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話の構成
• ポスト「京」ってどんな計算機?

• 天体物理・惑星科学における粒子法の利用例
• 粒子法の大規模並列化フレームワーク

1. どんなことをしたい (あるいはしたくない)か
2. ではどうするか
3. 実装方針
4. 現状



ポスト「京」ってどんな計算機?
• 2011 年度くらいから色々検討開始

• 2012-13 年度「フィージビリティスタディ」

• 2014年度プロジェクトスタート。当初は汎用部+加速部。
7月に計画変更。汎用部のみに。

• 「京」100倍の性能をアプリケーションで実現 (できるも
のが少なくとも1つはあること)が目標

• 開発コスト1300億円、消費電力 30-40MW。



ちなみに:ポスト「京」における課題
技術的な問題

• ムーアの法則のおわり

– トランジスタの微細化が限界
– コスト上昇
– 消費電力の低下ストップ

• アーキテクチャの限界

– 共有メモリマルチコアプロセッサは、80年代終わりの
共有メモリベクトルプロセッサと同様に設計上限界

– 新しいアーキテクチャ(VPP500 みたいな、、、)が必要



ちなみに:ポスト「京」における課題
経済的な問題

• プロセッサ等の開発費の上昇

– 「スパコン」だけでは成り立たない
– 元々日本メーカーはスパコンだけではなりたってなかっ
た。メインフレームありき

– 商業的に成立していない

• 日本における半導体産業の問題

– 最先端の半導体製造産業は既に日本に存在していない
– スパコン「自主開発」にどういう意味があるのかわか
らない



課題への対応
• まあその加速部には色々対応策をいれたんだけどなくなっ
たので特になにも将来対応しなくなった

• 汎用プロセッサは富士通独自プロセッサを開発、メニーコ
ア、ワイドSIMD アーキテクチャ。Xeon/Xeon Phi を
富士通アーキテクチャで作るみたいな。

• コア間同期とかはハードウェアサポートで速い。頑張って
チューニングすれば実行効率は出せる (と期待している)



アプリケーションからみたポスト「京」
「京」に比べると

• 1チップのコア数すごく増える

• SIMD 幅もすごく増える

• 総チップ数はあんまり変わらないくらい
• メモリバンド幅は多分そこそこ
• ネットワークはあんまり速くならない

まあすごく使いやすいというわけにはいかない。Xeon Phi
よりはいいかも。

使いこなして成果を出すためのアプリケーション開発=重
点課題、萌芽的課題



天体物理・惑星科学における
粒子法の利用例

• 銀河形成
• 巨大衝突
• 他にも一杯あるけど、、、



粒子法のメリット・デメリット
メリット

• ラグランジュ描像である: 真空は計算しなくていい、ガリ
レイ不変である (CFL条件が楽)、ある程度空間構造に適
応的

• 非構造格子を使わないで適応的:(原理的には)大規模並列
化が容易

• コード開発も (AMRに比べれば)容易

デメリット

• (少なくともSPHについて)偏微分方程式の真っ当な差分
化かどうか怪しい(理論的な問題だけでなく、ケルビン・ヘ
ルムホルツ不安定が抑制されるとか)

•「原理的には」容易なはずの大規模化、高分解能化ができ
ていない



「粒子法の大規模並列化フレームワーク」
の話

(何故大規模化ができてないか？その対応は？という話)

1. どんなことをしたい (あるいはしたくない)か

2. ではどうするか

3. 実装方針

4. 現状と将来



どんなことをしたいか
というよりむしろ、何がしたくないか

• MPI でプログラムなんか書きたくない

• キャッシュ再利用のためのわけのわからないループ分割と
かしたくない

• 通信量減らすためにわけのわからない最適化とかするのも
勘弁して欲しい

• SIMD 命令がでるようにコードをいじりまわすとかやめ
たい

• 機械毎にどういう最適化すればいいか全然違うとか、それ
以前に言語から違うとかはもういやだ



そうはいっても—ではどうするか？
昔からある考え方はこんな感じ？

• 並列化コンパイラになんとかしてもらう
• 共有メモリハードウェアになんとかしてもらう
• 並列言語とコンパイラの組み合わせになんとかしてもらう

しかし……

• 若い人はそういう考え方があったことも既に知らないよう
な気がする。「スパコンとはそういうものだ」みたいな。

• つまり、こういうアプローチはほぼ死滅した。
• 理由は簡単: 性能がでない。安価なハードウェアで高い性
能がでるものがプログラミングが大変でも長期的には生き
残る。



じゃあ本当のところどうするか？
1. 人生そういうものだと諦めてMPI でプログラム書いて最
適化もする
難点: 普通の人の場合性能がでない。難しいことをしよう
とすると無限に時間がかかって人生が終わってしまう。

2. 他人(学生、ポスドク、外注、ベンダ等)にMPI でプログ
ラム書かせて最適化もさせる
難点: 他人が普通の人の場合、やはり性能でない。無限に
人と時間とお金がかかる。あとでいじるにも無限に人と時
間とお金がかかる。

• どちらも今一つというか今百くらいである。
• もちろん、「普通でない人」を確保できればなんとかなる
がこれは希少資源である。

原理的には、「普通でない人」を有効利用すればいい？



どうやって有効利用するか？
色々な考え方がありえるが、我々の (というか私の)考え方:

• 「普通でない人」がやった方法を一般化して、色々な問題
に適用する。

• 例えば「粒子系一般」という程度
• DRY (Don’t Repeat Yourself) の原則の徹底



どうやって有効利用するか？
色々な考え方がありえるが、我々の (というか私の)考え方:

• 「普通でない人」がやった方法を一般化して、色々な問題
に適用する。

• 例えば「粒子系一般」という程度
• DRY (Don’t Repeat Yourself) の原則の徹底

• 「神戸人外王国」が詳細仕様策定及び実装

(神戸花鳥園は2014年7月から神戸どうぶつ王国に生まれ変
わりました)



+坪内 (テクニカルスタッフ)、若松、山口 (アシスタント)



もうちょっと具体的には？
色々な粒子系計算
• 重力多体系
• 分子動力学
• 粒子法による流体 (SPH、MPS、MLS、その他)

• 構造解析等のメッシュフリー法
計算のほとんどは近傍粒子との相互作用 (遠距離力: Tree,

FMM, PME その他)

なので、粒子分布を与えると
• 領域分割 (ロードバランスも考慮した)

• 粒子の移動
• 相互作用の計算 (そのために必要な通信も)

を高い効率(実行効率・並列化効率)でやってくれるプログラ
ムを「自動生成」できればいい



実装方針
• API は C++ で定義

• ユーザーは

– 粒子データクラス
– 粒子間相互作用を計算する関数 (現在のところ、ユー
ザーが機種毎に最適化。この自動生成は並行して開発
中)

を用意。さらにドライバープログラム(I/Oライブラリコー
ル等も含む)、時間積分関数とかも書く

• 全体をコンパイルすると空間分割して粒子再配置して時間
積分して、、、というプログラムになる



開発の現状
• 1年前に公開した (https://github.com/FDPS/FDPS/)

• 同一のユーザープログラムで、シングルスレッドでもマル
チスレッドでもMPI並列でも動く。

• 動くだけでなく、並列化効率は「非常に良い」
• 重力多体(Barnes-Hut ツリー)、重力+SPH が「京」全
ノードくらい(計算時間が、、、)までで動作、重力(遠距離
相互作用)は数万ノードでも実行効率高い。SPH(近距離
相互作用)は改良中

• 多数のユーザーから喜びのお手紙を (ちょっと嘘)

• GPGPU 対応も実装済 (Version 2.0)

チュートリアル



空間分割と並列化

空間分割して計算ノード
に割り当て
Recursive Multisec-

tion (JM 2004)

「京」の Tofuネットワー
クに適した方法

計算時間が均等になるよ
う領域サイズ調整 (石山
他 2009、2012)

領域サイズ調整アルゴリズムを数万ノードでもボトルネック
にならないよう改良 (岩澤他 2015)



ユーザーコードは何を書くか？
• 粒子の定義(クラス)と相互作用関数の定義。相互作用関数
は性能出すためには SIMD 化とかは必要。並列化は不要
(FDPS側でやる)

• あとは、ユーザーから見るとシリアルコードと同様に、初
期条件を読んで時間積分ループ。相互作用計算は FDPS
の関数を呼ぶと、勝手に領域分割と粒子の再配置とツリー
法を並列化した相互作用計算をする。

• 短距離相互作用ならカットオフ(アダプティブなのも可能)、
長距離(べき乗)力なら Barnes-Hut ツリーアルゴリズム
が使われる。

• 計算された相互作用使って時間積分し、診断メッセージや
スナップショット出力をする。



性能の例
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5.5 億粒子での強スケーリング
性能
「京」と天文台 X30 の両方で
測定
重力のみ、単一の銀河の計算
これくらいの粒子数だと10万コ
アくらいまではスケールする。
理論ピークの 30-50% でる。



まとめ
• 粒子法は天体物理で色々使われている
• が、問題点も結構沢山ある。

– 並列化が結構困難
– 他にもまだ色々ある

• 並列化の問題は「汎用フレームワーク」で解決した (?)

• 格子法にも同じようなものを開発中(村主他、「Formura」)



重力多体計算のサンプルユーザーコード
1. ヘッダと粒子クラス

#include <particle_simulator.hpp> //必須
using namespace PS; //コードを簡潔に、、、、

class Nbody{ //名前は自由
public:

F64 mass, eps; //名前は自由
F64vec pos, vel, acc; //名前は自由
F64vec getPos() const {return pos;} //必須
F64 getCharge() const {return mass;}//必須
void copyFromFP(const Nbody &in){ //必須

mass = in.mass;
pos = in.pos;
eps = in.eps;

}
void copyFromForce(const Nbody &out) { //必須

acc = out.acc;



}



粒子クラス(2)

void clear() { //必須
acc = 0.0;

}
void readAscii(FILE *fp) {//FDPSのI/O使うなら

fscanf(fp,
"%lf%lf%lf%lf%lf%lf%lf%lf",
&mass, &eps,
&pos.x, &pos.y, &pos.z,
&vel.x, &vel.y, &vel.z);

}
void predict(F64 dt) { //ユーザー利用

vel += (0.5 * dt) * acc;
pos += dt * vel;

}
void correct(F64 dt) { //ユーザー利用

vel += (0.5 * dt) * acc;
}



};



相互作用関数
template <class TPJ>
struct CalcGrav{

void operator () (const Nbody * ip,
const S32 ni,
const TPJ * jp,
const S32 nj,
Nbody * force) {

for(S32 i=0; i<ni; i++){
F64vec xi = ip[i].pos;
F64 ep2 = ip[i].eps

* ip[i].eps;
F64vec ai = 0.0;



相互作用関数(続き)

for(S32 j=0; j<nj;j++){
F64vec xj = jp[j].pos;
F64vec dr = xi - xj;
F64 mj = jp[j].mass;
F64 dr2 = dr * dr + ep2;
F64 dri = 1.0 / sqrt(dr2);
ai -= (dri * dri * dri

* mj) * dr;
}
force[i].acc += ai;

}
}

};



時間積分(ユーザープログラム内)

template<class Tpsys>
void predict(Tpsys &p,

const F64 dt) {
S32 n = p.getNumberOfParticleLocal();
for(S32 i = 0; i < n; i++)

p[i].predict(dt);
}

template<class Tpsys>
void correct(Tpsys &p,

const F64 dt) {
S32 n = p.getNumberOfParticleLocal();
for(S32 i = 0; i < n; i++)

p[i].correct(dt);
}



ユーザーの相互作用計算関数
template <class TDI, class TPS, class TTFF>
void calcGravAllAndWriteBack(TDI &dinfo,

TPS &ptcl,
TTFF &tree) {

dinfo.decomposeDomainAll(ptcl);
ptcl.exchangeParticle(dinfo);
tree.calcForceAllAndWriteBack

(CalcGrav<Nbody>(),
CalcGrav<SPJMonopole>(),
ptcl, dinfo);

}

ここで FDPS の関数群を使っている。



ユーザープログラム本体
int main(int argc, char *argv[]) {

F32 time = 0.0;
const F32 tend = 10.0;
const F32 dtime = 1.0 / 128.0;
// FDPS 初期化
PS::Initialize(argc, argv);
PS::DomainInfo dinfo;
dinfo.initialize();
PS::ParticleSystem<Nbody> ptcl;
ptcl.initialize();
// FDPS に相互作用関数を渡す
PS::TreeForForceLong<Nbody, Nbody,

Nbody>::Monopole grav;
grav.initialize(0);
// 粒子データ読み込み
ptcl.readParticleAscii(argv[1]);



ユーザープログラム本体
// 相互作用計算
calcGravAllAndWriteBack(dinfo,

ptcl,
grav);

while(time < tend) {
predict(ptcl, dtime);
calcGravAllAndWriteBack(dinfo,

ptcl,
grav);

correct(ptcl, dtime);
time += dtime;

}
PS::Finalize();
return 0;

}



コメント等
• 粒子クラスに謎関数があるのは、本来の粒子クラスと相互
作用計算に最適化した粒子クラスを別に定義できるように
するため。

• 粒子種も複数定義可能(ダークマターと流体等)。このため
に相互作用を定義するところが若干複雑

• ユーザー定義の相互作用計算は今のところアーキテクチャ
向け最適化が性能出すためには必須。

• 高度に最適化された並列化ツリーアルゴリズムを 150行
くらいのユーザープログラムで使える。


