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512bit SIMD環境における分子動力学アプリケーション
MODYLASの性能評価

大島 聡史1,a) 鈴木 惣一朗2 坂下 逹哉3 荻野 正雄4 片桐 孝洋4 安藤 嘉倫5

概要：分子動力学計算は様々な学問分野において実験にならぶ解析ツールとして広く普及しており、分子
の特性を活かした機能性材料や高分子材料の設計において必要不可欠になりつつある。我々は分子動力学

アプリケーションMODYLASの高速化と性能評価を実施している。本稿では最新の 512bit SIMD環境で

あるマルチコアプロセッサ Intel Xeon スケーラブルプロセッサ (Skylake-SP アーキテクチャ) およびメ

ニーコアプロセッサ Intel Xeon Phi (Knights Landing アーキテクチャ)にてMODYLASの主要計算部の

ひとつである粒子対での Lennard-jones相互作用と静電相互作用計算の SIMD化について評価を行った結

果を報告する。

1. はじめに

分子動力学 (Molecular Dynamics, MD)計算は、化学・

物理・生物・ウィルス学といった様々な学問分野において、

実験とならぶ解析ツールとして広く普及している。さらに

工業分野においても、分子の特性を活かした機能性材料や

高分子材料を設計する際にMD計算は必要不可欠になりつ

つある。分子間・分子内の相互作用には様々なものが存在

するが、分子集団系の物性をシミュレーションにより正し

く再現するには長距離性のある静電相互作用を精度良く計

算せねばならない。しかしながら、原子間の長距離静電相

互作用を含めたMD計算は、「京」コンピュータのような

大規模なスーパーコンピュータシステムを用いても 1千万

原子系 (空間サイズとして 50ナノメートル立方程度)に対

して数 100ナノ秒分程度しか行うことができない。より大

規模かつ長時間なMD計算を行うことは、学術的な価値が

あるのみならず、より高精度な材料設計を可能にするため

にも強く求められている。

一方、ムーアの法則に基づく半導体の高性能化が限界を

迎えつつある今日、様々な方法による計算機システムの高

性能化が進められている。本研究では Single Instruction

Multiple Data(SIMD)計算、特に SIMD長の長い (より多

くのデータに対して一度に計算可能な)SIMD命令の活用
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に注目する。SIMD命令を用いた高性能計算は従来から多

くのマルチコア CPUにおいて行われてきたが、近年では

倍精度浮動小数点型データを最大 8個同時に処理すること

のできる 512bit SIMD演算命令に対応したプロセッサが

普及しはじめている。しかし、それらのプロセッサの持つ

性能を十分に発揮するには、対象プログラムを適切に書き

直す必要が生じることもある。また、プロセッサによって

は SIMD長の長い命令を使う際に動作周波数が低下するも

のも存在し、SIMD命令に対応したからといってプログラ

ムの演算性能が向上する (実行時間が削減される)かどうか

は実際に試してみなければわからない状況になっている。

そこで本稿では、分子動力学アプリケーションMODY-

LAS[1]を対象アプリケーションとして、512bit SIMD演

算に対応したマルチコア CPUおよびメニーコアプロセッ

サにおける性能評価を実施した結果を報告する。以下、2

章ではMODYLAS について述べる。3章では先行研究に

おいて我々が実施した SIMD演算対応の状況について確認

する。4章では 512bit SIMD演算命令に対応した計算機環

境における性能評価結果を示し、5章はまとめの章とする。

2. MODYLAS

MODYLAS は任意の分子集合体に対する汎用の古典

分子動力学計算プログラムであり、その名称は MOlec-

ular DYnamics software for LArge System に由来する。

MODYLASは分子科学研究所や名古屋大学の研究者らが

中心となって開発されてきたソフトウェアであり、Webサイ

ト [2]に登録をすれば誰でもダウンロードすることが可能と

なっている。なお、本研究では公開されているMODYLAS
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ではなく、開発中のバージョンを用いている。MODYLAS

は Fortranで記述されており、OpenMPとMPIによって

並列化されている。MODYLASの重要な特徴の一つは、静

電相互作用を含む大規模計算をスーパーコンピュータのよ

うな超並列計算機環境にて効率よく実行できることを目指

して開発されている点にある。特に「京」コンピュータを

重要な対象環境の一つとして位置づけており、利用実績も

多数存在する [3], [4], [5]。一方、「京」コンピュータは 2019

年中の運用停止がアナウンスされており [6]、後継システム

（通称ポスト「京」）についての情報も少しずつ公開されは

じめている [7]。

「京」コンピュータは 2012年 9月の共用開始から約 6年

が経過しているシステムであり、次世代のポスト「京」では

ハードウェア仕様に対する様々な変更が予定されている。

特に搭載される CPUを比較した場合、SPARCから ARM

へとアーキテクチャや命令セットが更新されることに加え

て、計算コア数が 8コアから 48コア (+2アシスタントコ

ア)に大きく増加することや、SIMD長が 2(128bit SIMD、

64bit倍精度浮動小数点型データを同時に 2つ計算可能)か

ら 8(512bit SIMD、64bit倍精度浮動小数点型データを同

時に 8つ計算可能)へと増加することなどが明らかになっ

ている。そのため「京」向けに最適化されたプログラムを

ポスト「京」上でそのまま (再コンパイルして)実行した場

合、プログラムの並列度不足によりコア数や SIMD演算器

を使い切れず十分な性能が得られないという問題が生じる

可能性がある。また、現在広く使われているHPC向けの計

算機環境に目を向けると、Intel社のマルチコアプロセッサ

Intel Xeon スケーラブルプロセッサシリーズ (Skylake-SP

アーキテクチャ、以下 SKXと記す)は最大 28コア 56ス

レッド同時実行可能であり 512bit SIMDに対応、同社の

メニーコアプロセッサ Intel Xeon Phi シリーズ (Knights

Landing アーキテクチャ、以下 KNLと記す)は最大 72コ

ア 288スレッド同時実行であり 512bit SIMDに対応する

など、多数の計算コアを搭載し長い SIMD長の SIMD演算

命令に対応したプロセッサが主流となっている。

そこで我々は、最新のプロセッサや将来のプロセッサ

にてMODYLASをさらに活用することを目指し、コア数

や SIMD長の大きなマルチコア計算機環境及びメニーコア

計算機環境におけるMODYLASの改良と性能評価を行っ

ている。既に「京」コンピュータの商用版後継機といえる

FX100スーパーコンピュータシステム (以下 FX100と記

す)や、(「京」から見ると新しく、本稿執筆時点から見る

と旧世代の) メニーコアプロセッサである Intel Xeon Phi

(Knights Corner アーキテクチャ、以下KNCと記す)にお

ける性能評価の結果については文献 [8]にて発表済である。

本稿では 512bit SIMD演算命令に対応したより新しい世

代の 2種類のハードウェア、SKXと KNLを対象として性

能評価を行った結果を報告する。

本稿および先行研究で用いた対象問題は以下の通りであ

る。3次元周期境界条件下の立方体状の基本セル (一辺長

さ 58.62 Å)に 6510個の水分子を含み、初期配置における

水分子の配置およびその配向はランダムである。水分子の

相互作用モデルとしては、CHARMM力場とともに利用さ

れるmTIP3Pモデル [9]を採用した。このモデルでは、酸

素および水素原子位置に Lennard-Jones(LJ)相互作用サイ

トがあり、さらに酸素原子の位置に-0.834e、水素原子位置

に+0.417eの点電荷 (e: 電気素量)が割り振られている。水

分子ごと、および系全体では電気的中性条件を満たしてい

る。LJ相互作用については 12 Åでカットオフする一方、

静電相互作用については高速多重極展開法 (FMM)[10]によ

り計算した。FMMにおいては基本セルを各辺 8分割、合

計 512個のサブセルに分割した上で、多極子展開および局

所展開の次数を 4として計算した。この展開次数の選択は

p2p(後述)でのパフォーマンスには影響しない*1。サブセ

ルあたりの平均原子数は 40である。計算ノード数 (=MPI

プロセス数)は 8とした。

3. 先行研究

MODYLASは利用者によって選択された計算条件およ

び力場のパラメタに基づきMD計算を行う。MODYLAS

の扱うMD計算の中でも特に長い実行時間を必要とする処

理は主に以下の 2つであることが判明している。

( 1 ) 粒子対での LJ相互作用と静電相互作用計算 (p2p)

( 2 ) FMMにおける多極子展開係数から局所展開係数への

変換 (M2L)

これらの処理の関係を図 1に示す。我々は文献 [8]にて、

p2p処理の性能に着目し新しく 4つのスレッド並列化手法

を開発して性能評価を行った結果を報告した。本章ではそ

の概要を示し、次章にてより新しい世代のマルチコアプロ

セッサおよびメニーコアプロセッサとの性能比較結果を示

す。なお、文献 [8]及び本稿にて用いた計算機環境の構成

は表 1の通りである。多くの場合、FX100と SKXはマル

チコアプロセッサ、KNCとKNLはメニーコアプロセッサ

と称される。

p2p処理においては図 2に示す 5つの実装手法が開発さ

れてきた。このうち実装 a(cell内分割)がオリジナルの実

装であり、セル内の原子についてのループをOpenMPルー

プ並列化の対象としていた。また「京」の 128bit SIMDを

前提に IF文の削除や SIMD化対象ループの伸張といった

最適化も施されている。しかし、表 2においてセル内分割

のスレッド数の上限 (並列化対象ループ長)が 40となって

いるように、実装 a(cell内分割)は多数のスレッドを同時実

行できる最新のプロセッサには適していないことがわかっ

た。そこで、スレッド並列化対象のループ長を伸ばしてス

*1 次数は p2p以外の一連の演算 (p2M, M2M, M2L, L2L, L2p)の
パフォーマンスに影響する。
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表 1 実験環境

本稿における呼称 FX100 KNC SKX KNL

プロセッサ Fujitsu SPARC64XIfx Intel Xeon Phi P5110 Intel Xeon Gold 6154 Intel Xeon Phi 7150

搭載システム名 Fujitsu PRIMEHPC FX100 実験用クラスタ ITO サブシステム A Oakforest-PACS

および設置場所 名古屋大学 東京大学 九州大学 JCAHPC

情報基盤センター 情報基盤センター 情報基盤研究開発センター

ノードあたり搭載数 1 1 2 1

動作周波数 2.2 GHz 1.05 GHz 3.0 GHz - 3.7 GHz 1.4 GHz - 1.6 GHz

1 基あたりコア数 32 + 2 † 60 18 68 ‡

1 基あたり HPL 性能 約 1.0 TF 約 1.0 TF 約 1.1 TF 約 1.6 TF

メモリ種別と HMC GDDR5 DDR4 MCDRAM

1 基あたり容量 32 GB 8 GB 96 GB 16 GB

1 基あたり 105 GB/s 140 GB/s 95 GB/s 495 GB/s

STREAM Triad 性能

ノード間接続 Fujitsu Tofu2 ⋆ Mellanox InfiniBand EDR Intel Omni-Path

100 Gbps 100 Gbps 100 Gbps

6 次元メッシュ/トーラス Full Bisection BW Full Bisection BW

Fat Tree Fat Tree

† 「+ 2」コアは通信補助用コアであり計算には未使用
‡ 性能評価時には 64 コアのみを使用
⋆ ホストと PCI-Express Gen2 x16 にて接続。ホスト間は Mellanox InfiniBand FDR 56 Gbps * 2 接続。

図 1 高速多重極展開法 (FMM)の主要演算のイメージ (赤文字部が

並列処理時に高負荷となる処理)

レッド数の多い計算機環境でも十分な性能が得られるよう

にするとともに、スレッド間の負荷の均衡化や定数計算部

分の分離などの改良を行った。文献 [8]では上記の 5つの

実装を FX100と KNCにて評価した。結果の概要として

は、FX100では実装の改良が効果を発揮し、実装 d(square

単位)や e(column単位)が良い性能を得た。一方 KNCで

は実装 b(column内分割)の性能が最も良く、さらなる改

良を加えたはずの実装 c,d,eでは性能が低下するという結

果となった。KNCの性能とその傾向については、文献 [8]

が FX100を主要な評価対象としていたこと、KNC上では

プロファイラの機能などに制限があり詳細な性能評価が難

しかったこと、KNCから KNLへの世代交代によりハー

ドウェアの仕様や性能の特性に大きな変化があったことか

ら、あまり深く調査ができていない。

4. 性能評価

4.1 性能の比較

本章では SKXおよびKNLにて前章で示した全 5つの計

算カーネルの実行時間を測定し、文献 [8]における FX100

および KNCの実行時間と比較して考察を行う。FX100お

よび KNCの性能は先行研究において測定された性能値そ

のものを用いる。各実行環境にて用いたコンパイラおよび

MPIと、主な最適化オプション等は以下の通りである。な

お、ノード数 (=MPIプロセス数は)全て 8であるが、今回

は実行時間測定範囲 (p2p)に通信処理が含まれていないた

め、通信ハードウェアやMPI処理系の差は実行時間に影

響しない。

FX100 Fujitsu TCS 2.0.0,

-Kfast,simd=2,openmp,parallel,ocl

KNC Intel コンパイラ 17.0.4, Intel MPI 2017 Update

3, -qopenmp -O3 -mmic、native実行モード

SKX Intel コンパイラ 18.0.3, Intel MPI 2018 Up-

date 3, -qopenmp -O3 -xCORE-AVX512 -align

array64byte、1ノードあたり 1基のみ使用

KNL Intel コンパイラ 18.0.1, Intel MPI 2018 Up-

date 1, -qopenmp -O3 -xMIC-AVX512 -align

array64byte、flatモード（MCDRAMのみ使用）

はじめに全 5つの計算カーネルの実行時間を SKXおよ

び KNLにて測定し、その結果を FX100および KNCと比

較する。対象プログラムのソースコードは先行研究と本稿
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図 2 p2p 処理を行う 5 つの実装 (青文字ループ部が SIMD 化対象)

表 2 p2p 処理における粒度とスレッド数の上限

実装
粒度 スレッド数 Nt の上限 ∗

(計算原子対数) N×N×N 2×2×2 4×4×4 8×8×8

a: cell 内分割 8000/Nt 40 40 40 40

b: column 内分割 8000N/Nt 40N 80 160 320

c: cell 単位 8000 25N3 200 1600 12800

d: square 単位 8000 - 200000 N(N+4)(N+4) 72 256 1152

e: column 単位 8000N 25N2 100 400 1600

* 計算領域セル数を N×N×N および具体的な数とした場合に並列化対象ループの長さがい

くつになるかの例。いずれもセル内の原子数を 40 とした場合の数を算出。

とで完全に同一ではないが、測定対象となっている部分の

コードには性能に大きな影響を与えるような修正は加えら

れていない。文献 [8]において、32コア 256bit SIMDの

FX100を対象として、さらにコア数の多い環境や SIMD長

が長い環境での利用も想定して最適化を施してきたため、

実装 a(cell内分割)以外の実装については SKXや KNLに

て良好な性能が得られることが期待される。

対象プログラムは SIMD化をコンパイラによる判断に任

せており、言い換えれば、SIMD化により高性能が期待で

きる部分はコンパイラが適切に SIMD化可能と判断でき

るようなコーディングを行ってきた。今回、FX100, SKX,

KNLにおけるコンパイラによる最適化レポートを比較した

ところ、いずれの環境においても図 2に示した各OpenMP

ループ並列化の内側の適切なループが SIMD化対象と判定

されていることがほとんどであった。ただし、多くの場合

は実行時にプロセス数や入力データによって決まるループ

の長さ等によって SIMD実行するかどうかが判断されるた

め、コンパイルの時点では、実行時に各環境において同一

のループが同様に SIMD実行されるかどうかは判断でき

ない。

性能測定結果を図 3 から図 6 に示す。いずれもプロ

セス番号 0の実行時間であり、p2p部を 1000回程度実行

した際の平均値である。結果を比べると、SKXの実行時

間は全 18コア使用まで徐々に減少しており、最短平均実

行時間は実装 d(square単位)の 18スレッドにおける 1.86

ミリ秒であった。一方 KNLの実行時間は 32スレッドま

たは 64スレッドの実装 b(column内分割)が高速であり、

HyperThreadingを用いた 128スレッド以上の実行では性

能が向上せず、最短平均実行時間は実装 b(column内分割)

の 64スレッドにおける 3.97ミリ秒であった。最短実行時

間を得たスレッド数と実装は表 3となっており、HPL性

能や STREAM 性能では最速の KNL に比べて FX100 や

SKXが 2倍ほど高性能、FX100と SKXはほぼ同等性能

という結果が得られた。それぞれの傾向としては、メニー

コアプロセッサであるKNCとKNL、マルチコアプロセッ

サである FX100と SKXの傾向がそれぞれ似た傾向と言
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表 3 最短実行時間と対応する実装

最短実行時間 実装 スレッド数

(ミリ秒)

FX100 1.99 d:square 単位 32

KNC 17.97 b:column 内分割 180

SKX 1.86 d:square 単位 18

KNL 3.99 b:column 内分割 64

える。FX100 と SKX は実装 c(cell 単位)・実装 d(square

単位)・実装 e(column 単位) の 3 実装の実行時間が近く、

KNCと KNLは実装 b(column内分割)以外において全物

理コア以上使用時の性能低下が顕著である。

つづいて、OpenMP並列化対象ループ部における各ス

レッドごとの実行時間を比較する。測定方法としては、前

述のプログラムにおけるスレッド並列化 (OpenMPループ

並列化)対象部にてスレッドごとに omp get wtime関数に

よって実行時間を測定する処理を追加し、1MDステップ

内におけるスレッド単位の実行時間を確認できるようにし

た。今回は第 10MDステップにおける各スレッドの実行時

間を用いて、実行時間の長短とスレッド間の実行時間のば

らつきを比較する。

図 7には SKXのスレッドごとの実行時間を、図 8には

KNLのスレッドごとの実行時間を示す。SKXの結果に注

目すると、実装 a(cell内分割)はスレッドごとの実行時間の

ばらつきがやや大きくスレッド番号が小さいほど実行時間

が長い傾向にあるのに対して、他の実装はスレッド間の実

行時間の差が小さい。いずれのスレッドサイズについても

最も実行時間が短い実装 (最終的には全スレッドの計算が

終わらねばならないため、最も実行時間が長いスレッドの

時間が短い実装ほど高速な実装と言える) は実装 b(column

内分割)であるように見えるが、実装 a(cell内分割)以外の

実装には大きな差はなく、スレッド処理以外の部分の時間

も含めたうえで総合的に速かったのが実装 d(square実装)

であったようである。

一方で KNLの結果に注目すると、まず実装 a(cell内分

割)については OpenMP並列化ループのループ長が 40し

かないため、64スレッド以上の実行においてはスレッド番

号 40以降のスレッドが活用できていない。また、128ス

レッド以上の実行においては特に実装 b(column内分割)・

実装 e(column単位)においてスレッドごとの実行時間のば

らつきが大きい。ループイタレーションごとの処理に大き

な差は生じないはずでありループ長も十分長いため不可解

な結果にも見えるが、HyperThreading実行による資源競

合の影響が大きいと考えている。

なお、実装 a(cell内分割)についても 256スレッド実行

時にばらつきが大きいように見えるが、処理が割り当たっ

ていないスレッド番号における時間のばらつきであり、処

理が割り当たっているスレッド番号の実行時間に影響はな

図 3 FX100 における p2p 部の実行時間 (先行研究)

図 4 KNC における p2p 部の実行時間 (先行研究)

図 5 SKX における p2p 部の実行時間

図 6 KNL における p2p 部の実行時間

いためここでは無視する。

4.2 SIMD化状況の詳細確認

本節では SKXと KNLの SIMD化状況についてより詳

細に確認する。
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図 7 スレッドごとの実行時間の比較 (SKX)

はじめに、各環境において Intel Advisor を用いて

advixe-cl -collect survey にて実行履歴を取得しベ

クトル命令の実行状況を確認した。本機能を用いることで、

どの SIMD化ループ部分がどの程度 SIMD化されて実行

されたかを確認することができる。図 9に SIMD化率を

示す。実装 a(cell内分割)および実装 b(column内分割)に

ついてのみ対象部が 2つずつ (Aと B)、他は 1つずつ (A

のみ)であるのは、全 5実装ともに物理量を計算する際に

「(A)自身のセルを含む場合」と「(B)自身のセルを含まな

い場合」であらかじめ分岐した後に SIMD化ループ部分が

存在しており、実装 a(cell内分割)および実装 b(column内

分割)では A部と B部の両方が、他の実装では A部のみ

が実際に SIMD実行されたことによる。これらの結果から

は、A部についてはどの実装も SKXでは 75%程度・KNL

では 70%弱とある程度高い SIMD化実行率が得られてい

る一方、B部については 30%台の低い値が得られているこ

とがわかる。ただし、B部は A部と比べて実行される回数

図 8 スレッドごとの実行時間の比較 (KNL):丸付きの数字 (8 から

256) はそれぞれのグラフにおける使用スレッド数

図 9 SIMD 化率の比較

が非常に少ないため、B部が SIMD実行されていないもし

くは SIMD化率が低いことによる性能への影響は小さい。

ところで、Advisor の結果からは SKX も KNL も全て

の実装について AVX512による SIMD化が行われている
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ように見えるものの、コンパイル時の最適化レポートに

よると SKXでは ZMMレジスタ (512bit長の SIMD計算

用レジスタ) を使わない SIMD 化が行われた旨が出力さ

れている。そのため、実際には 512bit SIMD(AVX512)で

はなく 256bit SIMD(AVX2) が使用されていると考えら

れる。Intel コンパイラのマニュアルによると、Intel コ

ンパイラは-xCORE-AVX512オプションにて 512bit SIMD

命令が有効化された場合、デフォルト設定では積極的

に ZMM レジスタを使用しないという設定になってい

る。これを変更するには-xCORE-AVX512 オプションの代

わりに-xCOMMON-AVX512オプションを使用する、または

-qopt-zmm-usage=highオプションを付加すれば良い。そ

こで、-qopt-zmm-usage=highを付加した場合の SKXの

性能を測定した。

コンパイラオプションによりAVX512命令の利用を促進

した場合の SKXの実行時間を図 10に示す。図 5と比較

すると、いずれも実行時間が 10%前後増加する結果となっ

た。これは ZMMレジスタ (512bit SIMD演算)を使って

もメリットが得られないであろうというコンパイラによ

る総合的な判断が正しかったことを意味する。コンパイル

時の最適化レポートによると、上記のコンパイラオプショ

ンの変更はループ長が短く SIMD化に適さないことが多

いピールループや剰余ループも SIMD化してしまうため、

これが性能に悪影響を及ぼしている可能性も考えられる。

(-CORE-AVX512の場合には、ピールループや剰余ループに

対しては、ベクトル化可能ではあるが非効率であるため行

わない旨のレポートが出力される。) そこで、指示文の挿

入による部分的な 512bit SIMD化の促進を試みた。対象

は図 9にて高い SIMD率を得ていた各実装の (A)のルー

プ部とし、!$omp simd simdlen(8)指示文を加えること

で 512bit SIMD演算命令が生成されるよう促した。しか

しながら、この場合も図 11に示すように元の結果 (図 5)

と比べて実行時間は 10%から 20%程度増加する結果となっ

た。図 12は図 5の実行時間を 1とした場合の図 10およ

び図 11の実行時間の比である。なお、この指示文の追加

による AVX512命令の利用の促進は、今回の性能評価対

象部である p2p部以外の幾つかの処理においては僅かなが

ら性能向上に寄与したことを付け加えておく。ちなみに、

-xCORE-AVX2オプションにより AVX1/AVX2環境向けに

コンパイルして実行した場合は、-xCORE-AVX512オプショ

ン指定時 (図 5)よりも全体的に 3%程度実行時間が増加す

る結果となった。

さらに、PMlib[11]を用いて SIMD命令実行数の確認を

行った。PMlibは理化学研究所にて開発されている性能モ

ニタリングのためのソフトウェアライブラリであり、指定し

た区間の性能統計情報を簡単に測定し出力する機能を備え

ている。今回は特に、指定区間内におけるベクトル命令実

行回数をレポートする機能を用いて SIMD化状況の詳細確

図 10 SKX における p2p 部の実行時間

(-qopt-zmm-usage=high 版)

図 11 SKX における p2p 部の実行時間

(SIMD 指示文追加版)

図 12 SKX における p2p 部の実行時間の比較

認を試みた。PMlibは SPARC64系 (「京」/FX10/FX100)

および x86系 (Xeon)のいくつかの CPUに対応しており、

SKXの命令セットについても AVX512命令を含めて対応

しているものの、KNLの命令セットには対応していない。

そのため、SKXについてのみ評価を行う。

図 13には-xCORE-AVX512オプションでコンパイルした

場合、図 14には-xCORE-AVX512 -qopt-zmm-usage=high

オプションでコンパイルした場合の、AVX命令種別ごとの

実行命令数を積み上げ棒グラフで示す。測定対象は全 5実装

それぞれ 1MDステップのみとした。-xCORE-AVX512オプ

ションのみでコンパイルした場合にはコンパイル時の情報

として ZMMレジスタを使わない SIMD化が行われた旨が

出力されたことを述べたが、図 13を見ると確かにAVX512

命令 (PMlib上では DP AVXWと出力される、倍精度浮
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図 13 SKX における p2p 部の SIMD 演算実行命令数

(-xCORE-AVX512)

図 14 SKX における p2p 部の SIMD 演算実行命令数

(-xCORE-AVX512 -qopt-zmm-usage=high)

動小数点型データ向けの AVX512命令)は実行されておら

ず、AVX1/AVX2命令 (PMlib上ではDP AVXと出力され

る、倍精度浮動小数点型データ向けの AVX1/AVX2命令)

のみが実行されている。一方、ZMMレジスタの利用を促

進させるオプションを付加した図 14では AVX1/AVX2命

令の代わりにAVX512命令が利用されるようになったこと

がわかる。図 13における AVX1/AVX2と図 14における

AVX512の実行命令数を比較すると、いずれも約 62%に減

少している。理想的にはベクトル長が 2倍になることで実

行命令数は半減することが期待されるが、SINGLE(SIMD

演算以外の倍精度浮動小数点演算)や SSE(64bit SIMD演

算)の命令数も減少していることからこれらの命令も全て

AVX512にて処理されており、非効率なAVX512演算が多

数行われた可能性が高いと考えられる。また SKXでは、

SIMD演算を行わないときよりも AVX1/AVX2命令を実

行する際、AVX1/AVX2命令を実行する際よりも AVX512

命令を実行する際の方が、動作周波数が低下する [12]。今

回の性能評価においてAVX512演算命令の利用を促進して

も実行時間が短くなっていない理由は、これらの複数の要

因が影響したためと考えられる。

5. まとめ

本稿では分子動力学アプリケーションMODYLAS、特に

その中でもホットスポットである p2p処理の 5種類の実装

を対象として、512bit SIMD環境における SIMD化の効果

を中心とした性能評価を行った。4章における性能評価結

果から、今回の性能評価対象部であるMODYLASの p2p

部については、少なくとも Intelコンパイラが AVX512の

利用について検討できる程度には 512bit SIMD環境に対応

したコードとなっていることが確認できた。p2p処理の実

行時間を比較したところ、HPLベンチマークや STREAM

ベンチマークによる性能スコアが近い FX100(先行研究)と

SKXは、ほぼ同じ最短実行時間を示した。この最短実行

時間が実装 d(square単位)にて得られたという点も共通で

あった。一方 KNLは、ベンチマークスコアは FX100や

SKXを大きく上回り、前世代の KNCと比べて p2p処理

の実行時間を約 78%削減するという大きな性能向上を得た

一方、FX100や SKXと比べると約 2倍の時間を要した。

また最短実行時間を得られた実装は実装 b(column内分割)

であり、KNC(先行研究)と同様であった。

その一方で、SKXにおいてはコンパイラの判断により

512bit SIMD命令は用いられず、256bit以下の SIMD命令

のみが用いられた。指示文を追加することで容易に 512bit

SIMD命令の利用を強制できることが確認できたが、これ

により実行時間は増加してしまった。その原因としては、

典型的には SIMD化対象ループのループ長が短いことが

理由にあげられやすいが、本稿の場合には、512bit SIMD

命令に適していないと思われる命令までもが 512bit SIMD

命令によって処理されてしまったり、512bit SIMD命令時

に動作周波数が低下するというハードウェアの都合による

部分が大きいと考えられる。

以上のように、512bit SIMD環境におけるMODYLAS

の利用について様々な性能情報を得ることができた一方で、

SKXについては 256bit SIMDから 512bit SIMDにするこ

とで性能向上が得られておらず、KNLについては FX100

や SKXより性能が大きく劣っている。これらの最新の計

算機環境においてさらに性能を向上させることができるか

については、512bit SIMD演算の活用以外の視点も含めて

さらに検討したい。その他、MODYLASの高速化につい

ては p2p以外の部分の高速化、例えば大規模な問題に向け

た通信の最適化などにも取り組む余地があると考えておい

る。さらに我々は FDMアプリケーションに対して最新の

計算機環境向けの最適化・自動チューニングに取り組んだ

実績があり [13], [14]、MODYLASについても同様に自動

チューニングの観点からの最適化を検討したい。

謝辞 MODYLASは文部科学省ポスト「京」重点課題

5「エネルギーの高効率な創出，変換・貯蔵，利用の新規

基盤技術の開発」の成果物であり、提供いただいた名古屋

大学岡崎進教授に感謝します。PMlib について助言をい

ただきました理化学研究所 計算科学研究センター 三上和

徳氏と九州大学 情報基盤研究開発センター 小野謙二教授

に感謝します。本研究は大規模学際情報基盤共同利用・共
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同研究拠点 (JHPCN、課題番号 jh180050-NAJ)、JSPS科

研費 16K21094(若手研究 (B) 非対称な脂質組成をもった

脂質二重層膜物性の解明)、JSPS科研費 16H02823(基盤研

究 (B) 通信回避・削減アルゴリズムのための自動チュー

ニング技術の新展開) の助成を受けています。本研究を実

施するにあたり、九州大学情報基盤研究開発センターに

設置されている ITOおよび JCAHPCに設置されている

Oakforest-PACSを使用させていただきました。
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