
科学技術計算用関数ライブラリ ����� �����の紹介

渡部 善隆 �

����年 �月 �日より �言語および ���言語から利用できる科学技術計算用関数ライブラリ ��
��� 		
��正式名称����
� ����� 		
�� ����をスーパーコンピュータ ������
��上で公開
します。本稿では ����� 		
��の特徴、具体的な利用方法、オンラインマニュアルの参照方法につ
いて説明します。
センターでは連立 �次方程式、固有値問題、乱数発生などの汎用的な機能を持つ �������サブルー

チンライブラリとして ��� 		
�������� ��� 		
��������������  �!�"�����を公開しています。
これらの �������ライブラリ中で ��� 		
��は �言語からも直接呼び出すことができます �#��。
しかし利用の際には配列の格納方法に注意を払わなければならず、場合によっては行列を転置して
サブルーチンに渡したりする必要もあります。
����� 		
��は �������の ��� 		
��の中から使用頻度の高いものを自然なインターフェイス

で利用できる �言語の関数の形で提供しています。配列の格納順序の変更も不要になりました。プ
ログラミングと実行可能ファイルの作成手順に少々 $くせ%があるものの、慣れてしまえば数値計算
の強力な道具の一つになることと思います。なお本稿では ������
��についての基礎的な知識を
仮定しています。 ������
��の利用方法の詳細は ���を御覧ください。

� ����� ����	の概要

��� 特徴

����� �����はスーパーコンピュータ ���	

��� ホスト名� �������� ��アドレス� ��������	
�

の単一 ��上で動作する科学技術計算用関数ライブラリです。 �言語および ���言語から利用できま
す。 ����� �����は倍精度実数型 �������変数を扱う関数 �
�個と単精度実数型 ����	�変数を扱

う関数 �個から構成されています�。連立 �次方程式・最小二乗解・固有値問題・代数方程式・ ����� �

変換・数値積分・補間・乱数などの汎用的な計算手続きをベクトル計算機向きにチューニングした関数
として提供しています�。関数の一覧は !章を御覧ください。なお，複素数を扱う場合には専用の複素数

型 "�
�����#を定義します。

����� �����は ���$�%&のサブルーチンライブラリである ��� �����を内部で呼び出します。そ

のため ���$�%&と �との結合規則に従った記述が必要になります。具体的な利用方法は '章で説明しま
す。

関数と利用者プログラムとのデータ受渡しはすべて引数経由です。標準的な値が設定できる引数もあ

ります。また、処理内容を整数値として返却する引数 復帰値�はデバッグ、手法の有効性の検証データ
に活用することができます�。

�九州大学大型計算機センター・研究開発部� ������� �����������	
������	��	��
�	

�年 	�月現在。
�残念ながらソースプログラムは非公開です。従ってブラックボックスとなることを恐れて使うのをためらう方もおられる

と思います。その場合は自前のプログラムとの精度・速度の比較という目的で利用されてはいかがでしょうか。同じ問題を異
なる手法・プログラムで実行、比較することは数値計算の信頼性を高めるための常道です。

�コンディションコードとも呼びます。慣れないうちは面倒なパラメータのような気がするかもしれません。しかし特異性
の強い「きわどい」計算を行なう時には重要な役割を担うことがあります。

�



��� マニュアル

����� �����のマニュアル ()*日本語�� (�*英語�はセンター !階の図書室、 '階のプログラム相談
室で見ることができます。その他、オンラインマニュアルとして �+�ファイルを提供しています。オ

ンラインマニュアルの読み方は �章で説明します。

()*� (�*およびオンラインマニュアルには関数に用いた手法の詳しい解説は載っていません。 ��� �����

の手引書である (�*� (!*� (�*を参照してください。


 ����� ����	の利用方法

ここでは ����� �����を利用する際の一般的な注意事項、翻訳・結合によって実行可能ファイルを

作成するまでの手順を説明します。なお、翻訳・結合による実行可能ファイルの作成、実行はもちろん
バッチ処理でも行なうことができます。バッチ処理を行なう場合のシェルスクリプトの書き方、バッチ

リクエストの投入方法、処理コマンドのオプションの詳細は (�*を御覧ください。

��� �プログラムからの利用

����� 注意事項

○標準ヘッダファイル

ソースプログラムの始めに必ず ����� �����の標準ヘッダファイル "
�����#をインクルードして

ください。

������� ��		
���


�����は ����������
���������
�����の下にあり、中をのぞくことができます。
�����では

複素数型 �
�����、関数・引数の型などが宣言�されています。

○メイン関数名

メイン関数の関数名は ����ではなく "������#とします。大文字の ����のあとにアンダースコア
が '本です�。

○引数

データの受渡しは引数で行います。一般的な �言語の受渡し方法と同じように、入力のみのスカラー

変数は値渡しで、入出力または出力を行なうスカラー変数は変数へのポインタを渡します。

○行列

�行 �列の行列はプログラム内で "�������#と宣言し、 �行 � 列の要素 ��� は "���� ��!� �#に格
納します。行列の添字は �から始まるのに �言語の配列は 
から始まることに注意してください。 �次

元配列も同様です。ベクトルの要素 �� は配列の要素 ��� �に対応します。

また行列を ����� �����の関数に引数として渡す場合は倍精度のポインタに型変換して渡します。
今の例では ""������#$�#と書きます。また、�の列の数�を引数として渡す必要があります。

�プロトタイプ宣言とよばれます。
�これは ������と �の結合規則に従う必要性からきています。
�������では「整合寸法」と呼びます。

'



○利用者関数

利用者関数は �言語の一般的な関数として作成します。 ����������には関数名を渡します。

○複素数

複素数は標準ヘッダファイル "
�����#中に �
�����という名前で

������ 	��� �
����
� ��� ���

� �����
���

と宣言されています。 "��#が実部、 "��#が虚部に対応する構造体です。以下のプログラムは倍精度

複素数 %�の宣言と値の設定例です。

������� ���� ����
������ ! �

����
�����
�� "#$����%$����%

� & �����
���  �&���'���((!
���  )&��)'&��)((! �
"#$�%$)%��� & �*��
"#$)%$�%��� & �*��
"#$�%$)%��� & ��
"#$)%$�%��� & ��

�
����

○戻り値

すべての ����� �����の関数は ����型の値を返します。

& � 正常終了

 � 計算の途中でエラーが発生したか正しい計算結果が得られなかった

ことを意味します。もし関数の戻り値が " #の場合、処理内容の戻り値として指定した変数の値を調べ

ることでより詳細な情報を得ることができます。

�



����� サンプルプログラム

()*から実行列と実ベクトルの積 
�����と実行列の連立 �次方程式 
�����を使用したプログラム
を引用します。

����
��� '	�
����+
����
��� '	�����+
����
��� '�#���+
����
��� ��		
��� ,- 標準ヘッダファイルのインクルード -,

������� ���� ��� ,- 定数は �������で定義すると便利 -,

������ ! ,- 大文字 ����の後に .本のアンダースコア -,
�


��/ ����� �����

��/ �� �� )� 0� �	1� �	�
����
� ��	"� ��	�
����
� #$����%$����%� �$����%� �$����%� 21$����%�

��/ ��$����%�

,- 行列 �と �を定義 -,
� & �����
���  �&�� �'�� �((! �
���  )&�� )'�� )((! �

#$�%$)% & �*)�
#$)%$�% & �*)�

�
�
���  �&���'���((! �
�$�% & �(��

�

,- ����#2によって �& ��を計算� �は丸め誤差を無視すれば真の解になる -,
,- 型の変換  ����
�-!#に注意 -,

0 & �����
���� & ����#2  ����
�-!#� 0� �� �� �� �� 3����!�

,- ���2
#�によって連立 �次方程式を解く -,
,- 型の変換  ����
�-!#に注意� 出力のあるスカラー変数 �	� ����はポインタで渡す -,

��	" & ��*�.�
�	1 & ��
���� & ���2
#�  ����
�-!#� 0� �� �� ��	"� �	1� 3�	� 21� ��� 3����!�

,- 戻り値が �でなかった場合の対応 -,
��  ���� 4& �! �

����� �566768 ���2
#� �#�
�� 1�� ���� & 9����� ����!�
��� �!�

�

,- 精度の確認 -,
��	 & ��*:�
���  �&���'���((! �

��  �#�	  �$�%*�$�%!,�$�%! + ��	! �
����� �;�6���<8 ��	�
 ��#����#����!�
��� �!�

�
�
����� �6�	�
 7=���!�
����� �!�

�
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����� 実行可能ファイルの作り方

○翻訳

翻訳は �

"���������������

$コマンドで行ないます。その際 �
オプションを指定してオブジェ
クトファイルのみ作成します。また ��オプションによって ����� �����の標準ヘッダーファイルのあ

るディレクトリ����������
���������
����を指定します。例ではプログラム名を "�������
#とし

ています。なお「 �

� �

� �」はリターンキーを押し下げることを意味します。

0��*2��9 2�� *� *�,�	�,
#�/,�		
.2�,���
��� 	#��
��� �

� �

� �
�� 翻訳

翻訳が正常に終了すればオブジェクトファイル ��������が作成されます。

○結合

次にオブジェクトファイルを ����� �����ライブラリと結合し、実行可能ファイルを作成します。

作成には ��	"����������������	$コマンドを用います。またオプションとして
"��
������ �������� ��
��#を指定します�。オプションの順番は入れ換えないでください。

0��*2��9 �� 	#��
��� *
�		
.2� *
		
.2� *
�2� �

� �

� � ��実行可能ファイルの作成

結合処理が無事に終ると、実行可能ファイル ����	が作成されます。ファイル名を任意の名前に変更
するには ��オプションに続けてファイル名を入力します。以下は実行可能ファイル名を "��������#

に変更する例です。

0��*2��9 �� *� ��#��
���� 	#��
��� *
�		
.2� *
		
.2� *
�2� �

� �

� �

����� 単精度型を利用するには

単精度型関数や ����� �����がサポートしていない ��� �����の手続きを利用する場合は、直接 �

プログラムから ���$�%&サブルーチンである ��� �����を呼び出します。利用方法は ('*を御覧くださ
い。記事中の計算機 "��'�

��
#を "���	

���#と読み換えることでそのまま利用できます。

��� ���プログラムからの利用

���プログラムから ����� �����を利用する場合には、以下の点に注意してください。

����� リンケージ指定

���プログラムでは呼び出す関数を �	��� '('で宣言する必要があります。引数の並びは標準ヘッ

ダーファイル����������
���������
�����
�����を見ながら作成してください。
�����はインク
ルードしません．以下は関数 
�����を宣言する例です。

����� �>� �

��/ ���2
#�  ����
� #$%� 
��/ 0� 
��/ �� ����
� �$%� ����
� ��	"�


��/ �	1� 
��/ -�	� ����
� 21$%� 
��/ ��$%� 
��/ -����!�
�

�順番に ����� �����ライブラリ ���������	��， ��� �����ライブラリ ��������	��， ����ライブラリ
�������	��を呼び出しています。

�



����� 実行可能ファイルの作り方

翻訳は (("��������������(($コマンドで行ないます。結合は �言語と同様 ��	コマンドです。結
合オプションとして ���ライブラリを呼び出すオプション ��(を追加します。さらに実行可能プログ

ラムに対して ���	��"�����������������	��$コマンドを実行します。

0��*2��9 >> *� 	#��
��� �

� �

� �
�� 翻訳

0��*2��9 �� 	#��
��� *
�		
.2� *
		
.2� *
�2� *
> �

� �

� � ��実行可能ファイルの作成
0��*2��9 ��	
� #��� �

� �

� �

����� ���から使用できない関数

����� �����では複素数型を �言語の構造体を用いて実現しています。しかし ���言語と �言語

の結合では関数の引数として構造体を使用することができません。従って現在のところ複素数型を使用
する関数は ���プログラムから呼び出すことができません。

� オンラインマニュアル

��� ��	ファイル

����� �����のオンラインマニュアルは ,-�. ��/$ 0社の �+����$%.1 +�2�0 &$ ���0%$�形

式です�。 �������の次の場所にあります。

日本語版 ����'����バイト�� ����������
�����������!�����
����!�������

英語版 ����!�
��バイト�� ����������
�����������(�
������������

�+�ファイルは ,-�. ��/$ 0社から無料で提供されているツール ",2��.%$ 3 %- �#を用いて読む

ことができます。バージョンは日本語の場合 ��
4以降、英語の場合 ��
以降が必要です。

����� �����オンラインマニュアル 日本語版�

�内容に数式が多く含まれるため、����では提供できなかったそうです。おそらく ���で作成したものを ����� ��!�
形式に変換し、�����で �"に直したあとで修正を加えたものと思われます。

�



����� �����オンラインマニュアル 英語版�

��� 
����� ������による検索

�������で公開している ����� �����の �+�ファイルはセンター利用者なら誰でも手元のコンピュー

タに転送して読むことができます。転送は �	�コマンドなどを用いて バイナリーモードで行なってく
ださい。

転送したコンピュータに,2��.%$ 3 %- �がインストールされてない場合は �		�)��***�������
��!��

からダウンロードします	。 ,2��.%$ 3 %- �の利用方法は5 1�メニューを参照してください。ここで

は ����� �����に関連した注意事項をあげます。

� オンラインマニュアルの最初の一覧表の関数名をクリックするとその関数のページに移ることが

できます。

� テキスト選択ツールを使うことで、オンラインマニュアルのサンプルプログラムをコピーして他

のツールに貼りつける ペースト�ことができます。

テキストの選択．範囲を指定した後，右ボタンをクリックして 2���を選択．

	#��$�%� 
&' �� �����(へのインストールは実に簡単です。

	



� ,2��.%$ 3 %- �の検索機能を用いたキーワード検索を行なうことができます。

� オンラインマニュアルを印刷することはできません。別途マニュアルを購入してください。

��� ���ブラウザによる検索

センターのホームページ �		�)��***�

�+,��������
�!��のオンラインマニュアルの項目から ��

��� �����の �+�ファイルへのリンクが張ってあります。 ,2��.%$ 3 %- �がインストール済みのコ

ンピュータであれば666ブラウザ用のプラグイン機能を用いてオンラインマニュアルを読むことが

できます。
ただし,2��.%$ 3 %- �で利用できる検索機能やテキスト選択機能は使えません。プリンターへの出

力もできません。また、センターホームページのオンラインマニュアルの利用はセンター課題をお持ち

の方に限ります。

� 関数一覧

����� �����で利用できる関数の一覧です。 "単精度�#の記述がないものはすべて倍精度実数また

は倍精度複素数を扱う関数です。

●行列格納モードの変換

����/	� 行列格納モードの変換 一般モード→対称行列�
����	/� 行列格納モードの変換 対称行列→一般モード�

●行列操作

���#//� 行列の和 実行列�
���	//� 行列の差 実行列�
���2�//� 行列の積 実行列�
����#2 実行列と実ベクトルの積
�����2 複素行列と複素ベクトルの積
���2�2	� スパース実行列と実ベクトルの積 対角形式格納法�
���2�2	� スパース実行列と実ベクトルの積 '���"�(形式格納法�

●行列の三角分解

���2#
� 実行列の �� 分解 ブロッキング �� 分解法�
����
� 複素行列の �� 分解 ���)�法�

●連立 �次方程式

���2
#� 実行列の連立 �次方程式 ブロッキング �� 分解法�
���
�� 複素行列の連立 �次方程式 ���)�法�
���2
	� 正値対称行列の連立 �次方程式 変形 �*�+,-./法�
���2
�� 実バンド行列の連立 �次方程式 0�)--の消去法�
���2
	�� 正値対称バンド行列の連立 �次方程式 変形 �*�+,-./分解�
���
	� 正値対称 �項行列の連立 �次方程式 変形 �*�+,-./法�
���
� 実 �項行列の連立 �次方程式 0�)--消去法�
���2�/� 正値対称スパース行列の連立 �次方程式 前処理付き �0法，対角形式格納法�
���2�/� 正値対称スパース行列の連立 �次方程式 前処理付き �0法， '���"�(形式格納法�
���2��� 非対称または不定値スパース実行列の連立 �次方程式 !0�1法，対角形式格納法�
���2��� 非対称または不定値スパース実行列の連立 	次方程式 ��)�*法， ����+�,形式格納法�

)



●逆行列

���2
��2 �� 分解された実行列の逆行列
����
��2 �� 分解された複素行列の逆行列

●最小二乗解

���
#�
 実行列の最小二乗解 2�)-,*�+3,�変換�
���
#�
� 実行列の最小二乗最小ノルム解 特異値分解法�
���/��2 実行列の一般逆行列 特異値分解法�
���#	2�� 実行列の特異値分解 2�)-,*�+3,�法� ��法�

●固有値，固有ベクトル

�����/� 実行列の固有値及び固有ベクトル #段��法�
������/. 複素行列の固有値及び固有ベクトル ��法�
���	��/� 実対称行列の固有値及び固有ベクトル ��法�
���	��/. 実対称行列の固有値及び固有ベクトル 並列 45-,6�5��法�逆反復法�
������/. 2,�75�,行列の固有値及び固有ベクトル 2�)-,*�+3,�法� 45-,6�5��法� 逆反復法�
����	�/ 実対称バンド行列の固有値及び固有ベクトル ��-���(�-�.��� (%��/法， 0��. ����法，逆反復法�

�����/. 実対称 �重対角行列の固有値及び固有ベクトル 45-,6�5��法�逆反復法�
���2/	/. 実対称行列の一般固有値・固有ベクトル 並列 45-,6�5��法，逆反復法�

●非線形計算

����?�� 実係数 #次方程式
����?�� 複素係数 #次方程式
���
�1� 実係数低次代数方程式 �次以下�
����)�� 実係数高次代数方程式 8,�.5�-�9��):の方法�
����)#� 複素係数高次代数方程式 8������法�
���	�� 実超越方程式 ��� & � 4�,��法�
���	�� 実超越方程式 ��� & �!)++,�法�
����	�� 複素超越方程式 ��� & �!)++,�法�
�����
�� 連立非線形方程式 4�,��法�

●補間

���#0
#/ "5�.,����;���;,補間
������@ 4�-<+5�,補間式 			�による補間� 数値微分� 数値積分
�������@ 4�-<+5�,#次元補間式 			�			�による補間� 数値微分� 数値積分
���#0��� #次元準 2,�75�,補間式による補間
���#0��� 準 2,�75�,補間式
������@ 4�-<+5�,補間式 			�
�������@ 4�-<+5�,#次元補間式 			�			�

●極値問題

���
���� �変数関数の極小化 微係数不要� #次補間法�
�������� 多変数関数の極小化 微係数不要� 改訂準  ,=���法�
�����
�� 関数二乗和の極小化 微係数不要� 改訂!��>)��3�法�
���
��	� 線形計画問題 改訂 -57<+,?法�
����
�/� 非線形計画問題 微係数要� ��=,++法�

●平滑化

���	�
�� 最小二乗近似多項式による平滑化 等間隔離散点�
����	�� 4�-<+5�,平滑化式による平滑化� 数値微分� 数値積分
����	�� 4�-<+5�,平滑化式 固定節点�

�



●変換

���2��� �次元，多重，多次元離散複素 ��)�5,�変換 混合基底�
���2��� 離散型複素 ��)�5,�変換 #基底 ��9�
���2��� 離散型実 ��)�5,�変換 #基底 ��9�
���2��	� 離散型 6�-5�,変換 #基底 ��9�
���2	��� 離散型 -5�,変換 #基底 ��9�

●近似

���
�	?� 最小二乗近似多項式

●疑似乱数

���2�#�A 一様乱数 ��	 ��の生成
���2�#�@ 正規乱数の生成
���#��. 指数乱数の生成 単精度�
���#��. ��5--��乱数の生成 単精度�
���#��. 二項乱数の生成 単精度�

●特殊関数

�����
�� 第 �種完全楕円積分 
��
�����
�. 第 #種完全楕円積分 ���
���	��� 正弦積分 ����
����/#�� 第 �種不完全0�77�関数 �	 ��
����/#�. 第 #種不完全0�77�関数 @�	 ��
����)� 第 �種 �次 4,--,+関数 ����
����)� 第 �種 �次 4,--,+関数 ����
������ 第 #種 �次 4,--,+関数 ����
������ 第 #種 �次 4,--,+関数 ����
������ 第 �種 �次変形 4,--,+関数 ����
������ 第 �種 �次変形 4,--,+関数 ����
����0� 第 #種 �次変形 4,--,+関数
���
����0� 第 #種 �次変形 4,--,+関数
���
����)� 第 �種整数次 4,--,+関数 ����
������ 第 #種整数次 4,--,+関数 ����
������ 第 �種整数次変形 4,--,+関数 ����
����0� 第 #種整数次変形 4,--,+関数 
���
������� 複素変数第 �種整数次変形 4,--,+関数 ����
�����0� 複素変数第 #種整数次変形 4,--,+関数 
���
�����)� 複素変数第 �種整数次 4,--,+関数 ����
������� 複素変数第 #種整数次 4,--,+関数 ����
����)� 第 �種実数次 4,--,+関数 ����
������ 第 #種実数次 4,--,+関数 ����
������ 第 �種実数次変形 4,--,+関数 ����
����0� 第 #種実数次変形 4,--,+関数 
���
�����)� 複素変数第 �種実数次 4,--,+関数 ����

●微分方程式

�����/� -�5A連立 �階常微分方程式 0,��法�
�����#� 連立 �階常微分方程式 "3�7-法�

�




●数値積分

���	���� �次元有限区間積分 等間隔離散点入力� �57<-��則�
����#� �次元有限区間積分 不等間隔離散点入力� 台形則�
���#?�B �次元有限区間積分 関数入力� 適応型  ,=�������,-�点則�
���#?� �次元有限区間積分 関数入力� 二重指数関数型積分公式�
���#?�� �次元半無限区間積分 関数入力� 二重指数関数型積分公式�
���#?�� �次元全無限区間積分 関数入力� 二重指数関数型積分公式�
���#?��C 多次元有限領域積分 関数入力� �+,�-*�=��)��5-型積分法�
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