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§２．研究実施内容  

 

２．１ 研究のねらい 

本研究チームのねらいはアプリケーションドメイン特化型のソフトウェアスタックを構成し、それに

よって高い生産性と性能の両立をポストペタスケールスーパーコンピュータで達成することである。

具体的には、アプリケーションドメインとして格子系流体シミュレーションおよび分子動力学法を対

象とし、それぞれについてアプリケーションフレームワークをランタイムおよびプログラミング技術を

応用することで構成する。これを達成するために本研究課題は以下の５つの研究項目から構成さ

れる。 

 

【項目１】格子系流体アプリケーションの大規模スーパーコンピュータにおける人手による参照実装 

【項目２】分子動力学アプリケーションの大規模スーパーコンピュータにおける人手による参照実装 

【項目３】高い生産性と性能を両立する格子系流体向けアプリケーションフレームワーク 

【項目４】大域アドレス空間モデルと軽量マルチスレッドによるスケーラブルランタイム 

【項目５】高い生産性と性能を両立する分子動力学法向けアプリケーションフレームワーク 

 

平成２４年度はこれらの項目の内、項目１から項目４について以下をマイルストーンとして研究を

実施した。 

 

【項目１】格子系流体アプリケーションの大規模スーパーコンピュータにおける人手による参照実装

（青木グループ） 

 AMRの導入を前提とした tree構造に対する Space Filling Curve による制御 

 AMRを導入した構造格子での圧縮性流体計算の人手による GPU実装 

 非構造格子流体計算における GPU計算環境における初期検討 

【項目２】分子動力学アプリケーションの大規模スーパーコンピュータにおける人手による参照実装

（泰岡グループ） 

 負荷分散、通信と計算のオーバーラップ等について自動化アルゴリズムの開発  

【項目３】高い生産性と性能を両立する格子系流体向けアプリケーションフレームワーク（丸山グル

ープ） 

 Physis フレームワークの拡張、最適化、耐故障性、自動チューニングによる性能と電力の

最適化 

 均一構造格子差分法向けフレームワークのプロトタイプによる実アプリケーションの実装と評

価 

 非構造格子計算向けフレームワークの初期設計  

【項目４】大域アドレス空間モデルと軽量マルチスレッドによるスケーラブルランタイム（田浦グルー

プ） 
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 InfiniBand上でMPI, GasNetと比肩する性能を持つ、タスク並列をサポートする大域アド

レス空間ライブラリの設計・実装を行い基本性能を評価する 

 分散メモリ上で負荷分散を行うマルチスレッドライブラリを設計・実装し、上記大域アドレス空

間ライブラリと組み合わせて評価する。基本的なベンチマークのほか、密行列積による限界

性能評価、FMMによる記述性・性能トレードオフの評価を行う。 

 MassiveThreadsの Chapel次期バージョンへの統合 

 

２．２ これまでの研究の概要、進捗状況、および今後の見通し 

【項目１】格子系流体アプリケーションの大規模スーパーコンピュータにおける人手による参照実装 

2012 年度は、格子系流体アプリケーションの実アプリケーションとして格子ボルツマン法による

都市気流の大規模計算を実行した。メモリ・アクセスが律速であるが、TSUBAME2.0 の

4000GPU を使って 0.6PFLOPS（単精度）というピーク性能に対して 15% の高い実行性能を達

成し 13)、HPCS2013 では、最優秀論文賞を受賞した。単一 GPU に対して構造格子アプリケーシ

ョンである格子ボルツマン法およびフェーズフィールド法への AMR 参照実装を行った 14)。また、

木構造データのリーフに対して 2種類の Space Filling Curve による制御を検討した。また、圧

縮性流体計算の人手による Kepler GPU への実装では、Fermi コアと比較してコア当たりの L1

キャッシュ量が削減されたためヒット率が低下していることが分かり、チューニング指針を変更する

必要があることが分かった。 

 

今後は AMR 法による格子系アプリケーションを人手により複数 GPU 計算に対応させ、Space 

Filling Curve に基づいたノード間の動的負荷分散等を行う。 

 

【項目２】分子動力学アプリケーションの大規模スーパーコンピュータにおける人手による参照実装 

今年度までに数千の GPUを使って FMM(Fast Multipole Method)の計算が行えるコードを

開発してきた 1)。分子動力学シミュレーションを行う場合、粒子の配置によって各ノードの計算負荷

が変化する。特に FMM によって無限遠までのクーロン力を考慮すると、その負荷は複雑になるた

め動的負荷分散が必要となる。そこで今年度は、まずノード内動的負荷分散機能を実装した。具
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体的には QUARKやMassiveThreads、Intel TBB を使って実装しMassiveThreadsが性能

的に優れていることが分かった。また、ノード間の動的負荷分散機能として、複数GPUを使った分

子動力学シミュレーションのテストコードを作成してDS-CUDAにより動作を検証した。4GPUを使

った場合に 10%程度の性能向上が確認された。DS-CUDA5),9)は MPI を使わずに複数 GPU を

使うコードが書けるミドルウェアである。通信と計算のオーバーラップ機能に関しては、これまでの

領域内部計算と袖領域通信のオーバーラップだけでなく、階層間のオーバーラップも初期実装し

た。今後は様々な機能をうまく共通化したモジュール等へと切り分けることが必要になってくる。 

 

【項目３】高い生産性と性能を両立する格子系流体向けアプリケーションフレームワーク 

均一構造格子差分法向けアプリケーションフレームワークPhysisの実装およびその性能評価を

進めた。昨年度までに基本的なプロトタイプは完成しており、今年度は性能改善に注力した。単一

GPU を対象としたコード生成では適切な最適化の組み合わせにより人出によるチューニングが施

されたものと同等の性能を達成できている。また、単一GPU実行を対象とした自動チューニング機

構を試作した。これは各種最適化パスの適用やそのパラメータについて網羅的に最適化組み合わ

せを探索するものであり、最適化の自動化を狙ったものである。来年度は同試作をベースに他実

行環境への拡張等を実施する。また耐故障性の実現については要素技術の開発、評価について

一定の成果を得ており、今後はフレームワークへの統合を進め 6),7),8)、アプリケーション適用を通じ

た評価を行う。 

 また、高生産性と高性能の両立のための手法として関連技術である指示文によるアクセラレータ

プログラミングに関する評価も行い、フレームワークによるアプローチと比較したトレードオフを明ら

かにした 15)。 

 

【項目４】大域アドレス空間モデルと軽量マルチスレッドによるスケーラブルランタイム 

[大域アドレス空間ライブラリ MassiveThreads/DM] 

明示的なページのキャッシュ、マイグレーション, 離散的な一括アクセスをサポートする大域アド

レス空間ライブラリの実装を行い、TSUBAME 2.0(Infiniband ネットワーク)上で評価を行なった

33)。C 言語レベルの軽量マルチスレッドをノード間で移送させる機能の実装も完了した。 

MassiveThreads に、応用に特化した負荷分散(ワークスチーリング)方法を実現するための API

を設計、実装した 31)。 また競合検知器および性能プロファイラを試作 32するとともに、プロファイラ

の大量データを解析する基盤を設計・実装した 3), 11), 12)。 

[MassiveThreadsの他プラットフォームへの移植、他の言語処理系への組み込み] 

MassiveThreads処理系を、京/FX10の CPUである SPARC 64 fx45)および Xeon Phi上へ

移植した。これによって将来的に MassiveThreads/DM 処理系が京や FX10 上で動作するため

の準備が整った。また, MassiveThreads と GASNetを用いている言語処理系である Chapel処

理系のFX10上への移植も完了し、初期的な評価を行った 4), 45)。また,計画書で予定として述べた

とおり、MassiveThreadsはChapel 1.6より、正式なリリースの一部として用いられることになった。  
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[MassiveThreadsの実アプリケーションによる評価] 

実アプリケーションとして、Fast Multipole Method の高速な実装である ExaFMM の分割統

治法を用いた並列化を MassiveThreads を用いて行い、評価した 10),35)。FMM は、直接計算の

負荷が比較的小さい低精度な領域で台数効果を得ることが難しいが、本実装ではすべてのフェー

ズにおいて高い台数効果とタスク並列による記述性が検証できた。100 万粒子、3 桁精度の計算

で、 SandyBridge 16 コアのノードで１ステップ 65msの速度を達成した。  

 

 

§３．成果発表等 
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