1500 4000 1500 4000 2500 2000 4000 4000
10: 4000 1000 -1 -1 2500 1000 4000 4000
11: 2000 2500 -1 -1 3000 2500 4000 4000
12: 2000 2500 -1 -1 2500 2500 4000 4000
13: 2000 2500 2000 2500 4000 1000 4000 4000
14: 3000 2500 3000 2500 1500 4000 4000 4000
15: 2000 2500 -1 -1 4000 1000 4000 4000
16: 2500 2500 2500 2500 2500 2000 4000 4000
17: 3000 2500 -1 -1 2000 2500 4000 4000
18: 1500 4000 1500 4000 1000 1000 4000 4000
19: 3000 2500 -1 -1 2500 4000 4000 4000
20: 2500 2500 2500 2500 1000 1000 4000 4000

図 4.18 優先タスクリ スト作成後 (上位 20行, 左端は 行番号)
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param01, *
param02, *
param03, *
param04, *
param05, *
param06, *
param07, 4000
param08, 4000

図 4.19 優先実行す る パ ラ メ ー タの 情報

(c) 優先パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル に 非優先パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル の 内容を 追

記 す る (図 4.16-(3))。 こ の 結果得ら れ た も の を 修正パ ラ メ ー タリ ストと 呼ぶ 。

修正パ ラ メ ー タリ ストの 例を 図 4.18 に 示す 。 7番目と 8番目の 引 数が 4000 に なっ

て い る 。 ま た 、 初期 パ ラ メ ー タリ ストの 10行目、 11行目、 12行目が 修正パ ラ

メ ー タリ ストの 1行目、 2行目、 3行目に なっ て い る 。

3. プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル で 作成した 修正パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル を 用い て 、 タス

ク実行を 再開す る 。

タスク実行支援 モ ジュ ー ル で は 、 大量タスク実行スクリ プ トに よ る タスク実行を 行う

の で 、 現在実行中の 大量タスク実行スクリ プ トを 放棄す る 。 そ して 、 修正パ ラ メ ー タ

リ ストフ ァ イ ル を 大量タスク実行スクリ プ トの 第 2 引 数に 設定し、 タスク実行を 再開

す る 。

タスク優先実行制御の プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 内で の 振る 舞い を 説明す る 。 タスク実

行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 大量タスク実行スクリ プ トを 用い て 大量タスク実行を 1 つ の

単一 タスクと して 取り 扱 っ て い る 。 プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 内で の 基 本的な振る 舞い は

図 4.20 に 示す よ う に 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構に 拡張した か た ち に なっ て い る 。 拡張し

た 点を 以 下に 示す 。

• タスクフ ロ ー 差分実行機 構で は selector() に 対して 修正した タスクフ ロ ー を 直接投

入した 。 一 方、 タスク優先制御機 構で は modify plist() か ら selector() を 内部で

呼び 出し、 タスクフ ロ ー 情報が 修正さ れ た か の よ う に 振る 舞う 。

• modify plist() で は 優先す る パ ラ メ ー タの 位 置と 値を 入力と し、 新しい パ ラ メ ー タ

リ ストと 新しい タスクフ ロ ー 情報を 生成す る 。
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図 4.20 パ ラ メ ー タ優先実行制御の プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 内で の 流れ

新しい タスクフ ロ ー 情報は 、 大量タスク実行スクリ プ トの 引 数で あ る フ ァ イ ル 名を 変

更す る 。 具 体的に は フ ァ イ ル 名に バ ー ジョ ン 番号を 付加す る 。 (例え ば 、 初期 の フ ァ イ

ル 名が paramlist で あ れ ば 、 paramlist-v02 と い う 感 じ に 、 異 なる フ ァ イ ル 名に す る 。 )

こ の 仕組みを 導入す る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 継続的な改善に よ り 目的関 数

が 最大に なる で あ ろ う パ ラ メ ー タリ ストが 優先的に 実行さ れ る 。 ま た 、 既 に 実行さ れ た パ

ラ メ ー タを も つ タスクに つ い て は 、 過去の 結果を 利用す る の で 、 パ ラ メ ー タリ ストを 用い

た 場合の タスク再実行に お い て 1 つ の パ ラ メ ー タを 重複して 実行す る と い っ た 問題が 解決

さ れ る 。
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表 4.5 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー ク導入に よ る 効果

比較 項目 従来 提案

す べ て の タスクの 実行を 完 了 希 望す る 解が 得ら れ る ま で
方針

さ せ る こ と 改善す る 動作を 行う こ と

シミ ュ レ ー ショ ン
一 方向 (実施者→システム ) 双方向

実施者と の 対話

パ ラ メ ー タ誤入力 シミ ュ レ ー ショ ン 実施中に
シミ ュ レ ー ショ ン 終了後

へ の 対処 対応で き る こ と

大量タスクの シー ケン シャ ル 実行と
シー ケン シャ ル 実行が 原則

実行順序 ラ ン ダム 実行の 併用が 必要

大量タスクの 残り す べ て の タスクに 対して 1回の 操作で す べ て の タス
停止処理 手動で 操作 クが 停止で き る こ と

4.3. ま と め

本章で は 、 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドに お け る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに

つ い て 提案 した 。

問題解決環 境の 構築に お い て 、 ユ ー ザの 知識や 経験に 基 づ い た 操作環 境が 必要で あ る 。

本章で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 意 思決定動作を 分析した 。 そ の 結果、 シミ ュ レ ー

ショ ン の 実行と 結果確 認の 動作が 継続的に 行わ れ る こ と が 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善

に つ なが る こ と を 示した 。 こ の 分析か ら 、 PDCAサイ クル に も と づ い た タスク実行支援 フ

レ ー ム ワ ー クを 提案 した 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クは ユ ー ザイ ン ター フ ェイ ス、 プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 、

計算結果解析モ ジュ ー ル 、 システム 状況監 視モ ジュ ー ル の 4 モ ジュ ー ル で 構成さ れ る こ と

を 述べ た 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作面で の 負担を 考慮し、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで

は 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構お よ び 大量タスクに お け る タスク優先実行機 構を 提案 した 。

タスクフ ロ ー 差分実行機 構は 複雑なシミ ュ レ ー ショ ン の 実施に お い て 、 タスクフ ロ ー 情報

の 修正位 置か ら タスク実行を 可能に す る 。 ま た 、 タスク優先実行機 構は 既 に 実行さ れ た パ

ラ メ ー タを 除外す る と と も に 、 パ ラ メ ー タリ ストの 中か ら 優先す る パ ラ メ ー タの 実行順位

を 上位 に す る 。 本章で は 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構お よ び 大量タスクに お け る タスク優

先実行機 構の 振る 舞い に つ い て 説明した 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 導入す る こ と に よ る 定性的な効果を 表 4.5 に 示す 。 タ
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スク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 導入す る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 途中で 結果を 確 認し

なが ら タスクの パ ラ メ ー タ修正と 実行へ の 反映 が 可能に なる 。 ま た 、 分子シミ ュ レ ー ショ

ン など の 例に みら れ る 、 パ ラ メ ー タを 変更して 複数の シミ ュ レ ー ショ ン を 実施して 出力さ

れ る 結果の 様子を 見る こ と に 対して も 柔軟に 対応で き る 。
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第5章

高スル ー プ ット計算に お け る デスクトップ 計算

機 の 利用

5.1. デスクトップ グリ ッド

5.1.1 デスクトップ グリ ッドと は

高スル ー プ ット計算に お い て シミ ュ レ ー ショ ン 時間 の 短縮を 実現す る た め に は 、 計算機

の 台数を 確 保す る こ と が 必要に なる 。 一 般的に は 、 Globus Toolkit と い っ た ミ ドル ウ ェア

を 用い て 複数拠点の PCクラ スタを 確 保す る こ と が 行わ れ る が 、 拠点ご と に 管 理ポ リ シが

異 なる た め 、 複数拠点の 計算機 を 常に 利用で き る と は 限ら ない 。

一 方で 、 事務処理で 用い ら れ て い る 計算機 、 大学など の 演 習室に 設置さ れ て い る 計算機

は 必要に 応じ て 使わ れ て い る も の の 、 1日と い う 期 間 で 考え た と き 、 各計算機 は 常に 稼働

して い る 状態と は 限ら ない 。 平日夜間 、 休 日は 利用者が い ない こ と 、 平日昼間 で も 昼食時

や 会議 など で 端末の 前か ら 離れ た 場合、 授業の 合間 など は 遊休 状態で あ る 。

こ の よ う に 、 デスクトップ 計算機 の 状態に 着目し、 余剰と なっ て い る 計算処理能力を シ

ミ ュ レ ー ショ ン など に 用い る 枠組みと して デスクトップ グリ ッドが あ る 。 特に 、 費用面で

PCクラ スタの 導入が 難しい 企 業、 計算機 資源の 有効利用に 注目して い る 企 業や 大学お よ

び 高専で デスクトップ グリ ッドが 積極的に 取り 入れ ら れ て い る 。
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5.1.2 デスクトップ グリ ッドと 高スル ー プ ット計算

デスクトップ グリ ッドの 構成要素で あ る ノ ー ドは 、 企 業で あ れ ば 事務処理用の 計算機 が

大学で あ れ ば 演 習室や 研究 室で 利用さ れ て い る 計算機 が 対象と なる 。 PCクラ スタと 同様、

デスクトップ グリ ッドで も コモ ディ ティ な計算機 を 利用す る が 、

• す べ て の ノ ー ドが 同一 性能で あ る と は 限ら ない こ と 、

• ノ ー ドに は 所有者が 存在す る こ と 、

が PCクラ スタと の 相違点で あ る 。 デスクトップ グリ ッド環 境全体と して 考え た と き 、 各

計算機 の 所有者の 振舞い が 特定で き ない た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン に 利用で き る ノ ー ド数が

時々 刻々 と 変化す る 。 そ の た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 全体と して スル ー プ ットを 一 定に す る

こ と は 難しい と こ ろ が PCクラ スタと は 異 なる 。

5.1.3 デスクトップ グリ ッドに お け る タスク割 り 当て 方針決定の 難しさ

デスクトップ グリ ッドで は 各ノ ー ドの ハ ー ドウ ェア 制約と 著しい 状態変化が あ る た め 、

PCクラ スタを 用い た グリ ッドと 異 なり 、 タスク割 り 当て 方針を 決定す る こ と が 容易 で は な

い 。 以 下で タスク割 り 当て 方針決定の 難しさ に つ い て 論じ る 。

Greedyなタスク実行の 限界

一 般的に 、 高スル ー プ ット計算で は 大量の タスク実行が 行わ れ る 。 1 つ の プ ロ グラ ム に

対して 大量の パ ラ メ ー タを 準備し、 各ノ ー ドで パ ラ メ ー タを 実行す る 形態で あ る 。 大量の

タスク実行を 行う 場合、 PCクラ スタで 広く 採用さ れ て い る Greedyなタスク実行を 考え る

こ と が で き る 。 Greedyなタスク実行で は 1台で も 多く の ノ ー ドを 利用す る こ と が 可能で あ

る が 、 各ノ ー ドに よ っ て 処理能力が 異 なる 、 ま た 、 ノ ー ド利用可能状況が 時々 刻々 と 変化

す る デスクトップ グリ ッドで は 処理能力の 高い ノ ー ドに 割 り 当て ら れ る か 、 も しく は 処理

能力の 低い ノ ー ドに 割 り 当て ら れ る か は 予測で き ない 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は シミ ュ

レ ー ショ ン 全体の スル ー プ ットを 高め た い と い う 要求 を 常に も っ て い る が 、 遊休 状態だ か

ら と い っ て Greedyなタスクを 割 り 当て を 選択す る と 却 っ て スル ー プ ット低下を 招く 。
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タスク制御に か か る コスト

デスクトップ グリ ッドを 構成す る す べ て の ノ ー ドに は 所有者が 存在す る 。 デスクトップ

グリ ッドで は 各ノ ー ドの 遊休 状態を 用い る こ と が 原則で あ る た め 、 各ノ ー ドで の タスク実

行に お け る 優先順位 は 、

1. 所有者に よ っ て 実行さ れ る タスク (以 後、 所有者タスクと 略す )

2. デスクトップ グリ ッド側か ら 依 頼さ れ る タスク (以 後、 グリ ッドタスクと 略す )

に なる 。 デスクトップ グリ ッド構築ミ ドル ウ ェア で 有名なCondor と BOINC は こ の 優先順

位 に 基 づ い て タスク実行が 行わ れ て い る 。

こ こ で 、 ノ ー ドの 状態が 遊休 状態か ら 解除さ れ た 場合を 考え る 。 所有者が 計算機 利用を

再開した 場合で あ る 。

Condor で は 独自に タスクの サスペ ン ド機 能、 タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能を 提供して お

り 、 グリ ッドタスクの 制御は こ れ ら の 機 能を 使い 分け て い る 。

具 体的に は 、 遊休 状態が 解除さ れ た 時点で 実行中だ っ た グリ ッドタスクは サスペ ン ド機

能が 働き 、 一 時停止状態に なる 。 数分経っ て も グリ ッドタスクの サスペ ン ド機 能が 解除さ

れ ない 場合は 、 タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能が 働き 、 Condor Manager の 指示に よ っ て 別

なノ ー ドで 実行を 再開す る 。

但し、 す べ て の タスクに サスペ ン ド機 能や タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能が 有効で は ない 。

Condor が 提供す る condor compile の コマ ン ドで 作成さ れ た タスクの みに 限ら れ る 。 した

が っ て 、 タスク間 で メ ッセー ジパ ッシン グを 行う プ ロ グラ ム で は 通信が 途切れ た 場合の 保

証が で き ない た め こ れ ら の 機 能は 使え ない 。 タスクの 実行が 継続さ れ る と い う 意 味で こ れ

ら の 機 能は 有用で あ る が 、 タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能が 作動す る と タスク移 動の 時間 的

コスト、 再割 当先の 決定に か か る コストが 発生す る こ と に 注意 しなけ れ ば なら ない 。 ま た 、

タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能自体を 有効に す る こ と で 、 タスク本来の 処理内容に マ イ グレ ー

ショ ン に 関 係す る 機 能 (チェックポ イ ン ティ ン グ機 能に よ る 演 算状態の 断片記 憶) が 追加さ

れ る た め 、 タスクを 純粋に 実行す る よ り も 遅く なる 問題が あ る 。 特に 、 Condor の 場合は

チェックポ イ ン ティ ン グ機 能が ア プ リ ケー ショ ン レ ベ ル で の 実装で あ る た め 、 チェックポ イ

ン ティ ン グ機 能に か か る コストは 無視で き ない 。

一 方、 BOINC で は ノ ー ドは 決め ら れ た 処理を こ なす だ け なの で 、 Condor の よ う な機 能

は 提供して い ない 。 サー バ 側が 高スル ー プ ット計算全体の スル ー プ ット維 持の た め に 各ノ ー

ドの 処理状態を 考慮して タスク投入量の 制御を 行う こ と 、 結果の 正しさ を 確 認す る た め に
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複数の ノ ー ドに 同一 の 問題を 解か せ る 工夫を 施して い る 。 こ の た め 、 BOINC で は 解く べ き

問題が 限ら れ る 。

ま と め

以 上の よ う に 、 デスクトップ グリ ッドで は ノ ー ドの 所有者の 振る 舞い に 左右 さ れ る こ と

か ら 、 タスク割 り 当て 方針の 決定が 難しい 。

ま ず 、 Greedyなタスク実行は デスクトップ グリ ッド向き で は ない こ と が い え る 。

次に 、 Condor の よ う に タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能を 有効に して 、 タスク実行の 確 実さ

を 選択す る か に つ い て は 、 長時間 の タスク実行で あ れ ば タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能の コ

ストは 小さ い が 、 短時間 で 終了す る よ う なタスクの 場合に は タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能

を 有効に す る コストが 大き く なり 、 タスクマ イ グレ ー ショ ン 機 能が 適切か は 疑 問で あ る 。

5.2. 負荷情報に 基 づ い た ノ ー ド選抜機 構の 提案

デスクトップ グリ ッドに お け る タスク割 り 当て で は 、 グリ ッドを 構成す る ノ ー ドの なか

か ら 所有者が 利用して い ない ノ ー ドを 探す こ と が 必要に なる 。 そ こ で 、 各ノ ー ドに お け る

過去の 負荷状態の 情報を 利用す る こ と で 、 遊休 状態が 確 実と さ れ る ノ ー ドを 選抜す る 方法

を 提案 す る 。

5.2.1 ノ ー ド選抜機 構の 構成

本論文で 提案 す る ノ ー ド選抜機 構は 、 プ ロ グラ ム を 実行す る 計算機 (Node)、 プ ロ グラ ム

を 割 り 当て る ノ ー ドで あ る タスク割 り 当て サー バ (Job Allocator)、 タスク割 り 当て サー バ

の 依 頼を 受け ノ ー ド選抜を 行う ノ ー ド選抜サー バ (Node Selection Server) の 3 つ で 構成さ

れ る (図 5.1)。 以 下で は 、 ノ ー ド選抜サー バ を 構成す る 機 能で あ る ノ ー ド情報収集モ ジュ ー

ル 、 ノ ー ド情報蓄積モ ジュ ー ル 、 ノ ー ド選抜モ ジュ ー ル に つ い て 説明す る 。

• ノ ー ド情報収集モ ジュ ー ル

ノ ー ド情報収集モ ジュ ー ル は 、 デスクトップ グリ ッドを 構成す る 各ノ ー ドの プ ロ セッ

サの 状態お よ び ネットワ ー クの 状態を 収集す る 。 こ こ で 、 プ ロ セッサお よ び ネットワ ー

クの 状態は 負荷と い う 形で 示す 。 本システム に お け る プ ロ セッサ負荷は load average

を 利用す る 。 ま た 、 ネットワ ー ク負荷は ノ ー ドに 対して 入出力さ れ た トラ フ ィ ック量
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Node Selection Service

Job allocator

Nodes

allocate the job

request

node list

database

data convert module

node selection module

node status

status value
(average and standard deviation)

status value
(average and standard deviation)

status report

data collection module

status report

allocate the job

Node Selection Server

図 5.1 ノ ー ド選抜機 構の 構成
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図 5.2 キャ ン パ スに あ る 計算機 の 振舞い

を 利用す る 。 ノ ー ド情報収集モ ジュ ー ル は 各ノ ー ドに 対して 一 定の 時間 間 隔 で 問い 合

わ せ を 行い 、 プ ロ セッサ負荷お よ び ネットワ ー ク負荷の 値を 取得す る 。 一 定の 時間 間

隔 で 各ノ ー ドに 対して 負荷情報を 問い 合わ せ 、 ステー タスチェックの 役目を 兼ね る 。

した が っ て 、 デー タが 取得で き ない ノ ー ドに つ い て は 、 何ら か の 障害が 発生した も の

と みなす 。

• ノ ー ド情報蓄積モ ジュ ー ル

ノ ー ド情報蓄積モ ジュ ー ル は 各ノ ー ドの 振舞い に つ い て 統計処理を 行う 。 具 体的に は

収集した 負荷情報を も と に 1時間 毎の 平均と 標準偏差を 出力す る 。 負荷の 平均お よ び

標準偏差は 過去の 履歴と して 蓄積す る 。

• ノ ー ド選抜モ ジュ ー ル

ノ ー ド選抜モ ジュ ー ル は 、 Job Allocator の タスク投入の リ クエストを 受け る と 、 蓄

積さ れ た 各ノ ー ドの 負荷変動の 値を 用い て タスク投入時に 適切なノ ー ドを 選抜す る 。

そ して 、 選抜した ノ ー ドの リ ストを ユ ー ザに 通知す る 。

5.2.2 負荷の 短期 傾向を 利用した ノ ー ド選抜

ノ ー ド負荷の 分類

デスクトップ グリ ッドに お け る ノ ー ドの 負荷は 各ノ ー ドの 所有者が 利用す る タイ ミ ン グ

に 影 響を 受け る 。 図 5.2 は あ る 日の 昼間 に お け る 奈良先端科学技術大学院 大学 情報科学研
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time

load

14:00 15:0013:00

Average

Standard Deviation
1h1h

Tnow

図 5.3 計算ノ ー ドに お け る 負荷の 振舞い と 負荷変動と の 関 係

究 科内に 設置さ れ て い る 計算機 の プ ロ セッサ負荷と ネットワ ー ク負荷を Scotty と 呼ば れ る

ツー ル で 監 視し、 描画した も の で あ る 。 図中各計算機 の 上部の グラ フ が ネットワ ー ク負荷

を 、 下部の グラ フ が プ ロ セッサ負荷を 示して い る 。 負荷の 高い 計算機 と 低い 計算機 が い り

交じ っ た 状態で あ る こ と が 図 5.2 か ら 読みと れ る 。

一 般的に 、 会社や 研究 室に 設置さ れ て い る デスクトップ コン ピ ュ ー タは 原則と して 執務

時間 に 負荷が 発生す る と 考え ら れ る 。 ま た 、 大学の 演 習室に あ る 演 習用端末は 演 習の あ る

と き に 限り 負荷が 発生す る 。 こ れ ら の 計算機 は 1日と い う 単位 で 考え た と き 、 常に 高負荷

で あ る と は 限ら ない 。 夜間 や 休 日は 利用さ れ て い ない た め 、 ほ ぼ 無負荷で あ る 。 こ の こ と

か ら 、 ノ ー ドの 負荷は 時間 の 経過と 関 係が あ る 。

そ こ で 、 ノ ー ドの 時間 的経過に よ る 負荷に 着目し、 負荷変動と い う パ ラ メ ー タを 定義 す

る 。 負荷変動は 、 以 下の 2種類に 分類す る 。

• 定常的な事象に よ る 負荷変動

長時間 実行さ れ る プ ロ グラ ム が 及 ぼ す 負荷。 シミ ュ レ ー ショ ン を 行う た め の プ ロ グラ

ム の よ う に 、 プ ロ セッサ能力を 占有す る プ ロ グラ ム に よ っ て 生じ る も の 。

• 突発的な事象に よ る 負荷変動

計算機 所有者の 操作に よ っ て 発生す る 負荷。 Web ブ ラ ウ ザ、 ワ ー ドプ ロ セッサなど 、

対話的な操作を 必要と す る ア プ リ ケー ショ ン に よ っ て 生じ る も の 。

こ れ ら 2 つ の 負荷変動を 定量的に 示す た め の パ ラ メ ー タと して 、 そ れ ぞ れ 1時間 毎の 負

荷の 平均お よ び 標準偏差を 用い る (図 5.3)。
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負荷の 短期 傾向を 利用した ノ ー ド選抜の 方針

デスクトップ グリ ッドと して 存在す る ノ ー ドの 中か ら プ ロ グラ ム 処理時間 の 短縮を 図る

た め に 適切と さ れ る ノ ー ドの 選抜を 行う た め に は なる べ く 負荷の 小さ い ノ ー ドを 選抜す る

こ と が 望ま しい 。 ま た 、 プ ロ グラ ム 処理時間 の ゆ ら ぎ を 小さ く す る た め に 適切と さ れ る ノ ー

ドの 選抜を 行う た め に は 、 なる べ く 負荷の 変動が 小さ い ノ ー ドを 選抜す る こ と が 望ま しい 。

そ こ で 、 デスクトップ グリ ッドと して 登録さ れ て い る ノ ー ドの 中か ら 以 下の 方針に 従っ て

ノ ー ド選抜を 行う 。

• 過去の 負荷変動に 対して 、 以 下の 方針で ノ ー ドを 選抜す る 。

1. 負荷の 平均が 小さ い ノ ー ドを 、

2. 負荷の 平均が 同じ ノ ー ドに 対して は 負荷の 標準偏差が 小さ い ノ ー ドを 優先す る 。

• 過去の 負荷変動の 履歴に 対して 、 過去の 負荷変動が 小さ い も の を 優先す る

• 現在の 負荷に 対して 、 負荷の 値が 小さ い も の を 優先す る

短期 傾向を 利用した ノ ー ド選抜ア ル ゴリ ズム

負荷の 短期 傾向を 利用した ノ ー ド選抜は 以 下の 流れ で 行わ れ る 。

1. 予め ノ ー ド選抜システム に 登録さ れ て い る ノ ー ドの 数と 同じ 大き さ の テー ブ ル X を

準備す る 。 テー ブ ル の 各要素と ノ ー ド選抜システム に 登録さ れ て い る ノ ー ドリ ストと

は 1対 1対応が 取ら れ て い る も の と す る 。 ま た 、 テー ブ ル X の す べ て の 要素は 0 で

初期 化さ れ て い る も の と す る 。

2. ノ ー ド選抜システム に 問い 合わ せ た い ノ ー ドの 数m を 定義 す る 。

3. 現時点に お け る 各ノ ー ドの プ ロ セッサ負荷お よ び ネットワ ー ク負荷の 低い 順に m台

選び 出す 。 選び 出さ れ た ノ ー ドに 該当す る テー ブ ル X の 要素に 1 を 加え る 。

4. 1時間 前の 各ノ ー ドの プ ロ セッサ負荷の 平均の 低い 順に m台選び 出す 。 選び 出さ れ た

ノ ー ドに 該当す る テー ブ ル X の 要素に 1 を 加え る 。

5. 同様に 、 1時間 前の 各ノ ー ドの ネットワ ー ク負荷の 平均の 低い 順に m台選び 出す 。 選

び 出さ れ た ノ ー ドに 該当す る テー ブ ル X の 要素に 1 を 加え る 。
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5.3. 評価

表 5.1 計算ノ ー ドの 諸元

CPU Pentium III 800MHz

Memory 512MByte

OS FreeBSD 4.2-RELEASE

Network 100Base-TX Ethernet

Compiler gcc version 2.95.2

MPI MPICH version 1.2.2.3

6. 1時間 前の 各ノ ー ドの プ ロ セッサ負荷の 平均と 標準偏差の 和を と り 、 そ の 値の 低い 順

に m台選び 出す 。 選び 出さ れ た ノ ー ドに 該当す る テー ブ ル X の 要素に 1 を 加え る 。

7. 同様に 、 1時間 前の 各ノ ー ドの ネットワ ー ク負荷の 平均と 標準偏差の 和を と り 、 そ の

値の 低い 順に m台選び 出す 。 選び 出さ れ た ノ ー ドに 該当す る テー ブ ル X の 要素に 1

を 加え る 。

8. (4) か ら (7) と 同じ 処理を n時間 前の デー タに 対して も 同様に 行う 。 (但し、 n は ノ ー

ド選抜システム 側で 予め 設定さ れ た 値と す る 。 )

9. (3) か ら (8) の 処理で 得ら れ た テー ブ ル X の 各要素の 値の 高い 順に m台選び 出す 。 こ

の 結果か ら 選び 出さ れ た ノ ー ドが 本システム を 用い て 選出さ れ た ノ ー ドと なる 。

5.3. 評価

提案 す る ノ ー ド選抜機 構に よ っ て 適切に ノ ー ドが 選抜さ れ て い る か に つ い て 評価す る 。

5.3.1 実験環 境

奈良先端科学技術大学院 大学の 情報環 境基 盤で あ る 曼陀羅システム に 接続さ れ て い る 計

算機 を 用い た 。 曼陀羅システム に は 様々 な計算機 等が 接続さ れ て い る が 、 実験で は 情報科

学研究 科棟内に 配置さ れ て い る 個人常用ワ ー クステー ショ ン に 絞っ た 。 計算ノ ー ドの 諸元

を 表 5.1 に 示す 。 性能評価で 使用した 計算機 は 88台で あ る 。
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図 5.4 NPB-EP ベ ン チマ ー クの 動作フ ロ ー

5.3.2 実験方法

ノ ー ド選抜機 構で 適切に ノ ー ドが 選抜で き た こ と 示す べ く 、 本論文で は 、 並列処理用の

ベ ン チマ ー クツー ル 用い て 選抜した ノ ー ドで の スル ー プ ットを 測定した 。

ベ ン チマ ー クツー ル に つ い て は 、 並列計算機 の 実行性能を 知る 上で 最も 使わ れ て い る NAS

Parallel Benchmarks1 (NPB) version 2.3 の 中か ら EP を 用い た 。 問題サイ ズは CLASS A

を 用い た 。

NPB-EP ベ ン チマ ー クは 典型的なモ ン テカル ロ シミ ュ レ ー ショ ン を 行う こ と を 想定した

ベ ン チマ ー クで あ る 。 プ ロ グラ ム は ほ ぼ 完 全な並列化が さ れ て い る た め 、 計算機 間 で の デー

タ転送は ほ と ん ど ない (図 5.4)。 こ の ベ ン チマ ー クが も つ 処理フ ロ ー の イ メ ー ジと して は モ

ン テカル ロ シミ ュ レ ー ショ ン の ほ か 、 デー タ並列ア プ リ ケー ショ ン 、 パ ラ メ ー タスイ ー プ

ア プ リ ケー ショ ン で あ り 、 高スル ー プ ット計算向け の ア プ リ ケー ショ ン と して 考え る こ と

が で き る 。

ベ ン チマ ー クツー ル 実行時に 選抜さ れ る ノ ー ドの 数は 4、 8、 16、 32台と し、 提案 す る

ノ ー ド選抜ア ル ゴリ ズム を 用い て ノ ー ドを 選抜した 場合、 お よ び ラ ン ダム に ノ ー ドを 選抜

した 場合の NPB-EP ベ ン チマ ー クか ら 出力さ れ る スコア の 平均値で 評価を 行う 。 スコア は

1秒間 あ た り に プ ロ セッサが ど れ だ け 実行さ れ た か を 表す Operations per second (op/s) で

1 http://www.nas.nasa.gov/Software/NPB/
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5.3. 評価

図 5.5 NPB-EP に よ る ベ ン チマ ー ク結果

出力さ れ る 。 なお 、 ノ ー ド選抜ア ル ゴリ ズム を 用い た 場合の 過去の 履歴に つ い て は 過去 1

時間 、 過去 3時間 、 過去 5時間 、 過去 7時間 の 4種類を 用い る 。 但し、 過去 5時間 の 履歴、

お よ び 過去 7時間 の 履歴を 用い て 8台の ノ ー ドを 選抜した と き の ベ ン チマ ー クツー ル に よ

る 結果に つ い て は 、 実験時に お け る パ ラ メ ー タ設定の ミ スに よ り 結果が 得ら れ なか っ た の

で 除外す る 。

5.3.3 実験結果

図 5.5 は 2003年 1月 30日 16:00 か ら 開始した 実験に お け る NPB-EP の ラ ン ダム に ノ ー

ドを 選抜した 場合お よ び 、 提案 す る ノ ー ド選抜ア ル ゴリ ズム を 用い て ノ ー ドを 選抜した 場

合の ベ ン チマ ー ク結果を 示した も の で あ る 。

NPB-EP ベ ン チマ ー クで は 計算処理の ほ と ん ど が 各ノ ー ドで 行わ れ 、 通信に よ る オー バ

ヘ ッドが 少ない た め 、 負荷の 小さ い ノ ー ドを 選抜す る こ と で 処理能力を 向上さ せ る こ と が

可能で あ る 。 実験結果か ら ラ ン ダム に ノ ー ド選抜した と き に 比べ て 、 最大で 4.5倍 (過去 1
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図 5.6 NPB-EP に よ る 性能向上率

時間 分利用で 4 ノ ー ドを 選抜した 場合) の 結果改善が 可能に なっ た 。

5.3.4 選抜す る ノ ー ド数と 負荷履歴と の 関 係

図 5.6 は NPB-EP に お い て ラ ン ダム に ノ ー ドを 選抜した 場合の ベ ン チマ ー ク結果を 基 準

と した と き の 、 提案 す る ノ ー ド選抜ア ル ゴリ ズム を 用い て ノ ー ドを 選抜した 場合の 性能向

上率を 示した も の で あ る 。 こ こ で 、 性能向上率を 定義 す る 。 性能向上率 Pspeedup は ノ ー ド

選抜ア ル ゴリ ズム を 利用した 場合の 結果を Sselection、 ラ ン ダム に ノ ー ドを 選抜した 場合の

結果を Srandom と した と き 、 以 下の 式で 表す 。

Pspeedup =
Sselection − Srandom

Srandom

(5.1)

負荷の 短期 傾向を 利用した ノ ー ド選抜で は 、 過去の 負荷履歴か ら プ ロ グラ ム を 実行す る

時点に お い て 最も 遊休 状態で あ ろ う ノ ー ドを 選抜す る 。 した が っ て 、 グリ ッドを 構成す る

ノ ー ドの 数に 比べ て プ ロ グラ ム の 実行に 必要と なる ノ ー ド数が 多く なる ほ ど 遊休 状態で な

い ノ ー ドを 選抜す る 可能性が 高く なる 。

NPB-EP ベ ン チマ ー クに お い て は 、 過去 1時間 分の 結果を 利用して 16 ノ ー ドお よ び 32
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5.4. ま と め

ノ ー ドを 選抜した 場合に お い て 、 性能向上が 達成で き なか っ た 。 ノ ー ドの 数が 増え る に つ

れ て 性能向上率が 低下して い る こ と が 読みと れ る 。

なお 、 過去 1時間 分の 結果を 利用した 場合の 性能低下に 関 係す る 内容と して 、 Derrick ら

は 実証実験に よ る ア プ ロ ー チか ら デスクトップ グリ ッドの 特徴に つ い て 報告して い る [53]。

Derrick ら の 調査に よ る と 、 San Diego Supercomputer Center に お け る Entropia’s DCGrid

に お い て 計算ノ ー ドに 投入した プ ロ グラ ム が サスペ ン ドして い る 時間 は 平日に お い て は 平

均 2.8時間 で あ る と 報告して い る 。 デスクトップ グリ ッドに よ っ て プ ロ グラ ム の サスペ ン

ド時間 は 異 なる も の の 、 サスペ ン ド時間 か ら 必要最低限の 負荷履歴を 定義 す る こ と で 適切

なノ ー ド選抜が 可能に なる と 考え る 。

5.4. ま と め

本章で は 、 デスクトップ グリ ッドを 構成す る 計算機 の 負荷を 考慮に 入れ た ノ ー ド選抜機

構に つ い て 提案 した 。

デスクトップ グリ ッドの ノ ー ドに は 所有者が 存在す る た め 、 所有者の 利用しない 時間 帯、

い わ ゆ る 遊休 状態を 利用す る こ と が 必要に なる 。 こ の 点を 考慮に 入れ た タスク割 り 当て 方針

決定に つ い て 論じ た 。 そ の 結果、 PCクラ スタで 用い ら れ て い る Greedyなタスク割 り 当て

で は デスクトップ グリ ッドの タスク割 り 当て に 適して い ない こ と を 示した 。 ま た 、 Condor

の よ う に タスク実行支援 策を 盛り 込ん だ も の に つ い て 、 1タスクあ た り の 実行時間 が 短時

間 なも の に つ い て は 支援 策の コストが か か っ て しま う た め 適さ ない こ と を 示した 。

本論文で は 、 各計算ノ ー ドが 生じ る 負荷は 計算ノ ー ドの 所有者に 影 響を 受け て い る 点に

着目し、 負荷の 傾向を 利用した ノ ー ド選抜機 構を 提案 した 。 提案 す る ノ ー ド選抜機 構に よ っ

て 適切なノ ー ドが 選択さ れ た か を 確 認す る た め に ベ ン チマ ー クツー ル を 用い て 評価を 行っ

た 。 そ の 結果、 概ね シミ ュ レ ー ショ ン 時間 の 改善が 可能で あ る こ と を 示した 。
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第6章

タン パ ク質立体構造予測シミ ュ レ ー ショ ン へ の

適用

6.1. タン パ ク質立体構造予測シミ ュ レ ー ショ ン

6.1.1 タン パ ク質立体構造予測と は

タン パ ク質は 約 20種類の ア ミ ノ 酸が ペ プ チド結合に よ っ て つ なが っ た 高分子で あ り 、 三

次元立体構造に 折り た た ま っ て 生化学的機 能を 発現す る 。 タン パ ク質が は た ら く た め に は 、

通常タン パ ク質ご と に 決ま っ た 形を 保持す る こ と が 必須で あ る 。 生物種の ゲノ ム 、 全DNA

塩基 配列が 明ら か に なっ た 今日、 そ の 塩基 配列か ら 本当に 有益 な情報を 引 き 出す た め に は 、

そ の 配列が コー ドして い る タン パ ク質の 立体構造、 機 能を 知る こ と が 不可欠で あ る 。 しか

し、 ア ミ ノ 酸配列が 与え ら れ た と き に 、 そ の タン パ ク質の 立体構造を 予測す る こ と は 非常

に 難しい 。

タン パ ク質立体構造予測と は 、 X線解析など に よ り 立体構造が 同定さ れ て い ない ア ミ ノ

酸配列を 用い て 、 そ の 配列が と り う る 立体構造を モ デリ ン グす る こ と (図 6.1) で あ り 、 タ

ン パ ク質立体構造構築原理や 機 能解析の 理解に 極め て 重要なア プ ロ ー チで あ る [54]。

立体構造未知の ア ミ ノ 酸配列 (以 後、 予測配列と 呼ぶ ) か ら 立体構造を 予測す る 方法は 以

下に 分類さ れ る (図 6.2)。

• 比較 モ デリ ン グ

ア ミ ノ 酸配列の 配列類似度が 30%以 上の 2 つ の タン パ ク質は 進化的に 相同な近縁 関

係に あ り 、 類似の 立体構造を と る 。 予測配列と 近縁 で 立体構造既 知の タン パ ク質を 検
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図 6.1 タン パ ク質立体構造予測

索し、 そ の 結果に 対して 立体構造テン プ レ ー トに 予測配列を は め 込む こ と が で き る 。

こ の よ う な方法を 比較 モ デリ ン グ (Comparative Modeling, CM) と 呼ぶ 。

• フ ォー ル ド認識

立体構造テン プ レ ー トが CM の 配列相同検索に よ っ て 発見で き ない 場合、 フ ォー ル ド

認識 (Fold Recognition, FR)法を 用い て 遠縁 の 構造既 知タン パ ク質を 検出し、 CM

を 行う 。

• 新規 フ ォー ル ド

近縁 お よ び 遠縁 の 立体構造テン プ レ ー トが 存在しない 予測配列に 対して 、 第一 原理に

基 づ き 物理化学的エネル ギー 関 数に よ る 立体構造を 予測す る 方法 (de novo予測法) を

新規 フ ォー ル ド (New Fold, NF) と 呼ぶ 。

1 つ の 予測配列が 複数の ドメ イ ン か ら 構成さ れ て い る 場合が あ る 。 一 般的に 、 こ の よ う な

予測配列は ドメ イ ン に 分割 さ れ た あ と 、 そ れ ぞ れ の ドメ イ ン に 適した 予測手法が と ら れ る 。

本論文で は 配列相同検索と FR に よ っ て テン プ レ ー トに 基 づ く 立体構造予測が 可能な配列

を そ れ ぞ れ CMター ゲット、 FRター ゲットと 呼び 、 そ れ 以 外を NFター ゲットと 呼ぶ 。

6.1.2 全自動立体構造予測システム ROKKY

ROKKY1 [55] は 、 CMター ゲット、 FRター ゲットお よ び NFター ゲットを 自動的に 判別し

て タン パ ク質の 立体構造を 予測す る システム で あ る 。 こ の システム は 国際的立体構造予測コ

ン テスト CASP6(6th Critical Assessment of Techniques for Protein Structure Prediction)

1 http://www.proteinsilico.org/rokky/
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図 6.2 ター ゲットの 分類

に お い て FR お よ び NFター ゲットの 予測精度が サー バ と して 世界 2 位 の 実力を も つ 高性

能な全自動予測システム で あ る 。

ROKKY は 、 PSI-BLAST[56] と FUGUE[57] に よ る テン プ レ ー ト検索の ツー ル 群と de

novo予測の Fragment Assembly Simulated Annealing(FASA) を 用い た SimFold[58, 59] か

ら 構成さ れ て い る 。 ROKKY に お け る 処理の 流れ を 図 6.3 に 示す 。 ROKKY の 立体構造予

測は PSI-BLAST に よ る 予測配列の 相同検索を 行う こ と か ら 始ま る 。 統計的有意 な近縁 の

テン プ レ ー トが 検出で き なか っ た 場合は FUGUE に よ る フ ォー ル ド認識を 行っ て 遠縁 の テ

ン プ レ ー トを 検索す る 。 見つ か っ た 近縁 ・ 遠縁 の テン プ レ ー トを 用い て 比較 モ デリ ン グを 行

う 。 テン プ レ ー トが 存在しない 短い 領域 に 対して は 構造既 知デー タベ ー スを 用い た ル ー プ

モ デリ ン グを 行う 。 テン プ レ ー トが 存在しない 予測配列は NFター ゲットと して FASA を

行う 。 ま ず 、 テン プ レ ー ト検索結果を 用い て ドメ イ ン 分割 を 行う 。 そ して 、 そ れ ぞ れ の ド

メ イ ン に 対して FASA を 複数回実行し、 各試行の 予測結果を クラ スタ分析す る こ と に よ っ

て 最終的な予測構造を 構築す る 。

ROKKY に よ る タン パ ク質立体構造予測で は 、 NFター ゲットで ドメ イ ン 分割 を 終え た
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図 6.3 ROKKY に お け る 処理の 概略

あ と の FASA の 処理は 大量の パ ラ メ ー タセットを 準備して プ ロ グラ ム を 実行す る 。 こ の 部

分が 高スル ー プ ット計算に よ る 処理部分で あ る 。 ター ゲットが 複雑に なる ほ ど 、 大量の シ

ミ ュ レ ー ショ ン を 実行して 結果を 得る こ と に なる 。

6.1.3 タン パ ク質立体構造予測に お け る 対話的動作の 必要性

現在、 タン パ ク質立体構造予測手法を 確 立す る た め の 研究 が 盛ん に 行わ れ て い る 。 立体

構造の 予測手法を 確 立す る こ と は 人間 が 判断す る こ と と 同じ こ と が で き る 意 味を 含 ん で い

る 。 研究 者は 予測手法の 確 立に 向け て 、 よ り 天然構造に 似た 結果を 得る た め の 方法を 模索

を して い る 。

図 6.4 は CASP6 に お い て 出題さ れ た 予測配列の う ち 21個の 予測配列に つ い て 、 ROKKY

を 使っ て 得た 予測結果 (全自動に よ る 予測) と 研究 者が 計算結果を 見なが ら 手動で 操作して

得た 予測結果 (手動に よ る 予測) と の 関 係を 示した も の で あ る 。 前者は 予測配列に 対して プ

ロ グラ ム を 単純に 実行して 得た 結果で あ り 、 後者は プ ロ グラ ム の 実行結果を 見なが ら 研究
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図 6.4 全自動予測結果と 手動予測結果の 関 係

者ら が も っ て い る 知識や 経験を も と に プ ロ グラ ム に 与え る パ ラ メ ー タを 修正して 得た 結果

で あ る 。 横軸と 縦軸は そ れ ぞ れ 全自動予測結果と 手動予測結果の GDT TS(Global Distance

Test Total Score)[60] で あ る 。 GDT TS は 誤差 xÅ(x = 1.0, 2.0, 4.0, 8.0) 以 下で 天然立体構

造と 重ね ら れ る 予測立体構造の 残基 の 割 合GDT Px に よ っ て 下式の よ う に 定義 さ れ る 。

GDT TS =
GDT P1 + GDT P2 + GDT P4 + GDT P8

4
(6.1)

図 6.4 で は 7 割 の 予測配列が 破線よ り も 上側に 分布して い る 。 こ の 結果か ら 、 予測配列

の 多く は 依 然と して 手動に よ る 予測が 有効で あ る 。

しか し、 シミ ュ レ ー ショ ン を 常に 手動で 行う の は 研究 者に 大き な負担が か か る 。 自動化

で き る 部分は 自動化し、 必要に 応じ て シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作を 必要と す る シミ ュ

レ ー ショ ン 環 境が 望ま しい 。 タン パ ク質立体構造予測に お い て よ り 天然構造に 近い 結果を

得る た め に は 、 継続的な改善に 基 づ い て パ ラ メ ー タの 修正を 行う こ と に 専念す る こ と が 必

要で あ る 。
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6.1.4 タン パ ク質立体構造予測に お け る 継続的改善操作の 困難さ

タン パ ク質立体構造予測で は 、 複数の 解析プ ロ グラ ム を 用い て 天然構造に 近い 立体構造

を 導く 。 こ の よ う な場合、 既 存の タスクフ ロ ー システム を 用い る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者の 意 思に 基 づ く 複数プ ロ グラ ム の 実行順序の 定義 が 可能に なる 。

しか しなが ら 、 既 存の タスクフ ロ ー システム で は タスクフ ロ ー に 基 づ い て 実行す る の み

で あ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン 途中で の タスクフ ロ ー 情報の 変更、 タスクに 与え る パ ラ メ ー タ

の 変更が で き ない 。 す なわ ち 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る よ り 天然構造に 近い 立体構

造を 導く た め の 継続的改善操作が で き ない 。

よ り 天然構造に 近い 立体構造を 導く た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 基

づ い た 各解析プ ロ グラ ム の パ ラ メ ー タの 変更を 可能に す る タスクフ ロ ー システム が 必要で

あ る 。

6.2. タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 基 づ い た タン パ ク質立

体構造予測システム

タン パ ク質立体構造予測に お け る 目標は 立体構造を 同定す る こ と で あ る 。 タン パ ク質立

体構造予測に 関 わ る 研究 者は 継続的な改善に よ っ て 立体構造の 同定を お こ なっ て い る 。 ま

た 、 継続的な改善に よ っ て 得ら れ た 知見は タン パ ク質立体構造予測の 自動化へ の 有益 な情

報と なる 。 こ の 方針を 踏ま え 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 基 づ い た タン パ ク質立体

構造予測システム を 構築した 。

6.2.1 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クへ の 適用と シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

へ の 効果

タスクフ ロ ー に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実行制御

タン パ ク質立体構造予測システム に お け る 具 体的目標は 、 ア ミ ノ 酸配列か ら ふさ わ しい

と 思わ れ る 立体構造を 検索す る こ と で あ る 。 予測システム に 対して 、 入力さ れ る 主の デー

タは ア ミ ノ 酸配列で あ る 。 そ して 、 出力さ れ る デー タは 立体構造の 結果で あ る 。

ROKKY に よ る タン パ ク質立体構造予測で は 、 図 6.3 に 示さ れ る よ う に 、 CM、 FR、 NF

と い っ た 3種類の 解析手法を 用い て い る が 、 こ れ ら は 逐次実行さ れ る 。 具 体的に は 、 図 6.5

に 示す タン パ ク質立体構造予測用プ ロ グラ ム が 用い ら れ て い る 。 こ れ ら の プ ロ グラ ム を 逐
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PSI-BLAST Loop InsertionPDB-BLAST PSI-PRED

FUGUE Loop Insertion

Domain Parsing

Loop Insertion

SimFoldPSSM PSI-PRED Filter

Output PDB
x < 30

x > 30

CM

FR

NF

code

model

図 6.5 シミ ュ レ ー ショ ン で 用い る タスクフ ロ ー

次実行す る た め に 、 ROKKY で は 1 つ の Perlスクリ プ トで 記 述して い た 。 こ の た め 、 パ ラ

メ ー タは シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 知識と 経験に よ り 固定さ れ て お り 、 パ ラ メ ー タ変更が

で き ない 。 ま た 、 改善的動作の た め に 、 ひ と つ 前の プ ロ グラ ム か ら 再実行す る こ と が で き

ない 。

そ こ で 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用す る た め に 以 下の 修正を 施した 。

• 図 6.5 に 示した よ う に 、 CM、 FR、 NF そ れ ぞ れ に 所属す る プ ロ グラ ム を 選別した 。 そ

して 、 Perlスクリ プ トを 用い て 、 CMタスク、 FRタスク、 NFタスクを 実行す る スク

リ プ トを 作成した 。 こ れ に よ り 、 例え ば NFタスクの みの 実行が 可能に なる 。

• 各タスクの スクリ プ トは パ ラ メ ー タ入力を 可能に した 。 こ れ に よ り 、 パ ラ メ ー タ変更

を 可能に した 。

• CMタスク、 FRタスク、 NFタスクの 順序で 実行す る た め の タスクフ ロ ー を タスクフ

ロ ー 情報の フ ォー マ ットに 基 づ い て 記 述した 。 実際は 、 図 6.6 に 示す タスクフ ロ ー 記

述支援 ツー ル を 用い て タスク情報と タスク間 の 依 存関 係を 入力す る 。 そ して 、 タスク

フ ロ ー 記 述支援 ツー ル か ら タスクフ ロ ー 情報を 出力す る 。
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図 6.6 タスクフ ロ ー 記 述支援 ツー ル

ユ ー ザイ ン ター フ ェイ ス

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が タスク実行制御の た め に 必要なユ ー ザイ ン ター フ ェイ スは タ

スク実行制御用イ ン ター フ ェイ スと 結果確 認用イ ン ター フ ェイ スの 2点で あ る 。

• タスク実行制御用イ ン ター フ ェイ スに つ い て は 、 図 6.6 に 示す タスクフ ロ ー 記 述支援

ツー ル を 利用す る 。

タスクフ ロ ー 記 述支援 ツー ル で は 、 実行す る プ ロ グラ ム の 名前、 プ ロ グラ ム を 実行す

る た め に 必要なパ ラ メ ー タ、 プ ロ グラ ム の 実行順序を 入力す る 。 タスクフ ロ ー 記 述支

援 ツー ル は タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クと 連動さ せ て お り 、 タスク実行支援 フ レ ー

ム ワ ー クへ の タスクフ ロ ー の 投入が 可能に なっ て い る 。 した が っ て 、 タスク情報、 タ

スクフ ロ ー 情報の 修正は タスクフ ロ ー 記 述支援 ツー ル を 用い て 情報修正を す る だ け で

よ い 。

• 結果出力用イ ン ター フ ェイ スに つ い て は 、 Web ブ ラ ウ ザを 利用した 結果表示ツー ル

が ROKKY の ツー ル と して 提供さ れ て い る 。 した が っ て 、 ROKKY が 提供す る 結果

表示ツー ル を 結果出力用イ ン ター フ ェイ スと して 利用す る 。

なお 、 結果出力用イ ン ター フ ェイ スと して 用い る た め の 修正は ない 。
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タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー ク適用に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実施者へ の 効果

タン パ ク質立体構造予測システム の 構築に お い て タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用

す る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 以 下の 効果が 得ら れ る 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 操作す る こ と で 、 実施者の 希 望に 基 づ い た タスク位 置か ら

の タスクフ ロ ー 実行が 可能に なる 。 こ れ に よ り 、 各タスクに お け る パ ラ メ ー タの 設定

ミ スに 対して 早期 発見と 対策が 可能に なる 。

• タスクフ ロ ー デー タを 部分的に か つ 簡 単に 更新で き る た め 、 よ り 複雑な依 存関 係を も

つ タスク実行で あ っ て も 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は タスクフ ロ ー の 修正動作だ け で

異 なる パ ラ メ ー タを も つ タスクを 実行で き る よ う に なる 。

6.2.2 対話的動作を 考慮す る こ と に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善効果

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 図的な動作に よ っ て タン パ ク質立体構造予測の 結果が ど の

よ う に 変化す る か を 確 認す る た め に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 図的な操作が 必要な予

測配列を 入力と して 効果を 確 認す る 実験を 行っ た 。

計算機 環 境

タン パ ク質立体構造予測システム で 使用した 計算機 の 性能を 示す 。

タスクフ ロ ー 管 理サー バ お よ び メ タタスクディ スパ ッチャ の スペ ックは そ れ ぞ れ Intel社

1.0GHz Pentium III プ ロ セッサ 1 基 を 搭載した PC、 Intel社 2.53GHz Pentium 4 プ ロ セッ

サ 1 基 を 搭載した PC を 用い た 。 計算ノ ー ドは 、 独立した PC 1台と PCクラ スタ 1台を

用い た 。 計算機 の スペ ックは 、 そ れ ぞ れ Intel社 2.53GHz Pentium 4 プ ロ セッサ 1 基 を 搭

載した PC、 Intel社 2.53GHz Pentium 4 プ ロ セッサ 1 基 を 搭載した PC を 1台と Intel社

1.0GHz Pentium III プ ロ セッサ 1 基 を 搭載した PC を 6台で 構成さ れ た ヘ テロ ジニア スク

ラ スタで あ る 。 PCクラ スタの タスクディ スパ ッチャ は Pentium 4 プ ロ セッサ搭載の PC が

担当す る 。 計算結果解析サー バ は タスクフ ロ ー 管 理サー バ と の 兼用と した 。

ROKKY で は 1台で も 多く の 計算ノ ー ドを 必要と す る た め 、 タスクディ スパ ッチャ と な

る Pentium 4 プ ロ セッサ搭載の PC も 計算ノ ー ドと して も 利用で き る よ う に 設定を した 。 す

べ て の 計算ノ ー ドは 100Mbps の Ethernet で 接続さ れ て い る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者か ら は タスクが 単独で 実行で き る 1台の 計算ノ ー ドと PCクラ

スタ 1台、 合計 2台の 計算ノ ー ドが 登録さ れ て い る よ う に 見え る 。
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予測配列

タン パ ク質立体構造予測は 本来、 タン パ ク質の 構造が 未知なも の に 対して コン ピ ュ ー タ

を 利用す る こ と で 、 構造を 決定す る も の で あ る 。 本論文で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の

意 図的な動作に よ っ て タン パ ク質立体構造予測の 結果が ど の よ う に 変化す る か を 確 認す る

こ と が 目的で あ る た め 、 あ る 予測配列の 天然構造は 未知で あ る と 仮定して 、 予測配列か ら

立体構造を 求 め る こ と に した 。

入力と なる 予測配列は CASP6 に お い て 出題さ れ た 問題の 中か ら 、 Target T0198 お よ び

Target T0215 の 2種類を 用い た 。 T0198 お よ び T0215 の 特徴を 以 下に 示す 。

• T0198

235残基 の 予測配列を も つ 問題で あ る 。 ROKKY に よ る 予測計算に お い て 、 2 つ の ド

メ イ ン に 分割 し、 そ れ ぞ れ の ドメ イ ン を SimFold を 用い て 立体構造予測を 行っ て しま

う こ と が 過去の 実験で 明ら か に なっ て い る 。 2 つ の ドメ イ ン で 計算して も 希 望に 沿 っ

た 予測結果が 得ら れ ない こ と が わ か っ て い る た め 、 希 望ど お り の 予測結果を 得る た め

に は 、 1 つ の ドメ イ ン で SimFold を 実行す る よ う に タスクの 情報を 修正す る 作業が 必

要に なる 。

• T0215

76残基 の 予測配列を も つ 問題で あ る 。 ROKKY に よ る 予測計算に お い て 、 SimFold の

実行時に 用い ら れ る パ ラ メ ー タの 1 つ で あ る 、 フ ラ グメ ン トラ イ ブ ラ リ と 呼ば れ る

デー タが 初期 状態の 場合で は よ い 結果が 得ら れ ない こ と が 過去の 実験で 明ら か に なっ

て い る 。 希 望ど お り の 予測結果を 得る た め に は 、 修正した フ ラ グメ ン トラ イ ブ ラ リ を

使っ て 実行す る よ う に タスクの 情報を 修正す る 作業が 必要に なる 。

タスクフ ロ ー 情報修正の 動作シナリ オ

提案 す る タン パ ク質立体構造予測で は 、 タスクフ ロ ー 情報の 修正が シミ ュ レ ー ショ ン 実

施者の 対話的動作を 意 味す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスクフ ロ ー 修正の 操作が

あ っ た 場合と ない 場合に よ っ て 立体構造が ど の よ う に 変化す る か 確 認す る た め に 、 そ れ ぞ

れ の シナリ オを 示す 。

ま ず 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスクフ ロ ー 修正の 操作を 行っ た 場合の シナリ オ

を 以 下に 示す 。

1. 図 6.5 に 示した 、 CM、 FR、 NF の 順に 実行す る タスクフ ロ ー デー タを 作成す る 。
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2. タスクフ ロ ー デー タに 基 づ い た シミ ュ レ ー ショ ン を 行う 。

3. 適当な時間 間 隔 で 出力結果を 確 認す る 。

4. 出力結果が ふさ わ しく ない と 判断した 時点で タスクフ ロ ー 記 述支援 ツー ル (図 6.6) を

用い て タスクの 情報修正を す る 。

• T0198 に つ い て は 、 1 つ の ドメ イ ン で 修正す る よ う に NFタスクの 情報を 修正す

る 。 具 体的に は 、 以 下に 示す よ う に NFタスク 3番目の 引 数を 0 に す る (デフ ォ

ル トは 1)。

T0198 -d 0 fragment.dat

• T0215 に つ い て は 、 修正さ れ た フ ラ グメ ン トラ イ ブ ラ リ を 用い て 実行す る よ う

に NFタスクの 情報を 修正す る 。 具 体的に は 、 以 下に 示す よ う に NFタスク 4番

目の 引 数を fragment2.dat に す る (デフ ォル トは fragment.dat)。

T0215 -d 1 fragment2.dat

5. 修正した タスクフ ロ ー で 再実行す る 。

一 方、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 操作を 行わ なか っ た 場合の 動作の シナリ オは 1、 2、

3 の 操作だ け で あ る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスク実行操作の 比較

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 逐次確 認した 後、 タスクフ ロ ー に よ

る シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行が 必要な場合の 動作を 比較 す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行

が 必要と 判断し、 問題解決システム に シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行を 反映 さ せ る に は 、

1. 実行中の タスクフ ロ ー を 放棄して 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実施を 中断す る

2. 実行途中の タスクを 確 認し、 タスクフ ロ ー の 位 置と 対応さ せ る

3. タスクフ ロ ー 情報を 修正し、 新た なタスクフ ロ ー 情報を 生成す る

4. 新た なタスクフ ロ ー 情報を 問題解決環 境に 投入す る

5. 新しい タスクフ ロ ー 情報に 基 づ い て 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実行を 再開す る
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表 6.1 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスク実行制御動作の 比較

動作項目 既 存ミ ドル ウ ェア の み フ レ ー ム ワ ー ク適用後

1. 実行中タスクフ ロ ー の 放棄 実施者が 操作 フ レ ー ム ワ ー クが 吸 収

2. 実行途中位 置の 確 認 実施者が 確 認 フ レ ー ム ワ ー クが 吸 収

3. タスクフ ロ ー 情報の 修正 実施者が 修正 実施者が 修正

4. タスクフ ロ ー の 投入 実施者が 操作 実施者が 操作

5. タスクフ ロ ー の 再実行命令 実施者が 操作 フ レ ー ム ワ ー クが 吸 収

の 手順が 必要に なる 。

表 6.1 は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 結果の 継続的改善を 行う 際に 生じ る タスク実行動作

を 既 存グリ ッドミ ドル ウ ェア の みを 利用した 場合と 提案 す る フ レ ー ム ワ ー クを 適用した 場

合で 比較 した 結果で あ る 。 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用す る こ と で 、 シミ ュ レ ー

ショ ン 実施者は 5 つ の 動作か ら 、 3.タスクフ ロ ー の 情報修正と 4.タスクフ ロ ー の 投入の 2

つ の 動作に 軽減で き る 。

ま た 、 3. に お い て は 、 タスクフ ロ ー の 差分実行を 行う た め に は 、 従来は タスク情報と タ

スクフ ロ ー 情報の 2種類を 変更しなけ れ ば なら ない 。 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適

用す る こ と で タスク情報を 修正す る の みに なる た め 、 タスクフ ロ ー 情報の 修正作業を 省く

こ と が で き る 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用した 場合の 動作の 流れ は 以 下の よ う に なる 。

1. シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 作業

(a) シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 確 認す る 。

タン パ ク質立体構造予測システム で は ROKKY が 提供して い る 結果確 認ツー ル

を 用い て い る た め 、 こ れ を 用い て 結果を 確 認す る 。

(b) タスクフ ロ ー 情報を 修正し、 新た なタスクフ ロ ー 情報を 生成す る 。

図 6.6 に 示した タスクフ ロ ー 記 述支援 ツー ル を 用い て 該当す る タスクの パ ラ メ ー

タ情報を 変更す る 。 例え ば 、 T0198 の 場合は パ ラ メ ー タ 3 の ボ ックスに 0 を 入力

し、 タスクフ ロ ー 生成の ボ タン を 押す こ と で 差分タスクフ ロ ー が 生成さ れ る 。

(c) 新た なタスクフ ロ ー 情報を 問題解決システム に 投入す る 。

タスクフ ロ ー 記 述支援 ツー ル で は 、 タスクフ ロ ー の 実行支援 も 行っ て い る 。 タ
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スクフ ロ ー 実行ボ タン を 押す こ と で タスクフ ロ ー が 問題解決システム に 投入さ

れ る 。

2. タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに よ る 作業

(a) 実行中の タスクフ ロ ー を 放棄して 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実施を 中断す る 。

こ の 作業は プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル の diff wf() と task abort() の 動作に 相

当す る (図 4.13)。

(b) 新しい タスクフ ロ ー 情報に 基 づ い て 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実行を 再開す る 。

こ の 作業は プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル の make wf() と task dispatch() の 動作

に 相当す る (図 4.13)。

以 上の 結果か ら 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用す る こ と で シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者に は 下線部の 作業が 増え る も の の 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善に 必要な作業が 軽減で

き る 。 タスク実行制御を 行わ ない 場合と 比較 して も シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 作業の みに

抑え ら れ る た め 、 操作上の 負担を 抑え た シミ ュ レ ー ショ ン 実施が 可能で あ る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善に 関 す る 考察

構築した タン パ ク質立体構造予測システム に よ っ て タン パ ク質立体構造予測の シミ ュ レ ー

ショ ン 結果が ど の よ う に 改善さ れ た か に つ い て 評価す る 。

図 6.7 お よ び 図 6.9 は T0198 お よ び T0215 の そ れ ぞ れ に お い て 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者に よ る タスクフ ロ ー デー タの 修正を 行っ た 場合と 行わ なか っ た 場合で タン パ ク質立体構

造予測を 行っ た と き の 正解と の 類似度の 時間 的変化を 示した も の で あ る 。 横軸は 時間 を 縦

軸は 最小二乗誤差 (Root Mean Squared Distance; RMSD) を 示す 。 RMSD は 天然立体構造

(正解) の i番目原子と 予測立体構造の j番目原子と の 距離 dij を 用い て 下式の よ う に 定義 さ

れ る 。

RMSD =

√

√

√

√

1

n

n
∑

i,j=1

d2
ij (6.2)

こ の と き 、 n は 原子数を 表す 。

T0198 お よ び T0215 の シミ ュ レ ー ショ ン に お け る 立体構造を そ れ ぞ れ 図 6.8 お よ び 図 6.10

に 示す 。 図中Auto は タスクフ ロ ー の 修正を 行わ なか っ た 場合、 図中Proposed は タスクフ

ロ ー の 修正を 行っ た 場合の 結果で あ る 。 なお 、 タスクフ ロ ー の 修正を 行わ なか っ た 場合の
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結果は 、 ROKKY を そ の ま ま 利用した 場合に 相当す る 。 一 方、 タスクフ ロ ー の 修正を 行っ

た 場合の 結果は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作に 基 づ い た 場合に 相当す る 。

T0198 で は 2 つ の ドメ イ ン か ら 1 つ の ドメ イ ン で 実行す る よ う に タスクフ ロ ー の 修正を

行っ た た め 、 図 6.8 P12 の よ う に 1 つ の ドメ イ ン に なり 、 正解の 構造に 近づ い て い る 。 切り

替え た 時点で は RMSD の 値が 35.98 と よ く ない が 、 計算を 続け て い く う ち に 切り 替え て か

ら 55時間 後 10 以 下に なっ て い る 。 一 方、 タスクフ ロ ー の 修正を 行わ なか っ た 場合、 2 つ の

ドメ イ ン の ま ま 計算を 継続して い る た め 、 図 6.8 A12 の よ う に α と β の 部分に 分離して い

る 。 計算を 継続して も RMSD の 値が 17 を 推移 した ま ま で あ る こ と が 図 6.7 Auto の グラ フ

か ら 読みと れ る 。 よ っ て 、 こ れ 以 上計算を 継続して も 良い 結果が 得ら れ ない こ と が わ か る 。

ま た 、 T0215 で は 修正した フ ラ グメ ン トラ イ ブ ラ リ を 用い る よ う に タスクフ ロ ー の 修正

を 行っ た た め 、 図 6.10 P22 の 構造が 正解の 構造に 似た 構造に なっ た 。 タスクフ ロ ー デー タ

の 修正を 行っ た 時点 (図 6.9 P21 の あ た り ) で は RMSD の 値が 7.89 と よ く ない が 、 切り 替

え て か ら 14.5時間 後の 34時間 後に は 5 以 下に なっ て い る 。 一 方、 タスクフ ロ ー の 修正を 行

わ なか っ た 場合は フ ラ グメ ン トラ イ ブ ラ リ が 初期 状態の ま ま なの で 、 RMSD の 値が 6.6 を

推移 して お り 、 そ れ 以 下に なる 兆しが 見ら れ ない 。 よ っ て 、 図 6.9 か ら 正解に 似た 構造が 得

ら れ る と は 考え に く い 。

T0198 お よ び T0215 の 実験で は 1回の 修正の みだ っ た が 、 修正を 行わ なか っ た 場合、 す

なわ ち 全自動で 立体構造予測シミ ュ レ ー ショ ン す る 場合の 結果の 改善は 緩 や か に 推移 して

い る 。 一 方、 修正を 行っ た 場合、 す なわ ち 対話的動作に よ っ て 立体構造予測シミ ュ レ ー ショ

ン す る 場合の 結果の 改善は 対話的動作を 行っ た あ と に 急 激に 推移 して い る 。 こ れ ら の 結果

か ら 、 タン パ ク質立体構造予測シミ ュ レ ー ショ ン に 提案 す る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー

クを 用い る こ と で 、 立体構造予測結果を 改善で き る 効果が あ る 。

1タスクあ た り の 処理時間

T0198 お よ び T0215 を 予測配列と して 入力し、 立体構造予測シミ ュ レ ー ショ ン を 行っ た と

き の CMと FR の 平均実行時間 を 表6.2 に 示す 。 ま た 、 T0198 お よ び T0215 に お け る SimFold

単体の 平均実行時間 を そ れ ぞ れ 表 6.3、 表 6.4 に 示す 。

表 6.3 は 残基 数が 111残基 、 124残基 、 235残基 の 平均実行時間 を 示して い る 。 T0198 の

場合、 残基 数は 235残基 で あ る が 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 修正操作を 行わ ない 場

合、 NFター ゲットの 計算に お い て 2 つ の ドメ イ ン に 分割 して SimFold を 実行す る 判断を 下

す 。 こ こ で は 、 残基 数と プ ロ グラ ム の 実行時間 と の 関 係を 示した い た め 、 参考ま で に 111

残基 と 124残基 の 結果を 示した 。
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6.2. タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 基 づ い た タン パ ク質立体構造予測システム

図 6.7 RMSD最小値の 時間 的変化 (T0198)

図 6.8 正解と の 立体構造の 比較 (T0198)
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図 6.9 RMSD最小値の 時間 的変化 (T0215)

図 6.10 正解と の 立体構造の 比較 (T0215)
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表 6.2 CM お よ び FR の 平均実行時間 (T0198, T0215)

T0198 T0215

CM 3’26” 1’14”

FR 9’05” 5’32”

表 6.3 SimFold プ ロ グラ ム 単体の 平均実行時間 (T0198)

残基 数 111 124 235

Pentium III 1GHz 2h32’00” 2h58’00” 9h44’00”

Pentium 4 2.53GHz 1h20’00” - 4h55’00”

表 6.4 SimFold プ ロ グラ ム 単体の 平均実行時間 (T0215)

残基 数 76

Pentium III 1GHz 1h10’00”

Pentium 4 2.53GHz 0h35’00”

101



第 6章 タン パ ク質立体構造予測シミ ュ レ ー ショ ン へ の 適用

こ れ ら の 結果か ら 、 CM、 FR、 NF各タスクの 実行時間 は 残基 数に 影 響を 受け る 。 特に 、

NF は 長時間 の タスク実行が 余儀 なく さ れ る こ と が こ れ ら の 結果か ら わ か る 。

タスクフ ロ ー 差分実行機 構の 適用に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実施へ の 影 響

タスクフ ロ ー 差分実行機 構の 導入に よ っ て 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスクフ ロ ー

の 修正が 容易 に なっ た が 、 そ れ に 伴い シミ ュ レ ー ショ ン 実行時間 に 影 響を 及 ぼ す 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る 操作を 行っ た 際、 T0198 に お い て は 45時間 か ら 約 19時

間 分の 結果が 、 T0215 に お い て は 17時間 か ら 約 2時間 分の 結果が 出力さ れ て い ない こ と が

図 6.7 お よ び 図 6.9 か ら わ か る 。 そ れ ぞ れ の 図中C が 結果が 出力さ れ て い ない 時間 帯に 該当

す る 。

こ れ は 、 ROKKY の 結果出力モ ジュ ー ル の 処理上の 制限に よ る も の で あ る こ と が わ か っ

て い る 。 ROKKY の 結果出力プ ロ グラ ム に お い て 、 出力結果の 統計処理と して クラ スタ分

析を 行う 。 統計処理の 精度を 維 持す る た め に SimFold か ら 出力さ れ る 計算結果が 最低 10個

必要で あ る と の 経験則が 得ら れ て い る 。 実験で は 、 ヘ テロ ジニア スなクラ スタで は あ る が

7台の PC で 構成さ れ た クラ スタを 用い て SimFold を 実行して い る た め 、 少なく と も 各計算

ノ ー ドで 2タスク以 上実行しなけ れ ば 統計処理が で き ない 。 T0215 で は 修正前も 修正後も

同じ 残基 数の シミ ュ レ ー ショ ン を 行っ て い る た め 、 表 6.4 で 示した Pentium III プ ロ セッサ

搭載の 計算ノ ー ドで の SimFold プ ロ グラ ム 実行時間 の 2倍と ほ ぼ 一 致す る 。 ま た 、 T0198

で は 2 つ の ドメ イ ン か ら 1 つ の ドメ イ ン で 実行す る よ う に 切り 替え た た め 、 SimFold で 計

算す べ き ドメ イ ン の 残基 数が 大き く なる 。 表 6.3 で 示した 235残基 の 結果か ら Pentium III

プ ロ セッサ搭載の 計算ノ ー ドで の SimFold プ ロ グラ ム 実行時間 の 2倍と ほ ぼ 一 致して い る 。

こ れ ら の 結果か ら 、 提案 システム に よ る 結果に 一 定時間 の 出力が ない の は 、 1タスクあ た

り の 実行時間 に 影 響を 受け て い る こ と が わ か る 。

なお 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構が 実行した と き の 実行時間 の オー バ ヘ ッドに つ い て 、

タスクフ ロ ー 管 理サー バ で 測定した 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ っ て 修正さ れ た タスク

フ ロ ー を 入力し、 そ れ に 切り 替わ る ま で の 時間 は 20秒で あ っ た 。 した が っ て 、 タン パ ク質

立体構造予測の 実施に お い て 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構の オー バ ヘ ッドに よ る 影 響は 受

け ない 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 頻繁に タスクフ ロ ー の 修正を 行い 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の

改善動作を 行う と 想定した 場合、 結果出力の 待ち 時間 が 累積さ れ る の で 、 却 っ て 希 望と す

る 結果が 得ら れ ない 場合も 考え ら れ る 。 特に 、 残基 数が 大き い 場合に は 結果出力に か か る

待ち 時間 が オー バ ヘ ッドと なる こ と が わ か っ た 。
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6.3. ま と め

システム 構築に お け る 改善策と して は 、 1タスクあ た り の 実行時間 短縮と 統計処理に 最

低限必要と さ れ る 計算機 台数の 確 保が 考え ら れ る 。 前者に つ い て は 、 SimFold の 実行時間

が 残基 数に 比例す る こ と が 表 6.3 と 表 6.4 か ら 明ら か ななの で 、 SimFold の 実行時間 を 短縮

す る だ け の 計算機 能力を 確 保す る 。 後者に つ い て は 、 最低で も 10タスクが 並行して 実行で

き る だ け の 計算機 台数を 確 保す る 。

ま た 、 頻繁に 改善動作を 行う こ と を 想定した 場合に は 、 複数パ ラ メ ー タの 実行を 可能に

なる だ け の 計算機 台数を 確 保す る こ と で よ い 結果を 得る た め の 時間 が 短縮で き る 。

6.3. ま と め

本章で は タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用した 事例と して タン パ ク質立体構造予測

システム の 構築に つ い て 述べ た 。

タン パ ク質立体構造予測の 現場で は 、 立体構造予測の 自動化に 向け て 研究 開発が 進ん で お

り 、 継続的改善に よ っ て 立体構造予測に 関 す る 知見を 得る こ と が 重要で あ る こ と に 触れ た 。

本章で は 、 ROKKY と 呼ば れ る タン パ ク質立体構造予測システム を ベ ー スと して 、 タス

ク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用した システム を 構築した 。 タン パ ク質立体構造予測で は 、

複数の 解析手法を 用い て 結果を 得る こ と か ら 、 タスクフ ロ ー 技術を 導入した 。 タスクフ ロ ー

技術の 導入に 際し、 従来の タスクフ ロ ー システム だ け で は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思

決定に よ る 継続的改善操作が 困難なた め 、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構を 提案 、 実装し、 シ

ミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作の 容易 化と 意 思決定支援 を 可能に した 。

最後に 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに よ る タン パ ク質立体構造予測に も た ら す 効果

に つ い て 述べ た 。 シミ ュ レ ー ショ ン 処理時間 の 短縮に つ い て は 、 残基 数が 増え る こ と に よ

る シミ ュ レ ー ショ ン 処理時間 の 影 響を 受け る た め 、 残基 数に 応じ た 計算機 の 処理能力が 必

要で あ る こ と が わ か っ た 。 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善に つ い て は 、 全自動に よ る 結果に

比べ て 正解と 思わ れ る 結果に 近づ く こ と か ら 、 対話的動作に よ る 効果が あ る こ と を 示した 。
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7.1. マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン と 託児所配置問題

7.1.1 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン

マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン は 、 従来人工知能分野で 研究 が 行わ れ て き た 人間

の 知能モ デル を シミ ュ レ ー ショ ン に 展開した 研究 分野で あ る 。 コン ピ ュ ー タなら び に ネッ

トワ ー ク技術の 発展を 背景と して 、 1990年以 降急 速に 発展した 研究 分野で あ る 。 一 般的に

は 、 エー ジェン トが 相互影 響を 受け る こ と で 対象と なる 場の 振舞い を 定量的に 示す 方法と

考え る こ と が で き る 。 こ こ で 指す エー ジェン トと は 、 知覚 、 認識、 記 憶、 学習、 判断、 行

動と い っ た 人間 が も っ て い る 情報処理機 能を モ デル 化した も の で あ る 。

マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン の 適用範囲 は 広い 。 特に 、 社会科学分野で は 、 エー

ジェン トの 振舞い を 人間 の 振舞い と して 置き 換 え る こ と に よ り 、 社会に お け る 発見や 定式

化を 支援 す る こ と が で き る と 考え ら れ て い る 。 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン の 社

会科学の 応用と して 、 文献 [61] で は 、 サッカー シミ ュ レ ー ショ ン 、 交通流・ 人流シミ ュ レ ー

ショ ン 、 金融市場シミ ュ レ ー ショ ン 、 災害・ 防災シミ ュ レ ー ショ ン の 例を 挙げ て い る 。 ま

た 、 既 婚女性の 労働供給 に 関 す る 適用例 [62] や 、 国民年金納付問題へ の 適用例 [63]など が

あ る 。

社会科学分野に お い て マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン が 注目さ れ て い る 理由は 、 社

会現象が 実験に よ り 検証す る こ と が 困難なこ と に あ る 。 自然科学分野で は 現象を 実験室な
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ど で 再現で き る が 、 社会科学分野で は 人間 の 思考、 動作、 決断を 対象と して い る た め 、 実

験室で 現象を 再現す る こ と が で き ない 。 そ の た め 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン

に 期 待が 寄 せ ら れ て い る 。

7.1.2 託児所配置問題

日本が 直面して い る 課題の ひ と つ に 少子化問題が あ る 。 厚生労働省が 発表した 平成 17年

人口動態統計の 年間 推計1 に お い て 、 平成 16年の 合計特殊出生率2 は 1.29 で あ る 。 こ の 数

値は 将来に お け る 日本の 総人口減少を 意 味して い る 。 労働力の 低下、 経済活動の 停滞、 高

齢化社会へ の 変化を も た ら し、 様々 な社会問題を 引 き 起 こ す 。

厚生労働省が 発行した 平成 17年度版 労働経済白書 [64] に お い て 、 女性の 意 識と 就業促

進に 向け た 課題が ま と め ら れ て い る 。 そ の 中で 、 女性の 就業行動は 出産お よ び 育 児に よ っ

て 大き く 影 響を 与え て い る こ と 、 す なわ ち 、 就業と 育 児の 両立が 困難で あ る こ と が 示さ れ

て い る 。 ま た 、 財務省財務総合政策研究 所が 発行した 「 少子化の 要因 と 少子化社会に 関 す

る 研究 会」 報告書 [65] に お い て 、 就業に よ る 出産抑制効果は 育 児休 暇制度や 保育 サー ビ ス

の 充実に よ り 緩 和さ れ る こ と が 提言さ れ て い る 。 こ れ ら の 報告か ら 、 少子化対策の た め に

は 女性の 就業行動を 促進す る こ と 、 具 体的に は 、 保育 サー ビ スを ど う 充実さ せ る か が 解決

の 糸口で あ る と い え る 。 そ こ で 考え ら れ る の が 、 託児所設置に よ る 非就業者の 就職行動促

進に 関 す る 検討で あ る 。 本論文で は 、 託児所配置問題と 呼ぶ 。

託児所配置問題は 、 託児所の 配置に よ っ て 子供を も つ 女性が 就業に ど の よ う な影 響を も

た ら す か を 知る こ と で あ る 。 具 体的に は 、 職場と の 位 置関 係に よ っ て 女性が 就業す る か 、

性格 の 異 なる 住民間 の 相互作用に よ っ て 就業す る か ど う か を 検討す る こ と で あ る 。 こ の 問

題を 解決す る こ と は 、 地方公共団体に お い て は 住民サー ビ スの 提供に つ なが る 。 ま た 、 日

本政府に お い て は 少子化の 解消と と も に 、 税収向上も 期 待で き る 。

7.1.3 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に 基 づ く 託児所配置問題

託児所配置問題は 、 職場と の 位 置関 係に よ っ て 女性が 就業す る か 、 性格 の 異 なる 住民間

の 相互作用に よ っ て 就業す る か ど う か を 検討す る こ と で あ る と 述べ た 。 す なわ ち 、 あ る 地

域 の 女性は 、 会社、 託児所、 近隣の 女性か ら の 影 響を 受け る 。 こ れ ら の 相互影 響に よ り 就

1 http://www.mhlw.go.jp/toukei/saikin/hw/jinkou/suikei05/index.html
2 そ の 年次の 15歳か ら 49歳ま で の 女子の 年齢別出生率を 合計した も の 。 一 人の 女子が 仮に そ の 年次の 年

齢別出生率で 一 生の 間 に 生む と した と き の 子ど も の 数に 相当す る 。
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図 7.1 託児所と エー ジェン トの 位 置関 係

業す る か を 判断す る 問題と 置き 換 え る こ と が で き る 。 こ の よ う に 、 何ら か の 相互影 響を 受

け る 問題と 解く 場合に は 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン が 得意 と す る 。 本論文で

は 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題と して 、 村田ら が 提案 す

る 方法 [66] を 取り 上げ る 。

本論文で 取り 上げ る 託児所配置問題は 、 図 7.1 に 示す よ う に 、 非トー ラ ス状の 2次元空

間 内に 職場、 託児所、 エー ジェン トが 存在す る 。

託児所配置問題に お い て エー ジェン トは 女性と す る 。 各エー ジェン トは 就業行動を 行う

か 否か を 決定す る 。 エー ジェン トが 就業す る か を 判断す る 基 準は 、 効用差関 数、 エー ジェ

ン トの 知覚 範囲 、 周囲 の エー ジェン トと の 相互影 響で あ る 。 効用差関 数と は 、 年齢、 教育

年数、 配偶 者の 収入、 子供の 数を 変数と した 関 数で あ る 。 エー ジェン トの 知覚 範囲 と は 、

エー ジェン トが 就業す る か 否か を 判断す る 際に 情報を 収集す る 範囲 で あ る 。 知覚 範囲 に 託

児所が あ る 場合は 就業行動を と り や す い と 仮定す る 。 周囲 の エー ジェン トと の 相互影 響は 、
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知覚 範囲 内に 存在す る 就業中の エー ジェン トが 多い ほ ど 就業選択を 行う と 仮定す る 。 本論

文で 取り 扱 う 問題に お け る エー ジェン トは 、 周囲 の エー ジェン トが 就業して い なく て も 就

業行動を 率先して 行う リ ー ダエー ジェン トと 、 周囲 の 行動に 左右 さ れ る フ ォロ ワ エー ジェ

ン トの 2種類が 存在す る も の と す る 。

7.1.4 託児所配置問題に お け る 対話的動作の 必要性

マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題は 2 つ の 特徴を 有す る 。

• マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン は 確 率論的手法で あ る 。

入力デー タの 一 部に あ る 確 率分布も しく は 乱数を 使う た め 、 統計的に 十分な数の 計算

を 繰り 返す 。

• パ ラ メ ー タの 個数が 増え る と パ ラ メ ー タの 組み合わ せ 数が 指数的に 増大す る 。

託児所配置問題は 託児所の 適切な配置を 検討す る こ と が 目的で あ る 。 託児所の 適切な

配置を みつ け る た め に 、 例え ば 、 託児所の 位 置、 職場の 位 置、 エー ジェン トの 初期 条

件を 変更す る 。 そ の 結果、 シミ ュ レ ー ショ ン を 実行す る 数が 指数的に 増え る 。

村田ら の 実験で は 、 各実験条件に お い て 場合分け を で き る だ け 少なく なる よ う に 、 職場

の 位 置、 エー ジェン トの 人数比 (リ ー ダと フ ォロ ア の 比率)、 託児所の 位 置、 エー ジェン ト

が 託児所を 選択す る う え で 許容で き る 距離が そ れ ぞ れ 4,9,7,3通り と し、 か つ エー ジェン ト

の 分布中心は 職場の 位 置が 中央に あ る 場合は 12通り 、 そ れ 以 外は 8通り と して い る 。 こ れ

ら の 値か ら 算出さ れ る シミ ュ レ ー ショ ン の 実行数は 6804通り に なる 。 なお 、 6804通り の シ

ミ ュ レ ー ショ ン を Pentium4 2.8GHz の 計算機 で 1台で 実行した 実験を 行っ て お り 、 そ の 結

果、 317時間 54分 46秒か か っ た と 報告して い る 。

よ り 詳細なシミ ュ レ ー ショ ン を 行う 場合、 例え ば 、 職場の 位 置、 託児所の 位 置を 増や し

た 場合の 就業選択行動に 関 す る 効果を 確 認す る 場合、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実行数の 増加が

容易 に 想像で き る 。 考え ら れ る 限り で の パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を 作成し、 パ ラ メ ー タの

組み合わ せ す べ て を 総当た り で 計算す る 従来の 考え 方で は 、 パ ラ メ ー タの 組み合わ せ 数が

増え れ ば 、 シミ ュ レ ー ショ ン に 要す る 時間 も 増加す る 。

こ こ で 、 託児所配置問題に 取り 組む 政策立案 者の 立場を 考え る 。 政策立案 者は シミ ュ レ ー

ショ ン か ら 得ら れ る 結果に 政策的な意 味を も つ た め 、 具 体的な条件を 設定した シミ ュ レ ー

ショ ン を 希 望す る 。 ま た 、 最適な託児所配置の 条件を 知る た め に 、 特定の パ ラ メ ー タを 与

え て は タスク実行を す る と い っ た 動作が 行わ れ る 。
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7.1.5 託児所配置問題解決システム 構築に お け る 対話的動作実現の 困難さ

託児所配置問題で は 、 パ ラ メ ー タの 組み合わ せ に よ っ て 作成さ れ る 解集合か ら 評価値が

最大と なる パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を 探索す る こ と が 要求 さ れ る 。 既 存の 技術を 用い て 託

児所配置問題解決システム を 構築す る 場合、 以 下の 方法が 考え ら れ る 。

• 想定さ れ る パ ラ メ ー タの 組み合わ せ す べ て を 試す 方法 (自動的に 実行す る 場合)

長所 タスク実行が 自動化可能で あ る こ と 。

短所 解集合の 数に よ っ て 問題解決に か か る 時間 が 増大す る こ と 。

• パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を 一 つ ず つ 試す 方法 (対話的に 実行す る 場合)

長所 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 結果を 確 認しなが ら 解探索が で き る こ と 。

短所 問題解決に か か る 時間 が 増大す る こ と 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施回数が 大幅に 増

え る こ と 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 、 パ ラ メ ー タ群の 集合か ら サン プ ル と して 一 部の 解候補を 取

り 出して 実行し、 そ の 結果を 確 認した の ち 再度別の 解候補を 実行す る 、 と い う 繰り 返し操

作が 望ま しい 。 した が っ て 、 こ れ ら の 中間 的な方式が シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に と っ て 望

ま しい と い え る 。

7.2. タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 基 づ く 託児所配置問題

解決システム

マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題に 求 め ら れ る 目標は 、 大量

の 解集合か ら 、 託児所配置で 最大の 効果を 得る こ と が で き る 解を 探索す る こ と で あ る 。 こ

の こ と を 踏ま え 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 用い て 対話的動作に 基 づ く 託児所配置

問題解決システム を 構築す る 。
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0 1000 1000 1000 -1 -1 2 2 1000 1000 1000 4000 4000 4000 100 0.7 →

output_0-1000_1000_1000_-1_-1_2_2_1000_1000_1000_4000_4000_4000_100_0.7.dat

0 1000 1000 1000 -1 -1 2 2 1000 1000 1000 4000 4000 1000 100 0.7 →

output_0-1000_1000_1000_-1_-1_2_2_1000_1000_1000_4000_4000_1000_100_0.7.dat

0 1000 1000 1000 -1 -1 2 2 1500 4000 1000 4000 4000 1000 100 0.7 →

output_0-1000_1000_1000_-1_-1_2_2_1500_4000_1000_4000_4000_1000_100_0.7.dat

0 1000 1000 1000 -1 -1 2 2 2500 2500 1000 4000 4000 1000 100 0.7 →

output_0-1000_1000_1000_-1_-1_2_2_2500_2500_1000_4000_4000_1000_100_0.7.dat

(以 下続く 。 紙面の 都合上、 → は 行の 続き を 意 味す る 。 )

図 7.2 パ ラ メ ー タリ スト例

7.2.1 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クへ の 適用と シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

へ の 効果

パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル の 準備と 大量タスク実行スクリ プ トの 適用

託児所配置問題解決システム で は 、 各パ ラ メ ー タの 値の 組み合わ せ に よ っ て 作成さ れ る

大量の パ ラ メ ー タの 組か ら 託児所配置で 最大の 効果を 得る 各パ ラ メ ー タの 値を 探す 。 い わ

ゆ る パ ラ メ ー タスイ ー プ 型の シミ ュ レ ー ショ ン で あ る 。

本論文で 提案 す る 託児所配置問題解決システム で は 、 ま ず 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が

図 7.2 に 示す よ う なフ ォー マ ットで パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル を 準備す る 。 パ ラ メ ー タリ

ストフ ァ イ ル の 1行は 1 つ の タスクと して 割 り 当て る 引 数を 意 味す る 。 ま た 、 行数は タス

ク実行数を 意 味す る 。

次に 、 大量タスク実行スクリ プ トを 用い て 、 大量タスク実行を 可能に す る 。 具 体的に は 、

図 7.3 に 示す タスクフ ロ ー 情報を 生成し、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 投入す る 。 本

論文で 適用した 託児所配置問題の 場合、 大量タスク実行を 行う の みなの で 、 タスクフ ロ ー

情報に 記 載さ れ る タスク情報は ひ と つ だ け で あ る 。

ユ ー ザイ ン ター フ ェイ ス

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 優先タスク実行を 可能に す る た め に 必要なユ ー ザイ ン ター フ ェ

イ スは パ ラ メ ー タ変更用操作イ ン ター フ ェイ スと 結果確 認用イ ン ター フ ェイ スの 2種類で

あ る 。
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1: 1

2: submitter.pl

3: calculateVersion4 renew.bat

4:

5:

図 7.3 託児所配置問題に お け る タスクフ ロ ー (左側は 行番号を 意 味す る 。 )

• パ ラ メ ー タ変更用操作イ ン ター フ ェイ スは 、 図 7.4 に 示す よ う に 、 Web ブ ラ ウ ザを イ

ン ター フ ェイ スと して 採用す る 。

パ ラ メ ー タ変更用操作イ ン ター フ ェイ スで は 、 初期 パ ラ メ ー タリ ストの 入力、 優先実

行さ せ る パ ラ メ ー タ値の 入力が 可能で あ る 。

• 結果出力イ ン ター フ ェイ スは 、 パ ラ メ ー タ変更用操作イ ン ター フ ェイ スと 同様、 図

7.5 に 示す よ う に 、 Web ブ ラ ウ ザを イ ン ター フ ェイ スと して 採用す る 。

託児所配置問題解決システム で は 、 パ ラ メ ー タご と に 結果が 出力さ れ る 。 シミ ュ レ ー

ショ ン 実施者が 結果を 確 認す る 場合、 パ ラ メ ー タご と に 結果を 確 認す る 場合と 複数の

結果を 比較 しなが ら 確 認す る 場合が 考え ら れ る 。 そ こ で 、 結果確 認用イ ン ター フ ェイ

スで は 、 タスク実行が 完 了した パ ラ メ ー タリ ストの 一 覧か ら 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者が 興味を も つ パ ラ メ ー タリ ストを 選択す る (図 7.5左側)。 そ して 、 選択さ れ た パ ラ

メ ー タに 対して グラ フ 出力す る よ う に 施した (図 7.5 右 側)。 こ れ に よ り 、 パ ラ メ ー タ

の 違い に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 違い を 比較 で き る 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー ク適用に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実施者へ の 効果

託児所配置問題解決システム を タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 適用す る こ と に よ っ て 、

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 以 下の 効果が 得ら れ る 。

• シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作に よ り 実施者の 希 望に 基 づ く パ ラ メ ー タの 組を 優先的

に 実行で き る 。 こ れ に よ り 、 パ ラ メ ー タの 組を ひ と つ ず つ 入力しなが ら 結果を 得る の

と 同じ 効果が 得ら れ る 。

• パ ラ メ ー タの 組み合わ せ す べ て を 実行す る 必要が なく なる 。 こ れ に よ り 、 最適解探索

お け る 解候補の 早期 発見が 可能に なる 。 ま た 、 託児所配置問題で は 様々 な条件下で の
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図 7.4 パ ラ メ ー タ変更操作ペ ー ジ

シミ ュ レ ー ショ ン を 短期 間 で 行う こ と が 可能に なる 。

7.2.2 対話的動作を 考慮す る こ と に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善効果

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 図的な動作が 継続的に 行わ れ る こ と で 、 託児所配置問題の

結果に ど の よ う な改善効果を も た ら す か に つ い て 述べ る 。

計算機 環 境

託児所配置問題解決システム で 使用した 計算機 の 性能を 示す 。 プ ロ トタイ プ システム で は

PCクラ スタを 利用した 。 PCクラ スタは Intel社 3.0EGHz Pentium 4 プ ロ セッサを 搭載し

た PC を 10台で 構成した ホ モ ジニア スクラ スタで あ る 。 す べ て の PC は 1Gbps の Ethernet

ポ ー トを 有して お り 、 プ ロ セッサ間 の 通信速度は 1Gbps で あ る 。

PCクラ スタで の ジョ ブ 管 理は Condor を 使用した 。 使用した Condor の バ ー ジョ ン は 6.6.7

で あ る 。 Condor で は 実行す る プ ロ グラ ム を 各計算ノ ー ドに コピ ー す る 機 能を 有して い る の

で 、 プ ロ トタイ プ システム で は こ の 機 能を 利用して 、 各パ ラ メ ー タの 計算結果を 回収す る 。
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図 7.5 出力結果確 認ペ ー ジ (左:選択画面, 右 :グラ フ 描画)

PCクラ スタを 構成す る 計算機 の う ち 1台は 、 プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル 、 状況確 認モ

ジュ ー ル 、 結果解析モ ジュ ー ル を 担当す る 。 こ の ノ ー ドを サー バ ノ ー ドと 呼ぶ 。 残り 9台

は す べ て 計算ノ ー ドと した 。 なお 、 サー バ ノ ー ドは 計算ノ ー ドの 作業も 行う た め 、 シミ ュ

レ ー ショ ン 実施者か ら は 10台の 計算ノ ー ドが 登録さ れ て い る よ う に 見え る 。

サー バ ノ ー ドで は パ ラ メ ー タ入力お よ び 変更、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 出力を 可能に す

る た め に 、 Java Server Pages(JSP) を 利用した 。 プ ロ トタイ プ システム で は Tomcat 4.1.30

を 使用した 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は Web ブ ラ ウ ザを 利用して パ ラ メ ー タの 入力と 変更、

シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 確 認を 行う 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスク実行操作の 比較

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 逐次確 認した 後、 パ ラ メ ー タリ スト

の 順序変更に よ る シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行が 必要な場合の 動作を 比較 す る 。 託児所配置

問題は パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ 型の シミ ュ レ ー ショ ン で あ る か ら 、 大量の タスク実行が 発生

す る 。 シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行が 必要と 判断し、 問題解決システム に シミ ュ レ ー ショ ン

の 再実行を 反映 さ せ る に は 、

1. タスク管 理システム に 投入さ れ て い る タスクを す べ て 放棄して 、 シミ ュ レ ー ショ ン の

実施を 中断す る
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表 7.1 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る タスク実行制御動作の 比較

動作項目 既 存ミ ドル ウ ェア の み フ レ ー ム ワ ー ク適用後

1. 投入さ れ た す べ て の タスク放棄 実施者に よ る 操作 フ レ ー ム ワ ー クが 吸 収

2. パ ラ メ ー タリ ストか ら 実行完 了
実施者に よ る 操作 フ レ ー ム ワ ー クが 吸 収

した パ ラ メ ー タを 分離

3. パ ラ メ ー タの 特徴抽出 実施者が 確 認 実施者が 確 認

4. 未実行パ ラ メ ー タリ ストの 作成 実施者が 作成 フ レ ー ム ワ ー クが 吸 収

5. 新た なパ ラ メ ー タリ ストに よ る
実施者に よ る 操作 フ レ ー ム ワ ー クが 吸 収

再実行命令

2. 実行が 完 了した パ ラ メ ー タの タスクと 実行さ れ て い ない パ ラ メ ー タの タスクを 整理

す る

3. 実行完 了した タスクの 結果か ら 、 評価値が 最大に なる と 思わ れ る パ ラ メ ー タの 特徴を

抽出す る

4. 特徴抽出結果か ら 優先実行さ れ る パ ラ メ ー タを 上位 に した 未実行パ ラ メ ー タリ ストを

作成す る

5. 新しい パ ラ メ ー タリ ストに 基 づ い て 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実行を 再開す る

の 手順が 必要に なる 。

表 7.1 は シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が パ ラ メ ー タリ ストの 変更を 行う 際に 生じ る 動作を 既 存

グリ ッドミ ドル ウ ェア の みを 利用した 場合と 提案 す る フ レ ー ム ワ ー クを 適用した 場合で の

比較 した 結果で あ る 。 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用す る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者は 5 つ の 動作か ら 、 3. パ ラ メ ー タの 特徴抽出に 軽減で き る 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用した 場合の 動作の 流れ は 以 下の よ う に なる 。

1. シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 作業

(a) シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 確 認す る 。

図 7.5 に 示した 出力結果確 認ペ ー ジを 用い て 、 評価値が 最大と なる パ ラ メ ー タを

確 認す る 。 出力結果確 認ペ ー ジで は 、 複数の パ ラ メ ー タリ ストを 選択して 評価

値を 比較 す る グラ フ が 出力で き る 。 ま た 、 パ ラ メ ー タ一 覧を 出力す る 際に 、 評
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価値の 高い 順に パ ラ メ ー タを 並び 替え て 出力す る こ と で 、 評価値を 比較 す る た

め の グラ フ を 確 認す る 手間 が 減る 。

(b) パ ラ メ ー タの 特徴を 抽出す る 。

出力結果確 認ペ ー ジで 評価値を 確 認した 結果、 評価値が 高く なる と 思わ れ る 引

数の 位 置や 値を 確 認す る 。

(c) 特徴抽出した 結果を タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 指示す る 。

託児所配置問題解決システム で は タスクフ ロ ー の 修正は ない た め 、 パ ラ メ ー タ変

更操作の みで あ る 。 図 7.4 に 示した パ ラ メ ー タ変更操作ペ ー ジを 使う 。 パ ラ メ ー

タ変更操作ペ ー ジは タスクの 引 数位 置と 関 連づ け て い る の で 、 該当す る パ ラ メ ー

タの 位 置に 優先した い 値を 入力す る 。 入力し終え た ら 、 送信ボ タン を 押す 。

2. タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに よ る 作業

(a) 投入さ れ て い る す べ て の タスクを 放棄す る 。

こ の 作業は 図 4.20 に お け る プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル の task abort() の 動作

に 相当す る 。

(b) パ ラ メ ー タリ ストか ら 実行完 了した パ ラ メ ー タを 分離し、 優先実行す る パ ラ メ ー

タを 上位 に した 未実行パ ラ メ ー タリ ストを 作成す る 。

こ の 作業は 図 4.20 に お け る プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル の modify plist() の 動

作に 相当す る 。

(c) 新しい パ ラ メ ー タリ ストに 基 づ い て シミ ュ レ ー ショ ン の 実行を 再開す る 。

こ の 作業は 図 4.20 に お け る プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル の task dispatch() の 動

作に 相当す る 。

こ の 結果か ら 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用す る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者に は 下線部の 作業が 増え る も の の 、 解探索時間 の 短縮に 必要な作業が 軽減で き る 。 ま た 、

パ ラ メ ー タリ ストを 修正せ ず す べ て の パ ラ メ ー タを 実行す る 場合と 比較 した 場合、 結果確

認と パ ラ メ ー タ修正依 頼の 動作に 抑え る こ と が で き る た め 有効で あ る と い え る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作に よ る 解探索結果お よ び 解探索時間 の 変化

パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ 型の シミ ュ レ ー ショ ン は 、 一 般的に 各パ ラ メ ー タの 値の 集合か ら 、

す べ て の 組み合わ せ を 作成し、 組み合わ せ に 基 づ い て シミ ュ レ ー ショ ン を 行う 。 す べ て の
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組み合わ せ に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果が 出力さ れ た の ち 、 目的を 満足す る 各パ ラ メ ー タ

の 値を 探しだ す 。

と こ ろ で 、 パ ラ メ ー タの 組み合わ せ の 多く は 目的を 満足す る か 判断しに く い 組み合わ せ

で あ る 。 パ ラ メ ー タを 与え て シミ ュ レ ー ショ ン を 行う こ と で は じ め て 目的を 満足す る か 否

か が 判別で き る 。 従来は 、 す べ て の 組み合わ せ を シミ ュ レ ー ショ ン し終え て か ら 、 良い 結

果だ け を 選別す る 。 目的を 満足す る パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を 確 実に みつ け だ す こ と が で

き る が 、 シミ ュ レ ー ショ ン に 要す る 時間 も 長時間 必要に なる 。

本論文で 提案 す る 託児所配置問題解決システム で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 知識と

経験に よ る 操作を 必要と す る が 、 す べ て の 組み合わ せ の シミ ュ レ ー ショ ン を 行わ なく と も 目

的を 満足す る パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を みつ け る こ と が で き る よ う に なる 。 そ こ で 、 す べ

て の 組み合わ せ の シミ ュ レ ー ショ ン を 行わ なく と も 目的を 満足す る パ ラ メ ー タの 組み合わ

せ を みつ け だ せ る か 確 認す る た め の 実験を 行っ た 。 実験に お け る 条件は 以 下の 通り で あ る 。

• 託児所配置シミ ュ レ ー ショ ン の 環 境条件

本実験で 変更可能なパ ラ メ ー タは 職場位 置、 エー ジェン トの 種類、 エー ジェン トの 中

心分布、 託児所設置位 置と す る 。 各パ ラ メ ー タの 数は そ れ ぞ れ 4通り 、 2通り 、 7通

り 、 7通り と す る 。 こ れ ら 以 外の 条件お よ び 具 体的な値は 村田ら の 報告と 同様と す る 。

変更可能なパ ラ メ ー タか ら 作ら れ る パ ラ メ ー タの 組み合わ せ は 394通り と なる 。

• 初期 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル の 条件

本実験で 用い た パ ラ メ ー タリ ストは 一 様乱数に よ っ て パ ラ メ ー タの 順序を 変更す る 。

パ ラ メ ー タの 順序を 変更す る た め に 使っ た 乱数は 松本ら に よ っ て 開発さ れ た Mersenne

Twister と 呼ば れ る 疑 似乱数生成ア ル ゴリ ズム [67] で あ る 。

• 託児所配置問題解決システム を 操作す る 被験者の 振る 舞い

被験者は 常に 問題解決システム の 前に 座っ た ま ま 実験す る の で は なく 、 被験者の 都

合の 良い タイ ミ ン グで シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 確 認を して も ら う よ う に した 。 シミ ュ

レ ー ショ ン 結果を 確 認す る 時点で 、 希 望す る 結果と 異 なる と 判断した 場合、 パ ラ メ ー

タ変更用ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スを 用い て タスクの 優先実行を して も ら っ た 。 そ し

て 、 託児所配置の 評価値が 最大に なる パ ラ メ ー タの 組み合わ せ が 、 以 後現れ ない と 思

う ま で 被験者の 意 思決定に 基 づ く パ ラ メ ー タ変更の 操作を 行っ て も ら う 。

なお 、 パ ラ メ ー タ変更の 操作は す べ て の パ ラ メ ー タの 組み合わ せ が 終わ る ま で 可能と

す る 。
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表 7.2 被験者に よ る 結果の 改善効果 (ソー トなし)

上位 5 位 内 上位 10 位 内 タスク数 変更回数

被験者 1 × × 193 7

被験者 2 ○ ○ 173 10

被験者 2 ○ ○ 296 4

表 7.3 被験者に よ る 結果の 改善効果 (ソー トあ り )

上位 5 位 内 上位 10 位 内 タスク数 変更回数

被験者 1 ○ ○ 202 8

被験者 2 ○ ○ 172 8

被験者 3 ○ ○ 283 9

• 結果出力の 提示方法

本実験で は 、 被験者に 対して 2種類の シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 提示す る 。 ひ と つ は 、

シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 良い 順に 並べ た も の 、 も う ひ と つ は シミ ュ レ ー ショ ン 結果が

出力さ れ た 順に 並べ た も の で あ る 。 差を つ け る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 結

果出力確 認時の 負担が 及 ぼ す 影 響を 確 認す る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作に よ る 結果の 改善効果を 表 7.2、 表 7.3 に 示す 。 表 7.2 は

被験者に 対して 計算結果を そ の ま ま 提示した 場合 (ソー トなし) の 結果、 表 7.3 は 被験者に

対して 上位 25 位 ま で の 計算結果を 提示した 場合 (ソー トあ り ) の 結果で あ る 。 こ の 実験で

は 、 3人の 被験者に 2種類の 実験を して も ら っ た 。

プ ロ トタイ プ システム で は 10台の ホ モ ジニア スPCクラ スタを 用い て い る た め 、 最適解

決定ま で の タスク数を 解探索時間 と みなした 。 最大タスク数は 394個で あ る か ら 、 そ れ よ

り も 小さ い 値で あ れ ば 解探索時間 が 短縮で き た と みなせ る 。 ま た 、 プ ロ トタイ プ システム

で 用い た マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム は 内部で 乱数を 用い て い る た め 、

パ ラ メ ー タリ スト 1 つ あ た り 100回の 演 算を 行う 。 1 つ の パ ラ メ ー タリ ストか ら 出力さ れ る

評価値は 100回の 演 算結果の 平均値と す る 。 100回の 演 算結果の 平均値を 評価値と して 採

用して い る た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 全体と して は 一 定の 傾向を 出力す る 。 試行実験を 繰り
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返す こ と で 、 小さ な範囲 で の 順位 変動が あ り 得る 。 そ こ で 、 被験者が 最適解と 選択した パ

ラ メ ー タの 組み合わ せ が 上位 5 位 内も しく は 上位 10 位 内に 収ま っ て い る か を 確 認した 。

実験の 結果、 最適解を 選択す る ま で の パ ラ メ ー タ変更回数、 最適解を 選択す る ま で の タ

スク数に 大き な差は 見ら れ なか っ た 。 但し、 ソー トした 計算結果を 被験者に 提示す る こ と

で 改善の 兆しが 得ら れ た 。 被験者 1 に お い て は 上位 5 位 内、 上位 10 位 内の 結果を 出力で き

る よ う に なっ た 。 ま た 、 被験者 2 は 変更回数が 低減した 。 逆 に 、 被験者 3 は ソー トしない

結果を 提示した 場合の ほ う が 変更回数が 少なか っ た 。 被験者 3 は ソー トしない 場合を 提示

さ れ た 場合は 最適解の 選択作業に 時間 を 費や した が 、 ソー トす る 場合を 提示さ れ る と 選択

作業に か か る 負担が 軽減さ れ る た め 、 よ り 多く の パ ラ メ ー タ変更を 行う 意 欲が 起 き た と 考

え る こ と が で き る 。

最適解を 選択す る ま で の 解探索時間 に つ い て は 、 プ ロ トタイ プ システム を 用い る こ と で

大幅に 改善さ れ た と い え る 。 ソー トした 計算結果を 被験者に 提示した 場合、 被験者 1 に つ

い て は 48.8%、 被験者 2 に つ い て は 56.4%、 被験者 3 に つ い て は 27.8%、 に あ た る タスクの

実行を 削減で き た 。

組み合わ せ 数増加に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 継続的改善の 効果

託児所配置問題解決システム に 対話的動作を 考慮す る こ と で 、 パ ラ メ ー タに 与え る 値の

種類が 増加して も 、 必要な計算結果を 優先的に 確 認す る こ と が 可能に なる 。

マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン で は 、 評価値を 最大に す る パ ラ メ ー タの 値を 探す

た め に 、 各パ ラ メ ー タに 対して 想定さ れ る 値の 集合を 準備す る こ と に なる 。 シミ ュ レ ー ショ

ン プ ロ グラ ム を 実行す る 回数、 言い 替え る と 組み合わ せ の 数は 、 パ ラ メ ー タの 数お よ び 各

パ ラ メ ー タと して 与え る 値の 集合か ら 指数的に 増加す る 。

従来、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン で は 、 指数的に 増加す る 組み合わ せ の 数を

少しで も 減ら す た め に 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン の 定性的特徴と 2次元空間

の 対称性と い っ た 問題特有の 特徴を 考慮して パ ラ メ ー タリ ストを 作成して い た 。 そ の た め 、

評価値を 最大に す る 各パ ラ メ ー タの 値の 範囲 を 特定す る に と ど ま っ て い た 。

こ こ で 、 政策立案 の よ う な実務的な観 点で 使う こ と を 想定す る 。 実務的な観 点で は 、 パ

ラ メ ー タの 値は 定性的なも の で は なく 、 定量的なも の が 要求 さ れ る 。 従来は 、 予備実験と

して 定性的なシミ ュ レ ー ショ ン を 行い 、 あ る 程度の 絞り 込みを 行っ て か ら 具 体的な値の 特

定を 行う こ と に なる 。 す なわ ち 、 同じ シミ ュ レ ー ショ ン を 2回実施す る こ と に なる 。

こ れ に 対し、 提案 す る 託児所配置問題解決システム で は 、 単純に 各パ ラ メ ー タに 与え る

値の 数を 増や して も 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 継続的な改善に よ っ て 、 パ ラ メ ー タ値の
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表 7.4 パ ラ メ ー タ数増加に よ る 結果の 改善効果

上位 5 位 内 上位 10 位 内 タスク数 変更回数

被験者 1 ○ ○ 374 14

被験者 2 × × 160 13

特定を 1回の 実施で よ い 。 そ こ で 、 パ ラ メ ー タの 組み合わ せ の 数を 増や し、 か つ シミ ュ レ ー

ショ ン 実施時間 を 制限した 状況下で 、 目的を 満足す る 各パ ラ メ ー タの 値を みつ け だ せ る か

の 実験を 行っ た 。 こ の 実験で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 継続的な改善に よ る 解探索の

効果を 確 認す る 。

実験に お け る 条件は 先の 実験と 同様の 条件と す る が 、 異 なる 点に つ い て 示す 。 託児所配

置シミ ュ レ ー ショ ン の 環 境条件に つ い て 、 パ ラ メ ー タリ ストの 数を 増や す た め に 、 託児所

設置位 置を 7通り か ら 12通り に 増や す 。 こ の 変更に よ っ て 作ら れ る パ ラ メ ー タの 組み合わ

せ は 672通り に なる 。

託児所配置問題解決システム を 操作す る 被験者に つ い て 、 被験者の 都合の 良い タイ ミ ン

グで シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 確 認を して も ら う 。 本実験で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施時間 を

制限した 状況を 想定して い る た め 、 被験者の 意 思決定が 反映 で き る の は 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 開始か ら 3時間 以 内と す る 。 こ れ は 、 672通り の 半数に あ た る 386通り の 組み合わ せ が 完

了す る 時間 が 2.8時間 に なる こ と か ら 決定した 。

被験者 2名の 操作に よ る 結果の 改善効果を 表 7.4 に 示す 。 先ほ ど の 実験同様、 被験者に 対

して 上位 25 位 ま で の 計算結果を 提示した 。 被験者 1 は 制限時間 直前ま で パ ラ メ ー タの 変更

を 行い 、 最適解の 可能性が 高い と 思わ れ る パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を 実行した 結果を 反映

して い る 。 一 方、 被験者 2 は 短時間 で の 解決を 試みた た め 、 被験者 2 が 選択した 最適解は

上位 10 位 内に も 含 ま れ て い ない 。 パ ラ メ ー タの 組み合わ せ 数を 増や して の シミ ュ レ ー ショ

ン で は 被験者の 判断ミ スが 発生す る こ と に 注意 しなけ れ ば なら ない 。

7.2.3 政策立案 の 現場へ 適用す る た め の 課題

提案 す る 託児所配置問題解決システム は 、 将来的に は 政策を 立案 す る 現場で の 活用を 目

指して い る 。 本論文で は 、 託児所配置問題解決システム の プ ロ トタイ プ を 示した が 、 政策

立案 の 現場に 適用す る に は 課題が 残さ れ て い る 。 本論文で は 、 システム 構築の 観 点か ら 、
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政策立案 の 現場で 用い る た め の 課題に つ い て 述べ る 。

パ ラ メ ー タリ スト作成に お け る 課題

プ ロ トタイ プ システム で は 初期 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル を 作成し、 初期 パ ラ メ ー タリ

ストフ ァ イ ル の 記 述順に タスク実行が 行わ れ る 。 政策立案 者が 、 政策上の 条件を も と に 定

義 さ れ る パ ラ メ ー タの 値を 初期 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル に 記 述す る 必要が あ る 。 ま た 、

プ ロ トタイ プ を 用い た 実験に お い て 、 処理さ れ た パ ラ メ ー タの 組み合わ せ を 一 意 に 確 認す

る 仕組みを 提供しなか っ た た め 、 被験者の 判断ミ スが 発生した 。

対策と して は 、 グラ フ ィ カル な操作イ ン ター フ ェイ スを 提供す る 方法が 考え ら れ る 。 グ

ラ フ ィ カル な操作イ ン ター フ ェイ スを 介して 、 初期 パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル の 作成、 優

先実行す る タスクの 選択操作、 計算結果を 見なが ら 不必要と 思わ れ る パ ラ メ ー タリ ストの

排除操作を で き る よ う に す る 。

複数の グリ ッド環 境を 利用す る た め の 課題

政策立案 者は マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン の 定性的特徴を 理解して い る と は 限

ら ない 。 そ の た め 、 初期 パ ラ メ ー タリ ストは 政策立案 上の あ ら ゆ る 場合を 想定して 作成さ

れ る 。 作成さ れ た パ ラ メ ー タリ ストは 大量の タスク実行を 伴う こ と か ら 、 大量タスク実行

に 見合っ た 計算機 能力が 必要に なる 。 プ ロ トタイ プ システム で は 、 タスク管 理システム と

して Condor を 採用した PCクラ スタに 適用した 。 シミ ュ レ ー ショ ン 時間 の 短縮を 実現す る

に は 、 必要に 応じ て 複数の 組織に あ る 計算機 を 利用す る こ と が 必要に なる 。

対策と して は 、 パ ラ メ ー タ変更部に お い て 複数の タスク管 理システム に 対応した タスク

投入モ ジュ ー ル を 実装す る こ と が 挙げ ら れ る 。 現状で は 、 様々 なタスク管 理システム が 用

い ら れ て い る が 、 操作体系そ の も の は Condor の 場合と 変わ ら ない 。 プ ロ トタイ プ で 実装

した コー ドを も と に 、 Condor 以 外の ジョ ブ 管 理システム に 対応した 改良を 行う 。

7.3. ま と め

本章で は 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題に つ い て 、 タス

ク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに 基 づ く 託児所配置問題解決システム の 設計と プ ロ トタイ プ シ

ステム の 構築に つ い て 述べ た 。

本章で 取り 上げ た マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題で は 、 適切

120



7.3. ま と め

な託児所の 配置条件を 導き 出す た め に 、 パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ に よ る ア ル ゴリ ズム を 採用

して い る 。 パ ラ メ ー タスウ ィ ー プ に よ る ア ル ゴリ ズム で は 、 想定さ れ る 範囲 で の パ ラ メ ー

タリ ストを 作成し、 す べ て の パ ラ メ ー タリ ストを 実行す る 。 こ の と き 、 パ ラ メ ー タの 種類、

パ ラ メ ー タに 与え る 値の 数が 増え る と 、 パ ラ メ ー タの 組み合わ せ 数が 指数的に 増加す る 。

本章で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に よ っ て 指数的に 増加す る パ ラ メ ー タの

組み合わ せ に よ る こ と なく 最適解を 探索す る 方法と して 、 対話的動作に 基 づ く 託児所配置

問題解決システム を 提案 した 。 提案 す る 託児所配置問題解決システム で は 、 随時出力さ れ

る タスクの 結果を 確 認しなが ら 、 最適解を も つ パ ラ メ ー タリ ストを 優先的に 実行す る 特徴

を 有す る 。

最後に 、 対話的動作に 基 づ く 託児所配置問題解決システム の プ ロ トタイ プ システム を 構

築し、 対話的動作に よ る 解探索時間 と 最適解探索の 効果と 政策立案 の 現場へ 適用す る た め

の 課題に つ い て 述べ た 。 最適解探索の 実験で は 、 適切な計算結果の 提示方法を 採用し、 か

つ 被験者の 対話的動作を 可能に す る こ と で 、 最適解の 探索が 短期 間 で で き る よ う に なる こ

と が わ か っ た 。 プ ロ トタイ プ システム で は 対話的動作に よ る 最適解探索の 効果を 確 認す る

こ と が 主眼 で あ っ た 。 政策立案 の 現場に 適用す る た め に は 、 グラ フ ィ カル なユ ー ザイ ン ター

フ ェイ スに よ る パ ラ メ ー タリ スト作成支援 ツー ル と 複数の タスク管 理システム に 対応した

タスク投入モ ジュ ー ル の 実装が 必要で あ る こ と を 示した 。
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問題解決システム を 用い た シミ ュ レ ー ショ ン は い ま や 学術研究 や 製品開発に 携わ る 方々

の 重要な解析ツー ル で あ る 。 解く べ き 課題が 複雑に なる ほ ど シミ ュ レ ー ショ ン に よ る 問題

解決の 重要性が 増す 。 問題解決システム の 構築に お い て 、 解く べ き 課題の 複雑さ に よ ら ず 、

か つ 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 立場に 立っ た 環 境を 実現す る こ と が 必要で あ る と い っ て

も 過言で は ない 。

本研究 で は 、 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドに お け る 問題解決システム の 構築に 焦点

を あ て 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に 着目した システム 構築の 考え 方と して 、 タ

スク実行支援 フ レ ー ム タスクを 提案 した 。 そ して 、 提案 す る フ レ ー ム タスクを タン パ ク質

立体構造予測問題お よ び マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題に 適

用した 。 本章で は 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クに お け る 知見を ま と め る 。

8.1. フ レ ー ム ワ ー クの 有用性に 関 す る 知見

本論文で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 現場で 行わ れ て い る 問題解決の プ ロ セスに 注目し、 シ

ミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に よ る 操作を 取り 入れ る こ と で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果

が 改善す る と の 仮説を 立て た 。 こ の 仮説に 基 づ い た タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 提案

す る と と も に 、 タン パ ク質立体構造予測問題お よ び マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン

に よ る 託児所配置問題に 適用した 。 本節で は 、 タン パ ク質立体構造予測お よ び マ ル チエー

ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題に お け る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー ク

の 有用性に つ い て 述べ る 。
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8.1.1 パ ラ メ ー タ設定ミ スに 対す る 早期 対応

タン パ ク質立体構造予測の 現場で は 、 天然構造に 近い タン パ ク質の 立体構造を 導く こ と

が 目標で あ り 、 研究 者ら は 立体構造予測手法の 改善に 力を 注い で い る 。

タン パ ク質立体構造予測で は 、 複数の 予測手法を 組み合わ せ て 1 つ の 立体構造を 導く こ

と 、 計算結果を 確 認しなが ら 各予測手法で の 再計算の 判断、 各手法で の パ ラ メ ー タ変更の

判断が 改善動作と して 必要に なる 。 と こ ろ が 現状は 、 複数の 計算手法を 有機 的に 実行す る

こ と は 可能で あ っ て も 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行や パ ラ メ ー タ変更の 判断と そ の 改善動

作ま で は 不可能で あ っ た 。

そ こ で 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 適用し、 再計算や パ ラ メ ー タ変更の 判断お よ

び 改善動作を 可能に した 。 タン パ ク質立体構造予測の よ う に 、 タスク間 に 依 存関 係を も つ

よ う なシミ ュ レ ー ショ ン の 場合、 タスクフ ロ ー 差分実行機 構に よ っ て 任意 の タスク位 置か

ら シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行を 実現で き る た め 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に よ る シミ ュ レ ー

ショ ン 結果の 継続的な改善動作を 可能に した 。

こ れ に よ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が シミ ュ レ ー ショ ン の 再実行の 際に 負担で あ っ た

修正タスクフ ロ ー デー タの 作成動作、 タスクフ ロ ー 再実行依 頼動作が 、 タスクの パ ラ メ ー

タ修正の みと なり 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 作業量を 減ら した 。 ま た 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 再実行前に 得た タスクの 実行結果が 再利用で き る よ う に なっ た 。

8.1.2 最適解探索に お け る 解候補の 早期 発見

マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題で は 、 職場の 位 置、 エー ジェ

ン トの 初期 条件か ら 託児所の 最適な位 置を 見つ け る こ と が 目標で あ る 。 こ れ に 対して 、 従

来は 託児所の 位 置を 毎回変化さ せ た シミ ュ レ ー ショ ン を 行う か 、 想定さ れ る す べ て の 託児

所位 置に お け る シミ ュ レ ー ショ ン を 行う か の い ず れ か で あ っ た 。 マ ル チエー ジェン トシミ ュ

レ ー ショ ン で は 、 パ ラ メ ー タの 組が 指数的に 増加す る こ と か ら 、 適切な託児所の 位 置を 見

つ け 出す た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の シミ ュ レ ー ショ ン 動作の 負担を 強い る 、 も

しく は す べ て の シミ ュ レ ー ショ ン が 終る ま で 待た なけ れ ば なら ない 、 と い う 問題が あ っ た 。

そ こ で 、 提案 した タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 用い て 託児所配置問題解決システム

を 構築した 。 随時出力さ れ る 計算結果を 確 認しなが ら 、 解候補を も つ で あ ろ う パ ラ メ ー タ

の 組を 優先実行で き る よ う に した 。 そ の 結果、 評価値が 最大と なる パ ラ メ ー タの 組を 短期

間 で 得ら れ る よ う に なっ た 。
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8.2. フ レ ー ム ワ ー クの 適用範囲 に 関 す る 知見

8.2.1 高スル ー プ ット計算の 場合

本論文で 提案 した タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クは 高スル ー プ ット計算の 例と して 、 タ

ン パ ク質立体構造予測お よ び マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題

に 適用した 。

タン パ ク質立体構造予測で は NFター ゲットの シミ ュ レ ー ショ ン が 大量タスクの 実行を

必要と す る 。 ま た 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題の 場合、

託児所位 置に よ る 評価値の 算出に 大量タスクの 実行を 必要と す る 。 い ず れ の 場合も 、 大量

の タスクを 実行す る シミ ュ レ ー ショ ン で あ る た め 、 大量タスクの 実行を 必要と す る シミ ュ

レ ー ショ ン に は 適用可能で あ る 。

勿論、 問題解決内容に あ わ せ て カスタマ イ ズが 必要で あ る 。 タン パ ク質立体構造予測の

場合、 複数の 解析手法を 有機 的に 組み合わ せ る こ と が 必要で あ る た め 、 タスクフ ロ ー に よ

る シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム の 制御が 必要で あ っ た 。 ま た 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ

レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題の 場合、 プ ロ グラ ム が 必要と す る パ ラ メ ー タの 数に 合わ

せ て パ ラ メ ー タ変更用操作イ ン ター フ ェイ スを 実装した こ と 、 計算結果の よ い 順に 並べ て

表示す る 機 能を 結果出力イ ン ター フ ェイ スに 実装した こ と が 挙げ ら れ る 。

8.2.2 高スル ー プ ット計算以 外の 場合

シミ ュ レ ー ショ ン 技法は 高スル ー プ ット計算以 外に も あ る 。 例え ば 、 分子の 振舞い を 特

定す る こ と で 分子場の 問題を 解く 多体問題、 航空機 等の 物体ま わ り の 流体解析で 用い ら れ

る 有限差分法の よ う に 、 複数の プ ロ セッサで 並列実行可能で は あ る が 計算結果を 互い に 同

期 を と ら なけ れ ば なら ない シミ ュ レ ー ショ ン 技法が 考え ら れ る 。 こ の よ う なシミ ュ レ ー ショ

ン 技法で は 、 計算が 完 了す る こ と を 前提と して 計算プ ロ グラ ム を 実行す る 。 長時間 か け て

計算した の に も 関 わ ら ず 、 計算結果を 確 認して い る 段階で パ ラ メ ー タの 設定ミ スに 気 づ き 、

計算結果が 台無しに なっ て しま う ケー スが 少なく ない 。

本研究 で は 適用事例と して 取り 扱 わ なか っ た が 、 こ の よ う なシミ ュ レ ー ショ ン 技法の 場

合で も 、 提案 す る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを 用い る こ と で 、 計算結果を 台無しに す

る 回数を 低減で き る 。 こ の 手の シミ ュ レ ー ショ ン 技法で は 、 ア ニメ ー ショ ン に よ っ て 計算結

果の 可視化が 積極的に 行わ れ て い る 。 ア ニメ ー ショ ン 化の た め に 計算結果は タイ ム ステッ

プ 毎に 出力さ れ る 点に 着目し、 タイ ム ステップ 毎に 得ら れ る 結果を 途中結果と して 利用す
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図 8.1 PDCAサイ クル と シミ ュ レ ー ショ ン 実施者と の 関 係

る 。 そ して 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者に 途中結果と パ ラ メ ー タ一 覧を 提示す る と と も に 、 シ

ミ ュ レ ー ショ ン の 実行制御を 行う 仕組みを 提供す る こ と が 必要に なる 。

ま た 、 シミ ュ レ ー ショ ン プ ロ グラ ム に チェックポ イ ン ト処理を 組み込み、 計算結果の 保

護お よ び シミ ュ レ ー ショ ン 実施者へ の シグナル と して 用い る と よ り 効果的で あ る 。

8.3. 問題解決システム 構築に 関 す る 知見

8.3.1 PDCAサイ クル に 基 づ く 問題解決環 境の 実現

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は 、 例え ば 、 最適解を 探索す る と い っ た 、 あ る 目標に 対して 継

続的な動作を 行う こ と が 要求 さ れ る 。 そ の た め に は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定

に 基 づ い て シミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る こ と が 必要に なる 。

本論文で は 、 品質管 理に 関 す る 国際規 格 で あ る ISO9000 に お い て 継続的改善の モ デル と

さ れ て い る PDCAサイ クル に 基 づ い て システム 構築を 行っ た 。 こ の 結果、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者と 問題解決環 境と の 関 係は 図 8.1 の よ う に なり 、「 設定さ れ た 目標に 向か っ て い る

か を 監 視す る こ と 」、「 必要に 応じ て 是正措置を と る こ と 」 が 繰り 返しで き る よ う に なっ た 。
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8.3.2 既 存ミ ドル ウ ェア に お け る 操作コマ ン ドの 隠 蔽化

既 存グリ ッドミ ドル ウ ェア は 数多く 存在す る 。 グリ ッドミ ドル ウ ェア そ れ ぞ れ が 特徴を

も っ て い る 。 ま た 、 そ れ ぞ れ 異 なる 操作体系で あ り 、 操作体系が 統一 さ れ て い ない 。

グリ ッド技術に よ る 問題解決システム の 構築に お い て 、 現状は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施

者に ミ ドル ウ ェア の 操作体系を 理解して も ら う こ と が 先決だ っ た 。

そ れ に 対し、 本論文で 提案 した タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クは 、 パ ラ メ ー タ変更と 大

量タスク実行の 支援 に 注目し、 プ ロ グラ ム 実行モ ジュ ー ル に お い て 既 存ミ ドル ウ ェア の 操

作コマ ン ドを 隠 蔽した 。 こ れ に よ り 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は シミ ュ レ ー ショ ン に 専念

で き る よ う に なっ た 。

8.3.3 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定行動と ユ ー ザイ ン ター フ ェイ ス

の 実装

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定行動は ユ ー ザ

イ ン ター フ ェイ スを 通じ て 行わ れ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定に よ る シミ ュ レ ー

ショ ン の 実行は 、 ヒ ュ ー リ スティ ックスなシミ ュ レ ー ショ ン 実行と 読みと る こ と が で き る 。

ヒ ュ ー リ スティ ックスなシミ ュ レ ー ショ ン の 実行で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 能力

を 短期 間 利用す る こ と で 最適な結果を 得る 方針で あ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が 判断を

誤る と 最適な結果が 得ら れ る 保証が 失わ れ る 。 よ っ て 、 計算結果を 出力す る イ ン ター フ ェ

イ スは 解く べ き 問題の 特徴を 汲 む こ と が 大切で あ る 。

タスクの 依 存関 係が あ る シミ ュ レ ー ショ ン の パ ラ メ ー タ変更

タン パ ク質立体構造予測 (6章) の よ う な依 存関 係を も つ タスク実行の シミ ュ レ ー ショ ン

で は 、 各タスクに 設定さ れ る パ ラ メ ー タの 値を 変更して シミ ュ レ ー ショ ン 結果を 改善す る 。

こ の と き 、 ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スで 各タスクの パ ラ メ ー タ変更を 可能に す る だ け で は

なく 、 グリ ッドミ ドル ウ ェア に お い て 依 存関 係を 考慮した タスク実行を サポ ー トす る こ と

で 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 問題解決システム へ の 操作回数を 緩 和で き る 。
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大量タスク実行シミ ュ レ ー ショ ン に お け る パ ラ メ ー タの 値選択

マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題 (7章) で は 、 シミ ュ レ ー ショ

ン 実施者の 意 思決定に 基 づ い て 適切なパ ラ メ ー タの 値を 選び 出す 。

こ の よ う な場合、 意 思決定を 支援 す る 方法と して は パ ラ メ ー タ変更ユ ー ザイ ン ター フ ェ

イ スよ り も 結果出力ユ ー ザイ ン ター フ ェイ スを 充実す る ほ う が よ い 。 7章で 示した よ う に 、

スコア の 高い 順に 並べ た 実行結果を 提示す る こ と で 最適なパ ラ メ ー タの 値を 探す 労力が 緩

和で き る こ と 、 最適な結果を 得る 保証が 生ま れ る 、 と い っ た 利点が あ る 。

8.3.4 意 思決定動作の 記 録と そ の 利用

本論文で 提案 す る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 計算結果の 精度を 高め る こ と 、

お よ び 短期 間 で 最適解を 発見す る こ と を 中心に シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定を 積極

的に 利用す る 。

本論文て 取り 上げ た タン パ ク質立体構造予測に お い て 、 タン パ ク質立体構造予測の 研究

者た ち は 立体構造予測の 自動化に 向け た 取り 組みに 注目して い る 。 タン パ ク質立体構造予

測の 研究 者ら は 自動化へ の 知見を 得る た め に 、 ど の よ う なパ ラ メ ー タを 入力し、 ど の よ う

な結果が 得ら れ た か を 体系化した い と 考え て い る 。 ま た 、 託児所配置問題解決システム で

取り 上げ た マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン は 経済学、 商学、 心理学と い っ た 社会科

学分野の 研究 者に 注目さ れ て い る 。 社会科学分野の 研究 は 、 人間 の 活動に 関 わ る 研究 が 多

い た め 、 理論の 正しさ を 証明す る 実験は 容易 に 実施で き ない 。 そ の た め 、 シミ ュ レ ー ショ

ン に よ る 模擬実験は 現時点で 唯一 の 実験的なア プ ロ ー チで あ る 。 こ れ ら の 置か れ て い る 状

況か ら 考え る と 、 計算機 に よ る シミ ュ レ ー ショ ン を 実施す る こ と の 重要性は 増す ば か り で

あ る 。

一 般的に 、 問題解決の た め の シミ ュ レ ー ショ ン は 繰り 返し行わ れ る 。 シミ ュ レ ー ショ ン

実施者は シミ ュ レ ー ショ ン の 試行動作と 意 思決定を ノ ー トに 記 録す る 原始的な方法や 、 作

業用の コン ピ ュ ー タに 電子化情報と して 記 録す る 方法を 採用し、 研究 成果など に 役立て て

い る 。 こ れ ら の 方法で は 、 試行動作の 数が 多く なる ほ ど 、 記 録す る こ と に 限界が 出て く る 。

人間 は 曖昧な記 憶を 頼り に 試行動作を 繰り 返す 場合が 往々 に して あ る 。 問題解決環 境に 意

思決定の 経過を 記 録す る こ と は 、 研究 開発に お い て 新た な知見を 得る た め 第一 歩で あ る 。

特に 、 シミ ュ レ ー ショ ン が 失敗した と き の 知見は 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 方法論を 見直す き っ

か け に なる だ ろ う 。 畑村は 文献 [68, 69] で 、 失敗例を 新た な知見に 活か す た め の ポ イ ン トに

つ い て 触れ て い る 。 具 体的に は 、 失敗に 対して 前向き に 取り 組む こ と で 新た な創造が 生ま

128



8.3. 問題解決システム 構築に 関 す る 知見

れ る こ と 、 仮想演 習の 数が 多い ほ ど 新た な創造が 生ま れ や す い と 説い て い る 。

本論文で 提案 した タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クは 、 意 思決定動作の 記 録は 考慮に 入れ

て い ない 。 しか し、 システム 状況監 視モ ジュ ー ル に あ る タスク情報格 納デー タベ ー スの 管

理方法を 改良す る こ と で 、 意 思決定動作の 記 録と そ の 利用は 可能に なる 。
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第9章

結論

本論文は 高スル ー プ ット計算向け グリ ッドに お け る 問題解決の プ ロ セスを 重視した 問題

解決システム の 構築方法に つ い て タスク実行支援 の 観 点か ら 論じ た 。

学術研究 や 製品開発に お け る 競争は 一 層激しさ を 増して い る 。 こ れ ら に 携わ る 研究 者や

技術者は 高度な情報技術を 駆 使した 問題解決システム を 研究 開発の ツー ル と して 使っ て い

る 。 問題解決システム に お け る シミ ュ レ ー ショ ン 時間 の 短縮は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

に と っ て 研究 開発競争に 遅れ を と っ て は なる ま い と の 切実な思い で あ り 、 問題解決システ

ム を 構築す る 側の 課題で あ る 。 ま た 、 シミ ュ レ ー ショ ン は 結果を 出す だ け で は なく 、 問題

解決の 糸口を 見い 出す た め に も 行わ れ る 。 こ の と き 、 パ ラ メ ー タを 変更して タスク実行す

る と い っ た 試行を 幾 度と 繰り 返す 。

従来、 問題解決システム に お け る シミ ュ レ ー ショ ン 時間 の 短縮は 、 主と して 基 盤技術で

あ る 計算機 システム の 設備増強に よ っ て なさ れ て い た が 、 複雑か つ 大規 模なシミ ュ レ ー ショ

ン の 要求 か ら 、 そ の 手法も い ま や 限界に 達して い る 。

シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定は シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善お よ び シミ ュ レ ー ショ

ン 時間 短縮の た め に 継続的に 行わ れ て い る 。 本論文で は 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思

決定に 注目し、 継続的改善の 行動パ ター ン で あ る PDCAサイ クル に 基 づ い た タスク実行支

援 フ レ ー ム ワ ー クを 提案 した 。

タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クは 計算機 環 境に シミ ュ レ ー ショ ン を 依 頼す る だ け の 従来

方式と は 異 なり 、 シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 確 認と タスク再実行の 操作を 連動さ せ た 。 タス

ク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クで は 、 よ り シミ ュ レ ー ショ ン の た め の 問題解決作業に 時間 を 費

や せ る よ う な工夫と して 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の タスク実行操作に 関 わ る 部分の 作業
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を 軽減さ せ る 。 具 体的に は タスクフ ロ ー 差分実行機 構に よ っ て シミ ュ レ ー ショ ン 実施者は

タスクフ ロ ー の 情報修正だ け で タスクの 再実行を 可能に した 。 ま た 、 大量タスク実行に お

け る タスク優先実行機 構に よ っ て 、 パ ラ メ ー タリ ストの 実行順序を 柔軟に 変更で き る よ う

に した 。 こ れ ら の 機 構を 用い る こ と で 、 パ ラ メ ー タ修正に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 早

期 対応を 実現し、 パ ラ メ ー タ誤入力に よ る シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 修正が 可能に なる 。 ま

た 、 大量タスク実行に か か る 時間 を 短縮す る こ と が で き 、 短期 間 で 複数の 問題を 解け る よ

う に なる 。

提案 す る タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クを タン パ ク質立体構造予測と マ ル チエー ジェン

トシミ ュ レ ー ショ ン に よ る 託児所配置問題に 適用し、 フ レ ー ム ワ ー クの 有用性に つ い て 検

討した 。 タン パ ク質立体構造予測で は 、 タスクフ ロ ー に 基 づ く シミ ュ レ ー ショ ン 環 境を 構

築し、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 操作と シミ ュ レ ー ショ ン 結果の 改善に つ い て 確 認した 。 シ

ミ ュ レ ー ショ ン の 改善結果か ら 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 意 思決定を 可能に す る こ と で

適切な結果を 導き 出せ る こ と が 確 認した 。 ま た 、 マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン に

よ る 託児所配置問題で は 、 大量タスク実行を 可能に す る 環 境を 構築し、 シミ ュ レ ー ショ ン

実施者の 継続的改善に よ る 処理時間 の 短縮に つ い て 確 認した 。 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の

意 思決定を 可能に す る こ と で 、 す べ て の パ ラ メ ー タが 実行さ れ る ま で に か か る 時間 よ り も

短期 間 で か つ 、 ふさ わ しい 結果を 得ら れ る こ と を 確 認した 。 こ れ ら の 適用事例か ら 、 本研

究 は 問題解決システム の 構築に お い て 、 タスク実行支援 フ レ ー ム ワ ー クの 有用性を 確 認す

る と と も に 、 シミ ュ レ ー ショ ン の 実施に お い て 問題解決の プ ロ セスを 重視す べ き で あ る こ

と を 示した 。

本論文は 、 タスク実行の 観 点か ら デスクトップ 計算機 の 負荷を 考慮に 入れ た ノ ー ド選抜

機 構に つ い て 議 論し、 高スル ー プ ット計算に よ る 問題解決システム を 構築す る 際の 方法論

と して 有益 な情報を 提供した 。 計算資源の ひ と つ で あ る プ ロ セッサは ま す ま す 増え る 一 方

で あ る が 、 プ ロ セッサの 処理能力が 有効利用さ れ て い ない 。 本論文で は 大量タスク実行の 高

速化の た め に は デスクトップ 計算機 を 利用す る こ と が 望ま しい と 考え 、 デスクトップ 計算

機 を 利用す る 上で の 問題点と タスク実行を す る た め に 必要なノ ー ド選抜に つ い て 議 論した 。

自然科学や 工学の 分野か ら 利用が は じ ま っ た コン ピ ュ ー タ・ シミ ュ レ ー ショ ン は 、 経済

や 政治と い っ た 社会科学の 分野に 広が っ て い る 。 こ の こ と か ら 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者

の 視点に た っ た 問題解決システム 構築の 方法論は ま す ま す 重要に なる 。 本研究 で 得ら れ た

知見を も と に 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者が よ り 使い や す い と さ れ る 問題解決システム の 構

築方法に つ い て 研究 を 進め て い く 。
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付 録

A.1. 大量タスク実行用スクリ プ ト

大量タスク実行用スクリ プ トで は 、 各パ ラ メ ー タの タスク実行お よ び 放棄を 容易 に す る

た め に 、 一 定値以 上の タスクを 投入しない 工夫を 施した 。 具 体的に は 、 ロ ー カル の タスク

管 理システム に 対して 一 定の 時間 (サン プ リ ン グ時間 ) 間 隔 で 保留状態の タスク数を 確 認す

る 。 そ して 、 保留状態の タスク数が 一 定値以 下に なっ た ら タスクを 投入す る 。

こ こ で は 、 ロ ー カル の タスク管 理システム と して Condor を 用い た 場合の 大量タスク実

行用スクリ プ トを 示す 。

#!/usr/bin/perl

$progname=$ARGV[0]; # プ ロ グラ ム 名
$paramIniFile=$ARGV[1]; # パ ラ メ ー タリ ストフ ァ イ ル 名
$sleeptime = 20; # サン プ リ ン グ時間
$max_lines = 12; # Condor に タスクを 投入す る 際の 最大値
$submitcounterFile = "/var/log/submitcounter.dat";
$allCountFile="/var/log/suballcount.ini";
$startlines = 0;

open(OIn, $allCountFile) or die;
@readdataCount = <OIn>;
close(OIn);
@lines_count = split(/\n/,$readdataCount[0]);
$allCount=$lines_count[0];

open(OIn, $paramIniFile) or die;
@paramlistdata = <OIn>;
close(OIn);
open(OIn, $submitcounterFile) or die;
@countdata = <OIn>;
close(OIn);
@lines_count = split(/\n/,$countdata[0]);
$i=$lines_count[0];
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while($#paramlistdata >= $i) {
# タスク実行状況の 確 認
$str = &checktask;
@lines_tmp = split(/\n/,$str);
$lines = 0;
$lines = $#lines_tmp;

# タスクバ ッフ ァ に 空き が 生じ た ら 新た なタスクを 投入す る
if($lines < $max_lines) {

$j=$i+1;
$tmp_char = $readdata[$i];
@get_filename = split(/\s/,$tmp_char);

# タスク実行スクリ プ トの 生成お よ び タスク実行
if($startlines < $j) {

# パ ラ メ ー タを 付与した タスク実行
&tasksubmit;

# 実行した タスクの パ ラ メ ー タを 出力す る
open(FOut, ">>./submitdat.bat");
print FOut "$paramlistdata[$i]";
close(FOut);

$i++;
open(OOut, ">./submitcounter.dat") or die;
print OOut "$i";
close(OOut);

$allCount++;
open(OOut, ">$allCountFile") or die;
print OOut "$allCount";
close(OOut);
sleep $sleeptime;

}
else {

print "already submit a job [$i]\n";
$i++;
open(OOut, ">./submitcounter.dat") or die;
print OOut "$i";
close(OOut);

}
}
else {

sleep $sleeptime;
}

}
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# パ ラ メ ー タを 付与した タスク実行の サブ ル ー チン (Condor の 場合)
sub tasksubmit{

open(FOut, ">./calcv4-$allCount.cmd");
print FOut "UNIVERSE = vanilla\n";
print FOut "Executable = $progname\n";
print FOut "Log=calcv4-$i.log\n";
print FOut "Output = calcv4-$i.out\n";
print FOut "Error = calcv4-$i.err\n";
print FOut "\n";
print FOut "Arguments = $paramlistdata[$i]\n";
print FOut "\n";
print FOut "should_transfer_files = YES \n";
print FOut "when_to_transfer_output = ON_EXIT\n";
print FOut "\n";
print FOut "transfer_input_files = AGE.txt, C18.txt, ED.txt,

HI.txt, parameter.txt, WORK.txt \n";
print FOut "transfer_output_files = $get_filename[16]\n";
print FOut "\n";
print FOut "Queue\n";
print FOut "\n";
close(FOut);

$submit_command = "/usr/local/condor/bin/condor_submit
./calcv4-$allCount.cmd\n";

$system_message = system($submit_command);
}

# ロ ー カル の タスク管 理システム に 投入さ れ て い る タスクの 数を 確 認す る
sub checktask {

$taskstr = ‘/usr/local/condor/bin/condor_q | /bin/grep calcv‘;
return $taskstr;

}

ロ ー カル の タスク管 理システム が OpenPBS の 場合、 tasksubmit と checktask は そ れ ぞ れ

以 下の よ う に なる 。

sub tasksubmit {
open(FOut, ">./calcv4-$allCount.sh");
print FOut "#!/bin/sh\n";
print FOut "./$progname $paramlistdata[$i]\n";
close(FOut);

$submit_command = "/usr/local/openpbs/bin/qsub ./calcv4-$allCount.cmd\n";
$system_message = system($submit_command);

}
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sub checktask {
$taskstr = ‘/usr/local/openpbs/bin/qstat | /bin/grep calcv4‘;
return $taskstr;

}
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奈良先端科学技術大学院 大学 情報科学研究 科イ ン ター ネット・ ア ー キテクチャ 講座 垣内

正年 助手、 和泉 順子 助手、 情報コミ ュ ニケー ショ ン 講座 河合 栄 治 助手、 イ ン ター ネッ

ト工学講座 森島 直人 助手に は 研究 を 遂行す る 上で の 議 論に 付き 合っ て い た だ き ま した 。

特に 、 垣内助手と 和泉助手は 一 学年上の 先輩と して 、 公私に 渡り 相談に 乗っ て い た だ き ま

した 。 あ り が と う ご ざ い ま した 。

奈良先端科学技術大学院 大学 情報科学研究 科イ ン ター ネット・ ア ー キテクチャ 講座事務

補佐員 呂 悠妃 さ ん 、 旧 事務補佐員 田坂 (旧 姓 能勢) 佳苗 さ ん に は 、 私の 研究 活動を 影 か

ら 支え て い た だ き ま した 。 学位 申請など の 事務手続き が 円 滑に 進め ら れ た の も お ふた り の

力が あ っ た か ら と 感 じ て お り ま す 。 あ り が と う ご ざ い ま した 。

奈良先端科学技術大学院 大学 情報科学研究 科イ ン ター ネット・ ア ー キテクチャ 講座の 学

生の 皆さ ん 、 OB や OG の 皆さ ん に は 私の 研究 に お い て 有益 な助言を 賜わ り ま した 。 タス
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クフ ロ ー システム の 研究 に お い て 、 共同開発者で あ る 増田 慎吾 君に は システム の 設計、

実装、 性能評価実験等に お い て 、 い ろ い ろ と 協力して い た だ き ま した 。 心か ら 感 謝い た し

ま す 。

タン パ ク質立体構造予測へ の グリ ッド環 境へ の 適用に つ い て は 、 神戸大学 理学部化学科

高田 彰二 助教授を は じ め 、 同学科 朴 聖俊 研究 員 、 金 文珍 研究 員 、 東京大学 大学院 農

学生命科学研究 科 古田 忠臣 助手 (旧 神戸大学 理学部化学科) の 御協力を 賜わ り ま した 。

タン パ ク質立体構造予測の シミ ュ レ ー ショ ン 技法に つ い て 無知だ っ た 私に 対して 丁寧に 教

え て い た だ き ま した 。 ま た 、 シミ ュ レ ー ショ ン 実施者の 立場か ら グリ ッド環 境構築に 関 す

る 様々 な助言を 賜わ り ま した 。 あ り が と う ご ざ い ま した 。

本研究 の 一 部は バ イ オグリ ッド・ プ ロ ジェクトに お け る 活動の 一 環 と して 研究 活動を 遂

行さ せ て い た だ き ま した 。 バ イ オグリ ッド・ プ ロ ジェクトに お い て 研究 活動の 機 会を 与え

て い た だ い た と と も に 、 有益 な助言を して い た だ い た 大阪大学 サイ バ ー メ ディ ア セン ター

下條 真司 教授を は じ め 、 大阪大学 大学院 情報科学研究 科 伊 達 進 助教授、 お よ び バ イ オ

グリ ッド・ プ ロ ジェクトの 関 係者の 皆様に 心よ り 感 謝い た しま す 。

ま た 、 バ イ オグリ ッド・ プ ロ ジェクトの 一 研究 グル ー プ と して SC2003 お よ び SC2004 に

タン パ ク質立体構造予測システム の 出展を す る 機 会を 与え て い た だ き ま した 。 システム 出

展に 関 して 、 HTCグル ー プ の メ ン バ ー と して 協力して い た だ い た 有限会社キャ トル ア イ ・

サイ エン ス代表取締役上島 豊さ ん (旧 日本原子力研究 所 光量子科学研究 セン ター ) に は グ

リ ッドに よ る タン パ ク質立体構造予測システム 構築に 関 して 様々 な意 見、 提案 を い た だ き

ま した 。 あ り が と う ご ざ い ま した 。

本論文は 関 西大学 経済・ 政治研究 所 政策グリ ッドコン ピ ュ ー ティ ン グ実験セン ター に

勤め なが ら 執筆す る こ と に なり ま した 。 私の 上司で あ る 関 西大学 経済・ 政治研究 所 政策

グリ ッドコン ピ ュ ー ティ ン グ実験セン ター セン ター 長 村田 忠彦 助教授に は 本論文を ま と

め る 上で 応援 を して い た だ き ま した 。 政策グリ ッドコン ピ ュ ー ティ ン グ実験セン ター で の

研究 活動を 軌 道に 載せ る 時期 なの に も 関 わ ら ず 、 学位 論文執筆を 最優先す る よ う に と の 御

指示を い た だ き ま した 。 ま た 、 本論文の 一 部で あ る マ ル チエー ジェン トシミ ュ レ ー ショ ン

に よ る 託児所配置問題の グリ ッドへ の 適用に 関 す る 研究 の 機 会を 与え て い た だ き ま した 。

遅々 と して 進ま なか っ た 論文執筆状況に 対して 励ま しの 言葉を い た だ け た こ と 、 暖か く 見

守っ て い た だ い た こ と を 感 謝して お り ま す 。 応援 して い た だ き あ り が と う ご ざ い ま した 。

ま た 、 勤務先の 同僚で あ る 関 西大学 文学研究 科 松原 光也さ ん 、 関 西大学 社会学研究 科

曹 陽さ ん 、 関 西大学 工学研究 科 番匠 大輔さ ん に は 私の 学位 論文執筆に 際して 激励を 賜

わ り ま した 。 論文の 構成で 悩ん で い た と き 、 研究 分野が 全く 違う に も 関 わ ら ず 親身に なっ
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て 相談に の っ て い た だ き ま した 。 ま た 、 様々 な助言を 賜わ り ま した 。 あ り が と う ご ざ い ま

した 。

最後に 、 父 進、 母 雅子、 弟 晃、 弟 晋の 理解なく して は 本論文を ま と め 上げ る こ と は で

き ま せ ん で した 。 私が 研究 者と して 歩ん で い き た い と 両親や 兄弟に 告げ た と き 、 そ れ に 反

対す る こ と なく 、 応援 して く れ た こ と は 私に と っ て 何よ り の 支援 で した 。 ま た 、 幾 度と あ っ

た 挫折を 克服で き た の は 、「 何が あ っ て も 博士号だ け は 取得して ほ しい 」 と い う 両親の 願 い

に 励ま さ れ た と 思っ て い ま す 。 家族に 感 謝し、 論文の 結び と しま す 。
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