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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

申請者らは、次世代スーパーコンピュータ（以下、

ペタコン）上で動作するソフトウェア開発プロジェク

ト「グランドチャレンジアプリケーション」の一環と

して、生命体データ同化ソフトウェア「LiSDAS」(Life 

Science Data Assimilation System) の開発を実施してい

る。LiSDAS では、細胞内の生化学反応を記述した微

分方程式群のシミュレーションを実施し、実験で得ら

れたmRNAの観測データとデータ同化の手法を用いて

照 合 し な が ら 、 モ デ ル パ ラ メ ー タ で あ る

Michaelis-Menten 係数の事後分布を推定する。また観

測データをより良く説明するために、求められた事後

分布を吟味しつつモデルの再構築を実施するための構

造学習機能をプラグインする。 

LiSDAS は、大規模生化学反応モデルをターゲット

としており、このような大量のモデルパラメータを許

容範囲の時間内で推定するためには、RICC のような超

多並列計算が必須となる。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

ターゲットとしている生命体モデルの時刻 t (t = 1,

…,T)における状態を tx 、観測データを ty とし、推定す

べきパラメータをまとめて、超パラメータ θとする。θ

には生命体モデルに含まれる Michaelis-Menten 係数の

他、初期状態 0x も含まれる。この生命体モデルに関す

る状態空間モデルはあるノイズ項 vt、wt によって次の

ように記述される。 

xt = f (xt-1, vt)  (1),   yt = h (xt-1) + wt (2) 

(1) 式はシミュレーションモデル、(2)はシミュレーショ

ン変数と観測データとの関係を表す。LiSDAS ではま

ず、予め設定された超パラメータに対する事前分布 p(θ)

に従う粒子 θ(i)を、並列計算機の各コアにつき数個程度

ずつサンプリングする。次に各 θ(i)に対して粒子フィル

タを適用することにより、尤度 p(y1:T| θ(i))を計算する。

ただし、y1:Tは時刻 1 から T までの観測データ、すなわ

ち全ての観測データを表す。そして事後分布

( )( ) ( )( ) ( )1: 1:| |i i
T Tp y p y pθ θ∝ θ に対して MCMC 法を適

用することにより、粒子が事後分布からのサンプリン

グとなるように十分収束させた後、各ノードに搭載さ

れているメモリが許容する個数まで粒子数を増殖させ

る。これにより、最終目的となる各パラメータの事後

分布を表現するための十分な数のサンプリングを得る

ことができる 

  
３． 結果 

以下では、哺乳類概日周期変動モデルをテストベッ

トとする実験結果を紹介する。 

まず、実装したアルゴリズムの動作を確認するため

に、MCMC の反復によって経験分布がどのように変化

するかを調べた。図 1 は、一部の Michaelis-Menten 係数

に対する分布で、事前分布(赤色)から出発して、500 ス

テップ以降では分布が収束しており、さらに事前分布

よりも分散が小さくなっていることが観察される。 

 

図 1 分布の収束のようす 

 他方、最尤推定値でのシミュレーション結果(図 2 の

赤線)を見ると、観測データ(黒丸)に見られる周期性を

捉えられていない。青線は通常の粒子フィルタによる

最尤推定値でのシミュレーション結果である。これは

粒子数 400 万の結果であるが、粒子数を 100 億まで増

大してもやはり周期性を生み出すモデルパラメータは
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発見できない。そのため、実装した並列 MCMC 法より

もむしろ、適切に事前分布を設計することが課題であ

ると考えられる。 

 
図 2 最尤推定値に対するシミュレーション 

 
並列化性能の測定も行った。図 3 は粒子数(すなわち

計算する問題のサイズ)を 1 億に固定した場合の、並列

プロセス数と計算時間の関係である。プロセス数に対

してほぼ線形に計算速度が上昇することが読み取れる。 

 

図 3.  1 億粒子を用いたパラメータ推定の計算時間 

うまく

定できないということが明らかになった。 

計算環境で運用するに

、解決すべき課題がある。 

か）や、

セ

並列の混合化への対応に取り組む予定である。 

したため、そ

の後の計算は、テスト計算に留まった。

４． まとめ 

 並列 MCMC 法に基づくデータアルゴリズムを実装

し、性能評価を行った。事後分布への収束、並列度に

線形な計算速度の向上の点では、望ましい結果を得た

が、他方で標準的な事前分布ではパラメータを

推

 
５． 今後の計画・展望 

 適切な事前分布の構成が必要である。観測時系列か

ら事前分布を構成するアルゴリズムはすでに開発して

いるが、「京」のような超並列

は

 
６． RICC の継続利用を希望の場合は、これまで利用

した状況（どの程度研究が進んだか、研究におい

てどこまで計算出来て、何が出来ていない

継続して利用する際に行う具体的な内容 

今回の利用では、8000 並列までの速度向上を達成し

ているが、プロセス並列のみを用いている。「京」の

アーキテクチャではメモリ消費量の観点から、スレッ

ド並列が推奨されているため、スレッド並列とプロ

ス

 
７． 一般利用で演算時間を使い切れなかった理由 

ここで示した結果は、5 月のメンテナンス時の 8000 並

列計算キャンペーンで得たものである。上述の課題を

解決するためのソフトウェア開発に注力

RICC での 8000 並列
により初めて達成 
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