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圧縮性流体解析プログラムのOpenACCによる高速化

星野 哲也1,2 松岡 聡2

概要：航空機の開発などに用いられる圧縮性流体解析アプリケーションには多大な演算パワーが必要とさ
れ，近年一般的になっている演算アクセラレータを用いたスーパーコンピュータの利用が推進されている．
しかし一般に，既存のアプリケーションのアクセラレータ向けの移植・最適化には多大なコストが伴うこと
が知られている．本稿では，実際に用いられている圧縮性流体アプリケーション UPACSへ OpenACCを
適用・最適化することでその移植コストを調査し，OpenMPによる移植との性能比較評価を行った．その
結果，PGIコンパイラを用いた場合においては，基準となる変更なしの UPACSから 9.5倍，OpenMPに
より並列化し 6 CPUコアで実行した場合と比較して 15%の性能向上を得た．またさらなる高速化に向け
て，ボトルネック部分の最適化の検討，CUDA Fortranの適用に向けた予備評価を行った結果を報告する．

1. はじめに

地震や気象予測，または航空機や高層ビルの設計などに

おいて，今でこそ一般的となった数値シミュレーション

は，計算機の急速な性能向上の恩恵を受けることで発展

してきた．しかし近年における計算環境の変化は，アプリ

ケーションの利用者にとって必ずしも喜ばしいものではな

い．コア単体の性能向上が物理的な制約から頭打ちになり

つつある近年においては，計算機はコアの数を増やすこと

によって性能向上を続けているが，多数のコアを効率良く

利用するためには，往々にしてアルゴリズムの見直しや並

列プログラムング言語を用いた再実装が必要となるためで

ある．またメニーコアプロセッサの登場など，実行デバイ

スの形態も多様化してきており，数十万行にも及ぶアプリ

ケーションをその都度再実装することは現実的ではない．

既存のアプリケーション資源を活かしつつ，計算環境の変

化に柔軟に対応するための仕組みが求められている．

そこで，既存のアプリケーションの並列化手法として，

コンパイラ指示文ベースのプログラミングモデルが注目さ

れている．マルチコア CPU向けの並列プログラミングモ

デルである OpenMP[5]や，メニーコアアクセラレータ向

けのOpenACC[4]などがこれにあたる．指示文ベースのプ

ログラミングモデルは，基本的には既存のアプリケーショ

ンに対し数行の指示文を加えるだけであり，対応するコン

パイラが指示文を解釈し，例えば OpenMPであればマル
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チコア CPUでの並列実行が可能である．指示文に対応し

ていないコンパイラは指示文行をコメントとして無視する

ため，元のソースコードを保全できる．しかし，OpenACC

は 2011年に発表された比較的新しい規格であり，2015年

10月に新しい仕様である OpenACC2.5が発表されたばか

りの，未だ発展途上のプログラミングモデルであるため，

特に実アプリケーションにおける評価が少ないのが現状で

ある．

本稿では，実際に株式会社 IHIで利用されているアプリ

ケーションである UPACSのOpenACCによる高速化を通

じ，現状におけるOpenACCの仕様上の制限や，OpenMP

版と比較した実装コストや性能の評価を行い，PGI コン

パイラを用いた場合には，基準となる変更なしの UPACS

から 9.5 倍，OpenMPにより 6コアで実行した場合と比

較して 15%の性能向上を得られることを確認した．また

OpenACC 化を行うにあたり，陰解法部分が性能ボトル

ネックとなっていることを確認し，アルゴリズムの変更に

よる高速化の検討や，CUDA Fortranの適用などの予備評

価を行った．これらの結果を報告する．

2. 背景

2.1 UPACS

本研究において対象としている圧縮性流体解析プログラ

ム，UPACS[6]について説明する．UPACSは独立行政法人

宇宙航空研究開発機構 JAXAにより研究開発されている，

航空宇宙分野において要求される様々な流体現象の解析に

用いることを目的とした，汎用的な流体アプリケーション

である．ただし，今回対象としている UPACSは，JAXA

の UPACSをベースとして，株式会社 IHIが開発のために
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独自の拡張を施したものである．

オリジナルの UPACSでは圧縮性流体の数値シミュレー

ションを並列計算機上で行うために，マルチブロック構造

格子法を用いている．マルチブロック構造格子法では，複

数の構造格子を非構造的に接続することで，複雑形状まわ

りの計算格子を作成し，各々の構造格子を 1ブロック単位

としてMPIプロセスに割り当てることで，並列計算機上

での実行を可能にしている．なお，1MPIプロセスに複数

のブロックを割り当てることは可能であるが，1ブロック

に複数のMPIプロセスを割り当てることはできない．ま

たオリジナルの UPACSは，様々な流体解析プログラムを

共通的に利用できるプラットフォームの確立を目的として

いるため，コードの階層化，データおよび計算手法のカプ

セル化といった，オブジェクト指向的な考え方を用いて設

計されている．これにより，数百ものモジュールを共通の

データ構造を用いて管理可能としている．

以上については IHI版の UPACSも共通であり，大きな

枠組みは変わっていない．IHI版の UPACSにおいては，

翼列周りに発生する乱流を解析するための解法が追加さ

れているのが特徴であり，また計算精度をオリジナルの

倍精度から単精度に落としている．以前の我々の研究 [2]

において，オリジナルの UPACSの Navier-Stokes方程式

を解く解法に対して OpenACC 化を行っているが，この

Navier-Stokes方程式と独立の計算フェーズとして乱流項

を計算するよう実装されている．また，以下で断りなく

UPACSと述べた場合，IHI拡張版の UPACSを指すこと

とする．

2.2 OpenACC

OpenACC は複数のコンパイラベンダにより規定され

た，メニーコアアクセラレータ向けの並列プログラミング

規格である．C/C++や Fortran と言った科学技術アプリ

ケーションで多く用いられるプログラミング言語に対して，

OpenMPの様にコンパイラ指示文を挿入することで，アク

セラレータ環境での実行を可能にする．アクセラレータ向

けのプログラミングモデルとしては，CUDAや OpenCL

が広く使われているが，これらはアクセラレータのアーキ

テクチャを意識した低レベルな記述をする必要があり，ア

プリケーション移植の阻害要因になっていた．一方ソース

コードの直接的な変更の必要がないOpenACCの登場によ

り，アクセラレータ環境への移植の簡素化に期待が高まっ

ている．

例えば図 1はOpenACCによる行列積の例である．Ope-

nACCを構成する主要な指示文として，並列領域指定指示

文，データ移動指示文，ループ指示文の３つがある．並列

領域指定指示文はアクセラレータで実行するべき領域を

指定するためのものであり，parallel ディレクティブ，

kernelsディレクティブがこれにあたる．図 1の例では，2

1 !$acc data copy(c) copyin(a,b)

2 !$acc kernels

3 !$acc loop gang

4 do j=1,n

5 !$acc loop vector

6 do i=1,n

7 cc=0

8 !$acc loop seq

9 do k= 1, n

10 cc= cc + a(i,k) * b(k,j)

11 end do

12 c(i,j) =cc

13 end do

14 end do

15 !$acc end kernels

16 !$acc end data

図 1 OpenACC による行列積

行目の!$acc kernelsから 15行目の!$acc end kernels

でループネストを囲むことにより，並列実行領域を指定し

ている．

データ移動指示文はホスト-アクセラレータ間のデータ

移動に用いられる．現在のアクセラレータはホスト CPU

側とは独立したメモリを持っているのが一般的であり，そ

れに対応するためのものである．図 1 の例では，1 行目

の!$acc dataにおいて，入力行列 a, b, cのホスト側から

アクセラレータ側へ転送が行われる．ここで copy(c)と

は，16行目の!$acc end dataにおいて，アクセラレータ

側からホスト側へのデータ転送を行うことを指示してお

り，一方 copyin(a,b)と指定した場合，アクセラレータ

側からのデータ転送は行わない．データ移動指示文には

他に enter/exit dataディレクティブ，updateディレク

ティブなどがあり，プログラムの構造により使い分ける

必要がある．ループ指示文は並列化方法や並列粒度の指

定を行うためのものである．OpenACCには 3つの並列粒

度，gang, worker, vectorがあり，workerは vectorの

集合，gangは workerの集合である．図 1には 3, 5, 8行

目に loopディレクティブが現れているが，それぞれ 4, 5,

9行目のループ文の並列粒度を指示している．この例では，

最外の jループが最も粗粒度の並列化が行われ，iループ

が細粒度に並列化される．またこの例では workerを指定

していないため，gangは vectorの集合である．seqの指

定された 9行目のループは並列化が行われず，vector単

位で逐次に実行されることとなる．

2.2.1 OpenACC vs OpenMP

同じディレクティブベースのプログラミングモデルであ

る OpenACCと OpenMPの大きな違いのひとつは，採用

しているメモリモデルにある．OpenMPは共有メモリモデ
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ルであり，各スレッドは同じデータにアクセス可能である

ことが前提として作られている．一方でOpenACCは独立

メモリモデルであり，ホスト側のメモリとデバイス側のメ

モリは独立しているものとして扱われる．OpenACCコン

パイラの実装によっては，データへのアクセス領域を解析

し，暗黙的にホスト-デバイス間のデータ転送を行うことで

データの一貫性を保つ場合もあるが，基本的に OpenACC

では，プログラマがメモリ空間が独立していることを意識

し，明示的にデータ転送を行うことで，データの一貫性を

保つ必要がある．

OpenACCが独立のメモリモデルを採用しているのは，

一般に，ホスト側のメモリ容量と比べてアクセラレータ

のメモリ容量が少ないこと，ホスト-デバイス間のデータ

転送速度が相対的に遅いこと，を考慮した結果であるが，

実用上弊害もある．ひとつは，ディープコピーの問題であ

る．C言語における構造体中にポインタが含まれる場合や，

Fortranの derived type中に allocatable, pointer属性のつ

いたメンバがある場合，構造体中のポインタの持つ情報

は，実際のデータが格納されたアドレス情報である．従っ

て，ホスト側で確保されたポインタを含む構造体をデバイ

ス側にコピーする場合，その構造体中のポインタが持つ情

報とは，ホストメモリ上に確保されたデータのアドレス情

報であり，デバイス側では利用できない．このポインタの

参照先までコピーする方式をディープコピーと呼ぶが，メ

モリ容量の差などの問題から，現在のOpenACCの仕様で

はディープコピーをサポートしていない．OpenACCでポ

インタを含む構造体を利用する際には，ポインタの参照先

を個別に転送する必要がある．

2.2.2 OpenACC vs CUDA・OpenCL

CUDAや OpenCLは C++/Fortranや C言語の拡張で

あり，アクセラレータ向けのプログラミングモデルとして

は現在最も広く使われている．並列化，データ移動，ルー

プマッピングなど全てを明示的に行う必要があるが，自由

度が高くきめ細かな最適化を行えるため，アクセラレータ

の性能を十分に引き出すことができる．

既存のアプリケーションのアクセラレータへの移植とい

う観点で OpenACCと CUDA・OpenCLの生産性を比較

した場合，OpenACCでは基本的に指示文を挿入するだけ

である一方，CUDA・OpenCLではオリジナルのプログラ

ムを書き換える必要があるため，OpenACCの方が生産性

が高いと言える．プログラムの移植性の観点から考える

と，CUDAがサポートしているアクセラレータがNVIDIA

GPUのみであるのに対し，OpenCLと OpenACCは他の

アクセラレータにも対応しているため，移植性が高いと言

える．その一方で性能に関しては，OpenACCは CUDA・

OpenCL と比較して記述の自由度が低いため，アクセラ

レータの性能を十分に引き出せない恐れがある．例えば

OpenACCは CUDAの syncthreads()にあたる明示的な

同期構文を有していない．様々なアクセラレータに適応で

きるようこのような仕様となっているが，このような機能

的な制限が与える影響を調査する必要がある．

3. 関連研究

UPACSの高速化に関する研究としては，高木らによる

研究 [7]がある．高木らによる研究では，主に CPU版を

ターゲットとし，ループインターチェンジや配列の次元

変更などの最適化による高速化を行っている．一方本研

究で対象としているのは GPUなどのアクセラレータであ

る．UPACSの GPUによる高速化としては，我々の以前

の研究 [2]において，OpenACC1.0の仕様のもとに，今回

対象とするアプリケーションである UPACS の CUDA・

OpenACC化を行っている．しかし Navier-Stokesの解法

部分のみに移植対象を限定しており，今回のメインの対象

とした乱流解析部についての高速化はまだ検討されてい

ない．また，PGIコンパイラが x86のマルチコア CPUを

ターゲットとできるようになっており，充分に検証がされ

ていない CPU版の最適化，比較評価を本研究では行って

いる．

アプリケーションのOpenACC化に関しては，Caloreら

の研究 [1]が比較的新しい．Caloreらは Lattice Boltzmann

のMPI環境での並列化を行っている．Lattice Boltzmann

では袖領域を他のプロセスに通信する必要があるが，Ope-

nACCの async指示節を適切に用いることで通信時間を隠

蔽し，クラスタ上でのスケーラビリティを得ている．しか

し彼らのアプリケーションはベンチマーク用に作られたも

ので，実アプリケーションとは呼べず，また OpenACC自

体の評価は行っていない．本研究では実アプリケーション

の高速化に基づくOpenACCの評価を行うことを目的とし

ている．

実アプリケーションの OpenACCによる移植としては，

Krausらの研究 [3]がある．彼らの研究においては，C++

の CFDアプリケーションを CUDA，OpenACCを用いて

比較評価を行っている．彼らのアプリケーションは陽解法

を用いており，良好な結果が出ているが，本研究で対象と

している UPACSでは，陰解法部分をいかに高速に解くか

が鍵となっている．

4. 研究目的・評価手法

4.1 目的

本研究における目的は主に 2つあり，ひとつは UPACS

自体のアクセラレータ利用における高速化手法の検討，も

うひとつは現状の OpenACCの評価である．UPACSの高

速化という観点においては，以前の研究において対象とし

ていなかった乱流解析部分について，どの程度高速化が見

込めるか，評価することが目的である．OpenACCの評価

という観点では，以前は OpenACC1.0の仕様の元で実装
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を行ったが，2.0の仕様における productivityの評価，機

能制限が与える性能への影響などが目的である．

結果として，IHI 版 UPACS を PGI コンパイラでコン

パイルし，CPU1コアでの実行と比較した場合と比較し，

9.5倍の高速化を得た．また OpenMPによる実装も行い，

1CPUソケットを使った場合と比較して 15%の性能向上を

得た．しかしOpenACC版においては陰解法部分が性能ボ

トルネックとなることを確認し，高速化に向けた予備評価

を行った．

4.2 評価手法

OpenACCの性能・移植コストの評価にあたり，OpenMP

版 UPACSの実装，一部の OpenACCカーネルの CUDA

Fortranへの置き換えを行い，比較評価を行う．評価を行

う環境として TSUBAME2.5を用いる．表 1，表 2にそれ

ぞれ今回用いた計算環境，コンパイラとそのオプションを

示す．

また本稿における評価には株式会社 IHIより提供された

実際のデータを用いる．実験対象データは単翼周りの流れ

を解析するための 3次元データであり，格子点数は約 400

万点である．この 400万点の格子を 7つのブロックに分割

し，翼列まわりへの適合を行っている．7つのブロックの

うち最も大きいものが 83 × 96 × 120であり，最も小さい

ものが 110× 26× 120である．なお UPACSではこれらの

ブロックは最大 7MPI並列で計算することができるが，今

回はMPIによる評価は行わず，1プロセスが全てのブロッ

クの計算を行う．境界条件については，気流の翼列に対す

る流入口，流出口，ピッチ方向，壁で異なり，それぞれ亜

音速流入境界条件，流出境界での静圧固定，周期境界条件，

固定壁の滑り無し条件となっている．時間積分法には陰解

法を用いるが，定常計算であるために陰解法の 1タイムス

テップあたりの反復回数は 1である．

OpenACCの適用する実装範囲としては，上述の入力に

よって使われる範囲のみに限っておこなう．今回の入力で

用いられない範囲についてもいずれ実装するべきである

が，使われていない解法部分は基本的に計算手法が異な

るだけで，OpenACCの適用手法としては大きく変わらな

い．OpenACCの評価として用いるには今回の入力で用い

られる範囲のみで十分であると判断したためである．ま

た前述の通り，我々は以前の研究 [2]において，オリジナ

ルの UPACSに対してOpenACCの適用を行っている．し

かし，当時から UPACS自体が更新されていること，今回

対象とする入力では Navier-Stokesを解く部分においても

以前は対象としなかった計算カーネルを利用しているこ

と，OpenACCの仕様が変化していることから，IHI版の

UPACSをベースにして一からの再実装を行う．

表 1 実験環境

CPU Intel Xeon X5670 6cores 2.93 GHz 2 sockets

54 GB Memory

GPU NVIDIA Kepler K20X 2688 CUDA cores

6GB Memory

5. UPACSのOpenACC実装

OpenACCを用いた実装の詳細を説明する．本章で説明

する内容はエンジニアリング的な要素が強く，必ずしも本

稿で説明が必要な内容ではないが，OpenACCを実アプリ

ケーションに用いた例はそれほど多くなく，得られる資料

も限定的であるため，OpenACCを用いた実装を行う際の

一般的な方法や留意点について書く．

5.1 一般的なOpenACC適用方法

OpenACCを用いた実装を行う際，その実装ステップは

多くの場合以下のようになると考えられる．

( 1 ) プロファイリングによる，アプリケーションのボトル

ネック部位の導出

( 2 ) ボトルネック部位への parallel指示文，kernels指示文

の適用による並列化

( 3 ) data, enter/exit data, update指示文等による，デー

タ転送の最適化

( 4 ) loop指示文による並列粒度の最適化, cache指示文等

による計算部分の最適化

( 5 ) (1)∼(4)の繰り返し

以下では，上述のステップによる UPACSの OpenACC化

を説明する．ただし今回は (4)にあたる最適化を行ってい

ないため，(1)∼(3)に関しての説明を行う．

5.2 UPACSのプロファイリング

まず，CPU実行時におけるボトルネック部分を特定す

るために，アプリケーションのプロファイリングを行う

必要がある．TSUBAME2.5 表 1 の 1CPU コアにおける

プロファイリング結果を表 3に示す．コンパイラとして

pgfortranを用い，表 2のオプションに-Mprof=func を加

えコンパイルした．-Mprof=funcを加えることにより，実

行時に function/subroutineレベルでの実行時間・呼出回

数などのプロファイリング情報が生成され．pgprof プロ

ファイラを用いることで可視化できる．テストデータとし

ては前述の株式会社 IHIによる提供データを使用した．以

降の評価実験についてもこのテストデータを利用する．た

だし，本来のシミュレーションでは数万タイムステップの

実行を行う必要があるが，プロファイリング時は 100タイ

ムステップに制限している．

表 3から，UPACSにはボトルネックとなる subroutine/-

functionが偏在していることがわかる．表 3に基づき，主
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表 2 コンパイラ

compiler target option

Intel ifort15.0.2 CPU -O3 -openmp -no-prec-div -xHost -no-fp-port -convert big endian

CPU(single) -fast -mp -byteswapio

CPU(OpenMP) -fast -mp -byteswapio

PGI pgfortran15.10 CPU(OpenACC) -fast -acc -ta=multicore -byteswapio -Minfo=accel

GPU(OpenACC) -fast -acc -ta=tesla -byteswapio -Minfo=accel

GPU(CUDA) -Mcuda=7.0 -byteswapio

表 3 UPACS プロファイリング結果 (上位 20 function)

subroutine time[sec] %

1 cellfacevariables woedgecorner 1395.7 19

2 implhs mfgs 1054.2 14

3 flux roe 980.5 13

4 muscl co 502.6 7

5 muscl 2ndorder 473.8 6

6 cellfacevariables woedgecorner tm 412.7 6

7 diffusion tm sa 291.3 4

8 rhs convect 245.7 3

9 flux ausm tm 175.6 2

10 rhs viscous 173.4 2

11 strain rate 151.2 2

12 calcvoverdx 150.9 2

13 vorticity 149.0 2

14 minmod co 137.5 2

15 flux vis 123.0 2

16 calcdt original 104.2 1

17 production destruction sa 72.5 1

18 lhs gaussseidel 65.5 1

19 muscl 63.7 1

20 transferrecvp4 59.9 1

total 7433.4 100

表 4 UPACS の主要計算フェーズ．(subroutine/function の実行

時間合計と各計算単位の総実行時間が一致しないのは，表 3

で省略した 21 番目以降の影響．)

計算単位 主要な subroutine/function time[sec] %

(数字は表 3 参照)

乱流 5, 6, 7, 9, 11, 13, 17, 18 1951.0 26.3

対流項 3, 4, 8, 14, 19 1984.5 26.7

粘性項 1, 10, 15 1692.1 22.8

時間発展 2 1115.1 15.0

total 6742.7 90.7

要な計算単位毎に subroutine/functionの実行時間をまと

めたものが表 4である．乱流，対流項，粘性項，時間発

展の 4つの計算で実行時間の 90%以上を占めることがわ

かる．本稿では主にこの 4つの計算部分について説明する

が，最終的にはタイムステップを刻むための時間ループ内

のほとんどを OpenACC化している．

一般的に UPACSのような流体系のアプリケーションに

おいては，時間ループの内部を極力全てデバイス内で実行

しなければ高速化は難しい．流体系のアプリケーションに

おいては，支配方程式の偏微分方程式を解析的に解くため

に，解きたい領域の時間・空間を離散 (格子)化するが，基

本的に各格子の計算は連続する周囲の格子のみとの相互作

用計算によって行われる．これはデータ量に対する計算量

が比較的少なくメモリ律速な計算パターンとなるが，対す

る計算機のメモリ性能は，デバイスメモリ内 > ホストメ

モリ内 > ホスト-デバイス間通信である．デバイス/ホス

ト側で更新したデータをホスト/デバイス側で利用する場

合，データの一貫性を保つためにはホスト-デバイス間の通

信が必須であるが，時間ループ内にホスト側の計算が残っ

ていると，結局より低速なホスト-デバイス間通信に律速さ

れてしまうため，時間ループ内部を極力全てデバイス内で

実行する必要がある．UPACSの OpenACC実装において

も，極力ホスト-デバイス間の通信回数を少なくするため

に，時間発展ループ内のほとんど全てをOpenACC化する

ことを目指す．

5.3 ボトルネック部位の並列化

プロファイリングにより特定されたボトルネック部分に

指示文を適用することにより，アクセラレータ上での実行

を可能にする．しかし UPACSは多数の解法を提供してお

り，コードサイズが非常に大きいため，今回の入力で用いら

れる部分のみを適用範囲とする．また，元プログラムに直

接指示文を適用できないケースがある．以下では，UPACS

のボトルネック部分の OpenACC化について説明する．

5.3.1 元プログラムの変更

OpenACC化を行う前提として，プログラムが並列化可

能であるかどうかを調べる必要がある．UPACSは計算領

域をブロック単位で分割し，ブロック毎に計算プロセスを

割り当てることでMPI並列を行っている．しかしブロッ

ク内部の計算は明示的には並列化されておらず，富士通コ

ンパイラの自動並列化に任せていた形跡がみられる．調

査の結果，主要な subroutine/functionにおいては，表 3

中の 2, 18番目にあたる implhs mfgsと lhs gaussseidel に

データ依存性があり並列化不可であったが，UPACSでは

同等の計算を行い並列化可能にした implhs mfgs vectorと

lhs gaussseidel vectorを提供しているため，それぞれを置

き換えることで並列化を行うこととした．なお置き換えに

よる性能への影響は後述する．
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UPACSの各サブルーチンに対しての OpenACCディレ

クティブの適用についてであるが，OpenACCの仕様上，

またはコンパイラの実装上の理由で，元プログラムを変

更せざるを得ない箇所がいくつかあった．表 5にソース

コードを変更せざるを得なかった理由と，それによって書

き換えが生じた行数について記す．影響が最も大きかった

構造体中のポインタメンバであるが，前述の通り，現在の

OpenACCの仕様ではディープコピーをサポートしていな

い．しかし仕様上サポートされていないのはディープコ

ピーであり，適切なプロセスでコピーを行えばポインタを

含む構造体も利用できるはずである．ここでいう適切なプ

ロセスとは以下である．

( 1 ) あらかじめ構造体自体をデバイス上にコピーする．こ

のときディープコピーは行われないが，構造体中のポ

インタはデバイス上に生成される．

( 2 ) 使用する構造体中のポインタを指定し，ポインタが指

すデータのコピーを行う．これにより，先にデバイス

上に生成された構造体中のポインタが転送されたデー

タを適切に指すようになる．

このプロセスにより，実際にデバイス上にデータが転送さ

れていることは確認できた．しかし，並列領域内でこのポ

インタを用いて計算しようとした場合，Illegal addressエ

ラーにより計算が実行できない．この原因は現在調査中で

ある．ゆえに行数増加のほとんどは，このバグを回避する

ために元プログラムの書き換えを行なった結果である．

二つ目は，並列計算領域内からの関数呼び出しの問題で

ある．OpenACCは仕様 1.0においては関数呼び出しをサ

ポートしていなかったが，2.0より routineディレクティ

ブが追加され，対応できるようになった．しかし 2.0 の

仕様においては，Fortran の pure function は利用できな

いとの記述がある．OpenACC2.5の仕様においては pure

functionの制限についての記述が消えているため，今後改

善されると予想される．現在我々が利用できる最新のコン

パイラにおいても未だ OpenACC2.5の仕様はサポートさ

れていないため，今回は元プログラム関数呼び出し部分を

直接展開することで解決した．

最後の理由は pointer属性のついた構造体の配列にであ

る．ここでの構造体は，allocatable/pointer属性のついた

メンバを含まない，OpenACC でサポートされている構

造体である．この構造体の配列を用いるとき，構造体に

pointer 属性がついていると，Illegal address エラーが起

こってしまうため，allocatable属性に変更している．この

原因も調査中である．

以上より，OpenACCの仕様上の理由に書き換えざるを

得ない部分はそれほど多くなく，現状において問題となっ

ている部分も今後改善されていくものと思われる．

5.3.2 OpenACCディレクティブの適用

上述の変更を施したプログラムに対し，OpenACC の

表 5 ソースコードの書き換え理由と書き換え行数

書換理由 原因　　 書換行数 [行]

構造体内部のポインタ エラー回避 (調査中) 709

Fortran pure function OpenACC2.0 の仕様 39

Pointer 属性のついた エラー回避 (調査中) 41

構造体の配列

ディレクティブを適用する．基本的には，以下の手順で

ディレクティブを適用する．

( 1 ) 対象となるループネストに kernelsディレクティブ

を適用する．

( 2 ) pcopy, pcopyin, pcopyoutを kernelsの clauseと

して用いて，データの転送を行う．これらの p...は

present_or_...を意味し，データが既にデバイス上

に存在しなければ/存在すれば，コピーを行う/行わな

いことを意味する．

( 3 ) loopディレクティブを用いて並列粒度の指定を行う．

基本的には，最外ループを gangレベル並列，最内ルー

プを vectorレベル並列する．

( 4 ) loopディレクティブの private clauseを用いて，各

スレッドでローカルに扱うべき配列変数の指定を行う．

これを行わない場合，PGIコンパイラは配列変数をデ

バイスメモリ上に確保し，全てのスレッドがアクセス

を行うことになるため，計算結果に誤りが生じる．

( 5 ) コンパイルオプション (表 2)-Minfo=accelの出力を確

認し，並列化されていることを確認する．並列化可能

であるはずのループをコンパイラが並列性を抽出で

きず，並列化されない場合があるが，この場合は対象

の loopディレクティブに independent clauseを指定

する．

この際，オリジナルの実行と同じ結果を得られるか，常

に結果を確認しながら実装を進めることが重要である．

この段階ではアプリケーションの速度は気にせず，ホス

ト側とのデータの一貫性を保守的に保ちながら実装を進

める．このとき役に立つのが，if clauseである．例えば

!$acc kernels if(.false.)のように記述すれば，その

部分はホスト側で実行されることになる．

以上を計 49のループネストに適用した．

5.4 データ転送の最適化

メモリ律速なアプリケーションにOpenACCを適用する

場合，最も重要なプロセスがデータ転送の最適化である．

前述の通り，ホスト-デバイス間のデータ転送速度が相対的

に低速なためである．このプロセスにおいても，結果が一

致するかどうかを常に確認しながら行う必要がある．デー

タ転送がどこで発生しているのか調査するためには，PGI

コンパイラを用いる場合なら，環境変数 PGI ACC TIME

を 1にするのが簡単な方法である．
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データ転送の最適化は，末端のループネストから，徐々

に上流のサブルーチンで転送を行うようにし，最終的に

時間ループの外に追いやる．UPACSの場合では，まずは

表 4で示した計算単位ごとでデータ転送をまとめ，その後

に時間ループの外側で転送を行うようにした．ブロック間

のデータ通信など，どうしてもホスト側で扱う必要がある

データに関しては，updateディレクティブを用いること

で転送を行っている．

6. OpenACC版UPACSの評価

6.1 OpenMP vs OpenACC

OpenACC版 UPACSの評価を行うために，比較対象と

して OpenMP 版を実装した．OpenMP のディレクティ

ブを指定したのは，OpenACCと同じ 49ループネストで

ある．実装は!$omp parallel do の指定のみであり，ス

レッドスケジューリングの指定などは行っていない．また

OpenMPは OpenACC適用前のコード変更処理を行った

プログラムに適用している．

OpenMP版との比較評価の結果を図 2に示す．図 2は，

変更を加える前の IHI版 UPACSを PGIコンパイラによ

りコンパイルし CPU1コアを用いて実行した時の性能 (グ

ラフの左端)を 1とした相対性能である．計測時間には初

期化処理などを含んでおらず，1タイムステップあたりの

実行時間を計測しており，このときの実行時間が 70.4秒

である．また計算環境である TSUBAMEの 1ノードには

CPUソケット ×2，メモリ ×2，GPU×3があり，GPUは

それぞれ独立したメモリを持っており GPU間での共有は

行われないが，CPU側ではメモリは共有されている．本

評価では 1対の CPUソケット・メモリで評価を行うため

に，numactlにより物理的に近い側のメモリにのみアクセ

スするよう指定している．これは，1GPUに対する比較対

象としては 1CPUソケット・メモリが妥当であるとの考

えによる．評価軸については表 6に記載する．表 6の V0

は前述した変更を一切行っていないものであり，一部並列

化不可の部分があるため，1CPUコアのみの評価である．

V1は前述の並列版への差し替えやバグ回避などの変更を

行ったものである．V2は，対流項・粘性項，また乱流項計

算の一部において用いられている構造体を，CPU・GPU

それぞれに適した形に変更したものである．書き換え行数

には，プログラム自体の書き換えと，挿入した OpenACC

ディレクティブを含む．また表 2中の Intelや PGIは使用

したコンパイラを指し，OMP, ACCはそれぞれ OpenMP

実装版，OpenACC実装版を示す．

まず，Intelコンパイラと PGIコンパイラの比較である

が，同じ 1CPUコアでの実行であっても，Intelコンパイラ

によりコンパイルされたものが 4.0倍程度高速であること

がわかった．この原因については調査中であるが，SIMD

化などの差によるものと見ている．実験環境の CPU の

SIMD長は 128bitであり，IHI版の UPACSは単精度であ

るため，理論上 4倍の高速化が見込める．本来メモリバン

ド幅律速なアプリケーションに対して SIMD命令による高

速化は効きにくいが，CPU1コアではバンド幅を使い切る

ことができないために，演算律速になっていると考えられ

る．しかし 4倍というのは理論値であり，PGIコンパイラ

を用いた場合でも-fastオプションを付加することにより

SIMD命令の発行が試みられるはずであるため，この他に

も原因があると考えられるが，現在調査中である．また，

V0から V1への書き換えにより，PGIコンパイラ版では

2.2倍程度高速化されている一方，Intelコンパイラ版では

27%程性能が低下している．PGIコンパイラ版では前述の

バグ回避が結果的に最適化を助け，Intelコンパイラ版で

は並列可能カーネルへの差替えが悪影響を起こしたと考え

られる．前述のバグ回避では，OpenACCカーネルのコン

パイル時にポインタを含む構造体部分の解析を失敗する現

象を防ぐために，ボトルネックのループネスト内で構造体

中のポインタを使わないように書き換えている．この結果

カーネルが単純になり，PGIコンパイラによる最適化が効

きやすくなったため，並列可能カーネルへの差替えによる

悪影響を上回り，高速化したと考えられる．Intelコンパ

イラ版での性能低下は自然なことである．詳細は後述する

が，差替え前の陰解法カーネルでのメモリアクセスが連続

的であるのに対し，差替えを後のカーネルは不連続なメモ

リアクセスを行うためである．バグ回避による書き換えの

影響と，並列可能版への差替えは本来別々に調査すべきで

あるが，本稿においてはあまり本質的な問題ではないため，

今後の課題とする．またメモリアクセス規則の改善のため

に行った構造体の変更 (V2)により，どちらも性能改善が

見られる．

次にマルチコア CPU上での比較であるが，PGIコンパ

イラ，IntelコンパイラそれぞれによるOpenMP版とOpe-

nACCのマルチコア CPUターゲット版についての比較を

行う．pgfortran15.10より，NVIDIA社製GPU，AMD社

製 GPUに加え，Intel社の x86 CPUも OpenACCのター

ゲットにできるようになった．ターゲットの切り替えは-

ta=multicoreにより行っている．ターゲットmulticoreが

指定された場合，ホスト-デバイス間のデータ転送は不要で

あるため，データ転送指示文は無視される．PGIコンパイ

ラではマルチコアCPU向けの並列化は gangレベルにおい

てのみ行われ，vectorレベルの並列化は無視されるようで

ある．ただし，OpenMPにおけるOMP NUM THREADS

にあたるスレッド数を外部から指定するためのインター

フェースは見つかっておらず，実装されているかどうかは

調査不足でわからなかった．そのため 1CPUソケットのみ

を対象にした評価ができず，2ソケット 12コアでの評価の

みとなっている．OpenACCのマルチコア版との比較のた

めに，PGI版OpenMPは 12コアでの評価も行った．まず
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図 2 UPACS OpenMP 版と OpenACC 版の比較

表 6 UPACS への変更と書換行数

書換内容 書換行数 [行]

V0 IHI 版 UPACS のオリジナル 0

V1 並列版への差替え・バグ回避版 3213

V2 構造体変更最適化版 512

OpenMP版について V2での性能を比較すると，1CPUソ

ケット (6 CPUコア)で実行した場合，1コアでの実行時と

比較して，PGI版，Intel版それぞれ 3.6倍，4.1倍程度の

高速化が得られた．特に Intel版については基準から 15.2

倍高速化しており，GPU実行の OpenACC版より 1.6倍

程度高速であった．次に OpenACCのマルチコア CPU版

との比較であるが，同じ PGIコンパイラによる OpenMP

実装と比較して，90%程度の性能であった．OpenACCマ

ルチコア版ではデータ転送などのオーバーヘッドはないは

ずであり，OpenMPと全く同じループを並列化しているた

め，差がどこで生じたのかは今後調査する必要があるもの

の，今回の場合はOpenACCの機能制限が障壁となること

もなかったため，基本的にはコンパイラの実装による差で

あると考えられる．

最後に GPUターゲット版の OpenACCについてである

が，CPUの結果と比較すると，V1からV2への性能向上が

特に大きく，1.51倍程度の高速化が得られた．また基準と

なる PGI 1core版に対して，9.53倍の性能向上が得られ，

PGI OMP 6core版に対しても 1.15倍程度の性能向上が得

られたが，Intel OMP 6core版に対しては 63%程度の性能

しか得られなかった．基本的な性能が GPU＞ CPUであ

ることを考慮すると満足な結果であるとは言えず，さらな

る改善が望まれる．

6.2 OpenACC版UPACSの詳細解析

OpenACC 版 UPACS で充分な性能が得られなかった

原因についての詳細解析を行う．図 3は，Nvidia Visual

Profilerを用いて，GPU上での実行のタイムラインをとっ

たものである．図 3は 1タイムステップあたりの実行を

抜き出したものであり，図の緑のバーの左端から図中に

赤字で記した C の右端までが 1 タイムステップである．

Compute(図中緑色の部分)が GPUによる実行が行われて

いる部分であり，Memcpy(図中黄土色の部分)がホスト-デ

バイス間のデータ通信が行われている部分である．すなわ

ち，C の部分では GPUによる計算が行われていない．ま

た，図中AとBが低速であることがわかるが，これは並列

化不可であり差し替えたカーネル，lhs gaussseidel vector

と implhs mfgs vectorであり．最も実行時間のかかってい

る lhs gauussseidelは，プロファイリング結果 (表 3)では

もともと 18番目であったカーネルである．

また，図 4は 1タイムステップあたりの各計算単位にお

ける実行時間の比較である．このグラフ中の”その他”にあ

たる部分には OpenACC指示文も OpenMP指示文も使わ

れておらず，どちらも CPU1コアでの実行である．調査し

たところ，PGIコンパイラ版では，袖領域通信部分が Intel

版と比べて 10倍近く低速であった．なお今回の実験では

MPI並列を行っていないため，全てノード内のコピーで完

結する．UPACSでは袖領域通信の準備段階として，デー

タが連続に並ぶよう前処理を行うが，この部分が非常に低

速なようである．図 4の結果から，陽解法である対流項・

粘性項の計算部分では，OpenACCが 1.75倍程度高速であ

ることがわかったが，陰解法である時間発展部分の計算は

OpenMPと同程度，lhs gauussseidelを含む乱流解析部分

では 55%程度の性能であった．

7. さらなる高速化に向けての予備評価

前述の実験結果より，OpenACC版では陰解法部分がボ

トルネックとなっていることがわかる．この高速化のため

に CUDA Fortranによるカーネル実装を行い，予備評価

を行った．本予備評価に関しては，前述の提供データによ

るものではなく，テスト用に生成した仮のデータを用いて

行っている．なお計算精度は提供データと同じく単精度

で，提供データ中最大の 83× 96× 120の 1ブロックを用い

ている．本来は IHI版 UPACSに実装して評価を行う予定

であったが，問題が発覚したため予備評価とした．CUDA

Fortranを用いる場合，リンク時のコンパイラオプション

に-Mcudaを指定するが，このオプションを指定した場合，

CUDAプログラムのリンクの有無にかかわらず，一部の

OpenACCカーネルにおいて実行時にエラーが生じること

がわかったためである．この原因は現在調査中である．な

お CUDAカーネルを使う場合，host_dataディレクティ

ブを用いることで，OpenACC側で生成されたデバイス上

のデータのポインタを CUDAカーネルに渡すことができ，

今回の予備評価において CUDAカーネルが OpenACC側

から呼び出せることを確認している．

陰解法部分の高速化に向けて，陰解法について簡単に説

明する．まず陽解法とは，図 7の上の数式の形で表され

る．左辺 Qt+1 を更新するために，右辺の計算を行うが，

右辺には Qt しか現れない．故に同タイムステップのにお

8ⓒ 2016 Information Processing Society of Japan

Vol.2016-HPC-153 No.4
2016/3/1



情報処理学会研究報告
IPSJ SIG Technical Report

図 3 Nvidia Visual Profiler によるプロファイリング

図 4 Intel 版 OpenMP 6 並列と GPU OpenACC の比較

Qt+1(x, y, z) =a1Qt(x, y, z) + a2Qt(x− 1, y, z)

+a3Qt(x, y − 1, z) + a4Qt(x, y, z − 1)

+a5Qt(x+ 1, y, z) + a6Qt(x, y + 1, z)

+a7Qt(x, y, z + 1)

Qt+1(x, y, z) =a1Qt+1(x, y, z) + a2Qt+1(x− 1, y, z)

+a3Qt+1(x, y − 1, z) + a4Qt(x, y, z − 1)

+a5Qt(x+ 1, y, z) + a6Qt(x, y + 1, z)

+a7Qt(x, y, z + 1)

図 5 7 点ステンシル陽解法 (上)，陰解法 (下)

いてデータ依存がないため並列性が高く，GPUなどに向

いている．一方図 7の下の数式の形で表される陰解法は，

右辺に Qt+1 が現れる．故に，Qt+1(x, y, z)を計算するた

めにはQt+1(x− 1, y, z), Qt+1(x, y−1, z), Qt+1(x, y, z−1)

の計算が完了していなければならないため陽解法と比較し

て並列性が低く，GPU向きではない．しかし陰解法は収

束速度が早いため，アプリケーション全体でみるとどちら

が早いかは明らかではない．

UPACSにおいて用いられている陰解法の並列化手法で

ある Hyper Plane法 (超平面法)は，図 6の右のような順

図 6 hyperPlane 法による並列化 (2D)．自格子の更新に更新後の

上格子と左格子の値を使うため，本来は左図の数字の順で計算

するが，右図のような順番で並列計算が可能である．

番で解くことで，データの順序依存関係を保ちながら並列

化する手法である．しかしこの方法はメモリアクセスが非

連続になるため，一般的に性能が落ちる．それ故に前述の

Intel版 (図 2)での性能低下が起きたと考えられる．さら

に GPUは CPUと比べて非連続なアクセスを苦手として

いるため，GPUでは低速であったと考えられる．

そこで今回我々は，この Hyper Plane法の高速化手法と

して，ブロッキング (図 7)を検討した．ブロッキングの

際，例えば小ブロックを 32 × 1 × 1のブロックとするこ

とで，ブロック内部での依存関係を X方向のみに限定で

きる．これにより，Qt+1(x, y, z)を更新する際に，依存の

ある a2Qt+1(x− 1, y, z)以外の点は各スレッドが連続的読

み込むことができるため，読み込みの局所性が高くなる．

Qt+1(x, y, z)の更新と a2Qt+1(x− 1, y, z)の読みは逐次で

行う必要があるが，UPACSでは係数 ai を計算するために

多数の点にアクセスする必要があるため，結果として高速

化が可能である．

この手法を implhs mfgs vector に適用した予備評価が

図 8である．CUDA版においては 2.39倍の高速化が得ら

れているが，この手法は必ず同期を必要とするため，同期

構文を持たない OpenACCでは適用できない手法である．

8. おわりに

本稿では，実際に利用されている圧縮性流体アプリ

ケーション UPACSの OpenACCによる高速化を検討し，

OpenMP版と比較することにより評価を行った．結果，仕
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図 7 hyperPlane 法のブロッキング (2D)．ブロック外・ブロック

内の 2 段階の Hyper Plane 並列を行う．

図 8 時間発展部のブロッキング

様上の問題で元プログラム大幅に書き換える必要は少な

く，単純な移植を行うだけであればOpenACCの煩雑さは

緩和されていると言える．また性能面では，PGI コンパ

イラを用いた場合においては，基準となる変更を加えない

UPACSから 9.5倍，OpenMPにより 6 CPUコア並列で

実行した場合と比較して 1.15倍の性能向上を得た．しかし

Intelコンパイラによる OpenMP版と比較すると 63%程度

の性能しか得られておらず，充分な結果とはいえなかった．

そこで得に低速であった陰解法部分に関しての高速化手法

を検討し，CUDA Fortranによる予備評価を行った．その

結果，時間発展部分において 2.39倍程度の高速化が見込め

ることがわかったが，この手法はスレッド間の同期を必要

とするため，OpenACCでは実装できない．

今後の課題として，陰解法部分へのさらなる高速化の検

討，Red-black法などとの比較を行うとともに，OpenACC

と CUDA Fortranの比較を充実させることで，UPACSの

高速化，OpenACCの評価を行う必要がある．
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