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電子動力学アプリケーションSALMONの
スーパーコンピュータ「富岳」に向けた最適化と性能評価
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概要：我々は電子動力学アプリケーション “SALMON”の開発と最適化を進め，Intel Xeon Phi (Knights

Landing, KNL) クラスタ “Oakforest-PACS” での全系実行・性能評価を行ってきた．現在，製造と設置
が進められているスーパーコンピュータ「富岳」に搭載される “A64FX”プロセッサはメニーコア，高バ
ンド幅メモリ，512 bit SIMDと KNLに非常に似た特徴を持ち，KNLプロセッサへの最適化と性能評価
は富岳の活用に強く貢献することが期待される．本研究では我々が特に KNLに対し最適化を進めてきた
SALMONを A64FXに移植，さらなる最適化を行い，富岳共用前評価環境にて実施した最大 1152ノード
までの性能評価から，SALMONのメニーコア型超並列計算機環境下での課題について論ずる．

1. はじめに
これまで，我々は電子動力学アプリケーション “SALMON

(Scalable Ab-initio Light-Matter simulator for Optics and

Nanoscience)” [1] の開発を進め，メニーコアプロセッサ，
特に Intel Xeon Phi を対象として最適化を行ってきた．
[2] では，筑波大学と東京大学が共同設置する JCAHPC

(Joint Center for Advanced HPC, 最先端共同 HPC基盤
施設) にて稼働しているKnights Landing (KNL) クラスタ
“Oakforest-PACS” [3] での全系実行と性能評価を報告し，
大規模メニーコアクラスタにおける良好な性能を示した．
現在，我々はスーパーコンピュータ「富岳」 (ポスト「京」
コンピュータ) を次のターゲットシステムとして，同シス
テムによる大規模電子動力学シミュレーションの実現を目
指している．
富岳は，Arm v8.2-aアーキテクチャベースの “A64FX”

プロセッサ [4] を採用したメニーコア型システムで、(1) 48
コア (12× 4) のメニーコア構成，(2) 合計 1024 GB/secの
高バンド幅メモリ HBM2を 32 GiB搭載，(3) Arm Scal-

able Vector Extension (SVE) [5] をサポートし 512 bit幅
の SIMD演算を提供する．A64FXプロセッサはKNLと非
常に近い構成を持っており，KNLへのアプリケーション最
適化は富岳の活用に向けて非常に有効である．これまでに，
核となるステンシル計算について AVX-512 intrinsicsを用
いた手動ベクトル化実装から，ACLE (Arm C Language

Extension for SVE) intrinsicsを用いた 512-bit SVEへの
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書き換えを論じた [6], [7]．本研究では，富岳共用前評価環
境とKNLクラスタのOakforest-PACSで性能評価を行い，
富岳における SALMONの実性能とボトルネック，課題に
ついて論ずる．
本研究の構成は以下の通りである．2節では，光科学シ
ミュレータ SALMONの概要と主たる計算と通信を説明し，
3節で大規模シミュレーションのターゲットシステムであ
る富岳と，比較評価した KNLクラスタ Oakforest-PACS

について述べる．4節では特に主たる計算であるステンシ
ル計算の最適化と，集団通信の最適化について述べる．5

節と 6 節ではステンシル計算と実時間発展の性能評価と
大規模計算での課題について考察し，7節で本研究をまと
める．

2. SALMON: 光科学シミュレータ
2.1 概要
“SALMON (Scalable Ab-initio Light-Matter simulator

for Optics and Nanoscience)”は，主に筑波大学計算科学
研究センターと自然科学研究機構分子科学研究所にて開発
されている，光と物質の相互作用の第一原理計算を目的と
した光科学シミュレータである [1]．SALMON は，我々
がこれまでにメニーコアプロセッサへ向けた最適化を行っ
てきた ARTED [8] と，ARTEDから派生したGCEED [9]

を統合し，それぞれ異なるスケールでのシミュレーショ
ンを 1つのアプリケーションとして利用可能としている．
SALMONのベースとなっている 2つのアプリケーション
は，対象とする問題 (方程式) の規模，並列化における分割
方法などが異なるが，計算内容はほぼ同一で，[2] で最適化
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図 1 TDKS+Maxwell マルチスケールシミュレーション

してきたコードをベースとできる．現在までに SALMON

version 1.2.1をリリースし，現在は最適化とアルゴリズム
の整理を行い version 2のリリースを準備している．本研
究の実装は，整備中の version 2を用いる．
SALMONは，TDKS (Time-Dependent Kohn-Sham)方
程式において，実時間・実空間法により電子の波動関数の
記述および求解を行っている．また，電子動力学と電磁気
学を組合せたマルチスケール計算が可能で，電磁気学の方
程式にはMaxwell方程式を FDTD (時間領域差分，Finite-
Difference Time-Domain) 法により解き，TDKS方程式と
Maxwell方程式を電流項で結合する．図 1に，TDKS方
程式と 3-D Maxwell方程式を組合せたマルチスケール計
算の際の空間格子について示す．マルチスケール計算時
の TDKS方程式はプロセッサ数台に収まる程度に小さく，
TDKS方程式を FDTD法のグリッド点数分，サブコミュニ
ケータで閉じて計算する．サブコミュニケータ間は一般的
な差分法と同様にグリッド点について近傍点通信を行うた
め，FDTD法を解く場合の計算および通信コストは TDKS

方程式の計算に比べて極めて小さく，大部分を TDKS方
程式の求解に費やす．我々はこれまで，マルチスケール計
算を大規模シミュレーションのターゲットとして最適化を
行ってきた．
本研究では，GCEEDが対象としていた TDKS方程式

のみのシミュレーションの性能評価を行う．同計算をマ
ルチスケール計算と対比して，シングルスケール TDDFT

(Time-Dependent Density Functional Theory) 計算と呼
ぶ．我々は，シングルスケール TDDFT計算を富岳を用い

表 1 主な計算と通信のパターン
Computation Communication

Hamiltonian Stencil Halo

Density Vector summation Allreduce

Hartree FFT All-to-All

Current Stencil+Summation Halo+Allreduce

表 2 各通信のメッセージサイズ，Pn は MPI プロセス数を示す

Message size / process [Byte]

Halo 8 Lx

Pdx

Ly

Pdy
× 8

Ly

Pdy

Lz

Pdz
× 8 Lx

Pdx

Lz

Pdz
× Norbital

Porbital
× 16

Density Lx

Pdx
× Ly

Pdy
× Lz

Pdz
× 8

Hartree 3× (Pall − 1)×
Lgx×

Ly
Pgy

× Lz
Pgz

Pall
2 × 16

Current Halo + 3× 8

た大規模シミュレーションの目標と位置づけている．シン
グルスケール TDDFT計算は，より複雑な並列性を持つ大
規模系のTDKS方程式を解く．マルチスケール計算におけ
る TDKS方程式は，実空間グリッドが 163 程度と小さく，
波数空間が最大 243 × 16程度と非常に大きいため，袖通信
が不要な波数空間をMPIで並列計算し on-cacheなステン
シル計算を非常に多数解く必要があった．シングルスケー
ル TDDFT計算は，DFT (Density Functional Theory) 計
算を行う RSDFTと同様の並列化方法 [10] で，実空間グ
リッドが最大 2563 程度，電子軌道 (波数空間) は最大 104

のオーダとなり，実空間と波数空間両方にMPI並列化を
行うことで大規模並列性を確保する．
我々が目標とする富岳の全系計算は，1–3万原子系の電

子動力学シミュレーションである．静電子状態計算では，
RSDFTに代表されるように 10万原子以上の大規模計算
が京コンピュータの規模で報告されている [10]．しかしな
がら，SALMONのような電子動力学シミュレーションは
LLNLの BlueGene/Q全系や ORNLの Summitの一部を
用いた計算などが報告されているが，1000-5000原子系の
規模にとどまっている [11], [12]．数万原子系の大規模電子
動力学シミュレーションを富岳を用いて実現することで，
ナノ粒子系の光と物質の相互作用における初期状態過程を
計算可能となり，太陽電池や光デバイスなど多くの科学技
術に対し基礎科学上のブレークスルーを与えることが期待
される．

2.2 計算内容
本研究では TDKS方程式を ψ(Lx, Ly, Lz, Norbital)と表

す．Lx,y,z はそれぞれ各軸の空間格子点数，Norbital は電
子軌道数，すなわち波動関数の数を示す．TDKS方程式の
求解における，時間発展計算の主な計算と通信のパターン
を表 1に示す．時間発展計算は，主に下記の計算で構成さ
れる．
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( 1 ) ψのハミルトニアン
( 2 ) 電子密度 n(Lx, Ly, Lz) =

∑Norbital

i=1 |ψ(Lx, Ly, Lz, i)|2

( 3 ) 電子密度より Hartreeポテンシャルを求める (Poisson

方程式の求解)

( 4 ) ψについて電流項を計算
ハミルトニアンと電流項の計算はほぼ同じ計算が行わ
れ，ψ を更新するか，電流成分として全MPIプロセスの
MPI Allreduceを行う．計算の半分以上をステンシル計算
が占めており，ステンシル計算と通信の最適化が大規模シ
ステムでの SALMONの活用において極めて重要である．
表 2に，通信における各MPIプロセスのメッセージサ
イズについて示す．ハミルトニアン計算は，実空間格子に
対するステンシル計算と袖通信が中心で，各MPIプロセ
スは周期境界条件で 6 方向に一対一通信を行う．電子密
度は ψ の畳み込み計算で，全ての波動関数の値をまとめ
るために Allreduceを必要とする．Hartreeポテンシャル
は Poisson方程式を陰的に解く必要があり，SALMONは
Six-step FFTを用いる FFTE version 6.0を組み込んで使
用しているため，行列転値のために All-to-All通信が必要
となる [13]．電流項はハミルトニアンと同様にステンシル
計算が行われるが，ハミルトニアンと異なり電流成分の畳
み込みが発生する．
表中の Pdx,dy,dz,gx,gy,gz,orbital,all は，それぞれ各次元と
電子軌道のMPIプロセス分割数と全MPIプロセス数であ
る．Hartreeポテンシャルの並列化は，電子密度のサイズ
が実空間格子点数しかないため全MPIプロセスで Six-step

FFTを並列計算し，実装の関係で X次元は分割されない．
MPIプロセス分割数の関係は以下の通り．

Pall = Pdx × Pdy × Pdz × Porbital

= Pgx × Pgy × Pgz

Pgx mod Pdx = 0

Pgy mod Pdy = 0

Pgz mod Pdz = 0

Hartreeポテンシャルの計算サイズは product(Lx,y,z)のた
め，プロセス数が増加した場合に通信コストが無視できな
い可能性が高い．電子密度を計算した時点で，各波動関数
を計算するプロセス群で閉じて Hartreeポテンシャルを冗
長計算することも可能である．
ハミルトニアンでの袖領域交換は，ステンシル計算と

オーバーラップして処理可能である．ただし，ステンシル
計算の袖が各次元で±4必要になるため，各プロセスの計算
量が少なくなったときにオーバーラップによる処理コスト
が無視できなくなる可能性がある．本研究では，Idomura

らの手法を用いて袖交換に影響しない内点部分の通信と通
信オーバーラップ処理した [14]．

表 3 本研究の評価環境
富岳共用前評価環境 Oakforest-PACS

Processor A64FX Xeon Phi 7250

# of core 48+2/4 with 2 GHz 68 with 1.4 GHz

Peak perf. 3072 GFLOPS 3046.4 GFLOPS

Memory 32 GiB HBM2 16 GiB MCDRAM

Bandwidth 1024 GiB/s 490+ GiB/s

Network Tofu-D Omni-Path

6-D mesh-torus Full-bisect. Fat-tree

40.8 GiB/s (injection) 12.5 GiB/s

OS RHEL/CentOS 8 RHEL/CentOS 7

Software Fujitsu compiler/MPI Intel compiler/MPI

version 4.1.0 version 2019 u1

SIMD inst. 512-bit SVE AVX-512

3. 評価環境
本研究の性能評価環境について，表 3に示す．富岳は鋭
意製造と設置が進められているが，一部が共用前評価環境
として提供されている．本研究では同共用前評価環境につ
いて，説明を簡便にするため富岳と呼ぶ．特に断りがなけ
れば、本研究で述べる富岳の性能測定結果はすべてラージ
ページ機能を有効にした性能である。
共用前評価環境の A64FXプロセッサは，48の計算コア
が 2 GHzで動作し，各コアで 2個の FMAユニットを有す
るため 32 FLOP/Cycle，理論ピーク性能は 3072 GFLOPS

である．計算コアの他に 2または 4のアシスタントコアが
提供され，アシスタントコアはOSや通信などの割り込みが
発生する処理を引き受ける．A64FXは，12の計算コアと 8

GiBのHBM2メモリをCMG (Core Memory Group) と呼
び，4つのCMGがチップ内に実装される [4]．4つのCMG

はチップ内インターコネクトで接続され，4 NUMAノード
構成を取る．上述の構成からメモリアクセスを CMG内で
閉じるように，CMGに 1個以上のMPIプロセスを割り当
てる方式が最適と考えられる．富岳は「京」コンピュータ
に採用された Tofuの改良版である Tofu-Dをノード間イン
ターコネクトとして提供する [15]．Tofu-Dはリンクあた
りのバンド幅は低下したが同時通信リンク数が 4から 6に
増加し，各リンク 6.8 GiB/s，合計で 40.8 GiB/sのネット
ワークバンド幅を提供する．
本研究では，富岳との性能比較のために JCAHPCの In-

tel Xeon Phi (Knights Landing)クラスタOakforest-PACS

(OFP) を用いる．OFPは富岳と同様のメニーコア型スー
パーコンピュータで，搭載されている KNLプロセッサは
特徴・特性が A64FXに類似しており，富岳との比較に最
適なシステムのひとつといえる．富岳と異なる点は，
• 計算コア数は約 1.3倍以上だが，各計算コアの動作周
波数が定格 1.4 GHzと低い

• 高帯域幅メモリの 16 GiB MCDRAMと，大容量メモ
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do ib = 1,Norbital

do iz = 1,Lz; do iy = 1,Ly

! initialize

do ix = 1,Lx

htpsi(ix,iy,iz ,ib,ik) = &

(V_local(ix,iy,iz ,ib ,ik) + lap0(ik)) &

* tpsi(ix,iy ,iz ,ib,ik)

end do

! compute X-difference

do ix = 1,Lx

#define DX(dt) tpsi(idx(ix+(dt)),iy,iz)

t8=DX(-4); t7=DX(-3); t6=DX(-2); t5=DX(-1)

t1=DX( 1); t2=DX( 2); t3=DX( 3); t4=DX( 4)

v=(lapt (1)*(t1+t5) + lapt (2)*(t2+t6) &

+lapt (3)*( t3+t7) + lapt (4)*(t4+t8))

w=(nabt (1)*(t1-t5) + nabt (2)*(t2-t6) &

+nabt (3)*(t3 -t7) + nabt (4)*(t4 -t8))

htpsi(ix,iy,iz) = htpsi(ix,iy,iz) &

- 0.5d0 * v - zI * w

end do

! compute Y-difference

do ix = 1,Lx ; ... ; end do

! compute Z-difference

do ix = 1,Lx ; ... ; end do

end do; end do; end do

図 2 富士通コンパイラに最適化したステンシル計算の Fortran実装

リの 96 GiB DDR4-2400 DRAMを備える，ただし本
研究ではMCDRAMしか使用しない

• Intel Omni-Path を用いた Full bisection fat-tree の
ネットワークを提供する

プロセッサの理論ピーク性能は A64FXとほぼ等価で，本
研究ではコアの動作周波数やネットワークトポロジの違い
などの影響について考察を行う．

4. SALMONの最適化
4.1 コンパイラによる SIMD化の促進
SALMONのステンシル計算は倍精度複素数型で，各次

元で ±4の近傍点が必要かつ周期境界条件で計算される．
ステンシル計算の Byte/FLOPは約 2.68 B/Fで，非常に
メモリバンド幅律速な計算である．我々はこれまでに，京
コンピュータや Knights Corner，Knights Landingに同計
算を最適化し，高速化を達成してきた [2], [16]．
富士通コンパイラの SIMD化を促進したステンシル計

算の Fortranコードを図 2に示す．一般的に，ステンシル
計算のコードはキャッシュやレジスタの活用を考えると全
差分計算を一回のループに収めるのが効率的と考えられる
が，富士通コンパイラはレジスタメモリを分割してパイプ

svfloat64_t _mm512_set4_pd_sve(d, c, b, a) {

svfloat64_t x = svdupq_f64(a, c);

svfloat64_t y = svdupq_f64(b, d);

return svzip1(x, y);

}

図 3 mm 512 set4 pd の SVE 実装

ライン的に処理・最適化するソフトウェアパイプライニン
グ機能がある．同機能は、レジスタ内のデータをパイプラ
イン的に処理するためにひとつのループ中で使用されるレ
ジスタ数を可能な限り少なくしなければならない．すなわ
ち，ループボディはできる限り簡潔かつ短く書かれている
必要がある．
SALMONのステンシル計算は各次元が 4次差分と袖が

深く，一般的な実装ではループボディが長すぎるためにソ
フトウェアパイプライニングを適用できなかった．した
がって，メモリ上連続な最内の X次元のループを 4つに
分割することで，全てのループでソフトウェアパイプライ
ニングを有効化した．図 2の実装では，書き込み先配列
を一時的なバッファとして利用するため，キャッシュメ
モリを消費してしまうが，A64FXは Intel CPUのような
キャッシュメモリを経由せず直接メインメモリに書き込む
(streaming store) [17] 機能を有しないため，デメリットは
生じない．本研究の実装では，ソフトウェアパイプライニ
ングが有効になるループ長は 24–48以上となり，対象の実
空間格子点数に適合する．

4.2 AVX-512実装の 512-bit SVEへの変換
我々は [2] で，Intel AVX-512 intrinsicsを用いた同計算
の最適化を論じた．A64FXがサポートする SVE (Scalable

Vector Extension) 命令 [5] は，ハードウェアの SIMD幅
を 128-bitから 2048-bitの中で実装者が任意に決定できる．
A64FXがハードウェアで実装する SIMD幅はAVX-512と
同じく 512-bitであり，AVX-512実装を 512-bit SVEに変
換することで，手動 SIMD最適化の実装コストを下げつつ
高速化できることが期待される．
AVX-512から SVEへの変換は，SVE intrinsicsがAVX-

512のmasked intrinsicsであると考えれば多くの場合で可
換な intrinsicが存在する．しかし，可換でない場合は SVE

intrinsicsを組み合わせて実装する必要があり，AVX-512

intrinsicsの SVE intrisicsを用いたエミュレーションと言
える．変換に関する詳細は，[7] に詳しい．
非可換命令の例として， mm512 set4 pdを SVE intrin-

sicsでどのように実装するかを考える．ベクトルの要素型
が int32 tなど 128 bitで 4要素を表現できる場合，svdupq
で容易に実現できるが，64 bit 整数や浮動小数点数の場
合，4要素は 256 bit必要となるため，既存命令では処理
できない． mm512 set4 pdの SVE実装を，図 3に示す．
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! zdot(pseudo_pt , psi)

uVpsi = 0d0

do ib=1,Norbital; do ip=1,Nlma

ia = get_atom_number(ip)

il = get_projector_number(ip)

ir = get_num_rgrids(il)

uVpsi(ia,ib) = sum(conjg(pseudo_pt (1:ir)) &

* psi(ipos (1:ir)))

end do; end do

! summation

call MPI_Allreduce(MPI_IN_PLACE , uVpsi , &

Natom*Norbital , &

MPI_DOUBLE_COMPLEX , MPI_SUM , &

icomm_dxyz , ierr)

! update wave function

do ib=1,Norbital; do ip=1,Nlma

ia = get_atom_number(ip)

il = get_projector_number(ip)

ir = get_num_rgrids(ip)

psi(ipos (1:ir)) = psi(ipos (1:ir)) &

+ uVpsi(ia,ib) * pseudo_pt (1:ir)

end do; end do

図 4 非局所ポテンシャル計算の疑似 Fortran コード

svdupq f64で (a, c, a, c, ...)および (b, d, b, d,

...)と値をコピーしたベクトル x, yを生成する．ベクト
ル x, yを svzip1(x, y)で interleave copyし，ベクトル
x, yの最下位ビットから数えて半分の要素を 1要素ずつ
交互にコピーしたベクトルを生成する．図 3で 4つのスカ
ラ値で埋めたベクトルを生成できるが，128 bit SVEで実
行した場合は a, bしか参照されない．以上のように，ス
テンシル計算で利用されるような AVX-512命令を SVE命
令の組み合わせで実現することは容易である．

4.3 原子の非局所ポテンシャルの通信局所化
図 1に示すとおり，各波動関数は実空間内に複数の原子
を持つ．第一原理計算は計算コストの観点から，原子のポ
テンシャルについて直接計算を行わず任意のポテンシャル
関数に置き換えて計算するのが一般的である．これを擬ポ
テンシャル (Pseudo-potential) と呼ぶ [18] が，擬ポテン
シャルによるシミュレーション精度上の問題点について本
研究では議論しない．
擬ポテンシャル関数を用いた波動関数の更新を，非局所

ポテンシャル計算と呼ぶ．非局所ポテンシャル計算は各原
子について，擬ポテンシャル関数と原子相当部分の実空間
格子点の内積和を求める必要があるため，ある原子が複数
のMPIプロセスによって分割計算されている場合に通信
が必要となる．内積和を求めたあと，波動関数をその値に
したがって更新する．

! ... nonlocal potential

n = 0

do ia=1,Natom

if (is_atom_referred(ia)) then

n = n + 1

call MPI_Iallreduce(MPI_IN_PLACE ,

uVpsi_r(1,ia), &

Norbital , &

MPI_DOUBLE_COMPLEX , &

MPI_SUM , &

icomm_atom(ia), &

ireq(n), ierr)

end if

end do

call MPI_Waitall(n,reqs ,MPI_STATUSES_IGNORE ,ierr)

do ia=1,Natom

uVpsi(ia ,:) = uVpsi_r(:,ia)

end do

図 5 MPI Iallreduce を用いた非局所ポテンシャルの通信最適化

図 4に，非局所ポテンシャル計算の擬似コードを示す．
擬ポテンシャル関数は計算コストを削減するために，すべ
て初期化時に求めて配列 (pseudo pt) に保存し，計算時
は配列の読み取りだけを行う．MD計算を行わなければ，
擬ポテンシャル関数は一回の初期化で全時間ステップにお
いて利用できる．各MPIプロセスのローカルな擬ポテン
シャル関数と実空間格子点の内積和 (uVpsi) を求めた後，
MPI Allreduceを用いて uVpsiの全要素の和を取る．
ある uVpsi(ia)に着目すると，ia番目の原子の更新に

必要な uVpsi(ia) は，ia の原子を含む実空間格子点を
計算するMPIプロセス間だけで通信すれば良い．最も簡
単な実装は uVpsi(ia) を計算する MPI プロセスのリス
トを作り，MPI Group APIを用いて新たなコミュニケー
タを作成し MPI Allreduce を呼び出す方法である．しか
しながら，原子の数に比例し MPI Allreduce の呼び出し
回数は急激に増加するため，MPI version 3.0 で加えら
れた Nonblocking collective の MPI Iallreduce を用いる．
図 5に，MPI Iallreduceを用いた通信最適化実装を示す．
MPI Iallreduceを最大 natom回呼び出し，MPI Waitallで
通信を起動させることで非局所ポテンシャルの内積和の通
信量を最小かつ効率よく処理できると考えられる．[19]の
ように，パイプライン化して通信隠蔽を図ることも可能と
考えられるため，実装とパイプライン化の効果は今後の課
題とする．

5. 性能評価と考察
5.1 計算問題とプロセス分割方法
本研究では，シングルスケール TDDFT 計算として

Au54H48Si144 のダングリングボンドのシミュレーション
を取り上げ，実時間発展の計算時間について評価を行う．
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表 4 Weak scaling の測定に用いた問題サイズ
# of node Wob Lx,y,z

72 648 (128, 64, 81)

288 1296 (128, 128, 81)

1152 2592 (128, 128, 162)

表 5 Weak scaling の MPI プロセスマッピング
# of node Porbital Pdx,dy,dz Pgx,gy,gz

72 48 (1, 2, 3) (8, 4, 9)

288 96 (1, 4, 3) (16, 8, 9)

1152 192 (1, 4, 6) (16, 16, 18)

表 6 Strong scaling の MPI プロセスマッピング
# of node Porbital Pdx,dy,dz Pgx,gy,gz

256 64 (1, 4, 4) (8, 8, 16)

512 128 (1, 4, 4) (8, 16, 16)

1024 256 (1, 4, 4) (16, 16, 16)

ダングリングボンドの計算は格子欠陥や物質表面を扱うシ
ミュレーションにあたるため，スーパーセル法が用いられ
る．スーパーセル法は，シミュレーションの構成について
見ると周期境界条件を持つユニットセルのレプリカを大量
に並べることで巨大なひとつのセルとして計算する手法で
ある．2倍のユニットセルを配置するためには軌道と実空
間格子点を同時に 2倍にする必要があるため，問題サイズ
は 4倍になる．したがって，計算ノード数を 4倍刻みにし
て測定しなければ weak scalingを正しく評価できない．
Weak scaling計測時の問題サイズについて，表 4に示
す．軌道および実空間格子点を同時に倍にする必要がある
ため，72ノードから測定し 4倍刻みで性能測定を行う．各
ノードは 4 MPI プロセス (1 MPI proc/CMG) を割り当
て，合計MPIプロセス数はノード数の 4倍である．この
とき Lx は固定で，Ly,z 方向にユニットセルを配置する．
MPIプロセスのマッピング方法は表 5に示すとおりで，全
プロセスが同サイズの Lx,y,z を持つが，Lx は分割しない．
Strong scaling計測では，表 4から 288ノードのサイズ

を取り出し，各プロセスが持つ実空間格子点数が等価かつ
FFTEの問題サイズ制約から Lz を 96に変更したものを用
いた．MPIプロセス分割数は表 6に示すように，Porbital

のみを増加させる形とした．袖通信とステンシル計算の
オーバーラップは，MPIのプロセス分割数が多くなった場
合，前述の通り袖が深いために袖領域に依存しない内点の
計算量が少なくなるため通信コストが増加してしまう．し
かし，軌道分割の場合は分割数に依存せず同じサイズの畳
み込み通信 (MPI Allreduce) を用いるため，相対的に通信
コストを低く抑えられる．

5.2 ステンシル計算
OpenMP並列化されたステンシル計算部のみを抜き出

したミニベンチマークを作成し，性能評価を富岳共用前
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図 6 ステンシル計算のミニベンチマーク測定結果
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図 7 ステンシル計算の達成可能な性能と達成した性能

評価環境ではなく，富岳試作機を用いて行った．富岳試
作機の A64FXプロセッサと，KNLの性能を図 6に示す．
性能測定は 1283 の実空間格子点を用いて，A64FXは 48

OpenMPスレッド，KNL (Xeon Phi 7250) は 64 OpenMP

スレッドで実施した．Xeon Phi 7250は 68コアを搭載し
ているが，OFPでは 2コアないし 4コアが OSの処理を
できるような実行を推奨しているため，実計算と同様に 64

コアでの測定が適していると判断した．
“Auto”はコンパイラによる SIMD最適化を促進したも

の，“Hand”は KNLの AVX-512 SIMD命令で実装した手
書きの SIMD化コードを A64FXの 512-bit SVE命令に書
き換えたもの，“SWP”はソフトウェアパイプライニング
による最適化が有効になっていることを示している．単純
な SIMD最適化だけであれば，SIMD命令を Intrinsicレベ
ルで記述することでコンパイラよりも高い性能が得られる
可能性がある．しかし，SIMD最適化に加えソフトウェア
パイプライニングのような，実装者に比べコンパイラが得
意と考えられる最適化を組み合わせることで，ハンドコー
ディングによる SIMD化は不要なことがある．本研究の
ハンドコーディング実装では，ループ形状が富士通コンパ
イラにとって解析できないレベルで複雑になってしまい，
ソフトウェアパイプライニングが有効にできなかった．ソ
フトウェアパイプライニング相当処理を記述することが
できればさらなる高速化を行える可能性があるが，SIMD

intrinsics+ソフトウェアパイプライニング相当処理の記述
はコードが複雑になりすぎてしまい，コンパイラによって
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図 8 Weak scaling 測定結果 (実行時間内訳)

行われる他の最適化を妨害または止めてしまうため，現在
まで性能向上を確認できていない．
本研究の実装は最高 322.72 GFLOPSを達成し，約 2.68

Byte/FLOPから，ステンシル計算の実効メモリバンド幅
は約 866 GiB/sである．A64FXのメモリバンド幅は 1024

GiB/sなので，約 84.5%の実メモリバンド幅を獲得してお
り，よく最適化されている．ここで，L2キャッシュおよ
び HBM2のメモリバンド幅からルーフラインモデル [20]

を図 7に作成し，本研究の達成性能をプロットした．L2

キャッシュバンド幅は 3600 GiB/s以上であるとされてい
るため，グラフでは 3600 GiB/sでルーフラインモデルを
作成している．ステンシル計算は計算サイズが L2キャッ
シュサイズを超え HBM2のメモリバンド幅に律速される
ため，A64FXで達成可能な最低水準はクリアできている．
ただし，キャッシュメモリの影響を考慮すると，真に達成
可能な最高性能は L2キャッシュと HBM2のルーフライン
の間にあると考えられる．その仮定に従えば，ステンシル
計算の性能は今だ不十分で，さらなる最適化の余地につい
て検討しなければならない．

5.3 Weak/Strong scaling

富岳および OFP での weak scaling の実時間発展計算
全体の測定結果を，図 8 に示す．Hamiltonian, Density,

Hartree, Currentおよびそれ以外の計算時間の内訳と，通
信と計算をオーバーラップしたステンシル計算の実行時
間，Densityと Currentの通信時間について示している．
Hartreeは FFTEの利用方法の問題で通信時間測定ができ
ていなかったが，All-to-All通信が支配的であると考えら
れる．
現在の富岳の環境では weak scalingを達成できていない

が，OFPは 72ノードに対して 1152ノードは約 96%の実
行時間で weak scalingをほぼ完全に達成している．計算や
通信量は同一であることを考えると，ネットワークトポロ
ジの違いによるものと考えられる．OFPはどの計算ノード
との通信も等価コストで処理できる Full-bisection fat-tree

であるのに対し，富岳はユーザには 3次元のメッシュトー
ラスとして見える Tofu-Dである．評価時の環境では 1152

ノード (3ラック) を 4x6x48の Tohu-Dネットワークで接
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図 9 Strong scaling 測定結果
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図 10 Strong scaling 測定結果 (実行時間内訳)

続しているが，この形状では Tofu-Dネットワークに対し
表 5に示すような SALMONにとって適切なプロセスマッ
ピングができない．特に、全MPIプロセスで分割計算し
ている Hartreeは All-to-All通信を使用する FFTEが利用
されるため，最もネットワークトポロジの影響を受ける．
また，他の全体通信も適切なマッピングになっていない結
果，遠距離のノードと通信する必要があり，図 8に示す通
り明らかに通信に律速されている．しかしこの問題はネッ
トワーク形状に依存するため，ラックが増加し Xと Y方
向のノード数が増えれば，Tofu-Dに対して適切にマッピン
グできるようになり，Weak scalingの改善が期待される．
図 9 に，それぞれ strong scaling の結果を示す．当初

1024ノードまでの測定を予定していたが，試行期間途中で
ラージページを利用できなくなったため 256と 512ノード
と完全に同一の環境で測定が困難となった．したがって，
同グラフではラージページを利用した場合は 512ノードま
で，ノーマルページで全て動作させた場合は 1024ノードま
での結果を示している．両システムともに 1024ノードで
すでにスケーリング性能が悪化しているが，富岳にいたっ
ては性能低下を起こしている．しかしながら悪化の理由は
異なり，図 10に示すように OFPの場合はステンシル計
算で構成された hamiltonianの性能に飽和が見られるのに
対し，富岳は Hartreeや Currentの実行時間が増加してい
ることが原因である．しかしハミルトニアン計算に着目す
ると，通信隠蔽が行われているステンシル計算は OFPと
異なりほぼ完璧にスケールしているように読み取れる．
以上から，一対一通信を含む計算性能は OFPに対して
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優位性があるものの，全体通信の時間に律速されているよ
うな挙動を示しており，ネットワークトポロジへのマッピ
ングの問題が極めて重大な影響を与えていることが推察さ
れる．

6. 大規模計算にむけた課題
6.1 通信ボトルネックの克服
図 8などに示したとおり，プロセスマッピングの問題か
ら通信ボトルネックな挙動を示している．しかしながら，
ネットワークへのプロセスマッピングの問題が解消したと
しても，そもそものネットワーク帯域幅が足りない可能性
も考えられる．富岳は injection network bandwidthは広
帯域と言えるが，各リンクは 6.8 GiB/sと InfiniBand FDR

相当のネットワーク帯域しか持たないのに対し，OFPは
Full-bisection fat-treeで 12.5 GiB/sのリンクで，単リン
クのネットワーク性能は OFPに優位性がある．また，富
士通MPIは Tofuネットワークに最適化した collectiveの
アルゴリズムを提供しているが，特定の条件を満たした場
合に呼び出されるため，高速なアルゴリズムが選択されて
いない可能性もある．通信ボトルネックを克服するための
直接的な手段として，全体通信のパイプライン化による通
信隠蔽も有効である．
以上から，通信性能に関する改善手段は以下のことが考

えられる．
• 適切なMPIプロセスとネットワークのマッピング
• Tofu-friendlyな collectiveアルゴリズムが適用されて
いるかの確認，または適用できるように実装する

• Nonblocking collectiveを用いた通信隠蔽を実装する

6.2 Hartreeポテンシャルの冗長計算
SALMON固有の問題として，スーパーセル計算では完

全な weak scaling を行う場合には軌道と実空間をそれぞ
れ 2 倍にする必要があり，ノード数 4 倍で推移させなけ
ればならない．このとき product(Pgx,gy,gz)は 4倍になる
のに対し、計算対象となる product(Lx,y,z)は 2倍にしか
ならない．つまり計算の特性上，波動関数に対して weak

scalingはできるが，Hartreeポテンシャルの計算は自動的
に strong scalingになり，一定のノード数に達するとバラ
ンスが崩れる可能性がある．任意に Hartreeポテンシャル
の計算を冗長化し，例えば同一の軌道を計算する Pdx,dy,dz

で閉じた計算に変形する必要があると考えられる．
Pdx,dy,dz をサブコミュニケータとすると，このサブコ
ミュニケータは Density で計算した電子密度を分割して
持っているため，product(Pdx,dy,dz)のプロセスで閉じて
Hartreeポテンシャルを解くことができる．このとき，サ
ブコミュニケータでの Hartree ポテンシャルの計算量は
product(Pgx,gy,gz)
product(Pdx,dy,dz)

倍になるため，従来手法とのプロトコルス
イッチが必要と考えられる．

7. まとめ
本研究では，電子動力学アプリケーション SALMONに
ついて，ステンシル計算の最適化と通信局所化，富岳共用
前評価環境を用いた 1152ノードまでの性能評価とKNLク
ラスタ Oakforest-PACSとの性能比較を行った．ステンシ
ル計算はミニベンチマークレベルで約 322 GFLOPS，ピー
ク性能比 10%を達成し，ルーフラインモデルの評価によっ
て HBM2に律速された場合の性能とほぼ等価な性能を達
成していることがわかった．しかしながら，真に達成可能
な性能は L2キャッシュバンド幅と HBM2バンド幅のルー
フラインの間に存在すると考えられる．
Au54H48Si144 のダングリングボンドシミュレーション
による実時間発展の計算性能評価では，アプリケーション
に通信ボトルネックが発生していることがわかった．OFP

ではWeak scaling をほぼ完璧に達成していたことから，
SALMONが要求するプロセスマッピングと Tohu-Dネッ
トワークの形状がマッチしなかったために通信性能が最適
化されていないのではないかと考察した．この問題を解決
するためには，Nonblocking collectiveを用いた通信隠蔽を
実装する必要があると考えられる．
SALMONの富岳における性能は，ハミルトニアン計算
についてのみ着目すると十分なWeak/Strong scalingを達
成していることがわかる．しかし時間発展計算全体を比較
した場合，袖領域交換が支配的なハミルトニアンに比べ全
体通信が支配的な他の計算によって全体性能が律速されて
しまっている．富岳の計算性能は OFPに対し優位性があ
るため，通信性能を改善することによって OFPより優れ
た実行性能を獲得することが期待される．
謝辞 本研究の一部は，筑波大学計算科学研究センター

の学際共同利用プログラムによる．本研究の一部は，JST-

CREST研究課題「光・電子融合第一原理計算ソフトウェ
アの開発と応用 (課題番号: JPMJCR16N5)」により支援
された．

免責事項

本研究の「富岳」に関係する評価結果は，スーパーコン
ピュータ「富岳」試作機および共用前評価環境により得ら
れた．これらは，スーパーコンピュータ「富岳」の共用開
始時の性能・電力等の結果を保証するものではない．
評価で使用したコンパイラ等のソフトウェアは開発中の

ものであり，スーパーコンピュータ「富岳」共用開始時の
性能と異なる可能性がある．利用したソフトウェアの版は
以下のとおり．
試作機
富士通コンパイラ&MPI version 4.0.0 20190701

共用前評価環境
富士通コンパイラ&MPI version 4.1.0 20191219
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