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概要：現在開発中のポスト「京」スーパーコンピュータのターゲットアプリケーションとして，ヒトのが
ん遺伝子検出プログラム Genomon-fusionの京コンピュータ上でのチューニングを行った．RNAシーク
エンスデータに対する 1検体ベンチマーク計算の実行性能を基に，複数検体同時解析実行におけるスルー
プット性能を予測する性能モデルを構築し，京コンピュータ全ノードを使用した計算における 1日あたり
の解析可能検体数を評価した．また，同性能モデルを用いて，ポスト「京」完成時 2020年に予想される問
題規模での全ゲノムシークエンス解析における実行性能の見積もりを行った．
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Abstract: This paper presents a performance analysis and tuning of a human gene analysis program called
Genomon-fusion, one of the priority applications for the post-K supercomputer. We first optimize the analy-
sis workflow running on the K computer using a single RNA sequence sample, which then allows us to build a
performance model of multi-sample analyses on parallel computing systems in a streaming way. We present
the estimated analysis throughput when the whole system of the K computer is employed, and also discuss
its expected performance when applied to whole genome analyses in 2020.
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1. はじめに
近年の次世代シークエンサ性能向上により，短時間に大
量の DNAシークエンスデータを低コストで得ることが可
能となった．今後のシークエンサ装置のさらなる性能向
上，また，遺伝子診断の日常化などを考慮すると，ヒトゲ
ノム解析の対象となるデータ量は，サンプル数の増加およ
びサンプルあたりのデータ量の増加により，さらに膨大な
ものにになるであろう [1]．がんゲノム研究，特に，がん
予防の基礎データ解析を目的としたがん遺伝子の網羅的研
究（その一例として文献 [2]），そして，個々のがん患者レ
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ベルでの治療戦略のためには，2020年において，1日あた
り数千検体の全ゲノムシークエンス解析が必要となると予
想される [3]．このような社会的，科学的要求により，京
コンピュータクラス，さらにそれ以上の性能を持つ将来の
スーパーコンピュータを用いたヒトゲノム解析の必要性が
高まっている．一般にスーパーコンピュータシステムは，
ハードウェア，システムソフトウェアとも，浮動小数点演
算中心の HPCアプリケーション実行を対象に最適化され
ている．そのような環境下において，整数演算中心のワー
クフロー型アプリケーションであるゲノム解析プログラム
を高効率で実行することは挑戦的な課題である [4], [5]．
以上のような背景の下，ポスト「京」スーパーコンピュー
タ開発におけるコデザイン・ターゲットアプリケーション
のひとつに，東京大学医科学研究所ヒトゲノム解析セン
ターで開発中の，がんのヒト全ゲノム関連データ解析プ
ログラム Genomonが採択された．本論文はその作業の第
一歩として行った，Genomonシリーズのうち既に京コン
ピュータへの移植が完了していたGenomon-fusion [6]に対
するチューニングと，その実行性能評価について報告する．
今回のチューニングにより，使用ノード数を 2倍にする
条件の下であるが，10時間かかっていた 1検体データの
解析を 1.5時間で完了することが可能となった．実行性能
評価については，我々は，単に 1検体の解析の高速実行に
重きを置く capability computingの視点だけではなく，与
えられた資源を用いて時間内にいかに多くの検体の解析が
可能かという capacity computingの視点からの性能評価
も重視している．本論文では，複数検体同時パイプライン
実行におけるスループット性能を評価するための性能モデ
ルを構築し，それを用いて京コンピュータ全ノードによる
RNAシークエンス（RNA-seq）解析時の実行性能を評価
し，1日あたりチューニング前で約 3,000，チューニング後
で約 5,000検体の解析が可能であると推定した．また，現
プログラムではまだ実行が不可能な，ポスト「京」開発完了
時（2020年）に想定される全ゲノムシークエンス（whole

genome sequencing, WGS）解析に対する実行性能予測を
行い，1日あたりチューニング前で 35，チューニング後で
53検体の解析が可能であると推定した．
なお現在，ポスト「京」開発のターゲットアプリケー
ションとしての Genomonは，Genomon-fusionとは異な
る新規開発版 Genomonに移行することが決定している．
新 Genomonにおいても，ゲノム解析プログラムとしての
基本的構造は Genomon-fusionと同様であるため，本論文
では，本質的には変わらないと想定される現状のプログラ
ムを用いて評価する．また，シークエンサが設置された外
部機関とポスト「京」スーパーコンピュータを高速ネット
ワークで接続し，シークエンシングから，ゲノムデータ転
送，解析，解析結果の返送までを連携して行う計画も提案
されている．ただし，本論文では，解析プログラム実行環

境に既に必要なゲノムデータが全てそろった段階からの実
行性能評価を行うものとしている．

2. がんのヒト全ゲノム関連データ解析プログ
ラム Genomon

がんのヒト全ゲノム関連データ解析プログラムGenomon

には目的別に複数のプログラムが存在する．我々は，既にオ
リジナルプログラム開発者により京コンピュータへの移植
が完了していた Genomon-fusionを対象として実行性能の
評価とチューニングを行った．本章では，Genomon-fusion

とその京コンピュータへの移植作業について紹介する．

2.1 Genomon-fusion

Genomon-fusionは，ヒトのトランスクリプトーム（tran-

scriptome，細胞中の mRNA）から得られたシークエンス
データ（RNA-seq）を入力とし，がんの原因となる融合
遺伝子というタイプの変異を検出するプログラムであ
る [6], [7], [8]．mRNAから転写されたDNA塩基配列の断
片（read, リード）の両端から指定長（リード長）だけ読
み取ったペアードエンド（paired end）塩基配列情報を，
複数のリードに対して読み取り方向別に 2ファイルにまと
めたものが入力データとなる．融合遺伝子は，異なる遺伝
子が連結されて生じた正常には存在しない遺伝子である．
Genomon-fusionの最終出力結果は，検出された融合遺伝
子のリストで，各融合遺伝子のデータとして，それを構成
する融合前の各遺伝子とその切断点（junction）情報など
が含まれる．プログラム全体は，アライメント計算，融合
遺伝子検出，融合遺伝子検証を行うの 3つのモジュールか
らなる（図 1）．
アライメントモジュール（Alignment module） ま
ず，アライメントプログラム Bowtie [9]により，各入
力リードの参照トランスクリプトーム配列へのマッピ
ング（参照塩基配列内での入力リードの位置同定）を
行う．次に，マッピングされなかったリードに対し
て別のアライメントプログラム Blat [10], [11]により
参照ゲノム配列（hg19 [12]）へのマッピングを行う．
Blat には部分アライメント機能があり，リード中の
アライメントされなかった部分はソフトクリッピング
としてマスクされ，マッピング結果とともにマスク情
報も出力される．Genomon-fusionではこのソフトク
リッピング機能を利用して，融合遺伝子の検出を行っ
ている．アライメントモジュールでは，マッピング結
果に対して，リードのマッピング座標（どの染色体の
どの位置にマッピングされたか）によるソート，重複
リードの除去，マッピング結果へのランダムアクセス
を高速に行うためのインデックス付けまでの処理を
行う．

検出モジュール（Fusion candidate listing module）
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図 1 Genomon-fusion 処理内容

ソフトクリッピングされたマスク領域に対して再度
Blatによるマッピングを行い，二つの異なる遺伝子に
またがってマッピングされたリードを集計して，融合
遺伝子である可能性がある候補リストを作成する．

検証モジュール（Filtering module） ここでは，偽陽
性（false positive）を減らすために，各融合遺伝子候補
に対していくつかの検証計算によるフィルタリングを
行い，最終結果として融合遺伝子のリストを出力する．

Genomon-fusionは，入力データを加工して出力する小
規模なプログラムをパイプライン的につなげることにより
ゲノム解析を行うワークフロー型のアプリケーションで
ある．パイプラインを構成する個々のプログラムは，C，
C++，Java，Perlなどで記述されている．入力データサイ
ズは 2ファイルの合計で 30～50GBである．パイプライン
を流れるデータ量は解析が進むにつれて小さくなり，アラ
イメント計算後は 8～10GB，最終解析結果は数 100KB程
度になる．
Genomon-fusionは，東京大学医科学研究所ヒトゲノム
解析センターの HGCスーパーコンピュータシステム [13]

での実行を前提に開発された．プログラムは，HGCスー
パーコンピュータシステム上で稼働しているグリッドエン
ジン（Sun Grid Engine/Univa Grid Engine）のアレイジョ
ブ（array job）機能とホールドジョブ（hold job）機能を
利用して並列化されている．Genomon-fusionパイプライ
ンは，メインシェルスクリプトからグリッドエンジンを経
由して，外部プログラムや他のシェルスクリプトをジョブ
として実行する形式で記述されている．この時，並列実行
可能なジョブはアレイジョブとして投入し，またジョブ間

に入出力ファイルを通して実行順に依存関係のあるものに
ついては，ホールドジョブ機能を用いてその実行順序を制
御している．

2.2 GFKとそのプログラム構成
Genomon-fusion for K (GFK) [14]は，Genomon-fusion

を京コンピュータに移植したものである．移植にあたり，
CPU アーキテクチャの相違，利用可能言語環境の相違，
ジョブ管理システムの相違，の 3点からプログラムを改良
する必要があった．
京コンピュータの SPARC64 アーキテクチャは，ビッ
グエンディアンであり，またメモリ上のデータアライメ
ントが x86 64 アーキテクチャと比べて厳格であるため，
Genomon-fusionで使われているいくつかの外部プログラ
ムについては，これらに対応するためにソースコードレベ
ルでの改良が必要となった．
また，京コンピュータの計算ノードでは Java実行環境
が提供されていないため，Javaで記述された外部プログラ
ムについては，同等な機能を持つ Cプログラムで代用する
必要があった．
京コンピュータのジョブ管理システムにも，グリッドエ
ンジンのアレイジョブとホールドジョブに相当する機能が
存在するが，非並列ジョブを大量に同時実行するには制限
があり，Genomon-fusionの並列化方法を変更せずに移植
するのは事実上不可能であった．そのため，京コンピュー
タへの移植では，オリジナルプログラムを並列度を基準と
して 3つのバッチジョブに分割し，各バッチジョブでは，
オリジナルプログラムのメインシェルスクリプトを，C言
語で作成されたMPIプログラムで置き換えた．このMPI

プログラムでは，オリジナルプログラムのメインシェルス
クリプトからアレイジョブとして実行されていた外部プロ
グラム/シェルスクリプトを，system関数により各ランク
上のサブプロセスとして実行させている．また，グリッド
エンジンのホールドジョブ機能により制御していた外部プ
ログラム/シェルスクリプト間の実行順依存関係は，その
依存関係をMPIプログラム中に明示的に，必要な箇所で
はMPI BarrierによるMPIプロセス間の同期を利用して，
記述することにより実現している．
オリジナル Genomon-fusionでは，メインシェルスクリ
プトとそこからアレイ/ホールドジョブとして実行される
外部プログラム/シェルスクリプトとの間のデータ受け渡
しは，全て分散ファイルシステム上のファイルデータによ
り行っている．GFKにおいては，同一ランク上でサブプ
ロセスとして実行される外部プログラム/シェルスクリプ
ト間については京コンピュータ計算ノードのローカルディ
スク上でのファイルデータにより，また，異なるランク上
で実行される外部プログラム/シェルスクリプト間につい
てはファイルシステムの共有領域上のファイルデータによ
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り，データの受け渡しを行っている．したがって，GFK

は 3つのMPIプログラムで構成されているが，各プログ
ラム中で使用されているMPI通信機能は外部プログラム/

シェルスクリプトの実行順制御のために用いられている
MPI Barrierのみである．MPIプロセス間のデータ受け渡
しに，MPI通信機能を用いず，共有領域上のファイル渡
しとしている点については，これにより移植作業が簡便に
なったが，プログラムの全体性能に対してボトルネックと
なる可能性がある．ただし，現在までに京コンピュータを
用いて行った GFKの最大規模の計算，30,000MPIプロセ
スを使用した 50検体同時計算においても，共有領域上の
ディスク I/Oがボトルネックとなり実行性能が大幅に低下
する現象は見られていない．
以下では，GFK を構成する 3 つの MPI プログラム

GFKalign, GFKdedup, GFKdetect について説明する．
GFK 全体のワークフローについては，付録 A.1 に図示
した．
GFKalign 参照用 DNA塩基配列に対して各リードの位
置を同定するアライメント計算を行う．アプリケー
ション全体で最も計算量が多く，また，次章で示すと
おり，アライメントプログラム Blat [10], [11]が実行
時間の約 70%を占める．Blatの他に，同じくアライメ
ントプログラムの Bowtie [9]，他に 11の Perlスクリ
プトからなる．Embarrassingly parallelであり，入力
データの分割により任意プロセス数でのMPI並列計
算が可能である．各MPIプロセス内では，Blatのみ
が OpenMPによるノード内並列化がなされている．

GFKdedup アライメント計算結果に対してソート，重
複除去，インデックス付けを行う. 4つの Samtools [15]

コマンド（view, sort, rmdup, index）から構成される．
MPI並列化もノード内並列化もされていない．

GFKdetect 融合遺伝子の検出を行う．検出計算は 44の
遺伝子領域 *1に対してMPI並列計算を行うが，検出結
果の検証計算の一部は並列化されておらず 1ノード上
で計算される．また，ノード内では，OpenMP化され
ている Blatを除いて，1コア実行となる．GFKdetect

は，Blat, fasta36, BEDTools, SOAPdenovo-Transと
いった C/C++プログラムの他に，33個の Perlスク
リプトからなる．

3つのMPIプログラムGFKalign, GFKdedup, GFKde-

tectは，プログラム全体を主に並列度の違いという観点によ
り分割したものである．そのため，オリジナル Genomon-

fusion を構成する 3 モジュールとの間で，処理内容につ
いて若干の相違が見られる．GFKalignはアライメントモ
ジュールのマッピング計算部分にあたる．GFKdedupは，

*1 並列数 44の決定は，DNA中に存在する生物学的な機能がない，
または不明な領域（gap領域）が基準となっている．gap領域を
境界とすることで，検出領域分割による誤検出を防止している．

表 1 GFK 3 プログラムの特徴

任意プロセス数で MPI 並列実行可能
GFKalign ノード内は Blat 以外未並列

演算量多い，実行時間 70%が単一プログラム Blat

逐次実行
GFKdedup ノード内も 1 コア実行

Samtools の 4 コマンド
検出部は 44MPI，検証計算の一部は逐次実行

GFKdetect ノード内は Blat 以外未並列
多数の Perl スクリプト

アライメントモジュール中で逐次実行されていたマッピン
グ結果のソート，重複除去，インデックス作成処理部分を
抜き出したものに相当する．また，GFKdetectでは，検出
モジュールと検証モジュールを合わせた処理を行っている．
表 1に 3プログラムの特徴をまとめた．なお，GFKで
は，BlatのOpenMPスケーラビリティが悪いこと，また，
他の外部プログラム/シェルスクリプトにおいてもノード
内並列化がなされていないため，1ノードに 2MPIプロセ
スを割り当てた実行が想定されている．したがって，使用
ノード数は，GFKalignはデータ分割数/2，GFKdedupは
1（逐次実行），GFKdetectは 22となる．

2.3 既になされているチューニング
我々の作業開始以前に，GFKには，既に以下のチュー
ニングが実施されている [14]．
• ホットスポットとなるアライメントプログラム Blat

の OpenMP並列化
• GFKalignにおけるMPI並列ロードバランス向上のた
め，サイクリックに入力リードデータを分割

以下本稿では，これらのチューニングがなされた GFKを
オリジナル GFKと呼ぶこととする．

3. チューニング
3.1 プロファイリング
チューニングは，Cancer Cell Line Encyclopedia

(CCLE) [16] より入手したリード長 100 bp*2 × リード
数 77,991,623の RNA-seqデータに対するベンチマーク計
算を基に行った．入力データファイルは 1リード情報が 4

行の Fastq形式のテキストファイルで，リード両エンドに
対応した 2ファイルを，それぞれ 500,000行（125,000リー
ド）単位の 624ファイルに分割した．アルゴリズム的に並
列数が可変な GFKalignについては，これらを入力ファイ
ルとして，624MPI並列として実行した．
以下に，京コンピュータにおけるオリジナル GFKによ
る実行プロファイリング結果を示す．図 2は GFK全体に
対する 3プログラム実行時間の割合である．並列化されて
*2 bp = base pair, そこに含まれる塩基対の個数で表した遺伝子や

DNA リードの大きさを示す単位
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図 2 オリジナル GFK 実行時間（秒）
GFKalign 312 ノード (624MPI), GFKdedup 1 ノード，
GFKdetect 22 ノード (44MPI)
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図 3 オリジナル GFKalign 実行時間割合
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図 4 オリジナル GFKdedup 実行時間割合
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Blat

Blat以外のC,	C++

makeComb2seq.pl

makeComb2seq.pl以外のPerl

C	+	Perl
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図 5 オリジナル GFKdetect 実行時間割合

いない GFKdedupが実行時間の約 70%を占めていて，こ
の部分の並列化は必須である．なお，MPIプロセスごと
の実行時間を積算した値により計算コストを見積もると，
GFKalign ≫ GFKdetect > GFKdedupである．
図 3は，GFKalign実行でのMPIランク 0プロセスに
おける実行時間を，構成プログラムの言語別に集計したも
のである．この図では，実行時間の約 70%を占めるホット
スポットプログラム Blatの存在を強調するために，Blat

のみ個別に集計してある．
図 4に GFKdedupの構成プログラム別実行時間割合を
示す．view, sort, rmdup, indexはいずれも Samtoolsのサ
ブコマンドである．indexを除く 3サブコマンドが実行時
間の 97%以上を占めるため，チューニングはこれら 3サブ
コマンドの実行を含むワークフロー部分に対して実施する．
図 5は，GFKdetect実行でのMPIランク 0プロセスに

5231	

3553	

2165	
1939	

5238	

2651	

1361	

746	

0	

1000	

2000	

3000	

4000	

5000	

6000	

1 2 4 8

オリジナル

チューニング後

図 6 京コンピュータ，1, 2, 4, 8 スレッドでの リード長 100bp

× 26111 リードデータに対する Blat 実行時間（秒）

おける実行時間を，構成プログラムの言語別に集計したも
のである．この図では，2つのホットスポットプログラム
Blat（15%），PerlスクリプトmakeComb2seq.pl（33%）の
存在を強調するために，これらを個別に集計してある．図
中の「同期待ち」とは，他MPIプロセスとのバリア同期実
行時間である．
プロファイリング結果より，以下の方針でチューニング
を実施するものとした．まず，GFK全体のホットスポッ
トとなっている Blatのチューニングを優先する．続いて，
アルゴリズム，ワークフローレベルで並列性があると判明
した箇所については，並列化により，遊休コア・ノードの
削減や負荷分散を改善する．また，Blat以外のホットス
ポットプログラムについても，必要に応じてプログラム内
部の個別チューニングを行うものとした．

3.2 Blat

GFK全体をとおしてのホットスポットとなるアライメ
ントプログラム Blatについては，OpenMPスケーラビリ
ティの向上を目標にチューニングを実施した．まず，(1)入
力リード単位でアライメント処理を行うメインループは，
OpenMPループ分割されていたが，ロードインバランスが
顕著であったため，スレッドスケジューリングをブロック
からチャンクサイズ 10のダイナミックへと変更した．さら
に，(2)並列化がなされていなかった前処理部分をOpenMP

並列化した．また，京コンピュータ/FX100環境におけるマ
ルチスレッド実行時では，ヒープメモリ要求処理内でロック
が多発し，これが計算速度低下の原因となっていたため，(3)
環境変数 “XOS MMM L ARENA LOCK TYPE=0” [17]

指定によりスレッドヒープを用いることとし，不要なロック
を削減した．図 6に，京コンピュータ上における，リード長
100bp × リード数 26111のテストデータに対する，チュー
ニング前後のコードによる実行時間を示す．本チューニン
グにより，Blatの OpenMPスケーラビリティは大幅に上
昇し，8スレッド実行時においてオリジナルに対して 2.6

倍の速度向上が得られた．
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アライメント結果8並列処理

図 7 チューニングによる GFKalign 実行時間（秒）の経過
「オリジナル」は 1ノード 2MPIプロセス実行（312ノード)，
それ以降は 1 ノード 1MPI プロセス実行（624 ノード）

3.3 GFKalign

オリジナルGFKalignでは，Blat以外はノード内並列化
がなされていない．我々はまず，(1)ワークフロー内に，最
後のペアードエンド情報の結合処理を除いて，リード情報
の読み取り方向別に並列性があることに着目して，最低で
も 2並列実行されるように改良した．また，(2)Blatのス
レッド単位で出力された結果ファイルのマージ処理を遅ら
せ，分散ファイル単位での処理が可能なパイプライン処理
についてはコア単位で処理する並列化を行った．なお，オ
リジナル GFKでは Blatの OpenMP並列化効率が低かっ
たため，GFKalignは京ンピュータ 1ノードに 2MPIプロ
セスを割り当てていたが，Blatの OpenMPスケーラビリ
ティが向上したため，1ノートに 1MPIプロセス実行に改
めた．図 7にチューニング経過による実行時間の推移を
示す．

3.4 GFKdedup

オリジナルGFKでは，4つの Samtoolsコマンド（view,

sort, rmdup, index）を圧縮 BAMファイル [18]渡しでパ
イプライン化し，1ノード 1コアを用いた逐次実行となっ
ていた．これに対して，(1)実行時間の 97%を占める view,

sort, rmdupまでの処理をアライメント先の染色体単位で
の処理にMPI並列化し，26ノード *3で実行するようにし
た．(2)Samtoolsコマンド間のデータ移動は，非圧縮 BAM

データを Unixパイプで受け渡すようにした．(3)Pthread

化された新しいバージョンの Samtoolsを用い，ソート処
理の一部，データの gzip圧縮にマルチスレッドを利用する
ようにした．図 8にチューニング経過による実行時間の推
移を示す．

3.5 GFKdetect

GFKdetectでは，まず，(1)実行時間の 33%を占めるPerl

スクリプト makeComb2seq.plに対して，不必要な処理を
ループ外に出すなどのチューニングを行った．オリジナル
GFKdetectでは，Blat以外はノード内並列化がなされて
いない．そこで遊休コアの活用のため，(2)ワークフロー
*3 26 = 22(常染色体数) + 2(性染色体数) + 1(ミトコンドリア) +

1(未マッチリード)

24913

3115

1951

1283

オリジナル

染⾊体単位並列化

データ受け渡し改良

Samtools改良

図 8 チューニングによる GFKdedup 実行時間（秒）の経過
「オリジナル」は 1 ノード，それ以降は 26 ノード実行

5465

3833

3189

2387

オリジナル

Perlスクリプト⾼速化

ワークフロー3並列化

Blat⾼速化(8コア/MPI)

図 9 チューニングによる GFKdetect 実行時間（秒）の経過
「Blat 高速化」のみ 1 ノード 1MPI プロセス実行（44 ノー
ド），それ以前は 1 ノード 2MPI プロセス実行（22 ノード）

中，3分岐して同時処理可能な箇所を，コア単位で並列実行
するようにした．また，GFKalign同様，BlatのOpenMP

スケーラビリティが向上したため，22ノード上で 44MPI

プロセスを実行していたものを，1ノードに 1MPIプロセ
スとし，44ノード実行に改めた．図 9にチューニング経
過による実行時間の推移を示す．

3.6 単一サンプルを用いたベンチマーク計算
チューニング時に用いたサンプルデータに対する，京
コンピュータ上での GFKベンチマーク計算における実行
時間を表 2にまとめた．前節で述べたとおり，チューニ
ングによりノード内のコア利用率があがった GFKalignと
GFKdetectについては，1ノード 1MPIプロセス実行に改
めたため，使用ノード数が 2倍となっている．また，新た
に並列化した GFKdedupでは 26ノードを使用している．
表 2では，参考のため，チューニング後コードに対してオ
リジナル GFKと同様に 1ノードに 2MPIプロセス（MPI

プロセスあたり 4コア使用）割り当てた場合での実行時間
も示してある．
チューニングによる速度向上比は，GFKalignで 3.0倍，

GFKdedupで 19.4倍，GFKdetectで 2.3倍となった．3プ
ログラムの合計では，6.5倍の向上となり，使用ノード数
は 2倍となったが，10時間かかっていた解析が 1.5時間で
可能となった．
同様なベンチマーク計算を，理化学研究所 HOKUSAI-

GreatWaveシステム GPU演算サーバ（ACSG）*4 で行っ
た．表 3に，ACSGと京コンピュータについて，GFK実
*4 GFK の実行には GPU は使用していない．
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表 2 京コンピュータ 単一サンプルベンチマーク計算
実行時間（秒）と使用ノード数

オリジナル GFK チューニング後
（4 コア/MPI プロセス） （4 コア/MPI プロセス） （8 コア/MPI プロセス）

GFKalign 5,547 (312 ノード) 3,190 (312 ノード) 1,867 (624 ノード)

GFKdedup 24,913 (1 ノード) 1,339 (13 ノード) 1,283 (26 ノード)

GFKdetect 5,465 (22 ノード) 2,541 (22 ノード) 2,387 (44 ノード)

表 3 GFK 実行に関連する主な CPU 諸元
ACSG Intel Xeon E5-2670 v3

2.3 GHz (ターボブースト時最大 3.1GHz)

コア数 12

メモリバンド幅 68.2 GB/s

京 SPARC64 VIIIfx

2.0 GHz

コア数 8

メモリバンド幅 64 GB/s

表 4 ACSG と京コンピュータでの
単一サンプルベンチマーク計算実行時間（秒）

ACSG 京コンピュータ
GFKalign 377 1,867

(Blat のみ) 289 1,413

GFKdedup 279 1,283

GFKdetect 323 2,387

行に関連する主なCPU諸元をまとめた．ACSGでのGFK

全体実行にはノード数が不足しているため，1ノード実行
で性能評価できるように，(1)実行されないMPIプロセス
のデータは計算済みのダミーデータをあらかじめ用意し
ておき，(2)GFKdedupとGFKdetectについては，京コン
ピュータでの実行時にMPI並列化された箇所の実行計算時
間が最も長く，同期待ち時間がほぼ 0であったMPIプロセ
スを実行して評価した．実際には，ACSGでは 1ノードは
2CPUで構成されているため，1ノード上に 12コア実行の
2つの MPIプロセスを割り当て性能測定を行った．表 4

に，チューニング後コードによる実行時間を，比較のため京
コンピュータ上の結果とともに示す．表中には，GFKalign

中の Blat実行時間も記した．実行速度比 (ACSG/京)は，
GFKalignと GFKdedupで約 5倍，GFKdetectで 7倍と
なった．また，GFKalignの Blat実行についても約 5倍と
なった．これらの速度差が生じた要因については，現在調
査を進めている．

4. 性能モデル化による評価
4.1 全体パイプライン実行に対する性能モデル
現在の GFKは，GFKalign, GFKdedup, GFKdetectの

3つのMPIプログラムからなる．本章では，これら 3プロ
グラムをひとつのパイプライン（以下，全体パイプライン）
にまとめて，複数検体の同時解析（図 10）を実施した場合
の実行性能についての議論を行う．GFKの全体パイプラ

GFKalign GFKdedup GFKdetect
検体1: 入力

検体2: 入力

検体3: 入力 検体1: 出力

検体4: 入力 検体2: 出力

検体5: 入力 検体3: 出力

… …… … …

時間

パイプライン1ステージ時間

計算ノード

図 10 全体パイプライン実行

イン化の実装はまだ行われていないため，ここでは，単一
サンプルベンチマーク計算から得られた性能値を基に，全
体パイプライン実行性能を予測する性能モデルを構築し，
実行性能の指標としてスループットとレイテンシを定義す
るものとした．
前節のベンチマーク計算における GFKalign, GFKd-

edup, GFKdetect 各ステップでの使用ノード数および実
行時間 (秒) をそれぞれ (Nalign, Talign), (Ndedup, Tdedup),

(Ndetect, Tdetect)とする．GFKdedupとGFKdetectは，そ
れぞれ染色体数と変異検出遺伝子領域数として，アルゴリ
ズム的にMPI並列数が固定されているため，全体パイプ
ライン実行においても使用ノード数および実行時間はその
ままである．全体パイプラインにおける 1ステージ実行時
間 Tpipeline は，GFKdedupと GFKdetectの実行時間の大
きい方で律速されるので，それをパイプライン 1ステージ
実行時間 Tpipeline とする．

Tpipeline = max(Tdedup, Tdetect) (1)

一方，GFKalignは任意プロセス数でのMPI並列計算が可
能なため，そのノード数を，GFKalign実行時間が Tpipeline

以下になる最小ノード数として決めることができる．した
がって，全体パイプラインを構成する全ノード数Npipeline

は次式で定まる．

Npipeline =

⌈
Nalign Talign

Tpipeline

⌉
+Ndedup +Ndetect (2)

仮にNtotal ノードの計算機資源が利用可能とすると，同
時に ⌊Ntotal/Npipeline⌋本の全体パイプラインを走らせる
ことができる．その場合，スループット性能 T は，単位時
間あたりの解析可能検体数として評価するものとする．

T =

⌊
Ntotal

Npipeline

⌋
1

Tpipeline
(3)

1ステージ実行時間 Tpipeline を 3倍した値は，図 10に
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表 5 「京」全ノードを用いた複数検体パイプライン実行
オリジナル GFK チューニング後

1 ステージ実行時間 (秒) 24,912 2,387

ノード数/パイプライン 93 558

パイプライン数 891 148

解析検体数/日 3,090 5,356

示すとおり，全体パイプライン計算を開始してから最初の
検体データに対する結果が出力されるまでの時間に相当
し，全体パイプライン実行におけるレイテンシ Lと解釈で
きる．

L = 3Tpipeline (4)

なお，上記性能モデルでは，全体パイプライン化によ
るオーバヘッドの他に，大規模実行時のファイル I/Oに
関するオーバヘッドの影響も考慮されていない．GFKで
は，ほぼ全ての I/O はローカルストレージ上で行うが，
GFKdedupとGFKdetectにおいては，MPIプロセス間の
データ転送にファイルシステム上の共有領域を利用して
いる．現在まで京コンピュータ上で行われてきた計算規模
（～50検体同時計算）においては，共有領域に対する I/O

が原因で実行速度が大幅に低下する現象は見られていない
が，全体パイプラインを多数本同時実行するような場合に
は，それが実行時間全体にかかわるボトルネックとなる可
能性も考えられる．したがって，上記モデルから得られる
実行性能予測値については，現在の GFKをそのまま全体
パイプライン化した場合の性能上限値と解釈するべきであ
ろう．
また，上記の性能モデルでは，単一サンプルベンチマー
ク計算での実行性能を基にしているため，個々の検体デー
タの性質に起因する実行時間の増減やロードインバランス
の影響が含まれていない．Genomon-fusionの実行時間は，
入力となる塩基配列データの内容に強く依存する．入力
データの内容はデータ提供元（検体）ごとに異なり，個々
の入力データに対して前もって実行時間を予測すること
は事実上不可能であるため，本論文での性能推定は，全て
単一のサンプル入力データでの実測性能を基に行った．今
後，性能モデルの精度を上げるためには，統計モデルを導
入するなどの改良が必要となろう．参考情報として，付録
A.2に，オリジナル GFKにより京コンピュータ上で行わ
れた，654検体の解析における実行時間統計を報告した．

4.2 京コンピュータ全系を用いた複数検体パイプライン
実行性能

前節の性能モデル式 (1)～(4)を用いて，京コンピュータ
全系 82944ノードを用いた全体パイプライン計算時におけ
る実行性能を評価した．表 5にパイプライン構成とスルー
プット性能見積もりを示す．1日あたり解析可能検体数は，
チューニングにより，約 3000から約 5000へと，1.7倍の

表 6 ポスト「京」問題（WGS 解析）に対する
「京」全ノードを用いた複数検体パイプライン実行

オリジナル GFK チューニング後
1 ステージ実行時間 (秒) 1,245,619 238,737

ノード数/パイプライン 162 558

パイプライン数 512 148

解析検体数/日 35 53

向上が得られている．また，レイテンシとしての 1パイプ
ライン実行時間の 3倍値は，オリジナル GFKで約 21時
間，チューニング後は約 2時間となり，約 11倍の向上が
得られた．

4.3 ポスト「京」問題での実行性能予測
Genomon-fusionの解析対象は RNA-seqであるが，ポス
ト「京」開発完了時（2020 年）では，全ゲノムシークエ
ンス（whole genome sequencing, WGS）の解析を想定し
ている．将来の想定問題であるWGS解析の現在の京コン
ピュータ上での実行性能について，現 GFKではまだ計算
できないため，ここでは大まかな性能見積もりについての
み紹介する．
解析対象がRNA-seqからWGSに変わることによる計算
処理コストの増加は，およそ 10倍と見込まれる．さらに，
リード長が現在の 2倍程度に，読み取り深度（depth）が 5

倍程度増加することが予想される．そこで，WGS解析での
計算時間は，RNA-seq解析の実行時間を基に，GFKalign

と GFKdetectは 100（= 10× 2× 5）倍，リード長に依存
しない GFKdedupは 50（= 10× 5）倍して評価するもの
とした．
性能モデル式 (1)～(4) に対して，単一サンプルベンチ
マーク計算の性能実測より得られた Talignと Tdetectを 100

倍，Tdedup を 50 倍した値を用い，京コンピュータ全系
82944ノードを用いた全体パイプライン計算時における実
行性能の見積もり結果を表 6に示す．スループットとし
ての 1日あたりの解析可能検体数は，オリジナル GFKで
35，チューニング後で 53となった．また，レイテンシと
しての 1ステージ実行時間の 3倍値は，オリジナル GFK

で 43.3日，チューニング後で 8.3日となった．

5. ポスト「京」へ向けての課題
5.1 プログラムレベルでの性能向上
ポスト「京」では，前述のWGS解析を全系を用いて計算
した場合，1日あたり数千検体規模の解析が可能であるこ
とが望まれている．そのためには，オリジナル GFKに対
して約 30倍，チューニング後 GFKに対しても約 20倍の
実行性能向上が必要となる．これらの性能向上には，ハー
ドウェアのみならず，ソフトウェア側のさらなる改良が必
要である．特に，現在の GFKでは一部でのみノード内並
列化されているため，今後のメニーコアアーキテクチャ上
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での実行を前提とすると，ノード内コアの有効活用を目
的とした改良が不可欠である．さらに，ホットスポットの
SIMD化など，並列化以外のチューニングとしても，ハー
ドウェア資源の有効活用が必要である．
また，京コンピュータ全ノードを用いたWGS解析では，

1検体データの入力からその解析結果の出力までに，チュー
ニング後のコードでも 1週間以上かかると予想された．遺
伝子診断などの立場からは，解析結果はデータ入力後 1日
以内に得られることが望まれる．そのためには，変異検出
アルゴリズムの改良・変更などを行い，GFKdedupおよび
GFKdetect相当部分の並列度を高めるなど高速化し，レイ
テンシとしての 1パイプライン実行時間 Tpipelineの短縮を
目指す必要がある．

5.2 ワークフロー型アプリケーション開発実行環境の検討
Genomon-fusionの京コンピュータへの移植および今回
のチューニングでは，MPI並列化およびノード内並列化は
「手作業」で実施してきた．しかし，今後のプログラムの
複雑化，解析対象データ量の増加，メニーコアアーキテク
チャへの対応などを考慮すると，ミドルウェアとしてなん
らかの開発実行環境に頼ることが現実的である．ここでは
本論文の最後として，大規模スーパーコンピュータ上での
ゲノム解析プログラムの高効率実行を実現するための開発
実行環境に対する必要要件について議論する．
Genomon-fusionに代表されるゲノム解析プログラムで
は，実行パイプライン中に 2種類の対照的なプログラム群
が混在しているのが特徴である．
プログラム群 1

• 演算量: 多
• プログラム数: 少
• I/O: 多（GB以上）
• Embarrassingly parallel

プログラム群 2

• 演算量: 少
• プログラム数: 多
• I/O: 少
• 可能な並列化は主にワークフローレベル

ここで，プログラム群 1 は主にアライメント計算プログ
ラム，プログラム群 2はそれ以外のプログラムからなる．
Genomon-fusionを含む一部のゲノム解析プログラムの高
効率実行を困難にしているのは，実行時間に占める両プロ
グラム群の割合に大きな優劣がないため，同時に両者に最
適な計算機資源を割り当てる必要があるためである．プロ
グラム群 1については単純なノード間並列・ノード内並列
で充分であるが，プログラム群 2を考慮すると，動的負荷
分散を前提とした，（パイプラインを構成するプログラム
単位での）ジョブ管理を，遊休コア削減のために，コアレ
ベルで行えるのが理想である．さらに，パイプライン中の

データ入出力の多い箇所については，データの局所性への
配慮も必要となる．
また，HPC経験の浅いバイオ研究者にも，チェックポ
イントやエラー発生時のジョブ単位での自動再実行などの
機能を持った，パイプライン処理プログラムを比較的容易
に開発できることが理想である．
我々は以上の要件を満たすものとしての開発実行環境の
検討を始めている．

6. 関連研究
スーパーコンピュータシステム上での大規模ゲノム解析
としては，ノード間並列に Sun Grid Engineなどシステム
提供のジョブ管理システムを利用したものは文献 [4], [5]

や，その参考文献に事例が見られる．また，文献 [5]には，
Apache Hadoop [19]やApache Spark [20]上に実装された
ゲノム解析ワークフロー/パイプライン構築フレームワー
クが紹介されている．
一方，浮動小数点演算中心の並列 HPCアプリケーショ
ン実行に最適化されたスーパーコンピュータシステムでは，
ジョブ管理システムの制限などにより，逐次ジョブの同時
大量投入によるノード間並列化は事実上不可能な場合が多
い．また，Hadoop/Sparkが利用可能な環境も少ない．そ
のため，そのような環境では，MPIベースの並列化フレー
ムワークを用いて解析パイプラインを実装するか，ゲノム
解析プログラム内で自らMPI並列化を行う必要がある．
このようなゲノム解析プログラムとして，京コンピュータ
上で全ゲノムシークエンス解析を行う NGS Analyzer [21]

がある．NGS Analyzer は既存ツールと独自に開発した
解析プログラムをシェルスクリプトで連結させたパイ
プラインとして実装されている．また，文献 [22] では，
NGS Analyzerの MPI並列化部分を京コンピュータ上の
MapReduce実装であるK MapReduce (KMR) [23]上に再
構成した報告がある．NGS Analyzerでは，全ゲノムシー
クエンス解析を行っているが，検出対象が一塩基バリア
ント（SNV, single-nucleotide variant）と挿入/欠失（In-

Del, insertion/deletion）といった局所的なものであるた
め，Genomon-fusionにおける融合遺伝子検出と比較する
と，遺伝子座標に対する領域分割並列化が比較的容易と
なっている．
文献 [24]では，Genomonシリーズのひとつである，エ
クソーム（exome, タンパク質に翻訳される DNA 領域）
シークエンス解析を行う Genomon-exome [25]の，アライ
メント計算部分のみであるが，京コンピュータへの移植
報告がある．ノード間並列化には，類似配列検索ツール
GHOST-MP [26] に使用された，MPI により実装された
Master-Workerモデルによるタスク並列分散処理フレーム
ワークMPIDPを用いている．オリジナルコードでグリッ
ドエンジン経由で実行していたジョブを，ほぼそのまま
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MPIDPのタスクとし実行しているため，GFKの GFKd-

edupに相当するタスクが並列化されておらず，使用ノー
ド数を増加させた場合にそこがボトルネックとなっている
ようである．GFKでは，オリジナルGenomon-fusionを並
列度により 3つのMPIプログラムに分割し，並列化され
た処理を固定された計算ノードに割り当てるという，この
文献とは違ったアプローチを採用している．しかし，前章
で述べたように，検出検証部分のアルゴリズム複雑化，ア
ルゴリズム変更への対応，ノード間処理のインバランス解
消などを考慮すると，我々も今後はなんらかのタスク並列
分散処理フレームワークを利用することが現実的であると
考えている．
既存のMPIベースのタスク並列分散処理フレームワー
クでは，大規模実行時のスケーラビリティを重視したも
のとして，ADLB(Asynchronous Dynamic Load Balanc-

ing) [27], [28]があげられる．ADLBには，それを用いて
実装されたワークフロー型プログラム言語 Swift/T [29]も
あるが，現在のところ Swift/Tを用いたゲノム解析事例は
まだないようである．

7. まとめ
本論文では，現在開発中のポスト「京」スーパーコン
ピュータのターゲットアプリケーションとして，ヒトのが
ん遺伝子検出プログラム Genomon-fusionの京コンピュー
タ上でのチューニングを行った．チューニングにより，使
用ノード数を 2倍にする条件の下であるが，10時間かかっ
ていた 1検体データの解析を 1.5時間で完了することが可
能となった．性能評価として，複数検体同時パイプライン
実行におけるスループット性能を評価するための性能モデ
ルを構築し，それを用いて京コンピュータ全ノードによる，
RNA-seq解析およびポスト「京」開発完了時（2020年）に
想定されるWGS解析に対する実行性能予測を行い，1日あ
たりチューニング後コードで，約 5,000検体（RNA-seq），
53検体（WGS）の解析が可能であると推定した．
今後のチューニングの余地としては，ノード内コアのさ
らなる活用，ホットスポットの SIMD化，MPI並列化ア
ルゴリズムの改良などが考えられる．性能評価モデルにつ
いても，本モデルでは考慮されていない，検体単位での実
行時間のばらつきや I/Oオーバヘッドを含めることなどに
よる精度向上が必要である．
また，大規模スーパーコンピュータ上でのゲノム解析プ
ログラムの高効率実行を実現するための開発実行環境（ミ
ドルウェア）に対する必要要件について議論した．今後
は，ビッグデータをキーワードとしたデータサイエンスと
して，ワークフロー型アプリケーションを大規模スーパー
コンピュータ上で実行する必要性が増加していくものと考
えられ，このような開発実行環境はバイオ以外の分野でも
有用なものとなると思われる．

現在，ポスト「京」開発のターゲットアプリケーションと
してのGenomonは，Genomon-fusionとは異なる新規開発
版Genomonに移行することが決定している．新Genomon

においても，ゲノム解析プログラムとしての基本的構造は
Genomon-fusionと同一であることを確認している．その
ため，本研究で得られた成果および経験は，新 Genomon

においても有効であろう．
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付 録

A.1 Genomon-fusion for K (GFK) ワーク
フロー

図 A·1,図 A·2,図 A·3にGenomon-fusion for K (GFK)

のワークフローを示す．

A.2 検体データによる実行時間のばらつき
ここでは，京コンピュータで行われた 654検体に対する
オリジナル GFK計算の実行時間統計について報告する．
使用したデータはいずれも，単一検体ベンチマークで使用
したサンプルデータと同様，CCLE [16]より入手したもの
である．図 A·4，図 A·5，図 A·6および表 A·1に，MPI

プロセスごとの実行時間を総和した，各プログラムの実行
時間積算値（秒）の統計情報をまとめた．表中の「サンプ
ルデータ」は，4章の性能モデルによる性能予測に用いた単
一検体ベンチマーク計算における積算値である．これらの
値は，図中では赤矢印で示してある．標準偏差を平均値で
割った相対標準偏差は，それぞれ，0.29, 0.23, 0.24となっ
た．3プログラムとも，サンプルデータでの実行時間積算
値は平均値前後の標準偏差内に収まっている．

表 A·1 積算実行時間統計（654 検体データ）
GFKalign GFKdedup GFKdetect

最大 9.2× 106 3.5× 104 4.4× 105

最小 2.1× 106 15 0.3× 105

平均 4.7× 106 2.4× 104 2.5× 105

標準偏差 1.4× 106 0.55× 104 0.61× 105

サンプルデータ 3.5× 106 2.5× 104 2.1× 105
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