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SIMD演算の効率的利用に向けた
アレイジョブ型Hartree-Fock法計算

本田 宏明1,4,a) 稲富 雄一2,4 眞木 淳3

受付日 2014年4月4日,採録日 2014年9月24日

概要：量子化学分野で頻繁に利用される制限 Hatree-Fock分子軌道法計算では，これまで多くの効率的な
アルゴリズムが提案され実装されている．しかしながら，その計算ボトルネックである 2電子フォック行
列（G行列）計算において現状のアルゴリズムでは SIMD演算を有効に利用することは難しい．そのため
本研究では，分子構造の異なる複数の入力データを同時に計算するアレイジョブ型の並列計算を SIMD演
算に割り当て効率的に利用する方法を提案した．また複数の同一入力によるテスト計算を行い，本方法を
利用した SIMD演算による最大の性能向上値を測定した．その結果，並列の G行列計算に対し 2ウェイ，
2 ウェイならびに 4 ウェイ，8 ウェイの倍精度浮動小数点 SIMD 演算が可能な Intel Xeon X5650，Intel
Xeon E5-2650，Intel Xeon Phiにおいて，それぞれ最大 1.82倍，1.97倍，5.84倍の速度向上が達成され
た．この結果から，分子構造のほぼ同じ複数入力データ並列計算を SIMD並列演算で計算する本方法は有
効であると考えられる．
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Abstract: Conventional Restricted Hartree-Fock (RHF) programs are often used in quantum chemistry stud-
ies and many efficient algorithms have been proposed and implemented. However, these algorithms have quite
low SIMD operation level parallelism for the two-electron Fock-matrix (G-matrix) calculation which is the
bottleneck of RHF program. We propose a array job type RHF calculation which calculates multiple-inputs
of different molecular geometries in parallel, and those calculations are applied for SIMD parallel operations.
We evaluated maximum performance for our method with test inputs whose molecular geometries are same
by three types of desktop computers with 2-way SIMD Xeon X5650, 2 and 4-way SIMD E5-2650, and 8-way
SIMD Phi processors. For parallel G-matrix computations, we achieved 1.82, 1.97 and 5.84 times speed-ups
for Intel Xeon X5650, E5-2650, and Phi processor computers, respectively. It is expected that multiple-inputs
parallel calculation with almost same molecular geometries, will improve the SIMD operation efficiency for
practical calculations.
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子化学計算の分野は，近年の計算機環境の著しい発展とあ

いまって現在に至るまで着実に進歩しており，無機，有機，

生化学や創薬等の広汎な分野へと応用が進んでいる．しか

しながら，生体系に代表される大規模分子系への適用には

種々の解決すべき問題が依然として残されている．その 1

つが，分子軌道法のHartree-Fock近似手法の際に実行時間

ボトルネックとなる Fock行列要素計算の効率的アルゴリ

ズムの開発である．大規模系を対象とした Fock行列の効

率的な計算方法についての基本アルゴリズムとしては次章

に説明する積分駆動型アルゴリズムがすでに確立されてお

り [1]，多くの量子化学計算で実際に適用されている．しか

しながら，計算対象の分子系がいっそう大きくなっている

現在では，さらなる Fock行列計算の高速化が必要となり

つつある．

また大規模量子化学計算を実行するスーパコンピュータ

については，すでに 10ペタスケールクラスが実現されてお

り，100倍の性能のエクサスケールに至るコンピュータシ

ステムやソフトウェア技術，それに関わる周辺技術を扱う

研究がさかんに行われている．その有名な技術報告として

は，米国 DARPAによる “Exascale Computing Study” [2]

や，国際間連携プロジェクトによる “International Exascale

Software Project” [3]，国内では「今後の HPCIに関する

技術開発に関わる報告書」[4]等が発表されている．それ

らの多くの研究では，アクセラレータを含むメニーコアプ

ロセッサを搭載した数十万ノード以上の大規模並列コン

ピュータが開発されるのではないかと予想されており，こ

のようなシステムを対象にしたハードウェアやソフトウェ

ア両面における様々な議論が展開されている．

このような次世代の大規模並列コンピュータに対して，

分子軌道法ではフラグメント分子軌道法等の適用により

MPIや OpenMPによるハイブリッド並列を利用した 2万

並列に達するスケーラブルな計算が報告されている [5]が，

メニーコアプロセッサへの対処については，GPGPUによ

る研究が進んでいるものの [6], [7], [8], [9], [10], [11]，十分

であるとはいえないのが実情である．

今後開発されるメニーコアプロセッサは，高性能低消費

電力化の要請から個々のコアについては制御回路を簡素化

する方向に，多数のコア間についてはネットワーク型通信

方法の方向に向かうと考えられており，以下のような主要

な特徴を持つと予想されている．

( 1 ) 100コア以上のメニーコア構成

( 2 ) プロセッサごとの主記憶量の低減ならびに主記憶に対

するコアごとの提供メモリバンド幅の低下

( 3 ) 命令処理におけるインオーダ実行

( 4 ) バス方式からパケットスイッチネットワーク通信型へ

のコア間通信方式の変更

( 5 ) 16ウェイや 32ウェイの SIMD演算器の実装

これらの特徴を考慮した有効なプログラム実装が必要

になるが，本研究では特に多数のウェイ数を持つ並列度

の高い SIMD演算器の有効利用に着目した．2.5 節に後述

するが，本研究が対象とする一般に広く利用されている

Hatree-Fock分子軌道法の計算ボトルネックとなる 2電子

Fock行列（G行列）計算では全演算における SIMD演算割

合が 1%未満と低く，今後 16ウェイや 32ウェイの SIMD

演算器を持つプロセッサが開発された場合，最大でも 1/16

や 1/32程度の実行性能となってしまうことが危惧される

ためである．また，分子軌道法アプリケーションに対し

SIMD演算の使用効率に着目した研究はこれまでなされて

いない．

本研究ではこの問題に対し，複数の入力からなる同一の

計算を SIMD演算器に割り当てて同時に処理することで分

子軌道法計算においても SIMD演算資源を有効活用する方

法を提案し，新規の実装ならびに性能評価を行った．量子

化学計算では分子の解離過程や反応過程を対象とする場合

に多数の分子構造の考慮を行う．この際には構造以外のす

べての計算パラメータについて同じ計算を実行することが

多く，複数入力データによる並列計算が実際の研究の場面

で有効利用可能である．また，この手法は一般的にアレイ

ジョブやバルクジョブと呼ばれる，入力の異なる複数の計

算ジョブを並列に動作させる方法のみを利用している．し

かしながら通常想定されているプロセスレベルでの並列計

算ではなく，SIMD演算レベルで複数入力データに対する

並列計算を実行する点が異なる．

本研究では，複数入力並列計算を対象とした SIMD演

算の最大性能を調べるため，複数の同一入力を与えた場合

の実行効率を測定した．倍精度浮動小数点数について異な

る SIMD演算ウェイ数を持つ 3種類の Xeonプロセッサ，

Xeon X5650（2 ウェイ），Xeon E5-2650（2，4 ウェイ），

Xeon Phi（8ウェイ）を搭載したデスクトップ計算機環境

を準備し，複数入力並列計算と通常の計算結果を比較した．

また，実行時間測定とともに Xeon X5650と E5-2650プロ

セッサでの計算結果に対しては SIMD演算効率や全演算中

における浮動小数点演算数についてのハードウェアカウン

タ測定値に基づく解析を行った．

2章では分子軌道法プログラム全体構成ならびにボトル

ネックとなるG行列計算構成，既存アルゴリズムにおける

SIMD演算が非効率となる原因について述べる．3章では

複数入力並列計算について，分子軌道法全体計算での取扱

いや G行列計算における SIMD並列計算とするための実

装の詳細，その有効性について述べる．4章ではその性能

評価について，5章にまとめを述べる．

2. 既存分子軌道法計算と SIMD演算効率

ここでは，分子軌道法計算手法の 1つである偶数電子分子

系における Restricted closed-shell Hartree-Fock法（RHF

法）を対象とし，その背景となる定式化，既存計算アルゴ
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リズムならびに既存手法での SIMD演算実行効率について

説明する．

2.1 RHF分子軌道法

RHF法では以下の式 (1)に示すHartree-Fock-Roothaan

方程式

N∑
j=1

{Hcore
ij + Gij}Cja =

N∑
j=1

SijCjaεa (1)

を解くことにより，a番目の分子軌道 φ(r)

φa(r) =
N∑
i

Ciaχi(r) =
N∑
i

Cia

M(i)∑
j

dijξj(r) (2)

ならびに複数の分子軌道から構成される単一の Slater行列

式により全波動関数を得る [12]．上式における N は基底

関数数，Hcore
ij は 1電子 Fock行列，Gij は 2電子 Fock行

列（G行列），Sij は以下の式 (3)で定義される原子中心R

に複数配置された位置 rにおける角運動量 nの Cartesian

Gauss関数の縮約和

χi(r) = χ(r,ni, ζi,Ri)

=
M(i)∑

j

dir(rx − Rix)nix(ry − Riy)niy (rz − Riz)niz

×exp[−ζj(r − Ri)2]

の重なり積分であり，以下のようにそれぞれ定義される．

Hcore
ij =

∫
χi(r1)h(1)χj(r1)dr1 (3)

Gij =
N∑

k=1

N∑
l=1

Dkl{2(ij, kl) − (ik, jl)} (4)

Dij = 2
Nelec/2∑

a

CiaCja (5)

Sij =
∫

χi(r1)χj(r1)dr1. (6)

ここで，h(1) は 1電子 Hamiltonian演算子，Nelec は分子

内電子数，(ij, kl) は以下の式 (7)で定義される電子反発積

分である．

(ij, kl)

=
∫ ∫

χi(r1)χj(r1)
1

|r1 − r2|χk(r2)χl(r2)dr1dr2.

(7)

この Hartree-Fock-Roothaan方程式に基づく RHF法で

は，一般的には非線形の微積分方程式で記述されるHartree-

Fock方程式 [12]を，無限遠方で 0に漸近するあらかじめ

定められた関数系 {χ}を用いることにより式 (1)の線形固

有値問題に帰着させ，その解を式 (2)による {χ} の線形結
合で与えられると近似している．その結果，線形結合係数

Cをコンピュータにより効率的に解くことを可能にしてい

る．また，その計算においては，方程式 (1)の対角化対象

の一部のG 行列内に解となる線形結合係数Cを含むため，

Cから求められる密度行列 Dが収束するまで繰返し計算

を必要とする．

また計算式 (4)から，Gij のすべての要素を求めるために

は，O(N4) の計算コストが必要であるといえる．ここで，

N は分子サイズと計算精度に比例した値となる．しかしな

がら，重なり電荷条件による積分のカットオフや Schwarz

の不等式の利用により，実際の計算ではある閾値以上の項

のみ和を計算するため，対象とする系により O(N2) 近く

まで計算量を削減することも可能である [13]．それでも巨

大な分子系では N の 2乗以上に比例した膨大な計算が必

要である．

2.2 分子軌道法計算の全体実装アルゴリズム

図 1 に RHF分子軌道法プログラムの主要構成を示す．

入力の後，1電子 Fock行列計算ならびに初期密度行列計

算を行う．次に得られた密度行列を用いた G行列計算を

行い，Fock行列対角化を通して新規の密度行列計算を求め

る．ここで，G行列計算の入力としての密度行列と対角化

後の新規の密度行列が収束し，ほぼ同じ結果が得られるま

で繰り返し計算を行う．収束後に得られた密度行列計算か

ら種々の物理量の計算を行う．

G行列計算部分が全体計算におけるボトルネックである

ことが知られており，ペプチド分子等の基底関数数が 200

を超える分子ではその計算実行時間において 99%を占め

る．そのため分子軌道法計算の高速化のためにはG行列計

算の高速計算が必須である [14]．

2.3 G行列計算実装

図 2 にボトルネックとなる G行列計算のアルゴリズム

を示す．本研究では計算に積分駆動型アルゴリズム [1]を

採用した．全体として 8重ループ構造をとっており，大き

図 1 RHF 分子軌道法プログラムの主要構成

Fig. 1 Main structure of RHF molecular orbital program.
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図 2 G 行列計算アルゴリズム

Fig. 2 G-matrix calculation algorithm.

な分子では式 (4)に対応する上位 4重ループにて各ループ

長が数百を超え，計算ボトルネックの原因となっている．

式 (3)に対応した下位 4重ループは上位ループの変数の値

に応じて各ループ長が異なっており，1～6の値をそれぞ

れとる場合が多い．8重ループ最下層のループボディ部に

おいて原始電子反発積分と呼ばれる量が計算される．本研

究では原始電子反発積分を小原積分法 [15]を利用し計算し

た．この小原積分法では積分を初期項と漸化項に分け計算

する．初期項では 8重ループの各ループ変数に依存して決

定される値 T を計算し，この T 値により条件分岐による不

完全ガンマ関数の計算を行う．T がある閾値より小さい場

合にはテーブル参照による Taylor展開の方法で，T が閾

値より大きい場合には平方逆数計算を含む解析的な方法に

より計算する．漸化式部分については，上位 4重ループ変

数 I，J，K，Lの組合せに依存し異った種類の計算を行う．

式 (3)に示した計算に使用する原子の Cartesian Gauss型

関数の組の最大角運動量により，漸化計算の種類（積分タ

イプ）数が異なり，L = nx + ny + nz で定義される角運動

量量子数を，L = 0, 1, 2, 3 · · ·（s, p, d, f · · ·関数）まで考慮
する際，1, 6, 21, 55, · · ·種類の候補より漸化計算式がそれ
ぞれ選択される．

また，計 8重ループにもなる大きな計算のため，不要な

計算の削減のために図中の (A)，(B)，(C)の位置でループ

内の計算寄与が閾値より小さいと判断される場合には計算

がスキップされる．

分子軌道法に一般に用いられている静的負荷分散に基づ

くプロセス並列化計算では，図中の Loop：K，L 以下の

ループ計算回数による Cyclic分割が用いられることが多

く，本研究の実装においても同様の方法を採用した．

2.4 本研究での対象プログラム

本研究で利用した RHF法プログラムは，九大の稲富ら

が中心に開発している超並列フラグメント分子軌道法プ

ログラム（OpenFMO）のプロジェクト [16]の一部で開発

された，すべて C言語にて記述されたプログラムの一部

である．本研究では，入力の基底関数と原子順によって定

まるシェルの順番を角運動量によって整列することで G

行列計算内で (ss, ss)，(ps, ss)，· · · と，各積分タイプ順に
G行列を計算し加算する方法 (シェルソート法)を採用し

た．一方，一般に利用されている分子軌道法プログラム

GAMESS [17]等では，単一の G行列プログラムで入力の

シェル順に計算し複数の積分タイプを選択しながら計算す

る方法が採用されている．シェルソート法では，G行列計

算内の上位 4重ループ内において分子積分の計算の際に積

分タイプの条件分岐による選択の必要がない．また，図 2

の部分 G行列計算内部において縮約基底分子積分から G

行列を計算する際に，実行時のループ長決定が不必要にな

り，固定の数値をあらかじめコード中に与えることが可能

である．そのためコンパイラによる SIMD計算向けコード

生成が通常の方法に比較して容易であると予想される．

2.5 G行列計算と SIMD演算効率

上記に説明した通常の計算アルゴリズムは GAMESS等

の多くのプログラムで使用されているが，その SIMD演算

効率は低い．既存の GAMESSプログラムに対する評価の

ため，(H2O)8分子に対しG行列計算部分のみのテスト計算

を行った．ここで，積分計算アルゴリズムは GAMESSデ

フォルトであるPopleの方法 [18]と Fletcharの方法 [19]と

の組合せを利用している．Intel Xeon X5650プロセッサ，

Intel Compiler 13.0の -O3最適化で PAPIライブラリ [20]

によるハードウェアカウンタの取得結果から，SIMD化さ

れた浮動小数点演算数割合は 1%未満であった．

一般に，コンパイラの自動並列化機能を利用しコード中

の多重ループ箇所の SIMD化オブジェクトコードの生成を

行うには，最内ループが容易にループアンローリング可能

であることならびにループボディ部にデータ依存性が少な

いことが必要である．しかしながら，上記の一般的なG行

列計算コードでは，1.下位 4重ループ長が上位 4重ループ

の変数 I，J，K，Lに依存しすべて実行時に決定される，2.

原始積分計算からなるループボディ部に複雑なデータ依存

性があり，条件分岐も存在する，といった性質があり，効

率的な SIMD計算が妨げられていると考えられる．

2.6 SIMD演算が可能なアクセラレータによる既存並列

計算

G行列計算をアクセラレータにより加速実行するこれま

での試みとして，SIMD演算器を持たないERIC 2電子積分

計算専用プロセッサによる計算 [14]があるが，SIMD演算
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が可能なプロセッサでは，Cellプロセッサや GRAPE-DR

によるテスト計算 [21], [22]のほか，GPGPUによる計算が

複数報告されている [6], [7], [8], [9], [10], [11]．特に最近の

GPGPUによる研究結果では，1CPUに対し 20倍以上の

高速化が達成されている [11]．GPUの計算では上位 4重

ループが互いに計算依存性がないことに着目することで複

数のスレッドからなるウォープ単位での SIMD計算なら

びに各スレッドレベルでの並列計算が行われている．しか

しながらこれらの研究では，スレッドレベルでの動作を考

慮した効率の良い実装について議論されているものの，各

ウォープでどの程度の演算が実際に SIMD実行されたかの

定量的な調査までは行われていない．

3. 複数入力並列量子化学計算

まず，本研究で提案する RHF計算に対する複数入力並

列計算のためのプログラム実装について説明し，複数入力

に関わる使用メモリ量の増加に対し RHF計算では問題の

ないことを説明する．最後に複数入力計算の具体的な使用

方法ならびに有効性について説明する．なお，本分子軌道

法計算において浮動小数点演算はすべて倍精度で行って

いる．

3.1 複数入力RHF分子軌道法全体プログラム

2.2 節で説明したが，プログラム全体においてのボトル

ネックは G行列計算部分である．そのため，G行列計算

箇所のみで複数入力並列計算を SIMD演算に割り当てて計

算した．図 1 に示したオリジナル RHFプログラムを変更

した，複数入力 RHF分子軌道法プログラムの主要構成を

図 3 に示す．

1電子 Fock行列，G行列，密度行列等，プログラム全体

を通して利用するデータは，すべて異なる入力ごとに離散

図 3 複数入力 RHF 分子軌道法プログラムの主要構成

Fig. 3 Main structure of multiple-inputs RHF calculation.

的な配置とした．このようにすることで SIMD化計算を行

う G行列計算内部以外のコードでは既存のプログラムの

再利用可能が可能である．G行列計算内部では，計算の主

要な入力である密度行列を，異なる入力ごとに離散的な配

置から，行列要素の異なる入力に対応するデータを連続配

置とするために並べ換えを行う．G行列の計算後には，連

続に並んだ異なる入力に対応する行列要素データを入力ご

との離散的な配置へ再び並べ戻しを行った．このように G

行列内部と外部とでデータ配置を変更することにより，G

行列計算以外では既存コードの大部分がそのまま利用可能

である．

3.2 複数入力G行列計算プログラム

G行列計算内部では，複数入力並列の計算に対しても分

子構造パラメータ以外の入力は同一であるため，制御構造

はおおまかにはオリジナルプログラムと同様である．しか

しながら，図 2 に示した，(A)，(B)，(C)の 3カ所の条件

において，分子構造の異なる入力に依存して一般に真にな

る条件が異なる．そのため，複数の入力に対応する条件が

すべて真になる場合にのみループボディ部の計算が省略可

能である．

図 2 に示した G行列計算内部での 8重ループ内ループ

ボディの原始電子反発積分部分について，プログラム変更

点を含めた複数入力向けプログラムを図 4 に示す．前節

で説明したように，小原積分法を実装しているループボ

ディ部は，8重ループのすべてのループ添字に依存した条

件分岐構造を含む初期項計算ならびに上位 4 重ループに

依存した漸化計算部分がある．このループボディ部分の

初期項および漸化計算に関する条件分岐箇所以外のすべ

てのコードについて，複数入力由来のループを作成して

計算を行った．このループ記述に対しては Intel Compiler

の言語拡張である配列表記を利用することで，複数の入

力からなる計算を自動 SIMD化対象とする指定を行った．

ここでループ長に対応する数を即値で指定した．この際，

データの適切なメモリ境界設定，ならびにメモリ境界を前

提とした SIMD 演算生成のため，“posix memalign()”関

数や，“ attribute ((aligned()))”，“ assume aligned()”，

“#pragma vector aligned”ディレクティブを使用した．

初期項計算の一部には，各入力に依存した T [i] の値に

より真偽の定まる条件分岐箇所が存在する．この箇所につ

いては条件分岐箇所を内包するように各入力ごとに通常の

ループ計算コードを記述することとした．

この計算ボトルネック部分の G行列計算のうち，制御

構造自身の実行時間は無視できる程度であり，1入力計算

ではその 99.0%が各ループボディの実行時間の積算となっ

ている．ループボディ部分の初期項計算に条件分岐を含む

ものの，漸化計算部分を含めるとループボディ部分のコー

ドの大半が互いに依存性のない複数入力由来のデータから
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図 4 複数入力原始電子反発積分プログラム

Fig. 4 Multiple-inputs primitive electron replusion integral

program.

なる演算として，効率良く SIMD化可能であると考えら

れる．

3.3 複数入力計算に関わる使用メモリ量の増加

複数入力からなるアレイ型ジョブを行う場合では，入力

分に比例したメモリ量が必要である．一般の大規模 RHF

計算の基底関数数は実用的には 3,000程度までであるが，

3,000基底では 1入力の G行列サイズは 34 MB程度とな

り，計算に必要な密度行列（D行列）を合わせると 68 MB

程度となる．そのため，32 入力まで計算する場合では，

G + D行列サイズならびに 1つ前の繰返し分を合わせて

4.4GB程度の記憶容量が必要になるが，これは将来のメ

ニーコアプロセッサ 1 CPUが利用可能な主記憶量に収ま

ると予想され，計算が十分可能であるといえる．

3.4 複数入力計算の有用性

本研究で考慮している複数入力計算のユースケースとし

て，分子の振動モードの振動数を計算により求める場合が

あげられる．ここで，H2O分子の 3種類の振動モードを例

にすると，その振動モードの計算には，まず H2O分子の 2

種類のR(O-H)核間距離ならびに � H-O-Hの角度を独立に

変化させた複数の分子構造に対する分子のエネルギーを求

め，次にこれらのエネルギー値を利用したフィッティング

操作により，すべての分子構造自由度に対するエネルギー

曲面に対する 2次曲面近似を行うことで，その曲率から各

振動モードの振動数を求める．この際，各自由度あたり平

衡核配置付近の 5点以上の点を用いることも多く，3自由

度を独立に計算する場合では 53 = 125点分の分子構造の

計算が必要となる．

本提案の複数入力計算の有効性は，計算に与える複数の

入力のループボディ計算がどれだけ重複しているかに依

存しており，ほぼ同じ分子構造であれば，図 2 の条件分

岐 (A)，(B)，(C)の振舞いが似るため，ループボディの計

算が重複する度合いが大きい．また，同一分子の場合には

計算量が最小となる．上記の H2Oの 125構造点分の計算

において，逐次的に計算する場合と本研究の複数入力の

同時計算を行う場合では，それぞれ 9,082,125回ならびに

9,097,875回のループボディの計算となり，ループボディ

計算量の増加は 1.002倍とわずかであった．このため，同

一入力を使用した場合に SIMD演算による速度向上比がこ

の値を大きく上回る場合には異なる分子構造入力での計算

においても有用であると判断される．

4. 性能評価実験

4.1 性能測定方法

本研究では，2 ウェイの倍精度浮動小数点演算である

SSE4.2命令をサポートする Intel Xeon X5650プロセッサ

（2.67GHz，6 コア），2 ウェイの SSE4.2 命令ならびに 4

ウェイの倍精度浮動小数点演算である AVX命令をサポー

トする Xeon E5-2650プロセッサ（2.00GHz，8コア），8

ウェイの倍精度浮動小数点演算である SIMD命令をサポー

トする Xeon Phiプロセッサ（2.00 GHz，60コア）をそれ

ぞれ搭載した，3種類のデスクトップパソコンの計算機環

境を利用した．コンパイラとして，Intel Compiler 13.0.1

を利用し，すべてのプロセッサについての -O3最適化のほ

か，Xeon E5-2650環境では -AVX最適化オプションを追

加した．Xeon Phiについては native実行を行った．

計算の複数の入力データについてはすべて同一とし，

(H2O)8 分子，6-31G基底関数系を使用した．この計算に

おける 1入力の基底関数数は 182であり，G行列のサイズ

はおよそ 16.8KB，32入力計算でも 520 KB程度である．

この入力では図 2 の上位 4重の各ループ長が最大 104とな

り，下位 4重ループ長は 1～6で実行時に変動する．

各プロセッサに対し，コア分のMPIプロセスを立ち上

げ，MPIのみのプロセス並列計算を行った．性能測定対象

は 1回の G行列計算とし，MPI Wtime関数により実行時

間を取得し，有効GFLOPS値ならびに実行効率を求めた．

GFLOPS数を算出する際の演算数については，今回の G

行列計算では内部に複雑な分子積分計算を含むため式から

得ることが煩雑すぎるために SIMD演算が発生しない条件

で最適化されたプログラムの実行浮動小数点演算数を利用
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した．具体的には Xeon X5650環境下における -O3最適化

プログラムの 1入力 1並列の計算におけるハードウェアカ

ウンタ値を利用した．実行効率を求める際のピーク性能値

は Xeon X5650，E5-2650，Phiそれぞれに対し，64.08（6

コア），128.00（8コア），1047.36（60コア）GFLOPSの値

を使用した．この際，実行時間にばらつきがあったため，

各プロセッサにおける 200回ずつの測定で得られた最小の

実行時間を採用した．また，X5650と E5-2650環境におい

て，各プロセッサに対し Hyper-threading機能をオフにし

たうえで計算のハードウェアカウンタ値を PAPIライブラ

リ [20]を利用し測定した．ただし現在の PAPI 5.3.0では，

E5-2650における倍精度 2ウェイと 4ウェイ SIMD浮動小

数点演算数が個別に出力されないため，個別のカウンタ数

を出力するための修正を施した．

4.2 複数入力並列計算の速度向上比

逐次実行計算における N 個の同一入力を処理する計算

では，1個の入力の通常計算に比較して N 倍の実行時間が

必要であるが，SIMD演算資源を利用した並列計算が可能

である場合には実行時間が減少する．これに対し，本研究

では以下で定義する速度向上比（Speedup.ratio）を利用し

評価した．

Speedup.ratio =
Exec.time(1) × N

Exec.time(N)
(8)

ここで Exec.time(1)，Exec.time(N)は 1入力ならびにN

入力における実行時間を示す．例として，2ウェイの倍精

度 SIMD演算器が利用可能なプロセッサで 2入力の計算

を行った場合，もしも効率的な SIMD演算により 1入力計

算と同じ実行時間であったならば，速度向上比 2が得られ

る．このように上式 (8)で定義された速度向上比は，SIMD

ウェイ数（SIMD.ways）に対し

1 ≤ Speedup.ratio ≤ SIMD.ways (9)

の性質を持ち，最大で SIMD演算器のウェイ数の値となる．

4.3 G行列計算の性能測定結果

倍精度 2ウェイ SIMD演算器が利用可能な Xeon X5650

と 2，4ウェイ SIMD演算器が利用可能な Xeon E5-2650，

8ウェイ SIMD演算器が利用可能な Xeon Phiのプロセッ

サからそれぞれ構成される 3種類の計算機における 1～32

の計算入力データ数に対する G行列の計算速度向上比を

図 5 に示す．

Xeon X5650における計算では，入力数が増加するに従

い速度向上比が増加し，16 並列で 1.8 倍程度に達する．

Xeon E5-2650では，X5650と同様に，入力数が増加する

に従い増加し，16並列では 2.0倍程度に達した．Xeon Phi

については，16並列で 5.8倍の性能向上が得られた．その

結果，すべてのプロセッサで高速化が達成された．特に，

図 5 計算入力データ数に対する G 行列計算速度向上比

Fig. 5 Speedup ratios for multiple-inputs G-matrix calcula-

tion.

Xeon X5650と Phiについては，SIMD演算のウェイ数に

対する速度向上比が，85%と 73%と，効率的な結果が得ら

れており，本研究の方法は同一の複数入力の条件では有効

であるといえる．また，E5-2650における性能向上比は最

大 SIMD演算ウェイ数 4に対して 50%と，性能向上は果

たしているものの X5650や Phiに比較すると低い結果と

なった．

表 1 に，上記計算において得られた有効 GFLOPS 値

ならびに実行効率を示す．有効 GFLOPS値については，

X5650，E5-2650，Phiのピーク性能値が低い順番に良い結

果が得られた．また実行効率については，16入力計算にお

いて 12.61%，7.99%，1.35%の結果が得られた．1入力計

算と比較した実行効率比は，すでに示した図 5 の速度向上

比の結果に対応して 1.82，1.97，5.84倍とそれぞれ向上し

ており，複数入力を同時に扱うことで実行効率の向上を得

ることが可能であった．

3.4節において，実際の H2O分子の 125構造点計算の複

数入力計算を行う場合では，異なる構造を逐次的に計算す

る場合に比較しループボディ計算回数が 1.002倍だけ増加

することを示した．これに対し，同一入力の速度向上比は

Xeon Phiで 5.84倍と大幅に大きく，少なくとも上記の平

衡核配置付近のほぼ同じ構造を持つ複数の H2O分子では

有用な計算であると判断可能であり，他の分子系に対して

も同様に適用可能であると期待される．

4.4 G行列計算のハードウェアカウンタ測定結果

G行列計算の全倍精度浮動小数点演算数における SIMD

演算数比についてのハードウェアカウンタ測定結果を図 6

ならびに図 7 に示す．図 6 から，Xeon X5650では複数入

力並列度が 1で SIMD演算数比がほぼ 0であるのに対し，

入力並列度が 2以降ではほぼ 0.99と，100%近くの浮動小

数点演算が SIMD化されている．一方，図 7 に示した，2

ウェイ，4ウェイの 2種類の倍精度浮動小数点 SIMD演算

が可能な Xeon E5-2650の結果から，複数入力並列度が 1

の場合には SIMD演算数比が 0.1以下であったのに対し，

入力並列度が 2の場合では 2ウェイ SIMD演算比が 0.98と
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表 1 有効 GFLOPS 数と実行効率

Table 1 Effective GFLOPS and execution efficiencies.

プロセッサ 有効 GFLOPS 値 1 実行効率 2（%） 実行効率比

1 入力 16 入力 1 入力 16 入力

X5650（2 ウェイ） 4.42 8.08 6.90 12.61 1.82

E5-2650（2，4 ウェイ） 3.88 7.67 4.04 7.99 1.97

Phi（8 ウェイ） 1.23 7.16 0.23 1.35 5.84

1 測定値による実行浮動小数点演算数/実行時間（sec.）
2 有効 GFLOPS 値/ピーク性能値

図 6 G 行列計算の全浮動小数点演算数における SIMD 演算数比

（Xeon X5650 を使用）

Fig. 6 Ratios of floating point SIMD operations to total float-

ing point operations for G-matrix calculation (Xeon

X5650).

図 7 G 行列計算の全浮動小数点演算数における SIMD 演算数比

（Xeon E5-2650 を使用）

Fig. 7 Ratios of floating point SIMD operations to total float-

ing point operations for G-matrix calculation (Xeon E5-

2650).

なった．入力並列度が 4の場合では 2ウェイ SIMD演算が

最大 0.04，4ウェイ SIMD演算が最大 0.94と，ほぼ 4ウェ

イ SIMD演算での計算がなされている．X5658と E5-2650

との比較から，並列度 4以上では，X5658の 2ウェイ演算

数比がほぼ 99%であったのに対し E5-2650における 4ウェ

イ演算数比は最大 94%程度であり，2ウェイの SIMD演算

も若干ながら実行されていることが分かった．

4.5 G行列計算のプロセス並列計算の並列化効率

図 8，図 9，図 10 に G行列計算に対するプロセス並列

数と速度向上比についての 1入力計算と 16入力計算の比

較結果を示す．1入力と 16入力計算に対し，Xeon X5650

の 6並列実行時では 89.5%と 85.9%の並列化効率となり，

図 8 1入力と 16入力 G行列計算のプロセス並列数に対する速度向

上比（Xeon X5650 を使用）

Fig. 8 Speedup ratios for 1 and 16 inputs G-matrix parallel

calculation (Xeon X5650).

図 9 1入力と 16入力 G行列計算のプロセス並列数に対する速度向

上比（Xeon E5-2650 を使用）

Fig. 9 Speedup ratios for 1 and 16 inputs G-matrix parallel

calculation (Xeon E5-2650).

図 10 1 入力と 16 入力 G 行列計算のプロセス並列数に対する速度

向上比（Xeon Phi を使用）

Fig. 10 Speedup ratios for 1 and 16 inputs G-matrix parallel

calculation (Xeon Phi).
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Xeon E5-2650の 8並列実行時では 85.1%と 81.6%，Xeon

Phiの 60並列実行時においては 54.6%と 48.3%の結果を得

た．その結果 6，8，60プロセス並列において，1入力に対

し 16入力の並列化性能は 96.0%，95.8%，88.4%となった．

これらの並列化性能の低下分は，1入力に対する 16入力の

各速度向上比の結果の 1.82倍，1.97倍，5.84倍に比較し

て十分に少なく，本方法は本測定のプロセス並列範囲では

スケーラブルであるといえる．

なお，各結果における linear scalingに対する並列化効

率の低下の原因は主に本並列計算において静的負荷分散を

採用したためと考えられる．

5. まとめ

本論文では，分子軌道法のRestricted closed-shell Hatree-

Fock計算における効率的な SIMD演算の実行を目的とし，

複数の入力データによる並列計算を SIMD演算に割り当

てて計算する試みを行った．その際に，同一入力を用いる

ことで SIMD演算が最も効率良く実行可能な条件で調査

した．その結果，倍精度浮動小数点数に対し 2 ウェイの

SIMD演算が可能な Xeon X5650，2ならびに 4ウェイの

SIMD演算が可能なXeon E5-2650，8ウェイの SIMD演算

が可能な Xeon Phiプロセッサ計算機環境において，1.82

倍，1.97倍，5.84倍の速度向上結果がそれぞれ得られた．

通常の 1入力計算ならびに 16入力の複数入力計算にお

いて，Xeon Phiを利用した 60プロセス並列計算では，そ

れぞれ 54.6%と 48.3%の並列化効率が得られており，16入

力計算は 1入力に比較して 88.4%であった．この並列化性

能の低下分は，1入力に対する 16入力の各速度向上比の

5.84倍に比較して十分に少なく，本提案方法は本測定のプ

ロセス並列範囲ではスケーラブルであるといえる．

また，実際の計算では複数の異なる入力を実行するため

に，今回得られた複数の同一入力計算における速度向上結

果からは性能が低下する．しかしながら，H2O分子の 3種

類の振動モードを計算する際の平衡核配置近傍の 125分子

構造点を計算する例では，逐次的にすべての分子構造を計

算する場合に比較し複数入力計算の計算量の増加は 1.002

倍とわずかであるため，本提案方法は有効に適用可能であ

る．同様に，本提案方法は分子構造がほぼ同じ複数の計算

に適用する場合では，十分に効率的な計算が可能であるこ

とが期待される．
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