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1 .背 黒

ハー ドウェア技術の進歩によって並列計算機,ベ クトル

計算機など様々な高性能の計算機が開発されている。また

MPIに 代表される並列計算用メッセージパッシングライブ

ラリ,ワ
ークステーシヨンやPcの クラスタによつて並列

計算処理システムを容易に実現可能となっている。

非構造格子を使用 した有限要素法および有限体積法など

の科学技術シミュレーションの分野では大規模計算,高 速

計算への需要が高い。並列計算機,ベ クトル計算機を利用

する場合には計算機の性能を最大限引き出せるようなプロ

グラミングが必要となる。従って,そ れぞれの計算機に対

して異なったコードを開発する必要があるため :

。開発生産性の低下
。信頼性の低下
・可搬性,移 植性の欠如
・保守の困難さ

を生じている。シミュレーションコード開発者 (以下 「コ

ード開発者」)は 計算機に依存した様々なルールを修得す

る必要があるが,こ の中には計算本体とは必ずしも直接関

係のないものもある。このような現状は,科 学技術シミュ

レーション分野におけるハイエンド計算技術の普及を阻害

し,さ らには複雑問題における新規アルゴリズムの開発な

どコード開発者の本来の専門分野の発展の停滞を招いてい

る。

したがって,科 学技術 シミュレーションコー ド開発 にあ

たって,並 列処理,計 算機依存チューニングなど計算本体

と必ずしも直接関係のないプロセスを隠蔽するような仕組

みが必要である。
一方,近 年,広 帯域 ネッ トワーク技術の発展,イ ンフラ

ス トラクチ ヤの整備 により,「GRID」 「ITゴL」 など広域 に

分散 したさまざまなリソース (計算機,ソ フ トウェア,デ
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図 l Concept of`Virt■ lal Computer'

Parallel computers are connected on WAN宙 a ne3vork OS.

―夕)を ネットワーク経由で利用 しようという試みが行な

われている。

そのなかの1つ にバージエア大学で開発された 「Lgion」,

「AVAKI HPC」 がある。これはネットワークOSで あ り,

特に後者はHPC計 算の効率的実施に主眼が置かれ,

。保守の困難さアーキテクチュアの異なる計算機を連携

・グローバルネットワーク空間における命名機能

。高度なセキュリテイ機能

・セキュアな大規模ファイルの共有

・ネットワークにおけるプロセス制御

などの特徴がある。このようなネットワークOSを 使用す

ることにより複数の計算機リソースを一つの大きな仮想計

算機 として取 り扱 うことが可能となる (図 1)。なお,ネ

ットワークOSに ついては,そ の発展 とともにglobusへの

仕様準拠の動きがある。

このような 「仮想計算機環境」を使用すれば,流 体解析,

構造解析および連成解析 における大規模 シミュレーショ

ン,詳 細 リアルタイムシミュレーションなどが可能 とな

る。

“
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2日本プロジェク トの目的

有限要素法 (FEM),有 限体積法 (D「M)な ど,非 構造

格子を使用 した科学技術シミュレーションにおける計算手

法の計算処理パターン,そ れらの連成に必要な共通インタ

フェースを抽出し,ハ ー ドウェアに依存 しない開発基盤,

すなわちHPcミ ドルウェア (HPC M̈W)の 機能設計,開

発,実 装を実施する。PCで 開発されたソースプログラム

(FORTRAN 90ま たはC言 語で記述)を ネットワーク上の

各ハイエンド計算機にインス トールされたHPC M̈wに プ

ラダインすることにより,PCク ラスタからベク トル並列

計算機まで,そ れぞれのハー ドウェアに対 して最適化され

たコー ドが自動的に生成される。図2に この概念を示す。

アプリケーションプログラムのステップ数は1000程度,

開発工程は従来の 10分の 1と なり,移 植性に富んだ信頼

性の高いプログラムを効率的に開発できる。アプリケーシ

ョンレベルで,「地球シミュレータ」上で 5TΠ ЮPSの 性

能を達成することを目標 とする。

コンパイラ型アプローチを一部採用 し,新 しい計算機ア
ーキテクチュアヘの柔軟な対応が可能である。更に,高 速

ネットワークで接続された計算機群による仮想計算機環境

を構築 し,HPC―MW使 用によるマルチスケール連成モデ

ルを使用 した大規模シミュレーション (流体解析,構 造解

析および連成解析)を 実施する。

すなわち,本 プロジェクトでは,以 下の機能を有するソ

フトウェア群を開発する :

。並列計算機に代表されるハイエンド計算機環境 におい

て,各 ハー ドウェアにおいて最適化された有限要素法に

よる大規模シミュレーションコー ドの開発を円滑に行う

ための開発基 盤 ,す なわち 「I‐IP cミ ドル ウェア (HP C―

MW)」 を提供する。
・複雑形状または新規計算機アーキテクチュアに最適化さ
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れた 「HPc―Mw」 を自動的に生成する機能を提供する。

。「GRID」 などネットーワークで接続された,ヘ テロジニ

アスな計算機リソースを使用 してシミュレーションを実

施する際に,最 適化されたシミュレーションコー ドを開

発するための 「IIPC―Mw」 を自動的に生成する機能を

提供する。

。大規模有限要素法シミュレーションで必要となる,大 規

模メッシュを生成 し,領 域分害Jするための機能を提供す

る。

。「I‐IPC―Mw」 の性能を検証するための機能を提供する。

3.研 究開発の手順

まず有限要素法 (■M),有 限体積法 (FVM)な ど,非

構造格子を使用 した科学技術シミュレーションにおける計

算手法について,特 徴的なプロセスを抽出および体系化し,

それによって得られる標準的処理パターンに基づき,各 々

使用計算機に依存 しない形式によるプログラムの記述方

法,す なわち,ハ
ー ドウェア依存部分隠蔽問題記述仕様お

よびデータ構造を定める。また複数プログラム連成のため

のインタフェースを定める。

続いてその方法を用いて記述されたプログラムを高効率

に実行するためのHPCミ ドルウェア (HPC―MW)を ター

ゲット計算機環境上に構築する。ターゲットとする代表的

な計算機環境は,プ ロセッサとしてはスカラーまたはベク

トルプロセッサ,ア
ーキテクチュアとしては分散メモリま

たはSMPク ラスタ並列型の組み合わせによる計 4種 類を

考慮する。対象開発言語はFORTRAN 90お よびCと する。

このほか,ペ タフロップス計算機に代表される次世代ア
ーキテクチュアに関する技術動向にも注目し,拡 張性に配

慮 したHPc M̈wを 開発する。問題記述の方法として 「コ

ンパイラ型」を採用することによってこのような対応が可

能となる。また 「GRID」 「ITBL」に代表される広域分散

処理環境を使用して,高 速ネットワーク接続された複数の

並列計算機資源を使用する場合の最適化に関しても考慮し

た 「ネットワーク型」のHPC―MWも 併せて開発する。

さらに,本 研究で整備されたHPc―Mwを ,構 造解析,

流体解析,お よび連成解析の先端的シミュレーションコー

ドの開発に適用 し,HPC―MWの 援用による開発生産性,

保守性,信 頼性,可 搬性,移 植性を評価 。検証する。

HPC―MWの 改良のため,こ の評価結果をさらにシミュ

レーションの計算処理パターンの抽出 ・体系化,HPC―

MWの 開発にフイー ドバックする。また,本 研究で開発

されるHCPミ ドルウェアを公開し,広 い分野での効果と

ニーズを分析するものとする。

4.国 内外の研究の現状

開発システムの詳細を記述する前に,関 連分野における
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国内外の研究動向について述べる。

ハイエンド計算機環境における科学技術計算コー ドがハ

ー ドウェアごとに個別的に最適化されており,計 算処理パ

ターンを標準化 してアプリケーシヨンを多様な環境に適応

させかつ普及させる試み,上 位レベルのミドルウェアを設

定してハイエンド計算機環境における先端的シミュレーシ

ョンの普及を図る試みはない。また,有 限要素法 (‐M)

に関してはこれまでも,色 々な試みが行なわれているが,

PCク ラスタからベク トル並列計算機まで,広 範囲のハイ

エンド計算機環境を統一的なインタフェースでカバーしよ

うという試みはない。

ア メ リ カ に お い て 「PITAC(President lnforlnation

Tcchnology Advisory CoIImtte)」の提言を受けて2000年

度から開始された 「IT2(InfOrmation Technology for the 21 st

Ccntury)」では,ソ フトウェアの生産性,信 頼性,安 定性

を高めるための基盤整備が重視されている。具体的には :

。大規模複雑ソフトウェアの設計,実 証試験,保 守等の基

準を確立する

。エンドユーザーが手軽にプログラミングできるような環

境を開発する

。コンポーネントを利用したソフトウェア開発手法を促進

し,開 発生産性,信 頼性を高める

。超並列計算機などハイエンド計算機の効率を最大限引き

出せるプログラムを容易に開発できるような開発基盤を

整備する

などがあげられており,本 研究の趣旨ともよく合致してい

る。アメリカにおいても本研究が目指すような動きはまだ

緒に就いたばかりであるといえる。

そ れ ら類 似 研 究 の な か に,「 A S C I ( A c c c l e r a t c d  S " a t e g i c

Computing lnitiat市 e)」 プ ロ ジ ェ ク ト の 中 の 「 DOE

Distributcd Computing Rcscarch Tcam」 ,「 ALICE(Advanced

Lttgc―Scde lntcgrttcd Computationd Environmcnt)」

(Argonne National Laboratory,ANL)などが挙げられる。し

かしながら,こ れらの多くは線形方程式ソルバーなど一部

の機能に限定されている。また,多 くは計算機科学サイド

からの研究であり,シ ミュレーション技術者,研 究者の立

場からは必ずしも使いやすいものになっていない。

「CORBA(Common otteCt Request BrokcrArchitecture)」に

代表される 「ORB(0可 ect Rcquest Brokcr)」は空間的に分散

している計算機群上のオブジェクト間の通信サポートを実

施するためのソフトウェアシステムである。個々のアプリ

ケーション (オブジェクト)の 並列化,最 適化とは無関係

であり,ま たアプリケーシヨンの結合,連 成という観点か

らも下位レベルの (ハードウェア,OSに 近い)ミ ドルウ

ェアと考えられる。「Ninf」(産業技術総合研究所),

「Globus」(ANL),「Lcgion」(University of Virginia)はと

もに広域分散プログラムを記述,実 行するための開発基盤

生 産 研 究

である。Ninfは RPC(Remote Procedurc Call)ベース,

Globusはメッセージパ ッシングベースの通信機能,お よ

び,フ ァイルアクセスなどをサポー トしている。これらに

ついても,CORBAと 同様,よ り下位 レベルに位置付けさ

れるミドルウェアである。「Lcgion」は広域分散環境上の

計算機ハー ドウェア群を統合するOSで あ り,本 研究で利

用することも考えられる。

また,ネ ットワークOSを 使用 して,広 域分散環境上の

計算機群を仮想的な計算機環境 として扱った事例はある

が,異 なったアーキテクチュアを持つそれぞれの計算機に

対 してアプリケーシヨンレベルで最適化された例はない。

5日本プロジェクトで開発する HPC M̈Wの 優位性

本プロジェク トで開発するHPC―WIWは ,多 様なハイエ

ンド計算機環境において標準化された計算処理パターンの

もとにハー ドウエア依存部分を隠蔽する世界初のミドルウ

ェアであり,ま た,1,000ステップコー ド,開 発工程 10分

の 1の ソフトウェア開発環境,「地球シミュレータ (ピー

ク性能 40 TFLOPS)」においてアプリケーシヨンレベルで

5T■ЮPS以 上の性能,を 目指している。

本研究のアプローチのユニークさは,共 通化できる一部

の計算部分をライブラリ化する従来のアプローチとは異な

り,解 析アルゴリズムに依存する部分以夕|をミドルウェア

がカバーしている点である。これによって従来の数値ライ

ブラリとは異なり隠蔽可能な部分が増加 し,コ
ー ド開発者

によるコーデイング量を従来と比較 して減少させ,コ
ード

の保守性,信 頼性,可 搬性,移 植性を格段に向上させるこ

とが期待される。またインタフェースをよリアプリケーシ

ョンに近い部分においているため,利 用者にとって非常に

使いやすいものである。

6.設 計 指 針

以下の4項 目の観点について,本 システムの基本的な設

計戦略を示す。

①処理パターン抽出および体系化

②ハードウェア依存部分隠蔽問題記述仕様策定

③各種ハードウェア環境におけるHPC―MW実 装

④HPC M̈Wを 使用した大規模シミュレーション

①処理パターン抽出および体系化

非構造格子を使用 した連続体手法 (有限要素法,有 限体

積法)に 代表される科学技術計算手法およびそれらの連成

計算における標準的な計算処理パターンを抽出し,研 究項

目②におけるHPC‐MW基 本設計のための必要項目を決定

する。さらにこれら抽出された計算処理パターンを体系化

し,他 の手法による様々な種類のアプリケーシヨンに対し

ても本課題の成果を容易に転用できるようにする。
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有限要素法に関してはその特徴である要素単位処理の特

性を考慮 して研究を実施する。また,要 素の次数,混 合補

間法,安 定化手法,適 応格子,動 的負荷分散,マ ルチレベ

ル解法,連 立一次方程式解法などの項 目にも注 目して検討

を実施する。

先端的シミュレーションに必須のマルチフィジックス/

マルチスケール ・シミュレーションに関連 した連成問題に

関しては,複 数のアプリケーション間でデータ交換を行う

ための標準的な手続,様 々な空間離散化手法および時間離

散化手法に基づいたデータ変換方式および複数プログラム

の実行スケジューリングなどの典型例を導き出し,HPc―

MW開 発のために必要な標準的な計算処理パターンの抽

出および分類を実施する。各手法間の相互作用のほか,同

じ手法を使用していても対象とするモデル,領 域,物 理現

象が異なるような複数アプリケーション間の相互作用につ

いても考慮する。

②ハードウェア依存部分隠蔽問題記述仕様策定

計算アルゴリズムとデータは密接に結びついてお り,

HPC―MWの 効率を高めるためにはデータ構造に配慮する

ことが必要となる。有限要素法,有 限体積法およびそれら

の連成について,① で得られた知見に基き,ハ イエンド計

算機の性能を最大限引き出すことが可能となるように,ス

カラー/ベ クトルプロセッサ,分 散メモリ/SMPク ラス

タ並列型などのハードウェアの種類に依存しないデータ構

造を検討する。対象開発言語はFORTRAN 90お よびCと

する。

並列計算機を使用して大規模な問題を計算する場合,局

所化された大量のデータセットに関する入出力を実施する

必要がある。開発するアプリケーシヨンソフトウェアの信

頼性,可 搬性,移 植性を高めるにはこのような計算本体に

直接関係の無い部分の処理は隠蔽することが必要である。

有限要素法,有 限体積法およびそれらの連成について入出

力に関する標準的処理パターンを抽出する。さらにHPC―

MWの プロトタイプを開発する。データ入出力も含めて

以下のプロセスに関して注目するものとする :
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また,ペ タフロップスに代表される次世代アーキテクチ

ヤに関する技術動向にも拡張可能な仕様 とする。問題記述

の方法としては既存言語をそのまま使用する場合のほか,

新規記述言語開発,プ ラグマ記述について検討する.

③各種ハードウェア環境におけるHPC M̈W実 装

研究項目②で決定された問題記述仕様に基づき,I‐IPc¨

Mwを 代表的計算機環境に構築,実 装,最 適化を実施す

る。②における問題記述仕様,デ ータ構造設定に関するフ

ィードバックも実施する。

ターゲットとする代表的な計算機環境は,プ ロセッサと

してはスカラーまたはベクトルプロセッサ,ア ーキテクチ

ユアとしては分散メモリまたはsMPク ラスタ並列型の組

み合わせによる計 4種 類を考慮する。「GRID」 「ITBL」 に

代表される広域分散処理環境を使用 して,複 数の並列計算

機資源を使用する場合の最適化に関しても検討を実施す

る。

本研究開発では,(1)ラ イブラリ型,(2)コ ンパイラ型
｀
および (3)ネ ットワーク型,の 3種類のHPC_MWを 開発

する。ライブラリ型は既存の特定のハー ドウェアに対 して

最適化されたライブラリとして提供されるものである。コ

ンパイラ型は次世代ハー ドウェアや新規開発のハー ドウェ

アに関 して,演 算性能,通 信性能,SMPユ ニット当 りの

プロセッサ数などのパラメータを入力することにより,そ

れぞれのハー ドウェアに関して最適化されたライブラリを

自動的に生成する。ネットワーク型は 「Legion」,「Globus」

などの既存のフレームヮーク (G五d Middleware)を使用し

てネットワーク接続された並列計算機群 (異機種の場合も

含む)を 対象としたものである。基本的にライブラリ型ミ

ドルウェアをネットワーク上の各並列計算機にインストー

ルして使用する。

また,開 発したHPC―MWの 信頼性向上,効 率的な保守

を実現するため,効 果的な開発環境,コ ード記述手法につ

いても検討するものとする。

④HPC M̈Wを 使用した大規模シミュレーション

本サブテーマでは,サ ブテーマ①～③で開発される

HPc_Mwを ,構 造解析,流 体解析,お よび連成解析の先

端的シミュレーションコードの開発に適用する。そして,

HPC_MWの 援用による開発生産性,保 守性,信 頼性,可

搬性,移 植性を評価 ・検証する。とくに,コ ード開発者が

記述するコードを1,000ステップ程度にすることができる

かどうか,ハ イエンド計算機環境におけるシミュレーショ

ンコード開発工程を従来の10分の 1以下に短縮できるか

どうかを評価 ・検証する。

HPC M̈Wの 改良のため,こ の評価結果をさらにシミュ

レーションの計算処理パターンの抽出 ・体系化,HPC―

MWの 開発にフイー ドバックする。地球シミュレータを

使用した実効 5 TFLOPS以 上の計算性能の実現を目指す。

・データ入出力
・領域分割
・適応格子
・動的負荷分散
,並列可視化
・線形ソルバ

・有限要素処理 (マト

等)
・連成 カップリング

線形 ソルバ としては有限要素法に特有 な疎行列 ソルバの

ほか,第
一原理分子動力学に現れる,密 行列固有値 ソルバ

について も検討するもの とする。
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さらに,開 発されたシミュレーションコードを,こ れまで

不可能であったような大規模で複雑なシミュレーションに

適用する。そして,開 発されたコードの有効性を評価する。

また,ハ イエンド計算機上での性能評価をHPc―MWの 開

発ヘフイー ドバックする。

また,本 研究で開発されるHPC M̈Wを 公開し,広 い分

野での効果とニーズを分析するものとする。本サブテーマ

で開発されるシミュレーションソフトウェアの開発技術を

基に,本 課題で開発されるHPC―MWを 利用 した多様なシ

ミュレーションソフトウェアシステムが開発される。

⑤システムの拡張性について

HPC_MWの 最大の利点は,日 進月歩のハー ドウェアの

変革に関わらず,移 植性,信 頼性,演 算性能に富んだプロ

グラムを効率的に開発できることである。当然のことなが

ら,こ の禾U点を維持 し続けるには,本 システムが常に新た

な状況に対応 して更新されなければならない。すなわち,

本システムの拡張性については,特 に以下の点に留意す

る :

。新規アーキテクチュアヘの対応

。メッシュデータに対するフレキシビリテイ

前者に関 しては,「コンパイラ型」アプローチによって,

現在の SMPク ラスタ型アーキテクチュアの延長にあるも

のについては :

。メモリ階層の深さ

・プロセッサ速度

。メモリバンド幅

。キャッシュ容量

をパラメータとして,入 カメッシュデータの複雑さに応 じ

た,最 適なプログラムを自動的に生成する仕組みとして

「コンパイラ型 HPC―MWお よび生成プログラム」 を開発

す る。 「H P C―M W原 型 ソース フ ァイル」 か ら,各 ア ー キ テ

クチュア,メ ッシュデータに最適な 「HPC―MW」 を自動

的に生成する。

後者については,「NASTRAN」,「ABAQUS」,「FEM鵜

neuttd」および 「GeoFEM」 については,一 領域のメッシ

ュデータを直接読みこんで,内 部的に 「HPC―MW」 共通

データに変換するコンバー ト機能を開発する予定である

が,よ リー般的なデータ構造に対応するためのインタフェ

ースを開発する必要がある。基本的には,On―Demandな

対応をとる予定であるが,「HPC―MW」 共通データ構造を

XNILによって体系化 しておき,新 たなインタフェース開

発を効率的に実施可能にしていく予定である。

また,「戦略的基盤ソフトウェアの開発」プロジェクト

の中では,「次世代流体解析」および 「次世代構造解析」

グループの共通データ構造をサポー トしていく予定であ

る。
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前述 した目的の機能を達成するために,本 システムは,

以下の各機能ブロック (5つの大項 目)か ら構成される 三

①ライブラリ型HPC―MW

② コンパ イラ型 HPC―MWお よび生成 プログラム

③ ネ ッ トワーク型 HPC―MWお よび生成 プログラム

④検証用シミュレーションコード

⑤並列メッシュ生成,領域分割用ユーテイリテイソフトウ
｀
エア

図3に本システムの全体構成を示す。また,各 機能プロ

ックの相互関係を以下に述べる。

①ライブラリ型HPC―MW

「ライブラリ型HPC―MW」 は,並 列有限要素法の代表的

な計算プロセスである :

。データ入出力
・適応格子
・動的負荷分散
。並列可視化
。線形ソルバ

。有限要素処理 (マトリクス計算,コ ネクテイビテイ生

成)

鰯
シミユ,‐シ1難ν鶴■蓼

1躍孵野難

図 3 Coniguradon ofthe Wl■ ole System of HPC―MW
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:連成カップリング

について,既 存のハイエンド並列計算環境 (ベクトルまた

はスカラープロセッサから構成されるSMPク ラスタ型お

よび分散メモリ型並列計算機)に 関して最適化されたライ

ブラリである。これにユーザーが PC上 で開発 した単独

CPU用 のFEMコ ー ドをリンクすることによって,様 々な

並列計算環境において最適化されたコー ドが生成される。

「ライブラリ型HPC M̈W」 を使用することによって,様 々

なハイエンド並列計算環境において信頼性の高いシミュレ

ーションコードを効率的に開発できる。また 「GRID」 上

で利用可能な様々な計算機リソースのパワーを最大限に利

用することが可能となる。

②コンパイラ型HPC―Mw

有限要素法では非常に複雑な形状を扱うが,ハ ニドウェ

アの性能を最大限引き出すためには,形 状データに応じた

プログラミングが必要となる。特にスカラープロセッサの

場合,キ ャッシュ容量に応じたプログラミングは効果的で

ある。並列計算の場合は各プロセッサあるいはノードごと

に異なったプログラムが必要となる場合もある。また 「ラ

イブラリ型HPC―MW」 は,既 存のハイエンド計算機環境

に対して開発されたものであるが,新 しいプロセッサが開

発された場合,ま た,新 しいアーキテクチュアの並列計算

機が開発された場合,ま た新たに 「HPC―MW」 を開発 し

なければならない。今後しばらくは,SMPク ラスタ型ア
ーキテクチュアをベースに,共 有メモリユニットの階層が

深 くなっていくような傾向が続くと考えられることから:

。メモリ階層の深さ
・プロセッサ速度
。メモリバンド幅
。キャッシュ容量

をパラメータとして,入 カメッシュデータの複雑さに応じ

た,最 適なプログラムを自動的に生成する仕組みがあれば

便利である。本システムではこのような仕組みを 「コンパ

イラ型 I‐IPc―MW」 と呼び,「HPC―MW原 型ソースファイ

ル」から,各 アーキテクチュア,メ ッシュデータに最適な

「HPc―Mw」 を自動的に生成する。

③ネットワーク型HPC―MW

「ネットワーク型HPc―MW」 は 「コンパイル型」と
~よ

く

似た仕組みであるが,GRID等 ,ネ ットワーク上で共有さ

れているヘテロジエアスな並列計算機群を同時に利用して

大規模有限要素シミュレーションを実施する場合に,利 用

する計算機リソースそれぞれに最適化された 「HPC M̈W」

を各計算機リソースの性能に基づくパラメータをもとに自

動生成するものである。

④検証用シミュレーションコード

「検証用シミュレーションコード」はこれら開発された

各種 「HPC―MW」 の性能,有 用性を検証するために,HPC¨
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Mwを 使用 して開発される並列有限要素法によるプログ

ラム群である。HPC M̈Wの ユーザーは,こ れら検証用シ

ミュレーションコー ドとHPC―MWと の結合のさせ方を参

考にすることで,各 自のプラグイン作業の効率化を図るこ

とができる。もちろん,こ れら検証用シミュレーションコ

ー ドはそのままで高性能な有限要素法解析アプリケーシヨ

ンであるため,ブ ラックボックス的に使うこともできる。

⑤並列メッシュ生成,領域分割用ユーテイリテイソフトウ

エア

「並列メッシュ生成,領 域分害l用ユーテイリテイソフト

ウェア」は,並 列有限要素法の計算に使用する,大 規模非

構造メッシュの生成,お よび領域分割を効率的に実施する

ためのユーテイリテイである。「NASTRAN」 ,「ABAQUS」 ,

「FEMAP Ncutal」 など,商 用汎用コー ドのメッシュデー

タに関するインタフェースも備えており,「HPC―Mw」 を

使用して開発したFEMコ ニドでは,こ れらのコー ドで使

用したメッシュファイルをそのまま利用することが可能で

ある。

上記の①～③はそれぞれ,ベ クトルプロセッサ,ス カラ
ープロセッサを使用したSMPク ラスタ型および分散メモ

リ型の両アーキテクチュアに対応したバージョンを開発す

る。具体的なターゲットマシンとしては以下を考慮してい

る :
。ベクトルプロセッサ,SMPク ラスタ型 :「地球シミュ

レータ」,NEC S̈Xシ リーズなど

・ベクトルプロセッサ,分 散メモリ型 :富士通VPPな ど

,ス カ ラー プ ロセ ッサ ,sMPク ラス タ型 :COM P A Q ,

H i t a c h i  S R  8 0 0 0 , I B M―SPな ど

・スカラープロセ ッサ,分 散メモ リ型 :PCク ラスタ

8日本年度の成果 「反復法並列線形ソルバー」

ここでは,ラ イブラリ型 HPC M̈Wの 中核をなす反復法

並列線形ソルバーについて,ベ クトル,ス カラーの両プロ

セツサー
に関する最適化,チ ューニングについての検討結

果について述べる
1'a.

有限要素法を始めとする科学技術計算のプロセスの大半

は,線 形化された微分方程式の離散化によつて得 られる大

規模連立一次方程式の求解に費やされる。連立一次方程式

の解法 としてはガウスの消去法 などの直接法 (Dircct

Method)が 広 く使用されてきたが,大 域的 (Global)処理

が生ずるため,並 列計算には適 していない。並列計算に適

した手法として共役勾配法 (Cottugate Gradient)などの反

復法 (Iterative Method)が注 目されている。反復法の収束

特性は係数行列の固有値分布に依存するため,実 用的な問

題 に適用するためには前処理 (Precondidoning)を施 し,

固有値分布を変えた行列を解 く手法が一般的である。反復

法の前処理手法 としては不完全 LU分 解 (IncOmplete LU
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F a c t o五z a t i o n , I L U )あるい は不 完 全 コ レス キ ー分 解

(Incomplete Cholesky Factorization,IC)などがよく使用され

る。ILU/1C(以 下 ILU)は 一種の不完全な直接法であ り,

大域的な処理が生 じるために,並 列化に適した局所的な前

処理手法が必要となる。

前処理つき反復法における計算プロセスは以下の4種 類

に分類 される :

・行列ベク トル積
・ベクトル～ベクトル内積
・ベクトル (およびその実数倍)の 加減
。前処理

このうち 「ベクトルの加減」を除く各プロセスでは領域

間の通信が発生する.「行列ベクトル積」は計算前に通信

を実施すれば局所的な処理が可能である。「内積」 は

MPI_ALLREDUCEな どのサブルーチンを使用 して容易に

達成可能である。最後の 「前処理」については前処理手法

によって異なる。例えばILUな どの手法は前進/後 退代

入により大域的な変数の依存性が生 じるため,並 列化が困

難である。単独 プロセッサを使用 した計算の場合,Fill―in

のないILU(0)法 を前処理 として使用すると,前 処理計

算部分が全体の 50%程 度を占めるため,前 進/後 退代入

部分の並列化は計算効率の向上のために不可欠である。

本研究では局所前処理法 (局所 ILU(0)法 ,Localized

ILU(0))を 中心に検討を進める。局所 ILU(0)法 は一種

の 「擬似」ILU(0)法 である。局所 ILU(0)法 では前

進/後 退代入計算時に領域外からの影響 (すなわち外点の

影響)を 0と することによって,前 処理の局所化を行い,

並列性の高いアルゴリズムを実現 している (図4)。

本研究では,反 復法としては :

。COttugate Gradient(CG)

・Bi C̈ottugate Gradient Stabilized(BiCGSTAB)

。Generdizcd Minimal Residual(GMШ ES)

。Genel・alized Product ẗype Bi C̈ottugate Gradient(GPBiCG)

の使用 を検討す る。

1節点に 1自 由度のスカラーソルバーのほか,1節 点に

多自由度が存在する場合に関するブロックタイプのソルバ

ーも用意する。ブロック内の自由度が変化する場合,一 つ

のプログラムの中でブロックサイズが変化する場合に関し

ても対応する。

前処理手法としては,前 述の局所 ILU(0)/1C(0)法

の 他  に ,  Block Scaling, Point Jacobi, SAI(Sparsc

Appro対 mate lnversc, Algcbraic Multig丘 d (Algebraic

Multig五d)を 用意する。

ハー ドウェアに依存 したチューニングは,科 学技術計算

コー ドの移植性 を高める上で非常 に重要 なプロセスであ

る。本研究では,ベ ク トル,ス カラーの両プロセ ッサーを

対象 とした ミドルウェアを開発するため,そ れぞれに関す
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る最適化,チ ューニングが必要である。
一般に,非 構造格子を使用 した計算において高いベクト

ル/並 列性能を得るためには以下の3点が重要である :

・局所的な処理

・連続メモリアクセス

・充分なループ長 (ベク トルプロセ ッサの場合)

さまざまな局面において,こ れらが実現されるよう,節

点あるいは要素のリオーダリングを実施する。図5は 剛性

行列成分を依存のないようにオーダリングする3様式を示

している。図5(a)に おける同じ番号のHy「甲lane上にあ

る成分は並列/ベクトル実行が可能である。図5(b)で は,

同じcolor番号に属する成分は並列/ベクトル実行が可能で

ある。また,図 5(c)で は,ベ クトル長を確保するために

Hpcrplancがグループ化されている。図 6は これら互いに

非依存の剛性行列成分を格納する3通 りの格納様式,ア ク

セス順を示 している。図6の 3様 式がアーキテクチャの違

いに及ぼす影響 を図 7に 示す。図 7(a),7(b)は それぞ

れ,sMPク ラスタ型ベク トル計算機,ス カラプロセッサ

における弾性解析の演算性能を示 している。アーキテクチ

ャの違いに応 じて適切なオーダリングが必要であることが

わかる。HPC―MWで は,ユ ーザーであるコー ド開発者か

らできるだけこれらのプロセスを隠蔽できるような仕様を

検討する。

スカラープロセッサについてはキャッシュ容量を考慮 し

たブロッキングが必要である。キャッシュ容量に関する特

性を計測するためのベンチマークコー ド群を整備 し,さ ま

ざまなプロセッサに関して特性を評価する。キヤッシュ容

量によって最適なブロックサイズは異なるため,そ の変化

に応 じて別々のミドルウェア (サブルーチン)を 使用する

必要が生じる場合がある。このような場合を想定して,フ

レキシブルでかつコンパクトなミドルウェアの実装法につ

いても検討する。

9.応 用 分 野

本 I‐IPC―MWの 開発 によ り,ロ
ーエ ン ドか らハイエ ン ド

まで様々な計算機環境 において,科 学技術計算 コー ドの新

規開発が効率化 され,ま た既存 コー ド資産の有効利用 を図

ることができる。また, ひいては, 下言己のようなさまざま

な波及効果をもたらすものと期待される。

・科学技術シミュレーションの代表的な標準ソフトウェア

体系の確立,イ ンタフェースの共通化によるソフトウェ

ア開発環境の飛躍的な改善.
・マルチディシプリナリーな研究 ・交流の活性化.

・HPC_Mの 公開,普 及により大学,産 業界における科学

技術シミュレーションを担う人的資産の充実化
。本プロジェクトでとりあげたシミュレーションをモデル

ケースとした,他 のシミュレーション分野の 「GRID」
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「ITBL」広域分散処理環境上へのシミュレータの構築.
・ハイエンド計算機のハードウェア ・ソフト市場と先端基

礎研究の相乗的発展,技術的 。経済的国際競争力の強化。

さらには,ソ フトウェア開発基盤の充実による,さ らな

る高性能ハードウェアの新規開発を促進.

(2003年 4月 2日受理)

[A]

Forward/Backward Substitution for Localized ILU ( 0 )
Component 'A' on PE#0 is related to six non-diagonal
components. Components '4', '5' and '6' vre ignored at the
forward,/backward substitution for the localized ILU(O).
since they belong to other PEs.
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図 5  0rdcring for Vector ProccssorS and SMP clustcrs
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図 7 FLOPS Rate of 3 D Elastic Analysis Under Various Ordering
(see Fig.6)

1 node of Hitachi SR8000 (8 Cpu, 8 cFloPs/peak) with
pseudo vector option is used.
O : PDJDS/CM-RCM ordering, C i PCRS/CM-RCM
ordering, A I Natural Orderrng
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