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階層的多体問題向けプログラミングフレームワークTapas
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概要：
階層的多体問題向けプログラミングフレームワーク Tapasを提案する。Tapasは高生産性・高効率・実用

的の 3つの目的を持って開発されている C++フレームワークであり、プログラマがアプリケーションの

本質的部分（計算カーネル）に集中できるように、並列化などの非本質的部分を隠蔽・自動化する。特に，

ユーザーの記述した計算ルーチンから C++言語標準の機能を用いて分散メモリ並列時における LETの構

築を自動化することが可能である．性能面では，既存の高速な FMM(Fast Multipole Method)実装である

ExaFMMを Tapas上に移植し TSUBAME2.5上で評価した結果，現時点での初期実装では ExaFMMと

比べて約 30 % ～50 % の性能であった

1. はじめに

多数の粒子の相互作用を計算する多体問題を効率的に

計算するために、Barnes-Hut や Fast Multipole Method

（FMM）などに代表される階層的な手法が用いられる。こ

れらのアルゴリズムは、計算オーダーを直接計算のO(N2)

から O(N logN)や O(N)へと低減でき、さらに通信局所

性の高さや計算密度の高さから大規模計算環境において有

利とされている。さらに、従来の天文学や分子動力学計算

に加え，近年では境界要素法（BEM）の前処理などの新し

い応用が提案されており、注目が高まっている。

しかし，アプリケーション分野の研究者がこのようなプ

ログラミングを行うにあたっては大きなコストがかかる．

なぜなら，これらの階層的アルゴリズムは木構造ベースで

実装されることが多く，実装が煩雑となり，共有メモリ・分

散メモリ・GPU利用などの並列化・高速化作業は高度な技

術が必要となるからである．ライブラリ化などのコード再

利用が望まれるが，アプリケーションごとに細部が異なり，

それにより特に分散メモリ並列化の共通化が難しい．現在，

多くの実装でMPIと C++，Fortranを用いてスクラッチ

からの実装がなされている [2], [5], [6], [18], [19], [21]．ま

た，データ構造が複雑であることからコードの各所の書き

換え・アルゴリズムの入れ替えに大きなコストがかかり，

部分ごとの様々な手法の比較評価が難しいという問題も

ある．
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そこで我々は，階層的多体問題向けフレームワー

ク Tapas（Parallel Framework for Tree-based Adaptively

PArtitioned Space）を提案する．Tapasは，高生産性・高

性能・実用性の 3つを目標として開発されている C++フ

レームワークであり，並列化などの非本質的な要素を隠蔽・

自動化し，プログラマがアプリケーションの本質的な処理

の記述に注力することができるようにする．隠蔽された下

位レイヤの実装は透過的に切り替え可能で，様々な実装手

法の比較検討が用意になるように設計されている．

本稿では，Tapasの設計と実装について述べ，FMMの

高速な既存実装である ExaFMMの計算カーネルを Tapas

上に移植し性能を評価する．Tapas を用いて実装された

FMMは，ExaFMMと比較して 20%～50%程度の性能を

示した．

2. Tapasの設計

本節では，Tapasの設計方針とプログラミングモデルに

ついて述べる．まず設計目標である「高性能・高生産性・実

用性」について説明する．次に，ユーザーが Tapas上でプ

ログラムを作成する際のプログラミングモデルを述べる．

2.1 設計目標

Tapasは，高生産性，高性能，実用性を目標に開発され

ている．これらの 3つの目標のそれぞれについて詳細に述

べる．

2.1.1 高生産性

プログラム開発の生産性の定義は種々あるが，我々は

「関心事の分離」を生産性の指標とする．プログラマが関
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心を持つのはプログラムの本質的な処理の部分であって，

それ以外の部分については気にせず書くことができること

をもって高生産性と呼ぶ．

プログラムの本質とは，アプリケーションの計算カーネ

ル，およびそれらの計算カーネルを木構造に適用する条件

判定部分である．一方で，非本質的部分とは，メモリ上で

のデータ構造の維持管理と，高性能を達成するための並列

化である．ユーザーは，次節で述べるプログラミングモデ

ルに従って一定の制約の元でプログラムを書く．これによ

り，ユーザーは木構造のメモリ上での具体的な構造，それ

らの作成／管理，共有メモリ並列化，分散メモリ並列化，

GPU化という非本質的部分について気にかけることなく

プログラムを書くことができる．

2.1.2 高性能

Tapasが対象とするアプリケーションは，当然高性能が

求められる．Tapasの性能評価にあたっては，4で述べる

ように，ExaFMMから計算カーネルおよび最低限のトラ

バースのコードを抜き出し，それを Tapas上に移植したも

の（TapasFMMと呼ぶ）を用いて評価する．ExaFMMは

既存の FMM実装のうち最も高速なもののうちの 1つであ

る [21]．ExaFMMに対し，最終的に 8割程度の速度を達

成することを目指す．

2.1.3 実用性

実用性にも重点を置いて開発されている．本稿において

実用性とは，実際のアプリケーション開発に採用されやす

いことを指す．この点を定量的に述べることは難しく，ま

たフレームワークの設計のみが採用されやすさを決めるわ

けではないが，Tapasでは以下の点に留意して設計・開発

が行われている．

• オープンソースとすること
• サードパーティのツールやライブラリへの依存を避け
ること

• 幅広い環境で動作すること
• ソフトウェアスタックが単純でメンテナンスがしやす
いこと

これらの要件を満たすため，Tapasは依存するソフトウェ

アを言語標準のコンパイラのみとした．サードパーティの

ツールや，メンテナンスのコストを大幅に増大させるソー

スコード変換器などは用いず，プログラミング言語の標準

規格の範囲内での実装を目指した．

2.2 プログラミングモデル

Tapasにおいては，ユーザーは，以下ように仮定し（あ

るいは仮定せず）プログラミングを行う．

• 空間は再帰的に分割され木構造をなしており，木の
ノードは Cellとして抽象化されている

• 木の葉には，当該の部分空間内の粒子が所属する．
• 木構造がメモリ上でどのように実装されているのかは

関知しない

• 計算は，木を構成する Cellのうち，親子の関係にある

2つの Cellの間で行う

• 木を上方向・下方向にトラバースする必要がある場合
は，子に対して再帰的関数呼び出しを行うことにより

実現する．

• Cellおよび粒子へのランダムアクセスはできない．木

の幅，深さなどのサイズを陽に取得することもでき

ない

• 並列性は，後述するMap関数，Accumulate関数を用

いることで暗黙的に記述される

ユーザーは，上記のような条件のもとで，Tapasが提供

する Map関数／ Accumulate関数を用いてプログラムを

記述する．

Map関数は，ユーザーが指定するコールバック関数，関

数適用の対象となる Cellなどの要素の集合，その他の追加

の引数を受け取る関数であり，暗黙に要素の集合間での並

列性を仮定する．この関数は，プロセス間のデータ通信や

スレッド並列の処理などを隠蔽してユーザーに提供してい

る．Map関数には「1要素Map」と「2要素Map」があり，

Tapasによって生成された木構造のルートを表す Cellに対

して適用することにより処理を開始できる．Accumulate

関数は，Map関数内で呼び出される補助的関数であり，集

約の操作を抽象化している．

2.3 データ型の定義

ユーザーは，3つのデータ型を Tapasに与える．第一に，

粒子の座標などの値を含む Body型である．主に座標の値

を含むことが想定され，Tapasが関与する範疇では読み取

り専用であることが期待される．第二に，粒子に対する計

算結果を格納する BodyAttr型である．この型の値は粒子

1つにつき 1つ付加され，加速度やポテンシャルなどの計

算によって更新される値を格納されることが期待されてい

る．最後に CellAttrである．これは Cellクラスに付属す

る値であり，計算によって更新されることが期待される．

本稿で例に上げる ExaFMMの移植実装においては，粒子

の情報が集約されたMベクトルや Lベクトルがこれにあ

たる．

2.3.1 1要素Map

1要素Mapは，ある Cellの子 Cellの集合に対して呼び

出されるMap関数であり，コールバック関数は 1つのCell

要素を受け取る．再帰的に 1要素Mapを用いることによ

り，行きがけ順（Pre-order）トラバーサル，帰りがけ順

（Post-order）トラバーサルが実現できる．図 1，図 2 は，

それぞれ Pre-orderトラバーサル，Post-orderトラバーサ

ルの擬似コードである．なお，ある Cellの子は Cellの集

合としてのみ扱うことができ，ループやインデックスアク

セスを用いた個別処理は許可されず，いわゆる行きがけ順
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図 1 Pre-order トラバーサルの記述例

function UserFuncPreOrder(Cell C) {
doSomething(C)

Map(UserFuncPreOrder, children(C))

}

図 2 Post-order トラバーサルの記述例

1 function UserFuncPostOrder(Cell C) {
2 Map(UserFuncPostOrder, children(C))

3 doSomething(C)

4 }

図 3 2 要素 Map の記述例

1 function UserFunc2(Cell C1, Cell C2) {
2 doSomething(C1, C2)

3 if (...) {
4 Map(UserFunc2, Product(children(C1), C2))

5 }
6 else if (...) {
7 Map(UserFunc2, Product(C1, children(C2))

8 }
9 }

（in-order）トラバーサルはサポートされない．

2.3.2 2要素Map

多体問題のアルゴリズムにおいては，親子でない要素間

の相互作用を計算する必要がある．例えば，Barnes-Hutで

は，粒子と遠方の集約された擬似粒子との間で相互作用が

行われるし，FMMにおいてはM2Lや P2Pと呼ばれるよ

うなフェーズで遠方・近距離の Cell同士の演算が行われ

る．このような処理を抽象化したものが 2要素Mapであ

る．2要素Mapの呼び出し引数は 1要素Mapと同じであ

るが，要素の部分には Productという手続きを用いる．こ

れにより，2つの要素集合の積に対してコールバック関数

を適用することができる．これは，いくつかの FMM実装

においては Dual Tree Traversalとして知られている手法

である [21]．図 3は，2要素Mapの利用の例を示した擬似

コードである．

2.3.3 Accumulate

Accumulate関数は，Map関数内での集約操作を抽象化

した関数である．木構造を用いたアプリケーションにおい

ては，葉から根に向かって情報を集約していく操作は頻出

である．並列化の観点から見ると，集約操作は排他制御が

必要であるし，フレームワークの API設計の観点から見

ても，要素へのインデックスアクセスおよびループ処理は

抽象化と処理の隠蔽を破壊するおそれがあるので禁止す

る必要がある．よって，Tapasでは集約操作を抽象化した

Accumulate関数を提供する（図 4）．

図 4 Accumulate の使用例

1 function UserFuncMap2(Cell Parent, Cell Child) {
2 ...

3 // attr(Cell)はユーザー定義の型の値を返す
CellAttr

4 Accumulate(attr(Parent), attr(Child))

5 }

図 5 ユーザーによる Tapas テンプレートの具体化

1 struct FMM Params : public tapas::HOT<3, real t,

Body, kBodyCoordOffset, kvec4, CellAttr> {
2 using Threading = FMM Threading;

3 };
4

5 using TapasFMM = tapas::Tapas2<FMM Params>;

3. 実装

本セクションでは，Tapasフレームワークの実装につい

て述べる．まず，実装に用いる言語および全体像について

述べ，続いて重要な点（共有メモリ並列化，分散メモリ並

列化）について個別に説明する．特に，分散メモリ並列化

は実装において最も困難な部分である．

3.1 実装の全体像

実装には，C++言語（C++11）を用いる．理由は

• 言語標準が存在し優れた処理系が多く存在すること
• HPC環境で広くサポートされていること

• 強力なメタプログラミング機能を持つこと
である．これらの性質によって，追加ソフトウェアやプロ

グラム変換等を用いずにフレームワークを実装することが

可能となり，高い実用性を達成することができると考える．

ユーザーによって定義されう 3つの型は，Tapasによっ

てデータコピーが行われるため，ネストされたデータ構造，

std::vectorを始めとするポインタを含んだデータ構造，抽

象基底クラスであってはならない．ユーザーは，これらの

型を Tapasが提供するクラステンプレートの型引数として

定義する．

3.2 プロセス内並列化

プロセス内の並列化は，1要素Mapおよび 2要素Map

の呼び出しを，複数のスレッドにより並列処理することに

より実現する．木のトラバーサルの際には必ず Cellの子の

集合に対してMapが呼び出され，子 Cellへの関数適用の

間には暗黙の並列性を仮定する．

ただし，この並列化は非常に細粒度の並列化となるため，

ここでは ExaFMMにおいて実績のある [15]タスク並列モ

デルを用いる．詳細は参考文献 [15]に譲るが，1要素Map
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については単純に子 Cellへの呼び出しごとにタスクを生

成し，2要素Mapにおいては Accumulate処理に排他制御

が不要になるように，2つの集合間の組み合わせ表におい

て，「田」の形に再帰的に領域分割を行いながら，要素に重

複がない排他的な組同士を並列に実行する方式を用いて効

率の向上を図っている．

3.3 LETを用いた分散メモリ並列化

本稿で述べる Tapasの実装において最も困難であるのが

分散メモリ並列化である．この節ではまず，一般的に木構

造を分散メモリ上に実装する際の課題について述べ，一般

的に用いられている手法（LET）を説明する．次に，それ

を Tapasにおいて自動化するにあたっての課題と，その解

決手法を述べる．

3.3.1 一般的な LETの実装

一般的に階層的粒子法の分散実装においては，

( 1 ) 木は平衡木とは限らないため，他プロセスにある木が

どのような構造をしているかは通信をしないとわから

ない．各プロセスが持つ木の全てを互いに転送するの

は現実的に不可能である．

( 2 ) 他プロセスから転送する必要があるデータが実行時パ

ラメーターに依存する

という特徴がある．交換必要のあるデータ，およびその

手続きを総称して LET（Locally Essential Tree）と呼び，

これには次のようなステップを踏む．

( 1 ) 他のプロセスにある木を，推測もしくは近似する．場

合によっては少量の通信を行う

( 2 ) 近似した他プロセスの木と自分が保持する木の間で最

低限のトラバーサルの処理を行い，転送の必要なデー

タをリストアップする．場合によっては近似となるが，

保守的に余分にリストを作る．

( 3 ) 決定したデータを互いに送受信する

この時，2つ目のステップで行うトラバース処理では実

際の計算処理はおこなわず，木をトラバースするために

必要最低限の処理のみを行う．一般的に，これは計算機科

学において Inspector/Executorパターンもしくは Inspec-

tor/Executorモデル（I/Eモデル）と呼ばれる．Inspector

と Executorは，トラバースの条件は同じであるが計算の

有無に違いがあるため別々のコードとして記述される．

I/Eモデルは，Tapasが対象とする階層的粒子法にかぎ

らず，不規則なデータアクセスもしくは間接参照が行われ

るアプリケーションにおいて，並列性の向上や局所性の

改善を目的として用いられるテクニックである．Executor

である計算コードが所与であるとして，Inspectorによっ

てデータのコピー等を事前に行うことにより性能の向上

を図るのが目的である．この時，既存研究においては，手

動で Inspectorコードを作成するか，コンパイラによって

Inspectorを自動生成することが行われている．

3.3.2 C++テンプレートメタプログラミングを用いた

I/Eモデルの実現

Tapasにおいては，ランダムアクセスを用いず木構造を

再帰的にトラバースするという制約以外は幅広いアルゴリ

ズムを記述できるため，事前に Inspectorコードを準備して

おくことは不可能である．また，2.1.3節で述べたように，

設計方針として，外部のツールやライブラリに依存せず，

ソフトウェアスタックを単純にすることを目指している．

このため，ソースコードを変換する Source to Sourceコン

パイラや，LLVM等のツールは用いない設計を目指してお

り，言語標準準拠のコンパイラによってコンパイルされる

ライブラリとして設計する．よって，C++言語によるメ

タプログラミングによって Executorコードから Inspector

コードを生成できるかどうかが，Tapasにおいて最も技術

的に困難な点である．

この問題を解決するため，Tapasでは C++テンプレー

トを用いたメタプログラミング技術を利用する．ユーザー

が与える計算コードを関数オブジェクトのテンプレートと

して作成してもらうこととし，Inspectorを実現するための

ダミーのクラスを与えて Inspectorを静的に生成する．図

6，7は本稿で実装した ExaFMMの Tapas上へ移植したプ

ログラムの一部であり，2要素Mapによって呼び出される

ユーザー定義関数の１つである．木をトラバースする関数

と，2つの Cell間の演算であるM2Lと呼ばれる関数を簡

略化したものである．

前述したユーザーが定義する 3つのデータ型のうち，図

7中の＊ 1で示される CellAttrクラスである．ただしユー

ザーが与えた型そのものではなく，テンプレートのパラ

メータとして与えられた Cellクラスの中から導出された

Cell::CellAttrクラスとして利用している．次に，計算を

行い CellAttr へと代入する時点において，CellAttr の属

性（ 図 6, 7中では Lなどである）に代入を行うのではな

く，CellAttr を一時変数にコピーし，それに対して計算

を行った上で CellAttrごと代入演算子を用いるように書

く．Tapasは Inspector生成時にはテンプレートパラメー

ターである Cellと CellAttrにユーザー定義の型を模した

ダミーのクラスを与え，そのクラスに対しては operator=

演算子を再定義し何もしない関数に置き換えてある．これ

により，コンパイラによりテンプレートのインスタンス化

によって生成された Inspectorコードは，代入文が存在し

ないことによる dead code elimination最適化に寄ってコ

ンパイラが除去することが期待される．これにより，一方

で，木をトラバースするための再帰的な条件判定のため

の計算コードは除去されず，通常通りに動作する．これに

よって，ユーザーが提供した Executorから，トラバース

のみを行う Inspectorを生成することができる．

上記の説明では 2要素Mapの LET構築について述べた

が，1要素Mapにおいても，同様の Inspector生成による
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図 6 ユーザーコードの記述例（トラバース条件部）

1 // を上に移植した ExaFMMTapas

2 // コードの一部を簡略化したもの
3 struct FMM DTT {
4 template<class Cell>

5 inline void operator()(Cell &Ci, Cell &Cj, int

mutual,

6 int nspawn, real t theta)

{
7 vec3 dX;

8 asn(dX, Ci.center() − Cj.center());

9 real t R2 = norm(dX);

10 vec3 Xperiodic = 0; // dummy; periodic not

ported

11

12 real t Ri = 0;

13 real t Rj = 0;

14

15 for (int d = 0; d < 3; d++) {
16 Ri = std::max(Ri, Ci.width(d));

17 Rj = std::max(Rj, Cj.width(d));

18 }
19 Ri = (Ri / 2 ∗ 1.00001) / theta;

20 Rj = (Rj / 2 ∗ 1.00001) / theta;

21

22 if (R2 > (Ri + Rj) ∗ (Ri + Rj)) {
23 numM2L++;

24 M2L(Ci, Cj, Xperiodic, mutual);

25 } else if (Ci.IsLeaf() && Cj.IsLeaf()) {
26 tapas::Map(P2P(), tapas::Product(Ci.bodies(),

Cj.bodies()),

27 Xperiodic, mutual);

28

29 numP2P++;

30 } else {
31 tapas splitCell(Ci, Cj, Ri, Rj, mutual, nspawn,

theta);

32 }
33 }
34 };

図 7 ユーザーコードの記述（演算部）

1 template<class Cell>

2 void M2L(Cell &Ci, Cell &Cj, vec3 Xperiodic, bool

mutual) {
3 complex t Ynmi[P∗P], Ynmj[P∗P];
4 vec3 dX;

5 asn(dX, Ci.center() − Cj.center());

6 dX −= Xperiodic;

7

8 // ＊ 1 operator= オーバーロードのための変数
コピー

9 typename Cell::CellAttr attr i = Ci.attr();

10 typename Cell::CellAttr attr j = Cj.attr();

11

12 for (int j=0; j<P; j++) {
13 real t Cnm = ODDEVEN(j);

14

15 for (int k=0; k<=j; k++) {
16 int jks = j ∗ (j + 1) / 2 + k;

17 complex t Li = 0, Lj = 0;

18 for (int n=0; n<P−j; n++) {
19 for (int m=−n; m<0; m++) {
20 // 計算コード...

21 Li += std::conj(Cj.attr().M[nms]) ∗ Cnm ∗
Ynmi[jnkm];

22 // ...

23 }
24 for (int m=0; m<=n; m++) {
25 // ...

26 Li += Cj.attr().M[nms] ∗ Cnm2 ∗ Ynmi[jnkm];

27 // ...

28 }
29

30 attr i.L[jks] += Li;

31 }
32 }
33 Ci.attr() = attr i; // データ型ごと代入演算子を用い

て代入 CellAttr
34 }
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I/Eモデルを用いることができる（ただし，後述のように本

稿執筆時点では未実装である）．1要素Mapは，Pre-order

（Downward）トラバーサル，Post-order（Upward）トラ

バーサルを実現するために用いられる．木構造を分散メモ

リ並列化するにあたっては，木のメモリ上での具体的な構

造にもよるが，根に近い範囲を全プロセスでコピーを保持

して共有し（グローバル木），それ以外の部分を書くプロセ

スで独自に保持する（ローカル木）ということが行われる．

この時，特に帰りがけ順においては，各プロセスでローカ

ル木に対してトラバーサルを行い，グローバル木の葉に相

当する部分まで計算を行ったらグローバル木の葉の値を交

換し，続いて再び各プロセスがグローバル木についてトラ

バースを行うという処理を行う．一方，Pre-orderトラバー

サルではこのような処理は不要である．よって，ユーザー

が記述した 1要素Mapが，Pre-orderなのか Post-orderな

のかという区別を行う必要があるが，前述の I/Eモデルと

同等のテクニックにより，判定が可能である．．

3.3.3 Push-based LETと Pull-based LET

I/Eモデルにより他プロセスと交換する必要がある Cell

の選定の際，送られるデータを保持しておりデータ送信

を行う側のプロセス（Sender）と，データを受け取って

後のトラバースに使用するプロセス（Receiver）が存在す

る．なお，すべてのプロセスが，他のすべてのプロセス対

して同時に Senderでもあり Receiverでもある．この時，

Inspectorは，相手プロセスの保持する木を何らかの方法

で近似し，その近似された木を用いてトラバースを行う．

このトラバースは，Senderが行うことも Receiverが行う

ことも可能である．本稿では，Senderがトラバースを行

う前者を Push-based LET構築，Receiverがトラバースを

行う後者を Pull-based LET構築と呼ぶ．既存実装の殆ど

は Push-based 　 LET 構築を用いているが，Tapas では

Pull-based LET構築を採用した．Pull-based LETでは，

Executorによる実際のトラバースを行う Receiverが計算

に必要なデータをリストアップすることにより，トラバー

ス処理のタスクグラフを早期に構築でき，通信と計算の

オーバーラップおよび柔軟なタスクスケジューリングが可

能となるからである．これらは将来の課題である．

3.3.4 LET構築の具体的な計算内容

木構造ベース粒子法における LET の構築方法に

ついては，先行研究で数多く手法が提案されている

が [2], [3], [4], [16], [17]，執筆時点の Tapas では比較的

単純な戦略を用いている．前述のように Tapasでは将来の

スケジューリングへの拡張性を考慮して Pull-based LET

を用いており，その内容の内訳は以下のようになっている．

なお，各項目の末尾に書かれた名称は評価の内訳の名称と

して使われている．

( 1 ) 各プロセスで，仮想的な全体木について Inspectorを

実行し，必要な Cellを列挙する（LET-Trav）

( 2 ) 列挙された Cellの所属プロセスを検索し，当該プロセ

スへデータ送信のリクエストを送出する（LET-Req）

( 3 ) 各プロセスが受け取ったリクエストを解析し，自分が

保有する Cellを照らしあわせ，リクエストに応答して

データを送信する（LET-Res）

( 4 ) 受信したデータをデータ構造に登録する（LET-Reg）

3.4 実装の現状と制約

実装の制約について述べる．フレームワークとしての

抽象化に関わる本質的な制約としては，現状の実装では

CPU向けの SIMD化は対応していない．現時点までの調

査により，プログラマが粒子同士の計算カーネルを与える

現状の Tapasのインターフェースではコンパイラによる自

動 SIMD化およびコンパイラ依存の pragma等を用いた半

自動 SIMD化は達成できていない．CPUにおける SIMD

化をサポートするために，オプショナルな追加インター

フェースを用いることでプログラマが SIMDコードを記述

できるようにすることを検討している．

1要素Mapにおける I/Eモデルの実装は不完全である．

評価に用いた ExaFMMでは 1要素Mapは 2通り存在し，

P2MとM2Mからなる Upwardフェーズ，L2Lと L2Pか

らなる Downwardフェーズである．一般的には，Upward

は Post-orderトラバーサル，Downwardは Pre-orderトラ

バーサルに相当する．Tapasにおいては，これら 2種類の

1要素 Mapは異なる処理を行う必要があるため，再帰的

な 1要素Mapを用いて定義されたユーザーのプログラム

から，Pre-orderであるか Post-orderであるかを判別する

必要がある．2要素Mapと同様の手法を用いて I/Eモデ

ルにより判定を行う予定であるが，本稿執筆時点では未実

装のため，ユーザーが UpwardMap，DownwardMapと明

示的に記述することとした．

フレームワークの抽象化もしくはインターフェースに関

わらない実装上の制約としては，先行研究によって知られ

ている各種最適化が未実装であることがあげられる．例と

しては，ExaFMMにおける R-opt, p4est[3]における空間

分割時のヒューリスティクスなどである．これらの最適化

は，ユーザーコードに影響をあたえることなく，Tapas内

部で透過的に実装可能である．

GPU対応は実装中である．

4. 評価

4.1 評価の方法と環境

本セクションでは，性能評価の結果を述べる．評価対象

として，ExaFMMを性能測定上の参照実装として性能の

基準とした．ExaFMMは，既存の FMM実装の中で，と

りわけ低精度での実行において最も高速な実装の 1つであ

ることが示されている [20]．Tapasについては，ExaFMM

の計算カーネル（P2P, P2M, M2M, M2L, L2L, L2P）と，
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それを実行するのに必要なトラバース用の関数を抜き出

し，Tapasに移植した．FMMの各計算フェーズの具体的

な意味については参考文献に譲る．移植にあたっては，計

算ルーチンとトラバース関数それぞれについて，処理の内

容は変えずに，文法上必要な変更を施した．

ExaFMMにはいくつかのアルゴリズム上および実装上

の最適化が施されているが，そのうちのいくつかについて

は未実装であるので評価の対象とせず，OFFにした状態

で実行した．具体的には，R-optと CPU向け SIMD化で

ある．なお，R-optとは，木のノード（Tapasにおいては

Cell）を，ノード内の粒子が実際に存在する範囲まで縮小

する手法である．これにより，相対的に Cell間が遠くな

り，精度を落とすことなく近似計算の割合を増やすことが

でき，全体の高速化に繋がる．R-optについては，Tapas

でも実装可能であり，将来の課題でる．SIMD化について

は，SIMD化を望むユーザー向けにオプショナルな追加イ

ンターフェースを追加することで可能だと考えており，検

討中である

実行には，TSUBAME2.5の Thinノードを用い，Open

MPI（1.8.2）, Intel C++ Compiler （2013.1.046），Mas-

siveThreads（執筆時点の最新版）を用いた．計算カーネ

ルの種類は Sphericalを用い，計測は 5回行い平均値を用

いた．

また，ExaFMMは，Tapas開発時において Tapasへの

移植へ用いたバージョンである．ExaFMMはその後も開

発が続けられており，本稿で掲載したバージョンよりも最

適化が進んでいると考えられることを申し添えておく．

計算時間に影響を与える ExaFMM の実行時パラメー

ターとして θがある．これは，木のノード（Tapasにおけ

る Cell）同士の距離の判定の際，2つのノード間の距離と

それぞれの直径との相対的な値による「遠近」の決定のし

きい値である．θが大きくなると近似の精度を下げる代わ

りに実行時間が短くなり，θが小さくなるとその逆である．

本稿で用いた ExaFMM実装におけるデフォルト値は 0.4

である．評価にあたっては，Tapasに移植した FMMの θ

を調整し，ExaFMMと誤差が同等となる θ = 0.39に調整

した．また，もう 1つの重要な実行時パラーメータとして

Ncrit がある．これは，木の末端の葉の大きさを決めるも

ので，木を構築するときにすべての葉がたかだか Ncrit 個

の粒子を持つように，再帰的に空間を分割する．Ncrit が

大きいと，近似計算に対して直接計算の割合が大きくなり，

逆も同様である．本稿の実験では Ncrit = 64とした．

4.2 P2P実行

前項で述べた Ncrit の値を意図的に粒子数より大きくす

ると，空間分割が一回も行われず，実質的に N体問題の

直接計算を行うこととなる．これを評価した結果が図 8で

ある．

ExaFMMにおいては，P2Pの計算は葉 Cellに属する粒

子同士の間で二重ループを用いて書かれている．しかし，

Tapasにおいては，ユーザーが単一の粒子と粒子の間の相

互作用を計算する関数を記述し，それを Tapasがループに

よって粒子の対ごとに適用する．このような違いにより，

コンパイラによる最適化に違いが現れ，Tapasの実行時間

にはオーバーヘッドがある．具体的には，我々が評価に用

いた Intelコンパイラにおいては，書き込み先粒子につい

て値を足し込みする部分で，足し込み対象の変数がレジス

タに割り当てられない現象が見られた．
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図 8 P2P 計算における ExaFMM と Tapas の比較

N=10,000, SIMD 無し

4.3 全体性能：強スケーリング

複数計算ノードにおける実行で，物理ノード内はタス

ク並列によるマルチスレッド，ノード間はMPIによる分

散メモリ並列を用いて強スケーリングを行った結果が図 9

である．ここで用いた粒子数である 100 万粒子はそれほ

ど大きい粒子数ではなく，特に 10ノード以上においては

ExaFMMも十分にスケーリングしておらず，設定・実行方

法の見直しも含め，より大きな粒子数での再評価は将来の

課題である．Tapasは，1ノードの時はデータ交換フェー

ズである LET構築・通信を行っておらず，2ノード以上で

は現状では大きなオーバーヘッドになっている．また，全

体として 10ノード付近では ExaFMMの 2倍程度の時間

がかかっている．

なお ExaFMMにおいて強スケーリング・弱スケーリン

グ時にそれぞれプロセス数 10,8の時に大幅な実行時間の

局所的な増加が見られているが，原因は調査中である．

強スケーリング時の Tapasにおける計算時間の内訳を示

したものが図 10である．計算の内訳は，

• Tree : 木構築

• Upward, Traverse, Downward : ExaFMM の Up-

ward, Traverse, Downwardと対応する，P2M/M2M,
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図 9 1,000,000 粒子 強スケーリング
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図 10 1,000,000 粒子 強スケーリング時の計算時間内訳

M2L/P2P, L2L/L2Pの各フェーズの実行時間

• LET-* : Traverseのフェーズに先立って行われる構築

の各フェーズの実行時間．

4.4 全体性能：弱スケーリング

強スケーリングと同様に，弱スケーリングを行った結

果が図 11，図 12である．3プロセス以降で LET構築の

Traverse時間（LET-Trav）の実行時間が大きな割合を占

め，またプロセス数によって増減が激しいことがわかる．

この点は，3.3.1節で述べたリモートプロセスの木構造の近

似・簡略化を行っていないこと，もしくはコンパイラによ

り不要コードの除去が不十分であることが原因と考えられ

る．原因と最適化は今後の課題である．リモートプロセス

の木構造の簡略化については，先行研究で手法が多数提案

されており，それを用いることで解決できると考えられる．

5. 関連研究

木構造ベースのシミュレーションコードの最初期のもの

として P.Liu らによるもの [9] がある．これは C++で書

かれたテンプレートベースライブラリであるという点で

我々の提案と類似しているが，発表が 97年と古く現在は入

手不可能である．C.Liuらは，再帰的なデータ構造を持つ

力学アプリケーションに対して，MassiveThreadsと類似

した処理系 Cilkを用いた最適化を与えた [8]．また，同じ

く階層的粒子法を対象とした C++フレームワークとして
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図 11 1,000,000 粒子/rank 弱スケーリング
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図 12 1,000,000 粒子/rank 弱スケーリング時の計算時間内訳

Satoらは Cosplitを提案している [13]．これは執筆時点で

は共有メモリ並列化のみの対応である．Iwasawaらによる

FDPS[7]は粒子系シミュレーションのためのフレームワー

クであり，実績のある実装をベースとしており，非常に高

速でスケーラブルに動作する一方アルゴリズムの選択の幅

は限られている．

不規則なアプリケーション・アルゴリズムに対して，主

にデータ局所性の向上による最適化を目的として Inspec-

tor/Executor モデルを適用した例としては，不規則な間

接参照を含む配列上のループ最適化に用いられる例があ

る [1], [11], [14]．分散メモリ上の配列上のループにコンパ

イラベースの技法を適用した例としては [10], [12], [20]が

ある．

6. まとめと今後の課題

本稿では，C++上に構築された階層的粒子法向けプロ

グラミングフレームワーク Tapasを提案し，初期実装を

示し，性能を評価した．機能面においては，ユーザーの記

述した計算ルーチンから，C++言語標準の機能を用いて

分散メモリ並列時における LETの構築を自動化できるこ

とを示した．性能面では，既存の高速な FMM実装である

ExaFMMの計算カーネルを Tapas上に移植したものを評

価し，ExaFMMと比べて約 30 % ～50 % の性能であり，

さらなる最適化が必要であることがわかった．この最適化

はフレームワークとしての抽象化部分とは別に評価可能で

あると考えられ，抽象化のオーバーヘッドを含めて 80%の
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性能を目標として最適化を行っていく．また，3.4節で述

べた未実装機能の実装を行っていく．

また，ユーザーが与えるプログラムに変更を加えること

なく，透過的に GPU上での実行を可能にすることも将来

の課題である．Barnes-Hutや FMMをはじめとする階層

的粒子法では GPUなどのアクセラレーターが有効である

ことが知られており，それらをサポートすることは現在主

流を占める GPUスーパーコンピューターにおいて必須で

あると考えられる．

謝辞

本研究は、JST、CRESTの支援を受けたものである。

参考文献

[1] Manuel Arenaz, Juan Tourio, and Ramn Doallo. An
inspector-executor algorithm for irregular assignment
parallelization. In In Proc. of the 2nd International
Symposium on Parallel and Distributed Processing and
Applications (ISPA, pages 4–15. Springer, 2004.

[2] Jeroen Bédorf, Evghenii Gaburov, Michiko S. Fujii,
Keigo Nitadori, Tomoaki Ishiyama, and Simon Portegies
Zwart. 24.77 pflops on a gravitational tree-code to simu-
late the milky way galaxy with 18600 gpus. In Proceed-
ings of the International Conference for High Perfor-
mance Computing, Networking, Storage and Analysis,
SC ’14, pages 54–65, Piscataway, NJ, USA, 2014. IEEE
Press.

[3] Carsten Burstedde, Lucas C. Wilcox, and Omar Ghat-
tas. p4est : Scalable Algorithms for Parallel Adaptive
Mesh Refinement on Forests of Octrees. SIAM Jour-
nal on Scientific Computing, 33(3):1103–1133, January
2011.

[4] Felipe A. Cruz, Matthew G. Knepley, and L. A.
Barba. PetFMM-A dynamically load-balancing parallel
fast multipole library. International Journal for Nu-
merical Methods in Engineering, 85(4):403–428, Jan-
uary 2011.

[5] William Fong and Eric Darve. The black-box fast
multipole method. Journal of Computational Physics,
228(23):8712–8725, December 2009.

[6] Tomoaki Ishiyama, Keigo Nitadori, and Junichiro
Makino. 4.45 pflops astrophysical n-body simulation
on k computer: The gravitational trillion-body prob-
lem. In Proceedings of the International Conference
on High Performance Computing, Networking, Storage
and Analysis, SC ’12, pages 5:1–5:10, Los Alamitos, CA,
USA, 2012. IEEE Computer Society Press.

[7] Masaki Iwasawa, Ataru Tanikawa, Natsuki Hosono,
Keigo Nitadori, Takayuki Muranushi, and Junichiro
Makino. Fdps: A novel framework for developing high-
performance particle simulation codes for distributed-
memory systems. In Proceedings of the 5th Interna-
tional Workshop on Domain-Specific Languages and
High-Level Frameworks for High Performance Comput-
ing, WOLFHPC ’15, pages 1:1–1:10, New York, NY,
USA, 2015. ACM.

[8] Chenyang Liu, Muhammad Hasan Jamal, Milind Kulka-
rni, Arun Prakash, and Vijay Pai. Exploiting domain
knowledge to optimize parallel computational mechanics
codes. In Proceedings of the 27th International ACM
Conference on International Conference on Supercom-
puting, ICS ’13, pages 25–36, New York, NY, USA, 2013.

ACM.

[9] Pangfeng Liu and Jan-Jan Wu. A framework for parallel
tree-based scientific simulations. In Parallel Processing,
1997., Proceedings of the 1997 International Confer-
ence on, pages 137–144, Aug 1997.

[10] Honghui Lu, Alan L. Cox, Sandhya Dwarkadas, Ramakr-
ishnan Rajamony, and Willy Zwaenepoel. Compiler and
software distributed shared memory support for irregu-
lar applications. In Proceedings of the Sixth ACM SIG-
PLAN Symposium on Principles & Practice of Paral-
lel Programming (PPOPP), Las Vegas, Nevada, USA,
June 18-21, 1997, pages 48–56, 1997.

[11] David Ozog, Sameer Shende, Allen Malony, Jeff R. Ham-
mond, James Dinan, and Pavan Balaji. Inspector/ex-
ecutor load balancing algorithms for block-sparse tensor
contractions. In Proceedings of the 27th International
ACM Conference on International Conference on Su-
percomputing, ICS ’13, pages 483–484, New York, NY,
USA, 2013. ACM.

[12] Mahesh Ravishankar, Roshan Dathathri, Venmugil
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