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研究　開　発

SSL IIのFortran 90インターフェイス

渡部善隆*

Fortran 90から新たに導入された機能を用い,連立1次方程式の解・固有値　Fourier係数な

どを組込み関数と同様の手軽さで求めることのできる関数副プログラムを作成し,スーパーコ

ンピュータVPP700/56上に実装しました・関数副プログラムは内部で数値計算サブルーチン
ライブラリSSL IIを呼び出すため,精度・速度ともに十分な性能が得られることが期待され

ます.利用者はソースプログラムをコピーし,目的に応じて修正することができます.また,

SSL II以外のサブルーチンライブラリ-の差し替え,共存も可能であり,他の計算機システム

-の移植の雛型としても利用できます.

本稿ではSSL IIのFortran 90インターフェイスの概要とこれまでに作成した関数副プログ

ラムを紹介し,インターフェイス部分に要するオーバー-ツドの実測値を示します.

1　Fortran90とSSLII

1.1　Fortran 90

Fortran(Formula Translation)は1950年代にJohn. W. Backusらによって開発されたプログラム

言語であり,科学技術計算において現在広く使われています. 1991年にISO(国際標準化機構)の国際

規格として制定されたFortran 90では,それまでのFORTRAN 77規格を完全に包含しながら,他の

プログラム言語(C, C++, Pascalなど)での経験にもとづいた機能を多数採り入れています.追加され

たおもな新機能te,配列演算・利用者データ型定義・ポインタ・動的記憶割付けなどです([3])一　日本で

は1994年1月1日にJIS(日本工業規格)Fortran 90(囲)が制定されました・現在のJIS Fortran規格

は1998年10月20日付けで制定されたFortr争n 95([2])です・

九州大学大型計算機センターではスーパーコンピュータVPP700/56でFortran 90が利用できます.

また, 2000年1月から公開される汎用UNIXサーバGP7000Fモデル900ではFortran 95をサポー

トする予定です.

1.2　SSLII

SSL II(Scienti丘c Subroutine Libraly II)は富士通株式会社提供の数値計算ライブラリであり,線形

方程式や微分方程式などの問題を解く約230種類のサブルーチンから構成されます(国,囲,囲,閏)・
各サブルーチンはFortranで記述されており,利用者プログラムからCALL文で使用します.流体力学・

構造解析・分子化学・核融合などの分野で行なわれる大規模数値計算では,連立1次方程式・固有値計

算　Fourier変換などの計算に要するコストがプログラム全体のかなりの部分を占めるため,これらの

部分をSSL IIを用いて高速化することにより格段の性能向上が期待できます.

SSIJIIの問題点として,ソースプログラムが非公開であることと並んで,利用における「敷居」の高

さを挙げることができます. SSL IIはFORTRAN 77プログラムからの利用を想定して設計されてい

ます.そのため利用者は行列の整合寸法・次数・収束判定パラメータなどの多くの引数をサブルーチン
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ssl iiのFortran90インターフェイス

に与えなければなりません.また,必要に応じてサブルーチンに渡す作業領域を自身であらかじめ確保

することも要求されます.たとえば実行列A,ベクトルbに対する連立1次方程式Ax -bの解33の数

値解をSSL IIのサブルーチンDVLAX([5])を用いて倍精度で求める場合,呼び出し例は

CALL DVLAX(A,K,N,B,EPSZ,ISW,工s,vw,工P,ICON)

となります・利用者は行列A,ベクトルbの他にも作業用配列IP,VWを確保したり,パラメータEPSZ,

ISWに適当な値を設定したのち10個の引数を間違いなく順番に入力する必要があります.

一方　Mathematica, Maple V, MATLABなどの統合数学ソフトウェアには最低限の引数で連立1

次方程式の解を求める関数がサポートされています.たとえば,連立1次方程式Ax=bの数値解は

Mathematica([10])の組み込みオブジェクトLinearSolveを用いると以下の記述で求めることがで

きます.

x=LinearSolve (A , b)

近年,線形計算ライブラリLAPACK(回)のインターフェイスを改良したLAPACK90(回)が公開さ

れました. LAPACK 90はCALL文で利用するサブルーチン群であり, Fortran 90の新機能を用いて

引数を減らすことに成功しています.そこで, LAPACK以上の豊富な機能を有するSSLIIに対しても

Mathematicaなどの組み込みオブジェクトと同じく簡単に利用できる関数副プログラムを提供し, SSL

IIの利用における「敷居」を低くすることを目的として今回の開発を行ないました.

2　Fortran 90の新機能

ここでは, SSL IIのFortran 90インターフェイスに利用したFortran 90の機能を簡単に紹介しま

す.

2.1　配列関数

Fortran 90の新機能として,簡潔な記法を用いて配列を操作するための組込み関数が多数備わりまし

た.おもな関数を表1に挙げます.

表1:配列に関する組込み関数

MATMUL

DOT.PRODUCT

TRANSPOSE

MAXVAL

M事NVAL

PRODUCT

SUM

SIZE

行列積

ベクトルの内積

行列の転置
配列要素の最大値を求める

配列要素の最小値を求める

全配列要素の積

全配列要素の和

配列要素の総数を求める

VPP700/56で測定したMATMUL,DOT_PRODUCTの処理性能は[11]を参照してください.

2.2動的配列割り当て

プログラムの実行中に配列の大きさを教める動的配列割り当て機能があります.配列はALLOCATABLE

属性を使って宣言し,ALLOCATE文により配列の大きさを決定します.不要になった配列はDEALLOCATE

文によって解放します.この機能を用いることにより,SSLIIで用いる作業用配列を利用者が自身で宣
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言する手間をなくすことができます.以下は,動的配列vw, lpを宣言し,何らかの方法で決定されたn

によって配列の大きさを割り当て, SSL IIのサブルーチンDLAXRに作業用配列として渡すプログラム

例です.

real(kind=8) ,dimension( : ) ,allocatable　: : vw　　配列の宣言
integer(kind=4) ,dimension( :) ,allocatable : : ip

allocate(vw(n) ,ip(n))　　　　　　　　　　　　　大きさの決定

call DLAXR(x,A,kl,n,Z,b,ip,vw,icon)　　　　　　作業用配列の引き渡し

deallocate (vw, ip)　　　　　　　　　　　　　　　配列の解放

2.3　省略可能引数

引数が省略可能であるものをoPTIONAL属性によって宣言することで, SSLIIに省略値を渡すことが

できます.利用者は自身でパラメータまたは手法を選択する必要のある場合にのみ引数を指定します.

その場合,キーワードを用いた引数を書くことができます.利用者が引数を指定したかどうかの判断は

組込み関数PRESENTで知ることができます.

function linear_solve_s(A,b,eps,refine) result (x)

real(kind=4) , intent(in).optional　　: : eps

character(len=l) ,intent(in) ,optional : : refine

real(kind=4)　　　　　　　　　　　　　: : epsz=0.0

if (present(eps)) epsz=eps

if(present(refine).and.refine=='Y' ) then

call LAXR(x,A,kl,n,Z,b,ip,vw,icon)
end if

この例では,関数Iinear_solve_sの引数epsおよびrefineが省略可能です・利用者が引数を描

定する場合にはキーワード引数として以下の3つの例のように指定します.

x=linear_solve_s (A,b , eps=l. OE-5)

x=linear_solve_s(A,b,refine='Y')

2.4　総称名

組込み手続きの数学関数として利用できるABS, MATMULなどは引数の型や精度によらず同一の名前

(総称名)で記述することができます・利用者作成の手続きに対しても,工NTERFACE文を用いることによ

り複数の関数を同じ総称名として呼び出せるようにできます.

次の例では,総称名EIGENVALUESにより,単精度実数型・倍精度実数型・単精度複素数型・倍精度

複素数型の関数を型と精度に応じてそれぞれ呼び出せるように指定しています.個別の関数副プログラ

ム部分には,引数と結果の宣言を記述します.

九州大学大型計算機センター広報
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interface eigenvalues

function eigenvalues_s(A) result(x)

real(kind=4) ,dimension(: , :) ,intent(in)  : : A

complex(kind=4).dimension(size(A,2) )

end function eigenvalues_s

function eigenvalues_d(A) result(x)

real(kind=8) ,dimension( : , :) ,intent(in)

complex(kind=8) , dimension(size(A, 2) )

end function eigenvalues_d

function eigenvalues_sc(A) result(x)

complex(kind=4) ,dimension( : , : ) , intent(in)

complex(kind=4) , dimension(size(A, 2) )

end function eigenvalues_sc

function eigenvalues_dc(A) result(x)

complex(kind-8) ,dimens与on( : , : ) , intent(in)
complex(kind=8) , dimension(size (A, 2) )

end function eigenvalues_dc
end interface

: :　Ⅹ

:: A

: :　Ⅹ

A

 

X

!総称名の指定
!単精度実数型

!倍精度実数型

!単精度複素数型

!倍精度複素数型

2.5　モジュール

総称名として記述した関数副プログラムは,モジュールと呼ばれる副プログラムにまとめて記述する

ことにより,他のプログラム単位から参照することができます.

module SSL2_90

interface lmear.solve

end interface

interface inverse

end interface

end module SSL2_90

!総称名の指定
! (連立1次方程式)

!総称名の指定
! (逆行列)

モジュールに記述した関数副プログラムを利用するには　USE文を用います.

3　関数副プログラムの概要

ここでは, SSL IIのFortran 90インターフェイスとして作成した関数副プログラムを紹介します.

精度は単精度・倍精度が利用できます.表2に機能の一覧を挙げます.

表2:機能一覧

LINEAR.SOLVE

INVERSE

LEAST.SqUARES

MATRIX.POWER

DET

EIGENVALUES

FOURIER

I NTEGRATE

連立1次方程式の解
逆行列

最小二乗解,最小二乗最小ノルム解

行列の乗算
行列式

固有値
Fourier変換, Fourier逆変換

1次元実関数の数値積分

-201-
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LINEAR.SOLVE

F5」

LINEAR.SOLVE(A,B[,EPS=eps] [,REFINE=サY'] )

思問

連立1次方程式Ax = bを部分ピボット選択法によるGaussの消去法で解く.

[頭
A ‥.行列A.実数型または複素数型2次元配列.行および列の大きさがBの大きさ以上であること.

B ‥.ベクトルb.実数型または複素数型1次元配列. Bの大きさが方程式の次数となる.

EPS=eps　‥.行列の非正則性判定定数.選択されたピボットの絶対値とAの要素の絶対値最大との相対

比がeps以下になった場合,行列は数値的に非正則と判断し処理を打ち切る.省略した場合,樵

準値が採用される.詳細はSSL IIのマニュアルを参照.

REFINE=)Y; ‥.解の反復改良を行なうことを指定.省略可能.倍精度の場合,実行時間が大幅に増加

することがあるので注意が必要.

戻り値

a:の近似解. Bと同じ大きさの実数型または複素数型1次元配列.

SSL II

VLAX, LAXR, DVLAX, DLAXR, LCX, LCXR, DLCX, DLCXR

●工NVERSE

&

INVERSE(A, [,EPS=eps] )

画
行列Aを部分ピボット選択法によるGaussの消去法を用いてLU分解し,逆行列A~1を求める.

巨画
A ‥.行列A.実数型または複素数型2次元配列.列の大きさを次数とする.行の大きさは列の大きさ

以上であること.

EPS=eps　‥.行列の非正則性判定定数.選択されたピボットの絶対値とAの要素の絶対値最大との相対

比がeps以下になった場合,行列は数値的に非正則と判断し処理を打ち切る.省略した場合,標

準値が採用される.詳細はSSL IIのマニュアルを参照.

戻り値

逆行列1-1　と同じ大きさの実数型または複素数型2次元配列.

SSL II

VALU, VLU工V, DVALU, DVLU工V, CLU, CLU工V, DCLU, DCLU工Ⅴ

九州大学大型計算機センター広報
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LEAST_SQUARES

回
LEAST_SQUARES(A,B [,EPS=eps] [,REFINE=}Y}] [,MINIMAL_NORM=}Y'] )

画
m x nの実行列Aを係数とする連立1次方程式Ax = bに対し, Householder変換による最小二乗

解または特異値分解法による最小二乗最小ノルム解を求める.

巨頭
A...m xnの実行列A.実数型2次元配列. m ≧ n ≧ 1かつMINIMAL-NORM=JY:の指定がない場合

は最小二乗解を　m < nまたはMINIMAL NORM=JY:が指定された場合は最小二乗最小ノルム解

を求める.

B.‥ベクトルb.大きさmの実数型1次元配列.

EPS=eps　　最小二乗最小ノルム解を求める場合の特異値の相対零判定値.省略可能.最小二乗解を求

める場合に指定しても無視される.詳細はSSL IIのマニュアルを参照.

REF工NE=JYJ　…最小二乗解の反復改良を行なうことを指定.省略可能.倍精度の場合,実行時間が大

幅に増加することがあるので注意が必要.最小二乗最小ノルム解を求める場合は無視される.

MINIMAL』ORM=)Y:　最小二乗最小ノルム解を求めることを指定. m ≧ n ≧ 1であっても階数落ち

(rank(A) < min{m,可)がある場合に指定する・

戻り値

最小二乗近似解または最小二乗最小ノルム近似解.大きさnの実数型1次元配列.

SSL II

LAXL, LAXLR, LAXLM, DLAXL, DLAXLR, DLAXLM

MATRIX_POWER

FsJ

MATRIX_POWER (A , K)

回
行列Aのk乗Akを求める.

巨頭
A …正方行列A.実数型または複素数型2次元配列.

K ‥.乗数k.整数型.

戻り値

行列Ak. Aと同じ大きさの実数型または複素数型2次元配列.

組込み関数

MATMUL

-203-
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DET

回
DET(A[,EPS=epsJ )

画
正方行列Aの行列式を部分ピボット選択法によるLU分解により計算する.

回
A.‥正方行列A.実数型または複素数型2次元配列.

EPS=eps　　行列の非正則性判定定数.省略した場合,標準値が採用される・詳細はSSL IIのマニュ
アルを参照.

戻り値

行列式の値.実数型または複素数型.

SSL II

VALU, DVALU, CLU, DCLU

EIGENVALUES

E覇

EIGENVALUES (A)

闇問

正方行列Aの固有値を実行列の場合Householder変換および2段QR法,複素行列の場合安定化基

本相似変換およびQR法により求める.

回
A ‥.正方行列A.実数型または複素数型2次元配列.列の大きさを次数とする.行の大きさは列の大

きさ以上であること.

戻り値

近似固有値. Aと列と同じ大きさの複素数型1次元配列.

SSL II

BLNC, HESl, HSQR, DBLNC, DHESl, DHSQR, CBLNC, CHES2, CHSQR, DCBLNC, DCHES2, DCHSQR,

FOUR工ER

F5」

FOURIER(X L,工NVERSE=JY J] )

囲
項数n - 2'(‖ま自然数)の1次元複素時系列データ{*j}が与えられたとき,離散型複素Fourier変
換,または逆変換を計算する.

巨頭
九州大学大型計算機センター広報
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X.‥大きさnの複素数型1次元配列.

エNVERSE='Y;　‥Fourier逆変換を行なうことを指定.省略可能.

戻り値

項数n-21(lは自然数)の1次元複素時系列データ・入力されたIxj}から

n-1

nαk-∑訂iU~J¥　fc-O,l,～,n-1
j-0

を計算し, tnα3・)が返却される. INVERSESY;が指定された場合,入力された(α3・)から

n-1

xi-∑αk"j¥　3-0,1,-.,n-1
fc=O

を計算し　{xj}が返却される・ここでu-exp(27ri/n).

SSL II

VCFT2, DVCFT2

工NTEGRATE

F5」

INTEGRATED[,A=a] [,B=6] [,EPS=eps] )

回
1次元実関数/(*)の積分の近似値を高橋・森の二重指数関数型積分公式により求める.

[亘画

F.‥被積分関数/(*)を計算する関数副プログラム名.必ずINTEGRATEを呼び出すプログラムにおい
て

EXTERNAL文による宣言をすること.

A=α.‥積分区間の下限.

B=b …積分区間の上限.

【注意】半無限区間積分を計算する場合はA=0.0(単精度)またはA=O.ODO(倍精度)を指定し, Bは省

略すること.全無限区間積分を計算する場合はA, Bの指定を省略すること.

EPS=eps　　積分の近似値Sに対する相対誤差の上限を指定する. INTEGRATEは

S-/Ja f(x)dx l¥ f(x)dx巨eps
を満たすSを求める.省略した場合,マシンエプシロンが採用される.

戻り値

積分の近似値.実数型.

SSL II

AQE, AQEJ王, AQEI DAQE, DAQEH, DAQE工

- 205
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4　利用方法

ここでは,具体的な関数副プログラムの利用方法などについて述べます.なお,コマンド・オプショ

ンは処理系に依存します.

4.1 VPP700/56での利用方法

VPP700/56(ホスト名kyu-vpp)の/usr/local/libに総称名を記述したモジュールssl2_90.mod

と関数副プログラムを翻訳したオブジェクトファイルを集めたアーカイブライブラリIibssl2_90.aが

あります.

モジュールの宣言はPROGRAM文に続けて記述します.

以下に連立1次方程式をL工NEAR.SOLVEにより解くサンプルプログラムを挙げます.

program Lmear_solver_test
use ssl2_90

implicit none

real(kind=8) ,dimension( : , : ) ,allocatable

real (kind=8) , dimension( : ) ,allocatable

integer (kind=4)

external linear_solve

read(5,*) n

allocate(A(n,n) ,x(n) ,b(n))

do i=l,N

do j=l,N

if(iく=j ) then

a(i,j)=i
else !テスト用行列の作成
a(i,j)=j
end if

end do

end do

b=O

do i=l,n

do j=l,n

b(i)=b(i)+a(i,j) !テスト用ベクトルの作成
end do

end do

x=linear_solve(A,b,refine='Y')

write(6,*) 'maximum error=',maxval(abs(x-1.0DO))

deallocate(A,x,b)

end program Lmear_solver_test

実行ファイルの作成のためには,モジュールの引用を指定する翻訳時オプションーAm,モジュールの

存在するディレクトリを指定する翻訳時オプション-I,および,アーカイブライブラリIibssl2_90.a

の場所を指定するリンク時オプションtLに続けて関数副プログラム名, SSLII/VPのライブラリ名を

指定します.

九州大学大型計算機センター広報
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写y岩pp'/,frt-Am-I

usr/local/lib霊霊al霊lPi吉ogram.叫田

環境変数FORT90C, LD_LIBRARY PATHにあらかじめオプション,ディレクトリ名を指定すると入力

の手間を省くことができます.

kyu-vppl/. setenv FORT90C '-Am -I/usr/local/lib'

kyu-vpp'/, setenv LD_LIBRARY_PATH /usr/local/lib

この場合,以降はリンク時オプションー1のみを指定します.

kyu-
kyu一芸芸7.fr
%a.霊ro『・王90-lssl2-90-Issl2vp田

4.2　プログラムのカスタマイズ

kyu-vppの/usr/local/qlib/srcに関数副プログラムとモジュールのソースを公開します・利用

者は誰でもプログラムをコピーし,用途に合わせて変更することができます.また, SSL IIの呼び出

し部分を修正することによって,他の計算機システム,サブルーチンライブラリに対応した関数副プロ

グラムに変更することもできます.

5　オーバーヘッドの実測値

ここでは,インターフェイス部分の処理に要するオーバー-ツドの実測結果について述べます.

5.1　オーバーヘッド

関数副プログラムでは,使い勝手を向上する目的で作業領域を関数が呼び出される都度動的に宣言し

ています.また,通常SSL IIのサブルーチンに引数として渡される行列はその結果が保存されません.

関数副プログラムでは行列データを保存するため,行列のコピーを行なっています.これらの部分に要

するオーバー-ツドを,関数副プログラムを用いないSSLIIのサブルーチンと比較することにより計測

しました.

比較機種はFUJITSU VPP700/56(1PE;主記憶2GB,最大処理性能2.2GFLOPS, OS: UXP/V)の

Fujitsu Fortran90/VP Compiler Driver L98121 TX01393, Sun ULTRA2(主記憶256MB, ULTRA

SPARC 200MHz, SunOS 5.5.1)のFujitsu Fortran Compiler Driver Version 4.0, FUJITSU FMV-

6500TX2(主記憶384MB, Intel Pentium IIIプロセッサ500MHz, Windows 98)のFortran Sz C Aca-

demic Package V2.0LIOを用いました.時間はVPP700/56, Sun ULTRA2はFortranコンパイラの

CLOCKサービスサブルーチンを用いたCPU時間を, FMV-6500TX2はTIMERサービスサブルーチン

を用いた経過時間を10回測った平均値です.

5.2　数値例1

4.1節のサンプルプログラムの行列A,ベクトルbに対するn次連立1次方程式の解を求めるまでの

時間をL工NEAR_SOLVEとSSIJ IIのDVLAXとで比較しました.

数字は表示桁以下を切捨てています.比率はSSL IIのサブルーチンの実行時間を関数副プログラムの

処理に要する時間で割り, %で表示しています.
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表3:連立1次方程式n lOOOの実行時間(単位:秒)

表4:連立1次方程式n-2000の実行時間(単位:秒)
計算機名 LINEAR SOLVE SSL II

菜萱言;・:;: ;3.;: I;;~‡
次元数が大きい場合, SSL IIの演算に要するコストが大部分を占めています.

5.3　数値例2

2次元の同次境界条件を持つPoisson方程式を有限要素法により離散近似して求まる行列の固有値の

計算をE工GENVALUESとSSL IIのDBLNC+DHESl+DHSQRとで比較しました.

表5:固有値問題の実行時間: 361次元(単位:秒)

計算機名 EIGE甘VALUES SSL II

II:-・ ;::;田園
表6:固有値問題の実行時間: 841次元(単位:秒)

次元が大きくなると,作業領域の割り当て・解放,行列のコピーなどに要するインタ」フェイス部分

のコストはわずかであることがわかります.しかし,同じ手続きを何度も呼び出すことが多い反復計算

においては,同様な作業額域を何度も割り当て・解放することは効率が悪くなります.また, SSLIIの

サブルーチンには,以前の処理結果を利用したり固有値・固有ベクトルを同時に返却するなど,関数副

プログラムでは実現できない多彩な機能を備えています.したがって,より性能・機能を追求する場合

には直接SSIノIIを利用することをお勧めします.
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6　おわりに

本稿では,より手軽にSSL IIを利用するために開発したFortran 90インターフェイス紹介しまし

た.今後の予定として,新汎用計算機-の移植,マニュアル・サンプルプログラムの整備,ブラックボッ

クスとしてのライブラリの使用に抵抗がある利用者のための代替となるソースプログラムの作成・公開,

演算子再定義機能を用いた有理数・区間演算・任意桁演算-の拡張,計算結果の誤差限界の評価などを

考えています.
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