
 

 

 

 

Non-Homogeneous 置換モデルを搭載した系統解析プログラムの
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の適用に向けて 
 

石川奏太†1, 2, a) 中尾昌広†3 稲垣祐司†2, 4 橋本哲男†2 佐藤三久†1, 3
 

 

多様な生物種より得られた大規模遺伝子配列データをもとに分子系統解析を行う場合，パラメータの異なる複数の

置換モデルを系統樹の各系統に適用する Non-Homogeneous 置換モデルが有効である．一方，この解析法では推定すべ
きパラメータ数と計算時間が飛躍的に増大するという問題が生じるため，系統解析プログラムの並列化が必須であ

る．本研究では塩基配列データにおける系統間での G+C 含量の不均一性を許容する Non-Homogeneous 置換モデルを

搭載した系統解析プログラム”NHML”を対象とし，系統樹の尤度計算アルゴリズムに MPI および OpenMP によるハイ
ブリッド並列計算技術を導入した．シミュレーション配列を用いた性能評価では，1 本の系統樹の尤度計算において

256 並列まで良好な並列化効率が認められた．さらに MPI コミュニケータを分割することで，複数本の系統樹に対す

る尤度計算を並列的に行わせた．結果，1024 CPU コア以上を用いた場合であっても優れた並列性を実現した． 
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In the phylogentic analyses based on sequence datasets derived from diverse species, Non-Homogeneous models, which 

allocate different model parameters on each node of a tree, are efficient to reconstruct correct phylogenetic trees. However, the 

analyses with Non-Homogeneous models can be computationally intense because of an enormous amount of model parameters 

need to be optimized. Therefore, to accelerate phylogenetic analyses with Non-Homogeneous models, the parallelization of 

phylogenetic programs is necessary. In this study, we parallelized a phylogenetic program “NHML”, which implements a 

Non-Homogeneous model to take the heterogeneity of G+C content in nucleotide sequences among lineages in to account. We 

applied two approaches for parallel computing, OpenMP and MPI, into the algorithm for the calculation of the likelihood of a 

tree. From the analyses of simulated sequence datasets, this HYBRID version of NHML showed good parallel efficiency for the 

likelihood calculation of a tree until using 256 CPU cores. Moreover, we divided MPI communicator into several 

sub-communicators to conduct likelihood calculations of multiple trees in parallel. Consequently, we achieved the suitable 

performance of parallelization with more than 1024 CPU cores. 

 

1. はじめに     

分子系統解析では，現存する生物種から得られた遺伝子

配列を材料とし，各配列が祖先配列からどのような順番で

分岐し進化してきたかを表す進化系統樹を推測する．系統

樹の推測法のうち最も広く用いられている最尤法では，遺

伝子配列の進化はマルコフ過程を仮定し，祖先配列から各

末端配列へと進化する確率(遷移確率)を計算し，配列デー

タからある系統樹が実現する確率 = 尤度を算出する．遷移

確率は，「置換モデル」と呼ばれる，遺伝子配列における塩
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基・アミノ酸・コドン間の置換速度を表した速度行列を用

いることで計算される．また，系統樹の尤度はその樹形(ト

ポロジー)によって異なるため，配列データより考えうる系

統樹の樹形それぞれについて尤度を求め，それらを比較す

ることで最大尤度をもつ系統樹(最尤系統樹)を最終的に選

択する. 

一般的な系統解析では，系統樹の尤度計算にはただ一つ

の置換モデルを用い，「遺伝子配列の進化プロセスは系統間

で不変である」ことを仮定する．しかし，上の仮定は，い

ずれかの配列が他とは異なるプロセスに従って進化する可

能性を許容できず，現実の配列データ中に「進化プロセス

の不均一性」が存在する場合，データ中の実際の置換パタ

ーンと仮定した置換モデルとの間に著しい不整合が生じ，

生物の真の系統を表す系統樹とは異なる系統樹(アーティ

ファクト)が誤推測される[1,2]．特に近年，シークエンシン

グ技術の飛躍的な進歩により，広範囲にわたる生物種から
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得られた遺伝子配列データに基づく大域的な分子系統解析

が可能になったことで，進化プロセスの不均一性は頻繁に

生じる問題となっている[3,4]． 

一方，パラメータの異なる複数の置換モデルを用意し，

系統樹の各系統でモデルを変化させることで，遺伝子配列

の進化プロセスが進化の各段階で変化することを許容する

方法も考案されている[5,6]．このような「Non-Homogeneous

置換モデル(以下 NH モデル)」は，複雑な進化プロセスに

よって生成されたと考えられる配列データの解析には非常

に有用であることが，シミュレーション解析ならびに実解

析結果より示唆されている[7,8]．ただし，NH モデルでは

用意するモデルの数や系統樹上でのモデルの変化点に比例

して，推定すべきパラメータ数と系統解析に要する計算時

間が飛躍的に増大するという問題が生じる． 

 大規模遺伝子配列データに基づく分子系統解析を高速化

するために，現状では幾つかの系統解析用プログラムに対

し，MPI/PTHREADS ハイブリッド並列化[9]や GPGPU 並

列化[10]が行われているが，これらのプログラムには NH

モデルが実装されておらず，専用プログラムの並列化が新

たに必要である．本論文では実データ解析においても広く

用いられる系統解析プログラム NHML[11,12]を対象とし，

Message Passing Interface(MPI)およびOpenMPによるハイブ

リッド並列化を行った．また，シミュレーションによって

生成した塩基配列データを用いて，プログラムの速度向上

についての評価を行った． 

 

2. 最尤法による系統樹推測について     

2.1 NH モデルによる系統樹の尤度計算 

本節では，最尤法による系統樹推測について，NH モデ

ルを用いた例をもとに説明する．簡単のため，図 1A に示

したような taxon 1 ~ 4 の 4 種からなる塩基配列データ D よ

り，図 1B に示される系統樹の尤度を計算する場合を考え

る．塩基配列データはアデニン(A)，チミン(T)，グアニン

(G)，シトシン(C)の 4 つの塩基から構成され，N 種の生物

についてM 個の座位がアライメントされた N×M の行列と

して表現される．ここで，h 番目の座位において taxon 1 ~ 4

それぞれで塩基 p，q，r，s が観察されたとする．taxon 1，

2 および taxon 3，4 の共通祖先における塩基をそれぞれ i，

j，全ての配列の共通祖先を R とし，その塩基を x と仮定す

る．また，各塩基から次の塩基に遷移する時間は系統樹の

各枝の長さ t1 ~ t6 で表現されるとする． 

上記の仮定の場合，ある座位 h における図 1B の系統樹

の尤度 L(ϴ|Dh)は次のように表現される． 

 

(1)        𝐿(𝛳|𝐷ℎ) =  ∑ 𝜋𝑥

𝑥=𝐴,𝑇,𝐺,𝐶

∑ 𝑝𝑥𝑖
5 (𝑡5)𝑝𝑖𝑝

1 (𝑡1)𝑝𝑖𝑞
2 (𝑡2)

𝑖=𝐴,𝑇,𝐺,𝐶

 

                                                    × ∑ 𝑝𝑥𝑗
6 (𝑡6)𝑝𝑗𝑟

3 (𝑡3)𝑝𝑗𝑠
4 (𝑡4)

𝑗=𝐴,𝑇,𝐺,𝐶

 

πa は taxon 1 ~ 4 の実配列データより推定される塩基 a の

出現頻度である．𝑝𝑏𝑐
𝑘 (𝑡𝑘)は k 番目の枝𝑡𝑘における塩基 b か

ら塩基 c への遷移確率を示し，b から c への瞬間置換速度

を各要素にもつ 4×4 の速度行列𝑄𝑘 に基づき計算される． 

 

 

図 1 (A) 4 種からなる塩基配列データ，(B) 有根系統樹 

 

ここで，NH モデルでは系統樹の枝ごとに異なる置換モ

デルを適用するため，各枝における置換モデルの瞬間置換

速度は異なるパラメータによって表現される(図 1B)．例と

して，NHML で用いられる置換モデルである GG95 モデル

[13]の速度行列を以下に示す． 

 

 

図 2 GG95 モデルの速度行列 
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図 2 において，α はプリンあるいはピリミジン間での置

換(A⇔G／C⇔T)とプリン‐ピリミジン間の置換(A⇔T／A

⇔C／G⇔T／G⇔C)に対する相対比を示す．また，GG95

モデルでは瞬間置換速度を表すモデルパラメータのうち，

塩基 G + C の出現頻度(= β)が各枝で異なることを許容する

ため，異なる枝に当てはめられた置換モデルの瞬間置換速

度は異なる β の値によって決定されることとなる． 

従って，GG95 モデルに基づき図 1B の系統樹の尤度を計

算する場合，各枝での遷移確率はそれぞれ置換モデル

𝑄1 ~ 𝑄6に基づき以下のように求められる． 

(2) 𝑃𝑘(𝑡𝑘) 

  = 𝑈 𝑑𝑖𝑎𝑔 {exp(𝜆1
𝑘𝑡𝑘) , exp(𝜆2

𝑘𝑡𝑘) , exp(𝜆3
𝑘𝑡𝑘) , exp(𝜆4

𝑘𝑡𝑘)} 𝑈−1  

 λ は𝑄𝑘の固有値であり，非特異行列 U の列あるいはその

逆行列 U-1 の行は，それぞれその固有値に対応する𝑄𝑘の右

および左固有ベクトルである．なお，各座位での塩基置換

は他の座位とは独立に起こると仮定するため，最終的な系

統樹の尤度 L(ϴ|D)は各座位の尤度を総乗することで求め

られる． 

(3)                                        𝐿(𝛳|𝐷) =  ∏ 𝐿(𝛳|𝐷ℎ)

𝑀

ℎ=1

 

 

2.2 尤度の最大化とパラメータの最尤推定 

 式(1)で示されるように，系統樹の尤度は各枝長および置

換モデルのパラメータ(ϴ)の関数として表現される．従って，

ある系統樹の尤度を計算する場合，系統樹の尤度を最大化

するパラメータの最尤推定量を求める必要がある．この最

尤推定には，一般的にニュートン-ラフソン法(以下 NR 法)

による反復アルゴリズムが用いられる．図 3 に，NR 法の

アルゴリズムを疑似コードとして示す． 

このアルゴリズムでは，最初にランダムに決められた各

パラメータ ϴ の初期値より初期尤度が計算される(図 3 の

①)．なお，系統樹推測では尤度は極端に小さな値となるた

め，一般的に 10 を底として対数をとった値が計算される．

次に，②で示される繰り返し文によって各パラメータの最

尤推定量を反復的に求める．まず，ある枝長またはモデル

パラメータのうち一つのパラメータ θ に注目し，他のすべ

てのパラメータの値を固定することで，該当するパラメー

タのみによる尤度関数の 1 階・2 階微分を解析的に計算す

る(③)．これにより，尤度関数を 2 階までのテイラー展開

で近似する．NR 法ではこの計算をパラメータごとに繰り

返す．なお，尤度は座位ごとに計算されるので，尤度関数

の 1 階・2 階微分もまた座位ごとに計算される(④)．ここで，

配列データの座位数を M とすると，全ての微分結果を求め

るためには，9 ∗ 42 ∗  𝑀回の浮動小数点演算が必要である．

次にテイラー展開の計算より各パラメータの更新値を求め

(⑤)，それらをもとに系統樹の対数尤度を再計算する(⑥)．

NR 法による反復アルゴリズムでは現在点で求めた対数尤

度と１つ前の点で求めた対数尤度の差を取り(⑦)，対数尤

度差が限りなく小さな値にまで収束したか否かでアルゴリ

ズムの終了判定が行われる(②)．対数尤度差が極めて小さ

な値をとり，系統樹の対数尤度が一定の値に収束したと判

断された場合，現在点における対数尤度および各パラメー

タの値が最大対数尤度および最尤推定量として返される

(⑨)．なお、1 回の繰り返しで計算された 1 階 2 階微分結果

は、繰り返しが進むたび，座位ごとの要素に 0 が代入され

値が初期化される（⑧）． 

 表 1 では，66 種， 2,500 座位および 130 種，2,500 座位

の配列データそれぞれに基づく系統樹の尤度計算において，

「NR 法反復アルゴリズムが全体の計算時間に占める割合」

と「各パートの実行時間占有率」を示す．表 1 の示す通り，

解析する配列データに関わらず，NR 法に費やされる計算

時間は総計算時間の 98%以上を占めている．さらに，NR

法全体の計算時間に対する各パート（図 3 の①～⑨）の占

有率を調べると，1 階 2 階微分計算（図 3 の③④）の時間

が全体の 90%以上を占め，残りの時間の殆どは微分結果の

初期化（図 3 の⑧）に費やされることが分かる．従って，3

章より NR 法の並列化について検討する． 

 

 

図 3  NR 法反復アルゴリズムの疑似コード 
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図 4 NR 法の MPI/OpenMP ハイブリッド並列化 

 

 
66 種, 2,500 座位 130 種, 2,500 座位 

NR 法/総時間 (%) 98.87 98.86 

各パート占有率     

③ + ④ (%) 94.4 92.0 

⑧ (%) 5.4 7.9 
 

表 1 NR 法における計算時間内訳 

 

3. MPI/OpenMPによる系統樹推測の並列化 

3.1 NR 法による尤度計算の並列化 

 系統解析プログラムの並列処理化にあたり，NR 法によ

る反復アルゴリズムのうち，尤度関数の 1 階・2 階微分を

求めるための 2 つの for 文に注目した(図 3 の③と④)．異な

る置換モデルを系統樹の各枝に適用した場合，最尤推定す

べきパラメータ数がモデルの数だけ増加するため，③の for

文の繰り返し数もまた増大することとなる．また，系統解

析で使用される配列データの座位数は一般的に数千～数万

であるため，④の for文の繰り返し数もまた非常に大きい．

さらに，パラメータごと，および座位ごとの微分計算は独

立に行うことが出来る．そこで，本研究では③の for 文を

MPI，④の for 文を OpenMP によってそれぞれ並列化し，

これらを組み合わせたハイブリッド並列を施すことでプロ

グラムの効率的な高速化を図った．このハイブリッド並列

では，1 本の系統樹の尤度最大化およびパラメータの最尤

推定は下記のように並列計算される． 

1). 尤度関数の 1 階・2 階微分の計算をパラメータごとに

MPI の各プロセスに分割． 

2). プロセスに分けられた微分計算を，さらに座位ごとに

OpenMP の各スレッドに分割． 

 尤度関数の 1 階 2 階微分結果はパラメータ数を行，座位

数を列とする array データにそれぞれ格納される（図 4 の

①）．GG95 モデルの場合，NR 法で最尤推定されるパラメ

ータおよびパラメータ数はそれぞれ以下の 3 つに分類され

る．  

a) 根における G+C 含量(パラメータ数=1) 

b) 各枝の長さ(パラメータ数=2N−1，N は種数) 

c) 各枝における G+C 含量(パラメータ数=2N−1) 

また，微分計算結果は double 型で表される．従って，微

分結果を格納する array データサイズ S は種数 N 座位数 M

に対し次のように表される． 

(4)                                 𝑆 = 𝑀 ∗ {2(2𝑁 − 1) + 1} ∗ 8𝐵𝑌𝑇𝐸𝑆 

なお，1 階微分値および 2 階微分値はそれぞれ同じサイ

ズをもつ異なる array に格納されることに注意する． 

図 4 では，2 つの MPI プロセスと、それらを 2 つのスレ

ッドに分割したハイブリッド並列例を示す．それぞれの

MPI プロセスは array の全要素のうち自身に割り当てられ

たパラメータに該当する要素についてのみ微分計算結果を

格納する（図 4 の②; 便宜的に array は 1 つのみ表示）．さ

らに，各プロセスにおいて座位ごとの微分計算は OpenMP

スレッドに分配され，並列に計算される（図 4 の③）．なお，

反復アルゴリズムでは，各パラメータおよび対数尤度の値

を更新するために全てのパラメータについての 1 階・2 階

微分の情報が必要である(図 3 の⑤⑥)．従って，2 つの for

文の並列処理が全て終了した後，プロセス間で同期を取り，

それぞれの MPI プロセスが全ての 1 階・2 階微分の情報を

共有するために関数 MPI_Allgatherv を用いて通信を行わせ

る（図 4 の④）．なお，1 階微分結果および 2 階微分結果は

別々の aray に格納されるため，NR 法の 1 ステップでは計

2 回の Allgatherv 通信が行われる．通信終了後，各プロセ

スにおいて対数尤度の再計算を行い，系統樹の尤度が収束

するまでアルゴリズムを反復する． 
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3.2 Data Packing による通信データ削減 

 図 4 のとおり，微分計算の MPI/OpenMP 並列化では，各

MPI プロセスは自身に割り振られたパラメータ分の微分計

算のみ行う．従って，それぞれの MPI プロセスのもつ array

データでは，そのプロセスが担当するパラメータ以外のパ

ラメータに対しては空の値(= 0)が格納される．ここで，空

の要素を含んだ array データをそのまま MPI_Allgatherv 通

信に用いると，不要なデータが通信されることになり，通

信データサイズの不必要な増加を招く可能性がある．そこ

で，以下の手順により array データの packing および通信後

データの再配置を行うことで，通信データを効率的に削減

した． 

i). それぞれのプロセスが「何番目のパラメータの微分計

算を担当するか」を記録する． 

ii). 各プロセスで，担当するパラメータ数×座位数分の要

素を持つ array データを calloc 関数により新たに生成

し，パラメータごとの微分計算結果をこれに順に格納

する (図 4，new_array_1 & new_array_2)． 

iii). 関数 MPI_Allgatherv により，new_array データを，全

パラメータ数×座位数分の要素をもつ元の arrayデー

タに集約する．この際，i)の手順で記録したパラメー

タ番号を参照し，各プロセスより集められた微分計算

結果を正しい順に配置する． 

 この data packingにより 1回の Allgatherv通信で削減され

るデータサイズ S1 は，全体のパラメータ数を P，各プロセ

スの担当するパラメータ数を p，座位数を M とすると，以

下のように計算できる． 

(5)                              𝑆1 = ∑ 8𝐵𝑦𝑡𝑒

𝑛𝑢𝑚_𝑝𝑟𝑜𝑐𝑠

𝑘=1

 × (𝑃 − 𝑝𝑘) × 𝑀  

 

3.3 複数系統樹の並列的尤度計算 

 3.1 および 3.2 節では「1 本の系統樹に対する尤度計算」

の並列化について述べたが，実際の系統解析では，膨大な

樹形空間より最尤系統樹を選択するため，複数本の系統樹

の尤度計算を行い，これらを比較する必要がある．ここで，

異なる樹形をもつ系統樹の尤度計算は独立に行えるため，

複数系統樹の尤度計算もまた並列的に処理することが可能

である．本研究では複数系統樹の並列的尤度計算を行うた

め，全ての MPI プロセスを管理するコミュニケータ

(MPI_COMM_WORLD)を複数のサブコミュニケータに分

割した．これらのサブコミュニケータに MPI プロセスおよ

び OpenMP スレッドを等分し，コミュニケータごとに異な

る樹形をもつ系統樹の尤度計算をそれぞれ割り当てた．1

つのサブコミュニケータ内では分配された MPI プロセス

およびOpenMPスレッドによって上述した MPI/OpenMP ハ

イブリッド並列処理が可能であり，さらなる並列化効率が

期待できる． 

4. 性能評価の問題設定 

 並列化を行った NHML の性能評価を行うため，塩基配列

データを用いて分子系統解析を行った．評価実験に使用す

る塩基配列データは，図5Aに示すモデル系統樹に基づき，

モンテカルロシミュレーション法[14]を用いて生成した．

このシミュレーションでは，系統樹の根(R)にて祖先配列が

生成され，系統樹の分岐，各枝長および置換モデルのパラ

メータに従って末端配列が進化する．この際，NHML が実

装する GG95 モデルの性質を考慮し，配列中の G+C 含量を

示すモデルパラメータ値を各系統で変化させることで，最

終的に G+C 含量が生物種間で不均一な配列データを得た．

実験では，系統樹の根において G+C 含量 = 50%の設定で

塩基配列を生成し，モデル系統樹の二つの節(図 5A：赤矢

印)でのみ，G+C 含量 = 90%の設定で以後の配列を進化さ

せた．結果，最終的に生成される末端配列のうち，taxa 1 & 

2 および taxa 63 & 64 のみ，他とは異なる進化プロセスを経

験することで極端に大きな G+C 含量を示すようシミュレ

ーションを行った．なお，taxa 1 & 2 および taxa 63 & 64 に

至る末端枝(図 5：赤線)では，G+C 含量のバイアスを反映

させるため枝長＝置換速度が他の枝よりも 10 倍ほど長く

なるよう設定した．図 5A では系統関係のみを phylogram

として示す． 

上 記 の 設 定 よ り 生 成 さ れ た 塩 基 配 列 デ ー タ を

Homogeneous 置換モデル（系統間での進化プロセス変化を

許容しない単純モデル）を用いた系統解析法に供した場合，

図 5B に示すように，本来系統的に離れた taxa 1 & 2 と taxa 

63 & 64 が近縁であるかのように誤推測される．そこで，

以下の手順に基づき，誤推測された系統樹より真の系統樹

(＝モデル系統樹と同じ樹形)を復元するための系統樹探索

を行った． 

(I) 図 5B で示される樹形を初期樹形とし，初期樹形の尤

度計算を行う． 

(II) 初期樹形のうち，taxa 63 & 64 からなる部分木(図 5B：

赤破線)を刈り取り，系統樹の別の節へと接合するこ

とで，異なる樹形を提案する．(部分木剪定・接木法) 

(III) 部分木剪定・接木法では，刈り取った部分木を移動す

る距離（＝移動先の節との間にある内部枝数）を調整

し，提案樹形の中に必ず真の系統樹が含まれるように

する． 

(IV) 提案樹形それぞれについて尤度計算を行う． 

(V) 初期樹形と各提案樹形とで対数尤度比較を行い，最も

大きな対数尤度をもつ樹形を最尤系統樹として選択

する． 

図 5 では 66 種(64 種 + 外群 2 種)からなる系統樹のみ示

すが，130 種(128 種+ 外群 2 種)からなるモデル系統樹も用

意した．130 種モデル系統樹においても G+C 含量を系統間

で変化させることで，taxa 1，2 および taxa 127，128 の末
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端配列で G+C 含量バイアスを生じさせた．130 種系統樹に

ついても 66 種系統樹と同様な初期系統樹を用意し，(I) ~ 

(IV)の系統樹探索により最尤系統樹を推測した．66 種，130

種系統樹から生成される提案樹形はそれぞれ 24 本，48 本

である． 

実験では，それぞれのモデル系統樹について 2,500 座位

からなるシミュレーション配列を生成した．また，66 種系

統樹についてはさらに 10,000 座位からなる塩基配列デー

タを生成した．以上のシミュレーション配列データセット

を並列化した NHML に供し，最尤系統樹の推測終了までに

要した時間を計測した． 

 

 

図 5 (A) 66 種モデル系統樹，(B) 初期系統樹 

 

5. 結果と考察 

5.1 測定環境 

データ解析は T2K-Tsukuba System の最大 64 ノードまで

を使用した．計算環境の詳細は表 2 に示す． 

 なお，ハイブリッド並列処理において， MPI の 1 プロ

セスは T2K-Tsukuba System の 1 つのソケットに割り当て

るものとし，さらにソケット内部の 4 つの CPU コアに 4

つの OpenMP スレッドをそれぞれ割り当てた．従って，1

つの計算ノードでは 4つのMPIプロセスが各ソケットに割

り当てられることで分散メモリ型並列処理を行い，同時に

ソケット内部では各MPIプロセスの管理する OpenMPスレ

ッドによる共有メモリ型並列処理が行われる．ジョブ実行

時には「numactl –cpunodebind –localalloc」のオプション指

定を行った． 

 

表 2 測定環境（T2K-Tsukuba）のシステム概要 

 

5.2 NR 法反復アルゴリズム並列化に対する評価 

5.2.1 種数の異なる配列データ解析結果 

4.1 節で述べた 66 種および 130 種系統樹より生成された

2,500 座位塩基配列データの解析に要する時間を，並列数

16 ～ 256 の場合について調べた．図 6AB より，66 種デー

タおよび 130種データいずれの解析においても，並列数 256

まで，解析時間の短縮が確認された．図 6C では，16 並列

を基準としたそれぞれのデータ解析における並列化効率の

変化を示す．結果より，3.1 節で述べた NR 法アルゴリズム

のハイブリッド並列化では，並列数 128 までは，いずれの

配列データ解析でも，0.5 より大きな並列化効率(efficiency)

を維持することが出来た．一方，並列数を 256 まで上げた

場合，130 種からなる配列データの解析では継続して

efficiency > 0.5 と良好な効率を示したが，66 種データ解析

では並列化効率は 0.5 を下回った．  

 

5.2.2 座位数の異なる配列データ解析結果 

図 7AB では，66 種データ解析において，座位数を 2,500

から 10,000 へと変化させた場合の総計算時間および並列

化効率の変化を示す．実験結果から，座位数が変化した場

合でも，並列数に増加に応じて総計算時間の短縮がみられ，

種数を変化させた場合と同じく並列数 128までは efficiency 

> 0.5 と良好な並列化効率を示した．並列数 256 では 2,500

座位データ解析では efficiency < 0.5 であった一方，10,000

座位データ解析では efficiency > 0.5 と良好な速度向上率を

示した． 

  

CPU Quad-core AMD Opteron 8356 (2.30GHz) 

(4 コア x 4 ソケット / ノード) 

Memory DDR2, 667MHz, 2GB x 16 = 32GB  

（1 ノード） 

Network Infiniband 4xDDR, Mellanox ConectX x 4 

Compiler GCC 4.6.4 

MPI Library MVAPICH2 Ver. 1.7 
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図 6 種数の異なるデータ解析における速度向上の変化．

(A) 66 種データ解析における総計算時間の変化．縦

軸は CPU コア数，横軸は全ての系統樹計算に要した

時間(s)．(B) 130 種データ解析における総計算時間の

変化．(C) 種数の増加に対する速度向上率の変化．

縦軸は 16 コア使用時の計算時間を基準とした速度

向上率．横軸は CPU コア数．破線は並列化効率＝1． 

 

 

 

図 7 座位数の異なるデータ解析における速度向上変化．

(A) 10,000 座位データ解析における総計算時間の変

化．(B) 座位数の増加に対する速度向上率の変化． 

 

5.2.3 Allgatherv通信負荷の並列化効率への影響 

図 6 および図 7 の結果より，「使用するコア数に対しど

こまで効率的な速度向上が見込めるか」という問題につい

ては，解析データの種数および座位数，すなわち配列デー

タのサイズが並列化効率に影響することが示唆された．そ

こで，種数ならびに座位数の最も小さな 66 種 2,500 座位の

データ解析において，並列数 256 で並列化効率が大きく減

少した原因を調査するため，それぞれの並列数において，

総計算時間に対する MPI_Allgatherv 通信時間および CPU

計算時間の割合を測定した．図 8 の示す通り，並列数が上

がるにつれ，MPI_Allgatherv 通信に費やされる時間は増大

し，さらに総計算時間に対する MPI 通信時間の割合も上昇

した．並列数 256 では総計算時間のおよそ 50%を

MPI_Allgatherv 通信が占める結果となった． 

NR 法アルゴリズムのハイブリッド並列処理において，1

つの MPI プロセスが扱う array データ量 Sp，演算量 Cp は，

配列データの座位数を M，プロセスが微分計算を担当する

パラメータ数を p とすると，以下のように表すことが出来

る． 

(6)                                                    𝑆𝑝 = 𝑝 × 𝑀 × 2 
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(7)                                       𝐶𝑝 = 𝑝 × (9 × 42  × 𝑀) × 2 

また，MPI_Allgatherv 通信では，あるプロセスは自身の

担当したパラメータ以外の全てのパラメータについて微分

結果を受信する必要がある．従って，1 プロセスにおける

MPI_Allgatherv 通信量 Tp は，微分結果格納用 array 全体の

サイズを S（式 4 を参照）とすると，以下のように表せる． 

(8)                                                𝑇𝑝 = 2 × (𝑆 − 𝑆𝑝) 

 ここで，各プロセスの担当するパラメータ数 p は，並列

数が大きくなり MPI プロセス数が増大するにつれ減少す

る．従って，並列数（MPI プロセス数）を上げた場合，デ

ータ量 Sp および演算量 Cp は減少する一方，通信量 Tpは増

大することが分かる． 

以上より，並列数をある一定数より大きくした場合，並

列化による恩恵（＝各プロセスにおける CPU 演算の減少）

を，MPI 通信コストが上回ることで，全体の並列化効率が

低下することが予想される． 

一方，データ量 Sp および演算量 Cp は P ならびに M に比

例し，P は配列データの種数に比例するため（3.1 節参照），

各プロセスの扱う演算量は種数および座位数に比例する．

そのため，良好な並列効率を得られる並列数の上限は，解

析するデータサイズに影響されることが示唆される．従っ

て，より大きな種数・座位数をもつ配列データを解析する

場合には，並列数を大きく上げたとしても，良好な並列化

効率を維持できると期待できる．実際に，130 種 2,500 座

位データおよび 66 種 10,000 座位データの解析では，並列

数 256 においても efficiency > 0.5 と良好な並列化効率が維

持されており（図 6C, 図 7B），256 より並列数を上げた場

合でもさらなる速度向上が望まれる． 

 

図 8 66 種 2,500 座位データ解析における，総計算時間に

対するMPI_Allgatherv通信時間および CPU時間の割

合の変化．各棒グラフ上の数字は MPI_Allgatherv 通

信時間の総計算時間に対する割合を示す. 

 

 

5.3 Flat MPI版プログラムとの性能比較 

 OpenMP を使用せず，MPI のみで NR 法の並列化を行っ

た場合（Flat MPI）と，ハイブリッド並列化を行った場合

とで，速度向上や並列化効率にどの程度違いが生じるかを

調べた．図 9 では，66 種，10,000 座位の配列データ解析に

おいて，並列数を 256 としたときの，ハイブリッド並列版

プログラムおよび Flat MPI並列版プログラムの総解析時間

をそれぞれ示す．結果より，総計算時間（CPU time + Comm 

time）をみると，Flat MPI 版プログラムはハイブリッド版

プログラムより，32%程度性能が落ちることが分かった．

さらに，Flat MPI 版ではハイブリッド版に比べ CPU による

計算時間が 77%減少したが，一方で MPI_Allgatherv 通信に

要する時間（プロセス間の同期およびデータ送受信）は 3.5

倍ほど増大した．また，Flat MPI 版プログラムでの通信時

間は全体の 91%程度を占めており，通信時間の割合が 43%

程度のハイブリッド並列版に比べ，MPI 通信に多大な負荷

が掛かった． 

 

 

図 9 ハイブリッド並列と Flat MPI 並列の性能比較 

 

 Flat MPI 並列では，ハイブリッド並列に比べより多くの

MPI プロセスを「パラメータごとの 1 階 2 階微分計算」に

割り当てられるため，1 つのプロセスの取り扱う演算量お

よび CPU 演算時間は減少する．特に，ハイブリッド並列版

では座位ごとの微分計算を OpenMP によって並列処理して

いるにも関わらず，Flat MPI 版に比べ CPU 演算に多くの時

間を要した．従って，各パラメータに対する微分計算の

MPI 並列化は，各座位に対する微分計算の OpenMP 並列化

に比べ，CPU 演算に対する速度向上効果が大きいと示唆さ

れる．しかしながら，5.2.3 節で述べた通り，MPI プロセス

数が大きくなるにつれ，Allgatherv 通信にて各プロセスの

取り扱うデータ量および MPI 通信時間は増大する．図 9 よ

り，「ハイブリッド/Flat MPI 間の MPI 通信時間の差」は，

「ハイブリッド/Flat MPI 間の CPU 演算時間の差」に比べ

遥かに大きい．このことから，Flat MPI 版では，「CPU 演

算の減少」を「MPI 通信負荷の増大」が大きく上回ったこ

とで，総計算時間がハイブリッド版に比べ増大したと推測

される． 
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一方で，ハイブリッド並列版では，同じ並列数で MPI プ

ロセス数を減らすことで通信コストを下げる代わりに，通

信の必要ない OpenMP によるスレッド並列を併用すること

で，Flat MPI 版よりも良好な速度向上を達成した．従って，

より多くの CPU コアを使用して良好な並列化効率を得る

ためには，ハイブリッド並列によるプログラムの高速化が

推奨される． 

 

5.4 複数系統樹の並列的尤度計算に対する評価 

 図 6，図 7 および 5.2.3 節で示されたとおり，種数・座位

数によって上限は変化するが，1 本の系統樹の尤度計算に

対する並列化では，ある一定の並列数以上では効率的な速

度向上が見込めないことが予想される．そこで，3.3 節で

述べたように，MPI コミュニケータを複数のサブコミュニ

ケータに分割し，それぞれのコミュニケータに樹形の異な

る系統樹の尤度計算を割り当てることで，複数系統樹の尤

度計算を並列的に行わせた．コミュニケータの分割方針に

ついては，①各サブコミュニケータに 1 つの計算ノード(4

プロセス×4 スレッド＝16 CPU コア)を割り当てる，②2 つ

の計算ノード(8 プロセス×4 スレッド＝32 CPU コア)を割

り当てる，③4 つの計算ノード(16 プロセス×4 スレッド＝

64 CPU コア)を割り当てる，3 つのパターンを用意した． 

 実験では，130 種，2,500 座位からなる配列データを用い

た解析を評価対象とした．130 種配列データの解析の場合，

4 章で述べた部分木剪定・接木法によって初期系統樹から

生成される提案樹形数は 48 本であり，これらの樹形の尤度

計算を①②③の異なるパターンで生成されたサブコミュニ

ケータ群に分配すると，各コミュニケータが尤度計算を担

当する樹形数は表 3 に示す通りになる．  

 

 
並列数 

 
256 512 1024 

①（4 x 4） 3     

②（8 x 4） 6 3   

③（16 x 4） 12 6 3 

表 3 コミュニケータ分割パターンと並列数に対する，各

コミュニケータの担当樹形数 

 

 図 10 では，総並列数 256 ~ 1024 に対し，全ての提案樹

形の尤度計算に要した時間を示す．並列数 256 では，MPI

コミュニケータの分割を行わず，図 6，7 と同じく 1 本の系

統樹の尤度計算に全てのMPIプロセスおよび OpenMPスレ

ッドを割り当てた場合の計算時間も併せて示す．結果より，

並列数 256 では，いずれの分割パターンによる解析におい

ても，全ての計算資源を 1 本の系統樹の尤度計算に割り当

てる場合（図 10 青）に比べ，解析に要する時間はより短く

済んだ．図 6 および図 7 で示唆されたように，並列数が増

加するにつれ，1 本の系統樹に対する尤度計算の並列化効

率は徐々に減少する傾向にある．従って，多くの MPI プロ

セスおよび OpenMP スレッドを使用する場合，それらを分

割して異なる樹形の尤度計算に割り当てる方が，全ての計

算資源を 1 本の系統樹の尤度計算に費やす場合に比べ，最

尤系統樹推測をより高速に行うことが出来る．なお，並列

数 256 では②の分割パターンによる解析で最も良い速度向

上が得られた．これは，複数の MPI プロセスおよび OpenMP

スレッドを 1 本の系統樹の尤度計算に割り当てたことによ

る速度向上効果（図 6）と，複数のサブコミュニケータを

用いた並列的尤度計算による速度向上効果が，最も効率的

に働いた結果であると思われる．また，並列数 256 におい

て分割パターン①②③の間で速度向上に若干の差がみられ

たことから，ある一定の並列数のもとで最適な速度向上効

果を得るためには，MPI コミュニケータの分割パターンを

データに応じて適宜調整する必要があると示唆される． 

1 つのサブコミュニケータに多くの MPI プロセスおよび

OpenMP スレッドを割り当てる場合，限られた並列数では

各コミュニケータが評価すべき系統樹数が多くなってしま

う（表 3）．しかしながら，この問題は，全体の並列数を上

げ，サブコミュニケータ数を増やすことで解決することが

可能である．実際に，②および③の分割パターンでは，並

列数を 512，1024 と増やした場合でも計算時間のさらなる

短縮がみられ，パターン③では並列数 1024 において並列数

256 に比べ 3.9 倍の高速化が認められた．最終的に，複数

系統樹の並列的尤度計算も含めた結果では，130 種 2,500

座位のデータ解析について並列数 16(図 6)と比べ 40.1 倍の

高速化が達成できた． 

 

 

図 10 異なる MPI コミュニケータ分割パターンにおける複

数系統樹の並列的尤度計算．縦軸は総計算時間，横

軸は並列数を示す． 

 

6. 関連研究 

最尤法に基づく系統解析プログラムのハイブリッド並

列化については，Pfeiffer and Stamatakis．2010[9]が関連研
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究として挙げられる．Pfeiffer and Stamatakis．2010 では複

数本の系統樹に対する尤度計算を各 MPI プロセスに分配

し，それぞれの系統樹に対する尤度計算については，

PTHREADS[15]を用い座位ごとの計算をスレッド並列化す

るという手法が採られている．一方, 本研究では MPI コミ

ュニケータ分割により, 複数系統樹の尤度計算を並列的に

行うと同時に, NR 法アルゴリズムの並列化により 1 本の系

統樹の尤度計算についても MPI/OpenMP ハイブリッド並

列化を施すことで, 最尤系統樹推測の更なる高速化を実現

した．特に，図 10 で示した通り，本研究の手法では，解析

するデータサイズや評価すべき提案樹形の数によって，サ

ブコミュニケータ数や各コミュニケータに与える MPI プ

ロセスおよび OpenMP スレッドの数を柔軟に調整すること

が可能である．この工夫によって，より多くの計算資源

（CPU コア）を，効率的に運用することが可能であろう． 

 

7. まとめ 

 本論文では，NH モデルのひとつである GG95 モデルを

実装した系統解析プログラム NHML を対象とし，1 本の系

統樹の尤度計算に対する NR 法反復アルゴリズムのハイブ

リッド並列化を行った．さらに，MPI コミュニケータの分

割により，複数本の系統樹に対する尤度計算を並列に行わ

せた．  

 NHML を用いた実配列データの系統解析では，一般的に

数百種，数千 ~ 数万程度の塩基配列データが用いられる

[12]．本論文で行った性能評価では，66 および 130 種，2,500

および 10,000 座位と，種数・座位数の異なる配列データを

用いて系統解析を行ったが，いずれの解析においても，プ

ログラムの並列化効率はほぼ一定に保たれた(図 6,7)．特に，

本研究の性能評価実験より，ハイブリッド版プログラムは，

解析に供すデータの種数または座位数が大きくなるほど，

より大きな並列数においても良好な速度向上率を維持する

ことが示唆された．従って，本研究において開発されたプ

ログラムは，大規模配列データに基づく実系統解析の要求

に十分に応えるものと期待できる． 

一方，N 種からなる配列データに対して考えうる有根系

統樹の樹形数は{(2𝑁 − 3)}!/{2𝑁−2(𝑁 − 2)!}であるため，大

規模配列データの系統解析では，最尤系統樹を探索するた

め膨大な数の提案樹形に対し尤度計算を行う必要がある．

ここで図 10 に示す通り，MPI コミュニケータの分割によ

る複数系統樹の並列的尤度計算では，並列数 1000 以上にお

いても良好な並列化効率が保たれた．従って，大規模な最

尤系統樹探索であっても豊富な計算資源(CPU コア)を用い

ることで対処することが可能である． 

本研究では今後の展望として，多種多様な生物群より得

られた大規模塩基配列データをもとに実配列解析用データ

セットを作成し，並列化された NHML を用い高性能並列計

算機上で分子系統解析を行うことで，真核生物の根の探索

[6]や海洋性光合成細菌の多様性解明[16]，γ型プロテオバ

クテリアにおける昆虫共生菌の起源解明[17]など，複雑な

生物進化の解明に挑む． 
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