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ヘテロジニアスな並列計算環境を応用した
連成・連係計算の提案

押 川 雄 大†1 小 林 泰 三†2 森 江 善 之†2

高 見 利 也†2 青 柳 睦†2

「京」コンピュータや TSUBAME 2.0 に代表されるように，計算環境は飛躍的に
大規模化し，且つ，GPGPU などのアクセラレータがついたヘテロジニアスな環境に
進みつつある．このような大規模でヘテロジニアスな計算環境を効率よく利用する計
算方法として，計算科学で需要が拡大しつつある連成・連携計算を提案する．ヘテロ
ジニアスな計算環境として GPGPU と CPU を設定し，連成・連携計算の対象とし
て金属微粒子の融点解析を行った．GPGPU で生成される一次データを CPU で平
行してデータ解析をさせ，その解析結果に基づいて次に GPGPU で実行する計算を
決定する事により，ストレージに書き出すデータの削減と，GPGPU で実行する計算
量の最小化を実現した．

Coupled and Cooparated Simulation on
Heterogeneous Parallel Computing Environment

Yuta Oshikawa ,†1 Taizo Kobayashi ,†2

Yoshiyuki Morie ,†2 Toshiya Takami †2

and Mutsumi Aoyagi †2

As represented by “K” computers and TSUBAME 2.0, large-scale comput-
ing environments are progressing dramatically and becomming heterogeneous
with such as GPGPU. We propose coupled and cooparated simulation, which
is growing demand for computational science, as a calculation method in order
to efficiently utilize a large heterogeneous computing environments. A meltign
point of a nano meter sized metal cluster is analyzed on a CPU and GPGPU
heterogeneous computing environment. The primary data generated by the
GPGPU is analyzed in parallel by the CPU, and the next calculations on the
GPGPU are deciding based on the analysis result. Thus, reduction of the data
to be written to storage, and minimizing the amount of calculation on the
GPGPU are achieved.
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図 1 現在の典型的な計算例：（左）大規模超並列計算と（右）データ解析を伴う embarrassingly prallel 計算

1. は じ め に

1.1 大規模計算の現状
昨今の高性能計算機システムの多くは，メニーコアから成る CPUを複数個搭載したノー
ドを互いにネットワークでつないだ並列計算環境である．そのノード数は今後も増加するの
に加えて，GPGPU などのアクセラレータと呼ばれる演算加速機構を搭載することでシス
テム全体の演算性能を高める方法も広まりつつある．こういった計算機環境の状況を受け
て，例えば「京」コンピュータを念頭に置いた超並列計算や，TSUBAME 2.0 の様なアク
セラレータ付きのヘテロジニアスな計算環境を効率的に利用する研究が多方面で進められ
ている1)．
この様な大規模計算の現状を端的に分類してみると，計算モデルは図 1に示す２種類に大
別できる． 左の図は，多数の演算ノードに問題サイズの大きな単独のシミュレーションを
高度に並列処理させる計算方法で，大規模な超並列計算と云えば，現在ではこの計算方法を
さすのが一般的である．しかし，大きな問題サイズの計算は，その並列度の増加にともなっ
て様々な困難に直面する様になってきた．まず，並列度の増加に伴う通信コストの相対的な
増大等によって，並列化による計算速度の向上が困難になってきている問題がある．次に，
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ノード数の増加に伴ってシステム全体の平均故障間隔 (MTBF)が下がる事により，ひとつ
のジョブの実実行時間を大きく取れなくなってきている問題もある．また，問題サイズの巨
大化による計算量の増加から扱うデータ量も膨大になるために，データ爆発も問題になって
いる．これら３つの問題を解決するために，通信やフォールトトレランス，ストレージから
数値計算のアルゴリズムに至迄さまざまな研究が続けられている．
その一方で，図 1の右に示すように，パラメータサーベイやアンサンブル計算に代表され
る，単独のシミュレーションを多数独立して実行する計算科学の需要もある．これらの計算
の特徴は，問題サイズは小さいものの多数の独立したシミュレーション（＝一次計算）を必
要として，且つ，それらのシミュレーション結果をデータ解析する（＝二次，あるいは高次
計算）ところまでが一組になっている所である．多くの場合，データ解析の結果を受けて新
たな一次計算を実行するループ構造になるのも特徴である．これらの計算の具体的な対象
としては，化学反応等の非定常・非平衡な系の数値計算から，一部分に固められた物質やエ
ネルギー等が拡散していく緩和過程や，乱流の発生と消滅の様な過渡現象など様々に存在
する．
実際に，これらの計算がどの程度の規模になるのかを，ナノメータースケールの微粒子

（ナノ粒子）の物性を調べる為に分子動力学（MD）計算を行う場合で見積もってみよう．4

nm 程度のナノ粒子に含まれる原子の数はおよそ 1000 個のオーダーである．このナノ粒子
を MD 計算するには時間刻みを 10−15 sec のオーダーにとる必要があり，また過渡現象を
追うには 10−5 ∼ 10−3 sec 程度まで計算する必要がある．これは，計算量だけで比較する
ならば，107 個の系を 10−11 sec まで計算するのと同じである．この一本の計算から生成さ
れるデータ（一次データ）の量は，倍精度で 1000 step で平均したとすると

総データ量 =原子数×次元数× step 数/103 ×倍精度ビット数 (1)

であるから，原子数を 1000，次元数を 6，step 数を 1012 とすると，総データ量はおよそ
50 PB にもなる．step 数を 3 桁落として µ sec までの計算にしたとしても，50 GB であ
る．更に統計量をとるためには計算結果のアンサンブルを作る必要がある．これは，同一
パラメータで初期条件のみが異なる一次計算のセットであり，パラメータサーベイとは異な
る．このアンサンブルを作る為に，計算量は一桁上がる．実際にはこれに更にパラメータ
サーベイが加わる事になる．以上が一次計算の内容である．実際の研究では，この一次計算
の結果である一次データを解析する（二次計算）ことにより研究に必要な物理量を抽出し，
必要であればそれらの物理量を更に解析（三次計算以上の高次計算）して最終的に必要な
データを得ることになる．
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図 2 マルチスケール・マルチフィジックスの概念図

これらの系の数値計算の特徴を以下にまとめる．
• 一次計算の問題サイズが比較的小さい
• 一次計算は長時間（step 数が巨大）の時間発展計算であることが多い
• 多数の一次計算が必要（統計量をとる為にアンサンブルやパラメータサーベイが必要）
• 一次計算が作る一次データが膨大になる
• 一次計算同士は完全に独立である
• 一次計算の結果を解析する高次計算がある
ここでは「データ解析を伴う embarrassingly prallel計算」（図 1 右）を取り上げ，その
計算科学面での重要性を議論した．

1.2 連成・連携計算
ここでは「連成・連携計算」を概観する．連成・連携計算は，マルチスケール・マルチ
フィジックス（図 2）と呼ばれる対象に用いられる事が多い．マルチスケール・マルチフィ
ジックスとは，時間空間的尺度が大きく異なったり，扱う物理量が粒子の位置座標と空間
メッシュとの間での変換が必要であったり，それぞれの数値解法が分子動力学と有限要素法
であったりと，複数の計算スキームを組み合わせる必要がある事である．例えば，化学反応
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図 3 連成・連携計算としての多階層計算：（左）高次計算としてモニタリングとデータ解析のみをする最も単純な例．
高次計算の解析結果のみを出力するので「データ爆発」を緩和する．（右）高次計算に一次計算の制御を含めた
例．解析結果をもとに不要な一次計算を排除する（破線部分）などで計算量の削減を見込め，必要な一次計算
を独立してスケジューリングすれば耐障害性も実現する．

をシミュレートする為に，まさに反応が進行している局所的な部分を量子力学に基づいた第
一原理計算で行い，その他の大部分を古典力学に基づいた分子動力学計算で行って互いに連
成させたり，エンジンの動作を調べる為に流体と燃焼と熱拡散を同時に扱う事，などが典型
的な例である．この様なタイプの計算では，複数の異なる種類の計算とそれらの間のデータ
を取り持ったり制御したりする必要がある．このような計算をするために OCTA などの計
算機構が考案されて成果も蓄積されてきている．
さて，マルチスケール・マルチフィジックスを対象にする連成・連携計算は非常に複雑
な計算になるが，連成・連携計算の本質は異なる種類の計算を組み合わせるところにある．
この観点から連成・連携計算の最も素朴な例を考えると，その一つとして，先に議論した
「データ解析を伴う embarrassingly prallel 計算」のデータ解析と一次計算を同時平行で実
行するもの（図 3左）もその範疇に入ると看做せるであろう． これは，これまで直列に実
行してきた一次計算とデータ解析を単純に並列実行した形でしかないが，一次計算の結果を
ストレージに保存する必要がなくなるなど，データ爆発対応への可能性がある．
次に考えるのは，データ解析の結果を一次計算にフィードバックする事である（図 3右）．
過渡現象を長時間計算していると，系が予期しないレアイベントに遭遇して，計算が続行で
きなくなったりする事がよくある．系がそのような異常な状態にあることを知るには高次計
算としてのデータ解析が必要であるが，逆に言えば，データ解析を同時に実行していればリ
アルタイムに一次計算の状況が把握できるので，一次計算に対して例外処理を行える状況が

整う事になる．そして，一次計算が独立したプロセスとして走っていれば，一次計算に修正
をかけたり不要であれば止める事も可能である．従って，結果として不要な計算を避けるこ
とで計算量削減が可能になる．さらには一次計算を実行しているハードウェアが故障したと
しても，代替計算を起動する事もこの枠組みの中では可能になる．つまり強力な耐障害性の
実現を意味する事になる．

2. ヘテロジニアスな計算環境での連成・連携計算

ヘテロジニアスな計算環境として，今日もっとも身近なものの一つは，GPGPU + CPU

の組み合わせである．そして CPU が GPGPU を制御するハードウェア上の構造が，図 3の
右の計算法での制御を実装するのに好都合である．GPGPU で計算を行う場合は，CUDA2)

や OpenCL3) では，CPU で実行するプログラムから GPGPU で実行するカーネルと呼ば
れる関数を呼ぶ形が取られている．従って，GPGPU での計算状況を CPU でモニタリン
グして必要であれば GPGPU での計算を制御すると云った一連の処理が，一つの C++ プ
ログラムとして実装できるのが利点である．CUDA に付属しているサンプルに見られるイ
ンタラクティブなデモでは，GPGPU での一次計算を CPU がキーボードやマウスからの
入力をもとにリアルタイムに制御していることからも，GPGPU での計算は CPU から制
御しやすい事がわかる．
図 4 は CPU + GPGPU 環境へ連成・連携計算を適用した例である．ここでは流体と
音波の連成計算を例として取り上げている．GPGPU 上では一次計算として流体力学計算
(CFD)と音波計算 (FDTD)のソルバーが同時に実行されていて，定期的に CPU 側にデー
タを送っている．CPU 上では高次計算として流体での音源になる渦運動解析と，音波のエ
ネルギーが集中して流体との相互作用を考えなければならない位置を求める為の音場解析
が実行されていて，それらの解析結果がそれぞれ連成相手の一次計算ソルバーに新たな計算
条件としてフィードバックされる．また，CPU では計算制御も行われ，一次計算同士の同
期や速度調節から，ソルバー切り替えなどの例外処理も行う．

3. 少数多体系問題への適用

上で我々が提案したヘテロジニアスな計算環境での連成・連携計算の素朴な例として，少
数多体系問題の計算例を示す．

3.1 金属微粒子の融点解析
計算対象として，ナノメートルサイズの金属微粒子の融点を求める問題を考える．融点を
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図 4 CPU+GPGPU への動的計算制御：下のクリーム色の部分が GPGPU で行う一次計算を，上の薄緑色の部
分が CPU で行う高次計算をそれぞれ示している．ここでは流体と音波の連成計算を例として取り上げている．

求める計算方法は様々にあるが，今回は潜熱を直接観察する方法を採用する．潜熱は，固体
から液体への相転移をする時などに，系に熱を与え続けても系の温度が変化しない現象で
あるから，系に様々なエネルギーを与えて全エネルギーに対する温度の対応関係（カロリッ
ク曲線）を調べればよい．

3.2 実 装
本実装では CPU と GPGPU の環境で金属微粒子の融点を求めるため，与えた各エネル
ギーにおける温度を求めるプログラムを実装した．
計算の全体の流れは，まず CPU と GPGPU を用いて系の初期設定を行う．その後，

GPGPU 側で一次計算として複数の系に関して各々の総エネルギーと温度を求める．次
に CPU側で解析計算として，各々の総エネルギーにおける温度をもとに，次に調べるエネ
ルギーの範囲を決定する．決定したエネルギーの範囲において同様の計算を繰り返す．

3.2.1 前 処 理
計算を始めるにあたっての前処理は，系の初期設定である．以下にその内容を述べる．
まず，プログラム実行時に与えられる原子数に応じた原子の初期配置 (図 5)を，並列実
行させるMDの数 n個分用意する．
次にそれぞれの配置に乱数を加えることで原子をちらしていく．このとき，原子間の距離

図 5 粒子数 55 個での初期配置の例

によっては内部エネルギーが大きくなりMD計算を開始した瞬間にクラスターが崩壊して
しまう可能性がある．このため，次に最急降下法を用いて quenchingを行い系のポテンシャ
ルエネルギーを低い方へ移動させる．最後に，系の温度を制御して所望の温度まで上昇さ
せ，2000ステップほど annealingを行う．

3.2.2 一次計算：GPGPU による分子動力学 (MD)計算
計算環境は本実装では，GPUにNVIDIA社のGPGPU専用チップである「Tesla C2050」
を，実行環境として「CUDA」（Compute Unified Device Architecture）を使用した．
一次計算は，個々の系の温度を求める計算であり，分子動力学 (MD)計算を GPGPU 上
で実行する．MD計算の中で，系のポテンシャル・運動エネルギーを同時に算出しておく．
MD計算の詳細は以下である．
この実装ではモデルポテンシャルとして Morse ポテンシャルを採用した．ポテンシャル
のパラメータには銅の値を用いた．以下に計算方法を示す．
粒子 i粒子 j 間のMorseポテンシャルは，2粒子間の距離 rij を用いて式 2で表される．
Morseポテンシャル

Uij(r) = ε
{

e−2βij(r−rc
ij) − 2e−βij(r−rc

ij)
}

(2)

ここで 
βAA = βBB = βAB = 1.358[A−1]

rc
AA = rc

AB = rc
BB = 2.866[A]

ε = 0.3429[eV ]
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である．
粒子 iが他の粒子から受ける力 Fi は

Fi(rij) =

N∑
j=1

(−∇Uij) (3)

になる．
ここで，質量mi の粒子 iの加速度 ai は，

ai =
Fi

mi
(4)

力 Fi を 3次元ベクトル方向 x, y, z に分け，それぞれの加速度 axi, ayi, azi を求める．x

軸方向では次のようになる．

axi(rij) =

N∑
j=1

[
2βεxij

mirij
ε−β(rij−rc

ij){ε−β(rij−rc
ij) − 1}

]
(5)

このようにして求めた ai をもとに，時間ステップ t での粒子 i の速度 vi と座標 ri を
t − 1ステップでの速度と座標をもとに計算する．

vi(t) = vi(t − 1) +

∫
aidt (6)

ri(t) = ri(t − 1) +

∫
vidt (7)

系の時間積分には，２次のシンプレクティック積分法である速度ヴェルレ法6) を用いた．
3.2.3 二次計算：CPU によるデータ解析と制御
本実装では，CPUに Intel Xeon X5650を使用した．
CPU 側では GPGPU 側から一次計算結果を受け取る．その後次の系についての計算を

GPGPU側に実行させ，その間受け取った結果をもとにデータ解析を行う．データ解析で
は系を温度の範囲別に分けてそれぞれの範囲にある系の数を数え上げる．銅の融点付近では
計算結果に多少のバラつきがでるため，全ての系の計算が終了した時点で，最もデータ数が
多い範囲を融点付近であるとみなして，温度範囲をその付近に狭めて再計算を行う．これを
繰り返すことで効率的にデータを集める．

3.2.4 全体の流れ
図 6に時間軸に沿ってプログラムが実行される流れを示す．
処理内容は以下のような流れとなる．

( 1 ) 与えられた原子数に応じて初期配置を生成する．

初期設定CPU

MD1
MD並列計算idle

idle MD並列計算判定 解析計算 出力 判定 解析計算 出力
MD並列計算idle

t

t

idle ・・・・・・
1000step 1000step

MD並列計算 idle MD並列計算 MD並列計算idle

t

・・・
MD並列計算 idle MD並列計算 MD並列計算idle

t

・・・MD2

MD3

GPU ・・・リダクション初期設定
図 6 計算の流れ

( 2 ) 生成した初期配置を並列実行数 n個コピーする．
( 3 ) n個分の各原子の配置をそれぞれ乱数を使ってちらす．
( 4 ) GPU上では並列に実行できる処理の数に限りがあるため，用意した n個のデータを

いくつかのグループに分けて実行させる．加えて GPU上では，グループ間の並列処
理とグループ内での並列処理が実行される．まず最急降下法を用いてそれぞれのグ
ループ内の各クラスターを所望のエネルギー値にする．このとき設定する各エネル
ギーの値は，グループ内のエネルギーの合計に偏りが出ないようなるべく均一に振
り分ける．最急降下法の計算部分は GPU上で行われ，計算処理を終了させる判定を
CPU側が行う．

( 5 ) GPU上で 2000ステップの annealingを行う．
( 6 ) 一次MD計算を 1000ステップ実行し，全てのグループの系の総エネルギーと温度を

求めるといった計算が終了するまで繰り返す．
( 7 ) 融点付近の計算結果には多少のバラツキが出るため，融点付近での再計算を行うこと

でより精度を高める．そのためにここで融点の解析を行う．一つのグループの計算結
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果について温度の範囲を 10等分し，それぞれの範囲の中にあるデータの数を CPU

上で足し合わせていく．その中でデータ数が最も多い範囲を決定し，再計算ではその
前後の範囲３個分に対応するエネルギーの範囲を用いる．

( 8 ) ここで再び計算を開始するかどうかの判定を行う．再計算をする場合には設定エネル
ギーを新しく振り直して操作 (2)に戻る．GPU が再計算を進める間，CPUは次の
グループの結果を現在の結果に足し合わせて並列に次の判定を行う．

( 9 ) 得られた結果を出力する．
それぞれ（１）から（５）が初期設定，（６）が一次計算，（７），（８）が解析計算，（９）が
後処理に対応する．
このように，一次計算をGPGPUで実行すると並列に CPUが解析計算を実行するといっ
たヘテロジニアスな並列計算環境を実装，連成・連携計算を行った．

3.3 数値計算とその結果

図 7 カロリック曲線

図 7 は数値計算結果であるカロリック曲線をグラフにしたものである．この図から融点
は 1000 K 付近である事が見積もられた．

4. 結 論

大規模な「京」コンピュータや TSUBAME 2.0 に代表される大規模且つヘテロジニアス
な計算環境の効率的な利用方法として，計算科学で需要のある連成・連携計算の提案とその
最も素朴な実装を行った．
本実装では，ヘテロジニアスな並列計算環境として GPGPU と CPU を設定し，連成・
連携計算の対象として金属微粒子の融点解析を行った．融点解析は潜熱を利用してカロリッ
ク曲線を描いて行った．カロリック曲線を生成するには，固相から液相にわたるエネルギー
領域を網羅する為に，各エネルギーでの小さなMD計算を多数行う必要がある．この小さ
な MD 計算を一次計算として GPGPU 側で複数実行させることで処理を高速化した．さ
らに，次々に GPGPU から上がってくる一次データを CPU 側で平行して解析して，次に
GPGPU で実行させる系のエネルギー値を割り出すことにより，最終的な一次計算の量を
最小限に抑える事に成功した．

5. 今後の展望

モニタリング

ソルバー管理

データマイニング

データ意味変換

メタソルバー

UDF データ構造

action ソルバー制御
モニタリング

axiom 系を規定

メタソルバーソルバー
メタソルバーソルバー

●●● ●●●

図 8 メタソルバーの概念図：連成・連携計算全体の管理を行う階層化された概念である．

本実装での計算速度向上を定量的に測る事も重要である．しかし，連成・連携計算は，リ
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ファレンスになる計算が互いにバラバラであるために人手を介する必要があったり，そもそ
も連成・連携して初めて計算できる対象もあり，計算速度向上率を定義する事が困難な場合
がある．
計算方法を発展させる方向では，既存の優秀なソルバーをできる限り利用した連成・連携
計算機構の設計と，そのミドルウェア ToolKit として実装を目指す．既存のソルバーをま
とめる役割としてのメディエイターは，既存の連成・連携計算スキームでは仲介役に留まっ
ている．しかし，メディエイターを ToolKit 化してメタソルバーの位置づけにすることに
より，各ソルバーが計算を続ける系のモニタリングからそのリアルタイムなデータマイニン
グとソルバーの制御などを行うフレームワークを構築することが重要である．いわば，メタ
ソルバーは多細胞生物に於ける神経系としての役割を果たすものである．
メタソルバーの役割は，ソルバーが実行する一次計算をモニタリングしてその結果をデー
タマイニングなどで解析をし，必要なデータ意味変換を行った後に適切なソルバーにフィー
ドバックする．それと同時に必要なソルバーを起動したり，不要なソルバーを停止させたり
する．メタソルバーの動作は連成・連携計算全体の構造を規定する axiom ファイルに記述
し，ソルバー間で交換するデータ構造は OCTA の UDF を拡張して利用する．ソルバー
の制御やモニタリングの内容は action ファイルで指定する．メタソルバーは，ソルバーと
してメタソルバーを従える事も可能にする．
この独立したソルバーを管理するメタソルバーのもつ構造は，独立したサイトを管理する
計算機グリッドの管理運用機構12) と相似であり，本研究の方向性は，マルチスケール・マ
ルチフィジックスの連携・連成計算と云う計算科学だけでなく，複数のサイトを跨ぐような
インタークラウドの管理運用などの計算機科学への貢献も期待できるであろう．
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