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g+ªƋďÍ�¤�Él

eLƎƚŶƌǦ¤"ƎħPƊu+�ÉlƠñżƋ
ƁƝǢĭ
ǩ´g+Ɗg+7ƁƝƋã+ãąƎg+´ƋG
ƜƎĸƈƎg+´ƎlźƊŻƝǢ

C1,3u1 +C1,4u2 +C1,5u7 =α1

C2,2u1 +C2,3u2 +C2,4u3 +C2,5u8 =α 2

C16,1u10 +C16,2u15 +C16,3u16 +C16,4u17 +C16,5u22 =α16

①の差分点について

②の差分点について

⑯の差分点について

・・・・・・・・・・

・・・・・・・・・・

$ēƊĸĶ´Ǝg+´ź[NƁƝƎƊĸĶ"ƎďÍ�ÉlƋƌƝǢĭ
ƀƅźƇƉ"Ǝu+�ÉlƏǡg+7ƍƚƜ��ƎƚŶƌďÍ�
¤�ÉlƠñż�ƍhÄſƂƝ�źƊŻƝǢ

Ax = b
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<tªƎ�äÁƌþü

eƎƚŶƌďÍ�¤�ÉlƠáŷƝǢ Ax = b
A = I−B
(I−B)x = b
x = Bx +b

x0,x1,x2,x3

x(m+1) = Bx(m ) + b

limm→∝ x
(m+1) = B limm→∝ x

(m ) + b

・・・①
ĽƠ@ƎƚŶƍ�ŻÃƁǢńĭƏ9�é-Ǣ ・・・②

ŠƠşƍ�#ƀ�ºƁƝǢ

・・・③

šƠ³ƅƁǌƭƾǘƎ-Ǫŭŭŭŭŭŭŭŭŭŭǜǜǜ
ƠáŷƝǢ ・・・④

žžƊŢƎ�ćƎ�ĜƠ>ƞƐţƎƚŶƍƌƝ

・・・⑤

�ĜǌƭƾǘƠŜƋŸŽƐţƏŤƎ ƍƌƝ x = Bx +b ・・・⑥

ŤƏšƋ$żD�ƋƌƝǢƈƔƜďÍ�¤�ÉlǪşƠñż�ƏŢƠ
³ƅƁǌƭƾǘƎ-ǪŭŭŭŭŭŭŭŭŭŭǜǜǜŭƠîƈŽƝ�ƍhÄƁƝǢx0,x1,x2,x3
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B<tª

x(m+1) = Bx(m ) + bŢƠñżƅƗƎ<tªƍƈŵƉú�ƁƝ ・・・④
ĽƏ¥0ǡĽƎbðíÖƏ$ƉĴƊƌŵìÖ�ƊŴƝƋ�^ƁƝǢ

ñżƒŻ�Él Ax = k ・・・⑦

A = D−E− FĽƠŦƎƚŶƍUnǢŀƏĽƎbðy
+ƎƕƎé-ǢŁƏĽƎ¹à��ð
é-ƎÏAƠUŷƅé-ǢłƏĽƎ¹
à��ðé-ƎÏAƠUŷƅé-Ǣ

・・・⑧

ŦƠťƍ�#ƀŧƠsƝ

Dx = (E+ F)x + k ・・・⑨

ŧƠŢƎ<tªƍƁƝƋŨƠsƝǢĭ
žƎ<tªƠ´ǓưǇªƋŵŶǢĭ
&�ÁƍƏũƎòÓªƋƌƝǢĭ
¬ÂƁƒŻƏĮŕİĵį��ƎñƠs
ƝƅƗƍĮŕį��ƎñƀŹ�½ƀƌ
ŵ´ƊŴƝǢ

x(m+1) = D−1(E+ F)x(m ) +D−1k
・・・⑩

aiixi
(m+1) = − aij x j

(m ) + kj
j=1
j≠i

n

∑

xi
(m+1) = −

aij
aii

⎛
⎝⎜

⎞
⎠⎟
x j
(m ) + ki

aiij=1
j≠i

n

∑
・・・⑪

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

�


B<tª

ŧƠŪƎƚŶƍUnƁƝǢ (D−E)x = Fx + k

(D−E)x(m+1) = Fx(m ) + k

aiixi
(m+1) = − aij x j

(m+1)

j=1

i−1

∑ − aij x j
(m ) + kj

j=1+1

n

∑

・・・⑫

ŪƠŢƎ<tªƍƁƝƋūƠsƝǢĭ

žƎ<tªƠ´ƪƥƶǜƳƤƽǘªƋŵŶǢĭ

&�ÁƍƏŬƎòÓªƋƌƝǢĭ
¬ÂƁƒŻƏĮŕİĵį��ƎñƠsƝƅƗ
ƍĮŕİĵį��Ǝ��ðé-Ơ�½ƀƉŵ
Ɲ´ƊŴƝĮǗƩǙǛƶƎ¿¼įǢĭ

@LƎƚŶƍıĭœƠ^àƁƝƎƍœĲĵƎ Ơ
;µƁƝưǝƽƣǛƮƏ�LƎƚŶƌ;µ
ę�ƋƌƜıǗƩǙǛƶĮJh;µįź¿¼ƀ
ƉŵƝǢ

・・・⑬

・・・⑭

x(i) = a(i)* x(i −1)+ b(i)
do i=1,n

ǗƩǙǛƶźŴƝƋıĭœƍƈ
ŵƉƏ�[ę�źŴƜ�
-)ºźƊŻƌŵǢ
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ǓưǇªƙƪƥƶǜƳƤƽǘªƏǒƻƴǔƎòÓĦjƠU�ƀƉƘ=�ƁƝ�ź�\Á
ƍõ�ſƞƉŵƝǢĭ
ƪƥƶǜƳƤƽǘªƨǗƵǀǘƎòÓĦjƏ1ǍǝƵƎƚŶƍǗƩǙǛƶƎƅƗƍ�-
7ƊŻƌŵǢĭ
ƃžƊĮŎįƎǄƤǅǝǋǙǝǛªƙĮŏįƎŊŁŀĲľņĽĿŅªƠ½ŵǘǝǋ'ƎǗƩǙǛƶ
ƍƚƝ�[ę�ƠƌżƁŮĭ
�[ę�ƠƌżƁ�Ɗ1JýàƎƚŶƍǄǝƿƥƦƢƎ�-òÓ£�Ơ�ŵīčƍ
òÓ?âƋƌƝǢƔƅ�-7ƃƎƘƎƍƘ�½?âǢ

B<tª

(a)オリジナルスイープ (b)ハイパープレーンスイープ (c)RED-BLACKスイープ

計算順序(スイープ順序)
参照関係 �ƗƎǄƤǆǝǋǙǝǛ'Ə

ǗƩǙǛƶźƌŵǢĭ
ǄƤǅǝǋǙǝǛĘƎƕƍǗ
ƩǙǛƶź¿¼Ǣ

ĬƋĢƎǦƈƎǘǝǋƍ(�
yƁƝǢĭ
ƃƞƄƞƎǘǝǋ'ƏǗƩǙ
ǛƶźƌŵǢ
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f (x) = 1
2
(x,Ax)− (b,x)

f (x) = 1
2

aij xix j −
j=1

n

∑
i=1

n

∑ bixi
i=1

n

∑
∂ f (x)
∂xk

= 1
2

aikxi
i=1

n

∑ + 1
2

akjx j
j=1

n

∑ − bk

∂ f (x)
∂xk

= akixi
i=1

n

∑ − bk = 0

%p6ĔªĮĿŃªį

şƎĶ¤Ǝę�ƠáŷƝǢĭ
žƎę�Ǝ�c IĩƠñżƅƗƍŒĮŜįƎ
u+Ơ>ƜĴƋŸżǢĭ
ŠƚƜşƎ�c IĩƠñż�źōŜļŎƎñ
ƠsƝ�ƋDÑƊŴƝžƋź+ŹƝǢĭ

�óƋD ƌ�ƠW¤"ƎǌƭƾǘƊéŶǢĭ
şƋDÑƌę�ƋƀƉšƠáŷƝǢĭ
šƠy+Ɗ¡óƁƝƋŢƎƚŶƍƌƝǢĭ

ŢƠŜƊ!u+ƁƝƋţƍƌƝǢĭ
é-ĽƎbÈwƠ�ŵǤƋŸżžƋƍƚƜŤ
źsƛƞƝǢĭ
ŤƏďÍ�¤�ÉlťƎy+êÇƊŴƝǢĭ

ƀƅźƇƉšƎ�c IĩƠñż�źďÍ
�¤�ÉlťƠñżžƋƋƌƝǢ

f (x) = 1
2
ax2 − bx ・・・①

・・・②

・・・③

・・④

・・⑤

・・・⑥

f '(x) = ax − b = 0

Ax = b ・・・⑦
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%p6ĔªĮĿŃªį

ĿŃªƢǘƱǗƷǑƎQ�nƠeLƍÇ
ƁǢĭ
žƎ�ƍæůƌƢǘƱǗƷǑƎ®¼n
źŴƝǢĭ

šlƎŒĮŜįź�c źsƛƞƝƚŶƍ
ŜœƎ-Ơ¨ƗƉéżǢĭ

ŘœĭƏ¦gǌƭƾǘƊŴƜ�ŵƍÃ
ƀ�
¤¸ÍƊŴƝžƋźõ�ſƞƉŵƝǢĭ

ƀƅźƇƉ¦gǌƭƾǘƏň"ƎďÍ�
¤�ÉlƍƏň�ƀŹ[NƀƌŵǢĭ

ĿŃªƠ�ŶƋň"ƎďÍ�¤�ÉlƏ
īůňJƎ<tƊ=�ƁƝǢĭ

ƔƅĽƎM� źÝĕƀƉŵƝŹağ
ƀƉŵƞƐ=�źčżƌƝwĂƠ|ƈǢĭ
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M = UTU

!x = Ux
AU−1!x = b

U−TAU−1!x = U−Tb = !b
U−TAU−1 = !A

A ≈M
A ≈ UTU

U−TAU−1 ≈ U−T (UTU)U−1 = I

!A = U−TAU−1

!A!x = !b

1)º�Ż%p6ĔªĮĿŃªį
ĽƍĈŵ¥ bÈé-ĻŇƠáŷưǙƶƫǝ+
ñƁƝǟşlǠǢĭ
žžƊŠƎƚŶƌŜƎßŻ�ŷƠéŶǢĭ

žƞƠ�ƇƉƘƋƎĽŜļŎƠUnƁƝǟšŢlǠĭ

žžƊţƊßŻ�ŷƅĽƎwĂƠƕƉƕƝǢĭ

ŇƏŤƠ³ƅƁƎƊşƚƜťƠ³ƅƁǢĭ

ţƍťƠĒ½ƁƝƋŦƠƕƅƀßŻ�ŷƅĽ
ƎwĂƏ9�é-ƍĈŵžƋź+ŹƝǢĭ

ƀƅźƇƉŧƍƚƇƉßŻ�ŷƅé-ĽƎM
� ƏĵƎGƜƍağƀƉŵƝƘƎƋáŷƛ
ƞƝĭ

ßŻ�ŷƅé-ƋǌƭƾǘƍbƁƝďÍ�¤
�ÉlǪŨƎ=�Ə�ŵƘƎƋ�qƊŻƝǢ

・・・①

・・・②
・・・③
・・④
・・⑤

・・・⑥
・・・⑦

・⑧

・・⑨

・・・⑩
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1)º�Ż%p6ĔªĮĿŃªį
�]$ưǙƶƫǝ+ñƍƚƝ1)ºĿŃªƢǘƱǗƷǑƎQ�nƠ�Lƍ
ÇƁǢĭ
�]$ưǙƶƫǝ+ñƏ"Ǝé-íÖƎ�ßƎƕƠòÓƁƝǢĭ
ǤíÖƍbƁƝǉƣǘƤǛƏòÓƀƌŵǢĭ
òÓƏé-ǌƭƾǘËǜǌƭƾǘƶƩǖËǜǌƭƾǘƎHǜ'ËǜĝÓƊ�y
ſƞƝǢĭ
ăÜƊÇƀƅ1)ºē+Ə1Đ�#ǜrĊ�#ƊòÓſƞƝǢ
1.ICCG法のアルゴリズム

ステップ1:　　　 αk = (ri
k •(LLT )−1ri

k )/(Api
k • pi

k )

ステップ2: 　　　 xi
k+ 1 = xi

k +αk pi
k

ステップ3: 　　　 ri
k+ 1 = ri

k − αkApi
k

ステップ4: 　　　 β k = (ri
k+1 •(LLT ) −1ri

k+1 ) /(ri
k•(LLT ) −1ri

k )

ステップ5: 　　　 pi
k+ 1 = (LLT )−1 ri

k+1 + β k pi
k
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ƢǋǗƯǝƴǕǛƎĭ
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ŤŦůƁÓ�Â�

Èj�[

©tł½Ö

şƆŦŘŭŞŦ��

žƊūŞŤƅƋRUN

ŰŸŭş
ŢƋŹřƈ

žƊşƆƁ�[

àh)

DO)

�Èx¦

6äÁD

ŷƍŲŚśŗ

Ú�ƌE³�;

ŢƋŹřƆ

žƊşƆƁ

žƊşƆƁ

�ÈŁVEŀ!ĨőĜ
ŎĲĤŢƍŰŘƋş

æ�#)ƌ	
æW­ŢƍŰŘƋş

¾Æ

¿¥�BĞĞĞĞĞĞĞĞĞ¿¥{�B

24

• ƢǋǗƯǝƴǕǛƎĄ
�-wƠmŻ*Ɓĭ

• ǋǚƸƻƲƎ9�wâ
ƠmŻ*Ɓ

��5FM=JHN=#
$AE?N:�,��%
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©tł½Ö

şƆŦŘŭŞŦ��

žƊūŞŤƅƋRUN

ŰŸŭş
ŢƋŹřƈ

žƊşƆƁ�[

àh)

DO)

�Èx¦

6äÁD

ŷƍŲŚśŗ

Ú�ƌE³�;

ŢƋŹřƆ

ðï�³��ç
łžƊşƆƁ

žƊşƆƁ

�ÈŁVEŀ!ĨőĜ
ŎĲĤŢƍŰŘƋş

æ�#)ƌ	
æW­ŢƍŰŘƋş

¾Æ

¿¥�BĞĞĞĞĞĞĞĞĞ¿¥{�B

24

• ƢǋǗƯǝƴǕǛƎĄ
�-wƠmŻ*Ɓĭ

• ǋǚƸƻƲƎ9�wâ
ƠmŻ*Ɓ
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3.1

3.2

4. 5.

�#�W	
!s

Ŝƍŵƈ	
Â�

æ�#)	

,�W­	
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1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�#�W	
!s

Ŝƍŵƈ	
Â�

æ�#)	

,�W­	
4�¤�D	

æW­)¤	
E¶	

E{Ľł	
ŬƄƍŴƋş	
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�#�W!s	
(��xÒ!sƌŽƊŭŞ�W!s)

(1)ŢƍŲłxÒŕ!sİ��Ł�ĺķ��ŽƊŭŞ(¿¥/Ð�)Ł!&	
(2)ŢƍŲłE³oÛłE�	
(3)žƊşƆƁũƍŦŢƍŲłÇu	
(4)��ŽƊŭŞł������Gŕ_e	
(5)¿¥ŽƊŭŞ�ł¿¥�W_e(â�#/C��#/Ô!�#ğNŁ��/N**2Ł��£)	
(6)Ð�ŽƊŭŞ�łÐ��W_e	(şƊƍŸƈÐ�ƌßdÐ�ğßdãŁ��&ßdÐ�/
�¢Ł��ğ£)

1.

ēĊĐĔù

ĘĚċû

��ðîð

ĘĚċú

ĘĚċü

ĘĚċý

��ð

��ñîð

��ñç
ç

Ð�ð

ĘĚċÿ

ĘĚċþç

üĄƈƍž

üĄƈƍž

��3

���ç
���G

ŽƊŭŞðç
Ğé¿¥ê

ŽƊŭŞñç
Ğé¿¥êç

ĞéÐ�ê

ŽƊŭŞò

E³oÛç
ƌŦŠƍƆ
źƇůŘ

�¥ƌÐ�
�W

�¥ƌÐ�
¹¢ő

C��#

Ô!�#

ßdÐ�

ăëëòŁ��

ăŁ��

ßdãŁ��

(1)¿¥ƌÐ�ŽƊŭŞŁĻĤļ������GƌŢƍŰŘƋşłÂ�ŕ³Ĥ3¡ł¿¥ƌÐ
�ŽƊŭŞŕÂ�İ�ŀŒ¡åł¿¥ƌÐ�ŽƊŭŞŕŜƍŵƈł�·ľİļ�Ĥ Ĳ	
(2)�#�W!sł©tĨŐTķ6äºzŁHĲŒ�AWłY9ŕ�ŁŪƍšŭű6äE
³oŁğŊķæ�#E³oŁŜƍŵƈľŀŒ¿¥ƌÐ�Ŝƍŵƈŕ�Ĥ Ĳç

ŜƍŵƈÂ�2.

Ŝƍç
ŵƈ

ĝ

ĝ
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LM+MSD法における測定区間毎のスケーラビリティ

1.0

10.0

128 256 512 1024
並列数

スケ
ーラ
ビリ
ティ

全体
evolve_WFs_in_subspace
m_ES_Vnonlocal_W

betar_dot_WFs

modified_gram_schmidt

m_XC_cal_potential
m_FFT_WF

��������
������	�
������
�
��������
��������
������


ŽƊŭŞ�łE³oÛľŦŠƍƆźƇůŘÂ�(�) 
→SrłÂ�ŃţŽƈƍŬƋ�ƌÜi�£łÂ�ĩ>Ĥ 
→ţŽƈƍŬƋƌÜiŃ±Ġŀ:\Ľ5ńœŒķŌ|İĤÂ�ĩĽĪŀĤ
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第 3 章 性能最適化技術の開発

Fig. 3.6: ウィークスケール測定

ある問題をある時間内で解きたいと考えた時、スパコンの数万の並列度を使用する必要が
あったとする。例えば京は、ハードウェアのプロセス並列数の観点では、8万並列以上の
並列数を可能としている。しかし、このハードウェアの持つ 8万並列以上の並列度を使お
うとしても、アプリケーションの並列化の限界から、数千の並列度しか使えない、という
場合が出てくる。これが、アプリケーションとハードウェアの並列度のミスマッチである。
アプリケーションの並列度の限界に近づいてくると、演算時間が著しく小さくなるのに対
し通信時間の割合が増大する状態となり、並列効率の悪化を招く。
2点目は、非並列部の残存である。本節の冒頭に述べたように、演算部分に非並列部が
残っているとアムダールの法則により、並列性能の悪化を招く。ここで、あるアプリケー
ションの逐次実行時の実行時間を Tsであるとし、そのアプリケーションの並列化率を α

であるとすると、アプリケーションの非並列化率は 1− αとなる。このアプリケーション
を並列度 nで実行すると、n並列での実行時間 Tn は、Tn = Ts(

α
n + (1 − α))で表され

る。仮に n = 10000の時に並列化効率 50%を達成するための αを求めると、並列化率 α

は 99.99%を要求されることになる。非並列部の残存を発見しやすいのは、前述した通り
ウィークスケーリング測定による、演算部の実行時間の増大である。
3点目は、大域通信における大きな通信サイズ、通信回数の発生である。通信時間、特
に大域通信は、並列性能に大きな影響を与える。nノード間でm[Byte]の allreduce通信
を実施する例を考える。2分木のアルゴリズムにより allreduce通信を実施し通信性能が
Pt[B/sec]と仮定すると、全ノードが通信を終わりm[Byte]の総和量を取得するための通
信時間 T は、T = m×log 2n

Pt
で計算される。大域通信と隣接通信と比較するために、nノー

ドが隣のランクにm[Byte]の隣接通信を実施する例を考える。通信性能を上記の条件と合
わせると、全ノードがm[Byte]の通信が終了するまでの通信時間 T は、T = m

Pt
で計算さ

れる。大域通信と隣接通信を比較すると、log 2nの係数分だけ大域通信時間の方が大きい
ことがわかる。大域通信は最低限必要な量だけを通信するようにすべきである。nノード
の計算体系で各ノードがm要素のベクトル量を保持している場合に、全ノードで n ×m

要素の総和を計算する例を考える。時々見受けられる例であるが、全ノードでm要素のベ
クトル量を allreduceしその後、各ノード内でm要素の和を計算している場合がある。こ
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in grid points are kept within a part and do not affect the 
communications within the other part. The number of parts is 
taken up to the number of parallelisms in orbitals. We used this 
mapping in the experiments. 

5. PERFORMANCE ANALYSIS 
The scalability and efficiency of the modified code which is 
parallelized in terms of grid points and orbitals as described above 
were evaluated with a simulation model named “Data-1,” 
depicting a SiNW with 19,848 atoms. The number of grid points 
and orbitals were 320x320x120 and 40,992, respectively. We 
used an MPI library tuned to the Tofu network to obtain higher 
performance. We also made an appropriate task mapping to the 
Tofu network.  

5.1 Performance of DGEMM 
The principal kernel of the modified RSDFT code is a DGEMM 
routine of the BLAS. We optimized the DGEMM routine so as to 
utilize the special features such as SIMD instructions and the 
sector cache and hardware barrier synchronization capability of 
the SPARC64TM VIIIfx effectively. The sustained performance of 
DGEMM on a compute node is 123.7 giga-flops, or 96.6% of the 
peak performance. In particular, we found that the computation 
time as a result of keeping the block data on the L1 cache 
manually decreased by 12% compared with the computation time 
for the usual data replacement operations of the L1 cache.  This 
DGEMM tuned for the K computer was also used for the 
LINPACK benchmark program. 

5.2 Scalability 
We measured the computation time for the SCF iterations with 

Data-1 on 12288, 24576, 26864 and 73728 cores (cases 1, 2, 3 
and 4, respectively). The number of parallel tasks is the product of 
the number of parallel tasks in space and that in orbitals. The 
number of parallel tasks in space was fixed to 1,536, and the 
number of parallel tasks in orbitals was varied from 1, 2, 3 and 6. 
Therefore, the number of parallel tasks amounted to 1536, 3072, 
4608, or 9216. 
Figure 6 plots the computation time and communication time for 
GS, CG, MatE in SD (MatE/SD) and RotV in SD (RotV/SD) . 
The horizontal axis in each figure stands for the number of cores. 
The theoretical computation time for cases 2, 3 and 4 is also 
ploted where the computation time of case1 is divided by 2, 3 and 
6, respectively. They show the scalability in the parallelization for 
the orbitals. The measured computation time becames closer to 
the theoretical computation time as the number of parallel tasks in 
orbitals increased, and GS, CG, MatE/SD and RotV/SD were 
found to be well-parallelized in orbitals. 
The communication time with respect to the parallel tasks in space 
decreased in proportion to the number of parallel tasks in orbitals, 
because the number of calls of MPI functions for global and 
adjacent communications decreased in proportion to the 
reciprocal of the number of parallel tasks in orbitals. On the other 
hand, the global communication time for the parallel tasks in 
orbitals was supposed to increase as the number of parallel tasks 
in orbitals increased. The number of MPI processes requiring 
communications for the parallel tasks in orbitals, however, was 
actually restricted to a relatively small number of compute nodes, 
and therefore, the wall clock time for global communications of 
the parallel tasks in orbitals was small. This means we succeeded 
in decreasing time for global communication by the combination 

Figure 6. Computation and communication time of (a) GS, (b) CG, (c) MatE/SD and (d) 
RotV/SD for different numbers of cores. 

0.0

40.0

80.0

120.0

160.0

0 20000 40000 60000 80000

Ti
m

e p
er

 C
G 

 (s
ec

.)

Number of cores

theoretical computation
computation
adjacent/space
global/space
global/orbital

0.0

100.0

200.0

300.0

400.0

0 20,000 40,000 60,000 80,000

Ti
m

e p
er

 G
S 

(se
c.)

Number of cores

theoretical computation
computation
global/space
global/orbital
wait/orbital

0.0

50.0

100.0

150.0

200.0

0 20,000 40,000 60,000 80,000

Ti
m

e p
er

 M
atE

/S
D 

(se
c.)

Number of cores

theoretical computation
computation
adjacent/space
global/space
global/orbital

0.0

100.0

200.0

300.0

0 20,000 40,000 60,000 80,000

Ti
m

e p
er

 R
ot

V/
SD

(se
c.)

Number of cores

theoretical computation
computation
adjacent/space
global/space
global/orbital

(d) (c) 

(a) (b) 

ŦűƊƋşŦŠƍƇƋşĸĬĿŦŠƍƈŕƂŰƈ)İķ�

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

���

9�wâE�Ò©^

1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�#�W	
!s

Ŝƍŵƈ	
Â�

æ�#)	

,�W­	
4�¤�D	

æW­)¤	
E¶	

E{Ľł	
ŬƄƍŴƋş	

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



���

Ŝƍŵƈł"ő İľW­4�¤łÃ³

òÓƩǝǂǘƎ,Ɯ*ƀŞòÓƩǝǂ
ǘƠ¸ÍƌƼƶƾǋǚƮǖǑƋƀƉ,Ɯ
*Ɓĳĭ

wâE�ÒƎ÷éŞ,Ɯ*ƀƅƼƶƾ
»SƠ�½ƀ ůƌwâE�ÒƠ÷
éƁƝĳĭ

wâE�ÒƎö�ǜ©^Ş÷éÚ�
Ơö�ƀwâE�ÒƎ�ƠÒ^ƁƝĳĭ

��ĖîËƜŞwâE�ÒƠ_�ƀ
ƅRCƎưǝƿ$�ƍoĤƁƝ��Ơ
­ŵ*Ɓĳĭ

ƃƞƛ��Ơ_�ƀƅRCƎ��Ė
ƠîËƝĳĭ

ƃƞƛƠö�ƀ�ØÁƍ~½ƁƝ�
Ơ©^ƁƝǢ

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

���

SPARC64TM	 VIIで実装した
技術を拡張

SPARC64™	VIIIfx	
新規技術

➔���������� �����	
��
�����
�
�
������ ����

演算器

メモリ

レジスタ

ĆāĂü

�(Ii�ç
ƉťŦŪ`P

CPU

Āąûíùûý

科学技術計算を高速で処理
するための拡張命令セット

ĉāĆāĂąùûć 演算器演算器 ・・
・・

レジスタレジスタ・・
・・

コア

共有キャッシュ

ハードウェア
バリア同期

ŨŞŪç
ŝƃŭŤƄ


ł:2łûąĈW­æÑ)^´

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



���

īwâ7Ò_ëǜ_£ƊƎƺǔǝǁǛƮ

1. 2.

3.1

3.2

4. 5.

�#�W	
!s

Ŝƍŵƈ	
Â�

æ�#)	

,�W­	
4�¤�D	

æW­)¤	
E¶	

E{Ľł	
ŬƄƍŴƋş	

æW­)¤E¶

æ�#)łH¤ŕElİķŢƍŲŁHİļ¤
Dİķ,�W­4�¤ŕE¶ĲŒç	

Á¿ƌžƊşƆƀƋşƌŰŸŭş�vĽģő�
vKi�ŁŃ?Īŀ�vľŀŒ

E{ĽłŬƄƍŴƋş
óŊĽElįœķŢƍŲŕįŐŁE{ŁÌĴļ��ľİļ
ŬƄƍŴƋşĲŒçç
(1)�D	
ƌE{�Ľ�#W­/,�W­ŕ�DĲŒ.	
(2)6ä��Ĥ İ	
ƌ�#W­/,�W­łĵœĶœŁĻĤļ	
Ğ6ä�ŕ�Ĥ Ĳ.	
(3)6ä�½�	
ƌ�Ĥ įœķ6ä�ł½�¤¤D	
ƌ½�¤łE¶

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

���

Ô9ƌ_�

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



��	

žƊşƆƁxÒŕ���Łŋļ
�½ŕ'ĬŒŮƍƈƒç

þĕėęėĊĔøï/ŅþĕėęėĊĔööĩHÉƒç

žƊŤƍťƃ5Ņ İìƈƍžì!
JŁ
µįœŒžƊşƆƁłxÒ
ł0»)ŕ³ĥƒç

ġ
ĢžƊżŖřƈŰƍŪŁHUİ
ķ(�½sY9ōµ�0­ƒç

žƊşƆƁxÒ½sgfŮƍƈƒ

ŭŅĲřŏŖŗő

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

��


ňŉľĭŇŃƠ�½ƀƅñ��

ňŉľĭŇŃĮǏǘƺƮǗƻƿªƍƚƜďÍ�¤�Élĭ
ƠñżǌǛƺǏǝƭƼƶƾǋǚƮǖǑį

ĉţřŞƈſƈŬşƇŭŲ

żŖřƋşƇŭŲ

ŢƍŧşƇŭŲ

2018年4月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



���

fk = Rk+1→k fk+1
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Ð�:ºòÓƎƢǋǗƊƧǂǘƬǝǅǛƿ�-Ơ�½ƀƉŵƝRCƎģ�-ēź¦Ƈ
ƉŵƝ�Ǣ

subroutine m_es_vnonlocal_w(ik,iksnl,ispin,switch_of_eko_part) 
  |  +-call tstatc0_begin
  |  | loop_ntyp: do it = 1, ntyp 
  |  |  | loop_natm : do ia = 1, natm ---------原子数のループ
  |  |  |  +-call calc_phase
  |  |  |  |  T-do lmt2 = 1, ilmt(it) 
  |  |  |  |  +-call vnonlocal_w_part_sum_over_lmt1
  |  |  |  |  |  +-call add_vnlph_l_without_eko_part
  |  |  |  |  |  |  subroutine add_vnlph_l_without_eko_part() 
  |  |  |  |  |  |  |  T-if(kimg == 1) then 
  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do ib = 1, np_e  ---------エネルギーバンド並列部                                              
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do i = 1, iba(ik) 
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  V-end do 
  |  |  |  |  |  |  |  |  V-end do 
  |  |  |  |  |  |  |  +-else 
  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do ib = 1, np_e  ---------エネルギーバンド並列部
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  T-do i = 1, iba(ik) 
  |  |  |  |  |  |  |  |  |  V-end do 
  |  |  |  |  |  |  |  |  V-enddo 
  |  |  |  |  |  |  |  V-end if 
  |  |  |  |  |  |  end subroutine add_vnlph_l_without_eko_part 
  |  |  |  |  V-end do 
  |  |  |  V-end do loop_natm 
  |  |  V-end do loop_ntyp 
end subroutine m_es_vnonlocal_w 
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Efficiency of Mapping to the Tofu network -  Gram-Schmidt - 

Optimal Mapping  ! avoid some conflict among sub-communicators�� 
����������selected Tofu specific communication algorithm 

•  SiNW 19,848 atoms 
•  Grids  : 320x320x120 
•  Orbitals: 41,472 
•  Total process number: 12,288 

"  Grid space: 2,048(32x32x2) 
"  Orbital: 6 

•  Torus Mapping :32x32x12�

1D Optimal 3D 
Communication Wati/Orbital 12.929  8.295  
Communication Grobal/Orbital 17.118  3.726  
Communication Global/Space 33.565  3.957  
Computation 32.050  32.111  
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第 4 章 性能最適化技術の応用

たがって良い並列効果を得るには、オリジナルコードを使用する限り、ノードあたりの原
子数をもっと大きくとる必要がある。したがって区間 5でも、区間 2と同様のハードウェ
アと現状のアプリの並列度のミスマッチが発生していると言える。Fig. 4.25の通信処理
は、 4.2.2節の Fig. 4.22に示したトランスバース転送である。スケーラビリティの悪化の
原因の一つは、Fig. 4.22に示したトランスバース転送による大域通信時間の増大である。
また演算時間自体も良いスケーラビリティを示しているわけではないため、演算自体にも
何らかの悪化の原因が生じているものと考えられる。

Fig. 4.25: PHASE区間 5のスケーラピリティ

FFTを含む処理

区間 8は FFTを含む処理となっており、基本的にエネルギーバンド並列で並列化され
ている。
区間 8を HfSiO2、384原子アモルファス系を入力データとして、16から 128並列の低
並列度でストロングスケールで測定した。この計算体系のエネルギーバンド数は 1280で
ある。この 1280のエネルギーバンド数を 16から 128並列で並列化していることとなる。
スケーラビリティのデータを Fig. 4.26に示す。この図の中で、目立っている２つの系列
は以下のような処理を実行している。

系列 2: 先に述べた行列行列積にできる処理

系列 5: 担当バンド数分の FFTを含む計算処理

Fig. 4.26の中で系列 2については、行列行列積にできる処理で述べたように、64から
128並列で全く性能向上していない。系列 5のFFTを含む処理ついてはバンド計算の中で
波数の FFTを実行しており、バンドによる並列は実行されているのでよくスケールして
いるように見える。ただし系列 2・5を含む処理時間全体を見ると、ノードあたり 80程度
のバンド数を分担させたとしても、系列 2の処理が原因となって並列のスケーラビリティ
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