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電子動力学コードARTEDによる
Knights Landingプロセッサの性能評価
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概要：2016年 12月，東京大学と筑波大学が協働運営する最先端共同 HPC基盤施設 (JCAHPC) は，Intel

Xeon Phi (Knights Landing, KNL) プロセッサを採用した大規模メニーコアシステム「Oakforest-PACS」
の運用を開始した．KNLプロセッサは，アクセラレータであった前世代の Knights Corner (KNC) プロ
セッサと異なり，一般的な Xeonプロセッサと同様にブート可能なソケット版が用意され，KNL単独によ
る計算機の構築が可能となった．本研究では，我々が KNCに向けて最適化を行ってきた第一原理電子動
力学シミュレーションコード ARTEDを早期試験運用中の Oakforest-PACSシステムに移植し，KNL向
けの変更とその性能について報告する．同コードの支配的な演算は時間発展計算中の 25点ステンシル計
算で，KNCにおいては Intrinsicsを用いた Explicit vectorizationを行い，アプリケーション全体を通し
メニーコアに向けた最適化を行ってきた．この Explicit vectorizationコードを最小変更で KNLに移植し
性能評価を行ったところ，Oakforest-PACSの 1ノード (Xeon Phi 7250) 上で最大 758.4 GFLOPS，理論
ピーク性能比 24.8%を達成した．また，時間発展計算では KNCクラスタ COMA (理論ピーク性能 2548

GFLOPS / Node) に対し，Oakforest-PACS (理論ピーク性能 3046 GFLOPS / Node) がより高い性能を
示すことを確認した．

1. はじめに
Intelのメニーコア型プロセッサ Xeon Phiは，2016年 6

月に Knights Landing (KNL) がプロダクトとして正式発
表され，これまでの Knights Corner (KNC) と異なりブー
タブルなホストプロセッサとして利用可能となった．これ
により KNLのみをプロセッサとしたシステムの構築が可
能となり，主に米国と日本で大規模システムの構築が行わ
れている．国内では，筑波大学と東京大学が協働設置する
Joint Center for Advanced HPC (JCAHPC：最先端共同
HPC基盤施設) では，ピーク性能 25 PFLOPSのシステム
「Oakforest-PACS」を 2016年 12月に正式に稼働開始し，
2016年 11月のTOP500では Linpack性能 13.55 PFLOPS

を達成し世界 6位，そして国内では「京」コンピュータを
凌ぎ最高性能システムとなった．また，近年注目されてい
る HPCGベンチマークでは，0.3855 PFLOPSを達成し世
界 3位にランクされた [1], [2], [3]．また，文科省が進める
ポスト京コンピュータ (フラッグシップ 2020プロジェク
ト) ではメニーコアプロセッサを用いたシステムが予定さ
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れており，Oakforest-PACSは同システムへ向けたアプリ
ケーション開発準備環境としても期待されている．
KNLは x86互換の命令セットを持つブータブルなプロ
セッサであり，Xeonプロセッサで開発されたアプリケー
ションを，基本的にコード変更なしで動作させることが可
能である．しかしながら，その性能特性は Xeonプロセッ
サとは大きく異なる．ここで重要なのは，単純な移植では
実アプリケーションに Xeon Phiを適用し高い性能を得る
のは非常に困難で，Xeon Phiつまり大規模スレッド並列
かつ長いベクトル長をもつメニーコアプロセッサを意識し
たコードチューニングが強く要求されることである．我々
はこれまで，Oakforest-PACSの導入を視野に入れ，筑波
大学計算科学研究センターのKNCクラスタ COMA [4] を
用いて，第一原理電子動力学コード ARTEDのメニーコア
プロセッサ向けコードチューニングを行ってきた [5], [6]．
これらの実装は，現在すべて Githubで公開している [7]．
本研究では KNC 向けに最適化を行ってきたコードを

KNLに移植し，KNCからの改良と KNLの実際の性能に
ついて論じ，KNLの利用に関する知見をまとめる．

2. ARTED: 電子動力学シミュレータ
ARTED (Ab-initio Real-Time Electron Dynamics sim-

ulator) は，筑波大学計算科学研究センターにて開発されて
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いる実時間密度汎関数理論に基づくマルチスケール電子動
力学シミュレータである [8], [9]．パルス光の電子動力学を
記述するとともに，電磁場と電子の運動をマルチスケール
手法を用いて同時に記述する．電子動力学では，電子軌道
に対する時間依存 Kohn-Sham (TDKS, Time-Dependent

Kohn-Sham) 方程式において，実時間・実空間法を用い
て電子の波動関数の導出及び求解を行い，光電磁場では，
Maxwell方程式を一次の有限時間差分 (FDTD, Finite Dif-

ference Time-Domain) 法により解く．本研究では，これ
らをそれぞれ「電子動力学空間 (または TDKS方程式)」，
「マクロ空間」と呼ぶ．

ARTED は RSDFT (Real-Space Density Functional

Theory) [10] と同様の方法を用いて基底状態を求める．
RSDFTが，1,000∼100,000原子といった大規模な系を対象
としているのに対し，ARTEDは 10∼100原子程度の小規
模なセルを非常に多くの個数分計算する必要がある．また，
ARTEDは RSDFTと同様の計算を行うが，時間発展計算
が大部分を占め，その初期状態となる基底状態を求める計
算時間は非常に短いものとなる．電子の波動関数は 4次の
テイラー展開で計算され，波動関数のハミルトニアンを計
算する際にステンシル計算が必要となる．時間発展計算は
おおよそ 1万から 10万ステップ行われるため，ARTEDで
は時間発展計算が支配的であり，その大部分はステンシル
計算に費やされる．大規模原子を対象とする RSDFTは，
実空間を domain decompositionにより分割しMPIで並列
計算を行うため，隣接するMPIプロセス間で袖領域交換
が必要となり，通信の隠蔽が大きな課題となっている．一
方，ARTEDでは，電子動力学空間において実空間ではな
くより大きな並列空間である波数空間をMPIで分割し並
列計算する．1つの波数の実空間計算は 1 プロセスで十分
実行可能な計算量とメモリ量のみを要求する．このため，
実空間分割における袖領域の交換が不要な代わりに，全て
の波数空間上の実空間データについて，MPI Allreduce通
信を用いて計算結果を束ねる必要がある．マクロ空間では
FDTD法による隣接格子間の通信のみを行うため，相対
的にマクロ空間より電子動力学空間は高い通信コストを持
つ．しかし，実空間のサイズは RSDFTに対し非常に小さ
く，計算が 10−6 レベルに対し通信は 10−9 レベルの時間
[sec] オーダのため ARTEDは RSDFTに対して通信コス
トが低く，大規模並列システム向けのアプリケーションで
あると言える．
電子動力学空間にて電子軌道に対する波動関数配列を表

現するために，計算領域は下記の 3つのパラメータで構成
されている．
• ブロッホ波数空間格子 (NK)

• バンド (NB)

• 3次元実空間格子点 NL)

マクロ空間 (NZ) と，NKがMPI並列され，MPIコミュニ

Y
X

Z

図 1 25 点ステンシル計算のメモリアクセスパターン

ケータが 2 つ設定される．電子動力学空間において，各
MPIプロセスは NK/NP×NB個の 3次元実空間格子点を
OpenMPを用いて並列に計算する．各実空間 (NL) は独
立に存在しており，ステンシル計算は各 OpenMPスレッ
ドが独立かつ逐次的に行う．実シミュレーションの際に
は，マクロ空間格子が複数個設定され，この格子の数の
TDKS方程式を解くことになる．1個のTDKS方程式を解
くMPIプロセス数は固定されるため，Strong scalingの評
価では 1個の TDKS方程式の計算性能を評価する．性能
評価では，入力データに Siと SiO2 を用い，パラメータを
それぞれ (NK, NB, NL) = (243, 16, 16× 16× 16) と (43,

48, 20× 36× 52) と設定する．Siは Xeon Phiが求める大
規模並列性を持ちつつ実空間のサイズが小さいのに対し，
SiO2 は実空間のサイズが大きく，ARTEDの並列性を決
める波数空間が小さく設定されている．時間発展計算中，
TDKS方程式内では MPI Allreduceが唯一の通信となり，
最大でサイズ NLの倍精度浮動小数点ベクトルの総和を行
う．通信は，1個のマクロ空間格子点内の MPIプロセス
間と，マクロ空間の全格子点 (全MPIプロセス) 間の 2つ
が必要となる．前者は MPI Allreduceによる TDKS方程
式の波数空間を束ねる通信，後者は Maxwell方程式の袖
領域通信だが，現在計算式と実装を簡略化するために後者
を MPI Allgather相当の通信で行っている．これは今後
Peer-to-Peer通信に書き換える予定である．
計算領域の波動関数配列は，倍精度複素数で表現され周

期境界条件による 25点ステンシル計算が行われる．図 1

に，25点ステンシル計算のメモリアクセスパターンを示
す．非常にメモリバンド幅律速な問題となるが，次に示す
通り一般的なステンシル計算とは異なる．本研究でのステ
ンシル計算は，波動関数のハミルトニアン計算に用いられ
ているため，1回の時間発展で 1個の実空間に対し 4回のス
テンシル計算が必要となる．ハミルトニアン計算はステン
シル計算と擬ポテンシャル計算で構成され，擬ポテンシャ
ル計算も同様に 4回行われる．前述のとおり，1個の実空
間の計算は OpenMPの 1スレッドで行われるため，各ス
レッドは 1回の時間発展で 4回のステンシル計算が含まれ
るハミルトニアン計算を逐次的に行い，複数個の実空間を
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Intel Knights Landing
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図 2 KNL システムの構成例 (Oakforest-PACS)

計算する．各実空間は独立，閉じた空間のため 1回の時間
発展で行われる 4回のステンシル計算において OpenMP

のスレッド同期またはMPIによる通信が発生しない．
我々はこれまでに KNCクラスタ COMAを用いて，第
一原理電子動力学コード ARTEDをメニーコアプロセッサ
向けに最適化し，京コンピュータの後継機である FX100

システムやKNLを対象に最適化と性能評価を行ってきた．
本研究では，KNLの実際の性能や実行に関する知見をま
とめる．

3. Knights Landingアーキテクチャ

KNLは，KNCに続く第 2世代 Xeon Phiプロセッサで
ある．既に Intel社より KNCからの変更点などは詳解さ
れているが，ここでは特に重要と考えられる変更について
示す [11]．
• PCIe版だけではなくソケット版が提供される
• 高バンド幅メモリとして MCDRAMをチップ上に設
置している

• KNCでは各コアがリングバスで接続されていたのを
2Dメッシュネットワークへ変更している

• 動作クロックが向上し Turboboostにより逐次性能は
KNCに対し最大 3倍まで向上

• 512-bitベクトル命令として AVX-512をサポート
ソケット版の提供により，一般的なXeon CPUシステムと
同様に KNLのみを用いたシステムの構築・運用が可能と
なった．図 2に KNLのプロセッサ内部構成と，KNLシ
ステムの構成例をまとめたものを示す．ホストプロセッサ
(KNL) と通信デバイス，メモリと非常にシンプルな構成と
なっていることがわかる．
チップ構成について説明する．まず，KNCではコア間
ネットワークがリングバスだったが 2D メッシュへ変更
されている．コアの構成も変更され，2コアを 1組として

“Tile”と呼び，この Tileに 1 MBの L2キャッシュが接続
される形となった．もし L2キャッシュが 2つのコア間で均
等に分配されるなら，キャッシュメモリの条件はKNCと同
様である．各コアは 2つの Vector Processing Unit (VPU)

を持ち，KNCと同様に Hyper-threadingにより最大 4ス
レッドが動作する．チップの両サイドには，DDR4メモリ
チャネルが各 3つ，合計 6つ用意され，メモリコントロー
ラが 2つ用意される．そしてチップ上には，高バンド幅メ
モリである MCDRAMが 2 GB ×8 個接続され，合計 16

GBが利用できる．
KNL は 2D メッシュネットワークの扱い，MCDRAM

と DDR4メモリの扱いについて複数の configurationが存
在する．KNL上のすべてのコアを 1つのプロセッサとし
て扱う All-to-All modeと Quadrant mode，コアを複数の
NUMA node として仮想的に分割する Sub-NUMA Clus-

tering (SNC) modeがある．All-to-All modeでは，チップ
上のすべてを 1つのネットワークとして扱っているためメ
モリとコア間のパスが長くなってしまう．Quadrant mode

では，ネットワークを仮想的に分割しできる限りコアに近
いメモリにデータを配置しパスを短くする．SNC modeは
4分割 (SNC4) と 2分割 (SNC2) が可能で，両者は分割数
が異なるのみで挙動は同じである．以下，SNC4 modeを例
に説明する．SNC4 modeでは，ネットワークを仮想的に
4分割して NUMA nodeを作り，4 ソケットの Xeon CPU

ノードのように閉じたメモリアクセスを行う．本研究で
はQuadrantと SNC4 modeを取り上げ，性能評価を行う．
メモリモードは，MCDRAM と DDR4 メモリを NUMA

memory node として別々に扱う Flat mode，MCDRAM

を L3 cache的に扱う Cache mode，MCDRAMを NUMA

memoryと L3 cacheに分割する Hybrid modeの 3つがあ
る．Cache modeでは，ノードあたりに扱うデータサイズ
がMCDRAMより小さければ，キャッシュ利用のオーバー
ヘッドにより Quadrant modeに対し数%の性能低下が発
生するだけと考えられる．これらのメッシュネットワーク
構成や，MCDRAM と DDR4 のモードは，BIOS での切
り替え，すなわちノードの再起動が必要となる．実アプリ
ケーションでは，これらの configurationにより性能特性
が変わるため，事前の性能評価が必須である [12]．

4. 評価環境

本研究では，KNLシステムOakforest-PACS (JCAHPC)，
KNCクラスタCOMA (筑波大CCS)，FX100システム (名
古屋大学 ITC) [13] の 3 つのメニーコアシステムの性能
評価を記載する．各システムの特徴としては，Oakforest-

PACS及び COMAは Omni-Path Architecture (OPA) か
InfiniBand FDRによる Fat-tree networkであるのに対し，
FX100は 6次元メッシュトーラスのTofu2 networkである
点，及び Oakforest-PACSと FX100は 1 CPU/Nodeの一
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表 1 本研究の評価環境
Oakforest-PACS (test operation) COMA FX100

# of Node 128 (system total: 8208) 128 (system total : 393) 192 (system total: 2880)

Processor Intel Xeon Phi 7250 1.4 GHz Intel E5-2670v2 2.5 GHz ×2 (CPU) SPARC64 XIfx 2.2 GHz

+ Intel Xeon Phi 7110P ×2 (KNC)

# of Cores / Node 68 20 (10× 2, CPU) + 120 (60× 2, KNC) 32 + 2 assistant-cores

Memory 16GB (MCDRAM) 64GB (CPU, DDR3) 32GB (HMC)

+ 96GB (DDR4) + 8GB ×2 (Xeon Phi, GDDR5)

Interconnect Intel Omni-Path Architecture InfiniBand FDR (Mellanox Connect-X3) Tohu Interconnect 2

Compiler Intel compiler 17.0.1 Intel compiler 16.0.2 Fujitsu Compiler 2.0.0

& MPI Intel MPI 2017 update 1 Intel MPI 5.1.3

Theoretical Peak 3046 GFLOPS 400 GFLOPS (200× 2, CPU) 1126 GFLOPS

Performance / Node + 2148 GFLOPS (1074× 2, KNC)

般的なCPUクラスタと同様の構成であるのに対し，COMA

ではKNCと Ivy-Bridge CPUのヘテロジニアス構成となっ
ている点である．Oakforest-PACSでは 8208ノードが利用
できる予定だが，現在試験運用期間のため 1ジョブあたり
128ノードまでの利用に制限されており，本研究では 128

ノードまでの Strong scalingの評価を行う．
KNLでは高バンド幅メモリであるMCDRAMと，大容
量のDDR4メモリが利用できるが，本研究ではMCDRAM

のみを利用する．この場合，numactl コマンドを利用す
る方法がもっとも簡易な方法である．Quadrant modeの
場合，NUMA memory 0が DDR4，NUMA memory 1が
MCDRAMとなっているため，numactl -m 1 ${PROGRAM}
とする．SNC4 modeの場合，NUMA memory 0,1,2,3が
DDR4，NUMA memory 4,5,6,7がMCDRAMとなってい
る．このとき，各コアは自身の Sub-NUMA ノードが持
つMCDRAMにアクセスするため，numactl -m 4,5,6,7

${PROGRAM}として実行すれば目的が達成できる．このよ
うな構成を Flat-Quadrant及び Flat-SNC4 modeなどと呼
ぶが，本研究ではメモリモードは Flatで固定のため，単に
Quadrant及び SNC4 modeと呼ぶことにする．

5. ステンシル計算の性能評価
5.1 Knights Landingへの移植
文献 [5], [6]などにて，我々はコンパイラ自動ベクトル化

(Compiler vectorization，以後 Compiler vec.とする) を施
した後，KNC (512-bit SIMD)に向けてARTEDの 25点ス
テンシル計算を Intrinsicsを用いて実装し (Explicit vector-

ization，以後 Explicit vec.とする)，最適化を行ってきた．
ここでは，KNCの IMCI (Initial Many-Core Institution)

から KNLなどが提供する AVX-512命令への移植につい
て論ずる．
IMCIと AVX-512は，四則演算などの基本的な命令の
フォーマットは同じだが，シャッフルや入れ替えといった
命令のフォーマットが異なる．また，非アラインロード命
令についても IMCIがキャッシュラインを跨がないように

#ifdef __AVX512F__

/* Intrinsics for KNL and AVX -512 processors */

#define _mm512_loadu_epi32 _mm512_loadu_si512

#define _mm512_storenrngo_pd _mm512_stream_pd

#elif __MIC__

/* Intrinsics for KNC */

inline

__m512i _mm512_loadu_epi32(int const* v)

{

__m512i w;

w = _mm512_loadunpacklo_epi32(w, v + 0);

w = _mm512_loadunpackhi_epi32(w, v + 16);

return w;

}

#endif

図 3 プリプロセッサを用いた IMCI から AVX-512 へのコード変
換イメージ

2命令を発行する必要があるのに対し，AVX-512ではAVX

命令などと同様に 1命令で実行できる．一部では，IMCI

では実装されているが AVX-512では実装されていない命
令も存在する．
本研究で用いた IMCI Explicit vec.のうち，AVX-512に
おいて書き換えが必要な命令，または計算は以下の 4つで
ある．
• 128-bit単位での並べ替え (shuffle命令)

• non-temporal store命令
• 倍精度浮動小数点数から倍精度複素数への変換
• 非アラインロード命令

128-bit 単位での並べ替えと non-temporal store 命令は，
フォーマットや名前が異なるのみで，パラメータはほぼ同
じである．倍精度浮動小数点数から倍精度複素数への変換，
非アラインロード命令は必要命令数や必要な命令そのもの
が異なるが，5∼10行程度のインライン関数の置換のみが
必要となる．名前の変換とインライン関数実装の入れ替え
のみを必要とするため，これらはプリプロセッサを用いる
ことで，KNCから KNLへ容易に移行できる．プリプロ
セッサによる置換イメージを図 3に示す． AVX512F マ
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表 2 ベクトル化性能 [GFLOPS]

Si case Compiler vec. Explicit vec.

KNC ×2 251.4 467.9

KNL 547.0 729.1

SiO2 case Compiler vec. Explicit vec.

KNC ×2 185.0 230.6

KNL 442.0 542.9

クロは，AVX-512をサポートするプロセッサで定義され，
MIC は KNCでのコンパイル時に定義される．本研究の

KNL向け Explicit vec.コードでは，KNL向け最適化を目
的としたコードの追記は行わず，全て KNC向けのコード
を利用し，プリプロセッサによる置換のみで実装した．
AVX-512命令は複数のサブセットに分かれており，同
じ AVX-512をサポートするプロセッサであっても，利用
できる命令が異なる点に注意が必要となる．本研究で実
装した Explicit vec.コードでは，AVX-512対応の全プロ
セッサがサポートする基本命令セットである AVX-512F

(Foundation)のみを利用している．すなわち，AVX-512を
サポートする全てのプロセッサで，本研究のコードの実行
が可能である．COMAには 1ノードあたりKNC 2台が接
続されていること，KNLの理論ピーク性能は KNCほぼ 3

台分に相当することから，ステンシル計算ではKNC 2台と
KNL 1台での性能比較，つまりCOMAとOakforest-PACS

のそれぞれ 1ノードでの比較を行う．
Oakforest-PACS では通常利用時，Xeon Phi 7250 が
持つ 68 コアのうち 64 コアの利用を推奨している．ス
テンシル計算では，64-cores/256 OpenMP threads での
性能評価を行う．Affinity 設定には Intel OpenMP 環境
変数 KMP PLACE THREADS と KMP AFFINITY を併用する．
KMP PLACE THREADS は，OpenMP を実行するプロセッ
サの中で利用するコア数，コアあたりの OpenMP ス
レッド数，利用するコアのオフセットを指定できる．
例えば，KMP PLACE THREADS=64c,4t,2O とすると，64-

cores/256 OpenMP threadsを利用し，2つ目のコアから利
用する．KMP AFFINITYを用いて，CPU IDとOpenMPス
レッド番号の対応付けを設定する．KNLでは，2-cores/8

threads が 1 つの Tile を構成し 1MB の L2 キャッシュ
を共有するため，スレッド番号は可能な限りコア内で
連続とすることが望ましいと考えられる．本研究では
KMP AFFINITY=balanced,granularity=fineとした．

5.2 性能評価
表 2に，Siと SiO2 での Compiler vec.と Explicit vec.

による演算性能を示す．KNCでは，Compiler vec.の性能
に対して最大 1.86倍の性能が Explicit vec.で得られるの
に対し，KNLでは性能差が縮まり最大 1.42倍となった．
KNC向けに実装したコードが KNLに最適でない可能性

#define L1PREFETCH_DISTANCE 64

inline

__m512d _mm512_load_prefetch_pd(void const* c) {

__m512d a = _mm512_load_pd(c);

_mm_prefetch(

((char const*)c) + L1PREFETCH_DISTANCE ,

_MM_HINT_T0

);

return a;

}

図 4 Load 命令へのソフトウェアプリフェッチの挿入

表 3 ソフトウェアプリフェッチの挿入による性能変化 [GFLOPS]

Si case 64 B 128 B 192 B 256 B

KNC ×2 +124.76 +83.24 +55.25 +19.28

KNL -68.06 -78.23 -88.82 -106.36

SiO2 case 64 B 128 B 192 B 256 B

KNC ×2 +105.94 +109.48 +95.27 +73.89

KNL +25.43 +2.11 -16.35 -47.45

表 4 各プロセッサのステンシル計算性能 [GFLOPS]

Si case Compiler vec. (F90) Explicit vec. (C)

KNL 547.0 758.4

KNC ×2 251.4 591.4

SPARC64 XIfx 176.0 192.3

IVB ×2 225.5 233.1

SiO2 case Compiler vec. (F90) Explicit vec. (C)

KNL 442.0 593.8

KNC ×2 185.0 336.4

SPARC64 XIfx 219.9 179.1

IVB ×2 229.8 239.0

も考えられるが，少なくとも依然として Explicit vec.の方
が Compiler vec.より高性能である．Explicit vec.の更な
る最適化も考えるが，KNL (AVX-512) に対する Intelコ
ンパイラの Compiler vec.の性能がKNC (IMCI) に比べ向
上していると推察される．
次にソフトウェアプリフェッチの効果について示す．本
研究ではデータの空間的局所性を意識し，レジスタに読
み込んだデータを全て利用して計算するようにしている
[5]．そこでロード命令の次にソフトウェアプリフェッチ
を差し込み，次のループで利用するデータを先読みするこ
とで性能向上を図った．Aligned Load命令を利用してい
るため，ロードした先頭アドレスから 64 Byte 先をプリ
フェッチすることで，次のキャッシュラインを読み込むこ
とになる．実装したインライン関数を図 4に示す．この
関数は，Load命令をラップするもので AVX-512 intrinsic

の mm512 load pd関数の代わりに呼び出す．
表 3にprefetch distanceを変え，ソフトウェアプリフェッ
チを挿入しなかった場合に対する性能差分を示す．SiO2

では，どちらのプロセッサでもソフトウェアプリフェッチ
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により性能が向上し，KNCでは distanceを 64 Byteとし
たときに 1台あたり 50 GFLOPS程度の性能向上が得られ
ている．Siでは，KNCで 1台あたり 60 GFLOPS以上の
性能向上が得られているのに対し，KNLではどのケース
でもソフトウェアプリフェッチの挿入によりかえって性能
が低下している．KNLではハードウェアプリフェッチの
性能が KNCに比べ向上しており，手動でソフトウェアプ
リフェッチを挿入する必要性が低下していると考えられる
[14]．Siと SiO2 では各スレッドで計算する小領域のサイ
ズが異なり，それぞれ 64 KBと 585 KBで，SiO2 の場合
は L2キャッシュからデータが追い出されていると考えら
れる．KNLでは，L2キャッシュサイズより各スレッドが
計算するデータサイズが大きい場合に，ソフトウェアプリ
フェッチの効果があるのではないかと考えられ，今後詳細
を調査する予定である．
最後に，KNL/KNC/SPARC64 XIfx/Intel Ivy-Bridge

(IVB) の性能比較を表 4 に示す．同表では，KNC/IVB

はプロセッサ 2台での性能，KNL/SPARC64 XIfxはプロ
セッサ 1台での性能である．つまり，いずれも計算機の 1

ノード相当の性能となる．IVB/SPARC64 XIfxはそれぞ
れ 256-bit SIMD の AVX と HPC-ACE2 で実装している
が，その実装詳細については省略する．KNCでは 1スレッ
ドで計算する実空間サイズが L2キャッシュを超えている
ため SiO2 の性能が Siの半分程度の性能しか得られていな
いが，KNLでは 593.8 GFLOPSの性能が得られ KNC 2

台に対し約 1.77倍，KNC 3台以上の性能が得られている．
KNLは Turboboostにより逐次性能が向上しているため，
SiO2のようにスレッド並列性が低く逐次性能を要求するよ
うな計算でも高い計算性能が期待できる．SPARC64 XIfx

ではソフトウェアパイプラインにより性能向上を図って
いるため，ベクトル長が短い Siでは性能を得るのが難し
い．並列性が高く実空間のサイズが小さくなっている Siで
は，KNLは 758.4 GFLOPS，ピーク性能比 24.8%を達成
した．このコードは KNCに最適化した実装を，プリプロ
セッサを用いてコンパイル時に KNL対応のインライン関
数や Intrinsicsに置き換えているだけのものなので，KNC

へ最適化されたコードが KNLでも有効であることを示し
ている．

6. 時間発展計算の性能評価
6.1 予備評価: 通信性能
Oakforest-PACSは，Omni-Path Architecture (OPA)を
搭載した 2016年 11月にて最大システムである．OPAは
InfiniBand EDRと同様に 100 Gbpsの通信バンド幅を提
供しているが，OPA ネットワークの大規模システムは
Oakforest-PACSが最初のため，実際の通信性能について
はまだ共有されていないことが多い．本研究では，基本的
な通信性能についてのみ述べる．
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Oakforest-PACS の Intel MPI では OPA を利用するた
めの通信スタックとして，下記 3つが利用できる [15]．
• Tag Matching Interface (TMI)

• OpenFabrics Alliance (OFA)

• OpenFabrics Interfaces (OFI)

これらのうち，Oakforest-PACS では TMI をデフォルト
通信スタックとして利用している．図 5に各通信スタッ
クの通信レイテンシを，図 6に各通信スタックの通信バ
ンド幅を示す．TMIでは，最大バンド幅が 8.9 GB/sとほ
ぼバンド幅上限の性能が得られているのに対し，OFAや
OFI では OPA の性能を活かせていない．また，Haswell
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表 5 Quadrant 及び SNC4 mode の実行構成
Process/Node Max thread/Process Fabric

Quadrant 1 256 (64-cores) TMI

266 (66-cores) TMI

272 (68-cores) OFA

SNC4 4 64 (16-cores) TMI

Xeon CPU+OPAではMVAPICH2の最小通信レイテンシ
が InfiniBandと同様に 1 [us]程度と報告されているのに対
し [16]，KNL+OPAでは 3.55 [us]と高い．これは，KNL

の単体コア性能に起因するものと推察される．図 7 に，
ARTEDが必要とする MPI Allreduce通信のレイテンシ
を示す．ここでは，Siを対象とした場合に必要となる最大
通信サイズ (32 KB) での結果を示しているが，Quadrant

modeより SNC4 modeの通信レイテンシが小さい．SNC4

modeは Quadrant modeの 4倍のMPIプロセスを持って
おり，通信量がより多くなっているにも関わらず SNC4

modeの性能が高いことから，OPAは複数プロセスで利用
することでスループットが向上できるのではないかと考え
られる．
TMIにはトレードオフもあり，1つ以上のスレッドを専
有し通信を行うため，フルコア・フルスレッド利用時に性
能が低下する．Oakforest-PACS で利用されている Xeon

Phi 7250は本来 36 Tileある中で 34 Tileが有効化され 68

コアが利用できるが，2Dメッシュネットワーク上のどの
2 Tileが無効化されているかは個体差がある．そのため，
Oakforest-PACS では通常利用時には 64 コアでのアプリ
ケーション実行を推奨している．図 6の通り，TMIを利
用しないと通信バンド幅が大幅に低下してしまうため，少
なくとも 1 コアを TMI 用に残す必要がある．また，L2

キャッシュは 2コアで共有されているため，キャッシュ汚
染の影響を考えると 2コアを利用せず 66コアで利用した
ほうがよいとも考えられる．
Quadrant mode では，64/66-cores with TMI と，68-

cores with OFAでのアプリケーション実行性能を評価す
る．SNC4 modeでは，各仮想NUMAノードに割り当てら
れるコア数が 16または 17と異なるため，SNC4 modeに
おいては 16-cores with TMIで動作させる．また，68-cores
with TMIでは大幅に実行性能が低下したため，評価には
記載していない．

6.2 性能評価
Si caseでのQuadrant modeの各構成の性能を図 8に示
す．図 8中の “no affinity”は，利用するコア等を手動設
定していないため，コア 0にスレッドが割り当てられる可
能性がある．その影響で，8，16ノードでは affinityを設
定した 64-cores版に比べて性能低下が見られるが，Strong

scalabilityが増加するに従って性能差が見られなくなって
いる．OFAスタックの場合は，Strong scalabilityととも

0	

50	

100	

150	

200	

250	

300	

350	

8 16 32 64 128

Ti
m
e	
/	I
te
ra
tio

n	
[m

se
c]

#	of	Compute	Node

64C	with	TMI	(no	affinity) 64C	with	TMI 66C	with	TMI 68C	with	OFA

図 8 Si での Quadrant mode の性能，no affinity は OpenMP

thread affinity を手動設定していないバージョンである

0

50

100

150

200

250

300

350

8 16 32 64 128

Ti
m
e	
/	I
te
ra
tio

n	[
m
se
c]

#	of	Compute	Node

Flat-Quadrant Flat-SNC4

図 9 Si での Quadrant，SNC4 mode の性能比較

に通信にかかる割合が増えているため，32ノード以降で
TMIスタックよりも性能差が広がっている．
Si case での Quadrant (64-cores with TMI) と SNC4

modeの比較を図 9に示すが，大きな性能差は見られない．
本研究で利用した ARTEDは，波数空間並列であることか
ら process/thread affinityを柔軟に設定できるため，メッ
シュネットワークを自由に選択できる．しかし，アプリ
ケーションによってはプロセス内並列性の不足等により，
64-cores/256-threadsで動作させることが難しい場合があ
る．Xeon CPUのように 20コア程度までを想定した計算
の場合，SNC4 modeを用いて各プロセスが 16-cores/64-

threadsで計算することで高い性能を得られる可能性があ
る．前述の通信性能の通り，複数プロセスでOFAを用いる
ことでスループットを上げられるため，より通信過密なア
プリケーションでは SNC4 modeでのノードあたり 4 MPI

プロセス実行が有利になる可能性もある．ARTEDでは，
通信性能がボトルネックとなりづらいため，大きな性能差
が得られていないとも考えられる．今後，より多くの計算
リソースを必要とするシミュレーションを実行し，通信性
能の影響について検証していく．
全システムの Siでの性能を図 10，SiO2での性能を図 11

に示す．FX100では Tohu2のネットワーク単位である 12

ノード単位で評価を行い，COMA では IVB only，KNC
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図 11 SiO2 case の全システム性能比較

only，KNC と IVB を組合せた Symmetric 実行の 3 つを
それぞれ評価した．Siは KNC onlyを除きほぼ線形に性
能向上し，Symmetric実行と同等以上の性能が得られた．
1.5 倍の 192 ノードを用いた FX100 に対し，128 ノード
の KNLにて約 1.5倍の性能が得られている．SiO2 では，
KNC only と Symmetric 実行の性能飽和が発生している
が，KNLや FX100でも性能飽和が見てとれる．しかしグ
ラフの通り，16ノードの KNLと 48ノードの FX100がほ
ぼ同性能で，プロセッサの理論ピーク性能と同じ約 3倍の
性能差が得られることを確認できた．

7. まとめ
本研究では，我々が以前よりメニーコアプロセッサ，特に

Intel Xeon Phi (Knights Corner, KNC) に向け最適化して
きた電子動力学コードARTEDを用いて，Knights Landing

(KNL) プロセッサへの移植とその性能について論じた．
支配的計算である 25 点ステンシル計算では，KNC 向け
に実装した 512-bit SIMD Explicit vectorizationコードを
最小変更で KNLに移植し最大 758.4 GFLOPS，ピーク性
能比 24.8%を達成した．KNCでの最適化は，KNLにも有
効であることを示したといえる．時間発展計算の性能評価
では，ノードあたり 2548 GFLOPSを持つ KNCクラスタ
COMAに対しノードあたり 3046 GFLOPSであるKNLシ

ステム Oakforest-PACSはより高い性能が得られている．
本研究から KNLシステムでは，下記に関する性能評価
が必要であると考えられる．
• メッシュネットワーク (Quadrantや SNC4) の違いに
よる process/thread affinity

• 通信スタック (TMI，OFA，OFI) に違いによる通信
性能と計算スレッドへの影響

• ソフトウェアプリフェッチの有無
今後，KNLへ向け更なる最適化を試行し，Oakforest-PACS

フルシステム稼働開始後により多くの計算リソースを必要
とするシミュレーションやWeak scalingの評価を行う予
定である．
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[14] B. Joó, D. D. Kalamkar, T. Kurth, K. Vaidyanathan and
A. Walden: Optimizing Wilson-Dirac Operator and Lin-
ear Solvers for Intel KNL, High Performance Comput-
ing: ISC High Performance 2016 International Work-
shops, Revised Selected Papers, pp. 415–427 (online),
DOI: 10.1007/978-3-319-46079-6 30 (2016).

[15] Intel MPI:
入 手 先 ⟨https://software.intel.com/en-us/intel-mpi-
library⟩.

[16] MVAPICH2 Pt-to-Pt Performance on In-
tel Haswell Architecture with Intel Omni-
Path: 入 手 先 ⟨http://mvapich.cse.ohio-
state.edu/performance/pt to pt/#haswell-omnipath⟩.

9ⓒ 2016 Information Processing Society of Japan

Vol.2016-HPC-157 No.8
2016/12/21


