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概要：
粒子法は粗密の大きい系や空隙のある系のシミュレーションに強く，科学や工学の幅広い分野で使われて

いる．しかし、「京」の様な大規模並列計算機で効率よく動作する並列シミュレーションコードを開発する

ことは容易ではなく，多くの研究者がコードの開発に膨大な時間を割いているのが現状である．しかし、

粒子法シミュレーションコードの効率の良い並列化のアルゴリズムは，シミュレーション対象によらず

似ている．そこで，我々は粒子法コードの開発を容易にするためのフレームワーク FDPS(Framework for

Developing Particle Simulators)の開発を行った．我々は C++のテンプレート機能を用いて FDPSを開

発した．これは，ユーザーが定義する粒子のデータ構造と相互作用を扱えるようにするためである．我々

の経験では，FDPSを使うことで様々なアプリケーションが数百行で書ける．また相互作用カーネルを十

分最適化すれば開発したアプリケーションは多くのスパコン上で理論ピーク性能の 30-50%程度の実行効

率で動作する．

本稿では FDPSの概要および，Ver.1リリース後に追加された新機能，特にアクセラレータを持つ計算機

を効率よく使うためのマルチウォーク法や相互作用リストを再利用する機能，さらに FDPSを C++言語

以外から使うための多言語インターフェースについて報告する．
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1. はじめに

粒子法とは研究対象となる系を多数の相互作用を及ぼし

あう粒子の集団として表現し，その発展方程式を解くこと

で，系の進化を追跡する手法である．粒子は発展方程式に

従い自動的に移動するため，粗密の大きな系や空隙のある

系，また物体の衝突や破壊などのシミュレーションに強

く，自然科学や工学の様々な分野で用いられている．近年，

スーパーコンピュータは大規模並列化がすすみ，より大規

模，高解像度のシミュレーションを行うためには粒子法シ

ミュレーションコードの効率の良い並列化が必須となって

きた．

効率の良い並列粒子法コードを開発するためにはアプリ

ケーションプログラマーはロードバランスを考慮したシ

ミュレーション領域の動的分割を考える必要がある．ま

た，計算領域が分割されているので，各プロセスは相互作

用計算を行うために他プロセスの持つ粒子の情報を必要と

するが，この時の他プロセスとの通信量を小さくする必要

もある．アプリケーションプログラマーは上記のような事

柄を考慮してシミュレーションプログラムを開発する必要

があるが，これらを考慮してアプリケーションプログラム

を開発することは容易ではなく，多くの研究者がプログラ

ム開発に膨大な時間を割いているのが現状である．

並列化された粒子法シミュレーションプログラムは数多

く存在する [11][12][6][1][3] が，それらの多くはシミュレー

ションする対象が限定されており，他の分野へそれらの

コードを適用する事は難しい．また，数値計算スキームも

固定されているため，新しいアルゴリズムを開発したとし

ても，それらのプログラム上で新しいアルゴリズムを用い

る事は困難である．

しかし，シミュレーションする対象が違っても効率の

良い並列化アルゴリズムは大きくは変わらない．そこで，

我々は並列粒子法コードの開発を容易にするためのフレー

ムワーク FDPS(Framework for Developing Particle Simu-

lators) の開発を行い，2015年 3月に FDPSver.1のリリー

スを行った [7]．FDPSは並列粒子シミュレーションコー

ドのために必要な関数を備えた C++のテンプレートライ

ブラリであり，アプリケーションプログラマは行いたいシ

ミュレーションに合わせて粒子データと相互作用関数を定

義し，FDPSのAPIを用いて容易にプログラム開発する事

ができる。実際，我々は FDPSを用いて，N体シミュレー

ションや SPHシミュレーションコードを容易に開発でき

ることを確認した．さらに，「京」等の大規模並列計算機上

でシミュレーションを行い，アプリケーションの性能を測

定した．FDPSを使って書かれたアプリケーションの実行

効率は 30-50%と非常に高い事も確認した．

本稿では Ver.1リリース後，現在 (2018年 11月)の最新

バージョンである Ver.5までに追加した機能について，特

にアクセラレータを持つ計算機を効率よく使うためのマ

ルチウォーク法や相互作用リストを再利用する機能，さら

に FDPSを C++言語以外から使うための多言語インター

フェースについて報告する [10]．本稿の構成は以下のとお

りである．2節では FDPSの概要について述べる．3節で

は Ver.2および Ver.4で追加されたアクセラレータ向けの

新機能について述べる．4節では Ver.3および Ver.5で追

加された C++以外の言語から FDPSを使用するための多

言語インターフェースについて述べる．5節で本稿をまと

める．

2. FDPSの概要

2.1 FDPSのデザインコンセプト

FDPS 開発の基本的なアイディア（そして、最終的な

ゴール）はアプリケーションプログラマーが効率の良い並

列粒子シミュレーションコードを短時間で開発できるよう

にする事である．そのために FDPSは効率の良いプログ

ラムを開発するために必要な APIを持っている．これら

の APIから呼び出される FDPS内部の関数はMPIおよび

OpenMPにより並列化がされているためにユーザーは特

に並列化を意識することなく並列化粒子シミュレーション

コードを開発することができる．また，FDPSは任意の粒

子間相互作用を扱えるように C++のテンプレート機能を

用いて開発されている。アプリケーションプログラマは粒

子のデータ構造と相互作用関数を定義し，さらに FDPSが

提供している APIを用いてプログラム開発を行う事が要

求される．

2.2 FDPSを用いた粒子シミュレーションの流れ

FDPSを用いた粒子シミュレーションの流れは以下のと

おりである．

( 1 ) 各プロセスから粒子をサンプルし，サンプルした粒子

からマルチセクション法 [9]により計算領域の分割を

行う．

( 2 ) 各プロセスが担当する粒子が担当する領域内に収まる

ように，プロセス間で粒子の交換を行う．

( 3 ) 各プロセスが担当する粒子のみで木構造（ローカルツ

リー）を構築する．

( 4 ) 各プロセスが他のプロセスが相互作用計算を行うため

に必要な情報 (LET:Local Essentail Tree)を他の全て

のプロセスへ送る．

( 5 ) 担当している粒子と LETを用いて木構造（グローバ

ルツリー）を再び構築．

( 6 ) 木構造を用いて相互作用リストを作成し相互作用を

計算．

( 7 ) 相互作用計算の結果を用いて粒子の物理量を更新する．

( 8 ) 1に戻る．
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上記の手順 1から 6までをFDPSは担当する．手順 1,2,3–

6 に対応して，FDPS は DomainInfo，ParticleSystem，

TreeForForceと呼ばれるC++のクラスを持ち，ユーザー

はこれらのクラスのメンバ関数を用いてプログラム開発を

行う．そのため，初期の FDPSではアプリケーションプロ

グラムをC++で書く必要があった．しかし，最新バージョ

ンである Ver.5では FORTRANや C 言語からも FDPSを

使用するためのインターフェースが導入されている．これ

については 4節で詳しく述べる．

2.3 FDPSの開発史

FDPSは 2015年 3月のリリース以降，2018年 11月ま

でに 4回のメジャーアップデートを行ってきた．FDPSの

メジャーアップデートの歴史とその時の主な機能追加は以

下のようになっている．

• 2015年 3月 Ver.1をリリース．

• 2016年 1月 Ver.2をリリース．マルチウォーク法を

導入．

• 2016 年 12 月 Ver.3 をリリース．Fortran インター

フェースを追加．

• 2017年 11月 Ver.4をリリース．相互作用リストを再

利用する機能を導入．

• 2018年 11月 Ver.5をリリース．C言語インターフェー

スを追加．

Ver.1では主に「京」のような汎用 CPUをベースとし

た大規模並列計算機で性能が出るように開発された．しか

し，ここ 10年ほどで GPGPU(General Purpose Graphics

Processing Units)等のアクセラレータを搭載したスパコン

が増えてきており，FDPSもそれらの計算機に対応させる

必要があった．そこで、Ver.2 からは浜田等 [5]によって開

発されたマルチウォーク法を FDPSに導入しアクセラレー

タ対応を図った．さらに Ver.4からは，同じツリー構造や

相互作用リストを複数ステップの間使い続ける機能を導入

した．さらに，ホストとアクセラレータ間での相互作用リ

ストの転送量を減らすために，相互作用計算を始める前に

全粒子と LETをアクセラレータに送り，相互作用リスト

としては粒子のアクセラレータ上でのアドレスのみを送る

方法も導入した．Ver.2および Ver.4で追加されたこれら

の機能については 3節で詳しく解説する．

FDPSは C++により開発されており，Ver.1ではアプリ

ケーションプログラマは C++言語によりアプリケーショ

ンを書くことが求められていた．しかし，HPCでは FOR-

TRANや C言語もよく用いられており，C++になじみの

薄い開発者も多い．そこで Ver.3では FDPSを Fortranか

ら呼び出すためのインターフェースの開発を行った．また

Ver.5では同様に C言語からも FDPSを呼び出すことので

きるインターフェースの開発を行った．Ver.3およびVer.5

で追加されたこれらのインターフェースについては 4節で

詳しく解説する．

3. アクセラレータ対応

本節ではGPGPU等のアクセラレータを持つ計算機上で

高い実行効率を達成するために追加された機能について述

べる o．追加された機能は大きく以下の 3つである．

• マルチウォーク法
• 粒子への間接アドレス指定
• 相互作用リストの再利用
以下これらの機能について解説する．

3.1 マルチウォーク法

FDPSでは相互作用関数をユーザーが任意に定義できる

ため，粒子法で最もコストがかかる相互作用計算のみをア

クセラレータで行わせることができる。しかし，Ver.1で

はアクセラレータを持つ計算機では高い実行効率をあげ

る事は困難であった．これは以下の理由による．FDPSで

は相互作用の計算には Barnesによって開発された手法 [2]

を用いている．これは一つの粒子に対して相互作用リスト

を作るのではなく，近傍にいる粒子をグループ化し，その

粒子グループについて相互作用リストを作り，相互作用を

計算する手法である．Ver.1では一つの粒子グループに対

して相互作用リストをつくり計算するということを繰り返

し行っていた．しかし，GPGPU等のアクセラレータでは

カーネルの起動オーバーヘッドが大きく相互作用リストの

数が大きくなるとこのオーバーヘッドが無視できなくな

る．また，非常に大量の演算コアを搭載しているため，1

つの相互作用リストについて計算するだけでは全ての演算

コアを使いきることはできない．そこで，Ver.2ではマル

チウォーク法と呼ばれる手法を導入した．

マルチウォーク法では、FDPSは一度に複数の相互作用

リストを作り，それらをまとめてアクセラレータに転送し

相互作用計算を実行する．これにより、カーネル起動オー

バーヘッドを削減でき，また全ての演算コアを動作させる

ことができる．さらに，アクセラレータでの相互作用計算

を行っている間に CPU側で次の相互作用リストを作るこ

とができるため，相互作用リスト作成にかかる時間を隠ぺ

いすることができる．

3.2 粒子への間接アドレス指定

アクセラレータを搭載している計算機上で相互作用リス

トを用いて計算を行う簡単な方法の一つは，それぞれの粒

子グループとそれに対応する相互作用リストに対して，計

算に必要な物理量をアクセラレータに送り計算する事であ

る．しかし，相互作用リスト内の粒子数は非常に大きく，

大雑把にはローカルに存在する粒子数の 10倍以上になる．

一般に，LETの数はローカルの粒子数より非常に少ないの

で，これは同じ粒子をアクセラレータに 10回以上送って
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いる事を意味する．

同じ粒子を複数回送らないようにするためには，相互作

用計算を始める前に全てのローカル粒子と LETをアクセ

ラレータに送ってしまい，相互作用リストには粒子もしく

は LETのアクセラレータ上でのインデックスのみを記憶

させればよい．こうすることで相互作用の時に粒子の物理

量を送るのではなく，インデックスだけを送ればよいこと

になる．これにより，例えば重力計算の場合は粒子のデー

タサイズが 16バイト程度であるのに対して，インデック

スは 4バイトあればよいので転送データサイズを四分の一

にできる．また，SPH等の流体シミュレーションの場合は

粒子データが 50バイト程度になることもあり，転送量を

十分の一にすることができる．

3.3 相互作用リストの再利用

SPHシミュレーション等の流体計算や分子動力学シミュ

レーション等では安定性条件から時間刻みが制限されるた

め，粒子が時間刻みあたりに移動する距離は短い．そのた

め，一度作った相互作用リストを複数時間刻みの間，再利

用することができる．また，重力 N体シミュレーション

の場合でも，例えば惑星形成シミュレーションや惑星系リ

ングのシミュレーションなどでは，時間刻み当たりの粒子

間距離の変化は小さく，相互作用リストの再利用が可能で

ある．銀河形成シミュレーション等の N体+SPHシミュ

レーションの場合等でも，時間刻みは流体粒子の時間刻み

できまり，この刻みの間では N体粒子の移動距離は短いと

考えられるためやはり，相互作用リストの再利用は可能で

ある。このため，FDPS Ver.4では相互作用リストの再利

用を行う機能を搭載した．

相互作用リストを再利用した場合には相互作用リスト

を構築するステップ (construction step)とリストを再利用

するステップ (reuse step)の手順は異なる．construction

step時相互作用計算の手順は以下のとおりである．

( 1 ) ローカルツリーを構築する．

( 2 ) LETを交換する．

( 3 ) グローバルツリーを構築．

( 4 ) 木構造を用いて相互作用リストを作り、相互作用を計

算。この時相互作用リストを記憶する．

( 5 ) 相互作用計算の結果を用いて粒子の物理量を更新する．

construction step時の手順に対して，reuse step時の手

順は以下のようになる．

( 1 ) ローカルツリーの物理量を更新する．

( 2 ) LETを交換する．

( 3 ) グローバルツリーの物理量を更新する．

( 4 ) 記憶されている相互作用リストを用いて相互作用を

計算．

( 5 ) 相互作用計算の結果を用いて粒子の物理量を更新する．

つまり，reuse stepでは以下の手順を省くことができる．

a)木構造の構築，b)LETの構築，c)相互作用リストの構

築．a)の計算コストは O(n)であり，b) および c)の計算

コストは O(nlogn)となる．それゆえ，これらの計算時間

は無視できるものではなく，これらの手順を省ける事によ

る効果は大きい.

3.4 API

この節では 3.1から 3.3節で述べた機能を使用するため

の APIについて述べる．

FDPS では一回の API 呼び出しで，相互作用計

算に必要な計算を全て行う高レベル API が存在

する．マルチウォーク法を用いる場合は，ユー

ザーは CalcForceAllAndWriteBackMultiWalk もしくは

CalcForceAllAndWriteBackMultiWalkIndexを使用すれ

ばよい．これら二つの関数の違いは 3.2節で述べた粒子へ

の間接アドレス指定を用いるかどうかである．どちらの関

数を使用する場合でもリストを再利用することは可能であ

る．リストを再利用するかどうかは上記の高レベル関数の

引数として指定する．

図 1 は メ イ ン 関 数 の 例 で あ る ．6,7,8 行 目 で

ParticleSystem ク ラ ス ，DomainInfo ク ラ ス ，

TreeForForce クラスのオブジェクトを生成してい

る．14 行目からが時間積分のループである．この例

では 8 ステップごとに領域分割 (17 行目)，粒子交換

(18 行目)，ツリーと相互作用リスト作成を行っている．

CalcForceAllAndWriteBackMultiWalkIndexの最後の引

数に MAKE LIST FOR REUSE を用いることで，FDPS は木

構造や相互作用リストを作成し，それらを内部に保存する

(construction step)．reuse step では引数に REUSE LIST

を与えることで，FDPSは内部に保存されているツリーや

相互作用リストを使用し，相互作用計算を行う．

マルチウォーク法を使用する場合はユーザー定義の相

互作用関数は 2つの部分に分ける必要がある．一つは dis-

patch関数 (22行目)と呼ばれるもので，ホストからアクセ

ラレータへの転送および，アクセラレータ上で実行される

相互作用計算のためのカーネルを起動させるためのものあ

る．もう一つは retrieve関数 (23行目)と呼ばれアクセラ

レータ内での計算結果を回収するためのものである．

関数が二つに分かれている理由はアクセラレータで相互

作用を計算している間に次の粒子グループの相互作用リス

トを作り，また既に相互作用を計算した粒子の積分を行う

ことで，これらにかかる時間を隠ぺいするためである．

dispatch 関数および retrieve 関数の実装例については

FDPS付属のサンプルコードを参照されたい．

3.5 性能

この節では，上記の三つのアルゴリズムを用いた場合の

N体シミュレーションコードの性能について述べる．3.5.1
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1 using namespace PS:

2 int main(int argc , char *argv []) {

3

4 //　ＦＤＰＳの初期化（省略）

5

6 ParticleSystem <FP> system;

7 DomainInfo dinfo;

8 TreeForForceLong <FORCE ,EPI ,EPJ >:: Monopole

9 tree;

10

11 //　初期条件設定（省略）

12

13 int n_loop =0;

14 while(time_sys < time_end ){

15 INTERACTION_LIST_MODE int_mode=REUSE_LIST;

16 if(n_loop % 8 == 0){

17 dinfo.decomposeDomainAll(system );

18 system.exchangeParticle(dinfo);

19 int_mode = MAKE_LIST_FOR_REUSE;

20 }

21 tree.calcForceAllAndWriteBackMultiWalkIndex

22 (DispatchKernelIndex ,

23 RetrieveKernel ,

24 tag_max ,

25 system ,

26 dinfo ,

27 n_walk_limit ,

28 true ,

29 int_mode );

30

31 //　軌道積分（省略）

32

33 n_loop ++;

34 }

35 return 0;

36 }

図 1 メイン関数の例．この例では，8ステップ毎にツリーと相互作

用リストを作り直している．

節では CPU のみを用いた場合とアクセラレータとして

GPGPUを用いた場合のシングルノードでの性能を，3.5.2

節ではヘテロジニアスメニーコアである Sunway 26010と

PEZY-SC2を用いた大規模並列システムでの性能について

述べる．

3.5.1 GPGPUを用いた場合のシングルノードでの性能

アクセラレータとして Nvidia TITAN Vを用い，ホスト

CPUは Intel Xeon E5-2670 v3を用いた．これらの演算性

能は単精度の場合 13.8Tflops,883Gflops である．ホストの

メインメモリは DDR4であり，理論ピーク転送速度は 68

GB/s．CPUとGPGPUは PCI Express 3.0で接続されて

おり，理論ピーク転送速度は 15.75 GB/sである．

シミュレーションの初期条件としては速度分散がない

一様球を考える．この場合，系は自己相似的に崩壊する

ため，相互作用リストの再利用が可能である．粒子数は

4M(=222)とし、ツリーのオープニングクライテリオン θ

は 0.5とした．

図 2は CPUを使用した場合とGPGPUを使用し上記の

三つのアルゴリズムを用いた場合の時間ステップ当たりの

計算時間を表している．横軸は相互作用リストを共有する

粒子の数の平均である (平均 i粒子数)。計算時間は平均 i

粒子数に依存するが、最適な平均 i粒子数では、CPUのみ

を用いた場合に対して，GPUを用いた計算は construction

stepで 3倍，reusing stepで 10倍ほど速くなっているこ

とが分かる．つまり，GPUを用い Ver.5までに追加され

た機能を用いることで，CPUを用い Ver.1の機能のみを

使った場合に比べて最大で 10倍高速に計算する事が可能

になった．

また，最適な平均 i粒子数での計算速度は CPUのみを

用いた場合は 432Gflops でありこれは理論ピーク性能の

49%にあたる．GPUを用いた場合の計算速度は construc-

tion stepで 3.0Tflops，reuse stepで 4.5Tflopsであり、こ

れはそれぞれ、理論ピーク性能の 22%と 33%にあたり、非

常に高い効率で動作していることが分かる．
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図 2 ステップ当たりの計算時間を平均 i 粒子数に対してプロット

した．

3.5.2 大規模並列ヘテロジニアスメニコアシステムでの

性能

ここでは大規模並列システムでの性能について述べる．

ここでは計算機として以下の 3システムを使用した．

• Taihulight

• Gyoukou

• Shoubu System-B

Taihulight は 40960 個の Sunway 26010 プロセッサ

からなる [4]．1 つの Sunway 26010 プロセッサは 4 つ

の Core Group(CG) からなり，1 つの CG には 1 個

の MPE(Management Processing Element) と 64 個の
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CPE(Computing Processing Element) からなる．各 CG

は DDR3のメインメモリをもち，理論ピーク転送速度は

34 GB/sである．各 PEのクロックは 1.45 GHzであり，

1サイクルに 4つの倍精度 FMAを行う事ができるため，

CG当たりの理論ピーク性能は 754Gflopsである．我々は

TaihuLightをもちいるときは 1つの CG に 1つのMPIプ

ロセスを割り当てた．

Gyoukouおよび Shoubu System-Bはそれぞれ 13312個

と 512個のPEZY-SC2プロセッサチップからなる．各チッ

プは DDR4のメインメモリをもち，理論ピーク転送速度

は 76.8GB/sである．PEZY-SC2プロセッサは 2048個の

コア (有効なコアは 1984 個)からなる．各コアは 1サイク

ルに倍精度の積和演算を一回実行することができる．単

精度や半精度の場合は 2もしくは 4ウェイの SIMDとし

て動作し，コアの動作周波数は 700MHzである．そのた

め，1チップあたりの理論ピーク性能は倍精度で 2.8Tflops，

単精度で 5.6Tflops，半精度で 11.1Tflopsとなる．我々は

PEZY-SC2ベースのシステムを使用するときは一つのチッ

プに一つのMPIプロセスを割り当てた．また，相互作用

の計算には単精度を使用した．

これらのシステムを用いて我々は土星の環のシミュレー

ションを行った．粒子数はMPIプロセスあたりに 107個と

した．図 3は弱スケーリングでの性能である．全てのシス

テムで非常によくスケールしていることが分かる．性能は

Shoubu System-Bの 512プロセスで 1.01Pflops，Gyoukou

の 8192プロセスで 10.6Pflops，TaihuLightの 16万プロセ

スで 47.9Pflops である．これはそれぞれ理論ピーク性能

の 35.5%，23.5%，40.0%にあたる。同じ PEZY-SC2のシ

ステムであるが，Gyoukouの性能が Shoubu System-Bの

性能よりも低いのはGyoukouが 2018年 3月に停止したた

め，コードのチューニングが十分でなかったためである．

なお、これらの計算に使用したコードでは大規模リング計

算向けの最適化も行われている．詳細は [8]にある．
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図 3 弱スケーリング時の性能．縦軸は PetaFlops 単位での計算速

度、横軸は MPI のプロセス数．

4. 多言語インターフェース

4.1 インターフェースの設計

Fortran/C言語インターフェースを開発する上での一つ

の困難は，Fortranや C言語から C++のテンプレート機

能を直接利用する手段がないことである．二節で述べた通

り，C++のテンプレート機能は FDPSに任意の粒子デー

タ型や粒子間相互作用をサポートさせる上で不可欠なもの

であった．したがって，Fortran/C言語インターフェース

でも任意の粒子データ型や粒子間相互作用をサポートする

ためには，何らかの方法でこの問題を解決する必要がある．

我々は以下の事柄を組み合わせてこの問題を解決した．

(i) C++関数は extern "C"修飾子によって C言語からも

呼び出せる事，(ii) FDPSの C++コア部 (C++で実装され

た FDPSの部分)を操作する C++プログラムの自動生成，

(iii) Fortran 2003で導入された Fortranと C言語の相互

運用を保証する仕組み．(i)と (iii)によって，特定の粒子

データ型向けに作られた FDPSライブラリ (C++コア部を

操作する一連の C++関数群のことと定義)を Fortranや C

言語から利用可能になる．しかしながら，実現したいのは

任意の粒子データ型を扱える FDPSライブラリを Fortran

や C言語から利用できるようにすることである．これを

実現する唯一の方法は，与えられた粒子データ型に応じた

FDPSライブラリを生成することである．我々は FDPSの

利用者が Fortanや C言語のみで，アプリケーションを開

発できるようにしたいので，それぞれの言語で粒子を表す

データ構造から FDPSライブラリを生成する必要がある．

我々は粒子を表すためのデータ構造として，Fortranでは

派生データ型，C言語では構造体を採用した．したがって，

我々の解決案は次のようなものである．まず，FDPSの利

用者は Fortran 2003の派生データ型 或いは C言語の構造

体で粒子を定義する．次に，この粒子データ型に対応する

C++クラスを生成する．最後に，この C++クラス向けの

FDPSライブラリを生成する．これが (ii)が必要な理由で

ある．これらの生成は我々が用意する Pythonスクリプ

トが自動的に行う．

残る問題点は，どのようにして Fortran 或いは C言語で

書かれた粒子データ型から対応する C++クラスを生成す

るのかということである．適切な生成には，以下の情報が

必要となる．

• データ型が粒子を表すものであること．
• データ型のどのメンバ変数が FDPSが必要とする物

理量に対応するか．FDPSは粒子の位置等，特定の物

理量を必要とする．C++から FDPSを利用する場合，

利用者に位置を返すメンバ関数等，いくつかのメンバ

関数を定義してもらうことでこの問題を解決する設計

となっていた．しかしながら，Fortranの派生データ

型や C言語の構造体はメンバ関数は持てない．
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我々は独自の指示文を導入してこの問題を解決した．指示

文は特定のフォーマットのコメント文で，自動生成を行

う Pythonスクリプトに必要な情報を渡すために使用さ

れる．具体的には，例えば Fortranの場合，派生データ型

名の隣にコメント文!$fdps FPを記述すると，スクリプト

は，この派生データ型が FullParticle型であると解釈する．

ここで，FullParticle型は粒子のすべての情報を持つデー

タ型のことである．同様に，メンバ変数名の隣にコメント

文!$fdps positionを記述すると，このメンバ変数は粒子

の位置を表すとスクリプトは解釈する．このような指示文

を用いることで，スクリプトは必要な C++クラスを生成

することが可能となる．

以上が Fortran/C言語インターフェースの設計である．

図 4は，インターフェースの仕組みを模式的に表したもの

である．まずユーザは粒子を Fortranの派生データ型 或い

は C言語の構造体で定義する．このとき，指示文を使っ

て必要な情報も記述する (ステップÀ)．自動生成スクリプ

トは，ユーザが書いたソースコードの中から指示文を手が

かりに粒子を表す派生データ型 ないしは 構造体を自動的

にすべて見つけ，対応する C++クラスを (複数)生成する

(ステップÁ)．同時に，これら C++クラス向けの FDPS

ライブラリを生成する (ステップÂ)．これは C++から利

用可能な FDPSの APIとほぼ同じものを提供する C++

関数群から構成される．スクリプトはこの C++関数群の

C言語インターフェースも生成する (ステップÃ)．これが

FDPSの C言語インターフェースと呼んでいるものであ

る．Fortranから使用可能にするための Fortranモジュー

ルも生成される (ステップÄ)．このモジュールは Fortran

用のインターフェースを提供する．ユーザはこれらのイン

ターフェースで提供される APIを使用して，アプリケー

ションを開発する (ステップÅ, Å’)．

4.2 インターフェースの利用例

本節では C言語インターフェースの利用例を簡単に説

明する．前節で述べた通り，ユーザはまず C言語の構造

体と指示文を用いて粒子を定義する必要がある．そこで，

粒子を定義した C言語ソースファイルの例を図 5に示す．

上から順に説明していく．まず，ファイル冒頭でヘッダー

ファイル FDPS c if.h がインクルードされている．この

ヘッダーファイルには FDPSの C言語用 APIのプロトタ

イプ宣言や FDPSから提供されるデータ型が記述されてお

り，これらを使用する場合には必ずインクルードする必要

がある．

次に構造体タグ名の右隣に以下のコメント文がある．

// $fdps FP, EPI ,EPJ , Force

これはこの構造体が粒子であることを示す指示文である．

文字列//$fdps で始まるコメント文はすべて自動生成ス

⑤ Fortranモジュール

⑥ ユーザコード (Fortran)

① 粒子データ型 (Fortran/C言語)

粒子を Fortran 2003の派生データ型 或いは C言語の構造体を使って定義

type, public, bind(c) :: full_particle !$fdps FP,EPI,EPJ,Force
   !$fdps copyFromForce particle (acc,acc)
   !$fdps copyFromFP particle (id,id) (mass,mass) (pos,pos)
   !$fdps clear id=keep, mass=keep, pos=keep
   integer(kind=c_long_long) :: id
   real(kind=c_double) :: mass !$fdps charge
   real(kind=c_double) :: pos(3) !$fdps position
   real(kind=c_double) :: acc(3)
end type full_particle

自動生成

FDPSのC++コア部

② 粒子クラス (C++)

上記の粒子データ型に対応するC++クラスを生成

class full_particle {
public:
    PS::S64 id;
    PS::F64 mass;
    PS::F64vec pos;
    PS::F64vec acc;
    
    // Necessary public member functions
    // (omitted due to space limitation)
};

③ 上記の粒子クラス向けに作られたFDPSのC++コア部を操作する

— 領域分割

— 粒子交換

— 相互作用計算

- 上記の粒子クラス用のFDPS APIを用意

＜Fortranの場合の例＞

④ 上記のC++関数群のC言語インターフェース

⑥’ ユーザコード (C言語)

C++関数群

図 4 Fortran/C 言語インターフェースの仕組み

1 #pragma once

2 #include "FDPS_c_if.h"

3 typedef struct full_particle { //$fdps FP,EPI,EPJ,Force

4 //$fdps copyFromForce full_particle (pot,pot) (acc,acc)

5 //$fdps copyFromFP full_particle (id,id) (mass,mass) (eps,eps)

(pos,pos)→֒

6 //$fdps clear id=keep, mass=keep, eps=keep, pos=keep, vel=keep

7 long long id; // $fdps id

8 double mass; //$fdps charge

9 double eps;

10 fdps_f64vec pos; //$fdps position

11 fdps_f64vec vel;

12 double pot;

13 fdps_f64vec acc;

14 } Full_particle;

図 5 C 言語での粒子の実装例
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クリプトに指示文として解釈される．文字列//$fdps の

右側には粒子の種別を表すキーワードが続いる．FP は

FullParticle 型，EPI は EssentialParticleI 型，EPJ は Es-

sentialParticleJ 型，Force は Force 型であることを示す

キーワードである．複数のキーワードが指定された場合，

それらを同時に兼ねることを示す．FullParticle型以外の

データ型の定義についてはFDPSの仕様書を参照されたい．

メンバ変数宣言部の前の部分 (3-6行目)に 3つの指示文

がある．これらは FDPS内部でのデータ処理の仕方を指示

するための指示文である．こちらも詳細については，仕様

書を参照されたい．

メンバ変数宣言部に注目すると，いくつかのメンバ変数

の右隣に指示文がある．文字列//$fdpsに続く文字列はど

の物理量に対応しているかを示すキーワードであり，idは

粒子 ID，chargeは電荷 (質量)，positionは位置を表す．

次にメイン関数の実装例を図 6に示す．紙面の都合上，

ヘッダーファイルのインクルード等の部分は省いた．こ

こで使用されている関数の内，関数名が fdps で始まる

ものはすべて C 言語用の API である．図 1 と比較して

みると，使用している API は異なるが，全体的な構造

は C++で実装する場合と似た構造となる．すなわち，は

じめに FDPS を初期化するための API を呼び出す (API

fdps initialize)．次に，DomainInfo, ParticleSystem,

TreeForForce オブジェクトを生成・初期化する (API

fdps create *, fdps init * [*は正規表現])．そして，これ

らを使って，領域分割 (API fdps decompose domain all)，

粒子交換 (API fdps exchange particle)，そして相互作

用計算 (API fdps calc force all and write back)を行

う，という構造となっている．

以上，C言語インターフェースの利用例についての簡単

な説明を行った．Fortranインターフェースを用いる場合

でも，メイン関数の構造はほぼ同じ構造となる．Fortran

インターフェースを使った例に関しては，FDPSに付属す

るドキュメントや [10]を参照されたい．

5. まとめ

我々は FDPS Ver.1 をリリース以降今までに 4 回のメ

ジャーアップデートを行ってきた．Ver.2および Ver.4で

は主にアクセラレータを搭載した計算機向けの機能強化を

行ってきた．結果，これらの追加機能を用いることでGPU

を用いた計算は CPUのみを用いた計算に比べて計算時間

が 10倍程度短くできることが分かった．また，Gyoukou

や TaihuLight等の大規模ヘテロジニアスメニコアシステ

ムでも性能測定を行い非常に高い実行効率を達成すること

ができた．

また，Ver.3および Ver.5では FDPSを Fortranや C言

語から呼び出すためのインターフェースの開発を行った．

これらのインターフェースは Fortranや C言語から FDPS

1 int c_main()

2 {

3 // FDPSws8=
4 fdps_initialize();

5 // �¬ØC¦Ò´£«Äw\Rqs8=
6 int dinfo_num;

7 float coef_ema=0.3;

8 fdps_create_dinfo(&dinfo_num);

9 fdps_init_dinfo(dinfo_num,coef_ema);

10 // { �¦Ò´£«Äw\Rqs8=
11 int psys_num;

12 fdps_create_psys(&psys_num,"full_particle");

13 fdps_init_psys(psys_num);

14 // Àæ�¦Ò´£«Äw\Rqs8=
15 int tree_num;

16 fdps_create_tree(&tree_num,

17 "Long,full_particle,full_particle,full_particle,Monopole");

18 int ntot=1024;

19 double theta = 0.5;

20 int n_leaf_limit = 8;

21 int n_group_limit = 64;

22 fdps_init_tree(tree_num, ntot, theta, n_leaf_limit, n_group_limit);

23

24 // s8ÚE^R (²t)
25

26 // �¬üÂq{ ¦õ
27 fdps_decompose_domain_all(dinfo_num,psys_num,-1.0);

28 fdps_exchange_particle(psys_num,dinfo_num);

29 // ì�^;-�
30 fdps_calc_force_all_and_write_back(tree_num,

31 calc_gravity_ep_ep,

32 calc_gravity_ep_sp,

33 psys_num,

34 dinfo_num,

35 true,

36 FDPS_MAKE_LIST);

37 // { wJ�wÌ�uü
38 double time_sys = 0;

39 double time_end = 10.0;

40 double dt = 1.0/128.0;

41 while (time_sys <= time_end){

42 kick(psys_num,0.5*dt);

43 time_sys += dt;

44 drift(psys_num,dt);

45 // �¬üÂq{ ¦õ
46 fdps_decompose_domain_all(dinfo_num,psys_num,-1.0);

47 fdps_exchange_particle(psys_num,dinfo_num);

48 // ì�^;-�
49 fdps_calc_force_all_and_write_back(tree_num,

50 calc_gravity_ep_ep,

51 calc_gravity_ep_sp,

52 psys_num,

53 dinfo_num,

54 true,

55 FDPS_MAKE_LIST);

56 kick(psys_num,0.5*dt);

57 }

58 fdps_finalize();

59 return 0;

60 }

図 6 C 言語でのメイン関数の実装例．関数 drift, kick は，それ

ぞれ粒子の位置と速度を時間積分する関数である．また，関

数 calc gravity ep ep, calc gravity ep sp はそれぞれ粒

子間相互作用，粒子-超粒子間相互作用を計算する関数である．
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の機能を呼び出すための APIや，これらの言語で書かれ

た粒子データから C++のクラスを生成するコードジェネ

レータを備えている．これらのインターフェースを用いる

ことで C++になじみの薄い Fortranや C言語のユーザー

も容易に FDPSを使うことができる．
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