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１．はじめに  

 二酸化炭素地中貯留や放射性廃棄物地層処分では，気液二相流れと地球化学反応の連成解析が必要になる場

合がある．しかし，計算時間や計算容量の制約から，解析モデルの大幅な単純化が求められることが多い．そ

こで本研究では，大規模並列計算が可能な多成分・多相流体と地球化学反応の連成解析コードを新たに開発し

た．今回，この連成解析コードを数万コア（CPU)を有する超並列計算機に実装し，その計算性能を測定したの

でその結果を報告する． 

２．並列計算コード TOUGHREACT-MP 

 TOUGH21)は，非等温・多成分・多相系流体シミュレーターと

して多くの実績のある３次元積分差分法コードである．一般に，

多相流体解析は非線形性が強く，大規模な問題に解くためには

多くの計算時間を要するため，実務的には解析モデルの大幅な

単純化が求められることが多い．そこで著者らは, TOUGH2を多

数の CPU（コア）による並列計算機上で動作するように並列化

した TOUGH2-MP2)を,地球シミュレータ(ES2,(独)海洋研究開発

機構保有)や東京大学の T2K オープンスパコン，FX10（「京」コ

ンピュータの商用版)などの超並列計算機上に実装し， CO2地中

貯留に関連した数値シミュレーションを実施しながら，ソルバ

ー改良などによる性能向上に努めてきた 4)～6）． 

今回， TOUGH2をベースに開発された地球化学反応との連成解析コードである TOUGHREACT V1.2 3)について

も、並列計算（MPI 並列）が可能な解析コードを新たに開発した 6)．TOUGHREACT の連成スキームは，図-2 に

示すように，TOUGH2 の多相流体解析と各相内の移流分散解析ならびに地球化学反応計算をシーケンシャルに

行うものである．地球化学モデルには水溶性錯体，ガス溶解／脱ガス，イオン交換，収脱着などの平衡反応の

他，鉱物溶解／沈殿などは反応速度も考慮できる．並列化スキームは，TOUGH-MP と同様である．計算領域を

予め分割し，各領域を CPU ごとに処理する領域分割法を採用し，各 CPU は分割領域毎に熱力学変数の更新，

質量・エネルギー方程式の組み立てなどを行う．各領域の線形方程式は並列計算用の反復法ソルバーにより複

数CPUで並列に解かれる．領域分割には，グラフ分割ライブラリMETIS

を使用し，非構造グリッドに対応可能である．CPU間のメッセージ授

受には MPIライブラリを使用している．  

３．超並列スーパーコンピュータ上での計算性能測定 

今回は，東京大学が保有する Oakleaf-FX（富士通 FX-10， 図-2）

に TOUGHREACT-MPを実装して計算性能を測定した結果を示す． 

大規模並列計算で高速性能を得るためには，複数の CPU が同時に

動作する割合を増やすことが重要である．例えば，一つの CPU に処

理が集中し，他の CPU が動作待ちになる部分が多いプログラムでは
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図-1 多相流体と化学反応の連成解析

（TOUGHREACT） 

図-2 超並列スパコン Oakleaf-FX 
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性能を引出しにくい．  

図-3 に示すような水理地質構造モデル（約 1000 万節点，

平面方向約 60km 四方，深度方向約 3km）において年間 1 千

万ｔのCO2を 10本の圧入井から連続圧入するCO2地中貯留シ

ミュレーション 5)を対象とし，多相流体モデル(TOUGH2-MP)

ならびに地球化学反応との連成解析(TOUGHREACT-MP)の

各々について計算に要する時間を測定した．多相流体モデ

ルでは塩水帯水層中での超臨界 CO2 の挙動のみを対象とす

る．１節点あたり 3自由度（H2O，CO2，NaCl の３成分，気液

２相）を解くため，全体で約 3000 万自由度の問題となる．

地球化学反応との連成解析では，地中に圧入された CO2が長

期間（例えば 100 年以上）の地球化学反応により、炭酸塩

鉱物として固定化される過程を解析する．１節点あたり，

上記の 3 自由度に加え，地下水中の基本化学種の濃度とし

て 13個が変数として加わるため，全体として 1億 6千万個

の主変数を解くことになる．ただし，上述の通り，

TOUGHREACT の多相流体と地球化学の連成解析はシーケンシ

ャルな弱連成であるため，解くべき行列の最大サイズは多

相流体解析の約 3000万自由度相当である．測定結果として

FX10 上で得たコア数と計算時間（１計算ステップ当りの平

均）の関係を図-4 に示す． TOUGH2-MP，TOUGHREACT-MP と

も，約 1 万コアまで線形に速度向上する良好なスケーラビ

リティが得られている．特に，TOUGH2-MPについては，行列

格納方式ならびに行列ソルバーの変更により，約 1 万コア

以上でも速度向上が認められる 6)． 

図-5には，TOUGHREACT-MP 内の各パート（多相流体解析，

物質移行解析，地球化学計算）の計算時間を分けて示す．

これを見ると，地球化学計算は，節点間の依存性が無く各

コアでの計算の独立性が高いため，並列計算への適合性が

高く，コア数の増加に対して継続的な速度向上が得られた．

一方，多相流体解析と物質移行解析については，約 1 万コ

アで速度向上がリミットされている． 

４．おわりに  

 今後，TOUGHREACT-MP の多相流体解析パートについても

TOUGH2-MP と同様にソルバー改良などのチューニングを行

うことで 1万コア以上でのスケーラビリティを向上できると考えている．近年のスカラー型スーパーコンピュ

ータでは，並列処理の階層性が大きな特徴となっている．現在は Flat MPI による並列化のみであり，今後は

CPU 間の通信を伴う MPI 並列と計算ノード内のコア間のスレッド並列を組み合わせた OpenMP/MPI ハイブリッ

ド並列化などにも取り組み，大規模シミュレーションの性能向上を図る． 
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図-3 計算速度測定に用いた解析モデル 

 
(a) TOUGH-MPと TOUGHREACT-MP 

 
(b) TOUGHREACT-MPの計算パート別 

図-4 コア数と計算時間の関係（FX-10） 
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